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本发明公开了一种基于深度学习的药物筛

选方法，包括虚拟筛选机，所述虚拟筛选机的内

腔底部固定设置有容纳箱，所述容纳箱的顶部中

间固定设置有载药台，所述容纳箱的顶部左右两

侧均开设有落药口，涉及药物筛选技术领域，通

过伸缩杆、弹性通气柱、衔接杆以及清洁海绵块

之间的相互配合，启动抽吸两用泵向弹性通气柱

的内部充入气体，从而推动伸缩杆变长，使清洁

海绵块对载药台表面的药渣进行清洁，避免残留

的药渣对下一种待筛选的药物造成干扰，筛选的

准确性提高，通过承载框和塑料刮齿之间的相互

配合，清洁海绵块在收回到放置槽内部的过程中

会经过清刮组件，塑料刮齿会将清洁海绵块表面

的药渣及时刮下，保证下次的清洁效果。
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1.一种基于深度学习的药物筛选方法，其特征在于：该方法包括以下步骤：

步骤一、建立model‑1：建立癌细胞系中药物组合协同作用的预测模型model‑1；

步骤二、改造结构：基于SMILES提取药物特征、进行数据增强和神经网络结构改造；

步骤三、引入限制条件：基于表型的药物筛选视角出发，引入基因表达谱(作为表型)和

分子骨架作为药物虚拟筛选的限制条件；

步骤四、构建model‑2：构建基因‑分子骨架生成模型model‑2；

步骤五、数据库筛选：以分子骨架为锚点，对大规模药物数据库进行药物虚拟筛选；

步骤六、生成小分子：药物设计、生成全新的小分子；

步骤七、药物虚拟筛选：在FDA批准的药物库、ChEMBL药物库和ZINC药物库中对一些癌

细胞系进行基于不同表型的药物组合虚拟筛选；

步骤八、验证：通过靶点预测和分子对接等手段对这些组合进行验证。

2.一种根据权利要求1所述的基于深度学习的药物筛选装置，包括虚拟筛选机(1)，其

特征在于：所述虚拟筛选机(1)的内腔底部固定设置有容纳箱(2)，所述容纳箱(2)的顶部中

间固定设置有载药台(3)，所述容纳箱(2)的顶部左右两侧均开设有落药口(4)，所述虚拟筛

选机(1)的内腔左侧开设有放置槽(7)，所述放置槽(7)的内部设置有药渣清洁组件(8)；

所述药渣清洁组件(8)包括伸缩杆(81)，所述伸缩杆(81)的内腔左右两侧壁之间固定

设置有弹性通气柱(82)，所述伸缩杆(81)的右端固定设置有衔接杆(83)，所述衔接杆(83)

的底部固定设置有承载板(84)，所述承载板(84)的底部固定设置有清洁海绵块(85)，所述

放置槽(7)的内腔底部右侧固定设置有清刮组件(9)，所述虚拟筛选机(1)的内腔左侧壁开

设有通气腔(10)，所述虚拟筛选机(1)的左侧固定设置有抽吸两用泵(11)。

3.根据权利要求2所述的一种基于深度学习的药物筛选装置，其特征在于：所述容纳箱

(2)的内腔顶部左右两侧均固定设置有两个弹簧(5)。

4.根据权利要求3所述的一种基于深度学习的药物筛选装置，其特征在于：同侧两个所

述弹簧(5)的底部之间固定设置有过滤网(6)，所述过滤网(6)位于对应一侧落药口(4)的正

下方。

5.根据权利要求2所述的一种基于深度学习的药物筛选装置，其特征在于：所述清洁海

绵块(85)的底部与载药台(3)的顶部位于同一水平高度。

6.根据权利要求2所述的一种基于深度学习的药物筛选装置，其特征在于：所述清刮组

件(9)包括承载框(91)，所述承载框(91)的顶部从前到后均匀固定设置有若干塑料刮齿

(92)。

7.根据权利要求2所述的一种基于深度学习的药物筛选装置，其特征在于：所述通气腔

(10)与弹性通气柱(82)的内部相连通，所述抽吸两用泵(11)的输气端与通气腔(10)的内部

相连通。

8.根据权利要求2所述的一种基于深度学习的药物筛选装置，其特征在于：所述容纳箱

(2)的内部滑动连接有集渣盒(12)，所述集渣盒(12)的内腔上部前后壁之间均匀固定设置

有若干防飞扬板(13)。
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一种基于深度学习的药物筛选方法

