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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(不少于200字)

在人工智能与药物研发的交叉领域，我建立了扎实的理论基础与系统的专业知识体系。

1. 
基础及专业知识：我深入掌握药物化学、计算生物学和机器学习三大核心学科的理论框架。

在数学与计算科学方面，具备概率统计、最优化方法、分子动力学模拟等基础理论能力，能

运用深度学习（如GNN、Transformer）、化学信息学（如分子描述符计算、QSAR建模）等技

术解决药学问题。熟悉药物研发全流程中的关键ADMET性质（吸收、分布、代谢、排泄、毒

性）及其计算预测方法，掌握分子表征学习、特征工程和模型评估的核心技术。同时，了解

医药经济学、项目管理等相关人文与管理知识，确保技术方案符合实际研发需求。

2. 
行业知识：我持续关注国内外AI制药领域的技术发展，熟悉行业主流技术（如虚拟筛选、de 

novo分子设计）和新兴趋势（如多模态学习、生成式AI在药物发现中的应用）。掌握药物研

发的标准流程（如临床前研究规范）、行业数据标准（如FAIR原则）、以及监管要求（如FD

A/EMA对计算模型的验证标准），能够结合行业最佳实践优化技术方案。

3. 
默会性工程知识：通过长期的专业实践，我积累了丰富的工程经验，包括（1）针对药物数

据的高噪声、小样本特点，灵活运用数据增强、迁移学习等策略提升模型鲁棒性；（2）在

模型开发中平衡计算效率与预测精度，确保方法在真实场景中的可用性；（3）结合药学专

家的先验知识优化算法设计，增强模型的可解释性和可信度等。

2.工程实践的经历(不少于200字)

在碳硅智慧科技有限公司担任研发实习生期间，我深度参与了AI驱动的成药性预测模型研发

工作，积累了扎实的工程实践经验，涵盖数据构建、算法优化、模型开发及实际应用等关键

环节。

1. 
系统性数据工程与成药性数据集构建：为构建全面、准确的成药性预测模型，我参与了大规

模、多源异构数据的收集、清洗与标准化工作。基于PubChem、ChEMBL、DrugBank等公开数

据库，并结合行业合作数据，系统整合了化合物的物理化学性质（如溶解度、logP、pKa）

及ADMET（吸收、分布、代谢、排泄、毒性）参数。在数据预处理阶段，我采用数据去重、

异常值检测、一致性校验等方法，确保数据的高质量和可靠性，最终构建了结构化的成药性

数据集，为后续建模奠定坚实基础。

2. 
机器学习模型开发与优化：在模型构建阶段，我探索了多种机器学习（如随机森林、XGBoos

t）和深度学习（如GNN、Transformer）算法，结合分子指纹（Morgan 

Fingerprint）、分子描述符（RDKit计算）及图神经网络（GNN）表征，优化了成药性预测

任务的特征工程流程。通过交叉验证、超参数调优、模型融合等技术，提升了模型的泛化能

力，使其在溶解度、渗透性、肝毒性等关键ADMET指标上表现优异。此外，我引入了SHAP值

分析、特征重要性排序等方法，增强模型的可解释性，便于药学专家理解预测逻辑。

3. 
工程化落地与行业应用：为推进模型的实际应用，我参与了模型部署与性能优化工作，利用

Flask/Django框架搭建了轻量级预测服务，并优化计算效率以适应大规模分子库的快速筛选
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。同时，结合药物化学知识，对预测结果进行后处理分析，确保其符合生物合理性。该模型

已成功应用于虚拟药物筛选，显著提升了早期药物发现的效率，并降低了实验验证成本。

4. 
团队协作与跨领域知识融合：在项目推进过程中，我与药物化学家、计算生物学家、软件开

发工程师紧密协作，深入理解药物研发的实际需求，确保技术方案与行业标准（如FAIR数据

原则、OECD 

QSAR建模准则）相契合。通过这一实践，我不仅提升了AI+药物研发的全流程工程能力，也

深化了对药物发现复杂性问题的理解，为未来更深入的科研与工程应用积累了宝贵经验。

此次实习经历使我全面掌握了AI制药领域的工程实践方法，并培养了数据驱动、模型优化、

跨学科协作的综合能力，为后续的技术研发奠定了坚实基础。

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（不少于1000字)

