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摘  要 

围绕药学本科教育中创新能力培养不足、实践资源受限与个性化指导薄弱等问题，本文在建构主义、情境

学习理论和认知负荷理论的支撑下，构建人工智能赋能的药学本科生创新能力培养体系，并进一步聚焦基

于氛围编程的分子设计实训核心模块进行剖析。该体系以AI支持的知识图谱、虚拟仿真平台与大语言模型

辅助编程环境为基础，将个性化学习、真实任务建构、模型训练与科研表达贯通起来。重点模块以药物性

质预测–候选分子筛选–结构活性关系解释为任务链，整合RDKit、DeepChem、Jupyter Notebook和LLM
交互助手，引导学生经历数据清洗、分子特征提取、算法建模、结果可视化和迭代优化等环节。教学实践

表明，该模式有助于降低药学本科生进入AI药物设计实践的技术门槛，增强其问题建构、数据思维、科研

表达与跨学科协作能力，可为药学专业本科教育的智能化转型和创新人才培养提供可操作的路径参考。 
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Abstract 
To address the insufficient cultivation of innovation capability, limited practical resources and weak 
personalized guidance in undergraduate pharmacy education, this paper constructs an artificial in-
telligence-empowered cultivation system supported by constructivism, situated learning theory 
and cognitive load theory, and further provides an in-depth analysis of the core module of ambient-
coding-based molecular design training. The system connects personalized learning, authentic task 
construction, model training and research communication through AI-supported knowledge graphs, 
virtual simulation platforms and large language model-assisted programming environments. The 
core module follows the task chain of drug property prediction, candidate molecule screening and 
structure-activity relationship interpretation, integrating RDKit, DeepChem, Jupyter Notebook and 
LLM-based interactive assistance to guide students through data cleaning, molecular feature extrac-
tion, algorithmic modeling, result visualization and iterative optimization. Teaching practice in-
dicates that this model can lower the technical threshold for pharmacy undergraduates to engage 
in AI-assisted drug design, while strengthening problem construction, data thinking, scientific 
communication and interdisciplinary collaboration. It provides an operable reference for the in-
telligent transformation of undergraduate pharmacy education and innovation-oriented talent cul-
tivation. 
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1. 引言 

随着人工智能(Artificial Intelligence, AI)技术的快速发展，高等教育领域正迎来前所未有的变革。人

工智能正在深刻影响教育的各个环节，从教学模式到课程设计，再到学生培养与评估体系，推动高校向

智能化、数字化方向转型。在这样的背景下，如何充分利用人工智能赋能教学，已成为高等教育改革的

重要课题[1] [2]。对于药学专业而言，作为一门高度交叉、实践性强的学科，人工智能不仅为专业教育注

入了新的活力，也为学生创新能力的培养提供了丰富的资源与平台[3]。通过大语言模型智能辅助教学、

虚拟仿真实验、数据驱动研究等新兴手段，药学专业的本科生能够在更广阔的空间中探索问题、实践创

新，从而更好地适应未来医药产业和科研发展的需要[4]。然而，当前药学本科教育的教学实践在理念与

方法层面仍存在一定滞后，尤其在创新能力培养方面表现出明显不足，亟待系统性改革与技术赋能支持。 
当前，药学专业本科生的培养在教学实践中仍以传统模式为主，存在一定的局限性。首先，传统教

学往往过于侧重知识点的记忆与理论的掌握，强调对教材内容的系统记忆，却在实际应用和综合创新能

力的培养上有所欠缺，导致学生容易陷入被动学习，缺乏独立思考与创新实践的机会。其次，药学作为

一门高度应用型的学科，对学生的实践动手能力、问题分析能力以及跨学科综合创新能力要求较高，而

现有培养体系在这些方面投入的资源和设计不足，导致学生整体创新能力培养效果不理想。面对这一现

状，人工智能技术的介入为破解上述痛点提供了新的可能。AI 工具能够通过智能推荐学习内容、搭建虚

拟仿真实验平台、实现个性化辅导与评估等方式，极大地丰富教学手段与实践环节，有助于激发学生的
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创新思维和自主学习能力[5]。因此，将人工智能技术有机融入药学专业本科生培养体系，具有重要的可

