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Une avancée remarquable grace a I'lA

La prédiction de la structure des protéines (depuis 2018)

AlphaFold a des résultats presque aussi bon que
ceux gu’il est possible d’atteindre avec des observations
expérimentales

3D viewer @

T-cell immunomodulatory protein homolog
Model Confidence:

[l Very high (pLDDT > 90)
Confident (90 > pLDDT > 70)
Low (70 > pLDDT > 50)

B Very low (pLDDT < 50)

AlphaFold produces a per-residue confidence score

(pLDDT) between 0 and 100. Some regions below

50 pLDDT may be unstructured in isolation.

https://alphafold.ebi.ac.uk/

DNA repair

La prédiction d’interaction

protéine-protéine chez
Humphreys et al (2021)
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DIGIT-BIO

Biologie numérique pour explorer et prédire le vivant

Génétique
Physiologie
Génomiqu
e
Zootechnie

Biochi@¥icologie
Biophysiqu

Sciences du vivant

Sciences des données
et technologies du
numérique

‘TVIathématique
Statistique
Informatique
Visualisation des
onnées

Sciences de i
I’environnement Ecologle
Evolutio

n

Temporal Scales (g)

Spatial Scales {m)

* Décloisonner les communautés : regnes/obijets,
échelles, disciplines

* Soutenir les recherches sur des objets d’étude plus
complexes, en mobilisant les approches
interdisciplinaires et dans un cadre open/fair science

* Accompagner la « mathématisation » de la biologie en
combinant défis en biologie et défis en sciences des
données et du numérique



La cellule d'animation IA de DIGIT-BIO

v
Christele Robert-Granié Julien Chiquet Marie-Laure Martin
DR1 INRAE, GA DR2 INRAE, MathNum DR2 INRAE, BAP
UMR GenPhySE UMR MIA Paris-Saclay Institut of Plants Sciences Paris-Saclay

UMR MIA Paris-Saclay

Nos objectifs

 Mettre en place un vocabulaire partagé sur les méthodes de I'lA

» Sensibiliser aux questions liées a I'lA propres aux sciences du vivant

* |dentifier des questions biologiques pour lesquelles des développements en IA méritent
d’étre poursuivis



Une animation en trois temps pour construire une communauteé

Séquence 1: concepts en IA
Mettre en place un vocabulaire partagé sur les méthodes de I'lA
Sensibiliser aux questions liées a I'lA propres aux sciences du vivant

Séquence 2: tour d'horizon et illustrations (2éme semestre 2022)
Présenter des projets en science du vivant et utilisant I'lA

Résidentiel : pour aller plus loin ensemble (2023)
ldentifier des questions biologiques pour lesquelles des
développements en IA méritent d’étre poursuivis



Exemple en apprentissage supervisé (prédiction/régression)

Projet digit-bio GenlALearn

Consortium:
® Généticiens GA — GABI (équipe BIGE et G2B) )
e Statisticiens/informaticiens (MathNum - MIA Paris, IBISC - Univ. d’Evry)

Objectif: Evaluer les performances des méthodes de Machine Learning (méthodes d’ensemble et
apprentissage profond) pour la prédiction conjointe de multiples caracteres, par intégration de données
massives de génotypage.

Jeu de données: 100,000 Bovins x 50,000 SNP x 30 caracteres

Compétiteurs:

- Etat de I'art: BLUP (modéle mixte); méthodes bayésiennes
- Méthodes ensemblistes: random forest, gradient boosting
- Apprentissage profond : réseaux de neurones
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Apprentissage supervisée

’ ’ V4 V4 L] .
Données d’entrée/prédicteurs - construction d’un sous espace de
Génotypage, QU | Prédiction représentation des entrées calibrés pour

optimiser la prédiction des sorties

- gourmand en données
- gourmand en temps de calcul

100,000 lignes, 50,000 colonnes, structure cachée



Exemple en apprentissage supervisé (prédiction/classification)

Projet digit-bio BovMovie2Pred

Consortium:
® Biologiste reproduction animale (PHASE — UMR BREED)
e Statisticiens/informaticiens (MathNum - MIA Paris-Saclay, MalAGE, INRIA - SERPICO)

Contexte: Les performances actuelles de la FIV et du transfert embryonnaire chez les bovins avoisinent 30 %. La sélection
des embryons est basée sur une classification a J7 apres fécondation.

