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der MCL-Materialentwicklungsplattform ALPmat. Bild: MCL

SOFTWARE-PLATFORM FUR
MATERIALENTWICKLUNG

KI-BASIERTE

AM MCL WIRD BESTEHENDES MATERIALWISSEN MIT KUNSTLICHER INTELLIGENZ
VERBUNDEN, UM DIE MATERIALENTWICKLUNG DEUTLICH ZU BESCHLEUNIGEN.

Bei vielen modernen Materialien sind sowohl die
Zusammensetzung als auch der Herstellungsprozess
komplex. Deshalb ergibt sich eine riesige Anzahl an
Moglichkeiten, die Materialeigenschaften zu ver-
bessern. Gleichzeitig ist die Materialherstellung und -
charakterisierung oft mit erheblichem Ressourcen-
einsatz verbunden. Der Einsatz von Methoden der
kinstlichen Intelligenz (Kl) ist hier vielversprechend,
stoRt aber auch an seine Grenzen, weil die Anzahl der
verfligbaren Datenpunkte sehr gering ist. Deshalb gilt
es, das bestehende Wissen sowohl in der Form von
Daten als auch in Form von physikalischen
Zusammenhangen bestmdglich auszunutzen. Das
wird durch die Plattform fiir beschleunigte Material-
entwicklung namens ALPmat ermoglicht, die im
Rahmen des Projektes MCaccelL am MCL aufgebaut
wird. Der Name ALPmat leitet sich von ,Active
Learning Platform for Materials Development” ab.
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Beim Active Learning handelt es sich um eine KI-
Methode, bei der ein Algorithmus iterativ dazulernt
(s. Abb. 1). Nach-
dem das Design-
Ziel definiert ist,
wird unter Be-
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Abb. 1: Der Active Learning Loop.

Prozessparameter gemacht. Anhand dieser
Vorschldage werden neue Materialien hergestellt und
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charakterisiert, wodurch sich die Anzahl der
Datenpunkte erweitert. Damit wird das Modell
verbessert (das Modell ,,lernt” von den neuen Daten)
und die ndchste Iteration gestartet. So kann

Entwicklungsprozess deutlich verkiirzt werden.

Die Materialbeschleunigungsplattform ALPmat muss
eine Reihe von Aufgaben und Anforderungen erfiillen.
Dazu zdhlen das automatisierte Hochladen, Speichern
und der Austausch von Daten samt Metadaten aus
Messung und Simulation, die dann verarbeitet,
visualisiert und in die KI-Algorithmen eingespeist
werden koénnen. Zudem muss die Plattform die
Zusammenarbeit vieler Anwender:innen aus den
Bereichen Materialherstellung, Charakterisierung,
Simulation  und Modellierung
ermoglichen. Schlieflich muss sie erweiterbar sein

datengestiitzter

und in Bezug auf die Datensicherheit den neuesten
Stand der Technik erfillen. Bei der ALPmat wird dies
durch Aufbau und die
Virtualisierung auf mehreren Ebenen erreicht (Bild

einen  modularen

ganz oben).
Wirkungen und Effekte

Standardisierte Daten samt Metadaten aus Messung
und Simulation kénnen automatisiert hochgeladen

Projektkoordination (Story)

Dr. JUirgen Spitaler

Key Scientist Computational Materials Design
Materials Center Leoben Forschung GmbH

T +43 (0) 3842 45922-70
Juergen.spitaler@mcl.at

Projektpartner
e Know-Center GmbH, Graz, °
Osterreich
e Monanuniversitat Leoben, °
Osterreich Osterreich

University of British Columbia, °
Vancouver, Kanada
Technische Universitdt Wien,

FFG

Forschung wirkt.

und durch digitalisierte Literaturdaten erganzt
werden. Alle verfligbaren Daten lassen sich einfach
analysieren und verarbeiten. Zudem bietet die
ALPmat die Mdoglichkeit, die Daten anhand von KI-
basierten Algorithmen auszuwerten, das gewonnene
Wissen mit empirischen Gleichungen zu verknipfen
und dadurch die Eigenschaften bisher unbekannter
Materialien am Computer vorherzusagen. Durch ein
Datenmodell werden die experimentellen Abldufe am
Computer abgebildet und jedes Messergebnis
eindeutig einer gemessenen Probe und ihrem Zustand
zugeordnet. Aullerdem ermoglicht es das Daten-
modell, die Zusammenhé&nge zwischen verschiedenen
Messungen und Probenzustanden zu beschreiben.

Die ersten Anwendungsfalle fir die ALPmat sind die
Verbesserung der Energiespeichereigenschaften von
perowskitischen Materialien fr die
Kurzzeitspeicherung und Umwandlung von
elektrischer Energie sowie die Duktilisierung
hochfester bainitischer Stahle, die uns z.B. als
Gebirgsanker in unseren Tunneln erhohte Sicherheit
geben. Der Iterationen haben bereits
vielversprechende Ergebnisse geliefert. Die ALPmat
wird am MCL in neuen Forschungsprojekten
angewandt und kiinftig auch Gber Lizenzierung fur die

Allgemeinheit zur Verfliigung gestellt werden.
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