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TRENDBERICHT

Analytische Chemie

Von griiner Chromatographie liber ultrasensitive Radionukliddetektion bis zu Kl-gestiitzter
Spektroskopie — die analytische Chemie entwickelt sich rasant weiter. Neue Trenntechniken,
miniaturisierte Sensoren und datengetriebene Verfahren eréffnen Wege zu schnellerer,

selektiverer und nachhaltigerer Analytik.

Trenntechniken

In den analytischen Trenntechni-
ken wird Nachhaltigkeit zuneh-
mend wichtiger. Neben der Ent-
wicklung griiner Techniken spielen
die Miniaturisierung, die Paralleli-
sierung, die Multidimensionalitat
und die Entwicklung neuer Kopp-
lungstechniken eine Rolle. Ziel ist
es, den Informationsgehalt der
Analyse zu steigern und gleichzei-
tig Schnelligkeit und Selektivitat
zu verbessern.

Nachhaltigkeit

Methodenentwicklungen sowie Me-
thodentransfers erfolgen zuneh-
mend nach den Prinzipien der gri-
nen analytischen Chemie.! Sie las-
sen sich direkt bei der Entwicklung
der Methode berticksichtigen und
betreffen nicht nur die Trennung
selbst, sondern auch die Proben-
vorbereitung sowie die Detektion.
Mithilfe einer selektiven ionen-
chromatographischen (IC) Trenn-
methode etablierten Haderlein et
al. beispielsweise anstelle der Mas-
senspektrometrie (MS) eine puls-
amperometrische Detektion (PAD),
die weniger Energie verbraucht,
um das Umweltverhalten von Ami-
nopolyphosphonaten zu untersu-
chen.? Die Verbindungen finden
als Komplexbildner breite Verwen-
dung in Waschmitteln. Die Bestim-

mung von Aminophosphonaten
und ihrer Polyphosphonate durch
eine Kombination aus Ionenchro-
matographie und Pulsamperome-
trie ist sehr empfindlich und ver-
zichtet dartiber hinaus auf eine De-
rivatisierung sowie auf toxische
und umweltschadliche Reagen-
zien; so reduziert sich insgesamt
der Chemikalienverbrauch.

Wasser als mobile Phase ist ein
probates Mittel, die Chromatogra-
phie griiner zu gestalten. In der
Umkehrphasen-HPLC kommen je-
doch oft bindre Gradienten mit ei-
ner organischen Lésemittelkompo-
nente zum Einsatz. Insbesondere
der Ersatz von Acetonitril ldsst sich
mit tberkritischer Fluidchromato-
graphie (supercritical fluid chroma-
tography, SFC) realisieren. So wird
die wirtschaftlich relevante chroma-
tographische Trennung von Vita-
min-A-Acetat-Stereoisomeren und
weiteren Retinoiden mit der SFC
nicht nur griiner, sondern auch effi-
zienter und robuster.”) Legelli et al.
untersuchten hierzu in der indus-
triellen Produktkontrolle den Me-
thodentransfer zwischen SFC und
HPLC. Der Vergleich ergab Unter-
schiede hinsichtlich der Selektivitat,
auch wenn dasselbe Packungsmate-
rial verwendet wurde. Fiir eine ro-
buste Trennung und vollstandige
Desorption von der stationdren
Phase muss in der SFC ein hinrei-
chender Riickdruck erreicht wer-
den, den ein Rickdruckregulator

einstellt. Wie sich zeigte, bleiben die
molekularen Formerkennungsfahig-
keiten der stationdren Phase auch
wahrend der SFCTrennung erhal-
ten; die SFC bietet somit eine ergéan-
zende Selektivitat zur HPLC. Mit ei-
ner um den Faktor drei bis zehn ho-
heren Trenngeschwindigkeit bei
gleichzeitig besseren Auflésungen
und weniger Abfall bietet die SFC
also nicht nur 6kologische, sondern
auch wirtschaftliche Vorteile.

Miniaturisierung

Miniaturisierte Trennungen haben
sich bewihrt, um kleinste Proben-
volumina zu analysieren, den Lose-
mittelverbrauch zu reduzieren und
den Probendurchsatz bei kurzen
Trennzeiten zu erhéhen. Belder et
al. gelang es, einen Riickdruckregu-
lator (back pressure regulator, BPR)
in einen mikrofluidischen SFC-
Chip zu integrieren.”’ Das neue De-
sign zeichnet sich durch p-Fritten-
Haltevorrichtungen fir die partiku-
lare stationdre Phase, einen Pin-
hole-Emitter — eine Art Lochblende,
an der eine Hochspannung ange-
legt wird, sodass sich ein Elektro-
spray bildet — und einen verdiin-
nungsfreien BPR aus (Abbildung 1).

Der nL-Volumen-BPR vermeidet
eine Analytverdiinnung. Schnelle
sowie chirale Trennungen sind in
weniger als einer Minute moglich.
So liefen sich Tocopherole in einer
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Kartoffelchips-Probe mit sehr nied-
rigen Nachweisgrenzen bestimmen.
Uber die MS-Detektion hinaus war
die Detektion mit der Ionenmobili-
tatsspektrometrie moglich.”

Parallelisierung
Ein ideales Werkzeug, um griine

Methoden zu etablieren, ist die
Hochleistungsdiinnschichtchroma-

tographie (HPTLC). Insbesondere
die parallele Analyse ermoglicht ei-
nen hohen Probendurchsatz. Mor-
lock et al. sind mit der Methodik
,Open source 2 Labs To Go Eco“
Vorreiter beim Entwickeln inte-
grierter HPTLC-Systeme.® Das Sys-
tem besteht aus einem analyti-
schen HPTLC-Verfahren, kombi-
niert mit einem Bioassay-Labor.
Als planare Assays lassen sich di-
verse Stoffeigenschaften wie Muta-
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genitdt, Zytotoxizitat, Neuromodu-
lation /Neurotoxizitit sowie anti-
bakterielle und hormonelle Wirk-
samkeit direkt auf der chromato-
graphischen Platte testen und vi-
sualisieren. Abbildung 2 zeigt bei-
spielhaft die Analyseschritte beim
Test auf Genotoxizitat.

So wird es moglich, unbekannte
Schadstoffe in komplexen Produk-
ten zu detektieren und gleichzeitig
ihre Wirkung auf Zellen und Rezep-

Partikel-gefiillte Saule

Phasengrenze
(laminarer Fluss)

200pum

Abb. 1. Aufbau eines Mikrofluidik-Chips der tiberkritischen Fluidchromatographie (SFC) mit Ruickdruckregulator (BPR) und Emitter-Chip
zur direkten, totvolumenfreien Kopplung mit der Massenspektrometrie.”
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Abb. 2. Kopplung der HPTLC mit einem planaren Bioassay am Beispiel des Tests auf Genotoxizitit von Inhaltsstoffen in 14 Parfiimproben.®
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Trendbericht

toren zu untersuchen. Durch einen
zweidimensionalen HPTLC-Ansatz
lassen sich die Selektivitat steigern
und die Ergebnisse absichern.®)

Selektivitat und
Mehrdimensionalitat

Bislang ist die HPLC mit der Iso-
topenverhiltnis-MS (isotope-ratio
mass spectrometry, IRMS) auf rein
wiassrige mobile Phasen beschrankt
und daher stark limitiert, da der
Grofdteil der etablierten HPLC-Me-
thoden organische und damit koh-
lenstofthaltige Losemittel verwen-
det. Schmidt et al. entwickelten ei-
nen zweidimensionalen Heart-cut-
Ansatz und wendeten ihn in einer
Pilotstudie fiir die Isotopenanalyse
von Koffein in einer Schmerztablet-
te an.”) Uber ein Schaltventil wird
die ausgewahlte Komponente in ei-
ner Injektionsschleife zwischenge-
speichert und dann auf eine zweite
Trenndimension tiberfiihrt, die nur
noch reines Wasser als mobile Pha-
se verwendet. Somit lassen sich in
der ersten Dimension Trennungen
mit organischen Losemitteln durch-
fuhren. In der zweiten Dimension
wird das organische Losemittel
vom Analyten getrennt, bevor die-
ser im HPLC-IRMS-Interface zu
CO, oxidiert wird. Diese neue
2D-HPLC-IRMS-Methode  eré6ffnet
neue Moglichkeiten in den Um-
weltwissenschaften, in der pharma-

zeutischen Forschung und in der
Lebensmittelchemie.

Bei der Analyse komplexer Pro-
ben kommen eindimensionale
Trenntechniken oftmals an ihre
Grenzen. Die Auflésung wird ma-
ximal, wenn zwei Trennmodi mit
maximalen Selektivitatsunter-
schieden kombiniert werden. Idea-
lerweise wird dabei das gesamte
Chromatogramm aus der ersten
auf die zweite Dimension {iber-
fihrt Ansatz).

