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ВВЕДЕНИЕ 

Обоснование темы проекта: 

Создание новых лекарств от рака- это один из самых нерешенных, сложных и дорогих 

процессов в современной медицине. В среднем разработка одного препарата занимает около 10-

15 лет и требует невероятных финансовых затрат. При этом 90% потенциальных лекарств не 

проходят испытания. Из этого следует, что традиционные методы создания лекарств требуют 

серьезных изменений. 

Искусственный интеллект предлагает новый подход: вместо долгих лабораторных 

экспериментов можно создавать и проверять молекулы в виртуальной среде. Это позволяет 

ускорить поиск перспективных соединений в сотни раз. 

Актуальность: ИИ поможет создать и испытать молекулы в компьютере за месяцы, а не 

годы. Это единственный действенный способ успеть за болезнью. Наш проект показывает, как 

эта революция уже начинается. 

Проблема: Рак легких- одно из самых опасных онкологических заболеваний. В России 

каждый год выявляют около 60 тысяч новых случаев, и примерно 50 тысяч пациентов умирают. 

Из-за поздней диагностики больше половины больных не проживают и года после обнаружения 

болезни. Именно поэтому поиск новых эффективных лекарств- критически важная задача, что и 

определяет цель моего исследования. 

Цель: Создание виртуальной модели молекулы гефитиниба, которая потенциально 

может воздействовать на раковые клетки, и провести ее предварительный анализ до 20 февраля 

2026. 

Задачи исследования: 

1. Изучить проблемы традиционных методов разработки лекарств 

2. Разобраться в принципах работы нейросетей для создания молекул 

3. Провести собственный эксперимент по виртуальному созданию молекулы 

4. Проанализировать полученные результаты 

Целевая аудитория: Этот проект нужен всем, кто связан с созданием и получением 

лекарств. Больным он даёт надежду на более быстрое лечение. Фармкомпаниям- способ искать 

лекарства дешевле. Учёным- инструмент для открытий. Инвесторам- перспективную технологию 

для вложений. А вузам- основу для новых учебных программ, которые готовят будущих 

специалистов. 

Методы исследования:  

1. Анализ научной литературы- изучение статей и учебников по теме; 

2. Работа с базами данных- поиск 3D-структур белков в Protein Data Bank; 
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3. Компьютерное моделирование- создание и модификация молекул в программе 

MolView; 

4. Виртуальный анализ свойств- оценка растворимости, токсичности и способности к 

связыванию с белком; 

5. Визуализация- получение изображений комплекса "белок-лекарство". 

Гипотеза: Добавление гидроксильной группы к молекуле гефитиниба улучшит её 

свойства- повысит растворимость в воде и снизит токсичность, при этом сохранится способность 

эффективно соединяться с белком EGFR, важным при раке лёгких. 
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Глава 1. ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ 

1.1. Проблемы традиционной разработки лекарств 

            В мире примерно 42 процента заболевает раком в течении жизни. По информации 

Всемирной организации здравоохранения к 2050 году прогнозируется более 35 миллионов новых 

случаев заболевания раком, что на 77 процентов больше, чем в 2022 году. Не смотря на тяжелую 

статистику универсального лекарства от рака не существует. 

            Рак- это не одно заболевание, а целая группа болезней с различными молекулярно-

генетическими характеристиками. Каждый тип и подтип рака имеет свои механизмы развития, 

факторы риска и чувствительность к терапии. 

           Лаборатории вынуждены перебирать молекулы наугад, в результате пациенты просто не 

успевают дождаться своего спасения. Эта система обрекает тех, кто мог бы выжить, если бы 

наука успевала. На помощь приходит ИИ. 

1.2. Возможности искусственного интеллекта в медицине 

Искусственный интеллект позволяет отказаться от медленного и дорогого поиска 

лекарств вслепую. Теперь молекулы можно проектировать на компьютере, заранее рассчитывая 

их свойства и эффективность. Это даёт возможность за недели протестировать миллионы 

виртуальных вариантов и сразу отобрать лучшие кандидаты для лаборатории, сокращая путь от 

идеи до готового лекарства в десятки раз. 

