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wir freuen uns, thnen nach einer langeren,
Corona-bedingten Pause eine neue Aus-
gabe des Forschungsmagazins ,Blick in die
Wissenschaft’ in der Ausgabe 44/45 pra-
sentieren zu kénnen.

Die Corona-Pandemie hat auch die Uni-
versitdt Regensburg und alle ihre Mitglie-
der vor grofse Herausforderungen gestellt.
Dennoch konnten zentrale Zukunftspro-
jekte weitergefihrt und umgesetzt wer-
den. So stellt vor allem die Grindung
unserer neuen Fakultat fur Informatik und
Data Science (FIDS) einen wahren Meilen-
stein in der Geschichte und Entwicklung
der Universitat Regensburg dar. Als grof3-
tes Strukturprojekt seit der Grindung der
Fakultat fur Medizin vor 30 Jahren ist un-
sere Informatikfakultat ein Zukunftsprojekt
von weitreichenden Dimensionen. Mit der
neuen strategischen Schwerpunktsetzung
im Bereich Informatik und Data Science
und vor allem auch der Querschnittsori-
entierung der neuen Fakultat sieht sich die
Universitat Regensburg sehr gut geristet,
ihre bisherigen Starken in diesen Bereichen
zu bUndeln, weiter auszubauen und zu

Liebe Leserinnen, liebe Leser,

vertiefen. Schlielich sind Digital Trans-
formations als eines der vier Gestaltungs-
felder und Zukunftsthemen in unserem
Hochschulentwicklungsplan 2025 fest ver-
ankert. Dieses Gestaltungsfeld adressiert
die neue Fakultat ebenso wie den Bereich
Integrated Sciences in Life, Health, and Di-
sease als ein weiteres Schwerpunktgebiet
unserer Universitat.

Die Grundsatzbeschllsse in den Gre-
mien der Universitat Regensburg im Som-
mer und Herbst 2019 zur Einrichtung der
neuen Fakultat erfolgten nach einer vor-
hergehenden Phase intensiver Planungen
dann letztlich fast zeitgleich mit der Regie-
rungserklarung des Bayerischen Minister-
prasidenten Dr. Markus Séder am 10. Ok-
tober 2019 und der Verkiindigung der
Hightech Agenda Bayern. UnterstUtzt und
beschleunigt durch die Mittel der High-
tech Agenda Bayern konnte der Auf- und
Ausbau der Fakultat fur Informatik und
Data Science zUgiger umgesetzt werden,
nachdem die neue Fakultat im Marz 2020
formal gegriindet und im Laufe des WS
2021/22 aus sich heraus handlungs- und

funktionsfahig wurde. Im Mai 2022 konn-
ten wir gemeinsam mit Ministerprasident
Dr. Markus Séder und Staatsminister fur
Wissenschaft und Kunst Markus Blume den
offiziellen Kickoff flr die Fakultat begehen.
Dass dieser komplexe Prozess im Kontext
der Herausforderungen der Corona-Pande-
mie vollzogen und abgeschlossen werden
konnte, ist ein Zeichen fir die Bedeutung
dieser gesamtuniversitar-strategischen
MalSnahme und fur den Ruickhalt fir das
Grof3projekt in der universitaren Gemein-
schaft.

Im Laufe des Grundungsprozesses
ist es gelungen, die verschiedenen Infor-
matiknahen und -interessierten Krafte
der Universitat an einen Tisch zu bringen
und gemeinsam ein zukunftsorientiertes
Konzept fur die Fakultdt zu entwickeln.
Ein externes Gutachten mit hochrangiger
Expertise skizzierte und evaluierte 2019
wesentliche inhaltliche Schwerpunkte und
Strukturierungen flr die neue Fakultat, an
denen sich in den Jahren 2019-2021 die
von Vizeprasident Prof. Dr. Nikolaus Kor-
ber geleitete Grundungskommission in der
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konkreten Arbeit zum Aufbau der Fakultat
orientierte. In insgesamt 15 Berufungsver-
fahren wurden die ersten neuen Profes-
suren in der Fakultat zligig besetzt — ein
Prozess, der in Kurze abgeschlossen sein
wird. Im Besetzungsprozess hat sich vor
allem auch gezeigt, wie attraktiv die Neu-
grundung einer Fakultat und die Moglich-
keiten zur Mitgestaltung und zum Aufbau
neuer Strukturen fUr Wissenschaftlerinnen
und Wissenschaftler sind und wie viel Zu-
kunftspotential von unserer neuen Fakul-
tdt ausgeht. So konnten wir zum Winter-
semester 2023/24 130 Studierende flr den
B.Sc. Informatik und den B.Sc. Data Science
begrufen.

