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Einleitung

,unsere Innovationszyklen werden nie wieder so lang-
sam wie heute!” - Das ist eines der Versprechen des digi-
talen Wandels.

Als Zentren der Innovationskraft der chemisch-
pharmazeutischen Industrie stehen Labore im Fokus der
digitalen Transformation. Entwicklungszeiten neuer Pro-
dukte werden verkirzt indem durch statistische Versuchs-
planung, modellgestitzte Simulation und digitale Prozess-
Zwillinge weniger, aber viel zielfiihrendere Experimente
durchgefiihrt werden.

Der digitale Wandel in der Chemie riickt die Analytische
Chemie und den Analytiker als zentrale Quelle von Daten,
Information und korreliertem Wissen noch stérker in den
Mittelpunkt der Innovationsprozesse und der Prozessinno-
vation. Fur Analytiker bedeutet ,Labor 4.0“ mit intelligen-
ten, vernetzten Labor- und Analysengeraten und korrelier-
baren Stoff-, Eigenschafts- und Prozessdaten Innovati-
onzyklen zu beschleunigen. [1]

Status Quo - Labor vs. Produktion

In der Prozesswelt der Produktion fand uber die letzten
Jahrzehnte eine dramatische Erhéhung von Produktivitat,
Qualitat und Prozesssicherheit tUber die Automatisierung
der Prozessiiberwachung und -steuerung unter Einsatz
zumeist abgeschlossener Analogsteuerungen statt. In
jungster Zeit werden Anlagen und Prozesse durch eine
zunehmende Digitalisierung, durch horizontale und verti-
kale Vernetzung von Prozessebenen zur integrierten,
»Smarten“ Produktion, dem sogenannten ,Smart Manufac-
turing“. Echtzeitdaten aus Verfahrensentwicklung, Produk-
tion und Supply-Chain erlauben dadurch eine ressourcen-
schonendere Steuerung von Stoffstromen, deren Qualitat
und Verfugbarkeit. Ein besonderer Innovationsschritt beim
~Smart Manufacturing” ist, dass erstmals aktuelle Produk-
tionsparameter, Anlagenzusténde und Produkteigenschaf-
ten miteinander korreliert, und Anlagen dadurch gesteuert
und optimiert werden kénnen. Mit dem Zugang zu chemi-
scher Information aus on-line-, in-line- und at-line-Analytik
basierend auf spektroskopischen Daten oder gekoppelten
Systemen aus Chromatographie und Spektroskopie oder
Massenspektrometrie werden Echtzeitsteuerung und Op-
timierung von Produktionsprozessen auf Basis chemischer
Information méglich. Moderne Prozessanalytik und Senso-
ren unterstitzen beispielsweise das Konzept der ,einge-
bauten Qualitatskontrolle® oder RTRT (real-time release
testing) [3], was die Notwendigkeit einer engen Endkon-
trolle der Produktqualitdt und explizite Freigabeanalytik
reduzieren oder ganz ersetzen kann. ,Fit-for-purpose®
analytische Technologien und Sensoren, die nicht nur die
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nétige Robustheit fur den jeweiligen Einsatz, sondern
auch die nétige Selbst-Diagnostik, Selbst-Kalibration und
Selbst-Konfiguration sowie die Méglichkeit zur Selbst-
Optimierung mitbringen, sind aktuell in Entwicklung. [2, 3]

Dominiert von Insellésungen verschiedener Hersteller
hat die Automatisierung uber die letzten 3 Jahrzehnte ei-
nen groRen Schub in der Produktivitat analytischer ,In-
seln* wie Spektroskopie, Trenntechniken oder, ganz wich-
tig, der automatisierten Probenvorbereitung durch Robo-
tersysteme und Liquid-Handling-Stationen, gebracht. Die-
se Produktivitdtssteigerung blieb bis dato aber noch weit
hinter ihren Méglichkeiten zuriick, da sehr oft die gewon-
nenen analytischen Daten zwar spezifische stoffliche oder
molekulare Information tber den Analyten lieferten, aber
eine Korrelation komplexer analytischer, spektroskopi-
scher oder chromatographischer Daten mit Rohstoff-, Syn-
thesedaten oder anwendungstechnischen Messwerten
durch fehlende Metadaten oder inkompatible Datenforma-
ten nicht mdéglich war.

