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Dle ZIEIe GP FRI FORMAZIONE RICERCA INNOVAZIONE

Das Verstandnis flr die Bedeutung von Bildung, Forschung und
Innovation im Parlament steigern.

Relevante Sachfragen zu diskussionsfahiger Reife aufbauen.

Den Anliegen des Wissens- und Innovationsstandortes Schweiz
Nachdruck und Gewicht verleihen.



P( ; BFI BILDUNG FORSCHUNG INNOVATION

FORMATION RECHERCHE INNOVATION

G ru SSWO rt GP FRI FORMAZIONE RICERCA INNOVAZIONE

Dominique Gruhl-Bégin, Direktorin Innosuisse



DOMINIQUE GRUHL-BEGIN

Sessionsanlass der Parlamentarischen Gruppe Bildung Forschung Innovation vom 26.9.2024

Schweizerische Eidgenossenschaft
Confédération suisse
Confederazione Svizzera
Confederaziun svizra

Innosuisse — Agence suisse pour
I'encouragement de I'innovation



SCHWEIZER INNOVATIONSFORDERUNG

ALS ANTWORT AUF GLOBALE HERAUSFORDERUNGEN

INNOSUISSE FORDERT WISSENSCHAFTSBASIERTE
INNOVATIONEN

Wir sorgen dafir, dass wissenschatftliche Erkenntnisse in der
schweizerischen Wirtschaft und Gesellschaft nutzen stiften:

INNOSUISSE -

DIE SCHWEIZERISCHE
AGENTUR FUR
INNOVATIONSFORDERUNG

ist die FOrderagentur
des Bundes fur Innovation.
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Confederaziun svizra

IFencouragement de l'innovation



MIT SCHWEIZER INNOVATIONEN DIE WELT BEWEGEN

INNOSUISSE — IHRE PARTNERIN FUR INNOVATION

So fordert Innosuisse
lhre wissenschaftsbasierte
Innovationen:
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Confederaziun svizra

IFencouragement de l'innovation



MIT INNOVATION HERAUSFORDERUNGEN ANPACKEN

Schweizer
Wirtschaft und
Gesellschaft
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MIT SCHWEIZER INNOVATION DIE WELT BEWEGEN

Kl IN DER INNOVATIONSFORDERUNG

Schweiz braucht moderne, Die Innovationsforderung im Bereich Al ist fir
Innovative Technologien: die Schweiz von grosster Bedeutung:
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Thomas Munzer, Chefarzt der Geriatrischen Klinik St. Gallen: «KI hat das Potenzial, Pflegende zu

entlasten und die Autonomie alterer Menschen zu erhalten.» Thomas Miinzer, Chefarzt der Geriatrischen Klinik St. Gallen
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«Wir haben die neuesten Technologien der kinstlichen Intelligenz in unsere Losungen integriert, um die

Vorhersagealgorithmen des Schweizer Flugverkehrsmanagements zu verbessern. pidier Berling, Leiter der
Forschungs- und Entwicklungsabteilung und Grtinder von Skysoft-ATM.




MIT SCHWEIZER INNOVATIONEN DIE WELT BEWEGEN

DIE FLAGSHIP INITIATIVE
SYSTEMISCHE INNOVATION FORDERN

Ausschreibung 2024
Klnstliche Intelligenz in Life Sciences mit

Schwerpunkt auf die menschliche Gesundheit

0 Initiative

Ziel: Die Schweiz soll bei der Entwicklung innovativer Losungen
mit Kl eine fihrende Position einnehmen, um Herausforderungen
zu I6sen und einen Mehrwert fr die menschliche Gesundheit zu

schaffen. Q) Coriciemion e
eeeeeeeeeeeeeeeeeeee
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MIT SCHWEIZER INNOVATIONEN DIE WELT BEWEGEN