Schmitz et al. entwickelten hierzu

(comprehensive

einen Ansatz mit einer neu synthe-
tisierten L-Lysin-basierten stationd-
ren Silicaphase, die zwei Cjg-Alkyl-
ketten mit eingebetteten polaren
Gruppen enthilt.®) Dabei eignete
sich die stationdre Phase in der
eindimensionalen LC sowohl fiir
den Umkehrphasenmodus als
auch fiir die hydrophile Interakti-
onstliissigkeitschromatographie
(HILIC). Beispielsweise lieflen sich
die B- und y-Isomere von Vitamin
E sowie von Nordihydrocapsaicin
und Capsaicin im Umkehrphasen-
modus effizient trennen. Daneben
liefs sich Ascorbinsdure aus einer
Chilimatrix im HILIC-Modus aus-
reichend retardieren. Auch in der
zweidimensionalen  Fliissigchro-
matographie (LCxLC) zeigte sich
die hohe Leistungsfahigkeit der
neuen Phase mit hoher Orthogona-
litit der beiden Trennmodi: Hier
wurde eine Krauterlikorprobe ge-
trennt.

INFO: Analytische Chemie und die Analytica 2026

Dieser Trendbericht wurde moglich durch das Engagement des Vorstands der
GDCh-Fachgruppe Analytische Chemie. Beteiligt waren die jeweiligen Arbeits-
kreise; den Trendbericht koordiniert hat Guinter Gauglitz.

Der Trendbericht Analytische Chemie erscheint alle zwei Jahre parallel zur
Analytica Conference, die alle Bereiche der chemischen und biochemischen
Analytik abdeckt. In diesem Jahr findet die Konferenz vom 24. bis 26. Marz im
ICM — International Congress Center Miinchen statt, parallel zur Messe Analytica.

Einen neuen mehrdimensionalen
Ansatz, um intakte Proteine mit
Kapillarelektrophorese zu trennen,
stellten kiirzlich Neustuf et al. vor.
Es gelang, die beiden mikrofluidi-
schen Trenntechniken nano-HPLC
und Kapillarzonenelektrophorese-
MS (capillary zone electrophoresis
mass spectrometry, CZE-MS) direkt
miteinander zu koppeln. Dabei
wurde ein bestimmter Abschnitt
der nano-HPLC-Trennung zwischen-
gespeichert.” Dafiir sorgten ein mi-
krofluidisches Ventil
Speicherkapillare; die chromato-

und eine

graphische Trennung blieb erhal-
ten. Die nano-HPLCxCZE-MS-Platt-
form eroffnet die Moglichkeit, Pro-
teoformen intakter Proteine detail-
lierter und umfassender zu charak-
terisieren, als dies ein eindimensio-
naler Ansatz erlaubt.

All diese Beispiele zeigen, wie dy-
namisch sich die Trenntechniken
entwickeln. Die hier skizzierten
Ansitze basieren auf neuen Selek-
tivitaten, auf Miniaturisierung und
Parallelisierung und ermoglichen
schnelle hochauflosende Trennun-
gen. Nicht zuletzt die Kopplung
von Trennungen mit Detektions-
techniken wie planaren Bioassays
oder der IRMS erlauben einen
deutlichen Informationsgewinn.

Heiko Hayen,
Universitat Miinster
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Elementanalytik

In der Elementanalytik gewinnt For-
schung angesichts neuer Moglich-
keiten und Herausforderungen - et-
wa durch bildgebende Verfahren in
den Lebenswissenschaften, PFAS
und neue Batteriematerialien — wei-
ter an Bedeutung. Dies zeigt sich
auch in der zunehmenden Zahl der
Publikationen zu elementanalyti-
schen Techniken (Abbildung 3).

Rontgenfluoreszenzanalyse

Die Rontgenfluoreszenzanalyse (X-ray
fluorescence spectroscopy, XRF)
bleibt in der modernen Element-
analytik wichtig: Thre Fahigkeit zur
Multielement-, Feststoff- und zer-
storungsfreien Analyse bei mini-
maler Probenvorbereitung macht
sie vielseitig einsetzbar. Neben der
klassischen Bulk-Analyse werden
Varianten wie makroskopische
(MA-XREF), Totalreflexions- (TXRF)
und Mikroréntgenfluoreszenzana-
lyse (LXRF) stetig weiterentwickelt.
Trends wie kiinstliche Intelligenz
(KI), nachhaltige Analysestrategien
und technologische Fortschritte
treiben diese Entwicklungen voran.

KI unterstiitzt insbesondere die
Spektreninterpretation sowie die
Analyse komplexer Datenséitze und
verbessert die Auflésung bildgeben-
der Verfahren. In der MA-XRF von
Gemailden liefern grofle Spektren-
datensitze eine ideale Basis fiir
Deep-Learning-Modelle, die klassi-
schen Dekonvolutionsverfahren
iiberlegen sind, Artefakte reduzie-
ren und die quantitative Auswer-
tung verbessern.') Ahnliche Ansit-
ze finden Anwendung in der porta-
blen energiedispensiven XRF-Ana-
lytik (EDXRF) von Schwermetallen
in Boden."! Die Elementspurenana-
lyse mit TXRF profitiert vor allem
von neuen Probenvorbereitungs-
methoden, die Sensitivitit, Repro-
duzierbarkeit und Nachhaltigkeit
verbessern. Beispiele sind die piko-
literbasierte Filmbildung, die direk-
te Aerosolabscheidung fiir grofien-
fraktionierte Metallanalysen und
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Abb. 3. Publikationszahlen elementanalytischer Techniken. Stand 1.12.2025, Datenquelle:
Web of Science, Clarivate. Stichwortersuche in Titel, Keywords und Abstract der Publika-
tionen. XRF: Rontgenfluoreszenzanalyse; ICP-MS: Massenspektrometrie mit induktiv ge-
koppeltem Plasma; ICP-OES: Optische Emissionsspektrometrie mit induktiv gekoppeltem
Plasma; AAS: Atomabsorptionsspektrometrie; GD-OES: Optische Glimmentladungs-
Emissionsspektrometrie; GD-MS: Glimmentladungsmassenspektrometrie.

die direkte Untersuchung homoge- gen setzen verstarkt auf mathemati-
ner Suspensionen.””™ In interdis- sche und Kl-gestiitzte Bildoptimie-
ziplindren Forschungsfeldern hat rung, Super Resolution und quanti-
sich die uXRF als bildgebende Tech- tative Rekonstruktion.!” Zukunfts-
nik etabliert, ist jedoch bei kdufli- weisend ist die Entwicklung konfo-
chen Systemen auf 2-D-Abbildun- kaler uXRF-Tischgerite fiir zersto-
gen mit mikrometrischer Auflé- rungsfreie 3-D-Analysen inhomoge-
sung beschrankt. Neuentwicklun- ner Proben (Abbildung 4).'¢) >

3 mm

Abb. 4. Ein sponginbasiertes, poroses Mikrofasergeriist aus Hippospongia-communis-Badeschwamm wurde
nach dem Einlegen in eine Modell-Ammoniak-CuCl-Lésung mit einer Schicht griinen, kristallinen Materials
bedeckt (10-fache VergroBerung (a), 100-fache VergréRRerung (b)), das als Atacamit identifiziert wurde.

(c) 3-D-Verteilung, (d) Seitenansicht und (e) Draufsicht der Kupfer- und Bromverteilung im Spongin-Atacamit-
Komposit, gemessen in einem Teil der Probe mit den Abmessungen 1,5-0,5-0,5 mm?. Graphik: Aus Lit. 16)
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Biologische Probe:
Hithnerembryo

Einzelne

Cluster-
fags
* Auswahl

UMAP-Projektion Bildsegmentierung

I

Abb. 5. Bildgebende Elementanalytik eines Hithnerembryo-Torsos mit LA-ICP-TOFMS. Die Datenstruktur der
Elementbilder wurde per Uniform Manifold Approximation and Projection (UMAP) in einer 2-D-Projektion visuali-
siert, was die Segmentierung spektral unterschiedlicher Bildbereiche — etwa verschiedener Organe — erméglicht.

Abbildung: K. Kronenberg

Induktiv gekoppelte
Plasmamassenspektrometrie

In der Elementanalytik ist die
Massenspektrometrie mit induktiv
gekoppeltem Plasma (ICP-MS) so-
wohl eine etablierte Routineme-
thode als auch aktives Forschungs-
feld. Entwicklungen wollen das
Portfolio messbarer Analyten er-
weitern sowie maschinelle Lern-
verfahren in die Datenverarbei-
tung einbinden.

Unkonventionelle Analyten rii-
cken in den Fokus: Eine zentrale
Rolle spielt Fluor, etwa in der Ana-
lyse per- und polyfluorierter Alkyl-
substanzen (PFAS), sowohl fir Ge-
samtgehalte als auch in der Spezia-
tions- und Einzelpartikelanaly-
tik."”"® Bislang war bei der ICP-MS
nur der positive MS-Modus ver-
breitet; ein wieder aufgenomme-
ner Ansatz nutzt die Bildung nega-
tiver Ionen, um Fluor und andere
Halogene zu erfassen.'”) Auch Sau-
erstoff zahlt zu den ungewohnli-
chen Zielanalyten. Eine neue ICP-
MS/MS-Methode kann Sauerstoff-
isotopenverhiltnisse in Wasser be-
stimmen, was sich zum Beispiel fiir
die Analyse von Eisbohrkernen eig-
net.’)