技术领域

[0001] 本发明涉及药物筛选技术领域，具体为一种基于深度学习的药物筛选方法。

背景技术

[0002] 药物是用以预防、治疗及诊断疾病的物质。在理论上，药物是指凡能影响机体器官

生理功能及细胞代谢活动的化学物质都属于药物的范畴，也包括避孕药。依照法律药物及

国际上分类管理分为两类：处方药物及非处方药物(OTC)。处方药物指那些考虑到医疗安全

只能在医疗监护下使用的药物，必须由执业医师出具书面处方(例如内科医生、牙科医生或

兽医)。非处方药物指那些不用医疗监护即具相当安全性的药物，可在无处方情况下由药店

直接出售。

[0003] 现有的基于深度学习的药物筛选方法，在确定有效药物组合的过程中，需要将待

筛选的药物放置在载药台上进行操作，操作好后将药物取走，载药台表面会残留药渣，缺乏

相应清理药渣的结构，会对下一种待筛选的药物造成干扰影响，导致筛选的准确性降低，具

有较大的改进空间，实用性较差。

发明内容

[0004] 针对现有技术的不足，本发明提供了一种基于深度学习的药物筛选方法，解决了

在确定有效药物组合的过程中，需要将待筛选的药物放置在载药台上进行操作，操作好后

将药物取走，载药台表面会残留药渣，缺乏相应清理药渣的结构，会对下一种待筛选的药物

造成干扰影响，导致筛选的准确性降低的问题。

[0005] 为实现以上目的，本发明通过以下技术方案予以实现：一种基于深度学习的药物

筛选方法，该方法包括以下步骤：

[0006] 步骤一、建立model‑1：建立癌细胞系中药物组合协同作用的预测模型model‑1；

[0007] 步骤二、改造结构：基于SMILES提取药物特征、进行数据增强和神经网络结构改

造；

[0008] 步骤三、引入限制条件：基于表型的药物筛选视角出发，引入基因表达谱(作为表

型)和分子骨架作为药物虚拟筛选的限制条件；

[0009] 步骤四、构建model‑2：构建基因‑分子骨架生成模型model‑2；

[0010] 步骤五、数据库筛选：以分子骨架为锚点，对大规模药物数据库进行药物虚拟筛

选；

[0011] 步骤六、生成小分子：药物设计、生成全新的小分子；

[0012] 步骤七、药物虚拟筛选：在FDA批准的药物库、ChEMBL药物库和ZINC药物库中对一

些癌细胞系进行基于不同表型的药物组合虚拟筛选；

[0013] 步骤八、验证：通过靶点预测和分子对接等手段对这些组合进行验证。

[0014] 本发明还公开了一种基于深度学习的药物筛选装置，包括虚拟筛选机，所述虚拟

筛选机的内腔底部固定设置有容纳箱，所述容纳箱的顶部中间固定设置有载药台，所述容
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纳箱的顶部左右两侧均开设有落药口，所述虚拟筛选机的内腔左侧开设有放置槽，所述放

