Flera dagars experiment — pa ett knapptryck

Lat siga att du lyckats framstilla en ny kemisk komponent som har potential att fungera
som ett likemedel. Sjilva framstillningsprocessen var ganska kostsam och nu maste du
hitta pa ett sitt att rena upp din produkt. Hade det inte varit smidigt om en programvara
16ste det automatiskt?

Att ta fram metoder for upprening av komponenter ir ofta en tidskrdvande och kimpig process.
Processen kriver forst ett flertal experiment med sma mingder prov, vilket utfors 1 smaskaliga
labb. Nir sagda smaskaliga labb fatt klim pa tekniken ar det dags att testa den i en storre skala.
Men om nu komponenten som ska renas dr dyr att framstilla blir denna process snabbt kostsam.
Det ir hir mjukvaran i denna studie kan komma till anvindning. Fér hade det inte varit smidigare
att utifran enbart ett fatal experiment lata en dator simulera och bygga en modell som beskriver
experimentens utfall istllet? Och nir vi andé haller pa, varfor inte lata datorn styra den
experimentella uppstillningen och kéra experimentet at oss?

Denna studie tar ett steg i denna riktning. En mjukvara har tagits fram som menar till att
automatisera denna process genom att kora tva experiment pa en vitskekromatografimaskin.
Utifran den data som ges av experimentet kan mjukvaran anpassa en modell till den komponent
som undersokts. I vitskekromatografi sker sjilva separationen 1 en adsorptionskolonn dir olika
komponenter fastnar olika hart. Det édr just denna effekt som modellen av komponenten syftar pa
att beskriva. Hela processen sker per automatik, sa fort en anvindare startar programmet. Det dr
bara att trycka pa en knapp och invinta ett resultat! Eftersom enbart tvd experiment utférs innan
mjukvaran kan sittas iging behovs det inte mycket av den dyra komponenten, vilket gor att
kostnaderna kan hallas nere.

Resultatet av mjukvaran som skapats i denna studie ir ett robust program — det vill siga det klarar
svara bedémningar och nar alltid ett tillrdckligt bra. Fér de nio olika fall som undersoktes i denna
studie hittade mjukvaran en noggrann modell i alla fallen. Nir en modell vil skapats s kan
denna anvindas for att simulera experiment innan de utfors. Pa sa sitt kan en anvandare simulera
sig fram till en limplig separationsteknik, istallet for att utfora flertal experiment. Nar man vél har
hittat en metod som uppfyller ens krav kan denna valideras genom att kora ett riktigt experiment.
Det faktiska experimentet kan sedan jamforas med simuleringen. Genom att utfora simuleringar
gar det aven att forutspa komponentens beteende under andra betingelser t ex dndrat flode eller
andrad elueringsmetod. Dirmed kan man skapa sig en djupare forstaelse for hur komponenten
beter sig for den specifika adsorptionskolonnen i vitskekromatografisystemet. Tidsdtgangen for
att na en bra separationsmetod och antalet experiment kan reduceras.



