
연합 메타학습 기반의 확장 가능한
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질량 분석 모듈 개발

2025년 연합학습 기반 신약개발 가속화 프로젝트 ㏙K㎿MELLODDY㏚

고려대학교 인공지능학과 감태의



2025년 연합학습 기반 신약개발 가속화 프로젝트㏙K㎿MELLODDY㏚ 착수보고회 ㏙3세부㎿신규㏚

2

01 제안 연구 핵심 개요
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02 연구 내용 통합 개요

연합 메타학습

로컬 학습 모듈
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글로벌 메타 파라미터 업데이트

…𝑳로컬1 𝑳로컬2 𝑳로컬𝑵
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데이터
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모듈형 융합 프레임워크 ㏙Modular FusionNet㏚

질량 분석 모듈 ADMET 특화 모듈분자 표현 모듈

투영 레이어

ADMET
인코더

투영 레이어

분자표현
인코더

투영 레이어

스펙트럼
인코더

시퀀스 그래프 구조 좌표
m/z

Fingerprints

Profiles

ADMET Task 
특화 임베딩

일반적인
분자 구조 정보

절단 경로 예측
대사/배설 특화

모듈 융합 트랜스포머

모듈 토큰 융합 토큰

ADMET 
예측모듈 표현 

정렬

분포 적응 
모듈

효율적인
미세조정

분자 봉합 
모델

𝛁𝒈𝟐

𝛁𝒈𝑵

𝛁𝒈𝟏 기관 별 
그래디언트 
충돌 감지

부정적 전이 
억제 기술
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02 1차년도 연구 내용

모듈형 융합 프레임워크 사전학습

질량 스펙트럼 
데이터 셋

In
te
ns
ity

m/z

공개 분자 
데이터 셋

MSG

시퀀스

그래프

구조 좌표

분자 표현   
인코더㏙1D㏚

분자 표현   
인코더㏙2D㏚

분자 표현   
인코더㏙3D㏚

조합 
손실분자 융합

트랜스포머

데이터 통합 파이프라인 구축

결측치 처리

중복 제거

레이블링

정규화

데이터 
전처리

OHH3C

O O

특성 2특성 1

특성 2특성 1

특성 2특성 1

분자 봉합 
모델

데이터 증강을 위한 분자 봉합 기술

봉합된 분자
㏙증강 데이터㏚

분자 A

분자 B
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2차년도 연구 내용

모듈형 융합 프레임워크 고도화

ADMET 특화 모듈

대사 특화 인코더

배설 특화 인코더

분자 표현 모듈
CN1C
㚍NC2

질량 분석 모듈

스펙트럼 생성기

스펙트럼 인코더… … …

분자 인코더㏙1D㏚

분자 인코더㏙2D㏚

모듈 융합
트랜스포머

융합 토큰

ADMET 
예측

모듈 토큰 정렬

02

Docker

기관 N기관 2기관 1

FastAPI

…

배포

스펙트럼
인코더

스펙트럼
생성기

질량 분석 모듈 API 배포
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3차년도 연구 내용 02

…
부정적 전이 억제 기술

𝜽𝟏, 𝜽𝟐 > 𝟗𝟎°

기관 간 업데이트 방향 충돌 발생
 𝛁𝒈𝟏 제외

𝑾𝑮
𝒌%𝟏 ← 𝑾𝑮

𝒌

Modular 
FusionNet
㏙글로벌 모델㏚

𝑾𝑮

로컬 모델 업데이트

기관 N

…기관 2

기관 1

메타 연합학습

𝛁𝒈𝑵

𝛁𝒈𝟐

𝛁𝒈글로벌
제외𝛁𝒈𝟏

𝛁𝒈𝟏

𝛁𝒈𝟐

𝛁𝒈𝑵

로컬 모델 N

로컬 모델 2

로컬 모델 1

…

𝑾𝟏

𝑾𝟐

𝑾𝑵

오버피팅

…

로컬 모델 학습

ㄷ

분자�봉합�
데이터�증강

분포�적응
모듈

효율적인
미세조정

𝛁𝒈𝟏
𝛁𝒈𝟐

𝛁𝒈𝑵

𝜽𝟏

𝜽𝟐
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연구 기대 효과 및 활용 방안03

연합 메타 학습을 통한
신약 후보 탐색 가속화

정밀 ADMET 예측  및분자 설계를
통한 개발 리스크 최소화

AI를 통한
글로벌 신약개발 가속화
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