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Tóm tắt  

Đặt vấn đề: Apelin, một peptid mang hoạt tính sinh học, là phối tử nội sinh của thụ thể Apelin (APJ) liên kết protein G (APLNR) tìm thấy chủ 

yếu ở hệ thần kinh trung ương và các mô ngoại biên. Chức năng và tác dụng điều trị các bệnh mạn tính không lây nhiễm của APJ đã được 

công bố rất nhiều trong hai thập kỷ vừa qua. Nghiên cứu đánh giá khả năng ứng dụng của độ tương đồng phân tử trong sàng lọc ảo các chất 

chủ vận thụ thể APJ. 

Mục tiêu: Sàng lọc các chất chủ vận thụ thể Apelin bằng cách ứng dụng độ tương đồng phân tử dựa trên các dấu vân tay phân tử, đồng thời 

tối ưu hóa hiệu năng sàng lọc thông qua các phương pháp học tập kết hợp Voting và Stacking. 

Đối tượng và phương pháp nghiên cứu: Ba chất tham chiếu có hoạt tính chủ vận thụ thể Apelin mạnh (CMF-019, AMG-986, BMS-986224) 

được dùng để đánh giá khả năng nhận diện chất có hoạt tính dựa trên độ tương đồng phân tử thông qua tính toán 12 loại dấu vân tay và hệ 

số tương đồng Tanimoto. Phương pháp học tập kết hợp Voting và Stacking cũng được áp dụng nhằm cải thiện hiệu năng tổng thể. Khả năng 

sàng lọc chất chủ vận thụ thể Apelin dựa trên độ tương đồng được đánh giá dựa trên các chỉ số AUC, EF, GH và F1.   

Kết quả: Phương pháp dựa trên độ tương đồng phân tử cho thấy hiệu năng sàng lọc cao; việc tích hợp phương pháp học tập kết hợp cải 

thiện hiệu năng sàng lọc hướng chủ vận thụ thể Apelin, với kết quả đánh giá ngoại AUC = 0,997; GH= 0,924 ; F1= 0,875  

Từ khóa: Apelin/APJ; bệnh mạn tính không lây nhiễm; sàng lọc ảo; độ tương đồng phân tử; Voting; Stacking 

Abstract  

MOLECULAR SIMILARITY FOR SCREENING APELIN AGONISTS: EVALUATION AND 

PERFORMANCE OPTIMIZATION WITH VOTING-STACKING TECHNIQUES 

To Van Thinh, Nguyen Song Nhu Ngoc, Nguyen Van Phuoc Chung, Vu Hai Dang, Truong Ngoc Tuyen, Nguyen Qui Hien 

Background: Apelin, a bioactive peptide, is the endogenous ligand of the G protein-coupled receptor APJ (APLNR) found mostly in the central 
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nervous system (CNS) and other peripheral tissues. Studies on biological effects and therapeutic values towards chronic non-communicable 

diseases have been widely published throughout the last two decades. This study aims to compute and evaluate the applicability of 

Molecular Similarity for performing virtual screening (VS) of APJ agonists. 

Objective: To screen Apelin receptor agonists by applying molecular similarity based on molecular fingerprints, while optimizing screening 

performance through ensemble learning methods, including Voting and Stacking. 

Methods: Three standard reference compounds with strong Apelin agonist activity (CMF-019, AMG-986, BMS-986224) were used to 

evaluate similarity-based ability to identify active compounds by computing 12 types of fingerprints and the Tanimoto coefficient. The 

ensemble learning methods including Voting and Stacking were also applied to improve the overall performance. The similarity-based 

screening performance for Apelin receptor agonists was evaluated using the AUC, EF, GH, and F1 metrics.  

Results: The molecular similarity approach delivers strong screening performance; incorporating ensemble learning methods further 

enhances this capability, yielding external validation metrics of AUC = 0.997, GH = 0.924, and F1 = 0.875. 

Keywords: Apelin/APJ; chronic non-communicable diseases; virtual screening; molecular similarity; Voting; Stacking 

 
 

1. ĐẶT VẤN ĐỀ 

Sự phát triển nhanh chóng của xã hội cùng với những biến 

đổi lớn về môi trường sống và khí hậu đã khiến các bệnh mạn 

tính không lây nhiễm ngày càng khởi phát sớm và phổ biến 

trên toàn cầu [1]. Thời gian qua, có rất nhiều nhóm thuốc mới 

ra đời với mục tiêu điều trị hay cải thiện sức khỏe, chất lượng 

sống cho người bệnh, tuy nhiên, tình trạng không đáp ứng 

thuốc xuất hiện ngày càng nhiều đặt ra yêu cầu phát triển các 

hướng điều trị mới nhằm đảm bảo cho quá trình điều trị đạt 

hiệu quả, đồng thời giảm thiểu tối đa nguy cơ các biến chứng. 

