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SELF-DRIVING LABS
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ZUSAMMENFASSUNG

Self-Driving Labs (SDL) sind Labore, die vollautomatisiert Versuchsreihen durch- Vollautomatisierte
fiihren konnen. Grob gibt es dabei drei Schritte: Mittels Kiinstlicher Intelligenz ~ Labore zur

(KI) wird eine Versuchsanordnung entworfen. Im néchsten Schritt wird das Ex-  Effizienzsteigerung

periment mittels Roboter ohne menschliches Zutun durchgefiihrt. Das Ergebnis ~ und Beschleunigung
des Versuchs wird wiederum automatisiert evaluiert und bietet die Grundlage = wissenschaftlicher
fiir die ndchsten Versuche. Auf diese Weise lasst sich eine enorme Beschleuni-  Entdeckungen
gung erzielen: Einerseits, weil durch die Abwesenheit von Laborant:innen Ver-

suche rund um die Uhr durchgefiihrt werden kénnen; andererseits, weil durch

intelligente Steuerung der Versuchsreihen gezielter nach neuen Stoffen, Molekii-

len und Proteinen gesucht werden kann. Weiters erlauben SDLs iiberregionalen

Zugang, damit einher geht allerdings auch das Risiko von Cyberattacken. Wei-

tere Hiirden stehen der Realisierung der Potentiale von SDLs im Weg, u. a. die

schlechte Datenlage, fehlende Interoperabilitdt von Instrumenten, mangelhafte

Verfiigbarkeit von passender Software und hohe Investitionskosten.
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UBERBLICK ZUM THEMA

Fortschritte der Automatisierung und KI fithren auch in den Wissenschaften zu
neuen Praktiken des Forschens. Durch das Zusammenspiel von mechanischer
Automatisierung, Datenerhebung und -analyse sowie steigender Rechenleistung
ist der Betrieb von Labors in einigen Anwendungsbereichen im Umbruch begrif-
fen. Anders als der Begriff vermuten lassen konnte, handelt es sich bei ,Self-
Driving Labs” nicht um Labors in selbstfahrenden Autos, sondern um vollauto-
matisierte Laboratorien zur beschleunigten und gezielteren Durchfithrung von
Experimentreihen (Callaway, 2024b). Sie sind besonders fiir Chemie, Biotechno-
logie und Materialwissenschaften relevant (Abolhasani & Kumacheva, 2023; Mar-
tin et al., 2023). Priméres Ziel ist dabei in der Regel, Kombinationen von Grund-
elementen zu finden, die bestimmte gewiinschte Eigenschaften aufweisen, also
z. B. Molekiile, Materialien und Proteine. SDLs stellen dabei einen vollstandig
automatisierten geschlossenen Kreislauf bestehend aus grob drei Schritten dar:
Erstens wird mittels KI ein vielversprechendes Experiment entworfen. Dieses Ex-
periment wird, zweitens, dank Robotern vollautomatisch durchgefiihrt. Schliefs-
lich werden iiber das Experiment umfangreiche Daten gesammelt und analysiert.
Darauf basierend entscheidet die KI, wie das nachste Experiment durchgefiihrt
wird — der Kreislauf ist somit geschlossen.

SDLs konnen daher Experimentreihen ohne menschliche Intervention durchfiih-
ren. In weiterer Folge konnen sie auch 24 Stunden, sieben Tage die Woche durch-
gehend arbeiten und schon alleine dadurch eine Beschleunigung erreichen (Mar-
tin et al., 2023). Dariiber hinaus verspricht aber auch die automatische Auswahl
vielversprechender Versuchsanordnungen eine bessere Steuerung der Experi-
mente und das Vermeiden von wenig aussichtsreichen Versuchen (Abolhasani
& Kumacheva, 2023). Zur Identifizierung erfolgversprechender Versuchsanord-
nungen konnen einerseits bereits durchgefiihrte Experimente herangezogen wer-
den, andererseits kann auch auf (maschinenlesbar aufbereitete) wissenschaftliche
Literatur sowie KI-gestiitzte Modellberechnungen zuriickgegriffen werden, wie
etwa die Vorhersage von Proteinstrukturen durch Google DeepMinds Alpha-
Fold (Callaway, 2024a).

