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AI = “환경으로부터 정보를 받아 행동을 수행하는 에이전트에 대한 연구”

• Agent

• 환경을 인지하고, 생각하고, 행동하는 모든 것.

• 센서를 통해 환경으로부터 정보를 받아들이고, 

• 액추에이터를 통해 환경에 대해 행동.

Russell & Norvig, “Artificial Intelligence, a Modern Approach” (1995)
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Agentic AI

LLM

언어 이해, 추론, 생성

Foundation Model

광범위한 작업 활용

AI Agent

외부 상호작용

미리 정의된 작업 수행

Agentic AI

자율적 계획, 지속 학습,

복잡한 문제 해결

이미지, 오디오 등

다양한 데이터 학습

행동 능력,

외부 도구 연동

사고 : 스스로 목표 설정

환경 변화에 적응

“7월 20일 서울에서 로마 가는 항공편을 찾아줘. 
에펠탑 근처 호텔 3박 예약해 줘”

“아내와 역사, 문화를 테마로 여행을 하고 싶어.
7일 프랑스 여행을 5,000 EUR 내에서 계획해”
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Agentic Research AI

과학 논문 中 관련 정보

추출, 해석, 종합

기존 문헌 탐색,

보고서 등으로 정리

Deep Research

기존 지식 기반

신규 가설, 이론 등 아이디어 도출

자율 실험 & 분석

논문 작성 자동화

사전 리뷰 : 리뷰어 매칭

본 리뷰 : 동료 심사, 메타 심사

사후 리뷰 : 영향력 분석, 홍보

https://ai-4-research.github.io/
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Scientific Discovery

Agentic Research AI

Computer Science Computational Science Experimental Science

Scientific Comprehension

Academic Survey

Academic Writing

Academic Peer Reviewing

자료구조 & 알고리즘

모델 구축, 학습, 평가

지배 방정식/이론

High Performance Computing

시료 제작 & 분석, 평가

데이터 파이프라인 (연구노트, 장비)
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Computer Science

10.48550/arXiv.2408.06292

• Sakana AI
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Computer Science

https://agents4science.stanford.edu/
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Computer Science

• AI가 아이디어를 내고, 연구를 수행해서 작성한 논문을 AI가 평가하는 컨퍼런스

https://agents4science.stanford.edu/
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https://biz.chosun.com/science-chosun/technology/2024/06/26/K6NNMCABKVEWNLTA6VLG22NHEU/

Computational Science

• ChatMOF
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Computational Science

• CATALCHEM-E

• 화학 및 산업 공정에서 PFD 생성, 장비 목록 생성, TEA 및 LCA 수행, 공정 설계 아이디어 제공

https://youtu.be/vGkXLFbsfqk?si=qdX_Jm5OGPVzbT4A&t=1572 
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Experimental Science

Chemical laboratory, 1765, from Encyclopédie, ou Dictionnaire Raisonné des Sciences, des Arts et des Métiers, Planches, Neuchatel 1765, vol. 33, “Chimie”, Figure I
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Robot Chemist 2020

10.1038/s41586-020-2442-2
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Robot Chemist 2020

• 인간 연구원 대비 약 1000배 고속, 하드웨어 비용 $125k ~ $150k

10.1038/s41586-020-2442-2
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Agentic Research AI

Optimization Model

ML Metaheuristic
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1. 실험 자동화

1. 나노 물질의 합성 과정을 정밀하게 제어

2. 수작업 방식보다 재현성 및 정확성 보장

Chan, Nano Letters (2010) 10.1021/nl100669s

• 반응 온도, 시약 농도, 반응 시간 등 매개변수 제어  CdSe 나노 결정의 크기, 분포 제어

• 자동화 공정 도입  정확도가 수동 대비 40배 가량 증대

Coefficient of Variation 기준 12%  0.5%

• 나노 결정 크기/농도 변동 : 2.5%  0.2%

자동 실험 시스템 구축

(WANDA : Workstation for Automated Nanomaterials Discovery and Analysis)

• 다차원 매개변수 공간 탐색
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“로봇 기술과 소프트웨어를 활용한 실험 자동화가

연구의 효율성과 신뢰성을 크게 향상시킬 수 있다.”