SO WIRKT DIE FORDERUNG VON INNOSUISSE

FORDERUNG > WIRKUNG

So fordert

Beschleunigt Transfer von
Innosuisse

Forschung zu Wirtschaft

@ Ermaoglicht riskante Innovationen,
die sonst nicht entstehen

@ Starkt Wachstum und Performance
von KMU

@ Fihrt zu mehr Griindungen und
schnellerem Wachstum von Start-ups

Starkt Innovationsaktivitaten in |
zukunftigen Schltsselthemen O L

Confederaziun svizra



MIT SCHWEIZER INNOVATIONEN DIE WELT BEWEGEN

POSITIVE WIRKUNGSMONITORING-RESULTATE
ZU DEN INNOVATIONSPROJEKTEN

49%

der Innovationen sind

1080

Arbeitsplatze sind bei
Unternehmen aus den 364
im Jahr 2018 abge-
schlossenen Projekten

drei Jahre nach
Abschluss auf dem Markt
oder in der Organisation

eingefuhrt entstanden

30%

der Befragten
bezeichnen ihre
Innovation als
Weltmarkt-
neuheit. Q o iche Edgenossenschaft

Confédération suisse
eeeeeeeeeeeeeeeeeeee
Confederaziun svizra



MIT DIE WELT BEWEGEN

VIELEN DANK

info@innosuisse .ch

Mit Schwelizer Innovationen

die Welt bewegen


http://www.innosuisse.ch/
http://twitter.com/_Innosuisse
http://www.twitter.com/_Innosuisse
http://www.linkedin.com/company/Innosuisse
http://www.linkedin.com/company/Innosuisse
http://www.innosuisse.ch/
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«Kl der Zukunft: Gewinn flir Forschung, Industrie und
Gesellschaft»

Dr. Marcel Salathé
Co-Leiter EPFL Al Center
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IP-FRI
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Marcel Salathé
. > Co-directeur du
= Centre IA de 'EPFL

m Ecole

polytechnique
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de Lausanne 26 septembre 2024
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Kl Publikationen

im ETH-Bereich

Fraction of Al Publications
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Die Schweizist
starkinKi

Scientific publications on Al / million inhabitants
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=PFL  Transfer in den Privatsektor

funktioniert sehr gut

Number of newly funded Al companies by geographic area, 2013-23 (sum)

Source: Quid, 2023 | Chart: 2024 Al Index report
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=PFL  Transfer in den Privatsektor
funktioniert sehr gut

Number of Newly Funded Al Companies per Million People by Country (2013-2023)
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B IP-FRI

Ubersicht

=PrL

Al Center

= Offizieller Start Januar 2024
= Hub fir KI
= Alle EPFL Fakultaten sind involviert

= |[ntegriert in ein breites nationales
und internationales Netzwerk

80+

EPFL Professorinnen

1000+

EPFL Forschungs-
Okosystem

175+

Al-related courses

250+

ML-related courses

N
-

Marcel Salathé
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=PrL SWiss AI Initiative QMI CENTER Elzli Center ‘:‘:‘ CSCS a SDSC

Marcel Salathé

= 6. grosster Computer-Cluster der Welt
» Grosster KI-Cluster einer offentlichen Institution weltweit

B IP-FRI



=PrL  Swiss National Al
Institute (SNAI)

Al Center

ETH Al CENTER

Swiss National Al Institute
(SNAI)

Seit August 2024

Ausbildung Forschung Innovation Kommunikation

U O B R B o

Swiss Al Veranstaltungen
z.B. Doktorats- Initiative und Durch globalen (z.B. WEF Davos,
Schule weitere outreach etc.)

B IP-FRI

= Gegrindet von den beiden

Kl-Zentren der ETH Zurich
und der EPFL

SNAI wird zum nationalen
Schwerpunkt fir die
wissenschatftlichen
Maoglichkeiten und
Herausforderungen der Ki

Ziel ist es, die Wirkung
durch Synergien und
Koordination zu erh6hen

N
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Marcel Salathé



=PFL ChemCrow

Chain of thought reasoning loo . .
Expert-designed = — 9 0 | Chemistry-informed

chemistry tools 1. Thought: sequence of actions

2. Action:
select tool 1. Google search

2. Retrosynthesis
3. Procedure prediction
4. Execution on robot

reason, plan

ChemCrow

Example input: > .
Plan and execute = @ g’ég_h:’sl;zgzt
the synthesis of an human
insect repellent. 4. Observation: 3. Action interaction.
analyze input: use tool
User-defined — | Aqtonomqus
scientific tasks experimentation

N
(3,

Marcel Salathé
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=PrL  ChemCrow

b Task: Find and synthesize a thiourea organocatalyst which € RoboRXN synthesis platform
accelerates a Diels-Alder reaction.

