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(57) Zusammenfassung: Die Erfindung betrifft ein Verfahren
zum technischen Entwurf eines Analysegerates zur spektra-
len Analyse mindestens eines Inhaltsstoffes einer Probe.
Das Analysegerat umfasst ein Spektrometer und ist zur
Anwendung eines durch ein trainiertes maschinelles Lern-
system gebildeten chemometrischen Modells zur Bestim-
mung einer Konzentration des Inhaltsstoffes ausgehend
von mit dem Spektrometer aufgenommenen spektralen
Messwerten der Probe konfiguriert. Es erfolgt ein iteratives
Ausfihren (06) mehrerer Schritte. Diese Schritte umfassen
ein Anwenden (07) einer jeweils aktuellen Konfiguration
einer Reprasentation einer Hardware des Spektrometers,
wodurch spektrale Trainingsdaten (08) erhalten werden.
Das chemometrische Modell wird mit den spektralen Trai-
ningsdaten (08) trainiert (09). Das durch das trainierte
maschinelle Lernsystem gebildete chemometrische Modell
wird angewendet, um einen Wert einer EignungskenngrofRe
(11) fur die jeweils aktuelle Konfiguration der Reprasentation
der Hardware des Spektrometers zu bestimmen. Die jeweils
aktuelle Konfiguration der Reprasentation der Hardware des
Spektrometers wird modifiziert (13). Im Weiteren betrifft die
Erfindung ein Computerprogrammprodukt, ein trainiertes
maschinelles Lernsystem sowie ein Analysegeréat.
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Beschreibung

[0001] Die vorliegende Erfindung betrifft zunéchst
ein Verfahren zum technischen Entwurf eines Analy-
segerates zur spektralen Analyse mindestens eines
Inhaltsstoffes einer Probe. Das Analysegerat
umfasst ein Spektrometer zur spektralen Vermes-
sung der Probe. Das Analysegerat ist zur Anwen-
dung eines durch ein trainiertes maschinelles Lern-
system gebildeten chemometrischen Modells zur
Bestimmung einer Konzentration mindestens eines
Inhaltsstoffes der Probe ausgehend von mit dem
Spektrometer aufgenommenen spektralen Messwer-
ten der Probe konfiguriert. Bei dem Inhaltsstoff han-
delt es sich beispielsweise um ein Protein oder um
Starke. Bei dem Inhaltsstoff handelt es sich bei-
spielsweise um Wasser, sodass durch das Analyse-
gerat eine Feuchte bestimmbar ist. Im Weiteren
betrifft die Erfindung ein Computerprogrammprodukt
und ein trainiertes maschinelles Lernsystem sowie
ein Analysegerat zur spektralen Analyse mindestens
eines Inhaltsstoffes einer Probe.

[0002] Die DE 10 2020 116 094 A1 betrifft ein Ver-
fahren zum Kalibrieren einer Mehrzahl an bauglei-
chen Spektrometern zur Inhaltsstoffanalyse. Mit
einem mathematischen Modell der baugleichen
Spektrometer wird eine Vielzahl an Fehlerspektren
erzeugt, um ein Regressionsmodell zu verbessern.

[0003] Die WO 2021/198247 A1 zeigt ein Verfahren
zum Co-Design von Hardware und Software zur vir-
tuellen Farbung einer Gewebeprobe. Das Verfahren
umfasst ein iteratives Gewinnen von mehreren Sat-
zen von Trainings-Bildgebungsdaten in Bezug auf
eine oder mehrere Gewebeproben. Jeder Satz der
mehreren Satze von Trainings-Bildgebungsdaten
wurde unter Verwendung einer anderen Bildmodali-
tat einer Gruppe von Bildmodalitaten erfasst. Es wer-
den mehrere Referenzbilder gewonnen, welche die
einen oder mehrere chemische Farbstoffe umfas-
senden Gewebeproben darstellen. Die mehreren
Satze der Trainingsbilddaten werden in einer
Maschinenlernlogik verarbeitet.

[0004] Die US 11,062,481 B2 betrifft ein tragbares
Gerat zum Bestimmen eines Zustandes einer oder
mehrerer Pflanzen. Die Vorrichtung umfasst eine
digitale Farbkamera zur Aufnahme eines Farbbildes
der Pflanzen innerhalb eines Sichtfeldes sowie eine
Lichtquelle zum Bereitstellen einer Breitbandbe-
leuchtung fiir die Pflanzen innerhalb des Sichtfeldes.
Eine Verarbeitungseinheit dient zum Steuern der
Kamera und der Lichtquelle wahrend der Aufnahme
eines ersten Bildes der Pflanzen, wahrend die Licht-
quelle die Pflanzen mit der Breitbandbeleuchtung
beleuchtet, und wahrend der Aufnahme eines zwei-
ten Bildes der Pflanzen, wahrend die Lichtquelle die
Pflanzen nicht beleuchtet.
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[0005] Die DE 10 2021 105 869 A1 zeigt ein Spekt-
ralsensorsystem mit einem Array von optischen Sen-
soren, die auf einer integrierten Schaltung angeord-
net sind, sowie mit einer Schnittstelle zwischen der
Vielzahl von optischen Sensoren und einer ersten
Verarbeitungsvorrichtung. Eine Vielzahl von Satzen
von optischen Filtern ist als eine Schicht konfiguriert,
die auf einer Vielzahl von optischen Sensoren ange-
ordnet ist. Jeder Satz von optischen Filtern enthalt
eine Vielzahl von optischen Filtern. Jedes optische
Filter ist konfiguriert, um Licht in einem anderen Wel-
lenldangenbereich durchzulassen. Das Spektralsen-
sorsystem umfasst eine Verarbeitungsvorrichtung,
die ein kinstliches neuronales Netzwerk enthalt,
das konfiguriert ist, um eine durch die Vielzahl von
optischen Sensoren erzeugte Spektralantwort zu
korrigieren.

[0006] Die US 2021/0172800 A1 betrifft Techniken
zum Analysieren unbekannter Probenzusammenset-
zungen unter Verwendung eines Vorhersagemodells
basierend auf optischen Emissionsspektren. Es wer-
den erste Emissionsspektren empfangen, die einer
Trainingsprobe entsprechen, welche mehrere reine
Elemente bekannter Konzentrationen umfasst.
Darauf basierend wird eine Vielzahl von Spektralbe-
reichen bestimmt, die der Vielzahl von reinen Ele-
menten bekannter Konzentrationen entsprechen.
Es werden Merkmale bestimmt, die einem Maximum
des Spektralbereiches zugeordnet sind. Ein Vorher-
sagemodell wird trainiert, um unbekannte Konzentra-
tionen einer Vielzahl von Bestandteilen einer unbe-
kannten Probe basierend auf einem
Emissionsspektrum der unbekannten Probe vorher-
zusagen.

[0007] Die EP 3 842 788 A1 betrifft einen Spektral-
sensor flir die Nahinfrarotspektroskopie, welcher zur
Unterscheidung und/oder Erkennung von Objekten
und/oder Materialien dient. Der Spektralsensor ist
ausgebildet, in einem Lernmodus und in einem
Betriebsmodus zu arbeiten. In dem Lernmodus wer-
den Messungen von Intensitatswerten eines ersten
Spektrums von Wellenldngen durchgefihrt. In dem
Betriebsmodus werden Messungen von Intensitats-
werten eines zweiten Spektrums von Wellenlangen
durchgefihrt. Die Wellenlangen des zweiten Spekt-
rums werden unter Zuhilfenahme eines Maschinen-
lernverfahrens ausgewahit.

[0008] Die US 10,020,900 B2 zeigt eine Systemar-
chitektur zum Bereitstellen von Spektralinformatio-
nen fir ein oder mehrere Gerate sowie zum Bereit-
stellen und Verwenden der Spektralinformationen in
einem Gerat. Ein Spektralinformationsserver fiihrt
einen Serverprozess aus, der eine Bibliothek von
spektrumsbezogenen Funktionen aufweist; ein-
schlieBlich Funktionen zum Abrufen von Spektralda-
ten von Spektraldatenquellen oder zum Verarbeiten
von abgerufenen Spektraldaten.
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[0009] Die genannten Lésungen aus dem Stand der
Technik zur spektralen Analyse sehen ein Spektro-
meter und eine Auswertung der mit dem Spektrome-
ter aufgenommenen spektralen Messwerte vor.
Sowohl das Spektrometer als auch das Verfahren
zur Auswertung der spektralen Messwerte missen
in einem hohen Mal3e an die gegebene Analyseauf-
gabe angepasst sein, um zu genauen Ergebnissen
fihren zu kénnen. Eine solche spektrale Analyse
wird beispielsweise zur Bestimmung von Inhaltsstof-
fen von landwirtschaftlichen Produkten und Nah-
rungsmitteln durchgefuhrt. Zur Auswertung der
spektralen Messwerte dient ein chemometrisches
Modell, welches beispielsweise unter Anwendung
von maschinellem Lernen entwickelt wird. Fir das
Spektrometer muss festgelegt werden, welche
spektralen Empfindlichkeiten es aufweisen soll; ins-
besondere wie die mittleren Wellenlangen und Band-
breiten von Messkanalen des Spektrometers dimen-
sioniert sein sollen. Die Auswahl eines nicht optimal
konfigurierten Spektrometers verschlechtert die Aus-
wertung durch das chemometrische Modell. Das
Spektrometer kann beispielsweise zu wenige oder
unpassende spektrale Empfindlichkeiten besitzen,
was die Bestimmung der Inhaltsstoffe beschrankt.
In anderen Fallen kann es dazu kommen, dass das
Spektrometer fir die gegebene Analyseaufgabe
Uberdimensioniert ist, d. h. dass es spektrale Emp-
findlichkeiten aufweist, die fir die Analyseaufgabe
nicht benotigt werden. Hierdurch wird das Spektro-
meter zu teuer.

[0010] Die Aufgabe der vorliegenden Erfindung
besteht ausgehend vom Stand der Technik darin,
den technischen Entwurf eines Analysegerates zur
spektralen Analyse mindestens eines Inhaltsstoffes
einer Probe genauer an die jeweils gegebene Analy-
seaufgabe anpassen zu kénnen, wodurch das Ana-
lysegerat weniger aufwandig ausgefiihrt werden
kann.

[0011] Die genannte Aufgabe wird gel6st durch ein
Verfahren gemall dem beigefligten Anspruch 1,
durch ein Computerprogrammprodukt gemal dem
beigefiigten nebengeordneten Anspruch 13, durch
ein trainiertes maschinelles Lernsystem gemaf
dem beigefligten nebengeordneten Anspruch 14
und durch ein Analysegerat gemaf dem beigefligten
nebengeordneten Anspruch 15.