“데이터 수집도 정확해지고 연구자들이 반복작업에서 벗어날 수 있다.”

“유기 화학 합성 자동화는 화학 연구에 혁신을 가져올 것이다.”

“수작업보다 훨씬 더 효율적이고 정확하며,

반복적이고 복잡한 작업을 훨씬 잘 하기 때문이다.”
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재현성 문제

10.1038/533452a
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재현성 문제

10.1038/533452a
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1. 실험 자동화

• Image/Signal Processing Automation

10.1021/jacs.1c03091
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2. 가설 생성

10.1038/nature02236
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2. 가설 생성

https://aejournal.biomedcentral.com/articles/10.1186/1759-4499-2-1
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2. 가설 생성

• Adam

• 효모(Saccharomyces cerevisiae)

대사 경로 중 유전자 기능 연구

• 생물정보학 + DB (KEGG) 

 서열 유사성 분석, 논리 추론

• Eve

• 화학 유전학, 자동 스크리닝 활용 활용

신약 후보 물질 탐색

• 대규모 스크리닝으로 활성 화합물 식별, 

이들 물질의 구조적 특징과 생물학적 활성 사이

관계 분석 (QSAR) 기반 기계 학습

https://aejournal.biomedcentral.com/articles/10.1186/1759-4499-2-1
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2. 가설 생성

https://aejournal.biomedcentral.com/articles/10.1186/1759-4499-2-1

① 효모 대사 경로에 참여하지만 아직 알려진 유전자가 없는 효소 선택 : 기존 효모 대사 모델 Forster iFF708 model 사용

② 다른 생물 유전자 검색 Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes 사용

+ 효모 외 생물체에서 해당 효모와 관련된 아미노산 서열 수집 : 효소를 암호화하는 유전자 후보

목표 : 미확인 효소의 유전자 식별 과정 자동화 – 6000여개 유전자 중 10~15% 가량이 알려지지 않음

③ 수집 쿼리 시퀀스를 사용해 효모의 유전자 서열에서 유사한 서열 탐색 : PSI-BLAST, FASTA 등 서열 정렬 알고리즘 사용

④ 가설 도출 : “특정 유전자 영역(ORF)이 해당 효소를 암호화한다”, “ORF가 삭제된 돌연변이는 특정 화합물에 의해 성장이 촉진/저해된다.”

⑤ 가설 검증 실험 설계 : 여러 돌연변이주와 영양소를 조합하여 수행, 대조군과 비교해 가설이 맞는지 확인.

⑥ 가설 검증 실험 수행 : 하루 1000개 자동 수행

⑦ 결과 분석 및 가설 검증 : 광학 밀도 측정  세포 성장 곡선

⑧ 효모 대사 경로 모델 업데이트, 새로운 가설 생성

• 13개의 서로 다른 효소 암호화에 관한 20개 가설 수립, 검증

 이 중 12개 가설 확인, 평가

 6개는 기존 문헌에서 보고된 것이지만 Adam은 몰랐음 : 독립적 발견

+ 효소 암호화에 참여하는 유전자 3개 발견 : 신규 지식 창출

10.1126/science.1165620

closed loop
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Physical AI

• 다임리서치

• KAIST 장영재 교수 창업 기업

• 제조 현장의 물류 흐름을 자율적으로 판단, 제어하는 AI 시스템. 수백~수천 대의 이기종 물류 로봇을 동시에 제어, 운영.

https://www.daimresearch.com/page.php?p_id=solutions



2025.07.16. 리서치에이전트. 이제현 jehyun.lee@gmail.com

Physical AI

• Coscientist (2023)

https://www.nature.com/articles/s41586-023-06792-0
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Physical AI

10.1038/s42256-024-00832-8

• ChemCrow (2024)
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Physical AI

이름 기능 유형

ASKOS
@CASP

AI 기반
합성 경로 설계 SW

Open Source
Github

Reaxys 화학반응 DB Commercial
Elsevier

Reaxys API 화학반응 데이터
수집 인터페이스

Commercial
Elsevier

RDKit 화학반응
템플릿 추출 및 적용

Open Source
Github

Robotic Flow 
Chemistry 
Platform

연속 흐름 합성 실험
자동화 플랫폼

자체 개발

Continuous 
Flow Piston 
Pumps

화학 물질의 연속적 공급
을 위한 펌프

Commercial

10.1126/science.aax1566
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쉽지 않습니다.

