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Philosophie statt Vorwort

B In diesem Abschnitt werden einige grundsdtzliche Zusammen-
hdnge verdeutlicht, die aus der Sicht der Autoren den Zugang
zu wissenschaftlichem Arbeiten im Umfeld der Instrumentellen
Bioanalytik erleichtern. Besonders wird dabei auf die Beschrei-
bung von Zusammenhdngen in Form von Modellen, Hypothe-
sen und Theorien eingegangen, um eine gemeinsame Basis zur
Einschdtzung der vielfiltigen wissenschaftlichen Literatur zur
erméglichen. Dabei wird angestrebt, eine Verbindung zwischen
den Biowissenschaften und den aus der Physik stammenden
Beschreibungen derjenigen Zusammenhdinge zu schaffen, die
die theoretischen Grundlagen der Instrumentellen Analytik lie-

fern.

1.1
Das Kiirzel Ph.D.

Wer kreativ eigene Forschung in den Biowissenschaften verwirklicht, braucht ei-
nen Doktortitel. Historisch und auch international unterscheidet man zwischen
medizinischen und wissenschaftlichen Doktortiteln, wobei durch die zunehmende
Verwischung der Grenzen auch Mittelwege und Hybride der Promotionsstudien-
ginge entstanden sind, die z. B. zum Dr. sc. hum. fithren. Im internationalen Pu-
blikationswesen wird im Wesentlichen zwischen ,M.D.“ fiir ,medical doctor“ und
,Ph.D.“ fur ,philosophical doctor” unterschieden, allerdings ohne dass es festge-
schriebene Normen gibt. In der Abkiirzung ,Ph.D.“ findet sich eine historische Ab-
leitung, die in Deutschland ebenfalls vor noch nicht allzu langer Zeit der akademi-
schen Realitit entsprach. Es handelt sich um den Dr. phil., den Doktor der Philoso-
phie, einen Grad, den die Naturwissenschaftler in einer Perspektive errangen, die
Wissenschaft in die Nihe der Philosophie riickt. Diese Einschitzung birgt, ebenso
wie ihr lingerlebiges anglophones Analogon Ph.D., gewisse Grundsitze, welche
durchaus aktuelle Berechtigung haben, und nicht etwa ein Anachronismus sind.
Im Gegensatz zum Dr. phil. muss zur Erlangung des heute schon als ,traditionell
geltenden Dr. rer. nat. keine der Priifungen mehr in Philosophie abgelegt werden.
Hier soll nicht blind an Traditionen festgehalten werden. Allerdings erscheinen
viele Probleme und Situationen der modernen Forschung in einem klareren Licht,
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wenn sie unter der Beriicksichtigung von Grundsitzen beleuchtet werden, die ein-
mal durchaus in der Fakultit fir Philosophie gelehrt wurden.

An deutschen Universititen waren frither hdufig Mathematik, Philosophie und
die Naturwissenschaften in gemeinsamen Fakultiten zusammengefasst. In der
Schweiz ist dies zum Teil auch heute noch so. Das ist vor allem durch die , Natur®
der Mathematik bedingt, welche im Laufe der Zeit mal als Philosophie, mal als
Wissenschaft und unpassender Weise gelegentlich als Hilfswissenschaft der mo-
dernen Naturwissenschaften dargestellt wurde. Definitiv in den Bereich der Philo-
sophie gehort der Begriff der Wahrheit — welcher Wissenschaftler wagt zu sagen,
dass er nicht danach sucht? Die folgenden Reflektionen halten sicherlich nicht der
Betrachtung durch einen ,echten” Philosophen stand, da sie nicht durch eine aka-
demische Ausbildung in Philosophie unterlegt sind, sondern lediglich die Perspek-
tive eines Forschers tiber die Forschung wiedergeben, inklusive dessen, was dieser
Forscher glaubt, ,Philosophie“ nennen zu diirfen. Der Stellenwert dieser ,, Philoso-
phie“ im tdglichen Leben des Wissenschaftlers ergibt sich gerade und besonders
hiufig im Umgang mit Zahlen. Da jeder Wissenschaftler praktisch tiglich mit Zah-
len in Form von Messwerten umzugehen hat, soll hier einmal provokant die Frage
gestellt werden:

