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지식 기반 AI 연구 개발 플랫폼



Why D3Square
소재 연구개발은 여전히 파편화된 데이터, 개인의 경험, 반복적인 시행착오에 의존하고 있습니다
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파편화된

연구 데이터

개인에게 묶인

인사이트

소재 설계가

지향하는 이상

실험 결과, 문헌, 재고 기록, 공정 데이터가  

서로 다른 파일과 시스템에 흩어져 있음

연구 인사이트와 기술 노하우가  

연구자개인에게귀속되어 쉽게 사라짐

반복 실험으로 최적의 소재와 공정 조건을 찾는 

방식은 시간과 비용, 불확실성을 높임

파일 및 시스템 


→ 연결된 연구 데이터

개인의 전문성 


→ 조직의 지식

시행착오 


→ AI 기반 탐색
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D3Square at a Glance
소재 연구개발 전 과정을 하나의 클라우드 플랫폼에서

핵심 파이프라인 독립 기능

지식 그래프 · 온톨로지
키워드를 추출해 지식 그래프를 구축하고 AI 어시스턴트로 활용

실험 · 문헌 · 실험실 설정


재고 · 데이터를 하나의 플랫폼에서

역설계
모델을 활용해 소재 설계를 위한 조성과 공정 조건을 도출

통계 · 상관관계 · 변수 중요도


SHAP 자동 데이터 인사이트

✦ AI 어시스턴트
모든 페이지의 맥락을 이해하고 필요한 순간에 응답합니다.

노코드 머신러닝 · 자연어 해석


모델 배포 · 예측 · 역설계
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The Core Strengths of D3Square
다음 페이지에서는 각 강점 뒤에 있는 논리와 실제 제품 화면을 설명합니다

지식 그래프 & 온톨로지

데이터 수집 & 분석 AI 모델 & 역설계

우리만의 지식 자산 구축축적 → 자산 소재 설계의 이상적인 접근

실험, 문헌, 데이터를 한곳에 모아  

자동으로 분석하고, 데이터 간 관계를 발견해  

학습 가능한 자산으로 전환합니다.

문헌에서 핵심 키워드를 자동으로 추출해 


지식 그래프를 만들고, AI Assistant를 통해 


필요한 지식을 즉시 탐색하고 활용할 수 있습니다.

코딩 없이 AI 모델을 구축하고,  

목표 물성을 기준으로 역설계하여  

최적의 조성과 공정 조건을 찾을 수 있습니다.

코드   AI 해

모델     역설

목표 물성  조성  공정 조건

문헌  자동 키워드 추

지식 그래프 시각

AI 시를 통한 지식 탐색  활용

실험실  고  실험  문

A  수 요

한 기 데이터 
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실험실 설정1

위치, 장비 및 템플릿 표준화

재고 관리2

소재 및 혼합물의 수량과 이력 관리

실험 · 문헌3

실험을 노드로 설계하고 AI를 통한 문헌 수집

버킷 · 데이터4

실험 데이터를 버킷으로 묶어 자산화

Data Collection
모든 연구 자료를 한 곳에
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Preprocess · Train
관계를 드러내고, 코드 없이 모델 구축

하나의 연속적인 흐름

자동화된 데이터 분석
데이터 통계 · 상관관계 · SHAP · 변수 중요도 및 XAI

코드 없는 AI 모델 학습
고전 머신러닝 · 딥러닝 기반 모델

언어모델 기반 결과 요약
주요 결과에 대한 자동 분석, 발견 및 제안
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Knowledge Graph
지식 그래프 및 온톨로지 → 우리만의 지식 자산 구축

NEW  ·  우리만의 지식 자산

문헌을 구조로,

구조를 인사이트로

문헌에서 키워드 자동 추출

그래프 시각화 및 검증

AI 어시스턴트로 지식 활용

버킷으로 내보내기

1. 문헌 수집

3. 그래프 구축

2. 키워드 추출

4.  AI 어시스턴트 질의
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Knowledge Graph
지식 그래프 및 온톨로지 → 우리만의 지식 자산 구축

문헌이 우리의 자산이 됩니다

혼자 구축하지 않아도 되는 지식 그래프

문헌을 업로드하기만 하면

D3Square가 개체와 관계를 자동으로 추출

온톨로지로 구조화된 지식

도메인 용어를 소재, 물성, 방법 등

표준화된 관계로 정리

AI 어시스턴트를 통한 빠른 작업 실행

“이 소재의 물성은 무엇인가요?”

지식 그래프에 근거한 맥락 기반 답변

소재

물성
소프트웨어

D3S

온톨로지

저널 방법

공정

[우리의 지식 그래프]
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Inverse Design
AI 모델 및 역설계 → 소재 설계의 이상

목표  →  조건

소재 설계의

이상적인 접근

목표 물성을 먼저 정의하고 학습된 AI 모델이 조건을 제안. 
실험주기를획기적으로줄이면서, 

지금까지도달할수없었던 설계 공간까지 탐색.

1. 모델 불러오기

3. 설계 변수

2. 역할 매핑

4. 탐색 5. 실행

→  학습된 모델을 불러와 목적함수 / 제약조건을 정의하면 파레토 프론트가 최적 후보를 자동으로 제안합니다.
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Inverse Design
AI 모델 및 역설계 → 소재 설계의 이상

학습
모델 학습 및 검증
여러 모델을 학습하고, 

가장 성능이 좋은 모델을 선택합니다.