[0012] Das erfindungsgemale Verfahren dient zum
technischen Entwurf eines Analysegerates zur
spektralen Analyse mindestens eines Inhaltsstoffes
einer Probe. Das technisch zu entwerfende Analyse-
gerat soll optimal fiir eine gegebene Analyseaufgabe
geeignet sein. Durch die spektrale Analyse wird die
Konzentration mindestens eines Inhaltsstoffes der
Probe ausgehend von an der Probe gemessenen
spektralen Informationen bestimmt. Die Probe
stammt von einem Material oder einem Produkt, wel-
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ches durch die Analyse hinsichtlich seines Inhaltes
untersucht werden soll. Die Probe kann beispiels-
weise dem Material bzw. dem Produkt entnommen
werden oder das Material bzw. das Produkt wird
dem Analysegerat als Probe zugeflihrt. Bei dem
Material bzw. dem Produkt handelt es sich bevorzugt
um ein landwirtschaftliches Produkt, um ein Lebens-
mittel oder um ein Nahrungsmittel. Bei dem landwirt-
schaftlichen Produkt handelt es sich bevorzugt um
ein Erntegut. Bei dem Erntegut handelt es sich
bevorzugt um ein Getreide wie Mais oder Weizen
oder um Raps, um Zuckerriben oder um Soja. Bei
dem Erntegut kann es sich aber auch bevorzugt um
Fruchtpflanzen, wie Paprika, Tomaten, Erdbeeren u.
a. oder um Fruchtbdume wie Mandelbdume handeln.
Die Probe kann durch das Erntegut als solches gebil-
det sein, wie beispielsweise im Falle von Getreide-
kérnern. Die Probe kann aber auch durch einen Teil
einer Pflanze gebildet sein, welche das Erntegut her-
vorbringt, sodass beispielsweise das Blatt einer
Getreidepflanze die Probe bildet. Der Inhaltsstoff ist
bevorzugt durch Wasser, durch ein Protein, durch ein
Ol, durch Zucker, durch Salz, durch Starke oder
durch eine Rohfaser gebildet. Der Inhaltsstoff ist
bevorzugt durch ein einzelnes chemisches Element,
wie Stickstoff, Phosphor, Kalium, Kalzium, Magne-
sium, Bor, Molybdan, Kupfer, Mangan, Zink, Eisen,
Chlor oder Schwefel gebildet. Von besonderer Rele-
vanz fur das Wachstum jeder Kulturpflanze ist die
geeignete Versorgung mit Stickstoff, da Stickstoff
das wichtigste Element des Chlorophylls ist und
somit essenziell fir einen optimalen Metabolismus
ist. Neben Stickstoff sind auch andere Makronahr-
stoffe relevant, wie Phosphor und Kalium, welche
zusammen mit Stickstoff haufig als sogenannter
NPK-Dinger den Bdden zugefuhrt werden. Weiter-
hin relevant sind Kalzium und Magnesium, wobei
letzteres das zentrale Element im Chlorophyll-Ring
bildet. Zusatzlich sind oft in Abhangigkeit vom Pflan-
zentyp auch weitere Nahrstoffe fir ein optimales
Wachstum und einen optimalen Ertrag relevant, wel-
che jedoch oft in deutlich kleineren Mengen bendtigt
werden und daher auch als Mikronahrstoffe bezeich-
net werden. Beispiele hierfir sind Bor, Molybdan,
Kupfer, Mangan, Zink, Eisen, Chlor und Schwefel.
Die Messung der Konzentration von Wasser stellt
eine Feuchtigkeitsmessung dar. Bei dem Inhaltsstoff
kann es sich auch um eine im zu untersuchenden
Produkt bzw. Erntegut unerwiinschte Komponente,
wie ein Pestizid oder ein Fungizid handeln.

[0013] Das Analysegerat umfasst ein Spektrometer
zur spektralen Vermessung der Probe. Bei dem
Spektrometer kann es sich um ein NIR-Spektrome-
ter, ein VIS/NIR-Spektrometer, ein VIS - Spektrome-
ter oder ein Full-Range Spektrometer handeln. Das
Spektrometer kann einen Transmissions-, einen
Transflexions- oder einen Reflexionsaufbau aufwei-
sen. Das Spektrometer ist bevorzugt kompakt als
ein Spektrometersensor ausgefihrt.
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[0014] Das Analysegerat ist weiterhin zur Anwen-
dung eines durch ein trainiertes maschinelles Lern-
system gebildeten chemometrischen Modells zur
Bestimmung einer Konzentration mindestens eines
Inhaltsstoffes der Probe ausgehend von mit dem
Spektrometer aufgenommenen spektralen Messwer-
ten der Probe konfiguriert. Das Spektrometer nimmt
spektrale Messwerte der Probe auf, welche durch die
Inhaltsstoffe der Probe bestimmt werden. Durch das
Anwenden des chemometrischen Modells wird von
den spektralen Messwerten auf die Konzentration
des mindestens einen zu analysierenden Inhaltsstof-
fes geschlossen. Im Ergebnis liegt ein Wert fur die
Konzentration des mindestens einen Inhaltsstoffes
der Probe vor. Das chemometrische Modell ist
durch ein trainiertes maschinelles Lernsystem gebil-
det. Das Training erfolgt bei der Ausfihrung des
erfindungsgemaflen Verfahrens. Das maschinelle
Lernsystem umfasst bevorzugt ein kinstliches neu-
ronales Netzwerk oder ein lineares Modell, welches
bevorzugt durch ein Regressionsmodell der partie-
llen kleinsten Quadrate (Partial Least Squares
Model) gebildet ist.

[0015] Durch das erfindungsgemafe Verfahren wer-
den das Spektrometer und das durch das trainierte
maschinelle Lernsystem gebildete chemometrische
Modell technisch entworfen bzw. entwickelt, sodass
diese die Gegenstande eines technischen Entwick-
lungsvorganges bilden, in dessen Ergebnis das tech-
nisch spezifizierte Spektrometer und das trainierte
maschinelle Lernsystem vorliegen.

[0016] In einem Schritt des Verfahrens wird eine ini-
tiale Konfiguration einer Reprasentation einer Hard-
ware des Spektrometers ausgewahlt. Diese Repra-
sentation kann insbesondere durch ein Modell oder
durch ein physisches Testexemplar der Hardware
des Spektrometers gebildet sein. Die Konfiguration
legt die spektralen Empfindlichkeiten des Spektro-
meters fest. Die initiale Konfiguration stellt einen
Ausgangspunkt fir den technischen Entwicklungs-
vorgang dar, die wahrend des technischen Entwick-
lungsvorganges verandert wird. Im Ergebnis des
technischen Entwicklungsvorganges liegt eine finale
Konfiguration der Reprasentation der Hardware des
Spektrometers vor, die als technische Vorgabe dazu
dient, mindestens ein Spektrometer herzustellen,
welche eine Komponente des herzustellenden Ana-
lysegerates bildet.

[0017] Die initiale Konfiguration der Reprasentation
der Hardware des Spektrometers ist bevorzugt durch
eine Konfiguration der Reprasentation der Hardware
eines Referenzspektrometers gebildet. Bei dem
Referenzspektrometer handelt es sich um ein hoch-
auflésendes Spektrometer, bei welchem man davon
ausgeht, dass es alle fiir die gegebene Analyseauf-
gabe notwendigen spektralen Informationen misst.
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Das Referenzspektrometer bildet hierflir einen

Gold-Standard.

[0018] Im Folgenden erfolgt ein iteratives Ausflihren
mehrerer Schritte, welche computerimplementiert
sind. Diese mehreren Schritte werden iterativ ausge-
fuhrt. Diese mehreren Schritte werden bei einfachen
bevorzugten Ausfiihrungsformen so oft wiederholt,
bis eine vorgegebene Anzahl an Iterationen erreicht
ist. Diese mehreren Schritte werden bei weiteren
bevorzugten Ausfiihrungsformen so oft wiederholt,
bis ein Wert einer EignungskenngréRe einen vorbe-
stimmten Grenzwert zumindest erreicht hat, was je
nach Definition der jeweiligen Eignungskenngréile
ein Uberschreiten oder ein Unterschreiten ein-
schlie3t. Die eine EignungskenngrofRe oder die meh-
reren EignungskenngréfRen beschreiben jeweils die
Eignung der jeweils aktuellen Konfiguration der
Repréasentation der Hardware des Spektrometers
einschlieRlich des durch das trainierte maschinelle
Lernsystem gebildeten chemometrischen Modells
fur die gegebene Analyseaufgabe. Die mindestens
eine Eignungskenngréfle ist bevorzugt durch eine
Gutemal oder besonders bevorzugt durch ein Feh-
lermal® bzw. eine Verlustfunktion gebildet. Ist die
jeweilige Eignungskenngrof3e durch ein Gitemal
gebildet, so steigt deren Wert, wenn die Eignung
steigt. Ist die jeweilige Eignungskenngrdfe durch
ein Fehlermal’d bzw. Verlustfunktion gebildet, so
sinkt deren Wert, wenn die Eignung steigt. Der vor-
bestimmte Grenzwert definiert, wie gro® bzw. wie
klein die EignungskenngréRe zumindest sein muss,
damit die aktuelle Konfiguration der Reprasentation
der Hardware des Spektrometers als flir die gege-
bene Analyseaufgabe geeignet angesehen wird,
sodass das Spektrometer geman der aktuelle Konfi-
guration fir das Analysegerat hergestellt werden
kann. Besonders bevorzugt ist eine erste der Eig-
nungskenngrofien durch ein Fehlermall bzw. eine
Verlustfunktion gebildet, wahrend eine zweite der
EignungskenngréfRen durch eine Metrik zur Auswahl
aus den Konfigurationen gebildet ist.

[0019] In einem der iterativ auszuflihnrenden Schritte
erfolgt ein Anwenden der jeweils aktuellen Konfigu-
ration der Reprasentation der Hardware des Spekt-
rometers, wodurch spektrale Trainingsdaten erhalten
werden. Wird dieser iterativ auszufuihrende Schritt
das erste Mal ausgeflihrt, so ist die aktuelle Konfigu-
ration der Reprasentation der Hardware des Spekt-
rometers durch die initiale Konfiguration der Repra-
sentation der Hardware des Spektrometers gebildet.
Beim Anwenden erfolgt ein spektrales Vermessen
von Referenzproben oder ein spektrales Vermessen
von Referenzproben wird mit einem Modell des
Spektrometers simuliert, um die spektralen Trai-
ningsdaten zu erhalten. Die spektralen Trainingsda-
ten stellen spektrale Messdaten dar, die mit der
jeweils aktuellen Konfiguration der Reprasentation
der Hardware des Spektrometers flir die Referenz-
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proben durch eine reale Durchfiihrung der Messung
oder durch eine Simulation der Messung erhalten
werden.

[0020] In einem weiteren der iterativ auszufiihren-
den Schritte erfolgt ein Trainieren des durch ein
maschinelles Lernsystem gebildeten chemometri-
schen Modells mit den aktuellen spektralen Trai-
ningsdaten. Dieses Trainieren ist ein Vorgang des
maschinellen Lernens, wodurch das maschinelle
Lernsystem angelernt wird und im Ergebnis das trai-
nierte maschinelle Lernsystem vorliegt. Das maschi-
nelle Lernen erfolgt mit dem Ziel, dass das durch das
maschinelle Lernsystem gebildete chemometrische
Modell aus den spektralen Trainingsdaten die Kon-
zentration des mindestens einen Inhaltsstoffes
gemal der gegebenen Analyseaufgabe bestmdglich
bestimmt. Fur das Trainieren des durch das maschi-
nelle Lernsystem gebildeten chemometrischen
Modells kdénnen unterschiedlichste Methoden des
maschinellen Lernens angewendet werden. Bei
bevorzugten Ausfiihrungsformen erfolgt das Trainie-
ren des durch ein maschinelles Lernsystem gebilde-
ten chemometrischen Modells bei jeder Iteration der
iterativ auszufihrenden Schritte beginnend in einem
untrainierten Zustand des maschinellen Lernsys-
tems. Es werden also keine Informationen aus vor-
herigen lterationen genutzt. Bei alternativ bevorzug-
ten Ausfuhrungsformen erfolgt das Trainieren des
durch ein maschinelles Lernsystem gebildeten che-
mometrischen Modells bei den einzelnen Iterationen
der iterativ auszufiihrenden Schritte jeweils begin-
nend in einem vortrainierten Zustand des maschine-
llen Lernsystems. Es kénnen somit Informationen
bzw. Trainingserfahrungen aus vorherigen lIteratio-
nen oder auch aus vorherigen Trainings von unab-
hangigen, vorherigen  Modelloptimieraufgaben
genutzt werden. Der vortrainierte Zustand des
maschinellen Lernsystems kann beispielsweise aus
einem Training resultieren, welches auf der Basis der
gleichen spektralen Trainingsdaten aber zur Bestim-
mung einer Konzentration eines anderen Inhaltsstof-
fes der Probe erfolgte. In dhnlicher Weise kann der
vortrainierte Zustand des maschinellen Lernsystems
beispielsweise aus einem Training resultieren, wel-
ches auf der Basis von anderen spektralen Trai-
ningsdaten aber zur Bestimmung einer Konzentra-
tion des gleichen Inhaltsstoffes der Probe erfolgte.

