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序号 时间 模型 发表期刊 架构 缺点

1 1980s BlastKNN /

输入：蛋白质序列；

算法：通过比较目标蛋白与已知功能的蛋白

质之间的相似性，然后采用一种相似性加权

算法来预测目标蛋白的功能；

早期机器学习算法，效率低

2 2018年 DeepGO Bioinformatics

输入：蛋白质序列和PPI网络；

算法：基于卷积神经网络（CNN）的深度学

习分类模型，使用3-mer编码蛋白质序列，取

序列特征。对于PPI网络，采用DeepWalk生成

每个蛋白质的256维网络拓扑特征；

层次化分类网络需要巨大的内存资

源，难以应用于大规模标签

3 2020年 DeepGOCNN Bioinformatics

输入：蛋白质序列；

算法：从蛋白质序列中提取特征以预测功

能，通过堆叠的CNN层来提取特征并预测蛋

白质的功能

最大预测蛋白质长度为2000

4 2020年 DeepGOA

IEEE/ACM Transactions on

Computational Biology and

Bioinformatics

输入：蛋白质序列和PPI网络；

算法：使用Word2vec生成序列的残基级嵌

入，然后输入到Bi-LSTM和多尺度CNN层中以

提取全局和局部特征；

具有特殊特征的蛋白质功能无法预

测，蛋白质序列最长为1000

5 2021年 DeepGraphGO Bioinformatics

输入：蛋白质序列和PPI网络；

算法：端到端模型，利用GNNs从PPI网络中

提取信息以预测蛋白质功能；

缺乏PPIs信息的新测序生物体难以预

测

6 2021年 DeepFRI Nature Communications

输入：蛋白质序列和结构；

算法：融合了自监督语言模型和图卷积网

络，从蛋白质序列的自监督模型中提炼出的

序列特征及蛋白质结构来预测其功能；

蛋白质序列训练集局限于PDB

7 2022年 GAT-GO Briefings in Bioinformatics

输入：蛋白质序列和结构；

算法：基于图注意力网络（GAT）的方法，它

利用预训练的蛋白质序列语言模型。GAT-GO

输入蛋白质序列，提取序列特征、残基级特

征和结构特征，从而预测功能；

对于长序列蛋白质，对蛋白质结构数

据精度要求很高

8 2024年 DeepGO-SE Nature Machine Intelligence

输入：蛋白质序列；

算法：使用预训练的大型语言模型从蛋白质

序列预测GO功能，通过生成多个近似GO模

型，并用神经网络预测蛋白质功能的真值；

当序列与PPIs结合时性能最佳，许多

新蛋白质没有已知的相互作用限制了

组合模型的应用
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序号 时间 模型 团队 架构 应用范围

1 2018年 DNN-PPI 天津大学团队

DNN-PPI基于深度神经网络，包含卷积神经网络

（CNN）和长短期记忆（LSTM）两个独立的顺

序层，从蛋白质序列中学习的特征以自动预测

PPI。

预测蛋白质-蛋白质相互作用

3 2021年 AlphaFold-Multimer DeepMind

基于深度学习，先建立复合物的多序列比对，以

推断进化关系，然后用与AlphaFold2基本相同

的深度学习方法来预测三级结构。

预测蛋白质复合物三维结构

2 2021年 EquiDock 麻省理工学院

EquiDock模型，假设蛋白质内的构象在结合过

程中没有发生构象变化的情况下，在单个未结合

的结构中计算预测蛋白质-蛋白质复合物的3D结

构的模型。

预测蛋白质-蛋白质复合物结构

6 2022年 EquiBind 麻省理工学院

以EquiDock为基础，依赖SE(3)－等变图神经网

络，以配体分子图的随机三维构象和受体结构作

为输入，预测结合蛋白质配体构象。

预测蛋白质-小分子复合物结构

4 2022年 DeepTrio 浙江大学团队

DeepTrio是一种使用掩码多个并行卷积神经网络

进行蛋白质-蛋白质相互作用的一个深度学习框

架，它允许模型学习相对性质并研究每个残基对

预测结果的贡献，并通过热图可视化蛋白质的重

要性图。

预测蛋白质-蛋白质相互作用

