
강의개요  

 

인공지능 신약개발 AI Drug Design 

 

신약개발에 소요되는 시간과 비용이 급속도로 증대됨에도 불구하고 신약 개발의 성공 사례는 

그에 반해 날로 감소하고 있다. 이를 극복하기 위한 노력의 일환으로 다양한 종류의 인공지능 (AI) 

신약개발 모델이 개발되고 있으며, 이 모델들을 활용하여 신약개발의 효율을 획기적으로 

증대하고자 하는 노력들이 계속되고 있다. 이 강의에서는 이 과정에 필수적인 기초 지식인 

화학정보학(Cheminformatics) 및 기초 프로그래밍(RDKit)에 대해서 학습한 후, 인공지능 분야에서 

널리 사용되는 다양한 모델들을 이용하여 신약개발에 사용되는 다양한 예측 모델 개발 방법에 

대해 실습한다. 특히, 최근 그 중요성이 대두되고 있는 Deep learning 기술을 이용한 AI 신약개발 

모델 개발에 대해 학습한다.  

강의는 다음의 내용을 포함한다: 

⚫ 화학정보학 기초 (Introduction to cheminformatics) 

⚫ AI 신약개발을 위한 Databases 

⚫ AI 신약개발을 위한 Programming (RDKit) 

⚫ AI 신약개발을 위한 기계학습법 및 QSAR 모델링 기초 

⚫ AI 신약개발을 위한 딥러닝 모델 

 

*참고 강의교재: 강의자료 

 

*교육생 준비물: 노트북 

 

*선수 지식: 기초 수준의 python programming  

 

*강의 난이도: 초급 

 

*강의: 김동섭 교수 (카이스트 바이오및뇌공학과) 
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강의 시간표 

 

시 간 발 표 내 용 연 자 

09:00-09:20(20) 등 록  

09:20-09:30(10) 공지사항 전달 

9:30–10:50(80) 

⚫ 화학정보학 기초(Cheminformatics) 

⚫ 약물특성 및 약물다움(druglikeness) 

⚫ Molecular Notations & Descriptors 

⚫ AI 신약개발을 위한 Databases 

⚫ AI 신약개발을 위한 Programming 기초 

김동섭 교수 

10:50–11:00(10) 휴 식  

11:00-12:10(70) 

⚫ Google Colab에 RDKit 설치 

⚫ 화합물 정보 읽기 실습 

⚫ Bioactivity database 검색 및 정보 읽기 

실습 

⚫ Molecular descriptor (fingerprint) 생성 및 

similarity 계산 실습 

조교 

12:10–13:40(90) 점 심 

13:40-15:10(90) 

⚫ AI 신약개발을 위한 기계학습법 기초 

⚫ QSAR 모델링 기초 

⚫ AI 신약개발을 위한 딥러닝 모델 

⚫ Virtual screening (ligand-based, structure-

based) 및 de novo design 

김동섭 교수 

15:10-15:20(10) 휴 식 

15:20-16:50(90) 

⚫ QSAR modeling 전체 과정 실습 

⚫ 화합물의 Bioactivity 예측 모델 개발  

⚫ Virtual screening 과정을 통한 신약후보물

질 발굴 실습  

조교 

 


