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연구개발과제의 목표

• 내부 데이터 수집 및

포맷팅

• 화합물 구조 전처리

• 초기 및 고급 데이터

정제

• 연합 학습 플랫폼

호환성 확보

• 초기 모델 학습을 위한

데이터 제공

• 추가 ADMET 시험 외부

의뢰

• 새로운 ADMET 데이터

수집 및 업데이트

• 지속적인 품질 보증 및

지원

• 추가 ADMET 시험 외부

의뢰

• 연합학습 모델 활용 및

성능 분석

• 웹 플랫폼 사용 편이성

평가

• 추가 ADMET 시험 외부

의뢰

• 모델 검증 및 정확성

평가

• 종합 보고서 작성 및

통합 지원

• 내부 피드백 반영 및

최종 평가

1 단계 누적 700개 ADMET 데이터 제공

1·2 단계를 거쳐 누적 900개 이상의 ADMET 데이터 제공

모델 활용과 검증
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연구개발과제의 추진체계와 데이터 사이언스 역량

• 화합물 합성과
분석

• CRO 업체에
화합물 송부

• 데이터 수집과
정제, 관리

• 화합물 데이터
전처리

• 데이터 표준화

• ADMET 시험
의뢰

• ADMET 결과
데이터 수령 및
검토
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ADMET 데이터의 체계적 관리

ELN
(medichem, in vitro, & in vivo)

연구원

화합물, 합성, 기기 분석, 순도, …

시험 데이터 (데이터 별 양식 통일): ADMET, 약효, 
메타데이터, ... 

+

~45,000
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K-MELLODDY 사업 참여 목표


