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A Hybrid GNN-RL Framework for Drug Design: A Case Study on 

Type 2 Diabetes 

Abstract 

The sheer scale of the chemical space makes modern drug discovery an incredibly 

resource-intensive endeavor to optimize multiple pharmacological and safety constraints 

simultaneously.  Even though the AI and ML have enabled computational support for 

specific tasks, most existing approaches focused on the isolated problems such as 

molecular property prediction or molecule generation.  This study presents a modular 

end-to-end AI framework that integrates Graph Neural Networks (GNNs) with 

Reinforcement Learning (RL) for de novo drug design. In our methodology the Molecules 

are represented as graphs and encoded into embeddings using GNNs, which are then used 

as states for an RL agent to guide molecular optimization.  The framework is applied to 

Type 2 Diabetes Mellitus (T2DM), targeting well-known proteins such as DPP-4, 

SGLT2, GLP-1, and PI3K, using publicly available datasets from ChEMBL and 

DrugBank. Evaluation Shifting the focus toward component interaction, system-level 

behavior, and full pipeline execution.  The results confirm the feasibility of coupling 

GNN-based molecular representations with RL  optimization in a unified and scalable 

framework, providing a strong foundation for future AI-driven drug discovery workflows. 
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لتصميم الأدوية: دراسة حالة على مرض السكري   GNN-RLإطار هجين باستخدام 

 من النوع الثاني 

 المُلخص 

 
ا يحاااا لأكة اي ي    تعُد عملية اكتشاااالأد اة منة كث  كلع ايعمليلأق تعايداا ماكااااتوقكالأ يلوار مايمواا ل خاعا

ايكيميالأي  ماي الأ اة  يح ت ايو توابي  يث عادا ص اااالأي   مايياة مكااااقكياة ع   يل ما اد. معلح ايع   كث 

يدااكاالأق اي لأيية تعك  علح كولأم ايتادم ايمل وظ ع  تانيلأق ايذكلأء الاصااانلأع  متعل   اةيةل  لا  ي كعا  ا

تاتعح لذ    .كنف اااالاة كلاب ايتنخو  لأي واو  م تويياد اي  ننالأقل  مي تاادن   للأا كتكالأكب ن ما لذ  ايمعا ب

لأ علح ايذكلأء الاصاانلأع  ندكب  يث ايشاخكلأق ايع اخية ايخيلأخية ا كعيلأانالأ الأيما مايتعل     (GNN) ايدااكاة  للأاا

يدع  ت امي  اة منة كث اي افع. نت  تمليب اي  ننلأق كعكاوم  يلأخية ماكات عام تحامينلأتولأ   (RL) ايتع ن ي

ل ث  تسُاات دم لذ  ايتمليقق كمدصقق يوكيب تعل   تع ن ي ناوم  ت ساايث اي  ننلأق  شااكب  GNN  لأكاات دام 

ت  تاخيو الإلالأا علح  اء ايسااااكعي كث اينوا ايلالأخ ل كا ايتعكي  علح  لاداد  . كو ا   معو  لاداد ك اد ا 

م ظوعق  .DrugBankم ChEMBL ل  الأكاااات ادام  يالأخالأق كث اواعادSGLT2م DPP-4   ننياة كلاب

لأ ماعداا ي   لأ    ال كملأ ن عل   كاااالأكااااا د الأ ب يلتوكاااا  اينتلأيب  ككلأخية  كب لذ  ايمكوخلأق ضاااامث خالأم كو  

 .ايمستاخلية ع  ك لأل اكتشلأد اة منة ايمعتمد علح ايذكلأء الاصانلأع 
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