
Schrödinger 
药物发现领域的
计算科学平台

Schrödinger平台支持分子设计、预测分析与实验验证
的闭环研发流程，通过高精度计算工具优先筛选出值
得合成的候选分子，显著提升研发效率。

核心工作流：“设计-预测-合成-测试”软件特色与优势

Schrödinger是计算机辅助药物设计领域的核心平台，集成了物理模拟与机器学习，提供从靶
点识别到候选化合物发现的全流程计算解决方案。其平台深度融合量子力学、分子动力学与数
据科学，帮助科学家实现“预测优先”的药物设计，替代传统试错模式，广泛应用于全球多家药
企与科研机构。

第一性原理计算
以量子力学方法精确求解电子结构，
探索全新化学空间。

统一可视化平台
Maestro界面简化任务设置与复杂体
系分析。

行业广泛认可
全球1350+家学术机构，营收前20
大制药公司全部授权使用。

模块协同
多工具（如Glide+Prime）协同解决
复杂问题。



Schrödinger 

Schrödinger：以计算开启药物发现的新纪元

应用领域

精确分子对接

自由能微扰（FEP+）

分子建模

生物制剂平台

量子力学计算

虚拟筛选 Glide,Phase,  
Shape Screening

高通量筛选，借助主动学习与GPU加速，可在24小时
内完成十亿级化合物库筛选

通过精准对接与构象优化，获得实验级的可靠结果。

实验精度预测结合，支持先导化合物优化。

用于抗体、多肽、核酸、酶等生物制剂的综合发现平台。

Glide, Prime , 
Induced Fit Docking 

FEP+

Prime, MacroModel,  
Desmond

对关键位点进行精确的电子结构计算。QSite, Jaguar

分子生成
基于深度学习的自动QSAR建模与生成式对接，快速
产生具有目标活性及类药性的全新分子结构，拓展化
学空间探索。

DeepAutoQSAR, 
Generative Glide

BioLuminate

核心模块 功能简介

核心模块概览

药物研发应用一览

统一操作平台
图形化界面集成建模、
模拟与机器学习工作
流，降低使用门槛，支
持一站式分子发现。

高精度分子对接
专业的配体-受体对接工具，
适用于虚拟筛选、结合模式
预测与三维分子设计。

分子动力学模拟
GPU加速模拟蛋白-配
体动态行为，揭示结合
机制与构象变化。

实验级自由能预测
接近实验精度（约1 kcal/mol）
误差预测结合亲和力变化，指导
化合物优先合成。

蛋白结构建模
构建高质量蛋白三维模
型，支持同源建模、点突

变预测与结构优化。

Maestro

Glide
Prime

FEP+

Desmond

精确建模以优化蛋白、核酸、抗体等生物大分子结构。
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