First, | need to find a thiourea organocatalyst that can accelerate
the Diels-Alder reaction. | will perform a web search to find a
suitable catalyst.

Web Search tool: Schreiner’s thiourea catalyst

Now, | will obtain the SMILES. Name2Smiles tool:
FC(F)(F)c1cc(NC(=S)Nc2ce(C(F)(F)F)cc(C(F)(F)F)c2)ce(C(F)(F)F)c1

| will plan a synthesis for Schreiner’s thiourea catalyst.

SynthesisPlanner tool: detailed synthesis plan » e ‘
Rignsinl sl Connection with & ¥
| will execute the synthesis. physical world 2
SynthesisExecuter tool: successful synthesis. EE—— . 0B @ O
800
d chemCrow workflows with experimental validation
Insect repellent (plan and execute) DEET Novel chromophore (clean data, train model and predict)
(o] o] =
H o
oY — ot "L~ T
7B
. (¢
Thiourea organocatalysts (plan and execute) Synthesis step 1: Bromo Suzuki coupling
Schreiner’s catalyst Ricci’s catalyst Takemoto'’s catalyst

F
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df Synthesis step 2: lodo Heck reaction
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EPFL

B IP-FRI

Meditron

Model Performance

Commercial LLMs

Open-access LLMs

é ™
GPT-4 Med-Palm 2 Meditron
70B
g6 963 Llama 2 /.

Med Palm Med 42 81.1

Clinical Camel 740 - /
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N
~y

Marcel Salathé



=PrL

B IP-FRI

Meditron

If Meditron was a person, what level of expertise
would you guess this person to have?

(13%)

- Medical oracle

5 ' Head of service (more than 10 years of experience)
(19%) (31%)
" Chief resident (more than 5 years of experience)
B Resident (between 1 and 5 years of experience)
2 - New doctor (less than 1 year of experience)
(13%) Medical student
= Layman

(25%)

Marcel Salathé
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«Effizienzsteigerung und Optimierung in der Pharmaforschung dank Ki»

Dr. Fabian Birzele
Principal Leader — Predictive Modeling and Data Analysis Roche
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Kinstliche Intelligenz
in der Pharmaforschung

Fokus auf klinische Anwendungen

Dr. Fabian Birzele, PhD
Principal Leader — Predictive Modeling and Data Analytics

Roche, Pharma Research & Early Development

19 June 2024 | public use



Ophthalmologie — Charakterisierung von DME mittels Al
Gewinn an Geschwindigkeit, Kosten, Qualitat

Volumen von HRF, IRF, SRF mittels Deep Learning, Beispiel Baseline — Beginn der Behandlung, Carl Glittenberg, Senior Principal Medical Director, Roche pRED

32



HRF in DME — Reduktion unter Behandlung im Vergleich

Al/ML zur guantitativen Bestimmung von Unterschieden.

Adjusted Mean (95% CI) HRF Volume

A. Maunz, E. v. Schulthess, K. Patel, U. Chakravarthy, I. Bachmeier, IL. Jones, Y. Cohen, K. Gibson, J. Willis, C. Glittenberg, S. Fauser, ARVO Annual Meeting, New Orleans (LA), USA (April 20-27, 2023)
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Roche Antikorper, Dosis 2
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Digitale Biomarker

Parkinson — Verstandnis von Schwere und Fortschritt der Erkrankung

Tag mit schwachen

Symptomen
Besuch beim Arzt

34

https://www.roche.com/stories/digital-biomarkers-in-personalised-healthcare



Digitale Biomarker

Parkinson — Verstandnis von Schwere und Fortschritt der Erkrankung

Tag mit schwachen

Symptomen
Tag mit starkeren

Besuch beim Arzt
Symptomen

35

https://www.roche.com/stories/digital-biomarkers-in-personalised-healthcare



Digitale Biomarker

Parkinson — Verstandnis von Schwere und Fortschritt der Erkrankung

https://www.roche.com/stories/digital-biomarkers-in-personalised-healthcare

Tag mit schwachen
Symptomen

Besuch beim Arzt

Tag mit starkeren
Symptomen

Erinnerung des Patienten
zu Symptomstarke

Ol

36



Passives Patientenmonitoring — mit Hilfe von Al
Klassifikation von taglichen Symptomen

LH\
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Doing now what patients need next



Wie machen wir Al in der Pharmaforschung erfolgreich?

