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平行药物系统：基于大语言模型和三类人的框架与方法
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摘 要：近年来，随着物联网、大语言模型、多模态交互等新一代人工智能技术的迅猛发展，传统的药物研发、

生产加工等过程面临着智能化转型的挑战。为此，以平行智能为理念，基于ACP方法和大语言模型提出了虚实

交互的平行药物系统，并将三类人（数字人、机器人和生物人）的概念引入系统中，详细阐述了该系统的理论框

架与构建方法。平行药物系统涵盖医药产业的全流程，药物研发阶段考虑了药物发现、实验室研究、临床试验等

过程；药物生产加工阶段考虑了制药工厂运行、系统分析预测等方面；药物医疗保健阶段考虑了个性化用药咨

询、增强现实用药指导、隐私安全等内容。平行药物系统打造了一个数字化的“药物空间”，旨在建立药物系统

的新范式，推动智能化药物的革命。
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Abstract: With the rapid development of the next generation of artificial intelligence technologies, such as the internet of 

things, large language models, and multimodal interactions, the traditional processes of drug research and production pro‐

cessing had been facing the challenges of an intelligent transition in recent years. In this context, this paper used the 

theory of parallel intelligence as the research philosophy and proposed a virtual-real interactive parallel drug systems, uti‐

lizing the ACP approach and large language models. It incorporated the concept of three types of beings—digital humans, 

robots, and natural persons—into the systems, providing a detailed discussion on the theoretical underpinnings, construc‐

tion techniques, and potential application scenarios of the systems. The parallel drug systems covered the entire process of 
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the pharmaceutical industry. For the drug development phase, it considered processes such as drug discovery, laboratory 

research, and clinical trials. In the production processing phase, it encompassed pharmaceutical manufacturing operations 

and system analysis predictions. The medical healthcare subsystem included personalized medication consultation, aug‐

mented reality drug guidance, and privacy security. The whole systems open up a digitized “drug space”, aiming to estab‐

lish a new paradigm for the drug systems and propel the revolution of intelligent medication.

Key words: parallel intelligence, ACP approach, large language models, three types of humans, parallel drug systems, 

drug research and development, drug production processing, medical healthcare

0　引言

药物作为生命抵抗“熵增”的产物，在人类文

明发展长河中扮演着重要的角色。中药学的开端可

以追溯到东汉时期的药物学著作《神农本草

经》
[1]
，随着人类对化学研究的进步，现代中药学

开始与西医学的知识体系接轨，同时保持其独特的

理论与实践方法。1897 年，德国化学家费利克

斯·霍夫曼（Felix Hoffmann）发明了第一种合成

药物——阿司匹林（Aspirin）[2]
，至此合成药物时

代拉开了序幕。随着分子生物学、计算机技术和人

工智能（artificial intelligence，AI）的发展，药物

研发变得更加精准和高效。

传统的药物研发是一个复杂、耗时且成本高昂

的过程。首先，研究者需要推演并分析出对应的生

物靶标（例如蛋白质或基因），借助高通量筛选

（high throughput screening，HTS）技术分析出有效

化合物
[3]
，经过初筛的化合物进入实验室阶段，需

要严格地评估生物活性、药代动力学及毒理学特

性。其次，新药的研发需要经过3~4个阶段的临床

试验，以评估其安全性和有效性，最终获得监管机

构批准，方能量产。整个过程需要投入大量的时间

和金钱成本，并面临诸多挑战，如化合物优化的困

难、HTS的资源消耗及假阳性结果，以及化合物

预测模型的局限性等
[4]
。

在药物研发成功后，面临的下一个重要任务是

工业化量产，该过程需要严格遵循药品生产规范
[5]