Nhờ các kỹ thuật thiết kế thuốc có sự trợ giúp của máy tính 

(Computer-Aided Drug Design - CADD) mà các nhà khoa 

học đã giảm đáng kể được thời gian và chi phí để đưa thuốc 

mới ra thị trường. Trong đó, quá trình sàng lọc ảo (Virtual 

Screening - VS) là một trong những phương pháp CADD thực 

hiện ở các bước đầu trong quá trình khám phá thuốc để chọn 

lựa được các hợp chất có tiềm năng tương tác với đích tác 

động [2]. Đối với sàng lọc ảo dựa trên phối tử, độ tương đồng 

phân tử thường được tính toán dựa trên dấu vân tay phân tử và 

so sánh bằng hệ số Tanimoto, cho phép xếp hạng nhanh các 

hợp chất tiềm năng trong những cơ sở dữ liệu lớn [3]. Vì mỗi 

loại dấu vân tay phản ánh các khía cạnh khác nhau của cấu 

trúc nên các chiến lược học tập kết hợp có thể được phối hợp 

để khai thác tính bổ sung giữa các dấu vân tay khác nhau. Các 

kỹ thuật như Voting có thể thực hiện hợp nhất điểm và xếp 

hạng từ nhiều phép tìm kiếm tương đồng để tăng độ ổn định 

và hiệu năng, trong khi Stacking dùng mô hình meta học từ 

đầu ra của nhiều mô hình nền để tăng khả năng khái quát [4,5]. 

Apelin, một peptid có hoạt tính sinh học, là phối tử nội 

sinh của thụ thể APJ thuộc nhóm thụ thể kết hợp protein G, 

được biểu hiện rộng rãi các mô ngoại vi và trong hệ thống 

thần kinh trung ương. Hệ thống Apelin/APJ giữ vai trò điều 

hòa nhiều chức năng sinh lý và là đích điều trị tiềm năng của 

các bệnh mạn tính không lây nhiễm [6-8]. Apelin tăng cường 

co bóp cơ tim, giảm xơ hóa và được xem như một dấu ấn 

sinh học tiềm năng; đồng thời cải thiện sử dụng glucose, tăng 

nhạy insulin và tham gia điều hòa bệnh đái tháo đường; 

ngoài ra còn bảo vệ tế bào thần kinh trong các bệnh thoái hóa 

như Alzheimer, Parkinson và Huntington [9-13]. Từ thực 

tiễn đó, nghiên cứu này tập trung xây dựng phương pháp 

tương đồng phân tử ứng dụng trong sàng lọc ảo nhằm tìm 

kiếm các chất tiềm năng hướng đồng vận APJ. 

APJ là một đích sinh học quan trọng liên quan đến nhiều 

bệnh lý phức tạp, nhưng các nghiên cứu thiết kế thuốc nhắm 

mục tiêu này vẫn còn hạn chế.  Nghiên cứu của Suvankar 

Banerjee (2022) đã ứng dụng QSAR (Quantitative Structure-

Activity Relationship - Tương quan cấu trúc - tác dụng) và 

docking để xác định các nhóm thế quan trọng (điển hình như 

nhóm 4-chlorobenzyl, 4-bromobenzyl và 2-methoxy) và các 

acid amin chủ chốt tham gia tương tác với APJ [14]. Trên cơ 

sở này,  Tran và cộng sự (2024) phát triển mô hình 

pharmacophore 3D kết hợp phân cụm Butina và học tập kết 

hợp (ensemble learning), qua đó mở rộng không gian dữ liệu, 

tối ưu hóa cấu trúc mô hình và đạt hiệu suất sàng lọc cao [15]. 

Những kết quả này củng cố vai trò ngày càng rõ nét của các 

phương pháp tính toán trong nghiên cứu và thiết kế thuốc  

nhắm trúng đích APJ. 



