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AI 驱动药物发现与药学课程思政融合探索 
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【摘要】随着课程思政在高校不断深化，将专业课程内容与价值引领相融合成为药学教育的重要方向。基于

此，研究围绕 AI 赋能药物研发教学，构建了“专业知识—思政要素—教学设计”三层式课程思政融合框架，以

靶点识别、分子设计、ADMET 预测等 AI 药物研发关键环节为载体，系统梳理并嵌入科技伦理、创新精神与社会

责任等思政内涵。通过梳理课程知识体系，筛选具有思政价值的药物研发案例，实现专业知识讲授与价值塑造的

协同推进。教学实施采用 AI 辅助的项目驱动学习（AI-PBL）模式，结合案例研讨、虚拟仿真等手段，引导学生

在真实问题情境中深化对专业知识的理解，并同步强化科学思维与职业使命感。通过构建涵盖专业知识、工具应

用与价值体现的多元化评价机制进行效果评估，为药学课程思政改革提供了系统化、可操作的实践范式。 
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【Abstract】With the continuous advancement of curriculum-based ideological and political education in higher 
education, integrating disciplinary knowledge with value guidance has become an important direction in pharmaceutical 
education. Against this background, this study focuses on AI-empowered drug discovery education and proposes a three-
layered curriculum integration framework encompassing professional knowledge, ideological–ethical elements, and 
instructional design. Key stages of AI-driven drug discovery—including target identification, molecular design, and 
ADMET prediction—are employed as instructional carriers to systematically embed core values such as scientific ethics, 
innovation awareness, and social responsibility. By restructuring the course knowledge system and selecting drug discovery 
case studies with clear educational value, the study aims to promote the synergistic integration of knowledge acquisition 
and value cultivation. In terms of instructional implementation, an AI-assisted project-based learning (AI-PBL) approach 
is adopted, complemented by case-based discussions and virtual simulation activities. This pedagogical design engages 
students in authentic problem-solving contexts, enabling deeper understanding of disciplinary knowledge while 
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concurrently fostering scientific reasoning and a sense of professional responsibility. Furthermore, a multi-dimensional 
evaluation framework encompassing subject knowledge mastery, AI tool application competence, and value-oriented 
learning outcomes is established to assess the effectiveness of the integrated approach. Collectively, this study offers a 
systematic and operational pedagogical paradigm that may inform and support curriculum-based ideological and political 
education reform in pharmaceutical education. 

【Keywords】Ideological-political education; Artificial intelligence; Pharmaceutical education 
 
