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Grundlagenforschung
in Osterreich
Beispiele fir FWF-
geforderte Spitzen-
forschung

Kavitation im
Wasser

Wasser: mit Hilfe von Compu-
tersimulationen haben Georg
Menzl und Christoph Dellago
den molekularen Mechanismus
der Kavitation erforscht.

Nanostruktur von Organik
im Tonsteinen und Kohlen
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Doris Gross nimmt Erdolmut-
tergestein aus 4.000 Metern
Tiefe im Rasterelektronenmi-
kroskop unter die Lupe. Dies
liefert neue Erkenntnisse da-
riiber, wie die Mikrostruktur
der Organik in Tonsteinen und
Kohlen das Erdolpotenzial be-
einflusst.

Organische Molekiile
sichtbar machen
g g N g "'l._.. '.'; »

Mit Unterstiitzung durch das
Hertha-Firnberg-Programm er-
forscht Margareta Wagner im
Rasterkraftmikroskop Kkleinste

Strukturen  unterschiedlicher
Oberfldchen. Das Bild zeigt das
Molekiil Sexiphenyl (C36H26)
auf In203(111).

Blick ins Innerste
von Materialien

Die Materialchemikerin Nicola
Hiising untersucht platinfreie
und platinarme Katalysatorma-
terialien. Gemeinsam mit ihrem
Team entwickelt sie neue Mate-
rialien fiir die Reduktion von
molekularem Sauerstoff, die als
Basis fiir neue Energiespeicher-
technologien dienen.
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Einzelne Atome sehen
und bewegen

Materialforschung. Mit High-tech-Geraten lassen sich kleinste
Strukturen und sogar chemische Reaktionen sichtbar machen.

ie Idee, dass die Materie
D aus einzelnen Atomen auf-

gebaut ist, steht ganz am
Anfang der Naturwissenschaft:
»Nur scheinbar hat ein Ding eine
Farbe, nur scheinbar ist es siif
oder bitter; in Wirklichkeit gibt es
nur Atome und leeren Raum¥, for-
mulierte im fiinften Jahrhundert
v. Chr. der griechische Philosoph
Demokrit, der die Idee von seinem
Lehrer Leukippos iibernommen
hatte. Wie man seit gut 100 Jahren
weifd, ist der Name ,,Atom“ eigent-
lich falsch gewahlt - das altgriechi-
sche Wort atomos bedeutet ja ,,un-
teilbar“. Heute ist klar, dass Atome
aus noch kleineren Teilchen beste-
hen: Um einen Atomkern aus Pro-
tonen und Neutronen (die ihrer-
seits aus noch fundamentaleren
Teilchen zusammengesetzt sind)
schwirren Elektronen, die einem
Atom erst seine effektive Grofe
und Eigenschaften verleihen.

Die Existenz von Atomen war
lange Zeit hochst umstritten -
denn mit ihrer Grofie von weniger
als einem Nanometer (millionstel
Millimeter) kann man sie nicht se-
hen. Oder besser gesagt: Man
konnte sie die ldngste Zeit nicht se-
hen. Denn so unglaublich es auch
klingen mag: Heute
ist man in der Lage,
einzelne Atome
sichtbar zu machen.
Und mehr noch: Man
kann einzelne Atome
sogar gezielt bewe-
gen - und dabei auch
noch zuschauen.

Die Faszination,
die von diesen Mog-
lichkeiten der mo-
dernen Naturwissenschaft aus-
geht, wird sofort spiirbar, wenn
man mit Ulrike Diebold, Professo-
rin fiir Oberflichenphysik am Insti-
tut fiir Angewandte Physik der TU
Wien, spricht. Etwa wenn sie da-
von erzahlt, wie man nicht nur ein-
zelne Atome, die in einer Kristall-

,Wir fabrizieren
zum Beispiel
einen Defekt
an einer Ober-
flache und
schauen dann,
was passiert.”

struktur angeordnet sind, sichtbar
machen kann, sondern auch che-
mische Reaktionen wie die Zerset-
zung eines Wassermolekiils direkt
beobachten kann.