[0021] In einem weiteren der iterativ auszufiihren-
den Schritte erfolgt ein Anwenden des durch das trai-
nierte maschinelle Lernsystem gebildeten chemo-
metrischen Modells, um einen Wert der mindestens
einen Eignungskenngrof’e zu bestimmen. Das
Anwenden des durch das trainierte maschinelle
Lernsystem gebildeten chemometrischen Modells
erfolgt auf die spektralen Trainingsdaten. Durch die-
ses Anwenden wird die Konzentration des mindes-
tens einen Inhaltsstoffes fur die aktuellen spektralen
Trainingsdaten bestimmt. Durch einen Vergleich mit
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Referenzinhaltsstoffkonzentrationsdaten kann der
Wert der mindestens einen Eignungskenngréflie
bestimmt werden. Der Wert der mindestens einen
EignungskenngréfRe kann je nach Ausfiihrungsform
unmittelbar nach dem Anwenden des chemometri-
schen Modells einzeln in jeder lteration oder nach
dem Ausflihren samtlicher Iterationen der iterativ
auszufuhrenden Schritte flr sdmtliche angewendete
Konfigurationen der Reprasentation der Hardware
des Spektrometers bestimmt werden.

[0022] In einem weiteren der iterativ auszufihren-
den Schritte erfolgt ein Modifizieren der jeweils
aktuellen Konfiguration der Reprasentation der Hard-
ware des Spektrometers. Dieses Modifizieren erfolgt,
um eine sich unterscheidende Konfiguration der
Reprasentation der Hardware des Spektrometers
zu erhalten, welche in der nachsten Iteration angew-
endet wird. Das iterative Modifizieren erfolgt mit dem
Ziel, eine Konfiguration zu finden, welche bestmdg-
lich fir die gegebene Analyseaufgabe geeignet ist.
Die Konfiguration der Reprasentation der Hardware
des Spektrometers wird bevorzugt jeweils innerhalb
eines vordefinierten Rahmens modifiziert. Dieser
Rahmen ist bevorzugt durch mindestens ein Intervall
gebildet, innerhalb welchem ein durch die Konfigura-
tion definierter Parameter des Spektrometers veran-
dert wird. Bei einfachen bevorzugten Ausfiihrungs-
formen werden der iterativ auszufiihrende Schritt
des Modifizierens der jeweils aktuellen Konfiguration
der Reprasentation der Hardware des Spektrome-
ters und die weiteren iterativ auszufihrenden
Schritte so oft wiederholt, bis die modifizierten Konfi-
gurationen den vordefinierten Rahmen mit einer vor-
definierten Dichte ausfiillen. Dies kann beispiels-
weise dadurch erfolgen, dass bei jeder Iteration ein
durch die Konfiguration definierter Parameter des
Spektrometers mit einer bestimmten Schrittweite
beginnend an einer unteren Grenze des Intervalls
geandert wird, bis eine obere Grenze des Intervalls
erreicht ist, was auch flr mehrere durch die Konfigu-
ration definierte Parameter des Spektrometers voll-
zogen werden kann. Dies stellt eine Rastersuche
zum Finden der bestmdglich geeigneten Konfigura-
tion dar. Alternativ kann bei jeder Iteration ein durch
die Konfiguration definierter Parameter des Spektro-
meters zufallig gedndert werden, bis ein hierfur vor-
definiertes Budget erschopft ist. Das Budget ist durch
eine Anzahl der durchzufiihrenden Iterationen und/o-
der durch eine Zeitdauer zur Durchfihrung der Itera-
tionen definiert. Bei jeder Iteration wird ein durch die
Konfiguration definierter Parameter des Spektrome-
ters zuféllig geadndert, sodass nach einer durch das
Budget definierten Anzahl an lterationen der vordefi-
nierte Rahmen mit einer vordefinierten Dichte abge-
deckt wird und/oder bis die durch das Budget defi-
nierte Zeitdauer abgelaufen ist. Unter der Dichte ist
hier zu verstehen, dass in einem Konfigurationsbe-
reich eine Gesamtzahl an Konfigurationen in diesem
Konfigurationsbereich gegeben ist, wobei jedoch die
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Konfigurationen nicht notwendigerweise gleichma-
Rig Gber den Konfigurationsbereich verteilt sein mis-
sen. Die Anzahl der Iterationen betragt bevorzugt
mindestens 100 und weiter bevorzugt mindestens
1.000. Nach dem Ausfuhren der iterativ auszufuhren-
den Schritte wird bevorzugt diejenige der angewen-
deten Konfigurationen der Reprasentation der Hard-
ware des Spektrometers ausgewahlt, deren Wert der
Eignungskenngrofie einer bestmdglichen Eignung
entspricht, sodass die von den angewendeten Konfi-
gurationen am besten geeignete ausgewahlt wird.
Somit wird nach den Iterationen entschieden, welche
der angewendeten Konfigurationen diejenige ist,
welche das Ergebnis des technischen Entwurfes
der Hardware des Spektrometers darstellt. Dies
kann bei der beschriebenen Rastersuche eine Konfi-
guration sein, welche beispielsweise bei den zuerst
durchgefiihrten Iterationen oder auch bei den zuletzt
durchgefiihrten Iterationen durch  Modifikation
erzeugt wurde. Die EignungskenngrofRe kann bei-
spielsweise so definiert sein, dass sie mit der Eig-
nung der Konfiguration der Reprasentation der Hard-
ware des Spektrometers sinkt, sodass diejenige der
angewendeten Konfigurationen der Reprasentation
der Hardware des Spektrometers ausgewahlt wird,
deren Wert der EignungskenngréRe minimal ist.
Dies muss selbstverstandlich nicht die in der zuletzt
durchgefihrten Iteration angewendete Konfiguration
der Reprasentation der Hardware des Spektrome-
ters sein. Wie bereits oben erldutert wurde, wird
besonders bevorzugt eine zweite der Eignungskenn-
gréen zum Auswahlen aus den angewendeten
Konfigurationen als Metrik verwendet. Die erste der
Eignungskenngrofien und die zweite der Eignungs-
kenngréRen werden bevorzugt unter Anwendung
unterschiedlicher Teile der spektralen Trainingsdaten
bestimmt.

[0023] Bei bevorzugten Ausflihrungsformen erfolgt
der iterativ auszufihrende Schritt des Modifizierens
der jeweils aktuellen Konfiguration der Reprasenta-
tion der Hardware des Spektrometers unter Nutzung
mindestens eines der zuvor bestimmten Werte der
mindestens einen Eignungskenngréfe. Der mindes-
tens eine Wert der mindestens einen Eignungskenn-
gréRe wird genutzt, um die jeweils aktuelle Konfigu-
ration der Reprasentation der Hardware des
Spektrometers so zu verbessern, dass sie fur die
gegebene Analyseaufgabe besser geeignet sein
kann, sodass mit dieser die Konzentration des min-
destens einen Inhaltsstoffes genauer bestimmbar ist.
Die modifizierte Konfiguration der Reprasentation
der Hardware des Spekirometers stellt fir die
nachste lteration die dann aktuelle Konfiguration
der Reprasentation der Hardware des Spektrome-
ters dar. Bei dieser Ausfiihrungsform werden die ite-
rativ auszufhrenden Schritte bevorzugt so oft wie-
derholt, bis der Wert der EignungskenngréfRe einen
vorbestimmten Grenzwert zumindest erreicht hat.
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[0024] Insofern wie oben beschrieben wurde, diese
EignungskenngréfRe auch als Metrik zum Auswahlen
genutzt wird, weist die in der zuletzt durchgefuhrten
Iteration angewendete Konfiguration der Reprasen-
tation der Hardware des Spektrometers somit die
beste Eignung von allen angewendeten Konfiguratio-
nen auf und stellt das Ergebnis des technischen Ent-
wurfes der Hardware des Spektrometers dar. Inso-
fern wie oben beschrieben wurde, eine zweite der
EignungskenngréoRen als Metrik zum Auswahlen
genutzt wird, stellt die dadurch ausgewahlten Konfi-
guration der Reprasentation der Hardware des
Spektrometers das Ergebnis des technischen Ent-
wurfes der Hardware des Spektrometers dar.

[0025] Wie oben bereits erlautert wurde, ist die min-
destens eine EignungskenngréRe bevorzugt durch
ein Gutemall oder besonders bevorzugt durch ein
Fehlermal® bzw. Verlustfunktion gebildet. Die Metrik
zum Auswahlen aus den angewendeten Konfigura-
tionen ist bevorzugt durch dieses Gltemal3, dieses
Fehlermal® bzw. diese Verlustfunktion gebildet.
Besonders bevorzugt ist diese Metrik durch eine
zweite der Eignungskenngrofien gebildet. Bei bevor-
zugten Ausfiihrungsformen wird eine erste der Eig-
nungskenngroflen zum Modifizieren der jeweils
aktuellen Konfiguration unter Anwendung eines
bevorzugt vorab festgelegten Teiles der spektralen
Trainingsdaten bestimmt, wahrend eine zweite der
EignungskenngroRen zum Auswahlen aus den
angewendeten Konfigurationen unter Anwendung
eines bevorzugt vorab festgelegten anderen Teiles
der spektralen Trainingsdaten bestimmt wird.

[0026] Alternativ bevorzugt werden die iterativ aus-
zuftihrenden Schritte so oft wiederholt, bis ein hierfur
vordefiniertes Budget erschopft ist, welches durch
eine Anzahl der durchzufiihrenden Iterationen und/o-
der durch eine Zeitdauer zur Durchfiihrung der ltera-
tionen definiert ist. Nach dem Ausflihren der iterativ
auszufiihrenden Schritte wird bevorzugt diejenige
der angewendeten Konfigurationen der Reprasenta-
tion der Hardware des Spektrometers ausgewahilt,
deren Wert der betreffenden EignungskenngréflRe
einer bestmoglichen Eignung entspricht, sodass die
von den angewendeten Konfigurationen am besten
geeignete ausgewahlt wird.

[0027] Besonders bevorzugt erfolgt das Modifizie-
ren der jeweils aktuellen Konfiguration der Repra-
sentation der Hardware des Spektrometers unter
Nutzung des jeweils aktuellen Wertes der mindes-
tens einen EignungskenngroRe.

[0028] Bei einer weiteren bevorzugten Ausfiihrungs-
form wird bei jeder Iteration ein durch die Konfigura-
tion definierter Parameter des Spektrometers zufallig
und/oder unter Nutzung mindestens eines der zuvor
bestimmten Werte der mindestens einen Eignungs-
kenngréRe geandert. Es handelt sich somit um eine
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Mischform der oben beschriebenen Ausflihrungsfor-
men. Nach dem Ausflihren der iterativ auszufiihren-
den Schritte wird bevorzugt diejenige der angewen-
deten Konfigurationen der Reprasentation der
Hardware des Spektrometers ausgewahlt, deren
Wert der EignungskenngréRe einer bestmoéglichen
Eignung entspricht, sodass die von den angewende-
ten Konfigurationen am besten geeignete ausge-
wahlt wird. Dies muss selbstverstandlich nicht die in
der zuletzt durchgefuhrten Iteration angewendete
Konfiguration der Reprasentation der Hardware des
Spektrometers sein.

