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Methoden der Künstlichen Intelligenz (KI) 
spielen mittlerweile in der Wirkstofffor-
schung eine entscheidende Rolle, um neue 
bioaktive Substanzen zu identifi zieren und 
die besten Kandidaten zu priorisieren. Bei 
der Suche nach neuen Antiinfektiva kom-
binieren Forschen de zellfreie Proteinbio-
synthese und Deep Learning zur schnellen 
Entdeckung neuer antimikrobieller Pep-
tide.
ó Amir Pandi et al. (Nat Commun (2023) 
14:7197) nutzten Deep Learning, um Tausen-
 de antimikrobieller Peptide in silico zu entwer-
fen, und verwendeten zellfreie Proteinbiosyn-
these zur Produktion und zum Screening die-
ser Peptide. Zunächst generierten sie mithilfe 
von deep generative variational autoencoders 
500.000 neue antimikrobielle Peptide im 
Computer. Durch prädiktives Deep Learning 
konnten sie 500 Kandidaten mit einer einer 
„gut“ vorhergesagten Bioaktivität zur experi-

mentellen Validierung priorisieren. Dabei er-
wiesen sich 30 Kandidaten als vielverspre-
chend. Nach weiterer Charakterisierung mit-
hilfe von Simulationen und chemischer Syn-
these sowie der Bestimmung der antimikro-
biellen Aktivität identifi zierten sie sechs mög-
liche Antiinfektiva. Diese zeigen ein relativ 
breites Wirkungsspektrum mit Aktivitäten 
auch gegen multiresistente Pathogene. Ob-
wohl die Aktivität im Sinne von minimalen 
Hemmkonzentrationen eher moderat ist, de-
monstriert die vorgestellte Methode die Mach-
barkeit, bioaktive Peptide innerhalb eines Ta-
ges effi zient und kostengünstig zu produzieren 
und zu testen.
Y Künstliche Intelligenz spielt bei der Iden-
tifikation neuer Wirkstoffkandidaten, aber 
auch darüber hinaus in allen weiteren Schrit-
ten der Wirkstoffentwicklung eine essenzielle 
Rolle. Die Studie von Pandi et al. reiht sich 
ein in mehrere vielversprechenden Studien 
der jüngeren Vergangenheit, die das Potenzial 
der KI in der Pharmazeutischen Forschung 

demon strieren, auch wenn der Weg zum klini-
schen Kandidaten noch recht weit ist.
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Abb.: Symbolisches Bild, das die Kopplung von KI 
und Wirkstoffdesign zeigt, generiert mit DALL-E.


