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Materialien fir dic Energie-
wende: Fiir Anlagenjin denen
Wasserstoff erzeugt wird
wie hier bei der Linde AG
in Leuna, aber auch fiir die
Speicherung und den
Transport dieses Energie-
tragers werden neue Werk-
stoffe gebraucht.
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Mit dem Trend zu mehr Nachhaltigkeit
mussen auch Stahl und andere Mate-
rialien immer mehr Anspriichen geniigen:
Sie sollen ungiftig sein, sich mit wenig
Abfallen erzeugen und vollsténdig
recyceln lassen. AuBerdem will man bei
Rohstoffen unabhéngig von Nationen
wie China werden. Das macht es

recht knifflig, neue Materialien und Her-
stellungsprozesse zu entwickeln.

Jorg Neugebauer und Dierk Raabe vom
Max-Planck-Institut fir Nachhaltige
Materialien setzen dabei jetzt auf kiinst-
liche Intelligenz.

Als die ,,Generalkonferenz fiir Mafl und
Gewicht*“ am 26. September 1889 in
Sévres bei Paris ihren neuen Urmeter
vorstellte, atmeten die Experten der
Eichinstitute weltweit auf. Nach fast
hundert Jahren hatte die Fachwelt
endlich einen Urmeter gefunden, der
allen Anspriichen an Genauigkeit ge-
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niigte: einen Stab aus einer Mischung,
einer ,Legierung®, von 90 Prozent
Platin und 10 Prozent Iridium. Der
Stab hatte eine feine Skala, an der
man einen Meter ganz exakt ablesen
konnte. Entscheidend aber war, dass
Platin-Iridium-Legierungen fast un-
empfindlich gegeniiber den Tempera-
turschwankungen sind, die in mittle-
ren Breiten auftreten. Andere Metalle
dehnen sich bei Hitze merklich aus
und schrumpfen bei Kilte. Nicht so
die Platin-Iridium-Legierung: Der
Urmeter ist unter hiesigen Bedingun-
gen stets so gut wie gleich lang.

Das Internationale Biiro fiur Mal} und

Gewicht (IBMG) in Sevres ver-
schickte dreiBig Kopien des Urmeters
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TEXT: TIM SCHRODER

an die Eichinstitute verschiedener
Linder. Bis den Experten aufging,
dass das auf Dauer recht kostspielig
wirde, denn das Edelmetall Platin
war schon damals ausgesprochen
teuer. Und so beauftragte das IBMG
den hauseigenen Physiker Charles
Edouard Guillaume damit, sich auf
die Suche nach einer preisgiinstigen
Alternative fir die Platin-Iridium-
Legierung zu machen. In den folgen-
den Monaten und Jahren testete
Guillaume etliche Materialkombina-
tionen durch. Bis er 1896 schlieflich
auf die perfekte Mischung stiel —eine
Legierung aus 64 Prozent Eisen und
36 Prozent Nickel, die so wie Platin-
Iridium kaum auf Temperatur-
schwankungen reagiert. Der —>
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Forscher hatte damit einen Volltreffer
gelandet. Denn die Legierung bot
sich als alternatives Material nicht nur
fiir den Urmeter an, sondern auch fiir
andere Mess- und Prizisionsinstru-
mente, zum Beispiel fiir die Zahnrad-
chen in Taschen- und Armbanduh-
ren. Auch die miissen unempfindlich
gegeniiber Temperaturschwankun-
gen sein, damit das Uhrwerk nicht
blockiert, wenn es wirmer wird. ,,In-
var® taufte Guillaume seine Legie-
rung —im Sinn von invariabel, unver-
anderlich. Im Jahr 1920 erhielt er da-
fiir den Nobelpreis.