[0029] Das erfindungsgemafe Verfahren zeichnet
sich dadurch aus, dass das Spektrometer und das
durch das maschinelle Lernsystem gebildete chemo-
metrische Modell gemeinsam technisch entworfen
bzw. entwickelt werden. Das Spektrometer und das
chemometrische Modell bilden gemeinsam die
Gegenstande eines einzigen technischen Entwick-
lungsvorganges. Die das Spektrometer bildende
Hardware und die das chemometrische Modell bilde-
nde Software werden gemeinsam entwickelt, was als
Co-Design der Hardware und der Software des Ana-
lysegerates bezeichnet werden kann. Dieses Co-
Design stellt einen wesentlichen Unterschied zum
Stand der Technik dar, gemaR welchem zunachst
das Spektrometer einzeln technisch entworfen wird,
woflr das zur Verfligung stehende Wissen bestmdég-
lich genutzt wird. Im n&chsten Schritt wird auf Basis
des technisch fertig entworfenen Spektrometers das
chemometrische Modell entwickelt, was beispiels-
weise unter Anwendung von maschinellem Lernen
erfolgt. Hingegen werden bei dem erfindungsgema-
Ren Verfahren das Spektrometer und das chemo-
metrische Modell gemeinsam entwickelt, wodurch
gewahrleistet werden kann, dass das Spektrometer
und das chemometrische Modell bestmoglich syner-
getisch die gegebene Analyseaufgabe l6sen.

[0030] Ein besonderer Vorteil des erfindungsgema-
Ren Verfahrens besteht darin, dass das entworfene
Analysegerat mit seinen Komponenten dem Spektro-
meter und dem chemometrischen Modell sehr genau
an die gegebene Analyseaufgabe angepasst ist.
Dadurch ist zum einen gewahrleistet, dass das ent-
worfene Analysegerat die gegebene Analyseauf-
gabe sehr genau erflllen kann. Zum anderen kann
das Spektrometer weit weniger aufwandig als ein
Referenzspektrometer gemall dem Gold-Standard
ausgefihrt werden. Das im Ergebnis des Verfahrens
entworfene Spektrometer ist optimiert und weist ins-
besondere nur solche Messkanale mit den jeweiligen
Bandbreiten und mittleren Wellenlangen auf, welche
fir die gegebene Analyseaufgabe bendétigt werden.
Viele Analyseaufgaben erfordern nur eine geringe
Anzahl an Messkanalen, sodass diese Anzahl
gegeniber der Anzahl an Messkanalen des Refe-
renzspektrometers gemal dem Gold-Standard deut-
lich reduziert ist. Dadurch sinken die Kosten fur die
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Herstellung der Hardware des Analysegerates. Ein
weiterer Vorteil besteht darin, dass die Analysen mit
dem Analysegerat aufgrund der reduzierten Anzahl
an Messkanalen schneller durchgefihrt werden kdn-
nen und weniger Energie erfordern. Entsprechend
mussen weniger Daten Ubertragen werden.

[0031] Das Trainieren des durch das maschinelle
Lernsystem gebildeten chemometrischen Modells
erfolgt bevorzugt durch ein Uberwachtes Lernen.
Das Uberwachte Lernen beruht bevorzugt auf einer
Regression und/oder einer Kilassifikation. Die
Regression wird bevorzugt fiir sich kontinuierlich ver-
andernde Werte von Konzentrationen eines Inhalts-
stoffes verwendet. Ein Beispiel hierfir ist die Kon-
zentration von Wasser zur Bestimmung der
Feuchtigkeit. Die Klassifikation wird bevorzugt fur
abgestufte Werte von Konzentrationen eines Inhalts-
stoffes verwendet. Ein Beispiel hierfir ist die Kon-
zentration von Salz, die entweder als ausreichend
oder nicht ausreichend klassifiziert wird. Auch kann
die Konzentration des Salzes in Stufen klassifiziert
sein; beispielsweise als: < 1,2 g/kg; 1,2 g/kg; 1,4
g/kg; 1,6 g/kg; 1,8 g/kg; 2,0 g/kg und > 2,0 g/kg.

[0032] Die Regression erfolgt bevorzugt fir die par-
tiellen kleinsten Quadrate, was als Partielle Kleinste-
Quadrate-Regression (Partial Least Squares PLS)
bezeichnet wird. Diese Regression ist robust und
geeignet, wenn nur wenige latente Variablen zu
berlcksichtigen sind.

[0033] Das maschinelle Lernsystem umfasst in
einer weiteren bevorzugten Ausfiihrungsform ein
Artificial Neural Network, welches bevorzugt durch
ein Convolutional Neural Network (CNN) gebildet
ist. Dabei werden bevorzugt folgende Parameter
angewendet: 1D-Convolutions, nicht-lineare Aktivi-
erungen, 1D-pooling Operationen und/oder Layer-
Normalisierungen. Es kann eine finale Vorhersage
von kontinuierlichen Werten von Konzentrationen
eines Inhaltsstoffes unter Anwendung einer Regres-
sion erfolgen. Es kann eine finale Vorhersage von
abgestuften Werten von Konzentrationen eines
Inhaltsstoffes unter Anwendung einer Klassifikation,
beispielsweise ausgefiihrt als eine Mehr-Klassen-
klassifikation, dies beispielsweise durch eine Vorher-
sage einer diskreten Klassenzahl oder durch eine
Vorhersage eines Mehr-Klassen-Wahrscheinlich-
keitsvektors. Das Training kann beispielsweise so
ausgefuhrt werden, dass ein Mehr-Klassen-Vertau-
schungsfehler fir diskrete Entscheidungen oder
eine Mehr-Klassen-Kreuzentropie fir Wahrschein-
lichkeitsvektoren Uber mehrere Klassen minimiert
wird. In einer anderen Ausflihrung kann ein ordinaler
Charakter der Klassen bertiicksichtigt werden, was
beispielsweise durch eine Minimierung des gewich-
teten Cohen-Kappa-Verlustwertes erfolgt. Convolu-
tional Neural Networks sind geeignet, wenn eine
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groRe Menge an Trainingsdaten erzeugt wird und
komplexe Zusammenhange vorliegen.

[0034] Das Modifizieren der jeweils aktuellen Konfi-
guration der Reprasentation der Hardware des
Spektrometers bevorzugt unter Nutzung des jeweils
aktuellen Wertes der mindestens einen Eignungs-
kenngréRe stellt eine Optimierung der Reprasenta-
tion dar. Fur diese Optimierung wird bevorzugt eine
oder mehrere Optimierungstechniken aus der folgen-
den Gruppe ausgewahlt und genutzt: Bayessche
Optimierung, Rastersuche, Zufallssuche, gradien-
tenfreie Optimierung wie das Nelder-Mead-Verfah-
ren, optimale Versuchsplanung, Methoden des
maschinellen Lernens, Greedy-Algorithmen, evolu-
tionare Algorithmen, Biologieinspirierte Optimie-
rungsverfahren wie eine Particle-Swarm Optimie-
rung und eine FireFly-Optimierung. Besonders
bevorzugt erfolgt eine gradientenfreie Optimierung.

[0035] Bei einer ersten Gruppe bevorzugter Ausflih-
rungsformen ist die Reprasentation der Hardware
des Spektrometers durch ein Modell der Hardware
des Spektrometers gebildet. Das Verfahren umfasst
dann bevorzugt einen weiteren Schritt, bei welchem
Referenzdaten bereitgestellt werden, die zum
Anwenden des Modells der Hardware des Spekiro-
meters genutzt werden. Die Referenzdaten umfas-
sen eine Reihe von Referenzspektraldaten, denen
mindestens eine Reihe von Referenzinhaltsstoffkon-
zentrationsdaten zugeordnet ist. Die Referenzspekt-
raldaten wiirden idealerweise von einer Probe aufge-
nommen, welche den Inhaltsstoff gemal den
Referenzinhaltsstoffkonzentrationsdaten enthalt.
Der iterativ auszuflihrende Schritt des Anwendens
der jeweils aktuellen Konfiguration des Modells der
Hardware des Spektirometers umfasst eine Simula-
tion eines spektralen Vermessens der Probe mit die-
ser jeweils aktuellen Konfiguration des Modells der
Hardware des Spektrometers. Bei den Simulationen
wird die jeweilige Konfiguration des Modells der
Hardware des Spektrometers auf die Referenzspekt-
raldaten angewendet, wodurch spektrale Simula-
tionsmesswerte erhalten werden, welche die spekt-
ralen Trainingsdaten bilden. Somit werden durch
das Anwenden des durch das trainierte maschinelle
Lernsystem gebildeten chemometrischen Modells
Simulationsmesswerte der Konzentrationen des
Inhaltsstoffes erhalten, die mit den Referenzinhaltss-
toffkonzentrationsdaten verglichen werden, um
jeweils den Wert der mindestens einen Eignungs-
kenngréRe zu bestimmen. Ziel ist es, dass die Simu-
lationsmesswerte der Konzentrationen des Inhalts-
stoffes den Referenzinhaltsstoffkonzentrationsdaten
mdglichst nahe kommen. Ein besonderer Vorteil der
ersten Gruppe bevorzugter Ausflihrungsformen
besteht darin, dass das Spektrometer fir dessen ite-
rative Verbesserung nicht physisch vorhanden sein
muss, da das Spektrometer durch das Modell repra-
sentiert und iterativ optimiert wird.
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[0036] Insofern die Referenzdaten nicht aus ande-
ren Quellen bereits vorliegen, erfolgt der Schritt des
Bereitstellens der Referenzdaten bevorzugt dadurch,
dass zunachst Referenzproben bereitgestellt wer-
den, flr welche die Werte der Konzentration des min-
destens einen Inhaltsstoffes bekannt sind, sodass
diese Werte die Referenzinhaltsstoffkonzentrations-
daten bilden. Hierfiir kbnnen die Werte der Konzent-
ration des Inhaltsstoffes durch ein chemisches Ana-
lyseverfahren ermittelt werden. Auch kénnen diese
Werte durch ein nicht-chemisches Analyseverfahren
ermittelt werden; beispielsweise mit einem spektra-
len Analysegerat mit einer hohen Genauigkeit. Wei-
terhin erfolgt ein Vermessen der Referenzproben mit
einem Referenzspektrometer, um die Referenz-
spektraldaten zu erhalten.

[0037] Bei der ersten Gruppe der bevorzugten Aus-
fuhrungsformen umfasst das Verfahren bevorzugt
weitere Schritte, durch welche berlcksichtigt wird,
dass der Prozess der Herstellung der Hardware des
Spektrometers nicht ideal ist. Prinzipbedingt wird die
Hardware des Spektrometers, welche gemaf einem
Modell der Hardware des Spektrometers hergestellt
wurde, nicht vollstandig diesem Modell gleichen,
sondern es wird eine Abweichung zum Modell beste-
hen. Beispielsweise kénnen die mittlere Wellenlan-
gen von Messkanalen der hergestellten Hardware
des Spektrometers von den mittleren Wellenlangen
der Messkandle des Modells der Hardware des
Spektrometers abweichen. Daher wird in einem
Schritt zunachst eine herstellungsbedingte Hardwa-
reabweichung zwischen dem Modell der Hardware
des Spektrometer und einer gemaft dem Modell der
Hardware des Spektrometers hergestellten Hard-
ware des Spektrometers bestimmt. Die ermittelte
herstellungsbedingte Hardwareabweichung wird bei
dem iterativ auszufiihrenden Schritt des Anwendens
der jeweils aktuellen Konfiguration der Reprasenta-
tion der Hardware des Spektrometers bericksichtigt,
sodass die spektralen Trainingsdaten genauer den
mit der hergestellten Hardware des Spektrometers
erfassbaren Messdaten entsprechen. Die ermittelte
herstellungsbedingte Hardwareabweichung  wird
aber bei den Iterationen bevorzugt nicht verandert.

