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Abstract. La piattaforma IEMAP e costituita da una infrastruttura di supercalcolo e una rete di laboratori e

ha lo scopo di condividere dati per accelerare la ricerca su nuovi materiali per l'energia. I dati sperimentali e
computazionali prodotti vengono raccolti in un DB dedicato presso linfrastruttura di supercalcolo. Mediante
un approccio multidisciplinare che sfrutta le tecnologie Big Data e Al, la condivisione ed analisi dei dati
potranno accelerare la progettazione dei materiali pit adatti per una data tecnologia energetica. Materiali
per batterie, elettrolizzatori e fotovoltaico (tre aree di ricerca fondamentali per la transizione energetica)
sono i primi casi d'uso della piattaforma, il cui motore e il supercomputer CRESCO sul quale le tecnologie HPC
sano implementate per la gestione dei dati e lo sviluppo/porting di software per it modelling molecolare. Alla
piattaforma partecipano vari labaratori sperimentali e computazionali dei quattro enti di ricerca aderenti:
ENEA, CNR, RSE e IITt

Keywords. Interoperabilita e accesso a dati e servizi, Servizi ICT a supporto delle infrastrutture diricerca e
istruzione, Utilizzo e condivisione di dati in infrastrutture di rete e servizi.

Introduzione

Mission Innovation (MI) & un’iniziativa di cooperazione multilaterale con lo scopo di acce-
lerare i processi di innovazione delle tecnologie pulite attraverso 'impegno dei paesi ade-
renti, tra i quali I'ltalia, a raddoppiare la quota pubblica degli investimenti per le attivita di
ricerca, sviluppo e innovazione delle tecnologie per la decarbonizzazione al fine di rendere
lenergia pulita accessibile ai consumatori e di creare posti di lavoro verdi e opportunita
commerciali. In abito italiano sono coinvolti i quattro enti di ricerca: ENEA, CNR, RSE e
IIT. L'iniziativa si articola in tre aree tematiche Smart Grid, Idrogeno e Materiali avanzati
per l'energia attraverso i progetti: MISSION (Microreti e sistemi smart, multivettore ed in-
tegrati per accelerare la transizione energetica), HYDROGEN DEMO VALLEY (infrastrut-
ture polifunzionali per la sperimentazione e dimostrazione delle tecnologie dell'idrogeno)

e IEMAP (Piattaforma Italiana Accelerata per i Materiali per 'Energia). In quest’ultimo
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progetto, il Dipartimento TERIN con la divisione ICT é direttamente coinvolto.

Il progetto ha come finalita la realizzazione di una piattaforma digitale che attraverso la
condivisione ed elaborazione di grandi quantita di dati sperimentali e computazionali fa-
vorisca la progettazione accelerata e la selezione dei materiali avanzati per l'energia. Piat-
taforma multidisciplinare che in modo automatico, combinando tecnologie BigData e di
Al, possa accelerare il processo di analisi dei dati computazionali e sperimentali al fine di
identificare i materiali pitt adatti per una data tecnologia energetica. Materiali per l'accu-
mulo elettrochimico-batterie, per gli elettrolizzatori e per il fotovoltaico, rappresentano
aree di ricerca centrali per favorire il processo di transizione energetica. Verranno percio
semplificati quei processi, complessi e costosi, necessari per il design di nuovi materiali
che comprendono la simulazione, la sintesi e la caratterizzazione con l'esecuzione di nu-
merosi test.

Il motore di questa piattaforma é l'infrastruttura ENEAGRID e in particolare il super-
computer CRESCO, installato presso il C. R. ENEA di Portici, su cui si implementeranno
tecnologie HPC sia per la gestione dei dati sia per lo sviluppo ed implementazione di codici
numerici per il modeling molecolare. Alla piattaforma partecipano vari laboratori speri-
mentali e computazionali dei quattro enti di ricerca aderenti al progetto.

1. Gestione dei dati

Nelle fasi iniziali del progetto, una sfida importante ¢ stata quella di definire un modello di
metadato comune per i domini sperimentale e computazionale provenienti dai differenti
laboratori e simulazioni. A questo scopo si é scelto di basare la definizione del model-
lo dati sull'ontologia riportata in (Andersen 2021). Il modello logico é rappresentato da
quattro entita (Fig. 1) che costituiscono le informazioni del materiale preso in analisi; a) il
processo utilizzato per analizzare il materiale, b) i parametri che incidono sul processo, c)
le proprieta chimico-fisiche ricavate dal processo e d) la provenienza del dato generato. A
questo possono essere legati file di dati grezzi generati dal processo.
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2. Piattaforma digitale

Al fine di raccogliere, gestire e immagazzinare dati eterogenei provenienti da contesti spe-
rimentali e numerici, avendo come riferimento i principi FAIR (Findable, Accessible, Inte-
roperable, Reusable) (Wilkinson 2016) é stata realizzata un’infrastruttura digitale (Fig. 2)

composta da quattro elementi principali, ovvero:

Interfaccia Web (front-end);

REST API (Application programming interface);
NoSQL DataBase;

File Storage S3.
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2.1Interfaccia Web

Linterfaccia Web [iemap.enea.it] permette di rendere fruibili le funzionalita implementa-
te nelle APT agli utenti persone tenendo conto degli aspetti di usabilita e accessibilita. VUE

3 éla tecnologia utilizzata per l'interfaccia Web.