Invar-Legierungen
fiir Wasserstoff

Heutzutage gibt es eine Fiille von Invar-

Legierungen, deren Volumen jeweils

in einem bestimmten Temperatur-
fenster stabil bleibt. So gibt es Legie-
rungen fiir Kiithltanks, in denen man

Flissiggas, Liquefied Natural Gas

(LNG), bei minus 160 Grad Celsius

lagert. Wiirde sich die Legierung bei

Kilte zusammenziehen, konnten sich

Risse bilden, Verschraubungen losen,
Ventile leckschlagen. ,,Die Industrie

ist fiir neue Einsatzgebiete stindig auf
der Suche nach neuen Invar-Legie-
rungen, die iiber einen groBeren

Temperaturbereich weder schrump-
fen noch sich ausdehnen®, sagt Dierk
Raabe, Werkstoffwissenschaftler und

Direktor am Disseldorfer Max-
Planck-Institut fiir Nachhaltige Ma-
terialien; zum Beispiel sucht man nach

Legierungen fiir Wasserstofftanks

und -pipelines und die ganze Wasser-
stoffinfrastruktur, die in den nachsten

Jahren weltweit entstehen wird.

Uberhaupt sind derzeit viele neue Legie-

rungen gefragt, weil die nachhaltige
Transformation der Wirtschaft auch
an Materialien viele Anforderungen
stellt. ,,Das geht weit iiber das Bei-
spiel Invar hinaus®| sagt Dierk Raabe.
So will sich die Europdische Union
mit dem ,,Gesetz zu kritischen Roh-
stoffen* ab 2030 bei der Rohstoffver-
sorgung unabhingiger machen von
einzelnen Staaten — beispielsweise bei
den Metallen der Seltenen Erden, die
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heute zum allergroBiten Teil aus
China stammen. Eine Losung wire es,
fur eine Legierung chemische Ele-
mente zu wihlen, die sich beim Recyc-
ling leicht wiedergewinnen lassen. So
wiirde man den Bedarf an Importen
verringern. Alternativ konnte die Me-
tallindustrie von kritischen Stoffen
wie den Metallen der Seltenen Erden
auf solche umsteigen, bei denen man
nicht von einzelnen dominanten Lie-
feranten abhidngt. Dariiber hinaus
sollen chemische Elemente aus Legie-
rungen verschwinden, welche die
Umwelt schidigen oder Menschen
krank machen konnen. ,,Die Heraus-
forderung besteht darin, dass man
Elemente in Legierungen nicht so
einfach durch andere ersetzen kann,
weil sich dadurch die Eigenschaften
eines Materials meist fundamental
verindern®, erginzt Jorg Neugebauer,
Physiker und ebenfalls Direktor am
Max-Planck-Institut fiir Nachhaltige
Materialien.

AUF DEN PUNKT
GEBRACHT

Kinstliche Intelligenz, genauer
gesagt maschinelles Lernen,
kann in groBen Datenmengen
Zusammenhinge erkennen, die
Menschen verborgen bleiben.
Die Fihigkeit kann man nutzen,
um unter vielen Legierungen
solche mit gewtinschten Eigen-
schaften zu identifizieren.

Ein Team des Max-Planck-In
stituts fiir Nachhaltige Mate-
rialien kombiniert maschinelles
Lernen mit Datenbank-
Informationen, physikalischen
Rechnungen und mit Experi-
menten, um neue Legierungen
zu entwickeln.

Auf diese Weise hat die Gruppe
mithilfe von KI unter ande-
rem Invar-Legierungen und
Weichmagnete entwickelt. Sie
nutzt aber auch Sprachmo-
delle fiir die wissenschaftliche
Recherche.
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Die Materialforschung steht derzeit also

vor der Aufgabe, innerhalb weniger
Jahre eine Fiille neuer Legierungen
zu entwickeln. Mit Erfahrung, wis-
senschaftlicher Intuition und Experi-
menten im Labor allein sei das nicht
zu schaffen, sagt Dierk Raabe. Des-
halb setzen die Diisseldorfer Forsche-
rinnen und Forscher seit einiger Zeit
auf kiinstliche Intelligenz, genauer
gesagt: auf maschinelles Lernen. Die
Algorithmen helfen ihnen, schneller
neue Legierungen fiir den Alltagsein-
satz zu finden.

Maschinelle Lernverfahren setzen oft

auf sogenannte neuronale Netze.
Diese werden zunichst darauf trai-
niert, ein bestimmtes Muster zu iden-
tifizieren. Neuronale Netze heiflen so,
weil sie, wie die Nervenzellen im Ge-
hirn, die Neuronen, Information in
mehreren Schichten analysieren. Ein
einfaches neuronales Netz reicht aber
fiir die Materialforschung nicht aus.

