
강의개요 

 

Drug Target Prediction and Drug Repositioning with 

Graph Learning 

 

약물-표적 관계 예측은 신약 개발 초기 단계에 필수적인 기술이며, 기존의 약물을 재활용하는 

약물 재창출 분야에도 밀접한 관련이 있는 기술이다. 그렇다면, 약물의 표적은 어떻게 예측할 수 

있을까? 이를 바탕으로 약물 재창출은 어떻게 할 수 있을까? In silico 기반의 약물-표적 관계 

예측은 약물과 약물, 약물과 질병, 질병과 유전자 등 여러 가지 상호작용을 고려해야 하기에 많은 

어려움이 따른다. 

본 강의에서는 약물, 질병, 유전자 간 상호작용을 그래프로 학습하여 약물-표적 예측 및 약물 

재창출을 설명한다. 먼저 Random walk, Network propagation, Graph neural network 등 기본적인 

그래프 분석 기법들을 배우고, 이를 약물-표적 상관관계 분석/예측 및 약물 재창출 분야에서 

효율적이고 효과적으로 활용한 최신 사례를 소개한다. 

 

강의는 다음의 내용을 포함한다.  

⚫ 그래프 마이닝 알고리즘 

⚫ Graph neural network 기반의 딥러닝 기술  

⚫ 약물-표적 관계 예측(Drug-Target Interaction) 사례 및 기술 

⚫ 약물 재창출(Drug repositioning) 사례 및 기술 

 

*교육생준비물: X (이론강의) 

  

* 강의 난이도: 중급 

 

* 강의: 김선 교수 (서울대학교 컴퓨터공학부) / 이상선 컴퓨터공학 박사 
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