[0038] Bei der ersten Gruppe der bevorzugten Aus-
fuhrungsformen umfasst das Verfahren bevorzugt
weitere Schritte, durch welche sich verandernde
Messbedingungen berlicksichtigt werden, um erwei-
terte spektrale Trainingsdaten zu erhalten, durch
welche die spektralen Trainingsdaten in ihrer
Gesamtheit realitatsnaher werden. Solche Messbe-
dingungen sind beispielsweise der Abstand zwi-
schen der Probe und dem Spekirometer sowie
Umgebungsbedingungen, wie Luftfeuchte und Tem-
peratur im Bereich der Probe und/oder des Spektro-
meters. Die sich verandernden Messbedingungen
werden bei dem iterativ auszufihrenden Schritt des
Anwendens der jeweils aktuellen Konfiguration des
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Modells der Hardware des Spektrometers bertck-
sichtigt, sodass die spektralen Trainingsdaten
genauer den mit der hergestellten Hardware des
Spektrometers unter realistischen Messbedingun-
gen erfassbaren Messdaten entsprechen. Dabei
werden die Messbedingungen variiert, um zu berlck-
sichtigen, dass unterschiedliche realistische Mess-
bedingungen auftreten kénnen. So kann beispiels-
weise die Anderung der Amplitude eines
Messkanales in Abhangigkeit von der Umgebungs-
temperatur verandert werden. Diese Amplitude
reprasentiert die Empfindlichkeit des Messkanales.

[0039] Bei einer zweiten Gruppe bevorzugter Aus-
fihrungsformen ist die Reprasentation der Hardware
des Spektrometers durch ein Testexemplar der Hard-
ware des Spektrometers gebildet. Somit muss die
Hardware des Spektrometers fiir jede der Iterationen
physisch in Form des Testexemplars erneut bereitge-
stellt werden; namlich gemaR der jeweils aktuellen
Konfiguration. Das Verfahren umfasst dann bevor-
zugt einen Schritt, bei welchem Referenzproben
bereitgestellt werden. Fur die Referenzproben sind
jeweils die Werte der Konzentration des Inhaltsstof-
fes bekannt, sodass diese Werte Referenzinhaltss-
toffkonzentrationsdaten bilden. Der iterativ auszufuih-
rende Schritt des Anwendens der jeweils aktuellen
Konfiguration des Testexemplars umfasst Messun-
gen der Referenzproben mit der jeweils aktuellen
Konfiguration des Testexemplars der Hardware des
Spektrometers, wodurch spektrale Messwerte erhal-
ten werden, welche die spektralen Trainingsdaten
bilden. Die Messungen werden somit physisch mit
dem Testexemplar in der jeweils aktuellen Konfigura-
tion fir die physisch vorhandenen Referenzproben
durchgefihrt. Durch das iterativ ausgefuhrte Anwen-
den des durch das trainierte maschinelle Lernsystem
gebildeten chemometrischen Modells werden Mess-
werte der Konzentrationen des Inhaltsstoffes erhal-
ten, die mit den Referenzinhaltsstoffkonzentrations-
daten verglichen werden, um jeweils den Wert der
mindestens einen Eignungskenngrée zu bestim-
men.

[0040] Bei jeder der lterationen ist ein neues bzw.
angepasstes Testexemplar der Hardware bereitzu-
stellen. Dies kann durch ein Herstellen des Teste-
xemplars erfolgen. Hierfir kann das Testexemplar
aus der vorherigen lteration wiederverwendet wer-
den. In einem einfachen Fall werden lediglich die Fil-
ter der Messkanale des Testexemplars modifiziert,
um ein eines neues bzw. verandertes Testexemplar
fur die nachste lteration bereitzustellen.

[0041] Bevorzugt wird das jeweilige Testexemplar
auch dazu genutzt, um Referenzproben zu vermes-
sen, wodurch spektrale Messwerte erhalten werden.
Diese spektralen Messwerte werden als spektrale
Trainingsdaten in weiteren lIterationen der iterativ
auszufiihrenden Schritte verwendet. Hierdurch wer-
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den Fertigungstoleranzen beriicksichtigt, die beim
Fertigen des Spektrometers auftreten.

[0042] Fur alle Gruppen der bevorzugten Ausflih-
rungsformen gilt, dass die jeweilige Konfiguration
der Reprasentation der Hardware des Spektrome-
ters bevorzugt mindestens einen Parameter des
Spektrometers definiert. Die jeweilige Konfiguration
der Reprasentation der Hardware des Spektrome-
ters definiert bevorzugt mehrere der Parameter des
Spektrometers. Der bzw. die Parameter spezifizieren
bevorzugt mindestens einen Messkanal des Spekt-
rometers; weiter bevorzugt mindestens zwei Mess-
kanadle des Spektrometers und nochmals weiter
bevorzugt mindestens 16 Messkanale. Der bzw. die
Parameter sind bevorzugt jeweils durch eine Peak-
wellenlange, eine Schwerpunktwellenlange, eine
mittlere Wellenldnge, eine Bandbreite, eine Halb-
wertsbreite, einen Kurvenformparameter und/oder
einen Spitzenwert des mindestens einen Messkana-
les gebildet. Bei dem Spitzenwert handelt es sich um
eine Peakhohe. Der eine Messkanal bzw. die mehre-
ren Messkanale werden bevorzugt jeweils durch ein
spektrales Eingangsfilter bestimmt. Die spektralen
Eingangsfilter weisen jeweils einen Ubertragungsbe-
reich auf, welcher durch einen oder mehrere der
oben genannten Parameter definiert ist. Bei dem ite-
rativ durchzufiihrenden Schritt des Modifizierens der
jeweils aktuellen Konfiguration der Reprasentation
der Hardware des Spektrometers werden einer oder
mehrere der oben genannten Parameter verandert.
Hierfir werden bevorzugt die oben angegebenen
Optimierungstechniken genutzt. Erganzend oder
alternativ wird bei dem iterativ durchzuflhrenden
Schritt des Modifizierens der jeweils aktuellen Konfi-
guration der Reprasentation der Hardware des
Spektrometers eine Anzahl der Messkanéale veran-
dert. So kann die Anzahl der Messkanale beispiels-
weise von 16 auf 8 oder auf 4 oder auch umgekehrt
geandert werden.

[0043] Die Reprasentation der Hardware des Spekt-
rometers definiert bevorzugt mindestens eine
Beschrankung, welche durch eine minimale Peak-
wellenlange, durch eine maximale Peakwellenlange,
durch eine minimale Schwerpunktwellenlange, durch
eine maximale Schwerpunktwellenlange, durch eine
minimale mittlere Wellenlange, durch eine maximale
mittlere Wellenlange, durch eine minimale Band-
breite, durch eine maximale Bandbreite, durch eine
minimale Halbwertsbreite, durch eine maximale
Halbwertsbreite, durch einen minimalen Kurvenform-
parameter, durch einen maximalen Kurvenformpara-
meter, durch einen minimalen Spitzenwert, durch
einen maximalen Spitzenwert, durch eine minimale
Wellenlangendifferenz zwischen einem Wellenlan-
genparameter eines der Messkanéale und einem ent-
sprechenden Wellenlangenparameter eines anderen
der Messkanale oder durch eine maximale Wellen-
langendifferenz zwischen einem Wellenlangenpara-
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meter eines der Messkanale und einem entsprech-
enden Wellenlangenparameter eines anderen der
Messkanale gebildet ist. Die minimale bzw. maxi-
male Wellenlangendifferenz ist insbesondere zwi-
schen Wellenldngenparametern von zwei benach-
barten der Messkanéle definiert. Der betreffende
Wellenlangenparameter ist bevorzugt durch die
Peakwellenlange oder durch die minimale oder maxi-
male Halbwertsbreite gebildet. Die genannten
Beschrankungen sind bevorzugt auch jeweils mehr-
fach definiert, beispielsweise Beschrankungen der
minimalen oder maximalen Peakwellenlange in meh-
reren Intervallen. Auch kdénnen die genannten
Beschrankungen jeweils auf eine Gruppe oder auf
einen Anteil der Messkanale bezogen sein. So kann
beispielsweise fiir einen Anteil von einem Drittel der
Messkanale vorgegeben werden, dass deren Peak-
wellenldnge im nahen Infrarot-Bereich liegt. Die
genannten Beschrankungen beschranken jeweils
die mogliche Veranderung des betreffenden Para-
meters beim iterativ durchzuflhrenden Schritt des
Modifizierens der jeweils aktuellen Konfiguration der
Reprasentation der Hardware des Spektrometers.
Diese eine Beschrankung bzw. diese mehreren
Beschrankungen werden beim iterativ durchzufihr-
enden Schritt des Modifizierens der jeweils aktuellen
Konfiguration der Reprasentation der Hardware des
Spektrometers aber bevorzugt nicht verandert. Diese
eine Beschrankung bzw. diese mehreren Beschran-
kungen werden bevorzugt aus einem Testexemplar
der Hardware des Spektrometers ausgelesen.
Bevorzugt umfasst die Représentation der Hardware
des Spektrometers mehrere dieser Beschrankun-
gen.

[0044] Die Reprasentation der Hardware des Spekt-
rometers definiert bevorzugt weiterhin mindestens
einen Gerateparameter des Spektrometers, welcher
ein Signalrauschen, ein Bandbreite-Rauschen, ein
Halbwertsbreite-Rauschen, eine Messabweichung
oder eine Toleranz des Spektrometers reprasentiert.
Die Messabweichung kann beispielsweise tempera-
turabhangig sein. Bei dem genannten Bandbreite-
Rauschen handelt es sich um eine Abweichung
einer erzielten Mittelwert-Bandbreite von einem vor-
gegebenen Wert fir die Bandbreite. Die eine Tole-
ranz bzw. mehreren Toleranzen sind insbesondere
durch die Fertigung der Hardware des Spektrome-
ters bedingt. Der bzw. die Gerateparameter werden
beim iterativ durchzufiihrenden Schritt des Anwen-
dens der jeweils aktuellen Konfiguration der Repra-
sentation der Hardware des Spektrometers berick-
sichtigt, wodurch die Optimierung des
Spektrometers und des chemometrischen Modells
verbessert wird. Dies erfolgt bevorzugt durch eine
Augmentierung wahrend des Trainings, woflr in min-
destens einer Iteration die Simulation des Spektrums
unter Einbezug des mindestens einen Geratepara-
meters verandert wird. Die Gerateparameter werden
beim iterativ durchzufihrenden Schritt des Modifizie-
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rens der jeweils aktuellen Konfiguration der Repra-
sentation der Hardware des Spektrometers aber
bevorzugt nicht verandert.