Parallel dazu gewinnt die ICP-
Flugzeitmassenspektrometrie (time-
of-flight mass spectrometry, TOFMS)
an Bedeutung, da sie umfassende
Elementspektren liefert. Beim Ver-
ICP-TOFMS-Daten
werden zunehmend maschinelle

arbeiten von

Lernverfahren eingesetzt, insbe-
sondere in der Bildgebung durch
die Kopplung mit der Laserablati-
on (LA). So wird etwa Uniform
Manifold Approximation and Pro-
jection (UMAP) zur Bildsegmentie-
rung auf Basis der vollstandigen
spektralen Information verwendet
(Abbildung 5).*)) Ein weiterer An-
satz nutzt neuronale Netzwerke,
um Bilddaten zu interpolieren, wo-
durch sich grolere Objekte in kiir-

zerer Messzeit

22)

analysieren las-

sen.

Glimmentladungsspektroskopie

Im Vergleich zu ICP- und Rontgen-
fluoreszenzanalysetechniken
die optische Glimmentladungs-
spektroskopie und die Glimment-

sind

ladungsmassenspektrometrie (GD-
OES und GD-MS) eher Nischentech-
niken, aber in der Industrie und
Materialforschung wichtig. Auch
hier laufen Forschung und Metho-
denentwicklung, und es werden
neue Anwendungen erschlossen:
So wurde erstmals die GD zur Ana-
lyse schwer ionisierbarer neutraler
und unfunktionalisierter PFAS in
unpolaren Losungsmitteln einge-
setzt, die sich mit der Elektrospray-
ionisations-MS praktisch nicht de-
tektieren lassen.?®) In der Lithium-
sind GD-OES
und -MS bereits seit einiger Zeit im

batterieforschung

Einsatz. Eine neue Anwendung ist
das Monitoring von Verschiebun-

gen im Li-Isotopenverhiltnis: Die-
ses liefert Hinweise auf Alterungs-
mechanismen bei Ladezyklen.?*

Kerstin Leopold, Institut fiir
Analytische und Bioanalytische
Chemie, Universitdt Ulm
Katharina Kronenberg,
Universitat Miinster
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Radioanalytik

Ultraspurendetektion
von Radionukliden

Die massenspektrometrische Ultra-
spurendetektion von Radionukli-
den hat einen enormen Sprung ge-
macht; Grund sind Optimierungen
bei der Triple-Quadrupol-Massen-
spektrometrie mit induktiv gekop-
peltem Plasma (inductively coupled
plasma mass spectrometry, ICP-MS).
Indem die Isobare in einer Gasre-
aktionszelle unterdriickt wird, las-
sen sich Radionuklide im unteren
Femtogrammbereich detektieren.?”)
Radionuklidgehalte im Atto- und
Zeptogrammbereich sind mit der
Beschleunigermassenspektrometrie
(accelerator ~mass  spectrometry,
AMS) detektierbar. Oft sind niedrige
Beschleunigungsspannungen (<3 MV)
vorteilhaft gegeniiber groflen Be-
schleunigeranlagen. So wurde zum
Beispiel fiir Plutonium eine Ge-
samteffizienz von >1% erreicht.?)

Radionuklide im mittleren Mas-
senbereich in niedrigsten Konzen-
trationen macht die Ionen-Laser-
Interaktions-Massenspektrometrie
(ILIAMS) zuginglich.””) Durch die
Deionisation der isobaren Anionen
mit einem Laser lassen sich Isoba-
renunterdriickungen von bis zu
10" erreichen. Neben der bestehen-
den AMS-Anlage VERA in Wien
wird derzeit in Dresden am Helm-
holtz-Zentrum Dresden-Rossendorf
(HZDR) eine universelle AMS-An-
lage aufgebaut, welche niedrige
Terminalspannungen zur Effizienz-
maximierung mit der Isobarenun-
terdriickung durch die ILIAMS
vereint.?*?’) Das Helmholtz Accele-
rator Mass Spectrometer Tracing
Environmental Radionuclides -
kurz HAMSTER — wird dieses Jahr in
den Regelbetrieb gehen.

Neutronenaktivierungsanalyse

Die klassische instrumentelle Neu-
tronenaktivierungsanalyse (INAA) —
und fiir spezielle Anwendungen
die radiochemische Neutronenakti-

106
& 4,2-10%yr 0,0

Qg.=1684 Qp-=1793

0,29(3) % M 99,71(3) %

4+ 1510,0
2,5 ps

2+ 787,4
3,5ps
0+ 0,0
%Mo stabil

Abb. 6. Aktualisiertes Zerfallsmodell von Tc-98 mit neu gemessenen Verzweigungsverhiltnissen.*

vierungsanalyse (RNAA) - sind
weiterhin gefragt. Anwendung fin-
den sie etwa in Archiometrie, Re-
cyclingforschung, Isotopenproduk-
tion, Batterieforschung und den Le-
benswissenschaften. Bei der Analy-
tik mit Neutronen sind bemerkens-
werte Entwicklungen das Aufwer-
ten des Neutron Depth Profiling
hin zu ausgefeilter raumlich-zeit-
lich aufgeloster Analyse, die additi-
ve Fertigung passgenauer Proben-
halter, die KI-gestiitzte Messdaten-
auswertung, das Full-Spectrum
Least-Squares Fitting sowie stark
verbesserte Gamma-Datenkatalo-
ge. %% Der Ausfall wichtiger Neu-
tronenquellen in den letzten Jah-
ren — etwa am Heinz-Maier-Leib-
nitz-Zentrum, am Budapest Neu-
tron Centre und am NIST Center
for Neutron Research — hat beson-
ders die prompte Gamma-Aktivie-
rungsanalyse (PGAA) sowie die
In-beam-Neutronenaktivierungs-
analyse betroffen. An der Wieder-
inbetriebnahme der Anlagen wird
intensiv gearbeitet. Es werden
auch Konzepte fiir Instrumente an
gepulsten Neutronenquellen ent-
wickelt, welche die an Reaktoren
gebundenen Anlagen komplemen-
tar erganzen konnten.

Neuigkeiten auf der Nuklidkarte

In der nichsten Ausgabe der Nu-
klidkarte wird einem Isotop - dem
Technetium-98 - eine weitere Far-
be hinzugefiigt. Erst kiirzlich wur-
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de der Zerfall von Tc-98 via Elektro-
neneinfang zu Mo-98 nachgewie-
sen, Uiber dessen Existenz schon seit
den 1990er Jahren spekuliert wur-
de, das aber bisher aufgrund der ge-
ringen Haufigkeit von Tc-98 nicht
nachweisbar war.*”) Tc-98 kommt in
Tc-99-Proben vor, die sich im
Grammbereich erhalten lassen.®
Um die kleine Menge Tc-98 zu mes-
sen, muss die B-Strahlung von
Tc99 abgeschirmt werden.* Zu-
satzlich wurde ein Versuchsaufbau
mit vier Paaren N-dotierter hochrei-
ner Germaniumkristalle verwendet,
die Koinzidenzmessungen erlau-
ben. Erstellt man dann eine Two-
step-cascade-Matrix, indem man
die einzelnen Detektoren gegen die
Summenenergie der Koinzidenz-
Events auftrdgt, sind sowohl der
p~-Zerfall als auch der Zerfall via
Elektroneneinfang klar ersichtlich.
Zusitzlich wurde auch das Verhalt-
beiden
Elektroneneinfang be-

nis der Zerfille mit

0,29(3) %
stimmt und das Zerfallsschema von
Tc-98 aktualisiert (Abbildung 6).*”

Sebastian Fichter, Helmholtz-Zentrum
Dresden-Rossendorf

Christian Stieghorst, TU Mtinchen
Veronika Rosecker, TU Wien
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Nucl. Instrum. Methods Phys. Res,, Sect. B
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27) M. Martschini, D. Hanstorp, J. Lachner et
al., Nucl. Instrum. Methods Phys. Res.,
Sect.B 2019, 456,213
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Chemo- und
Biosensorik

Das Konzept, selektive Erkennungs-
molekiille mit Sensormesstechnik
auf einem Chemo- oder Biosensor
zu integrieren, besticht noch heute
und fithrt immer wieder zu neuen
Forschungsfeldern, die industriell
relevant sind. Triebfeder ist dabei,
dass sich Analysen kosteneffizient,
schnell und moglichst autark und

