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全文摘要
AI制药正处在发展初期，多家公司探索不同路径，但无统一模式。大模型公司的投入，特别是对生成式蛋白模型的研究，预示着对合同研究组织（CRO）行业的影响。谷歌、Meta和英伟达等大公司推动技术进步，AI可能在虚拟细胞模型、实验室自动化和数据整合等方面为药物研发带来革命。AI的引入有望提高研发效率并控制成本，但同时也面临挑战，未来方向和影响充满不确定性。

章节速览
00:00 AI制药进展与CRO行业影响探讨
讨论了AI制药的早期阶段现状，以及其对CRO行业的潜在影响。指出尽管市场关注度高，但未来方向尚不明确，国内公司正在探索中。提及大模型公司和CRO公司之间的订单增加，以及MNC和大模型公司的策略。强调了基于公开信息的分析，并计划邀请专家进一步讨论。

01:44 AI制药行业重资产布局与模型平台建设
对话讨论了AI制药领域的布局策略，包括重资产投入如自建算力中心和芯片购买，以及内部模型与数据平台的建设。罗氏、李来和BMS等公司通过自建或合作方式提升算力，优化研发流程。辉瑞和默沙东则专注于历史数据整理和AI平台扩展，以提高效率和成功率。

04:14 大药企与AI制药：数据整合与虚拟模型构建的未来
对话探讨了大型药企如默沙东在构建虚拟细胞与疾病模型方面的努力，强调了数据对于AI制药的重要性。尽管MNC拥有丰富数据，但项目组间的互通性和一致性问题影响了数据的有效利用。未来，通过重金投入自建数据，AI制药公司可能超越MNC。辉瑞等企业长期的数据整理工作，反映了MNC内部数据的复杂性，也预示着数据整合与虚拟模型构建将成为制药行业的关键发展方向。

06:28 制药行业AI应用与临床试验优化
对话探讨了制药行业如何利用AI技术优化临床试验，包括通过数字孪生技术减少试验规模和成本，以及不同公司采取的多样化策略，如加强与AI大厂合作、嵌入现有研发流程等，以提升临床前和临床阶段的效率。

09:14 AI在药物研发中的应用与挑战
讨论了AI在药物研发领域的应用现状与未来方向，强调了需要更大样本量的统计学数据来验证AI模型的有效性。提及OpenAI和cloud两家公司在AI科研中的布局，如GPT rose line和science模型，它们在靶点发现、小分子设计、大分子设计等方面的应用。同时，指出这些技术仍在发展中，如从头设计蛋白等复杂任务。

11:44 MHS与AI在实验室自动化与蛋白质设计中的应用
讨论了MHS在实验室自动化中的作用，它能简化设备互联，使科研人员通过简单指令操控多种设备，推动全球化实验室的实现。同时，介绍了AI在蛋白质设计中的进展，特别是针对15个靶点设计的mini binder，其中14个有效，6个高亲和力，展示了AI在单元设计上的进步，但仍面临泛化能力不足的挑战。

15:44 AI在生物制药领域的布局与进展
讨论了AI技术在生物制药领域的应用前景，特别是设计新型蛋白质以提高药物产出的可能性。重点分析了Google和Meta在制药垂类模型上的布局，以及英伟达提供的基础设施支持。国内药企如中国生物制药的AI投入也被提及，但数据详尽度不足。

18:13 AI在药物研发中的布局与进展
讨论了MNC和AI大模型厂家在国内药物研发领域的布局，重点介绍了AI native创新药企如何利用AI模型进行药物早期研究，包括小分子和大分子药物的靶点发现、结构预测、苗头筛选等。同时，提到了临床任务中AI的应用，如患者筛选和数据分析，以及药效独立评估技术的早期发展阶段，强调了AI在药物研发各阶段的应用前景与挑战。

20:41 AI制药在大分子与小分子领域的应用与前景
讨论了AI在大分子和小分子制药领域的应用差异，指出大分子领域AI有更多探索空间，而小分子领域技术成熟度高。AI在大分子领域能带来更多突破性进展，而小分子领域则主要提高效率降低成本。当前AI制药处于模型搭建阶段，需大量实验验证，未来可能直接生成PCC，但成本高且筛选量大。模型搭建完成的指标包括每笔订单序列数量下降、高频订单减少及模型泛化能力提升。未来AI制药的进一步发展依赖于模型迭代和资金投入，存在不确定性。

