Teil ll: Eingehende Darstellung

Der in den vergangenen Jahren stark zunehmende Handel mit Neuen Psychoaktiven Substanzen
(NPS) stellt eine erhebliche Herausforderung fiir die 6ffentliche Sicherheit, den Gesundheitsschutz
sowie fur Ermittlungs- und Regulierungsbehérden dar. Durch kontinuierliche, oft nur geringfiigige
chemische Modifikationen neu auftretender Substanzen werden bestehende gesetzliche
Regelungen regelmallig umgangen oder zeitlich verzdgert wirksam. Eine zuverlassige und
zeitnahe Identifizierung chemischer Strukturen ist daher eine wesentliche Voraussetzung fir eine
schnelle regulatorische Einordnung und eine effektive rechtliche Verfolgung. Die Identifizierung
dieser chemischen Strukturen erfolgt durch aufwandige und kostenintensive Laboranalysen, die
hochspezialisiertes Fachpersonal erfordern und teilweise durch digitale Hilfsmittel unterstiitzt
werden. Vor dem Hintergrund steigender Fallzahlen und zunehmender struktureller Vielfalt von
NPS stof3en diese Verfahren potenziell an ihre Grenzen.

Der gezielte Ausbau und die systematische Nutzung automatisierter, digitaler Analysewerkzeuge
bieten hierbei ein erhebliches Potenzial, die Identifikation neuer psychoaktiver Substanzen deutlich
zu beschleunigen, zu standardisieren und qualitativ zusatzlich abzusichern. Voraussetzung hierfir
sind eine valide, kuratierte Datengrundlage sowie ein automatisierter, reproduzierbarer Abgleich
unterschiedlicher Spektrendaten, die derzeit in dem fiir einen flachendeckenden und
behdrdenlibergreifenden Einsatz erforderlichen Umfang nicht vollumfanglich zur Verfiigung
stehen. Das im Rahmen des Vorhabens adressierte Defizit leistet somit einen unmittelbaren
Beitrag zur Starkung der Handlungsfahigkeit von Sicherheitsbehdrden.

Im Verbundprojekt NPS VeriQon wurde daher eine erweiterte und validierte Datengrundlage zur
Identifizierung bekannter und neuer NPS geschaffen. Grundlage bildet der internationale NPS
Data Hub, in dem analytische Daten aus verschiedenen Institutionen kontinuierlich
zusammengefiihrt werden. Diese Daten wurden im Projekt durch intelligente Datenkonsolidierung,
Methoden der Kiinstlichen Intelligenz sowie quantenchemische Simulationen unterschiedlicher
Spektren erganzt und validiert. Der im Projekt verfolgte ganzheitliche Ansatz ermdglicht erstmals
eine weitgehend automatisierte, zuverldssige und anwenderunabhangige Strukturaufklarung
neuer NPS. Quantenchemische Simulationen ermdglichen dabei die physikalisch fundierte
Simulation analytischer Spektren und stellen damit ein leistungsfahiges Instrument zur Erzeugung
von Vergleichsspekiren zur Strukturaufklarung dar. Der aktuelle Stand der Technik erfordert
jedoch eine weitgehend manuelle Durchfiihrung dieser Simulationen, die hochspezialisierte
Fachkenntnisse in Quantenchemie und Softwareentwicklung voraussetzt und dadurch
zeitaufwendig, fehleranfallig und nur eingeschrankt reproduzierbar ist.

Die im Projekt adressierte bedeutende Innovation seitens Quantistry besteht in der erstmaligen,
vollstandigen Automatisierung quantenchemischer Spektrensimulationen (ber verschiedene
analytische Methoden hinweg. Dadurch wird erstmals eine benutzerunabhangige, skalierbare und
reproduzierbare Erzeugung wissenschaftlich valider Vergleichsspekiren ohne spezifische
Vorkenntnisse ermdglicht. Eine derartige integrierte und automatisierte Losung ist nach Kenntnis
des Projektkonsortiums weder im kommerziellen noch im akademischen Umfeld verfiigbar und
stellt daher einen signifikanten Fortschritt gegenliiber dem aktuellen Stand von Wissenschaft und
Technik dar. Quantistry ibernahm im Projektverbund die Verantwortung fiir die vollstandige
Automatisierung quantenchemischer Simulationen von IR-, Raman-, NMR- und Massenspektren.
Zu diesem Zweck wurden die von Projektpartnern entwickelten quantenchemischen
Simulationsvorschriften analysiert, optimiert und in robuste, automatisierte Workflows Uberfihrt.
Erganzend wurde eine standardisierte Schnittstelle zum bidirektionalen Datenaustausch mit dem
NPS Data Hub konzipiert und implementiert.



Zur Erreichung der angestrebten Projektziele wurden die Arbeiten strukturiert in aufeinander
aufbauende Arbeitspakete gegliedert. Diese Vorgehensweise ermdoglichte eine systematische
Planung, die Definition Uberprifbarer Meilensteine sowie eine friihzeitige Validierung der
Arbeitsergebnisse. Gleichzeitig konnten wissenschaftlich-technische Risiken fortlaufend
identifiziert, bewertet und durch geeignete MaRnahmen minimiert werden.