2.2 RESTAPI

Le REST API sono indispensabili per la creazione e l'integrazione di software applicativi.
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In questo caso forniscono diverse funzionalita legate agli accessi, al caricamento dei dati
e alle interrogazioni sul DB. Le API rappresentano uno strato di sicurezza superiore per
laccesso ai dati e, inoltre, permettono interazioni sia con utenti macchina (direttamente)
sia con utenti persone (indirettamente via interfaccia Web). Le REST API si basano su
tecnologia FastAPL

2.3 DataBase

Il Database NoSQL permette di immagazzinare i metadati (formato JSON) caricati dagli
utenti partner della piattaforma e di effettuare query elaborate in modo efficiente. Mon-
goDB ¢ la soluzione adottata come database.

2.4 File Storage

Il File Storage S3 permette di conservare i file grezzi ottenuti dai processi che sono stret-
tamente legati al metadato. La tecnologia per 'immagazzinamento dei dati grezzi é quella
fornita da CEPH.

3. Caso d'uso

Il nostro gruppo sta svolgendo ricerca sui materiali per 'accumulo elettrochimico. Lo sco-
po & quello di trovare alternative alle batterie a base di ioni di Litio (LIB) con altre a base
ioni di Sodio (NIB) vista la sempre pit limitata disponibilita di Litio (Li) a fronte della
crescente richiesta di mercato. Invece, il Sodio (Na), essendo il 6° elemento chimico per
disponibilita, & poco costoso e ampiamente distribuito rendendo le NIB una valida alter-
nativa alle LIB.

Le NIB sono batterie ricaricabili analoghe alle LIB. Il catodo é un materiale allo stato so-
lido contenente gli ioni alcalini, 'anodo & un materiale allo stato solido non contenente
necessariamente gli ioni alcalini e I'elettrolita & una soluzione contenente gli ioni alcalini.
In entrambi i catodi viene utilizzano il meccanismo di reazione di intercalazione. A causa
dei loro elevati potenziali operativi e delle elevate capacita, i catodi a base di sodio hanno
ricevuto crescente attenzione. Percid, buone prestazioni e costi inferiori, insieme al fatto
di poter utilizzare la stessa tecnologia e produzione gia sviluppata per le LIB senza costi
aggiuntivi, hanno suscitato un rinnovato interesse per questi sistemi.

Gli svantaggi al momento riguardano la densita di energia e la ciclabilita: nelle NIB la
densita di energia & ancora inferiore rispetto alle LIB e la struttura geometrica puo subire
una distorsione Jahn Teller durante il ciclo di scarica/ricarica. Molti studi sono dedicati al
miglioramento delle prestazioni delle NIB.

In particolare, si é visto che l'ossido metallico lamellare NaMnO?2 in geometria P2 op-
portunamente drogato, mostra buone proprieta di ciclicita e capacita (Lee 2013, Wang
2013, Prosini 2019). In questo abito si é definito un protocollo di calcolo ab-initio delle
energie di formazione e dei potenziali redox (la prima é legata alla stabilita del composto
e quindi alla ciclabilita, il secondo ¢é legato alla densita di energia) e, partendo dal cristallo
base, é stato predisposto un workflow per la generazione automatica di modelli atomistici
di NaMnO2 drogato cui si sono variati l'elemento (Ni e Ti) e il livello di drogaggio. Viste
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le numerose combinazioni possibili e nonostante le sempre maggiori capacita di calcolo,
un approccio basato sui soli codici quantistici risulta proibitivo. Si & fatto percio ricorso
a tecniche di IA per fare delle previsioni sui tipi di strutture piti promettenti andandone
a prevedere lenergia di formazione e il potenziale redox. Dall'analisi si & visto che queste
sono quelle che hanno concentrazioni simili dei tre elementi (Mn, Ti, e Ni) e con distribu-
zioni spaziali il pit possibile uniformi (Ronchetti 2022). Indicazioni confermate da calcoli
con codici quantistici a livello atomistico.

Fig. 3
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4. Conclusioni
La piattaforma IEMAP é costituita da una infrastruttura di supercalcolo e una rete di la-

1.00

boratori afferenti ai quattro enti partecipanti all'iniziativa MI con lo scopo di condividere
dati per accelerare la ricerca su nuovi materiali per l'energia. La piattaforma digitale, co-
stituita da quattro componenti principali che sono l'interfaccia Web, le API, il DB e il File
Storage, permette la condivisione dei dati sperimentali e computazionali e, mediante un
approccio multidisciplinare potra accelerare la progettazione di materiali avanzati per le
batterie, gli elettrolizzatori e il fotovoltaico.
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