Accelrys Materials Studio:

Neue Software zum
Modellieren von Materialien

Die Barbara Mez-Starck-Stiftung hat durch eine grof3ziigige Spende die Anschaffung des Programmpakets Materials Studio der Firma
Accelrys fiir die Ausbildung der Ulmer Studenten in der computergestiitzten Modellierung und Simulation von Materialien ermog-
licht. Diese Software wird zurzeit auf den Rechnern des neuen Linux Chemie-Computer-Labors installiert, dessen Einrichtung ebenfalls
von der Barbara Mez-Starck-Stiftung unterstiitzt wird. Bei dem Programmpaket handelt es sich um die marktfiihrende Software

fiir die Modellierung von Materialien; damit lassen sich anwendungsorientierte Systeme modellieren, die fiir Forschungsschwerpunkte
an der Uni Ulm unmittelbar relevant sind, zum Beispiel Festkorper, Grenzflachen, Oberflachen, Polymer-Blends, nanostrukturierte
Systeme, pordse Materialien, Hybridmaterialien, Biomineralien oder Biomaterialien.

Eine besondere Starke des Programmpake-
tes ist die Vorhersage von Materialeigen-
schaften, die der praparativ arbeitende Che-
miker mit seinen experimentellen Daten
direkt vergleichen kann, zum Beispiel mit
spektroskopischen Daten (NMR-, IR- und
Ramanspektroskie) oder Daten aus Ront-
gen- und Neutronenbeugung. Studenten/
-innen kdnnen lernen, wie mechanische und
plastische, aber auch elektronische und
optische Eigenschaften von Materialien
berechnet werden. Damit ist die Software
insbesondere auch fiir die Ausbildung in
materialwissenschaftlich orientierten Stu-
diengdngen (Advanced Materials, Energy
Science) von Interesse.

Das Software-Paket besteht aus einer Viel-
zahl von Modulen, die von einer gemeinsa-
men graphischen Benutzeroberflache, dem
Materials Visualizer, aufgerufen werden
(Abbildung). Die Module umfassen zahl-
reiche Simulationsprogramme, die fiir ver-
schiedene Anwendungen in der Chemie und
den Materialwissenschaften duferst hilf-
reich sind. Mit diesen Programmen lassen
sich Molekiile, Festkorper, Polymere und
amorphe Materalien auf verschiedenen
theoretischen Niveaus berechnen, die von
anspruchsvollen quantenchemischen Simu-
lationen organischer Molekiile oder metalli-
scher Nanocluster, bis hin zur Beschreibung
komplexer makroskopischer Systeme, zum
Beispiel Polymermischungen oder Hybrid-
materialien reichen. Aufgrund der Tatsache,
dass die Materials Studio-Programme
Berechnungen sehr effizient durchfiihren,
kénnen Simulationsaufgaben im Rahmen
von Praktika und Seminaren noch wahrend
einer Unterrichtsstunde gel6ost werden, was
ein intuitives Arbeiten erleichtert. Vielfdltige
Werkzeuge zur Analyse von Simulationser-
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Simulation einer mikroporosen metallorganischen GerUststruktur (»MOF-5«). Dargestellt ist die Elementarzelle der Verbin-
dung (links oben), sowie das dazu berechnete Rontgenpulverdiffraktogramm (rechts oben). Die Abbildung in der Mitte
zeigt eine Connolly-Oberflache (blau), die roten Punkte markieren bevorzugte Adsorptionsstellen fir ein Adsorbat (hier

gasformiges Kohlenmonoxid)

gebnissen erlauben einen direkten Ver-
gleich mit dem chemischen Experiment. Die
Erfahrung zeigt, dass eine derartige Ver-
kniipfung von Theorie und Experiment in
Ausbildung und Beruf immer wichtiger wird,
und dass aussagekraftige Simulationsexpe-
rimente ldngst nicht mehr ausschlieBlich
von Spezialisten durchgefiihrt werden.

