Gesundheit/Medizin

Wie lingst im Schach, so jetzt auch bei der Spektrenanalyse

Kunstliche Intelligenz
schlagt Dr.rer.nat.

Es gab Zeiten, da musste man einem analytischen System jeden Befehl einzeln geben oder ihn

zumindest in die Software hineinprogrammieren. Heute braucht sie «<nur» den Input grosser

Datenmengen und lernt dann selbstindig — zum Beispiel Spektren lesen und im Voraus berechnen.

Neben «Big Data» zeigt ein zweiter Trend zu «small is beautiful» — bis hin zu kleinen und praktischen

handgehaltenen Spektrometern.

Das Zauberwort heisst heute in vielen Fallen
«Kunstliche Intelligenz». Ihr genereller Einsatz
ist ganz offensichtlich disruptiv. «Er ermoglicht
es, im Prinzip jeden deterministischen Prozess
zu optimiereny, gibt sich Prof. Dr. Anatole von
Lilienfeld, Fakultat fur Chemie an der Universitat
Basel, Uberzeugt.

Grosse Rechenleistung

Die Betonung liegt auf dem Wortchen «jedens.
Denn die Potenziale der Kunstlichen Intelligenz
lassen sich auf vielen Feldern ausspielen. Die
chemische Forschung stellt allerdings wegen
ihres besonders hohen Anspruchs einen Gipfel

Tragbare NIR-Spektrometer erméglichen die Analyse von Proben auch ausserhalb des Labors.
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dar, der sich schwerer als in anderen Disziplinen
besteigen lasst. Aber im Austausch von Hoch-
schule und Industrie stiess man bereits in luftige
HOhen vor.

«Zum Beispiel konnten wir dies kurzlich fur
Novartis bei der automatisierten Kategorisierung
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von Spektren im Millisekundentakt demonstrie-
ren», berichtet Prof. von Lilienfeld. «FUr diese
Aufgabe hat es bis anhin einen promovierten
analytischen Chemiker gebraucht. Er bendtigte
circa 20 Minuten pro Spektrum und wies eine
hohere Fehlerquote auf als die von uns einge-
setzte Kunstliche Intelligenz.»

Im Bereich der Spektroskopie findet zurzeit eine
ganze Reihe von Neuentwicklungen statt. Zum
Beispiel haben Forscher mit KI-Verfahren jetzt,
statt wie bisher nur fur kleine, auch fur grossere
und komplexe Molekule Infrarotspektren vor-
hersagen konnen. Die Grundlage bilden neuro-
nale Netzwerke mit der Fahigkeit, «aus Erfahrung
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zu lerneny. FUr die Praxis konnte man sich den
folgenden Fall vorstellen: Ein Spektrum zeigt eine
unbekannte Substanz. Selbst wenn ihr IR-Spek-
trum noch nie gemessen wurde, so kdnnte man
es doch simulieren und die Substanz dartber
letztlich identifizieren, ohne sie synthetisiert und
vermessen zu haben. Ebenso liessen sich beste-
hende Spektrenbibliotheken allein durch Errech-
nen neuer Spektren wesentlich erweitern.

Kleine Analysensysteme
Neben der enormen Unterstitzung durch Kinst-

liche Intelligenz beeindruckt die Miniaturisierung
spektroskopischer Gerate. Zum Beispiel ist der

Platzbedarf von Raman-Spektrometern in weni-
gen Jahren von «raumfullend» bis «handlich»
geschrumpft. Das geht bis hinunter zu hand-
gehaltenen Analysesystemen, in der Raman-
ebenso wie in der Infrarot-, der Nahinfrarot- (NIR)
und der Mittelinfrarotspektroskopie.

In dieser Form entwickeln die genannten spek-
troskopischen Verfahren ein marktveranderndes
Potenzial. Zum Beispiel stellen handgehaltene
NIR- oder Ramanspektrometer eine Alternative
zur traditionellen Karl-Fischer-Titration bei der
Bestimmung der (Rest-)Feuchte dar. Fur die
Spektroskopie spricht viel: Ein Probenzug entfallt
und damit auch ein Grossteil des Risikos fur
einen Kontakt des Personals mit toxischen Stof-
fen. Kein Probenkontakt des Analysesystems
bedeutet gleichzeitig die Vermeidung einer
Hauptfehlerguelle innerhalb des Gesamtablaufs
der Analyse. Und Verbrauchsmaterialien furs
Labor entfallen ebenso, was ein zuséatzliches
Plus fr die Umwelt bedeutet.

Im Falle transparenter Gebinde tun die Miniatur-
spektrometer zuverlassig ihren Dienst und emp-
fehlen sich damit zum Beispiel fur die 100-%-Iden-
titdtsprufung von Rohstoffen im Wareneingang.

Fir vorausschauende Instandhaltung, Anlageniiberwachung und -steuerung: Die Informationen aller Gerite stehen als Basis fiir eine Auswertung mit

Hilfe Kiinstlicher Intelligenz zur Verfiigung.
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Im Speziellen ideal fiir die Entwicklung von MALDI-basierten Diagnosemethoden und generell fiir
die Qualititskontrolle in der Pharmazeutik sowie fiir Forschungs- und Auftragslabore in Wissenschaft
und Industrien: lineares Benchtop-Massenspektrometer mit vielen intelligenten Funktionen auf
minimaler Stellfliche.

meter einfach an ein Sichtfenster und kontrolliert
dort den laufenden Prozess at line und erhalt an
Ort und Stelle sein Ergebnis. Den Weg ins Labor
und lange Wartezeiten kann er sich sparen.

Auch der Trend zum Continuous Manufacturing
(statt der Batch-Fertigung) treibt den Markt in
Richtung handgehaltener Analytik. Der Mitarbei-
ter stellt sich mit dem NIR- oder Raman-Spektro-

Gesundheit/Medizin

Einer zunehmenden Nachfrage erfreuen sich
auch in line-Systeme. NIR- und Raman-Sonden
werden fest im Prozess installiert und lassen
sich gegebenenfalls elektronisch vernetzen. So
kann der Betreiber die spektroskopischen Daten
nutzen und dabei von allen Moglichkeiten Kinst-
licher Intelligenz bei der Anlagenuberwachung
und -steuerung profitieren.

Kompakte Bauweise, automatisierte
Probenvorbereitung

Auch Massenspektrometer beanspruchen eine
immer kleinere Stellflache und lassen ihre
Anwender doch von vielen intelligenten Funk-
tionen profitieren wie etwa durch die direkte
Anbindung vollstandig automatisierter Module
zur Probenvorbereitung bei linearen Benchtop-
MALDI-MS-Geréaten (z.B. MALDI-8020, Shimadzu).
Noch deutlich kompakter zeigen sich handge-
haltene Massenspektrometer, wie sie etwa beim
Aufspuren kleinster Mengen an chemischen
Kampfstoffen eingesetzt werden.

Zu guter Letzt noch einmal zurtick zur automa-
tischen Katalogisierung von Spektren: Warum
sollte hier der Naturwissenschaftler nicht ver-
lieren durfen? Auch im Schach mussen sich
heute Grossmeister leistungsfahigen Computern
geschlagen geben. Eines zeigt sich daran jedoch
immer deutlicher: In Chemie, Pharma und Bio-
tech stehen wir nahe an der Schwelle disruptiver
Veranderungen durch Kinstliche Intelligenz.

Die gesamte Bandbreite der hier dargestellten
Trends und Innovationen erlebt der Besucher
auf der diesjahrigen ILMAC LAUSANNE.

Plateforme pour la chimie,
la pharmacie et la biotechnologi
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