Zu Projektbeginn wurde im Arbeitspaket (AP) 1.2 die Zusammenarbeit im Konsortium
abgestimmt und organisatorisch etabliert. Hierzu wurden eine verbindliche
Kommunikationsstruktur, ein gemeinsames Dokumentenmanagement sowie eine zentrale
Aufgabenverwaltung als wesentliche Grundlagen fiir die erfolgreiche Projektdurchfiihrung
definiert. Im Konsortium wurde ein regelmaRig wiederkehrender Abstimmungstermin (Jour Fixe)
etabliert, der monatlich durchgefiihrt wurde. Diese Treffen dienten der systematischen Kontrolle
des Projektfortschritts, dem fachlichen Austausch zu aktuellen Entwicklungen sowie der
Abstimmung der nachsten Arbeitsschritte. Erganzend zu den virtuellen Terminen wurden jahrliche,
projektbezogene Prasenztreffen organisiert. Darlber hinaus wurde ein gemeinsames
Dokumentenmanagementsystem eingerichtet, Uber das Projektdaten strukturiert erfasst,
versioniert und zwischen den Projektpartnern ausgetauscht wurden. Samtliche in der
Vorhabenbeschreibung vorgesehenen Aktivitdten des Arbeitspakets wurden wie geplant
umgesetzt und erfolgreich abgeschlossen.

Im AP 2.2 wurde die inhaltliche Zusammenarbeit im Konsortium definiert, um eine reibungslose
technische und wissenschaftliche Kooperation sicherzustellen. Zu diesem Zweck stellten die
Konsortialpartner eine valide und konsistente Datenbasis unterschiedlicher Spektrenarten
zusammen. Dariiber hinaus einigte sich das Konsortium auf ein standardisiertes Dateiformat fir
den strukturierten und effizienten Datenaustausch, das als Grundlage fiir die nachfolgenden
Arbeitspakete diente. Die in der Vorhabenbeschreibung vorgesehenen Malinahmen wurden damit
planmafig und zielgerichtet umgesetzt.

Zur Erreichung der im Konsortium sowie im Teilvorhaben definierten Projektziele stellte die
Automatisierung quantenchemischer  Simulationen einen zentralen  wissenschaftlich-
technologischen Baustein dar. Im AP 3.2 wurde daher die vollstdndige Automatisierung
quantenchemischer Simulationen zur Vorhersage von IR- und Raman-Spektren bearbeitet.
Eine wesentliche Grundlage bildeten die von den Projekipartnern entwickelten
Simulationsvorschriften, die fir den automatisierten Einsatz analysiert und weiterentwickelt
wurden. Diese Protokolle wurden hinsichtlich Rechenzeit und Ressourceneffizienz optimiert, um
ein ausgewogenes Verhdltnis zwischen wissenschaftlicher Genauigkeit und spaterer
wirtschaftlicher Umsetzbarkeit zu gewahrleisten. Der resultierende Automatisierungsworkflow
wurde abschlieRend um eine programmatische Schnittstelle (API1) erweitert, damit die Anbindung
an den NPS Data Hub realisiert werden konnte.

Zu Beginn von AP 3.2 wurde ein Pre-Processing-Modul zur Verarbeitung chemischer Strukturen
implementiert. Hierzu wurde ein Python-basiertes Programm unter Verwendung etablierter,
offentlich verfugbarer Bibliotheken entwickelt, das chemische Strukturen in géangigen
Dateiformaten (z. B. MOL oder SDF) einliest und fiir die nachfolgenden quantenchemischen
Simulationen vorbereitet. Im nachsten Schritt wurden die Simulationsprotokolle des
Projektpartners  Freien Universitat in den Workflow integriert, sodass relevante
Simulationsparameter automatisiert ibernommen, an die Problemstellung angepasst und in
standardisierte Eingabevorlagen Uberfihrt werden konnten. Diese Umwandlung ist notwendig, um
anschlieBend eine quantenchemische Simulation zu starten.

Die Qualitat der simulierten Spektren hangt malRgeblich davon ab, in welcher raumlichen
Anordnung ein Molekul betrachtet wird. Ein und dieselbe chemische Verbindung kann dabei in
zahlreichen leicht unterschiedlichen raumlichen Formen auftreten (sogenannten Konformeren),
die das Messergebnis beeinflussen. Vor diesem Hintergrund wurde ein automatisierter