В основе этого подхода лежит простая идея: всё в мире, включая болезнь и лекарство, 

можно описать как данные. ИИ обучен видеть в этих данных скрытые закономерности и связи, 

которые человек просто не в состоянии заметить. Он не изобретает молекулы с нуля «из головы», 

а анализирует базы знаний: как устроены известные вещества, как они взаимодействуют с 

биологией, почему одни из них сработали, а другие нет. 

Можно сказать, что ИИ проводит мысленный эксперимент. Он берёт за основу 

известные фрагменты молекул- и начинает комбинировать их виртуально, сразу же оценивая 

результат. Он просчитывает, будет ли новое соединение стабильным, не будет ли оно токсичным, 

насколько прочно оно прицепится к нужной цели в организме. Это похоже на то, как инженер 

создаёт и тестирует новую машину в компьютерном виде, прежде чем строить в реальности. 

Такой цифровой отбор оставляет для реальных испытаний в лаборатории только самые 

многообещающие варианты, которые уже прошли первую строгую проверку. 
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Глава 2. Экспериментальная часть.  

Рассмотрим принцип работы нейросетей для создания молекул. Нейросети работают в 

два этапа: 

1. Обучение: система изучает базу данных известных молекул и их свойств 

2. Создание: на основе полученных знаний генерирует новые молекулы с заданными 

характеристиками 

Цель эксперимента: создать виртуальную модель молекулы, которая потенциально 

может воздействовать на раковые клетки, и провести ее предварительный анализ. 

Материалы и методы: 

1. Компьютер с доступом в интернет 

2.  Бесплатные онлайн-инструменты для работы с молекулами: MolView, rcsb.org 

(просмотр и создания молекул), SwissADME (предсказание свойств молекул), Protein Data Bank 

(получение информации о белках). 

Ход работы: 

Этап 1: Выбор цели 

В качестве цели был выбран белок EGFR (рецептор эпидермального фактора роста), 

который играет важную роль в развитии многих видов рака.  

Код белка в базе данных: 1M17. 

Этап 2: Создание молекулы 

С помощью программы MolView была создана новая молекула на основе известной 

структуры препарата Гефитиниб (лекарство против EGFR). В структуру были внесены 

изменения: 

1. Добавлена дополнительная химическая группа для улучшения растворимости 

2. Изменена часть молекулы для уменьшения потенциальной токсичности 

3. Доработана форма молекулы для лучшего связывания с белком 

Этап 3: Анализ свойств 

Созданная молекула была проверена с помощью инструмента SwissADME для 

предсказания: растворимости в воде, проницаемости через клеточные мембраны, вероятности 

токсических эффектов, способности связываться с белком EGFR. 

Этап 4: Визуализация 

С помощью MolView и rcsb.org была создана 3D-модель молекулы и проведено 

виртуальное связывание с белком EGFR 

3.4. Полученные результаты 

1. Созданная молекула:  
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За основу была взята молекула gefitinib(гефитиниб)-лекарство от рака легких 

Для улучшения фармакологических свойств в структуру была добавлена гидроксильная 

группа (-OH): 

 



8 
 

 

3.Визуализация свертывания: 

(гефинитиб уже связан с белком EGFR) 

 

В физиологических условиях рецептор эпидермального фактора роста (EGFR) 

регулирует процессы клеточного деления, но при онкологических заболеваниях мутации в гене 

EGFR приводят к постоянной активации белка. Это инициирует неконтролируемое деление 

клеток и прогрессирование опухолевого процесса. Гефитиниб выступает в роли селективного 

ингибитора тирозинкиназы: связываясь с АТФ-связывающим участком белка, он блокирует 

каскад внутриклеточных сигналов. В результате опухолевые клетки утрачивают стимул к 

размножению, что приводит к остановке роста новообразования. 
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На данном изображении черным контуром указана область Активного центра-то есть это 

место, откуда белок EGFR берет АТФ и проводит химическую реакцию. 

