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Durch KI zum perfekten Medikament

ine Deep-Learning-Plattform fiir medizinische Chemiker zur schnelleren

und genaueren Vorhersage von Bindungsaffinitdten und daraus resultie-

rendem Design von Arzneimitteln — das will das Start-up Celeris Thera-

peutics aus Graz noch dieses Jahr zur Marktreife entwickeln. 80 % der pathogenen

Proteine im Korper gelten bislang als untherapierbar. Das Celeris-Team will diese

durch neuartige Methoden im Deep Learning flir Arzneimittel zuganglich ma-

chen. Hierfiir wird auf bislang unkonventionelle, aber duerst vielversprechende

Reprasentationen von Molekiilen in Form von Graphen gesetzt. Das Design der

Arzneimittel mittels computerbasierender Methoden soll einen DenkanstoR fir

medizinische Chemiker geben und neue, synthetisierbare Molekiile, die als Arz-

neimittel wirken kdnnen, vorschlagen. Die beiden Griinder Christopher Trummer

und Jakob Hohenberger erldutern ihre Technologien und die Entwicklungsziele.

CHEManager: Kiinstliche Intelligenz
ist ein dynamisches Forschungsfeld,
auf dem sich viele renommierte und
Jfinanzstarke Unternehmen tum-
meln. Konnen Sie hier mitmischen?

Christopher Trummer: Wir haben ganz
klare Visionen und eigene Technolo-
gien. In den letzten Dekaden haben
groBe Pharmafirmen unglaubliche
Mengen an Daten produziert, sei es
in der Forschung oder auch in den
Bereichen Produktion und Regula-
torik. Eine notwendige Konsequenz
ist es, diese Daten nun sinnvoll zu
verwerten, um etwaige Vorhersagen
treffen zu konnen. So werden Kos-
ten und Entwicklungszeiten gesenkt,
was nicht nur im Interesse der Phar-
maindustrie, sondern im Interesse
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der gesamten Menschheit ist. Und
trotz einiger grofer Player am
Markt ist das Potenzial enorm, und
auf mittel- und langfristige Zeit ist
kiinstliche Intelligenz in der Phar-
mabranche einer der Wachstums-
maérkte. Industrieunternehmen und
Investoren klopfen bereits bei uns
an. Das zeigt uns, dass es in diesem
Markt noch ein groBes Potenzial fiir
weitere Entwicklungen gibt.

Aber was unterscheidet Celeris von
Mitbewerbern?

Jakob Hohenberger: Die medizinische
Chemie im Bereich des Deep Learn-
ing fiir Drug Discovery wurde in den
letzten Jahren insbesondere durch
Représentationen von Molekiilen

Durch Patentausldufe und riick-
ldufige Umsatzzahlen sowie im-
mer anspruchsvollere und kost-
spieligere F&E-Prozesse steht die
pharmazeutische Industrie unter
einem Veridnderungsdruck.
Celeris fokussiert sich auf geo-
metrisches Deep Learning als

dieser Basis eine Software-as-a-
Service (SaaS)-Plattform, um die
Liicke zwischen medizinischer
Chemie und den letzten Erkennt-
nissen aus der Chemo- und Bioin-
formatik zu schlieBen.

Durch diesen Briickenschlag
konnen die enormen Kosten der
Medikamentenentwicklung von
bis zu 2,5 Mrd. USD und die lan-
gen Entwicklungszeiten von bis
zu 15 Jahren drastisch reduziert
werden.

Das Produkt: skalierbare Web-Plattform

Die Plattform Xanthos ist eine
cloudbasierte Web-Anwendung, in
der Projekte und Biomolekiile ver-
waltet werden. Die Projekte wer-
den in Workflows im Team bear-
beitet. Sie deckt die Wertschopfung
von Virtual Screening und Target
Deconvolution bis De-novo-Design

m Celeris Therapeutics GmbH, Graz, Osterreich
https://celeris.net

Better Drugs Faster

Technologie und entwickelt auf

von synthetisierbaren, niedermo-
lekularen Verbindungen und La-
bor-Feedback-Schleifen ab.
Durch die Vorhersage von Pro-
tein-Protein-Interaktionen sowie
einem Modul fiir Protac Linker De-
sign richtet sich die Plattform auch
an Unternehmen, die mit dem viel-
versprechenden Arzneimittelkon-
zept der Targeted Protein Degra-
dation (z.B. Proteolysis Targeting
Chimerae (Protacs)) arbeiten.