25:48 AI制药领域的未来展望与可能性探讨
讨论了AI在制药领域的应用前景，包括C超影响、订单趋势及AI模型共存的可能性。强调了未来AI制药领域的不确定性与探索价值，提及大模型可能的开源行为，以及行业内的多样探索方向。

28:04 AI与生物科技融合的发展路径探讨
对话围绕AI在生物科技领域的应用展开，强调了虚拟细胞技术、激光芯片及AI在药物研发中的作用。提出了从虚拟细胞到动物模型，再到临床人体模型的分阶段发展路线，以及AI在解决早期假说验证中的潜力。讨论了AI native biotech与大厂MC的共处模式，预测小药企将与大厂合作，共同推动行业进步。

发言总结
发言人1
他主持的会议集中讨论了AI制药的最新进展及其对CXO行业的影响。会议指出AI制药仍处于早期阶段，行业对未来发展充满不确定性。他分享了多家公司如大型制药企业和AI初创企业在AI制药领域的投入，包括构建实验室、内部模型和数据平台，以及与大模型公司合作。讨论覆盖了AI在靶点发现、分子设计和临床试验设计等药物研发各阶段的应用，强调了AI提高研发效率和降低成本的潜力。同时，他也提到了AI技术面临的挑战，如数据孤岛和模型泛化能力问题。会议最后强调了AI在加速药物研发和医药行业流程优化中的潜在价值，并鼓励与会者关注AI制药的未来发展，探讨与传统制药企业的合作模式，共同推动医药行业进步。他的发言内容集中在AI制药的当前状态、技术挑战和未来趋势，以及AI在加速药物研发方面的潜在价值。

问答回顾
发言人1 问：AI制药目前的发展阶段如何，以及它对CRO行业可能带来的影响？
发言人1 答：AI制药目前还处于非常早期的阶段，国内尚未有明确的确定路线或未来发展方向。尽管如此，国内很多公司都在探索这一领域。近期二级市场对AI制药的关注度提升，主要是因为大模型公司开始研发生成式蛋白模型，并为CRO公司带来订单。关于海外大药企和大模型公司的看法，目前行业内并没有统一的认识，大家都在尝试寻找答案。我们将整理公开信息，分析MNC、大模型公司以及AI native创新药公司在AI制药方面的布局，并基于这些信息讨论其对CXO行业的影响。

发言人1 问：MNC在AI制药方面的具体布局有哪些？除了重资产投入，MNC还有哪些其他形式的AI制药布局？
发言人1 答：MNC在AI制药方面的布局大致可以分为几条路径。例如，罗氏等公司进行了大规模的算力布局，购买芯片并建立自有工厂，目标是构建一个干湿闭环自动化实验室大模型循环。同时，也有像李来这样的公司与英伟达合作建设工厂，并训练内部模型，该模型可用于租借给小型生物技术公司共享使用。另外，BMS计划投入约10亿美元建立新的AI中心，显著提高研发效率和成功率，目前大部分分子在合成前会通过AI预测进行筛选。许多MNC选择建设内部模型和数据平台。辉瑞和默沙东等公司正在整理过去的历史实验数据，进行清洗对齐以供AI学习，并计划扩大GPU规模，如辉瑞可能会扩展到1200个以上芯片。默沙东则致力于构建虚拟细胞和疾病模型，购买人体临床实验疾病数据和其他相关数据库，以搭建更成熟的模型。目前，他们在医学写作等方面的应用已经相对成熟，能在五分钟内生成高质量的文献草稿。此外，默沙东还与Google Cloud签订了10亿美元的合作协议，共同推进AI研究。

发言人1 问：对于MNC之间数据互通性和一致性的问题有何看法？
发言人1 答：虽然MNC积累了大量研发数据，但由于项目组众多，数据之间的互通性和一致性相对较弱。因此，尽管MNC拥有丰富的数据资源，但在数据整合方面仍面临挑战。