行性与应用潜力。 
基于此，本文将 AI 赋能药学创新能力培养界定为理论框架–智能平台–任务场景–评价反馈联动的

教学改革问题：一方面，以建构主义强调的主动知识建构、情境学习理论强调的真实任务参与、认知负

荷理论强调的学习支持与复杂任务分解为学理依据；另一方面，选取基于氛围编程的分子设计实训作为

核心实践模块，具体呈现 AI 如何进入药学本科生的科研训练过程。这样既避免将 AI 应用停留在工具罗

列层面，也有助于从可实施的教学单元中检验体系设计的有效性。 

2. 传统药学专业本科生培养教学中的现状与痛点 

2.1. 传统药学教育的局限：理论驱动、脱离应用 

药学专业作为高度实践导向的交叉学科，其人才培养目标不仅包括掌握药物相关的系统理论知识，

更强调在新药开发、临床药学服务与药事管理等环节的综合能力与创新意识。然而，当前药学专业本科

生培养依然以传统的课堂讲授和教材知识传授为主，教学内容高度理论化，知识体系以药理学、药剂学、

药物分析和药物化学等学科知识为核心，强调系统记忆和掌握。但在教学过程中，学生更多被要求对既

有知识进行重复记忆和机械式训练，缺乏对知识的灵活应用与实际情境中的综合运用。尤其在实验教学

中，学生往往按部就班完成规定实验，难以建立“从药物结构到疗效机制再到临床策略”的整体认知。

这种重知识轻能力的培养模式，已难以满足药学人才向“创新型、交叉型、应用型”转型的迫切需求。 

2.2. 教学改革的症结所在：资源匮乏、机制滞后 

药学专业学生在未来职业发展中面临着新药创制、智能药物递送、个体化治疗等新兴需求，对科研

思维和创新能力的要求往往更高。然而，当前的本科教学体系尚未建立系统的创新能力培养机制。由于

实践教学资源有限，跨学科研究平台不足，学生难以在校期间独立开展真实科研项目，缺少系统训练提

出问题、制定方案、验证结果的能力路径。同时，传统考核机制以标准答案为导向，忽视了对开放性思

维、批判性思考与多元解决策略的引导，难以激发学生的探索欲望和实践热情。这种创新能力培养的“空

心化”问题，使得学生毕业后在科研、产业或监管岗位上难以独立胜任复杂药学任务，也不利于国家和

社会医药产业的创新驱动发展。 

2.3. 人工智能的变革契机：因材施教、学研融合 

AI 工具能够基于学生个体学习数据，进行精准的学习路径推荐、动态知识追踪和实时学习反馈，从

而打破传统教学中“一刀切”的模式，实现个性化、智能化教学。在药学教育中，人工智能可以辅助药物

设计仿真、药理数据分析、虚拟临床试验等多种实践教学，极大地丰富学生的学习体验。同时，AI 还可

以为教师提供教学数据分析支持，帮助优化课程内容与教学策略，提高教学效率与质量。基于人工智能

的智慧教育平台，还可以通过建构创新项目孵化体系，激励学生在学习过程中自主提出问题、探索解决

方案，从而为药学专业本科生创新能力培养提供强有力的支撑[6]。因此，将 AI 技术系统引入药学专业教

学不仅具有高度的可行性，而且能够为解决传统培养中的痛点问题提供新的突破口。 

3. AI 赋能药学教育的理念重构与路径构想 

3.1. 理论框架支撑：建构主义、情境学习与认知负荷的整合 

AI 赋能药学教育的合理性首先需要建立在明确的学习理论之上。建构主义认为学习者应在问题解决

中主动建构知识，情境学习理论强调知识要在真实共同体和任务情境中获得意义，认知负荷理论则提示
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复杂知识教学需要通过脚手架和任务分解降低无关负荷。据此，本文将 AI 功能定位为学习支架、情境生

