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Contributing to Human Health by Broadening Drug Research 

Small Molecules Natural Products Biologics

Full-cycle drug development process

• Genome
• Transcriptome
• Proteome

• Organic Compound 
• Small Molecule 

• Machine Learning
• Deep Learning

Multi-Omics Artificial Intelligence Chemical

DrugVLAB
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SCI papers SCI papers
KIISE (2017-2019)

SCI papers (2021.07~)

“Fully customized AI service 
tailored specifically for your needs”

Company A

Company B

Company C
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서비스 개발 및 검증을 위한 “협력 네트워크 구축”

사업협력

주요고객연구개발

서비스개발

아이겐드럭

* 

* 

* 산학연구계약 5건
* 업무협약(MOU) 2건

* 큐베스트바이오 업무협약(MOU)

* 공동연구 서비스 계약 3건
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프로젝트 배경

• 자연계의 화합물(Compound) 중 약물 (Drug)으로 개발되는 비율은 극소수

• 약효의 존재여부

• 흡수(Absorption), 분포(Distribution), 대사(Metabolism), 배설(Excretion), 독성(Toxicity) 의 적합성

• 다수의 화합물이 약효가 뛰어남에도, ADMET의 부적합성으로 인하여 약물로 개발에 실패함
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프로젝트 내용

• 개발 내용

본 과제에서는 화합물의 ADMET 정보가 담겨있는 데이터베이스를 기반으로, 화합물 기반 인공지능
기술을 활용하여 다양한 화합물의 성질을 예측하고 약물 적합도 (drug-likeness)를 평가하는
알고리즘 개발을 목적으로 함

1. 화합물에 적용가능한 인공지능 기법의 이해

2. 화합물 및 약물 적합도(drug-likeness) 관련

데이터의 이해

3. 화합물 구조를 기반으로 약물 적합도를

예측하는 알고리즘의 개발
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