Paradigmenwechsel sind noétig

KnA

&4

Datenqualitat und -verfugbarkeit

= Datenstandards und Qualitat sind
notwendige Voraussetzungen

= Voraussetzungen fir die
“Nutzbarkeit” der Daten miissen
gegeben sein (Zustimmung der
Patienten flir “secondary use”,
Ganzheit, Konsistenz)

%

Interpretierbarkeit und Transparenz

&=

Generierung von Modellen und
Anwendung

= Infrastruktur fir kontinuierliche
Anwendung und Verbesserung (ML
Ops)

= ‘Black box” Modelle — schwierige
Akzeptanz

= Explainable Al (xAl) Konzepte
konnen helfen Vertrauen zu
schaffen

= Rigurose Beurteilung von
Modelqualitat

= Regulatorische Voraussetzungen
(SaMD)

39
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«KI-Methodologien in der medizinischen Wirkstoffforschung»

Dr. Martin Missbach
Site Head Global Discovery Chemistry, Novartis

40



KI-Methodologien in der
medizinischen Wirkstoffforschung

Dr. Martin Missbach
Biomedical Research
Novartis Pharma AG

d) NOVARTIS ‘ Reimagining Medicine



(b, NOVARTIS |

Kinstliche Intelligenz — Allgegenwartig in unserem Alltag

8:51 PM

San Francisco Bay

an Landing,
Ecologeal Heserve:

Google |}

This Photo by Unknown Author is
licensed under CC BY-NC-ND

This Photo by Unknown Author is licensed under CC BY-SA-NC

This Photo by Unknown Author is licensed under CC BY-NC-
ND

Reimagining Medicine
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http://nedhayes.com/biometric-security-update-an-overview-in-the-covid-19-era
https://creativecommons.org/licenses/by-nd/3.0/
https://alea.eus/komunitatea/A027/1571161092213-netflix
https://creativecommons.org/licenses/by-sa/3.0/
https://hints.binaryage.com/google-maps-for-ios-download/
https://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/3.0/
https://www.wired.it/ai-intelligenza-artificiale/storie/2018/07/24/oltre-la-guida-autonoma-puo-servire-lintelligenza-artificiale-auto/
https://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/3.0/
https://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/3.0/
https://www.inspiracionalcuadrado.es/smart-home-casas-inteligentes
https://creativecommons.org/licenses/by-nc-sa/3.0/

Wie kdnnen wir Kl in der
medizinischen

Wirkstoffforschung sinnvoll
einsetzen?

d) NOVARTIS ‘ Reimagining Medicine


https://www.isaaa.org/blog/entry/default.asp?BlogDate=6/7/2023
https://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/3.0/

KI zur Beschleunigung wissenschaftlicher Entdeckungen

AlphaFold-Modell von Google DeepMind: MIT ChemProp Modell:
Transformation der Strukturbiologie und der Identifizierung neuer Antibiotika

Rinwiccancrhaftan Chemical space
Directed message Antibiotic predictions |3
7 P N M passing neural network (upper limit 10° +) =
] T .
\/| B 8

Training set
4 (10° molecules)

v1

Deep learning

2

Model validation
RN
[antibiotic] 5 Antibiotics

Drug Repurposing Hub ZINCA5 Database
HALICIN

O -
N s Sl
Y ) e O
o sY" [ e
v

HaN e £

Bacterial cell death L

j SEERY ¢ Y v ;\O
Ground truth shown in grey ¥ " "‘)v Y oM
A Broadspecirum
Acinelobacter baumannii \/ - i
Clostridoides diffcile ¥

Credit: Google DeepMind
Jumper, John, et al. "Highly accurate protein structure prediction with AlphaFold." Nature 596.7873 (2021): 583-589.