成器与过程诊断工具，而非简单的自动答题或内容生成工具。 
在药学课程中，知识图谱和个性化推荐服务于建构主义的概念联结，使学生围绕药物结构、靶点、

机制和临床应用主动建立知识网络；虚拟仿真和分子设计任务服务于情境学习的真实参与，让学生在接

近科研实践的任务中完成方案设计与结果解释；LLM 辅助编程、分步提示和即时反馈服务于认知负荷调

控，将数据处理、模型训练和结果可视化拆解为可逐步掌握的学习单元。由此，AI 的教育价值从提高效

率进一步转化为促进高阶思维形成[7]。 

3.2. 教育理念的转型：从知识灌输到能力导向 

在上述理论框架下，药学本科教育的改革重点应由单向知识传授转向复杂问题解决能力的培养。人

工智能技术的快速发展为这一转型提供了条件，使以学生为中心、以能力为导向的理念能够落实到学习

路径生成、任务情境创设和过程性评价之中。通过系统引入 AI 工具，教师不再只是知识讲授者，也成为

学习任务设计者、数据解释者和科研训练引导者；学生则由接受既有结论转向主动提出问题、选择工具、

验证假设和表达证据，从而推动药学教育从教会学生知识转向培养学生解决复杂药学问题的能力[8]。 

3.3. 个性化学习系统构建：AI 支持的因材施教 

人工智能的引入使因材施教的理念得以真正落地。AI 技术可通过学习行为日志、测验结果和知识图

谱节点掌握度建立学生画像，识别其在药物结构识别、药效团理解、药代动力学关联等方面的薄弱环节，

并据此推荐差异化学习资源。以集成 18 种化学工具的 ChemCrow 平台、AI 自适应题库和结构式识别系

统为例，学生在交互式学习中可以获得即时纠错和路径提示；教师则可根据班级知识图谱热区调整课堂

任务。该过程体现了建构主义所强调的主动建构，也通过分层任务降低了初学者在复杂药学知识整合中

的认知负荷。 

3.4. 实践教学的智能化升级：虚拟仿真与智能科研训练 

创新能力的形成依赖于真实情境下的问题解决与多维度实践训练。AI 技术为药学实践教学提供了可模

拟、可反馈、可迭代的学习环境，使学生能够在接近科研现场的情境中完成假设提出、方案设计和结果解

释。通过药物对接模拟平台(如 DockThor 等)，学生可以在虚拟环境中完成药物与靶点的分子对接实验，理

解药效机制和相互作用原理；在科研训练方面，引入药物研发智能助手(如 BenevolentAI 等)以及 AI 文献分

析工具(如 Elicit 等)后，学生可在系统指导下完成从数据挖掘到靶点预测、从问题提出到方案优化的全过程

任务。这一设计使虚拟仿真不再只是实验替代方案，而成为支持情境学习和创新探究的核心载体。 

3.5. 校企协同育人机制：AI 与产业深度融合 

药学教育的发展不能脱离产业需求，推动“AI + 药学”与产业实践的深度融合，有助于构建产教协

同的人才培养生态。高校可与制药企业、医疗机构联合建设“智慧药学实践基地”，通过共享真实数据

资源(如临床用药记录、药品不良反应数据库)与 AI 分析平台(如自然语言处理工具提取用药关系)，设计

基于现实问题的课程项目。以“智能处方审查助手”为例，学生可参与模型训练，理解 AI 在临床路径中

判断处方合理性的机制。这不仅有助于提升学生的系统思维与实战能力，还能加深其对药学职业伦理、

患者安全和社会责任的认识，实现课堂学习与行业需求的无缝对接[9]。 

3.6. 科技伦理与价值引导：构建责任驱动的创新文化 

在 AI 赋能教学不断深入的过程中，科技伦理教育的重要性日益凸显。学生在使用 AI 技术从事药学
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研究与实践时，需具备正确的价值判断和责任意识。当前 AI 在药学领域的广泛应用已引发诸如算法偏