Vertrauenswirdige analytische Daten und zugehdrige
Metadaten, die mit einfachen statistischen Methoden,
,Machine-Learning“- oder anderen ,Data-Mining“-
Ansatzen nach GesetzmaRigkeiten durchsucht werden,
futtern Modelle, die erlauben schneller zu optimierten Pro-
zessen oder neuen Stoffen mit mafigeschneiderten Ei-
genschaften zu kommen. Dabei werden die zugrundelie-
genden Modelle und Simulationen durch neue analytische
Daten und Erkenntnisse, kontinuierlich verbessert. Sollten
wir also nicht eher von ,Big Analytics* anstatt von ,Big Da-
ta“ sprechen? [1]

Aktuelle Ansiatze

Die gréte Herausforderung fur die digitale Transforma-
tion eines Labors ist die Tatsache, dass wir es in der Re-
gel mit gewachsenen Strukturen im Umfeld zu tun haben.
Laborgerateausstattung hat im Regelfall eine mittlere Nut-
zungszeit von 5-10 Jahren, in nicht wenigen Fallen auch
deutlich langer und Nutzungszeiten von typischen Labor-
gebauden liegen bei 30-50 Jahren. Das bedeutet, dass
neue Instrumente fast immer auf ein Laborumfeld stoRRen,
das sehr heterogene Infrastruktur-, Daten- und Kommuni-
kationsstrukturen besitzt — oft auch die ,Brownfield*-
Herausforderung genannt. [5,10] An diesen Stellen mis-
sen heutzutage neue und alte Hardware mit malge-
schneiderten Softwarelésungen und hohem Programmier-
aufwand mihsam miteinander verbunden werden. Der
dazu notwendige einmalige und langfristige finanzielle
(Pflege-)Aufwand Ubersteigt in einigen Fallen den Wert
des eigentlichen Laborgerates.
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An Konzepten zum Labor der Zukunft wird seit Jahren
gearbeitet. Bei deren Umsetzung st63t man aber allzu oft
an Grenzen, wenn proprietdre Schnittstellen und Daten-
formate der Analysengerate deren flexible Steuerung oder
einen effizienten Datenaustausch erschweren. Es fehlt an
gemeinsamen, offenen Kommunikationsprotokollen, die
Analysen- und Laborgerate untereinander und mit Robo-
tersystemen ,smart® zusammenarbeiten lassen. Es ist
wichtig zu bemerken, dass sich diese Herausforderung
nicht nur hochintegrierten und automatisierten Laboren
der Industrie stellt. Durch neue Anforderungen nationaler
und internationaler Institutionen der Forschungsférderung
an die langfristige Dokumentation wissenschaftlicher Da-
ten ist auch die akademische Welt gefordert. In Deutsch-
land miissen Daten vieler 6ffentlich geférderter Projekte in
naher Zukunft nach dem FAIR-Prinzip (findable, accessib-
le, interoperable & reusable) im Rahmen einer von Bund &
Landern geférderten nationalen Forschungsdateninfra-
struktur (NFDI) &ffentlich zuganglich gemacht werden. Das
bedeutet, dass nicht nur analytische Daten, sondern auch
zugehorige Metadaten aus Synthese (z.B. aus ELN) oder
Probenvorbereitung und -manipulation (z.B. aus LIMS)
moglichst effizient zusammengefiihrt, Gbermittelt und ge-
speichert werden. Fir die Chemie wurde 2019 dazu die
NFDI4Chem Initiative gegriindet. [4]

Ausblick

Ohne eine rigorosere Standardisierung der Dateninfra-
struktur, neuen Denkansatzen bei Softwareentwicklung
und -implementierung, einer gesamtheitlichen Sicht auf
Daten- und Prozessmodelle sowie neuer Anséatze zur Va-
lidierung flexibler Prozessmodelle ist die digitale Trans-
formation unserer Labore nicht méglich. Zwei Standardi-
sierungsansatze in der Sensor- und Laborgerate-
Kommunikation bieten aktuell eine zukunftsfahige Ba-
sis.[6]

Zum einen ist das Kommunikationsprotokoll OPC-UA
(Open Platform Communications - Unified Architecture),
das sich aus den auf Windows-basierten OPC-Standard
entwickelt hat und sich zwischenzeitlich plattformunab-
hangig und Firewall-freundlich als zukiinftiger Standard in
der industriellen Automationstechnik und prozessanalyti-
schen Anwendungen etabliert.[11] OPC-UA ist voll kompa-
tibel mit den Anforderungen der fir loT-Anwendungen aus
der Namur-Pyramide fiir Automationsnetzwerke weiter-
entwickelten Namur Open Architecture (NAQO).[9]

Zum anderen ist das Kommunikationsprotokoll SiLA 2,
das nicht nur das Ansteuern von Instrumenten tGber Web-
schnittstellen erlaubt, sondern auch Analytik- und Pro-
zessdaten im AnIML-Format transportiert [7,8], ein zentra-
ler Schliissel zur Standardisierung der Gerate- und Soft-
warekommunikation (z.B. mit LIMS, CDS oder ELN) im
Labor.

Diese Standards missen wir als Entwickler, Gerateher-
steller und Anwender in einer gemeinsamen Anstrengung
weiterentwickeln und offen unserer globalen Labor-
Community zur Verfigung stellen. Zu diesem Weiterent-
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wicklungsprozess kénnen wir von der Prozesstechnik-
Community etwas lernen, die sich seit fast sieben Jahr-
zehnten im Rahmen der NAMUR-Organisation die Stan-
dardisierung der Automationstechnik in ihrem Bereich vo-
rantreibt - gemeinsam und nutzbringend fir alle.
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