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Eine besondere Stärke des Programmpake-

tes ist die Vorhersage von Materialeigen-

schaften, die der präparativ arbeitende Che-

miker mit seinen experimentellen Daten

direkt vergleichen kann, zum Beispiel mit

spektroskopischen Daten (NMR-, IR- und

Ramanspektroskie) oder Daten aus Rönt-

gen- und Neutronenbeugung. Studenten/

-innen können lernen, wie mechanische und

plastische, aber auch elektronische und

optische Eigenschaften von Materialien

berechnet werden. Damit ist die Software

insbesondere auch für die Ausbildung in

materialwissenschaftlich orientierten Stu -

diengängen (Advanced Materials, Energy

Science) von Interesse.

Das Software-Paket besteht aus einer Viel-

zahl von Modulen, die von einer gemeinsa-

men graphischen Benutzeroberfläche, dem

Materials Visualizer, aufgerufen werden

(Abbildung). Die Module umfassen zahl -

reiche Simulationsprogramme, die für ver-

schiedene Anwendungen in der Chemie und

den Materialwissenschaften äußerst hilf-

reich sind. Mit diesen Programmen lassen

sich Moleküle, Festkörper, Polymere und

amorphe Materalien auf verschiedenen

theoretischen Niveaus berechnen, die von

anspruchsvollen quantenchemischen Simu-

lationen organischer Moleküle 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

Berech nungen sehr effizient durchführen,

können Simulationsaufgaben im Rahmen

von Praktika und Seminaren noch während

einer Unterrichtsstunde gelöst werden, was

ein intuitives Arbeiten erleichtert. Vielfältige

Werkzeuge zur Analyse von Simulationser-

gebnissen erlauben einen direkten Ver-

gleich mit dem chemischen Experiment. Die

Erfahrung zeigt, dass eine derartige Ver-

knüpfung von Theorie und Experiment in

Ausbildung und Beruf immer wichtiger wird,

und dass aussagekräftige Simulationsexpe-

rimente längst nicht mehr ausschließlich

von Spezialisten durchgeführt werden.

Das Programmpaket ist didaktisch hervorra-

gend aufgebaut und sehr bedienungs-

freundlich, so dass die Benutzer dreidimen-

sionale Strukturen leicht konstruieren kön-

nen. Es gibt umfangreiche Visualisierungs-

möglichkeiten 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 vielfältige

Weise abbilden. Dadurch werden grundle-

gende Prinzipien der chemischen Bindung

in Festkörpern leicht verständlich.

Die Abbildung demonstriert den Einsatz der

Software an einem praxisorientierten Bei-

spiel, der Simulation einer mikroporösen

metallorganischen Gerüststruktur (»MOF-

5«). Diese und ähnliche kristalline Koordina-

tionsverbindungen werden seit einigen Jah-

ren in der Grundlagenforschung intensiv

untersucht. In jüngster Zeit haben bedeu-

tende Industrie-unternehmen das Anwen-

dungspotenzial dieser Verbindungklasse

erkannt, u. a. werden deren Einsatzmöglich-

keiten als mobile Speichermaterialien für

Wasserstoff oder Methan untersucht. Auch

an der Universität Ulm werden mikroporöse

Verbindungen in verschiedenen Arbeits-

gruppen untersucht, wobei Schwerpunkte

in der Synthese, der Katalyseforschung und

der Energieumwandlung und -speicherung

Accelrys Materials Studio:

Neue Software zum 
Modellieren von Materialien
Die Barbara Mez-Starck-Stiftung hat durch eine großzügige Spende die Anschaffung des Programmpakets Materials Studio der Firma

Accelrys für die Ausbildung der Ulmer Studenten in der computergestützten Modellierung und Simulation von Materialien ermög-

licht. Diese Software wird zurzeit auf den Rechnern des neuen Linux Chemie-Computer-Labors installiert, dessen Einrichtung ebenfalls

von der Barbara Mez-Starck-Stiftung unterstützt wird. Bei dem Programmpaket handelt es sich um die marktführende Software 

für die Modellierung von Materialien; damit lassen sich anwendungsorientierte Systeme modellieren, die für Forschungsschwerpunkte

an der Uni Ulm unmittelbar relevant sind, zum Beispiel Festkörper, Grenzflächen, Oberflächen, Polymer-Blends, nanostrukturierte

 Systeme, poröse Materialien, Hybridmaterialien, Biomineralien oder Biomaterialien.

Simulation einer mikroporösen metallorganischen Gerüststruktur (»MOF-5«). Dargestellt ist die Elementarzelle der Verbin-

dung (links oben), sowie das dazu berechnete Röntgenpulverdiffraktogramm (rechts oben). Die Abbildung in der Mitte

zeigt eine Connolly-Oberfläche (blau), die roten Punkte markieren bevorzugte Adsorptionsstellen für ein Adsorbat (hier

gasförmiges Kohlenmonoxid)
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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 veröffentlichten kristal-

lographischen Daten aufgebaut werden,

wozu an der Universität Ulm Datenbanken

wie die Cambridge Structural Database

(CSD) zur Verfügung stehen. Eine besondere

Stärke des Programms ist auch die Berech-

nung neuartiger MOF-Strukturen, zum Bei-

spiel mit dem FORCITE-Modul.