见、数据隐私、责任边界等伦理争议。高校应通过开设“AI 药学伦理与未来”类通识课程，引导学生思

考技术应用背后的社会影响，探讨人工智能如何在尊重生命、保障安全的前提下助力药学发展。通过案

例分析、情景模拟等教学手段，使学生在掌握技术的同时，具备批判性思维与人文关怀，构建科技向善

的价值导向，推动创新思维的健康发展[10]。 

4. 课程–实训–创赛三位一体育人体系的构建与应用 

为有效提升 AI 与药学融合背景下本科生的综合素养与创新能力，教学团队构建了“课程教学–实践

实训–创新竞赛”三位一体的教学体系，形成从知识掌握、技能培养到科研创新的全链条育人机制(图 1)。 
 

 
Figure 1. Conceptual diagram of the trinitarian education system 
图 1. 三位一体式育人体系概念图 

 

首先，在课程教学环节，围绕药学专业核心课程进行 AI 相关知识的有机融合。例如，在药物化学课

程中引入分子生成与虚拟筛选模型，帮助学生理解 AI 在药物发现过程中的具体应用。课程设计强调理论

与案例结合，通过项目化教学激发学生主动探索的兴趣。 
其次，在实践实训环节，依托校内药物 AI 平台与教学实验室，设立“药物智能设计实训”与“AI 模

型搭建训练营”等模块，让学生在真实数据与工具中掌握数据处理、模型训练、药物打分等关键技能，

进一步提升其项目落地能力。 
最后，在创新竞赛环节，通过遴选优秀实训项目，鼓励学生参加“互联网+”、挑战杯等创新创业赛

事，实现以赛促学、以赛促教，初步实现从课程育人到科研育人的跃迁。 
通过三位一体的系统设计，形成“课内学习–课外拓展–科研创新”一体化的人才培养路径，不仅

提升了学生的专业能力，也增强了其解决复杂药学问题的跨界思维与实践能力。 

4.1. AI 驱动的教学资源体系与课堂形态革新 

依托云端平台、药物化学知识图谱与 AI 辅助教学工具，教学团队构建了多维融合的数字化课堂生

态。在课前环节，通过智能任务推送系统为学生精准分发预习内容，如“卡片化药物简介”、结构识记练

习与课程思政引导问题。学生利用文献分析工具协作撰写药物调研报告，掌握资料检索、观点整合等关

键技能。在课堂教学中，基于知识图谱为主架构的 AI 智能分组与任务匹配系统，教师组织学生围绕热点

药物开展协作式问题研讨，实现“教–学–评”的实时闭环，有效提升了学习效率与互动频率。 
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① AI 嵌入式的“三互三动一体化”混合教学模式 
在“传统课堂 + 翻转课堂”的协同模式下，教学团队以 AI 技术为支撑，构建“互动–互助–互评”

与“动脑–动手–动情”的一体化学习体验。传统课堂中，AI 平台辅助教师实时识别学生知识薄弱点，

优化案例点评内容与讲授逻辑；翻转课堂则引入 AI 问答助教与对话机器人，配合小组开展“头脑风暴”

论坛、“生讲生评”课堂演练与“虚拟药学实践”模拟活动，实现学生角色扮演与知识迁移能力的融合训

练。AI 技术的深度介入有效促进了学生由被动学习者向主动探索者的身份转变。 
② 知识图谱驱动的教学智能化应用 
依托药物化学知识图谱的构建与应用，教学团队打造了具备结构性、可视化与智能化特征的知识支