Das wird moglich durch eine
trickreiche  Erfindung namens
»Rastertunnelmikroskopie“, inter-
national abgekiirzt als STM. Dabei
wird ein Metalldraht, der sich zu
einer extrem feinen Spitze ver-
jingt, ganz knapp (einen halben
Nanometer) und hochprizise iiber
eine Oberfliche gefiihrt. An die
Spitze wird ein Strom angelegt, so
kann gemessen werden, wie grofs
der Abstand zur Oberfliche ist.
»unter idealen Bedingungen kon-
nen individuelle Atome auf einer
Oberfldche abgebildet werden®, so
Diebold. Um ideale Bedingungen
zu erzeugen, werden die Beobach-
tungen z. B. in einem Ultrahochva-
kuum durchgefiihrt, da selbst we-
nige Luftteilchen die Abbildung
massiv storen wiirden. Bei man-
chen Experimenten wird die Probe
auch extrem stark abgekiihlt, um
die Schwingungen der Atome zu
dampfen.

Damit aber nicht genug: Wenn
man die Spitze noch ndher zum
Material bringt, kann man das Sys-
tem storen. Man kann
dann quasi ein einzel-
nes Atom nehmen und
an eine gewiinschte
Stelle bugsieren. Noch
tiefere Einblicke in die
atomare Struktur er-
moglichen Rasterkraft-
mikroskope (AFM), die
nach einem &dhnlichen
Prinzip arbeiten. Mit
ihnen kann man sogar
chemische Reaktionen sichtbar
machen und bis ins Detail untersu-
chen. Diebold treibt in ihrem Witt-
genstein-Preis-Projekt »Surface
Science®“ die Entwicklung noch
besserer Methoden stetig voran.

Um mit solchen hochspeziali-
sierten wissenschaftlichen Gerdten

Chemie im Computer

Simulation. Eine Wiener Gruppe zdhlt bei der
Berechnung von Materialien zur Weltspitze.

ie Computer-gestiitzte Ma-
D terialphysik ist eines der

am schnellsten wachsen-
den und spannendsten Gebiete in
der Physik und Chemie. Sie ermog-
liche es, Eigenschaften von Fest-
korpern, Fliissigkeiten und Mole-
kiillen am Computer zu berechnen,
anstatt diese mit grofSem Aufwand
experimentell zu mes-
sen, erldutert Georg
Kresse, Leiter des Spe-
zialforschungsbereichs

Das Programm basiert auf den
Entdeckungen von zwei aus Oster-
reich stammenden Physikern: Er-
win Schrodinger (Nobelpreis 1933)
hat eine Formel ersonnen, mit der
grundsitzlich der quantenmecha-
nische Zustand jedes Festkorpers
beschrieben werden kann; fiir gro-
fRere Systeme ist die Schrodinger-

Gleichung aber lei-

Die in Wien der nicht 16sbar.
entwickelte VASP- Das machte Walter
Software wird

Kohn (Nobelpreis

»Computational Mate- 1998) durch die Ein-
rials Laboratory an der ~ weltweit von 2500 fithrung der soge-
Universitat Wien. Forschun gs- nannten Dichte-
Kresse hat in den funktionaltheorie
2000er-Jahren in einem SMUPPEN moglich.  Ergdnzt
START-Preis-Projekt die verwendet. wird dieses Verfah-

Entwicklung eines Com-
puterprogramms na-

mens ,,Vienna Ab-initio Simulation
Package“ - kurz VASP - vorange-
trieben. Damit kann das Verhalten
von Systemen mit bis zu einigen
tausend Atomen auf heutigen
Computern berechnet werden.
VASP wird mittlerweile weltweit
von mehr als 2500 Forschungs-
gruppen in Industrie und Wissen-
schaft verwendet.

ren in VASP noch
um Methoden aus
der Quantenfeldtheorie.

