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연합학습기반
신약개발 가속화 프로젝트
연합학습기반
신약개발 가속화 프로젝트
연합학습 기반 ADMET 예측을 위한 언어-그래프 앙상블 모델 개발연합학습 기반 ADMET 예측을 위한 언어-그래프 앙상블 모델 개발

주관기관 : 목암생명과학연구소 (신현진)
공동기관 : 서 울 대 학 교 (장문영)



연합학습 기반 ADMET 예측을 위한 언어-그래프 앙상블 모델 개발

|연구 역량|

2

연구개발기관 및 연구책임자 소개

신약개발 전문지식을 바탕으로 다양한 인공지능 연구 수행 경험 보유

연구책임자 : 신현진 소장
글로벌 제약사 등 우수 연구기관 인공지능 연구

참여연구자
자담바 에르햄바야르 책임연구원

이현수 연구원

연구 수행 분야 및 역량
현재 LLM을 적용한 신약개발 내부 연구 수행 중

Lipid nanoparticle(LNP) 특성 예측 및 생성을 위한 인공지능 연구

mRNA codon 최적화를 위한 인공지능 연구

목암생명과학연구소는 인공지능을 통한 신약개발을
연구하는 민간 비영리재단법인

국내・외 바이오 및 인공지능 분야 인력 구성 및
인공지능 신약개발 관련 내/외부 과제 다수 수행 중

서울대병원, KAIST 등 국내 유수 연구기관과
긴밀한 협력 추진을 통해 자체 연구 파이프라인 확대 중

[주관기관] 목암생명과학연구소 [공동기관] 서울대학교 공과대학 인공지능 연구실

서울대학교 공과대학 인공지능 연구실
(Data Science and AI Lab)

바이오 메디컬 응용 분야 최상위 저널에
다수의 논문 발표

NeurIPS, ICLR, ICML, CVPR 등 세계 최정상급
학술 대회에 지속적으로 우수한 성과 발표

연구책임자 : 장문영 BK부교수
다년간 대학 병원에서 환자 진료 및 연구

참여연구자
이동혁

박상권

연구 수행 분야 및 역량
현재 GFM을 적용한 신약개발 내부 연구 수행 중

Biomedical knowledge graph를 이용한 질환 관련

유전자/단백질 예측을 위한 인공지능 연구



연합학습 기반 ADMET 예측을 위한 언어-그래프 앙상블 모델 개발

|연구 목표 및 전략|

3

연구 개발 단계별 목표

연합학습 기반 ADMET 예측을 위한 언어-그래프 앙상블 모델 개발

RFP 목표
태스크 정의 및 데이터 준비

데이터 전처리 도구 개발

RFP 목표
FAM 모델 개발(TRL 5~8)

ADMET 태스크 예측 성능 개선

RFP 목표
FAM 운영 및 성능 개선

FAM 활용 방안 제안

운영협의체, 실무위원회 및 연합학습 워크숍 적극 참여를 통한 타 세부과제와의 연계 협력

연구 개발 목표
공개 화합물 데이터 수집 및 추가 활용 데이터 확보

타 세부과제 협의 기반 데이터 통합 전처리 도구 개발

연구 개발 목표
언어-그래프 앙상블 모델 개발을 위한 사전 학습 및 미세 조정

ADMET 벤치마크(TDC) 리더보드 평균 3위 이내 달성

연구 개발 목표
타 세부과제 피드백 기반 모델 고도화(FDD orchestration)

FAM 솔루션 사용자 매뉴얼 및 활용 방안 보고서 작성

1차년도1차년도

2차년도2차년도

3차년도3차년도

연계 협력연계 협력

활용 방안
및

기대 효과

활용 방안
및

기대 효과

정부 주도 데이터 구축 사업을 통해 축적된 빅데이터를 활용한 인공지능 신약개발 연구 활성화

FDD 플랫폼 기반 화합물 글로벌 임베딩 확보를 통한 인공지능 신약개발 가속화

제약・바이오 산업 전방위적 협력 모델 개발을 통한 혁신 신약 및 맞춤형 치료제 개발 발판 마련
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연구 추진 전략 개요

