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Der Computer als Nanolabor

Der Rektor der TU Clausthal, Professor Dr.-Ing. Peter Dietz, ernannte Dr. rer.nat. habil. Peter E. Blochl,
vom IBM Forschungszentrum Ziirich in Riischlikon, Schweiz, kommend, zum C4-Professor fiir
Theoretische Physik.

Geboren 1959 in Frankfurt am Main, studierte Peter Blochl Physik an der Universitat Karlsruhe (1978 - 84) und
promovierte 1989 an der Universitdt Stuttgart als Externer mit einer Arbeit iiber "Krafte, Gesamtenergien und
Metall-Halbleitergrenzflichen". 1997 habilitierte sich Peter Blochl an der TU Wien mit einem neuen Modell und einer
neuen Berechnungsmethodik der Bindungskrafte zwischen Atomen.

Seine wissenschaftliche Heimat waren die Max-Planck-Institute fiir Metall- und Festkorperforschung in Stuttgart, sein
Doktorvater Professor Dr. Ole K. Andersen. Die Vorgiange chemischer Bindung an Metall-Halbleitergrenzflichen kénnen
mit Hilfe von Computersimulationen studiert werden. Der Computer wird im Nanobereich, in der GroRenordnung
mehrerer hundert Atome, d.h. raumlich im Millionstel Millimeterbereich, dort, wo keine realen Experimente moglich
sind, zum virtuellen Labor. Berechnungen ersetzen das reale Experiment, grenzen den Suchraum erfolgversprechender
interessanter neuer Materialien ein. Das ist die Aufgabenstellung dieses Arbeitsgebietes der theoretischen Physik.

Die "Projector augmented wave method", 1995 in Physical Review publiziert, erlaubt eine wesentliche Steigerung der
Genauigkeit, mit welcher Bindungsenergien zwischen Atomen simuliert werden konnen. Defekte in diinnen
Siliziumoxidschichten, welche die Lebensdauer von Halbleiterbauelementen begrenzen, kénnen genauso untersucht
werden wie Katalysatoren, welche gezielt rechts oder linkshandige Molekiile erzeugen. Weil unser Korper selbst eine
bestimmte Handigkeit besitzt, konnen Molekiile je nach Handigkeit heilende oder giftige Wirkung entfalten. Als dieser
Sachverhalt noch nicht bekannt war, verursachte die Contergansubstanz, welche - ohne es zu ahnen - in rechts- und
linkshandiger Form hergestellt wurde, in der "falschen" Handigkeit dramatische Geburtsdefekte. Deshalb sind
Katalysatoren, welche die Handigkeit gezielt aufpragen, von besonderer Bedeutung fiir die Herstellung von
Medikamenten. Ehrenvolle Erwdhnung hat eine Arbeit iiber Zeolithe in dem Nobelvortrag von Walter Kohn (Chemie
1998) gefunden. Zeolithkatalysatoren mit ihrer mikroporésen Kristallstruktur werden hauptsachlich in der Erdélindustrie
eingesetzt. Simulationen konnten die Wirkungsweise aktivierter Fragmente des Gastkristalls mit eindringenden
Molekiilen aufkldren.

Mit solchen Methoden wird, im Prinzip, der Werkstoff mit all seinen Eigenschaften verstindlich. Die "Bausteine" der
Simulation sind die Atomkerne und die Elektronen. In der Simulation werden aus den Positionen und Geschwindigkeiten
der Atomkerne, der Elektronenverteilung, die Positionen vorhergesagt, welche die Atomkerne etwa o, 2 Femtosekunden
(10 hoch - 15) spater einnehmen. Diese Berechnungen werden etwa sooo Mal wiederholt, bis schlieBlich die
"Bahnkurven", die Trajektorien fiir etwa zehn Picosekunden (10 hoch -12)im Rechner "nachgezeichnet" sind.

Derartige Methoden werden in Zukunft, so die begriindete Hoffnung, wesentlich dazu beitragen, neue Werkstoffe so
planvoll zu entwickeln, wie Ingenieure dies derzeit mit Maschinen tun. Die Gesamtheit der chemischen Elemente stellt
die prinzipiell moglichen "Konstruktionselemente" dar. Wer ihre moglichen Bindungen im Aufbau zu Kristallen kennt,

Page



] idw - Informationsdienst Wissenschaft
I w Nachrichten, Termine, Experten

kann die Gesamtheit aller denkbaren moglichen Werkstoffe verwirklichen und "konstruieren. Der Computer ist deshalb
ein Nano-Labor, welches Vorgidnge bis in den Femtosekundenbereich und so bis zu einem Bruchteil eines
Atomabstandes auflést. Mit Hilfe moderner Parallelrechner lassen sich Vorgdnge bis zu etwa 10 Picosekunden und
Proben bis zu einigen Nanometern darstellen. Mit dem atemberaubenden Wachstum der verfiigbaren Rechenleistung
und der rapiden Entwicklung der Simulationsmethoden, werden solche Simulationen in Zukunft erheblich an Bedeutung
in der Technologie gewinnen.

Diese Moglichkeiten zeigen sich heute am Horizont méglicher Technik (des Jahres 2020?). Die Arbeiten von Professor Dr.
Peter E. Blochl, sind ein wesentlicher Teil, die "Landkarte" zu dieser "Expedition" zu legen.

Die IBM, bei welcher Blochl nach einem fast zweijahrigen Forschungsaufenthalt im IBM-Forschungslaboratorium in
Yorktown-Heights in den USA, von 1990 - 2000 in Riischlikon tatig war, zeichnete ihn fiir acht Erfindungen mit zwei
Preisen aus. Ein weiterer IBM-Preis galt herausragenden technischen Leistungen auf dem Gebiet der Entwicklung und
Validierung neuer Simulationsmethoden. Die zwanzigste internationale Konferenz der Halbleiterphysik 1990 in
Thessaloniki, Griechenland, erkannte seinem Vortrag den "Young Author Best Paper Award" zu.

Bildquelle: Abgedruckt mit freundlicher Genehmigung von Ernst Nusterer, Peter E. Blochl und Karlheinz Schwarz, aus
Angewandte Chemie, Vol. 108, Nr. 2 (1996). Copyright Wiley-VCH Verlag GmbH, D-69451 Weinheim, 1996.

Addendum dated 10/16/2000:

Liebe Kolleginnen und Kollegen,

ein Fliichtigkeitsfehler hat sich eingeschlichen: Die Berechnungen in der Simulation werden nicht sooo Mal sondern 50
ooo Mal wiederholt.

Ich bitte um Entschuldigung.

Mit freundlichem GruR,

Jochen Brinkmann
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Simulation eines Methanmolekiils, das an ein reaktives Zentrum in einem Zeolithkatalysator angedockt hat.
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Bei der Ernennung: (v.l.n.r.) Prof. Dr. V. Kempter, D. Wieczorek, Prof. Dr. D. Mayer, Prof. Dr. P. Bléchl, Prof. Dr.-Ing. P.
Dietz, Prof. Dr. D. Kaufmann, Prof. Dr. W. Schade.
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