,Kann ein Messwert wahr sein?“

Die intuitive Antwort sollte natiirlich ,ja“ lauten, denn sonst, so scheint es, wiirde
es sinnlos sein, tiberhaupt Messwerte aufzunehmen. Wie immer steckt der Teufel
im Detail. Wie viele Stellen nach dem Komma miissen denn stimmen, damit ein
Wert ,wahr* ist? Egal wie gut eine Methode oder ein Gerit ist und wie viele Stellen
nach dem Komma damit bestimmt werden konnen, man kann sich immer noch ei-
nen Messwert vorstellen, der auch von der empfindlichsten Methode nicht ganz ge-
nau erfasst wird. Damit entspricht das Problem dem Ubergang von ganzen zu ge-
brochenen Zahlen, und man bekommt einen Eindruck der Gemeinsamkeiten von
Mathematik und Philosophie. Um die Diskussion abzukiirzen: Uns sagt der ge-
sunde Menschenverstand, dass der Messwert, wenn schon nicht absolut perfekt,
dann doch so genau und wahr sein kann, wie es benétigt wird. Uber kurz oder lang
kommt man zu dem Schluss, dass ein Messwert nicht wahr oder falsch, sondern
nur mehr oder weniger wahr ist. Dabei ersetzt man das Wort ,wahr“ durch ,rich-
tig, ein kleiner Trick, durch den die Wahrheit im Bereich der Philosophie verbleibt
und die Richtigkeit als ein wissenschaftlich definierbares Analogon im tiglichen
Umgang mit Messwerten fungiert. Interessanterweise macht Heisenbergs so ge-
nannte Unschirferelation aus dem Bereich der Quantenmechanik eine dhnliche
Aussage, namlich dass man von kleinen Teilchen das Produkt aus Ort und Ge-
schwindigkeit nur bis zu einer gewissen Genauigkeit bestimmen kann. In der
Quantenmechanik, so ist der allgemeine Eindruck, treffen sich naturwissenschaft-
liche Theorie und Philosophie sehr hiufig.

Ein Messwert, egal wie richtig, beschreibt einen Teil unserer Welt in quantitativer
Form. Es handelt sich gewissermafden um einen kleinen Teil der Antwort auf die
vermeintlich kindliche Frage: ,Kann man ALLES wissen?“ Dies ist eine Frage, de-
ren Antwort wiederum eindeutig aus der Philosophie kommen muss. Wissen-
schaftler bezeichnen Wissen gerne als Licht, was sich im Sprachgebrauch vieler
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Kulturkreise hiufig widerspiegelt — Erleuchtung, Einsicht oder erhellen. Man
koénnte einen Messwert als einen Funken Licht im ansonsten dunklen multidimen-
sionalen Raum des Wissens bezeichnen. Ziel der Wissenschaft ist es nicht etwa,
moglichst viele einzelne Lichtpunkte ohne Dimension und Zusammenhang zu er-
zeugen, sondern mdoglichst zusammenhingende Linien, Flichen oder sogar mehr-
dimensionale Gebilde aus Licht, Fackeln sozusagen. Wir wenden uns wieder unse-
rer , Hilfswissenschaft Mathematik” zu und betrachten ein Gebilde, welches im Ge-
gensatz zu einem dimensionslosen Punkt zumindest eine Ausdehnung in einer
Dimension hat: eine Linie im mehrdimensionalen Raum. Dabei reichen hier zwei
Dimensionen, also ein X-Y-Koordinatensystem. Um eine Linie aus einzelnen
Punkten (den Messwerten oder Wissenspunkten) zu konstruieren, braucht man
sehr lange, denn man benétigt unendlich viele Punkte. Einfacher ist es, mit den
Werkzeugen des Mathematikers eine Gerade durch mehrere — minimal zwei —
Punkte zu konstruieren. Noch besser, man kann eine Formel angeben, welche alle
Punkte auf der Linie erfasst, und dadurch kommen wir zum Wichtigsten: Man
kann nun Vorhersagen dariiber machen, wo sich weitere Punkte befinden sollten,
weit entfernt von den urspriinglichen zwei Punkten, die man zur Konstruktion der
Geraden gebraucht hat.