随着人工智能（artificial intelligence, AI）技术的快

速发展与广泛应用，全球药物研发模式正经历深刻变

革。传统药物发现过程普遍存在成本高、周期长和成功

率低等问题，而 AI 的引入使药物筛选、靶点预测、先

导化合物优化等关键环节得以显著提速，并减少伦理

风险[1]。近年来，基于深度学习的分子生成模型、蛋白

质结构预测技术及虚拟筛选平台已成为药物科学研究

的重要工具，推动药物研发由经验驱动向数据驱动、由

线性流程向智能化迭代转变[2]。在此背景下，药学专业

教育亟需顺应学科发展趋势，更新教学内容与方法，使

学生系统掌握 AI 辅助药物发现的基本原理与应用模

式。同时，药学教育不仅承担着培养专业能力和创新意

识的任务，还肩负着引导学生树立科学精神、职业伦理

和社会责任的重要使命。课程思政作为高等教育的重

要理念，强调价值塑造、知识传授与能力培养的有机统

一[3]，而药学专业服务公共健康、保障人民生命安全的

属性，使其与课程思政目标高度契合[4]。因此，探索将

AI 驱动的药物设计内容与课程思政有机融合，对于创

新药学人才培养模式、提升课程育人实效具有重要意

义。 
1 药学课程思政建设的总体理念 
1.1 药学课程思政的核心目标 
药学课程思政建设以立德树人的根本任务为核心，

通过价值引领、知识传授与能力培养的深度融合，致力

于塑造符合新时代医药卫生事业发展需求的高质量药

学人才。药学学科本身具有鲜明的专业属性和伦理属

性，其教育目标不仅在于培养学生掌握药物研究与合

理用药的技能，还在于使其形成正确的职业价值观与

社会责任感[5]。因此，在课程体系中科学嵌入思政元素，

使其与药学专业知识相辅相成，是提升药学人才培养

质量、推动医药行业高质量发展的必然路径。 
在价值塑造与德育维度，药学课程思政强调价值

引领在专业教育中的基础性作用。新时代的药学人才

必须具备坚定的理想信念与家国情怀，能够从国家战

略需求、重大公共卫生事件应对以及药学科技自主创

新的历史进程中，理解药学事业与国家命运的紧密联

系。因此，课程教学应在适当环节融入社会主义核心价

值观，使学生逐渐形成正确的世界观、人生观和价值观，

增强制度自信与文化自信[6]。与此同时，药学教育强调

“以人民健康为中心”的价值导向，通过对医药行业

典型案例、药物创新实践、药害事件反思等内容的分析，

使学生深刻理解药学工作所承担的生命安全与健康保

护责任[7]。在此基础上，课程还应进一步弘扬敬畏生命、

救死扶伤、甘于奉献、大爱无疆的医学精神，使学生认

识到药学工作者在保障公共健康中的关键作用，从而

在未来职业中坚持以患者安全与人民健康为首要目标，

形成医者仁心与责任担当。 
在专业知识培养维度，药学课程思政强调夯实学

生的知识基础，使其具备胜任未来职业的核心专业能

力。药学专业知识涵盖多个学科领域，内容系统且严谨。

课程需要引导学生深入理解药物从靶点发现、先导化

合物优化、作用机制解析、药效与毒性评价直至临床应

用的完整研发链条，使其建立科学系统的药学知识结

构。在此过程中融入思政元素，不仅能够帮助学生理解

药物研发背后的科学精神与探索精神，还能使其在学

习复杂理论知识时更好地认识药学发展的社会意义和

国家需求。在AI加速重构药物研发范式的时代背景下，

课程还应适度引入 AI 驱动药学的前沿内容，使学生初

步理解靶点预测、虚拟筛选、分子设计、药代毒性预测

等关键技术的原理与应用场景，从而为未来适应智能

化药学的发展趋势打下基础[8]。 
在能力培养维度，药学课程思政强调面向未来、面

向行业需求的复合型能力建设。在药学领域，理论知识

的掌握只是基础，更关键的是能够将知识应用于真实

情境，以解决复杂专业问题。因此，课程需要通过案例

教学、情境模拟、项目式学习、药学实验训练等多种教

学方式，培养学生的实践能力、批判性思维和创新意识。

在各环节通过思政元素的渗透，使学生在践行专业技

能的同时理解专业行为背后的价值要求，从而实现知

识、技能与价值的内在统一。在智能制药迅猛发展的背

景下，课程还需强化学生的数字素养、数据分析能力以

及 AI 工具使用能力，使其具备跨学科整合与技术创新
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的潜能[9]。此外，药学工作往往需要多学科协作，因此

