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Description :

La prédiction de I'affinité de liaison entre une protéine et un ligand est une étape clé dans le
processus de découverte de médicaments, permettant de réduire les colts et le temps de
développement des traitements. Bien que de nombreuses méthodes basées sur I'apprentissage
profond aient été développées pour prédire cette affinité en exploitant les informations structurelles
ou séquentielles des médicaments et de leurs cibles, elles présentent plusieurs limitations.

Les approches basées uniquement sur les séquences peuvent ignorer des données essentielles, telles
que les liaisons hydrogéne, ce qui entraine une perte d'informations importantes. A l'inverse, les
méthodes basées sur les graphes risquent d'inclure des informations non pertinentes qui n'ont pas
d'impact direct sur la prédiction. De plus, I'absence de partitionnement structuré peut limiter la
capacité a représenter les caractéristiques clés des interactions.

Pour surmonter ces défis, I'étudiant doit proposer un modéle multimodal de prédiction de I'affinité
de liaison protéine-ligand. Ce modele intégre des Graph Neural Networks (GNN) ainsi que diverses
représentations issues de modeles préentrainés pour les protéines et les ligands. En combinant des
embeddings générés a partir de modeles Transformers avec des données structurées sous forme de
graphes, notre approche capture les caractéristiques essentielles des interactions tout en évitant les
informations superflues.

Les expérimentations menées sur deux jeux de données de référence, KIBA et DAVIS, montrent que
le modele proposé dépasse les performances des méthodes existantes. Cette recherche contribue a
I'amélioration des outils de prédiction des interactions médicamenteuses, avec un fort potentiel pour
accélérer le processus de découverte de nouveaux médicaments.

Objectif de la Recherche :

Développer un modele prédictif avancé, basé sur des modeles Transformers préentrainés, pour
améliorer la précision de la prédiction de I'affinité de liaison entre protéines et ligands en utilisant
une approche multimodale qui combine les GNNs avec des techniques d'embedding modernes.

Mots-clés : Affinité Protéine-Ligand, Modeles Transformers, Graph Neural Networks, Prédiction
Multimodale, KIBA, DAVIS, Deep Learning.
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