撑体系，推动教学内容组织、教学任务设计及学习路径规划的全流程革新。知识图谱以药物分子结构为

核心节点，融合作用机制、靶点蛋白、适应症、合成路线、药代性质等多维信息，实现了教学内容的语义

关联与结构映射。在课前阶段，知识图谱支持 AI 自动推送个性化学习资源，如根据学习进度动态推荐相

关药物概念、结构识记图谱等，引导学生建立系统性认知框架。在课堂实施中，教师借助知识图谱驱动

的全局层–概念层–方法层教学，动态组合学生开展问题–路径–药物三维分析任务，实现协同研讨与

知识迁移的精准对接。以热点药物为切口，学生可顺藤摸瓜式探索其靶点、机制与临床意义，培养从结

构出发整合跨学科信息的能力。 
③ AI 赋能科研能力培养与第二课堂建设 
在第二课堂实践中，学生使用 ChemOffice、Discovery Studio 等 AI 工具进行药物构效关系分析，结

合 Scifinder、DrugBank 等数据库开展数据挖掘与文献追踪，逐步掌握科研训练的基本方法。AI 平台在研

究辅助、写作规范与可视化呈现等方面发挥重要作用，提升了学生在科研项目中的表达、整合与技术转

化能力。 

4.2. 基于氛围编程的分子设计实训：核心模块的深化设计 

围绕分子设计与药物性质预测主题，教学团队将基于氛围编程的分子设计实训确定为 AI 赋能创新能

力培养体系中的核心模块。该模块面向药学本科生，以真实药物研发问题为牵引，将大语言模型交互、

Jupyter Notebook 编程、药学数据库检索和机器学习建模整合为连续学习任务，目标不是让学生简单调用

AI 工具，而是引导其理解“数据–特征–模型–解释–优化”的药物设计逻辑[11]。 
在技术架构上，该模块由四个层级构成。第一是数据层，学生从 PubChem、ChEMBL 或教师提供的

教学数据集中获取候选分子的 SMILES、活性值和理化性质，并完成去重、缺失值处理和标签定义。第二

是特征层，借助 RDKit 生成分子描述符、ECFP 或 MACCS 分子指纹，将抽象分子结构转化为可计算特

征。第三是模型层，在 DeepChem 环境中完成随机森林、支持向量机或图卷积模型等算法训练，并通过

训练集、验证集和测试集划分控制过拟合。第四是交互与展示层，学生在 Jupyter Notebook 中利用 LLM
生成或修正代码，使用 Plotly 和 RDKit 可视化结构–活性关系、模型评估曲线和关键特征贡献。 

在算法原理教学上，模块采取可解释基线模型先行、复杂模型逐步引入的策略。学生先比较 Logistic
回归、随机森林等传统机器学习方法，理解分子指纹、特征重要性、ROC-AUC、RMSE 和交叉验证等基

本概念，再进一步接触图神经网络对原子与化学键拓扑关系的建模方式。教师重点引导学生判断模型输

出是否具有药学意义，例如高活性预测是否能与药效团、氢键供受体、疏水片段或空间位阻等药物化学

知识相互印证，从而避免把 AI 结果误解为无需解释的“黑箱结论”。 
在教学设计上，实训采用“课前脚手架–课中任务驱动–课后迭代展示”的流程。课前阶段，学生

通过图文化手册和微视频掌握 SMILES 表示、分子指纹、药物理化性质和 Notebook 基本操作；课中阶段，

小组围绕教师提供的靶点或疾病场景提出分子筛选问题，通过自然语言提示让 LLM 辅助生成数据处理
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和建模代码，并在教师指导下完成错误诊断、参数调整和结果解释；课后阶段，学生提交 Notebook、可

