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Aktuelle wissenschaftliche Forschungsgebiete

Dynamik der Molekiil-Oberfléchenwechselwirkung

* Ab initio Molekulardynamiksimulationen zur Adsorption auf reinen und Adsorbat-
vorbedeckten Metalloberflachen: H,/Pd(111), H./Pd(100), H./S(2x2)/Pd(100),
0./Pt(111), C.H2/Ag(210)

¢ Gemischt quantenmechanisch-klassische Simulationen von Reaktionen an
Oberflachen: Spinubergange bei der Adsorption von O, auf Al(111)

Ab initio Untersuchungen der katalytischen Aktivitét metallischer Oberfléchen

* Pseudomorphe bimetallische Schichtsysteme

Reaktivitat von Pd/Au, Pd/Cu, Pt/Ru, Pt/Au, Au/Pt
» Nanostrukturierte Oberflachen

gestufte Oberflachen , deponierte Metallcluster, Koadsorbatsysteme
» Wasserfilme auf bimetallischen Oberflachen

Koadsorption und elektrische Feldeffekte

Strukturen und Reaktionen an Ober- und Grenzfldchen

* Energetik und kinetische Monte Carlo Simulationen
Partialoxidation von Methanol auf sauberen und Sauerstoff-bedeckten Kupfer-
oberflachen, Adsorption und Desorption von O,/Pt(111)

* Adsorbat-induzierte Austrittsarbeitsanderung von Metalloberflachen

* Metall-Halbleiter-Grenzflachen
Schottky-Barrieren und Metall-induzierte Bandlickenzustande

* Organische selbstorganisierte Nanostrukturen
Aminosauren und Farbstoffmolekile auf Graphit, Mercaptopyridin auf Au(111),
Gast-Wirt-Systeme

Elektrochemische Grenzflachen

»  Struktur elektrochemischer Elektroden/Elektrolyt-Grenzflachen unter
Berucksichtigung des Elektrodenpotentials

* Elementarschritte elektrokatalytischer Prozesse

»  Struktur von Kathoden in Li-lonen-Batterien

» Maégliche Elektrolyte in Fluor-basierten Batterien
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