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本报记者 刘 艳

不久的将来，技术革新将这样改变我们的生活：人工智
能极大地加快新型药物、材料的研发速度；新型诊断工具打
造更先进的个性化医疗；增强现实变得随处可见，现实世界
被大量信息和动画所覆盖……

这些足以改变世界的想法与其他新兴技术，近期一起入
围由《科学美国人》和世界经济论坛发布的2018年全球十大
新兴技术。其中，人工智能辅助化学分子设计—机器学习算
法加速新型药物和材料的研发，尤为引人关注。

目前，全球有近100家初创企业已在探索用于研发新药
的人工智能方法。“人工智能在材料合成的自动建模、高速匹
配和假设检验等环节可以发挥重要作用，其性能比人类高出
多个数量级。”新一代人工智能产业技术创新战略联盟秘书
长、北京大学计算科学技术系主任黄铁军说，一旦材料和药物
的模型库比较完备，人工智能就会极大加速新型材料和药物
的研发进程。

本报记者 刘 垠

无论是设计新型太阳能材料、抗癌药物还

是用于农作物的抗病毒化合物，有两个难题待

解：找到所需的正确化学结构，并确定哪些化学

反应能让正确的原子与所需的分子连接。如果

使用传统方法，上述问题的答案往往来自于复

杂的猜测和意外的发现。

常规的新药研发模式是，随着一个潜在的

药靶被发现，新药研发工作者通常利用高通量

筛选的方式来发现苗头化合物。对数以百万

计的化合物进行筛选，过程十分缓慢且产生的

有效结果较少，并且要经历许多次失败、痛苦

的尝试。

显然，人类做这样的工作力不从心。“人工

智能的助力，正在提高设计和合成化学分子的

效率。”北京大学前沿交叉学科研究院特聘研究

员裴剑锋说，机器学习算法通过分析已知的所

有实验，设计新分子的合成步骤，可极大提高分

子合成的成功率。

值得注意的是，有机合成的概念在 19 世纪

就已产生，但人类在近 100年后才真正开始对合

成路径设计的模式进行探究总结。

“20世纪中期，化学家开始用计算机进行化

合物合成路径辅助预测。近年来，人工智能算

法被广泛地应用到合成设计领域。”裴剑锋告诉

科技日报记者，化学家们也在创造和发展一种

叫做自动合成机器人的设备，用于自动合成特

定的目标化合物或者多个不同类型的化合物分

子。机器学习和人工智能算法的引入，让合成

机器人得以更加自动高效的工作，并能发现新

的化学反应。

今年 4 月，一则“化学界‘Alphago’问世”

