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一、个人申报
（一）基本情况【围绕《浙江工程师学院（浙江大学工程师学院）工程类专业学位研究生工

程师职称评审参考指标》，结合该专业类别(领域)工程师职称评审相关标准，举例说明】

1.对本专业基础理论知识和专业技术知识掌握情况

申请人刘天涛，就读于浙江大学工程师学院生物与医药专业21级，为专业硕士研究生，在
课程学习上，掌握了较为丰富的知识，平均课程成绩为83分，对AI制药领域的前沿应用有较
好的认识。
2.工程实践的经历

申请人在浙江大学智能创新药物研究院开展了为期一年的专业实践，在实践期间，针对于

AI在化学逆合成、生物合成的应用开展了研究。在中心赵文彬研究员的的专业指导下，基于

深度学习技术和数据挖掘技术，构建大规模、标准化的化学反应数据集，采用最新的无监督

学习、迁移学习、数据增强、预训练学习等技术，从而发展形成合理、高效、易于解释、对

用户友好且完全数据驱动的逆合成路线预测体系，在AI+逆合成项目中，申请人成功地应用

了计算机辅助逆合成的方法来合成目标化合物，并取得了以下成果：在AI与生物合成领域的

结合应用中，申请人首次使用了迁移学习等策略，提升了生物合成的可用性、广泛性，该成

果已在首届AI4science Hackathon中获得银奖，并被浙江大学智能创新药物研究院在公众号

和网页报道；在AI与药物合成的结合中，申请通过细粒度聚类、神经机器翻译等技术开发出

一个轻量化、可解释性强、准确性好、多样性佳的单步逆合成相关框架SynCluster，相较领

域最佳方法的提升超过10%，并在多个上市药物的合成实例中得到了验证，该方法同样在首

届AI4science Hackathon中获得银奖，并在ACS金色期刊JACS AU中发表(IF=8.0)，同

时，SynCluster已经申请了软件著作权一项；申请人开发的方法兼容度高且易部署，可与各

种模型、各种任务结合，作为深度学习与合成化学相结合的前沿交叉学科的具体实例，为合

成化学中的智能化与自动化提供新的思路，缓解“创新药物设计”在化合物制取上存在的效

率低、成本高等困境，在学位论文的盲审评审中，获得了专家的一致认可，取得了全优秀的

成绩。

3.在实际工作中综合运用所学知识解决复杂工程问题的案例

申请人开发了一整套基于AI的合成路线预测技术体系，通过对于开源化学反应数据集的整

理以及专利、论文等记录数据的挖掘，构建包含产率、结构、化学标识符、分子SMILES等信

息的基准数据集。由此，采用一系列新型AI技术，完全数据驱动地完成对于目标化合物的单

步逆合成拆解，并且基于多目标优化，拓展生成合理并且更符合化学直觉的全合成路径。该

体系将提升有机合成设计的效率与系统性，加速对于类药空间的探索，缓解实际工作中

的“创新药物研发”在化合物制取上存在的效率低、成本高等困境。

    基于AI的合成路线预测技术体系的三个主要研究内容如下：

    一是基于数据挖掘的化学反应数据库构建。针对于现有反应数据集存在的数据量不足、数

据质量不高、开源程度不高等问题，关注于论文、专利等文献所包含的反应数据，尤其是

记录详细、连续性强的全合成路径数据。我们将使用开源数据集与数据挖掘并行的方式，

采用包括分子图、分子SMILES、反应凝聚图（CGR）等在内的多种特征信息提取方式，构建

标准化A、易于部署的基准数据集。

    二是基于数据驱动的的单步逆合成模型开发，申请人采用模板抽取、无监督聚类等方法
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，重点关注于对于化学空间的二次划分以及对于完整化学反应简化嵌入，并使用大型语言模