Tạp chí Y học Thành phố Hồ Chí Minh - Dược học * Tập 29 * Số 2 * 2026 

  

https://doi.org/10.32895/hcjm.p.2026.02.02 https://www.duoc.tapchiyhoctphcm.vn | 13

2. ĐỐI TƯỢNG VÀ PHƯƠNG PHÁP 
NGHIÊN CỨU 

2.1. Đối tượng nghiên cứu 

Nghiên cứu được tiến hành trên cơ sở dữ liệu tổng hợp được 

từ các bài báo khoa học và các bằng sáng chế 

(WO2016187308A1, WO2018093576A1, 

WO2019169193A1, WO2019036024A1, WO2016176476A1, 

WO2017096130A1, WO2018071622A1, US9156796B2) 

thu được tập hoạt tính bao gồm 6944 chất thỏa mãn đồng thời 

3 tiêu chí: đích tác động là thụ thể APJ ở người, có hoạt tính 

chủ vận với APJ, và có EC50 < 100 nM. Nghiên cứu sử dụng 

ba chất chủ vận thụ thể Apelin phân tử nhỏ là CMF-019, 

AMG-986 (AZELAPRAG) và BMS-986224 làm chất tham 

chiếu với giá trị EC50 lần lượt là 0,18 nM, 0,23 nM và 

0,02 nM) [16-18] (Hình 1. 

 
Hình 1. Ba chất tham chiếu xây dựng phương pháp phân loại dựa trên độ tương đồng 

2.2. Phương pháp nghiên cứu 

2.2.1. Tài nguyên nghiên cứu 

Nghiên cứu in silico được tiến hành tại Bộ môn Hóa Hữu 

cơ, Trường Dược, Đại học Y Dược Thành phố Hồ Chí Minh 

trên máy tính sử dụng hệ điều hành Linux 22.04, CPU AMD 

Ryzen 9 3900X, 12 nhân, tốc độ xử lý 3,79 Hz, bộ nhớ trong 

512 GB, RAM 96,0 GB với card đồ họa AMD Radeon RX 

6900 XT. Ngôn ngữ lập trình Python được sử dụng để tính 

toán và xử lý kết quả. 

2.2.2. Chuẩn bị dữ liệu 

Tập hoạt tính sau đó trải qua các bước: (1) chuẩn hóa 

SMILES thành Canonical SMILES, (2) biến đổi EC50 thành 

pEC50 và (3) loại bỏ các chất trùng lặp. Để đảm bảo tính 

giống thuốc, quy tắc 5 Lipinski (RO5) được áp dụng để sàng 

lọc các tác nhân điều trị bằng đường uống và chọn cấu trúc 

đáp ứng ít nhất ba quy tắc (vi phạm một quy tắc). Tập hoạt 

tính được đưa vào DeepCoy để tạo sinh các “mồi nhử” với 

tỷ lệ 1:50, từ đó kết hợp cùng dữ liệu gốc tạo thành một tập 

đánh giá hoàn chỉnh. 

2.2.3. Tính toán và đánh giá khả năng ứng dụng của độ 

tương đồng phân tử 

Tính toán độ tương đồng phân tử 

Quá trình xử lý dữ liệu, tính toán dấu vân tay độ tương 

đồng phân tử được minh họa ở Hình 2.  

Nghiên cứu tiến hành xây dựng bộ dữ liệu hệ số tương 

đồng Tanimoto của 36 cặp dấu vân tay - chất tham chiếu, 

tương ứng với 12 loại dấu vân tay và 3 chất tham chiếu 

CMF-019, AMG-986, BMS-986224. Đầu tiên, nghiên 

cứu thực hiện tính toán 12 dấu vân tay phân tử bao gồm 

MACCS, AVALON, MAP4, RDK5, RDK6, RDK7, 

ECFP2, ECFP4, ECFP6, FCFP2, FCFP4 và FCFP6 của 

ba chất tham chiếu và toàn bộ tập đánh giá. Sau đó, nghóm 

nghiên cứu tiếp tục tính toán hệ số tương đồng Tanimoto 

giữa chất tham chiếu và dữ liệu tập đánh giá. 

Đánh giá hiệu năng phân loại  

Tập đánh giá được sử dụng để đánh giá hiệu năng phân 

biệt các chất hoạt tính và mồi nhử thông qua dấu vân tay 

và phương pháp tương đồng. Hai thông số chính được sử 

dụng là hệ số làm giàu tại 1% (EF1%) [19] và diện tích 

dưới đường cong ROC (AUC-ROC) [20].   Trong đó, 

EF1% phản ánh mức độ nhận diện sớm các chất hoạt tính 

trong 1% số chất có thứ hạng cao nhất của kết quả sàng 

lọc. Khả năng phân biệt được xem là đạt yêu cầu khi đồng 

thời thỏa mãn  AUC-ROC  > 0,7 và EF1% > 1 [19,20]. 