沟通能力、协调能力和团队合作精神同样是课程思政

的重要培养目标。通过教育游戏等形式，课程能够有效

提升学生在协作中表达、倾听与解决问题的能力，使其

更好地适应未来复杂的医药行业工作环境[10]。 
1.2 药学课程中思政元素的主要内容框架 
在药学专业中推进课程思政建设，应遵循“知识

传授、能力培养、价值塑造”同向同行的根本要求，以

实现专业教育与立德树人目标的深度融合。基于“AI
驱动药物发现”课程的知识结构和教学重点，本课程

构建了“专业知识—思政点—教学设计”三层式融合

体系，使价值引领能够自然嵌入药学专业逻辑链条之

中，而非附着在知识表层的空洞口号[11]。具体而言，课

程首先从药物发现的典型技术模块出发，如疾病与靶

点识别、深度学习驱动的先导化合物生成、药代动力学

与毒理预测、AI 辅助的临床试验设计，以及智能制造

与质量控制等环节，系统梳理每个知识节点所承载的

科学精神、职业伦理、社会责任与法治意识等思政内涵。

通过对这些内涵的深度挖掘，使课程能够在讲授技术

原理与方法的同时，帮助学生理解药学发展与国家战

略需求、公共健康安全之间的紧密关联。 
在教学方法上，本课程坚持“精准嵌入、自然融合、

避免生硬”的原则，依据基础理论课、专业核心课和综

合实践环节的不同特点，设置分层递进的思政切入点
[12]。例如，在讲授 AI 药物设计模型的算法原理时，引

导学生认识科学研究中严谨求证和跨学科合作的重要

性；在分析药物安全性预测与不良反应监测技术时，引

入典型药品安全事件与监管制度演进过程，强化学生

对职业伦理和法治底线的认知；在 AI 辅助临床试验与

精准医学模块，通过讨论数据隐私保护、算法偏倚、患

者权益等问题，使学生具备技术伦理判断能力；在智能

制造与质量管理部分，则以真实产业案例引导学生理

解风险意识、质量文化与工匠精神在保障人民用药安

全中的重要作用。 
此外，课程强调以多样化教学手段推动价值塑造

的落地，包括案例研讨、虚拟仿真、角色扮演、项目式

学习等形式，使学生在真实问题场景中体验专业知识

背后的社会责任[13]。这种教学策略不仅丰富了知识学

习的外延，也促进学生在面对复杂药学问题时具备更

成熟的价值判断与职业担当。 
总体来看，这种三层式融合路径强化了学生的专

业素养、科研精神与创新意识，形成贯通式、梯度化的

课程思政体系，为培养具有家国情怀、国际视野、科学

精神和社会责任感的高层次药学人才奠定了坚实基础

（图 1）。 

 

图 1  AI 赋能药学教育的“三层式思政融合体系”概念图 

 
2 课程思政融合路径与教学设计 
2.1 AI 推动药物发现与分子创新 
在药物靶点识别教学中，AlphaFold2 为人工智能

如何推动生物医药研究提供了一个极具代表性的案例，

它不仅改变了蛋白质结构预测的技术路线，也在专业

教育与课程思政的融合中展现出独特价值[14]。蛋白质

折叠曾长期被视为跨学科领域的“世纪难题”，其核

心在于如何从氨基酸序列精准预测三维结构，而结构

又直接决定分子功能以及药物结合的模式和亲和力。

传统研究依赖同源建模、X 射线晶体学或冷冻电镜，虽

然准确度高，但实验周期长、成本大、通量有限，难以

支持快速药物发现的需求。AlphaFold2 的出现实现了

质的跨越：通过深度学习整合多序列比对信息、空间约

束关系以及迭代优化策略，它在短时间内预测了超过 2
亿个蛋白结构，使科研人员能以低成本、近实时的方式

获得靶标的高质量结构，为药物设计提供了前所未有

的资源扩展[15]。基于这一技术突破的教学中，教师可

以从蛋白质结构预测的发展过程入手，先帮助学生理

解同源建模的基本流程，如模板筛选、序列比对、主链

建模与侧链优化，再进一步介绍 AlphaFold2 基于

Evoformer（一种整合多序列比对信息的注意力机制模

块）和结构模块（Structure Module）构成的端到端预测

框架，强调其通过注意力机制整合多序列比对信息，并

借助结构模块的迭代优化实现高精度蛋白质结构预测，
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从而引导学生理解 AI 在结构生物学中的方法学变革。