以确保药品质量，并且涉及一系列复杂的工程和运

营挑战。首先，在实际操作中，施工建设与生产运

行中出现的问题往往难以直接反馈给设计单位，导

致生产线在后期运营中可能需要进行反复维护和调

整。其次，生产线上不同系统和设备之间的数据整

合不足，导致信息隔离，形成了所谓的“数据孤

岛”。此外，制药工厂操作人员缺乏预测性的维护

策略，对事件的响应往往是反应式的，而非预防性

的，进一步降低了生产的可靠性和安全性。

在药物销售和使用环节中，患者、医生和药剂

师之间的信息交流存在挑战。首先，患者对药物的

理解不足可能影响治疗的遵从性。其次，在利益关

系的影响下，药剂师可能会推荐与患者病情不完全

匹配的药品。此外，药品说明书通常包含大量的专

业术语和复杂的医学信息，对于普通患者来说难以

理解，尤其是在副作用和药物相互作用的说明方

面，复杂的描述可能导致患者忽略重要信息，使其

不恰当地使用药物，降低药效或引发不良反应。

王飞跃研究员提出的ACP方法
[6-9]

，即人工系

统（artificial systems，A）、计算实验（computa‐

tional experiments，C）和平行执行（parallel execu‐

tion，P）的结合，为药物系统提供了解决问题的

新途径。ACP方法旨在通过虚拟空间的计算实验

整合复杂系统中难以量化的部分，优化真实系统中

复杂问题的解决方案。该方法已广泛应用于计算机

视觉、联邦控制、智能交通系统等领域
[10-12]

，大语

言模型（large language models，LLMs）、多模态交

互、物联网（Internet of things，IoT）、数字人等新

兴技术为该方法的实现提供了技术支持。基于

ACP 方法、三类人（生物人、机器人、数字人）

和 3种模式（自主模式、平行模式、专家/紧急模

式）
[13-14]

，药物研发、生产加工和药物医疗保健面

临重大变革。本文提出的平行药物系统将整合当下

先进的智能技术，推动“药物空间”向智能化、数

字化转型。

本文的内容安排如下：第1节介绍目前医药产

业面临的需求与挑战；第2节介绍平行药物系统的

体系框架；第 3 节介绍平行药物系统中的关键技

术；第4节介绍平行药物系统面临的挑战；第5节

总结全文，并进行展望。

1　医药产业中的需求与挑战

本节将探讨药物研发、生产加工和药物医疗保
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健领域的发展现状和面临的挑战，回顾相关领域的

发展历程、现有的技术方法以及目前存在的问题。

1.1　药物研发

针对传统药物研发面临的挑战，计算机科学和

AI技术的进步提供了多种解决策略。计算生物学、

计算机辅助药物设计（computer-aided drug design，

CADD）和 AI 辅助药物设计（AI-assisted drug de‐

sign，AIDD）的应用显著地提升了研发效率，并

降低了研发成本
[15]

。研究人员通过分子力学、分

子动力学模拟和量子力学等方法，深化了蛋白质与

配体之间相互作用的理解，AlphaFold[16-17]
等AI技

术在蛋白质三维结构预测方面的突破，为靶标识别

和药物设计提供了重要支持。这些技术手段提高了

药物研发的效率，但并未从根本上解决研发过程中

资源利用率低的问题。IBM 的 Watson[18]
和 Atom‐

wise的AtomNet[19]
等平台集成了文献分析和候选分

子识别，但仍面临理论知识与实验数据整合不充分

的挑战。药物研发人员在选择生物靶标时，仍然高

度依赖于个人的专业知识和经验，这限制了研发流

程的系统化和自动化。此外，即使通过初步筛选识

别出潜在的化合物，后续的实验分析流程仍需大量

的资源投入，不同化合物所需的实验参数差异、实

验流程的多样性以及缺乏明确的实验优先级设定，

均导致实验效率降低和成本增加。

数字孪生（digital twin，DT）技术的引入为药

物研发和临床试验带来了强有力的支持。DT是实

施ACP方法之人工系统中的第一步，此外还有软

件定义与虚拟系统。DT 技术通过高效的模拟仿

真，加速了药物研发的流程
[20]

。在单细胞研究领

域，Lotfollahi等[21]
提出的 scGen模型和Cui等[22]