视化图谱和简短研究报告，说明其候选分子选择依据、模型局限和下一步优化方案。该流程把 LLM 定位

为认知支架，使学生在降低编程门槛的同时保持对药学问题本身的判断权。 
在评价方式上，模块构建以过程证据为核心的量规，包括问题定义、数据规范、特征选择、模型评

价、药学解释、创新迭代和团队协作七个维度。教师不仅评价预测结果的准确性，也评价学生是否能够

解释数据来源、说明算法选择理由、识别模型偏差并提出后续实验验证思路。通过这种评价设计，AI 工
具的使用被纳入科研能力培养过程，而不是停留在完成作业的技术辅助层面。 

从已完成的课堂实践看，该模块形成了较清晰的学习产出：学生能够以小组为单位完成数据集说明、

Notebook 代码、模型评估图、结构–活性关系解释和候选分子优化建议。与传统验证性实验相比，学生

在失败调试、参数比较和结果解释中经历了更完整的科研问题解决过程，问题建构意识、数据思维和跨

学科表达能力得到明显强化。考虑到目前仍缺少大样本、长期追踪的量化证据，后续教学研究将进一步

引入前后测、作品量规和访谈资料，对该模块的学习成效进行持续验证。 

4.3. AI 赋能下的创新创业赛事教学实践探索 

① 以赛促学：构建融合 AI 与药学的项目式育人平台 
为充分激发药学专业本科生的科研创新潜力，我院以创新创业赛事为切入点，积极探索“人工智能 

+ 药学”交叉融合的能力培养路径。教学团队结合药学专业发展需求与 AI 技术应用前沿，遴选“大数据

与 AI 赋能的偶联药物发现平台”作为项目主题，采用项目驱动的小组合作形式，引导学生围绕先导化合

物筛选、活性预测与偶联结构优化等环节，开展跨学科课题研究与技术攻坚。 
② 以技促能：融合 AI 技术提升学生科研实践能力 
项目实施过程中，学生通过构建结构化药物数据库，利用分子生成模型与机器学习算法开展候选分

子筛选与评价，逐步掌握从数据清洗、模型训练到结果解释的系统性科研流程。教师同步引导学生开展

AI 辅助药物设计的伦理思辨与规范学习，强化其科学精神、法治意识与社会责任感，实现 AI 技术工具

在药学教学中的价值外延。 
③ 以成促评：赛事成果驱动人才培养质量提升 
在 AI 赋能背景下，部分医药类创新项目成果已在校内外多个创新实践平台上完成展示与应用，获得

了良好反响，体现出药学专业本科生在跨学科融合、项目策划与技术实现等方面的综合能力与科研潜力。

此类 AI + 药学项目的持续推进，不仅带动了课程内容与教学方式的协同升级，也为探索“产学研赛”一

体化的人才培养路径积累了可借鉴的经验范式。 

5. 未来展望 

随着人工智能技术的持续发展，其在药学教育中的应用将更加深入和具体。本文立足药学本科生创

新能力培养的现实需求，在建构主义、情境学习理论和认知负荷理论的支撑下，提出“课程–实训–创

赛”三位一体的 AI 赋能育人体系，并重点围绕基于氛围编程的分子设计实训展开核心模块设计。该模块

通过知识图谱、虚拟仿真、LLM 辅助编程和机器学习建模的融合，将药物设计问题转化为本科生可参与、

可表达、可评价的科研训练任务，从而为 AI 进入药学实践教学提供了更具体的实施路径。 
面向未来，药学专业本科生培养应进一步从工具使用走向证据驱动的教学改进。一方面，高校应持

续完善 AI 素养、药学数据规范和科技伦理课程，将算法偏见、数据隐私、模型可解释性和药学责任纳入

专业教学；另一方面，应建立以学习数据、作品档案、科研报告和竞赛项目为基础的长期评价机制，检

验 AI 实训对创新思维、科研素养和跨学科协作能力的真实影响。借助理论框架、核心模块和评价证据的
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协同推进，AI 赋能药学教育才能从经验性探索走向可复制、可验证和可推广的教学改革方案。 
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