Dierk Raabe hat deshalb zusammen mit

seinen Kolleginnen und Kollegen
eine Art von KI-Methodencocktail
entwickelt. Damit kann das Team in
einem Kreislaufprozess vielverspre-
chende neue Legierungen finden —
etwa fiir Invar-Stihle. Der Prozess
startet mit einer Aufgabe wie zum
Beispiel: ,Finde eine Invar-Legie-
rung fiir einen Temperaturbereich x,
die billiger ist als die herkémmlichen.“
Im ersten Schritt generiert nun ein
KI-System aus Tausenden von Legie-
rungsdaten, die in Datenbanken ge-
speichert sind, rund tausend Vor-
schliage fiir neue Invar-Legierungen.
Im nichsten Schritt wihlen weitere
KI-Modelle, darunter kiinstliche neu-
ronale Netze, zwanzig bis dreiBig
Kandidaten aus. Dabei werden die
Vorschlige auch durch physikalische
Berechnungen abgeklopft — etwa
durch Rechnungen der sogenannten
Dichtefunktionaltheorie. ,,Die innere
Struktur und die Eigenschaften von
Materialien hingen von verschiede-
nen quantenmechanischen Eigen-
schaften ab — zum Beispiel von den
Energien zwischen den Atomen oder
dem Magnetismus®, sagt Jorg Neu-
gebauer. ,,Die Berechnungen beriick-
sichtigen alle diese Parameter und
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PRIORISIERUNG

~1.000
Kandidaten
PHYSIKALISCHE
GENERATIVE KI EIGENSCHAFTEN
quantenmechanische
und thermodynamische
INVAR- Rechnungen
AKTIVER LERNZYKLUS
kunstliches Entscheidungs-
Feedback an neuronales baum
Netzwerk

ZWEISTUFIGE KI-GESTUTZTE
ANALYSE MIT PHYSIKALISCHEN
VORINFORMATIONEN

Platzierung

In einem aktiven Lernzyklus zu neuen Invar-Werkstoffen: Anhand von Legierungseigenschaften,

die in Datenbanken gespeichert sind, schligt ein generatives KI-Modell zunachst mégliche neue
Zusammensetzungen vor. Aus diesen etwa tausend Vorschlidgen wihlen weitere KI-Modelle, darunter
kiinstliche neuronale Netze, bis zu dreilig Kandidaten aus. Dabei beriicksichtigen sie auch Ergeb-
nisse physikalischer Rechnungen. Die drei Kandidaten mit den kleinsten thermischen Ausdehnungs-
koeffizienten werden experimentell iiberpriift und in die Datenbank aufgenommen.

konnen die im ersten Schritt vorge-
schlagenen Legierungen daraufhin
testen, ob sie auch tatsichlich die ge-
wiinschten Eigenschaften haben.

Von den bis zu dreiBlig verbleibenden

Kandidaten werden diejenigen, fiir
die die Modelle die niedrigsten ther-
mischen Ausdehnungskoeffizienten
vorhergesagt haben, im Labor herge-
stellt und getestet. Die Ergebnisse
flieBen zuriick in die Legierungsdaten-
bank, womit sich der Kreislauf
schlieft und von vorne beginnen
kann. Da das System somit aus seiner
eigenen Analyse lernt, sprechen Jorg

Neugebauer und Dierk Raabe von ak-
tivem Lernen. Auf diese Weise hat ihr
Team etwa zwei neue Invar-Legie-
rungen fiir Wasserstoff- und Erd-
gastanks entwickelt, die ihr Volumen
bei Temperaturschwankungen noch
weniger verindern als herkémmliche
Legierungen. Dierk Raabe erklirt,
warum die Entwicklung solcher Ma-
terialien eine so knifflige Sache ist:
Das fertige Material miisse eine ganze
Reihe von Anforderungen erfiillen.
Eine Aluminiumlegierung fiir ein
Elektrofahrzeug zum Beispiel miisse
fest und steif sein —zugleich aber auch
korrosionsbestindig und recycelbar.
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Hinzu kommt, dass sich das Material
gut verarbeiten lassen miisse, bei-
spielsweise beim Gielen, Schweillen
oder beim Umformen, wobei jeder
einzelne Prozess nachhaltiger, das
heisst vor allem energieeffizienter
werden sollte.