的消息让人印象深刻，科学家们在《Nature》上

发文证明，AI 能以前所未有的速率进行逆向

合成反应。上海大学教授马克·沃勒等人使

用类似 Alphago 算法的三种神经网络+蒙特卡

洛树搜索的方法，实现了逆合成分析和路径

预测。该方法在双盲测试中表现优异，有机

化学领域的专家们认为 AI 的合成预测结果并

不逊于人类专家。评论称，这将加速合成人

类所需的化合物。

助力化合物合成 简单直接有效

最近，大名鼎鼎的英国 Benevolent AI公司

筹集了 1.15 亿美元，准备将其人工智能技术应

用于运动神经元疾病、帕金森病和其他难治疾

病的药物研发。

业界专家表示，人工智能可应用在药物开

发的不同环节，包括虚拟筛选苗头化合物、新药

合成路线设计、药物有效性及安全性预测、药物

分子设计等。通过有效运用人工智能技术，基

于已有的化学、生物学数据和知识建立有效的

数据模型，来预测药品研发过程中的安全性、有

效性、副作用等，从而有望实现减少人力、时间、

物力等投入，降低药品研发成本。

人工智能技术在药物研发中已然崭露头

角，显示出光明前景。比如，Benevolent AI 公

司使用人工智能助力新药开发，自 2013 年以

来，Benevolent AI 共开发出 24 个候选药物，且

已有药物进入临床二期试验阶段。

“北京大学化学与分子工程学院/前沿交叉

学科研究院分子设计实验室已初步完成 1 个人

工智能化合物酶促合成路径辅助分析系统，用

于节省合成生物学家大量的人工设计工作。”在

裴剑锋看来，药物设计已成为创新药物研发的

核心技术之一。目前，各发达国家都有一批著

名科学家领导的研究组从事药物设计方法和应

用研究，各大跨国制药企业的研发中心都设有

与化学合成和生物测试部门并列的药物设计部

门，其中，不乏通过计算机辅助药物设计而成功

上市的药物。

而裴剑锋所在的北京大学分子设计实验

室，在国际上较早、国内率先开展人工智能药物

设计的研究，所发展的药物设计方法在国际上

有较大影响，相关软件在国内外拥有上万用户，

包括辉瑞、诺华、默克和强生等国际大型医药公

司等商业用户。

提速药物研发 更快更经济

业界评价，人工智能技术的加持，让新药研

发开始提速换挡。能否解决新药研发投入越来

越大、时间越来越长的痛点，人工智能的介入才

只是开始。

据《Nature》报道，新药研发的平均成本约

为 26亿美元，大约耗费 10年时间。它包括了漫

长的小分子化合物研发阶段、三期临床试验、以

及注册审批的过程。然而，能够通过这重重考

验并成功上市的药物，仅有不到 1/10。

“药物信息研究中常面临大量的非结构数

据、数据集数据较少、负样本数据不足、数据不

平衡等问题，人工智能技术也有助于解决这类

药物设计中的难题。”在裴剑锋看来，人工智能

技术不仅有望破解药物信息杂乱和难以利用的

问题，实现针对特定疾病、靶标和化合物分子自

动进行药物研发评估和自动新药发现的系统。

同时，还能显著提高药物研发流程中各种计算

预测模型的准确性，促进新型药物设计技术的

产生，使得基于文献信息数据的新药研发等新

方向变得真正可行。

“可以预计，人工智能技术对传统技术的改

进以及由其引发产生的新型药物研发技术，将

极大缩短新药研发周期、降低研发成本，显著提

高药物研发的成功率。”裴剑锋坦言，新药研发

是个长周期的过程（10 年—15 年），人工智能药

物研发技术还处于起始和发展期，其影响还需

要用一段时间的积累来证明。

与药物设计类似的是，材料设计中的典型

应用如新能源、电池和高性能合金材料等，也将

会通过新一代分子模拟的方法被大力推动。裴

剑锋说,基于机器学习和大数据的材料设计所

面临的挑战是，实现高效精准的高通量计算，这

势必需要在分子模拟层面有质的突破。

对此，黄铁军表示认同，“人工智能提高了

合成的效率，基础有赖于高精度的材料和药物

模型，这方面需要长期的试验积累。”

