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摘要(译)

一种开发化合物性质预测模型的方法。该方法包括从多个化合物中的每一个的结构数据获得至少一个描述符。对于多种化合物中的
每一种，获得至少一种化学化合物性质。通过将至少一个描述符映射到化合物属性来开发预测模型。化学化合物性质可以是ADME
性质。 ADME属性可能是吸收。化学化合物性质也可以是毒性。
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