Das Simulationspaket, das lau-
fend weiterentwickelt wird, kann
bei unterschiedlichsten Problem-
stellungen der Materialforschung
eingesetzt werden, etwa bei der
Berechnung von Halbleitern, von
Katalysatoren, von Nanostruktu-
ren oder von unkonventionellen
magnetischen Materialien.

im Nanometerbereich arbeiten zu
konnen, ist extrem viel Know-how
notwendig. Bisweilen miissen
auch banal erscheinende Hiirden
libersprungen werden. So werden
z.B. die Mikroskope in Diebolds
Labor im fiinften Stock des Frei-
hauses der TU Wien von den Stra-
Renbahnen, die davor vorbeirum-
peln, regelmifig in Schwingungen
versetzt. Um sich dadurch die
Messgenauigkeit nicht ruinieren zu
lassen, haben die Forscherinnen
und Forscher kiirzlich ein System
entwickelt, bei dem die Geridte an
Seilen aufgehidngt werden - eine
Methode, die man sogar zum Pa-
tent angemeldet hat.

Erforschung von Oberflichen

Diebold nutzt die Gerite fiir die Er-
forschung von Vorgidngen auf
Oberflichen von Materialien: Prak-
tisch alle Wechselwirkungen mit
der umgebenden Welt spielen sich
in den obersten paar Atomlagen
eines Materials ab, erklart sie: Dort
reagiert eine Substanz z. B. mit
Luftsauerstoff - Eisen rostet aufien
-, an der Oberfliche von Katalysa-
toren finden die gewiinschten che-
mischen Reaktionen statt, und
auch bei biologischen Materialien
laufen dort viele wesentliche bio-
chemischen Vorgénge ab.

Das Spezialgebiet der Oberfli-
chenphysikerin sind oxidierte Ma-
terialien, bei denen sie schon vor
Jahren als erste zeigen konnte,
dass man mittels Rastertunnelmi-
kroskopie Materialdefekte auf ein-
zelatomarer Ebene sichtbar ma-
chen kann - und dass chemische
Reaktionen, die durch solche Feh-
ler ausgelost werden, Molekiil fiir
Molekiil beobachtbar sind. Diese
Forschung ist vor allem Grundla-
genforschung. Sie bringt vollig
neue Phianomene ans Licht, die
bisher nicht beobachtet werden
konnten. So zeigt sich beispiels-
weise, wie sich Atomgitter selbst-
standig zu neuen Nanostrukturen
organisieren, wenn die Oberfliche
gestort wird - etwa wenn ein Kris-
tall zerbrochen wird. Kiirzlich sind
Forscherinnen und Forscher aus
Diebolds Arbeitsgruppe auf eine
Labyrinth-artige Struktur gesto-
fRen, deren Winde exakt fiinf Ato-
me dick waren. ,,Eine sehr schone
Struktur®, merkt sie lachelnd an.

Theorie und Experiment

Zur Interpretation der Beobachtun-
gen arbeiten die Experimentalphy-
siker sehr eng mit Theoretikern zu-
sammen - unter anderem mit der
Arbeitsgruppe »Computational
Materials Physics“ von Georg Kres-
se an der Universitit Wien, die zu
den weltweit fithrenden Institutio-
nen in diesem Bereich zdhlt (siehe
Artikel unten). ,,Wir modellieren
Sachen experimentell: Wir fabri-
zieren zum Beispiel einen Defekt
an einer Oberfliche und schauen,
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Diese Apparatur sieht zwar auf den ersten

was passiert”, erldutert Diebold.
»Das gleiche machen die Kollegen
im Computer: Sie berechnen, was
sich dabei abspielt.“ Im Endeffekt
hanteln sich die beiden Seiten ge-
genseitig immer weiter, bis die be-
obachteten Phdnomene durch die
Modelle so gut erklart werden kon-
nen, dass Prognosen iiber bisher
unbekannte Materialien moglich
werden. ,,Wir versuchen das, im
Experiment nachzubauen, und
schauen, ob es wirklich funktio-
niert.“