基

于Transformer模型构建的单体孪生细胞，为药物

发现提供了新途径。细胞培养方面，Andreini等[23]

和Tang等[24]
分别在细菌生长和肿瘤微环境模拟方

面进行了深入的研究。Chen等[25]
在动物模型的研

究中，展现了 DT 技术的广泛潜力。人类表征方

面，Allen等[26]
通过构建基于变分自编码器的DT模

型，预测中风患者的疾病的进展，凸显了DT技术

在疾病模拟中的应用价值。在临床试验领域，数字

化临床试验的实施可以减少参与者的招募，数字技

术的运用可以增强信息的粒度。Armeni等[27]
介绍

了DT在临床试验设计和医院运营中的应用。Un‐

learn.AI公司基于生成式神经网络进行临床试验，

表明了DT在加速临床决策中的潜力
[28]

。DT技术

主要依据物理实体的数据来预测系统的发展变化，

这种方法虽然在某些情况下有效，但其优化控制容

易陷入局部最优，难以全面评估多种方案和参数下

的系统表现。

1.2　药物生产加工

药物工业化量产过程包括制药工厂的设计、施

工建设及运行管理，是一个高度复杂且需要精密协

调的流程
[29]

。传统方法往往将这些阶段独立对待，

缺乏必要的整合与协同，从而影响生产效率和产品

质量。但随着DT和AI的发展，这一局面正在发生

转变。在设计阶段，DT和AI的应用显著地提高了

设计的效率和准确性，例如，Aspen Tech的混合模

型利用机器学习算法进行工程级的仿真
[30]

，AVEVA

公司的 P&ID 软件和 PDMS（plant design manage‐

ment system，工厂设计管理系统）实现了数字化交

付
[31]

。在运行管理阶段，DT技术与分布式控制系

统（distributed control system，DCS）的结合，可

构建生产过程的实时数字镜像，提供直观的监控和

故障预测。此外，将虚拟现实（virtual reality，VR）

和增强现实（augmented reality，AR）技术应用于

操作人员的培训，能够通过模拟真实操作环境，提

升培训效果，并降低操作错误率。过程分析技术

（process analytical technology，PAT）[32]
使药物质

量把控趋向于智能化，药物工业化量已经开始探索

使用 PAT（process analysis toolkit）工具和建模方

法（如有限元法、计算流体动力学和群体平衡模

型等）
[33]

。

尽管DT技术提高了药物工业化量过程的可观

测性和可控性，但仍存在一些不可忽视的局限性，

DT作为数字仿真的进一步发展，其核心在于高度

精确地“仿”或“孪”现实世界中的物理系统，即

物理系统的所有相关数据都需要准确获取，且系统

间或数据间的关联模型要精确且可靠。然而，从全

面获取物理系统的相关数据到建立精确可靠的关

联模型，均面临巨大挑战，数据采集的全面性受

到技术、成本等多重因素的限制，而复杂系统间

错综复杂的关系也导致建立高度精确的模型变得异

常困难。

1.3　药物医疗保健

医疗保健领域的发展和创新一直是全球关注的

焦点。AI技术在传统临床医疗保健领域已经取得

了显著的进展，在精神健康管理、药物推荐、疾病

预测等多个方面展现了其独特的价值
[34]

。例如：
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在精神健康管理方面，AI技术可以进行抑郁和情

绪的数字化跟踪；基于AI的虚拟医疗助手，可以

用于对偏头痛、哮喘和慢性阻塞性肺病等常见疾病

进行监控和管理。此外，LLMs技术被广泛用于该

领域，如微软旗下的Nuance[35]
将GPT-4 API加入医

疗笔记工具中，DeepMind和Google的研究人员发

布的Med-PaLM模型
[36]

在医疗执照考试上取得了较

高的准确率，展现了LLMs在理解和处理医疗保健

相关问题上的巨大潜力
[37-39]