Unterm Strich soll dadurch die Anzahl der notwendigen Experimente reduziert
werden, was auch zu geringerem Ressourcenverbrauch fithren wiirde (Abolha-
sani & Kumacheva, 2023). Denn SDLs sind besonders in jenen Bereichen attrak-
tiv, wo das Zusammenspiel verschiedener Faktoren untersucht wird. Dabei geht
es unter anderem um die einzelnen Bausteine (z. B. Molekiile und Aminosauren),
deren Anordnung bzw. Struktur und um die Umgebungsbedingungen, unter
denen die Experimente durchgefiihrt werden. Je mehr Faktoren variiert werden,
desto grofser wird die Anzahl der moglichen Versuchsanordnungen — und zwar
exponentiell (Abolhasani & Kumacheva, 2023).

Neben der Beschleunigung und Ressourcenschonung ist eine bessere Dokumen-
tation der Experimente ein positiver Nebeneffekt von SDLs: Die Formalisierung
und Digitalisierung aller Aspekte der Experimente sind eine notwendige Voraus-
setzung, um sie vollautomatisiert durchfithren zu kénnen. Die systematische Er-
fassung umfangreicher Daten kann einerseits der wissenschaftlichen Community
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helfen sowie zu besserer KI fithren, andererseits kénnen die Datenmengen auch
bei der Modellierung sogenannter Digital Twins der untersuchten Materialien
oder biologischen Systeme behilflich sein, da durch die Experimente Daten iiber
Funktion und Kausalitdt gesammelt werden kénnen (Martin et al., 2023) (siehe
auch Digitale Patient:innen-Zwillinge).

Grundsatzlich gibt es verschiedene Ansitze, vollautomatisierte Experimente

durchzufiihren (Abolhasani & Kumacheva, 2023). Eine Moglichkeit ist, ganzlich

neue, automatisierbare Laborinstrumente zu entwickeln und einzusetzen. Ein Verschiedene Ansitze
pragmatischer Ansatz besteht darin, einen mobilen Roboterarm so zu program-  zur mechanischen
mieren, dass er in einem fiir Menschen gestalteten Labor samtliche Arbeitsschrit- Automatisierung

te durchfiihren kann (d. h. Maschinen bedienen und mit Material hantieren). Fiir

manche Versuchsanordnungen ist es auch moglich, Fliissigkeiten mit Pumpen und

Schlduchen automatisiert zu transportieren. Essentiell ist fiir das Gelingen eine

erfolgreiche Datenweitergabe zwischen den einzelnen Schritten eines Zyklus.

Bisher gibt es allerdings erst wenige vollstdndig automatisierte Labore. Wahrend

es in der synthetischen Chemie und den Materialwissenschaften bereits einige

funktionierende SDLs gibt, sind die Herausforderungen im Bereich der syntheti-  Bisher wenige
schen Biologie grofler (Martin et al., 2023). Hier werden SDLs auch unter dem  funktionierende
Begriff ,,Biofoundries” diskutiert und entwickelt. Ein Beispiel in diesem Feld ist ~ Self-Driving Labs
etwa ,Eve”, ein SDL, das bekannte Medikamente auf ihre Eignung zur Malaria-

Behandlung untersuchte (Martin et al., 2023). Ein jiingeres Beispiel ist AutoBio-

Tech des Forschungszentrums Jiilich zum automatisierten Gene-Editing von E.coli

(Rosch et al., 2024). In Materialwissenschaften und Chemie werden SDLs bereits

erfolgreich zur Beschleunigung der Entwicklung von Carbon-Nanorshren und

anderer Nanomaterialien, organischer Stoffe und Diinnschichtmaterialien einge-

setzt (Abolhasani & Kumacheva, 2023).

Es gibt eine Reihe von Herausforderungen, welche die Umsetzung von SDLs = Hohe Investitionen
schwierig gestalten. Die erste Hiirde stellt passendes Labor-Equipment dar. Ne-  notwendig

ben den hohen Kosten ist die fehlende Standardisierung von Labor-Instrumenten

ein kritischer Punkt (Abolhasani & Kumacheva, 2023). Besonders Experimente

der synthetischen Biologie setzen sich oft aus vielen Einzelschritten zusammen,

die teilweise deutlich schwieriger automatisierbar und zu verketten sind als in

anderen Bereichen (Martin et al., 2023). Damit kdnnen je nach Experiment ande-

re Schritte notwendig sein, sodass das Labor gegebenenfalls anders aufgebaut

werden miisste. Das ist besonders fiir die Biologie gravierend, da hier (s. 0.) oft

mehr Schritte involviert sind (Martin et al., 2023).