Ngoài ra, nghiên cứu còn sử dụng thêm điểm số  

Güner-Henry (GH) và F1-Score  nhằm đánh giá toàn 

diện hiệu năng phân loại, với ngưỡng chấp nhận lần 

lượt là GH > 0,5 và F1 > 0,5 [21,22].  
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Hình 2. Quy trình đánh giá khả năng sàng lọc chất chủ vận thụ thể Apelin dựa trên độ tương đồng 

2.2.4. Tối ưu hóa quá trình ứng dụng độ tương đồng phân tử  

Nghiên cứu xác định cặp chất tham chiếu-dấu vân tay tối 

ưu (cặp đối chứng nền) bằng cách chọn tổ hợp mang lại giá 

trị AUC-ROC cao nhất và vượt trội có ý nghĩa thống kê so 

với các lựa chọn còn lại. Để đảm bảo tính khách quan, tập 

đánh giá được chia 80:20 thành đánh giá nội và đánh giá 

ngoại. Đánh giá nội được biến thể thành đánh giá chéo 10 

lần lặp lại 3 lần (10 x 3), sau đó kết quả được so sánh bằng 

kiểm định Wilcoxon. Đánh giá ngoại đối chiếu hiệu năng 

giữa cặp đối chứng nền và kết quả sau khi tối ưu hóa. 

Hai kỹ thuật tối ưu hóa được áp dụng là hai phương pháp 

học tập kết hợp Voting và Stacking. Kỹ thuật Voting lấy ý 

tưởng từ phương pháp CHA (Common Hits Approach) và 

thuật toán Ensemble, với bản chất của phương pháp là tổ hợp 

sự có mặt một hay nhiều bit của một loại dấu vân tay nhất 

định trên ba chất tham chiếu (với trọng số của ba chất này là 

như nhau). Đầu vào kỹ thuật này yêu cầu một bộ dấu vân tay 

“phù hợp” nhất với cả ba chất tham chiếu, xác định thông 

qua kết quả  AUC-ROC trung bình. Quá trình ứng dụng 

Voting vào tối ưu hóa trải qua ba bước bao gồm việc lựa chọn 

và tính toán dấu vân tay cho ba chất tham chiếu từ đó suy ra 

CHA của từng bit. Tiếp theo, nghiên cứu tiến hành tính toán 

hệ số tương đồng giữa CHA và tập đánh giá, và cuối cùng 

đánh giá khả năng phân loại thông qua đánh giá chéo trên tập 

đánh giá nội.  

Kỹ thuật Stacking tối ưu hóa quá trình ứng dụng độ tương 

đồng phân tử bao gồm ba bước chính. Trước hết, một bộ dữ 

liệu mới được xây dựng dựa trên đầu ra của các phương pháp 

tính độ tương đồng sẵn có; trong trường hợp Optimal 

Stacking, thuật toán Random Forest [20,21] được áp dụng để 

thực hiện quá trình lựa chọn đặc trưng. Tiếp theo, meta-

model được huấn luyện trên bộ dữ liệu mới này nhằm học 

cách kết hợp thông tin từ các mô hình cơ sở. Cuối cùng, hiệu 

quả của quá trình tối ưu hóa được đánh giá thông qua đánh 

giá chéo trên tập đánh giá nội và kết quả được so sánh bằng 

kiểm định Wilcoxon. 

3. KẾT QUẢ 

3.1. Tính toán, đánh giá và lựa chọn cặp đối chứng nền 

Nghiên cứu thu được 36 bộ dữ liệu độ tương đồng phân 

tử giữa tập đánh giá và các chất tham chiếu. Nghiên cứu 

tiến hành đánh giá chéo và thực hiện kiểm định Wilcoxon 

để xác định dấu vân tay “phù hợp” nhất cho từng chất 

tham chiếu. 

Sau quá trình đánh giá chéo nội 10 lần lặp lại 3 lần, giá 

trị diện tích dưới đường cong AUC-ROC cao nhất khác 

biệt có ý nghĩa thống kê ở từng bộ dữ liệu lần lượt là: 

RDK7 (CMF-019) với  AUC-ROC = 0,690 ± 0,036; 

RDK5 (AMG-986) với  AUC-ROC = 0,914 ± 0,015; 

RDK5 (BMS_986224) với AUC-ROC = 0,897 ± 0,013. 