) Inno-

vor Ort durchfiihren lassen.*
vationen lassen sich vor allem im
Gesundheits-

tiberwachung vorantreiben, weil

Forschungsfeld der

dort viele Fordergelder zur Verfii-
gung stehen. Waren Glucosesenso-
ren die erste Generation und Immu-
nosensoren die dritte Generation

von Biosensoren, stehen bei der
funften Generation kinstliche In-
telligenz und maschinelles Lernen
im Vordergrund; in der sechsten
Generation sollen nun holografi-
sche Technologien integriert wer-
den.***) Biosensoren spielen eine
zentrale Rolle in der Prézisionsme-
dizin, da sie hochspezifische, sensi-
tive Echtzeitdaten liefern, die es
moglich machen, medizinische Be-
handlungs- und Praventionsstrate-
gien auf individuelle biologische
Merkmale abzustimmen.**) Solche
biosensorischen Messkonzepte sind
auch in der Lebensmitteliiberwa-
chung angekommen und werden
im Sinne des One-health-Ansatzes
mit Sicherheit zukiinftig passgenau
in der Préazisionslandwirtschaft
zum Einsatz kommen oder fiir die
situative Uberwachung der Wasser-
qualitit.***® Letzten Endes geht es
um das Vernetzen und instantane
Auswerten multipler analytischer
Sensordaten zusammen mit Meta-
daten, damit sich Prozesse intelli-
gent steuern lassen. Die Kreativitat
in der Chemo- und Biosensorfor-
schung wird immer dann befruch-
tet, wenn Analytiker:innen aus al-
len Bereichen der Naturwissen-
schaften mit Ingenieur:innen und
Praxisanwender:innen gedankenof-
fen zusammenwirken.

Gesundheitsiiberwachung

Die Miniaturisierung von Biosen-
soren ohne fluidische Komponen-
ten ermoglicht das Design tragba-
rer Biosensoren (wearable biosen-
sors), die den individuellen Ge-
sundheitszustand iiberwachen.**%
Dabei

Biosensoren eine wichtige Rolle:

spielen elektrochemische

Sie bestimmen Biomarker in Echt-
zeit nichtinvasiv auf der Haut.*’
Wichtig sind dabei hochflexible
biokompatible hydrogelmodifizier-
te Elektroden, die in direktem Kon-
takt mit menschlichem Gewebe
stehen.” So kénnen Biosensoren
die Wundheilung verbessern, ohne
dass man einen Verband standig
wechseln muss.”” Das volle Poten-

zial lasst sich aber nur ausschop-
fen, wenn einfach herzustellende,
kostengtinstige
verfiigbar sind. Sensoren auf Basis
druckbarer elektronischer Materia-

Sensortechniken

lien bieten eine ideale Plattform:
Sie lassen sich mit einfachen Ver-
fahren herstellen, beispielsweise
durch Drucken und Beschichten,
und sind mit der Rolle-zu-Rolle-

in hohem Durchsatz
1.52)

Fertigung
kompatibe

Metallorganische
Geriistverbindungen

Auch auf der Suche nach kosten-
giinstigen Alternativen zu Enzymen
ist die Wissenschaft weitergekom-
men. Metallorganische Geristver-
bindungen (metal-organic frame-
works, MOFs) sind seit der Verkiin-
dung des Chemienobelpreises 2025
Richard
Robson und Omar Yaghi in aller
Munde. MOFs haben Einzug in die
Welt der Biosensorik gefunden, weil

an Susumu Kitagawa,

sie als Nanozyme katalytische Eigen-
schaften von Enzymen wie Peroxi-
dasen ersetzen konnen.”® Mit ihrer
grofien Oberfliche, ihren einstellba-
ren Porenstrukturen und multifunk-
tionalen Eigenschaften verstirken
sie nicht nur optisch-elektrochemi-
sche Signalausgaben, sondern lassen
sich simultan fiir die Signaltrans-
duktion nutzen.” Geforscht wird an
Biorezeptor-gekoppelten MOF-Sen-
soren, bei denen die auf der MOF-
Matrix immobilisierten Biorezepto-
ren — etwa Enzyme, Antikorper, Nu-
kleinsduren und Aptamere - die
Analyten in Gegenwart eines Trans-
ducers detektieren.”

Mikroschadstoffe in der Umwelt

Die zunehmende Prisenz, o6ffentli-
che Wahrnehmung und staatliche
Regulierung von Mikroschadstof-
fen wie Arzneimittelriickstanden,
endokrinen Disruptoren oder Pesti-
ziden im Spurenbereich stellen die
traditionelle Wasseranalytik vor
Herausforderungen. Klassische Rou-
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tinemethoden basieren meist auf
Stichproben, in denen die Mikro-
schadstoffe zentral mit qualitativ
hochwertigen
stimmt werden. Diese Analysen
sind inhérent zeitlich und raum-

Instrumenten be-

lich limitiert sowie kostenintensiv.
In der Zukunftsvision einer Point-
of-need-Analytik (PON) fir das
Uberwachen der Wasserqualitit
konnten dezentrale Sensoriksyste-
me - direkt im Wasserversorgungs-
netz, in Klaranlagen und Gewis-
sern implementiert — kontinuier-
lich, ortsaufgelost und kostengiins-
tig Daten liefern (Abbildung 7).
Eine Kombination mikrofluidi-
scher Plattformen mit chemo- und
biosensorischen  Erkennungsele-

menten riickt technologisch in

56,57

greifbare Nihe.”*) So zeigen Uber-
sichtsarbeiten, dass aptamerbasier-
te Sensoren durch ihre hohe Selek-
tivitdit und Stabilitat fir Umwelt-
matrizes vielversprechende Kandi-
daten sind - mit Nachweisgrenzen,
die sich zunehmend fiir reale Was-
serproben eignen.”®* Gleichzeitig
ermoglichen  In-situ-Optiksenso-
ren — basierend auf Fluoreszenz,
Absorption oder Streuung - eine
hohe Messfrequenz in Gewissern;
die Anwendung in dynamischen
Umgebungen bringt allerdings
noch Herausforderungen bei der
Kalibrierung mit sich, aufgrund
von Interferenzen mit Matrix und
Umweltbedingungen.®**")
Fir eine reale Umsetzung braucht
es dreierlei:
+ Die
Fouling-Resistenz der Sensoren

Langzeitstabilitit ~ und
muss gewdhrleistet sein.

+ Fur Datenvertrauen und Riick-
fuhrbarkeit sind Mess- und nutz-
bare Kalibrier- und Qualitatssi-
cherungsprotokolle im Feldbe-
trieb erforderlich.

+ Die Sensorik ist in datengetrie-
bene Okosysteme zu integrie-
ren: Hochfrequente Rohdaten

von Netzsensoren miissen mit

Chemometrie und KI-Algorith-

men verarbeitet werden, um ver-

lassliche Indikatoren fiir Betrei-
ber und Regulatoren zu lie-

fern.6%%3)

Oberflachenwasser

Abb. 7. Immunosensoren
fiir die schnelle Vor-Ort-

Transducer
(Signalumwandler)

Sind diese Voraussetzungen er-
fullt, entsteht ein hybrides Monito-
ring-System: Dezentral platzierte
PON-Sensoren liefern Echtzeitda-
ten, die durch klassische Labor-LC-
MS/MS-Analysen punktuell als Re-
kalibriert
Klaranlage kann dann zum Bei-

ferenz werden. Eine

spiel bei Stoflbelastungen adaptiv

reagieren, industrielle Einleiter
konnen Stoffeintrdge transparent
melden, und Behérden erhalten ein
dichteres Bild der Belastungsdyna-
mik. In dieser Vision entwickelt
sich die Umweltanalytik weg vom
laborgetriebenen Stichprobenmo-
dell hin zur vernetzten, orts- und

zeitaufgelosten Sensorik.