1.2
Modell, Hypothese, Theorie — Die Abbildung der Wahrheit

Eine konstruierte Gerade, wie sie eben beschrieben wurde, kann einer Gesetzmi-
Rigkeit in den Naturwissenschaften entsprechen. Im wissenschaftlichen Sprachjar-
gon nennt man die Geradengleichung ein ,Modell“, welches einen Zusammen-
hang ,beschreibt*.

Bei einem sehr einfachen Modell wiren die beiden Punkte Messwerte und die
daraus resultierende Gerade wiirde einen Zusammenhang beschreiben, wie etwa
zwischen Gewicht, vom Physiker schwere Masse genannt, und der Anzeige eines
Geridtes zum Messen der schweren Masse, also einer Waage. Waagen enthalten Fe-
dern, welche durch die Masse von Gewichten gedehnt oder gestaucht werden. Die
Strecke, um die eine Feder gedehnt wird, wenn man sie an einem Ende aufhingt
und an das andere ein Gewicht hingt, ist {iber einen gewissen Bereich proportional
zur Masse des Gewichts und wird durch die so genannte Federkonstante beschrie-
ben. Wie wir soeben diskutiert haben, ist der Wert, den die Waage als Gewicht an-
zeigt, mehr oder weniger richtig.

Unser Modell beschreibt die Reaktion einer Feder in der Waage, die den Zeiger
ausschlagen ldsst. Jeder weif3, dass Waagen mehr oder weniger genau sein konnen.
Unser Gerit ist daher, abhingig von der Qualitit der Waage und der Kompetenz
der Person, die die Messwerte aufnimmt, mehr oder weniger gut. Auflerdem ist
unser Modell nur so gut, wie die Federkonstante auch eine Konstante ist und sich
die Auslenkung der Feder korrekt in eine Masse umrechnen lisst. Um dies zu
kennzeichnen, zu charakterisieren, macht man in der Regel mehrere Messungen
und gibt einen Fehler an, z. B. als Standardabweichung. Fiir unsere Geradenglei-
chung bedeutet das, dass wir nicht zwei exakte Punkte haben, durch die wir die Ge-
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rade legen kénnen, sondern zwei, hoffentlich kleine, Wertebereiche. Alleine mit
diesen beiden Wertebereichen konnen schon unendlich viele Geraden konstruiert
werden.

Wenn das Modell benutzt wird, um Vorhersagen zu machen, wirkt sich die Qua-
litdt der Messwerte, welche zur Konstruktion des Modells benutzt wurden, direkt
auf die Qualitit der Vorhersagen aus. Wenn der anfingliche Wertebereich klein
war, ist die Anzahl der méglichen zu konstruierenden Geraden klein, und ihre Vor-
hersagen unterscheiden sich wenig voneinander. ZweckméifRigerweise wird das
Modell nicht aus einer unendlichen Anzahl von Geradengleichungen bestehen,
sondern aus einer statistisch gemittelten Geradengleichung und einem dazugeho-
rigen Wert der Ungenauigkeit. Dieser Wert der Ungenauigkeit wird zweckmaf3i-
gerweise gepriift, und notfalls wird das Modell durch das Einfligen von Messwer-
ten aus dem Prufverfahren verbessert. Die Ungenauigkeit des Modells bei Vorher-
sagen ist ein Maf fiir die Qualitit des Modells. Das zweite genauso wichtige Kriteri-
um ist der Giiltigkeitsbereich des Modells. Wihrend es Waagen zum Messen im
Milligramm-Bereich und Waagen zum Messen im Tonnen-Maf3stab gibt, kann kei-
ne Waage den gesamten Bereich abdecken. Unter Umstinden hilft es hier, die Fe-
der der Waage auszutauschen und die Federkonstante der neuen Feder den Um-
stinden anzupassen. Selbst die grofste federbasierte Waage versagt, wenn es gilt, so
grofle Massen wie etwa die von Planeten zu vergleichen. In solchen Fillen versagt
unser Modell, und wir miissen es entweder erweitern und verfeinern oder wir miis-
sen es aufgeben und durch ein neues Modell ersetzen. Ein gutes neues Modell wird
aus Notwendigkeit eine generellere Beschreibung der Wirklichkeit enthalten, und
das alte Model wird hiufig als Spezialfall wieder auftauchen. Sollte sich ein Modell
als giiltig fiir einen sehr groflen Bereich herausstellen, wird es gelegentlich als Hy-
pothese, Gesetzeshypothese oder Gesetz bezeichnet.

