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基于靶点3D结构的小分子药物生成模型

马剑竹

清华大学，副教授

摘要:

现有的 AI-based Drug Design (AIDD)大多采用虚拟筛选和分子对接的方式进行辅助药物开

发。本次报告中，我们将探索另一种 AIDD的方式 - 根据靶点的 3D结构采用生成模型直接

生成 3D的小分子配体。我们将讨论三种不同的机器学习算法并分别从不同角度来解决这一

问题。这些模型包括了自回归模型、扩散模型和基于先验知识的生成模型。我们将首席分析

生成模型和传统的虚拟筛选模型的区别，然后探讨这三种模型生成的小分子在 2D、3D和药

物靶点对接上的各项指标，最后分析他们各自的优势和劣势以及不同的应用场景。
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马剑竹博士，现任清华大学电子系副教授, 清华大学智能产业研究院副教授，博导。曾任北

京大学人工智能研究院副教授，北京大学医学部公共卫生学院副教授，美国普度大学（Purdue
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者。马剑竹博士开发的蛋白质三维结构预测RaptorX服务器曾CASP中获得比赛总分第二名，
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