5 2022年 UniFold-Multimer 深势公司团队

端对端的蛋白质复合物结构预测，输入蛋白质多

聚体的一级结构），预测蛋白质的三级结构，同

时给出预测结果的置信度。

预测蛋白质复合物结构

7 2022年 TANKBind

星药科技联合复旦

大学、中山大学共

同研发

基于图神经网络模型，用三维结合构象表示分子

之间的几何关系，从而提高预测的准确性。

预测蛋白质-小分子配体结构和

亲和力

8 2022年 DIFFDOCK 麻省理工学院

基于深度学习的分析对接模型，以配体和靶标的

结构信息作为输入，之后对配体进行了一定的构

象转换（平移，旋转，扭转）来生成新的配体构

象，最后则是对这些生成的配体进行一个合理性

的评分以及排名。

预测蛋白质-小分子结合结构

9 2023年 DIFFDOCK-PP 麻省理工学院

算法整体思路与 DiffDock接近，使用机器学习

方法学习将未结合的蛋白质结构翻译和旋转为其

结合构象，对评分模型生成的不同姿势，进行排

序并选择最佳姿势。

预测蛋白质-蛋白质结合结构

10 2023年 HIGH-PPI

腾讯 AI Lab 联合香

港科技大学、中国

科学院大学相关团

队

基于层次图学习技术的深度学习，描述蛋白质之

间的相互作用，每种蛋白质就是一个节点，蛋白

质之间的相互作用就是图的边，关键氨基酸或残

基组合就是图的节点，物理位置相邻的残基以边

相连。

预测蛋白质-蛋白质相互作用

11 2023年 RoseTTAFold2NA David Baker团队

端到端的深度学习方法，使用与RoseTTAFold相

同的数据集进行训练，并增加了所有RNA、蛋白

质-RNA和蛋白质-DNA复合物的结构信息。

预测核酸结构和蛋白质-核酸复

合物结构

12 2023年 AlphaFold-latest DeepMind 最新版本的 AlphaFold。

对包括蛋白质、核酸、小分子

、离子和修饰残基在内的复合

物进行联合结构预测
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序号 时间 模型 团队 架构 应用范围

1 2019年 trRosetta David Baker 团队 基于结构神经网络的蛋白质序列设计方法。 蛋白质逆折叠

2 2022年 ProteinMPNN David Baker 团队 基于图神经网络的蛋白质序列设计方法。

用于设计单体蛋白质、对称重

复结构、纳米颗粒和目标蛋白

质结合物。

3 2023年 RFDiffusion David Baker 团队
基于扩散模型，结合预先训练的蛋白质结构预测模

型RoseTTAfold的蛋白质设计方法。

用于稳定单体设计、对称低聚

物设计、功能基序或酶活性位

点的支架设计，以及蛋白质结

合物设计。

4 2023年 ProGen

Salesforce Research、

Tierra Biosciences和加州

大学的研究团

以无监督学习的方式在一个大型多样的蛋白质序列

数据库中进行训练，学习通用的蛋白质表示。训练

后，ProGen 可以根据提示从头生成蛋白质序列

从功能生成蛋白质序列
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序号 时间 应用 团队 架构 应用范围

1 2020年 PandaOmics平台
Insilico Medicine

（英矽智能）

通过AI对患者基因组学和蛋白质组学等医学多组

学数据的挖掘分析，对正常组织和疾病组织比较

分析，结合数据来整合靶点信息。

靶点发现

2 2022年
AI赋能的蛋白质组学

平台

西湖大学郭天南团队

及西湖欧米团队

基于人工神经网络结合蛋白质组特征构建了一个

可以用于甲状腺结节良恶性评估的深度学习模型
疾病诊断及精准医疗

3 2024年
人工智能+生物标志

物
复旦大学研究团队

使用一种人工智能算法模型，结合痴呆症相关生

物标志物与其他数据，成功预测了包括阿尔茨海

默病在内的三种常见痴呆症的发病，准确率约为

90%

生物标志物的发现及疾病预

防
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序号 成立时间 企业名称 平台 应用场景 最新融资轮次 商业模式 合作企业 管线情况/成果

