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최종
목표

1. 연합학습 기반 신약개발 가속화를 위한 데이터 공급
2. FDD/FAM 활성화를 위하여 FDD 플랫폼 구축 기관/FAM 개발 기관과 협력

1단계 (2024~2026): 데이터 준비 및 공급 체계 구축
- ADMET 및 PK 파라미터 보유 데이터 현황 분석서 1건 작성
- 데이터 전처리를 위한 태스크 정의서 8건 작성
- 데이터 전처리 계획에 따른 기본 데이터 공급:1,052건 공급  (527 (보유) + 525 (추가))
- CRO 활용 평가를 통한 신규 데이터 787건 매년 생성 및 공급 (2025~2026)
- 보유 데이터 유형 및 특성을 기술한 데이터 공급 계획서 8건 작성
- 연합학습 데이터 공급 보고서 (매년 1건, 공급 데이터량 및 데이터 품질 기준 명시)
- 로컬 학습 및 모델 개발/성능 분석

2단계 (2027~2028): 데이터 공급 지속성 확보 및 FDD 플랫폼 및 FAM 활용 검증
- 지속 데이터 공급 계획서 8건
- CRO 활용 평가를 통한 신규 데이터 787건 매년 생성 및 공급
- FDD 플랫폼 및 FAM 활용 보고서 1건
- FAM 예측 성능 분석서 1건
- 추가 데이터 활용하여 로컬 학습 및 모델 개발
- 비연합학습/연합학습 결과 비교 및 성능 분석

연구
내용

2024년도제1차
연합학습기반신약개발가속화프로젝트

사업설명회자료집

(RFP 2-1)  데이터 활용 신약개발 협력 체계 구축
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매년 공급될 데이터의 양

유형 1년차 2년차 3년차 4년차 5년차 총계 %

PAMPA-BBB A 310 500 500 500 500 2,310 55.0

Caco-2 Permeability A 3 4 4 4 4 19 0.45

Plasma protein binding D 15 10 10 10 10 55 1.31

Microsomal stability M,E 29 50 50 50 50 229 5.45

Normal cell cytotoxicity T 552 108 108 108 108 984 23.43

hERG T 70 50 50 50 50 270 6.43

CYP inhibition T 18 20 20 20 20 98 2.33

In vivo PK PK 55 45 45 45 45 235 5.60

total 1,052 787 787 787 787 4,200 100

• 1차년도에는 총 1,052개 데이터 공급 예정 (당사 보유 데이터 527개 + 추가 확보 예정 525개)

• 본 과제 수행 기간 동안 총 4,200개의 데이터를 공급할 계획
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CNS focused/모델 개발 특화된 라이브러리 (약 3천 종)으로 PAMPA-BBB 모델 고도화

약물 유사성 (DLS) 모델 결과와 유사BOILED-Egg 모델
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고품질 데이터로 정상 세포 독성 예측 모델 고도화

Normal Cell Lines

CRL-7250 NIH 3T3 HEK 298 HaCat

Cytotoxic compounds 558 559 733 570

Out of 5241 (%) 10.6 10.7 14.0 10.9

동일한 분석 조건을 사용하여 생성된 고품질 데이터 

고품질 데이터로 고품질 모델 생성 가능 

Method Split Method N R2 AUROC

RF

All 5,241 0.810 0.995

Random
Train 4,192 0.805 0.995

Test 1,049 0.478 0.910

Sphere 
Exclusion

Train 4,192 0.823 0.996

Test 1,049 0.274 0.836
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J. Chem. Inf. Model. 2024, 64, 1, 9.
github.com/chemprop/chemprop

Nucleic Acids Research. 2024, gkae254.
https://biosig.lab.uq.edu.au/deeppk/

Chemprop모델이나  Deep-PK로  결과 를 비교하여  지표  생성

• Original Chemprop 모델과 Deep-PK로 예측결과를 비교할 계획
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J. Chem. Inf. Model. 2024, 64, 7, 2331.

EU-MELLODDY  사업에서  개발한  RIPtoP포뮬러  활용
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심플렉스㈜ 조성진 대표

• 노스캐롤라이나 약학대학교 의약화학 박사

• GSK, BMS, Amgen, CHDI 등 세계적인 
신약 개발 제약회사에서 25년 이상 신약 
개발에 필요한 플랫폼 개발 경력

• 의약화학 기반 XAI 플랫폼 CEEK-CURE 
개발

• AI startup 100 선정 
(KT경제경영연구소/한경 AI경제연구소, 
2023)

자체 
파이프라인 
발굴

• 신경병증성 통증치료체 후보물질 발굴 (신규 기전, 신규 모핵, 특허출원 완료)

• 자가면역질환치료제 유효물질 발굴

• 항암제 유효물질 발굴

인공지능 
기반 활발한 
신약개발 
공동연구 
연구 경험

• 동아ST 신약 공동연구개발 (퇴행성 뇌질환)

• SK케미칼 신약 공동연구개발 (항암제/호흡기 질환)

• 신풍제약 신약 공동연구개발 (심부전)

• 동화약품 신약 공동연구개발 (면역질환)

• 삼진제약 신약 공동연구개발 (항암제)

• 셀트리온제약 신약 공동연구개발

• 공동연구개발에서 도출한 신규 화합물 물질 특허 4건 출원 (2023년) 완료

정부 
연구과제 
수행 경험

• 2019~2021 인공지능 신약개발 플랫폼 (구축과제, 세부 연구책임자, 과기정통부)

• 2019~2021 인공지능 신약개발 플랫폼 (운영과제, 연구원, 과기정통부)

• 2022~2023 인공지능 활용 혁신 신약 발굴 사업 (과제 총괄 책임자, 과기정통부)

• 2023~2025 국가신약개발사업_신약 R&D 생태계 구축 연구 (세부 연구책임자, 

국가신약개발사업단)

• 2024~2028 식품의약품안전처 출연연구개발사업 (세부 연구책임자, 식품의약품안전처)

신약개발,  데이터 생산,  인공지능 모델ㆍ플랫폼 개발 경험
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• 심플렉스의 내부 데이터와 CRO 활용 평가를 통한 지속적인 고품질 데이터 공급

• 인공지능 활용 신약개발 경험을 바탕으로 한 데이터에 대한 높은 이해도와 FDD 플랫폼/FAM 활용 및 검증 능력

Dr.Yax Sun
• EU-MELLODDY 참여

(Amgen 대표 연구자)

• Molecular Structure 
전문가

전문가 자문 주관 연구책임자

• 데이터 준비 및 공급체계 구축

• 로컬 학습 및 모델 개발/성능 분석

• 데이터 공급 지속성 확보

• 데이터 전처리 계획에 따른 기본 
모델에 사용될 데이터 공급

• FDD 플랫폼/FAM 성능 분석

CIMPLRX Wuxi Sundia Aragen Eurofins

Drugs & drug 
candidates

Public
databases

Patents

Scientific
literature

Deposited
datasets

데이터 공급 및 FDD 플랫폼/FDD 활성화


	슬라이드 번호 1
	슬라이드 번호 2
	슬라이드 번호 3
	슬라이드 번호 4
	슬라이드 번호 5
	슬라이드 번호 6
	슬라이드 번호 7
	슬라이드 번호 8
	슬라이드 번호 9
	슬라이드 번호 10