Analyseschritt erforscht, erprobt und implementiert, der diese unterschiedlichen raumlichen
Varianten systematisch beriicksichtigt. Ausgehend von einer eingegebenen chemischen Struktur
werden dabei alternative raumliche Anordnungen des Moleklls berechnet. Zusatzlich werden
Umwelteinflisse, wie beispielsweise Losungsmittel oder Temperaturen, in vereinfachter Form mit
einbezogen. Die so erzeugten Varianten werden anschlieRend hinsichtlich ihrer physikalischen
Plausibilitat und Stabilitdt bewertet, um eine geeignete Auswahl fiir die nachfolgenden
Spektrensimulationen zu treffen. Da die Anzahl méglicher Konformere je nach Molekil mehrere
tausend bis zehntausend betragen kann, wurde im Rahmen eines Benchmarkings untersucht, wie
viele dieser Varianten tatsachlich berlcksichtigt werden missen, um eine ausreichende
wissenschaftliche Genauigkeit zu gewahrleisten. Ziel war es, einen praktikablen Kompromiss
zwischen Ergebnisqualitdt und Rechenaufwand zu definieren und damit die Methode auch flir den
routinemaBigen Einsatz unter realistischen Ressourcenbedingungen nutzbar zu machen.
Aufbauend auf dem entwickelten Pre-Processing und der automatisierten Konformerenanalyse
wurde die vollstandig automatisierte Durchfiihrung quantenchemischer Simulationen fiir IR- und
Raman-Spektren realisiert. Hierzu wurden etablierte, 6ffentlich verfiigbare und frei nutzbare
Quantenchemieprogramme eingesetzt. Die fir die Simulationen erforderlichen Eingabedaten,
bestehend aus der chemischen Struktur sowie den jeweiligen Simulationsvorschriften, wurden
automatisiert generiert und an die Simulationsprogramme (bergeben. Da quantenchemische
Simulationen in der Praxis haufig durch numerische oder methodische Probleme abbrechen oder
fehlschlagen, wurden erganzend verschiedene Strategien zur Stabilisierung und Absicherung der
Berechnungen erforscht und implementiert. Der Workflow wurde hierzu um automatisierte
Fehlermitigationsmechanismen erweitert, die typische Problemfalle, wie etwa fehlende
numerische Konvergenz, selbststandig erkennen und durch gezielte Anpassungen oder Neustarts
einzelner Rechenschritte beheben. Als Ergebnis wurde ein robuster, vollstandig automatisierter
Simulationsworkflow etabliert, der die zuverldssige Berechnung von IR- und Raman-Spektren
ohne menschliche Eingriffe ermdglicht. Durch die integrierten Fehlermitigationsstrategien konnte
die Erfolgsrate der Simulationen signifikant erhéht und die Abhangigkeit von spezialisiertem
Expertenwissen deutlich reduziert werden. Dieses Labormuster erlaubt den stabilen und
skalierbaren Einsatz quantenchemischer Spektrensimulationen auch durch Nicht-Experten.

Da quantenchemische Simulationen in der Regel lediglich Rohdaten liefern und keine direkt
nutzbaren IR- oder Raman-Spektren ausgeben, wurde auch die Auswertung der
Simulationsergebnisse vollstandig automatisiert. Zu diesem Zweck wurde ein Analysemodul (Post-
Processing) entwickelt und implementiert, das nach Abschluss der Berechnungen die erzeugten
Rohdaten selbststandig einliest. Relevante Kenngroflen wie molekulare Strukturen, Energien
sowie IR- und Raman-Spektren werden dabei extrahiert, strukturiert, maschinenlesbar gespeichert
und zusatzlich grafisch aufbereitet. Durch diese automatisierte Aufbereitung stehen die
Simulationsergebnisse in einer standardisierten Form fiir die weitere Verarbeitung und den
Vergleich mit experimentellen Daten zur Verfligung.

Da quantenchemische Simulationen einen hohen Bedarf an Rechenressourcen aufweisen, wurde
zusatzlich eine automatisierte Bereitstellung und Freigabe der erforderlichen Rechenkapazitaten
umgesetzt. Hierzu wurden Infrastructure-as-a-Code-(laC)-Skripte entwickelt, die die bendtigten
Ressourcen, einschliellich Anzahl der Prozessorkerne und Arbeitsspeicher, bedarfsgerecht
bereitstellen und nach Abschluss der Berechnungen automatisch freigeben. Ein zentraler
Bestandteil dieses Ansatzes war zudem die Containerisierung des Python-basierten Workflows in
Container-Images (Docker), wodurch eine anbieterunabhéangige Ausfliihrung ermdglicht wurde.
Somit wird eine Ausflihrung auf lokalen Rechenressourcen sowie bei gangigen Cloudanbietern
ermaglicht.

Begleitend wurden Skripte zur fortlaufenden Erfassung von Ausflihrungs- und Performancedaten
der Workflows entwickelt, die als Grundlage fiir spatere Optimierungen mittels Methoden des
Maschinellen Lernens und der Kunstlichen Intelligenz dienen. Auf Basis des in AP 2.2 definierten
Datenformats wurde zudem eine programmgesteuerte Schnittstelle unter Verwendung des
OpenAPI-Frameworks implementiert und dokumentiert, die im spater angestrebten Workflow



chemische Strukturen vom NPS Data Hub entgegennimmt, den quantenchemischen Workflow
vollstandig automatisiert ausfihrt und die aufbereiteten Ergebnisse an den NPS Data Hub
zurlckliefert.

