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[摘  要] 人工智能(Artificial Intelligence,AI)正深刻影响全球药物研发范式,对新药研发,尤其是对生物医

药领域的人才培养模式、知识体系和能力结构提出了新的要求。当前,《创新药物研发实践及成功案例

解析》课程在教学内容、教学模式及评价体系等方面与行业需求存在脱节。本研究依托该课程,面向AI

时代开展教学改革探索,构建“AI+药物研发”模块化课程内容体系,并建立能力导向的多元评价机制,

旨在形成一套可推广的“生物医药+AI”复合型人才培养改革方案。 
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[Abstract] Currently, artificial intelligence (AI) has the potential to revolutionize the process of drug discovery 

and development. Thus, the corresponding education in the biomedicine and pharmaceutical fields should be 

reformed. To meet the demands of above changes, we performed a deepen teaching reform of the course: 

“Innovative drug development practice and successful cases”. In this project, the benefits and drawbacks of AI 

technologies are discussed, and possible strategies and for overcoming the AI obstacles are mentioned as well. 

Our teaching reform introduced a modular curriculum integrating various AI technologies, therefore, bridging 

the gap between conventional pharmaceutical education and new AI-driven drug development. This 

re-designed educational model will enhance students’ AI applying ability. Overall, this reform aims to provide a 

novel framework for pharmaceutical education. 
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在全球医药研发领域,人工智能(Artificial Intelligence,

AI)在靶点发现、分子生成与临床结果预测等药物研发关键环节

的应用,已显著提升研发效率并降低失败风险,推动了药物研发

范式从经验驱动向数据智能驱动转型。这一技术变革对新药研

发,特别是生物医药从业者的复合型知识结构提出较高要求,尤

其需要其具备AI工具运用能力、跨学科协作素养及伦理风险意

识。然而,当前国内高校药物研发相关课程普遍存在教学内容滞

后、实践操作不足、伦理教育缺失等问题,导致生物医药人才培

养难以满足行业需求
[1]
。以《创新药物研发实践及成功案例解

析》课程为例,其现有体系在课程内容、教学模式及评价机制方

面与“AI+药物研发”的行业实践存在显著差距。因此,本研究

依托该课程,通过系统性地重构教学内容、创新教学模式、强化

伦理教育,建立“生物医药+AI”融合的人才培养新模式,以期为

“新医科”背景下的药物研发教育改革提供可推广的实践参照。 

1 AI时代生物医药教育面临的机遇与挑战 

创新药物研发是生物医药行业的核心驱动力。然而,全球医

药研发长期处于高成本、长周期与低成功率的困境。单一创新

药物从靶点确定到上市,通常需耗费十余年的研发周期与数十

亿美元的高额投入,最终临床成功率不到10%
[2]
,严重限制了新

药的产出。 

近年来,以AlphaFold为代表的人工智能结构预测技术和生

成式AI为代表的大模型技术快速发展,为破解上述困境提供了

新路径。在靶点发现环节,AlphaFold等蛋白结构预测工具能够

快速提供潜在成药靶点的三维结构,加速对药物作用机制的解
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析与验证