Michael Seidel,

TU Mtinchen, Garching
Mark-Steven Steiner,
Xylem Analytics, Weilheim
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Elektrochemische
Analytik

Die Moglichkeiten der elektroche-
Analytik  hinsichtlich
quantitativer Bestimmungen ha-

mischen

ben sich in den vergangenen Jah-
ren mafigeblich erweitert. Und das
auch aufgrund der Miniaturisie-
rung gekoppelter Plattformen: Mi-
krofluidische Systeme, die Proben-
strome prézise steuern, verbessern
Nachweisgrenzen und Reprodu-
zierbarkeit in komplexen Matrizes
und wurden vor allem fiir bioana-
lytische Aufgaben optimiert.*!
Daneben ist auch weiterhin die
Materialentwicklung ein Treiber
fir die Leistungsfahigkeit elektro-
chemischer Sensoren. Zweidimen-
sionale Materialien wie Graphen
und MXene, metallorganische Ge-
(MOFs)
Ubergangsmetalldichalkogenide

riistverbindungen und
vergroflern die aktive Oberfldche,
beschleunigen den Ladungstrans-
fer und verbessern die Selektivitit,
was die Bestimmungsgrenzen
senkt. Diese Fortschritte wirken
sich forderlich auf viele Anwen-
dungen aus, von der Spurenanaly-
tik bis hin zu tragbaren Point-of-ca-
re-Geraten.®”)

Gleichzeitig setzt sich die Inte-
gration modernster digitaler Me-
thoden durch. Mithilfe maschinel-
len Lernens werden informations-
reiche voltammetrische und impe-
dimetrische Datenséitze verarbei-
tet, Interferenzen kompensiert und
damit Mehrkomponentenquantifi-
zierungen moglich. Giordano et al.
berichten iiber neue Entwicklun-
gen bei Multi-output-Regression
und tber robuste Modelle fiir Echt-
zeitanalysen.*®)

Wichtig ist auch das Verkniipfen
elektrochemischer Messungen mit
In-situ- oder Operando-Spektrome-
trie. Die Weiterentwicklung spek-

troelektrochemischer Verfahren -

insbesondere  Schwingungsspek-
troskopie sowie UV/Vis-Spektral-
photometrie - erlaubt es, Zwi-

schenprodukte zeitaufgelost zu er-
fassen und so Reaktionsmechanis-

men aufzukldren. So lassen sich
elektrochemische Systeme besser
quantitativ modellieren.®”)

Auch die additive Fertigung
transformiert weiterhin die moder-
ne elektroanalytische  Praxis:
3-D-gedruckte Elektroden und Zel-
len eréffnen frei gestaltbare Geo-
metrien und gewdihrleisten defi-
nierte Stofftransportbedingungen
Oberfla-
chenfunktionalisierung. Dies ver-

sowie reproduzierbare
bessert die Sensitivitit und die
Standardisierbarkeit quantitativer
Analysen. Aktuelle Arbeiten be-
schiftigen sich mit Materialien
und Druckparametern fir klini-
sche und umweltanalytische An-
wendungen.68) Die gerateseitige In-
tegration schreitet ebenfalls voran:
Tragbare und implantierbare elek-
trochemische Biosensoren agieren
als vollstandige Gerateplattformen,
die Konzentrationen aus Korper-
flussigkeiten in Echtzeit liefern.
Hier stehen Stabilitdt, Multiple-
xing und digitale Anbindung im
Fokus der Bemiihungen.®
Klassische Techniken wie Diffe-
renzpuls- und Square-wave-Vol-
tammetrie sowie die elektrochemi-
sche Impedanzspektroskopie blei-
ben zentral, werden jedoch zuneh-
mend automatisiert und in mikro-
fluidische Systeme integriert, um
hohe

Durchsitze und robuste Kalibrie-
64-66)

geringe Probenvolumina,
rung zu gewahrleisten.

Auch die Nachhaltigkeit rickt
verstarkt in den Blick: Gearbeitet
wird an griinen Elektrolyt- und Fer-
tigungsstrategien sowie an der da-
tengetriebenen Qualitdtssicherung,
um Ressourcenverbrauch, Abfall-

mengen und Messunsicherheit
gleichzeitig zu reduzieren.®>®®
Zusammenfassend  zeigt die

jingste Literatur eine konvergente
Entwicklung: Neue Materialien, di-
gital gestiitzte Auswertung und
Operando-Techniken werden in mi-
niaturisierte, haufig additiv gefer-
tigte Gerdtesysteme integriert. Dies
erhoht die Empfindlichkeit, erwei-
tert den linearen Arbeitsbereich
und verbessert die Validitat quanti-
tativer Analysen von Realproben,

sei es in der biomedizinischen Di-
agnostik, der Umweltanalytik oder
der Prozessanalytik.

Gerd-Uwe Flechsig,
Hochschule fiir angewandte
Wissenschaften Coburg
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Chemische
Kristallographie

Die chemische Kristallographie
entwickelt sich rasant weiter und
verbindet klassische Strukturauf-
kldarung zunehmend mit der Be-
stimmung elektronischer Eigen-
schaften, reaktiver Prozesse und
KI-gestiitzter Algorithmen. Beson-
ders hervorzuheben ist die Elektro-
nendiffraktion (ED), die es durch
das Ionic Scattering Factor Model-
ling (iSFAC) moglich
macht, Partialladungen der Atome
direkt aus 3-D-ED-Daten abzuleiten
(Abbildung 8).”” Dieser Ansatz ver-

feinert fur jedes Atom eine Mi-

erstmals

schung neutraler und ionischer
Streufaktoren und erschliefit damit
eine neue Ebene experimenteller
Information: Neben Atompositio-
nen und thermischen Parametern
wird eine genuin physikalische Ei-
genschaft messbar. Anwendungen
auf organische Molekiile, Amino-
sauren und Zeolithe zeigen eine
hohe Ubereinstimmung mit quan-
tenchemischen Berechnungen; die
Methode benotigt zudem keine au-
fergewohnlich  hochauflésenden
Daten. Damit etabliert sich die
Elektronendiffraktion zunehmend
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als Werkzeug zur Analyse der elek-
tronischen Struktur im Kristall.

Eng verwandt damit ist die dyna-
mische Entwicklung der Quanten-
kristallographie, wie ein Special
Issue mehrerer Journals der Inter-
national Union of Crystallography
(IUCr) zeigt.”! Moderne Methoden
wie das Hirshfeld Atom Refine-
ment (HAR), Transferable Aspheri-
cal Atom Model (TAAM), Multipol-
modelle und die Quantum Theory
of Atoms in Molecules (QTAIM) er-
schliefen ein immer detaillierteres
Bild von Bindungssituationen, in-
termolekularen Kréften und Elek-
tronendichteverteilungen. Die Fort-
schritte reichen von hochprizisen
atomaren Modellen tber verbes-
serte thermische Bewegungsbe-
schreibung bis zu quantenche-
misch unterstiitzten Verfeinerun-
gen. Das macht deutlich, wie stark
die Verbindung von experimentel-
ler Kristallographie und theoreti-
scher Chemie geworden ist und
wie Elektronendichteanalysen zu-
nehmend materialwissenschaftli-
che und biologische Forschungsfra-
gen beeinflussen.”?)

Allméhlich entwickelt sich auch
die Photokristallographie zu einem
grofieren Forschungsfeld, das licht-
induzierte Prozesse im Festkorper
strukturell zuganglich macht. Fort-
schritte in Laser- und Detektortech-
nik erlauben es heute, angeregte
Zustinde und Bindungsdnderun-

).
Q&
5

Abb. 8. Oben: Experimentelle Partialladungen aus der iSFAC-Modellierung (lonic
Scattering Factor Modelling; links) im Vergleich zur klassischen Verfeinerung
(rechts). Unten: Ladungsverteilungen an Carboxylat- und Carboxylgruppen in
Tyrosin (links), Histidin (Mitte) und Ciprofloxacin (rechts). Reproduziert aus Lit. 70)

gen direkt im Kristall zu beobach-
ten — tiber Zeitfenster von Minuten
bis in den Pikosekundenbereich.”®)
Darauf aufbauend erweitern trans-
parente kristalline ,Flasks®, bei de-
nen Einkristalle quasi als Reakti-
onsgefifle dienen, das Spektrum zu
einer echten In-crystallo-Chemie:
Photochemische Reaktionen lassen
sich im Kristall auslésen und kurz-
lebige Zwischenprodukte unmittel-
bar strukturell abfangen.”* Dieser
Ansatz verbindet zeitaufgeloste
Strukturaufklarung mit kontrollier-
ter Reaktivitit und etabliert die
Photokristallographie zunehmend
als Werkzeug, um Mechanismen
im Festkorper aufzukliren.

Eine vierte Entwicklung betrifft
den Einsatz kinstlicher Intelli-
genz. Ein jlingst vorgestelltes hy-
brides Phasierungsmodell (phase
seeding) liefert grobe, von einem
Modell des maschinellen Lernens
(ML) erzeugte Phasenschatzungen
far rund zehn Prozent der intensi-
ven Reflexe und verbessert damit
die Effizienz klassischer Dual-
space-Methoden erheblich.”” Das
Phasenproblem von einer Regressi-
on zu einer Klassifikationsaufgabe
zu reduzieren steigert die Praktika-
bilitat kiinstlicher Intelligenz deut-
lich. Wihrend vollstaindige ML-
Phasierungsmodelle weiterhin
durch Datenmengen und Symme-
triekomplexitat limitiert sind, zeigt
das hybride Vorgehen klare Vortei-
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le bei groflen und nichtzentrosym-
metrischen Strukturen. Kiinstliche
Intelligenz erweitert damit etab-
lierte Algorithmen, anstatt sie zu
ersetzen, und trdgt zunehmend zur
Automatisierung und Robustheit
der Strukturlésung bei.

