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关于人工智能在药学领域的应用
丁怡丹  安雪  马思月  汪洋
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摘要：随着互联网与科技水平的高速发展，人工智能的应用推动了社会各方面的进步和发展，在医疗领域也得到了

广泛的应用，尤其是在药学领域当中，现代人工智能发挥着非常重要的作用。在相关政策和时代发展的裹挟下，人

工智能的研发力度愈发增强，技术水平也在不断提升，突破了一个又一个难关，踏入了高层次的领域。从发展的角

度而言，医药产业是永不落幕的朝阳产业，在新时期当中，发展势头异常强劲。从专业角度而言，药学领域中的诸

多技术需要依靠人工智能来完成更新迭代，可以说，两者在未来都具备较大的发展空间，因此融合也是时代发展的

必然结果。传统药学领域的发展在依托人工智能技术之后，从传统中药、现代医药、药学服务等方面实现了全新的

发展。鉴于此，本文详细阐述了人工智能在药学领域的具体应用路径，以期为业内人士提供借鉴。
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Application of Artificial Intelligence in the Field of Pharmacy
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Abstract：With the rapid development of Internet and technology, the application of artificial intelligence has promoted 
the progress and development of all aspects of society, and has been widely used in the medical field, especially in the 
pharmaceutical field, modern artificial intelligence plays a very important role. With the development of relevant policies and 
times, the research and development of artificial intelligence is becoming stronger and stronger, and the level of technology 
is also improving, breaking through one difficulty after another and stepping into a high-level field. From the perspective of 
development, the pharmaceutical industry is a never-ending sunrise industry, in the new era, the momentum of development is 
exceptionally strong. From a professional point of view, many technologies in the pharmaceutical field need to rely on artificial 
intelligence to complete the update iteration, it can be said that both have a greater room for development in the future, 
therefore, integration is also the inevitable result of the development of the times. The development of traditional pharmacy, 
which relies on artificial intelligence technology, has achieved a new development in traditional Chinese medicine, modern 
medicine and pharmaceutical service. In view of this, this article elaborated the artificial intelligence in the pharmaceutical 
field the concrete application path, hoped provides the reference for the profession personage.
Keywords: Artificial intelligence; Pharmaceutical field; Application

0 引言
随着信息技术的范式转型，人工智能（Art i f i c i a l 

Intelligence, AI）自 1956 年进入学术视野以来，已从实验

室构想演化为渗透经济社会基础设施的关键变量。当前，

AI 在医疗健康、智能终端、移动商务等领域的应用已不再

停留于“工具嵌入”层面，而是逐渐向决策辅助、认知协

同乃至局部替代人力判断的方向延展。据互联网数据中心

(Internet Data Center,IDC) 预测，2023 年中国人工智能市场

规模将逼近千亿美元关口；埃森哲最新全球高管调研亦显

示，49% 的中国企业在近三年内对 AI 项目的累计投入超过

5000 万美元，投资意愿与落地节奏均显著快于全球平均水

平。值得注意的是，这种投资并非均匀分布于基础层与技

术层，而更多向应用侧倾斜。

在药学这一人工智能较早渗透的垂直领域中，技术介

入已从早期的化合物筛选、ADMET 性质预测，延伸至靶

点发现、分子生成设计与临床用药策略优化等深度环节。

然而，当前多数应用仍以模式识别与统计关联为核心范式，

因果推断机制的缺失，构成了 AI 在药物重定位、罕见病

建模等复杂任务中解释力与泛化能力的关键瓶颈。人工智

能在多大程度上重构药物研发的认识论与方法论基础，仍

是一个有待检验的命题。与此同时，制度环境也在变革。

2017 年以来，“4+7”带量采购、两票制等支付端改革政策

渐次落地，叠加《药品注册管理办法》《药品管理法》等法

规体系的密集修订，释放出监管趋严与治理精细化并行的
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双重信号。当前，在社会发展的需求下，网络问诊、线上