1 2011年 ABSci
Integrated Drug

Creation™ 平台

抗体药物研发——从头生

成、先导化合物优化、细

胞因子生物

2021年7月上市 自研管线/合作管线
诺华、梯瓦、维森特、IGM

公司
数条药物管线

2 2012年 AbCellera 抗体药物开发平台 抗体药物研发 2020年纳斯达克上市 自研管线
阿斯利康、AImirall、艾伯

维

数余条管线，ABCL575和

ABCL635两条目前正在进行

IND研究

3 2012年 LabGenius

基于机器学习的蛋白质

药物发现&EVA
TM 

蛋白质

工程平台

抗体药物研发（癌症、炎

症）——优化抗体
2020年A轮 合作 赛诺菲

LabGenius 与赛诺菲合作优

化 NANOBODY® 蛋白，获得

积极成果

4 2013年 瀚科迈博
AI-计算机辅助抗体设计

平台

抗体药物研发（肿瘤靶向

治疗和肿瘤免疫治疗）
2023年A+轮 自研/合作管线 安科生物 8条管线，未进入临床

5 2014年 BenchSci
知识图谱连接的

ASCEND平台

SaaS——重组蛋白、

RNAi、动物模型、基因编

辑技术等试剂的选择

2023年D轮 合作

赛诺菲、诺和诺德、艾伯

维、武田制药、GSK、诺华

、强森、百济神州、默克

/

6 2017年
Juvena

Therapeutics

JuvNET平台和专有蛋白

质库
分泌蛋白设计 2022年A轮 自研管线 /

数余条管线，涉及多种肌病

和代谢类疾病以及未披露的

管线

7 2018年
Generate

Biomedicines

Chroma生成式人工智

能模型
蛋白质从头生成 2023年C轮 自研管线/合作管线

安进、美国安德森癌症中

心

十余条管线，包括免疫学、

传染性和肿瘤学等领域

8 2018年 Nabla Bio

蛋白质语言建模的人工

智能蛋白质设计平台

AbMapTM 平台

抗体药物设计-从头生成 2021年种子轮 自研管线 / 未披露

9 2019年
BigHat

Biosciences
抗体药物开发平台

抗体药物研发——优化抗

体、从头生成
2022年B轮 自研管线/合作管线 艾伯维、安进、默克

5条管线以及与安进和默克合

作的未披露的管线

10 2021年
Seismic

Therapeutic
IMPACT™平台 蛋白质从头设计和优化 2022年A轮 自研管线 /

针对泛IgG蛋白酶和PD-1的2

条管线，均处于IND授权开发

阶段

11 2021年 华深智药

Helixon Design抗体药

物发现平台；

OmegaFold蛋白质预

测

抗体药物研发 2022年A轮 自研管线 /
多条用于肿瘤和自身免疫性

疾病的大分子药物管线

12 2022年 赛得康生物
AbZed蛋白模块技术平

台
多特异性重组蛋白 2023年种子轮 自研/合作管线 晶泰科技 3条管线，未进入临床

13 2022年 呈元科技
生成式AI设计平台

SynCore

针对PPI靶点的环肽药物设

计
2023年PreA轮 自研管线 罗氏 10条管线，未进入临床
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3.1.2

序号 发布时间 技术/平台 来源 技术框架 应用场景 成果

1 2021年

Advanced Covalent

Exploration

（ACE）平台

Matchpoint

Therapeutics

基于机器学习算法，指导靶点的

优先排序和特有骨架预测；识别

致病蛋白的新型共价结合物并提

供整个蛋白质组的选择性评估；

组学数据理解靶点和

疾病关系，以及可成

药蛋白质分子发现

研发管线最初将聚焦于免疫学领

域，在赛诺菲和Vertex的支持下成立

的，旨在开发创新共价小分子药

物；

2 2022年 PandaOmics3.0

Insilico

Medicine（英矽

智能）

使用AI分析患者基因组学、转录组

学和蛋白质组学等医学多组学数

据；

潜在靶点识别和老药

新用策略的开发

3 2023年
PandaOmics4.0—

ChatPandaGPT

Insilico

Medicine（英矽

智能）

在PandaOmics中增加了基于

Transformer的知识图谱功能；

使用大型语言模型实

现问答功能，发现最

佳潜在药物靶点

4 2023年 ConPLex 麻省理工学院
基于大语言模型的AI算法，将目标

蛋白质与潜在药物分子相匹配；

可应用于小分子药物

和治疗性抗体的筛选
扩大靶点库；新药物发现

5 2023年

大模型 xTrimo 、 AI

蛋白质生成平台

AIGP

百图生科
将大规模蛋白质语言模型（PLM）

与 AlphaFold2 相结合

新靶点以及新药物的

发现

与启愈生物合作发现新靶点和新药

物；与启德医药合作推进ADC 药物

开发；与索智生物合作开展IBD协同

双靶点研究；

与剑桥大学合作发现阿尔茨海默病

等多种疾病治疗新靶点；使用转录

组数据，提名51个与衰老相关的潜

在靶点；发现MYT1作为乳腺癌等癌

症治疗靶点的潜力；等等
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序号 成立时间 企业名称 平台 技术/应用场景 最新融资轮次 商业模式 合作企业 管线情况/成果

