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NEC Laboratories Europe bringt das Materialdesign mit Kl-basierter MateriAl-Plattform
voran

Heidelberg, Deutschland, 14. Marz 2024 (ots/PRNewswire) -

NEC Laboratories Europe und NEC Laboratories America haben mit MateriAl eine Kl-basierte Plattform fiir Materialdesign
entwickelt, die die Entwicklung neuer und umweltfreundlicher Materialien beschleunigt.

Der Prototyp der Plattform wurde urspriinglich entwickelt, um die gréRten Hiirden bei der Entwicklung neuer synthetischer,
organischer und biobasierter Polymere wie Gummi und Kunststoffe zu tiberwinden. Koichi Funaya, Chief Technology Architect bei
NEC Laboratories Europe, erkldrt dazu: ,Um ein neues Material zu entwickeln, miissen sich Forschende zunachst durch die oft
umfangreiche Menge an vorhandenen Informationen tiber verwandte Materialien arbeiten, um anschlieRend potenzielle neue
Molekularstrukturen fiir die Entwicklung neuer Materialien in die engere Wahl zu ziehen. MateriAl transformiert diesen Prozess,
indem es ihn erheblich beschleunigt, die Datenaggregation halbautomatisiert und gleichzeitig Kl einsetzt, um neue Polymere fiir
das Materialdesign vorzuschlagen."

MateriAl verwendet ein speziell entwickeltes, polymerbasiertes Sprachmodell, um Informationen tiber Polymere zu erfassen, und
wendet dann physikalisch informiertes maschinelles Lernen an, um deren Komplexitat zu erfassen, einschlieBlich der Mikro- und
Makrostrukturen der Polymere. Das Sprachmodell der Plattform wird auf eine groRe Anzahl von Quellen trainiert, um
Materialwissen, kritische Designinformationen und Prozesse zu erfassen und zu verkniipfen und so die fiir das Design neuer
Materialien verwendeten Informationen erheblich zu erweitern.

StandardmédRige analytische Berechnungsansdtze reichen, selbst bei Verwendung von Hochleistungsrechnern, nicht aus, um die
Komplexitdt von Biomaterialstrukturen zu bewaltigen. Verbesserungen in der Art und Weise, wie MateriAl komplexe Informationen
verarbeitet, ermdglichen es der Plattform jedoch, auf CPU- und GPU-basierten Computersystemen benutzt zu werden, die fir
Standard-Rechenlasten ausgelegt sind.

So fiihrt Funaya aus: ,Viele organische Polymere weisen lange, verschlungene Polymerketten auf, was die Berechnung ihrer
potenziellen Interaktion mit anderen Polymeren erschwert. Zudem muss eine groRe Menge an weiteren Informationen zu den
Herstellungsprozessen beriicksichtigt werden. Bei der Entwicklung neuer Typen von Synthesekautschuk miissen beispielsweise die
Beziehungen zwischen Polymerketten, Fiillstoffen und Additiven in Kautschukmischungen sowie die Vernetzung von
Kautschukmaterialien nachvollzogen werden."

Auf der Grundlage seines Sprachmodells integriert MateriAl diese komplexen Ebenen und nutzt physikalisch informiertes
maschinelles Lernen, um Einblicke in die Entwicklung neuer Materialien zu geben. Dieser Ansatz macht eine komplexe Pipeline zur
Verarbeitung natiirlicher Sprache uiberfliissig.

Uber die intuitive Benutzeroberfliche der Plattform werden die mechanischen, thermischen und elektrischen Eigenschaften des
Polymers eingegeben, das entwickelt werden soll, einschlieRlich der Bedingungen fiir die Herstellungsmethoden. Die in Frage
kommenden Molekiile werden visuell dargestellt. Die Bedingungen lassen sich wéahrend des laufenden Betriebs aktualisieren.
Anderungen an den Modellen werden in Echtzeit angezeigt.

Dr. Martin Rengiang Min, Abteilungsleiter Maschinelles Lernen bei NEC Laboratories America, sagt: ,MateriAl lernt selbst mit
kleinsten Datenmengen. Der Einsatz physikalisch-informierten maschinellen Lernens sagt die physikalischen Eigenschaften von
Materialien prazise voraus. Die Plattform ermdglicht es Forschenden der Materialwissenschaft, sich auf die Materialentwicklung zu
konzentrieren, indem ihnen durch Hintergrunduntersuchungen und Vorhersagen von Materialeigenschaften Arbeiten abgenommen
werden."

Dieser Ansatz stellt eine radikale Abkehr von bisherigen Rahmenbedingungen des Materialdesigns dar und erméglicht so die
Entwicklung von Materialien fiir Anwendungsfille, fir die ein groRer Teil des vorhandenen Materialwissens unbekannt ist.

In den kommenden Monaten wird NEC Kunden auf dem Polymermarkt MateriAl testweise zur Verfligung stellen und die
Anwendung der Plattform auf andere Branchen ausdehnen. Eine kommerzielle Einfiihrung des Prototyps der Plattform ist
innerhalb der ndchsten 12 Monate geplant.
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