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基于 AI 预测的微生物细胞工厂代谢通路智能设计 
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【摘要】基于 AI 预测的微生物细胞工厂代谢通路智能设计，通过整合多组学数据与机器学习模型，实

现代谢流的精准预测与优化，提升目标产物的合成效率。该研究以代谢网络建模为核心，结合深度学习算法

对关键节点进行识别与调控策略设计，从而构建高效、稳定的细胞工厂。在实验验证环节，通过对特定代谢

通路的改造，显著提高了产物产率与转化效率，验证了 AI 预测在指导代谢工程中的可行性与优越性。本方

法不仅为工业生物制造提供了新的智能化设计思路，还为未来的绿色可持续生产奠定了技术基础。 
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Intelligent design of metabolic pathways in microbial cell factories based on AI prediction 
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【Abstract】The intelligent design of metabolic pathways in microbial cell factories based on AI prediction 
achieves accurate prediction and optimization of metabolic flux by integrating multi-omics data with machine 
learning models, thereby improving the synthesis efficiency of target products. Centered on metabolic network 
modeling, this study combines deep learning algorithms to identify key nodes and design regulatory strategies, thus 
constructing efficient and stable cell factories. In the experimental verification stage, the modification of specific 
metabolic pathways significantly improved product yield and conversion efficiency, verifying the feasibility and 
superiority of AI prediction in guiding metabolic engineering. This method not only provides a new intelligent design 
idea for industrial biomanufacturing but also lays a technical foundation for future green and sustainable production. 
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引言 
人工智能与合成生物学的融合正推动代谢工程

进入智能化设计的新阶段。传统的细胞工厂构建往

往依赖经验驱动与试错优化，耗时长且效率低。而

通过 AI 预测，可以在计算机中对微生物代谢网络进

行模拟与分析，精准识别影响目标产物合成的关键

基因与酶，从而在实验前制定高效的调控方案。这

种方法不仅能减少实验成本，还能显著提高产物产

率与稳定性。本文将围绕基于 AI 预测的代谢通路智

能设计展开，探讨其在微生物细胞工厂构建中的技

术路线、关键方法与实际应用价值，为生物制造领

域的创新提供理论支持与实践参考。 
1 AI 驱动的代谢通路预测与建模方法 

AI 驱动的代谢通路预测与建模方法以系统生物

学和计算模拟为核心，将大规模多组学数据与深度学

习算法相结合，实现对微生物代谢网络的全局解析。

在实际研究中，通过对基因组测序数据、转录组数据、

代谢组数据的整合分析，可以构建出精确反映细胞内

部物质与能量流转的代谢通路模型[1]。深度神经网络

在建模中发挥关键作用，不仅能够捕捉高维数据中的

非线性关系，还能识别潜在的代谢瓶颈与关键酶反应。

这种基于 AI 的预测方式能够在计算机环境中模拟外

源基因导入、代谢流重定向等操作的效果，大幅缩短

实验验证周期，减少设计方案的不确定性，为细胞工

厂的精准构建提供坚实的数据支撑。 
在代谢通路预测的过程中，AI 模型的训练依赖
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大量的历史实验数据与文献资料，这些数据经过特征