。

药物医疗保健面临的主要挑战是如何保证数据

的隐私安全。《健康保险携带和责任法案》（Health 

Insurance Portability and Accountability Act，HIPAA）

和《通用数据保护条例》（General Data Protection 

Regulation，GDPR）[40]
提供了法律框架，但在实

际操作中，隐私数据传输和算法风险等问题依然存

在
[41]

。首先，随着云计算和大数据技术的应用，

医疗数据的存储和处理变得更加复杂，提升了数据

被泄露的风险。此外，AI和LLMs在医疗保健领域

的应用日益广泛，但这些技术处理的数据往往包含

敏感的个人健康信息，如果算法设计层面存在缺

陷，可能会导致数据被错误地处理或泄露。

2　平行药物系统体系框架

本文提出的平行药物系统是ACP方法在药物

研发、生产加工和药物医疗保健领域的扩展，从一

体化的角度推进药物系统的进步。图1为平行药物

系统的基本框架和体系结构。

针对不同的真实系统，平行药物系统的构建方

式有所区别，应用的技术手段也有所不同。本文构

建的平行药物系统由3个子系统组成，包括平行药

物研发系统、平行制药工厂和随身药物系统。本节

首先简单阐述平行药物系统的理论架构；其次，分

别对平行药物系统的 3个子系统进行详细的阐述，

说明系统的架构组成与交互方式。

2.1　平行药物系统理论框架

对于医药产业的整个过程来说，每个阶段均具

备构成复杂系统的条件，而对复杂系统的研究往往

不满足科学上“可实验”“可重复实验结果”这两

个要求
[42]

。ACP方法通过构建与真实系统相对应

的人工系统，实现虚拟空间与真实空间的平行交

互，并在虚实交互中融入计算实验，探寻复杂性科

学问题解空间的突破。具体来说，平行药物系统中

的真实系统涵盖了医药产业的全流程，以“人在回

路”的方式进行理解、调整与反馈。人工系统为真

实系统所对应的各类虚拟场景，其生成方式包括

DT、软件定义和虚拟系统，其中DT可以视为人工

系统的一个特例或子集
[43-44]

。通过计算实验可以对

人工系统进行实验、分析和评估，进而为真实系统

提供引导
[45]

。平行药物系统中的决策通过平行执

行的方式产生，结合数字人系统、机器人系统和生

物人系统，可以提供更加灵活且高效的决策执行。

在药物研发方面，平行药物系统能够加速识别

和优化潜在药物候选分子，预测药物与生物靶标之

间的相互作用，加快药物从实验室到临床试验的转

化速度；在生产加工层面，系统可预见生产中的潜

在问题，优化流程，确保药物生产的质量和效率。

此外，平行药物系统在药物医疗保健应用中表现出

巨大潜力，能够基于患者的特定情况提供个性化药

物治疗方案，监测药效及副作用，确保治疗的安全

有效。

2.2　平行药物研发系统

平行药物研发系统设计为多维交互框架，旨在

图1　平行药物系统的基本框架和体系结构
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通过实际操作、虚拟模拟与计算实验的数据整合，

加速药物研发流程
[46-48]

