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빅데이터 분석을 이용한 분자 및 소재설계
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본 발표에서는 빅데이터 분석을 이용한 분자 및 소재설계의 방법론을 제시하고 몇가지 예시

들을 통해 이를 설명하고자 한다. 방법론은 크게 두 단계로 구성되는데, 첫번째는 분자(또는

제품)의 물성(또는 품질 특성)을 예측하는 모델링 단계와, 두 번째는 최적화를 통해 물성 예측

모델을 반전하여 원하는 분자의 구조 또는 소재의 조성 등을 구하는 단계이다. 각 단계를 설명

할 때 데이터의 준비, 변수의 선택, 잠재공간 실험계획법 등 핵심적인 요소들은 다음의 예시들

을 통해 강조될 것이다: (1) 표적신약 개발 (2) 기능성 고분자 설계. 
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