Im vorliegenden Heft von ,Blick in die
Wissenschaft’ mochten wir lhnen nunmehr
vor allem die Forschungsaktivitdten der
Fakultat fur Informatik und Data Science
naher vorstellen. Dabei begllckwinsche
ich die Fakultat, dass sie bereits eineinhalb
Jahre nach ihrer vollstandigen Handlungs-
und Funktionsfahigkeit und wahrend der
weiteren Planungen zum Aufbau und der
Ausarbeitung ihrer Studiengange insbe-
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sondere im Master-Bereich ein so vielfal-
tiges Themenheft zu ihren aktuellen For-
schungsarbeiten vorlegen konnte.

Das facettenreiche und vielfdltige The-
menspektrum dieses Sonderhefts illustriert,
wie die Fakultat fur Informatik und Data Sci-
ence die an der Universitat Regensburg bis-
her vorhandenen IT-Kompetenzen erfolg-
reich bindelt und in die Zukunft gerichtet
erweitert. Sie ermaglicht die essentielle in-
terdisziplinare Vernetzung mit der gesamten
Universitat, von den Geistes- und Sozialwis-
senschaften bis zu den Natur- und Lebens-
wissenschaften. Die Beitrage verdeutlichen,
wie interdisziplinare Forschung das Funda-
ment starker methodischer und fachlicher
Grundlagen weiterentwickelt und wie die
bisherigen Informatik-Schwerpunkte der
Universitat Regensburg (Computational Sci-
ence, Informationswissenschaft, Medienin-
formatik, Wirtschaftsinformatik) erfolgreich
in die neue Fakultat Uberflhrt werden konn-
ten und die Querschnittsorientierung unter-
stltzen.

Das vorliegende Heft mit seinem
Schwerpunkt auf aktuellen Forschungsar-
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beiten begleitet den im Wintersemester
2023/24 erfolgten Start der beiden grund-
standigen Bachelor-Studiengange Informa-
tik und Data Science. Ein kurzer Uberblicks-
beitrag zur Lehre in der neuen Fakultat
zeigt anschaulich die bereits gewachsene
Vielfalt der Informatikstudiengange und
die intensive und gelebte Verbindung von
Forschung und Lehre auch an dieser neuen
Fakultat.

Unsere neue Fakultat leistet hervorra-
gende Arbeit und ich bin sicher, dass Ihnen
die nachfolgenden Seiten einen spannen-
den Einblick in die verschiedenen Facetten
der FIDS geben werden. Ein ganz beson-
deres Dankeschén mochte ich an dieser
Stelle an das gesamte Dekanat der Fakul-
tat fur Informatik und Data Science und
insbesondere an Forschungsdekanin Prof.
in Dr. Meike Klettke richten, die flr diese
Sonderausgabe die Koordinationsarbeit
der vorliegenden Ausgabe federfiihrend
Ubernommen hat.

Prof. Dr. Udo Hebel
Prasident der Universitat Regensburg

Einzelpreis € 7,00
Doppelheft € 14,00

Jahresabonnement

bei zwei Ausgaben pro Jahr

€10,00 / ermaRigt € 9,00

Fir Schiler, Studierende und Akademiker/
innen im Vorbereitungsdienst (inkl. 7 %
MwSt.) zzgl. Versandkostenpauschale

€ 1,64 je Ausgabe. Bestellung beim Verlag.

Fur Mitglieder des Vereins der Ehemaligen
Studierenden der Universitat Regens-
burg e.V., des Vereins der Freunde der Uni-

versitat Regensburg e.V. und des Vereins

ehemaliger Zahnmedizinstudenten Regens-
burg e.V. ist der Bezug des Forschungsma-
gazins im Mitgliedsbeitrag enthalten.
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Maschinelles Lernen
mit Anwendungen in den
Naturwissenschaften

Prof. Dr. Merle Behr, Dr. Markus Schmitt

Eine der zentralen Triebfedern fir die Ent-
wicklung moderner Methoden des ma-
schinellen Lernens ist die Verflgbarkeit
zuvor unvorstellbar grofser Datenmengen
durch umfassende Digitalisierung und die
weltweite Vernetzung Uber das Internet.
Auf dieser Grundlage konnten zum Bei-
spiel auf den Gebieten der Bilderkennung,
der Verarbeitung natlrlicher Sprachen
und der automatischen Strategiefindung
in komplexen Umgebungen bedeutende
Durchbriiche erzielt werden, wodurch das
maschinelle Lernen auch unseren Alltag

zunehmend mitbestimmt. In dieser Hin-
sicht zeigen insbesondere die neuesten
Sprachmodelle wie GPT oder Bard zukinf-
tige Maglichkeiten auf, die noch vor kur-
zem undenkbar erschienen, und illustrieren
damit populér die Bedeutung dieser tech-
nologischen Umwalzung.