[0045] Das erfindungsgemale  Computerpro-
grammprodukt dient zum technischen Entwurf bzw.
Entwickeln eines Analysegerates zur Analyse min-
destens eines Inhaltsstoffes einer Probe. Das Com-
puterprogrammprodukt umfasst ein Computer-lesba-
res Speichermedium, welches darauf gespeicherte
Programminstruktionen aufweist. Die Programminst-
ruktionen sind durch einen oder mehrere Computer
oder Steuereinheiten ausfuhrbar und veranlassen
den einen oder die mehreren Computer oder Steuer-
einheiten dazu, das erfindungsgemafRe Verfahren
oder eine der beschriebenen bevorzugten Ausfih-
rungsformen des erfindungsgemaflen Verfahrens
auszufiihren. Die Programminstruktionen umfassen
u. a. Algorithmen zum maschinellen Lernen; namlich
zum Trainieren des durch ein maschinelles Lernsys-
tem gebildeten chemometrischen Modells mit den
spektralen Trainingsdaten. Das Speichermedium
kann durch ein elektronisches Medium, ein magnet-
isches Medium, ein optisches Medium, ein elektro-
magnetisches Medium, ein Infrarot-Medium oder
ein Halbleitermedium, wie ein SSD gebildet sein.
Die Programminstruktionen kénnen durch maschi-
nenabhangige oder maschinenunabhangige Instruk-
tionen, Microcode, Firmware, Status-definierende
Daten oder jeglichen Source-Code oder Objektcode
gebildet sein, der beispielsweise in C++, Java oder
ahnlichen bzw.in konventionellen prozeduralen Pro-
grammiersprachen geschrieben ist. Auch konnen
elektronische Schaltkreise, wie beispielsweise pro-
grammierbare Logikschaltkreise, Feld-programmier-
bare Gate Arrays (FPGA) oder programmierbare
Logik-Arrays (PLA) ausgebildet sein, die die Pro-
gramminstruktionen ausfihren. Das resultierende
Modell der Hardware des Spektrometers und das
resultierende durch das maschinelle Lernsystem
gebildete chemometrische Modell werden bevorzugt
als Programmcode abgespeichert, um fiir spatere
Anwendungen zur Verfligung zu stehen.

[0046] Das erfindungsgemalle trainierte maschi-
nelle Lernsystem bildet ein chemometrisches Modell
zur Bestimmung einer Konzentration mindestens
eines Inhaltsstoffes einer Probe ausgehend von mit
einem Spektrometer aufgenommenen spektralen
Messwerten der Probe. Das erfindungsgemale
maschinelle Lernsystem wurde durch das erfin-
dungsgemalie Verfahren oder durch eine bevorzugte
Ausfihrungsform des erfindungsgemafRen Verfah-
rens trainiert. Es liegt in Form eines Programmcodes
VOr.

[0047] Das erfindungsgemafie Analysegerat dient
zur spektralen Analyse mindestens eines Inhaltsstof-
fes einer Probe. Das Analysegerat umfasst ein
Spektrometer zur spektralen Vermessung der
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Probe. Das Analysegerat ist zur Anwendung eines
durch ein trainiertes maschinelles Lernsystem gebil-
deten chemometrischen Modells zur Bestimmung
einer Konzentration mindestens eines Inhaltsstoffes
der Probe ausgehend von mit dem Spektrometer auf-
genommenen spektralen Messwerten der Probe
konfiguriert. Das Spektrometer und das durch das
trainierte maschinelle Lernsystem gebildete chemo-
metrische Modell sind aus dem erfindungsgemaRen
Verfahren oder einer der beschriebenen bevorzugten
Ausfihrungsformen des erfindungsgemafRen Verfah-
rens hervorgegangen. Das Analysegerat wurde also
mit dem erfindungsgemafien Verfahren technisch
entworfen bzw. entwickelt. Die Optimierung des
Spektrometers und das Anlernen des durch das
maschinelle Lernsystem gebildeten chemometri-
schen Modells erfolgten gemeinsam durch das
Durchfihren des erfindungsgemalien Verfahrens.
Das Analysegerat weist bevorzugt auch weitere
Merkmale auf, die im Zusammenhang mit dem erfin-
dungsgemalen Verfahren beschrieben sind.

[0048] Bei bevorzugten Ausfihrungsformen
umfasst das Analysegerat mehrere Komponenten,
welche mechanisch voneinander unabhangig sind
und eigene Gehause aufweisen kdnnen. Bevorzugt
ist das Spektrometer als ein Handgerat ausgebildet,
welches eine der mechanisch voneinander unabhan-
gigen Komponenten bildet. Eine weitere der mecha-
nisch voneinander unabhangigen Komponenten des
Analysegerates ist bevorzugt durch eine Rechenein-
heit gebildet, welche zur Anwendung des durch ein
trainiertes maschinelles Lernsystem gebildeten che-
mometrischen Modells konfiguriert ist. Das Spektro-
meter und die Recheneinheit sind bevorzugt Uber
eine drahtlose Datenverbindung miteinander verbun-
den. Bei der Recheneinheit kann es sich beispiels-
weise um ein Smartphone handeln.

[0049] Weitere Einzelheiten und Weiterbildungen
der Erfindung ergeben sich aus der nachfolgenden
Beschreibung bevorzugter Ausflihrungsformen der
Erfindung, unter Bezugnahme auf die Zeichnung.
Es zeigen:

Fig. 1: einen Ablaufplan einer ersten bevorzug-
ten Ausfuhrungsform eines erfindungsgemalen
Verfahrens; und

Fig. 2: einen Ablaufplan einer zweiten bevor-
zugten Ausflhrungsform des erfindungsgema-
Ren Verfahrens.

[0050] Fig. 1 zeigt einen Ablaufplan einer ersten
bevorzugten Ausfihrungsform eines erfindungsge-
mafen Verfahrens. Das Verfahren dient zum techni-
schen Entwurf eines Analysegerates (nicht gezeigt)
zur spektralen Analyse mindestens eines Inhaltsstof-
fes einer Probe. Das Verfahren fuhrt dazu, dass das
zu entwickelnde Analysegerat fir eine gegebene
Analyseaufgabe optimiert ist. Das Analysegerat
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umfasst ein Spektrometer (nicht gezeigt) zur spektra-
len Vermessung der Probe. Das Analysegerat ist
weiterhin zur Anwendung eines chemometrischen
Modells zur Bestimmung einer Konzentration min-
destens eines Inhaltsstoffes der Probe ausgehend
von mit dem Spektrometer aufgenommenen spektra-
len Messwerten der Probe konfiguriert. Gemal dem
Verfahren werden das Spektrometer und das durch
ein maschinelles Lernsystem gebildete chemometri-
sche Modell gemeinsam entwickelt und optimiert. Bei
dieser ersten bevorzugten Ausfihrungsform wird ein
Modell der Hardware des Spektrometers verwendet,
um das Spektrometer zu entwickeln und zu optimie-
ren.

[0051] In einem vorbereitenden Schritt 01 wird ein
Referenzspektrometer bereitgestellt, welches hoch-
auflésend ist und einen Gold-Standard reprasentiert.
Das Referenzspektrometer wird so gewahlt, dass es
jedenfalls eine gréRere Bandbreite und eine héhere
spektrale Auflésung zur Verfligung stellt, als diese fur
die gegebene Analyseaufgabe notwendig sind. Das
zu entwickelnde Spektrometer wird also hinsichtlich
seiner Bandbreite und/oder spektralen Auflésung
gegeniber dem Referenzspektrometer reduziert
sein.

[0052] In einem weiteren vorbereitenden Schritt 02
werden Referenzproben bereitgestellt, welche
gemal’ der gegebenen Analyseaufgabe ausgewahit
werden. Fir die Referenzproben sind Werte von
Konzentrationen mindestens eines Inhaltsstoffes
der Referenzprobe bekannt. Dabei handelt es sich
um den mindestens einen Inhaltsstoff, dessen Kon-
zentration gemal der gegebenen Analyseaufgabe
zu bestimmen ist. Diese fur die Referenzproben
bekannten Werte stellen Referenzinhaltsstoffkon-
zentrationsdaten dar. In einem weiteren vorbereiten-
den Schritt 03 werden die Referenzproben 02 mit
dem Referenzspektrometer 01 spektral vermessen,
sodass in einem nachsten Schritt 04 mehrere Refe-
renzspektraldaten vorliegen, welche spater fiir eine
Simulation von spektralen Messungen genutzt wer-
den.

[0053] Das Verfahren umfasst mehrere iterativ aus-
zufihrende Schritte 06, durch welche eine gemein-
same iterative Optimierung des Modells der Hard-
ware des Spektrometers und des chemometrischen
Modells in Form des maschinellen Lernsystems
erfolgen.

[0054] In einem iterativ auszufiihrenden Schritt 07
erfolgt ein Simulieren des spekiralen Vermessens
von Proben mit dem Spektrometer. Hierzu wird ein
Modell der Hardware des Spektrometers genutzt.
Das Modell beschreibt die Hardware des Spektrome-
ters durch eine Spezifikation s (nicht gezeigt) in Form
von Parametern. Die Spezifikation s (nicht gezeigt)
ist bevorzugt durch einen Vektor gebildet. Eine
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erste bespielhafte Definition des Vektors ist nachfol-
gend beschrieben: Ein erster Wert des Vektors s
(nicht gezeigt) ist durch eine mittlere Wellenlange
eines ersten Messkanales des Spektrometers gebil-
det. Ein zweiter Wert des Vektors s (nicht gezeigt) ist
durch eine Bandbreite des ersten Messkanales des
Spektrometers gebildet. Ein dritter Wert des Vektors
s (nicht gezeigt) ist durch eine mittlere Wellenldnge
eines zweiten Messkanales des Spektrometers
gebildet. Ein vierter Wert des Vektors s (nicht
gezeigt) ist durch eine Bandbreite des zweiten Mess-
kanales des Spektrometers gebildet. Diese Folge der
Werte wird entsprechend fortgesetzt. Eine zweite
bespielhafte Definition des Vektors ist nachfolgend
beschrieben: Ein erster Wert des Vektors s (nicht
gezeigt) ist durch eine mittlere Wellenldnge eines
ersten Messkanales des Spektrometers gebildet.
Ein zweiter Wert des Vektors s (nicht gezeigt) ist
durch eine Bandbreite des ersten Messkanales des
Spektrometers gebildet. Ein dritter Wert des Vektors
s (nicht gezeigt) ist durch eine Amplitude des ersten
Messkanales des Spektrometers gebildet. Ein vierter
Wert des Vektors s (nicht gezeigt) ist durch eine mitt-
lere Wellenlange eines zweiten Messkanales des
Spektrometers gebildet. Ein funfter Wert des Vektors
s (nicht gezeigt) ist durch eine Bandbreite des zwei-
ten Messkanales des Spektrometers gebildet. Ein
sechster Wert des Vektors s (nicht gezeigt) ist durch
eine Amplitude des zweiten Messkanales des Spekt-
rometers gebildet. Diese Folge der Werte wird ent-
sprechend fortgesetzt. Das Simulieren der Messun-
gen zur Aufzeichnung von Spektren mit dem jeweils
aktuellen Modell der Hardware des Spektrometers
erfolgt dadurch, dass der jeweils aktuelle Vektor s
(nicht gezeigt) auf die Referenzspektraldaten 04
angewendet wird, wodurch in einem nachsten Schritt
08 spektrale Trainingsdaten vorliegen. Bei dem erst-
maligen Simulieren der Messungen zur Aufzeich-
nung von Spektren wird von einer initialen Konfigura-
tion des Modells der Hardware des Spektrometers
ausgegangen, welche durch einen initialen Vektor
Sp (nicht gezeigt) reprasentiert wird.

