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Kunstliche Intelligenz
Entdecken zwischen
Wahrscheinlichkeit
und Intuition

Penicillin, Rontgenstrahlung, Teflon — wissenschaftliche
Zufallsfunde, die das Leben der Menschen veranderten.

Derartige Durchbriiche erfordern Gliick, Neugier, Erfahrung

und den richtigen Instinkt. Kann kiinstliche Intelligenz
Eine Symbiose von Mensch, KI-gesteuerter Robotik und Daten-

solche unerwarteten Entdeckungen vorhersehen? auswertung kénnte die Zukunft chemischer Innovationen sein.

rving Langmuir definierte Serendipitat als die

Kunst, von unerwarteten Vorkommnissen zu profi-

tieren." In der Chemie geht es dabei um das zufalli-
ge und unerwartete Entdecken neuer Verbindungen,
Reaktionen oder Phinomene, die sich nicht durch Pla-
nen oder Hypothesen vorhersehen lassen. Kiinstliche
Intelligenz (KI) unterstiitzt die chemische Forschung,
indem sie Synthesen automatisiert oder molekulare
Eigenschaften vorhersagt. KI hilft zudem, neue Berei-
che der Chemie zu erschlieffen und Prozesse zu be-
schleunigen — etwa durch autonome Labore, in denen
KI-gesteuerte Roboter Hochdurchsatzprozesse durch-
fiihren, optimieren und Ergebnisse dokumentieren,
oder durch generative Modelle, die neue Verbindun-
gen entdecken. Kann KI auch die Serendipitat in der
chemischen Forschung ersetzen?

Wissenschaft beschleunigen

Durch Alphafold 2 hat KI seit dem Jahr 2020 die Pro-
teinforschung revolutioniert,>® und die Entdeckung
des Breitband-Antibiotikums Halicin durch maschinel-
les Lernen im Jahr 2019 ldutete eine neue Ara in der
Arzneimittelentwicklung ein.” Besonders vielverspre-
chend fiir die Chemieforschung sind KI-Methoden, die
auf tiefen Lernverfahren (Deep Learning) basieren. Sie
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Bild: vom Autor erstellt mit KI

generieren neue synthetisierbare Molekiile mit vorge-
gebenen Eigenschaften. Deep-Learning-Modelle, die
auf umfangreichen Reaktionsdatenbanken wie Reaxys
trainiert wurden, schlagen plausible, zuvor unbekann-
te Reaktionswege vor, die experimentell noch nicht va-
lidiert sind.”’ Ein Beispiel sind Retrosynthese-Algorith-
men. Einen solchen nutzt etwa die kostenlose Cloud-
Plattform RXN for Chemistry, die das IT- und Bera-
tungsunternehmen IBM im Jahr 2018 eingefiihrt hat.®)

Wihrend frithere KI-Systeme wie Chatbots, Schreib-
assistenten und Search-engine-optimization(SEO)-
Tools vorwiegend textbasiert arbeiteten, dominieren
seit 2024 multimodale, agentische KI-Systeme. Diese
analysieren nicht nur Informationen, sondern steuern
auch Labore, generieren Hypothesen und treiben so
wissenschaftliche Entdeckungen voran. KI iber-
nimmt zunehmend eine Fiithrungsrolle, statt nur zu

unterstiitzen.”

Serendipitat in der Chemie

Zufallsentdeckungen haben in der Vergangenheit hau-
fig zu Innovationen gefiihrt und die Wissenschaft ent-
scheidend vorangebracht. Beispiele hierfiir sind die
Entdeckung der Fullerene im Jahr 1985 und des Gra-
phens 2004, die Teflonsynthese aus dem Jahr 1938 so-
wie die Anwendung von Phosphodiesterase-5-Hem-
mern wie Sildenafil gegen erektile Dysfunktion seit
den 1990er Jahren.

Eine im Jahr 2024 veroffentlichte Studie analysierte
1,2 Millionen biomedizinische Publikationen und
zeigt: 70 Prozent der Erkenntnisse in diesen Arbeiten
gehen auf unerwartete Ergebnisse zuriick, die in den
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zugehorigen  Forschungsférderungsantragen nicht
vorhergesehen waren. Zu Zufallsentdeckungen kam
es besonders hdufig in komplexen, diversen Projek-
ten, die mit besonders hohen Betréagen tiber eine Milli-
on Dollar sowie tiber mehr als dreieinhalb Jahre gefor-
dert wurden und etliche Prozesse umfassten. Serendi-
pitét ist kein seltener Gliicksfall, sondern systemischer
Bestandteil der Wissenschaft.®)

Serendipitat bedeutet nicht einfach nur Gliick, son-
dern erfordert, Unerwartetes in Experimenten zu er-
kennen, zu interpretieren und weiterzuverfolgen. Es
braucht Aufmerksamkeit und ein tiefes Verstandnis
chemischer Prinzipien, um aus einer Auffalligkeit wis-
senschaftlichen Erkenntnisgewinn zu destillieren. Zu-
fallige Entdeckungen sind meist ein fortlaufender Pro-
zess, kein einzelnes Ereignis.” Serendipitat ist daher
eng verbunden mit Neugier, Intuition, Erfahrung und
Beharrlichkeit.'”

