EDITORIAL |

Biologie und Kiinstliche
Intelligenz als
natiirliche Partner

ein Tag vergeht ohne Berichte, Kommentare und Beitrige zu

den Chancen und Risiken der Anwendung kiinstlicher Intelli-
genz (KD in allen Lebensbereichen. Inwieweit betrifft dies die Bio-
logie? Die Lebenswissenschaften und diverse Ansitze generativen
maschinellen Lernens sind ideale Partner, denn ihre zielgerichtete
Kombination erdffnet fundamental neue Einsichten und verspricht
eminenten Erkenntnisgewinn. Aber auch im engen und weiten Um-
feld der Wissenschaft indert KI die Praktiken. Diese Entwicklung
ermoglicht neue Herangehensweisen beim Planen von Experimen-
ten, Extrahieren von Methoden, Erheben von aggregierten Daten
oder beim Publizieren und betrifft die gesamte Wissenschaft und
Wissenswelt, aber insbesondere die Biologie.

Unter den Naturwissenschaften vertritt die Biologie eine einzig-
artige Breite an Komplexititsebenen - moglicherweise nur iibertroffen
von der Astronomie. An dem einen Ende der Skala befassen sich die
Biochemie und Biophysik nanoskopisch mit einzelnen molekularen
Prozessen. Am anderen Ende beschreibt die Okosystembiologie die
grof3riumigen Wechselbeziehungen innerhalb der Biosphire. Je nach
Betrachtung konnen zahlreiche Ebenen unterschieden werden, die auf
jeder hoheren Ebene neue Eigenschaften aufweisen. Das Charakteris-
tikum jeder Ebene sind die unermessliche Vielzahl und Unterschied-
lichkeit der zu berticksichtigenden Wechselwirkungen von Molekiilen,
Zellen, Organen, Organismen, Populationen und Okosystemen.

Molekulare Wechselwirkungen und Kl in der Zellbiologie
Wenn wir eines Tages alle relevanten molekularen Interaktionen in
ciner Zelle und den subzelluliren Kompartimenten vorhersagen und
modellieren konnen, dann hitten wir die Zellbiologie tief durchdrun-
gen, ja moglicherweise verstanden. Betrachten wir eine typische klei-
ne eukaryotische Zelle der Dimension von 10 X 4 X 5 um?>. Diese
Zelle mag 600 Mio. Polypeptidmolekiile, 2 Mio. Nukleinsiuremolekii-
le (deren Grofle von Zigmillionen zu einigen wenigen Nukleotiden
reicht), 30 Mrd. Metabolite und Ionen sowie 5 Billionen Wassermo-
lekiile enthalten. Die Zahl der unterschiedlichen Polypeptide nimmt
stark zu, wenn alternative Spleiflvarianten und posttranslationale
Modifikationen berticksichtigt werden. Insoweit werden Analysen
moglicher molekularer Interaktionen und kausaler Zusammenhinge
bislang meist extrem reduktionistisch angelegt.

Die Durchdringung dieser Wechselwirkungen verlangt nach neuen
Ansitzen und wird durch maschinelles Lernen wesentlich profitie-
ren. Mit der Proteinmodellierung durch AlphaFold [1] hat es einen
ersten Quantensprung an iiberzeugenden Strukturvorhersagen fiir
Proteine durch KI gegeben, die nun um die Komponente der
wechselseitigen Bindung - beispielsweise eines Wirkstoffes an
ein Zielprotein - erweitert wurde [2]. Insoweit liberrascht es nicht,
dass diese Fortschritte als beeindruckendes Beispiel erfolgreicher
KI-Anwendung in der Biologie herangezogen werden. Die Weiter-
entwicklung solcher KI-Anwendungen in Kombination mit zelluld-
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ren Modellen wird uns Schritt fiir Schritt zu einem umfassenderen
Verstindnis der Zellbiologie fiihren.

Wie weit sind wir wirklich?

Eine Recherche in der Datenbank Web of Science mit den Such-
begriffen Artificial Intelligence und Bio* findet mehr als 20.000 Pu-
blikationen, von denen sich viele mit medizinischer Diagnostik be-
fassen, aber auch mit Biodiversitit, Mikroskopie, Tieren, Verhaltens-
biologie oder zellulirer Signalverarbeitung. Allerdings stellen viele
der Artikel Meinungsbilder und Prognosen vor und nur ein kleinerer
Anteil erfolgreiche KI-Projekte.