1 2013年 宇道生物 变构药物研发平台ALLOSTAR™ 难成药靶点-变构药物 2022年A+轮 自研/合作管线 青煜医药 5条管线，未进入临床

2 2017年
Redesign

Science

综合物理、化学、实验数据以及

深度学习和主动学习的NUVO™

平台

难成药靶点——蛋白质互

作预测、蛋白质-DNA和

RNA结合预测、变构生物

学

2021年未披露 自研管线 /
8条管线，主要针对肿瘤

学和免疫学

3 2018年 DeepCure

PocketExpander™平台（口袋扩

展器）、MolGen™平台（分子

设计）

难成药靶点——蛋白质-蛋

白质相互作用预测
2021年A轮 自研管线

BioSero（合成实

验室）

8条管线，主要针对炎症

和免疫学

4 2019年
Genesis

Therapeutics
人工智能平台GEMS

难成药靶点——蛋白质-配

体结构和相互作用预测
2023年B轮 合作CRO

礼来、基因泰克

、斯坦福大学
未披露

5 2019年
Ventus

Therapeutics
ReSOLVE™平台 难成药靶点 2020年A轮

自研管线/合作管

线
诺和诺德

十余条自研与合作管

线，针对cGAS、NLRP3

以及其他未披露靶点

6 2020年 德睿智药

一站式AI药物设计平台Molecule

Pro™；蛋白质动态模拟、结构

预测平台Molecule Dance™；基

于知识图谱的数据挖掘平台

PharmKG™

难成药靶点—蛋白质动态

模拟、结构预测
2023年A+轮

自研/合作管线、

CRO

德琪医药、皓元

医药、复宏汉霖

、美迪西

10余条管线，其中2条进

入临床阶段

7 2021年
CHARM

Therapeutics
DragonFold平台

难成药靶点——蛋白质-配

体共折叠预测，绕过亲和

力预测

2023年未披露 合作 / 主要针对肿瘤学

8 2021年
Congruence

Therapeutics

Revenir™平台、蛋白生物物理

特性的专有数据库

针对蛋白质折叠错误的靶

点设计小分子药物
2023年A轮 自研管线 /

5条管线，包括癌症、帕

金森、肥胖等疾病

9 2021年
Gandeeva

Therapeutics

SPOTLIGHT™平台（靶标选择）

、HYPERFOCUS™平台（冷冻电

镜）、CRYO-CADD™平台（药

物发现）

难成药靶点——蛋白质互

作预测、蛋白质-药物预测
2022年A轮 自研管线

Moderna（冷冻

电镜研究蛋白质

表面结构合作）

4条管线，主要针对肿瘤

学，1条进入IND申请

10 2021年 ENSEM

Kinetic Ensemble®平台、

EnsemNET™平台、EnsemGEN

™平台

难成药靶点——蛋白质口

袋预测、蛋白质-配体相互

作用预测

2022年A轮
自研管线/合作管

线
百济神州

3条管线，其中1条授权

给百济神州，主要针对

肿瘤学

11 2021年
Isomorphic

Labs

新一代AlphaFold与人工智能药

物开发平台

难成药靶点-蛋白质-蛋白质

相互作用、蛋白质-小分子

相互作用等研究

/ CRO 诺华、礼来

2024年与礼来合作获

4500万美元的预付款；

与诺华合作获3750万美

元的预付款

12 2021年 予路乾行
多尺度分子动力学+人工智能药

物研发平台Divamics

难成药靶点—蛋白质三维

结构、蛋白质-配体复合物

结构、PPI结合界面等从头

建模和分析优化

2023年未知轮 CRO
立迪生物、甫康

药业、星浩澎博

已与多家国内外生物医

药企业合作，达成近20

个项目里程碑
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3.2   精准医疗

3.2.1
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3.2.2

序号 成立时间 企业名称 技术 应用场景 平台 成果

1 2018年 InterVenn

使用机器学习模型，破译

糖蛋白组学数据中错综复

杂的模式和关系

癌症相关生物标志物的发现

和识别
GlycoVision™平台

AI质谱蛋白组技术，实现卵巢癌和直肠癌

的诊断

2 2020年 西湖欧米
AI 深度学习与蛋白质组学

数据分析

临床样本蛋白质组研究、癌

症相关生物标志物的发现和

识别

AI赋能的蛋白质组学平台；

西湖欧米AIDD平台iTalks

Series

基于万例血清蛋白组预测代谢综合征风

险、人工智能结合蛋白质组学辅助甲状

腺结节良恶性判别等论文

3 2021年 珞米生命

基于AI和纳米技术，实现高

通量、大规模、和非靶向

地富集人类血浆样本中的

低丰度蛋白质

生物标记物的发现和筛选、

液体活检新方法的建立、诊

断试剂盒的开发等

Proteonano™人类血浆蛋白

质组学NGP平台；Kepler Pro

干湿结合平台

运用Proteonano™，在有限的样本的情

况下已可以发现61个差异表达蛋白；