Auch in den Naturwissenschaften spie-
len die Methoden des maschinellen Ler-
nens eine stetig wachsende Rolle. Viele
Experimente oder Computersimulationen
erzeugen grofse, hochdimensionale Da-
tenmengen, aus denen die entscheidende

Information flr die wissenschaftliche Er-
kenntnis extrahiert werden muss. Diese
Anwendungen stellen spezielle Anforde-
rungen an die verwendeten Algorithmen,
da sie oft besonders prazise sein mussen,
statistische Abweichungen zu quantifizie-
ren sind und die Funktionsweise durch-
schaubar sein muss, um wissenschaftliche
Schlisse zu ziehen. Die Herausforderung
besteht also darin, effiziente Algorithmen
zu entwickeln, die idealerweise gleichzei-
tig den Analysemethoden der mathema-
tischen Statistik zuganglich sind. DarUber

Eingabe: Gen 1, Gen 2, ...

Ausgabe:
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1 Schematische Darstellung des Random Forest Algorithmus angewendet auf genetische Daten, um eine Krankheit vorherzusagen. Fur ein Individuum,
bei dem eine Krankheit vorhergesagt werden soll, werden unterschiedliche genetische Informationen (z.B. Uber Gen 1, Gen 2, usw.) als Eingabe an den
Algorithmus Ubergeben. Der Algorithmus hat vorab aus Trainingsdaten unterschiedliche Entscheidungsbaume erlernt. Jeder Entscheidungsbaum liefert eine
Vorhersage, ob das Individuum krank oder gesund ist. Die Vorhersagen der unterschiedlichen Entscheidungsbaume werden dann im Random Forest Algo-
rithmus zu einer einzigen Vorhersage zusammengefasst.
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2 Schematische Darstellung eines kiinstlichen neuronalen Netz, das eine quantenmechanische Wellen-
funktion in komprimierter Form reprasentiert. In diesem Beispiel ordnet die Wellenfunktion jeder még-
lichen Kombination von »up«- (blau) und »down«- (rot) Zustanden der 16 quantenmechanischen Spins
(links im Bild) eine komplexe Zahl (rechts im Bild) zu. Anstelle einer grofSen Nachschlagetabelle, in der alle
Werte gespeichert sind, verarbeitet das neuronale Netz die gegebene Konfiguration und berechnet die
zugehorige komplexe Zahl. Es ist dabei durch eine kleinere Menge von Gewichten () parametrisiert und
stellt in diesem Sinne eine komprimierte Form der Wellenfunktion dar.

hinaus hat die allgemeine Forschung an
Methoden des maschinellen Lernens neue
algorithmische Bausteine hervorgebracht,
die als Teil wissenschaftlicher Computersi-
mulationen auch die Erzeugung von Daten
beschleunigen kénnen.

Der Lehrstuhl »Maschinelles Lernen«
an der Fakultat fur Informatik und Data
Science beschaftigt sich neben der grund-
legenden Entwicklung und Analyse von
Methoden des maschinellen Lernens insbe-
sondere mit deren Anwendungen auf den
Gebieten der Biologie, Medizin und Physik.
Im Folgenden werden zwei Beispiele kon-
kreter erlautert, in denen zwei der bekann-
testen und erfolgreichsten Algorithmen
des maschinellen Lernens verwendet wer-
den: der Random Forest Algorithmus mit
Anwendung in der Genetik und Klnstliche
Neuronale Netzwerke mit Anwendung in
der Quantenphysik.

