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Антибиотиктерге төзімділік — бұл медицина мен ауыл шаруашылығында 
антибиотиктердің шамадан тыс және бақылаусыз қолданылуына байланысты 
туындаған жаһандық денсаулық сақтау үшін елеулі қауіп. Антимикробтық 
препараттарды дұрыс тағайындамау, медициналық мекемелердегі санитарлық 
нормалардың сақталмауы және қоршаған ортаның ластануы төзімді бактерия 
штаммдарының таралуына ықпал етеді.
Жаңа антибиотиктерді әзірлеу көптеген қиындықтарға тап болады, олардың 
қатарында төзімділіктің тез дамуы және тиімді қосылыстарды табудағы 
қиындықтар бар. Антибиотиктерді іздеудің дәстүрлі әдістері өз мүмкіндігін 
сарқып бітті, ал жүйелік биология мен антибиотиктерді ашу платформалары 
секілді заманауи технологиялар әлі де серпінді нәтиже берген жоқ.
Жасанды интеллект (ЖИ) жаңа бактерияға қарсы препараттарды әзірлеуде 
маңызды рөл атқарады. Терең оқыту алгоритмдері химиялық қосылыстарды 
талдап, олардың биологиялық белсенділігін болжайды. Мұндай мысалдардың 
бірі — бактерияларда төзімділік дамуын болдырмайтын ерекше әсер ету 
механизмі бар галицин препаратының ашылуы.
ЖИ сонымен қатар емдеу сызбаларын оңтайландырып, терапияны 
дербестендіреді және жанама әсерлер қаупін азайтады. Дәрілік қосылыстардың 
виртуалды скринингі жаңа препараттарды әзірлеу процесін жеделдетіп, 
шығындарды азайтады және тиімділікті арттырады. Болашақ зерттеулер ЖИ 
үлгілерінің интерпретациясын жақсартуға бағытталады, бұл оларды медицинада 
неғұрлым дәл әрі қауіпсіз қолдануға мүмкіндік береді.
Негізгі сөздер: антибиотикорезистенттілік, антибиотиктер, жасанды 
интеллект, бактериялық инфекциялар, дәрілік препараттар, машиналық 
оқыту, фармакотерапия

The Role of Artificial Intelligence in the Development of New Antibiotics: A 
Literature Review
K.A. Amankulova¹, N.Y. Ablakimova² 
¹Marat Ospanov West Kazakhstan Medical University, Aktobe, Kazakhstan 
²Regional Perinatal Center, Aktobe, Kazakhstan

Antibiotic resistance poses a serious threat to global health, fueled by the widespread 
and often uncontrolled use of antibiotics in both medicine and agriculture. Factors such 
as inappropriate prescribing, poor compliance with sanitary standards in healthcare 
settings, and environmental pollution contribute to the emergence and spread of 
resistant bacterial strains.
Developing new antibiotics is increasingly challenging due to the rapid evolution of 
resistance and limited discovery of novel compounds. Traditional approaches have 
largely been exhausted, and although modern technologies such as systems biology and 
discovery platforms offer potential, they have yet to produce significant breakthroughs. 
Artificial intelligence (AI) is emerging as a transformative tool in the development of 
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Введение
Антибиотикорезистентность является одной из са-

мых серьезных угроз глобальному здравоохранению. 
Быстрое развитие устойчивости патогенных микро-
организмов к существующим антибиотикам приво-
дит к необходимости поиска новых эффективных 
антибактериальных средств. Ежегодно во всем мире 
из-за устойчивости к противомикробным препаратам 
(AMR) погибает не менее 700 000 человек [1]. В 2019 
году Всемирная организация здравоохранения (ВОЗ) 
признала устойчивость к противомикробным препара-
там (AMR) одной из десяти наиболее серьезных угроз 
для глобального здравоохранения из-за ее влияния на 
здоровье людей [2]. Без своевременных мер по соз-
данию и разработке новых антибиотиков ожидается, 
что к 2050 году смертность от устойчивых инфекций 
достигнет 10 миллионов случаев в год [3]. Исследо-
вание, проведенное Нельсоном и соавторами, проана-
лизировало затраты на здравоохранение, связанные с 
антибиотикорезистентными бактериальными инфек-

циями, и оценило стоимость их лечения как в амбу-
латорных, так и в стационарных условиях, превысив-
шую 4,6 миллиарда долларов США в 2017 году [4]. 
Традиционные методы открытия антибиотиков требу-
ют значительных временных и финансовых затрат, что 
замедляет процесс разработки. ИИ предлагает новые 
подходы к поиску и созданию антибиотиков, позволяя 
ускорить этот процесс и повысить его эффективность.

