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Wenn Mensch und Maschine dieselbe Idee haben

Uber Iridiumoxid muss man véllig anders nachdenken als bisher — zu diesem Ergebnis kam nun sowohl ein
menschliches Forschungsteam als auch ein Machine Learning Algorithmus.

Ein Iridiumoxidkristall ist ein unscheinbareres, fast schwarzes Ding, das fiir die Elektrochemie eine wichtige Rolle spielt.
Das Material ist ein hervorragender Katalysator und kann etwa fiir die Herstellung von Energietragern wie Wasserstoff
verwendet werden. Wie sich nun herausstellt, wurde die Forschung an Iridiumoxid bisher aber unter einer véllig falschen
Grundannahme betrieben: Die Ausrichtung der Atome auf der Oberfldche ist in Wahrheit eine ganz andere als man
bisher angenommen hat.

Die Art, wie das festgestellt wurde, kdnnte ein erster Blick in einen neuen Forschungsalltag der Zukunft sein: Es handelte
sich um eine Gemeinschaftsarbeit aus menschlicher Forschung und kiinstlicher Intelligenz. An der TU Wien und der TU
Miinchen kam man gleichzeitig zum selben Ergebnis, das nun im Fachjournal ,,Physical Review Letters” publiziert
wurde.

Gerade oder schrag?

»Ein Kristall kann verschiedene Oberflachen mit ganz unterschiedlichen Eigenschaften haben®, sagt Florian Kraushofer
aus der Forschungsgruppe von Prof. Ulrike Diebold (Institut fiir Angewandte Physik, TU Wien). ,,Stellen wir uns vor, wir
haben einen Kristall, der aus wiirfelférmigen Zellen aufgebaut ist. Wenn wir ihn durchschneiden, entstehen ganz
unterschiedliche Schnittflichen, je nachdem, in welcher Richtung wir schneiden.

Wenn man genau in der Richtung der Wiirfel-Zellen schneidet, besteht die Schnittfliche aus lauter Quadraten. Man
kann die Wiirfelzellen aber auch diagonal schneiden — dann entsteht ebenfalls eine regelmaRige Flache, allerdings mit
einer anderen Geometrie.

»Wenn ein Kristall langsam wiachst, dann bildet er normalerweise eine Oberflache aus, die energetisch besonders
giinstig ist”, sagt Kraushofer. Nicht alle moglichen Atom-Anordnungen sind stabil. In manchen Fillen verschieben sich
die Atome an der Oberfliache oder ordnen sich um. ,,Man braucht oft sehr aufwiandige Simulationsrechnungen auf
Supercomputern, um zu ermitteln, welche geometrische Konfiguration die stabilste ist”, erklart Kraushofer. ,,Bei
Iridiumoxid dachte man, das sei das die sogenannte 110-Richtung — das hatten die Rechnungen so ergeben. Doch
uiberraschenderweise kamen wir bei unseren Messungen zu einem ganz anderen Ergebnis.”

Maschinen, die Quantenphysik lernen

Bei einer Konferenz knapp vor dem Corona-Lockdown traf Ulrike Diebold auf Karsten Reuter von der TU Miinchen, der
sich ebenfalls mit Iridiumoxid beschaftigt. Sein Team verwendet Machine Learning — also Techniken aus dem Bereich
der kiinstlichen Intelligenz — um Materialeigenschaften besser berechnen zu kdnnen. Und dabei hatte man genau
dieselbe Uberraschung erlebt wie in Wien: ,Genau wie das Experiment hatten auch die Machine-Learning Algorithmen
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ergeben, dass die stabile Richtung der Iridiumoxid-Oberfldche eine andere ist als bisher gedacht”, sagt Reuter. ,,Wir
beschlossen daher, uns die Sache gemeinsam noch ndher anzusehen.

Weitere Untersuchungen wurden daher durchgefiihrt — unter anderem noch aufwandigere Computersimulationen als
jene, die friiher augenscheinlich das falsche Ergebnis geliefert hatten. Und bei diesen Berechnungen zeigte sich, dass die
experimentellen Daten und die Machine-Learning-Algorithmen tatsichlich richtig gelegen waren.

Mensch und Maschine: Ein Blick in die Zukunft

»Man muss also alle bisherigen Ergebnisse iiber Iridiumdioxid véllig neu tiberdenken®, sagt Ulrike Diebold. ,,Die
Orientierung der Oberfliche spielt namlich auch fiir das chemische und physikalische Verhalten des Materials eine
entscheidende Rolle.”

Fiir Diebold ist das Ergebnis auch ein wichtiger Beweis dafiir, dass neue Forschungsmethoden aus dem Bereich Machine
Learning fiir die Wissenschaft hochst wertvoll sein konnen: ,,Gerade wenn es darum geht, auf Basis der Quantenphysik
neue Materialien zu entwickeln, sind Computersimulationen seit Jahren unverzichtbar — aber sie sind oft extrem
aufwindig, teuer und zeitraubend®, sagt Ulrike Diebold. ,Wenn es gelingt, Machine Learning auf intelligente Weise fiir
solche komplizierten Fragen einzusetzen, kann daraus ein groRartiges neues Werkzeug entstehen, das die
Materialforschung einen groen Schritt nach vorne bringt. Damit das méglich wird, brauchen wir natiirlich gleichzeitig
auch moglichst gute experimentelle Messungen.*

»Menschliche Intelligenz wird sich dadurch nicht ersetzen lassen — genauso wenig, wie sie bisher durch
Computersimulationen ersetzt werden konnte®, ist Diebold iiberzeugt. ,,Aber Machine Learning Algorithmen werden
uns helfen, auf gute Ideen zu kommen, die uns selbst nicht unbedingt eingefallen wiren.”
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