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Historia wodorkéw metali siega konca XIX wieku, kiedy to zsyntetyzowano pierwszy wodorek,
wodorek palladu (PdH). W ciagu kolejnych dziesiecioleci odkryto szerokg game wodorkéw, w tym
Mg, Ti, Ni i Zr, a takze wodorkéw stopow miedzymetalicznych Fe-Ti, La-Ni lub Ti-Mn. Wodorki
metali wykazujg ogromne zalety w wielu zastosowaniach, np. do przechowywania wodoru,
sprezania wodoru, oczyszczania wodoru lub jako elektrody do baterii niklowo-wodorkowych
(NiMH). Opracowywanie stopéw mogacych stanowi¢ rezerwuary wodoru jest obecnie kosztowne
i czasochtonne z uwagi na wykorzystanie metody préb i btedéw przy testowaniu kolejnych
materiatéw.

Projekt Materials Genome |Initiative, polegajgcy na digitalizacji danych dotyczacych
materiatlébw daje szanse na oparcie badan o przewidywanie wtasciwosci nowych materiatow.
Dzigki uczeniu maszynowemu, przewidujgcemu wtasciwosci stanu podstawowego, takie jak
stabilnos¢ i przerwa energetyczna mozna projektowaé nowe materiaty. Jednakze w odniesieniu
do wodorkéw metali problem jest bardziej ztozony z uwagi na mnogos¢ czynnikéw wplywajgcych
na parametry wodorkéw, w tym warunkéw aktywacji materiatu i tworzenia sie wodorkow,
pojawiajgcych sie naprezen/rozszerzalnosci, kinetyki sorpcji wodoru, histerezy i nachylenia
krzywych koncentracji-ciSnienia, stabilnosci wodorkéw, czasu zycia, stopnia degradacji i
utleniania. Aby sprosta¢ tym wyzwaniom, konieczne jest opracowanie uogélnionych modeli
uczenia maszynowego, ktére przewidujg te parametry dla réznych pierwiastkbw w ramach
wielkoskalowej strategie symulacji i proponowanych badan. Realizacja projektu pozwoli na
kompleksowg i szybkg ocene wszystkich niezbednych parametréw nowych wodorkéw metali.

W ramach projektu HYPHAD zostanie wdrozony wielkoskalowy proces wyszukiwania i
projektowania materiatow (wodorkéw metali) w oparciu o stopy FeTi oraz TiMn,, tak aby
zaproponowa¢ nowe materiaty o lepszych witasciwosciach. Dzieki opracowaniu wtasnych baz
danych, symulacje oparte na sztucznej inteligencji i CALPHAD (obliczanie diagramoéw fazowych)
bedg mogly wiarygodnie sugerowaé pewne klasy materiatow, ktére nalezy przetestowaC w
warunkach laboratoryjnych. Ostatnio wykazano, Zze potencjat uczenia maszynowego sieci
CHGNet, ktéry zostat opracowany poprzez uczenie na 15 milionach wynikow obliczen teorii
funkcjonatu gestosci (DFT), moze zosta¢ wykorzystany do szybkich, uogélnionych przewidywan
struktury elektronowej. W przypadku wodorkéw metali aby przetozy¢ strukture elektronowg na
obserwowalne wiasciwosci konieczne jest zintegrowanie tych obliczen z pakietami CALPHAD
oraz kinetycznymi metodami Monte Carlo. Do optymalizacji modeli CALPHAD zostanie
wykorzystane kryterium informacyjne Akaike, regresja symboliczna i tancuchy Markowa Monte
Carlo. Zaproponowane zwigzki zostang poddane walidacji ich parametrow w skali laboratoryjnej
(TRL 1), a nastepnie syntezy i testdw na duzg skale (TRL 4), co pozwoli na udoktadnienie
algorytméw szukajgcych nowych materiatdbw. Do analizy i optymalizacji wodorkéw metali
wykorzystana zostanie analiza dyfrakcji rentgenowskiej in-situ, mikroskopia elektronowa oraz
badania sorpcyjne wodoru w oparciu o uktady Siewertsa.

HYPHAD znaczaco przyczyni sie do realizacji celow obszaru "Sustainable advanced
materials for energy" w ramach programu M-ERA.NET 2023. Projekt tgczy sity czotowych
miedzynarodowych ekspertow z Niemiec (Fraunhofer IFAM), Polski (AGH w Krakowie) i Korei
Potudniowej (KENTECH) przy udziale koreanskiego partnera przemystowego (WONIL). Przy
podobnym dostepie do odnawialnych zrédet energii, ten wspdlny wysitek daje szanse na wyniki
bedagce podstawg przysztych projektéw niosgcych ogromne korzysci dla gospodarek
uczestniczgcych krajow.



