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引言



机器学习的定义与重要性

机器学习是人工智能的一个子集，它

使计算机系统能够从数据中“学习”

并做出预测或决策，而无需进行明确

的编程。

在许多领域，包括药物研发，机器学

习正成为一种强大的工具，因为它能

够处理大量数据、发现模式并做出准

确的预测。



    

药物研发的挑战与机遇

药物研发是一个漫长而昂贵的过程，

通常需要数年时间和数亿美元的投资。

面临的挑战包括预测药物的生物活性、

优化药物设计以及降低临床试验失败

率等。

机器学习的出现为药物研发带来了新

的机遇，通过提高预测精度和降低成

本，有望加速药物的研发进程。
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机器学习在药物研发中的
应用



利用机器学习算法分析基因组学、蛋

白质组学等数据，识别与疾病相关的

潜在靶点。

通过预测模型评估靶点的可行性和有

效性，为后续药物研发提供依据。

靶点发现与验证

靶点验证

靶点发现



VS

利用机器学习模型对大量化合物进行快

速筛选，识别具有潜在活性的候选药物

分子。

分子优化

通过机器学习技术对候选药物进行结构优

化，提高其活性、稳定性和降低副作用。

分子筛选

分子筛选与优化



利用机器学习算法预测药物与靶点之间的相

互作用，指导新药分子的设计与合成。

通过机器学习模型预测药物的合成路径和反

应条件，降低实验成本和时间。

药物设计 合成路径预测

药物设计与合成



利用机器学习技术分析历史临床试验数据，优化新药临床试验方案。

临床试验设计

通过机器学习算法对临床试验数据进行分析，挖掘药物疗效与副作用的相关性。

临床数据分析

临床试验设计与分析
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机器学习在药物研发中的
挑战



药物研发过程中产生的数据量有限，难以满足机
器学习对大量数据的需求。

数据量不足

数据来源多样，质量不一，可能存在误差和异常
值，影响机器学习模型的准确性和稳定性。

数据质量参差不齐

药物研发中的数据标注需要专业知识和经验，且
工作量大，难以保证标注质量和一致性。

数据标注困难

数据质量问题
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