Kiinstliche Intelligenz

Das Inverse Design

Licht und Schall

sind seit Jahren der Kern

der Grundlagenforschung.
Insbesondere eine

innovative Methode
hat die Art und Weise,
wie optische Komponenten
heute entwickelt werden ver-

andert - das Inverse Design.

Zwei Professor*innen vom
Hannoverschen Zentrum fiir
Optische Technologien (HOT)

geben einen Einblick
in ihre Arbeit.

Abbildung 1

Auf maschinellem Lernen basie-
rende Multiskalenmodellierung
fiir 2D-Materialien.

Quelle: Bohayra 2021
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KI fiir die Gestaltung neuartiger akustischer und optischer Metamaterialien

Photonik und Phononik sind
das Herzstiick zahlreicher mo-
derner Technologien. Die Pho-
tonik befasst sich mit der Na-
tur des Lichtes, sowie der Nut-
zung optischer Methoden und
Technologien in den Bereichen
Ubertragung, Speicherung
und Verarbeitung von Infor-
mationen. Prominente Beispie-
le hierfiir sind optische Fasern
und Laser, die die Telekom-
munikation, die Bildgebung,
die Sensorik, die Medizin und
die Materialverarbeitung de
facto revolutioniert haben. Die
Phononik umfasst hingegen
die Erforschung und Manipu-
lation von Phononen, das heifdt
Schwingungen in Festkorpern.
Sie zielt darauf ab, Phononen
fiir Anwendungen wie War-
memanagement, Signalverar-
beitung und Energiegewin-

nung zu kontrollieren. In den
vergangenen Jahrzehnten kon-
zentrierte sich die Grundla-
genforschung verstarkt dar-
auf, die Interaktion von Licht
und Schall mit Strukturen in
der Grofienordnung von eini-
gen Nanometern, den soge-
nannten Nanostrukturen, zu
verstehen. Dabei erméglichen
technologische Fortschritte in
den Fertigungsmethoden, wie
der Elektronenstrahllithogra-
phie, der Fokussierung von
Ionenstrahlen, dem 3D-Druck
mittels Zwei-Photonen-Poly-
merisation, sowie Bottom-up-
Ansédtzen wie der (molekula-
ren) Selbstassemblierung und
der chemischen Synthese, die
praktische Umsetzung von
Theorien und die Herstellung
von Nanostrukturen mit hoher
Prézision und Komplexitét.

Vor dem Hintergrund nahezu
unbegrenzter Material- und
Gestaltungsmoglichkeiten
verdnderte insbesondere eine
innovative Methode die Art
und Weise, wie wir optische
Komponenten heute designen
— das Inverse Design. Diese
Methode bereitete den Weg zu
einer ginzlich neuen Ebene
der Effizienz und Kreativitat.
Traditionell beruhte das Desi-
gnen photonischer und pho-
nonischer Komponenten auf
einem , Trial-and-Error” Prin-
zip, das sich oft als mithsam
und zeitaufwéndig heraus-
stellt, und dessen maximale
Effizienz durch menschliche
Intuition auf Basis physika-
lischer Grundprinzipien be-
schrankt war. Mit der Anwen-
dung des Inversen Designs
verfiigen Ingenieure und For-



scher nun jedoch {iber ein um-
fangreiches Instrumentarium,
mit dem sie in kiirzester Zeit
neuartige Strukturen mit be-
liebiger Funktionalitat kreie-
ren konnen. Diese computer-
gestiitzte Methode ist zentra-
ler Forschungsschwerpunkt
der beiden Teams von Prof.
Xiaoying Zhuang und Prof.
Antonio Cala Lesina an der
LUH, die an neuartigen De-
signstrategien und Losungen
flir Optimierungsprobleme
forschen.

KI fiir 2D-Material-
untersuchungen und
Inverses Materialdesign

Eine vielversprechende Me-
thode fiir das Inverse Design
bietet das Deep Learning, ein
Teilbereich der kiinstlichen In-
telligenz (KI) und des maschi-
nellen Lernens. Deep Lear-
ning basiert auf einem Netz-
werk kiinstlicher Neuronen,
die iiber mehrere Schichtebe-
nen verwoben sind, inspiriert
von der Struktur und Funkti-
on des menschlichen Gehirns.
Diese neuronalen Netze er-
moglichen es, aus einer gro-
fien Menge komplexer Daten
Zusammenhdnge und Er-
kenntnisse zu gewinnen und
genaue Vorhersagen treffen zu
kénnen — eine Aufgabe, die
ftir Menschen auf manuelle
Weise nur schwer oder gar
nicht zu bewaltigen wére. Ob
es um die Erkennung von Ob-
jekten in Bildern, das Verste-
hen und Reproduzieren natiir-
licher Sprache, die Prognose
der Finanzmarkte oder die
Optimierung von Fertigungs-
prozessen geht — die Algorith-
men des maschinellen Ler-
nens haben in verschiedenen
Anwendungen bereits bemer-
kenswerte Erfolge erzielt.