Und dann gibt es noch eine weitere Her-

ausforderung. Seit einigen Jahren
werden in Legierungen sehr viel mehr
chemische Elemente vermischt als
friiher. Charles Edouard Guillaume
brauchte fir den ersten Invar-Stahl
nur Eisen und Nickel. Moderne Le-
gierungen — etwa fiir die Turbi- —>
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nen von Flugzeugen — enthalten mit-
unter mehr als zehn verschiedene
chemische Elemente. Fachleute spre-
chen bisweilen auch von Hochentro-
pie-Legierungen. Diese haben den
Vorteil, dass man damit mehrere, zu-
weilen sogar gegensitzliche FEigen-
schaften in einem Material vereinen
kann. Am Disseldorfer Max-Planck-
Institut wurden bereits vor einigen
Jahren Hochentropie-Stihle entwi-
ckelt, die sehr fest sind, sich aber
leicht verformen, wenn sie extrem
stark belastet werden — der ideale
Stahl fiir die Knautschzone von Au-
tos. Die Stihle verformen sich bei ei-
nem Unfall um bis zu 35 Prozent und
schlucken dabei Energie des Auf-
pralls.

Bei der Entwicklung der Hochentropie-

Legierungen besteht das Problem da-
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rin, dass sich die Anzahl moglicher
Varianten mit der Zahl der chemi-
schen Elemente vervielfacht. Selbst
wenn man nur die am hiufigsten fiir
Legierungen genutzten Elemente in
Betracht zieht, ergeben sich 10 mog-
liche Varianten. Zwar verfiigt das
Diisseldorfer Institut iiber soge-
nannte Sputteranlagen, mit denen
sich in kurzer Zeit mehrere Zehntau-
send Legierungen in hauchdiinnen
Schichten erzeugen lassen. ,,Aber da-
ran kann man nicht iiberpriifen, wie
sich ein Stahl, der spiter im
1000-Tonnen-Mafstab  hergestellt
wird, im fertigen Bauteil verhalten
wird®, sagt Jorg Neugebauer. ,,Man
wiirde wohl kaum in ein Flugzeug
steigen, dessen Werkstoffe nur als
Nanolage untersucht wurden.“ Ohne
die Hilfe der KI miisste man fiir
Hochentropie-Legierungen Millio-
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nen groferer Proben herstellen, um
deren Eigenschaften zu testen. Das ist
illusorisch und macht KI inzwischen
unverzichtbar.

Robuste Magnete
fiir Windrader

Unlingst ist es dem Team am Max-

Planck-Institut fiir Nachhaltige Ma-
terialien auch gelungen, mithilfe von
KI eine neue Hochentropie-Legie-
rung fiir Weichmagnete herzustellen.
Diese werden schon durch relativ
schwache Magnetfelder magnetisiert
und umgepolt. Der Markt fiir solche
Weichmagnete wichst, weil sie unter
anderem fiir Generatoren und prak-
tisch alle Elektromotoren benotigt
werden, die in Windridern und Was-



Lag die kiinstliche Intel-
ligenz richtig? Hongyu
Chen (links) und Liuliu
Han analysieren die
Eigenschaften von weich-
magnetischen Legierun-
gen, fiir die Algorithmen
eine hohe mechanische
Stabilitit vorausgesagt
haben.

serkraftwerken Strom erzeugen und
elektrische Fahrzeuge
Herkommliche Weichmagnete sind
dafiir nicht unbedingt robust genug,
weil sie unter starker mechanischer
Beanspruchung beschidigt werden
konnen oder korrodieren. Bislang gab
es kaum mechanisch widerstandsfi-
hige Weichmagnete, weil Robustheit
und Weichmagnetismus bei den bis-
herigen Materialien einander entge-
genstehen. Die neuen Hochentropie-
Legierungen aus Eisen, Nickel, Ko-
balt, Tantal und Aluminium vereinen
beide Eigenschaften: Sie sind mecha-
nisch hart, behalten aber ihre ,,weiche*
Magnetisierung. AuBlerdem sind sie
linger haltbar als herkommliche mag-
netische Werkstoffe.

antreiben.

Der Methodencocktail fiir aktives Ler-

nen leistet den Forscherinnen und
Forschern um Dierk Raabe und Jorg
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Neugebauer also bereits gute Dienste.