市场表现可期 时间将给出答案

新药研发平均成本新药研发平均成本 2626亿美元亿美元、、耗费耗费 1010年年，，成功上市不足成功上市不足 11//1010

AIAI入局能让药企告别入局能让药企告别““豪赌豪赌””吗吗

近日，在国家人工智能基础资源公共服务平台发布会暨第二届

人工智能金融创新峰会上，国家人工智能基础资源公共服务平台正

式发布。

国家发改委发布的《发展改革委实施新一代信息基础设施建设

工程等的通知》对该平台明确了数据技术要求及定义：平台数据容量

不低于 5PB，图像识别率超过 95%，文字识别率超过 93%，语音识别率

超过 97%，形成不少于 500 万条的标准化数据资源，日均调用次数超

过 1亿次等，形成一个全行业可用的基础资源数据库，为人工智能生

态体系开发与建设提供基础性、公共性服务。

相比传统人工智能开放平台，该平台还具有加强国家管控，保障

信息安全、数据安全；优先服务于传统行业，深度融合实体经济，加速

升级转换；提供惠及民生的公共服务，建设人工智能底层基础设施三

大特点。

云从科技高级副总裁张立介绍，国家人工智能基础资源公共服

务平台已正式投入运营，现已接入 3PB以上基础数据，仅平台试运营

期已服务企业 200家以上，日均调用次数 1.5亿次，提供 AI培训次数

100次以上。已经有金融服务、公共安全、智能制造、智慧教育、社会

服务等各个领域的企业使用。

张立介绍，国家人工智能基础资源公共服务平台不仅仅提供人

工智能基础功能和并行计算硬件，更重要的是提供用户可以方便、快

速使用的解决方案。对此，他们建立了人工智能技术平台云和人工

智能行业应用服务云两大云平台架构，并建立“第三方云”，以纳入各

具优势的第三方 AI应用服务。 （记者雍黎）

国家人工智能
基础资源公共服务平台发布

据《纽约时报》报道，近日，麻省理工学院宣布投资 10 亿美元开

设一所新的人工智能学院，其根据主要捐赠者的名字被命名为苏世

民计算学院，主要目标是推进人工智能在各个学科领域的广泛应用。

据称，这将是美国大学在计算机和人工智能领域的最大投资，将

开启上世纪 50 年代麻省理工学院开始开创性研究人工智能以来最

大的结构性变化。

麻省理工学院发言人在接受媒体采访时表示，该学院将于 2019

年 9月开学，预计设立 50个新的教职岗位和更多奖学金。在这 50个

教职员工岗位中，有一半将致力于推进计算机科学，另一半将由学院

和麻省理工学院的其他部门联合任命。

麻省理工学院院长 L·拉斐尔·里夫表示，学院的目标就是“教育

未来的双语者”。他将双语者定义为那些与生物、化学、政治、历史和

语言学等领域有关的人，他们同时精通现代计算技术，能够将其应用

于自己的研究领域。

投资10亿美元
麻省理工开设AI学院

据美国科技博客网站 VentureBeat 报道，Google 医疗 AI 团队，

联合美国圣地亚哥海军医疗中心，基于深度学习开发出了一种检

测算法，可自动评估乳腺癌患者淋巴结活检。他们的 AI 系统被

称为“淋巴结助手”（简称 LYNA）。在最新公布的进展中，LYNA

转移性乳腺癌的检测精度测试，准确率达到了 99.3%

据悉，转移性肿瘤是一种非常难以检测的肿瘤，这种疾病的癌细

胞会从其起源组织中分离出来，通过循环系统或淋巴系统在体内传

播，并在身体其他部位形成新的肿瘤。

当然 LYNA 并不完美，它偶尔会错认巨细胞、生发癌和骨髓

来源的白细胞，也就是所谓的组织细胞，但它的表现比负责评估

同样幻灯片的执业病理学家更好。在 Google AI 发表的第二篇论

文中，该模型将 6 名病理学家组成的小组检测淋巴结转移所需时

间减半。

转移性乳腺癌检测
谷歌AI准确率达99%

现在已很少人会真的拿着菜谱进厨房，即便

真的馋哪道菜，拿出手机随便搜一下就能寻得海

量的帮助。所以，当看到福布斯报道说，Facebook

人工智能研究小组研发了一款“AI菜谱”，不少人

也就咧着嘴乐一下就丢到脑后了。

虽然 Facebook 目前还没打算将这个研究成

果推向市场，但是这个研究成果的应用价值可

能还真对外国人的胃口。和中国人做菜神秘的

“适量”不同，外国人的厨房里可是摆着食物秤

的，用多少糖、加多少桂皮粉，甚至都要上秤才

