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▪ 선도물질 프리/포뮬레이션 전문가

✓ 신약후보물질의 preformulation 연구 전문가

✓ 신약 후보물질의 신규결정 개발 및 용해도 및 안정성 향상을 위한 염스크리닝 플랫폼 구축

✓ 식약처 결정형 평가 가이드라인 연구 주관연구책임자

✓ BBB-PAMPA Screening/Evaluation Tool 보유

✓ 범부처 신약개발 사업, 항암신약사업단, 30개 이상의 산업체 과제 등 신약후보물질

스크리닝 수행

Pulmonary Drug Delivery System 연구

약물의 Preformulation 연구신약후보물질 Profiling 연구



연구 목표

신약개발가속화, 신약개발성공률제고, 정보

보호와데이터활용양립기반구축을위한

연합학습기반신약개발 (FDD, Federated Drug 

Discovery) 가속화플랫폼및연합학습기반

ADMET 예측모델(FAM, Federated ADMET Model) 

솔루션개발에필요한

▪ 데이터를생성하고, 

▪ 활용할수있도록전처리하며, 

▪ 모델과플랫폼의활용및검증을수행하여,

▪ 성능향상에기여함
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용해도: 정해진 온도와 압력하에, 정해진 용매에서 용질이

최대한 녹을 수 있는 양을 말하며, 이 때 녹아있는
용질은 고체의 용질과 동적 평형 상태임

고체의성질: PXRD, DSC등을활용한고체상태 물성 파악

PXRD TGA DSC Microscope

측정기기: visual, HPLC, UV 등

모델약물선정: 프리폼, 염형, 공결정, 수화물, 용매화물등

도네페질 염산염 암로디핀 베실산염 아토르바스타틴
칼슘삼수화물

• Bigger and better databases containing 
“druglike molecules”

• Better measurement methods
• Sound experimental designed protocol
• Better 3D descriptors both in solution 

and describing the solid state

용매: DW, pH’s, organic solvents

클로피도그렐
황산염

BBB-PAMPA : in vivo brain permeation data in rodents와

in vitro PAMPA-BBB data 예측률 77%

다양한실험조건: 약물특성 (low 
solubility)을반영한실험조건

결과해석: QbD를활용한
결과해석

BBB-PAMPA conditions측정

용매: 약물의 용해도 고려, DMSO 비율 (1% - 66.7%)
온도: 25℃, 37℃
Incubation time: 4, 8, 12, 16 시간
PBLE 농도: 5, 8, 10 w/v %
측정: HPLC, LC-MS 등

모델약물선정: 프리폼, 염형, 공결정, 수화물, 용매화물등

• Bigger and better databases containing 
“druglike molecules”

• Better measurement methods
• Sound experimental designed protocol
• Reconciliation of results from different 

measurement conditions

매년 200개이상의데이터생성및가공 매년 50개이상의데이터생성및가공
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WORKING GROUP
사용자편이성, 수요자맞춤형
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