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Dé xuit cdc gidi phdp dé dw dodn ddp iing don thuéc

(1) Pé xudt gidi phap hoc dit liéu biéu dién do thi ciia phan tir thuéc — GraphDRP. Giai phap
ap dung cach biéu dién dit liéu thudc mot cach ty nhién dudi dang d6 thi phan tir voi cac dinh 1a
cac nguyén t6 hoa hoc, canh la cac lién két gitra chung. Cac dac trung an ctia phan tir thude duge
hoc thong qua mot s6 bién thé cua mang no-ron d6 thi (GCN, GAT, GIN, GCN- GAT), trong khi
cac dong té bao duge biéu dién dudi dang cac vecto nhi phan mo ta thong tin dot bién gendi truyén
(genomics), cac dic trung biéu dién duoc hoc thong qua cac 16p tich chap mot chidu (CNN1D).
Céc dac trung biéu dién cho thudc va dong té bao sau do duoc két hop thanh cac biéu dién dic
trung cho timg cip tuong tac thude - dong té bao dé du doan dap tng thudc. Giai phap nay cho
théy hi€u qua cua viéc cai tién cach hoc biéu dién dit lidu dd thi phan tu thude trong du dodn dép
g thudc niang dy doan tot hon so véi phuong phap khong ap dung dang biéu dién d6 thi trén cac
kich ban thtr nghiém.

(2) Pé xudt gidi phdp tich hop da dir liéu -omics va div liéu dé thi phdn tir thuoc -
GraOmicDRP: Giai phap thyc hién tich hop da dang cac dit liéu biéu dién cac dong té bao khong
chi 1a dir liéu gen di truyén (genomics) ma con la dir liu methyl hoa (epigenomics), dir liéu biéu
hién gen (transciptomics) két hop véi dir liéu biéu dién dd thi phan tir thude dé du doan dap ing
thuoc Trong d6, cac biéu dién dic trung phan tur thuoc dugc hoc dya trén mang no-ron db thi dang
cau (GIN) va dir liéu biéu dién dong té bao duoc tong hop tir cac dit liéu -omics khac nhau duoc
trich xuat thong qua mang CNN1D. GraOmicDRP da cho thay kha ning hiéu qua cta viéc tich
hop da dir li¢u -omics trén cac kich ban thu nghiém. Giai phép tich hop da dir li¢u -omics nay
khong chi cho thay hiéu qua cia viéc tich hop da dit liéu -omics trong du doan ma con gitp xac
dinh duoc dit liéu c6 ¥ nghia trong mo hinh dy doan dap tng thudc.

Dé xuit cdc gidi phdp tich hop dir ligu dé dw dodn ddp irng da thuoc

(3) Pé xuat gidi phdp hoc cdc biéu dién do thi ciia da phdn tir thude va tich hop da dit liéu -
omics — GraOmicSynergy: Giai phap thuc hién tich hgp da dir li¢u -omics nhu dit li€u gen di truyén
(genomics) methyl hoa (epigenomics), biéu hién gen (transciptomics) két hop véi dit liéu biéu dién
thudc dudi dang db thi phén tir de du doan dap ng da thudc. Trong do6, cip thudc duoc hoc thong
qua mang no-ron do thi ding cdu (GIN), va duogc tong hop thong qua mot mo-dun co ché chi y
mo phong qua trinh thir thude va do do két hop thude mot cach tu nhién hon, trong khi d6 dong té
bao duoc tong hop dua trén cac dir lidu -omics khac nhau duge hoc théng qua cac mang CNNID.
GraOmicSynergy cho thay hiéu qua cua viéc tich hop da dir liéu -omics va dir liéu biéu dién tong
hop thude dudi dang db thi co ché chu y trong viée du doan dap tng da thude.



(4) Pé xudt gidi phdp tich hop da di liéu -omics va théng tin mang sinh hoc - AE-XGBSynergy:
Giai phép tich hop da dit liéu -omics ciia dong té bao duoc trich xuat thong qua bé ma hoa pre-
trained encoder két hop vé6i dit liéu biéu dién thudc va dong té bao dugc trich xuit thong qua thong
tin cdu trac mang tuong tac protein (PPI) dé du doan phan loai dap tmg da thubc. AE-XGB Synergy
khai thac cac moi quan hé thudc — dich (drug-protein), dong té bao — protein, xdy dung mang do
thi da tang dé trich xuit dic diém tuong dong vé cdu trac va tao ra bdi canh cu trac cho cac nat
va trich xudt dic trung ctia dong té bao va thudc dé tich hop voi cac biéu dién dong té bao nhu dit
liéu methyl héa, dit liéu hé gen di truyén dé dy doan dap tmg da thudc. AE-XGBSynergy cho thiy
hudng tiém ning trong viée tich hop da dir liéu -omics vé6i théng tin mang tuong tic protein dé du
doan su két hop thude.

CAC UNG DUNG, KHA NANG UNG DUNG TRONG THU'C TIEN HOAC NHUNG VAN
PE CON BO NGO CAN TIEP TUC NGHIEN CU'U:

Cac két qua nghién ctru cta luan an c6 thé st dung trong viéc phan tich, danh gia va cai thién
hiéu ning ctia cac mo hinh du doan dap tmg thudc trong diéu tri bénh, gbp phan ning cao hiéu qua
trong nghién ctru diéu tri tién 14m sang va 1am sang trong y hoc chinh xac. Cac phan tich va két
qua nay cling 6 thé dugc sir dung trong giang day va nghién ciru tai cac trudng dai hoc. Cac hudng
phat trién tlep theo cta luan 4n bao gdm: mo hinh hoa dit liéu biéu dién thudc tich hop dic trung
Iy hoa, cau tric 3D; mo hinh héa dir li¢u tich hop da dir li€u -omics khac nhu proteomics,
metabomics; 4p dung cdc md hinh tinh toan tién tién nhu: molecular-pretrain model, transformer,
graphformer cho bai toan dy doan dap tng thude.
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