提取与归一化处理后，被输入到多层神经网络或图卷

积网络中，以学习代谢网络的拓扑结构和动力学特性。

通过对不同培养条件、底物浓度、基因敲除或过表达

等变量的模拟，模型能够输出在特定条件下的代谢流

分布预测结果。这种方法相比传统代谢流分析更加灵

活和高效，尤其在面对复杂的多分支代谢网络时，能

够精准锁定影响目标产物合成效率的关键路径。更重

要的是，AI 驱动的预测不仅停留在静态网络层面，

还能够结合动态建模技术，实现时间尺度上的代谢变

化模拟，使得设计方案更贴近真实生产环境。 
模型建立完成后，还需要通过多轮迭代优化来

提高预测精度。利用强化学习算法，可以在虚拟环

境中不断尝试不同的代谢通路改造策略，并根据目

标函数反馈优化参数，实现设计方案的自动进化。

例如，在目标产物为特定氨基酸的情况下，AI 模型

能够自动评估调节合成支路、减少副产物生成以及

优化底物利用率等策略的综合效果。通过这种方式，

代谢通路的预测与建模不再依赖于人工经验，而是

转向数据驱动的智能化设计路径，为微生物细胞工

厂的构建奠定了高效率、高准确度的技术基础。 
2 微生物细胞工厂代谢网络关键节点识别与优

化策略 
微生物细胞工厂代谢网络关键节点识别与优化

策略的核心目标是提高目标产物的合成效率与细胞

整体代谢平衡。在 AI 辅助下，可以通过代谢网络拓

扑分析和代谢流分布预测，精准定位控制代谢流方

向和速率的关键酶、基因或转运蛋白。关键节点的

识别不仅依赖代谢网络的结构特征，还需要结合通

量平衡分析（FBA）、同位素标记代谢流分析（¹³C-
MFA）等方法，从全局代谢调控层面判断节点对系

统性能的影响。利用这些方法，可以快速找出限制

目标产物生成的瓶颈环节，从而为后续的代谢工程

改造提供明确的靶点。 
在优化策略的制定中，常用的方法包括基因敲

除、过表达、异源基因引入以及酶定向进化等[2]。AI
模型在策略优化中的优势在于能够同时考虑多个调

控目标，例如在提高目标产量的降低副产物生成并

维持细胞生长速率的稳定性。通过多目标优化算法，

AI能够在数百种可能的改造组合中快速筛选出性能

最佳的方案。AI 还能够预测因基因调控带来的代谢

网络全局变化，从而避免因局部改造引发的系统不

稳定。对于实际生产而言，这种兼顾产量与稳定性

的优化路径具有重要意义。 
在实施优化策略时，实验验证与计算预测相辅相

成。通过在生物反应器中测试 AI 推荐的改造方案，

可以获取真实的代谢流分布和产物生成数据，并将这

些数据反向输入模型中进行二次训练，从而不断提升

预测的准确性与可靠性。这种循环优化模式能够在较

短周期内完成代谢通路的精准调控，实现对关键节点

的持续优化。例如，在生产高附加值化学品时，通过

逐步调整底物供给速率、优化电子受体利用以及改造

能量代谢途径，可以显著提高产物得率并降低原料消

耗，实现细胞工厂的经济化与高效化运行。 
在微生物细胞工厂代谢网络关键节点识别与优

化策略的深入应用中，AI 不仅能够在设计阶段提供

精确的改造方向，还能在动态生产过程中实现实时

决策支持。通过结合代谢网络动力学模型与机器学

习算法，可以在不同发酵阶段监测关键代谢物浓度

及流量变化，及时调整代谢通路中关键酶的表达水

平，确保代谢流始终朝向目标产物方向聚集。AI 还
可利用历史生产数据构建预测模型，提前预判可能

出现的代谢失衡或副产物积累问题，并给出前置性

优化方案。这种主动干预模式不仅提高了生产过程

的稳定性与产率，还显著减少了资源浪费与生产风

险，使微生物细胞工厂在复杂工业环境中具备更强

的适应性与持续优化能力。 
3 智能化代谢通路设计的实验验证与性能提升 
智能化代谢通路设计的实验验证与性能提升是

将 AI 预测成果落地的重要环节。尽管 AI 能够在计

算机中生成高效的代谢网络改造方案，但只有通过

实验验证，才能确认其在真实细胞环境中的可行性

与稳定性。实验验证通常包括基因操作、代谢通路

重构、发酵条件优化等步骤。在基因操作阶段，可以

采用CRISPR/Cas9系统或λ-Red重组技术对目标微

生物进行精确的基因编辑，从而实现对关键酶或调

控元件的定向修改。随后，在代谢通路重构中，研究

人员会引入 AI 预测的调控策略，包括调节启动子强

度、优化核糖体结合位点以及引入异源代谢模块等

手段，以实现代谢流的定向分配。 
性能提升依赖于发酵工艺参数的优化与生产条

件的精细控制。在 AI 指导下，可以利用自适应控制

算法对发酵温度、pH、溶氧水平以及底物供给速率

进行实时调整，使细胞始终处于最优代谢状态[3-7]。
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通过这种动态优化策略，不仅可以最大化目标产物