비용

cost: lack of interim options

- 상용 자동화 장비의 가격이 매우 높음 ex. 세포 배양 자동화 > $1M 

- 연구는 산업/임상 환경에 비해 타당성 입증이 어려움

- 중간급 자동화 솔루션이 부족함 : 비싼 자동화 vs 저렴한 노동집약 양자택일

연구 자동화 정당화

justifying automation in research

- 성공 여부 측정이 어려워 투자를 받기 어려움

- 자동화가 연구 성과에 미치는 영향이 명확하지 않음

연구실 공간

laboratory space

- 적지 않은 공간을 차지함.

- 기존 장비와 함께 사용시 훨씬 큰 공간 부족 문제 유발

- 장비 사용 및 공간 문제로 인한 연구원 간 갈등 발생 가능

과정 변동성

process variability

- 실험 프로토콜 변동이 잦아 표준화된 자동화 솔루션 개발이 어려움

- 맞춤형 시스템 필요시 비용 및 시간 소요가 큼

혁신 저해

innovation inhabitation

- 한 번 세팅된 장비는 설정 변경이 어려움

- 프로토콜 수정이나 신규 아이디어 반영이 어려워 탐구 유연성이 제한됨

오용 및 숨겨진 오류

incorrect application & hidden errors

- 잘못 적용될 경우 효율성 감소 및 오류 확산 가능성 존재

고용 불안 야기 및 숙련도 저해

workforce impact

- 반복적 수작업 연구자들에게 일자리에 대한 영향을 유발함.

- 신입 인력의 업무 숙달이 저해될 수 있음.

자동화 이점 과장에 따른 실망

overstating the benefits of automation

- 신기술의 이점이 과장되어, 비현실적인 기대와 실망을 초래할 수 있음.

10.3389/fbioe.2020.571777
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경험자의 대안 제시

저자들의 솔루션 - 저비용, 모듈식 자동화 솔루션 개발

- 과학자와 엔지니어 간 협력 증진

- 인간의 창의성과 자동화를 함께 수용할 수 있는 혁신 문화 조성

- 연구원들에게 자동화 활용에 필요한 자원 및 교육 제공

10.3389/fbioe.2020.571777
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또다른 한계 – 장기 운영 안정성

• Vending-Bench: 자동판매기 장기 운영 테스트

• 가상의 자동판매기를 대상으로 ① 통상 비즈니스 업무, ② 하위 에이전트와의 상호 작용, ③ 운영 시뮬레이션 수행

• 실행 종료 시점의 자산, 판매량, 도구 사용 패턴 분석 결과 장기적 안정성이 취약함.

• 언어모델간 성능 편차가 극심했으며, 스스로의 동작 오류를 사이버 해킹으로 간주하고 FBI에 신고

10.48550/arXiv.2502.15840
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Scientific Discovery

Agentic Research AI

Computer Science Computational Science Experimental Science

Scientific Comprehension

Academic Survey

Academic Writing

Academic Peer Reviewing

자료구조 & 알고리즘

모델 구축, 학습, 평가

지배 방정식/이론

High Performance Computing

시료 제작 & 분석, 평가

데이터 파이프라인 (연구노트, 장비)
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Literature Database
데이터베이스 이름 운영사 보유 논문 (건) Open Access URL Reference

arXiv Cornell University 268만 O https://arxiv.org
https://arxiv.org/stats/monthly_submissions
2025.03.

