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阅读原文：

问题概述

针对大多数药物副作用预测相关综述仅涉及对药物副作用关联预测方法的讨论的问题，本文作者
撰写了该综述论文。

文章旨在梳理基于机器学习的单一药物和药物相互作用（DDIs）引起的副作用的预测方法。此
外，文章还强调了预测药物副作用发生频率和严重程度的研究。

预测方法梳理

将预测方法分为药物副作用关联预测，多标签药物副作用预测和由DDIs引起的副作用预测三类
进行深入探讨。

图1 基于机器学习算法的药物副作用关联预测概述
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图2 基于机器学习算法的多标签药物副作用预测概述

图3 使用机器学习算法对 DDIs 产生的副作用进行预测的概述

挑战和未来方向

药物副作用预测研究领域面临多重挑战，如不平衡的数据集、数据质量和融合问题、预测由药物
组合引起的副作用、预测中药的副作用以及模型可解释性问题。未来可以通过将生成式大型模型
与先进的机器学习技术相结合，使药物副作用预测模型变得更加强大。

相关内容推荐

文章精要 山东大学崔学峰、赵巍等：MetaGIN：用于分子性质预测的轻量级框架
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文章精要 重庆大学薛伟伟副教授团队：深度学习框架ProteinMPNN在扩展合成蛋白的序列空间上
的应用研究
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