Eine zweite Hiirde stellt die Verfligbarkeit von Daten dar. Um der KI eine gute  Schlechte Datenlage
Entscheidungsgrundlage zu bieten, benétigt es eine ausreichende Datenbasis mit ~ als Hindernis

hoher Qualitdt. Manche Autor:innen attestieren allerdings, dass das Datenma-

nagement vergangener Experimente oft nicht in hinreichender Qualitdt durchge-

fithrt wurde (Martin et al., 2023). AufSerdem haben unterschiedliche Labors teil-

weise mafigeschneiderte Software entwickelt, die oft nicht mit anderen Systemen

interoperabel ist, was die Integration in SDLs erschwert (National Academies of

Sciences, 2024). Doch auch Software zur Entscheidungsfindung, Steuerung des

Labors und Auswertung der Daten ist fiir viele Anwendungsfélle noch nicht

vorhanden (Abolhasani & Kumacheva, 2023).
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Drittens benétigen SDLs stark interdisziplindre Expertise: Expert:innen aus den
Bereichen KI, Robotik, Prozessautomatisierung, Chemie, Molekularbiologie oder
Materialwissenschaft miissen kollaborieren (Hysmith et al., 2024; Martin et al.,
2023). Dabei sind aber die Kulturen dieser Disziplinen teils sehr verschieden,
betrachten u.U. andere Probleme als l6senswert an und sehen einander moglich-
erweise als Konkurrenz bzw. ,Eindringlinge” im eigenen spezialisierten Feld
(Martin et al., 2023).

Was schliellich zur letzten Hiirde fiihrt, namlich dass die Moglichkeiten von
SDLs und der relevanten Kompetenzen in Curricula der relevanten Studiengén-
ge derzeit nicht prasent sind (Martin et al., 2023). Weiters wird oft eine Kultur
des Probierens und eher intuitiven Tiiftelns in herkdmmlichen Labors praktiziert
(National Academies of Sciences, 2024). Die stark formalisierte, durchgeplante
und regelférmige Art, wie SDLs betrieben werden miissen, steht dieser Praxis
diametral entgegen. Diese beiden Arbeitsweisen gilt es, moglichst sinnvoll zu
kombinieren, um die jeweiligen Vorteile nutzen zu kénnen.

Aus den genannten Herausforderungen erwachsen auch Chancen. Eine besteht
darin, dass SDLs Forscher:innen auch remote {iber die Cloud zur Verfiigung
gestellt werden konnen. Es gibt bereits jetzt sogenannte Cloud-Labs, die bei
Bedarf gemietet werden kénnen und {iber Software gesteuert werden (National
Academies of Sciences, 2024). Dadurch kénnen auch Forscher:innen Zugang zu
Labor-Infrastruktur bekommen, die den Aufbau eines eigenen Labors nicht fi-
nanzieren konnten. Auflerdem ist dadurch der Kreis der potentiellen Nutzer:in-
nen global. Entscheidend ist bei diesen Cloud-Labs allerdings, dass sowohl die
durchzufithrenden Experimente, als auch die durchfithrenden Personen bzw.
Institutionen vorab sorgfiltig iiberpriift werden, um verantwortungsvolle For-
schung sicherzustellen.

Die Frage des verantwortungsvollen Zugangs stellt sich auch bei der Entwick-
lung von Open-Source-Labor-Hardware. Mit der Forcierung von Open-Source-
Hardware konnten die Kosten von SDLs gesenkt werden (Abolhasani & Kuma-
cheva, 2023), was auch dem Problem fehlender Interoperabilitat (s. 0.) entgegen-
wirken wiirde. Waren die Bauplane allerdings frei zugénglich, wiirden auch
Akteur:innen mit boswilligen Absichten leichteren Zugang zu wichtiger Labo-
rausriistung erhalten.

