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Abstract 
 

여러 종류의 암세포주 (cell line)에 대해 약물 치료제의 반응을 예측하는 약물반응 예측 (DRP: Drug Response Prediction) 연

구는 의약학계에서 매우 중요한 주제이다. 최근 학계에서는 해당 문제를 그래프 신경망 (GNN: Graph Neural Network)을 사용

하여 해결하고자 하는 노력이 대두되고 있다. 관련된 모델들은 다양한 유전체 데이터와 약물 데이터를 각각 그래프 형식

으로 치환한 후에 GNN 방법론을 활용하여 학습시킨다. 그렇게 얻어진 임베딩 벡터를 활용하여 IC50 (inhibitory concentration) 

혹은 AUC (Area Under the dose–response Curve) 수치를 예측한다. 본 논문에서는 해당 연구들에 관련된 데이터셋과 방법론에 

관하여 소개하고 향후 모델의 해석력과 관련된 연구의 방향에 대해 제시하고자 한다.   

 

Ⅰ. 서론 

특정 질병에 대해 적절한 치료제를 사용하는 것은 의학

분야에서 굉장히 중요한 일이다. 특히 어떤 암세포주 

(cell line)에 어떤 약물이 효과적인지에 대한 정보는 환자

의 치료에 있어 큰 영향을 미친다. 약물예측 반응 (DRP: 

Drug Response Prediction)은 암세포주에 대한 약물의 반응 

정도를 예측하는 연구이다. 최근에는 DRP 분야에 그래프 

신경망 (GNN: Graph Neural Network)을 활용한 예측 연구

가 활발히 진행되고 있다. 본 연구에서는 현재까지 DRP 

연구에서 그래프 신경망의 활용 동향과 챌린지에 대해 

살펴보고자 한다.  
 

Ⅱ. 데이터셋 

DRP 연구에서 사용하는 벤치마크 데이터셋은 크게 세 

가지로 나누어진다. 첫번째는 암세포주 유전체 데이터셋, 

두번째는 약물에 관한 약 데이터셋, 그리고 마지막은 각 

암세포주에 대한 약물의 반응 정도를 가지고 있는 반응 

데이터셋이다. 각 데이터셋들은 모두 테이블 형식으로 주

어진다.  

각각의 암세포주들의 정보를 담고 있는 유전체 데이터

셋이 있다. 해당 데이터는 암세포주의 다양한 유전체 및 

후생 유전학 정보 (gene expression profile, gene mutation, 

copy number variation, DNA methylation등)를 담고 있다 [1]. 

또한, 단백질들의 기능적 상호 작용 관계를 나타내는 

Protein-Protein Interactions (PPI) 데이터셋, 유전체의 

sequential 한 생화학/대사 경로 관계를 나타내는 pathway 

데이터셋 등이 있다. 해당 데이터들은 GDSC, CCLE, 

STRING, KEGG 등의 데이터베이스에서 검색 및 다운로드

할 수 있다 [2].  

약물 데이터셋에는 약물을 구성하는 분자의 구조를 나

타내는 데이터와 각 분자를 구성하는 원자의 특징에 대

한 정보를 담고 있는 데이터 셋이 있다. 해당 데이터들은 

Pubchem, Deepchem 등에서 검색 및 다운로드할 수 있다 

[3].  

반응 데이터셋은 행에 암세포주 정보, 열에는 약물 정

보가 있는 매트릭스 데이터이다. 각각의 행과 열이 만나

는 셀에는 해당 암세포주와 약물의 반응정도에 대한 값

인 IC50 (inhibitory concentration; 반수 최대 억제 농도) 혹

은 AUC (Area Under the dose–response Curve)가 있다. IC50은 

특정 억제 물질이 특정 생물학적 과정 혹은 성분을 50% 

억제하는데 필요한 양이다. 통상 항암제 기초 연구에서는 

암세포의 성장을 50% 억제하는 약물의 농도로 정의한다. 

AUC 는 분류 문제에 사용되는 AUC-ROC 측도이다. 해당 

데이터들은 GDSC등에서 검색 및 다운로드할 수 있다. 
 

Ⅲ. 그래프 신경망 모델 

DRP 분야에 그래프 신경망을 활용한 연구들의 모델들은 

위의 데이터셋들이 가진 특징들을 선택적으로 사용하여 

학습이 된다. 그러나 모델들의 구조는 큰 틀에서 다음의 

방법을 따른다 [3]. 유전체 데이터셋을 활용하여, gene 

expression, gene mutation, copy number variation등의 암세포

주내 각 유전체의 발현 및 변이에 대한 특징과 PPI, gene 

pathway 등과 같은 각 유전체 및 단백질 간의 상호작용을 

나타내는 특징들을 이용하여 그래프 구조를 만들어 벡터

형태로 임베딩한다. 이 때, 필요한 특징들만 선택하여 사

용한다. 아래 표 1은 각 모델 별로 사용한 데이터의 종류

에 대한 예시를 보여준다 [2]. 또한, 약물 데이터셋을 활

용하여 약물내의 분자의 구조와 각 분자를 이루는 원자

들의 특징을 이용하여 벡터 형태로 임베딩한다. 그 후, 

임베딩 된 각 암세포주와 각 약물의 벡터들을 이용하여 

반응 데이터셋의 IC50 혹은 AUC 값과 비교하여 학습시킨

다.  

 

Method Input 
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tCNNs     
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: Gene expression    : Gene mutation    : Copy Number Variation 

표 1. 약물반응 예측 모델 별 사용 데이터 특징 

 

이렇게 각 암세포주에 대한 약물의 반응정도를 잘 예측

하는 것은 컴퓨터 과학적으로도 생물학적으로도 유의미

한 결과이다. 하지만 여기서 더 나아가 신약 및 바이오마

커 (biomarker) 개발과 임상 단계로의 translation 을 포함한 

의약학 분야에서 정밀한 판단과 유의미한 결과를 가져다 

주는 것은 모델의 해석력 즉 모델이 반응 정도를 특정 

값으로 예측한 이유에 대한 해석 가능여부에 있다. 즉 각 

암세포주에 대한 약물 반응성이 차이를 보이는 원인을 

알아내는 것이다. 이는 현재 딥러닝 분야의 XAI 

(explainable AI) 트렌드에도 부합한다. 따라서 향후 연구에

는 DRP모델의 해석에 관한 연구가 필요한 이유이다. 
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