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▪ 1897년 동화약품 설립

▪ 1972년 중앙연구소 설립

▪ 연구개발인력 100명 이상 (전체 대비 약 14%)

▪ 국내 신약 제3호 밀리칸주 & 제23호 자보란테정 개발

▪ 본 과제 참여 인력 구성 (연구책임자 원대연 박사 외 15명)

신약연구 의약화학 ADME/PK In vivo CADD

신약 개발 과제
기획/총괄
(2명)

물질 합성 및 최
적화 연구
(2명)

흡수/분포/대사/
배설 및 약동학
적 분석 및 평가
(4명)

약물 효능 및 안
전성 평가
(6명)

약물 설계 및 데
이터 분석
(1명)



1. 연합학습의 이해 및 ADMET/PK 예측모델(FAM) 개발을 위한 데이터 확보

2. ADMET/PK 예측 모델 검증을 통한 산업적 활용 및 생태계 구축 기여

1단계 : 데이터 표준화 및 데이터 공급

2단계 : FAM 모델 검증 및 활용 검토



보유 데이터 표준화 신규 데이터 생성 데이터 공급

▪ 자사 합성신약 라이브러리 자체 운영

▪ 신약 전주기 실험데이터 구성

▪ 신규 데이터 생성 (ADMET/PK, 합성)

▪ 신약연구 전담부서 수행 및/또는 지정

CRO 의뢰

▪ 실험별 필요량에 따라 일부 합성 가능

▪ 보유/신규데이터 표준화 작업

▪ 데이터 공급

자사 합성신약 라이브러리 발췌 (샘플)



FAM 모델 검증 보완 데이터 공급 산업적 활용

▪ 상용 예측 소프트웨어 2개 보유

▪ 실험값/상용 예측값 과의 비교 검증

▪ Validation set 이용한 예측력 평가

▪ 전향적/후향적 보완 데이터 공급

▪ 모델 검증 고도화

예측력은 얼마나 상승되었는지,

상용 제품보다 예측력이 우수한지

모델 검증 고도화

▪ External set(신물질) 예측력 평가

▪ 실제 연구 적용 가능성 검토

자사 보유 소프트웨어 GUI 및
실제 실험값/예측값 비교 분석



동화약품(주)

보유데이터 현황 파악

(동화약품)

1단계 : 보유 데이터 공급 및 신규 데이터 생성/공급

데이터 표준화 논의 및 데이터 공급 물질합성 연구
ADMET/PK 연구
(In vitro/In vivo)

(동화약품/FAM 개발사) (외부 위탁/동화약품) (외부 위탁/동화약품)

2단계 : 데이터 공급 확대 및 FAM 검증

FAM 비교 검증
(실험값/상용소프트웨어 예측값)

물질합성 및/또는
ADMET/PK 보완 연구

(In vitro/In vivo)

보완 데이터 추가 공급 및 검증

(동화약품/FAM 개발사) (외부 위탁/동화약품) (동화약품/FAM 개발사)

FAM 최종 모델 검증 및 실제 연구 적용 가능성 검토

연구 산출물

▪ 보유데이터 현황 자료

▪ 태스크 정의서

▪ 보유/신규 데이터베이스

연구 산출물

▪ 비교 검증 결과서

▪ 보완 데이터베이스

▪ 예측성능 검증 결과서



▪ 목표 : FAM 모델 예측값과 자사 내부 데이터

를 비교하여 정확도 평가

▪ 결과 : FAM 모델의 신약 개발 과제 적용에

대한 최종 검증

▪ FDD 플랫폼을 활용하여 자체 신약 후보물질

발굴에 실제 적용 예정

▪ 상용 소프트웨어 대비 산업적/경제적 측면의

효율성/생산성 개선효과 확인 예정




