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从靶点到候选药物：
计算机模拟加速并优化生物药发现



从靶点到候选药物
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计算机建模与仿真技术的影响

目录引言：  
从经验判断迈向AI赋能，加速生物药发现进程

生物药的发现过程历来漫长而复杂，高度依赖反复试错，导致成

本居高不下且成功率偏低。长期以来，制药研发主要依靠经验判

断、偶然发现以及耗时繁杂的实验室工作来识别、测试乃至优化

候选药物。然而，随着行业向新型疗法和个性化医疗转型，生物

制药领域面临诸多新挑战，包括加快研发进度、降低失败风险以

及应对生物制药生产的复杂性等行业需求。

本电子书将深入剖析实验室数字化和人工智能（AI）赋能的计算

机模拟技术如何重塑药物开发流程，助力生物制药企业缩短上市

周期、提升候选药物质量、优化生物过程开发，并确保符合监管

标准。BIOVIA凭借前沿技术，提供了一套全面的应用解决方

案，助力研发人员设计和开发高质量生物药，从而在突破性疗法

的研发竞争中抢占先机。

生物药发现的复杂性 3
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第三步：
开发并优化生物过程，确保生物治疗药物疗
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从靶点到候选药物

1.识别并验证合适的靶点
靶点识别是药物发现的基础，但这一过程依赖多步累进的尝试。研究人员需要进行精准的实验
以确保相关性，这一阶段的每一步的失误都会将最终结论引入歧途。

2.筛选和优化候选治疗药物
生物药（例如抗体、肽类）必须经过严格的测试以验证其疗效、安全性和可生产性。为满足严
格的监管标准，通常需要经历多轮筛选与优化，这进一步加剧了生物药发现的复杂性和耗时
性。

3.建立规模可扩展的生产过程
即使找到具有治疗前景的候选药物，确保其在大规模生产中的稳定性和可扩展性仍然是一项重
大挑战。生物药的生产工艺极为复杂，需要精细的制造过程来确保产品的质量和效率。

“尽早失败”策略加速成功
在生物药发现中，“尽早失败”策略至关重要。分子建模以及人工智能和机器学习技术能够帮助研究
人员在早期阶段淘汰潜力不高的候选药物，从而避免后续昂贵的实验室测试和临床试验投入。这一
策略促使研发团队集中资源，专注于最具前景的候选药物，进而节省时间、降低成本，并提升研发
成功率。

分子建模和人工智能/机器学习的优势
BIOVIA的生物治疗药物设计解决方案能够有效应对上述挑战，减少对大规模实验的依赖，并帮助研
究人员实现：

更早预测结果：优先考虑高治疗潜力的候选药物。
优化研发流程：减少浪费，加快研发进度。
降低研发成本：集中资源于高质量候选药物。

数据透视：药物发现面临的挑战

20亿美元1 

单个药物从发现到上市的平均成本

10年以上1 

药物发现与开发的常规周期

生物药发现的复杂性 
药物发现常被比喻为“大海捞针”——研究人员需要从数以百万计的潜在治疗分子中筛选出极少数能
与靶点结合的候选药物。尽管如此，这些候选药物中绝大多数仍无法达到预期的临床治疗效果，这
使得药物发现成为一个高成本、长周期、高风险的过程。

核心挑战

3

临床试验通过率仅10%2

近年来，候选药物的临床试验成功率持续
降低。
数据来源：

1   DiMasi, 2014; DiMasi et al., 2016
2《2011–2020年临床开发成功率及影响因素》
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https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/S0167629616000291?via%3Dihub
https://go.bio.org/rs/490-EHZ-999/images/ClinicalDevelopmentSuccessRates2011_2020.pdf


从靶点到候选药物：
更智能的药物发现策略
新型生物治疗候选药物的发现不仅要求精度高、速度快，还需符合监管要求、
商业战略定位及市场预期。BIOVIA解决方案通过整合行业领先的分子建模与
仿真技术以及人工智能和机器学习战略，将彻底革新药物发现过程。 

研究人员可借助计算机模拟技术深入洞察分子行为，精准预测实验结果，高效
识别并优化候选药物，从而减少对昂贵且耗时的实验的依赖。 

BIOVIA将“质量源于设计”（Quality by Design）理念融入药物发现的每一阶
段，在加速研发进程的同时，确保候选药物达到临床和市场成功的最高标准。

这一策略的核心是准确预测并优化生物治疗药物的关键特性，包括：

亲和力：候选药物与靶点结合能力如何？
疗效：候选药物能否实现预期治疗效果？
安全性：候选药物是否存在毒性或不良反应风险？
可扩展性：相关生物过程能否支持大规模稳定生产？

