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引言
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药物研发成本高、周期长

传统药物研发过程需要大量人力、物力和时间，且成功

率较低。

数据驱动决策的需求

随着大数据和人工智能技术的快速发展，数据驱动的决

策在各行各业得到广泛应用。

机器学习在药物研发中的应用潜力

机器学习能够从大量数据中提取有用信息，加速药物研

发过程。

研究背景



研究机器学习在智能药物研发中

的应用，提高药物研发效率和成

功率。

目的

为药物研发领域提供新的工具和

方法，促进医药行业的创新和发

展。同时，为其他领域的数据驱

动决策提供借鉴和参考。

意义

研究目的和意义
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机器学习基础



机器学习是人工智能的一个子领域，

通过从数据中自动提取模式并进行预

测或决策，使机器能够逐渐改进其性

能，而无需进行显式的编程。

根据学习方式的不同，机器学习可以

分为监督学习、无监督学习、半监督

学习和强化学习等。

机器学习定义与分类

机器学习分类

机器学习定义



线性回归

支持向量机

决策树

随机森林

通过找到最佳拟合直线来预测因变量的值。

一种分类和回归方法，旨在找到能够将不同

类别的数据点最大化分隔的决策边界。

一种树形结构，用于进行分类或回归分析。

由多个决策树组成的集成学习算法，可以提

高预测精度和稳定性。
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常用机器学习算法
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数据收集

收集用于训练和验证机器学习

模型的数据集。 02

数据预处理

对原始数据进行清洗、转换和

归一化等操作，以便更好地适

应模型训练。
03

特征工程

通过选择、转换或创建新特征

来提高模型的性能和解释性。

04

模型训练

使用训练数据集训练机器学习

模型，并调整模型参数以优化

性能。
05

模型评估

使用验证数据集评估模型的性

能，并选择最佳模型进行部署。 06

模型部署与监控

将最佳模型部署到实际应用中，

并进行持续监控和调整。

机器学习工作流程
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智能药物研发概述



确定潜在的治疗目标，

即药物作用的生物靶点。

靶点发现

基于靶点的结构和功能，

设计具有治疗潜力的分

子。

分子设计

将设计的分子合成出来，

并通过实验筛选出具有

药效的候选药物。

合成与筛选

对候选药物进行严格的

临床试验，评估其安全

性和有效性。

临床试验

药物研发的阶段



从靶点发现到临床试验，
整个过程可能需要数年时
间。

研发周期长 成本高昂 成功率低

涉及大量的人力、物力和
财力投入。

在临床试验阶段失败的概
率较高，导致很多有前景
的药物无法上市。

030201

药物研发中的挑战
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靶点预测

利用机器学习算法分析生物数据，预测潜在的

药物治疗靶点。

分子设计

通过机器学习模型对分子性质进行预测，

优化分子的结构和功能。

药物作用机制研究

利用机器学习技术分析药物与靶点相互作用

机制，深入了解药物的作用原理。

临床试验辅助

通过机器学习算法分析临床数据，预测药物

疗效和安全性，为临床决策提供支持。

机器学习在药物研发中的应用
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机器学习在药物研发中的具体
应用
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