Khi so sánh 3 bộ dữ liệu tương ứng với dấu vân tay tốt 

nhất, kết quả cho thấy bộ dữ liệu AMG-986 cho giá trị AUC-

ROC cao nhất có ý nghĩa thống kê (p < 0,05) so với 2 bộ dữ 

liệu còn lại (Hình 3). Tổ hợp dấu vân tay RDK5 trên bộ 

dữ liệu AMG-986 được chọn làm cặp đối chứng nền với 

 AUC-ROC = 0,914 ± 0,015; EF1%=50,070 ± 0,215 ; 

GH= 0,803 ± 0,01 ; F1= 0,347 ± 0,056. 
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Hình 3. Biểu đồ hộp và râu mô tả 3 bộ dữ liệu bằng phương pháp đánh giá chéo sử dụng kiểm định Wilcoxon để so sánh dựa trên đại lượng AUC-ROC 

3.2. Tối ưu hoá với phương pháp Voting 

Giá trị AUC-ROC trung bình của 12 bộ dấu vân tay đối 

với ba chất tham chiếu. Kết quả cho thấy dấu vân tay RDK7 

là dấu vân tay “phù hợp” nhất với cả ba bộ dữ liệu chất tham 

chiếu với hệ số tương đồng Tanimoto (AUC-ROC = 0,785). 

Tiếp đó, nghiên cứu tiến hành tối ưu hóa quá trình ứng dụng 

độ tương đồng phân tử bằng kỹ thuật Voting. Mặc dù phương 

pháp CHA2 đạt giá trị dự đoán tổng thể cao nhất và có điểm 

AUC-ROC trung bình vượt trội so với cặp đối chứng nền 

(AMG-986_RDK5), nhưng khi xét đến hai chỉ số F1 và GH 

thì CHA2 vẫn cho kết quả thấp hơn (Hình 4). 

 
Hình 4. Biểu đồ hộp và râu mô tả phương pháp Voting trên 3 đại lượng AUC-ROC, GH, F1 
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3.3. Tối ưu hoá với phương pháp Stacking 

Nghiên cứu ứng dụng phương pháp Stacking nhằm tối ưu 

hóa khả năng phân loại dựa trên bộ dữ liệu chất tham chiếu 

AMG-986. Kết quả cho thấy mức độ cải thiện rõ rệt so với 

cặp đối chứng nền: điểm  AUC-ROC trung bình tăng từ 

0,914 ± 0,015 lên 0,996 ± 0,004, điểm GH từ 0,803 ± 0,010 

lên 0,915 ± 0,022 và điểm F1 từ 0,347 ± 0,056 lên  

0,864 ± 0,034 (Bảng 1). Các kết quả này cho kết quả có ý 

nghĩa thống kê với phép kiểm Wilcoxon (p ≤ 0,05). 

Bảng 1. Kết quả phương pháp Stacking trên bộ dữ liệu AMG-986. 

Phương pháp 

Đại lượng 

Phương pháp 
Stacking 

Phương pháp chọn 
lọc đặc trưng bằng 

Random Forest 

p-value 

Đánh giá 

chéo nội 

AUC-ROC 0,996 ± 0,004 0,992 ± 0,005 p ≤ 0,05 

GH 0,915 ± 0,022 0,877 ± 0,031 

F1 0,864 ± 0,034 0,825 ± 0,036 

Đánh giá 
ngoại 

AUC-ROC 0,997 0,994  

GH 0,924 0,887 

F1 0,875 0,834 

Nghiên cứu sử dụng thuật toán Random Forest để lựa 

chọn các “dấu vân tay quan trọng”. Random Forest đã 

chọn 7 dấu vân tay với mức độ quan trọng giảm dần lần 

lượt là ECFP6, RDK5, Avalon, RDK7, MACCs, RDK6 

và ECFP4 để tối ưu hóa. Kết quả cho thấy AUC-ROC, 

GH và điểm F1 của việc chọn lọc đặc trưng làm giảm 

(có ý nghĩa thống kê) hiệu năng phân loại dựa trên độ 

tương đồng phân tử so với khi chưa chọn lọc đặc trưng 

(Bảng 1). Có thể đưa ra kết luận rằng việc dùng chọn 

lọc đặc trưng không hiệu quả và có thể dẫn đến làm 

giảm hiệu năng phân loại.  

3.4. Đánh giá ngoại 

Để chứng minh cho tính tổng quát hoá, đánh giá ngoại 

được thực hiện ở giai đoạn cuối cùng để đánh giá khả năng 

phân loại bằng độ tương đồng phân tử một cách khách quan 

nhất. Kết quả đã chứng minh phương pháp Stacking không 

những giúp cải thiện kết quả có ý nghĩa thống kê trong đánh 

giá chéo, mà còn cải thiện hiệu năng trong đánh giá ngoại 

(Hình 5).  