Материалы и методы 
Для подготовки настоящего литературного обзора 

был проведён целенаправленный поиск научной ли-
тературы в ведущих международных библиографиче-
ских базах данных: Scopus, Web of Science, PubMed, а 
также дополнительно использовалась система Google 
Scholar для выявления актуальных публикаций, не ин-
дексируемых в основных источниках.

Поиск осуществлялся с применением комби-
наций следующих ключевых слов и терминов (на 
английском языке): “artificial intelligence”, “AI”, 
“machine learning”, “deep learning”, “drug discovery”, 

antibacterial agents. Deep learning algorithms can analyze chemical structures and 
predict biological activity, as seen in the discovery of halicin, a compound with a novel 
mechanism that prevents resistance development. AI also facilitates the optimization 
of treatment regimens through personalized therapy, minimizing side effects. 
Additionally, virtual screening expedites drug discovery, reduces costs, and enhances 
efficiency. Future directions involve improving the transparency and interpretability of 
AI models to ensure safer clinical applications.
Keywords: antibiotic resistance, antibiotics, artificial intelligence, bacterial infections, 
medicinal products, machine learning, pharmacotherapy
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Антибиотикорезистентность представляет серьезную угрозу глобальному 
здравоохранению, обусловленную чрезмерным и неконтролируемым 
использованием антибиотиков в медицине и сельском хозяйстве. Неправильное 
назначение антимикробных препаратов, несоблюдение санитарных норм в 
медицинских учреждениях и загрязнение окружающей среды способствуют 
распространению устойчивых штаммов бактерий. 
Разработка новых антибиотиков сталкивается с многочисленными 
препятствиями, включая быстрое развитие резистентности и сложности в 
поиске эффективных соединений. Традиционные методы поиска антибиотиков 
исчерпали себя, а современные технологии, такие как системная биология и 
платформы для открытия антибиотиков, пока не обеспечили прорыва. 
Искусственный интеллект (ИИ) играет ключевую роль в разработке новых 
антибактериальных препаратов. Алгоритмы глубокого обучения анализируют 
химические соединения, прогнозируя их биологическую активность. Одним из 
примеров является открытие галицина, обладающего уникальным механизмом 
действия, препятствующим развитию устойчивости у бактерий. 
ИИ также оптимизирует схемы лечения, персонализируя терапию и снижая 
риск побочных эффектов. Виртуальный скрининг лекарственных соединений 
позволяет ускорить разработку новых препаратов, снижая затраты и 
повышая эффективность. Будущие исследования направлены на повышение 
интерпретируемости ИИ-моделей для более точного и безопасного применения 
в медицине.
Ключевые слова: антибиотикорезистентность, антибиотики, искусственный 
интеллект, бактериальные инфекции, лекарственные препараты, машинное 
обучение, фармакотерапия
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“antibiotics”, “antibacterial agents”, “new antibiotics”, 
“AI-driven drug development”.

Целью поиска было выявление актуальных публи-
каций, освещающих использование технологий ИИ на 
различных этапах разработки новых антибактериаль-
ных препаратов – от первичного скрининга соедине-
ний до клинических испытаний.

Отбор публикаций проводился по следующим кри-
териям:
•	 статьи, опубликованные преимущественно за по-

следние 5 лет;
•	 публикации, имеющие полный текст на англий-

ском языке;
•	 источники, содержащие данные о практическом 

применении ИИ в разработке антибиотиков;
•	 рецензируемые научные статьи, обзоры, мета-а-

нализы, материалы конференций.
После отбора и анализа литературы были сгруппи-

рованы основные направления исследований и техно-
логические подходы, представленные в текущем науч-
ном ландшафте.

Антибиотикорезистентность и необходимость 
поиска новых антибиотиков 

Основными причинами развития антибиотикоре-
зистентности являются чрезмерное использование 
антимикробных препаратов как в медицине, так и в 
сельском хозяйстве. Неправильное назначение ан-
тибиотиков, в том числе при вирусных инфекциях, 
способствует формированию устойчивых штаммов 
бактерий [5]. В медицинских учреждениях высокая 
плотность популяции бактерий облегчает их передачу 
в обществе, что ускоряет распространение устойчиво-
сти. Недостаточное соблюдение гигиенических норм 
и санитарных протоколов в больницах создает благо-
приятные условия для роста резистентных микроор-
ганизмов [6]. 

Значительный вклад в проблему вносит бескон-
трольное применение антибиотиков в животновод-
стве, что способствует передаче устойчивых бактерий 
через пищевые цепи. Международные путешествия и 
торговля также играют важную роль в распростране-
нии резистентных патогенов и генов устойчивости по 
всему миру  [5]. В ряде регионов нехватка санитарных 
условий приводит к загрязнению водных ресурсов и 
распространению устойчивых бактерий через сточ-
ные воды. Кроме того, отсутствие своевременной и 
точной диагностики затрудняет рациональное исполь-
зование антибиотиков, усиливая проблему антибиоти-
корезистентности [7]. 

