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中国新药情况

中国新药占世界<2%，开发中国的原始创新药物尤为重要



我们需要硬核技术推动FIC和BIC药物研发

当前的AI药物设计？Me-too exactly！

2021.4.9 Exscientia 
第一个由AI平台设计的肿瘤免疫小分子EXS21546进入临床

2020.9 Relay Therapeutics
FGFR2抑制剂RLY-4008临床I期结果良好

2020.1.30 Exscientia & 住友制药
第一个由AI平台设计的新药DSP-1181进入临床



公 司 亮 点
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➋
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国际最早一批、最专业、最硬核的从事AI+药物设计交叉团队，拥有超25年的
CADD+AIDD技术积累，团队创业前曾有转让First-in-Class候选药品种的成功
经验，公司致力于开发和利用最先进的AI平台，高效产出原始创新药物

布局自研创新候选药管线8条，主要是肿瘤和抗感染方向，均为First-in-Class
和Best-in-Class新药研发管线，部分已获得了与上市药物可比的体外生物活性，
预计2022年有1条管线可进入PCC阶段

拥有先进的智药大脑平台，深度覆盖从靶标发现到临床前候选化合物全流程，
与华北制药、丽珠医药、和其瑞医药、中国中医科学院、百普赛斯、北京大
学、上海交通大学等单位达成重要合作



英飞智药—AI 驱动原始创新药物研发

Ø 2019年8月完成天使轮融资（中科创星、中经
合集团），2021年5月完成Pre-A轮融资（丽
珠医药、同创伟业）, 2021年6月成立苏州公司

u 源自于北京大学专业的硬核AI+药物设计交叉学
术团队，所开发药物设计软件拥有全球用户数
超过30万

u 拥有转让First-in-Class候选药品种的成功经验
u 专注于原始创新药物的发现

历程

特色    



硬核AI药物研发平台：IIP智药大脑

致力于打造AI新药研发的新模式，成为真正AI驱动的原始创新药物研发平台



PharmaMind技术：化合物图像自动识别和提取系统 MolMiner

MolDataMiner-Image

l 利用和开发最先进的AI图像识别技术，自动
从药物和化学文献和专利中提取化合物结构
信息数据

l 基于实际应用场景，精心设计用户交互，并
与数据库进行全面对接

l 一期用户包括药渡经纬、医药魔方、药智网、
中科院上海药物所、北京大学、协和药物所、
药明康德、康龙化成、齐鲁医药、加科思生
物、微芯生物、丽珠医药、成都先导等26家
企业级用户

u 实际识别精度达到业界最佳（标准测试集正确率92%），泛化能力强
u 在比赛中，超过专家人工效率达 10 倍以上
u 在测试中获得用户好评，预期全球用户超10万人

MolMiner 亮点

  化合物图像结构识别

AI分子数据
挖 掘 - 图 像



l 巨大的待探索化学空间为药物发现提供了新的可能

l 药物全新设计软件LigBuilder V3，实现了基于靶标结构的先导化合物从头生成和优化及多靶标药物从头设计，突破
了程序设计分子难以合成的瓶颈。相关软件国内外注册免费用户数超过5000家，在国内外得到多例成功应用

l 与诺华医药签订长期协议合作进行从头药物设计和优化；为辉瑞医药公司定制开发从头药物设计与优化技术；为美
国 D.E. Shaw 研究所提供从头药物设计与优化软件及服务等 

PharmaMind技术：基于结构的从头药物设计方法 Ligbuilder
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基于结构的从头药物设计—Designing  the  Cyclophilin  A  Inhibitors
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98 CypA inhibitors were grown.  One compound which 
belongs to the largest cluster (37/98，38％） was 
chosen for synthesis and assay.

