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데이터공급

• 데이터전처리/표준화

• 양질의데이터공급

• 데이터지속공급

Federated ADME 

Model (FAM)

• 공통데이터세트구축

• 기본모델개발

연합및확산

• 연합학습운영, 관리

• 모델학습및평가

• 모델성능개선

활용및검증
(유한양행)

• 예측모델활용

• 예측결과실험검증

• 모델고도화

◆ 연합학습기반ADEMT예측모델(FAM)을개발에필요한양질의ADMET실험데이터를지속적으로원활하게제공

◆ 유한보유합성신약물질군을활용한 FAM모델의ADMET예측능을검증하고 FAM성능개선위한후속연구의지원

◆ 합성신약개발과정에필요한ADMET예측모델구축및고도화에적극참여하여,국내신약개발역량을높이는데기여하고자함

✓ 데이터활용신약개발협력체계

✓ 유한참여목표
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➢ 합성신약 개발시 in vitro ADMET 데이터 예측의 중요성

- In vitro ADMET 데이터를 바탕으로 in vivo 동물 모델 ADMET 예측함으로 in vivo 동물 실험에 소요되는 비용과 시간 단축 가능함.

- 질환 타겟 단백질과 화합물간의 결합능, 세포 수준에서의 활성 등을 충족하는 화합물 다수 산출하더라도 in vitro ADMET 평가

척도를 만족하지 못하는 경우가 많아 약물성 개선 연구에 많은 자원과 시간 필요함.

➢ ADMET 예측 상용 모델 한계성 현황

- 현재 시판되고 있는 ACD Labs사의 percepta, Simulations Plus사의 ADMET predictor 등 상용 프로그램의 예측능 한계 존재

➢ 국내 제약사별 in vitro ADMET 데이터 보유 한계 및 공개 제한

- 국내 제약사별 보유 ADMET 데이터들은 대부분 공개되지 않고 내부 자료로만 활용하고 있으며 개별 자체 예측 자료로 활용하기에는

데이터 수가 부족한 실정임.

- 국내 제약사에서 보유하고 있는 양질의 데이터를 최대한 수집/활용하여 FAM 모델에 적용이 필요함.

➢ 구축된 연합 학습 모델의 성능 검증 필요성

- FDD 플랫폼에 탑재된 FAM 모델을 통해 합성 화합물에 대한 ADMET 값을 예측하고 실제 실험 데이터를 확보하여 성능을

평가하고 FAM 모델의 고도화에 활용 필요함.



▪ 글로벌라이센싱기술수출 5건및 35개제약사와전략적협력진행중. 

▪ 모든기술계약(DD)에필요한내/외부데이터검증및기술평가 Know-how 보유
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✓ FAM 모델 구축 및 고도화에 필요한 양질의 데이터 및 실제 화합물 보유
✓ 데이터 통합(Data Integrity) 및 데이터 품질 보증(Quality Assessment) 시스템 운영
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•화합물라이브러리전용시설보유

•총 >45,000종자체합성화합물라이브러리보유

• >30개프로젝트에서합성된구조적다양성확보

• Database를통한관리시스템구축

• Dotmatics ELN 시스템활용데이터통합 (~2017)

•물질구조, 물성, in-vitro, in-vivo data 통합관리

•평가별 Report 및 raw data 관리규정운영



7

대분류 중분류 소분류 수행기관

약물 흡수(A)

물성 용해도

투과도 인공지질막 투과도(PAMPA)

투과도 인공지질막 투과도(Caco-2)

투과도 뇌장벽 투과도

약물 분포(D)

분포용적 혈장 단백질 결합

분포용적 분포 용적 값 예측

수성체 약물 분포 BCRP 기질성 평가

수성체 약물 분포 BBB Transporter (P-gp) 등 기질성 평가

약물 대사 및 배설(M, E)
대사 안정성 마이크로좀 안정성 (Mouse, human, rat)

대사 안정성 간세포 안정성 (Mouse, human, rat)

약물 독성(T)
간독성 CYP450 저해

심장독성 hERG 채널 제해

약효 인산화 효소 선택성 인산화(Kinase) 효소 선택성
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유한양행 in vitro ADMET 데이터에 대한
현황 조사 분석서 제공

데이터 전처리 계획에 따른 기본 모델 공급
데이터 제공

ADMET 데이터 >5000건 제공

유한양행 추가 확보한 ADMET 데이터에 대한
현황 조사 분석서 제공

후속 ADMET 데이터 1,000건/년 제공

지정 CRO를 통한 데이터 공급 참여

FDD 플랫폼 및 FAM 모델을 활용한
검증 및 모델 변수 데이터 제공

예측 성능 분석서 및 활용
보고서 제공

✓ 유한양행 책임급이상 연구원 >10명 참여 예정
✓ 후속 ADMET data 확보를 위해, 유한 및 Eurofins, Jubilant, Biotoxtech 등의 전문 우수 기관 활용 예정