Sowohl bei Cloud-Labs als auch bei SDLs stellen Cyberattacken eine grofie Ge-
fahr dar: Durch die Steuerung mittels Software, die oft auch ans Internet ange-
bunden ist, besteht folglich die Moglichkeit, dass Laborequipment fiir boswillige
Zwecke verwendet wird (Martin et al., 2023; National Academies of Sciences,
2024). Entsprechend sind robuste Vorkehrungen gegen derartige Angriffe not-
wendig. Das schliefst auch die Integritat der den Experiment-Designs zugrunde-
liegenden Daten ein: Sind diese fehlerhaft oder bewusst manipuliert, konnen Ex-
perimente fehlgeleitet werden. Daran anschlieffend kann von SDLs grofse Gefahr
ausgehen, wenn sie vollstandig unter der Kontrolle von boswilligen Akteur:innen
stehen. In diesem Fall konnen die Effizienzgewinne von SDLs auch von diesen
kapitalisiert werden, etwa zur Synthese neuartiger Viren, Giften, Drogen oder
anderweitig gefdhrlicher Materialien (Maffettone et al., 2023; Martin et al., 2023).
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Auch gut intendierte selbstgesteuerte Experimentreihen konnen im Laufe der Zeit
entgleisen, d. h. vom anfanglich vorgegebenen Ziel abweichen. Das unbeabsich-
tigte Resultat konnten Materialien oder Proteine sein, die ungewollte und ge-
fahrliche Eigenschaften besitzen (Martin et al., 2023). Wie dieses Risiko einge-
dammt werden kann, ist noch unklar. Deshalb, aber auch um von den besonde-
ren Fahigkeiten sowohl von KI als auch menschlicher Intelligenz und Intuition
zu profitieren, ist es wichtig, auszuloten, welche Rolle Menschen im Kontext von
SDLs zukommt (Hysmith et al., 2024).

RELEVANZ DES THEMAS FUR DAS PARLAMENT
UND FUR OSTERREICH

SDLs kénnen grofle Fortschritte und eine Beschleunigung bei der Entdeckung
neuartiger Materialien, Molekiile und Proteine bringen. Die Entwicklung von
SDLs wiederum ist noch relativ jung mit vielen offenen Fragen und Herausfor-
derungen. Dadurch entstehen neue Chancen, aber es gilt auch, damit einherge-
hende Risiken zu kontrollieren. Fiir das sterreichische Parlament gilt es daher
sicherzustellen, dass bestehende Regulierungen diesen neuen Moglichkeiten Rech-
nung tragen oder entsprechend aktualisiert werden. Dazu gehoren einerseits Re-
gelwerke mit Bezug auf chemische und biologische Gefahrenstoffe (z. B. Seveso-
III-Richtlinie!, Systemverordnung?). Weiters stellt sich die Frage, inwiefern Ge-
setze, die iiber den Arbeitnehmer:innenschutz die Prozesssicherheit regulieren’
bei Self-Driving Labs anwendbar sind oder die Abwesenheit von Personal hier
zu einer Gesetzesliicke fiihren kann.

Fiir Osterreich besonders relevant ist die Moglichkeit, auf SDLs auch iiber das
Internet zugreifen zu konnen. Damit kénnte sich einerseits Osterreich als Stand-
ort entsprechender SDLs profilieren und einer internationalen Forschungsge-
meinschaft zuganglich machen, andererseits konnen Osterreichische Forscher:in-
nen auf SDLs zugreifen, ohne diese selbst betreiben zu miissen. Gerade Oster-
reichs starke Position in den fiir SDLs relevanten Bereichen konnte eine gute
Ausgangsbasis bieten. SchlieSlich ist mit AITHYRA auch ein neues Institut der
Akademie der Wissenschaften an der Schnittstelle KI und Lebenswissenschaften
im Aufbau begriffen,* das fiir SDLs anschlussfahig ist und grofle internationale
Sichtbarkeit schaffen konnte.

1 bmk.gv.at/themen/klima_umuwelt/betrieblich_umweltschutz/
anlagenbezogen_uws/seveso3.html.

2 ris.bka.gv.at/GeltendeFassung.wxe?Abfrage=Bundesnormen&
Gesetzesnummer=20002297.

3 Z.B. die grofle Vielfalt an Rechtsnormen, die auf die Sicherheit im Umgang mit Arbeits-
stoffen abstellen: arbeitsinspektion.gv.at/Arbeitsstoffe/Allgemeines/Allgemeines.html.

+  oeaw.ac.at/aithyral.
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VORSCHLAG WEITERES VORGEHEN

Uber den aktuellen Stand von SDLs in der dsterreichischen Forschungs- und  Besserer Uberblick
Entwicklungslandschaft gibt es noch keinen umfassenden Uberblick. Entspre-  iiber Status Quo in
chend wire es wichtig, den Status quo unter Einbeziehung der relevanten Sta-  Osterreich notwendig
keholder:innen zu erheben. Auflerdem wiére es wichtig, die aktuell giiltigen Re-

gulierungen zu untersuchen. Weiters sollte die Entwicklung von KI-Tools, die den

Aufbau von SDLs ermdglichen, im Blick behalten werden, da diese moglicher-

weise die Zugangsschwelle fiir boswillige Akteur:innen herabsetzen (National

Academies of Sciences, 2024).
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