。平行药物研发系统框架如

图 2所示，该系统主要包含真实系统、人工系统、

计算实验模块3个核心组件。真实系统基于传感技

术捕捉关键数据，并与人工系统实时交互，以反映

出最新的研发进展和条件变更。人工系统和计算实

验模块之间通过应用程序编程接口（application 

programming interface，API）和脚本执行等方式进

行交互，这一交互过程的操作由5%的生物人（药

物研发人员）和 80%的数字人决定，以实现高效

的决策支持和资源分配。15%的机器人系统和 5%

的生物人系统负责与实际系统的双向交互，通过

TCP/IP和API等方式，数字人系统可以与机器人系

统进行交互，进而引导机器人系统的行为决策，实

现更高效的任务执行和流程管理。

系统涵盖从生物靶标识别到临床试验的全过

程，利用数字建模、生成式AI等技术加速药物研

发进程；计算实验模块集成 CADD、AIDD 等工

具，为药物研发提供强大的分析能力；数字人依托

药物研发领域垂类LLMs提出设计方案，制定实验

流程；机器人系统辅助实际操作任务，机器人的行

为既可以由数字人引导，也可以由生物人指导；生

物人系统负责关键性决策和应急处理，确保研发流

程的合理性和伦理性。

平行药物研发系统的系统模式分为三部分：即

80%的时间系统处于自主模式（autonomous mode，

AM），此时系统主要依托数字人和机器人进行运转；

15%的时间处于平行模式（parallel mode，PM），生

物人通过云端或远程交互来指引数字人和机器人的

行为，并进行分析处理；5%的时间处于专家/紧急

模式（expert/emergency mode，EM），即处理系统

发生的特殊情况，生物人需要亲自主导整个系统的

运行。在自主模式下，系统依赖预定义的算法进行

日常筛选和评估；平行模式下，生物人远程指导进

一步分析和测试，调整研究方向以确保精确性；专

家模式下，面对意外情况，如药物候选毒性反应，

生物人介入评估并决定研发方向，确保问题迅速

解决。

2.3　平行制药工厂

平行制药工厂的系统框架如图3所示，同样由

真实系统、人工系统和计算实验模块构成，利用

IoT技术实现真实与人工系统间的实时交互、数据

同步和反馈
[49-50]

。真实系统覆盖了制药生产的全流

程，包含原材料处理、质量检测到产品包装等关键

环节；人工系统通过高级建模与仿真技术，精确模

拟生产过程，旨在优化流程、降低成本并提升市场

反应速度。计算实验模块集成一系列计算分析工

具，支持工艺优化分析和建模。数字人占系统人员

组成的 80%，通过LLMs的API接入，数字人之间

可以通过相互问答的方式进一步优化决策；机器人

占15%，通过集成强化学习算法等智能技术，可执

行物料处理、设备操作等任务，同时可以接受生物

图2　平行药物研发系统框架
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人和数字人的指令；生物人占 5%，负责制定关键

决策，通过操作DCS等工具保障生产的顺利进行。

平行制药工厂系统的系统模式同样分为 3种。

AM下，系统自动检验原料并预测需求，不需要人

工干预；PM下，面对质量问题，生物人远程协同

数字人进行深入分析，共同确保产品质量；EM

下，生物人专家直接介入进行故障诊断和决策，数

字人和机器人提供数据支持并执行操作，以快速恢

复生产。平行制药工厂的创新之处在于人机协同模

式，充分结合生物人的决策智慧、数字人的数据处

理能力以及机器人的执行效率
[51-53]

。这种多元互动

体系不仅确保了高效的智能化生产过程，而且提升

了对突发事件的应对能力，保障药物生产连续性与

稳定性。

2.4　随身药物系统

随身药物系统可以弥补药物医疗保健领域内信

息交流的不足，尤其有利于加深患者对药物机理、

作用及其潜在副作用的理解，以解答患者对医嘱的

疑惑，提高用药遵从性。随身药物系统架构如图4

所示，整合了真实系统与人工系统两大模块，创建

了一个高效的信息互动平台。系统通过AR/VR技

术（如 HTC Vive Pro 2、Apple Vision Pro 等），可

实现虚实之间的平行交互，允许患者在虚拟环境中

直观体验药物的作用过程；系统通过眼球追踪、手

势控制等沉浸式技术，结合VR或AR设备，提供

丰富直观的交互体验。人工系统基于庞大的数据

库，支持用户与LLMs之间进行可信问答，通过集

成的垂类LLMs和通用视频生成技术（如OpenAI 

Sora模型等）
[54]

，系统能够根据患者的具体需求，

生成个性化的用药指导视频，这些视频不仅包括药

物使用过程的基本指导，还能模拟药物在体内的变

化过程，以及可能引起的身体状态改变，从而帮助

患者更全面地理解药物信息。

此外，系统通过区块链技术和星际文件系

统
[55]

