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题目编号：XA-202623

AI药物分子计算平台比赛方案

一、发榜单位

企业名称：雄安分算人工智能科技有限公司

企业类型：民营企业

企业地址：河北省雄安新区人工智能产业园

二、题目名称：AI药物分子计算平台

三、题目介绍

1. 题目背景

当前全球创新药研发普遍面临周期长、成本高、成功率低、

风险大的行业痛点，传统实验驱动模式下，一款新药从靶点发

现到上市往往耗时超 10年、投入数十亿美元，临床阶段失败率

居高不下，严重制约生物医药产业创新升级与民生用药保障能

力提升。与此同时，我国正加快推进健康中国与创新驱动发展

战略，推动医药工业数智化转型，亟需以颠覆性技术破解研发

瓶颈、实现从 “仿制药大国” 向 “创新药强国” 跨越。

在此背景下，人工智能与计算化学、分子模拟、高性能算

力深度融合，催生了 AI驱动药物研发新范式，成为全球科技竞

争与产业变革的核心赛道。AI 技术可高效完成分子设计、

ADMET性质预测、蛋白质结构解析、虚拟筛选、合成路线规
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划等关键环节，大幅压缩研发周期、降低成本、提升成药性与

数据安全可控性，为药物研发全流程提供智能化、精准化、自

主可控的底层支撑。

2. 目标介绍

本项目以打造国内领先、自主可控的 AI药物研发智能平台

为核心目标，聚焦创新药研发 “长周期、高成本、高风险” 关

键痛点，通过融合人工智能与计算化学前沿技术，构建覆盖

ADMET性质预测、分子生成、骨架跃迁、合成路线规划、蛋

白质结构预测等全模块的一体化系统，能把获奖（含擂主）参

赛项目作品的全部知识产权（含软件著作权）免费并无附件条

件转移到出题单位。

平台致力于大幅提升新药发现效率与成功率，缩短研发周

期、降低研发成本，为药企与科研机构提供精准、高效、定制

化的 AI研发服务；同时依托内网安全部署方案，保障核心数据

与研发成果安全可控，推动可解释 AI在药物分子计算领域的落

地应用。

最终实现技术自主创新、产业赋能升级、民生用药普惠三

重目标，助力我国从仿制药大国向创新药强国转型，支撑健康

中国战略与生物医药产业高质量发展。

3. 选题意义

（1）益技术意义

在解决科技发展前沿技术难题层面，聚焦药物分子复杂体
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系精准模拟这一科学前沿，通过融合物理先验知识与深度学习，

破解“精度-效率”悖论，推动可解释 AI的理论创新；

在突破制约产业发展技术瓶颈层面，直击创新药研发“长周

期、高成本、高风险”的核心痛点，通过高通量筛选与精准预测

大幅提升研发效率、降低临床失败率，赋能产业升级；

在回应社会科学领域重大课题层面，通过加速原创药研发、

降低药品成本、提升突发公卫事件应急响应能力，切实推动“健

康中国”战略落地。

（2）经济社会效益

在经济效益方面，通过大幅缩短药物研发周期、降低研发

成本，推动我国药企产出具有全球竞争力的原创药物，形成千

亿级新增市场规模，同时培育自主高端工业软件产业，开辟新

的经济增长点；在社会效益方面，通过降低药品研发成本提升

患者用药可及性，切实减轻群众用药负担，并通过自主可控的

计算平台筑牢国家生物安全防线，显著提升突发公共卫生事件

应急响应能力。

在提升产业竞争力层面，平台将推动我国从“仿制药大国”

向“创新药强国”转型，构建自主可控的技术底座，赋能中小药

企创新活力，形成良性产业生态，提升我国生物医药产业在全

球价值链中的位势。

在助力国家经济社会高质量发展层面，平台高度契合“健康

中国”与“创新驱动发展”战略，以科技创新支撑高水平科技自立
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自强，以绿色计算模式推动研发低碳转型，以优质平价药物惠