在项目实践过程中，我们团队始终聚焦于将人工智能前沿技术与药物研发实际需求深度融合

，通过系统性创新取得了显著的技术突破和实用价值。在项目初期，我们面临三大技术挑战

：实验数据分散且标准不一、分子表征方法单一、现有预测模型可解释性能力不足。针对这

些难题，我和团队开展了系统性攻关。

在构建智能化成药性预测体系的过程中，我们首先系统整合了来自PubChem、ChEMBL等国际

权威数据库的化合物数据，同时通过与行业伙伴的战略合作，构建了覆盖溶解度、渗透性、

代谢稳定性等关键指标的ADMET数据集。为确保数据质量，我们创新性地开发了多级数据清

洗流程，包括基于化学规则的异常值检测、结构相似性去重以及实验数据一致性校验，最终

形成了超过10万条高质量数据点的标准化数据集，为模型开发奠定了坚实基础。

在技术创新层面，我主导开发了一系列基于人工智能的药物吸收性质预测模型，模型聚焦于

肠道渗透性和与P-

gp的相互作用两大关键因素。针对肠道渗透性预测，系统地比较了七种分子表征方法（RDKi

t、Mordred、ECFP4、MACCS、EState、ErG、Graph）和六种主流机器学习/深度学习算法（R

F、SVM、XGBoost、HistGBM、GCN、MPNN）的性能，并探索了不同分子表征组合以及模型集

成策略对预测结果的影响。研究结果表明，通过巧妙地融合不同分子表征，并采用Stacking

集成学习方法（RF+XGBoost+HistGBM），可以显著提升肠道渗透性预测模型的性能。最终构

建的模型在Caco-

2、MDCK和PAMPA数据集上均取得了优异的预测效果，R²分别达到0.807、0.750和0.755。在P

-gp抑制剂和底物预测方面，创新性地提出了一种基于多模态对比学习的MC-

PGP模型。该模型通过注意力机制有效融合分子SMILES序列、分子指纹和分子图三类分子表

征，实现了P-gp抑制剂与底物的高精度预测。具体而言，MC-PGP模型采用Bi-

LSTM结合注意力机制解析SMILES序列特征，通过FC层提取分子指纹特征，并利用GIN结合自

动图对比学习策略捕捉分子图结构信息。实验结果表明，MC-PGP模型在P-

gp抑制剂和底物随机划分测试集上的AUC-

ROC分别达到0.939和0.940，显著优于现有先进算法。

为推动技术成果的产业化应用，我参与开发了AI驱动的一站式创新药物发现平台DrugFlow，

DrugFlow涵盖苗头和先导分子发现及优化等药物研发关键环节，集成世界领先的原创分子对

接、QSAR建模、成药性预测、分子生成、虚拟筛选算法，并提供用户友好的操作界面，旨在

帮助药化专家更高效便捷地发现和设计具有开发潜力的成药分子。其中成药性预测模块是我

主要参与的部分，在成药性预测模块中，DrugFolow平台提供了Inno-ADMET、ChemFH和Inno-

SA三个模块，可对分子的成药性进行全面评估。其中Inno-

ADMET模块共支持76种物化性质、5种药化性质、21种成药性参数、27种毒性性质的系统性评

价。目前该模块提供两种自主知识产权算法，分别为基于多任务图神经网络的MGA方法以及
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基于多模态预训练语言模型的MERT方法，其中前者可结合自研的基于子结构掩盖的图神经网

络可解释性方法SME识别关键子结构，为用户提供更为直观的模型解释，而后者则有望实现

更为准确的性质预测。

针对工程化过程中的关键挑战，我们形成了一系列创新解决方案：在数据层面，建立了标准

化的数据处理流程；在算法层面，开发了面向小样本学习的多表征融合策略；在应用层面，

实现了模型预测与药物化学知识的有机结合。这些经验已固化为标准化的技术文档和操作规

范，为后续更复杂的药物研发智能化项目提供了重要参考。我们的实践表明，通过深度整合

人工智能技术与药物研发专业知识，完全可以在保证科学严谨性的前提下，显著提升研发效

率和成功率，为医药行业的数字化转型提供了有价值的实践范例。通过本次实践，我深刻认

识到解决复杂工程问题需要多学科知识的深度融合。未来，我们将进一步拓展模型覆盖的AD

MET性质范围，探索生成式AI在分子优化中的应用，持续推动人工智能技术在药物研发中的

深度应用。
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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

A Multimodal 

Contrastive Learning 

Framework for 

Predicting P-

Glycoprotein 

Substrates and 

Inhibitors

国际期刊
2025年04

月10日

Journal of 

Pharmaceut

ical 

Analysis

1/4  

一种基于多模态对比学

习的P-

糖蛋白抑制剂和底物预

测方法

发明专利申请
2024年09

月24日

申请号：CN

2024113337

28.6

2/6  

      

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】

 