Wie die KI ,,denkt“

Die klassische KI analysiert, extrapoliert und klassifi-
ziert auf Grundlage vorhandener Daten und trainier-
ter Modelle. Thr ,Denken® ist nicht intuitiv, sondern
probabilistisch: Sie berechnet Wahrscheinlichkeiten
fiir bestimmte chemische Eigenschaften oder Reakti-
vitdten, indem sie Muster in Trainingsdaten erkennt.
KI-Modelle machen nur Vorschldge, die innerhalb ih-
res chemischen ,Denkraums“ plausibel erscheinen.
Fehlen bestimmte Reaktionen oder Molekilklassen in
den Trainingsdaten oder sind unterreprasentiert, wird
die KI diese nicht vorschlagen. Ein Beispiel: Wie Karl
Alexander Miiller und Johannes Georg Bednorz im
Jahr 1986 entdeckten, ist keramisches Lanthan-Bari-
um-Kupferoxid bereits bei relativ hoher Sprungtem-
peratur von 35 Kelvin supraleitend. Bis dahin war
jahrzehntelang eine Sprungtemperatur von rund 20
Kelvin als obere Grenze angenommen worden. Die
Hochtemperatur-Supraleitung bei Cupraten ldsst sich
bis heute nicht anhand bekannter Theorien ableiten.")
Eine auf damaligen Daten trainierte KI hitte sie also
nicht vorhersehen kénnen.

Es gibt Ansatze, um diese Limitierung zu tiberwin-
den. Generative KI-Modelle wie Variationale Autoen-
coder (VAEs), Diffusion Models oder Generative Ad-
versarial Networks (GANs) nutzen stochastische Sam-
plingverfahren, um neue chemische Strukturen zu er-
zeugen. Ein Zufallsrauschen ist in die Algorithmen in-
tegriert, um bisher unerforschte chemische Raume zu
erschlieflen. Dieses Rauschen wird kontrollier- und pa-
rametrisierbar in die Modelle eingespeist. So ldsst sich
das Ausmaf} des Zufalls beim Trainieren des Modells
anpassen. Derzeit kann KI jedoch noch keine vollig
unerwarteten Phdnomene auflerhalb bekannter Da-
tenmuster erkennen oder unkonventionelle Hypothe-
sen entwickeln. Das geht nur mit menschlicher Intuiti-
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on, denn KI versteht bisher keinen Kontext, der tiber
Zahlenwerte hinausgeht. KI arbeitet, indem sie den
bekannten chemischen Raum oder den durch Zufalls-
variationen erschlossenen Raum systematisch er-
forscht, nicht durch spontane Assoziation scheinbar
unabhéangiger Beobachtungen.

Mensch und KI gemeinsam

Wabhrscheinlich liegt die Zukunft chemischer Innova-
tionen in einer Symbiose: Der Mensch bleibt der krea-
tive Entdecker mit KI als Werkzeug, das den Such-
raum erweitert. KI kénnte die Wahrscheinlichkeit fiir
zufillige Entdeckungen erhohen, indem sie Experi-
mente beschleunigt und unerforschte Gebiete auf-
deckt.

In der Chemie wird KI die Serendipitit also nicht
eliminieren, sondern sie neu definieren. Anstatt auf
gliickliche Zufalle zu warten, werden Forschende
kiinftig KI-gestiitzte Systeme nutzen, die Daten analy-
sieren, wissenschaftliche Aussagen formulieren, Expe-
rimente und Erkenntnisse vor dem aktuellen For-
schungsstand bewerten und Folgeexperimente vor-
schlagen.? Durch simulierte Neugier wird maschinel-

les Lernen helfen, unbekannte Gebiete zu erforschen,

auch bei geringen oder fehlenden Datenmengen.?)

Algorithmische Durchdringung und menschliche
Wahrnehmung zu kombinieren wird Forschung effi-
zienter machen. [ |
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