




™️

™️ 구축
케이메디허브신약개발지원센터는
신약개발전주기지원기관

분자설계,합성,약효,안전성데이터
확보,생산가능



ADMET 
데이터

추출 및 표준화

연합학습용
빅데이터 확보

K-Medi hub

기관고유
데이터

FDD/FAM 
플랫폼 검증

공개
데이터

연합학습

• 약물구조

• 약효데이터

• 안전성데이터

구조 다양성
분석

신규 데이터
생산

구조 다양성
분석

FDA 약물
라이브러리

균질 데이터 확보를 위한 SOP 확립



Property

Number of Data

K-Medi hub Public Data*

GPCR Assay
GPCR

(Orexin Receptor)
Ca++ Agonism Assay 1,000 2,300

Absorption(A) Permeability
GIT-PAMPA 360 5,473

BBB-PAMPA 370 2,000

Metabolism(M) Metabolic Stability

Human 322 455

Mouse 306 3,000

Rat 316 24,000

Cytotoxicity(T)

CYP inhibition %of control activity 5,277 13,000

HK-2 Cell inhibition %inhibition 389 ~700

hERG Inhibition
%inhibition (10uM) 271 12,800

IC50 (uM) 177 10,500

* from PubChem, ChEMBL, TOXNET, DrugBank, Swiss ADMET etc.



항목 대분류 중분류 소분류(예시) 중케이메디허브 실험서비스가능목록

ADME

약물흡수

물성
● 용해도 예측 (Water)

● 이온화 상수(pKa) 예측
● 분배계수 예측 (logP)

ADME약물 흡수투과도
● 소장 상피세포 투과도 예측 (Caco-2, MDCK)

● 인공지질막 투과도 예측(PAMPA)

● 뇌장벽투과도 예측 (BBB-PAMPA)

ADME약물 분포
분포용적 ● Plasma Protein Binding (Mouse, human, rat)

ADME약물 분포수송체 약물분포영향력 ● BBB Transporter(P-gp 등) 결합친화도 예측

ADME약물 대사및
배설

버퍼안정성 ● Plasma Stability (mouse, human, rat)

ADME약물 대사및배설대사안정성
● Microsomal (mouse, human, rat)

● Hepatocyte Stability (mouse, human, rat)

독성 Toxicity

심장독성 ● hERG 채널 저해 예측

독성Toxicity간독성
● CYP450 저해 예측(CYP1A2, CYP2C9, CYP2C19,

CYP2D6, CYP3A4.. 등)

독성Toxicity발암성
● Ames Test 결과 예측
● 발암성 예측

독성Toxicity

독성Toxicity세포독성 ● 정상세포 독성 (MTT)

약효 약효
인산화효소 (단순약효) ● 약효 측정 (BaF3 Cell line)

약효GPCR ● GPCR 선택성 예측 (60종 panel assay 가능)

약동학 약동학 약동학파라미터

● AUC : Area under plasma concentration-time curve

● Cmax : Maximum plasma concentration

● Tmax : Time to maximum plasma concentration

● T1/2 : Elimination half-life

● CL : Clearance

● V : Volume of distribution

● F : Bioavailability



Tanimoto 계수를 사용하여 화합물 간 유사도를 측정 하고 데이터셋 내
화합물 간 평균 유사도를 계산하여 다양성 평가 후 유사 구조 화합물
분류

생산된데이터 기반데이터검증용모델 2종자체개발

→모델성능제고를위한데이터검증및균질데이터확보 SOP 구축

현재 약 3,000여 종의 FDA 약물
Stock 확보

PCA 분석등을이용하여 구조다양성
확보예정

구조다양상 분석 결과 필요할경우
약물 추가확보예정



• 운영위원회가이드준수

• 필요데이터추가확보

데이터별전처리

모델예측률검증

각FAM별예측률검증및데이터고도화

검증용데이터셋확보 Blind 화합물Stock 확보(~200종)

FDD/FAM 활용및검증보고서작성

FDD 활용예측수행

• 케이메디허브에서실험가능한모델중심
예측수행

• 예측결과기반각모델별10~20종화합물선정

• 실제실험검증을통한FDD/FAM 활용도검증



약물의구조적다양성확보한양질의데이터생산/제공및구축플랫폼검증






