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PRESSEMITTEILUNG

Neues KI-Tool erméglicht eine schnelle und kostenglinstige
Protein-Markierung im Labor

Fiir die Erforschung von Wechselwirkungen zwischen Molekiilen werden Farbstoffe zum Labeln ge-
nutzt. Die kostenlose Software von NanoTemper und PharmAl verrdit, welcher Stoff am besten
passt.

Wechselwirkungen zwischen Proteinen steuern biologische Prozesse im menschlichen
Korper. Einblicke in genau diese Vorgange sind notwendig, um Krankheiten zu verstehen
und neue Medikamente entwickeln zu kénnen. Im Labor wird deshalb die Bindungsnei-
gung von Molekulen zu Proteinen gemessen. Fur den Nachweis und die Messung dieser
Interaktion ist eine Markierung noétig, meist mit Hilfe eines Farbstoffs. Doch dieser kann
die Bindung ungunstig beeinflussen. Wichtig ware es also zu wissen, welcher Farbstoff
die Messung am wenigsten stort. Das Dresdner Start-up PharmAl und das Munchner
Unternehmen NanoTemper Technologies haben dafur nun das gemeinsame Tool
.Proto” entwickelt. Es spart Zeit und Kosten.

NanoTemper Technologies ist seit Jahren fuhrend in der Entwicklung von Geraten und
Software-Lésungen fur die Untersuchung von Biomolekulen. PharmAl ist spezialisiert
auf Kl-gestutzte Software zur Analyse von 3D-Proteinstrukturen. Zusammen erarbeite-
ten sie nun eine Kl-basierte Anwendung, die Forschende beim effektiven Markieren un-
terstatzt. ,Unsere Web-Applikation schlagt Anwendern den fur ihre Messung geeigneten
Farbstoff vor”, erklart Christina Wolf, Data Scientist bei NanoTemper. ,Das macht Mes-
sungen zur Bindungsneigung effizienter und zuverlassiger.”

Revolutiondre AlphaFold-Daten bereits integriert

Die Web-Anwendung ,Proto” ist einfach zu bedienen und schafft zusatzliches Vertrauen
in die Ergebnisse einer Messung. Um den am besten geeigneten Farbstoff vorherzusa-
gen, nutzt die Software die 3D-Struktur des Proteins. Die Struktur stammt aus der RCSB-
Protein-Datenbank oder aus der Strukturdatenbank AlphaFold des zur Google-Mutter
Alphabet gehérenden Londoner Unternehmens DeepMind. Erst seit November 2021 hat
DeepMind zusammen mit dem EMBL-EBI die Datenbank frei zuganglich gemacht.

Fur die Vorhersage einer Proteinstruktur auf Basis der Aminosduresequenz des Proteins
nutzt AlphaFold das sogenannte Deep Learning - also mehrschichtige kunstliche neuro-
nale Netze, die von der Verschaltung der Neuronen im menschlichen Gehirn inspiriert
sind. Insgesamt greift ,,Proto” damit auf Uber 700.000 Proteinstrukturen zurtck. ,Wir



sind stolz, mit ,Proto’ eine der ersten kommerziellen Anwendungen von AlphaFold vor-
zustellen”, fugt der NanoTemper Geschaftsfuhrer Philipp Baaske hinzu. Nach der Aus-
wahl des Proteins wahlen Proto-Nutzer zusatzlich die Bindungsstelle oder das Molekl
aus, das ans Zielprotein binden soll. Mit diesen Eingaben vergleicht die Software maogli-
che Markierungsoptionen, leitet die am wenigsten stérende Variante ab und gibt Emp-
fehlungen fur die anstehende Messung.

Diese neuartige Labeling-Vorhersage ist der erste wichtige Schritt, um Experimente im
Bereich der Biotechnologie und Pharmaindustrie in Zukunft mit Hilfe kunstlicher Intelli-
genz zu optimieren. ,Die Forschenden sparen Zeit, weil aufwendige Untersuchungen zur
Validierung der gewahlten Markierung entfallen”, beschreibt PharmAl-Geschaftsfuhrer
Joachim Haupt die Vorteile. Das reduziere Kosten und vor allem auch den Verbrauch von
Chemikalien. Die Lésung biete zudem Ansatze fur neue Ideen. Zum Beispiel die Entwick-
lung und Integration moderner Kl-gestutzter Algorithmen fur das Screening geeigneter
Wirkstoffkandidaten fur die Arzneimittelentwicklung. ,Die Reduzierung der Anzahl der
Kandidaten in Kombination mit der hohen Messgeschwindigkeit der Gerate von Nano-
Temper konnte dabei ein entscheidender Faktor werden”, figt Christina Wolf hinzu.

Kostenfreier Zugang fiir wichtige Forschung

In den vergangenen Monaten wurde ,Proto” umfangreich getestet. Unter anderem an-
hand einer Proteinkinase, einem Enzym, das vor allem in der Krebsforschung eine grol3e
Rolle spielt. NanoTemper als auch PharmAl mochten, dass Forschende auf diesem und
auch auf anderen Gebieten zugiger zu Ergebnissen kommen, indem sie schneller mit
Messungen beginnen. Auch aus diesem Grund stellen sie ihr neues Werkzeug jetzt kos-
tenlos zur Verflgung. Dariber hinaus wollen die beiden Unternehmen in Zukunft an
weiteren innovativen Losungen fur die Arbeit im Labor arbeiten. Erste Ideen dazu gabe
es bereits.

Wir mochten helfen, die Erforschung von Krankheiten und Therapeutika zu optimie-
ren”, sagt Joachim Haupt. Es existieren aul3erdem zahlreiche seltene Krankheiten, deren
Erforschung aktuell fur groBe Pharmaunternehmen unrentabel ist. Durch die Moglich-
keiten Kl-basierter Software konnten kunftig auch kleinere Labore in die Wirkstofffor-
schung einsteigen und mit ihrer Arbeit neue Therapien ermaoglichen.

Probieren Sie Proto selbst aus: proto.nanotempertech.com.

Uber PharmAl

PharmAl hat es sich zur Aufgabe gemacht, die Medikamentenentwicklung im Frihstadium
durch héhere Erfolgsquoten bei gleichzeitiger Kostensenkung deutlich effizienter zu gestalten.
Erreicht wird das durch eine bahnbrechende Ki-gesttitzte Plattform fiir die Analyse von 3D-Pro-
teinstrukturen. Durch diese Technologie wird die Zeitspanne fiir die Entdeckung neuer thera-
peutischer Molekiile drastisch verkiirzt. PharmAl wurde 2019 als Spin-off der Technischen Uni-
versitat Dresden gegriindet.

www.pharm.ai



Uber NanoTemper Technologies

Die Mission von NanoTemper Technologies ist es, jedem die Méglichkeit zu geben, Forschung
zu betreiben, die von Bedeutung ist, indem man immer wieder an Grenzen geht. Das Unter-
nehmen wurde 2008 in Miinchen gegriindet und entwickelt Werkzeuge, die anspruchsvolle
Charakterisierungen fir den Einsatz in der Wirkstoffforschung und der Grundlagenforschung
adressieren. Heute hat NanoTemper (ber 170 Mitarbeiter und ist in 13 Landern weltweit ver-
treten.

www.nanotempertech.com
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