[3]
。在先导化合物设计与优化环节,生成式对抗网络等

AI模型可基于已知活性分子,生成数百万级候选化合物,并同步

预测其ADMET(吸收、分布、代谢、排泄和毒性)性质,将传统模

式下耗时数年的分子发现周期压缩至数月甚至数周
[4]
。在临床

试验环节,AI可借助其强大的算法对已有临床数据进行深度挖

掘,优化受试者筛选策略等,提升临床试验的效率与成功率。 

目前,AI辅助药物设计研发已取得较大进展。例如,英矽智

能利用其自研AI靶点发现平台PandaOmics识别TNIK(一种丝氨

酸/苏氨酸蛋白激酶)靶点,并借助生成式AI平台Chemistry42针

对该靶点生成和设计出全新小分子化合物Rentosertib(INS018

_055)
[5]
。该化合物于2021年2月被提名,并于同年11月进入临床

阶段,成为全球首批由生成式AI驱动进入临床阶段的候选药物

之一。2023年,Rentosertib获得美国FDA孤儿药认定,并获批在

中国和美国开展II期临床试验
[6]
。英矽智能从靶点确定到提名

候选化合物仅用时18个月,研发周期与成本均显著低于行业平

均水平。 

尽管AI技术在药物研发领域展现出巨大潜力,现有的《创新

药物研发实践及成功案例解析》课程却仍以经典理论与传统方

法为主体,对AI工具的深度融入不足,教学内容与产业需求之间

形成明显断层。当前课程主要存在三点不足
[7]
： 

首先,部分教学内容更新不及时。课程中的靶点发现和分子

筛选仍主要围绕传统计算机辅助药物设计方法展开,对

AlphaFold蛋白结构预测、AI分子设计等近年来发展较快的技术

涉及较少。以靶点结构分析为例,之前的教学较多依赖已有实验

结构或传统结构数据库,而学生在获取AI预测结构、判断预测结

果可靠性等方面,课程缺少相应教学内容。 

其次,现有课程实践环节单一,与完整的药物研发流程仍有

距离。目前教学主要讲授传统AutoDock等分子对接软件,对生成

式AI(如Schrödinger等)综合计算平台及云端计算资源接触较

少。课堂练习通常只涉及少量分子,而实际虚拟筛选往往需要处

理大量的化合物数据,仅掌握传统软件的基本操作,较难帮助学

生完成现实研发中的复杂任务。 

此外,课程对AI工具局限性的讨论不足。ChatGPT等通用AI

工具在教学中多用于问答展示和信息整理,而对训练数据来源、

模型偏差、输出结果可靠性等问题涉及较少。例如,当训练数

据存在样本代表性不足或数据分布不均时,模型输出也可能

受到影响；AI生成的靶点信息和分子结构不能直接等同于科

研结论。如果教学只强调AI“能够完成什么”,而较少讨论“结

果是否可信、在什么条件下可以使用”,学生容易陷入技术崇

拜和依赖。 

2 改革的核心策略：构建“内容更新—能力培养—

风险防控”三位一体的教学体系 

针对上述问题,《创新药物研发实践及成功案例解析》课程

亟待系统性改革。本研究以该课程为载体,全面重构教学体系。

与过去教学内容不同,新体系通过递进式实践培养助力能力养

成,采用“技术—认知—伦理”教学框架的规范要求,建立能力

导向的多元评价机制,最终形成涵盖“内容更新—能力培养—风

险防控”三位一体的全新教学体系(图1)。 

 

