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[A e scienza dei materiali: rivoluzione
per il futuro del settore energetico

L'IA si sta affermando come strumento chiave per accelerare la scoperta di materiali energetici. Grazie agli algo-
ritmi di apprendimento automatico, & possibile individuare schemi nei dati e prevedere rapidamente risultati che,
altrimenti, richiederebbero centinaia di ore di simulazioni quantistiche. L'lA ha gia dimostrato il suo valore identi-
ficando materiali innovativi per batterie, celle fotovoltaiche organiche, catalizzatori per la conversione della CO, e
diodi organici a emissione di luce (OLED).
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| crescente fabbisogno di energia
sostenibile & una delle sfide piu
pressanti del nostro tempo. Go-
verni e aziende di tutto il mondo
stanno investendo in tecnologie inno-
vative per la raccolta, la conversione
e limmagazzinamento dellenergia.
Tuttavia, le tecnologie attuali, come
le celle solari al silicio, stanno rag-
giungendo il loro limite di efficienza,
spingendo i ricercatori a esplora-
re alternative promettenti come le
perovskiti e i quantum dots. Questi
materiali offrono non solo migliori
prestazioni, ma anche una maggiore
sostenibilita. Allo stesso tempo, le
batterie, fondamentali per immagaz-
zinare energia rinnovabile, devono
diventare piu economiche, efficienti
e durature, privilegiando I'uso di ma-
teriali abbondanti e sicuri, evitando
elementi costosi e rari come il piom-
bo, il platino e l'oro. Un altro aspetto
cruciale é I'analisi del ciclo di vita dei
materiali, che deve dimostrare unim-
patto positivo nella riduzione dell'im-
pronta di carbonio, contribuendo alla
sfida globale di un futuro energetico
sostenibile.
La scoperta di nuovi materiali & spes-

so ostacolata dallenorme quantita
di dati sperimentali generati. Solo
negli Stati Uniti, il National Institute
of Standards and Technology (NIST)
gestisce 65 database con decine di
migliaia di misurazioni. Dal 2010, sono
stati pubblicati oltre 1,7 milioni di ar-
ticoli scientifici su batterie e celle
solari. Tuttavia, comprendere e razio-
nalizzare la relazione tra la struttura
atomica di un materiale e le sue pro-
prieta macroscopiche e ancora una
sfida estremamente complessa.

Pregiudizi umani e

limiti tecnologici

Purtroppo, molti materiali vengono
scoperti attraverso approcci empi-
rici, un processo lento e costoso che
prevede il test manuale di pochi cam-
pioni alla volta, spesso influenzato da
pregiudizi umani e limiti tecnologici.
Per superare queste limitazioni,
stanno emergendo strumenti com-
putazionali in grado di generare au-
tomaticamente strutture atomiche
e calcolarne le proprieta chimico-fi-
siche, incluse quelle elettroniche.
Piattaforme come Materials Project
[Jain] utilizzano  supercomputer

per prevedere le proprieta di oltre
700.000 materiali, offrendo un enor-
me potenziale industriale. Analoga-
mente, il Laboratorio NOMAD [Drax!]
raccoglie e organizza dati generati da
simulazioni computazionali di tutto il
mondo, fornendo strumenti di Intelli-
genza Artificiale (Al) per identificare
materiali nuovi con prestazioni au-
mentate. Queste iniziative trasforma-
no grandi volumi di dati in soluzioni
pratiche, aprendo la strada a tecnolo-
gie innovative.

L'IA si sta affermando come stru-
mento chiave per accelerare la sco-
perta di materiali energetici. Grazie
aglialgoritmi di apprendimento auto-
matico, & possibile individuare sche-
mi nei dati e prevedere rapidamente
risultati che, altrimenti, richiedereb-
bero centinaia di ore di simulazioni
quantistiche. L'IA ha gia dimostrato
il suo valore identificando materiali
innovativi per batterie, celle fotovol-
taiche organiche, catalizzatori per la
conversione della CO, e diodi organi-
ci a emissione di luce (OLED).
Tuttavia, esistono ancora sfide signi-
ficative. Una di queste € la mancanza
di una rappresentazione universale
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per codificare i materiali dalla scala
atomica a quella macroscopica. Ogni
applicazione richiede proprieta spe-
cifiche come composizione chimica,
struttura cristallina e conduttivita,
ma i dati sperimentali di qualita sono
rari. Inoltre, i modelli computazionali
spesso si basano su ipotesi e sche-
mi teorici che non sempre riflettono
accuratamente la complessita delle
condizioni reali.

Per affrontare queste difficolta, & es-
senziale una stretta collaborazione
tra le comunita dell'lA e della scien-
za dei materiali. Questa sinergia puo
favorire una comprensione reciproca
delle esigenze e delle capacita, cre-
ando un ecosistema piu efficiente per
linnovazione. Negli ultimi anni, inizia-
tive multidisciplinari hanno promosso
questa collaborazione. Tra le piu rile-
vanti troviamo la Materials Genome
Initiative negli Stati Uniti, il Centre for
Accelerated Materials Discovery and
Innovation in Canada [Advanced] e il
progetto BIG-MAP in Europa [Kraus].
Una delle iniziative piu promettenti e
liniziativa COST EU-MACE, che mira
a creare un ecosistema integrato eu-
ropeo per lo sviluppo accelerato dei
materiali energetici [CA22123]. Que-
sto progetto combina competenze
digitali e materiali avanzati, promuo-
vendo la condivisione di risorse, labo-
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ratori e conoscenze per un progresso
coordinato delle Materials Accelera-
tion Platforms (MAPs).

