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Warum ist die Vorhersage von Protein-Ligand-Bindungen wichtig?

● Klinische Relevanz
● Ist ein zentrales Element in der 

Arzneimittelentwicklung 
– Je schneller desto günstiger



  

Herrausforderung: Komplexität der 
Molekülinteraktionen



  

Traditionelle Lösungen 
● Molekulares Docking

- Berechnungen auf Basis der räumlichen Struktur, ungenau
● Molekulare Dynamik

– Berechnung auf Basis von Inter und Intra-molekularen 
Kräften

– Sehr rechenaufwändig aufgrund von Sampling und Scoring
Beispiele: GLIDE, GNINA 



  

Neue Idee: geometrisches Deep 
Learning

● Ein NN auf die Geometrie und Symmetrie des 
Liganden und Proteins trainieren

● Features zur Abbildung von molekularen 
Kräften



  

Graph Neural Networks (GNNs)
● (K-NN)  k-nearest neighbor Graph
● G = (V, E)

– V = Knoten & E = Edges
– Mit X als 3D Koordinaten und F für Features

● Vorteil: Flexibel & Skalierbar



  

SE(3)-Equivariance



  

Graph Matching & Message 
Passing



  

Attention-Mechanismus
● Attention ermöglicht es dem Modell, sich auf relevante Teile der 

Eingabedaten zu konzentrieren und andere Teile zu ignorieren.



  

Die Programmarchitektur



  

Evaluation



  

Disskusion
● Stärken des Ansatzes:

Effizientere und genauere Vorhersagen im Vergleich zu traditionellen 
Methoden.
Die Fähigkeit des Modells, die Geometrie der Moleküle zu berücksichtigen, 
führt zu besseren Ergebnissen bei komplexen Bindungsszenarien.

● Limitationen und Herausforderungen:
Wie bei allen Deep-Learning-Ansätzen könnte die Qualität der Vorhersagen 
von der Größe und Qualität der Trainingsdaten abhängen.
Die Notwendigkeit leistungsfähiger Rechenressourcen, insbesondere für 
große Datensätze.



  

Literatur
● EQUIBIND: Geometric Deep Learning for Drug Binding Structure 

Prediction https://arxiv.org/pdf/2202.05146
● INDEPENDENT SE(3)-EQUIVARIANT MODELS FOR END-TO-END 

RIGID PROTEIN DOCKING https://arxiv.org/pdf/2111.07786
● E(n) Equivariant Graph Neural Networks 

https://arxiv.org/pdf/2102.09844
● GEOMETRIC AND PHYSICAL QUANTITIES IMPROVE
● E(3) EQUIVARIANT MESSAGE PASSING 

https://arxiv.org/pdf/2110.02905

https://arxiv.org/pdf/2202.05146
https://arxiv.org/pdf/2111.07786
https://arxiv.org/pdf/2102.09844
https://arxiv.org/pdf/2110.02905

	Slide 1
	Slide 2
	Slide 3
	Slide 4
	Slide 5
	Slide 6
	Slide 7
	Slide 8
	Slide 9
	Slide 10
	Slide 11
	Slide 12
	Slide 13