Das von Prof. Zhuang geleitete
Team an der LUH verfiigt iiber
langjdhrige Erfahrung in der
Entwicklung von Methoden
des maschinellen Lernens und
des Deep Learning fiir das
Inverse Design von 2D-Mate-

Kiinstliche Intelligenz

rialien und akustischen Meta-
materialien. 2D-Materialien
haben im Vergleich zu her-
kommlichen Materialien ein-
zigartige Eigenschaften, und

sind deshalb wichtiger Gegen-

stand der derzeitigen For-
schung. Beispielsweise variie-
ren ihre elektrischen, mecha-
nischen, thermischen und
optischen Eigenschaften mit
der Anzahl der {iberlagerten
Schichten. Die Optimierung

derartiger Materialien mit her-

kémmlichen Methoden war
bisher mit einem erheblichen
Aufwand fiir die Entwicklung
und Validierung des dafiir be-
notigten elektrischen Potenzi-

als verbunden. Im Zuge der ra-
schen Entwicklung im Bereich

kiinstlicher Intelligenz fanden
neue Methoden wie das ma-

schinelle Lernen interatomarer

Potenziale (MLIP) Einzug, die
diesen Prozess signifikant be-
schleunigen. Eine genaue Un-
tersuchung der mechanischen
Reaktionen von Nanostruktu-

ren ist fiir die optimale techni-

sche Fertigung von Nanobau-

teilen unerlasslich. Die Dichte-

funktionaltheorie (DFT) bietet
bewédhrte Methoden zur Be-
stimmung der physikalischen
Eigenschaften von Festkor-
pern sowie zur Erforschung
neuer Arten von 2D-Nanoma-
terialien im atomaren Grund-
zustand, aber geht fiir grofe
Systeme oder bei endlichen

Temperaturen mit einem enor-

men Rechenaufwand einher.
Klassische Molekulardyna-
miksimulationen (CMD) bie-
ten die Moglichkeit, groBere
Systeme bei hoheren Tempe-
raturen zu untersuchen, erfor-
dern aber die Kenntnis des ex-

akten, interatomare Potenzials.

Fiir die meisten neuartigen

Materialien sind diese Potenzi-

ale jedoch nicht bekannt, und
neue Losungsstrategien fiir
deren Approximation sind
notwendig.

Das Team von Prof. Zhuang
prasentierte eine neuartige

Methode der Multiskalen-Mo-

dellierung von MLIP (Morta-
zavi 2021), das effizient mit
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ab-initio-Datenséatzen trainiert
werden kann (Abb. 1). Thre
Resultate zeigen, dass die me-
chanischen und Ausfallreakti-
onen komplexer Nanostruktu-
ren auf der Kontinuumsebene
mit der Detailgenauigkeit von
anspruchsvollen , First Prin-
ciple”-Berechnungen unter-
sucht werden konnen und
dies bei tiberschaubaren Re-
chenkosten und ohne Zuhilfe-
nahme empirischer Daten. Ein
derartiger Ansatz verspricht
die Entwicklung vollautoma-
tisierter und vernetzter Platt-
formen, sowie das Design, die
Optimierung und die Erfor-
schung der Eigenschaften von

Materialien auf der Kontinu-
umsebene, unter Berticksichti-
gung atomistischer Effekte
und der spezifischen Genau-
igkeit von Berechnungen nach
den ,First Principles”.

Das von Prof. Zhuang geleite-
te Team entwickelte zudem
die erste Vier-Skalen-Multi-
skalen-Modellierung auf
Grundlage von maschinellem
Lernen fiir das Design und
die Erforschung von neuarti-
gen Materialien. Sie haben die
Robustheit der Verwendung
von MLIP bei der Analyse der
mechanischen Stabilitat jener
Materialien demonstriert und
damit die gangigen Methoden
der Dichtefunktionaltheorie
und der Nutzung empirischer
interatomaren Potenziale
ubertroffen (Abb. 2).

Abbildung 2
Oberfliiche der potentiellen Ener-
gie, dargestellt durch MLIP.

Quelle: eigene Darstellung



Abbildung 3
Inverses Design von topologi-
schen ,,Metaplates” fiir Biege-

wellen mit maschinellem Lernen.

