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Designer Materialien

Motivation:

Materialforschung besitzt kritische Bedeutung für moderne Industrienationen:

 Die überwiegende Mehrzahl technischer Innovationen basiert auf neuen 
Materialien

 Anteil von Materialkosten bei der betrieblichen Produktion bis zu 85 % -
die Hebelwirkung der Materialeffizienz ist bis zu 10x größer 
als Einsparungen im Energieverbrauch

 Nachhaltigkeit durch neue Materialien und geschlossene Materialkreisläufe



Modellierung /Materialforschung

Simulation im industriellen R&D-Bereich



Modellierung /Materialforschung

“Process Design Kits” 
erlauben den Einsatz neuer

Transistor-Architekturen
in integrierten Schaltkreisen

Bauteil-Simulation in der Halbleiter-Industrie

Transistor Integrierter Schaltkreis



Zukunft der Materialforschung

Aufgaben für die Zukunft
Motivation:
Materialforschung besitzt kritische Bedeutung für moderne Industrienationen:

 Die überwiegende Mehrzahl technischer Innovationen basiert auf neuen 
Materialien

 Anteil von Materialkosten bei der betrieblichen Produktion bis zu 85 % -
die Hebelwirkung der Materialeffizienz ist bis zu 10x größer 
als Einsparungen im Energieverbrauch

 Nachhaltigkeit durch neue Materialien und geschlossene Materialkreisläufe.

Ziele in neu zu schaffenden Forschungsbereich „Information“ der HGF:
Aufbau einer Plattform „Virtuelle Materialentwicklung“

Maßgeschneiderte Materialien „nach Bedarf“ mittels  „Inverse Engineering“

Multiskalen-Simulationsmethoden bilden die Basis

 Erste Phase: Bereitstellung experimentell validierter Simulations-Ergebnisse für 
derzeit intensiv untersuchte Materialklassen

 Bereitstellung Digitaler Zwillinge



Zukunft der Materialforschung

Internet of Things

Herausforderungen bei der Materialentwicklung

Materialien
Design

Herausforderungen



Zukunft der Materialforschung

Herausforderungen bei der informationsbasierten Entwicklung 
von komplexen und von Hybrid-Materialien

Nobel 
Preis
1998

Nobel 
Preis
2013

Momentan Marktdurchdringung
in der Industrie gering

Gründe: 
Kosten
Multiskalen-Problem
Keine allgemeingültiges physikalisches/ 
chemisches / biologisches Modell 
Keine universell anwendbare 
mathematische Methode
„Zoo“ von Partial-Lösungen

Konzept: Workflow-Engineering
Kombination von Partial-Lösungen 
führt zu validierten Modellen für 
einzelne Problem-Aspekte
Integration der Partial-Lösungen in 
zunehmend komplexere Modelle
Reduzierung von Kosten



Zukunft der Materialforschung
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Materials Systems Engineering 4.0

Information Processing

From Data to Knowledge and Action

TIS

Bioeconomy

Decoding the Human Brain

BioInterfaces

BioSoft

AEM

NanoMicro (STN)

   Microsystems

   Nanotechnology

Future IT

SC & BD

HGF Forschungsbereich Schlüsseltechnologie/Information (ab ‘21)

PoF3PoF 1 PoF 2 PoF 3 PoF 4

Eine neue Strategie: Digitalisierung der Materialforschung

Mio. €

8

Materials Systems Engineering
Natural, Artificial and Cognitive  
Information Processing
Engineering Digital Futures (EDF)



Zukunft der Materialforschung
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P3: Materials Systems Engineering (MSE)

Virtuelle und datengetriebene Materialforschung auf Basis von experimentellen und 
theoretischen Arbeiten zur
• Digitalisierung und Biologisierung der Materialwissenschaften 

und Werkstofftechnik durch Erzeugung digitaler Abbilder der Materialien, 
der relevanten Prozesse und Anwendungen

• Erforschung und Simulation multifunktionaler Materialsysteme 
über die gesamte Prozesskette bis zur Translation

Ziel: inverse Materialentwicklung, d.h. eine rationale Ableitung von 
Materialeigenschaften, für die Informationsverarbeitungstechnik

Sprecher: Ch. Wöll, KIT

KIT
FZJ
HZG

(~ 650 FTE)



Beispiele

Beispiel : Design von komplexen Hybridmaterialien

 Anwendungen: 
Sensoren (SHM), Aktoren (“1V-Piezo”), Photo-
Katalyse, Intelligente Implantate, …
 Materialien: Volumen-Skalierbarkeit (mm3-cm3) 

Beschichtung großer Oberflächen (m2)
 Komplexes Hybrid-Material eines bi-

kontinuierlichen Netzwerks: 
Nanoporöses Metall + Porenraum
 Ziel: 
 Anwendungsgetriebenes Materialdesign
 Effizienzoptimierung
 Experimentelle Machbarkeitsstudien

Freiheitsgrade
Struktur des 3D-Metallnetzwerks
 1012 Funktionelle Einheiten
 Ligamentdurchmesser (nm-µm)
 Topologie, Hierarchie

Materialkombinationen
 Metalle (Au, Ti, Ni,  …) 
 Beschichtungen (ALD, PPY, …)
 Porenraum (flüssig/fest)

Oberfläche
Volumen

Porenraum

Kopplungen
 Oberflächen- & Größeneffekte
 Elektromechanisch
 Elektromagnetisch

Weissmüller & Sieradzki, MRS Bulletin (2018)
Special Issue: Dealloyed nanoporous materials with
interface-controlled behavior



Beispiele

Technische Infrastruktur – Divers und unverzichtbar



Beispiele

Infrastruktur und Nachhaltigkeit –
Herausforderungen für das 21. Jahrhundert

Globalization

Ressources

Climate Change

„Megacities“

Reasons for the bad current state
 Insufficient quality of construction materials
 Inadequate planning and execution
 Shift in usage
 Change of environmental impact

 Disruptive Innovations are essential for a Sustainable Infrastructure



Beispiele

Das Problem:
Keine Konzepte zur 

Vorhersage der Lebensdauer

Genua, 
August 2018
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Zusammenfassung/Ausblick

Chemistry of mineral interfaces
• Durability of mineral materials
• Material modeling
• Surface functionalization

Physics of mineral interfaces
• Diffusion processes in porous materials
• FEM modeling

Biology of mineral interfaces
• Biofilm formation on mineral materials
• Strategies for damage prevention

Modeling of mineral interfaces
• Chemical equilibriums at mineral interfaces
• Aging processes

Model substrates for mineral interfaces
• Sensors
• Semiconductor development
• Bio-active interfaces

Prof. Andreas 
Gerdes

Mineral Interfaces



Beispiele

Gelpore (Ø ca. 1–10 nm)

Materials Systems Engineering am IFG: Das VIBUMA Konzept

- Bisherige Ansätze  „trial and error“ - basiert
- VIBUMA basiert auf Multi-Skalen-Ansatz – von der atomaren Ebene bis zur Brücke
- Studien (experimentell und theoretisch)



Beispiele
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Hydration of Concrete: The first steps
P. Thissen, C. Natzeck, N. Giraudo, P. G. Weidler, C. Wöll, Chem. Eur. J., 24, 8603, (2018)

Validierung der theoretischen Studien (DFT)
Experimente an Modellsystemen, Sondenmoleküle
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Gelpore (Ø ca. 1–10 nm)

Materials Systems Engineering am IFG: Das VIBUMA Konzept
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