Anwendung ist stets nahe

Trotz der Grundlagenorientierung
dieser Forschungsarbeit ist es nie
weit zu moglichen Anwendungen:
Denn Reaktionen an Oberflichen
sind auch fiir viele technisch wich-
tige Vorgdnge grundlegend. Das
beginnt bei Katalysatoren, mit de-
ren Hilfe chemische Synthesen
durchgefiihrt oder Abgase gerei-
nigt werden, und reicht iiber Iso-
lierstoffe und Supraleiter bis hin zu
Brennstoffzellen und neuen Mate-
rialien fiir die Mikroelektronik.

Die Vision sei es, ein Material
mit gewiinschten Eigenschaften im
Computer zu designen - z. B. ein
besseres Material fiir eine So-
larzelle - und dann zu iiberle- )

Das Molekiil sieht im AFM-Bild aus wie aus dem Lehrbuch. [TU Wien]

gen, wie man die Atome zusam-
mensetzen miisste, um dieses
ideale Material zu realisieren, er-
klart Diebold. ,,Auf diese Art will
man vom Trial and Error, der in der
Vergangenheit in der Materialfor-
schung dominierte, ein bisschen
wegkommen in Richtung einer ra-
tionaleren Materialwissenschaft<,
so Diebold. Ihre Forschungsgruppe
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Blick nicht aus wie ein Mikroskop - sie kann aber sogar Atome sichtbar machen. [ Kugler ]

ist in zahlreiche Kooperationen mit
vielen verschiedenen Fachberei-
chen eingebunden.

So werden im Spezialfor-
schungsbereich »Funktionelle
Oxidoberflichen und Oxidgrenz-
flichen* (FOXSI) unter der Leitung
von Gilinther Rupprechter (Institut
fiir Materialchemie der TU Wien)
etwa bessere Materialien fiir Fest-

korper-Brennstoffzellen (SOFC) ge-
sucht - diesen Energiewandlern
wird eine grofie Zukunft bei der
kiinftigen Energieversorgung zu-
gesprochen. Dominik Eder ist an
ebendiesem Institut auf der Suche
nach besseren Fotokatalysatoren,
die Wasser unter Lichteinfluss in
Sauerstoff und Wasserstoff spalten
- was eine sehr umweltfreundliche
Art der Energiegewinnung waére,
die durch metallische Nanoteil-
chen moglich werden konnte.
Peter Weinberger ist am Institut
fiir Angewandte Synthesechemie
der TU Wien auf der Suche nach
»schaltbaren Materialien“ - kon-
kret: Eisenverbindungen, die unter
dem Einfluss bestimmter Stick-
stoffverbindungen bei Raumtem-
peratur zwischen zwei verschiede-
nen Spin-Zustdnden umschalten
konnen und dadurch ihre magneti-
schen Eigenschaften verdndern.
Phdnomene bei der Korrosion von
Materialien hat Markus Valtiner,
der im Vorjahr als Professor ans In-
stitut fiir Angewandte Physik der
TU Wien berufen wurde, im Auge:
Er untersucht die Vorginge an der
Grenzfliche zwischen Fliissigkei-
ten und festen oder weichen Ober-
flichen, wo unterschiedliche Mole-
kiile miteinander reagieren. An
neuen hochauflésenden Mikro-
skopietechniken zum Sichtbarma-
chen von molekularen Vorgdngen
sind auch die Biowissenschaften
sehr interessiert. So erforscht z. B.
der Biophysiker Gerhard Schiitz
die genaue Anordnung von Prote-
inen an Immunzellen, wenn diese
korperfremde Proteine entdecken.