同时，结合药物研发实例，如激酶抑制剂、GPCR 或酶

靶点的结构预测应用，可进一步帮助学生理解结构在

药物发现中的核心地位，强化理论与实践的关联性。作

为课程思政的切入点，AlphaFold2 所代表的科学突破

能够引导学生体会探索未知、坚持创新的科学精神，理

解重大科技成果背后长期投入与团队合作的重要性；

教师还可结合我国在蛋白结构研究和结构生物学设备

领域的进展，如我国科研团队在冷冻电镜与蛋白结构

预测算法方面取得的突破，引发学生对我国科技创新

实力的自豪感。教学设计上，可采用案例教学与团队合

作相结合的方式，以 AlphaFold2 破解蛋白折叠难题为

课堂导入，引导学生比较传统实验方法与 AI 方法在效

率和规模上的根本差异；随后组织小组阅读原始论文

或数据库使用资料，撰写分析报告并在课堂讨论，通过

自主探索促进深度理解，也在合作过程中培养团队精

神与科研素养。在这一整体教学框架中，AlphaFold2 不

仅作为技术内容本身出现，更成为启发学生思考科研

价值、创新精神和时代使命的重要教学资源。 
在 AI 驱动的药物分子设计教学中，基于生成模型

的案例展示了人工智能在新分子构建和优化中发挥的

关键作用。学生需要掌握通过数据驱动生成满足特定

条件的新分子结构的核心概念，包括深度学习模型如

生成对抗网络（GAN）、变分自编码器（VAE）、扩散

模型在分子设计中的应用，以及强化学习结合生成模

型实现多目标分子优化的方法，如提升分子亲和力、降

低毒性、改善合成可行性和药代动力学特性[16-17]。在课

程思政层面，该模块可以引导学生树立科技报国意识

和社会服务理念，让学生理解药物分子设计不仅是科

学探索，更是服务人类健康、推动社会福祉的重要手段。

教学中，教师可采用项目驱动的方法，引导学生以目标

生物学功能或靶点结构为出发点反向推导分子结构，

鼓励学生在设计过程中进行大胆假设，同时强调生物

活性、选择性、药代动力学、毒性风险和合成可行性的

平衡。课程可安排小组形式的理性药物设计项目，让学

生从化合物库中挑选或生成候选分子，并进行图文说

明或分子模拟分析，同时引导学生评估生成分子的潜

在应用价值。在教学案例中，可引入利用生成式 AI 平
台设计抗纤维化候选药物 INS018_055 的实例，展示 AI
在靶点识别、分子生成与综合优化中的整合能力，并让