Das Programmpaket ist didaktisch hervorra-
gend aufgebaut und sehr bedienungs-
freundlich, so dass die Benutzer dreidimen-
sionale Strukturen leicht konstruieren kon-
nen. Es gibt umfangreiche Visualisierungs-
moglichkeiten und Werkzeuge, um Ergeb-
nisse von Berechnungen darzustellen. Zum
Beispiel lassen sich elektronische Ladungs-
verteilungen, die mit den im Materials Stu-
dio enthaltenen Elektronenstrukturpro-
grammen berechnet werden, auf vielfdltige
Weise abbilden. Dadurch werden grundle-

gende Prinzipien der chemischen Bindung
in Festkdrpern leicht verstandlich.

Die Abbildung demonstriert den Einsatz der
Software an einem praxisorientierten Bei-
spiel, der Simulation einer mikroporosen
metallorganischen Geriiststruktur (»MOF-
5«). Diese und dhnliche kristalline Koordina-
tionsverbindungen werden seit einigen Jah-
ren in der Grundlagenforschung intensiv
untersucht. In jlingster Zeit haben bedeu-
tende Industrie-unternehmen das Anwen-
dungspotenzial dieser Verbindungklasse
erkannt, u. a. werden deren Einsatzmdglich-
keiten als mobile Speichermaterialien fiir
Wasserstoff oder Methan untersucht. Auch
an der Universitdt Ulm werden mikropordse
Verbindungen in verschiedenen Arbeits-
gruppen untersucht, wobei Schwerpunkte
in der Synthese, der Katalyseforschung und
der Energieumwandlung und -speicherung
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liegen. Studenten stellen diese Verbindun-
gen seit einiger Zeit auch im Rahmen der
Praktikumsausbildung (AC-Fortgeschritte-
nen-Praktikum) her. Im Materials Studio las-
sen sich die kristallinen Verbindungen leicht
simulieren.

So kann deren dreidimensionale Struktur im
Visualizer leicht aus verdffentlichten kristal-
lographischen Daten aufgebaut werden,
wozu an der Universitdt Ulm Datenbanken
wie die Cambridge Structural Database
(CSD) zur Verfiigung stehen. Eine besondere
Starke des Programms ist auch die Berech-
nung neuartiger MOF-Strukturen, zum Bei-
spiel mit dem FORCITE-Modul.

Mit den REFLEX TOOLS lassen sich Rontgen-
beugungsdiagramme der Verbindungen
simulieren, die dann mit experimentellen
Rontgenbeugungsdaten verglichen werden
konnen.

Der Experimentator erhdlt dadurch direkte
Hilfestellung bei der Auswertung seiner
Ergebnisse, zum Beispiel ob die neu synthe-
tisierte Verbindung einer bekannten oder
eine neuartigen Struktur entspricht. Mit
Hilfe quantenmechanischer Programme im
Materials Studio, zum Beispiel DMOL, las-
sen sich spektroskopische Daten der MOF-
Verbindungen vorhersagen oder realistische
Ladungsverteilungen berechnen. Auf dieser

Basis lassen sich dann auch zum Beispiel
Adsorptionsisothermen simulieren (SORP-
TION-Modul) oder bevorzugte Adsorp-
tionspldtze in der Festkdrperstruktur fiir ver-
schiedene Molekiilsorten vorhersagen. Dar-
aus ergeben sich wiederum erste Anhalts-
punkte fiir die Aktivierung von Molekiilen in
katalytischen Anwendungen und fiir reak-
tionsmechanistische Fragestellungen.
Materials Studio ist damit ein mdachtiges
Werkzeug bei der Entwicklung neuartiger
Materialien, die in der industriellen Anwen-
dung eine zunehmend wichtige Rolle spie-
len. Der Einsatz von Materials Studio in For-
schung und Lehre wird die Aushildung der
Ulmer Studenten im Bereich der Chemie
wesentlich bereichern und gegeniiber ande-
ren Universitdten starken.

