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Innehall
* Problem

* Hur accelererar vi utvecklandet av nya material?
* Vart biomaterial
* Hur hjalper Al oss att uppfinna nya biomaterial ?

* Validering av biomaterialen i laboratoriet



Problemet AIMS

Hjalp fran
Naturen
Ohallbara fossil- Behov av Behov &
baserade material —_— v
. fornybara extrema
Undermaliga material prestanda

material




Utmaningar i

v’ Forsok och misstag i
v Tar ar att utveckla kT
v’ Massiva kostnader v 5

) ® -8

4, . V' ¢ -

e Ny B A ...(‘,‘w,o..‘g.},.)',#,
. Yo )

_ g s o S
v Komplexitet SRR e et o ) -

o
.‘D .

v' overskrider mansklig A
formaga N e AP,



Synteti ‘
Biologi

$

Radikalt Accelererad
Material Design

*

Artificiell
Intelligens



AIMS gruppen
Prof Caj Sodergard, Al (ledning)
Dr Pezhman Mohammadi, Synbio

Antti Korkealaakso, pr Ville Kotovirta,

Al & Simulering Al & kvantdatorer
Dr Timo Laakko, Al

Initiatorer Forskare Praktikant Expert



Hur accelererar vi utvecklandet av
nya material?
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Al-stod snabbar upp utvecklandet AIMS

: Nya proteiner &
Expert Celler material
i Design av
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Vart biomaterial



Vart material: ELP - Elastin-like polypeptides

* Elastin &r ett s.k. strukturprotein ( bl.a. i var [t

h u d ) 12.5%
* ELP produceras med genmanipulation AN

E3: (VPGIAV,IG),  Helix 5: GD(A),K

* Ar ett smart material som reagerar pa
temperatur och pH varde

* Ar biodegraderande & biokompatibelt

* Tillampningar: medicin, fibermaterial,
bioplaster




Proteinets form styrs av bindningsvinklarna Phi och Psi
— och formen avgor egenskaperna

Kalla: Ramachandran Principle: Protein Atomic Clashes vs. Phi & Psi
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Hur hjalper Al oss att uppfinna nya
biomaterial ?



Nobelpris i kemi 2024 f6r prediktion proteinstruktur m
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Al hjalper oss att utforma helt nya protein

- -

Komplexitet:

En aminosyras sekvens med langden 10:

2010 =10 240 000 000 000 kombinationer
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Maskininlarning

Sekundar struktur Material-
parametrar egenskaper-
skalor
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* 13 miljoner parametrar
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Hdrophilicity
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Transformer & Diffusion metoder under utveckling




Generera nya sekvenser &
férutspa deras egenskaper
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Resultat: 10 nya validerade proteinmaterial

» 1800 digitala protein foreslagna av AIMS Al

N ' N/

» 144 nya & stabila protein filtrerade av Al &
Molekular Dynamik

l

» 25 protein sekvenser handplockade av
Synbio expert & syntetiserade till ELP

Man-
niska 2 ]
- 10 nya protein material validerade

| labb med goda resultat .




Proteinen syntetiseras i en bioreaktor

0 Designat ] > . ;
DNA-PIasmidJ 9 E. coli bakterler] Massproduktlonj

av protein




Resultat — validering av Al uppfunna
biomaterial i laboratoriet



Vara Al-designade protein ar overlagsna -
| stabilitet

Fluorescence ‘
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ELP = Elastine-Like Polypeptides



Valideringar och experimen

e Fasseparation (1170 fall)

* Morfologisk struktur, mekaniska
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Smarta fonster

Before phase separation After phase separation
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Sammandrag

« Viutvecklade kollaborativa Al modeller for att forutspa egenskaper hos
biomaterial & snabba upp utvecklandet

 Viuppfann med Al nya omstallbara ELP protein material & patenterade dem

 Vivaliderade de materialen experimentellt och fann overlagsen stabilitet och
robusta funktioner

« Senaste AIMS resultat: de uppfunna materialen hade oplanerade anti-
mikrobiella egenskaper (serendipity)

Kvantdatorer kan ytterligare snabba upp utvecklandet av helt nya material
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