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Znanost danes
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Znanost včasih



Interdisciplinarne raziskave
v	umetni inteligenci
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Znanstveniki iz
drugih disciplin Računalnikarji

Odprta vprašanja in 
raziskovalni problemi

Sodobni algoritmi za
odkrivanje znanj

iz podatkov

Preboji v znanosti in tehnologiji



Primer interdisciplinarne raziskave na
področju računalništva in biologije

in kaj se iz te raziskave naučimo



Razvoj zdravil
• Tradicionalni razvoj zdravil je	iterativni postopek:

• Zahtevni testi v	laboratorijih,	da	se	najde najbolj
obetavno molekulo izmed desetine milijonov možnih
molekul

• Mnogi klinični preizkusi,	da	se	ugotovi,	ali je	morebitno
zdravilo varno in	učinkovito

• Dolgotrajni regulatorni postopki,	da	se	zdravilo odobri
za uporabo v	pacientih

• V	povprečju razvoj novega zdravila:
• Stane med	1	in	2	milijardama dolarjev
• Traja 14	let
• <7%	sprva obetavnih molekul doseže trg in	paciente;	
velika večina molekul za uporabo v	ljudeh ni primerna
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Kako hitro razviti varna in	učinkovita
zdravila v	boju proti pandemiji?
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Kako hitro razviti varna in	učinkovita
zdravila za nove bolezni?
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Network Medicine Framework for Identifying Drug Repurposing Opportunities for Covid-19, arXiv:2004.07229

Biologi, kemiki, 
zdravnikiRačunalnikarji



Katero zdravilo je
učinkovito in	varno za COVID-19?
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Drugs Diseases

“Treats” relationship

?

?

? Unknown drug-disease relationship

COVID-19

Cilj: Najdi zdravila, ki so najbolj
primerna za bolnike s COVID-19



Kako zdravilo zatre virus	v	telesu?
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ZdraviloZdravilo
Zdravilo

Virus Biološko
omrežje v celici



Kako predstaviti COVID-19	v	računalniku?
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Gordon in sod., Nature 2020, so z eksperimenti v laboratoriju aktivirali 26 izmed 29 SARS-CoV2 proteinov in odkrili 332 človeških proteinov, ki jih napade/cilja virus



23.	marec 2020:	Velika podatkovna omrežja
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Zdravilo je obetavno za zdravljenje bolezni, če je njegovo
podatkovno omrežje “blizu” podatkovnemu omrežju bolezni

Bolezen: Podatkovno
omrežje proteinov
povezanih z boleznijo

Zdravilo: Podatkovno omrežje
proteinov, na katere se 
zdravilo veže v telesu

Pristop: Naši algoritmi globokega učenja vložitev se avtomatično
naučijo, kaj pomeni biti ”blizu.” Algoritmi to znanje uporabijo, da 

ocenijo, kako “blizu” je dano zdravilo neki bolezni

Asthma

Alzheimer’s

Heart
disease

Brain
disease

Asthma

Alzheimer’s

Heart
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Algoritmi globokega učenja

Algoritmi

Podatkovna
omrežja

Napovedi

Bolezni BolezniZdravila Zdravila

Pristop:
1) Nauči se, kako optimalno vložiti bolezni
in zdravila v nizko-dimenzionalni prostor
2) V tem prostoru poišči pare zdravil in 
bolezni, ki so si blizu
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15.	april 2020:	Ali	so	algoritmične
napovedi točne in	koristne?

Naši algoritmi
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Delež napačnih napovedi

Najbolj zmogljivi algoritmi



15.	april-15.	junij 2020:	
Napovedni seznami
najbolj obetavnih zdravil
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Drug    C-rank Drug    C-rank Drug    C-rank
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National Emerging Infectious 
Diseases Laboratories (NEIDL)

Rezultati: 918 zdravil je bilo testiranih na opičjih in nato človeških
celicah:
§ 37 zdravil je imelo močan učinek na virus; ta zdravila so virus 

uspešno zatrla v različnih koncentracijah in dozah
§ 40 zdravil je imelo šibek učinek na virus
§ Ta pristop izboljša predhodne pristope za 10-krat!

Napovedni seznami
najbolj obetavnih zdravil

Rezultati testiranj v	opičjih in	človeških celicah



• 76	izmed 77	zdravil,	ki uspešno zatrejo virusno infekcijo,	delujejo tako,	da	
ne	ciljajo neposredno proteinov,	ki jih napade SARS-CoV-2:

• Nasprotno,	ta	zdravila ciljajo druge proteine v	bioloških omrežjih.	Učinki zdravili
se	širijo po biološkem omrežju celice →	Omrežna zdravila

• Omrežnih zdravil s	tradicionalnimi pristopi ni mogoče odkriti

Rezultati:	Omrežna zdravila

16
58 izmed 77 zdravil, ki uspešno zatrejo virus v opičjih in 

človeških celicah smo našli znotraj 750 najbolj obetavnih zdravil

Omrežna zdravila



Od	bitov do	testiranj zdravil
v	manj kot 3	mesecih

Biologi, kemiki, 
zdravnikiRačunalnikarji



Sklepi:	Raziskava,	ki je	povezala 4	znanosti:	
računalništvo,	biologijo,	medicino in	kemijo
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Znanstveniki iz
drugih disciplin Računalnikarji

Kako hitro najti najbolj
obetavna zdravila proti

virusu?

Sodobni algoritmi za
odkrivanje znanj

iz podatkov

77 zdravil, ki uspešno zatrejo
razmnoževanje virusa



Sklepi:	Interdisciplinarne raziskave
• Za preboje v	znanosti in	tehnologiji morajo znanstveniki iz večih disciplin
tesno sodelovati in	med	seboj komunicirati na dnevni ravni

• Vtičniki/vmesniki v	umetni inteligenci:	Biolog prejme napovedi algoritma,	
te napovedi preglede,	jih oceni in	algoritmu poda povratne informacije.	
Algoritem in	biolog skozi čas postaneta uspešna ekipa
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Računalnikarji

Biologi in 
virologi

Biologi in 
virologi



Sklepi:	Hitre interdisciplinarne raziskave v	praksi

• Podatki:
• Podatkovni nabori za učenje algoritmov strojnega učenja izhajajo iz mnogih virov
• Vsi podatkovni nabori so	verzionirani in	jih je	možno enostavno posodabljati
• Podatki so	odprti,	vključno z	laboratorijskimi meritvami,	rezultati in	analizami

• Izvorna koda:
• Izvorna koda javno dostopna in	na voljo vsem,	s	primeri uporabe
• Podatke in	izvorno kodo smo delili z	raziskovalno skupnostjo na dnevni ravni

• Komunikacija z	raziskovalci v	ZDA	in	po svetu:
• Organizirali smo mesečne webinarje za raziskovalce in	splošno javnost
• Na	webinarjih smo predstavili izsledke analiz in	delili napovedi algoritmov
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Članki, izvorna koda, odprti raziskovalni podatki:
https://zitniklab.hms.harvard.edu

marinka@hms.harvard.edu

Podatki + ML/AI

Hvala za vašo pozornost!