Разработка новых антибактериальных препара-
тов остается сложной задачей из-за множества пре-
пятствий, ограничивающих появление эффективных 
антибиотиков. Одной из главных проблем является 
быстрое развитие антибиотикорезистентности, при 
котором бактерии адаптируются к существующим 
препаратам, снижая их эффективность. Это приводит 
к росту числа трудноизлечимых инфекций и увеличе-
нию смертности от бактериальных заболеваний [8]. 

Дополнительным вызовом становится высокая 
стоимость и длительность разработки новых антибио-

тиков. Процесс создания требует значительных фи-
нансовых вложений, а клинические испытания зани-
мают годы, при этом многие соединения не проходят 
финальные этапы из-за недостаточной эффективности 
или побочных эффектов [9]. 

Современные технологии, включая ИИ и методы 
молекулярного моделирования, помогают ускорить 
процесс поиска перспективных соединений. Однако 
для успешной борьбы с резистентными бактериями 
необходимы комплексные стратегии, включающие ра-
циональное использование антибиотиков и разработ-
ку новых терапевтических подходов [10]. 

Фармацевтические компании все реже инвестиру-
ют в разработку новых антибиотиков из-за высоких 
затрат и низкой коммерческой выгоды. В отличие от 
препаратов для лечения хронических заболеваний, 
антибиотики используются короткими курсами, что 
ограничивает их рыночный потенциал. Дополнитель-
но проблема усугубляется развитием резистентности, 
из-за чего эффективность препаратов снижается, а их 
жизненный цикл на рынке сокращается. В результа-
те фармкомпании предпочитают вкладывать средства 
в более прибыльные направления. Для решения этой 
проблемы требуются государственная поддержка, но-
вые модели финансирования и стимулирующие про-
граммы, направленные на развитие инновационных 
антибактериальных средств [11]. 

Современные научные исследования в области 
антибактериальной терапии сталкиваются с серьез-
ными вызовами. Бактерии развивают сложные защит-
ные механизмы, которые затрудняют поиск новых 
терапевтических мишеней. Традиционные стратегии, 
основанные на подавлении синтеза клеточной стен-
ки или белков, теряют эффективность, поскольку 
микроорганизмы быстро адаптируются к таким воз-
действиям. Это требует разработки новых подходов, 
направленных на уникальные биологические процес-
сы бактерий. В частности, изучаются методы блоки-
рования факторов вирулентности и регуляции генных 
механизмов устойчивости. Дальнейшие исследования 
и инновационные технологии помогут создать более 
эффективные способы борьбы с инфекциями [12]. 

Из-за сложности разработки новых антибиотиков 
ученые исследуют альтернативные методы борьбы с 
инфекциями. Среди перспективных направлений вы-
деляются бактериофаги, антимикробные пептиды, 
генная терапия с использованием технологии CRISPR 
и иммуномодулирующие препараты. Эти инноваци-
онные подходы обладают высоким потенциалом, так 
как могут избирательно воздействовать на патогены, 
снижая риск резистентности. Однако их внедрение 
требует длительных исследований, масштабных кли-
нических испытаний и строгой оценки безопасности. 
Несмотря на эти вызовы, развитие новых стратегий 
может значительно изменить подход к лечению бак-
териальных инфекций и стать ключевым решением в 
борьбе с антибиотикорезистентностью [13]. 

Для преодоления существующих вызовов необ-
ходим комплексный подход, включающий государ-
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ственное финансирование, международное сотрудни-
чество, стимулирование фармацевтических компаний 
и внедрение программ рационального использования 
антибиотиков. Только объединение усилий ученых, 
врачей и регуляторов позволит создать эффективные 
стратегии борьбы с бактериальными инфекциями в 
условиях растущей антибиотикорезистентности [14]. 

Систематические методы поиска антибиотиков, 
известные как платформы для открытия антибиотиков 
(Antibiotic Discovery Platforms, ADPs), которые приве-
ли к появлению основных классов антибиотиков и ста-
ли основой «золотого века» антибиотиков, оказались 
исчерпанными. Современные ADPs чаще приводят к 
повторному открытию уже известных соединений или 
не достигают стадии клинического применения, что 
снижает оптимизм, связанный с развитием новых тех-
нологий в эпоху геномики  [15]. 

Современные технологии значительно расшири-
ли возможности изучения биологических процессов, 
изменив подход к поиску антибиотиков. Системная 
биология позволяет глубже понять механизмы взаимо-
действия бактерий с лекарственными веществами, что 
теоретически должно ускорять разработку новых пре-
паратов. Однако на практике этот процесс становится 
все сложнее. Чем больше данных получают ученые, 
тем больше факторов необходимо учитывать при соз-
дании эффективных антибиотиков. Бактерии быстро 
адаптируются, и многие потенциальные соединения 
оказываются неэффективными. Поэтому, несмотря на 
технологический прогресс, поиск новых антибиоти-
ков требует комплексного подхода и инновационных 
стратегий для преодоления возникающих трудностей 
[16]. 

