
연합학습 기반 신약개발 가속화 프로젝트

지속가능한 연합학습 데이터 공급 및 감염병 대응 융합 플랫폼 구축
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추진체계

기본 데이터 전처리 및 공급 데이터 공급 체계 구축 공급 체계 최적화 및 FAM 활용/검증

• 기 보유중인 비임상

약동학/약물상호작용 평가 데이터 공급

➢ 주관 및 공동 합계 500건 이상 보유 중

• FAM 태스크 정의 및 데이터 전처리

도구 개발 지원

➢ 데이터 비식별화, 품질 평가 기준 마련

• 약동학 평가 수요 기반의 지속 가능한

데이터 공급 체계 구축

• ADME 및 약물상호작용 데이터 생산

➢ In vitro 및 설치류 약동학/약물상호작용

평가

• 확보 데이터에 대한 전처리 및 학습

데이터 제공

➢ 연간 40건 이상(주관 및 공동 합계)

• FAM 태스크 별 맞춤 데이터 공급 체계

확립

➢ (주관) 분포/대사/배설/설치류 약동학

➢ (공동) 흡수/분포/약물상호작용

• 외부 데이터를 이용한 FAM 플랫폼 모델

검증 및 피드백

➢ 국가전임상시험지원센터와 연계를 통한

모델 검증 데이터 확보

Assay A

Assay B

Assay C

Assay D

비임상약동학
평가데이터생산

데이터분류및
전처리

학습데이터제공

FAM 플랫폼검증

Cmax, AUC
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과제 진행

안정적인

데이터

생산/공급

체계 수립

연합학습을 위한 약동학 데이터 공급 및 신변종 감염병 대응 치료제 개발 가속화

2024.07-08 2024.09 2024.10 2024.11 2024.12

과제 선정 및 착수

보고

In house 보유 데이터 선별 및 전처리 작업

내·외부 SOP 비교분석

1차 FED Talk
2차 FED Talk

과제 중간보고
3차 FED Talk 성과보고

데이터 전처리

및 공급
In house 보유 데이터 1차

upload (292건)

In house 보유 데이터

2차 upload (200건 예정)

SOP 개정/최종화

추가 데이터 생산

추진일정



추진성과
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데이터 전처리 및 공급

• 데이터 공급을 위한 In house data 선별 및 전처리 완료

✓ In house data 검토 및 신뢰성 확보 데이터 선별

✓ 화합물 구조 SMILES 변환

✓ 실험 정보 카테고리 표준화

✓ 실험 결과 양식 표준화

• In house 비임상 약동학/약물상호작용 평가 데이터 1차 공급 완료 (292건)

✓ 화합물 구조 정보 (SMILES)

✓ 실험 조건 (dose, route, vehicle, cell line, etc)

✓ 각 실험별 parameter



추진성과
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데이터 전처리 및 공급

Category Species Data 제공 정보 Parameter

Caco-2 permeability Human 20 SMILES, concentration, incubation time apparent permeability

PAMPA permeability - 18 SMILES, concentration, incubation time apparent permeability

Protein binding
Human, mouse/rat, 

dog
10 SMILES, species Unbound fraction (%)

Metabolic stability
Human, mouse/rat, 

dog
21 SMILES, type, species, incubation time %remaining

In vivo PK Mouse/rat 65 SMILES, species, dose, route, vehicle AUCinf, Cmax, Tmax, T1/2, CL, Vss, F

Transporter substrate 
(OAT1, OAT3, OCT2)

Human 15 SMILES, transporters, cell line, incubation period Y/N, Km

Transporter inhibition (OCT2) Human 151
SMILES, species, transporter, cell line, substrate 

used, substrate conc., inhibitor conc.
% inhibition, IC50

Total 300



추진성과
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안정적인 데이터 생산/공급 체계 수립

• 데이터 신뢰성 향상을 위한 SOP 개정

✓ 내부 SOP 검토 및 외부 프로토콜과의 비교분석 수행

✓ Transporter substrate study/ inhibition study 및 metabolic stability SOP 개정작업 진행 중

– 실험조건 최적화를 위한 비교분석

– Incubation time, 실험 농도, substrate conc. 등 최적화 작업 진행중
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목표달성도

1차 년도

추진내용
추진 일정

결과물
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

약동학 데이터 수집

비임상

데이터

500건 확보

데이터 전처리 도구 개발

지원
연차보고서

FAM 태스크 개발 지원 연차보고서

사전 계획 일정

추진(예정) 일정

• 목표달성도: 약 60% (2024.11 기준) → 1차년도 과제 종료 시까지 100% 달성 목표

• 1차년도(1단계) 목표: 약동학 데이터 기본 데이터 전처리 및

공급(주관 및 공동 합계 500건 이상)

➢ 기보유전임상약동학평가자료수집및전처리

➢ 기본모델 활용 가능한 전임상 ADMET 데이터

(약동학 파라미터) 선정 및 확보

➢ 기본모델 구축을 위한 데이터 전처리 및 공급

1차년도 연구 목표



연구 계획
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2차 데이터 업로드

• 추가 데이터 업로드 계획

✓ In house data 추가 전처리 완료

✓ 추가 200 종 업로드 예정 (~2024.12)

– OCT2 inhibition 100종

– CYP inhibition, plasma stability 등

✓ 평가 의뢰 약물에 대한 데이터 활용 가능성 검토

데이터 공급 체계 최적화 및 데이터 생산

• 데이터 신뢰성 향상을 위한 SOP 개정 완료

✓ Transporter substrate study/ inhibition study 및 metabolic stability SOP 개정작업 완료 (3건)

– 최적 실험 조건 설정

– 최적화 조건에서 데이터 추가 생산 예정

• 지속적 in vivo/vitro ADME data 확보



연구 계획
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감염병 치료제 데이터 확보 전략

• 감염병 치료제 in vitro/in vivo PK 데이터 확보(2차년도 예정)

✓ 국가전임상시험지원센터의 데이터 활용 방안 모색: 수요기관 협약 시 과제 참여의사 확인 및 동의

✓ 한국화합물은행의 항감염제 compound library를 활용한 in vitro/in vivo ADME 평가(수행 예정)

✓ 문헌, 데이터베이스에서 감염병 치료제 관련 데이터 확보



연구 계획
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모델 활용 방안

• 구축 모델 활용방안: 국가전임상시험지원센터의 디지털 플랫폼 통합

✓ 디지털 통합 플랫폼(가칭)에 도입 예정

✓ 전임상시험 지원을 통해 생산되는 데이터를 저장, 연합학습 모델 학습/검증에 활용할 예정


