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1 Giới thiệu

Trong những năm gần đây, học máy (Machine Learning - ML) đã trở thành một công cụ mang tính cách
mạng trong ngành dược phẩm. Quy trình nghiên cứu và phát triển (R&D) một loại thuốc truyền thống
thường kéo dài trên 10 năm với chi phí lên đến hàng tỷ đô la. Việc ứng dụng các thuật toán học máy
giúp tối ưu hóa toàn bộ quy trình này, từ đó giảm thiểu chi phí, rút ngắn thời gian và gia tăng tỷ lệ thành
công.

2 Quá trình tìm kiếm thông tin

2.1 Các nguồn thông tin
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Loại nguồn Nguồn cụ thể Vai trò trong nghiên cứu

Cơ sở dữ liệu
sinh học và hóa
học

PubChem, ChEMBL, Protein Data
Bank (PDB), UniProt

Cung cấp cấu trúc phân tử, hoạt tính
sinh học, và sơ đồ 3D của protein đích.

Tạp chí khoa
học chuyên
ngành AI/Y sinh

Nature Biotechnology, Journal of
Medicinal Chemistry, Bioinformatics,
Briefings in Bioinformatics

Cập nhật các mô hình học máy mới
nhất, thuật toán học sâu và kết quả thử
nghiệm lâm sàng.

Sách chuyên
khảo và giáo
trình

Thư viện Springer, Elsevier, Wiley
(các đầu sách về Cheminformatics và
AI-driven Drug Discovery)

Cung cấp kiến thức nền tảng về tin
sinh học, tin hóa học và lý thuyết thuật
toán.

Báo cáo và
nguồn mở từ các
tập đoàn lớn

Website/Sách trắng của Insilico
Medicine, AlphaFold (Google
DeepMind), BenevolentAI

Thu thập các nghiên cứu ứng dụng
thực tiễn, đột phá công nghệ và xu
hướng công nghiệp mới nhất.

2.2 Tiêu chí đánh giá

Các nguồn thông tin được đánh giá dựa trên 5 tiêu chí sau để xếp hạng độ tìn cậy từ 5 (Rất cao) đến 1
(Rất thấp).

Tiêu chí Mô tả về đánh giá

Tác giả Nghiên cứu được thực hiện bởi các chuyên gia liên ngành (Tin sinh học,
Hóa tin học, Khoa học dữ liệu) có thâm niên.

Cơ quan Xuất bản /
Hội nghị uy tín

Tài liệu xuất bản trên tạp chí có Impact Factor cao hoặc các hội nghị AI
hàng đầu (NeurIPS, ICML, ISMB).

Phương pháp và Xác
thực (Validation)

Mô hình AI phải được xác thực bằng thực nghiệm (In Vitro/In Vivo) hoặc
sử dụng các tập dữ liệu thử nghiệm chuẩn (Benchmark datasets).

Trích dẫn và Chia sẻ
mã nguồn

Bài báo có lượng trích dẫn cao; mã nguồn (Source Code) và bộ dữ liệu
được công khai công khai (như trên GitHub).

Tính Cập nhật Ưu tiên tài liệu mới nhất (2022-2026) do tốc độ phát triển và thay đổi của
các mô hình AI/Học sâu diễn ra cực kỳ nhanh.

3 Đánh giá độ tin cậy của các nguồn thông tin
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STT Tài liệu tham khảo | Loại nguồn | Tiêu chí đánh giá chi tiết | Xếp hạng độ tin cậy |

1 (Vamathevan et al.
2019)

Bài báo khoa
học (Review)

Tác giả: Chuyên gia đầu ngành về Tin
hóa học.
Cơ quan: Tạp chí uy tín Elsevier.
PPNC: Tổng quan toàn diện, được
bình duyệt chặt chẽ.
Trích dẫn: Rất cao >1.000 lượt.
Cập nhật: Tương đối mới (2019).

5 (Rất
cao)

2 (Schneider 2018) Bài báo khoa
học (Review)

Tác giả: Giáo sư danh tiếng về Thiết
kế thuốc phân tử.
Cơ quan: Thuộc hệ thống Nature
danh giá.
PPNC: Phân tích chuyên sâu về tính
tự động hóa bằng AI.
Trích dẫn: >2.500 lượt.
Cập nhật: Tương đối mới (2018).

5 (Rất
cao)

3 (Ekins et al. 2019) Bài báo khoa
học
(Perspective)

Tác giả: Nhà khoa học y sinh nổi
tiếng có thâm niên.
Cơ quan: Nature Materials.
PPNC: Hệ thống hóa toàn bộ lý thuyết
từ cơ bản đến nâng cao.
Cập nhật Tương đối mới (2019).

5 (Rất
cao)

4 (Jumper et al.
2021)

Bài báo khoa
học (Method)

Tác giả: Nhóm nghiên cứu
DeepMind.
Cơ quan: Tạp chí Nature.
PPNC: Thực nghiệm đột phá áp dụng
Deep Learning giải mã protein
(AlphaFold).
Trích dẫn: >44.000 lượt.
Cập nhật: Tương đối mới (2021).

5 (Rất
cao)

5 (Stokes et al. 2020) Bài báo khoa
học (Clinical)

Tác giả: Nhóm nghiên cứu liên ngành
từ MIT và Harvard.
Cơ quan: Tạp chí danh tiếng Cell.
PPNC: Ứng dụng mô hình AI phát
hiện kháng sinh mới (Halicin) và đã
xác thực in vivo.
Trích dẫn: Rất cao.
Cập nhật: Tương đối mới (2020).

5 (Rất
cao)
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STT Tài liệu tham khảo | Loại nguồn | Tiêu chí đánh giá chi tiết | Xếp hạng độ tin cậy |

6 (Liu et al. 2026) Bài báo khoa
học (Review)

Tác giả: Nhóm nghiên cứu máy tính
tiềm năng.
Cơ quan: Nature Signtrans.
PPNC: Tổng hợp thuật toán mới nhất.
Cập nhật: Rất mới (2026).

5 (Rất
cao)

7 (He et al. 2023) Bài báo khoa
học (Phân tích
kỹ thuật)

Tác giả: Đội ngũ chuyên gia từ các
tập đoàn dược phẩm lớn.
Cơ quan: SemCancer.
PPNC: Phân tích sâu: multi-omics, AI
.
Cập nhật: Mới (2023)

4 (Cao)

8 (Khanh et al. 2025) Bài báo khoa
học (Review)

Tác giả: Các Tiến sĩ, Phó Giáo sư
ngành Y Dược trong nước.
Cơ quan: Tạp chí Y học Cộng đồng.
PPNC: Cung cấp góc nhìn chiến lược
phù hợp với bối cảnh Việt Nam.
Cập nhật: Rất mới (2026).

4 (Cao)

9 (team 2025) Nguồn mở có
chọn lọc

Tác giả: Google Deepmind.
Cơ quan: Google Deepmind.
Đặc điểm: Thiếu bình duyệt học
thuật.
PPNC: Bài viết tổng hợp.
Cập nhật: Rất mới (2025).

3 (Trung
bình)

10 (VinBrain Improves
Quality of
Healthcare with
AI-infused
Solutions, n.d.)

Nguồn mở có
chọn lọc

Tác giả: Đội ngũ chuyên gia công
nghệ và dược liệu.
Cơ quan: Website tập đoàn công nghệ
lớn tại Việt Nam.
PPNC: Phân tích giải pháp thương
mại.
Đặc điểm: Thiếu bình duyệt học
thuật.
Cập nhật: Mới (2024).

2 (Thấp)
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