ИИ в фармакологии: ключевые технологии 
ИИ играет ключевую роль в разработке новых ле-

карств и поиске терапевтических мишеней. Современ-
ные алгоритмы позволяют не только анализировать 
молекулярные структуры и предсказывать биологи-
ческую активность соединений, но и учитывать ин-
дивидуальные особенности пациентов. Это привело 
к появлению моделей ИИ, способных прогнозировать 
реакцию организма на терапию, что способствует раз-
витию персонализированной медицин  [17].

Использование ИИ охватывает весь процесс – от 
первичного поиска лекарственных соединений до оп-
тимизации схем лечения для конкретных пациентов. 
Анализ больших массивов данных позволяет выяв-
лять закономерности, недоступные традиционным ме-
тодам, что значительно ускоряет процесс разработки 
эффективных препарато  [18]. 

Персонализированные модели помогают врачам 
принимать обоснованные решения, снижая риск по-
бочных эффектов и повышая эффективность терапии. 
Таким образом, интеграция ИИ в медицину открывает 
новые перспективы в создании инновационных подхо-
дов к лечению различных заболеваний [19].

Одним из ключевых направлений применения ИИ 
является виртуальный скрининг лекарственных сое-
динений. Традиционные методы требуют длительных 
и дорогостоящих лабораторных испытаний, тогда как 

ИИ способен моделировать взаимодействия молекул 
с биологическими мишенями, выявлять потенциаль-
но эффективные соединения и прогнозировать их 
фармакокинетические параметры. Это значительно 
сокращает затраты на разработку новых препаратов и 
повышает вероятность успешного клинического при-
менения [20].

ИИ играет ключевую роль в создании новых лекар-
ственных соединений, обеспечивая их оптимальную 
структуру. Современные алгоритмы машинного обу-
чения анализируют молекулярные свойства веществ, 
предсказывая их токсичность, побочные эффекты и 
возможные взаимодействия с другими препаратами. 
Такой подход позволяет выявлять потенциально опас-
ные соединения на ранних стадиях разработки, сни-
жая вероятность неудач в клинических испытаниях. 
В результате фармацевтические компании могут бы-
стрее и эффективнее разрабатывать безопасные и дей-
ственные препараты, сокращая затраты и ускоряя их 
вывод на рынок, что делает инновационные лекарства 
доступнее для пациентов [21]. 

ИИ активно используется в системной биологии 
для анализа сложных биологических процессов и вы-
явления скрытых закономерностей в молекулярных 
механизмах. Это открывает новые возможности в ме-
дицине, особенно в сфере персонализированной тера-
пии. Применение ИИ позволяет учитывать индивиду-
альные особенности пациента, такие как генетические 
факторы, метаболизм и состояние иммунной системы, 
при выборе антибиотиков и других препаратов. Такой 
подход способствует повышению эффективности ле-
чения, снижению риска побочных эффектов и разви-
тию целенаправленных терапевтических стратегий, 
что делает медицину более точной и безопасной для 
каждого пациента [22]. 

Применение ИИ в фармакологии значительно 
оптимизирует процесс поиска и разработки новых 
антибиотиков. Это позволяет сократить время иссле-
дований, снизить финансовые затраты и повысить эф-
фективность работы ученых. Кроме того, ИИ способ-
ствует увеличению вероятности успешного создания 
инновационных препаратов, способных справляться с 
проблемой устойчивости бактерий к существующим 
лекарствам. Такой подход открывает новые возможно-
сти для борьбы с антибиотикорезистентностью и обе-
спечивает более точечное и результативное лечение 
инфекционных заболеваний [23]. 

Применение ИИ в открытии новых антибиотиков 
ИИ играет важную роль в разработке новых анти-

биотиков, особенно в условиях растущей антибиоти-
корезистентности. Современные алгоритмы анализи-
руют огромные базы данных химических соединений, 
предсказывая их антибактериальные свойства. Одним 
из ярких примеров стало открытие антибиотика га-
лицина (Halicin) исследователями Массачусетского 
технологического института (MIT). Благодаря ИИ 
удалось выявить это соединение среди тысяч потен-
циальных кандидатов, ускорив процесс поиска эф-
фективного лекарства. Такие технологии позволяют 



50 Ǵylym aliansy 02 (2) 2025

К.А. Аманкулова, Н.А. Аблакимова

находить новые терапевтические решения быстрее и 
точнее, что значительно повышает шансы на борьбу с 
устойчивыми штаммами бактерий [24]. 