CrossRef Publishers International Linking Assoc. 1억6,721만 O https://www.crossref.org https://www.crossref.org/06members/53status.html

Semantic Scholar Allen Institute (AI2) 2억2,470만 O https://www.semanticscholar.org https://www.semanticscholar.org/

PubMed NIH (NLM) 370만 O https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/

KoreaScience KISTI 172만 O https://koreascience.kr https://koreascience.kr/main.page

ScienceDirect Elsevier 2,300만 △ https://www.sciencedirect.com https://www.elsevier.com/products/sciencedirect

IEEE Xplore IEEE 600만 △ https://ieeexplore.ieee.org

https://innovate.ieee.org/about-the-ieee-xplore-digital-library
/#:~:text=IEEE%20Xplore%20provides%20access%20to,IEEE%
20articles%2C%20papers%2C%20and%20standards

JSTOR ITHAKA 1,200만 △ https://www.jstor.org

https://about.jstor.org/#:~:text=JSTOR%20provides%20access
%20to%20more,primary%20sources%20in%2075%20discipline
s.

ResearchGate ResearchGate GmbH 1억,6000만 △ https://www.researchgate.net

Google Scholar Alphabet Inc. (Google) 3.89억 △ https://scholar.google.com
https://link.springer.com/article/10.1007/s11192-018-2958-5
2019

ACM Digital Library Association for Computing Machinery (ACM) 320만 △ https://dl.acm.org

https://libraries.acm.org/binaries/content/assets/libraries/acm
-digital-library-user-guide.pdf
2020.

Wiley Online Library John Wiley & Sons 1,025만 △ https://onlinelibrary.wiley.com
https://www.searchsmart.org/results/wileyonlinelibrary?~()
2022.02.27.

Scopus Elsevier 9,730만 X https://www.scopus.com
https://www.elsevier.com/products/scopus/content
2024.07.

Web of Science Clarivate
core: 9,500만
platform: 2억3500만 X https://clarivate.com/webofscience

https://clarivate.libguides.com/librarianresources/coverage
2025.02.

https://arxiv.org/
https://arxiv.org/stats/monthly_submissions
https://www.crossref.org/
https://www.crossref.org/06members/53status.html
https://www.semanticscholar.org/
https://www.semanticscholar.org/
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/
https://koreascience.kr/
https://koreascience.kr/main.page
https://www.sciencedirect.com/
https://www.elsevier.com/products/sciencedirect
https://ieeexplore.ieee.org/
https://innovate.ieee.org/about-the-ieee-xplore-digital-library/#:%7E:text=IEEE%20Xplore%20provides%20access%20to,IEEE%20articles%2C%20papers%2C%20and%20standards
https://www.jstor.org/
https://about.jstor.org/#:%7E:text=JSTOR%20provides%20access%20to%20more,primary%20sources%20in%2075%20disciplines.
https://www.researchgate.net/
https://scholar.google.com/
https://link.springer.com/article/10.1007/s11192-018-2958-5
https://dl.acm.org/
https://libraries.acm.org/binaries/content/assets/libraries/acm-digital-library-user-guide.pdf
https://onlinelibrary.wiley.com/
https://www.searchsmart.org/results/wileyonlinelibrary?%7E()
https://www.scopus.com/
https://www.elsevier.com/products/scopus/content
https://clarivate.com/webofscience
https://clarivate.libguides.com/librarianresources/coverage
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Research Collaboration Strategy, KIER & NREL 2022

Established

1977

Regular Staff

2,974 X5.4 557

Budget

$599.4M X3.9 $153.2M

(Data: 2022)
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Research Topic Modeling 2022

topic name keywords (top 5)

solar cell cell, solar, device, film, efficiency

catalysts & electrodes catalyst, surface, membrane, electrode, reaction

bioproduction lignin, biomass, production, enzyme, cellulose

energy systems energy, system, power, cost, model

materials science material, module, structure, property, energy

biomass fuel fuel, gas, process, catalyst, temperature

heat system heat, thermal, system, power, temperature

wind turbine model, wind, turbine, datum, method

photophysics carrier, si, electron, surface, film
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KIER + NREL MOU 2025

• : Advanced Research Insight (2022 – under development)
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KIER + Fraunhofer MOU 2024

• : Advanced Research Insight (2022 – under development)
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International Collaboration @Battery Sector 
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맺음말

• LLM, 또는 Foundation에 얽매일 필요 없이 적정기술 활용이 중요함

• 실험기기 관리, 실험실 전용 공간 확보 등 조직 내 문제 해결 필요

• 관건은 데이터

• 그리고 모델
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