In allen Projektbestandteilen wurde konsequent auf den aktuellen Stand der Technik sowie auf
lizenzrechtlich unbedenkliche Open-Source-Software zuriickgegriffen. Mit der Entwicklung und
erfolgreichen Demonstration des beschriebenen Workflows wurden die in der
Vorhabenbeschreibung fir AP 3.2 definierten Arbeiten vollstandig umgesetzt und erfolgreich
abgeschlossen. Dies wurde quantitativ im Rahmen der gesetzten Meilensteine nachgewiesen.

Ein weiterer zentraler Bestandteil des Teilvorhabens und ein wesentlicher Baustein fir das
Gesamtkonsortium war die automatisierte quantenchemische Simulation von NMR-Spektren, die
im AP 5.2 bearbeitet wurde. Durch die in AP 3.2 erzielten Vorarbeiten konnten wesentliche
Komponenten libernommen und damit der Forschungs-, Entwicklungs- und Kostenaufwand signifikant
reduziert werden.

Insbesondere wurden die initiale Verarbeitung und Umwandlung der eingegebenen chemischen
Struktur sowie die automatisierte Konformerenerzeugung und -analyse aus dem bestehenden
Automatisierungsworkflow fiir IR- und Raman-Spektren wiederverwendet und nur in geringem Umfang
angepasst. Die Ubergebene chemische Struktur wird dadurch automatisiert eingelesen, in ein
geeignetes Format Uberfihrt und hinsichtlich relevanter Konformere simuliert und analysiert.
Aufbauend auf den Projektergebnissen der Freien Universitat, in denen Simulationsvorschriften fir die
quantenchemische Simulation von NMR-Spektren erarbeitet wurden, erfolgte eine systematische
Analyse und Optimierung dieser Simulationsvorschriften mit dem Ziel, ein ausgewogenes Verhaltnis
zwischen wissenschaftlicher Genauigkeit und spaterer rechentechnischer Wirtschaftlichkeit
herzustellen.

Auf Basis der Simulationsvorschriften sowie der vorgelagerten Pre-Processing- und
Konformerenschritte wurde ein eigenstandiger Workflow entwickelt, der automatisiert geeignete
Eingabedateien, bestehend aus chemischer Struktur und angepasster Simulationsvorschrift, fur die
anschlieBenden quantenchemischen NMR-Simulationen generiert. Zur Erhéhung der Robustheit und
zur Sicherstellung eines unbeaufsichtigten Betriebs wurden umfassende Fehlermitigationsstrategien
implementiert. Auftretende Fehler, wie nicht konvergierende Simulationen oder Programmabbriiche,
werden wie im vorherigen Arbeitspaket 3.2 automatisiert erkannt und durch geeignete
Gegenmalinahmen, beispielsweise den Neustart einzelner Berechnungsschritte mit angepassten
Parametern, behandelt.

Durch die dynamische Erstellung optimierter Rechenprotokolle konnte der Simulationsworkflow
erfolgreich um die Durchfiihrung quantenchemischer NMR-Simulationen erweitert und vollstandig
automatisiert werden. Analog zu den IR- und Raman-Simulationen wurde eine automatisierte
Datenanalyse realisiert, da auch im Falle von NMR-Simulationen nur Rohdaten ausgegeben werden.
Hierzu wurden Python-basierte Skripte entwickelt, die die Rohdaten der quantenchemischen
Rechnungen einlesen, relevante Kenngréflen wie molekulare Strukturen, NMR-Spektren und
energetische Stabilititen extrahieren, analysieren und strukturiert speichern. Die aufbereiteten
Ergebnisse werden automatisiert an den NPS Data Hub zurickgefiihrt.

Die hierfur erforderliche programmatische Schnittstelle wurde auf Grundlage der in AP 2.2 spezifizierten
Datenformate implementiert, erweitert und erfolgreich erprobt. Die standardisierte Schnittstelle wurde
mit Python unter Verwendung des OpenAPI-Frameworks entwickelt und umfassend dokumentiert,
wodurch ein interoperabler und konsistenter Datenaustausch innerhalb des Konsortiums sichergestellt
ist.

Zur Bereitstellung der notwendigen Rechenleistung wurden die in AP 3.2 entwickelten Konzepte (1aC)
Ubernommen und an die spezifischen Anforderungen der NMR-Simulation angepasst. Insbesondere
erfolgte eine bedarfsgerechte Anpassung der bendtigten Prozessorkerne und des Arbeitsspeichers, da
die Simulation von NMR-Spektren eine abweichende Rechenleistung im Vergleich zur Simulation von
IR- und Raman-Spektren erfordert. Der vollstdndig automatisierte NMR-Workflow, bestehend aus Pre-
Processing, Konformerenanalyse, quantenchemischer Simulation und automatisierter Datenanalyse,



wurde in Container-Images (Docker) Uberfuhrt, um eine plattform- und cloudunabhangige Ausfihrung
zu gewahrleisten. Darliber hinaus wurde eine kontinuierliche Datenerfassung zur Analyse der
Workflow-Ausfiihrung implementiert. Diese Daten bilden eine belastbare Grundlage fiir zukiinftige
Optimierungen der Workflows mittels Methoden des Maschinellen Lernens und der Kiinstlichen
Intelligenz. Durch die beschriebenen MaRnahmen konnte der Automatisierungsgrad des Workflows
signifikant erhdht und die praktische Nutzbarkeit der quantenchemischen NMR-Simulationen fiir nicht
spezialisierte Anwenderinnen und Anwender maf3geblich verbessert werden. Damit wurden samtliche
in der Vorhabenbeschreibung fiir AP 5.2 vorgesehenen Arbeiten vollstandig und erfolgreich umgesetzt.
Der erfolgreiche Abschluss von AP 5.2 wurde quantitativ durch den Nachweis des geplanten
Meilensteins belegt.

Neben der automatisierten quantenchemischen Simulation von NMR-, IR- und Raman-Spektren stellte
die quantenchemische Vorhersage von Massenspektren (MS) einen weiteren wesentlichen
Bestandteil des angestrebten Gesamtworkflows dar. Im AP 7.2 wurde daher die Automatisierung der
Vorhersage von Massenspektren sowie deren Bereitstellung Uber eine standardisierte Schnittstelle
bearbeitet.

Durch die in AP 3.2 und AP 5.2 entwickelten Vorarbeiten konnten zentrale Komponenten, insbesondere
das Pre-Processing zur automatisierten Verarbeitung molekularer Strukturen sowie die automatisierte
Bereitstellung von Rechenressourcen, erfolgreich tUbernommen werden. Dadurch lieR sich der
Entwicklungsaufwand signifikant reduzieren und die Konsistenz des Gesamtworkflows sicherstellen.
Die automatische Erstellung der Rechenprotokolle wurde gezielt an die Anforderungen der
Massenspektrenvorhersage angepasst, um eine effiziente und reproduzierbare Berechnung der
Spektren zu ermdglichen.

In enger Abstimmung mit den Konsortialpartnern wurden unterschiedliche frei verfligbare Ansatze und
Softwarebibliotheken hinsichtlich ihrer Eignung fur die automatisierte Vorhersage von Massenspektren
evaluiert. Dabei wurden sowohl die erzielbare Vorhersagequalitat als auch der erforderliche
Forschungs- und Entwicklungsaufwand bewertet. Die untersuchten Ansatze umfassten unter anderem
quantenchemisch basierte Verfahren. Auf Grundlage von Benchmarkuntersuchungen und Vergleichen
mit experimentellen Referenzdaten zeigte sich, dass quantenchemische Simulationen von
Massenspektren allein nicht in allen Fallen eine hinreichende Genauigkeit fiir eine eindeutige
Identifikation gewahrleisten. Die dabei erzeugten Daten koénnen jedoch als erganzende
Informationsquelle dienen und im Verbund mit weiteren analytischen Verfahren zur verbesserten
Bewertung und Einordnung beitragen. Auf dieser Grundlage wurde ein automatisierter Workflow
konzipiert und implementiert, der ausgehend von einer Ubergebenen Molekilstruktur automatisiert ein
Massenspektrum generiert.

Zur Sicherstellung eines stabilen und unbeaufsichtigten Betriebs wurden umfangreiche
Fehlerbehandlungs- und Validierungsmechanismen entwickelt und implementiert. Der Workflow wird
wahrend der Ausflhrung fortlaufend validiert, beispielsweise durch eine automatisierte Analyse der
elektronischen Konvergenz. Abhangig von definierten Validierungskriterien werden Berechnungen bei
Bedarf automatisch abgebrochen und mit angepassten Parametern neu gestartet. Diese Mechanismen
tragen wesentlich zur Erh6hung des Automatisierungsgrads und zur Robustheit des Workflows bei.
Erganzend zur automatisierten Durchfiihrung der MS-Vorhersagen wurde eine automatisierte
Datenanalyse und strukturierte Speicherung der Ergebnisse umgesetzt. Nach Abschluss einer
Berechnung werden die Rohdaten eingelesen, analysiert und relevante Ergebnisse wie
Molekilfragmente und Massenspektren extrahiert und in standardisierter Form abgelegt.

Zur Bereitstellung der entwickelten Funktionalitaten fiir die Projektpartner wurde der MS-Workflow tber
eine programmatische Schnittstelle verfligbar gemacht. Diese dient der Integration in externe
Softwareldsungen, insbesondere in den NPS Data Hub. Die standardisierte Schnittstelle fir die
Ubergabe von MS-Simulationsergebnissen wurde auf Basis der in AP 2.2 definierten Datenformate
spezifiziert, implementiert und dokumentiert. Damit konnten die in der Vorhabenbeschreibung fiir AP
7.2 vorgesehenen Arbeiten zur Automatisierung der quantenchemischen Simulation von
Massenspektren erfolgreich umgesetzt werden. Die angestrebten Ziele in AP 7.2 wurden damit erreicht.



Im AP 8.2 standen die Festlegung geeigneter Bewertungskriterien fiir den Vergleich und die
Validierung experimentell erhobener Spektren mit den Ergebnissen quantenchemischer Simulationen
sowie die Evaluation und Konzeption geeigneter Implementierungsansatze im Mittelpunkt. Die
Bewertungskriterien wurden in enger Abstimmung mit den Projektpartnern definiert, diskutiert und im
Projektverlauf fortlaufend Uberpriift und weiterentwickelt. Auf Grundlage der gemeinsamen
Abstimmungen sowie detaillierter Spektrenanalysen wurden die in den Arbeitspaketen AP 3.2, AP 5.2
und AP 7.2 entwickelten Labormuster zur automatisierten Vorhersage der unterschiedlichen
Spektrentypen gezielt angepasst und hinsichtlich Genauigkeit und Geschwindigkeit weiter optimiert.
Ziel war es, die entwickelten Verfahren bestmdglich an die projektspezifischen Anforderungen
anzupassen und die Vergleichbarkeit sowie Validierbarkeit der simulierten Spektren weiter zu
verbessern. Im Zuge dieser iterativen Optimierungen in kurzen Feedbackschleifen ergaben sich
geringfligige Anpassungen im Projektablauf. Diese konnten durch eine bedarfsgerechte Steuerung des
Personaleinsatzes sowie durch die flexible Nutzung zusatzlicher Rechenressourcen abgefedert
werden, ohne die Erreichung der Projektziele zu beeintrachtigen. Dieser iterative Ansatz ermdglichte
eine effiziente, zielgerichtete Weiterentwicklung der automatisierten Workflows und trug wesentlich zur
Erhéhung der Qualitédt und Praxistauglichkeit der erzielten Ergebnisse bei. Damit wurden die in der
Vorhabenbeschreibung fiir AP 8.2 vorgesehenen Arbeiten vollstédndig und erfolgreich umgesetzt.

Ziel von AP 9.2 war die Anbindung der in AP 3.2, AP 52 und AP 7.2 entwickelten
programmgesteuerten Schnittstellen an den NPS Data Hub des Projektpartners Sciformation, um den
Anwenderinnen und Anwendern einen einfachen und praxisnahen Zugriff auf die entwickelten
Spektren-Workflows zu ermdéglichen. Zu Projektbeginn wurde die Schnittstelle in eine
anbieterunabhangige Umgebung tberfihrt (Container-Image) und auf einem deutschen Cloud-Anbieter
in Betrieb genommen, um eine verlassliche Verfugbarkeit und einen sicheren Betrieb sicherzustellen.
In enger Abstimmung mit dem Projektpartner Sciformation erfolgte anschlieRend die schrittweise
Integration der Schnittstelle in den NPS Data Hub. Die Integration wurde kontinuierlich evaluiert, um
Funktionalitdt, Performance und Benutzerfreundlichkeit zu Uberpriifen. Diese Integration ist ein
iterativer Prozess, in Rahmen dessen neue Erkenntnisse und Verbesserungsmaoglichkeiten gewonnen
wurden. Auf Basis der Evaluationsergebnisse wurde die Schnittstelle iterativ weiterentwickelt und an
die projektspezifischen Anforderungen angepasst. Darliber hinaus unterstitzte Quantistry die
Projektpartner durch fachliches Feedback bei der Optimierung der grafischen Benutzeroberflache
(GUI), um die Nutzbarkeit der integrierten Spektren-Workflows weiter zu verbessern. Die Schnittstelle
wurde im weiteren Projektverlauf fortlaufend betrieben, gewartet und unter Berticksichtigung der in AP
8.2 gewonnenen Erkenntnisse kontinuierlich angepasst. Mit der erfolgreichen Integration, dem stabilen
Betrieb und der kontinuierlichen Weiterentwicklung der Schnittstelle wurde das in der
Vorhabenbeschreibung definierte Ziel von AP 9.2 vollstandig erreicht.

Zur fortlaufenden Uberpriifung der Umsetzung der oben beschriebenen Arbeitspakete wurden
messbare und quantifizierbare Meilensteine definiert und im Projektverlauf kritisch hinsichtlich
ihrer Zielerreichung Uberprift. Ein zentraler und fir das Teilvorhaben besonders kritischer
Meilenstein war die vollstadndige Automatisierung der quantenchemischen Spektrensimulationen,
die ohne manuellen Eingriff durchfihrbar sein musste. Dieser Meilenstein wurde wie folgt definiert:

Der automatisierte Workflow zu quantenchemischen Simulationen von IR-, Raman und NMR-
Spektren muss in Summe 500 IR-, 500 Raman-, 150 'H- und 150 '*C- NMR-Spektren von
bekannten Substanzen im NPS Data Hub ohne menschlichen Eingriff simulieren kdnnen. Als
Ergebnis wird die genannte Anzahl an Spektren zzgl. der chemischen Strukturen erhalten. Durch
ggf. langere Simulationslaufzeiten werden diese als automatisierter Bericht dokumentiert.