Die Module: Match Maker und Drug Builder

Xanthos besteht aus Match Maker
und Drug Builder.

Die Aufgabe des Match Maker
ist es, Interaktionen anhand von
3D-Strukturen sowohl zwischen
Protein-Protein als auch Pro-
tein-Ligand vorherzusagen. Hier-
durch werden Protein-Protein-In-
teraktionen (PPIs), Drug-Target In-
teraktionen (DTIs) und Off-Targets
bestimmt.

Der Drug Builder lernt aus die-
sen Vorhersagen, um mittels Deep
Learning neue Molekiile zu gene-
rieren. Am Ende des Workflows
wird ein Bericht mit allen Infor-
mationen erstellt, der zum Review
an das Team geschickt wird.
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Das Griinder-Team von Celeris Therapeutics: Christopher Trummer (l.) und Jakob Hohenberger (r.)

forciert, die auf Basis einer Syntax
funktionieren. Diese sogenannten
SMILES-Représentationen von che-
mischen Reaktionen erzeugen einen
grofen Overhead und sind aus un-
serer Sicht zu ungenau. Wir sehen
die Welt der Molekiile, sei es bei Li-
ganden oder Proteinen, mit unserem
Ansatz zum Deep Learning in einer
dreidimensionalen Struktur und
geodesisch. Das ermdglichen uns
Graphen-Représentationen. Dieser
innovative Ansatz ldsst genauere
und schnellere Vorhersagen zu.

Welche Einsatzmdéglichkeiten hat
Ihre Platiform im Bereich Drug
Discovery?

C. Trummer: Das ist das Schéne an
unserem Ansatz, er ist recht gene-
risch anwendbar. Wir haben ein gro-
Bes Portfolio an moglichen Anwen-
dungen, wie etwa Virtual Screening
mittels Deep Learning, de-novo-
Drug-Design mittels voll-genera-
tiven Ansédtzen, die Vorhersage
von Protein-Protein-Interaktionen
oder das Finden von sogenannten
Off-Targets.

Wir wollen also neuartige Mo-
lekiile vorhersagen und medizini-
sche Chemiker bei ihrer Auswahl
an moglichen Wirkstoffen fiir nass-
chemische Versuche unterstiitzen,
respektive neue Einblicke gewéh-
ren.

Die Xanthos-Plattform von Celeris Therapeutics ist eine cloudbasierte Web-Anwendung, in der Projekte

und Biomolekiile verwaltet werden. Sie besteht aus den beiden Modulen Match Maker und Drug Builder.
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Deep Learning unterstiitzt die Vorhersage von biomolekularen Interaktionen und das Arzneimittel-Design

Und die Plattform soll direkt den
Kunden zur Verfiigung stehen?

J. Hohenberger: Genau. Wir sehen
auch fiir medizinische Chemiker
die Notwendigkeit, sich intensiver
mit der unerforschten chemischen
Welt auseinanderzusetzen, und das
funktioniert mit Deep Learning. Das
wurde mehrfach validiert, etwa mit
Assessments zu Loslichkeit, Syn-
thetisierbarkeit und Drug Likeness.
Diese Welt soll Pharma einfach zu-
génglich gemacht werden und ins-
besondere fiir die Forschenden auf
diesem Gebiet in einer intuitiven
Losung, die einfach zu bedienen ist,
Anwendung finden.

Woran arbeiten Sie denn aktuell?