→

배포 역설계
→예측 기능으로 배포 목표 설정 → 최적 후보 도출

학습된 모델을 예측과 최적화에

바로 활용할 수 있게 합니다.

목표 물성을 정의하면

추천 조성을 제공합니다.

여러 목표를 동시에 최적화하고 파레토 최적 설계 후보를 탐색합니다.

① 목표 선택하기


② 트레이드오프 비교하기


③ 추천 후보 검토하기
조성 · 공정 · 예측 물성

다중 목적 선택
목표 물성과 방향 설정

트레이드오프 비교
균형 잡힌 파레토 후보를우선 검토

조건으로 되짚기
조성, 공정, 예측결과를 제공
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연구 AI 어시스턴트
맥락을 이해하는 AI 어시스턴트 - 언제나 상황에 맞게

✦ AI 
오늘의 연구 브리핑을 확인하시겠어요?대시보드 페이지

✦ AI 
학습 성능을 비교해 드릴까요?학습 페이지

✦ AI 
반도체에 활용되는 이차전지 소재와 공정을 추천해 드릴까요?지식 그래프 페이지

✦ 페이지 맥락 인식 AI 어시스턴트는 지금 보고 있는 화면을 이해하고 다음에 필요한 단계를 먼저 제안합니다.
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연구의 새로운 패러다임
데이터와 지식, AI를 연결해 연구 워크플로를 새롭게 정의

기존 D3Square 도입 후

데이터 관리
파일, 개인 PC, 분리된 시스템에 산재 실험 · 문헌 · 분석 기록이 하나의 플랫폼에 축적

문헌 활용
프로젝트가 끝나면 인사이트도 사라짐 도메인 온톨로지로 구조화된 지식 그래프

모델 학습
전문가가 별도 환경에서 직접코딩 노코드 학습과 자연어 해석으로 팀 전체가 활용

후보 탐색
반복 실험을 통해 조건을 탐색 목표 물성 기반 역설계가 조건을 제안
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연구 데이터가 곧 전략 자산
연구 데이터를 모으고 연결해 그 가치를 극대화

기존

분리된 파일 및 도구
데이터가 개인 PC, 스프레드시트, 레거시 시스템, 흩
어진 프로젝트 폴더에 존재합니다.

결과

재사용 가능한 연구 자산
권한 기반 버킷에 실험 데이터를 축적·버전 관리·공유
해 이후 분석과 모델 학습에 활용합니다.

통합 수집 워크플로우
실험실 설정, 재고, 실험, 문헌, 데이터셋을 하나의 연

결된 환경에 담습니다.

1

통합 수집 UI

실험실 설정, 재고, 실험 설계를


하나의 워크플로우로 연결합니다.

2

자동 데이터 분석

정량·정성 분석, 산점도, 상관관계,  

SHAP까지 모두 자동화합니다.

3

데이터를 자산으로 만드는 버킷

데이터를 버킷으로 묶어 버전 관리하고


팀 단위로 공유합니다.

4

API 기반 외부 연동

실험실 시스템 및 LIMS와 연동해


수집을 자동화하고 확장합니다.
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더 스마트한 연구를 위한 설계
더 빠르고, 더 연결되고, 설명 가능한 연구를 위한 도구

Value 1

엔드투엔드 연결

수집, 분석, 학습, 예측 및 역설계가

하나의 플랫폼에서 연결됩니다.

Value 2

소재 연구개발 특화

실험, 재고, 문헌, 물성 및 공정 조건을

맥락에 맞게 다룹니다.

Value 3

설명 가능한 AI

성능 지표, 주요 변수 및 유의 사항을 

쉬운 언어로 해석합니다.

Value 4

재사용 가능한 지식과 모델

구조화된 문헌 지식과 학습된 모델이

다음 프로젝트의 출발점이 됩니다.
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D3Square의 핵심 가치
도입효과 - 연구 데이터 자산화와 데이터 기반 AI 연구를 하나의 연결된 플랫폼으로 실현

도입 후 연구 프로세스

데이터 수집


표준화


AI 분석


역설계

1

연구 데이터의

자산화

2

자동화된

AI 분석

3

후보 및

조건 검색

4

고급 의사 결정

하나의 플랫폼에서

D3Square는 온톨로지 기반  
지식 그래프와 AI 조건 추천으로 

파편화된 연구 데이터를 연결하고, 

자체 데이터 기반의 

연구 워크플로우를 실현합니다.

조직의 모든 연구 데이터가 유실 

없이 구조화되어 


축적됩니다.

값비싼 AI 컨설팅 없이 


몇 번의 클릭만으로 


AI 모델을 구축합니다.

자체 데이터와 AI 모델로 


역설계를 통해 


최적 조건을 탐색합니다.

데이터 기반 R&D 전략과 


의사결정, 성과를 


이후 프로젝트에 재활용합니다.

효율적인 데이터 관리 → 분석 리드타임 단축 → 실험 비용 절감 → 개발 성공 확률 향상
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주요 도입 기관
소재 연구개발 활용 사례와 관련된 기업, 연구기관, 대학 레퍼런스

기업

NDA NDA NDA

에너지
대기업 1

이차전지
대기업 2 대기업 3

금속

연구기관

대학
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박민규 Minkyu.park@matsq.com 010-9164-7073

www.virtuallab.co.kr
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