,»Allerdings ist KI noch nicht so weit,
dass sie uns in eine bestimmte Rich-
tung schubst — nach dem Motto:
Schaut euch mal die oder die Legie-
rung an“, sagt Jorg Neugebauer.
»Noch miissen wir die Richtung vor-
geben und sie fiir die Suche nach
neuen Legierungen mit Daten fiittern,
zum Beispiel den quantenmechani-
schen.“ Doch kiinstliche Intelligenz
ist gut darin, Zusammenhinge zwi-
schen vielen Parametern zu finden
und Muster zu erkennen, die fiir den
Menschen zu komplex sind. ,Wer
weil}, vielleicht reicht es zukiinftig,
wenige Parameter vorzugeben, die die
Eigenschaften einer neuen Legierung
beschreiben —und den Rest macht die
KI“ sagt Jorg Neugebauer.

Sprachmodelle fiir
die Datenrecherche

Inzwischen setzen Dierk Raabe und Jorg

Neugebauer auch auf eine KI-Tech-
nik, die durch ChatGPT popular ge-
worden ist — die Large Language Mo-
dels (LLM), die groBBen Sprachmo-
delle. Diese werden mit Unmengen
von Texten gefiittert und lernen so,
welche Buchstaben und Wortkombi-
nationen mit hoher Wahrscheinlich-
keit gemeinsam auftreten. Das befi-
higt sie dazu, Texte zu schreiben. Am
Diisseldorfer Max-Planck-Institut
sucht ein LLM etwa korrosionsbe-
stindige Legierungen. In dem Pro-
jekt kommt zum einen die KI-ge-
stiitzte Methodik mit all dem quan-
tenmechanischen Wissen und den In-
formationen aus den Datenbanken
zum Finsatz. Die Erforschung von
Korrosion lebt aber vor allem auch
von Laborberichten und Testproto-
kollen, die das Korrosionsverhalten
von Materialien in normaler Sprache
beschreiben. Diese Schriften fiittern
die Disseldorfer in ein Large Lan-
guage Model — um so schneller die
Erkenntnisse zu verarbeiten. ,,Natiir-
lich wissen LLM zunichst nichts
iiber physikalische Zusammenhinge*,
sagt Dierk Raabe. ,,Da kommt Mum-
pitz raus. Doch sie kénnen uns enorm
unterstiitzen. Sie eignen sich hervor-
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ragend, um Teilaufgaben zu l6sen,
wie etwa die Analyse der Laborbe-
richte. ,,.LILM tragen Informationen
zusammen, was uns die Suche nach
Legierungen erleichtert. Wir For-
scher werden mehr und mehr zu Diri-
genten, die diesen Prozess nur noch
steuern miissen.

Vor einiger Zeit hat Dierk Raabe mit ei-

nem LLM die groften Schrotthan-
delsplitze der Welt gesucht und nach
den Reststoffen, die dort gehandelt
werden. Denn mit dem Trend hin zur
Kreislaufwirtschaft wird die Menge
an Schrott, die wiederverwertet wer-
den muss, stark steigen. Dann wird
man viele verschiedene Schrottarten
— vor allem auch gemischten, also kon-
taminierten Schrott von schlechter
Qualitit — nutzen miissen. Es wire
groBartig, wenn die KI den Material-
forschern verraten wiirde, wie sich
daraus hochwertige Legierungen und
Produkte herstellen lassen. , Allein
die Suche nach dem weltweiten
Schrottangebot war schon faszinie-
rend, sagt Dierk Raabe. ,,Die Soft-
ware hat mir das in einem halben Tag
geliefert®, sagt er. Ohne KI wire das
wesentlich aufwendiger gewesen.
»Das Ganze ist extrem aufregend. Ich
bin sehr gespannt, wohin uns KI
noch fiithren wird.“ —

GLOSSAR

INVAR-LEGIERUNG

heiBt ein Material, das sich bei
Temperaturschwankungen

im Volumen fast nicht verindert.

WEICHMAGNETISCH

ist ein Werkstoff, wenn er sich
durch ein relativ schwaches
Magnetfeld magnetisieren
beziehungsweise umpolen lisst.
Solche Materialien werden
unter anderem in Strom-
generatoren und in Elektro-
motoren eingesetzt.
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