通过及早优化这些关键要素，研究人员得以聚焦最具潜力的候选药物，
从而降低后期失败风险，优化生物工艺开发，加速新药上市进程。

这一系列步骤构成了一条高效的生物治疗药物发现路径，助力研究人员更加快速、高效地推出创新疗法，为研发成功注入强大信心。

构建疾病相关生物靶点的3D模型

减少不必要的实验，加速新靶点识别。

减少湿实验和研发测试
循环次数

节约研发时间和成本，提升
生物治疗药物质量。

靶点识别 苗头化合物发现 从苗头到先导化合物 先导化合物优化 候选药物选择

提高候选药物的安全性

及早识别并解决稳定性和安全性
问题，降低后期失败的风险。

优化生物过程开发

优化生物过程开发，提高生产
效率，确保生物治疗药物的安
全性与疗效。

生物治疗药物的发现路径
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构建生物靶点的3D精细模型，高效识别可成药结合位点。
分析基因和蛋白序列。
模拟分子动力学和蛋白翻译后突变，评估其对靶点结构、行为及功能
的影响。

这一方法可大幅加速药物靶点识别，提高生物药发现效率，节省大量
时间与资源。

第一步：
构建疾病相关的生物靶点模型

生物药发现的第一步是构建疾病相关的生物靶点模型。这一环节至关重
要，因为它直接关系到后续治疗靶点的选择。然而，传统的靶点识别方
法高度依赖繁复的实验，耗时费力。 

BIOVIA Biotherapeutics Design系列解决方案通过计算机建模与仿真技
术，极大地优化了这一过程，帮助研究人员减少不必要的湿实验环节，
使他们专注于高潜力的药物靶点。

BIOVIA的计算机建模方法如何助力靶点识别
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计算机靶点建模的关键优势

3D蛋白质建模，提供精准的结构和
功能洞察。

开展虚拟实验，优先开发可成药靶点。

基因和蛋白序列分析，识别全新靶点。

核心技术解决方案：

BIOVIA Discovery Studio 

BIOVIA Pipeline Pilot 
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核心技术解决方案：

BIOVIA Discovery Studio 

BIOVIA Biological Registration 

利用同源建模或基于AI技术生成目标蛋白的3D结构，为蛋白-蛋白
对接提供稳健可靠的起始模型。
结合人工智能和基于物理的建模技术，预测并优化候选药物的靶点
亲和力、疗效和安全性。
进行分子动力学模拟，深入分析分子行为，探索药物作用机制。
支持研发先进的生物药形式（如双特异性抗体、单链可变区片段、
抗体-药物偶联物等），助力研究人员识别最具潜力的候选药物。

通过减少低潜力候选药物的测试循环次数，研究人员得以将资源集中
在更具发展前景的药物上，从而优化研发流程，提升整体成功率。

第二步：
减少湿实验和研发测试循环次数

生物药发现的第二步着重于减少“设计-合成-测试”循环的次数。 B利

用BIOVIA Biotherapeutics Design系列解决方案，研究人员可以采用

计算机模拟方法对潜在的候选药物进行虚拟评估，从而减少对传统

实验的依赖，提高药物发现效率。

BIOVIA计算机建模与仿真技术如何优化候选药物测试
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早期预测药物关键特性，优化候选药物选择。

利用先进的分子建模和人工智能技术，提升生
物治疗药物质量。

计算机靶点建模的关键优势

快速评估多种候选治疗药物，最大程度降低
实验室试错成本。
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在上下游生物过程开发中，设计、记录并优化细胞株、细胞培养基
以及其他过程参数。
利用既往工作积累，例如类似细胞株和过程条件的数据，避免从零
开始。
利用实验设计（design-of-experiments）和预测建模（predictive 
modeling）等工具，在开发初期及早识别并规避潜在的开发难题。
结合亲和力、疗效和安全性预测与生物工艺开发的产量数据，精细
化生产策略。

这一方法通过融合既往经验积累和计算模型优势简化生物过程开发，
为建立稳定可扩展的生产过程节约了宝贵的时间资源。

第三步：
开发并优化生物过程，确保生物治疗药物的安全性与
疗效

生物药发现的第三步着重于利用计算机模拟技术优化候选治疗药物，确保
其在规模化生产中保持生物学特性的完整性和规模可扩展性。 

利用BIOVIA Biologics Process Development系列解决方案，研究人员可
以将实验室数据数字化，有效应对生物工艺开发中的挑战，从而高效产出
既安全有效又符合质量和产量要求的治疗药物。