学生了解该药物从靶点发现到候选药物提名仅用约 18
个月的开发历程[18]，从而强化对 AI 缩短药物研发周期

和提升创新效率的直观认知。教师在讲解过程中还可

结合我国新药研发政策和企业实践，引导学生讨论新

药开发对社会、国家和个人健康的价值，从而将专业技

能训练与科技报国的使命感有机结合。 
在 AI 驱动的吸收、分布、代谢、排泄及毒性

（ADMET）预测与科研诚信教学模块中，学生需要深

入理解药物 ADMET 性质对药物研发成功率的重要影

响，并掌握 AI 技术在 ADMET 建模中的应用，包括图

神经网络、深度学习模型和类药性优化引擎，能够实现

早期毒性预测、分子修饰建议和潜在风险评估[19-20]。课

程思政的核心在于科研诚信与职业道德，强调不良的

ADMET 性质可能导致研发项目失败甚至危及患者健

康，结合反面案例如“齐二药事件”，学生能够直观理

解诚实守信、尊重生命、遵守法律法规和保护公众健康

的重要性[21]。在教学设计中，教师可安排闭环验证实

践课程，让学生利用 AI 平台对候选分子进行 ADMET
预测，并设计实验验证预测结果，将实际数据与计算结

果进行比对分析，引导学生发现模型局限性与潜在偏

差。同时，可通过案例分析剖析药害事件的发生原因、

监管缺失以及社会影响，培养学生严谨求实、精益求精

的职业素养。为了强化思政教育，教师可在讨论环节提

出道德困境或价值选择问题，如在面对潜在高活性但

高毒性的化合物时，如何权衡研发效率与患者安全，让

学生在实践中结合科学判断与职业伦理，培养批判性

思维、社会责任感及遵守科研伦理的意识。 
2.2 AI 助力药物开发与产业转化 
在 AI 临床试验与数据伦理模块中，学生需要掌握

智能临床试验设计方法，包括自适应设计、患者招募优

化、随机化策略调整以及真实世界数据（RWD）分析，

了解 AI 在优化临床试验效率、提升药物安全性和疗效

评估中的实际应用[22-23]。同时，该模块强调数据伦理、

隐私保护与以人为本的理念，要求学生理解大规模数

据收集和分析过程中存在的伦理风险，学习遵守有关

法律法规，确保数据使用的匿名化、公平性与透明性[24]。

在教学设计中，可采用情境模拟和问题导向学习（PBL）
模式，教师利用AI生成具备道德困境的虚拟临床案例，

引导学生进行伦理决策和价值讨论。教学中可以结合

TrialGPT 等大语言模型工具，让学生模拟患者与临床

试验匹配过程，理解智能技术在临床决策中的优势与

局限[25]。同时，可引入全球公共卫生案例，让学生讨论

知识产权保护与公共健康之间的平衡，从而在掌握专

业技术的同时强化社会责任感、职业道德和以人民为

中心的理念。 
在 AI 赋能制药工业模块中，学生需掌握智能制药
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系统的构建与应用，包括工业物联网数据采集、数字孪

生技术在生产模拟与维护策略评估中的运用，以及基

于机器学习的预测性维护方法，以提升生产设备综合

利用率和工业流程效率[26-27]。课程思政重点是弘扬工

匠精神和质量至上的理念，使学生理解制药工业智能

化转型不仅追求效率与创新，更必须保证药品生产符

合 GMP 标准，确保产品质量安全和可追溯性。教学中

可采用虚拟仿真实验，将 GMP 标准制药车间数字孪生

模型与 VR 技术结合，让学生进入压片、包衣、包装等

工段模拟操作，并进行工艺参数优化训练[28]。学生在

模拟中需应对设备异常、质量偏差等情况，通过调整参

数、分析结果并提交报告，系统实时评分，培养精益求

精、严谨求实的工匠精神。同时，可设置跨学科协作项

目，让学生以团队形式解决生产过程中出现的复杂问

题，强调跨学科知识应用、团队沟通和问题解决能力，

将专业技能训练与职业素养、工匠精神和质量意识自

然融合，从而实现知识传授与思政教育的有机统一（图

2）。 

 