Mit den REFLEX TOOLS lassen sich Röntgen-

beugungsdiagramme der Verbindungen

simulieren, die dann mit experimentellen

Röntgenbeugungsdaten verglichen werden

können.

Der Experimentator erhält 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 -

tionsplätze in der Festkörperstruktur für ver-

schiedene Molekülsorten vorhersagen. Dar-

aus ergeben sich wiederum erste Anhalts-

punkte für die Aktivierung von Molekülen in

katalytischen Anwendungen und für reak -

tionsmechanistische Fragestellungen.

Materials Studio ist damit ein mächtiges

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 Ausbildung der

Ulmer Studenten im Bereich der Chemie

wesentlich bereichern und gegenüber ande-

ren Universitäten stärken.

Da das Programmpaket sehr kostspielig ist,

können sich bisher nur wenige Universitä-

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 Verfügbarkeit des Programmpaketes

erhalten Studenten der Universität Ulm nun

die Möglichkeit, sich vor dem Berufsstart

mit dem Programm vertraut zu machen. 

Professor Axel Groß/Professor Dirk Vollmer

»Studien- und Berufswahl sind keine einfa-

che Sache«, weiß nicht nur die Studienbera-

terin der Universität Ulm, Christiane West-

hauser. Die Folge: »Viele können 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 führen

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 Studiengebühren wegen, sondern vor

allem durch den späteren Berufseintritt.

»Das ließe sich vielfach vermeiden«, ist die

Studienberaterin überzeugt, »vor allem

durch rechtzeitige und gründliche Informa-

tionen«. Westhauser weiter: »Mit fachspezi-

fischen Informationsveranstaltungen wollen

wir Interessierten jetzt bei ihren Entschei-

dungen für das richtige Studium helfen.«

Vorgesehen seien in den kommenden

Monaten jeweils zwei Termine, bei denen

die einzelnen Fächer Inhalte und Ziele ihrer

Studiengänge sowie die möglichen Berufs-

felder vorstellen sollen. Die Veranstaltungen

beginnen jeweils um 15 Uhr. Zur Teilnahme

ist eine Anmeldung erforderlich.

Weiteres unter www.uni-ulm.de/home/

studieninte ressierte.html 
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Fragen zum Studium:

Information beugt
Abbruch vor

Kristin Mühlhäuser und Patrick Eustermann leiten seit geraumer Zeit gemeinsam mit drei weiteren Vorstandsmitgliedern

die vor rund zwei Jahren gegründete AIESEC-Gruppe an der Universität Ulm. Eustermann, 22 und im 6. Semester Wirt -

schaftswissen schaften, fungiert als Präsident des Lokalkomitees, seine gleichaltrige Kommilitonin Mühlhäuser ist als

Vizepräsidentin für Firmen kontakte und Öffentlichkeitsarbeit zuständig. Weitere Vizepräsidenten sind Katrin Schnurrbusch

(Finanzen), Martin Kies (Praktikantenaustausch) und Sabrina Streippert (Internes Teammanagement). Allesamt haben sie

noch im Vorjahr turnusmäßig die Führung übernommen, die in der Regel jeweils für ein Jahr gewählt wird. Unverändert im

Mittelpunkt ihrer Arbeit steht der internationale Praktikantenaustausch und in diesem Zusammenhang die Akquise weite-

rer Firmen, die zur Aufnahme ausländischer 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 Außenstelle von München, aber noch nicht selbständig«, berichtet Patrick Eustermann. Für eine weitere Auf-

stufung sei unter anderem die Vermittlung von mehr Praktikantenplätzen 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 20 000 Mitgliedern in 90 Ländern gilt AIE-

SEC als größte Studentenorganisation der Welt. wb Weiteres unter www.aiesec.de/ulm

41. Jahrestag:

Prof. Mlynek
hält Festvortrag
Ihren 41. Jahrestag wird die Universität Ulm

am Freitag, 11. Juli, feiern. Für den Festvor-

trag konnte Professor Jürgen Mlynek, der

Präsident der Helmholtz-Gesellschaft

gewonnen werden. Weitere Einzelheiten

stehen noch nicht fest. 

wb

Fo
to

: B
au

r



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /None
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Error
  /CompatibilityLevel 1.3
  /CompressObjects /Off
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJDFFile false
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize false
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile (None)
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 100
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 100
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 600
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile (None)
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /Description <<
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000500044004600206587686353ef901a8fc7684c976262535370673a548c002000700072006f006f00660065007200208fdb884c9ad88d2891cf62535370300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef653ef5728684c9762537088686a5f548c002000700072006f006f00660065007200204e0a73725f979ad854c18cea7684521753706548679c300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /DAN <>
    /ESP <>
    /FRA <>
    /ITA <>
    /JPN <>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020b370c2a4d06cd0d10020d504b9b0d1300020bc0f0020ad50c815ae30c5d0c11c0020ace0d488c9c8b85c0020c778c1c4d560002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken voor kwaliteitsafdrukken op desktopprinters en proofers. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /PTB <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents for quality printing on desktop printers and proofers.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
    /DEU <>
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure true
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles true
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice




