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TEIL | - KURZBERICHT

(zur Veroéffentlichung)

1. Aufgabenstellung

Das Teilvorhaben der Sciformation Consulting GmbH war Bestandteil des Verbundprojekts
NPS VeriQon und diente der Weiterentwicklung softwaregestitzter Verfahren zur
strukturierten Erfassung, zum wissenschatftlich fundierten Datenabgleich und zur
verbesserten Nutzbarkeit analytischer Daten zu Neuen Psychoaktiven Stoffen (NPS).

Ausgangspunkt war der bereits bestehende NPS Data Hub, der als internationale
Austauschplattform fir chemische Strukturen und analytische Messdaten im Bereich NPS
genutzt wird. Ziel des Teilvorhabens war es, diese Plattform funktional und technisch
auszubauen, um Daten aus unterschiedlichen analytischen Quellen qualitatsgesichert flr
kriminaltechnische sowie behérdliche Anwendungen nutzbar machen zu kdnnen.

Das Teilvorhaben umfasste insbesondere Beitrage zur Erweiterung von Datenerfassungs-
und Importprozessen, zur Integration quantenchemischer Simulationsdaten tber
Schnittstellen, zur Einbindung mobiler Raman-Spektrometer sowie zur softwareseitigen
Unterstitzung von Vergleichs- und Validierungsprozessen. Das Projekt erforderte daher
sowohl softwaretechnische Entwicklungsarbeiten als auch konzeptionelle Abstimmungen
hinsichtlich Datenmodell, Benutzerfiihrung und Vergleichslogik.

2. Ausgangslage

Das Vorhaben baute auf der bereits etablierten Softwareplattform Sciformation ELN
sowie auf dem bestehenden NPS Data Hub auf, der als internationale Plattform zum
Austausch analytischer Daten und chemischer Informationen im Bereich neu auftretender
psychoaktiver Stoffe dient. Diese Daten aus den unterschiedlichsten Quellen missen
einer wirksamen und gleichzeitig effizienten Qualitatskontrolle unterworfen werden, um
eine valide Grundlage rechtsstaatlicher Verfahren darzustellen.

3. Wissenschaftlicher und technischer Stand, an den angekniipft wurde

Der wissenschatftlich-technische Ansatz bestand darin, verschiedene analytische
Datenarten — insbesondere NMR, IR, Raman und MS — in einem gemeinsamen digitalen
Kontext mit entsprechenden quantenchemischen Simulationsdaten abzugleichen und
damit die Validitat der Zuschreibungen zu verbessern und ggf. die Aufklarung unbekannter
Strukturen zu erleichtern.

4. Planung und Ablauf des Vorhabens

Das Teilvorhaben wurde im offiziellen Férderzeitraum vom 01.07.2022 bis 30.06.2025
bearbeitet und im Rahmen einer kostenneutralen Verlangerung bis zum 31.12.2025
fortgefuhrt.

Die Bearbeitung erfolgte iterativ und umfasste insbesondere:

die Verbesserung von Upload- und Importprozessen,
die Erweiterung der Datengrundlage und Metadatenstruktur,
die Integration externer Datenquellen und Berechnungsprozesse,
die Einbindung mobiler Raman-Spektrometer,
die Entwicklung von Vergleichs- und Bewertungsfunktionen,
die prototypische Umsetzung eines Validierungs-Workflows,
e sowie die Weiterentwicklung nutzerorientierter Oberflachen und Arbeitsablaufe.
Die Arbeiten erfolgten in enger Abstimmung mit den Verbundpartnern, insbesondere dem
Bundeskriminalamt (BKA) und dem Projektpartner Quantistry. Sciformation tbernahm



dabei Aufgaben im Bereich Datenintegration, Schnittstellenentwicklung,
Benutzerinteraktion und softwareseitiger Vergleichs- und Validierungsunterstiitzung.

Die Zusammenarbeit war wesentlich, um wissenschaftliche Anforderungen, praktische
Anwendungsfalle und behordliche Bedarfe in die technische Weiterentwicklung des
Systems einflie3en zu lassen.

Im Projektverlauf ergaben sich personelle Veranderungen. Dabei wurden
Entwicklungsarbeiten zunehmend unmittelbar durch die Geschaftsfihrung bzw.
Projektleitung ibernommen. Dadurch konnten die Aufgaben mit hoher fachlicher
Kontinuitat fortgefiihrt und gleichzeitig die geplanten Ausgaben deutlich unterschritten
werden.

5. Wichtigste Ergebnisse

Im Rahmen des Teilvorhabens wurden wesentliche Beitrage zur funktionalen und
technischen Weiterentwicklung des NPS Data Hub erbracht.

Zu den wichtigsten Ergebnissen zahlen:

¢ die Entwicklung eines Upload-Wizards fir Gelegenheitsnutzer,
e die Erweiterung des Batch-Uploaders fir professionelle Datenimporte,
¢ die Verbesserung der strukturierten Erfassung von Substanz-, Proben- und
Messdaten beim Import,
die Einbindung zusatzlicher externer Datenquellen,
die Anbindung externer Simulations- und Berechnungsprozesse,
die Integration mobiler Raman-Spektrometer verschiedener Anbieter,
die Entwicklung von Funktionen zum Datenabgleich, zur Abweichungsbewertung
und zur Visualisierung,

e sowie die prototypische Umsetzung eines Validierungs-Workflows.
Darlber hinaus wurden wichtige fachliche Erkenntnisse zum Vergleich zwischen
berechneten Raman-Spektren und realen Messungen gewonnen. Dabei zeigte sich, dass
insbesondere Festphasen- und Packungseffekte, Beimischungen, Matrixeffekte und
Dispersionswechselwirkungen zu erheblichen Abweichungen zwischen berechneten
und experimentellen Spektren fiihren kdnnen. Die Idee, bei mobilen Messungen die
Analyten zwecks besserer Vergleichbarkeit in die Gasphase zu Uberfiihren, wurde als
unpraktikabel und ggf. sicherheitskritisch verworfen.

Die gewonnenen Erkenntnisse sind fur die Weiterentwicklung wissenschatftlich belastbarer
Vergleichs- und Identifikationsverfahren von hoher Bedeutung. Von besonderer Bedeutung
ist der Nutzen fur behordliche und kriminaltechnische Anwendungen sowie fir die
Weiterentwicklung des NPS Data Hub als die internationale Daten- und
Austauschplattform fir dieses Themengebiet.

Fur die Softwareplattform Sciformation ELN ergeben sich mittelfristige
Verwertungspotenziale. Allerdings ist ein erheblicher Teil der im Projekt entwickelten
Funktionen in seiner konkreten Auspragung stark auf Anforderungen aus dem Bereich
Strafverfolgung und NPS-Analytik zugeschnitten und daher nur teilweise unmittelbar auf
universitare oder industrielle Standardanwendungen tbertragbar.
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