Data collect & preprocessing
활용 데이터 현황 파악
SMILES 표준화 도구 설계

공개 데이터 수집
통합 전처리 도구 개발

성능 개선을 위한 모델 고도화
Ensemble model + Extra features

LLM-GFM ensemble
ADMET prediction model

[주관] 목암생명과학연구소 [공동] 서울대학교

LLM기반
ADMET 
예측모델

GFM 기반
ADMET 
예측모델

운영협의체 – 실무위원회 – 연합학습 워크숍

Foundation model development
FAM을 위한 거대 언어 모델
(Large Language Model, LLM) 설계
공개 화합물 데이터 기반
거대 언어 모델 사전 학습

ADMET finetuning
ADMET 멀티태스크 모델 설계
ADMET 예측을 위한 LLM 미세조정

Project collaboration
FDD 기반 연합학습 수행
타 세부과제 연계 협력

Data collect & preprocessing
활용 데이터 현황 파악
그래프 구조 특성화 도구 설계

Foundation model development
FAM을 위한 그래프 파운데이션 모델
(Graph Foundation Model, GFM) 설계
공개 화합물 데이터 기반
그래프 파운데이션 모델 사전 학습

ADMET finetuning
이미지 및 LLM을 통한 추가 특성 활용
ADMET 예측을 위한 GFM 미세조정

Project collaboration
FDD 기반 연합학습 수행
타 세부과제 연계 협력

연합학습 협의체 기반 병렬 연구 수행

(1차년도) LLM/GFM 학습을 위한 공개 화합물 데이터 수집 및 전처리

(2차년도) LLM/GFM 사전 학습 및 미세 조정을 통한 FAM 확보

(3차년도) FDD 플랫폼 내에서 ADMET 태스크별 연합학습 수행 및 모델 고도화

주요
마일스톤

주요
마일스톤
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LLM/GFM 사전 학습 및 미세 조정을 통한 FAM 확보

대규모 화합물 데이터
(공개 데이터, 100M~)

입력 데이터(SMILES)

“CC(=O)OC1=CC=CC=C1C(=O)O”

C

C

(

…

O

=

O

Tokens

Large Language Model(LLM) pretraining

Masked Language Modeling(MLM)을 통한

화합물 구조 패턴 학습

Embedding vector를 통한 ADMET 특성 예측

거대 언어 모델(Large Language Model, LLM) 학습 전략

Embedding
vector

𝑍 ∈  ℝௗ

Local chemical
representation space

소규모 ADMET 데이터
(비공개 데이터)Finetuning

Classifiation
Regression
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LLM/GFM 사전 학습 및 미세 조정을 통한 FAM 확보

Graph data

GFM Embedding

대규모 화합물 데이터
(공개 데이터, 100M~)

소규모 ADMET 데이터
(비공개 데이터)

GFM

Classification
RegressionADMET finetuning(step 3)

Auxiliary task for graph learning(step 2)

Embedding

그래프 파운데이션 모델(Graph Foundation Model, GFM) 학습 전략

SMILES
C(=O)C1=C=C=COC(=O)CO

Description

This molecule has the following 
features…..

Chemical 1

Projection

GFM Embedding
Contrastive learning

(step 1)Graph data

LLM
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LLM/GFM 사전 학습 및 미세 조정을 통한 FAM 확보

Final predictions for ADMET

Large Language Model(LLM) Graph Foundation Model(GFM)

Finetuned LLMs

Tokenizer training

1 5 1 …

3 7 1 …

1 1 1 …

100M~ 
datapoint

Benchmark task finetuning

RoBERT
a

DeBERT
a XLNet BART …

Pretraining

Finetuned GFMs

Auxiliary task finetuning

Chemical 
data

Description
data

Featurized
graph data

Pretraining

Stacking ensemble

Fold 1

Fold 2

Fold 3

Fold 4

Fold 5

Fold 1

Fold 2

Fold 3

Fold 4

Fold 5

Fold 1

Fold 2

Fold 3

Fold 4

Fold 5

Fold 1

Fold 2

Fold 3

Fold 4

Fold 5

Fold 1

Fold 2

Fold 3

Fold 4

Fold 5

Prediction 1

Training Prediction 3

Prediction 2

Prediction 4

Pr ediction 5

Pr ediction 1 Prediction 2 Pr ediction 3 Pr ediction 4 Pr ediction 5

Pr ediction 5

Pr ediction 5

New tr aining data

New testing data

Tr aining
data

Testing

data

ADMET

LLM-GFM 앙상블 전략 수립

SMILES, SELFIES, fragments 
representation

CCC=OC …

[C][Branch 1]…

[frag 1][frag 2]…