Als Ergebnis konnte nach 18 Monaten folgendes Ergebnis erzielt werden:

Es wurden 279 '"H NMR- und 279 "*C NMR-Spektren, 529 IR-Spektren und 509 Raman-Spektren
von Substanzen aus dem NPS Data Hub automatisiert ohne menschlichen Eingriff simuliert. Als
Ergebnis wurden optimierten Strukturen inkl. Konformere und Spektren der NPS erhalten.

Insgesamt wurden alle definierten Meilensteine erfolgreich erreicht, wodurch die ordnungsgemafe
und planmaRige Durchfiihrung des Projekts bestatigt wird.

Fir die Durchfiihrung des Vorhabens wurden 6ffentliche Férdermittel eingesetzt, die im Folgenden
im zahlenméaRigen Nachweis aufgelistet sind. Die zuwendungsfahigen Personalkosten (0837,
inkl. Pauschale) betrugen 370.892,70 €. Die sonstigen unmittelbaren Vorhabenkosten (0850)
beliefen sich auf 42.900,00 € und entfielen ausschlieRlich auf Serverkosten. Die Zuwendung wurde
gemal Zuwendungsbescheid zweckentsprechend sowie wirtschaftlich und sparsam verwendet.

Die Selbstkosten des Vorhabens (0881) betrugen insgesamt 413.792,70 €. Der Eigenanteil des
Antragstellers (0882) belief sich auf 124.137,81 € (30 %). Die erhaltene Zuwendung (0884)
betrug entsprechend 289.654,89 €.

Die Notwendigkeit und Angemessenheit der im Vorhaben durchgefiihrten Projektarbeiten ergibt
sich aus dem hohen wissenschaftlich-technischen Anspruch des Projekts sowie aus den
spezifischen Rahmenbedingungen eines kleinen oder mittleren Unternehmens.

Quantistry ist ein privatwirtschaftlich organisietes KMU mit Fokus auf marktnaher
Softwareentwicklung. Die Durchfiihrung eines mehrjahrigen Forschungs- und
Entwicklungsvorhabens mit erheblichem technologischen Neuheitsgrad und entsprechendem
Risikoanteil ist unter diesen Bedingungen ohne 6ffentliche Férderung nicht méglich. Die im Projekt
bearbeiteten Fragestellungen Uberschritten deutlich den Stand der Technik und waren mit
erheblichen technologischen, finanziellen und zeitlichen Unsicherheiten verbunden, die nicht aus
Eigenmitteln hatten getragen werden kdnnen. Ohne die Férderung ware das Projekt weder in der
vorgesehenen inhaltlichen Tiefe noch mit der angestrebten wissenschaftlich-technischen
Zielsetzung realisierbar gewesen. Eine Umsetzung ohne Forderung hatte sich auf stark
eingeschrankte, unmittelbar marktnahe Entwicklungsaktivitdten beschréankt und den angestrebten
Innovationsfortschritt nicht erméglicht. Fir Quantistry bestanden im Projektkontext spezifische
Innovationshemmnisse, insbesondere ein hoher Vorfinanzierungsbedarf, lange
Entwicklungszeitrdume ohne kurzfristige Verwertungsmoglichkeiten sowie eine fehlende
unmittelbare Marktrefinanzierung. Die primaren Anwender der Projektergebnisse sind
Strafverfolgungs- und Sicherheitsbehdrden mit nicht gewinnorientiertem Auftrag und langfristigen,
haushaltsgebundenen Beschaffungsprozessen, sodass eine wirtschaftliche Verwertung erst
mittel- bis langfristig zu erwarten ist. Darliber hinaus erforderte das Vorhaben eine enge
interdisziplindare Zusammenarbeit sowie den Zugriff auf spezialisierte wissenschaftliche und
technologische Kompetenzen, die von einem einzelnen Unternehmen nicht eigenstandig
vorgehalten werden koénnen. Die Umsetzung war daher nur im Rahmen eines o&ffentlich
geforderten Verbundprojekts moglich. Alternative nationale und européische Forderinstrumente
wurden geprift, erwiesen sich jedoch als nicht geeignet, da sie entweder grundlagenorientiert
ausgerichtet waren oder andere thematische Schwerpunkte verfolgten. Vor diesem Hintergrund
war die Forderung durch das Bundesministerium fiir Bildung und Forschung im Rahmen der
MaRnahme ,KMU-innovativ: Forschung fiir die zivile Sicherheit® erforderlich und angemessen. Sie
ermoglichte die Durchfiihrung des Vorhabens in der vorgesehenen Qualitat und trug wesentlich
zur Uberwindung zentraler Innovationshemmnisse bei.

Die Verwertbarkeit der im Vorhaben erzielten Ergebnisse ist kurz-, mittel- und langfristig gegeben
und wurde bereits im Projektverlauf mit Blick auf eine nachhaltige Nutzung beriicksichtigt. In den
ersten 9 bis 12 Monaten nach Projektende sollen ausgewahlte, im Projekt entwickelte



Komponenten mit Eigenmitteln technologisch weiterentwickelt und fir eine wirtschaftliche Nutzung
vorbereitet werden. Der Schwerpunkt liegt dabei auf der Uberflihrung der im Laborumfeld
entwickelten Module zur wissenschaftlich akkuraten Simulation von IR-, Raman-, NMR- und
Massenspektren in stabile, produktionsreife Softwarekomponenten.

