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Contextualisation
L’objectif et l’importance du sujet

Figure: Le processus de développement d’un médicament1

1Adapté de: https://www.synergielyoncancer.fr/
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Contextualisation
L’importance et les applications
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Contextualisation
L’importance et les applications
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Aperçu de la thèse
Vision globale et vision détailée
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Molécules sous forme de graphes
Graphes moléculaires2

▶ Type d’atome;
▶ Degré;
▶ Charge;
▶ Hybridation;
▶ Hydrogènes liés;
▶ Aromaticité;
▶ Type de liaison.

2Graph Neural Networks for the Prediction of Molecular Structure–Property Relationships (2023)
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Molécules sous forme de graphes
CGPF: Complete Graph of Pharmacophoric Features3

▶ A: accepteur de liaisons hydrogène;
▶ D: donneur de liaisons hydrogène;
▶ N: groupes ionisables chargés

négativement;

▶ P: groupes ionisables chargés
positivement;

▶ H: régions hydrophobes;
▶ R: anneaux aromatiques;

3The Pharmacophore Network: A Computational Method for Exploring Structure–Activity
Relationships from a Large Chemical Data Set (2018)
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GNN pour la classification de l’activité
Qu’est-ce qu’un GNN ?

▶ Le GNN est un type de réseau de neurones utilisé pour apprendre des
représentations utiles en utilisant des graphes.

▶ Les défis liés à l’utilisation des graphes :
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GNN pour la classification de l’activité
Les matrices pour représenter un graphe4

4Source: https://syedarizvi.com/blog/2024/gnn-basics/
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GNN pour la classification de l’activité
Comment fonctionne une convolution5

5Source: https://syedarizvi.com/blog/2024/gnn-basics/
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GNN pour la classification de l’activité
Comment fonctionne une convolution6

6Source: https://syedarizvi.com/blog/2024/gnn-basics/
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GNN pour la classification de l’activité
Le modèle MCP-GNN7

7Graph Neural Network Based on Molecular and Pharmacophoric Features for Drug Design
Application (2025 - Accepté)
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GNN pour la classification de l’activité
L’importance des arêtes

Couche linéaire
y = xWT

▶ L’application d’une couche linéaire pour apprendre l’importance des
informations des arêtes;

▶ x: vecteur d’entrée;
▶ y: valeur de sortie;
▶ W: matrice de poids à apprendre;
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GNN pour la classification de l’activité
Les couches de convolution

GraphConv - Pour les CGPFs

x
′
i = W1xi +W2

∑
j∈N (i) ei,j · xj

▶ x
′
i: nouvelle représentation du sommet i

▶ xi: vecteur de caractéristiques original du sommet i;
▶ W1: matrice de poids pour le sommet i;
▶ N (i): voisinage du sommet i;
▶ xj : vecteur de caractéristiques du voisin j;
▶ W2: matrice de poids pour les voisins du sommet i;
▶ ei,j : poids de l’arête entre les sommets i et j;
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GNN pour la classification de l’activité
Les couches de convolution

GINEConv - Pour les graphes moléculaires

x
′
i = MLP

(
(1 + ϵ) · xi +

∑
j∈N (i) ReLU(xj + ei,j)

)
▶ x

′
i: nouvelle représentation du sommet i

▶ xi: vecteur de caractéristiques original du sommet i;
▶ xj : vecteur de caractéristiques du voisin j;
▶ N (i): voisinage du sommet i;
▶ ei,j : poids de l’arête entre les sommets i et j;
▶ ϵ: paramètre entrâınable pour ajuster le poids de l’information propre au

sommet;
▶ ReLU : fonction d’activation.
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GNN pour la classification de l’activité
L’opération de global pooling

▶ Transformation des résultats de la dernière couche de convolution sont
transformés en un vecteur de taille fixe.

▶ hG = POOL(hL
i |i ∈ VL)
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GNN pour la classification de l’activité
Les premiers résultats
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GNN pour la classification de l’activité
Conclusion pour les GNNs

▶ Nous avons un classifieur avec des bons résultats pour faire la prédiction de
l’activité d’une molécule;

▶ Le classifieur est plus simples (225.000 paramètres), mais plus efficace que
d’autres modèles de la littérature, comme RG-MPNN (1.950.000 paramètres)
et AttentiveFP (524.000 paramètres);
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Explication des résultats obtenus
Biblio

▶ L’objectif: comprendre pourquoi une molécule est active sur une cible
biologique.

▶ Différents algorithmes dans la littérature pour l’explicabilité des graphes:

1. Contrefactuel: trouver le plus petit changement dans les graphes d’entrée qui
modifie la prédiction du modèle;

2. Factuel (post-hoc): trouver une explication à partir de l’entrée, de la sortie et
parfois des paramètres internes du modèle;

3. Factuel (self-interpretable): processus d’explicabilité intrinsèque au modèle;
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Explication des résultats obtenus
Biblio8

8A Survey on Explainability of Graph Neural Networks (2023)
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Explication des résultats obtenus
Premiers résultats
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The end

[thank you]

Any Questions ?

mariana.brito-azevedo@unicaen.fr
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