来加强数据的存储和传输安全，保障患者的

隐私。当患者决定把与系统交互的信息分享给主治

医生时，这种方式能够避免数据被未经授权的第三

方访问。真实系统通过电子健康记录共享用药信息

和健康数据，促进医生根据患者反馈及时调整用药

策略
[56-58]

。随身药物系统建立了一个综合性药物管

理与教育指导方案，以满足患者对药物信息的深层

需求，为患者和医疗专业人员提供互动平台，为药

物医疗保健领域带来新的发展方向
[59]

。

3　平行药物系统中关键技术

平行药物系统中的关键技术主要体现在两个方

面，首先是人工系统的构建，其次是垂类LLMs的

构建。

3.1　人工系统的构建

前文介绍了药物研发、药物生产加工过程中集

成的DT技术，DT作为ACP方法中人工系统的一

个子集，为构建平行药物系统提供了重要的技术支

图3　平行制药工厂系统框架
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持和参考价值。进一步，ACP方法与平行智能已被

广泛应用于智慧医疗，并取得了显著成效
[60]

。王飞

跃研究员和 Pak Kin Wong教授通过ACP方法构建

的预测医疗智能系统，为精准医学和智能健康管理

提供了有效的解决方案
[61]

；2014年王飞跃研究员首

次提出平行药物与智能药学
[62]

，为平行药物系统的

研究奠定了坚实的理论基础。在随后的几年里，基

于ACP方法的研究在医疗领域进行了广泛的实践。

平行眼
[63]

通过构建虚拟人眼模型和虚拟眼科医生，

优化眼病治疗方案；平行皮肤
[64]

利用人工皮肤图

像系统和计算实验完成诊断分析模型的构建与优

化；平行肠胃
[65]

模拟胃肠道疾病诊疗情况，通过

计算实验评估最佳诊疗方案；平行手术
[66]

和平行

麻醉系统
[67]

分别在手术和麻醉管理中引入ACP方

法，通过虚实交互优化手术方案和麻醉过程。

ACP方法的成功应用验证了其在智慧医疗领

域内的强大能力，特别是在描述智能、预测智能和

引导智能方面
[68-69]

。平行药物系统的设计不仅可以

引入现有DT技术，而且可融合ACP方法以应对药

物研发到生产加工过程中的挑战。该系统的设计理

念在于不强调数据的完备性，而是通过灵活的设计

思路，利用虚拟数据进行智能决策支持，从而引导

真实系统的优化。更重要的是，平行药物系统通过

整合数字人、机器人和生物人的能力，实现了一个

多元化的智能协作环境。

3.2　垂类LLMs的构建

垂类 LLMs 的构建是平行药物系统发展的核

心
[70]

。Savage[71]
以及 Juhi等[72]

的研究展现了LLMs

在辅助药物发现方面的潜力。Liang 等
[73]

研发的

“DrugChat”及Madani等研发的“ProGen”表明了

LLMs在药物化合物分析和蛋白质序列生成中的应

用。Michael Moor提出的通用医疗人工智能概念和

多模态数据集成方法进一步拓展了LLMs在医疗领

域的应用范围。

在药物研发领域，构建垂类LLMs可以深化对

药物化合物、药物相互作用的理解，提高研发效率。

平行制药工厂系统通过接入通用LLMs的API并进

行微调来优化生产流程；随身药物系统通过构建针

对用药个体的多模态LLMs，满足个性化用药需求。

这些LLMs为平行药物系统提供“即插即用”的能

力，简化系统集成过程，优化了整个药物系统
[74-75]

。

将 LLMs 与数字人系统集成，可以通过 API 调用

LLMs和其他工具，从而实现高效的决策支持和任

务执行。这种集成不仅加强了系统的交互和协作能

力，还允许LLMs在各类应用场景中发挥更大的作

用，提高系统的整体性能和用户体验。简而言之，

借助丰富的LLMs资源和数字人的智能化集成，平

行药物系统的应用将变得更加高效、灵活且智能。

4　平行药物系统面临的挑战

4.1　数据挑战

在平行药物系统的构建中，面临的首要挑战是

LLMs的数据需求和多模态数据的统一表征。药物

领域的数据收集、清洗和标注过程尤为复杂，由于

数据种类多样（包括化学结构、生物活性、临床试

验结果等）且质量和格式存在较大差异，因此需要

图4　随身药物系统架构
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对数据进行细致的清洗和标准化处理。同时，保持