Erfolgreiche Anwendungen der KI in der Biologie betreffen vor
allem die Objekt- und Mustererkennung und die Verarbeitung von
,Big Data“ und sind letztendlich konsequente Weiterentwicklungen
der Bioinformatik mit zusitzlichen (automatisierten) Riickkopplungs-
mechanismen, die zur Weiterentwicklung der Programme fiihren.
Trainierte Objekterkennung in mikroskopischen oder makroskopi-
schen Bildern, Erkennen von Verhaltensregeln anhand von bei-
spielsweise satellitengestiitztem Individuen-Tracking im Freiland,
Modellierung molekularer oder individueller Prozesse sind Anwen-
dungsfelder, deren Vielfiltigkeit beindruckend ist.

Interaktion von Organismen als Feld fiir KI-Forschung

Ein weiteres Beispiel fiir zukiinftige KI-Anwendungen sind die diver-
sen organismischen Wechselwirkungen in der Natur, sei es in der
Rhizosphire oder der Darmflora. Ein Anteil von 15 Prozent der Welt-
biomasse wird den Bakterien zugeschrieben, zwei Prozent den Pil-
zen, ein Prozent den Protozoen und nur 0,3 Prozent den Tieren [3].
Den Rest stellen die Pflanzen. In einem Gramm Bodenprobe befin-
den sich vielfach mehr als 50.000 Arten. Die Identifizierung der
Spezies und Abschitzungen ihrer Menge gelingen zunehmend bes-
ser mit metagenomischen Ansitzen, die die Gesamtheit der Erbin-
formation in einem Lebensraum erfassen. Nichstes Ziel wird sein,
die positiven, negativen und neutralen Wechselbeziehungen zwi-
schen den Organismen zu beschreiben.

Wie im Beispiel der molekularen Wechselwirkungen untersuchen wir
derzeit stark vereinfachte Systeme. Ein umfassenderes Verstindnis der
vielfiltigen Interaktionen zwischen den Arten im Boden inklusive der
Pflanzenwurzeln werden KI-Ansitze eroffnen. Diese Erkenntnisse wer-
den die Entwicklung von Strategien unterstiitzen, um etwa die Pflan-
zengesundheit in der Landwirtschaft zu erhohen. Kl-basierte Ansitze
werden uns in die Lage versetzen, die eingangs dargestellten Kom-
plexititsebenen besser miteinander zu verkniipfen - beispielsweise
die molekularen Zellmodelle mit den organismischen Interaktionen.

Prognose zur Kl im wissenschaftlichen Erkenntnisgewinn
Ein Editorial erlaubt es, Meinungen zu formulieren und den Anstof
zur Diskussion zu geben. Abbildung 1 zeigt den Ablauf eines For-
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schungsvorhabens von der anfinglichen Be-

in das Programm unterschiedliche Ergebnisse

standsaufnahme bis hin zur Veroffentlichung Recherche s erzielt werden. Der sorgfiltige Umgang mit
neuer Erkenntnisse. Die sechs Kistchen rechts i dieser Variabilitit wird neue Regeln guten
neben den Arbeitsschritten zeigen meine Ein- EEETEE SR e wissenschaftlichen Arbeitens verlangen. Der
schitzung zu der Frage, welchen Stellenwert e Generalsekretir der Vereinten Nationen Ant6-
KI-basierte Verfahren kurzfristig (rot) und mit- experimentelle Planung | (11 1] nio Guterres fasste dies beim Al for Good
telfristig (grin) einnehmen konnten. Graue Methodenwahl I Global Summit am 6. Juli 2023 [5] mit drei
Kistchen geben an, dass meines Erachtens KI prinzipiellen Forderungen zusammen: Einhal-
qualitativ und quantitativ auf absehbare Zeit Datenerzeugung O tung der Menschenrechte, volle Transparenz
keine Rolle in der Spitzenforschung spielen und Rechenschaftspflicht. Dies gilt fiir die
wird. Bereits beim Entstehen dieses Editorials Datenauswertung EEEE N Anwendungen der KI in der Wissenschaft in
diskutierten Kolleg/-innen und ich {iber die na- Bildanalyse OO gleicher Weise.
heliegendste Verteilung der roten, griinen und Interessant ist, dass KI dazu beitragen
grauen Kistchen - diskutieren Sie doch bitte {Meta-) Datenvergleich | [ konnte, die Wissenschaft zu demokratisieren,
mit (— karljosef.dietz@uni-bielefeld.de). da die Entwicklung generativer KI auf verfiig-
Bl et EEnEn baren Datensitzen aufbauen kann und somit
Kurz- und mittelfristiger Einsatz von KI- entkoppelt von der ressourcenintensiven
basierten Methoden Verdfrentlichung] CICICC Durchfiihrung von Experimenten oder Ana-