Ein Gebilde aus mehreren guten Modellen und Hypothesen steigt im wissen-
schaftlichen Sprachgebrauch irgendwann zur Theorie auf. Ebenso wie die Modelle
nur so gut sind wie die Messwerte, auf denen sie beruhen und die Vorraussagen,
die sie machen, ist eine Theorie nur so gut wie die Modelle, auf denen sie beruht.
Darum hat eine Theorie, genau wie ihre Modelle, immer einen begrenzten Giiltig-
keitsbereich, auferhalb dessen ihre Vorhersagen versagen. Grundsitzlich werden
empirische Theorien und deduktive Theorien unterschieden. Die hier diskutierten
und in den Biowissenschaften am hiufigsten verwendeten sind die empirischen
Theorien, welche aus der Verallgemeinerung einer groferen Zahl einzelner Beob-
achtungsergebnisse entstehen. Im Gegensatz dazu werden deduktive Theorien auf
Axiome gebaut. Axiom (Axiom griechisch: als wahr angenommener Grundsatz)
nennt man eine Aussage, die durch Konsens der Wissenschaft als nicht beweis-
pflichtig angesehen wird. Weil die Axiome quasi atomare (Atom griechisch: das Un-
teilbare) Bestandteile deduktiver Theorien sind, kommen letztere zunichst ohne
Beobachtungen, d. h. ohne empirische Daten aus. Zwischen empirischen und de-
duktiven Theorien zieht sich eine Trennlinie durch die Naturwissenschaften, auf
die wir spiter noch einmal zuriickkommen werden.
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Die Frage nach der Qualitit eines Modells (oder einer Hypothese oder einer Theo-
rie) kann eigentlich nicht heiflen: ,Ist es wahr oder richtig?“ Auch wenn wir nicht
genau sagen konnen, was ,wahr“ denn eigentlich heifdt, kénnen wir trotzdem sa-
gen, dass die Vorhersagen, die ein Modell auerhalb seines Giiltigkeitsbereiches
macht, nicht wahr sind. Selbst innerhalb eines Giiltigkeitsbereiches stimmen die
Vorraussagen mit den Messwerten nur mehr oder weniger gut, aber nie perfekt
tiberein. Deswegen kann die Antwort auf die Frage nach der Qualitit eines Modells
auch nie lauten: ,Ja, es ist richtig.“ ,Richtigkeit“, wie wir sie bei den Messwerten
kennengelernt haben, ist eine messbare Grofe, deren Zustand als Zahl und nicht
mit Ja oder Nein charakterisiert wird. Eine der sinnvollsten Antworten wire z. B.:
,Fiir unsere Zwecke ist es ein gutes Modell*.

Vom Zweck der Messung hingt es ab, wie genau und richtig in Zahlen ausge-
driickt die Vorhersagen sind. Da Zweck etwas sehr Subjektives ist, konnte man ver-
muten, dass es ,absolut” gute Modelle gar nicht gibt. Ein Modell, das Vorhersagen
durch Kopfrechnen erlaubt, ist fiir viele Situationen deutlich besser als eines, dessen
Mathematik so komplexist, dass eine Vorhersage einen Tag Rechenzeit auf einen Su-
percomputer beansprucht. Wenn man die Entwicklung von ,richtigeren“ Modellen
beobachtet, also solchen, deren Vorhersagen fiir einen bestimmten Bereich dichter
an den Messwerten liegen als die der Vorgingermodelle, dann fillt auf, dass in aller
Regel die Formeln schnell beliebig kompliziert werden. Dies verhindert nicht nur
die Anwendung durch Kopfrechnen, sondern fiigt auch der Anschaulichkeit des Mo-
dells schweren Schaden zu. Der Vorgang hat Ahnlichkeit mit einem Prozess der
Messwertanalyse, den man als , Fitten“ bezeichnet. Dabei wird versucht, eine Kurve
von Messwerten durch eine mathematische Gleichung zu beschreiben. Fiir einen
kleinen Wertebereich (das wire dann der Giltigkeitsbereich des Modells) kann man
fastimmer eine Gerade z. B. als Tangente an die Kurve anlegen, so dass die entspre-
chende Geradengleichung die Werte rechts und links des Berithrungspunktes mit
akzeptabler Richtigkeit vorhersagt. Will man Vorhersagen fiir weiter entfernte Punk-
te machen, stellt man hiufig fest, dass eine Geradengleichung als einfaches Modell
nichtausreicht. Man muss es komplizierter machen, um bessere Vorhersagen zu er-
reichen. Dazu bietet sich das Anfiigen weiterer Terme an die Geradengleichung an,
die z. B. zu einem Polynom fithren (Abb. 1.1). Mit einem Polynom kann man jede
stetige Kurve nachvollziehen (,Anfitten*), solange man geniigend Terme und Koeffi-
zienten hinzufiigt. Wenn die Kurve der Messwerte eine komplizierte Form hat, oder
wenn man besonders richtige Aussagen braucht, dann kann die Anzahl der notwen-
digen Koeffizienten sehr hoch werden. Irgendwann ist es nicht mehr sinnvoll, ein
komplexes Polynom zu verwenden, und dann ist das Modell zu kompliziert gewor-
den. Man konnte mit einer Taylor-Reihenentwicklung oder einer Fouriertransforma-
tion hnlich vorgehen, mit vergleichbaren Ergebnissen.