Галицин является ингибитором c-Jun N-конечной 
протеинкиназы (JNK) и обладает уникальным анти-
бактериальным механизмом. Он нарушает трансмем-
бранный электрохимический градиент, активирует 
бактериальные гены, регулирующие гомеостаз же-
леза, и вызывает дисбаланс рН через мембрану бак-
териальных клеток, что приводит к прекращению их 
роста. Благодаря такому механизму бактериям может 
быть сложно выработать устойчивость к препарату. 
Это открытие продемонстрировало потенциал ИИ в 
репозиционировании уже одобренных лекарств для 
борьбы с инфекциями, включая многорезистентные 
бактериальные штаммы (MDR) [25]. 

Отдел медицинской микробиологии и инфекцион-
ных заболеваний Медицинского центра Лейденского 
университета провело исследование которое показало 
что Галицин, который впервые идентифицированный 
с помощью методов глубокого обучения, продемон-
стрировал широкоспектральную антибактериальную 
активность, включая эффективность против устой-
чивых к карбапенемам Enterobacteriaceae, мультире-
зистентных Acinetobacter baumannii (A. baumannii) и 
Pseudomonas aeruginosa, а также способность разру-
шать биопленки, что делает его перспективным кан-
дидатом для лечения катетер-ассоциированных ин-
фекций [26]. 

В 2021 году исследователи Университета Торонто 
обнаружили новый перспективный антибиотик – абау-
цин. Он продемонстрировал высокую эффективность 
против супербактерии A. baumannii, одной из наиболее 
устойчивых к существующим методам лечения. Не-
смотря на то, что препарат находится на ранних этапах 
разработки, его потенциал в борьбе с лекарственно-у-
стойчивыми инфекциями вызывает большой интерес 
у ученых. Использование ИИ в процессе поиска по-
могло ускорить идентификацию этого соединения, что 
подчеркивает важность новых технологий в создании 
инновационных антибиотиков для борьбы с угрозами 
антимикробной резистентности [27]. 

Деметоксикуркумин – инновационный препарат, 
созданный с использованием ИИ, продемонстри-
ровал высокую эффективность против различных 
штаммов A. baumannii. Исследования подтвердили 
его действенность как в виде монотерапии, так и в 
комбинации с колистином. Кроме того, соединение 
обладает антивирулентными свойствами, уменьшая 
способность бактерий взаимодействовать с клетками 
хозяина. Этот механизм снижает патогенность инфек-
ции, что делает деметоксикуркумин перспективным 
кандидатом для борьбы с лекарственно-устойчивыми 
патогенами. Применение ИИ в разработке новых ан-
тибиотиков открывает возможности для более точно-
го и быстрого поиска эффективных терапевтических 
решений [28]. 

Автоматизированное проектирование лекарств 
становится ключевой технологией в фармацевтиче-

ской индустрии, позволяя ускорить разработку новых 
препаратов и снизить финансовые затраты. Благодаря 
росту вычислительных мощностей за последнее де-
сятилетие методы молекулярного моделирования до-
стигли высокой точности, что значительно повысило 
эффективность поиска перспективных соединений. 
ИИ и машинное обучение помогают прогнозировать 
биологическую активность молекул, их безопасность 
и возможные взаимодействия, сокращая необходи-
мость в длительных лабораторных экспериментах. 
Эти технологии открывают новые возможности для 
создания инновационных лекарств, делая процесс их 
вывода на рынок более быстрым и экономически вы-
годным [29]. 

Молекулярное моделирование – это компьютер-
ный метод, используемый для определения правиль-
ной позы связывания комплекса «белок-лиганд» и 
оценки его прочности с помощью различных функций 
ранжирования, при этом процесс требует высокоточ-
ных структур белков (рентгеноструктурный анализ, 
ЯМР (Ядерно магнитный резонанс) или гомологиче-
ское моделирование), а благодаря современным био-
информатическим инструментам, таким как Swiss 
Model, Phyre, i-TASSER, AlphaFold и RoseTTAFold, 
стало возможным предсказывать 3D-структуры бел-
ков с высокой точностью, что открывает новые пер-
спективы для разработки лекарств in silico [30] the 
application of computer-aided drug design has been 
recognized as a powerful technology in the drug discovery 
pipeline. In accelerating drug discovery, molecular 
modeling techniques have experienced considerable 
growth in computational capabilities over the last decade. 
Pharmaceutical companies and academic research 
organizations are currently using various computational 
modeling techniques to lower the cost and time required 
for the discovery of an effective drug. In this article, we 
focus on reviewing three key components of molecular 
modeling (Molecular Docking, Molecular Dynamics, and 
ADMET modeling. 

