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机器学习能发现新型抗生素。

尽管人们一直担忧抗生素耐药问题，但由于对新分子的鉴定日益困难，实际上发现新抗生素药物
的速度相当缓慢。最近，科学家们利用机器学习开发了一种可快速、高效挖掘新型抗生素的方法
，相关研究发表在《细胞》上。

麻省理工学院 (MIT) 的合成生物学家James Collins及他的团队，利用已知可抑制大肠杆菌 (E. coli) 
生长的化合物，训练深度神经网络以鉴定可能的抗生素分子，该网络再利用上述数据筛查现有化
学库中的其他分子，进而计算这些化合物抑制大肠杆菌生长的可能性。

研究人员发现，在他们优先检测的化合物中，近50%都能够在体外一定程度地抑制大肠杆菌增殖
。而其中一种化合物较为特别——halicin，它与传统抗生素在结构上大相径庭，并能够以一种临
床抗生素中不常见的机制在小鼠体内对抗多种人类病原体，其中包括艰难梭菌和鲍曼不动杆菌。

此前，尽管有大量化学库中的分子可作为筛选新型抗生素的潜在来源，但研究人员缺乏有效的统
筹组织方法，从而难以鉴定出可供实验检测的候选化合物。研究人员表示，如果深度神经网络可
以被广泛采用，将会为寻找新型、特效抗生素节省时间和资源，同时，有必要进行推广的部分原
因是他们缺少经济激励。深度学习可以使我们超越多药耐药性病原体的步伐，进入第二抗生素时
代。（来源：中国科学报 张思玮）

相关论文信息：http://dx.doi.org/10.1016/j.cell.2020.01.021
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