购药等需求量骤增，同时在药物的研发与服务方面也有了

全新的发展需求，因此人工智能技术对传统药学领域的突

破有着至关重要的作用。

1 人工智能技术在药学领域应用的基本情况
人工智能技术因为其强大的优势在各行业中成为改革

与发展的重要抓手，因此，我国教育部更是在 2018 年提出

让 AI 与学科进行交叉融合，实现 AI 技术的进步，紧跟国

际水平。人工智能是将人类有关于智能的相关理论作为底

层逻辑，运用机器学习以及大数据的方法，将人类的方法、

技术、理论进行深度模拟与延伸的一门技术。关于人工智

能的分支还包括数据挖掘、数据库、模式识别、知识发现、

神经网络等等，当下已经被运用在各个领域中，尤其是在

医疗健康中得到了广泛、深度、多元化的应用。医疗健康

领域目前存在着诸多现实性的问题，如药品研发及医生培

养周期长、医疗成本高、优质资源不足等，这些问题阻碍

着医疗健康体系的快速发展。因此，人工智能技术在医疗

健康领域展现出的巨大优势，能够预见一个可观的发展前

景，所以当下世界范围中诸多科技公司如 IBM、谷歌等都

在前仆后继布局 AI 医疗市场。作为最开始应用人工智能

技术的医疗健康领域，药学领域中的辅助诊疗、药物挖掘、

健康管理、药品调配以及临床用药等方面，都已经开始应

用人工智能技术，并取得了良好的效果。同时，人工智能

在药物研究方面也有着极大优势，包括药物开发、药物发

现、药物相互作用关系以及药物警戒等。人工智能技术能

够辅助临床治疗药物检测、提高新药研发转化效率、合理

化药物设计（如计算机辅助药物设计）、临床用药咨询、

提供新的药物靶向手段（如飞利浦“蜂群”机器人）、完

善对患者的健康风险识别（如 CaféWellHealth 健康优化平

台）、智能用药监测及不良反应风险评估（如计算机辅助

的贝叶斯不良反应诊断系统），还包括从综合视角分析患

者的临床信息，并且寄哪里科学的药物经济数据，最终给

予个性化的处理、治疗意见等。

2 人工智能在药学领域的应用路径
2.1 智能辅助药品研发，实现新药升级

中咨华研（ByResearch）数据库最新数据显示，2022

年全球医药市场规模将达到 1.4 万亿美元，比上年增长

4.6%；根据全球医药行业研究机构艾昆纬（IQVIA）预测，

2025 年全球医药市场规模将达到 1.6 万亿美元，2022 至

2025 年复合年均增长率约为 4.6%。以上数据表明，全球医

药市场增长势头持续增强，展现出广阔的发展前景。其中，

中国医药产业的发展速度也呈现出逐年递增的态势，而这

些数据的背后则是对于药品的巨大需求量。因此，在药品

研发方面需要另辟蹊径，寻找发展的新方向。

人工智能作为一种精确、高效的算法，具备“理性”

分析的能力，能够在数据与实验两个层面支撑药物研发。

传统药物研发通常流程繁琐、周期漫长、复杂度高：从靶

点的发现与筛选，到先导化合物的合成与优化，再到临床

阶段的反复验证，整个过程依赖真实数据与确切的疗效反

馈，因而进展缓慢，失败风险与资金投入长期处于高位。

据统计，一款新药从研发启动至最终上市通常耗时约 10

年，所需资金超过十亿美元，研发周期长、人力与资金投

入巨大。相较之下，人工智能凭借其强大的算法能力与数

据处理能力，可有效降低研发成本。在靶点发现阶段，AI

通过深度学习、算法建模与大数据分析，从临床文献、试

验结果及各类研究数据中精准识别有效靶点，同时提取

小分子化合物的结构特征，模拟其与靶点的相互作用机

制。基于化合物药理特性的模拟评估，可快速筛选出活性

高、成药性强的化合物进入设计合成环节。结合药物代谢

动力学、药理学等专业知识，AI 可进一步辅助确定候选化

合物。此外，人工智能在晶型预测方面也展现出显著优势，

有助于研究人员高效筛选稳定性和药效俱佳的晶型，从而

提高药品质量与疗效。在临床试验环节，AI 可汇集并分析

医院等机构的临床数据，快速匹配符合试验要求的受试者，

大幅缩短患者招募与试验开展周期。人工智能的介入显著

加速了药物研发流程，降低了时间、人力与资金成本，推

动研发模式从“经验驱动”向“数据—智能驱动”转型。

2.2 智能改进发展模式，促进中药传承

中药是我国珍贵的传统文化之一，集合了数代先贤的

智慧，具有浓厚的历史底蕴和特征，对于我国药学的发展

和创新有着深远影响。中药历史悠久，秉承着传承的理念

发展至今，但是重在“传下去”，却在整体形式上没有过

多的创新与改变。因此，想要让中药得到更好的传承，必

须要做到“传承精华，守正创新”。近年来，随着中医药的

发展，中药的功效也得到了广泛的认可，在未来具有较大

的潜力。而中药的创新与人工智能结合，能够开辟出一条

全新的道路。在具体的实践中，可以依托于人工智能技术，

将中医药传统典籍中的各种信息、数据进行汇总、整合、

分析，通过智能算法构建出一套以传统中药为根基的中药

数据库。人工智能技术中强大的算法能够将病症与药方进

行深度结合，并且寻找到其中的医治规律，根据中药的特

性与病症的特性开具出相应的处方，从大量的数据与信息
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中总结出一些用药习惯，通过智能学习，积累用药经验。