Trainierbare KlI-basierte Programme zur Bild-
analyse und Musterkennung werden, wie
oben ausgefiihrt, kurzfristig zum allgemein
genutzten Mittel der Wahl der Biowissen-
schaften. Die Bestandsaufnahme des Wissens
in der anfinglichen und begleitenden Recher-
che, die Methodenwahl fur die durchzufiih-
renden Experimente, der Vergleich mit ver-
fligbaren (groflen) Datensitzen und die Abfassung der Veroffentli-
chungstexte werden ebenfalls kurzfristig von KI profitieren. Bereits
heute extrahieren Datenbanken experimentelle Methoden aus Pub-
likationen und stellen diesen Fundus teils gegen Entgelt zur Verfii-
gung. Die Autor/-innen werden um Priifung gebeten, was entweder

Abb. 1 Mégliche Bedeutung von Kl in
den einzelnen Schritten des wissen-
schaftlichen Erkenntnisprozesses

zeigt, dass publizierte Methoden leider hiufig unvollstindig oder die
extrahierten Methodenbeschreibungen fehlerhaft sein konnen. Pub-
compare.ai wirbt mit mehr als 40 Millionen experimentellen Proto-
kollen [4]. Verlage entwickeln Verfahren, um die Nutzung grofder
Sprachprogramme (Large Language Models, LLM wie ChatGPT4) in
eingereichten Publikationen nachzuweisen. Die Verlage sind zuver-
sichtlich, dies zu erreichen, wobei sich die Frage stellt, ob verbes-
serte KI-basierte Programme nicht der Aufdeckung durch die aktu-
ellen Analyseprogrammen entkommen.

In wesentlichen Prozessen der Wissenschaft (Abbildung 1) kann
mittelfristig eine zunehmende Bedeutung von KI-Ansitzen prognos-
tiziert werden. Die griinen Kistchen beschreiben diese Perspektive.
Es wird in den kommenden 5-10 Jahren spannend werden, die tat-
sichliche Entwicklung zu beobachten.

Aber wie sieht es mit dem zentralen Element biowissenschaftli-
cher Forschung, der Hypothesenbildung, aus? Drei der sechs Kist-
chen habe ich griin eingefirbt. Bereits heute gibt es viele Forschungs-
projekte, deren Ausgangshypothesen eher oberflichlich sind. Inso-
weit wird KI dazu beitragen konnen, solche Hypothesen zu
verfeinern. Weniger wahrscheinlich ist dies bei innovativen und
originellen Hypothesen.

Regeln fiir KI-basierte Ansdtze
Ein Charakteristikum generativen maschinellen Lernens ist ein brei-
ter Losungsraum, so dass bei wiederholter Eingabe derselben Daten
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lysen ist. Hier fiigen sich Open Data, Open
Science und KI zu einer vielversprechenden
Perspektive zusammen. Dazu sollten mog-
lichst bald die Curricula in der Oberstufe und
in den betroffenen Studienfichern angepasst
werden, um mit den Chancen, Anwendungen
und Risiken von KI vertraut zu machen.

Die Risiken, die mit der Anwendung von
KI in der Wissenschaft verbunden sind, sind vielfiltig und reichen
von ungepriifter Datentibernahme, fehlender Offenlegung der Algo-
rithmen, Programmstrukturen und Trainingsdaten bis hin zur Enteig-
nung der Forschenden durch fehlende Zitierung und Marginalisie-
rung der Einzelbefunde. Und schliefllich kann es zu einer KI-Dege-
neration kommen, wenn KI-generierte Aussagen von KI-Programmen
weiterverwendet werden und dadurch an Sinn und Bezug verlieren.
Trotzdem gehoren KI-Anwendungen zu dem zu begriiRenden Reper-
toire der Wissenschaft, denn KI wird bei aller Kritik zu einer Be-
schleunigung von Entwicklung in vielen Bereichen fiihren, die Viel-
falt und die Differenziertheit neuer Erkenntnisse betrichtlich erho-
hen und insbesondere zur Losung komplexer Probleme erheblich
beitragen.
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