
의학 발견을 위한 강력한 양자 AI 모델 공개

(2025.05.21., 양자정보연구지원센터)

□ 소르본 대학과 Qubit Pharmaceuticals이 공동 개발한 세계 최고 수

준의 양자 AI 모델

 ㅇ Qubit Pharmaceuticals과 소르본 대학은 약물 후보 물질을 신속하고 

저렴하게 탐색할 수 있는 세계 최고 수준의 양자 AI 모델 

FeNNix-Bio1을 공개함

  - 이 모델은 분자의 거동을 전례없는 정밀도와 속도로 시뮬레이션할 

수 있어 실험실 실험을 대체하며 신약 개발 비용과 시간을 획기적으로 

단축할 수 있음

  - 실제 실험과 유사한 수준의 정확도를 통해 수많은 후보 물질을 가상 

공간에서 빠르게 검증하고 실패시킬 수 있음

 ㅇ FeNNix-Bio1은 GENCI, EuroHPC, Argonne의 초고성능 컴퓨팅 자원을 

활용해 수백만 개의 분자 시뮬레이션을 기반으로 구축된 기초 모델임

  - 물리화학적 법칙을 학습하며, 분자의 상호작용과 반응성을 정확

하게 예측할 수 있음

  - 기존 시뮬레이션 SW가 불가능했던 화학 결합 생성 및 파괴까지

도 모델링 가능하여 Paxlovid, Ibrutinib 같은 공유 결합형 약물 설

계 가능

  - 물리적으로 정확하면서도 확장성과 효율성을 갖춘 모델로, 화학-

양자 AI 융합의 새로운 지평을 염

 ㅇ AlphaFold를 넘어서는 혁신

  - 구글 딥마인드의 AlphaFold가 단백질 구조 예측을 혁신했다면, 

FeNNix-Bio1은 단백질 구조의 시간에 따른 동적 변화 및 약물과

의 상호작용까지 예측 가능함

  - 이는 정적 구조 예측을 넘어 약물 설계 전반을 지원할 수 있는 

결정적 장점임



  - AI를 통해 새로운 타켓 구조 예측부터 약물 발견까지 완전한 바

이오-화학 시뮬레이션 체계를 제공함

 ㅇ 화학 반응 예측, 이온/소분자 행동 예측, 수용액 내 반응 정밀 시뮬레이션 

등 고난이도 분자 모델링 분야에서 기존 모델을 압도하는 성과를 보임

  - LLM이 아닌 화학/물리 전용 신경망 기반으로, 정확도는 높이고 

학습비용은 낮춤 – 표준 GPU에서 몇 시간 내 학습 가능

  - 기존 AI 모델 대비 수십 배 효율적이고 수천 배 빠름

  - 화학 공간은 무한하며, 약물-표적 조합이 수조 개에 달하는 만큼, 

이 모델은 탐색의 속도와 깊이를 근복적으로 변화시킴

 ㅇ 현재 7개 약물 개발 프로그램 진행 중이며, 유방암, 염증성 질환 

등의 분야에 집중

  - 의약 분야 외에, 산업용 효소 설계, 해수 담수화용 멤브레인 최적

화, 차세대 배터리 개발, 친환경 화학 등 다양한 산업 응용 가능

  - 물리 법칙에 기반한 범용 모델로, 분자 조합을 바꾸는 것만으로 

어떤 시스템도 시뮬레이션 가능

  - 향후 양자 컴퓨팅과의 융합을 통해 양자 AI가 실제 데이터 생성 

기반까지 확장 가능

 ㅇ FeNNix-Bio1은 단순한 속도 향상을 넘어, 보다 창의적이고 혁신

적인 신약 설계를 가능케 함

  - AI, HPC, 양자 기술의 융합을 통해 생물학/화학의 전산화 자동화 

시대가 현실화됨

  - 2035년 이후 가능할 것으로 예상되던 양자 데이터 기반 분자 시

뮬레이션을 앞당겨 구현함

  - FeNNix-Bio1은 약물 설계, 검증, 확장 전 과정에 걸쳐 패러다임의 

전환을 일으키고 있음
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