 
Hình 5. So sánh đại lượng AUC-ROC, GH, F1 giữa 4 giá trị đánh giá hiệu năng trên tập đánh giá ngoại 

4. BÀN LUẬN 

Kết quả đánh giá cho thấy hiệu năng phân loại sử dụng bộ 

dấu vân tay của RDKit vượt trội hơn so với các dấu vân tay 

khác ở cả ba chất tham chiếu. Khi quan sát ba kết quả tốt 

nhất tương ứng với từng chất tham chiếu, tổ hợp giữa chất 

tham chiếu AMG-986 với dấu vân tay là RDK5 đạt hiệu 

năng tốt hơn có ý nghĩa thống kê và được chọn làm cặp chất 

đối chiếu nền. Nhằm đánh giá hiệu quả quá trình tối ưu hóa, 

nghiên cứu tiến hành so sánh các kết quả sau tối ưu (thu được 

từ các meta-model) với cặp chất đối chiếu nền. Kết quả cho 

thấy kỹ thuật Voting làm giảm hiệu năng, trong khi đó kỹ 

thuật Stacking cho thấy khả năng cải thiện khả năng phân 

loại rõ rệt. Sự kết hợp giữa độ tương đồng phân tử và kỹ thuật 

Stacking không chỉ thể hiện hiệu năng tốt ở tập đánh giá nội 

mà còn trên tập đánh giá ngoại.  

Sự thành công của phương pháp Stacking càng được củng 

cố khi so sánh với nghiên cứu của Tran và cộng sự (2024) 

[15]. Sự tương đồng về hiệu quả tối ưu của phương pháp 

Stacking trong hai hướng tiếp cận khác biệt - một bên dựa 

trên đặc trưng hóa học 2D và một bên dựa trên cấu trúc  

3D - đã chứng minh cho tính ổn định và khả năng tổng quát 
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hóa của kỹ thuật Stacking. Do đó, việc tổng hợp đa chiều 

thông tin thông qua mô hình meta là chìa khóa để nâng cao 

hiệu năng khi so sánh với các phương pháp đơn lẻ, giúp nhận 

diện các chất chủ vận tiềm năng trong tập dữ liệu phức tạp. 

Điều này giúp khả năng ứng dụng của độ tương đồng phân 

tử trong phân biệt giữa các chất có hoạt tính và các mồi nhử 

có cấu trúc tương tự trở nên tốt hơn, khắc phục được những 

điểm yếu cố hữu của từng cặp chất tham chiếu - dấu vân tay 

riêng lẻ. 

5. KẾT LUẬN 

Nghiên cứu đã đánh giá được khả năng phân biệt chất chủ 

vận thụ thể Apelin dựa trên độ tương đồng phân tử và tối ưu 

hóa bằng phương pháp học tập kết hợp Voting và Stacking. 

Kết quả đã chỉ ra rằng việc lựa chọn chất tham chiếu 

AMG-986 và loại dấu vân tay RDKit có ảnh hưởng quyết 

định đến hiệu năng phân loại. Đồng thời, nghiên cứu còn cho 

thấy kỹ thuật Stacking giúp tối ưu hóa hiệu năng phân loại 

tốt hơn khi so với các phương pháp riêng lẻ. 

Trên cơ sở những kết quả đạt được, để hoàn thiện và phát 

triển nghiên cứu trong tương lai, chúng tôi sẽ tích hợp dấu 

vân tay mang thông tin cấu trúc 3D của các hợp chất vào tính 

toán độ tương đồng. Trong đó, phương pháp này sẽ được xây 

dựng dựa trên bộ dữ liệu với chất tham chiếu là AMG-986 

bằng kỹ thuật stacking và thực hiện đánh giá, so sánh với 

phương pháp hiện tại. Đồng thời, mô hình docking phân tử 

trên thụ thể APJ sẽ được tiến hành song song với phương 

pháp tính toán độ tương đồng. Các phương pháp và mô hình 

sau khi hoàn thiện sẽ được ứng dụng trong sàng lọc ảo nhằm 

tìm kiếm các chất chủ vận tiềm năng trên thụ thể Apelin; các 

cấu trúc có triển vọng cao sẽ được lựa chọn để tiến hành tổng 

hợp và đánh giá hoạt tính sinh học trong các bước tiếp theo.  
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