置槽的内部设置有药渣清洁组件，所述药渣清洁组件包括伸缩杆，所述伸缩杆的内腔左右

两侧壁之间固定设置有弹性通气柱，所述伸缩杆的右端固定设置有衔接杆，所述衔接杆的

底部固定设置有承载板，所述承载板的底部固定设置有清洁海绵块，所述放置槽的内腔底

部右侧固定设置有清刮组件，所述虚拟筛选机的内腔左侧壁开设有通气腔，所述虚拟筛选

机的左侧固定设置有抽吸两用泵。

[0015] 进一步的，所述容纳箱的内腔顶部左右两侧均固定设置有两个弹簧。

[0016] 进一步的，同侧两个所述弹簧的底部之间固定设置有过滤网，所述过滤网位于对

应一侧落药口的正下方。

[0017] 进一步的，所述清洁海绵块的底部与载药台的顶部位于同一水平高度。

[0018] 进一步的，所述清刮组件包括承载框，所述承载框的顶部从前到后均匀固定设置

有若干塑料刮齿。

[0019] 进一步的，所述通气腔与弹性通气柱的内部相连通，所述抽吸两用泵的输气端与

通气腔的内部相连通。

[0020] 进一步的，所述容纳箱的内部滑动连接有集渣盒，所述集渣盒的内腔上部前后壁

之间均匀固定设置有若干防飞扬板。

[0021] 有益效果

[0022] 本发明提供了一种基于深度学习的药物筛选方法。与现有技术相比具备以下有益

效果：

[0023] 1、一种基于深度学习的药物筛选方法，容纳箱的顶部中间固定设置有载药台，容

纳箱的顶部左右两侧均开设有落药口，虚拟筛选机的内腔左侧开设有放置槽，放置槽的内

部设置有药渣清洁组件，药渣清洁组件包括伸缩杆，伸缩杆的内腔左右两侧壁之间固定设

置有弹性通气柱，伸缩杆的右端固定设置有衔接杆，衔接杆的底部固定设置有承载板，承载

板的底部固定设置有清洁海绵块，放置槽的内腔底部右侧固定设置有清刮组件，虚拟筛选

机的内腔左侧壁开设有通气腔，虚拟筛选机的左侧固定设置有抽吸两用泵，通过伸缩杆、弹

性通气柱、衔接杆以及清洁海绵块之间的相互配合，启动抽吸两用泵向弹性通气柱的内部

充入气体，从而推动伸缩杆变长，使清洁海绵块对载药台表面的药渣进行清洁，避免残留的

药渣对下一种待筛选的药物造成干扰，筛选的准确性提高。

[0024] 2、一种基于深度学习的药物筛选方法，清洁海绵块的底部与载药台的顶部位于同

一水平高度，清刮组件包括承载框，承载框的顶部从前到后均匀固定设置有若干塑料刮齿，

通过承载框和塑料刮齿之间的相互配合，清洁海绵块在收回到放置槽内部的过程中会经过

清刮组件，塑料刮齿会将清洁海绵块表面的药渣及时刮下，使其通过左部的落药口掉落到

集渣盒的内部，保证下次的清洁效果。

[0025] 3、一种基于深度学习的药物筛选方法，容纳箱的内腔顶部左右两侧均固定设置有

两个弹簧，同侧两个弹簧的底部之间固定设置有过滤网，过滤网位于对应一侧落药口的正

下方，容纳箱的内部滑动连接有集渣盒，集渣盒的内腔上部前后壁之间均匀固定设置有若

干防飞扬板，通过弹簧、过滤网和防飞扬板之间的相互配合，避免推落的药渣再次扬起，同

时避免药物直接掉落到集渣盒内，结构简单但是功能性强大。
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附图说明