图 2  AI 药物研发全流程与思政教育价值点的系统映射图 

 
3 课程实施过程、教学成效及评价机制 
在课程实施过程中，教学内容以 AI 驱动的药物设

计任务为载体，将专业知识学习与课程思政目标进行

一体化设计，通过 AI 辅助的项目驱动学习（AI-PBL）
实现技术训练与价值引领的协同推进[29-30]。课程以真

实或接近真实的疾病研究情境为背景，引导学生围绕

重大疾病防治、公共卫生需求及国家医药创新战略设

定研究任务，在完成靶点筛选、结构预测和候选分子设

计的过程中，同步思考药物研发的社会价值与伦理责

任。在具体实施中，学生通过虚拟实验和案例分析系统

学习蛋白质同源性分析、靶标结构预测、分子对接及

ADMET 性质评估等关键技术，同时结合科研诚信、数

据可靠性与算法偏差等问题，对 AI 工具生成结果进行

审慎分析与验证。以 AlphaFold 预测蛋白质结构和生成

式化学平台开展分子设计为例，教师不仅指导学生理

解蛋白质三维结构与功能之间的关系，还引导其讨论

预测不确定性、模型局限性及潜在误判对药物研发和

临床安全的影响，从而将技术训练与科研伦理教育有

机融合。此外，通过将国际科研竞赛平台（如 CASP 蛋

白质结构预测竞赛）引入课堂，学生在接近真实科研规

范的环境中完成任务，在强化创新能力和跨学科整合

能力的同时，也进一步理解科学研究服务国家需求和

人类健康的价值内涵[31]。 
在教学成效层面，课程思政元素的系统融入进一

步强化了学生的价值认同感和职业伦理意识。通过分

析药物研发过程中的社会责任、科研诚信和数据伦理

问题，学生在技术学习的同时理解了药学职业的社会

意义与国家战略价值。这些思政教育内容不仅强化了

学生的社会责任感，也引导学生从国家发展战略和公

共卫生角度理解药物研发的意义，形成从专业学习到

价值认同的完整链条。多数学生在满意度、课堂参与度

以及学习主动性上均显著高于传统教学模式，学生普

遍认为该课程在提升专业能力的同时，也有效强化了

团队协作意识、创新思维能力及综合应用能力，推动学

习模式由“被动接受”向“主动探究”转变[32]。 
围绕上述教学实施过程与学习成效，本课程进一

步构建了 AI 赋能的多元化评价机制，实现了从传统单

一终结性考试向过程性、综合性与个性化评价的转变。

专业知识掌握通过期末考试、平时表现及项目成果综

合评估，借助 AI 知识图谱对学生学习进度、知识掌握

程度及薄弱环节进行动态追踪和可视化分析[33]。AI 工
具应用能力评价则涵盖虚拟实验操作的规范性、分析



彭芷琪，王贯，刘威，胡滨，刘博                                           AI 驱动药物发现与药学课程思政融合探索 

- 6 - 

报告的完整性及结果合理性，确保学生能够在实际操

作中正确理解并应用 AI 技术完成科学分析[34]。同时，

课程将伦理意识和价值观体现纳入评价体系，通过量

化指标与质性分析相结合的方式，评估学生在诚信、团

队合作和社会责任感等方面的表现。例如，围绕红色基

因传承、方法论应用和科研伦理等维度，教师能够对学

生在实践中的思政表现进行相对客观、系统的评价，并

结合 AI 反馈生成个性化学习指导意见。此类评价体系

不仅关注学生知识和技能的掌握，更突出了思政教育

在学生职业素养和价值观塑造中的引导作用。 
在教学效果评价的基础上，课程实施还强调持续反

思与动态优化。尽管 AI 技术的引入显著提高了学习效

率，但过度依赖的风险也可能削弱学生的自主学习能力

和独立思考能力，因此课程设计需合理规划 AI 使用频

率与范围。同时，AI 模型自身可能受限于训练数据偏差

或算法更新滞后，导致分析或预测结果存在不确定性，

因此课程评价需关注学生对AI结果的批判性分析能力，

培养其辨别和修正偏差的能力。在课程内容优化方面，

应持续拓展 AI 在药物研发各环节的应用，从靶点发现

到先导化合物优化，再到临床前研究的全流程应用，使

学生在学习中获得系统化、整合化的知识结构[35]。此外，

教师能力建设也是评价和优化的重要环节，教师需不断

提升 AI 技术操作、案例设计与教学支持能力，从知识

传授者转变为学习指导者与技术支持者。随着智能教学

工具的发展，未来还可通过开发移动端 AI 药师助手和

智能体（AI agent），实现情境化教学、实时反馈与价值

引导的深度融合，使课程评价在关注知识技能掌握的同

时，更好地服务于思想价值塑造与创新实践能力提升。 
4 总结与展望 
在 AI 驱动药物设计课程中融入课程思政，是实现

专业知识传授与价值引领有机统一的关键举措。课程

思政本质上是一种协同育人理念，高等教育知识传授

的主要载体是课程，教师在教学过程中须将思政教育

有机渗透于药学生专业学习中，才能避免专业教育与

思政教育脱节的困境。在本课程改革实践中，通过

AlphaFold 蛋白结构预测、生成式化学分子设计、

ADMET 预测、智能临床试验及数字孪生制药车间等案

例，学生不仅能够掌握前沿 AI 技术与专业知识，更在

科学探索精神、科研诚信、社会责任感、职业道德及工

匠精神等方面获得深刻认知。教师作为课程思政的核

心实施者，通过案例讲解、情境模拟、项目驱动与团队

合作等多样化教学方式，充分激发学生的学习兴趣和

创新动力，使专业能力提升与思想品格塑造协同发展。

在评价体系建设方面，课程将专业知识掌握、实践能力、

AI 工具应用及价值观体现纳入多元化考核，实现了从

理论认知到情感认同的转化，有效引导学生形成敬畏

生命、救死扶伤的职业责任感和科技报国的使命意识。

未来，课程可进一步通过科研反哺教学、科教融合、以

及 AI 虚拟实验和伦理模拟等手段，持续强化课程思政

的系统性与稳定性，实现以德励才、以文化人、以文育

人的教育目标，为培养具备专业能力、创新精神与社会

担当的高素质药学人才提供可推广的实践范式。 
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