Современные методы машинного обучения ак-
тивно применяются в разработке предсказательных 
моделей для медицины и фармацевтики. Среди наи-
более эффективных алгоритмов выделяются метод 
опорных векторов (SVM), искусственные нейронные 
сети (ANNs), дерево решений (DT) и случайные леса 
(RF). Эти методы позволяют анализировать большие 
объемы данных, выявлять сложные закономерности и 
строить точные прогноз [31]. 

SVM эффективны при работе с небольшими вы-
борками, обеспечивая высокую точность классифи-
кации. ANNs способны моделировать нелинейные 
зависимости, что делает их полезными для задач рас-
познавания структурных особенностей молекул. DT и 
RF широко используются для построения интерпрети-
руемых моделей, позволяя выявлять ключевые факто-
ры, влияющие на биологическую активность соедине-
ний. Благодаря этим методам значительно ускоряется 
процесс анализа данных, что делает их незаменимыми 
инструментами в научных исследованиях и разработ-
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ке новых лекарственных препарато [32]. 
Преимущества и вызовы применения ИИ в 

разработке антибиотиков
ИИ способствует открытию и разработке новых 

антибактериальных препаратов, применяя прогнозное 
и вычислительное моделирование, что ускоряет про-
цесс создания лекарств и помогает снизить затраты. 
Благодаря методам глубокого обучения можно анали-
зировать обширные библиотеки химических соедине-
ний, выявляя те, которые обладают потенциальной ан-
тибактериальной активностью. Эти технологии также 
позволяют прогнозировать успешность новых препа-
ратов на более поздних стадиях разработки, уменьшая 
риски и финансовые затраты, связанные с фармацев-
тическими исследованиями [33]. 

Использование ИИ в создании антибиотиков зна-
менует собой революционный подход, позволяющий 
оперативно и точно выявлять новые соединения с 
уникальными механизмами действия. Такой метод 
не только сокращает сроки разработки препаратов, 
но и улучшает их направленность на резистентные 
штаммы бактерий, что существенно повышает эффек-
тивность лечения. Более того, углубленное изучение 
принципов действия этих антибиотиков, созданных с 
применением ИИ, играет ключевую роль в оптимиза-
ции их клинического применения и разработке про-
филактических мер для предотвращения дальнейшего 
роста устойчивости микроорганизмов [34]. 

Благодаря значительным преимуществам ИИ, ис-
следование мощных химических соединений теперь 
возможно с беспрецедентной скоростью по сравне-
нию с традиционными методами. Это приводит к 
сокращению затрат на исследования и разработку ле-
карственных средств, а также повышает вероятность 
успешного прохождения клинических испытаний. 
Стремительное развитие ИИ в сочетании с эпохой 
больших данных, включающей обширные массивы 
информации из высокопроизводительных технологий 
и геномных/экспрессионных баз данных, способству-
ет ускоренному появлению новых химических соеди-
нений с уникальными механизмами действия [35]. 

Два недавних научных исследования описывают 
применение методов ИИ для быстрого предсказания 
трёхмерной структуры белков, используя исключи-
тельно их аминокислотные последовательности в ли-
нейном формате [36, 37]. 

На протяжении истории рациональный процесс 
открытия лекарств использовал различные методы 
машинного интеллекта для оптимизации традицион-
ных экспериментов, которые требуют значительных 
временных и финансовых затрат. В последние десяти-
летия были разработаны компьютерные инструменты, 
такие как количественное моделирование связи между 
структурой и биологической активностью, позволяю-
щие оперативно и экономично выявлять перспектив-
ные биологически активные молекулы среди мно-
жества потенциальных соединений. Со временем, с 
переходом процесса открытия лекарств в эпоху «боль-
ших данных», методы машинного обучения (ML) эво-

люционировали в глубинное обучение, предоставляя 
мощные и эффективные инструменты для обработки 
огромных массивов данных, возникающих в результа-
те современных исследовательских подходов [38]. 

Таким образом, компьютерные методы разработки 
лекарств превратились в перспективную и эффектив-
ную технологию, способную ускорить, удешевить и 
повысить результативность процесса создания новых 
препаратов [39]. 

Как отмечается в исследовании, проведенном в 
Стэнфорде, прогнозы моделей машинного обучения 
для эмпирического назначения антибиотиков сопо-
ставляются с решениями, принятыми медицински-
ми специалистами. В ходе анализа были сравнения 
между предсказанным выбором антибиотиков на на-
чальном этапе инфекции и фактическими данными 
о резистентности, полученными впоследствии из ре-
зультатов бактериологических исследований. Авторы 
подчеркивают, что такие модели способны не только 
корректно подбирать антибиотики с учетом профиля 
устойчивости, но и в ряде случаев превосходят вра-
чебные решения, выбирая препараты более узкого 
спектра. Это, в свою очередь, свидетельствует о по-
тенциальных возможностях повышения безопасности 
лечения и улучшения стратегии антибиотикотерапии. 
Кроме того, отмечается, что аналогичные подходы 
уже реализуются в виде локально адаптированных и 
оптимизированных инструментов в различных меди-
цинских учреждениях [40]. 

