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Wie konnen Naturwissenschaften von KI profitieren?

Forschende aus Chemie, Biologie oder Medizin setzen zunehmend auf KI-Modelle, um neue Hypothesen
zu entwickeln. Doch haufig ist unklar, auf welcher Basis die Algorithmen zu ihren Ergebnissen kommen
und wie sehr diese verallgemeinerbar sind. Eine aktuelle Publikation der Universitiat Bonn warnt nun vor
Missverstandnissen im Umgang mit Kiinstlicher Intelligenz. Zugleich zeigt sie auf, unter welchen
Bedingungen Forschende den Modellen am ehesten Vertrauen schenken kénnen. Die Studie ist nun in der
Zeitschrift ,,Cell Reports Physical Science* erschienen.

Lernfiahige Computeralgorithmen sind erstaunlich leistungsfihig. Doch sie haben einen Nachteil: Von auken betrachtet
ist oft nicht ersichtlich, auf welcher Basis die Modelle ihre Schliisse ziehen.

Mal angenommen, man fiittert eine Kiinstliche Intelligenz mit Fotos von mehreren Tausend Autos. Wenn man ihr nun
ein neues Bild vorlegt, kann sie in der Regel treffsicher erkennen, ob darauf ebenfalls ein Pkw zu sehen ist. Doch woran
liegt das? Hat sie wirklich gelernt, dass ein Auto vier Rider, eine Windschutzscheibe und einen Auspuff hat? Oder
orientiert sie sich an Kriterien, die eigentlich vollig irrelevant sind - etwa der Antenne auf dem Dach? Falls dem so ware,
konnte es sein, dass sie auch ein Radio als Auto klassifiziert.

KI-Modelle sind eine Black Box

»KI-Modelle sind eine Black Box“, betont Prof. Dr. Jiirgen Bajorath. ,,Daher sollte man ihren Schlussfolgerungen nicht
blind trauen.” Der Chemieinformatiker leitet am Lamarr-Institut fiir maschinelles Lernen und kiinstliche Intelligenz den
Bereich KI in den Lebenswissenschaften. Zudem verantwortet er das Life Science Informatics Programm am
Bonn-Aachen International Center for Information Technology (b-it) der Universitdt Bonn. In der aktuellen Publikation
ist er der Frage nachgegangen, wann man sich auf die Algorithmen am ehesten verlassen kann. Und umgekehrt: wann
nicht.

Eine wichtige Rolle spielt dabei das Konzept der ,,Erklarbarkeit”. Darunter versteht man bildlich gesprochen die
Bemiihungen der KI-Forschung, ein Guckloch in die Black Box zu bohren. Der Algorithmus soll preisgeben, an welchen
Kriterien er sich orientiert - an den vier Ridern oder an der Antenne. ,,Dieser Ansatz ist momentan ein zentrales Thema
in der KI-Forschung®, sagt Bajorath. ,,Es gibt sogar KIs, die nur dafiir entwickelt wurden, die Ergebnisse anderer KIs
nachvollziehbarer zu machen.”

Die Erklarbarkeit ist aber nur ein Punkt - ebenso wichtig ist die Frage, welche Schliisse sich aus dem von der KI
gewdhlten Entscheidungskriterium ableiten lassen. Wenn der Algorithmus angibt, sich an der Antenne orientiert zu
haben, weilt man als Mensch sofort, dass dieses Merkmal sich zur Identifikation von Autos schlecht eignet. Lernfahige
Modelle werden aber meist genutzt, um in grolten Datensdtze Zusammenhidnge zu erkennen, die uns Menschen gar
nicht auffallen wiirden. Uns geht es dann wie einem AuRerirdischen, der nicht weilk, was ein Auto ausmacht: Der konnte
gar nicht sagen, ob die Antenne ein gutes Kriterium ist oder nicht.
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Chemische Sprachmodelle schlagen neue Verbindungen vor

»Das ist eine zweite Frage, die wir uns beim Einsatz von KI-Verfahren in der Wissenschaft immer stellen miissen®,
betont Bajorath, der auch Mitglied im Transdiszipliniren Forschungsbereich (TRA) ,,Modelling” ist: ,,Wie interpretierbar
sind die Ergebnisse liberhaupt?“ In der Chemie und Wirkstoffforschung sorgen momentan chemische Sprachmodelle fiir
Furore. Man kann sie zum Beispiel mit vielen Molekiile fiittern, die eine bestimmte biologische Aktivitdt haben. Im
Idealfall schldagt das Modell auf dieser Basis dann ein neues Molekiil vor, das diese Aktivitit ebenfalls besitzt. Man
spricht daher auch von einem ,,generativen oder ,,pradiktiven Algorithmus. Das Modell kann in der Regel allerdings
nicht erkldren, warum es zu dieser Losung kommt. Dazu miissen oft nachtraglich Methoden erklarbarer KI angewendet
werden.

Bajorath warnt aber davor, diese Erklarungen - also die Merkmale, die die KI fiir wichtig halt - als kausal fiir die
gewiinschte Aktivitdt zu interpretieren. ,,KI-Modelle verstehen nichts von Chemie®, sagt er. ,,Oft achten sie auf Dinge,
die chemisch oder biologisch irrelevant sind.“ Dennoch kénnen sie mit ihrer Einschatzung sogar richtig liegen - vielleicht
hat das vorgeschlagene Molekiil also die gewiinschten Fahigkeiten. Die Griinde dafiir konnen aber ganz andere sein, als
wir aufgrund chemischer Kenntnisse oder Intuition erwarten wiirden. Um das zu priifen, sind Experimente notwendig:
Die Forschenden miissen das Molekiil synthetisieren und testen, ebenso wie andere Molekiile mit dem Strukturmotiv,
das die KI fiir wichtig erachtet.

Plausibilitatspriifungen sind wichtig

Derartige Tests sind zeitaufwindig und teuer. Bajorath warnt daher vor Uberinterpretationen der KI-Ergebnisse auf der
Suche nach wissenschaftlich plausiblen kausalen Zusammenhingen. An erster Stelle miisse eine Plausibilitatspriifung
stehen: Kann das von erklarbarer KI vorgeschlagene Merkmal tatsichlich fiir die gewiinschte chemische oder
biologische Eigenschaft verantwortlich sein? Lohnt es sich, den Vorschlag der KI weiterzuverfolgen? Oder handelt es
sich um ein Artefakt, eine zufillig gefundene Korrelation wie die Autoantenne, die fiir die eigentliche Funktion gar nicht
relevant ist?

Grundsitzlich habe der Einsatz lernfahiger Algorithmen das Potenzial, die Forschung in vielen Bereichen der
Naturwissenschaften deutlich voranzubringen, betont der Wissenschaftler. Dazu miisse man aber die Stirken dieser
Ansitze kennen - und besonders auch ihre Schwiachen.
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Prof. Dr. Jiirgen Bajorath von der Life Science Informatics an der Universitdt Bonn.
Foto: Universitat Bonn
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KI-Modelle in den Naturwissenschaften: Von der Erklirung von Vorhersagen zur Erfassung kausaler Zusammenhange.
Abbildung: Jiirgen Bajorath/Uni Bonn
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