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– 연구 개발: 기관 대웅제약

대웅제약의 ADME/T 데이터 보유 및 활용 현황

 ◦ 총 8억 종의 화합물 정보를 대웅 제약 내 구축
       → DAVID: Daewoong Advanced Virtual Database

◦ AI 및 디지털 시스템 구축을 통한 화합물 정보 활용 및 가상 탐색에 적용

 ◦ 본 과제에 필요한 ADME/T 데이터 총 약 1만여종 보유 및 지속 확대 예정

 ◦ 구축된 DB을 이용하여 자체 ADME/T 예측 시스템 개발 및 활용 중
   → ADAPT(Advanced Daewoong ADME/T Prediction Tool), DW Discovery Portal
 

◦ 지속적인 데이터 제공 가능 및 연합학습 모델 운용에 필요한 역량을 보유



– 연구자 소개

학습데이터 공급

성능 검정

데이터 생산/검정 학습/운영/검증/공급
(AI 팀)

연계 협력

 ◦ 과제 수행을 위한 각 분야 전문가들로 구성
       → FAM관련 운영 3명(AI신약 개발, 독성 AI, 빅테이터 AI), 데이터 생산/검정 3명 

(약동학, 독성, 매디캠)

FAM

Cloud



1. 연합학습 기반 플랫폼(FDD: Federated Drug Discovery)을 
    위한 데이터를 수집·가공하는 연구 개발을 지원

2. FDD 플랫폼에서 실행되는 ADMET 및 PK 파라미터 예측 
AI 솔루션(FAM: Federated ADMET Model)의 운영 및 성능 

   개선을 위한 연구 지원

– 연구 개발 목표



– 핵심 연구 내용

1. 타 세부 과제와의 연계 협력
      → 학습 데이터 포맷정의, 전 처리 방안 등

2. FAM 태스크 정의 및 데이터 파악
       → 필요한 항목 정의, 비공개 학습 데이터 준비

3. 연합학습 플랫폼 데이터 공급
    → 대웅 제약 AP DB을 이용한 데이터 공급, 고통 CRO을 이용한 추가   

적 데이터 공급

4. 연합학습 참여 및 학습 모델 활용성 검증
    → ADMET 및 PK 데이터를 이용하여 FAM의 예측 결과를 분석 및 검증
    → 연구기관과 주기적인 회의를 통해서 FAM을 검증



– 대웅 제약 핵심 기술: ADME/T 데이터 보유 및 모델

 ◦ ADME/T 데이터 총 약 1만 여종 보유 및 지속 확대 예정 (1단계)

FAM

Cloud

 ◦ ADPAT의 실행 화면과 성능
       → 24개 ADMET 및 PK 항목 중 14개 항목이 다른 예측
            프로그램 보다 더 높게 또는 동등(TDC site기준)
         → ADME/T 모델 개발에 풍부한 경험을 가지고 있음

1. ADPAT 예측 성능 결과



–  추진 전략



– 산출물

 ◦ 연합학습으로 만들어진 모델: FAM 모델을 이용하여 시간 및 비용 절감
       → FAM모델을 cloud 또는 localization하여 연구자들이 지속적으로 이용 가능하게 함

    ◦ 향후 연구를 위한 비임상 데이터 생산
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