ИИ вносит новые вызовы в области безопасности 
данных и защиты конфиденциальности. Медицинская 
информация представляет особую ценность и подвер-
жена риску утечек, поэтому киберпреступники часто 
делают её своей целью. В связи с этим обеспечение 
сохранности и конфиденциальности медицинских за-
писей становится приоритетной задаче [41]. 

Еще одной значимой проблемой являются этиче-
ские аспекты, поскольку методы, основанные на ИИ, 
могут вызывать вопросы о справедливости и возмож-
ной предвзятости. Например, если обучающие данные 
содержат предвзятость или недостаточно репрезента-
тивны, это может привести к неточным и несправедли-
вым прогнозам. Поэтому важно учитывать этические 
нормы и добросовестный подход при применении ИИ 
в разработке новых терапевтических соединений [42]. 

Развитие технологий ИИ порождает новые вызо-
вы, связанные с обработкой данных. Одной из про-
блем является чрезмерная подгонка, возникающая, 
когда алгоритм выявляет несущественные взаимосвя-
зи между характеристиками пациента и результатами. 
Это происходит при наличии большого количества 
переменных, влияющих на прогноз, что снижает точ-
ность предсказаний. В результате модель может пока-
зывать высокую эффективность на обучающем наборе 
данных, но давать неточные прогнозы в реальных ус-
ловия. [43]. 

Перспективы развития
Будущие направления исследований и усовер-

шенствование алгоритмов ИИ охватывают широкий 
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спектр задач, направленных на повышение эффектив-
ности, интерпретируемости и безопасности систем 
ИИ. Современные модели машинного обучения уже 
достигли значительных успехов в различных обла-
стях, но остаются вызовы, требующие дальнейшего 
совершенствования [44].

Одним из ключевых направлений является разра-
ботка более прозрачных и объяснимых моделей ИИ. 
Большинство современных алгоритмов, особенно глу-
бокие нейронные сети, работают как «черные ящики», 
что затрудняет интерпретацию их решений. Исследо-
вания в области объяснимого ИИ (Explainable AI) на-
правлены на создание методов, позволяющих понять, 
на каких факторах основаны выводы модели. Это 
особенно важно в медицинских, юридических и фи-
нансовых приложениях, где обоснованность решений 
критически важна [45].

Еще одним приоритетным направлением является 
разработка энергоэффективных алгоритмов. Совре-
менные модели, такие как GPT(Generative Pretrained 
Transformer) и другие трансформеры, требуют огром-
ных вычислительных ресурсов. Оптимизация архи-
тектур нейросетей и использование методов компрес-
сии данных позволят снизить энергопотребление и 
расширить применение ИИ в мобильных и встроен-
ных устройствах [46].

Кроме того, растет интерес к автономному обуче-
нию (Self-Supervised Learning), которое позволяет мо-
делям обучаться на больших объемах неразмеченных 
данных. Это особенно актуально для областей, где 
получение размеченных данных дорого или затрудни-
тельно [47].

Также важное место занимает разработка надеж-
ных механизмов защиты ИИ от атак и манипуляций, 
включая противодействие фальсифицированным дан-
ным и обеспечение конфиденциальности [48].

Будущее ИИ тесно связано с интеграцией иннова-
ционных подходов, направленных на баланс между 
мощностью алгоритмов, их безопасностью и доступ-
ностью для общества [49]. 

Интеграция ИИ с лабораторными методами от-
крывает новые перспективы в диагностике, анализе 
данных и оптимизации работы лабораторий. Совре-
менные алгоритмы машинного обучения и обработки 
данных позволяют повысить точность исследований, 
сократить время выполнения тестов и минимизиро-
вать влияние человеческого фактора [50]. 

Одним из ключевых направлений является авто-
матизация анализа лабораторных данных. ИИ может 
обрабатывать результаты биохимических, гематологи-
ческих и микробиологических исследований, выявляя 
закономерности и аномалии, которые сложно заме-
тить при ручной обработке. Это особенно актуально 
при интерпретации сложных диагностических тестов, 
таких как генетический анализ и спектрометрические 
исследования [51]. 

Еще одной важной областью является прогнози-
рование и раннее выявление заболеваний. На основе 
больших объемов исторических данных ИИ может 

предсказывать риски развития патологий, анализируя 
биомаркеры и клинические показатели. Это позволяет 
врачам принимать превентивные меры и корректиро-
вать лечение на ранних стадиях [52].

ИИ также может использоваться для оптимизации 
работы лабораторий, включая управление запасами 
реагентов, планирование загрузки оборудования и 
контроль качества анализов. Автоматизированные си-
стемы способны снижать вероятность ошибок, возни-
кающих из-за человеческого фактора, и обеспечивать 
стандартизацию процессов [53]. 

