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Pressemeldung

Reale Materialien aus dem Computer

Physiker am Max-Planck-Institut fir Eisenforschung kénnen Eigen-
schaften von Werkstoffen und opto- und mikroelektronischen Halb-
leitermaterialien mit bisher unerreichbarer Genauigkeit vorhersagen

Punktdefekte wie zum Beispiel das Fehlen einzelner Atome bestim-
men mafgeblich die Leistungs- und Widerstandsfahigkeit moderner
Materialien. Dabei spielt die Anzahl der Defekte eine wichtige Rolle.
Selbst geringste Defektkonzentrationen von 1:100.000 kénnen mal-
geblich die Widerstandsfahigkeit von mikroelektronischen Halblei-
tern, wie Prozessoren und Solarzellen, und Strukturmaterialien, wie
Stahl, beeinflussen. Hierbei bestehen alle Materialien aus Atomen, die
im Falle von sogenannten kristallinen Materialien, in Gittern angeord-
net sind’. Die einzelnen Atome sitzen jedoch nicht perfekt auf den
Gitterplatzen, sondern vibrieren mit extrem hohen Geschwindigkeit
um diese Platze—Wissenschaftler sprechen daher von Gitterschwin-
gungen.

Um Defekte in einem Material zu untersuchen und damit Rickschlis-
se auf die Widerstandsféhigkeit zu ziehen, gab es bisher zwei Heran-
gehensweisen. Theoretische Physiker berechneten die Energie der Git-
terdefekte, eine GroRe, die sehr genau zeigt wie viele Defekte im Ma-
terial vorhanden sind; ihre Berechnungen funktionierten aber nur am
sogenannten absoluten Nullpunkt, das heif3t bei ca. -273°C (0 Kelvin).
Experimentelle Physiker dahingegen konnten im Gegensatz zu ihren
theoretischen Kollegen anhand von Experimenten Defekte ausschliel3-

! Im Gegensatz zu kristallinen Materialien existieren zum Beispiel auch amorphe Materia-
lien, deren Atome keine geordnete Struktur aufweisen.
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lich bei sehr hohen Temperaturen (327-727°C; 600-1000 Kelvin)
messen. Es bestand also ein grofRes Temperaturintervall ohne jegliche
Daten. Genau dieses fehlende Intervall ist aber wichtig bei der Be-
rechnung von Defekten in Materialien, die bei Raumtemperatur ange-
wendet werden.

Physikern in der Abteilung ,Computergestitztes Materialdesign® am
Max-Planck-Institut fur Eisenforschung (MPIE) ist nun der Durch-
bruch in der Computersimulation von Defekten in genau diesem, feh-
lenden Temperaturintervall gelungen. ,,Bisherige Berechnungen der
Energien von Gitterdefekten konnten die komplexe Wechselwirkung
von Gitterschwingungen nicht einbeziehen. Dank methodischer
Durchbriiche gelang es uns, die Wechselwirkung der Gitterschwin-
gungen und deren Temperaturabhangigkeit in unsere Berechnungen
vollstdndig mitzunehmen und zu zeigen, dass diese malgeblich die
Anzahl der Defekte im Material beeinflusst, so Albert Glensk, Dok-
torand am MPIE. ,,Alle bisherigen Ergebnisse tber Defekte in kristal-
linen Materialien missen nun korrigiert werden. Unsere Rechnungen
zeigen, dass die bisher verwendeten Defektenergien um bis zu 20%
niedriger ausfallen als angenommen. Zum ersten Mal wird nun die
Licke zwischen Theorie und Experiment tberbrickt. Alle experimen-
tellen Ergebnisse kénnen nun auch theoretisch beschrieben werden®,
so Glensk.

Mit dieser neuen Einsicht kénnen Wissenschaftler nun viel genauer
berechnen und vorhersagen, wie viele Defekte im Material vorhanden
sind, um dadurch Aussagen tber die Widerstandsfahigkeit des Materi-
als zu treffen. Mit anderen Worten: es wird zukinftig besser moglich
sein Werkstoffe auf dem Computer zu optimieren und Materialversa-
gen vorauszusehen und dadurch besser in Produktionsabldaufe einzu-
planen.
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Das Bild zeigt die atomare Verteilung in einem Kupfer-Kristall. Die griinen
Balle zeigen die Positionen der Atome am absoluten Nullpunkt. Der grau-
gestrichelte Kreis in der Mitte ist eine sogenannte Leerstelle, eine Stelle bei
der ein Atom in der Gitterstruktur fehlt. Bei h6heren Temperaturen vibrieren
die Atome aufgrund von Gitterschwingungen um ihre Position am absoluten
Nullpunkt. Dies wird durch die schwarze Wolke angedeutet, die die Vertei-
lung der Atome bei der Schmelztemperatur von Kupfer (1084 °C) zeigt.

Die Erkenntnisse der Max-Planck-Wissenschaftler tUber die Wechselwir-
kung zwischen den Gitterschwingungen und deren Temperaturabhangigkeit,
zeigen nun eine deutlich andere Verteilung (orangene Wolken) auf. Bei
steigender Temperatur vibrieren die Atome immer néher an der Leerstelle.
Dies fiihrt zu signifikanten Anderungen der Energie und Anzahl von Leer-
stellen und somit zu einer hoheren Defektkonzentration und damit verbun-
denem Materialversagen.
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Am MPIE wird moderne Materialforschung auf dem Gebiet von Eisen, Stahl und verwand-
ten Werkstoffen betrieben. Ein Ziel der Untersuchungen ist ein verbessertes Verstandnis
der komplexen physikalischen Prozesse und chemischen Reaktionen dieser Werkstoffe.
AuBerdem werden neue Hochleistungswerkstoffe mit ausgezeichneten physikalischen und
mechanischen Eigenschaften fir den Einsatz als high-tech Struktur- und Funktionsbauteile
entwickelt. Auf diese Weise verbinden sich erkenntnisorientierte Grundlagenforschung mit
innovativen, anwendungsrelevanten Entwicklungen und Prozesstechnologien. Das MPIE
wird zu gleichen Teilen von der Max-Planck-Gesellschaft und dem Stahlinstitut VDEh
finanziert.