Genetische Interaktionen in
Baumen des Random Forest

Innerhalb zahlreicher Fachgebiete der
Medizin und Biologie stellt sich eine es-
senzielle Frage: Wie hangen genetische
Merkmale und phanotypische Eigen-
schaften, wie beispielsweise das Auftre-
ten bestimmter Krankheiten, miteinander
zusammen? Diese Verbindung ist in den
meisten Fallen duferst komplex. Zum einen
beeinflussen oft vielfaltige genetische Va-
rianten das Erscheinungsbild einer Krank-
heit. Zum anderen interagieren diese ge-
netischen Varianten haufig auf komplexe
Weise miteinander, wodurch ihr Einfluss,
etwa auf die Auspragung einer Krankheit,
nicht isoliert betrachtet werden kann.
Methoden des Maschinellen Lernens stel-

38 ®m
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len eine Moglichkeit dar, solche komple-
xen, nicht-linearen Zusammenhange aus
Datensatzen zu erlernen. Eine besonders
effektive Gruppe von Algorithmen zur
Darstellung von Interaktionseffekten sind
sogenannte tree-ensemble Methoden,
wobei der Random Forest Algorithmus als
einer der prominentesten und erfolgreichs-
ten Vertreter gilt. Im Gegensatz zu kinst-
lichen neuronalen Netzen, die auf einer
Netzwerkstruktur basieren (siehe nachster
Abschnitt), nutzen Random Forests Baum-
strukturen. Dabei werden verschiedene
Entscheidungsbdaume kombiniert, um
Zusammenhange — beispielsweise zwi-
schen genetischen Variationen und Krank-
heitsbildern — darzustellen. Abbildung 1
zeigt eine schematische Darstellung ei-
nes solchen Random Forest Algorithmus.
Die Arbeitsgruppe um Professorin Merle
Behr widmet sich unter anderem der He-
rausforderung, wie sich Interaktionsef-
fekte aus den Baumstrukturen des Ran-
dom Forests auf eine leicht verstandliche
Art extrahieren lassen. Dieser Ansatz er-
maoglicht es Medizinern und Biologen,
die komplexen Zusammenhange, die der
Random Forest erlernt hat, nachzuvoll-
ziehen. Letztendlich kann dies dazu bei-
tragen, gezielte TherapiemaBnahmen fur
Krankheiten zu entwickeln. Zum Beispiel
kooperiert die Arbeitsgruppe eng mit
Medizinern und Biologen innerhalb des
DFG Transregio TRR 374, wo Forschung
an Nierenerkrankungen betrieben wird.
Ein zentraler Schwerpunkt der Arbeits-
gruppe Behr liegt dabei nicht nur auf der
Entwicklung von Methoden und Algo-
rithmen — beispielsweise zur Extraktion
von Interaktionseffekten mittels Random
Forests — sondern auch auf der mathema-
tischen und statistischen Analyse dieser

Maschinelles Lernen

Ansatze. Dies ermdglicht es einerseits, die
Bedingungen zu identifizieren, unter denen
die verwendeten Methoden valide Ergeb-
nisse liefern. Andererseits lasst sich die
Unsicherheit der Ergebnisse mathematisch
prazise quantifizieren. Beides ist gerade bei
medizinischen Anwendungen von grof3er
Bedeutung, da hier eine besonders hohe
Zuverlassigkeit und Interpretierbarkeit der
Ergebnisse notwendig ist.