Quelle: He 2021

Abbildung 4

3D-Nanostruktur aus Silizium
mit optimierter Topologie fiir die
lokale Feldverstirkung iiber ein
breites Frequenzspektrum.
Quelle: Gedeon 2023
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Die von ihnen entwickelten
MLIP dienen auch dazu, die
Stabilitat, die mechanischen
Eigenschaften, die Warmeleit-
fahigkeit des Materialgitters,
die piezoelektrische und fle-
xo-elektrische Reaktion sowie
die photokatalytischen, opti-
schen und elektronischen Ei-
genschaften zu untersuchen.
Dartiber hinaus arbeitete die
Gruppe am Inversen Design
von topologischen ,,Metapla-
tes” fiir Biegewellen (Abb. 3),
die fiir Signalverarbeitung,
Sensorik und Energiespeiche-
rung verwendet werden kon-
nen, und stellte kiirzlich eine

webbasierte Expertensystemp-

lattform (Al-DeMat) fiir re-

chenintensive Modelle im Ma-

terialdesign vor.
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Topologieoptimierung
fiir das Inverse Design in der
Nanophotonik

Das Designen von optischen
Nanostrukturen und Metama-
terialien basiert auf der Opti-
mierung von Struktur- oder
Materialparametern, um eine
gewiinschte Funktionalitat
und Effizienz zu erreichen.
Beispiele hierfiir sind die Ma-
nipulation des elektrischen
Feldprofils, lokale Feldverstar-
kung oder die Minimierung
des Energieverlusts in Wellen-
leitern.

Das , Trial-and-Error” Prinzip
ist jedoch bei hoherer Komple-
xitat des Optimierungspro-
blems zu rechenintensiv oder
gar unzureichend. Mit der
computergestiitzten , Topo-
logieoptimierung” kann die
optimale Materialverteilung
der optischen Komponente fiir
eine gewiinschte Funktionali-
tat direkt berechnet werden,
und stellt als gradienten-ba-
siertes, iteratives Verfahren
eine meist adaptivere und effi-
zientere Losungsstrategie als
Deep Learning dar, welches in
der Regel eines Trainings mit
vorab berechneten Daten be-
darf.

Die von Prof. Cala Lesina ge-
flihrte Gruppe arbeitet an
neuartigen Konzepten fiir die
Topologieoptimierung von
dreidimensionalen, optischen
Nanostrukturen. Die Algo-
rithmen stiitzen sich auf die
Finite-Difference-Time-Do-
main (FDTD) Methode, die es
ermoglicht, optische Kompo-
nenten beliebiger (anisotropi-
scher) Materialen fiir hohe Ef-
fizienzen iiber ein breites Fre-
quenzspektrum zu optimieren
— Metalle und Halbleiter ein-
geschlossen (Abb. 4). Die Opti-
mierung iiber ein breites Fre-
quenzspektrum weist eine
groflere Robustheit gegentiber
Fertigungstoleranzen und
temperaturbedingten Materi-
alschwankungen auf. Die Me-
thode wurde in eine eigens
entwickelte, parallelisierte

FDTD-Software eingebettet,
um eine effiziente und zeit-
sparende Optimierung auf Su-
percomputern gewéahrleisten
zu koénnen, und erlaubt somit
die Inangriffnahme von Opti-
mierungsproblemen mit einer
sehr groflen Anzahl von Desi-
gnvariablen.

Dartiber hinaus setzt das
Team um Prof. Cala Lesina die
Technik des Inversen Designs
im Bereich der integrierten
Optik ein, um die Leistungs-
fahigkeit von integrierten op-
tischen Schaltkreisen zu ver-
bessern. Hierbei konnen neue
Funktionalitaten fiir Wellen-
leiter entwickelt und gleich-
zeitig deren Platzbedarf mini-
miert werden. Dies wird
durch die topologische Ver-
anderungen herkdmmlicher
Wellenleiter im Nanometerbe-
reich ermdglicht, um so leis-
tungsfahigere ,Meta-Wellen-
leiter” anzufertigen. Das Team
hat auflerdem gezeigt, dass es
moglich ist, die optische Pha-
se des elektrischen Feldes in
integrierten optischen Strahl-
teilern innerhalb der fiir sol-
che Bauelemente zuldssigen
theoretischen Grenzen kont-
rollieren zu konnen (Abb. 5).
Derartig optimierte, integrier-
ten Strahlteiler stellen einen
bedeutenden Beitrag fiir den
Forschungszweig der Quan-
teninformationsverarbeitung
dar.

Die Nachfrage nach kompak-
ten und multifunktionalen op-
tischen Komponenten wachst
stetig, und ihre schnelle Opti-
mierung und Fertigung ist ein
entscheidender Faktor fiir den
technologischen Fortschritt.
Der Einsatz neuer Methoden
der Topologieoptimierung
hilft Ingenieuren, das Desig-
nen komplexer Komponenten
zu vereinfachen, die Kosten
fiir die Herstellung zu senken
und die Entwicklung mo-
dernster integrierter Systeme
flir Anwendungen von der Te-
lekommunikation bis zum
Quantencomputing zu be-
schleunigen.
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Prof. Xiaoying Zhuang

ist Professorin am Institut fiir
Photonik. lhre Forschungs-
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Abbildung 5

Steuerung der optischen Phase
am Ausgangsport eines integrier-
ten Strahlteilers durch Topologie-
optimierung.

Quelle: Nanda 2024