图1 《创新药物研发实践及成功案例解析》课程教学改革示意图 

2.1重构课程内容：构建动态更新的“AI+药物研发”模块

化体系 

针对传统课程内容更新滞后于AI技术迭代的现实问题,本

研究以药物研发全流程为主线,以AI核心技术工具为支撑,将课

程内容重组为四大模块： 

(1)AI辅助靶点识别与验证。本模块重点引入AlphaFold等

蛋白质结构预测工具,引导学生从传统的文献与实验驱动的靶

点发现模式,转向数据驱动的精准识别范式。以此为基础,课程

进一步引导学生利用PandaOmics等平台对基因组学、蛋白质组

学与临床表型等数据进行整合分析,借助PDB、UniProt等公开数

据库完成靶点发现与验证的AI分析报告,帮助学生理解AI技术

如何将靶点发现从“大海捞针”变为“按图索骥”。 

(2)生成式AI驱动的分子设计。本模块教学内容集中聚焦于

小分子与生物药的开发,通过拆解英矽智能Rentosertib等典型

案例,展现AI辅助药物开发的全流程。教学内容涵盖ChemGPT、

MolGPT等生成式模型的基本原理,培养学生利用AI进行化合物

生成与优化。 

(3)小分子的安全性与成药性的AI评估。本模块的教学内容

重点会放在借助AI模型预测新分子的肝脏毒性、心脏毒性等方

面；同时,课程也会基于大数据所反映的药物治疗效果预测新分

子的成药性。学生需要对模块(2)中生成的候选化合物分子进行

模拟毒理学与药理学评估,并撰写风险评估报告,借此形成“早

期评估、前端防控”的风险意识。 

(4)AI伦理与药物研发合规性。本模块计划组织学生围绕

“算法偏见与药物研发公平性”、“患者数据隐私保护”、“AI成

果的知识产权界定”等议题展开讨论。使得本课程教学不只停

留在技术应用层面,会进一步拓展至社会责任范畴,着重培养学

生的伦理意识与社会责任感。 

2.2创新教学模式：实施“三阶联动”的递进式培养路径 

在“教什么”已厘清的前提下,下一步要处理的,便是“如

何教”的问题。本研究设计了“三阶联动”教学模式。 
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第一阶是前沿技术原理学习。这一阶段会在课程上系统地

讲解AI工具的核心原理与算法基础,让学生能够理解AI模型的

能力边界与局限所在,尽量消解技术“黑箱”,也为后续批判性

地使用AI工具奠定认知基础。 

第二阶是经典研发案例解析。这一阶段会选取英矽智能、石

药集团等企业的AI研发项目,搭建“AI药物研发案例库”,使学

生能比较直观地了解AI技术在实际研发场景中如何应用,实现

理论与应用相结合。 

第三阶是项目驱动实践操作。作为教学的核心环节,学生需

要在云端平台独立完成“靶点预测→虚拟筛选→分子动力学模

拟→成药性评价”这一整套AI辅助药物设计的流程。依托本次

教改项目,把“做中学”理念落到实处,使学生从课堂一步步延

伸到实践当中。 

2.3筑牢价值底座：嵌入“技术—认知—伦理”融合的教育

框架 

为避免在AI技术应用过程中陷入“工具理性”认知陷阱,

本研究将风险防控与伦理反思深度嵌入教学全过程,构建“技术

—认知—伦理”三维约束体系。 

在认知层面,教学中明确树立“AI是辅助工具,人是决策主

体”的核心观念,通过对比“纯AI生成化合物”与“传统结构优

化分子”在成药性等方面的差异,引导学生主动思考并评估AI

模型的局限,避免对技术的盲目依赖。在伦理层面,配套制定《AI

教学工具使用规范》,要求学生对生成式AI的输出结果进行三重

审查：一是科学真实性审查,如对AI预测的蛋白质-配体结合模

式,须通过PDB等数据库中的已知结构进行交叉验证；二是知识

产权审查,可利用SciFinder、PatentScope等数据库对AI生成的

新分子结构进行专利侵权筛查；三是数据隐私审查,确保所使用

的训练数据不涉及受保护的患者信息。通过以上机制,将科研严

谨性与合规性要求落实到教学细节中。 

2.4革新评价体系：确立“能力导向”的多元动态考核标准 

为匹配能力导向的培养目标,本研究对课程评价体系进行

了根本性革新,由传统单一的知识考核转向综合素质与能力的

多元动态评价,建立涵盖知识掌握(20%)、工具应用(30%)、问题

解决(40%)与伦理认知(10%)的四维权重体系。 

在此基础上,通过记录学生在云端教学平台的操作日志、项

目进度、讨论区互动等学习行为数据,量化分析其知识掌握状况

与共性难点,进而动态调整教学进度与辅导策略,形成“课程教

学—数据采集—多元评价—反馈优化—教学调整”的闭环运行

机制。 

3 结论 

本研究围绕AI时代生物医药人才培养的核心矛盾,以《创新

药物研发实践及成功案例解析》课程为依托,基于生成式AI构建

了涵盖“内容更新—能力培养—风险防控”的三位一体教学体

系。该体系通过系统整合AI辅助靶点发现、生成式分子设计等

前沿技术模块,形成逐层递进的实践训练链条,并将伦理决策训

练贯穿教学全过程,缩小了传统教学内容与AI技术发展之间的

代际落差,为“生物医药+AI”复合型人才培养提供了全新的可

操作的教学路径。 

(本文系2025年四川省研究生优质教育教学资源建设项目

(SCYZJG2025037)的研究成果)。 
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