(12) NACH DEM VERTRAG UBER DIE INTERNATIONALE ZUSAMMENARBEIT AUF DEM GEBIET DES
PATENTWESENS (PCT) VEROFFENTLICHTE INTERNATIONALE ANMELDUNG

(19) Weltorganisation fiir geistiges Eigentum
Internationales Biiro

TN

(43) Internationales Veroffentlichungsdatum
29. Januar 2004 (29.01.2004)

Ig}QA‘“\

g

.lﬁ"ﬂ_[ﬁjv
q

PCT

(10) Internationale Veroffentlichungsnummer

WO 2004/010347 A3

(51) Internationale Patentklassifikation’: GO6F 17/18,
17/50, 19/00
(21) Internationales Aktenzeichen: PCT/EP2003/007895

(22) Internationales Anmeldedatum:

18. Juli 2003 (18.07.2003)

(25) Einreichungssprache: Deutsch

(26) Veroffentlichungssprache: Deutsch

(30) Angaben zur Prioritét:

102 33 022.0 20. Juli 2002 (20.07.2002) DE

(71) Anmelder und
(72) Erfinder: ZINN, Peter [DE/DE]; Pastoratweg 19, 58300
Wetter/Ruhr (DE).

(74) Anwalt: SCHNEIDERS & BEHRENDT; Huestrasse 23,
44787 Bochum (DE).

(81) Bestimmungsstaaten (national): AE, AG, AL, AM, AT,
AU, AZ,BA, BB, BG, BR, BY, BZ, CA, CH, CN, CO, CR,
CU, CZ, DE, DK, DM, DZ, EC, EE, ES, FI, GB, GD, GE,
GH, GM, HR, HU, ID, IL, IN, IS, JP, KE, KG, KP, KR,
K7, LC, LK, LR, LS, LT, LU, LV, MA, MD, MG, MK,
MN, MW, MX, MZ, NI, NO, NZ, OM, PG, PH, PL, PT,
RO, RU, SC, SD, SE, SG, SK, SL, SY, TJ, TM, TN, TR,
TT, TZ, UA, UG, US, UZ, VC, VN, YU, ZA, ZM, ZW.

[Fortsetzung auf der ndchsten Seite]

1
Herstellung einer Population
von Stoffgemischen/Verbindungen

T

Bestimmung von Mef3groBen

Vergleich der MefRgroBe/n
mit Sollwert

|

Verwendung genetischer
Algorithmen zur Festlegung
der Zusammensetzung

einer neuen Population

. PRODUCING A POPULATION OF SUBSTANCE MIXTURES/COMPOUNDS
. DETERMINING MEASURABLE VARIABLES
. COMPARING THE MEASURABLE VARIABLES WITH THE DESIRED VALUE
. USING GENETIC ALGORITHMS TO DETERMINE THE COMPOSITION
OF A NEW POPULATION

B WN =

Zielvorgabe zeigen. Die erfindungsgemisse

WO 2004/010347 A3 | 0|00 000 D O OO0 0O

(54) Title: METHOD AND INSTALLATION FOR SOLVING PROBLEMS OF ADAPTIVE CHEMISTRY

(54) Bezeichnung: VERFAHREN UND ANLAGE ZUR LOSUNG VON AUFGABEN DER ADAPTIVEN CHEMIE

(57) Abstract: The invention relates to a method and an
installation for the adaptive analysis or synthesis of com-
pounds and substance mixtures in the field of chemistry.
According to the invention, random initial populations are
produced and examined using measuring devices. The re-
sults so obtained are compared with a target and a fitness
value is determined as a measure for the correspondence
with the target. Genetic algorithms are used on the basis
of said fitness values for determining the composition of
the population of the next generation. This method is re-
peated throughout as many generations as required until the
determined fitness values show for at least one individual
of the population a sufficiently high correspondence with
the target. The inventive adaptive chemistry can be used in
the field of finding product formulations or for finding new
compounds with desired properties.

(57) Zusammenfassung: Die Erfindung betrifft ein
Verfahren und eine Anlage zur adaptiven Analyse
oder Synthese von Verbindungen und Stoffgemischen
im Bereich der Chemie.  Hierbei werden zundchst
zufdllige Ausgangspopulationen hergestellt, und mit
Hilfe von Messgeriten untersucht. Die dabei erhaltenen
Ergebnisse werden mit einer Zielvorgabe verglichen,
wobei ein Fitnesswert als Mass fiir die Ubereinstimmung
mit der Zielvorgabe ermittelt wird. Auf Basis dieser
Fitnesswerte werden genetische Algorithmen verwendet,
um die Zusammensetzung der Population der néchsten
Generation festzulegen.  Dieses Verfahren wird iiber
so viele Generationen wiederholt, bis die ermittelten
Fitnesswerte zumindest fiir ein Individuum der Population
eine hinreichend grosse Ubereinstimmung mit der
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