数据标注的科学准确性和一致性对于训练可信的

LLMs 至关重要。另外，多模态数据（文本、图

表、图像、声音等）的统一表征也是一个难点。药

物研发涉及的数据不局限于文本和图表，还包括药

物分子结构图、患者访谈记录等数据，如何对这些

不同模态的数据进行有效对齐，实现它们的统一表

征，以便LLMs更好地训练与应用，是目前研究的

热点
[76]

。面对这些数据挑战，平行药物系统的构

建需要综合考虑数据预处理、多模态数据融合技术

的发展，以及跨模态注意力机制的优化，以确保系

统的准确性和有效性。

4.2　隐私挑战

在平行药物系统应用中，隐私挑战尤为关键，

特别是在随身药物系统的构建过程中。系统需要基

于患者的案例和反馈信息进行训练，其中包括敏感

的健康信息和身份识别信息。针对隐私保护的问

题，联邦智能通过分布式训练，在不共享敏感数据

的情况下更新模型，为解决隐私问题提供了新思

路
[77]

。尽管如此，由于随身药物系统涉及的患者

数据量较小，限制了模型训练的效率和准确性。生

成式模型（如扩散模型）
[78]

能够通过生成虚拟数

据集来缓解这一挑战，从而提供额外的数据以支持

模型训练，但这同样面临着生成数据质量和隐私保

护之间的平衡问题。虽然存在多种技术手段来应对

隐私挑战，但在平行药物系统的实际应用中如何有

效实施这些技术以保障患者隐私安全，仍然是一个

有待解决的问题。

4.3　伦理挑战

平行药物系统中LLMs的应用引入了一系列伦

理挑战，涉及医疗伦理、责任归属，以及技术实施

可靠性等方面。一方面，LLMs可能“产生幻觉”，

即生成的结果不基于输入数据或事实信息。这种现

象在药物研发、生产加工和医疗保健中可能导致提

供不可靠或完全错误的诊断、治疗建议或测试推

荐。另一方面，伦理风险也是不容忽视的问题，例

如，当LLMs的用药建议导致患者受到伤害时，确

定责任归属成为一个复杂问题，是 LLMs 的开发

者、使用该模型的医疗保健专业人员负责？还是采

用该技术的机构负责？此外，为防止AI模型出现

偏差，需要相应的监管措施，这些偏差可能在使用

患者数据进行训练的过程中被引入，导致不公平的

药物医疗保健结果。同时，过度依赖LLMs可能导

致人类专业知识的退化和潜在的错误判断，因此，

制定相应的法规来平衡LLMs和人类专业知识的使

用至关重要。

为应对这些伦理挑战， Ning 等
[79]

