DFG-Forschungszentrum MATHEON
Mathematik fur Schlusseltechnologien

Berlin, 14.10.2010

Pressemitteilung

Mathematik sorgt fiir sauberes Wasser

Reduzierung der Arzneimittelriickstande im Trinkwasser

Trinkwasser ist fur alles Leben auf der Erde die grundlegende Voraussetzung und
deshalb vielleicht unser wertvollster Rohstoff. Doch auch dieser Rohstoff droht knapp
zu werden. Zusatzlich ist er zunehmend vielfachen Belastungen ausgesetzt. Eine
bisher kaum beachtete Belastung der Gewasser geht von unseren Medikamenten
aus. Zwar noch lange nicht dramatisch aber durchaus merkbar sammeln sich die
unterschiedlichsten Arzneimittelwirkstoffe im Wasser an. Die Folgen einer unbewuss-
ten Medikamentierung fir Menschen, Tiere und Pflanzen Uber das Trinkwasser sind
derzeit kaum erforscht.

Daher hatte das Umweltbundesamt (UBA) und das Institut fir sozial-Okologische
Forschung (ISOE) auf Anregung des Bundesministeriums fur Gesundheit im Januar
in Berlin Experten des Gesundheitswesens, der pharmazeutischen Industrie, der
Wasserwirtschaft, der Wissenschaft, der Umweltverbande und der Verbraucherorga-
nisationen zu einer Tagung ,Handlungsmdglichkeiten zur Minderung des Eintrags
von Humanarzneimitteln und ihren Rickstanden in das Roh- und Trinkwasser” einge-
laden. Unter den 50 Experten war als einziger Mathematiker auch Dr. Marcus Weber,
Mitarbeiter am DFG-Forschungszentrum MATHEON.

Als Ergebnis dieser Konferenz erschien nun ein Konsenspapier mit einigen sehr
praktikablen Vorschlagen, deren Umsetzung in naher Zukunft beabsichtigt ist. In ei-
nigen Bereichen des Malinahmenkatalogs ist eine wesentliche Beteiligung der Ma-
thematik vorgesehen, die zu bisher nicht erwarteten Ergebnissen fuhren soll.
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Schon seit Jahren arbeitet Marcus Weber im MATHEON und im Zuse-Institut an den
mathematischen Voraussetzungen fur eine schnelle und effiziente Simulation von
Molekulen und deren Funktion in verschiedenen Arzneimitteln. Dabei wird das sog.
»ochlissel-Schloss-Prinzip" angewandt, bei dem am Rechner die Molekile so kon-
struiert werden, dass sie vorhersehbar an ein schadliches Protein andocken, es blo-
ckieren und es damit unschadlich machen. Dank Visualisierung und Simulation kann
das virtuelle Wirkstoffmolekal im Computer so lange umgebaut werden, bis ein opti-
males Ergebnis erreicht ist.

Computersimulation, in der untersucht wird, in welcher Weise das Flammschutzmittel HBCD durch
sogenannte Cytochrome im Kérper in andere Spurenstoffe umgewandelt wird.

Ein Vorgang, der mit enormen Schwierigkeiten verbunden ist, denn sowohl das
Wirkstoffmolekul wie auch das schadliche Protein verandern unter bestimmten Ein-
flissen wie z.B. Kdrpertemperatur standig ihre Gestalt. Marcus Weber geht davon
aus, dass derzeit weltweit bis zu 80 Prozent der Rechnerleistung moderner Grof3-
rechner alleine fur die Simulation von Molekulen bendtigt wird. Hier hilft die Mathe-
matik mit neuen Algorithmen, die die Berechnungen vereinfachen und damit die
Rechnerleistung optimieren. Die bisherigen Arbeiten von Marcus Weber sind hier
sicherlich richtungweisend.

Und diese Forschungen von Marcus Weber und seiner Arbeitsgruppe konnen natur-
lich bei der Simulation von Schadstoffen, die mdglicherweise in den Wasserkreislauf
gelangen und dort in zu hoher Konzentration schadliche Auswirkungen fur alle Le-
bewesen haben, hervorragend eingesetzt werden und zu ganz neuen Ansatzen flh-
ren.

So wurde auf der Tagung im Januar beispielsweise empfohlen, die Trinkwasserrele-
vanz von Medikamenten schon beim Design mit zu bertcksichtigen. ,Es bereitet uns
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keine Schwierigkeiten, nicht nur die pharmazeutische Wirkung der eigentlichen Arz-
neistoffe im Voraus zu simulieren, sondern wir kdnnen dabei auch deren mdgliche
Abbau- und Transformationsprodukte ins Auge fassen®, sagt Dr. Weber. In einem
weiteren Schritt kbnnen dann ebenso Medikamente entwickelt werden, die bestimm-
te Eigenschaften beinhalten, die ihre Bindung an Sedimente und Aktivkohle erhdhen.
Damit waren diese Arzneien leichter aus dem Wasserkreislauf zu entfernen. Auler-
dem kann erreicht werden, dass der Wirkstoffanteil im Medikament, der den Korper
ungenutzt verlasst, vermindert oder im Idealfall ganz eliminiert wird.

Computersimulation zur Untersuchung der Auswirkung eines kunstlich erzeugten Molekdls auf den
Ostrogenrezeptor und den Hormonzyklus. Mit solchen Studien wird versucht, das Gefahrenpotential
von Spurenstoffen abzuschatzen.

Ein weiteres Feld, bei dem Marcus Weber und seine mathematischen Forschungen
grol3e Fortschritte beim Rohwasserschutz erreichen kdnnten, ist die Risikoabschat-
zung der Wirkung bestimmter Arzneimittelrickstande im Trinkwasser. Viele dieser
Spurenstoffe im Wasser kdnnen nicht in Tierversuchen untersucht werden, weil sie
dazu isoliert (oder im Labor kunstlich hergestellt) werden mussten, was fur viele Ver-
bindungsformen noch nicht mdglich ist. Marcus Weber aber ist der Ansicht, dass ,wir
mit unseren Algorithmen ein virtuelles Labor schaffen kénnen, in dem toxikologische
Wirkungen von solchen Abbauprodukten simuliert werden. Das ist allerdings auch flr
uns eine relativ neue Fragestellung, aber eine sehr interessante und sicherlich 16sba-
re Herausforderung“, sagt der Mathematiker. Ein zusatzlicher Erfolg ware daher,
dass mit dem Einsatz mathematischer Grundlagen fur toxikologische Untersuchun-
gen Tierversuche ersetzt, eingeschrankt oder zumindest besser geplant werden kon-
nen.
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Marcus Weber ist Uberzeugt, dass die Fachtagung und das daraus entstandene
Konsenzpapier ein wichtiger Schritt zur Reinhaltung unserer Lebensgrundlage Was-
ser ist. ,FUr mich ist dieser Aspekt ein weiteres Beispiel, auf dem unsere mathemati-
schen Arbeiten die Grundlagen fur eine erfolgreiche und vor allem die Natur schut-
zende Mallnahme sind.”

Weitere Informationen: Dr. Marcus Weber, DFG-Forschungszentrum MATHEON, Tel.:
+49-30-8 41 85-189, Email: weber@zib.de
www.zib.de/Numerik/DrugDesign/index.en.html,




