Anlage zum Verwendungsnachweis

Teil 1: Kurzbericht

In den letzten Jahren hat der Handel mit Neuen Psychoaktiven Substanzen (NPS) Uber das
Internet stark zugenommen und stellt eine wachsende Herausforderung fir Gesellschaft,
Gesundheitswesen sowie Strafverfolgungs- und Regulierungsbehérden dar. Neue Substanzen
erscheinen regelmaflig auf dem Markt und unterscheiden sich oft nur geringflgig in ihrer
chemischen Struktur von bereits bekannten Stoffen. Dadurch werden bestehende gesetzliche
Verbote haufig umgangen oder greifen erst zeitverzdgert. Fir eine zeitnahe regulatorische
Einordnung ist daher eine =zuverlassige Identifizierung der chemischen Struktur anhand
analytischer Daten erforderlich.

Die Identifikation neuer NPS erfolgt bislang tiberwiegend durch aufwandige Laboranalysen unter
Einsatz unterschiedlicher analytischer Methoden. Diese Verfahren sind zeit- und kostenintensiv
und erfordern spezialisiertes Fachpersonal. Digitale Methoden, insbesondere quantenchemische
Simulationen analytischer Spektren, kénnen diese Prozesse unterstiitzen. |hr praktischer Einsatz
ist jedoch bislang durch hohe Komplexitat, lange Rechenzeiten und fehlende Automatisierung
begrenzt.

Vor diesem Hintergrund wurde im Verbundprojekt NPS VeriQon ein ganzheitlicher Ansatz zur
Strukturaufklarung neuer NPS verfolgt. Ziel war es, analytische Daten aus unterschiedlichen
Quellen systematisch zusammenzufiihren, miteinander zu vergleichen und zu validieren. Als
zentrale Datengrundlage diente der NPS Data Hub, in dem analytische Daten verschiedener
Institute weltweit kontinuierlich aggregiert werden. Diese Datenbasis wurde im Projekt durch
intelligente Datenabgleiche, Methoden der Kunstlichen Intelligenz sowie durch Spektren aus
quantenchemischen Simulationen erganzt und validiert. Erstmals wurde damit ein holistischer
Ansatz verfolgt, der mehrere analytische Methoden miteinander kombiniert. Das Vorhaben wurde
im Verbund mit den Projektpartnern des Bundeskriminalamts, der Freie Universitat Berlin und der
Firma Sciformation Consulting GmbH umgesetzt.

Quantistry war im Projektverbund insbesondere fir die Automatisierung der quantenchemischen
Simulationen analytischer Spektren verantwortlich. Dies umfasste die Ubernahme, Anpassung
und Weiterentwicklung von Rechenmodellen, die von den wissenschaftlichen Projektpartnern
bereitgestellt wurden. Ziel war es, diese Modelle so in automatisierte Workflows zu Uberfiihren,
dass Simulationen von Infrarot- (IR-), Raman-, NMR- (Kernspinresonanz-Spektroskopie) und
Massenspektren (MS) zuverldssig und reproduzierbar ohne manuellen Eingriff durchgefihrt
werden kénnen.

Im Projektverlauf wurden hierfir automatisierte Simulationsworkflows entwickelt, die bei der
Eingabe einer chemischen Struktur ansetzen und die gesamte Prozesskette von der Vorbereitung
der Struktur Uber die Durchfiihrung der quantenchemischen Berechnungen bis hin zur
automatisierten Auswertung der Ergebnisse abdecken. Dabei wurde bericksichtigt, dass Molekile
in unterschiedlichen raumlichen Anordnungen auftreten koénnen (Konformere), die das
Messergebnis beeinflussen. Diese Varianten wurden systematisch einbezogen, um eine
ausreichende wissenschaftliche Genauigkeit zu gewahrleisten. Dariiber hinaus wurden relevante
Umgebungseffekte, wie beispielsweise Ldsungsmittel und Temperaturbedingungen, in den
quantenchemischen Simulationen berlcksichtigt, um die experimentellen Laborbedingungen
moglichst realitatsnah abzubilden.

Ein besonderer Schwerpunkt lag auf der Stabilisierung der quantenchemischen Simulationen.
Diese Simulationen sind in der Praxis anfallig fir numerische Probleme oder Rechenabbriiche. Im
Projekt wurden daher Mechanismen entwickelt, um solche Probleme automatisch zu erkennen
und zu beheben. Dadurch konnten die quantenchemischen Simulationen ohne menschlichen
Eingriff durchgefiihrt werden. Dies stellt eine wesentliche Voraussetzung daflir dar, dass solche
Methoden auch von Anwenderinnen und Anwendern ohne spezialisierte Expertise in der



Quantenchemie genutzt werden kénnen.

Die automatisierte Simulation von IR-, Raman- und NMR-Spektren wurde erfolgreich implementiert
und anhand von Labormustern demonstriert. Die entwickelten Workflows erlauben eine
konsistente und reproduzierbare Erzeugung der entsprechenden Spektren. Darlber hinaus
wurden Offentlich verfigbare Vorhersagemodelle flir Massenspektren evaluiert und mit
experimentellen Daten verglichen. Dabei zeigte sich, dass rein quantenchemische Simulationen
als erganzende Informationsquelle geeignet sind, ihre Aussagekraft jedoch insbesondere im
Zusammenspiel mit experimentellen Spektren entfalten.

Zusatzlich wurden Methoden des Maschinellen Lernens und der Kinstlichen Intelligenz
hinsichtlich ihres Potenzials zur Workflow-Optimierung und Beschleunigung quantenchemischer
Simulationen untersucht. Die gewonnenen Erkenntnisse flossen in die Bewertung zukinftiger
Weiterentwicklungen ein. Eine enge Abstimmung mit den Projektpartnern stellte sicher, dass die
entwickelten Losungen sowohl wissenschaftlich fundiert als auch praxisnah ausgestaltet sind.
Zudem wurde eine Schnittstelle zum NPS Data Hub spezifiziert und umgesetzt, um die
automatisiert erzeugten Spektren nahtlos in bestehende Datenstrukturen integrieren zu kénnen.

Im Ergebnis konnte gezeigt werden, dass die im Projekt entwickelten Ansatze zur Automatisierung
quantenchemischer Simulationen analytischer Spektren zur methodischen Unterstitzung der
Identifikation von NPS bedeutend beitragen kdnnen. Die erzielten Ergebnisse liefern Ansatzpunkte
fur die Validierung und Erweiterung analytischer Datenbestande sowie fir eine weiterflihrende
Nutzung in Forschung, behérdlicher Praxis, analytischen Laboren und in Anwendungsbereichen
auBerhalb des NPS-Kontexts.



