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Nach seinem Studium der Physik am KIT promovierte Pascal
Friederich 2016 am Institut fir Nanotechnologie zum Thema
Simulation und computergestiitztes Design von Materialien
fur die organische Elektronik. Nach einem Aufenthalt als
Gastwissenschaftler an der Georgia Tech Universitat in
Atlanta (USA) schloss sich Pascal Friederich 2018 als Marie-
Sklodowska Curie Stipendiat der Gruppe von Alan Aspuru-
Guzik an, wo er zuerst an der Harvard Universitat in Cam-
bridge (USA) und spater dann an der Universitat in Toronto
(Kanada) an Methoden des virtuellen Hochdurchsatz-Scree-
nings von Materialien und an der Entwicklung von Metho-
den des maschinellen Lernens fiirs Design von Molekdlen
forschte.

2019 bekam Pascal Friederich einen Ruf als Tenure-Track Pro-
fessor an der Fakultat fur Informatik des KIT, wo er an der
Entwicklung und Anwendung von Methoden des maschinel-
len Lernens fur die Materialwissenschaften forscht. Ziel sei-
ner interdisziplindren Forschung ist es, eine Brlicke zwischen
der methodenorientierten Forschung in der Informatik und
der anwendungsorientierten Forschung in den Materialwis-
senschaften und der Chemie aufzubauen. Fir seine For-
schung wurde Pascal Friederich unter anderem mit dem
Otto Haxel Preis sowie dem Heinz Maier-Leibnitz Preis der
DFG 2022 ausgezeichnet.

// Einblicke in die Forschung

Einer der Schlusselfaktoren zur Losung
der groBBten Herausforderungen der
Menschheit, wie zum Beispiel der Be-
kampfung des Klimawandels durch
nachhaltige Formen der Energiegewin-
nung und -speicherung, oder auch der
Entwicklung neuartiger medizinischer
Therapien und Medikamente, ist die
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Entwicklung neuer Materialien. Eine
der groBen Herausforderungen und
gleichzeitig auch Chancen der Material-
wissenschaften und der Chemie ist die
schier unendliche Vielzahl méglicher
denkbarer Materialien und Molekdle.
Herkédmmliche experimentelle und com-
putergestiitzte Methoden zur Erkun-
dung dieses sogenannten ,,chemischen
Raums” aller Materialien sind haufig
aufwandig und teuer.

// Maschinelles Lernen fiir die
Materialwissenschaften

Die Forschung der AiMat (,,Al for Ma-
terials Science”) Forschungsgruppe
beschaftigt sich mit einer neuen Heran-
gehensweise an die Herausforderungen
der Materialentwicklung — der Ent-
wicklung und Anwendung von
Methoden des maschinellen Lernens.
Daten-getriebene Methoden werden
neben Experimenten, Theorie und



Simulationen bereits haufig als vierte
Saule der Naturwissenschaften disku-
tiert. Sie ermoglichen nicht nur deutli-
che Geschwindigkeitsvorteile gegen-
Uber konventionellen Methoden, son-
dern erlauben auch eine engere Ver-
zahnung von Experiment, Theorie und
Simulation. Das Vorhandensein eines
wachsenden Datenschatzes Uber Mate-
rialien und ihre Eigenschaften ermég-
licht den Einsatz von Methoden des
maschinellen Lernens zur Beschleuni-
gung der Materialentwicklung.

Die AiMat Gruppe arbeitet in drei unter-
schiedlichen Bereichen der kinstlichen
Intelligenz und des maschinellen Lernens
fur die Materialwissenschaften:

e Ein Schwerpunkt der Gruppe ist die
Entwicklung von maBgeschneiderten
Regressionsmodellen, insbesondere
Graph neuronalen Netzen, zur Vor-
hersage von Material- und Moleklei-
genschaften. Desweiteren werden ge-
nerative Modelle fUr inverses Mate-
rialdesign entwickelt und verwendet:
Anstatt fUr gegebene Materialien die
ensprechenden Eigenschaften voraus-
zusagen, kdnnen mit generativen Mo-
dellen fur gewunschte Eigenschaften
direkt mogliche Material- und Mole-
kilkandidaten vorgeschlagen werden.
Ein weiterer Schwerpunkt ist der Ein-
satz von Methoden des maschinellen

Lernens zur Beschleunigung von
Materialsimulationen. Diese werden
haufig als ,computational micro-
scope” bezeichnet, da sie Einblick in
die Struktur und Funktionalitat von
Materialien ermdglichen, der selbst mit
hochaufgeldsten Mikroskopieverfahren
nicht erreicht werden kann. Hier tra-
gen Methoden des maschinellen Ler-
nens zu einer erheblichen Beschleuni-
gung der Simulationen bei. Gekoppelt
mit Methoden der Unsicherheitsquan-
tifizierung und des aktiven Lernens
wird die Erforschung bisher unbekann-
ter Materialien bei gleichzeitig hoher
Verlasslichkeit ermaglicht.

Haufig ist die Materialentwicklung
direkt auf Experimente angewiesen.
Hier liegt die Herausforderung darin,

eine Vielzahl freier experimenteller
Parameter simultan zu optimieren. Der
dritte Schwerpunkt der AiMat Gruppe
ist die Entwicklung von Algorithmen
zur autonomen Entscheidungsfin-
dung in automatisierten Material-
experimenten, insbesondere basie-
rend auf Optimierung- und aktiven
Lernverfahren. So kénnen hochdimen-
sionale experimentelle Parameter-
raume mithilfe von adaptiven Algorith-
men erforscht werden. Gemeinsam
mit experimentellen Kooperationspart-
nern arbeitet die AiMat Gruppe am
Einsatz der neu entwickelten Metho-
den in einer Vielzahl relevanter An-
wendungsgebiete.
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