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Material/System Design
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Energiesysteme der Zukunft méu_

Beispiel 1. Smart Grid

Smart Grid

Quelle: Smart Cities World

Herausforderungen:

« Energie wird nicht erzeugt dort wo sie gerade gebraucht wird

» Phasen mit Energieliberschuss (mehr Produktion als Verbrauch)
« Energieerzeugung ist zu trage um Verbrauchsspitzen abzudecken

Schlissel:

« Verteilte kleine Kraftwerke

* Agile Energiespeichersysteme, die schnell reagieren kbnnen
(-> Kondensatoren)
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Energiesysteme der Zukunft

Energy harvester

 ——— e —— -

[N B

Energy storage

Wireless module

Herausforderungen: SchlUssel:

« Energie ist nicht immer verfigbar » Energiespeichersysteme, die langfristig Energie
« Energieerzeugung und —verbrauch kann sich schnell &ndern speichern konnen (-> Batterien) und schnell

* Verteilte Netzwerke reagieren konnen (-> Kondensatoren)
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Energiesysteme optimieren

Zusammenspielende Parameter und Grél3en

Beispiel: Drahtlose Sensorknoten

Energieverbrauch e Energiegewinn
Sensor A ; Solarzelle
« Anzahl der Messungen pro Stunde Sensor E”ergy:haNeSter « Leistung bestrahlungsabhangig
- Verbrauchsanderung mit Messmodus e @ * ZellgroBe und -effizienz
| | * Wie lang und wie viel Energie wird

ASIC | ;

Mikroprozessor ,_\ - E gewonnen?

* Verbrauchséanderung mit Rechenmodus = | Energy storage Batterie

« Verbrauch wéhrend Sleep-Modus Wireless module . Effizienz Temperaturabhangig
RF-Modul ¢ = mMun « Maximale/minimale Leistung

. P . .. _
. i  Lade/Entladezeiten

* Wie lang Energie/Leistung verflugbar?

 Einfluss der Funkstrecke auf den
Energieverbrauch

» Anzahl der Signaltbertragungen
pro Stunde

Kondensatoren
« Maximale/minimale Leistung

 Lade/Entladezeiten
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Materialdesign fir moderne Energiesysteme

Anforderungen an Materialsysteme

Sensor ° Leistungsverbrauch senken  Lade/Entladezeiten verkiirzen
. Effizienz steigern Batterie « Effizienz steigern in breitem
‘ T-Bereich
_  Stromdichte erhéhen

« Stabilitat verbessern

| I * Effizienz steigern Energiedichte erhohen
Solarzelle Bandbreite erweitern Kondensator Miniaturisieren
f
_:.:. Zyklische und T-Stabilitat

! ; erhdéhen

Wie kdnnen wir geeignete Materialien / Bauteile zu den Anforderungen designen?
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Kondensatoren als Energiespeicher
Elektrostatisches Energiespeichern

+++ ++ +

+++ ++ +

&eQBosma, Wikimedia Commons
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Kondensatoren als Energiespeicher

Polarisation

Energiedichte

Elektrisches Feld
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Kondensatoren als Energiespeicher

Elektrostatisches Energiespeichern

Durch chemische Substitution die Energiedichte erh6hen

BaTiO,

Hohe Energiedichte

ATIO, BaBO;
A — Uber 30 Elemente
B — Uber 30 Elemente

Uber 100.000 Materialkombinationen!!
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Computergestitztes Materialdesign

Grundlagen und Methoden |

Gewlinschte Eigenschaften

identifizieren

=R

x4

E Capacity

Diffusion coordinate

Target property
identification
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definieren & managen
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Universal databases  Clemental
substitution
SN USPEX
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Crystal structure prediction

Defining screening
spaces

Eigenschaften durch
Berechnungen vorhersagen

Materialien
auswahlen

< CASTEP

@ 6‘\*‘?{@"

Selection of candidate

Property prediction materials

https://doi.org/10.1016/j.matre.2021.100047
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https://doi.org/10.1016/j.matre.2021.100047

Computergestitztes Materialdesign
JActive Learning Loop*

Start: Definition von Designziel und
—raum, Startdatensatz

Bekannte
Suchraum Daten

¥

Ve AL

Synthese + ACtI\'/e Regression
Charakterisierung Learni ng 9
Loop

Wenn die
Anforderunggn
erfullt sind
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Beispiel Molekulardynamik

Modelliertes Phasendiagramm fur BaZr,Ti, ,O4

Bazr,Ti, O, (BZT)
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Beispiel Molekulardynamik

Modelliertes Phasendiagramm fur BaZr,Ti, ,O4

Bazr,Ti, O, (BZT)
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Beispiel Molekulardynamik

Modelliertes Phasendiagramm fur BaZr,Ti, ,O4

Bazr,Ti, O, (BZT)

400 15 2 Experimentelles
IEII “N‘." Phasendiagramm
< 3001 [ | % " .
v * ] e .
= il ?
E XXE E E + [ ]
Ezon—ii [ T3 o B )
100 - -
$#x+e Shvartsman2012
¢x+e Dong2012
0.0 0.2 0.4 0.0 0.2 0.4

Zr content Zr content

F. Mayer et al., PRB 106, 224109 (2022) 15

Energiecamp Holzwelt Murau 2023 — Marco Deluca



Beispiel Molekulardynamik

Polare Strukturen auf atomarer Ebene

Hysteresekurven und polare Ordnung

30% Zr substituiertes BaTiOgbei 50 K 96x96x96 Superzelle

Hysteresis loop Polar order
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Die Pfeile stellen die Projektion der Dipolmomente auf die x-y Ebene dar und die Farben deren Winkel
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Weitere Anwendungsszenarien
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Zielsetzung: ,Rote” Rohstoffen durch ,blaue” Rohstoffe ersetzen,
ohne die Materialeigenschaften zu verandern

EU Critical Raw Materials Assessment Report (2023)
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Weitere Anwendungsszenarien

Ersatz von kritischen/toxischen Rohstoffen (Life Cycle Analysis)

o LCA von Piezokeramiken
) PbZr,, Ti O (PZT)
m . Ko.sNag sNbO3 (KNN)

0%

[
Climate change  Acidification Emplucwun Land use Material use Freshwater Freshwater ~ Humen toicity  Marine aquatic - Marine sediment T!rreslrld lonising radiation  Makodours air
potential aquatic wedment [HTP fida) Bcotoicity ecotmicity
e:m:ddw ecolodity (MAETP 1002)  (MSETP 100a) |ThEI'P1DOa]
[FAETP 100a]  [FSETP 10de)

Zielsetzung: Gleichgewicht zwischen Ersatz von ,kritischen® und ,toxischen“ Rohstoffen gewahrleisten

T. Ibn-Mohammed et al., Energy Environ. Sci. 9, 3495 (2016)
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Ultimatives Ziel
Computergestitzte Materialentwicklung verbessert das Leben aller Menschen

Nachhaltige Rohstoffe Nachhaltige
Prozessbedingungen

Optimale
Materialeigenschaften

Quelle: OpenClipArt

Beschleunigte Materialformulierung in Beschleunigte Prozessoptimierung fir
einem breiten Suchraum Materialien und Bauteile

Erhohte Effizienz von Industrieprozessen Beschleunigte und gezielte
und Senkung der Emissionen Wiederverwendung und Rickgewinnung
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