Anna Krawczuk,
Universitat Géttingen
Alexander Péthig,

TU Miinchen
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Kulturerbeforschung
und Archaometrie

Mit der Infrarotspektroskopie las-
sen sich hervorragend Materialien
kulturhistorischer Objekte charakte-
risieren. Die raumliche Auflésung
herkémmlicher Fourier-Transforma-
tions-Infrarot-Methoden  (u-FTIR)
bleibt jedoch durch die Beugungs-
grenze des Lichts begrenzt. Die na-
noskalige  Infrarotspektroskopie
iiberwindet diese Limitierung und
ermoglicht eine zerstérungsfreie
molekulare Analyse mit einer
rdaumlichen Auflésung im Nano-
meterbereich.

Es wurden mehrere nanoskalige
Infrarotspektroskopietechniken ent-
wickelt, mit rdumlichen Auflésun-
gen von etwa 20 Nanometern.”®””)
Diese umfassen hauptsachlich:

+ die Streulicht-Nahfeldmikrosko-
pie (scattering-type scanning
near-field optical microscopy,
s-SNOM), auch bekannt als Nano-
FTIR, und

+ die Rasterkraftmikroskopie kom-
biniert mit Infrarotspektroskopie
(atomic force microscopy infra-
red spectroscopy, AFM-IR).

57
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Beide Methoden kombinieren die
Rasterkraftmikroskopie (AFM) mit
Infrarotstrahlung,
sich jedoch in ihren Detektionsme-
chanismen: Nano-FTIR erfasst das

unterscheiden

von nanometergroflen Probenbe-
reichen direkt unter der AFM-Son-
de gestreute Licht, wiahrend AFM-
IR die lokale thermische Ausdeh-
nung misst, welche die Infrarotab-
sorption der AFM-Sonde hervor-
ruft.

Diese Techniken verbinden die
hohe rdumliche Aufl6sung der Ras-
terkraftmikroskopie mit der che-
mischen Spezifitit der Infrarot-
spektroskopie und ermoglichen so
nanoskalige chemische Bildgebung
und Spektralanalysen. Thre Ein-
satzgebiete sind vielfaltig — darun-
ter Lebenswissenschaften,
Photonik,
energie, Halbleitertechnik, Bioche-

Poly-
merforschung, Solar-
mie und Pharmazie —, und in jiin-
gerer Zeit kam auch die Kulturer-
beforschung hinzu. Die nanoskali-
ge Infrarotspektroskopie erlaubt
Identifikationen auf Molekiilebene
und chemisches Mapping von Zu-
sammensetzungen mit einer rdum-
lichen Auflésung, die herkémmli-
che Infrarotverfahren bislang nicht
erreichen konnten.

Die nanoskalige chemische Cha-
rakterisierung von Farbschichten
eroffnet in der Kulturerbefor-
schung neue Einblicke und ermog-
licht die Untersuchung zuvor un-
zuganglicher, komplexer Fragen zu
kiinstlerischen Techniken, Farbre-
zepturen und chemischer Reaktivi-
tat.

Jingste Studien fihrten zu be-
deutenden Durchbriichen beim
Verstiandnis der Chemie von Kiinst-
lerfarben und ihrer Alterungspro-
zesse. Beispielsweise deckten Nano-
FTIR und AFM-IR die Heterogeni-
tat in der Verteilung kristalliner
und amorpher Zinkcarboxylate
auf - dabei handelt es sich um Ab-
bauprodukte, die wihrend des
Trocknens und Alterns entstehen.
Zinkcarboxylate wurden dabei so-
wohl in einem Olfarbfilm aus dem
19. Jahrhundert nachgewiesen als
auch in Farbfilmen aus Zinkweif§

und Bindemitteln, die hergestellt
wurden, um das Alterungsphéno-
7879 Die Er-

kenntnisse helfen dabei, die Was-

men nachzustellen.
serempfindlichkeit solcher Farb-
systeme zu verstehen.

Die Techniken lieferten dariiber
hinaus eindeutige Nachweise fiir
eine lokal begrenzte photokatalyti-
sche Zersetzung von Leinolbinde-
mitteln an der Grenzfliche zu Ana-
89 Unter-

schiede in der Herstellungsweise

tas-Titanweif3-Pigmenten.

von Farben, die sowohl Proteine als
auch trocknende Ole enthalten —
die vorherrschenden traditionellen
Bindemittel -, fithren zu komple-
xen Nanostrukturen und chemi-
scher Heterogenitdt innerhalb der
Farben. Hier haben AFM-IR-Analy-
sen die rdumliche chemische Viel-
falt sowie die Reaktionswege orga-
nischer Komponenten in diesen
Materialien mit bisher unerreich-
ter Auflosung aufgeklirt.®)

Mit ihrer Fahigkeit, chemische
Zusammensetzung und Reaktivitat
im Nanomafistab zu untersuchen,
kann die nanoskalige Infrarotspek-
troskopie unser Verstindnis von
komplexen Materialien, die fur Er-
halt und Analyse des kulturellen
Erbes von entscheidender Bedeu-
tung sind, weiter vorantreiben.

Ester S. B. Ferreira,
Institut flir Restaurierungs- und
Konservierungswissenschaft, TH K6In
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Prozessanalytik

Prozessanalytische ~ Technologien
(PAT) unterstiitzen und ermogli-
chen Nachhaltigkeit und Transfor-
mation der chemischen, pharma-
zeutischen und biotechnologischen
Industrie. Aufgaben fiir PAT er-
wachsen aus biobasierten Rohstof-
fen und Recycling-Substratstromen:
Deren Zusammensetzung ist sehr
variabel. Griine PAT bedarf schnel-
ler Monitoringmethoden sowie Da-
tenanalyse mit KL%*% PAT-Losun-
gen fiir Einweg-Batch-Reaktoren in
biotechnologischen Prozessen wer-
den zunehmen. Hingegen ist das Po-
tenzial Kl-unterstiitzter Sensornetz-
werke noch nicht ausgeschopft.5*)
Zum 20-jahrigen Bestehen des Ar-
beitskreises Prozessanalytik der
Fachgruppe Analytische Chemie in
der GDCh wurde im Jahr 2025 ein
Sonderband von Analytical and

Bioanalytical Chemistry veroffent-
licht.%57)

Trennverfahren

Prozessindustriestandorte werden
oft als Chemieverbund betrieben.
Nebenprodukte oder Abfallstrome
werden so zu Substraten. Zum Salz-
recycling beim Chlor-Alkali-Elek-
trolyseverfahren werden die orga-
nischen Verunreinigungen einer
vorgeschalteten Polymerproduktion
im ppb-Bereich kontrolliert, da die
Verunreinigungen zu Spannungs-
erh6hung oder Beschadigung fiih-
ren konnen. Wie gut die Reini-
gungsschritte funktionieren, wur-
de mit Ionenchromatographie mit
Leitfahigkeitsdetektion und Fest-
phasenextraktion (solid phase ex-
traction-ion chromatography con-
ductivity determination, SPE-IC-
CD) online tiberwacht. Die Kombi-
nation lieferte gute Ergebnisse bei
komplexen Matrizes und niedrigen
Analytkonzentrationen; sie war ro-
bust und einfach handhabbar.®
Allgemein werden schnelle, leis-
tungsfahige Trennverfahren in
Kreislaufprozessen und Abwasser-
stromen an Bedeutung gewinnen.
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Schwingungsspektroskopie

Ethanol wurde in einem pharma-
zeutischen ~ Wirkstoffproduktions-
prozess wiedergewonnen. Um die
Ethanolqualitidt nach einem Reten-
tatkondensator zu iiberwachen,
diente eine Nahinfrarot(NIR)-Trans-
missions-Durchflusssonde  (Abbil-
dung 9), verbunden mit einem
NIR-Fourier-Transform-Spektrome-
ter. Die NIR-Analyse steuerte das
Rickgewinnungssystem, wobei der
Wassergehalt chemometrisch be-
stimmt wurde. Reduzierte Scope-
1-Emissionen, das heifst direkt
durch den Produktionsbetrieb ver-
ursachte Treibhausgasemissionen
aufgrund von  Ethanolverbren-
nung, wurden auf zirka 8800 Ton-
nen CO, pro Jahr geschitzt, Sco-
pe-3-Einsparungen, das sind nicht
durch den Produzenten verursach-
te Treibhausgasemissionen, auf zir-
ka 5750 Tonnen CO,-Aquivalente
pro Jahr.%%)

Um Industrie- und Siedlungsab-
falle zu rezyklieren ist es essenziell,
Kunststoffarten zu identifizieren
und zu trennen. Dafiir eignet sich
der mittlere Infrarotbereich (MIR)
aufgrund seiner Selektivitat fir
Kunststoffe sowie organisches Ge-
webe, Metalle und anorganische
Materialien. Eine schnell scannen-
de MIR-Anordnung mit einer Scan-
geschwindigkeit von 3-106 Pixeln
pro Sekunde mit 10 pm Ortsauflo-
sung kann solche Kunststoffe in
Abfallstromen charakterisieren und
simultan Oberflachen kontrastreich
abbilden (Abbildung 10).”V So las-
sen sich Partikel, Kunststoffteile
und Granulate erkennen und durch
einen MIR-Daten-gesteuerten Luft-
strom trennen.