Кроме того, развитие технологий компьютерного 
зрения позволяет ИИ анализировать микроскопиче-
ские изображения, улучшая диагностику инфекцион-
ных и онкологических заболеваний. Алгоритмы спо-
собны распознавать паттерны и аномалии в тканях, 
крови и других биологических образцах с высокой 
точностью [54].

Интеграция ИИ с лабораторными методами спо-
собствует повышению эффективности диагностики, 
улучшению качества медицинских услуг и ускорению 
научных открытий в области биомедицины [55]. 

Развитие ИИ в медицине открывает широкие воз-
можности для диагностики, лечения и управления 
пациентами. Однако его применение связано с рядом 
этических и регуляторных вопросов, которые требуют 
особого внимания со стороны разработчиков, меди-
цинских работников и государственных органов [56]. 

Одним из ключевых этических вопросов является 
защита персональных данных пациентов. Медицин-
ские ИИ-системы обрабатывают большие объемы 
информации, включая чувствительные сведения о 
здоровье, что повышает риск утечек и неправомерно-
го использования данных. Для обеспечения конфиден-
циальности необходимо применять передовые методы 
шифрования и анонимизации информации [57].

Еще одной важной проблемой является прозрач-
ность и объяснимость решений, принимаемых ИИ. 
Многие алгоритмы, особенно глубокие нейросети, 
функционируют как «черные ящики», что затрудня-
ет интерпретацию их выводов. Это может привести к 
утрате доверия со стороны врачей и пациентов. Разра-
ботка методов Explainable AI позволит повысить про-
зрачность и обоснованность решений [58].

Кроме того, ИИ-системы могут демонстриро-
вать скрытые предвзятости (bias) в зависимости от 
используемых данных. Если алгоритмы обучены на 
нерепрезентативных выборках, они могут давать не-
корректные результаты для определенных групп па-
циентов. Это особенно критично в таких сферах, как 
онкология, кардиология и фармакология, где точность 
диагностики и лечения имеет жизненно важное зна-
чение [59]. 

Использование ИИ в медицинской практике тре-
бует четкого регулирования для обеспечения безопас-
ности пациентов. В разных странах применяются раз-
личные подходы к сертификации и лицензированию 
ИИ-систем. Например, в США регулирование осу-
ществляется Управлением по контролю за продуктами 



02 (2) 2025 Ǵylym aliansy 53

Роль AI в создании новых антибиотиков: литературный обзор

и лекарствами (FDA), а в Европе – в рамках Регламен-
та по медицинским устройствам (MDR) [60]. 

Один из главных регуляторных вопросов – опре-
деление ответственности за ошибки ИИ. Если алго-
ритм допустил ошибку в диагностике или назначении 
лечения, остается открытым вопрос: кто несет ответ-
ственность – разработчик, врач или медицинское уч-
реждение? Решение этой проблемы требует четких 
правовых норм [61]. 

Также важно учитывать, что внедрение ИИ в ме-
дицину должно сопровождаться постоянным монито-
рингом его эффективности и безопасности. Регулято-
ры требуют проведения клинических испытаний для 
подтверждения надежности ИИ-систем, аналогично 
лекарственным препаратам [62]. 

Таким образом, успешная интеграция ИИ в меди-
цинскую сферу возможна только при соблюдении эти-
ческих принципов, строгих стандартов безопасности 
и прозрачных регуляторных норм [63]. 

Выводы
Антибиотикорезистентность является актуальной 

проблемой глобального здравоохранения, связанной с 
чрезмерным и нецелесообразным использованием ан-
тибактериальных препаратов в медицинской практике 
и сельском хозяйстве. Разработка новых антибакте-

риальных средств сопровождается рядом трудностей, 
включая высокую скорость формирования устойчи-
вости микроорганизмов и снижение эффективности 
традиционных методов поиска лекарственных соеди-
нений.

Использование современных технологий, таких 
как ИИ, позволяет автоматизировать и ускорить про-
цессы скрининга и оптимизации потенциальных анти-
бактериальных агентов за счёт анализа больших мас-
сивов данных и моделирования антибактериальной 
активности соединений. Примером применения ИИ в 
данной сфере является идентификация молекулы га-
лицина, обладающей активностью против мультире-
зистентных штаммов бактерий.

Перспективы развития в данной области включают 
улучшение алгоритмов ИИ, повышение прозрачности 
и интерпретируемости моделей, а также применение 
многокомпонентных стратегий поиска новых анти-
бактериальных препаратов. Интеграция ИИ в процес-
сы разработки лекарственных средств представляет 
собой инструмент, способствующий повышению эф-
фективности подходов к борьбе с бактериальными ин-
фекциями и минимизации риска формирования устой-
чивости.
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