~ Fraunhofer

INT

Das Fraunhofer-Institut fiir Naturwissenschaftlich-Technische
Trendanalysen berichtet iiber neue Technologien

Maschinelles Lernen

in der Werkstoffentwicklung

Im Gegensatz zur empirisch gepragten
Werkstofftechnik vorindustrieller Epochen
befasst sich die moderne Werkstoffwissen-
schaft mit der systematischen Beeinflussung
und Vorhersage der Eigenschaften neu ent-
wickelter Materialien. Die diesbezliglichen
Prozesse sind jedoch haufig zugleich lang-
wierig und kostenaufwendig, sodass es
zehn oder mehr Jahre dauern kann, bis ein
vielversprechender Kandidat in die Anwen-
dung Uberfihrt werden kann. Nach den he-
rausragenden Erfolgen der Technologie des
sog. Maschinellen Lernens (ML) in Bereichen
wie der Bilderkennung oder der Verarbei-
tung nattrlicher Sprache (Natural Language
Processing) werden nun groBBe Hoffnungen
darin gesetzt, die Entwicklung neuer oder
verbesserter Werkstoffe mit Hilfe von ML
deutlich beschleunigen zu kénnen.

Beim Maschinellen Lernen handelt es sich
um ein Teilgebiet der Kiinstlichen Intelligenz,
bei dem Computer anhand von Beispielda-
ten bestimmte Aufgaben erlernen, z. B.
ein Objekt auf einem Bild zu erkennen. Ein
wichtiger Aspekt ist hierbei, dass das System
aber nicht nur aus gegebenen Daten lernen,
sondern spater auch verallgemeinern, also
im Anwendungsfall auch bisher unbekannte
Daten bewerten kénnen soll. Im Hinblick auf
die Werkstoffentwicklung liegt das groBe
Potenzial des ML in seiner Fahigkeit, auch
mit unvollstdandigem Hintergrundwissen
bisher unerkannte Zusammenhange in
einer groBen Menge untersuchter Daten
identifizieren zu kénnen. So lassen sich z.
B. auch unerwartete Auswirkungen des
strukturellen Aufbaus eines zu entwickeln-
den Werkstoffs auf seine makroskopischen
Eigenschaften erkennen.

Mit Hilfe von ML neu gefundene oder
verbesserte Werkstoffe sind grundsatz-
lich fur eine Vielzahl von Anwendungs-
feldern interessant. Beispiele sind Ener-
gietechnik (z. B. neue Hochtemperatur-
supraleiter, verbesserte Batterien oder
Brennstoffzellen), Mobilitat (z. B. neue
Ultrahochtemperaturwerkstoffe fir effi-
zientere Triebwerke, verbesserte Kompo-
sitwerkstoffe) sowie Sensorikanwendun-
gen (z. B. neuartige 2D-Materialien).
Aber auch fur spezifische wehrtechnische
Fragestellungen bietet der Einsatz von ML

ein groBBes Potenzial, auch wenn es bisher
nur sehr wenige Forschungsarbeiten dazu
gibt. ML-Systeme eignen sich besonders
dazu, in einer uniberschaubaren Menge
an Daten eine geringe Zahl an Treffern aus-
findig machen zu kénnen, sodass sich das
Auffinden vollig neuer Werkstoffe enorm
vereinfachen lieBe. Dies konnte genutzt
werden, um gezielt nach neuen energeti-
schen Materialien mit einer fur bestimmte
militarische Fahigkeiten optimalen Eigen-
schaftskombination zu suchen. Dartiber
hinaus kénnten diese Systeme genutzt
werden, um die Eigenschaften moglicher
neuer Materialien vorherzusagen. Soge-
nannte klnstliche neuronale Netze wur-
den etwa bereits erfolgreich eingesetzt,
um fur gegebene chemische Zusammen-
setzungen die Detonationsgeschwindig-
keit oder die Schlagempfindlichkeit abzu-
schatzen und so geeignete Kandidaten
flr weitere Experimente zu bestimmen.
Ebenso kann ML auch neue Méglichkeiten
eroffnen, verbesserte Materialien fur Auf-
kldrung und ABC-Schutz zu entwickeln,
etwa Materialien, die Sprengstoffe noch
besser detektieren kénnen.

