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발표 내용

인공지능(AI)은 신약 발굴 및 개발 분야를 급속도로 변화시키고 있습니다. 

초기 AI 응용 분야는 주로 소분자 스크리닝을 지원했으나, 최근의 발전으

로 수십억 규모에 달하는 화학적 공간을 초고속으로 탐색할 수 있게 되었

으며, 생성 모델을 통해 완전히 새로운 약물의 설계가 가능하게 되었습니

다. 단백질 구조 예측 및 설계 분야의 획기적인 발전에 힘입어, AI 기반 

접근법은 공학적으로 설계된 단백질, 펩타이드, 항체, 항체-약물 접합체

(ADC)를 포함한 다양한 치료 모달리티로 확대되고 있습니다. 이와 동시에, 

대규모 언어 모델(LLM)과의 통합을 통해 AI의 활용 범위가 임상 시험 설

계, 임상 결과 해석, 동반 진단 바이오마커 식별과 같은 다양한 신약 분야

로 확장되고 있습니다.

아론티어(Arontier)에서는 신약 개발 파이프라인 전반에 걸쳐 다양한 목적

으로 적용 가능한 AI 시약 개발 플랫폼을 개발하여 활용하고 있습니다. 

본 발표에서는 저분자 후보 물질 발굴 및 펩타이드 설계부터 약물 전달을 

위한 단백질 운반체 디자인, 합성 항원 기반 RSV 백신 개발에 이르기까지 

다양한 적응증과 치료 모달리티를 아우르는 사례 연구를 소개하며, 구조 

중심 AI가 현대 신약 개발의 혁신적 원동력이 될 수 있는 방식을 보여드

리겠습니다.


