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&pKey

L’lA peut-elle transformer
Phénotypage \ larecherche pour la
L'approche “target” . protection des cultures ?

Espace virtuels chimiques

Introduction et Stratégie Cropkey

Conception de molécules avec profils complexes .
MyGenAssist: Plateforme d’lA générative : _
Lyon Life Hub ~ Laurent Bialy

Conclusions

__ Bayer Crop Science




Protection

helps to Sustainably Feed the World

30% 550 D e ks
> Million tons @ S 2 b n

Net Yield
Benefit of
Crop Protection

Source: Based on 2019 study conducted by European Parliamentary Research Service (Farming without plant protection products (Europa.eu). Excluding Corn and Soy
numbers. Note: losses are calculated at the global scale and are caused by pathogens, pests, viruses and weeds. Crop protection without PPS include crop rotation,
biological control, soil management, resistant varieties...
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)  CropKey approach to Innovation isaetd

ocking the Future
ustainable Protection

Unlocking a new way in Discovery

e

Screening “random”
chemistries

Focus on traditional
modes of action

Efficacy-driven
discovery

Testing for safety
& sustainability

Portfolio
of products


https://eur03.safelinks.protection.outlook.com/?url=https%3A%2F%2Fwww.youtube.com%2Fwatch%3Fv%3DwV1bOzz8yHc&data=05%7C02%7C%7Cdc69c8748bb34d03b7ee08dc892e9fe6%7Cfcb2b37b5da0466b9b830014b67a7c78%7C0%7C0%7C638536080641227920%7CUnknown%7CTWFpbGZsb3d8eyJWIjoiMC4wLjAwMDAiLCJQIjoiV2luMzIiLCJBTiI6Ik1haWwiLCJXVCI6Mn0%3D%7C0%7C%7C%7C&sdata=8GGjIjtps6lWuncna0EtB3NfOAR9hCSEJRVtSgPGuMY%3D&reserved=0

CrrpKey
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' 1 Unlocking the Future of -
Sustainable Protection
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The Right Target Protein ’ The Designed Molecule

- - .

_Breakthrough Technologies
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Unlocking the Future of
Sustainable Protection

Déchiffrer la biologie et ses mécanismes Cr?

L'l.LA. pour poser un diagnostic du mode d’action

>> Hypotheses de modes d’actions et détections des effets indésirables des le criblage B E



La fonction de la protéine (cible) est neutralisee

v

Molécule




Identifier la bonne cible

Lo,
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L’IA pour identifier la bonne protéine

(cible) @

Cible recherchée

|[Essentielle
o Interaction
S complexe dans
Specifique - systemes
P X biologiques

4 *\\ 1 Septoria tritici
\\ A\ >13000 genes

! ., fiUggabl.e -




evolution dans la modélisation de proteins pa
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https://openfold.io/#teamarea

[‘ Unlocking the Future of
Sustainable Protection

Cr
blage aléatoire
in vivo

sur tests

Cr
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Unlocking theYetmss®
Sustainable Protection

Facilement accessible
(semaines)

Partenaires externes et espace
Bayer interne

Modeles permettent de
rechercher les molécules (hits)




Unlocking the Future of
Sustainable Protection

C r@ O Key Mais il y a plus encore...

>10% atomes dans la
voie |lactée...

>1090 différentes
molécules théorigues

File:Galaxy blue.jpg - Wikirqé;jia Commons
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Unlocking the Future of
Sustainable Protection

The Designed Molecule

Profils multi-parametriques
““complexes
-‘;:,;,':'Sécq.rité;et durabilité pris en
~,.compte des le depart

“’IA augmente la

R
'/ conception de molécules



Marvin

Deep Learning

A.l designed

Sub-optimal molecules with
molecules Makya predicted optimal (1 shown) :
(| KTOS) multi-parameters .-
ST TS T I T [ TN SOV ST T T w.= w - 2o dwe »
CHAI <

Cost of goods

Deep Learning

Bad
’ : W orofie it

Al predicted

Designed h
synthesis routes

molecule

Sustainability

Molécules modifiées par rapport a leurversion 1rigina our illustration ‘
o . R :



Est-ce que I'lA peut “augmenter” nos chimistes ? | I<T,E§*J, S

Géneération de modeles Conception de molécules

482 compounds 48 compounds

155

targets met
(in real
testing)

6
5
s
3
2
1
0

loxicology assay

Chemist Chemist using Makya

Catherine Sirven et Sébastien Naud
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Plateforme interne d’'lA générative sécurisée

Connectée a des données externes et internes

Accessible a plus de 40000 employés

Formations accessibles a tous




Life Hub Lyon — un lieu de rencontres connecté aux
start-ups-innovantes dans /'IA

Bayer hosts Chemintelligence at the LifeHub Lyon

17 October 2022

A

BAYER Chemintelligencell
E
R

=) UNE NOUVELLE ENTREPRISE // Constellab ©) S
au LifeHub Lyon Connect
2024 5

‘?wmﬁ‘?%‘

Interopérabilité des données de vie

Meddenovo : quand la biochimie computationnelle permet reelle en sciences de la vie et santé
d’accélérer les activités de R&D pharmaceutiques g et 10 septembre 2024 - LifeHub Lyon

Philippe Meresse, Simon Maechling, Catherine Sirven



Cr?

pKey La collaboration pluri-disciplinaire est essentielle

Unlocking the Futurt
Sustai ablePotecton

mE Réunir les expertises differentes
11

!
,:7 ”_. Technologies de pointes

' T

E%f Solutions IT modernes et

i\ adaptées
7

@)
/lQ‘\rév_‘\ Méthodes de travail agiles
I\

@ d‘un environnement dynamique



Conclusion

L’IA accélere la transformation de nos modes de
travail dans-quasiment.tous les domaines, certaines
applications sont plus avancees que d’autres

Pour pouvoir réussir la transformation digitale,

< @)
Nous sommes au )déb de cette transformation, le
meilleur est é’\\/”eﬁi‘(’\/('
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