及民生，实现创新驱动、产业升级与民生改善的协同共进，为

我国经济社会高质量发展注入强劲的科技动能。

四、参赛对象

青年科技人才赛道：在高等院校、科研院所、企业等各类

创新主体中具有较高科研热情和较强科研能力的青年科技工作

者可通过青年科技人才赛道申报作品参赛。参赛人员年龄在 40

周岁以下，即 1986年 6月 1日（含）以后出生。

高校青年教师在指导学生参赛的同时不得以参赛人员

身份参加同一选题比赛。发榜单位及同发榜单位有相关隶属

关系单位的青年不得参加本单位选题比赛。

参赛对象可以团队或个人形式参赛，每个团队不超过

10 人，每件作品可由不超过 3 名指导教师进行指导。可以

跨专业、跨学校、跨单位、跨地域组队，但同一团队所有成

员均应符合本赛道相关年龄、身份要求。每件作品只可由 1

所高等院校、科研院所或企业等作为参赛主体提交申报。

五、答题要求

参赛作品需完整呈现 AI药物分子计算平台的系统架构与

核心功能，全面覆盖 ADMET性质预测、基于配体的药物设计、

分子生成、骨架跃迁、大环 Linker生成、合成路线规划、蛋白

质结构预测及蛋白质模型质量评估等全部模块，清晰说明各模

块所采用的 AI与计算化学技术及性能优势，充分体现平台定制
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化服务能力，可根据客户需求灵活组合功能模块，并重点展示

内网环境下保障数据安全的部署方案。作品须通过真实或模拟

药物研发案例验证平台在提升新药发现效率与成功率方面的实

际效果，各模块需明确对应的 AI模型与计算化学方法，提供预

测准确率、生成成功率、计算效率等量化性能指标，鼓励在关

键预测模块增加模型可解释性分析，建议与至少一款行业主流

工具开展性能对比以突出平台优势。作品使用的数据须注明来

源或构建方式，使用开源代码或预训练模型须明确标注并遵守

相关开源协议，平台设计应遵循药物研发伦理规范，在毒性预

测等模块中清晰说明模型局限性，部署说明中需明确平台运行

最低硬件配置及典型任务平均响应时间。

参赛者须一次性完整提交所有材料，内容保持一致，提交

形式包括详细的作品说明书、演示 PPT、核心代码、部署说明

文档及演示视频，演示视频须真实反映平台操作过程。进入答

辩环节的团队应准备系统实时演示，重点说明本平台相较于同

类解决方案的差异化优势。所有参赛作品须为团队原创，通供

与参赛作品相关的知识产权（含软件著作权）清单，能实现参

赛项目作品的全部知识产权（含软件著作权）免费并无附加条

件转移到出题单位。评审将重点围绕平台完整性、技术创新性、

实际应用价值、数据安全机制、案例验证可信度及系统集成能

力进行综合评定。

六、作品评选标准
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评审将围绕平台集成功能的完整性与技术先进性展开综合

评定，重点考察 ADMET性质预测、基于配体的药物设计、分

子生成、骨架跃迁、大环 Linker生成、合成路线规划、蛋白质

结构预测及蛋白质模型质量评估等核心模块，要求各模块明确

所采用的 AI模型与计算化学方法，并提供预测准确率、生成成

功率、计算效率等可量化性能指标。评审将严格评估内网环境

下的数据安全部署方案，验证安全机制的合理性与可行性，同

时通过药物研发实际或模拟案例，检验平台在加速新药发现、

提升研发成功率方面的真实效果，参赛项目作品的可实现全部

知识产权（含软件著作权）转移到出题单位的可行性评估。在

此基础上，综合评价作品的技术创新性、实际应用价值、系统

集成能力、案例验证可信度、研发伦理规范性及原创性，形成

最终评审结果。

七、作品提交时间

2026年 5月至 9月上旬，各参赛团队选择榜单中的题目开

展研发攻关，各高校、企业、科研机构等组织协调机构应组织

学生和青年科技工作者参赛，安排专业人员给予指导，为参赛

团队提供支持保障。

2026年 9月 15日前，各参赛团队要向发榜单位完成作品提

交，具体要求详见本方案第八点第（二）款，并严格遵照发榜

单位明确的提交规范执行。

2026年 9月 30日前，由发榜单位完成初审，确定入围终审
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擂台赛的晋级作品和团队。