[0055] Die im Schritt 08 vorgelegten spektralen Trai-
ningsdaten werden in einem Schritt 09 zum Trainie-
ren des durch das maschinelle Lernsystem gebilde-
ten chemometrischen Modells verwendet. Nach
jeder Durchflhrung des Schrittes 09 ist das maschi-
nelle Lernsystem trainiert und wird dazu genutzt, aus
den spektralen Trainingsdaten den Wert der Kon-
zentration mindestens eines Inhaltsstoffes der Refe-
renzprobe zu pradizieren. Abweichungen der pradi-
Zierten Werte von den
Referenzinhaltsstoffkonzentrationsdaten stellen
einen Fehler dar, welcher das jeweils aktuelle Modell
der Hardware des Spektrometers kennzeichnet. Es
wird daher eine objektive Funktion definiert, welche
fur den jeweiligen Vektor s (nicht gezeigt) die
genannten Abweichungen angibt. Aus den genann-
ten Abweichungen ergibt sich in einem Schritt 11 der
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Wert einer EignungskenngrofRe, welcher in einem
Schritt 12 auf eine Bedingung gepruft wird. Diese
Bedingung bildet die Abbruchbedingung fiir die itera-
tiv auszufihrenden Schritte 06. Diese bevorzugt
vorab festgelegte Abbruchbedingung definiert, ab
wann das Modell der Hardware des Spektrometers
und das durch das maschinelle Lernsystem gebil-
dete chemometrische Modell als ausreichend opti-
miert angesehen werden, um die gegebene Analyse-
aufgabe zu erflllen.

[0056] Ergibt die Prifung in dem Schritt 12, dass die
EignungskenngréRe die Bedingung noch nicht erfillt,
so werden in einem Schritt 13 geanderte Parameter
fur das Modell der Hardware des Spektrometers
bestimmt, um die oben beschriebene objektive Funk-
tion und somit auch die EignungskenngréfRe zu ver-
bessern. Entsprechend wird in einer t-ten Iteration 06
ein Vektor s; (nicht gezeigt) bestimmt, woflir bevor-
zugt nicht lediglich der unmittelbar zuvor bestimmte
Vektor sy 4 (nicht gezeigt) sondern samtliche zuvor
bestimmte Vektoren sg bis si4 (nicht gezeigt) beriick-
sichtigt werden.

[0057] Das im Schritt 13 erfolgende Bestimmen von
modifizierten Parametern fir das Modell der Hard-
ware des Spektrometers stellt eine Optimierung die-
ser Parameter dar, wofiir bevorzugt eine oder meh-
rere Optimierungstechniken aus der folgenden
Gruppe ausgewahlt werden: Nelder-Mead-Verfah-
ren, Bayessche Optimierung, Rastersuche, Zufalls-
suche, gradientenfreie Optimierung, optimale Ver-
suchsplanung, Methoden des  maschinellen
Lernens, Greedy-Algorithmen und evolutionare Algo-
rithmen. Das Modell des Spektrometers umfasst
bevorzugt mehrere Beschrankungen, wie eine mini-
male Bandbreite, eine maximale Bandbreite, eine
minimale Wellenlange und eine maximale Wellen-
lange, welche bei der Optimierung der Parameter
im Vektor s; (nicht gezeigt) berlicksichtigt werden.

[0058] In einem Schritt 14 werden die veranderten
Parameter des Modells der Hardware des Spektro-
meters, d. h. der Vektor s; (nicht gezeigt) fir den
erneut auszufiihrenden Schritt 07 des Simulierens
des spektralen Vermessens aktualisiert.

[0059] Ergibt die Priifung in dem Schritt 12, dass die
EignungskenngrolRe die Bedingung erfillt, so sind
die iterativ ausgeflhrten Schritte 06 abgeschlossen.
In einem Schritt 16 liegen nun das optimierte Modell
der Hardware des Spektrometers und das durch das
trainierte maschinelle Lernsystem gebildete chemo-
metrische Modell vor, sodass das Verfahren insge-
samt abgeschlossen ist. Zum Herstellen des Analy-
segerates ist ein Spektrometer gemal dem
optimierten Modell der Hardware des Spektrometers
herzustellen und das durch das trainierte maschi-
nelle Lernsystem gebildete chemometrische Modell
ist in dem herzustellenden Analysegerat zu imple-
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mentieren. Das so hergestellte Analysegerat ist bes-
tens fUr die gegebene Analyseaufgabe geeignet und
das Spektrometer ist weit weniger aufwandig als das
Referenzspektrometer gemall dem Gold-Standard,
sodass das Analysegerat kostenglinstig herstellbar
ist.

[0060] Fig. 2 zeigt einen Ablaufplan einer zweiten
bevorzugten Ausfihrungsform des erfindungsgema-
Ren Verfahrens. Diese zweite bevorzugte Ausfih-
rungsform dient ebenso wie die erste bevorzugte
Ausfihrungsform zum technischen Entwurf eines
Analysegerates (nicht gezeigt) zur spektralen Ana-
lyse mindestens eines Inhaltsstoffes einer Probe.
Diese zweite bevorzugte Ausflihrungsform flhrt
ebenso dazu, dass das zu entwickelnde Analysege-
rat flir eine gegebene Analyseaufgabe optimiert ist.
Das zu entwickelnde Analysegerat ist in gleicher
Weise aufgebaut, wie dies fur die erste bevorzugte
Ausfuhrungsform beschrieben wurde. Im Unter-
schied zur ersten bevorzugten Ausfihrungsform
wird bei der zweiten bevorzugten Ausfiihrungsform
die Hardware des Spektrometers in jeder Iteration
physisch jeweils als ein Testexemplar bereitgestellt,
um das Spektrometer zu entwickeln und zu optimie-
ren.

[0061] In einem vorbereitenden Schritt 21 werden
Referenzproben bereitgestellt, welche gemal der
gegebenen Analyseaufgabe ausgewahlt werden.
Fir die Referenzproben sind Werte von Konzentra-
tionen mindestens eines Inhaltsstoffes der Referenz-
probe bekannt. Dabei handelt es sich um den min-
destens einen Inhaltsstoff, dessen Konzentration
gemal der gegebenen Analyseaufgabe zu bestim-
men ist. Diese fiir die Referenzproben bekannten
Werte stellen Referenzinhaltsstoffkonzentrationsda-
ten dar.

[0062] Auch die zweite bevorzugte Ausfiihrungs-
form des Verfahrens umfasst mehrere iterativ auszu-
fihrende Schritte 22, durch welche eine gemein-
same iterative Optimierung der Hardware des
Spektrometers und des chemometrischen Modells
in Form des maschinellen Lernsystems erfolgen.

[0063] In einem iterativ auszuflhrenden Schritt 23
erfolgt ein Herstellen eines Testexemplars der Hard-
ware des Spektrometers. Das Testexemplar ist durch
eine Spezifikation s (nicht gezeigt) in Form von Para-
metern definiert. Die Spezifikation s (nicht gezeigt) ist
bevorzugt durch einen Vektor gebildet, wie er fiir die
erste bevorzugte Ausflihrungsform beschrieben ist.
Die Spezifikation umfasst bevorzugt auch Geratepa-
rameter fir ein Signalrauschen und Toleranzen des
Spektrometers, die aber durch die iterativ auszufiih-
rende Schritte 22 nicht verandert werden. Im Ergeb-
nis der Herstellung liegt in einem Schritt 24 das jewei-
lige Testexemplar der Hardware des Spektrometers
physisch vor. Das erste herzustellende Testexemplar

2024.05.16

der Hardware des Spektrometers wird gemaf einem
initialen Vektor sg hergestellit.

[0064] In einem nachsten Schritt 26 wird das
aktuelle Testexemplar der Hardware des Spektrome-
ters verwendet, um die Referenzproben spektral zu
vermessen, wodurch spektrale Messwerte erhalten
werden, welche die in einem Schritt 27 vorliegenden
spektralen Trainingsdaten bilden.

[0065] Die im Schritt 27 vorgelegten spektralen Trai-
ningsdaten werden in einem Schritt 28 zum Trainie-
ren des durch das maschinelle Lernsystem gebilde-
ten chemometrischen Modells verwendet. Nach
jeder Durchflihrung des Schrittes 28 ist das maschi-
nelle Lernsystem trainiert und wird dazu genutzt, aus
den spektralen Trainingsdaten den Wert der Kon-
zentration mindestens eines Inhaltsstoffes der Refe-
renzproben zu pradizieren. Abweichungen der pradi-
zierten Werte von den
Referenzinhaltsstoffkonzentrationsdaten stellen
einen Fehler dar, welcher das jeweils aktuelle Test-
exemplar der Hardware des Spektrometers kenn-
zeichnet. Es wird daher eine objektive Funktion defi-
niert, welche fir den jeweiligen Vektor s (nicht
gezeigt) die genannten Abweichungen angibt. Aus
den genannten Abweichungen ergibt sich in einem
Schritt 29 der Wert einer Eignungskenngrolie, wel-
cher in einem Schritt 31 auf eine Bedingung gepruft
wird. Diese Bedingung bildet die Abbruchbedingung
fur die iterativ auszufiihrenden Schritte 22. Diese
bevorzugt vorab festgelegte Abbruchbedingung defi-
niert, ab wann das Testexemplar der Hardware des
Spektrometers und das durch das maschinelle Lern-
system gebildete chemometrische Modell als ausrei-
chend optimiert angesehen werden, um die gege-
bene Analyseaufgabe zu erfiillen.

[0066] Ergibt die Priifung in dem Schritt 31, dass die
EignungskenngrofRe die Bedingung noch nicht erfillt,
so werden in einem Schritt 32 geanderte Parameter
fir das nachste herzustellende Testexemplar der
Hardware des Spektrometers bestimmt, um die
oben beschriebene objektive Funktion und somit
auch die EignungskenngroRe zu verbessern. Ent-
sprechend wird in einer t-ten Iteration 22 ein Vektor
s; (nicht gezeigt) bestimmt, woflir bevorzugt nicht
lediglich der unmittelbar zuvor bestimmte Vektor s;_4
(nicht gezeigt) sondern samtliche zuvor bestimmte
Vektoren sq bis s (nicht gezeigt) berticksichtigt wer-
den.

[0067] Das im Schritt 32 erfolgende Bestimmen von
modifizierten Parametern fiir das nachste herzustel-
lende Testexemplar der Hardware des Spektrome-
ters stellt eine Optimierung dieser Parameter dair,
wofir bevorzugt eine oder mehrere Optimierungs-
techniken aus der folgenden Gruppe ausgewahlt
werden: Nelder-Mead-Verfahren, Bayessche Opti-
mierung, optimale Versuchsplanung, Methoden des
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maschinellen Lernens, Greedy-Algorithmen und evo-
lutiondre Algorithmen. Fir das Testexemplar sind
bevorzugt mehrere Beschrankungen definiert; wie
eine minimale Bandbreite, eine maximale Band-
breite, eine minimale Wellenldnge und eine maxi-
male Wellenlange, welche bei der Optimierung der
Parameter im Vektor s, (nicht gezeigt) bertcksichtigt
werden.

[0068] In einem Schritt 33 werden die veranderten
Parameter, d. h. der Vektor s; (nicht gezeigt) fir den
erneut auszufuhrenden Schritt 23 des Herstellens
eines Testexemplars der Hardware des Spektrome-
ters aktualisiert.