型，以端到端的方式直接构建逆合成模型。针对于目前部分单步模型存在的领域知识依赖、

多样性不高的问题，开发的模型将完全数据驱动，并在生成多样化、高正确率的反应物上具

有一定优势。

  三是基于目标优化的多步搜索工具开发，该方法关注于如何完成由单步预测向全合成路径

生成的推广，以契合现实的化学合成需求。将使用由反应与单个分子共同构建的搜索树，采

用化学启发的价值函数，生成更可用的全合成路径。针对于目前该领域方法普遍存在的优

化目标单一、评估方法模糊等问题，我们将从多目标优化的角度，并结合专家知识与数据驱

动方法并重的评估手段，完成全局性的优化。

    基于AI的合成路线预测技术体系的实施方案如下：

    一是化学反应信息提取与基准数据集建立，主要基于爬虫与数据挖掘技术，一是完善已有

的开源数据集，使用包括指纹、分子图与反应凝聚图在内的多种特征信息抽取技术，以转化

为计算机可以读取的向量信息。针对于路径数据缺乏的问题，本方法将采用深度优先搜索

（DFAS）等技术，在单步反应数据集中搜索出由可商购分子起始的反应路径。二是从论文、

专利中获取全新数据，我们将构建一个用于反应提取的反应提取级联架构，通过文本匹配、

角色标记等方法获取真实的反应路径，并对数据进行清洗和规范化。

    二是细粒度聚类与端到端生成融合的逆合成预测模型，该方法的出发点源于化学家对于目

标分子的拆解，即首先根据结构考虑不同的拆解类型。因此，本方法将基于亚结构指纹推荐

目标分子的可拆解类型，并用端到端的方式生成反应物。具体方案如下：（1） 

识别出在化学反应中发生变化的原子或者键，以识别到的变化原子为中心，根据不同的半径

得到由SMARTS编码所代表的典型反应模板。（2）采用差异指纹将模板映射为向量，考察四

种不同指纹的应用（包括Atompairs，ECFP4，FCFP4，以及TopologicalTorsions），由此完

成反应嵌入，并基于Butina算法完成反应聚类，得到聚类生成的标签。（3）将聚类标签以

词向量的形式嵌入大型语言模型，采用排序与原子约束算法，获得多样性与准确性较高的拆

解前体。

    三是以真实反应路径为优化目标的多步逆合成预测模型，当前的大部分多步逆合成搜索方

法仅以简单的最短路径为优化目标，这忽略了在药物合成工艺设计中考虑其他的其他适当增

长路径以获得更高的产率或者更低的成本等目标。因此，本方法将提出一个完全数据驱动，

并高度符合现实合成需求的多步逆合成预测模型。具体包括：（1）基于半监督学习对于单

步预测模型进行剪枝，以缩短单次推理时间，提高运算效率。（2）使用单步模型生成化学

反应副产物，结合化学反应凝聚图与图神经网络技术，获得反应可及性评分。（3）基于所

构建的真实反应路径数据集和深度优先搜索形成的反应路径数据集，使用长短期记忆人工神

经网络（LSTM）嵌入，并获得对于反应路径的评分。（4）使用基于马尔可夫链（MDP）的决

策树搜索，并在优化目标中考虑反应可及性以及路径的评分。

    基于AI的合成路线预测技术体系实现的主要优势如下：

    基于无监督方法和NMT模型，将细粒度的反应聚类、单步逆合成预测、正向合成预测、试剂

预测、合成路线预测等任务相融合，大幅提升了模型的可解释性、合理性、多样性、准确

性。此外，该作为一个兼容度高的方法，可以与各种任务、各种模型相适配，并始终提供准
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确、多样化、易于解释的结果。在工程领域上，我们开发的方法在材料合成、药物发现、化
学工艺优化等领域均有良好的应用前景。例如，在化学工艺优化领域，该方法可以帮助化学
家在多种合成方法中选择最优的选项，并可进一步与自动化仪器与机器人平台开发相结合，
以“虚拟实验”代替“试错实验”。近年来，“双碳”理论广受关注，工程师还可以使用我

们的方法比较不同合成途径的环境影响，选择更绿色、可持续的方法，从而更好的贯彻“绿

色化学”理念。
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（二）取得的业绩（代表作）【限填3项，须提交证明原件（包括发表的论文、出版的著作、专利

证书、获奖证书、科技项目立项文件或合同、企业证明等）供核实，并提供复印件一份】

1. 
公开成果代表作【论文发表、专利成果、软件著作权、标准规范与行业工法制定、著作编写、科技

成果获奖、学位论文等】

成果名称

成果类别
[含论文、授权专利（含

发明专利申请）、软件著

作权、标准、工法、著作

、获奖、学位论文等]

发表时间/

授权或申

请时间等

刊物名称

/专利授权

或申请号等

本人

排名/

总人

数

备注

SynCluster: Reaction 

Type Clustering and 

Recommendation 

Framework for 

Synthesis Planning. 

国际期刊
2023年11

月16日
JACS AU 1/8

基于反应类型推荐的合

成预测软件［简称：Syn

Cluster］ V1. 0 

计算机软件著作权
2023年03

月01日

登记号：20

23SR022855
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2/6 导师第一

基于深度学习的合成路

线预测研究

学位论文送审专家

评阅结果全优

2024年03

月04日
1/1

2.其他代表作【主持或参与的课题研究项目、科技成果应用转化推广、企业技术难题解决方案、自

主研发设计的产品或样机、技术报告、设计图纸、软课题研究报告、可行性研究报告、规划设计方

案、施工或调试报告、工程实验、技术培训教材、推动行业发展中发挥的作用及取得的经济社会效

益等】









1. 发表论文证明 
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论文首页： 原文链接（https://pubs.acs.org/doi/10.1021/jacsau.3c00607） 

 
 

 
 
 
 
 

 



2. 发表软著证明 
该生（刘天涛）在软著基于反应类型推荐的合成预测软件［简称：SynCluster］V1. 排名第
二，导师排名第一，且该软著和该生学位论文相关。 
 

导师签字：  
 

软著截图： 

 
 



 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



3. 三优学位论文证明 
研究生院系统： 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



论文目录： 

 



 

 
 
 
 
 



论文摘要： 

 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



论文展望： 

 



 



申请人在 Hackathon AI4science中获得两项银奖 

网址（http://zjuaim.com/news_detail/id-60.html） 
获奖证书： 
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