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Mehr Daten in der Chemie

Berichte iiber negative Ergebnisse wiirden die Planung von chemischen Synthesen verbessern

Unzahlige chemische Experimente sind in Datenbanken zugénglich. Dennoch sind diese Daten nicht gut genug, um
mithilfe von kiinstlicher Intelligenz (KI) und maschinellem Lernen bei neuen Synthesen Produktausbeuten
vorherzusagen, hat ein Forschungsteam herausgefunden. Wie das Team in der Zeitschrift Angewandte Chemie
berichtet, liegt die schlechte Datenqualitit vor allem auch an der Neigung der Wissenschaftler:innen, fehlgeschlagene
Experimente nicht zu veroffentlichen.

Bei der Vorhersage von Molekiilstrukturen und Materialeigenschaften leisten maschinelle Lernwerkzeuge bereits sehr
viel. Geht es aber konkret um die Produktausbeute bei einer Synthese, liefern KI-basierte Modelle nur ungenaue
Vorhersagen, stellten Forschende um Frank Glorius von der Westfilischen Wilhelms-Universitit Miinster fest.

Den Grund fiir das Scheitern identifizierten die Forschenden in der Qualitit der Daten, auf die die KI zuriickgreift. ,,Die
Vorhersage von Reaktionsausbeuten, also der Reaktivitat, ist viel herausfordernder als die Vorhersage von molekularen
Eigenschaften. Ausgangsstoffe, Hilfsstoffe, Mengen, Bedingungen, Ausfiihrung des Experiments — sie alle bestimmen
die Ausbeute, was bedeutet, dass dieses Problem sehr datenintensiv wird,” erklart Frank Glorius, Korrespondenzautor
der Studie. Trotz der riesigen Menge an verfiigbarer Literatur reichten die Daten also nicht aus, um Ausbeuten korrekt
vorherzusagen.

Das Problem liege dabei haufig nicht an zu wenig berichteten Experimenten, sondern an einer Datenschieflage. Drei
mogliche Ursachen identifizierten die Forschenden: Zum einen unterliegen die Ergebnisse von chemischen Synthesen
grundsatzlich experimentellen Fehlern. Zweitens treffen Wissenschaftler:innen bei ihrer Reaktionsplanung mehr oder
weniger bewusst eine Vorauswahl, die auf personlicher Erfahrung und Vertrauen in etablierte Verfahren beruht. Und
drittens melden sie fehlgeschlagene Reaktionen weniger haufig als erfolgreiche — vermeintlich fiihren nur Reaktionen
mit einem positiven Ergebnis zu einem wissenschaftlichen Fortschritt.

Um herauszufinden, welcher der drei Faktoren den groRten Einfluss hat, verdnderten Glorius und sein Team den
Datensatz fiir vier gangige (und daher datenreiche) organische Reaktionen. So erhohten sie kiinstlich den
experimentellen Fehler, reduzierten die Daten auf eine noch kleinere Vorauswahl, oder sie nahmen aus dem Datensatz
negative Ergebnisse heraus. Am wenigsten Einfluss auf das Modell hatte der experimentelle Fehler, sehr grot war
dagegen der Einfluss der negativen Ergebnisse, heilst es in der Studie.

Wissenschaftler:innen sollten also unbedingt ermutigt werden, fehlgeschlagene Ergebnisse ebenfalls zu berichten,
schreibt das Team. Damit verbessere sich die Datenlage, und KI-basierte maschinelle Lernmodelle konnen die Arbeit
beschleunigen und effizienter machen. ,Maschinelles Lernen wird die Effizienz in der (molekularen) Chemie dramatisch
verbessern. Chemiker:innen kommen mit weniger Reaktionen aus, um ein bestimmtes Ziel zu erreichen wie zum Beispiel
optimale Ausbeuten. Dadurch werden chemische Prozesse — und die Welt — nachhaltiger,” bekraftigt Glorius.
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