2026年 10月，发榜单位安排专门团队提供帮助和指导，各

晋级团队完善作品。

2026年 11月，组织终审擂台赛，角逐“擂主”。

八、参赛报名及作品提交方式

（一）报名方式

（1）参赛选手登录“挑战杯”官网 www.tiaozhanbei.net，在

“揭榜挂帅”擂台赛报名入口注册账号，登录大赛申报系统在线

填写报名信息。报名信息提交后，下载打印系统生成的报名表。

（2）申报人在报名表对应位置加盖所在学校或所在单位公

章。

（3）将盖章版报名表扫描件上传至报名系统，等待系统审

核。请参赛选手注意查看审核状态，如审核不通过，需重新提

交。

（4）系统开放报名时间为 2026年 5月 30日—6月 30日，

逾期后系统将自动关闭报名功能。

（二）作品提交方式

各揭榜团队参赛作品需提交给各发榜单位，参赛团队的作

品以电子邮件方式提交到指定邮箱（13716063999@139.com）。

各参赛团队在提交作品（含 1份与参赛题目相关的《知识产权

清单》）时，同步报送 1份经报名系统审核通过的参赛报名表，

报名表所有信息须与系统内填报内容完全一致。
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九、赛事保障

详细为参赛团队可以提供指导老师，以直接联 系指导老

师沟通交流，确保参赛作品质量。

十、设奖情况及奖励措施

1. 设奖情况

青年科技人才赛道设：“擂主”1个，特等奖 5个、一等奖 5

个、二等奖 5个、三等奖 5个，最终授奖数量视作品申报数量

和质量情况动态调整。

2. 奖励措施

青年科技人才赛道“擂主”的奖励 10万元、特等奖 2万元、

一等奖 1万元、二等奖 0.5万元、三等奖 0.2万元的奖励，以上

均为税后奖励。

3. 奖金发放方式

比赛结束后，单位比赛专班工作人员与获奖团队取得联系，

填写奖金申请表，待获奖团队参赛项目作品的全部知识产权（含

软件著作权）免费并无附加条件转移到出题单位后，再提供银

行卡详细信息，1个季度内将奖金一次性发放至获奖团队提供的

银行卡中。

十一、比赛专班联系方式

1. 专家指导团队

顾问专家：代老师，联系电话：15552588320

2. 赛事服务团队
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联络专员：林老师，联系电话：18638618199

3. 联系时间

比赛期间工作日（9:00-17:00）

4. 申报联系人

姓名：傅超阳 职务：经理 联系电话：13716063999

微信号：13716063999 邮箱：13716063999@139.com
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附：发榜单位简介

雄安分算人工智能科技有限公司（简称：雄安分算）成立

于雄安新区人工智能产业园的科技创新型企业。公司专业技术

研发团队为实现 AI应用在生物医药领域的研发技术产业化，依

托拥有自主知识产权的“算力数据可视化分析平台”和“分子结

构计算建模工具应用系统”，采用最新算法技术并应用贴切的数

据模型表征方式，联合国内权威科研机构研发的药物分子计算

人工智能技术应用。荣获科技部“第十四届中国创新创业大赛河

北赛区三等奖”、“第十四届中国创新创业大赛全国赛入围奖”；

“第十三届河北省创新创业大赛三等奖”、“第十届“创客中国”创

新创业大赛河北省三等奖”等多个荣誉。
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