[0026] 图1为本发明工艺流程结构示意图；

[0027] 图2为本发明药物筛选装置的主视图；

[0028] 图3为本发明药物筛选装置的剖视图；

[0029] 图4为本发明图3中A处的放大示意图；

[0030] 图5为本发明清刮组件的右视图。

[0031] 图中：1、虚拟筛选机；2、容纳箱；3、载药台；4、落药口；5、弹簧；6、过滤网；7、放置

槽；8、药渣清洁组件；81、伸缩杆；82、弹性通气柱；83、衔接杆；84、承载板；85、清洁海绵块；

9、清刮组件；91、承载框；92、塑料刮齿；10、通气腔；11、抽吸两用泵；12、集渣盒；13、防飞扬

板。

具体实施方式

[0032] 下面将结合本发明实施例中的附图，对本发明实施例中的技术方案进行清楚、完

整地描述，显然，所描述的实施例仅仅是本发明一部分实施例，而不是全部的实施例。基于

本发明中的实施例，本领域普通技术人员在没有做出创造性劳动前提下所获得的所有其他

实施例，都属于本发明保护的范围。

[0033] 请参阅图1‑5，本发明提供一种技术方案：一种基于深度学习的药物筛选方法，该

方法包括以下步骤：

[0034] 步骤一、建立model‑1：建立癌细胞系中药物组合协同作用的预测模型model‑1；

[0035] 步骤二、改造结构：基于SMILES提取药物特征、进行数据增强和神经网络结构改

造；

[0036] 步骤三、引入限制条件：基于表型的药物筛选视角出发，引入基因表达谱(作为表

型)和分子骨架作为药物虚拟筛选的限制条件；

[0037] 步骤四、构建model‑2：构建基因‑分子骨架生成模型model‑2；

[0038] 步骤五、数据库筛选：以分子骨架为锚点，对大规模药物数据库进行药物虚拟筛

选；

[0039] 步骤六、生成小分子：药物设计、生成全新的小分子；

[0040] 步骤七、药物虚拟筛选：在FDA批准的药物库、ChEMBL药物库和ZINC药物库中对一

些癌细胞系进行基于不同表型的药物组合虚拟筛选；

[0041] 步骤八、验证：通过靶点预测和分子对接等手段对这些组合进行验证。

[0042] 本发明还公开了一种基于深度学习的药物筛选装置，包括虚拟筛选机1，虚拟筛选

机1的内腔底部固定设置有容纳箱2，容纳箱2的顶部中间固定设置有载药台3，容纳箱2的顶

部左右两侧均开设有落药口4，虚拟筛选机1的内腔左侧开设有放置槽7，放置槽7的内部设

置有药渣清洁组件8，药渣清洁组件8包括伸缩杆81，伸缩杆81的内腔左右两侧壁之间固定

设置有弹性通气柱82，伸缩杆81的右端固定设置有衔接杆83，衔接杆83的底部固定设置有

承载板84，承载板84的底部固定设置有清洁海绵块85，放置槽7的内腔底部右侧固定设置有

清刮组件9，虚拟筛选机1的内腔左侧壁开设有通气腔10，虚拟筛选机1的左侧固定设置有抽

吸两用泵11，通过伸缩杆81、弹性通气柱82、衔接杆83以及清洁海绵块85之间的相互配合，

启动抽吸两用泵11向弹性通气柱82的内部充入气体，从而推动伸缩杆81变长，使清洁海绵
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块85对载药台3表面的药渣进行清洁，避免残留的药渣对下一种待筛选的药物造成干扰，筛

选的准确性提高，容纳箱2的内腔顶部左右两侧均固定设置有两个弹簧5，同侧两个弹簧5的

底部之间固定设置有过滤网6，过滤网6位于对应一侧落药口4的正下方，清洁海绵块85的底

部与载药台3的顶部位于同一水平高度，清刮组件9包括承载框91，承载框91的顶部从前到

后均匀固定设置有若干塑料刮齿92，通过承载框91和塑料刮齿92之间的相互配合，清洁海

绵块85在收回到放置槽7内部的过程中会经过清刮组件9，塑料刮齿92会将清洁海绵块85表

面的药渣及时刮下，使其通过左部的落药口4掉落到集渣盒12的内部，保证下次的清洁效

果，通气腔10与弹性通气柱82的内部相连通，抽吸两用泵11的输气端与通气腔10的内部相

连通，容纳箱2的内部滑动连接有集渣盒12，集渣盒12的内腔上部前后壁之间均匀固定设置

有若干防飞扬板13，通过弹簧5、过滤网6和防飞扬板13之间的相互配合，避免推落的药渣再

次扬起，同时避免药物直接掉落到集渣盒12内，结构简单但是功能性强大。

[0043] 使用时，将筛选好的药物从载药台3上取走，此时载药台3表面会残留药渣，只需启

动抽吸两用泵11，通过通气腔10向弹性通气柱82的内部充入气体，随着弹性通气柱82内部

气体的增多，其体积变长，会推动伸缩杆81向右伸长，带动清洁海绵块85向右移动，过程中

清洁海绵块85会将载药台3表面的药渣推到右部的落药口4中，顺着过滤网6的孔洞下落到

集渣盒12的内部，然后抽吸两用泵11再次工作将弹性通气柱82内部的气体抽吸走，此时在

弹性通气柱82自身弹性的作用下，会使伸缩杆81恢复原状，促使清洁海绵块85向左移动，当

经过清刮组件9时，塑料刮齿92会将清洁海绵块85表面的药渣及时刮下，使其通过左部的落

药口4掉落到集渣盒12的内部，保证清洁海绵块85之后的清洁效果，定期将集渣盒12抽拉出

来，将其内部的药渣清理出来恢复原位即可。

[0044] 需要说明的是，在本文中，诸如第一和第二等之类的关系术语仅仅用来将一个实

体或者操作与另一个实体或操作区分开来，而不一定要求或者暗示这些实体或操作之间存

在任何这种实际的关系或者顺序。而且，术语“包括”、“包含”或者其任何其他变体意在涵盖

非排他性的包含，从而使得包括一系列要素的过程、方法、物品或者设备不仅包括那些要

素，而且还包括没有明确列出的其他要素，或者是还包括为这种过程、方法、物品或者设备

所固有的要素。

[0045] 尽管已经示出和描述了本发明的实施例，对于本领域的普通技术人员而言，可以

理解在不脱离本发明的原理和精神的情况下可以对这些实施例进行多种变化、修改、替换

和变型，本发明的范围由所附权利要求及其等同物限定。
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