Rennen mit Molekiilen

Ein faszinierendes Forschungsge-
biet sind auch atomare und mole-
kulare Motoren, also einzelne Mo-
lekiile, die dazu gebracht werden
konnen, sich zu bewegen. Die Fort-
schritte in diesem Bereich - der
2016 mit einem Chemienobelpreis
bedacht wurde - wurden im Vor-
jahr auch bei einem denkwiirdigen
Wettbewerb demonstriert: Bei der
ersten Nanocar-Weltmeisterschaft
traten sieben Forschergruppen an,
um ein organisches Molekiil auf
einer Silberunterlage 300 Nanome-
ter weit zu bewegen. Einen iiberle-
genen Sieg erringen konnte eine
Forschergruppe um Leonhard Grill
vom Institut fiir Physikalische Che-
mie der Universitiat Graz, die sich
fiir diese Art der ,,Nanomanipula-
tion“ eines modernen Rastertun-
nelmikroskops bediente.
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Salzkristall als schematische Zeichnung und unter dem Mikroskop. [TU Wien]

Reaktionen an Atomen

Katalysatoren sollen noch selektiver werden
und weniger Nebenprodukte zulassen.

atalysatoren sind das
K wichtigste Werkzeug der

organischen Chemie:
Rund 80 Prozent aller Chemika-
lien werden mit Hilfe von Kataly-
satoren hergestellt - von Treib-
stoffen iiber Medikamente bis
hin zu Kunststoffen. Diese Sub-
stanzen ermoglichen, dass che-
mische Reaktionen leichter und
schneller ablaufen kénnen. Dabei
treten die Reaktionspartner in
Wechselwirkung mit Atomclus-
tern, die sich an der Oberfliche
der Katalysatoren befinden.

Im Normalfall sind Katalysa-
toren heterogen: Die reaktiven
Zentren sind hochst unterschied-
lich gestaltet, sodass sich an ih-
nen viele verschiedene chemi-
sche Reaktionen abspielen kon-
nen. Schon seit langem wird ver-
sucht, die Oberfldche so zu struk-
turieren, dass alle Reaktionszen-
tren gleich aussehen und der Ka-
talysator dadurch sehr selektiv
wirkt (und es kaum Nebenpro-
dukte der chemischen Reaktion

gibt). Am homogensten wire ein
Katalysator, wenn die reaktiven
Zentren von einzelnen Atomen
gebildet wiirden. Das wire iiber-
dies sehr materialsparend - Platin
und andere hiufig verwendete
Materialien sind ziemlich teuer.

An solchen ,Einzelatomkata-
lysatoren® wird bereits gearbei-
tet. Etwa von Gareth Parkinson
am Institut fiir Angewandte Phy-
sik der TU Wien. In seinem
START-Preis-Projekt untersucht
er ein Modellsystem, bei dem
Kohlenmonoxid (CO) an einzel-
nen Platinatomen auf einer Ei-
senoxid-Schicht oxidiert wird.
Dieser Katalysator kann relativ
einfach verdndert und an unter-
schiedliche Anforderungen
angepasst werden. Durch Experi-
mente und Modellrechnungen
sollen mafdgeschneiderte Einzel-
atomkatalysatoren fiir verschie-
dene chemische Reaktionen er-
stellt werden. Das Interesse der
chemischen Industrie dafiir ist
sehr grofs.

Schmetterlinge schillern in Strukturfarben. [ Pixabay]

Wie trickreich die Natur Obertlachen gestaltet

Vorbild Natur. Durch spezielle Strukturen an Oberflachen werden Pflanzen wasserabweisend, in Gelenken gibt es weniger Reibung
und Schmetterlingsfligel werden bunt. Langsam aber sicher kommt man dem Erfindungsreichtum der Natur auf die Spur.

berfliche spielen auch in
O der belebten Natur eine

Schliisselrolle: Bei allen
Interaktionen zwischen Organis-
men, Geweben oder Zellen spielen
Prozesse an der Kontaktflache zur
Umgebung eine Schliisselrolle. Im
Lauf der Evolution hat die Natur
unzdhlige groflartige Losungen
entwickelt, wie durch eine gezielte
Strukturierung der Oberfldchen ge-
wisse Probleme gelost werden.
Und davon kann der Mensch viel
lernen.