为药物从头设计推向实用化作出了很好的范例 



u 开创性的基于结构的三维药物分子生成方法
u 相对于现有AI药物设计方法，实现了技术维度的提升，可专用于

First-in-Class和Best-in-Class新药研发

PharmaMind技术：全球领先的基于结构的三维分子生成

二维小分子生成并未脱离基于配体药物设计的范畴，实现基于
结构的三维小分子生成是未来的人工智能药物设计方向

亮点

Chemical Science杂志封面图



c c

AI 逆合成技术比赛冠军，领域内国内第一篇论文

PharmaMind技术：化合物逆合成分析技术获得比赛第一名



智药大脑应用——自主新药研发管线

1

发展创新药物（First-in-Class 和 Best-in-Class）管线 



亮点

针对靶标设计出多种全新骨架的类药别构抑制剂分子

PharmaMind应用：基于结构三维分子生成



PharmaMind应用：基于结构的三维分子生成

生成流程

加氢，结构优化

蛋白预处理

是否有结构水

V0:Free-Style

PLK1-3D分子生成

V1:Constrained

基础的物化性质

2D分子评估流程（33维）

警示子结构

与目标分子2D相似度

X1-QSAR

X2/3-QSAR

ADMET-QSAR

不同对

3D评估流程（33维）

与目标分子3D相似度

药效团打分

与结合模式的相似度

MD与量化计算

高内涵的分子清单

后处理流程（66维）

专家分子评估



新药研发项目IIP001C: 流感病毒FIC抑制剂的设计

小鼠:BALB/c
病毒：WSN 2000pfu/只
药物：IIP006 20mg/kg，Oseltamivir 20mg/kg，PBS 200ul

IIP006 在攻毒2000pfu WSN的条件下对小鼠100%保护





c

蛋白质药物设计（与企业B合作）

u 10年以上蛋白质设计经验
u 自主开发的蛋白质关键作用嫁接、针对蛋白质相互作用界面的结合多

肽从头设计等新方法
u AlphaFold+ RoseTTAfold等最新AI技术加成

亮点

Wuxi ID HMGB1 SPR 
- KD (M)

AGE ELISA
(Relative 

binding %)

RAGE binding
(Relative binding %)

WBP7647D 6.77E-08 73.12% 153.89%

WBP7647E 8.19E-09 95.23% 185.27%%

WBP7647F NA NA 115.14%

WBP7647G 2.41E-08 29.03% -15.00%

WBP7647H NA NA 394.27%

WBP7647I 3.15E-08 97.51% 313.51%

WBP7647J 5.87E-08 44.47% 187.59%

WBP7674M 100.00% 100%

Highlights



c

l 英飞智药与上市企业C开启战略合作，双方基于人工智

能对工程酶进行优化设计，助力生物药研发上市

l 英飞智药作为全球领先AI药物研发公司，具备卓越的人

工智能算法、基于结构的蛋白功能研究以及计算蛋白设

计，可助力工程酶优化，加速产业发展

l 本次合作工程酶，对于mRNA疫苗研发以及新冠抗疫具

有重大意义，经济效益巨大

蛋白质酶工程设计（与上市企业C合作）



c

l 人工智能新药研发技术的兴起，有助于解决新药

研发的瓶颈问题，是新药创制的重要的新方向，

也是中国赶超世界先进水平的战略机遇

l 发展全球领先的硬核 AI 新药研发平台、发展广泛

的用户群体（全球用户数预期大于20万）

l 发展原始创新药物管线（First-in-Class和Best-in-

Class）

l 为医药企业提供先进的新药开发解决方案

商业模式和市场分析



Ø 北京大学   长江学者特聘教授

Ø 国家杰出青年基金获得者

Ø 分子动态与稳定态结构国家重点实验室主任

Ø 中国化学会物理化学学科委员会主任委员

来鲁华   教授 （科学顾问）

Ø 北京大学讲席教授

Ø 中组部千人计划教授

Ø 北京大学前沿交叉学科研究院院长

Ø 北大-清华生命科学联合中心主任

Ø 国家自然科学基金委员会交叉学部主任

汤超  院士 （科学顾问）

裴剑锋   博士

Ø 北京英飞智药科技有限公司创始人兼首席科学家(2019-今)

Ø 北京大学前沿交叉学科研究院特聘研究员、博士生导师(2006-今)