Verso un quinto
paradigma principale

La scienza ha attraversato quattro
paradigmi principali: dalla scienza
sperimentale alla teoria matematica,
dal calcolo numerico alla scoperta
basata su grandi volumi di dati. Oggi,
con il calcolo computazionale e l'lA,
stiamo entrando nel quinto paradig-
ma, un'era in cui la scoperta scienti-
fica e guidata dall'elaborazione avan-
zata dei dati e dalla modellizzazione
predittiva. Un esempio pionieristico
¢ MatterSim [ Yang], un modello di IA
capace di stimare con precisione le
proprieta dei materiali su un ampio
spettro di elementi, temperature e
pressioni, superando le limitazioni
delle simulazioni quantistiche e degli
esperimenti tradizionali.

Un altro strumento allavanguardia &
MatterGen [Zeni], uno strumento di
intelligenza artificiale generativa che
non si limita a categorizzare i mate-
riali esistenti, ma crea nuovi materiali
basati sui requisiti specifici di unap-
plicazione. Lidea & stata di applicare
i modelli di IA generativa, utilizzati per
generare nuove immagini o testi, per
assemblare nuove strutture atomiche

dietro richiesta di adeguati prompt.
Questo approccio consente di esplo-
rare uno spazio di progettazione
enormemente piu ampio in un tempo
incredibilmente ridotto, superando le
limitazioni di tempi e costi degli ap-
procci tradizionali. Se questo approc-
cio confermera le potenzialita che
promette, si potra realizzare il sogno
di ogni ricercatore: costruire il ma-
teriale desiderato come se fosse una
composizione di mattoncini Lego.

Anche l'ltalia partecipa a questa ri-
voluzione grazie ad alcune iniziative
significative, tra cui & possibile ricor-
dare il Centro Nazionale di Ricerca
in HPC, Big Data e Quantum Compu-
ting realizzato e gestito dalla Fon-
dazione ICSC. ICSC e uno dei cinque
Centri Nazionali istituiti dal PNRR, il
cui Spoke7 "Materials and Molecular
Science” punta ad ampliare lo spet-
tro delle applicazioni scientifiche ed
industriali dei codici numerici per la
simulazione dei materiali, sfruttan-
do le imponenti risorse di calcolo ora
disponibili in Italia e in Europa. ENEA
partecipa al Centro Nazionale HPC e
coordina lo sviluppo della piattafor-
ma IEMAP (ltalian Energy Materials
Acceleration Platform), realizzata in
collaborazione con CNR, IIT e RSE.

La piattaforma IEMAP

[l progetto, finanziato dal Ministero
dellAmbiente e della Sicurezza Ener-
getica nellambito delliniziativa di
cooperazione internazionale “Mission
Innovation”, ha sviluppato la piatta-
forma IEMAP che utilizza il super-
calcolo e l'intelligenza artificiale per
accelerare e guidare la progettazio-
ne di materiali innovativi per le appli-
cazioni nei settori del fotovoltaico,
delle batterie e degli elettrolizzatori.
IEMAP rappresenta quindi un esem-
pio di come la tecnologia possa
trasformare la ricerca sui materia-
li, riducendo drasticamente i tem-
pi necessari per portare un nuovo



materiale dal laboratorio all'appli-
cazione pratica. Il cuore di IEMAP &
una rete di laboratori dal nord al sud
di Italia che generano dati reali e si-
mulati per un database centralizzato
(https://iemap.enea.it). Il calcolo ad
alte prestazioni rende possibile svi-
luppare ed utilizzare modelli di |A per
identificare rapidamente i materiali
piu promettenti. Grazie alla condivi-
sione dei dati e delle competenze tra
i laboratori partecipanti, il progetto
offre alle aziende strumenti per una
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prototipizzazione rapida ed efficiente
[Ronchetti]. La scoperta e la proget-
tazione di nuovi materiali rappresen-
tano una delle sfide piu importanti
per affrontare le esigenze energeti-
che del futuro. Le tecnologie basate
sullintelligenza artificiale, sul calcolo
computazionale e sulla collaborazio-
ne multidisciplinare stanno trasfor-
mando il modo in cui i materiali ven-
gono progettati, testati e applicati.
Iniziative come IEMAP, EU-MACE e i
progetti internazionali di accelerazio-
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ne dei materiali offrono un modello di
innovazione che combina efficienza,
sostenibilita e progresso tecnologico.
Questa rivoluzione scientifica non
solo promette di rendere le tecnolo-
gie energetiche piu accessibili e so-
stenibili, ma getta anche le basi per
un futuro in cui la scoperta scientifi-
ca sara guidata da una sinergia sen-
za precedenti tra dati, supercalcolo
e intelligenza artificiale esaltando il
potenziale creativo e di innovazione
della mente umana.
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