Diesem Leitgedanken folgend
hat sich Ille Gebeshuber in die Na-
tur begeben - unter anderem sie-
ben Jahre in den malaysischen Re-
genwald. Dort wurde sie in rei-
chem Mafe fiindig. Das reicht von
selbstreinigenden Fliachen {iiber
Anhaftungsprozesse bis hin zu Bio-
materialien mit ungeahnten Eigen-
schaften. Einer ihrer aktuellen Ar-
beitsschwerpunkte am Institut fiir
Angewandte Physik der TU Wien
sind sogenannte ,,Strukturfarben*:
Die Natur nutzt zur Farbgebung
nicht nur - wie der Mensch - Pig-
mente, sondern auch das Prinzip
von ,,Strukturfarben®. Dabei wird

durch rein physikalische Interak-
tionen zwischen Licht und Oberfla-
che, etwa durch Interferenz, Beu-
gung oder Streuung, manche Wel-
lenldnge herausgefiltert oder rela-
tiv verstarkt.

Farben durch Struktur

Dadurch entstehen vielfdltigste
Farbeindriicke - leuchtende Farben
genauso wie ein sattes Weifs, in al-
len Regenbogenfarben schillernde
Flichen genauso wie irisierende
Lichteffekte. Das Interessante da-
ran ist, dass der Effekt unabhéngig
vom Material ist, er ist ausschlief3-
lich die Folge der Struktur der

-
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Ulrike Diebold

Oberfliache. Die Farbe bleicht nicht
aus, farbt nicht ab und wird auch
nicht ausgewaschen. Damit diese
Effekte zustande kommen konnen,
miissen die Strukturen &hnlich
klein sein wie die Wellenldnge des
sichtbaren Lichts - es handelt sich
also gewissermafien um natiirliche
Nanotechnologie.

All das ist natiirlich auch fiir
technische Anwendungen hochin-
teressant. Gebeshuber hat gemein-
sam mit Kolleginnen ein Verfahren
entwickelt, mit dem Strukturfar-
ben gestempelt werden koénnen.
Dabei werden die Oberflachen-
strukturen eines Schmetterlings-

Pavillon kuratiert von Favilion curated by

Ulrike Diebold

Ulrike Diebold ist Professorin fiir Ober-

flachenphysik am Institut fiir Angewandte
Physik der Technischen Universitat Wien.
2013 wurde sie vom Wissenschaftsfonds

Advanced

fliigels in einer Art Matrize abge-
driickt, deren Feinstruktur dann
auf ein anderes Material iibertra-
gen wird - das dann dieselben opti-
schen Eigenschaften bekommt wie
das Vorbild aus der Natur.

Effekte ohne Chemie

Die Natur zeigt auch in vielen an-
deren Bereichen vor, was mit einer
gezielten Strukturierung von Ober-
flichen alles moglich ist. Zum Bei-
spiel bei den Reibungs- und Haft-
eigenschaften von Oberflichen -
ein Teilbereich, der unter dem
Schlagwort ,,Biotribologie® zusam-
mengefasst wird. Auch hier finden

(FWF) mit dem Wittgenstein-Preis ausge-
zeichnet. 2012 erhielt sie einen vom Euro-
paischen Forschungsrat finanzierten ERC
rant.

sich auf mehreren Gréfdenordnun-
gen (bis hinab in den Nanomaf3-
stab) hochinteressante Oberfla-
chenstrukturen, die - je nach An-
forderung und Ziel - die Adhédsion
erhohen (etwa bei den Fiifden von
Geckos), die Reibung verringern
(etwa in Gelenken), die Oberfla-
chen schmutzabweisend machen
oder verhindern, dass sich krank-
machende Bakterien ansiedeln
konnen. Es wurden sogar schon
Strukturen, gefunden, die zwi-
schen verschiedenen Reibungsko-
effizienten hin- und herschalten
konnen. Und das alles ohne Che-
mie.
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