Die Projektergebnisse leisten dariiber hinaus einen unmittelbaren Mehrwert fir den NPS Data Hub
als digitales Referenzprojekt im nationalen und internationalen Kontext der Strafverfolgung. Durch
die automatisierte Bereitstellung simulierter Spektren wird die Qualitat und Vollstandigkeit des
Datenbestands nachhaltig verbessert. Ein erster konkreter Verwertungspfad ist die geplante
Integration der Spektrensimulation als Zusatzmodul in elektronische Laborjournale (ELN),
insbesondere in das ELN des Projektpartners Sciformation. Die nahtlose Einbindung in
bestehende Laborprozesse adressiert vor allem industrielle und analytische Labore im
deutschsprachigen Raum. Eigene wissenschaftliche Publikationen durch Quantistry sind nicht
vorgesehen. Die Projektergebnisse unterstiitzen jedoch die wissenschaftliche Verwertung durch
die akademischen Projektpartner und entfalten fir Quantistry einen positiven reputationsbildenden
Effekt.

Mittelfristig (1 bis 4 Jahre nach Projektende) ist eine Integration der entwickelten Komponenten in
das eigene Produktportfolio geplant, das Anwenderinnen und Anwendern aus der chemischen,
pharmazeutischen und materialwissenschaftlichen Industrie einen niederschwelligen Zugang zu
quantenchemischen Simulationen ermdglicht. Neben analytischen Spektren sollen perspektivisch
weitere chemische und physikalische Eigenschaften abgebildet werden. Die entwickelten
Lésungen sind nicht auf Anwendungen im Bereich der Strafverfolgung beschrankt, sondern weisen
nach bedeutender Weiterentwicklung ein hohes Transferpotenzial auf. Zentrale Anwendungsfelder
liegen insbesondere in der pharmazeutischen Wirkstoffforschung, etwa bei NPS-&hnlichen
Substanzen, sowie in der Spezialchemie, beispielsweise zur Qualitatssicherung in Entwicklungs-
und Produktionsprozessen.

Langfristig (ca. vier Jahre nach Projektende) ist eine Skalierung der entwickelten Workflows
innerhalb des eigenen Produktportfolios vorgesehen, insbesondere im Hinblick auf
Ausfallsicherheit, Modularitat sowie die Anpassung an unterschiedliche Cloud- und perspektivisch
Quantencomputing-Umgebungen. Diese Weiterentwicklungen sollen eigenfinanziert erfolgen.
Nach Erreichen der Marktreife ist eine dauerhafte Integration in die Produktpalette von Quantistry
sowie eine erweiterte Anbindung an weitere elektronische Laborjournale vorgesehen. Insgesamt
tragen die Projektergebnisse wesentlich zur Erhéhung der Marktchancen, Skalierbarkeit und
Exportfahigkeit der entstehenden Computerchemie-Plattform bei.

Der Nutzen der Projektergebnisse fiir Anwender, Wissenschaft und Gesellschaft liegt
insbesondere in der Bereitstellung eines niedrigschwelligen Zugangs zu wissenschaftlich
akkuraten Spektrensimulationen sowie in der Reduktion von Entwicklungszeiten und -kosten in
Forschung und Entwicklung. Gleichzeitig starken die entwickelten Lésungen digitale
Infrastrukturen im sicherheitsrelevanten Umfeld. Dariber hinaus ist vorgesehen, ausgewahlte
Funktionen auch universitdren Forschungsgruppen und Studierenden zur Verfligung zu stellen,
um Forschung und Lehre zu unterstitzen. Die frihzeitige Vermittlung computergestitzter
Methoden, beispielsweise im Rahmen chemischer Laborpraktika, leistet einen langfristigen Beitrag
zur Digitalisierung der Forschung und Entwicklung sowie zur Starkung des Wissenschafts- und
Innovationsstandorts Deutschland.

Ein Fortschritt auf dem Gebiet des Vorhabens durch Dritte war den Projektpartnern wahrend
der Laufzeit nicht bekannt. Insbesondere lagen keine durch Dritte entwickelten oder marktreifen
Losungen vor, die eine vergleichbare automatisierte quantenchemische Simulation von IR-,
Raman- und NMR-Spektren in der im Projekt angestrebten Tiefe, Breite und Integrationsstufe
ermoglichten. Das Vorhaben ersetzte damit keine bestehenden marktverfiigbaren Entwicklungen,
sondern adressierte eine bislang nicht geschlossene technologische Liicke.



Die Veroffentlichung der Projektergebnisse erfolgte wahrend der Laufzeit nicht in Form
eigenstandiger wissenschaftlicher Publikationen. Eine gezielte Verbreitung beschrankte sich auf
die Darstellung auf der Projektwebsite sowie auf Konferenzbeitrdge und Prasentationen der
Konsortialpartner. Zum Zeitpunkt der Berichtserstellung sind keine weiteren Verdffentlichungen
der Projektergebnisse geplant.