C. Trummer: Wir betitigen uns in
einem stark forschungsgetriebe-
nen Feld. Daher widmen wir den
Hauptteil unserer Arbeit techno-
logischen Themen und der Weiter-
entwicklung unserer Deep-Learn-
ing-Methoden. Celeris hat bereits
erste Traktion am Markt gewinnen
konnen, und noch in diesem Jahr
soll die Plattform als SaaS-Modell
global vertrieben werden. Da wir
an der Schnittstelle von gefragten
Technologien sitzen, haben wir
entsprechend hohe Personalauf-
wendungen. Diese wollen wir mit
weiteren externen Investoren und
Forderungen abhdecken.
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Christopher Trummer ist CEO und Mit-
griinder von Celeris Therapeutics und
vereint die Bereiche Bioinformatik und
Wirtschaft durch seine beiden entspre-
chenden Master-Abschliisse an der Tech-
nischen Universitat Graz bzw. der IlUBH
Internationale Hochschule. Er begann
seine Laufbahn 2017 bei Fresenius Kabi
und konnte vor allem in seiner knapp
zweijahrigen Tatigkeit als Business De-
veloper im Bereich Enzyme und Drug
Discovery beim Wiener Unternehmen
Innophore nicht nur ein weitreichendes
Netzwerk, sondern auch entscheidendes
Technologieverstandnis aufbauen.

Jakob Hohenberger ist COO und Mit-
grinder von Celeris Therapeutics. Er
studierte Informatik an der Technischen
Universitdt Graz und absolvierte Pro-
gramme in Fintech und Blockchain Stra-
tegy an der Said Business School, Uni-
versity of Oxford. Als Serial Tech-Entre-
preneur bringt er weitreichende
Softwareentwicklung Uber Branding
und Vertrieb bis Finanzen, ein. Getrie-
ben von den Entwicklungen in der phar-
mazeutischen Industrie und den Fort-
schritten in kinstlicher Intelligenz
mochte er sein Skillset nutzen, um ech-

te Werte fir Menschen zu schaffen.
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Celeris wurde im Herbst 2020 von
Jakob Hohenberger und Christo-
pher Trummer gegriindet und hat
seinen Sitz in Graz. Die Griinder
bringen ihre Expertise in Biotech-
nologie, Wirtschaftsinformatik und
Software Engineering ein, dazu
beschiiftigt das Start-up derzeit
noch einen mathematischen Phy-
siker, einen medizinischen Che-
miker, einen Senior Data Scientist
und einen Junior Deep Learning
Engineer.

Wihrend das Team das letzte
Jahr dafiir aufgewendet hat, um
die Technologie zu entwickeln, be-
ginnt Celeris nun seinen eigentli-
chen Expansionskurs.

Die End-to-end Plattform er-
moglicht es medizinischen Che-
mikern, Arzneimittel zu designen
und so unentdeckten chemischen
Raum zu erforschen. Die einzelnen
Pipelines werden aktuell in eine
Web-Applikation mit durchge-
hendem Workflow integriert. Das
Produkt des Grazer Start-ups, die
Xanthos Plattform, enthilt zwei
Module:

Der Xanthos Match Maker
ermoglicht Deep Learning-ba-
sierendes  Virtual Screening,
Off-Target Bestimmungen, Drug
Repurposing und Bestimmungen
von Protein-Protein-Interakti-
onen (PPIs). Match Maker zeigt
eine {iiberdurchschnittliche Per-

Meilensteine und Roadmap

formance und Genauigkeit in der
Bestimmung von biomolekularen
Interaktionen.

Der Xanthos Drug Builder ist
ein vollgeneratives System zum
Arzneimitteldesign und hebelt die
Resultate des XMM. Am Ende des
Workflows startet eine nassche-
mische Feedback-Schleife, welche
Ergebnisse evaluiert, Algorithmen
verbessert und die optimalen Re-
sultate liefert. Die Plattform wird
als Cloud-Losung dank Unterstiit-
zung von AWS Activate, der Platt-
form fiir Start-ups von Amazon
Web Services, angeboten werden.

Roadmap:

2020

» Grindung der Celeris Thera-
peutics GmbH in Graz, Oster-
reich

= Aufbau und Entwicklung der
Technologie des Deep Learning
fiir Drug Discovery

= Funding durch die Amazon-
Start-up-Plattform AWS Activate

2021

= Ende Januar: Abschluss der ak-
tuellen Finanzierungsrunde

= September: néchste Finanzie-
rungsrunde geplant

= Ende 2021: Product Launch
iiber AWS Activate

= Personalerweiterung um 8 FTEs

HAFEN

STRAUBING-SAND
BIDCAMPUS MULTIPILOT

Weitere Informationen: Tel. +49 6201-606 522 oder +49 6201-606 730
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