提出了

TREGAI检查表，该检查表为平行药物系统的伦理

实施提供了指导，TREGAI检查表纳入道德原则和

建议行动，促进伦理审查向纪律化、全面化和透明

化发展。面对数据生成的可靠性、责任归属、公平

与偏见以及对 LLMs 的过度依赖等问题，需要行

业、研究人员和监管机构共同努力，制定综合指导

方针和法规，以确保平行药物系统的伦理健康。

4.4　应用挑战

在药物研发和应用领域，平行药物系统的实施

面临着一系列挑战。首先，药物的可持续性是一个

重要的考量因素，许多药物成分来源于自然界，包

括植物、动物或微生物，对这些自然资源的过度开

发可能导致资源枯竭或生态平衡破坏。因此，确保

药物来源的可持续性，不仅需要科学家和制药公司

的共同努力，还需要全球性的政策支持和公众意识

的提升。其次，药物的来源多样性和制备过程的复

杂性为质量控制带来了挑战，这要求建立更加严格

的质量管理体系，从原材料的采集、加工到最终产

品的生产过程，每一步都必须进行严格的质量检验，

以确保药物的安全性和有效性。然后，污染和掺假

问题是药物安全性的另一大威胁，环境污染可能导

致药物原材料的污染，而市场上的掺假行为则可能

使患者暴露于无效或有害的药物中。针对这一问题，

需要加强对药物原料来源的监管和检测，同时提升

公众鉴别药品真伪的能力。此外，一些药物的原料

或合成方法可能涉及专利权，导致法律纠纷和争

议。这不仅影响药物的研发进度，还可能导致研发

成本的增加。因此，解决专利问题，促进知识产权

的合理使用和保护，对于平行药物系统的成功实施

至关重要。最后，新药物发现方法的不断涌现对平

行药物系统提出了更高的要求，平行药物系统需要

不断迭代更新，以适应新药物的研发与应用。

5　结论与展望

本文探讨了基于 LLMs 和三类人的全新框

架——平行药物系统，旨在革新药物研发、生产加

工及药物医疗保健的传统流程。该框架通过融合数

字人、机器人和生物人3类参与者，提升了药物研

发的效率和精度，优化了生产流程。系统的关键在
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于其虚实交互能力，实时同步实际操作与虚拟模拟

数据，为决策提供坚实的数据支持。利用LLMs处

理复杂信息后，该系统可准确预测药物相互作用和

患者反应，提高药物安全性和有效性评估。

未来平行药物系统的演进预期将突破现有技术

壁垒，面对提高数据处理精准度、加强患者数据隐

私保护及应对伦理挑战、应用挑战等关键问题，需

要从算法优化、高级数据保护措施到伦理规范化等

方面展开全方位研究。人工智能、生成式模型、边

缘计算等多个维度的新突破将为平行药物系统带来

新动力。跨学科合作在此过程中为促进技术创新和

多领域知识融合起到至关重要的作用。平行药物系

统将继续推动医药产业向智能化、个性化服务发

展，优化药物研发生产流程和药物医疗保健模式。

后记

本文的写作经历了十余年的历程，起源于

2010年前后我在美国亚利桑那大学与P. K. Wong关

于利用计算机游戏和平行智能加速新药发现与研制

的合作
[61]

。部分设想和成果曾作为QAII智慧健康

研究所的规划进行研讨
[62]

，并借 2016年钱学森国

际杰出学者讲座之机，邀请美国加州大学洛杉矶分

校教授PK和丁显廷博士的导师C.-M. Ho先生在中

国科学院进行更加深入的讨论（如图 5所示），后

由显廷与我完成平行药物的初稿
[80]

，以及相关的

技术论文
[81]

。由于各种限制，平行药物的完善稿

一直在规划讨论中，直到 2023年林飞的加入，经

过大家一年的共同努力，终于有了本文的成果，以

期成为未来研发的基础。希望这是迈向智慧药物和

智能药学的第一步，在此特向何先生和PK，以及

林飞和丁显廷及各位共同作者表示感谢。王飞跃于

IEEE PoE 2024, San Diego, CA。
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丁显廷（1984- ），男，博士，上海交通大

学特聘教授，国际合作交流处副处长，生

物医学工程学院分子医学纳米平台主任，

个性化医学研究院常务副院长，主要研究

方向为基于人工智能的药物设计、个体化

诊疗标志物发现与检测。

倪清桦（1999- ），女，澳门科技大学博士

生，主要研究方向为平行智能、区块链、

数字孪生、智能系统等。

王静（1992- ），男，中国科学院自动化研

究所工程师，主要研究方向为平行医疗理

论与方法、智慧医疗系统的构建与应用。

申乐（1979- ），男，医学博士与理学博

士，中国医学科学院北京协和医院麻醉科

常务副主任（主持工作），主要研究方向为

围术期麻醉医疗质量管理与患者安全、疼

痛与瘙痒的机制与生物干预。
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