Ein gutes Modell sollte mit wenigen Termen auskommen und die verwendeten
Terme und Koeffizienten der angefittete Form sollten auf physikalisch nachvoll-
ziehbaren Untersuchungen oder Interpretationen beruhen, wie sie spiter unter an-
derem am Beispiel der Van Deemter Gleichung diskutiert werden (Abschnitt 3.1.5).

5
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Abb. 1.1 Anfitten einer Messkurve. Die durch
schwarze Vierecke symbolisierten, experimen-
tell erhaltenen Messwerten kénnen u. a. durch
zwei verschiedene Gleichungen gut beschrie-
ben werden. Eine davon, hier als durchgehend
graue Linie dargestellt, ist aus diversen Sinus-
Termen zusammengesetzt, wihrend die
durchbrochene graue Linie ein Polynom dar-

stellt. Obwohl beide Gleichungen die erhalte-
nen Messwerte gut nachvollziehen, zeigt sich
der Wert einer solchen Gleichung nur, wenn
die verschiedenen Terme einer Gleichung mit
einer physikalischen Interpretation verkniipft
werden kénnen, und zutreffende Vorraussagen
auflerhalb des dargestellten Wertebereiches
machen.

Forscher sind stindig mit dem Problem konfrontiert, Modelle, Hypothesen und
Theorien aufzustellen. Dies trifft insbesondere auch auf Sachverhalte an der For-
schungsfront zu, also auf solche, die noch nicht besonders gut verstanden sind.
Trotz oder gerade wegen dieser Unsicherheit wird vom Forscher erwartet, ein Mo-
dell zu vertreten, welches die ihm bekannten Sachverhalte und Daten am besten er-
klart. Es ist wichtig zu begreifen, dass ein solches Modell notwendigerweise provi-
sorischen Charakter hat und jederzeit durch neue Forschungsergebnisse bestitigt
oder entkriftet werden kann. Ein Modell, welches durch eine grofie Datenmenge
bestitigt ist, oder besonders gute Vorhersagen macht, wird als solider betrachtet als
ein ganz frisch erstelltes. Auch wenn Modelle mit zunehmender Zeit und Umfang
zu Hypothesen und Theorien aufsteigen, ist es sehr riskant, zu behaupten, etwas
sei ,unzweifelhaft bewiesen“. Weil es so schwer ist, etwas wirklich zu beweisen,
gibt es in der wissenschaftlichen Literatur eine Vielzahl von Formulierungen, de-
ren Nuancierungen in etwa wiedergeben, wie sicher sich ein Autor einer Behaup-
tung ist, d. h., wie nahe er glaubt, am ,Beweis“ seiner Hypothese zu sein. Solche
Formulierungen sind z. B.: es ist moglich, es erscheint plausibel, es ist wahrschein-
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lich, diese Daten untermauern/sind im Einklang mit/unterstiitzen unsere Hypo-
these, es wurde gezeigt. Diese Abstufungen dienen zum einen dazu, den Leser
iiber die Reife eines Modells zu informieren, zum anderen bewahren sie den Autor
vor der moglichen Peinlichkeit, etwas definitiv zu behaupten, was sich in spiteren
Untersuchungen als falsch herausstellen konnte.