Da das Programmpaket sehr kostspielig ist,
konnen sich bisher nur wenige Universita-
ten eine Campus-Lizenz leisten. Im indu-
striellen Umfeld wird die Software in den
Forschungs- und Entwicklungsabteilungen
vieler Unternehmen der chemischen und
pharmazeutischen Industrie eingesetzt. Mit
der Verfligbarkeit des Programmpaketes
erhalten Studenten der Universitdt Ulm nun
die Moglichkeit, sich vor dem Berufsstart
mit dem Programm vertraut zu machen. M

Professor Axel Gro3/Professor Dirk Vollmer

Kristin Mihlhauser und Patrick Eustermann leiten seit geraumer Zeit gemeinsam mit drei weiteren Vorstandsmitgliedern
die vor rund zwei Jahren gegriindete AIESEC-Gruppe an der Universitat Ulm. Eustermann, 22 und im 6. Semester Wirt-
schaftswissenschaften, fungiert als Prasident des Lokalkomitees, seine gleichaltrige Kommilitonin Mihlhduser ist als
Vizeprasidentin fiir Firmenkontakte und Offentlichkeitsarbeit zustandig. Weitere Vizeprasidenten sind Katrin Schnurrbusch
(Finanzen), Martin Kies (Praktikantenaustausch) und Sabrina Streippert (Internes Teammanagement). Allesamt haben sie
noch im Vorjahr turnusmégig die Filhrung tbernommen, die in der Regel jeweils fur ein Jahr gewahlt wird. Unverandert im
Mittelpunkt ihrer Arbeit steht der internationale Praktikantenaustausch und in diesem Zusammenhang die Akquise weite-
rer Firmen, die zur Aufnahme auslandischer Praktikanten bereit sind. Ein Ziel ist aber auch die Vorbereitung eigener Prak-
tikanten auf Auslandsaufenthalte. Voran gekommen ist die Gruppe im Hinblick auf den eigenen Status: »Wir sind jetzt
nicht mehr Auenstelle von Minchen, aber noch nicht selbstandig, berichtet Patrick Eustermann. Fiir eine weitere Auf-
stufung sei unter anderem die Vermittlung von mehr Praktikantenplatzen erforderlich. Ausbauen wollen die derzeit 15
aktiven Studentinnen und Studenten deshalb nicht zuletzt den eigenen Mitgliederbestand. Zuwachs erwarten sie insbe-
sondere durch die beiden Informationsabende am 22. und 24. April. Mit rund 20 ooo Mitgliedern in 9o Landern gilt AIE-

SEC als grofite Studentenorganisation der Welt. = wb

Weiteres unter www.aiesec.de/ulm

Fragen zum Studium:
Information beugt
Abbruch vor

»Studien- und Berufswahl sind keine einfa-
che Sache, weifd nicht nur die Studienbera-
terin der Universitat Ulm, Christiane West-
hauser. Die Folge: »Viele konnen sich nach
dem Abitur und selbst nach Wehr- oder Zivil-
dienst, Sozialem Jahr oder einem Au-pair-
Aufenthalt nicht richtig entscheiden.« Aus
Not oder Unsicherheit nehmen deshalb
Westhauser zufolge nicht wenige junge
Leute ein Verlegenheitsstudium auf. »Fal-
sche Vorstellungen vom Studiengang fiihren
zu Frust und Unzufriedenheit, dann folgt ein
Fachwechsel oder gar der Abbruch des Stu-
diums, so ihre Erfahrung. Das aber koste
Zeit und mitunter auch viel Geld, nicht nur
der Studiengebiihren wegen, sondern vor
allem durch den spéteren Berufseintritt.
»Das liele sich vielfach vermeiden, ist die
Studienberaterin iiberzeugt, »vor allem
durch rechtzeitige und griindliche Informa-
tionen«. Westhauser weiter: »Mit fachspezi-
fischen Informationsveranstaltungen wollen
wir Interessierten jetzt bei ihren Entschei-
dungen fiir das richtige Studium helfen.«
Vorgesehen seien in den kommenden
Monaten jeweils zwei Termine, bei denen
die einzelnen Facher Inhalte und Ziele ihrer
Studiengdnge sowie die moglichen Berufs-
felder vorstellen sollen. Die Veranstaltungen
beginnen jeweils um 15 Uhr. Zur Teilnahme
ist eine Anmeldung erforderlich.

Weiteres unter www.uni-ulm.de/home/
studieninteressierte.htm! H
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41. Jahrestag:

Prof. Mlynek
halt Festvortrag

Ihren 41. Jahrestag wird die Universitat Ulm
am Freitag, 11. Juli, feiern. Fiir den Festvor-
trag konnte Professor Jiirgen Mlynek, der
Prasident der Helmholtz-Gesellschaft
gewonnen werden. Weitere Einzelheiten
stehen noch nicht fest. M
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