BIOVIA实验室信息学解决方案如何重塑生物过程开发

充分利用经验证的知识，提高生产效率，降低
风险。

将生物过程开发与企业目标相结合，重点关注
可扩展性和可持续性。

生物过程优化的关键优势

利用虚拟技术优化生物过程参数，最大程度
减少试错环节。

核心技术解决方案：

BIOVIA ONE Lab

流程执行 

设备管理

电子实验记录（ELN）

库存和材料管理
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预测潜在的免疫原性问题，通过抗体人源化策略开发安全的治疗方
案，从而规避代价高昂的I期临床试验失败风险。
评估溶解度、粘度和聚集倾向等生物物理性质，及早应对稳定性挑
战。
通过虚拟测试优化候选药物，允许进行修饰或采用独特制剂方案，
提升药物的安全性和稳定性。

这一方法可以最大程度地减少药物开发后期的意外事件，降低调整
成本，确保生物药在临床上成功应用，同时保障患者安全。

第四步：

提高候选药物的安全性指标

生物药发现的最后一步着重于改善候选药物的制剂特性和安全性。一
旦识别出成功潜力高和可扩展性的分子，研究人员即可利用计算机模
拟技术优化这些候选药物。

利用BIOVIA Biotherapeutics Design系列解决方案，研究人员可以改善
候选药物的安全性及制剂特性。

BIOVIA的计算机建模与仿真技术如何确保候选药物的安全
性和稳定性

核心技术解决方案：

BIOVIA Discovery Studio 

BIOVIA Biological Registration 
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识别溶解度和聚集特性等稳定性挑战，提高临床
开发的成功率。

优化制剂特性，以支持灵活的生产和药物递送方
式，并延长储存和保质期。

先导化合物优化的关键要点

采用有文献支持的抗体人源化方案，
有效降低药物免疫原性。
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加速靶点识别：快速识别生物学相关靶点，聚焦最具开发潜力
的候选药物。

加强目标药物靶点亲和力：识别具有高亲和力的候选分子，改
善药物治疗效果。

改善生物学活性：开发具有更高临床成功潜力的生物治疗药物。

优化安全性指标：早期识别并解决免疫原性等安全性问题，减
少后期风险。

提高生物过程产量：优化可扩展性和稳定性，满足高效生产需
求。

提升准确性 
高达90%的候选分子在靶点相互作用方面有所改进

提高成功率 
虚拟设计的抗体候选分子的成功率高达75%至80%

如何助力生物药发现

扩大药物发现范围 
仅需短短数小时，即可对数千种分子进行虚拟筛选 
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计算机建模与仿真技术的影响
BIOVIA的计算机建模与仿真解决方案套组融合了人工智能和机器学
习模型，极大地加速了药物发现进程。结合BIOVIA强大的工艺开发
功能，这些解决方案将助力生物制药企业在确保药物质量和可扩展
性的前提下，快速推进生物药的发现与开发。

从靶点识别到候选药物开发，BIOVIA全面支持并优化药物发现与开
发流程的每一个环节，在生物新药研发的激烈角逐中，赋予研究人
员极大的竞争优势。 

关键优势

节省时间
早期发现阶段用时缩短最多可达60%

节省成本 
早期研发成本节省40%至60%

数据来源：BIOVIA内部分析
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我们的 3DEXPERIENCE® 平台能为各品牌应用注入强大动力，服务于12个行业，并提供丰富多样的行业解决方案体验。 
作为一家为全球客户提供3DEXPERIENCE 解决方案的领导者，达索系统致力于推动人类进步。达索系统为企业和客户提供协作式虚拟环境以模拟可持续创新。我们的客户
利用 3DEXPERIENCE 平台和应用程序创建现实世界的“虚拟孪生”，推动了业务在创新、学习和生产的突破。

达索系统2万多名员工致力于为来自150多个国家或地区各行各业超30万不同规模的客户带来价值。更多信息敬请访问 www.3ds.com.

从靶点到候选药物

在过去二十年间，制药行业迎来了前所未有的创新高潮。生命科学领域的领
军企业正与BIOVIA（达索系统旗下知名品牌）携手合作，共同加速药物发现
与开发进程。BIOVIA提供全面的分子建模与仿真解决方案套组——
Discovery Studio，能够覆盖从靶点识别到先导化合物优化的整个药物发现流
程。 

该解决方案配备了一系列功能强大的工具，助力计算化学家和计算结构生物
学家设计出稳定且优质的新型生物治疗药物。

随着药物从发现阶段逐步迈向开发、临床生产和商业化运营，数据可追溯性
在每个阶段都扮演着至关重要的角色。为此，BIOVIA ONE Lab解决方案为
生物制药企业开发新型生物治疗药物的所有科学流程和步骤提供全面支持。

如需了解更多信息，敬请访问：www.3ds.com/products/biovia/

biotherapeutics-design-and-optimization.

https://www.3ds.com/products/biovia/biotherapeutics-design-and-optimization
https://www.3ds.com/products/biovia/biotherapeutics-design-and-optimization
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