Abramson, Josh, et al. "Accurate structure prediction of biomolecular interactions with AlphaFold 3." Nature (2024): 1-3. Stokes, Jonathan M., et al. "A deep leaming approach to antibiotic discovery.” Cell 180.4 (2020): 688-702.

U) NOVARTIS | Reimagining Medicine
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KI @ Novartis — Ausgewahlte Beispiele entlang der Pipeline

Therapeutische
Ansatze

Therapeutisch

a Ancit7zo

< _
SR

- o 5
[

Ausgewahlte
Beispiele fur

Partnerschaften:

Reimagining Medicine

Spezifische Kl Projekte & Partnerschaften in Forschung und Entwicklung

Praklinische
Charakterisierung

Entdeckung & Optimierung

Generative Chemie Digitale Pathologie

T 5 W
2| Q @IER%
Rl e = EHR

-
w
B Microsoft T, Bomeretie ) DECIPHEX

Images taken from:
Rodriguez-Pérez, R., Trunzer, M., Schneider, N., et al. Molecular Pharmaceutics, 2022; 20(1), 383-394
Freyre CAC, Spiegel S, Gubser Keller C, et al.. Toxicologic Pathology. 2021;49(4).798-814

Klinische Phasen 1-3

Préd_iktli\_/e - —ddl-Cﬂlz —
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Generative Chemie zur schnellen Identifikation und
Evaluierung potentieller Wirkstoffkandidaten

R G N O Wie identifiziert man den besten Kandidaten
Bay = s i e S S aus 1060 potentiellen Molekilen?
* Arzneimittel-relevanter chemischer Raum’.

. “ineiner Grdssenordnung von 1060+ * -

Auswahl
verbesserter
Molekdle zur

: ,._;\ : Synthese

d NOVARTIS | Reimagining Medicine
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KI-Vorhersagemodelle: Bestimmung von Arzneimittel-relevanten
Eigenschaften vor Synthese und Testverfahren

Beispiel: “Human in the loop model”-> Lernen

. Beispiel: intrinsische Clearance (CL;,,) -> Geschwindingkeit, . "
von chemischer Intuition 2

mit der Substanzen in den Leberzellen abgebaut werden 11

Multi-species @? Latent ranking model
ClLint model

' I

Result on prospective inhouse test set (time-split)

Sowsed = Rt [ov— o

T3
- 52 '
@ i QED values
" i W OrsgBank (FOA) _ | - DrugBank (FDA) i
L= **| mm coenr
. CnuBL ongmBL
ant 10

N [

= feeererl - i .

Experimental CLint class
. High
Medium
. Low

o

£ &

[2] Choung, OH., Vianello, R., Segler, M. et al. Extracting medicinal chemistry intuition via

1] Rodriguez-Pérez, R., Trunzer, M., Schneider, N., Faller, B., & Gerebtzoff, G. (2022). Multispecies . :
] 9 ( ) P preference machine learning. Nat Commun 14, 6651 (2023).

Machine Learning Predictions of In Vitro Intrinsic Clearance with Uncertainty Quantification
Analyses. Molecular Pharmaceutics, 20(1), 383-394.

d) NOVARTIS | Reimagining Medicine



Kl Erfolgsfaktoren

10% KI/ML Algorithmen | KI/ML Algorithmen 10%
Einfluss und Methoden und Methoden Einfluss
durch durch

0
20 /o Daten und
Einfluss Technologie
durch

@ Kl Akzeptanz Datengenerierung

Weiterbildung ‘ Datenerfassung
@ Kollaborationen Datenmanagement

Innovation und Neugier Dateninfrastruktur

d) NOVARTIS | Reimagining Medicine



Kl in der Arzneimittelentwicklung — Fazit

Langfristige Zielsetzung

Strategische Massnahmen

Revolutionierung wissenschaftlicher
Entdeckungen
Verkiirzung von Entwicklungszeiten

Kultureller Wandel & Weiterbildung
Investition in Daten & Technologie

d) NOVARTIS | Reimagining Medicine

Our commitment to ethical and responsible use of Al | Novartis
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https://www.novartis.com/esg/ethics-risk-and-compliance/compliance/our-commitment-ethical-and-responsible-use-ai
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