的生成速率，还能延长高产期的持续时间。利用高

通量筛选平台，可以同时测试多个不同的改造组合

与培养条件，从而快速筛选出性能最优的细胞株。

实验数据的积累还可以反哺 AI 模型，使其在后续预

测中更加精准，形成数据驱动的自我迭代优化循环。 
在性能提升的过程中，稳定性评估同样至关重

要。高产细胞株在长时间培养过程中可能出现基因

突变或代谢失衡，导致产量下降或细胞死亡。针对

这一问题，可以引入基因组稳定化策略，例如整合

型基因表达系统、代谢负担分散设计以及对能量代

谢的平衡调控等方法。通过结合 AI 预测与实验数据

分析，可以提前预判可能出现的不稳定因素，并在

设计阶段进行规避。这种从预测到验证再到性能提

升的全流程体系，不仅提升了代谢工程的效率与成

功率，还为工业规模化应用奠定了坚实基础。 
4 AI 赋能的微生物细胞工厂在工业生产中的应

用前景 
AI赋能的微生物细胞工厂在工业生产中的应用

前景广阔，涵盖生物燃料、医药中间体、食品添加

剂、高分子材料等多个领域。通过 AI 预测与设计，

代谢通路的优化可以在生产环节实现原料利用率的

最大化与副产物生成的最小化，这对于降低成本、

提升产品纯度具有显著作用。例如，在生物燃料生

产中，AI 可以预测并优化糖代谢与脂质合成通路的

耦合关系，从而提高产物的转化效率；在医药领域，

通过精准调控关键酶活性，可以显著提升药物前体

的合成速率与收率，缩短研发周期。 
在工业化放大过程中，AI 技术的引入能够解决

从实验室规模到工厂规模的性能衰减问题。传统的

放大过程往往需要多轮调整与验证，而 AI 可以通过

对发酵动力学参数的大数据分析，提前预测在大规

模反应器中可能出现的代谢失衡与生产瓶颈，并给

出优化方案[8]。这种方法不仅减少了试错成本，还能

够在生产初期就达到接近实验室条件下的产量与纯

度。结合工业物联网与传感器技术，AI 能够实现生

产过程的实时监控与预测性维护，确保细胞工厂在

长期运行中的稳定性与高效性。 
未来，AI 赋能的微生物细胞工厂有望与绿色制

造、碳循环利用等战略目标深度融合，实现环境友

好型生产模式。通过将 AI 预测与可再生资源利用相

结合，可以在减少化石能源依赖的开发出以生物质

为原料的高附加值产品。AI 的持续进化将进一步提

升代谢通路设计的精度与灵活性，使细胞工厂能够

快速适应市场需求变化并实现个性化生产。这一趋

势不仅将推动生物制造业的转型升级，也将在全球

可持续发展战略中发挥重要作用。 
5 结语 
本研究围绕基于 AI 预测的微生物细胞工厂代

谢通路智能设计展开，从代谢通路建模、关键节点

识别、实验验证到工业化应用进行了系统探讨。AI
技术的引入显著提升了设计的精准性与效率，使代

谢工程从经验驱动转向数据驱动与智能优化。通过

计算预测与实验迭代的结合，不仅优化了产物产率

与稳定性，还为绿色制造与可持续发展提供了可行

路径。该方法为未来生物制造的创新和产业升级奠

定了坚实基础。 
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