能入菜，利用 AI 给出精准的食材分析没准是个

好卖点。

AI菜谱研究火热

人工智能还真的是个全能型技术，虽然现阶

段还处在弱人工智能时代，但它在赶来彻底改变

我们生活的路上，已经沿途下了越来越多的蛋。

在蒙特利尔的实验室里，安德里安·罗梅罗和

他的小伙伴用大量的食物图像和菜谱来训练人工

智能，只要给出图像，它就能列出其中的成分，并

生成一个菜谱。

在Facebook之前，麻省理工学院计算机科学与

人工智能实验室也做过类似的研发，他们根据从各

种网站收集的超过一百万种不同的食谱，构建了一

个数据库，并在数据库里上传了关于食材的信息资

料。通过这一数据库，名为Pic2Recipe的人工智能

系统，可以观看一张食物的照片，就能预测出这一食

物的成分，并给出一个能做出类似食物的菜谱。

测试时，Pic2Recipe 可以给出 65％的正确配

方，学界对这一比例比较满意，但是若要投入市场，

人工智能的识别能力显然有限，特

别是在遭遇博大精深的中

华料理的时候。

目前，该团队正

在提升 Pic2Recipe 的

精准度，并继续丰富

它的技能，主要研究

作者尼克·海因斯说：

“如果你知道什么成分放

在一个菜谱，但不知道数量，你

可以拍照、输入成分，并运行模

型找到一个已知数量的类似的食谱，然后使用这

些信息就可以输出接近你自己膳食的配方。”

近期，麻省理工学院的一个学生团队发布了

他们烤披萨的视频，提供食谱的是他们训练的人

工智能厨师 Strono，它通过网上的食物博客中数

百个“手工披萨食谱”来自动完成披萨的烹饪。目

前 Strono已经开始和波士顿的一家手工披萨餐厅

合作，人工智能创作的食谱依然不完美，有些失误

只能靠人工来排除。

但有趣之处在于，除了人工智能，恐怕不会再

有谁能创造出看着奇怪但味道不错的披萨，据说，

波士顿的这家披萨店已经考虑将 Strono的创新纳

入店铺的菜单。

显然，人工智能对菜谱的“理解”和人类还有

很大差异，面对烹饪，他们尚显迷茫。

AI与饮食健康正在发酵

美国热门剧集《硅谷》第四季有这样一个情

节，孵化器工程师杨简开发了一个 Not Hotdog的

应用程序，将手机摄像头对准食物或通过照片，应

用程序就能告诉你这个是热狗，还是不是热狗。

这个应用看起来有点惹人发笑，但指向的是

复杂的人工智能技术。

中粤金桥投资合伙人罗浩元说：“很多漫不

经心或看似无用的研究或开发，正是科学家们

了解世界的必要手段及过程。人工智能菜谱这

种类似于用 AI 识别图像，对图像进行解读翻译

的种种尝试，可能对有的人来说确实不是生活

必需，但计算机视觉技术的许多有趣应用，绝对

是走在正确的道路上。”

MIT 的教授安东尼奥·托拉尔巴表示：“在计

算机视觉中，食物这一话题往往被人们忽略，因为

我们并没有足够大的数据库来对此作深入研究，

但那些社交网络上看似无用的图片实际上却为我

们提供了大量的信息。”

维也纳大学新媒体技术部的克里斯托夫特·
拉特纳教授说：“想象一下，人们可以用这个系统

来了解他们每日摄入的营养成分，或者把他们在

餐馆享用到的美食拍下来，然后回家自己做。”

AI与饮食健康正在持续发酵，即使是非常有

经验的营养师也很难掌握十万种食物信息，但 AI

可以。

据私人定制营养师王曼介绍，目前我国营养

师所采用的都是每餐带量食谱，所谓带量食谱，指

的是，比如早餐：蛋羹 25 克、粗粮发糕 25 克、牛奶

250 克，这类营养配餐看似健康，执行困难，且千

篇一律。

王曼说：“AI 配餐可以从用餐者个人健康状

态出发，顺应个人口味、习惯，进行合理搭配。AI

配餐会帮助中国人获得更健康的饮食，也会成为

营养师的好帮手。”

Strono团队在其项目官网上也写道：“在人工

智能觉醒的过程中，机器人正变得越来越擅长完

成许多原本属于人类的工作，也许有人担心人工

智能最终会取代人类导致大规模失业，但我们相

信，当人类和机器在共同努力下，可以增强彼此的

互补优势和技能，我们就能取得最具创造力和成

效的成果。”

AI要抓住你的胃还不太容易

左侧为包含淋巴结的人体组织幻灯片，右侧为LYNA识别的肿瘤区

视觉中国视觉中国