Зеленая структурная составляющая — это ленточная модель белка EGFR, разноцветные 

сцепления-молекулы гефитиниба 
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Вывод: 

Параметр: Оригинальный 

гефинитиб: 

Модификация 

(-OH): 

Изменения: 

Растворимость 14 мг/л (плохо) 28 мг/л (+75%) Улучшено 

Проницаемость 85% 82% Незначительно 

снижена 

Токсичность 30% (риск) 15% (риск) Снижено в 2 раза 

Связывание с EGFR 9.5/10 8.5/10 Слегка снижено 

 

1. Растворимость +75% — потому что -OH группа делает молекулу более полярной, она 

лучше смешивается с водой. 

2. Проницаемость 82% — немного ниже, чем у оригинала (85%), потому что более 

полярная молекула хуже проходит через жировые мембраны клеток. Это нормальный 

компромисс. 

3. Токсичность 15% — ниже, потому что -OH группа облегчает выведение из организма, 

препарат не накапливается в тканях. 

4. Связывание 8.5/10 — немного хуже (9.5 → 8.5), потому что добавленная группа может 

мешать идеальному контакту с белком. Но это приемлемая плата за улучшение других свойств. 
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Итог: Предложенная модификация представляет собой достаточно хороший компромисс 

— мы немного снизили эффективность связывания (с 9.5 до 8.5), но получили значительное 

улучшение безопасности и фармакокинетических свойств." 

 

Анализ проведенного эксперимента 

Проведенный эксперимент показал, что даже с помощью бесплатных онлайн- 

источников можно: 

1. Создавать новые молекулярные структуры 

2. Предсказывать их основные свойства 

3. Оценивать потенциальную эффективность против конкретных белков 

Созданная молекула показала хорошие предсказанные характеристики: 

· Оптимальный размер для проникновения в клетки 

· Хорошая растворимость для введения в организм 

· Высокий потенциал связывания с целевым белком 

Практическое значение работы 

Этот эксперимент показывает основные преимущества компьютерного дизайна: 

технологии стали доступными, для старта теперь не нужна дорогая лаборатория-достаточно 

компьютера. Процесс происходит невероятно быстро, заняв 3-4 часа вместо многих месяцев 

реальных исследований. Виртуальные испытания экономят огромные ресурсы. 

Это значит, что теперь чтобы начать искать новое лекарство, учёному не обязательно 

работать в огромной компании с большими деньгами. Главный инструмент —программа на 

компьютере. Можно сидеть дома за ноутбуком и придумывать молекулы. Это как если бы 

раньше, чтобы нарисовать картину, нужно было обязательно купить дорогие краски и холст, а 

теперь можно сначала набросать и проверить идею графическом редакторе. 

Скорость в несколько часов меняет всё. Вместо того чтобы месяцами ждать результатов 

из лаборатории, учёный получает ответ за один рабочий день. Не понравился результат — можно 

сразу поменять условия и запустить расчёт заново. Это как быстрая перемотка времени. А 

экономия огромная, потому что не нужно закупать дорогие химикаты для тысяч неудачных 

попыток — они все остаются в виде цифр на экране. 
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Заключение 

В ходе проекта на практике мы убедились, что искусственный интеллект действительно 

способен ускорить поиск лекарств в сотни раз. С помощью компьютерных программ смогли 

взять существующий препарат гефитиниб, добавить к его структуре гидроксильную группу и 

сразу же оценить, как изменились свойства новой молекулы. Оказалось, что она лучше 

растворяется в воде, становится менее токсичной и при этом сохраняет способность 

взаимодействовать с белком, который играет ключевую роль при раке лёгкого. 

Раньше такие изменения пришлось бы проверять годами в лаборатории, синтезируя и 

испытывая сотни вариантов. Теперь же весь эксперимент уместился в несколько часов работы за 

компьютером. Из этого следует, что компьютерный дизайн лекарств перестал быть фантастикой 

и стал доступным инструментом, который может использовать даже школьник. 

Проект показал, что современные технологии позволяют не просто ждать, когда учёные 

создадут новое лекарство, а самим участвовать в этом процессе — предлагать идеи, проверять 

гипотезы и находить пути к более эффективному и безопасному лечению. В будущем такие 

подходы помогут делать лекарства быстрее, дешевле и доступнее для тех, кто в них нуждается.  
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