Schwingungszirkulardichroismus
(VCD) in Kombination mit einem
Quantenkaskadenlaser mit exter-
nem Resonator (external resonator
quantum cascade laser, EC-QCL)
und einer verbesserten Stabilisie-
rung liefert gute Signal-Rausch-Ver-
héltnisse bei kurzen Aufnahmezei-
ten (Abbildung 11).”? So lasst sich
die absolute Konfiguration von Mo-
lekiilen ohne Adjuvantien bestim-

men, beispielsweise bei der Simula-
tion des Monitorings des Enantio-
mereniiberschusses von R/S-1,1-bi-
2-Naphthol in Losung” Mit EC-
QCL-VCD lassen sich auch die Se-
kundérstrukturen von Proteinen er-
mitteln und Proteindynamiken be-
obachten.™ So wird VCD anwend-

bar fiir das Online-Monitoring. | 2

Abb. 9. Nahinfrarot-
sonde im Rohr einer
Ethanolrecyclinganla-
ge. Foto: Bayer

Abb. 10. IR-Schnellabtaster mit 3- 106 Messpunkten pro Sekunde
zur Kunststofferkennung.®?

Single detector ) ee=+100 %

=5

A Absorbance | AAU*D

Balanced detector

| 1
TR If‘-‘k’)‘
Wavenumber / cm

Abb. 11. Instrument fiir Schwingungszirkulardichroismusmessungen (VCD) mit einem Quantenkaska-
denlaser mit externem Resonator als Lichtquelle (EC-QCL, unten). Konventioneller (single) und ausge-
glichener (balanced) VCD-Spektralrauschpegel (oben links) und VCD-Spektren von (S)-(-)- und
(R)-(+)-1,1-bi-2-Naphthol (oben rechts). ee = Enantiomereniiberschuss. Graphik: aus Lit. 92)
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Single-use-Technologien

Einwegprozesslosungen, auch Sin-
gle-use-Technologien genannt, be-
stehen aus vormontierten, sterilen
Komponenten, die nach einmaliger
Nutzung entsorgt anstatt gereinigt
werden. Sie sind hauptsdchlich in
der Biopharmazeutik bei der Medi-
kamentenherstellung im Einsatz.
Die Umstellung zu Einwegtechno-
logien reduziert Wasser- und Ener-
gieverbrauch fiir die Reinigung
und Sterilisation vor Ort.”)
Inline-Echtzeitiiberwachungen
senken Kontaminationsrisiken und
Materialverbrauch.” Impedanz-
spektroskopie und kapazititsba-
siertes Zellmonitoring kénnen bei
der Uberwachung kritischer Pro-
zessparameter eine grofere Rolle
einnehmen.”””® In der Biokraft-
stoffproduktion erhoht die PAT-ge-
steuerte  Fermentationskontrolle
die Ethanolausbeute und mini-
miert gleichzeitig den Rohstoffab-
fall.”” In der Lebensmittelindustrie
lassen sich durch NIR-Spektrosko-
pie Zutaten optimieren, Lebensmit-
telabfalle und Energieverbrauch

reduzieren.'®”)
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Chemometrie

Moderne KI-Methoden er6ffnen
neue Moglichkeiten, analytische
Daten auszuwerten, insbesondere
in der Nahinfrarot(NIR)-Spektro-
skopie. Wihrend klassische chemo-
metrische Verfahren wie die Par-
tielle Kleinste-Quadrate-Regression
(PLS) auch bei kleinen Datensétzen
robuste Ergebnisse liefern, benoti-
gen KI-Methoden grofiere Mengen
an Referenzdaten, konnen dann
aber mit heterogenen Matrizes um-
10" Themen wie Kalibrati-
und  Modellpflege
durch Transfer Learning und Do-

gehen.
onstransfer

main Adaptation vereinen klassi-

102) Zen-

sche Chemometrie und KI.
trale Herausforderungen in der
Praxis bleiben Validierung und
Probenahme.'*"1%%)

Ein Beispiel fir die Anwendung

moderner KI in der NIR-Analytik

ist das von Martin Lagerholm von
Perten Instruments vorgestellte
Modell zur NIR-Feuchtebestim-
mung.'” Ein tiefes, konvolutives
Netz (convolutional
neural network, CNN) wurde auf
etwa 150000 NIR-Spektren von Ka-
librierproben verschiedener Pro-

neuronales

dukte trainiert — von Sdgespdnen
bis zu Wurstprodukten. Der Ver-
gleich mit PLS und flachen neuro-
nalen Netzen zeigt: PLS bleibt bei
klar abgegrenzten Produktgruppen
und kleinen Datensitzen die Me-
thode der Wahl, wihrend neuro-
nale Netze ab etwa tausend Proben
stabile Vorhersagen auch fiir hete-
rogene Matrizes liefern. Tiefe
CNNs konnen sehr breite Produkt-
paletten mit einem einzigen Mo-
dell abdecken, sofern geniigend
viele und vielfaltige Kalibrierdaten
verfiigbar sind. Bei speziellen An-
forderungen wie stark variieren-
den Probentemperaturen inner-
halb eines Produkts sind lokale
Modelle weiterhin vorteilhaft. Die
Ergebnisse verdeutlichen das Po-
tenzial von Deep Learning in der
NIR-Analytik, zeigen aber zugleich,
dass erganzende klassische Metho-
den weiterhin unverzichtbar sind.
Wihrend grofle offentliche Da-
tensatze in anderen Bereichen, et-
wa der Bildverarbeitung, den
Durchbruch leistungsfahiger Mo-
delle ermoglichten, fehlen bisher-
vergleichbare Ressourcen in der
Spektroskopie.
wie sensAlfood stellen kuratierte
NIR-Datensitze bereit.'' Die Si-
mulation physikalischer Storeffek-

Erste Initiativen

te wie der Mie-Streuung eroffnet
weitere Moglichkeiten fir eine
spektroskopisch relevante Daten-
augmentierung.'””""13) Beides sind
wichtige Schritte hin zu grofleren
Trainingsdatensatzen.

In Zukunft lassen sich moglicher-
weise Foundation Models, die mit
Daten unterschiedlicher Modalita-
ten, Gerdte, Applikationen und
Analyten trainiert wurden, mit
Few-shot-Learning an neue oder
Einflussfak-
toren wie Erntesaison, Standort

anwendungstypische

und weitere anpassen, also mit nur
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wenigen neuen Referenzdaten.
Modell-Updates und  Domain
Adaptation sind fiir neuronale Net-
ze moglich."™ AuRer einer sehr
viel grofleren Datenbasis braucht
es fur echte spektroskopische
Foundation Models aber noch
mehr: So ist bislang unklar, welche
Architektur langfristig far hetero-
gene spektroskopische Daten opti-
mal ist. Im Unterschied zu bei-
spielsweise den rdumlichen Ach-
sen von Bilddaten hat die spektrale
Achse physikalisch absolute Bedeu-
tung. Ein Foundation Model sollte
unterschiedliche Spektralbereiche
interpretieren und auch fehlende
spektrale Abschnitte verarbeiten
konnen. Bislang arbeiten auch die
KI-Modelle auf vollstindig abge-
deckten, innerhalb der Anwen-
dung einheitlichen Spektralachsen.

Insgesamt verdeutlicht die aktu-
elle Forschung, dass tiefe neurona-
le Netze wie das KI-Modell von
Perten Instruments das Potenzial
haben, auch heterogene spektro-
skopische Daten vorherzusagen.
Klassische Verfahren wie PLS sind
nach wie vor unverzichtbar, insbe-
sondere bei kleinen Datensitzen
spezieller Anwendungen. Zusam-
men mit modernen KI-Methoden
bilden sie ein komplementéres
Werkzeug fiir die chemometrische
Praxis. Aber es profitiert nicht nur
die Chemometrie von Entwicklun-
gen in der KI, sondern auch umge-
kehrt: So erweitern Petersen und
Kucheryavskiy ein tiefes neurona-
les Netz fiir Bilddaten um eine ech-
te Einklassen-Klassifikation.!)

Das kirzlich erschienene virtuel-
le Special Issue der Trends in Analy-
tical Chemistry zum Thema Chemo-
metrie behandelt zudem die Model-
lierung des multivariaten Messfeh-
lers in der Spektroskopie,'® Multi-
variate Curve Resolution (MCR)

mit fehlenden Datenblécken,"”

au-
tomatisierte Auswertung von GC-
MS-Daten,"® Datenfusion,"” Aus-
wertestrategien fiir ortsaufgeloste
Einzelzell- Omics-Daten,'®) Einklas-

121) Ensemble-

sen-Klassifikation,
Modelle'” sowie die Interpretier-

barkeit von NIR-Spektren.'?

Fazit

- Es gibt Entwicklungen auf der
ganzen Breite: von klassischer
Statistik der Kreuzvalidierung bis
hin zu KI-Modellen.