Ø 新药创制国家科技重大专项药物设计项目负责人

Ø 新药创制国家科技重大专项任务负责人 （人工智能方向）

Ø 国家自然科学基金重点项目“人工智能药物分子和蛋白质设计”负责人

Ø 曾获中国药学会施维雅青年药物化学奖、中国化学会青年计算化学奖、药明康德生命化学研究奖

人才和团队



起讫时间 项目名称 项目来源

2021年1月- 2025年12月 人工智能驱动的药物分子和蛋白质设计 国家自然科学基金重点项目

2018年1月- 2020年12月 基于深度学习的药物信息学关键技术 科技部新药创制国家科技重大专项

2017年1月- 2020年12月 多目标深度学习方法及其在化合物性质预测中的应用 国家自然科学基金面上项目

2016年1月- 2020年12月 蛋白质机器三维结构导向的新型药物研发关键技术研究 科技部重点研发计划

2013年1月- 2016年12月 从头多靶标药物设计方法与应用研究 国家自然科学基金面上项目

2012年1月- 2015年12月 靶标发现和药物分子设计一体化技术体系和技术平台建设 科技部863计划

2008年1月- 2013年12月 生物网络研究 国家自然科学基金创新群体

2010年1月- 2012年12月 从头药物分子设计 诺华生物医药公司

2009年1月- 2011年12月 高成药性先导化合物设计与优化技术 科技部新药创制国家科技重大专项

2008年1月- 2010年12月 核酸与小分子相互作用的打分与对接研究 国家自然科学基金青年基金项目

2006年1月- 2008年12月 药物设计与药物信息若干关键技术研究与软件开发 科技部863计划

北大团队主持和参与的部分项目



代表性论文



生物学负责人

药物化学总监

IT工程总监

运营/行政总监

徐优俊   博士

北京大学
在人工智能药物设计领域发表文章十余篇。
具有多年AI+医药研发应用研究经验，参与多个国家重点项目。

张伟林   博士

北京大学
多年计算机辅助药物设计经验，参与多个国家重点项目。
进行药物设计工具开发与整合。
为公司对外业务进行技术支持。

周佳翰   博士

美国 天普大学
具有扎实的数学理论背景知识及概率、统计、量子计算等相
关模型建模经验。

首席技术官

药物设计总监

计算机数学方向负责人

吴国振   博士

第二军医大学
曾在第二军医大学任教师，发表多篇高水平SCI论文。
参与过免疫调控、肿瘤、炎症及脑卒中等领域的药物研发及
转让。

郝天龙   博士

军事医学研究院
作为项目主要成员推动多个抗病毒及罕见病1.1类新药进入临床
前。参与国家重大新药创制项目1项。

龚超骏   博士

中科院上海药物所
作为项目主要成员参与过多个抗肿瘤和抗病毒1.1类新药项目
进入临床前，曾任职国际知名外企，成功引进新药管线。

肖晋川   硕士

中国航天第二研究院
熟悉最新的机器学习与深度学习技术，对计算机视觉等领域有
较丰富的解决问题以及工程化与产品化的经验。

杨华   本科

南京中医药大学
具有药学学习背景，及丰富的运营工作经验。公司监事，参与公
司多轮融资事务。

苏州研发中心/商务负责人

人才和团队



发展规划和融资需求

管线

融资

正式运营

天使轮融资

AI+新药研
发平台—智
药大脑1.0，
2.0

Pre-A轮融资

布 局 6 条 自 研
新药研发管线；
与数家药企达
成重要合作

A轮融资

1-2条研发管线
进入PCC阶段

5 - 8 条 管 线 进 入
PCC阶段; 2-4条管
线进入IND阶段,

B-C轮融资

IPO上市启动

C-D轮融资

5-10条管线进入PCC阶
段; 5-8条管线进入IND
阶段, 其中2-3条进入2期
及以后阶段; 

年度 合同总额（万元） 合同到项（万元）

2022E 5000 500

2023E 10000 1000

2024E 30000 3000

苏州子公司成立

计划1.2亿元人民币：
ü 管线建设
ü 人员投入
ü 实验室建设
ü 运营费用
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