发言人1 问：MNC的数据在AI制药中是否具有局限性，能否被新兴公司通过构建自有数据超越？目前MNC在AI制药布局上有哪些进展及成果？
发言人1 答：是的，尽管MNC拥有大量的数据，但使用起来可能不尽如人意。随着AI制药大模型的发展，如果公司能投入大量资金去收集和整理特定领域的高质量数据，理论上是有可能超越MNC的。例如，辉瑞公司过去近十年都在整合数据，显示出内部数据复杂性。目前MNC在多个方向上尝试使用AI技术，包括购买卡、建立实验室、整理内部数据、优化临床流程等，但尚未有明确的AI投入和结论。各家公司在临床层面的应用上取得了一定进展，但样本量更大的统计学数据对于验证模型的有效性至关重要。

发言人1 问：诺和诺德在AI制药领域的合作和数据整合情况如何？
发言人1 答：诺和诺德正在努力统一化其过去1600多项临床实验的数据，并且与cloud和OpenAI进行合作，依靠AI大厂的模型结合自身独有的数据进行训练，同时也有部分公司选择优先将AI嵌入现有研发和决策流程以优化效率。

发言人1 问：大模型公司OpenAI和Anto在AI制药方面的研究重点是什么？
发言人1 答：OpenAI和Anto都致力于将科研尤其是治疗方向的科研融入到自家的研发流程中，推出类似GPT rose line和GPT o ln等模型，能够从靶点发现到临床前数据整合分析等多个环节提供支持，甚至能进行小分子和大分子设计等更垂直领域的任务。其中，OpenAI展示出从头设计蛋白（dino design）的能力，并接入多种科研软件以提供计算支持。

发言人1 问：AI技术在制药研发中的具体应用有哪些？
发言人1 答：AI技术的一个重要应用是digital twin技术，旨在通过搭建数字孪生模型减少临床实验规模，同时保证统计学有效性。JSK计划在2028年前将所有实验提速15%，重点项目提速50%以上，并减少15%的入住人数，通过使用digital twin技术在BHHADC三期实验中已实现10%的规模缩减。

发言人1 问：MHS（Model Hardware Standard）的主要功能是什么？
发言人1 答：MHS是一个类似于转接插头的硬件标准，它的主要目的是让实验设备能够接入到agent中，实现多种设备通过单一接口由agent统一操控，从而为构建全球化实验室提供关键组成部分。

发言人1 问：MHS在设备互联方面有哪些优势？
发言人1 答：MHS的优势在于能够使用简单的指令实现不同设备间的互联，解决了现有大部分设备无法互通的问题，并且使科研人员无需深入了解每个设备特定软件的操作方法，只需通过统一的指令集即可操控各种设备。

发言人1 问：MHS如何帮助AI理解和处理更多设备信息？
发言人1 答：有了MHS之后，AI（agent）能够更好地理解和学习更多设备的用途，当有新的设备接入时，MHS可以帮助AI更有效地进行学习和适应。

发言人1 问：MHS对于实验流程设计有何影响？
发言人1 答：MHS使得AI可以把驱动程序整合到代码文件中，一次性设计好整个实验流程，例如先用显微镜，再用QPC等设备，并能实现全自动化的24小时不间断实验操控。

发言人1 问：OpenAI在蛋白质设计方面的成果如何？
发言人1 答：OpenAI使用Cloud OPPO4.8和MS preview模型生成了针对15个蛋白靶点的mini binder蛋白，其中14个靶点获得有效结果，六个靶点具有高亲和力，整体hit rate达到26.7%，高于实验室平均水平。

发言人1 问：对于多靶点设计，其hit rate表现有何差异？
发言人1 答：不同靶点之间的hit rate差别较大，核心原因在于对靶点本身的了解程度。对于有充足数据和研究透彻的靶点如PD-1，其hit rate相对较高，而对于缺乏数据和研究难度大的靶点如TNFα，hit rate则较低。

发言人1 问：AI模型在泛化能力上面临的主要挑战是什么？
发言人1 答：AI模型目前面临的主要挑战是在没有足够数据的情况下能否将所学能力进行泛化，即在未经过充分训练的情况下也能有突出的表现。尽管在单元设计上取得了长足的进步，但在处理人类无法攻克的问题时，如设计自然界不存在的蛋白质并保证成药性，仍需关注其泛化能力的提升。

