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O termo genes essenciais € usado para caracterizar o subconjunto de genes (ou
proteinas) do genoma de um organismo que sao essenciais a vida. A identificagao
de genes essenciais € um passo critico para uma melhor compreensao da biologia e
patologia humana. Métodos experimentais classificam genes como essenciais com
um bom nivel de certeza, porém, sado custosos e demorados. Abordagens
computacionais ajudaram a mitigar estas restricbes, explorando métodos de
aprendizado de maquina (AM) e a correlagdo de essencialidade com informagdes
biologicas, especialmente redes de interagdo proteina-proteina (PPI), para prever
genes essenciais de forma mais rapida e barata. No entanto, seu desempenho
ainda é limitado, pois as centralidades de rede nao s&o indicativos exclusivos da
essencialidade, e os métodos tradicionais de AM sio incapazes de aprender com
dominios nao euclidianos, como grafos. Graph neural networks (GNNs) sao
algoritmos de aprendizado profundo que visam desenvolver modelos preditivos
através de conhecimento representado por grafos. Neste trabalho, hipotetizamos
que usando redes PPl como grafos base para GNNs podemos alcangar um
desempenho melhor do que os métodos comumente adotados nesta tarefa. Assim,
propomos um modelo baseado em Graph Attention Networks (GAT), uma GNN
estado-da-arte, que aprende os padrdes de essencialidade diretamente de redes
PPI, integrando evidéncias adicionais de dados multidmicos codificados como
atributos de nés. Nosso modelo foi treinado e avaliado para quatro organismos,
incluindo humanos, atingindo area sob a curva ROC de 0.78 a 0.97. Nosso modelo
superou significativamente os métodos baseados em rede e algoritmos tradicionais
de AM, e alcangcou um desempenho muito competitivo em relagdo ao método de
embedding node2vec, estado-da-arte neste contexto. Notavelmente, o modelo GAT
foi mais robusto em cenarios com dados de treinamento limitados e
desbalanceados. Assim, o método proposto oferece uma maneira eficaz e
promissora para identificar genes e proteinas essenciais a partir de dados
multi-6Gmicos.