Es ist auflerordentlich wichtig, dass man nicht der Versuchung erliegt, das Mo-
dell bzw. die Theorie mit der Wirklichkeit zu verwechseln! Das Modell hat nur ab-
bildenden Charakter, es ist keine Ersatzwirklichkeit und — schon gesagt, aber ex-
trem wichtig — ein Modell ist niemals richtig oder gar perfekt. Viele Naturwissen-
schaftler verwechseln ein Modell mit der Wirklichkeit. Ein perfektes Modell des
Universums miisste alle seine Details abbilden und daher von gleicher Gréfe sein
— also kann nur das Universum selbst sein perfektes Modell sein. Um ,wahr* oder
Jperfekt zu sein, muss eine Behauptung bewiesen werden. Aus philosophischer
Sicht definitiv beweisen lassen sich Sachverhalte aber eigentlich nur, indem man
als Hilfsmittel einige Sachverhalte von Anfang an als zutreffend hinnimmt, um auf
ihnen ein logisches Gebiude mit zwingenden zutreffenden Schlussfolgerungen
bauen zu kénnen. Diese Hilfsmittel werden u. a. in der Mathematik als Axiome be-
zeichnet. Ein wesentlicher Charakterzug der Axiome ist dabei, dass sie per allge-
meinen Konsensus, also per definitionem als ,wahr“ verkiindet werden. Dies ge-
schieht nicht etwa aus gottlicher Einsicht, sondern aus einer Notwendigkeit he-
raus, denn ohne Definitionen ist kein wissenschaftliches Arbeiten moglich. Von
Menschen gemachte Definitionen bewegen sich aber ,neben der Wirklichkeit, in-
sofern als dass das Universum nicht darauf achtet, sich einer Definition gemif zu
verhalten. Der Natur ist es egal, ob ein neu entdecktes Insekt nur eine neue Art ist,
einer neuen Gattung oder sogar einem neuem Stamm angehort.

Mit wenigen Axiomen konnen Mathematiker {iber eindeutige Beweise sehr sta-
bile Theorien konstruieren. Ironischer Weise kommen diese ohne empirische Be-
obachtungen aus.

Physiker, die sich von allen Naturwissenschaftlern wohl am intensivsten mit Ma-
thematik beschiftigen, benutzen ebenfalls Axiome. Sie benutzen die Methoden der
Mathematik, um aus empirischen Beobachtungen Modelle als in mathematische
Formeln gegossene Gesetzmifigkeiten zu erstellen. Streng genommen ist jedoch
keines dieser Gesetze wirklich bewiesen. Ahnliches gilt auch fiir die der Physik na-
hestehenden Zweige der Physikalischen Chemie wie Quantenchemie oder Ther-
modynamik. In anderen Zweigen der Chemie sind Modelle deutlich stirker auf
empirische Beobachtungen gestiitzt und auch entsprechend nichtmathematisch
formuliert. Dieser Trend setzt sich in den Biowissenschaften von der Biochemie
iiber Molekularbiologie und Pharmazie bis zur Medizin hin fort. In dem Mafle, wie
die Regeln der Natur vom sehr Allgemeinen (etwa Krifte, die Atome in Molekiilen
zusammenhalten) zum sehr Speziellen, den Menschen betreffenden, erforscht
werden sollen (etwa die Wirkungsweise eines bestimmten Medikamentes im Orga-
nismus), werden immer und immer mehr empirische Daten hinzugefiigt, und de-
tailliert Spezialfille untersucht und beschrieben. Die Grenze zwischen dem Arbei-
ten mit deduktiven und empirischen Theorien scheint demnach irgendwo zwi-
schen Physik und Chemie angesiedelt zu sein, wobei es von dieser Verallgemeine-
rung zahlreiche Ausnahmen gibt. Auffillig ist auch, dass in gleicher Richtung die
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Praxisnihe, d. h. die direkte Auswirkung auf einen Menschen zunimmt. Wihrend
sich die ,Grundlagenforschung® in der Mathematik und Physik nur ausnahmswei-
se mit Menschen als Forschungsobjekten befasst, ist dies in der Medizin fast aus-
schlieRlich der Fall.
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