[0069] Ergibt die Priifung in dem Schritt 31, dass die
Eignungskenngrofie die Bedingung erfillt, so sind
die zuvor iterativ ausgeflihrten Schritte 22 abge-
schlossen. In einem Schritt 34 liegen nun das opti-
mierte Testexemplar der Hardware des Spektrome-
ters und das durch das trainierte maschinelle
Lernsystem gebildete chemometrische Modell vor,
sodass das Verfahren insgesamt abgeschlossen ist.
Zum Herstellen des Analysegerates ist ein dem opti-
mierten Testexemplar gleichendes Spektrometer
herzustellen und das durch das trainierte maschi-
nelle Lernsystem gebildete chemometrische Modell
ist in dem herzustellenden Analysegerat zu imple-
mentieren. Das so hergestellte Analysegerat ist bes-
tens firr die gegebene Analyseaufgabe geeignet und
das Spektrometer ist weit weniger aufwandig als ein
Referenzspektrometer gemalt dem Gold-Standard,
sodass das Analysegerat kostenglinstig herstellbar
ist.
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Patentanspriiche

1. Verfahren zum technischen Entwurf eines
Analysegerates zur spektralen Analyse mindestens
eines Inhaltsstoffes einer Probe, wobei das Analyse-
gerat ein Spektrometer zur spektralen Vermessung
der Probe umfasst, wobei das Analysegerat weiter-
hin zur Anwendung eines durch ein trainiertes
maschinelles Lernsystem gebildeten chemometri-
schen Modells zur Bestimmung einer Konzentration
mindestens eines Inhaltsstoffes der Probe ausge-
hend von mit dem Spektrometer aufgenommenen
spektralen Messwerten der Probe konfiguriert ist;
und wobei das Verfahren folgende Schritte umfasst:
- Auswahl einer initialen Konfiguration einer Repra-
sentation einer Hardware des Spektrometers;

- iteratives Ausfiihren der folgenden Schritte:

O Anwenden (07; 26) der jeweils aktuellen Konfigu-
ration der Reprasentation der Hardware des Spekt-
rometers, wodurch spektrale Trainingsdaten (08; 27)
erhalten werden;

O Trainieren (09; 28) des durch ein maschinelles
Lernsystem gebildeten chemometrischen Modells
mit den spektralen Trainingsdaten (08; 27);

O Anwenden des durch das trainierte maschinelle
Lernsystem gebildeten chemometrischen Modells,
um einen Wert mindestens einer Eignungskenn-
grélRe (11; 29) fur die jeweils aktuelle Konfiguration
der Reprasentation der Hardware des Spektrome-
ters zu bestimmen, und

O Modifizieren (13; 32) der jeweils aktuellen Konfigu-
ration der Reprasentation der Hardware des Speki-
rometers.

2. Verfahren nach Anspruch 1, dadurch
gekennzeichnet, dass nach dem Ausflihren der ite-
rativ auszuflihrenden Schritte diejenige der ange-
wendeten Konfigurationen der Reprasentation der
Hardware des Spektrometers ausgewahlt wird,
deren Wert von einer der mindestens einen Eig-
nungskenngréRe (11, 29) einer bestmdglichen Eig-
nung entspricht.

3. Verfahren nach Anspruch 1 oder 2, dadurch
gekennzeichnet, dass bei dem iterativ auszufihr-
enden Schritt des Modifizierens (13; 32) der jeweils
aktuellen Konfiguration der Reprasentation der
Hardware des Spektrometers die Konfiguration der
Reprasentation der Hardware des Spektrometers
innerhalb eines vordefinierten Rahmens modifiziert
wird, wobei dieser iterativ auszufihrende Schritt so
oft wiederholt wird, bis ein hierfur vordefiniertes Bud-
get erschopft ist, welches durch eine Anzahl der
durchzufihrenden Iterationen und/oder durch eine
Zeitdauer zur Durchfiihrung der Iterationen definiert
ist.

4. Verfahren nach Anspruch 1 oder 2, dadurch
gekennzeichnet, dass die iterativ auszufihrenden
Schritte so oft wiederholt werden, bis der Wert der
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EignungskenngrofRe (11, 29) fur die jeweils aktuelle
Konfiguration der Reprasentation der Hardware des
Spektrometers einen vorbestimmten Grenzwert
zumindest erreicht hat.

5. Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis 4,
dadurch gekennzeichnet, dass das Modifizieren
(13; 32) der jeweils aktuellen Konfiguration der
Reprasentation der Hardware des Spektrometers
unter Nutzung mindestens eines der zuvor bestimm-
ten Werte der mindestens einen Eignungskenn-
gréBe (11; 29) erfolgt.

6. Verfahren nach einem der Anspriche 1 bis 5,
dadurch gekennzeichnet, dass die Reprasentation
der Hardware des Spektrometers durch ein Modell
der Hardware des Spektrometers gebildet ist, wobei
das Verfahren folgenden weiteren Schritt umfasst:

- Bereitstellen von Referenzdaten, welche eine
Reihe von Referenzspektraldaten (04) umfassen,
denen eine Reihe von Referenzinhaltsstoffkonzent-
rationsdaten zugeordnet ist; wobei der iterativ aus-
zufiuhrende Schritt des Anwendens der jeweils
aktuellen Konfiguration des Modells der Hardware
des Spektrometers eine Simulation (07) eines spekt-
ralen Vermessens der Probe umfasst, wobei bei den
Simulationen (07) die jeweilige Konfiguration des
Modells der Hardware des Spektrometers auf die
Referenzspektraldaten (04) angewendet wird,
wodurch spektrale Simulationsmesswerte erhalten
werden, welche die spektralen Trainingsdaten (08)
bilden, sodass durch das Anwenden des durch das
trainierte maschinelle Lernsystem gebildeten che-
mometrischen Modells Simulationsmesswerte der
Konzentrationen des Inhaltsstoffes erhalten werden,
die mit den Referenzinhaltsstoffkonzentrationsdaten
verglichen werden, um jeweils den Wert der mindes-
tens einen EignungskenngréRe (11) zu bestimmen.

7. Verfahren nach Anspruch 6, dadurch
gekennzeichnet, dass es folgende weitere Schritte
umfasst:

- Bestimmen einer herstellungsbedingten Hardwa-
reabweichung zwischen dem Modell der Hardware
des Spektrometers und einer gemalt dem Modell
der Hardware des Spektrometers hergestellten
Hardware des Spektrometers; und

- Berucksichtigen der herstellungsbedingten Hard-
wareabweichung bei dem iterativ auszufihrenden
Schritt des Anwendens (07) der jeweils aktuellen
Konfiguration der Reprasentation der Hardware
des Spektrometers.

8. Verfahren nach Anspruch 6 oder 7, dadurch
gekennzeichnet, dass bei der iterativ durchzufihr-
enden Simulation (07) des spektralen Vermessens
der Probe sich verandernde Messbedingungen
berucksichtigt werden, um erweiterte spektrale Trai-
ningsdaten (08) zu erhalten, wobei die sich veran-
dernden Messbedingungen einen Abstand zwischen
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der Probe und dem Spektrometer, eine Luftfeuchte
und/oder eine Temperatur im Bereich der Probe
und/oder des Spektrometers umfassen.

9. \Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis 5,

dadurch gekennzeichnet, dass die Reprasentation
der Hardware des Spektrometers durch ein Test-
exemplar (24) der Hardware des Spektrometers
gebildet ist, wobei das Verfahren folgenden weiteren
Schritt umfasst:
- Bereitstellen von Referenzproben (21), fir welche
die Werte der Konzentration des Inhaltsstoffes
jeweils bekannt sind, sodass diese Werte Referen-
zinhaltsstoffkonzentrationsdaten bilden; wobei der
iterativ auszufiihrende Schritt des Anwendens der
jeweils aktuellen Konfiguration des Testexemplars
(24) Messungen (26) der Referenzproben mit der
jeweils aktuellen Konfiguration des Testexemplars
(24) der Hardware des Spektrometers umfassen,
wodurch spektrale Messwerte erhalten werden, wel-
che die spektralen Trainingsdaten (27) bilden,
sodass durch das Anwenden des durch das trai-
nierte maschinelle Lernsystem gebildeten chemo-
metrischen Modells Messwerte der Konzentrationen
des Inhaltsstoffes erhalten werden, die mit den
Referenzinhaltsstoffkonzentrationsdaten verglichen
werden, um jeweils den Wert der mindestens einen
Eignungskenngrofe (29) zu bestimmen.

10. Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis
9, dadurch gekennzeichnet, dass die jeweilige
Konfiguration der Reprasentation der Hardware
des Spekirometers mindestens einen Parameter
des Spektrometers definiert; wobei die Parameter
mindestens einen Messkanal des Spektrometers
spezifizieren; wobei der mindestens eine Parameter
durch eine Peakwellenlange, eine Schwerpunktwel-
lenlange, eine mittlere Wellenlédnge, eine Band-
breite, eine Halbwertsbreite, einen Kurvenformpara-
meter oder einen Spitzenwert des mindestens einen
Messkanales gebildet ist; und wobei beim Modifizie-
ren (13; 32) der jeweils aktuellen Konfiguration der
Reprasentation der Hardware des Spektrometers
einer oder mehrere der Parameter und/oder eine
Anzahl der Messkanale verandert wird.

11. Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis
10, dadurch gekennzeichnet, dass die Reprasen-
tation der Hardware des Spektrometers mindestens
eine Beschrankung definiert, welche durch eine
minimale Peakwellenldnge, durch eine maximale
Peakwellenldange, durch eine minimale Schwer-
punktwellenldange, durch eine maximale Schwer-
punktwellenldnge, durch eine minimale mittlere Wel-
lenldnge, durch eine maximale mittlere Wellenlange,
durch eine minimale Bandbreite, durch eine maxi-
male Bandbreite, durch eine minimale Halbwerts-
breite, durch eine maximale Halbwertsbreite, durch
einen minimalen Kurvenformparameter, durch einen
maximalen Kurvenformparameter, durch einen mini-
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malen Spitzenwert, durch einen maximalen Spitzen-
wert, durch eine minimale Wellenldngendifferenz
zwischen einem Wellenlangenparameter eines der
Messkanale und einem entsprechenden Wellenlan-
genparameter eines anderen der Messkanale oder
durch eine maximale Wellenldngendifferenz zwi-
schen einem Wellenldngenparameter eines der
Messkanale und einem entsprechenden Wellenlan-
genparameter eines anderen der Messkanéale gebil-
det ist.

12. Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis
11, dadurch gekennzeichnet, dass die Reprasen-
tation der Hardware des Spektrometers weiterhin
mindestens einen Gerateparameter definiert, wel-
cher ein Signalrauschen, ein Bandbreite-Rauschen,
ein Halbwertsbreite-Rauschen, eine Messabwei-
chung oder eine Toleranz des Spektrometers repra-
sentiert.

13. Computerprogrammprodukt zum techni-
schen Entwurf eines Analysegerates zur Analyse
mindestens eines Inhaltsstoffes einer Probe, wobei
das Computerprogrammprodukt ein Computer-les-
bares Speichermedium umfasst, welches darauf
gespeicherte  Programminstruktionen  aufweist,
wobei die Programminstruktionen durch einen oder
mehrere Computer oder Steuereinheiten ausfihrbar
sind und den einen oder die mehreren Computer
oder Steuereinheiten dazu veranlasst, das Verfah-
ren nach einem der Anspriiche 1 bis 12 auszufiih-
ren.

14. Trainiertes maschinelles Lernsystem, wel-
ches durch ein Verfahren nach einem der Anspri-
che 1 bis 12 trainiert wurde.

15. Analysegerat zur spektralen Analyse min-
destens eines Inhaltsstoffes einer Probe, welches
ein Spektrometer zur spektralen Vermessung der
Probe umfasst und zur Anwendung eines durch ein
trainiertes maschinelles Lernsystem gebildeten che-
mometrischen Modells zur Bestimmung einer Kon-
zentration mindestens eines Inhaltsstoffes der
Probe ausgehend von mit dem Spektrometer aufge-
nommenen spektralen Messwerten der Probe konfi-
guriert ist, dadurch gekennzeichnet, dass das
Spektrometer und das durch das trainierte maschi-
nelle Lernsystem gebildete chemometrische Modell
aus dem Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis
12 hervorgegangen sind.

Es folgen 2 Seiten Zeichnungen
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