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3.3   合成生物
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序号 成立时间 企业名称 平台 应用场景 最新融资轮次 商业模式 合作企业 管线情况/成果

1 2008年 Arzeda

Intelligent Protein

Design Technology™

平台

农业、能源 2022年B轮 合作
Amyris 、联合利华、

Zymergen

提高将甜菊提取物转化为甜味剂效

率的酶，预计在2023年四季度正式

上市

2 2020年 Enzymit 深度学习酶设计平台
酶的从头设计和优化——生

长因子、重组蛋白等
2022年种子轮 合作 Aleph Farms

与Aleph Farms合作开发生长因子

替代品，已用于细胞培养肉获批上

市；

3 2020年 引加生物 核心蛋白技术平台

核心蛋白原料的开发——细

胞治疗、mRNA疫苗、新药

研发、分子诊断和肿瘤新药

伴随诊

2023年A轮 合作
上海交大免疫学研究所、上药

康希诺、智峪生科、泉心泉意
/

4 2021年 Cradle Bio
Cradle生成式人工智

能模型

蛋白质从头设计——疫苗、

多肽和抗体、工业酶等
2023年A轮 合作

强生、grifols、novozymes、

Arkeon、Enzymit
与超过12个研究和开发项目合作

5 2021年 Monod Bio

LucCage生物传感器

平台和LuxSit从头设计

光素酶平台

生物传感器——医疗诊断、

食品污染、环境检测
2022年种子轮 合作 /

使用AI算法——Family-wide

Hallucination创造出全新的酶，可

以有效催化荧光素底物发光

6 2021年 智峪生科 ZCloud 全生态平台

医疗健康、生物制药、食品

保健、美容化妆品和农业畜

牧业等

2023年A轮 合作
维亚生物、引加生物、海正药

业

药物中间体、抗菌药物、功能食品

添加剂、抗氧化剂等数条生产线

7 2021年 力文所
Lésign®蛋白质设计平

台

工业环境、制药、食品添加

剂、消费品
2023年天使轮 合作 恺佧生物 /

8 2022年 Profluent Bio ProGen模型
蛋白质从头设计——制药、

工业酶等
2023年种子轮 合作 / /

9 2022年 粒影生物
人工智能辅助蛋白质

设计平台

抗体、重组蛋白等原料蛋

白；酶、功能蛋白和IVD原料

的改造

2023年Pre A轮 合作
英国癌症研究所、弗朗西斯·克

里克研究所

成为弗朗西斯·克里克研究所供应

商

10 2022年 分子之心
AI大分子优化与设计

平台MoleculeOS

抗体药物、多肽药物、小蛋

白药物、新材料、新能源等
2023年战略 合作 凯赛生物 /
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4.1   投融资情况
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序号 公司 成立时间 地区 轮次 披露金额

1 Generate:Biomedicines 2018 美国 B轮 3.7亿美元

2 Generate:Biomedicines 2018 美国 C轮 	2.73 亿美元

3 英矽智能 2014 香港 C轮 2.55亿美元

4 Exscientia 2012 英国 D轮 2.25亿美元

5 Immunai 2018 美国 B轮 2.15亿美元

6 InterVenn Biosciences 2017 美国 C轮 2.01亿美元

7 FogPharma 2015 美国 D轮 	1.78亿美元

8 Ventus 2019 美国 C轮 1.4亿美元

9 ABSci 2011 美国 未披露 1.25亿美元

10 Cellarity 2017 美国 B轮 1.23亿美元

11 Cellarity 2017 美国 C轮 1.21亿美元

12 Seismic 2020 美国 B轮 1.21亿美元

13 Seismic 2020 美国 A轮 1.01 亿美元

14 百图生科 2020 北京 A轮 上亿美元

15 Exscientia 2012 英国 C轮 1亿美元

近三年过亿美元融资事件
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4.2   市场规模
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Global Prediction of Al for Protein Market Distribution 

(2022 & 2031) 
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4.3   未来趋势展望
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