同时，人工智能技术也为中医诊断提供了新的路径。传统

中医依赖“望闻问切”，但在实践中易受时间、环境等因

素限制。通过视频问诊、语音交互及智能诊断等手段，可

有效突破上述制约。

2.3 通过智能保障，落实临床用药安全

2018 年，在国家卫健委和国家中医药管理局联合发布

的《关于加快药学服务高质量发展的意见》中指出，探索

提供互联网和远程药学服务，加快药学服务信息互联互通。

当下，创新药研发方面受到技术性的加强，仿制药的生产

质量标准也进行了有效规范，这也预示着我国药品流通管

理步入了正轨，开始拥有成熟的管理体系。因此，在此背

景下，药品可及性增强，品质得到了有效保障，在这样高

效的体系中，未来会有更多高品质、多品类的创新药进入

市场，为其注入全新的生命力。由于当代社会已经开始步

入老龄化，用药需求与日俱增，尤其是对于新特药会有更

多元化的需求，更在临床用药方面有着大量的需求。

例如，临床引入专家系统。专家系统即预先将大量

的医学专业知识与专家的诊断经验输入进去，通过智能算

法进行学习后构建出的一套诊断只智能系统，更是一种在

模拟人类专家在面对疾病时的智能化决策手段。在具体的

专家系统诊断当中，通过对研究目标的剖析进行总结，而

后根据系统内的海量专业知识技能进行综合性比对，分析

出研究目标的病症所在，给予合适的用药方案，同时还能

规避一些风险。当下，专家系统已经在临床药学的多个方

面得到了应用，如 ADRS 诊断、治疗药物检测（TDM）、

合理用药、药物相互作用预测等，并获得了一定的成效。

专家系统将按照四个步骤进行考量预测，分别是：其一，

是否感染；其二，细菌的具体菌属；其三，调出最匹配治

疗的药物；其四，患者身体状况使用哪种药物效果最佳。

这四个步骤能够有效帮助医生选择更具备个性化的药物治

疗和治疗方案，降低风险，减少因为药品不合适造成的医

疗事故，提升治疗质量。此外，专家系统在临床用药的应

用，能够对临床抗菌疗法进行一定的监管，现已成为限制

滥用抗菌药物的有效途径。

2.4 依托人工智能，提升药学服务质量

药学服务涵盖了用药指导、临床治疗药物检测以及用

药跟踪等多种服务内容。依托于人工智能技术，提升药物

服务质量，是提升我国医疗服务的重要手段，更是我国居

民对于高标准健康生活的必然需求。随着人工智能的崛起，

尤其是深度学习技术的不断进步，人工智能已广泛渗透至

健康管理、药物研发、语音识别、临床决策及医学影像等

医疗领域，推动传统医疗向智慧医疗转型。在药学服务中

引入人工智能，既可提升服务质量、效率与患者满意度，

也有助于推动人工智能技术自身的持续发展。

2.4.1 智能调剂服务

（1）机器人药师调配药品。在欧美国家，人工智能

已较早应用于门诊药品调剂工作。以 Swisslog 公司研发

的 PillPick 机器人为例，该系统可根据处方独立完成大部

分调配任务，药师仅需对调配结果进行核对。PillPick 日

处理处方量可达上万份，调配准确性高，既降低了人工成

本，也有效减少了调配差错。此外，该机器人可在低温环

境中运行，完成血浆制品、疫苗及其他药品的传输、处

理与储存。在配制高风险药物方面，人工智能机器人同

样展现出显著优势，能够减少药师与危险药物的直接接

触，保障职业安全，降低操作风险。例如，日本某医院引

入 APOTECAchemo 机器人后，约 70% 的药品调配工作由

其承担，且其配制过程中的误差率及变异系数均低于人工

操作。

（2）智能审方系统。将人工智能嵌入处方（医嘱）审

核环节，可构建智慧型处方审核系统。该系统通过与医疗

信息系统对接，链接处方信息，运用深度学习、语义分析

及智能识别等技术，对药品说明书、临床研究文献等内容

进行自主学习，形成结构化知识数据库。审核过程中，系

统可将处方与患者用药信息进行比对，识别潜在不合理用

药，实时预警并拦截问题处方，同时提供明确提示。目前，

首都医科大学宣武医院、厦门市妇幼保健院、青海省人民

医院等机构已分别在静脉用药调配、住院医嘱审核及门诊

调剂服务中部署智慧处方审核系统。

