Interdisziplinares Zentrum fur Nanostrukturierte Filme (IZNF)

Modellierung von
Selbstorganisationsprozessen

Ubersicht Uber die Forschung

Anhand Simulationen und Theorie untersuchen wir nanoskalige Systeme im Grenzbereich von Chemieingenieurwesen, Physik und
Materialwissenschaft. Unsere Forschung nutzt Hochleistungsberechnungen, statistische Thermodynamik, diskrete Geometrie und
Kristallographie uber verschiedene Grof3enordnungen.

Kristallisation
Nicht-klassische Nukleation
Quasikristalle

N

o - \ b ) |
», AA S

. .
. . > Py
- ° -
® -
- -
. » o 4
» o

I
b - . -
- ™ <
-

REW ol o e Materialgeometrie Aktive Materie

Getriebenes Granulat

$ & .
s ‘. d
b -

Wamant ot Photonische Netzwerke

! - o ™~ ¥ - y ‘ ” |
. = & g
- P N o R (e . ¢ ‘ X
. L M oy ot :
III - ' ;‘t : = N B *
| | Y * o : .
it ¥ P T
" . T
g S
. AA‘ K Fa 3 a°
%..'uﬂ.lqvl'% >

1010 1072 108 107 10-° 104 103 102
A nm MM Mim GroRe eines Bausteins
oder Phanomens

- Materialdesign
- Kristallwachstum

In Metern

....

Neu auftretende Eigenschaften
Kolloide In Tropfen
Photonische Farben

Nanokristalle g= %+
(Macro-)Molekiile jg

Simulation ...

... ZWIschen Theorie und Experiment ... Im Zusammenspiel mit Experiment

1. Nachstellen
Haben wir verstanden was im
Experiment wichtig ist?

Eine Simulation baut auf grundlegenden
Phanomenen und deren Gleichungen auf.
= Prifen der Annahmen flr theoretische

Herleitungen. & K 2. Detailinformation
Durch Idealbedingungen und die Vereinfachung auf das Wesentliche Die Simulation weil3 alles.
kann der Charakter eines physikalischen / chemischen Effekts genau

bestimmt werden. Bewusste Storungen helfen Experimente zu verstehen. 3. Erweitern

Was kann das Experiment noch nicht sagen?

Beispiel:

Experiment: Fllssigkeitsbewegung,
Oberflachenspannung, Grol3enverteilung
Simulation: Form ist ausschlaggebend

Beispiel 1: Atzen einer
Kern-Schale-Struktur aus
Bleikern und Goldmantel.
Das Experiment (oben) wird
In der Simulation (unten)
reproduziert.

Durch freie Parameterwahl und schnelle Computer konnen grol3e
Bereiche abgetastet werden.
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GrolRenverteilung

Beispiel 2: Kolloide im
Tropfen

In Simulation und Experiment
finden wir gleiche Ordnungen
und kdnnen zusatzlich den
Sortiervorgang beobachten und
INsS Innere schauen.
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