Simulation komplexer Quanten-
systeme mit kinstlichen
neuronalen Netzwerken

Die Simulation komplexer Quantensysteme
stellt eine der grofden Herausforderungen
in der rechnergestutzten Physik dar. Die
mathematische Modellierung basiert auf
einem Zustandsraum, der exponentiell mit
der Zahl der im System enthaltenen Teilchen
wachst, wodurch naive Herangehenswei-
sen selbst die Kapazitatsgrenzen der grof3-
ten Supercomputer sehr schnell erreichen.
Fur effizientere Algorithmen muss die zu-
satzliche Struktur physikalisch interessanter
Zustande genutzt werden, um eine kompri-
mierte Beschreibung zu erhalten. Wahrend
man die Besonderheiten vieler relevanter
Situationen verstanden und in numerischen
Methoden nutzbar gemacht hat, sind Sys-
teme jenseits des Gleichgewichts oder in
zwei raumlichen Dimensionen weiterhin
aulBerst schwierig zu behandeln. Um dieses
Regime zu erschlief3en, das aktuell in den
Fokus experimentell realisierter Quanten-
simulatoren rickt, verfolgt unsere Arbeits-
gruppe Computational Quantum Science
unter der Leitung von Dr. Markus Schmitt,
einen neuen Ansatz, der auf der Kompres-
sion des quantenmechanischen Zustands
durch kunstliche neuronale Netzwerke be-
ruht (siehe Abbildung 2). Wahrend diese
Methodenentwicklung einerseits von den
allgemeinen Fortschritten im Bereich des
Deep Learning profitiert, sind fur die nume-
rischen Simulationen gleichzeitig spezielle
Herausforderungen zu bewaéltigen — zum
Beispiel, weil zur Optimierung der neurona-
len Netze anders als in herkdmmlichen An-
wendungen die Trainingsdaten aus diesen
selbst generiert und mit den physikalischen
Bewegungsgleichungen kombiniert wer-
den mussen. Erste Anwendungen demons-
trieren, dass auf diesem Weg neue physi-
kalische Situationen numerisch zuganglich
werden, wie etwa universelles Verhalten in
der Phasenlibergangsdynamik von zweidi-
mensionalen Quantenmagneten.
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3 Gruppenbild der Mitglieder des Lehrstuhls fir Maschinelles Lernen an der Fakultat fir Informatik und Data Science. Hinten (von links nach rechts):
Dr. Markus Schmitt (Gruppenleiter), Dr. Jonas Rigo, WIladislaw Krinitsin, Nicolas Ihlo, Prof. Merle Behr (Lehrstuhlinhaberin); vorne (von links nach rechts):
Laura Pietschmann (Sekretariat), Mohammad Abedi, Dr. Kata Vuk, Francesca de Franco

DREI FRAGEN ...

Welche Entwicklung im Bereich Data
Science hat Sie im letzten Jahr am
meisten (iberrascht?

Wie wahrscheinlich die meisten Wissen-
schaftler im Bereich Data Science fallt
uns hier als erstes ChatGPT ein. Was uns
auch Uberrascht hat, ist, dass Europa bis
jetzt keine groferen Anstrengungen un-
ternimmt, um ein eigenes Large Language

Welche Entwicklung in dem Bereich
Data Science wiinschen Sie sich fiir die
ndichsten 5 Jahre?

Eine noch bessere Digitalisierung und Ver-
fligbarkeit von Daten, die fir wissenschaft-
liche Publikationen verwendet werden; au-
fSerdem eine Etablierung von Data Science
als eines der grundlegenden Studienfacher
in Deutschland.

Welches Problem méchten Sie gern
durch Ihre Forschung I6sen?

In der Data Science findet haufig theore-
tische und angewandte Forschung ge-
trennt voneinander statt. In unserer Ar-
beitsgruppe mochten wir beides moglichst
gut miteinander verbinden, weil wir davon
Uberzeugt sind, dass beide Bereiche vonei-
nander profitieren.

Model zu etablieren.

Prof. Dr. Merle Behr

leitet seit 2022 den Lehrstuhl fir
Maschinelles Lernen an der Uni-
versitat Regensburg. Nach ihrer
Promotion in Mathematik an der
Georg-August Universitat Got-
tingen im Jahr 2018 verbrachte
sie zweieinhalb Jahre als Postdoc
und Neyman Visiting Assistant
Professor am Department of Sta-
tistics der UC Berkeley. Vor ihrem
Wechsel nach Regensburg war
sie in der Pharmaforschung der
Bayer AG tatig. lhre Forschung
konzentriert sich auf die statisti-
sche Analyse und Weiterentwicklung von Methoden des Maschi-
nellen Lernens, insbesondere tree-ensemble Methoden, change-
point Methoden, causal inference und blind source separation.

Foto © Markus Schmitt

Foto © Markus Schmitt

Dr. Markus Schmitt

leitet die Gruppe “Computational
Quantum Science” im Lehrstuhl
Maschinelles Lernen an der
Universitat Regensburg. Gleich-
zeitig ist er Helmholtz Young
Investigator Group Leader am
Forschungszentrum Julich. Nach
seiner Promotion in Physik an der
Georg-August-Universitat Gottin-
gen im Jahr 2018 absolvierte er
verschiedene Postdoc-Stationen,
z.B. als Leopoldina Postdocto-

ral Fellow an der UC Berkeley.
Seine Forschung dreht sich um
komplexe Quantensysteme jenseits des Gleichgewichts, mit einem
Fokus auf der Entwicklung von neuen numerischen Methoden, die
Ideen des maschinellen Lernens mit einbeziehen.

® 39

Blick in die Wissenschaft 44/45



	_bidw-44-45-editorial
	bidw-44-45-maschinelles-lernen-mit-anwendungen-in-den-naturwissenschaften



