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주관 공동

범용성 FDD 데이터
전처리기개발

ADMET-파운데이션 모델 기반
초경량 FAM 모델 개발
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제약사

병원

연구소

➀

…

➀

➀

➀ : 데이터전처리

➁ : FAM 모델배포

➁

➁

➁

➂ : 로컬학습

➂

➂

➂

➃ : 파라미터취합

➃

➃

➃

➄ : 모델업데이트

➄

초경량 FAM

ADMET 파운데이션모델

❖ 데이터전처리기배포를통한데이터보안구현
✓ 데이터구조정보노출위험없음

❖ 메가스케일 ADMET-파운데이션모델
✓ +10M 화합물구조정보, >50 end-points, ~60K 화합물, ~200K 활성정보
✓ 임의의 end-point 태스크에사용가능한범용적파운데이션모델
✓ ADMET embedding을기반한multi-task learning 효과

❖ 경량 FAM
✓ ~10K개의학습파라미터를요구하는초경량모델
✓ 대규모태스크에적용가능 (태스크당 A100 기준 1분이내, RTX4090 기준

2분이내)



연구개발의 전체 개념도

공개데이터베이스수집및전처리를통한대규모 ADMET  데이터베이스구축후,
해당데이터에기반한 ADMET 예측기계학습모델을활용하여대규모 ADMET 프로파일링

입력화합물구조 ADMET 번역임베딩벡터집합

ADMET 프로파일을활용하여 ADMET 번역공간을학습한 ADMET 파운데이션모델구축
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화
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구
조

A D M E T

ADMET 통합
데이터베이스구축

대규모화합물 ADMET 
프로파일구축

ADMET 파운데이션모델

ADMET 벡터공간학습 ADMET 파운데이션모델업데이트

A

D

M

E

T

FAM 클라우드서버

…

제약사

ADMET 파운데이션모델고도화

FAM 모델고도화

ADMET 파운데이션모델기반연합학습에서작동가능한초경량 FAM 모델및학습기술개발
설명가능성및멀티태스크효과를지닌모듈을통하여 FAM 모델의고도화추진

…클라이언트 1

ADMET 
파운데이션모델

병원

…클라이언트 1

ADMET 
파운데이션모델

초경량 FAM

In vitro

In vivo

Clinical

신규 ADMET 태스크예측
FAM 

클라우드서버

화
합
물
구
조

A D M E T

ADMET 프로파일갱신

PK 파라미터 예측및
하부구조패턴추천

태스크미세조정
모듈

태스크미세조정
모듈

연합학습환경에서범용성과호환성을지니는전처리기개발을통한데이터표준화

…클라이언트 1 ADMET 
파운데이션모델

고도화모듈
(설명가능성,

멀티태스크효과)

태스크
예측모듈

신규태스크예측을통한 ADMET 프로파일최신화및파운데이션모델고도화추진
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2차년도 - ADMET 파운데이션 모델 개발

✓ 화합물부분구조정보와 ADMET 프로파일정보활용
✓ 입력화합물구조로부터 ADMET 임베딩벡터를생성하는파운데이션모델개발
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2차년도 -초경량 FAM 모델 및 학습 기술 개발

✓ 다운스트림태스크에제약이없는범용적 FAM 개발

ADMET 
태스크예측

클라우드서버

ADMET 
파운데이션모델

…

ADMET 
파운데이션모델

FAM 플랫폼

제약사

병원

태스크
미세조정모듈

태스크
미세조정모듈

태스크별미세조정경량네트워크세부내용예시

ADMET
파운데이션
모델

ADMET 
번역임베딩

128 x 64

64 x 1

최종
예측값

예상학습파라미터수 = (128 x 64) + (64 x 1) = 8,256개
중간차원을변경함에따라더욱경량화가능

128 차원

FAM 플랫폼

In vitro

In vivo

In human

범용적 FAM 
미세조정프레임워크

6 / 40



2차년도 –전처리기 개발

✓ 가상연합학습실험을통한전처리기최적화및로컬라이징

원본데이터 연합학습모델 연합학습성능평가
및전처리기파라미터조정

필요 데이터 정족수

화합물 염 처리

학습/평가 데이터 분리

데이터전처리기작업흐름

기관별
보안클라우드 … …

각파트너기관환경으로로컬라이징

구조유출 위험無
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3차년도 – FAM 모델 고도화

✓ ADMET 임베딩조합을통한멀티태스크러닝효과구현
✓ 다운스트림태스크연관분자하부구조패턴분석기능고도화
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