（3）药品调配预判。药师可借助人工智能技术对药品

调配过程进行态势预判，优化发药时机。LAM 等融合离散

事件模拟、人种志研究及软件系统工程方法，开发出一套

可预判用药需求的智能调配系统，为临床药学服务提供决

策支持。药品调配预判系统的工作流程是：历史用药数据

库→通过观察选择后开始处理数据→离散事件模拟软件系

统方法人种学研究→系统构建→产生新数据→分析和预判

→通知药房→提前备药。该系统将大大减少患者等待取药

的时间，提升药学服务品质和效率，优化患者的体验。

2.4.2 智慧药方

（1）智慧门诊药房。近年来，依托于人工智能技术的

智慧药房开始在我国各大医疗机构出现。2016 年，上海有

将近 20 家医院建立了国内首批“智慧门诊药房”。智慧药
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房相较于门诊药房，优点在于调配速度快，效率高了将近

三分之一。同时，智慧药房借助人工智能中的射频识别技

术，对药品的购进、库存以及调配等进行智能化管理，节

约了管理成本，提高了整体的服务质量。

（2）智慧药店。借助人工智能、云计算、大数据技

术，科伦大药房、博爱连锁大药房等社会性药房都配备了

智能化机器人“药师小乔”，其集合了多种智能化技术，

能够实现症状分析、推荐用药、售后服务、自主学习、语

音交互等多种功能，为药房整体运营效率的提升做出了卓

越贡献。药师小乔除了能胜任这些基本的药房工作以外，

还能够针对多发病、常见病进行回答服务，例如胃肠道疾

病、妇科疾病、呼吸道疾病等；能够通过智能技术也算法

为患者分析病情，推荐用药方案，并将每一种药的疗效进

行充分说明，消除患者的对药品的疑惑，给予患者最为全

面、专业、舒适的购药体验。

当先，智慧药房的建设是人工智能促进药学服务升级

的重要方式。智慧药房的出现，可以说是对传统药房的一

次全面革新，在药品调配、准确度方面有着绝对优势，还

能够为公众提供个性化、智能化、现代化、多元化的药学

服务，节省管理成本，为患者的诊疗、购药体验进行全方

位深度服务。

2.4.3 药学监护

一方面，在药学监护的环节当中，对于药品不良反

应的检测是重要内容。当下，对于不良反应的检测是使

用 ADR 监测，其主要包括三种途径：第一，ADR 系统定

期自动回顾；第二，患者随访；第三，自发报告。由于在

ADR 检测中，相关人员存在误报漏报的问题，进而出现

不准确、不全面的检测弊端。因此，人工智能技术在优化

ADR 检测方面有着独特的优势，人工智能可通过大数据技

术将医疗信息系统病例作为样本池，从数据库中搜集大量

的电子病历进行分析，进行药品不良反应的筛查。当患者

遭遇与其疾病不相符的治疗方案或用药方案时，依托于人

工智能的 ADR 监测将会主动报告，提示给专业人员将其

进行处理。此外，人工智能还能够借助关键词识别技术来

筛查患者的电子病历，进而发现未识别的 ADR。

另一方面，人工智能还能够借助其自动分析与深度学

习功能，监控患者的用药情况。例如，DeepMind 公司研

发了一款针对急性肾损伤进行自动识别的系统，能够优化

患者治疗方案。药师可以通过该系统了解患者的疾病症状、

治疗方案，并且针对一些特殊的疾病用药进行全方位、全

程监控，充分发挥出药物的最大功效，降低 ADR 的发生。

综上所述，人工智能现如今已经成为全球各行业发

展的重要抓手，也是全球竞争的技术制高点，未来只有紧

抓人工智能带来的机遇，才能在未来的发展当中占据话语

权与主动权。因此，推动人工智能与药学各领域的深度融

合，是未来医疗健康发展的重要方向，潜力巨大。这一融

合有助于加速药品研发转型升级、促进中药传承创新、保

障临床用药安全、提升药学服务整体质量。我们应把握人

工智能技术发展带来的战略机遇，加快药学服务与人工智

能的交叉渗透与系统整合，开启智慧药学服务新阶段，助

力“健康中国”建设。
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