Ein weiteres groBes, wehrtechnisch relevan-
tes Anwendungsfeld besteht in der Entwick-
lung noch schadenstoleranterer Werkstoffe
fur den Schutz oder fur Leichtbaustrukturen
verschiedener Arten von luft-, land- und
seegestltzten Plattformen. Insbesondere
erhofft man sich hier, den Ubertritt vielver-
sprechender Werkstoffe bzw. Strukturen
in die Nutzung durch eine Senkung der
haufig noch sehr groBen Zahl an aufwendi-
gen experimentellen Untersuchungen ver-
kirzen zu kénnen. Beispiele daftir sind die
schnellere Bestimmung der mechanischen
Eigenschaften einer groBen Zahl neuer
Werkstoffe oder des Verhaltens von Bautei-
len unter Last bzw. Schadenseintrag sowie
die Nutzung von ML-Systemen, die fur die
Bilderkennung entwickelt wurden, um Auf-
falligkeiten in mikroskopischen Aufnahmen
von Materialgefligen zu erkennen oder si-
cherheitsrelevante Fehler in Rontgenbildern
von Turbinenschaufeln von Flugzeugtrieb-
werken zu erfassen und zu kategorisieren.
Im Bereich der Fertigung kénnte der Einsatz
von ML groBe Vorteile bringen, indem z. B.
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automatisiert die optimalen Prozessparame-
ter bestimmt werden, um eine spezifische
Mikrostruktur zu erhalten, die dem Werk-
stoff erst die gewdinschten Eigenschaften
verleiht. Hiervon erhofft man sich vor allem
neue Impulse fiir die additive Fertigung me-
tallischer Werkstlicke, die unter anderem
ebenfalls in effizienteren Flugzeugturbinen
zum Einsatz kommen kénnten.

Zwar wurde bereits eine Zahl sehr un-
terschiedlicher Materialsysteme mittels
ML untersucht, doch ist die Technolo-
giereife noch als eher gering einzuschat-
zen. Durch die dynamische Entwicklung
im Bereich Maschinellen Lernens selbst
steht eine Vielzahl von einsatzfahigen
Systemen zur Verfigung, die auf spezi-
elle Fragestellungen angepasst werden
kénnen. Diese Anpassung ist jedoch der-
zeit haufig noch komplex und erfordert
umfangreiches Expertenwissen. Zudem
muss zumeist fur jeden Anwendungsfall
ein neues System entwickelt bzw. ange-
passt werden, da sich die Systeme selbst
bei verwandten Werkstoffen kaum tber-
tragen lassen.

Dennoch haben die ersten Forschungsar-
beiten bereits das enorme Potenzial dieser
Technologie gezeigt. Dabei wird ML nicht
nur als Erganzung zu den bisherigen Pfei-
lern der Werkstoffentwicklung — quanten-
mechanischen Berechnungen sowie ex-
perimentellem und theoretischem Hoch-
durchsatzscreening — gesehen, sondern
es eroffnet vollig neue Moglichkeiten. So
kénnen Berechnungen, die sonst Stunden
oder Tage an Hochleistungsrechnern in
Anspruch genommen hatten, innerhalb
von wenigen Millisekunden durchgefihrt
werden, und es wurden bereits tatsachlich
neue Werkstoffe mit unerwarteten Eigen-
schaftskombinationen gefunden. Aber
auch die Kombination von ML-Systemen
mit konventionellen Verfahren verspricht
eine deutliche Beschleunigung derselben.
Bei der Nutzung des Maschinellen Lernens
in der Werkstoffentwicklung handelt es
sich also um ein neues Paradigma, wel-
ches sich entsprechend breitgefachert
auswirken wird.
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