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해마다하락하는신약생산성
연합학습기반신약개발가속화플랫폼 

개요

목표 Federated ADMET 예측 모델(FAM)개발

과제명
ADMET 예측을위한초다중모달(약물, 단백질, 유전체, 
세포이미징, 문헌) 파운데이션모델개발

연구개발과제의개요
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이미지, 텍스트데이터셋
(ImageNET, Wikipedia, 

LAION)

약물데이터셋

단일모달리티모델의한계

o 약물화학구조에만의존하여복합적인생체상호작용을

직접적으로학습하지못함

o 약물데이터셋의크기는다른AI분야(이미지,자연어처리)에

비해현격하게크기가작음

→딥러닝모델의강한표현력을활용못함

연구개발과제의필요성
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세포이미지:약물이 세포에 끼치는 영향을 이미지
로 정보화하여 제공함.

유전체:약물의작용기전, 부작용예측, 
바이오마커정의등에큰영향

문헌:방대한생물의학논문에는약물의
표적독성에대한 , 인과지식이축적돼
있음

단백질:많은약물관련물성은약물-
단백질상호작용으로표현됨

다중모달리티파운데이션모델의중요성

o 다중모달리티파운데이션모델의성능이증가한다수의사례(CLIP, Flamingo)존재

o 단백질, 유전체, 문헌, 세포이미징등의데이터가추가적인정보로존재

o 기존에학습된파운데이션모델(ESM-2, Evo2, ChatGPT 등)이존재

→약물파운데이션모델에대한지식전이가능

연구개발과제의필요성



단백질서열 유전체서열

ADMET
파운데이션 모델

셀이미지 과학적문헌

정성적목표

o ADMET 예측을위한초다중모달(약물, 단백질, 유전체, 세포이미징, 문헌) 파운데이션모델개발

o 약물, 단백질, 유전체, 세포이미징, 문헌을통합한데이터베이스구축

o 대조학습을기반학습알고리즘개발

연구개발과제의목표



TDC 벤치마크CYP3A4_Veith데이터셋
지표예시

정량적목표

o 데이터: 분자구조, 문헌, 단백질, 유전체, 세포이미지로이루어진대형

데이터수집(130만종이상) 

o 성능: TDC 리더보드기준최고성능방법론(ADMET-AI)

추월(22개의지표중 13개이상최고성능기록) 

연구개발과제의목표



대조학습을사용한모달리티간관계성학습
MolGPS++ 구조

신경망구조및학습방법

o 분자구조대상최고성능을보이는MolGPS++ 구조사용

o 모달리티간관계성에대한대조학습진행

o 각모달리티별로기존에학습된초대형파운데이션모델임베딩을사용

(알파폴드, Evo2, Galactica, OpenPhenom)

연구개발과제의내용



유전체대조학습방법론개요
세포이미지대조학습방법론개요단백질대조학습방법론개요

문헌, 단백질, 유전체, 세포이미지모달리티의활용

o 약물에대한문헌, 약물과바인딩된단백질, 약물에의해억제/활성화된유전체(mRNA), 

약물에반응한세포이미지등에해당하는임베딩도출

o 약물과해당데이터에대한관계성을고정된임베딩과

약물파운데이션모델간의대조학습을통해학습

연구개발과제의내용



Meta ESM-2
모델(단백질)

Meta Galactica모델(문헌) Meta Evo2
모델(유전체)

Recursion OpenPhenom 
모델(세포이미지)

파운데이션모델의적극적인활용

o ESM-2, Evo2, Galactica, OpenPhenom 등의기존에학습된대형파운데이션모델존재

o 해당임베딩과대조학습을통해약물파운데이션모델에대한지식전이

연구개발과제의내용



학습용데이터셋구성

o (단백질,유전체,세포이미지)

다양한공개데이터를활용하여구축

o (문헌)강력한대형언어모델 API를활용하여

분자설명문헌데이터베이스를신규구축

모달리티 데이터셋 이름 크기

약물

TDC (Absorption) 17K
TDC (Distribution) 5K
TDC (Metabolism) 50K
TDC (Excretion) 2K
TDC (Toxicity) 15K

MoleculeNet (Absorption) 3K
MoleculeNet (Distribution) 2K

MoleculeNet (Toxicity) 19K

단백질
BindingDB 9K

Uniprot 250M

유전체

Hetionet 2M
ChemBL2K 2K

Broad6k 6K

세포
RxRx3 2.2M

BBBC021 39K
LLM에게분자구조설명문을요구하는프롬프트의예시

데이터셋세부설명과크기

연구개발과제의내용



연합학습방법론

o NVIDIA FLARE 프레임워크를사용하여기존학습방법론확장. 

o 클라이언트장비스펙(H100 96GB GPU)에맞춰모델학습방법론준비예정. 

o Dataset, model, training, evaluation에대해모듈화된코드를명시한뒤표준적인학습절차를따름.

NVIDIA FLARE개요

연구개발과제의내용

플랫폼 개요



결론

단백질서열 유전체서열

ADMET
파운데이션모델

셀이미지 과학적문헌

ADMET 예측을위한초다중모달파운데이션모델개발

o 문헌, 단백질, 유전체, 세포이미징모달리티에대한약물모델데이터의확장

o 기존파운데이션모델(ESM-2, AlphaFold, Evo2, ChatGPT, OpenPhenom)을

적극활용하는학습기법