Objectif: aide a la sélection des embryons par classification précoce de vidéos sans annotations expertes

Jeu de données: 300 vidéos d'embryogenese labélisée en 8 groupes

Apprentissage (profond)
(représentation + prédiction)

data challenge



http://drive.google.com/file/d/1jWzUww9ZWdjCzRSGXG3Lap8MYfRUTFcP/view
http://drive.google.com/file/d/1P4geVCbGsQkXC5zXFdFkx4CCvYTUQeO9/view

Exemple en apprentissage non supervisé
Clustering, réduction de dimension, visualisation

Contexte: méta-analyse de communautés bactériennes de sols observés par séquencage

Objectif: clustering; visualisation; étude de la spécificité des sols; groupe/pattern de communautés bactériennes

partagées dans différents environnements

Jeu de donnees 8 etudes de sols (5,000 échantillons, 1,800 OTU communes)
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Apprentissage profond
(représentation)

e.g. auto-encoder
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modele génératif (nouveau “sol” plausible)



Exemple en Natural Language Processing (NLP) et web sémantique

COVID ON THE WEB niswe 2020, 1c 2023

CovidOnTheWeb
9 tpa//gahab com/Wenmics/CovdOn ThetWeb

SPARQL

Query, browse, anclyre, make sense

Biomedical
researchers
& managers
Data analysts
dereference, query, downlood
m":m Virtuoso ‘il& ' Applications

Means to exploit data Biomedical research
[Menin, Winckler, Corby, Giboin, Faron, Cadorel, Tettamanzi et al. 2020]
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Fabien Gandon, Franck Michel, Valentin Ah-Kane,
Anna Bobasheva, Elena Cabrio, Olivier Corby,
Catherine Faron, Raphaé! Gazzotti, Alain Giboin,
Santiago Marro, Tobias Mayer, Aline Menin,
Mathieu Semon, Serena Villata, and Marco Winckler
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Analyse de sons, language donner du sens aux données, visualisation
7

Phase de validation

) Processus de traitement et modélisation des données en NLP
https://www.youtube.com/watch?v=FIDrKxLj0JA Pour en savoir plus, RDV a I'automne 2022



https://www.youtube.com/watch?v=FIDrKxLj0JA

Séquence 1: concepts en IA

Date Lieu Orateur Titre
3101/22 14:.00-17:.00 distanciel EEELEN Séance introductive

14:00 - 14:30 Organisateurs Digit-BIO & IA

14:30 - 17:00 [ Cours | Liva Ravailova Introduction & I'A et au machine leaming
07/04/22 14:00-17:00 hybride  [EESEY Machine learning pour la classification supervisée

14:00 - 15:30 [ Cours | Blaise Hanczar De la régression logistique aux réseauy de neurones

16:00 - 17:00 Fadwa Fatmaoui , Emmanuel Moebel Le deep learning et la cryo-tomographie électronique permettent l'dentification et la localisation de nucléosomes in situ
23/05/22 14:00-17:00 distanciel EESE dentification de structure par classification non-supervisée

14:00 - 15:30 [ Cours | Cathy Maugis Du modéle de mélanges aux réseaux de neurones

16:00 - 17:00 Sophie Donnet, Frangois Massol Apprentissage non supervisé de structures de réseaux écologigues
juillet distanciel ETNNE) \dentification de structure par réduction de dimension

[ Cours | Stéphanie Allassonniére De I'ACP au VAE

ST EEEY  Olivier Gandrillon, Franck Picard TBA

En construction pour septembre/octobre : une séance sur le web sémantique et Natural Language Processing (NLP)



L’IA nécessite une forte interdisciplinarité

S— IA pour les sciences du vivant |
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Ne pensez que les autres savent mieux que vous

Posez des questions
Faites attention au vocabulaire que vous employez

Essayez de changer de point de vue
Apprenons ensemble !

S




Séance introductive

14h30 - Introduction a I'lA et au Machine learning

Liva Railavola, Head of Al Research at Criteo Al Lab

Liva Ralaivola
Head of Al Research at Criteo Al Lab

Criteo Al Lab

© Livestorm
Chat

Questions