发言人1 问：AI在药物研发中有哪些布局情况？
发言人1 答：AI在药物研发中的布局主要包括MNC（大型医药公司）和AI大模型厂家的投入，以及AI native创新药公司的研发。AI native公司拥有自己的AI模型，并基于此模型进行药物早期研究，如靶点发现、结构预测、苗头筛选和优化等。其中，英熙金泰专注于药物早研部分，一西则主要关注小分子药物，拥有靶点发现平台及结构预测和苗头筛选能力。AI在小分子药物领域的应用相对成熟，在大分子药物领域也开始有所涉及，例如i movie lab（Google DeepMind拆分公司）、general bio medicine、百欧赛图等公司正在开展AI抗体生成项目。

发言人1 问：AI在药物研发的临床阶段有何应用？
发言人1 答：在临床阶段，AI在患者筛选、数据分析、文书工作等方面展现出优势，如m coin在临床任务中的应用以及digital twins技术缩小对照组规模等。药效独立验证方面尚处于早期阶段，需要更先进的技术如虚拟细胞、疾病模型和动物模型等进一步发展，但AI已经开始展现出一定的进步。

发言人1 问：对于AI制药在大分子与小分子领域的表现有何看法？
发言人1 答：目前AI制药在小分子领域的设计与研发已经非常成熟，AI更多带来的是提高效率降低成本的效果；而在大分子领域，由于人类对大分子的认知尚浅，AI能探索的边界更广，有望带来突破性进步。未来大分子领域的AI投入预计将增加，尽管当前大分子模型设计和AI模型仍处于早期阶段，但随着AI与实验验证的结合，有望在未来几年内取得显著成果。

发言人1 问：AI在药物研发过程中如何与实验验证相互作用？
发言人1 答：在药物研发过程中，AI生成的分子需通过实验验证其效果，逻辑是使用AI生成DNA序列并尝试生成hit，然后反馈给模型进行学习和优化。预计2-3年后，AI可以直接生成hit，但接下来的PCC生成阶段会依赖实验验证，成本会大幅增加，呈现漏斗效应。随着技术进步，PCC生成后将进入药效独立验证阶段，这一阶段虽成本高昂，但对整个药物研发过程至关重要。

发言人1 问：在模型搭建阶段，如何判断该阶段是否结束？
发言人1 答：我们可以通过几个指标来判断模型搭建阶段是否完成。首先，在模型搭建阶段，每笔订单中需要验证的sequence数量会显著增加，因为与业务开发阶段相比，模型搭建阶段更注重数据量以优化模型。其次，如果后续订单量级有明显下降，可能意味着第一阶段的模型搭建已经完成。此外，高频订单的减少也是模型搭建初步完成的一个迹象。另外，当模型在大部分靶点中表现出较高的hit rate和稳定的成功率时，可以认为模型搭建的基本任务已经完成。

发言人1 问：对于模型在不同阶段的发展以及药效预测方面，有何看法？
发言人1 答：目前来看，只有第一阶段模型搭建能够确定受益，但具体过渡到下一阶段的时间还需进一步跟踪观察。至于药效预测，虽然看似距离较远且存在诸多假设，例如模型是否能回溯并迭代生成更智能模型，但这可能是未来的发展方向，不过这需要大模型公司投入大量时间和资源，并观察到理想结果。在这一领域，还有很多值得持续关注和探索的内容。

发言人1 问：AI制药技术对CRO行业的影响有哪些？
发言人1 答：CRO行业在AI制药领域的早期应用已经显现明显影响，如C超已经接到了不少订单。未来，AI可能还会在实验阶段和药效验证阶段产生更多订单，甚至可能影响到整个研发流程。同时，AI制药的想象空间是开放且充满可能性的，尚未有定论，但各个公司都在积极探索AI在制药领域的应用，并有可能在未来实现多种模型共存的状态。

发言人1 问：对于未来AI制药领域的突破方向，有何预测？
发言人1 答：未来AI制药领域的突破可能不会有一个模型直接从靶点发现到临床应用，更可能是通过多个阶段的不同模型共同协作。例如，MNC可能会拥有最完整且专业的一套研发流程，而某些公司在特定阶段如靶点发现或药效验证方面做得特别好。此外，AI技术可能会在无法解决的问题上借助统计代理和自动化实验室来验证早期假说，同时结合通用大模型理解和科学问题，交给各类垂类模型进行深入探索。AI本土生物科技公司和大型医药企业（MNC）将共存发展，各自发挥所长，小药企依然有存在的价值，如同目前MNC也会进行自主研发但仍会购买管线一样。