Wichtige Dauerbaustellen sind

Modellvalidierung und Probenah-
me: Sie werden in der Anwen-
dung oft vernachléssigt.

Entwickelt wurden erste tiefe kon-
volutive neuronale Netze fur NIR-
Spektren, die breite Anwendungs-
bereiche abdecken - bislang aber
nur fir Daten von einem oder we-
nigen, sehr dhnlichen Spektrome-
termodellen.

Spektroskopische Foundation Mo-
dels brauchen weitere Forschung.

Claudia Beleites, Chemometrix,
Wolfersheim

Joscha Christmann, BASF,
Ludwigshafen
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Analytik in der
chemischen Industrie

Hohe Energiekosten, harte globale
Konkurrenz, veranderte Geopolitik
mit Abkehr vom Multilateralismus
und schwache Nachfrage - die che-
mische Industrie in Europa agiert
in einem schwierigen Umfeld.'*")
Massive Herausforderungen erei-
len uns zudem alle gleichzeitig: ra-
pider Klimawandel, hoher Ressour-
cenverbrauch und Umweltbelas-
tungen. Aufgrund der ausbleiben-
den wirtschaftlichen Erholung und
einer zunehmend angespannten
Lage braucht es dringend Maf3nah-
men, um insbesondere die Chemie-
industrie zu starken.

Das Chemicals Industry Package
(CIP) der EU und der Europdische
Aktionsplan fiir die Chemieindus-
trie (CIAP) wurden am 8. Juli 2025
verffentlicht.'” Das Paket er-
kennt die strategische und grofle
Bedeutung der Chemiebranche an;
der Aktionsplan legt konkrete
Mafinahmen fest, um die globale
Wettbewerbsfahigkeit der europi-
schen Chemiebranche zu sichern,
eine starke Produktionsbasis in
Europa zu erhalten und sie auszu-
bauen. Die Ziele sollen mit diesen
vier Handlungsfeldern erreicht
werden:
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Abb. 12. Modernes Analytiklabor mit automatisierter Probenvorbereitung und -analytik, automatisiertem Proben-
transport mit mobilen Robotern und integrierten Dashboards. Foto: BASF, M. Vranceanu

Starkung der Resilienz und des
globalen Handels,

Dekarboni-
sierung und Kreislaufwirtschaft,

Energieversorgung,

Schaffung von Leitmirkten und
Férderung von Innovation,

Vereinfachung und Straffung des
regulatorischen Rahmens.

Die chemische Analytik ist inner-
halb der Industrie gefragt, zu die-
sen Zielen beizutragen und die grii-
ne Transformation pragmatisch
mitzugestalten. Analytische Daten
sind beispielsweise zentraler Be-
standteil Produkt-
Substanzregistrierungen. Sie lie-
fern die Grundlage fiir toxikologi-
sche und 6kotoxikologische Studi-

vieler oder

en sowie fiir die anschlieflende Ge-
fahren- und Risikobewertung.
Kern der regulatorischen Analytik
ist es damit, die hohen europai-
schen Sicherheits- und Umwelt-
standards zu erfillen. Dies betrifft
unter anderem den Restriktions-
vorschlag fiir die Stoffgruppe der
per- und polyfluorierten Alkylsub-
stanzen (PFAS)."*® Um die Gesamt-
heit der Stoffgruppe zuverldssig
analytisch zu erfassen, sind neue
Methoden zu entwickeln, die ro-
bust und schnell bei verschiedenen

Matrizes angewendet werden kon-
nen. Themen wie die Polymer-
charakterisierung und die Analytik
von Mikroplastik stehen ebenfalls
im Fokus — aufgrund von erwarte-
ten oder bereits in Kraft gesetzten

127} Die chemische

Regulierungen.
Industrie muss die zugehorigen
Daten schnell und zuverldssig ge-
nerieren konnen. Konzepte wie
,Safe and Sustainable by Design*
und das Verbessern von Recycling-
prozessen ermoglichen es, Innova-
tion und die griine Transformation
miteinander zu verkniipfen und
beide voranzubringen.'?®)

Kiinstliche Intelligenz
und Automatisierung

Schnellere Innovationszyklen sind
entscheidend, um den Zeitraum bis
zur Markteinfithrung zu minimie-
ren. Fur effizientere, sicherere und
fehlerarmere Prozesse braucht es
robuste, schnelle (Online-)Metho-
den und einen hohen Grad an Au-
tomatisierung. Dabei erdffnet die
Kombination aus flexibler Automa-
tisierung und digitaler Transforma-
tion neue Moglichkeiten, die weit

iiber die klassische Prozessoptimie-
rung hinausgehen.'”” Moderne KI-
Tools sind heute integraler Be-
standteil des privaten und des be-
ruflichen Umfelds;®” sie werden
rasant weiterentwickelt und er-
moglichen inzwischen nicht nur
die klassische Mustererkennung in
groflen Datensitzen und die auto-
nome Optimierung von Labor-
Screening-Anlagen  mit
Analytik,"™ sondern sie steuern
und optimieren inzwischen auch
Produktionsanlagen.
agieren sie als intelligente Agenten,
die gesprochene Labordaten mit
Sprache-zu-Text-Funktionen doku-
mentieren, auswerten und nichste

Online-

Im Labor

Iterationen vorschlagen.”” Gleich-
zeitig gewinnen benutzerfreundli-
che Dashboards und Visualisie-
rungswerkzeuge an Bedeutung, um
Prozessiiberwachung und -steue-
rung zu vereinfachen. Die schnelle
Einfithrung neuer digitaler Werk-
zeuge stellt Organisationen jedoch
vor Umsetzungs- und Schulungs-
aufgaben. Tools und Systeme ent-
stehen scheinbar tiber Nacht. Das
erschwert es, Governance, Training,
Security, Troubleshooting und War-
tung aufrechtzuerhalten." Teams
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miissen befdhigt werden, diese In-
strumente einzusetzen, um die Pro-
duktivitat zu steigern und Kosten
zu senken.

Die Laborautomatisierung hat
sich von starren, spezialisierten L6-
sungen hin zu flexiblen, modularen
Systemen entwickelt. Kollaborative
Roboter (Cobots) und autonome
mobile Roboter (AMRs) sind heute
zunehmend Teil moderner Labore
und Produktionsstitten  (Abbil-
dung 12). Sinkende Cobot-Preise
und Low-code-Programmierlésun-
gen, bei denen sich Anwendungen
mit intuitiven grafischen Tools und
eingebetteten Funktionen entwer-
fen und entwickeln lassen, machen
die Automatisierung einfacher Auf-
gaben wie ,Pick and Place attrak-
tiv. Das demokratisiert die Automa-
tisierung und macht sie fiir unter-
schiedliche Laborgréfien zugang-
lich.* Um Effizienz und Sicher-
heit in Laboren weiter zu steigern,
entstehen zunehmend autonome
Analytiklabore. Mobile Cobots ma-
chen es méglich, Laborablaufe voll-
standig zu automatisieren, indem
sie Proben zwischen eigenstindi-
gen, automatisierten Geréten trans-

1359 Ein zentrales Thema

portieren.
dabei bleibt das Standardisieren
von Datenformaten, Kommunikati-
onsprotokollen und Schnittstellen:
Die vielen Gerdte und Softwarel6-
sungen erschweren Integration, Da-

tenaustausch und das Anwenden

von KITools.* Nur mit offenen
Standards ldsst sich eine nahtlose
Integration von Gerdten und Syste-
men in Workflows ermoglichen.
Plug-and-play-Losungen auf Basis
gemeinsamer Schnittstellen wer-
den zunehmend zu einem Aus-
wahlkriterium bei Investitionen in
neue Gerdte.

Die Rolle des analytischen Fach-
sich: Neben
klassischem chemischem Know-

personals wandelt

how sind digitale Kompetenzen,
Verstandnis fiir Automatisierung
und Datenanalyse gefragt. Die Aus-
und Weiterbildung muss interdis-
ziplinar erfolgen, um den Anforde-
rungen der digitalisierten Analytik
gerecht zu werden. Die industrielle
Analytik steht an einem Wende-
punkt: KI, flexible Automatisie-
rung und offene Standards eroff-
nen neue Chancen, stellen Unter-
nehmen aber auch vor die Aufga-
be, bestehende Strukturen und
Kompetenzen weiterzuentwickeln.
Wer die Herausforderungen aktiv
angeht, kann von einer effiziente-
ren und nachhaltigeren Analytik
profitieren. Digitalisierung und
Automatisierung werden damit
zum mafigeblichen Treiber fiir den
Wandel in der industriellen Analy-
tik und prdgen die Zukunft der
chemischen Industrie. Umso mehr
Bedeutung kommt auch der Hoch-
schulausbildung von Analytiker:in-
nen zu: Sie muss Digitalisierung

und Automatisierung berticksichti-
gen, damit wir international nicht
den Anschluss verlieren, sei es in
Akademia oder in der Industrie. M

Kathrin Wolter, BASF
Markus Haider, Wacker
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