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강의개요

2 월 16 일 화요일
Structural Bioinformatics & Cheminformatics
Organizer: 이근우 (경상대학교) / 김동섭 (KAIST)


신약개발에 소요되는 시간과 비용이 급속도로 증대됨에도 불구하고 신약 개발의 성공 사례는 그에 반해 날로 감소하고 있다. 이를 극복하기 위한 노력의 일환으로 다양한 종류의 생물정보 및 화학정보를 활용하여 신약개발의 효율을 획기적으로 증대 시키려는 노력들이 계속되고 있으며 그 중요성은 계속 증대되고 있다. 관련된 연구 분야로는 새로운 질병 타겟 발굴, 기존 약물의 신규 타겟 발굴, 약물의 재활용, 컴퓨터를 이용한 약물 설계 등이 있다. 이 강의에서는 다양한 생물정보 및 화학정보를 이용한 신약 개발 연구에 필요한 구조생물정보학 (Structural bioinformatics) 및 화학정보학 (Cheminformatics) 분야의 여러 방법들에 대해서 공부한다. 첫 번째로, 다양한 종류의 생체분자 구조 정보와 화합물 정보에 관한 개요, 단백질 구조 예측 및 분석, machine learning 기법을 활용한 신약개발 연구 방법론, docking과 molecular dynamics simulation 등의 분자모델링 기법에 대해 공부한다. 두 번째로 두번째로는 화학정보학 기본지식을 공부하고, 최근 대규모로 생산된 화학유전체 정보와 이의 활용법 및 활용사례를 소개한다.


*참고강의교재: 
*교육생준비물: 
*조교: 



※ 강의시간, 휴식시간은 자유롭게 작성하셔서 주시면 됩니다.
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	DAY : 2월 16일 

	M1. 

	Organizer : 이근우/김동섭 

	시 간
	발 표 내 용
	연 자

	09:00-09:10
	등 록 

	09:10-09:30
	개 회 사

	09:30-10:50
	1. Structural bioinformatics: introduction
1. Cheminformatics: introduction
1. Topics: drug target, drug repositioning, computational drug design
1. Machine learning algorithms in structural bioinformatics and cheminformatics
	김동섭 (KAIST)

	10:50-11:10
	휴식 및 질의응답

	11:10-12:30
	1. Methods and Tools
1. Protein-ligand docking
1. QSAR modeling
1. Molecular dynamics simulation
	김동섭 (KAIST)

	12:30–13:30
	점 심

	13:30-14:40
	1. Computational Biology and Computer-Aided Drug Design (CADD): Theory & Intro & Practice
	이근우 (경상대학교)

	14:40-14:50
	휴식 및 질의응답

	14:50-15:50
	1. Machine Learning on CADD: Research & Practice
	Dr. G. P. Cao
(경상대학교)

	15:50-16:00
	휴식 및 질의응답

	16:00-17:30
	1. [bookmark: _GoBack]Molecular Modeling & CADD Programs: Intro & Practice
	 BioVia/Quantum Biosolution
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