Sehr geehrte Leserin, sehr geehrter Leser,

fur den vorliegenden Jahresbericht 2018 des Instituts fur
Experimentelle Physik (IEP) steht mein herzlicher Dank
far die durch alle Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter ge-
leistete Arbeit an erster Stelle. Im Ergebnis kénnen wir
erneut auf gemeinsam erzielte Erfolge in Lehre und For-
schung und einen weiteren Ausbau der wissenschaft-
lichen Ausstrahlung und die Konsolidierung der erreich-
ten Positionierung des IEP blicken. Auch im Jahr 2018
wurden wieder zahlreiche Abschlisse in verschiedenen
Stufen der fachlich-wissenschaftlichen Qualifikation er-
reicht, was intensive Betreuungsleistungen voraussetzt.
Auch flr dartber hinaus gehendes Engagement, etwa zu
Studieninformationstagen oder im Bereich der akademi-
schen Selbstverwaltung bin ich dankbar.

Das Jahr 2018 sah fur Viele wiederum die aktive Teil-
nahme an internationalen Fachkonferenzen und weite-
ren einschldgigen Veranstaltungen vor. Auch in diesem
Rahmen wurden Angehorige unseres Instituts durch
Preise gewirdigt. Unsere Publikationsaktivititen in inter-
nationalen wissenschaftlichen Fachzeitschriften tragen zur
Sichtbarkeit des IEP und der gesamten Universitit bei.
Hervorheben maochte ich, dass es wiederum gelang, in
hochrangigen Journalen die Ergebnisse unserer Arbei-
ten zu kommunizieren. Dies betrifft zuerst Themen der
Energiewandlung und -speicherung sowie zu Funktions-
materialien fir unterschiedlichste Anwendungen. In die-
sem Zusammenhang erforderte ein Buchprojekt des Ver-
lags De Gruyter besondere Anstrengungen des gesamten
Instituts. Am 7. Dezember 2018 ist das 425 Seiten
umfassende Werk nun erschienen. Zur Verstetigung der
laufenden Arbeiten wurden nach meiner Einschatzung

im Jahr 2018 besonders viele Forschungsantrage verfasst
und auf den Weg gebracht.

Unser langjdhriges Engagement an internationalen
Grofforschungseinrichtungen wurde in bewahrter Weise
fortgefihrt. Dies, wie alle weiterhin erwdhnten Aktivita-
ten, kann sich auf professionelle technische Unterstit-
zung durch die Mitarbeiter im Bereich der Werkstatten,
der chemischen Labore und der IT abstitzen. Unsere
Arbeitsschwerpunkte tragen auch maf3geblich zur Um-
setzung der Forschungsprogrammatik des Zentrums fur
effiziente  Hochtemperatur-Stoffwandlung  (ZeHS) bei,
woflr ich in meiner Eigenschaft als Direktor dieser, im
Aufbau befindlichen, zentralen Einrichtung dankbar bin.
Inzwischen steht der Rohbau weithin sichtbar neben der
Neuen Mensa und das Richtfest soll zu Beginn des Jahres
2019 gefeiert werden. Es ist offenbar, dass durch mich
auch Ressourcen des IEP fur den Aufschwung des ZeHS
eingesetzt werden. Da dies zusdtzliche Anstrengun-
gen bedeutet, meinen Dank auch fUr die diesbezlgliche
Bereitschaft.

Allen Partnern des IEP bin ich sehr verbunden und
freue mich auf die weitere Zusammenarbeit im Jahr 2019
sowie auf neue Gelegenheiten gemeinsam weitere Pers-
pektiven ins Auge zu fassen. Entsprechend verbleibe ich
mit besten Grif3en und einem herzlichen Gliickauf.
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DAS INSTITUT

Das Institut fir Experimentelle Physik arbeitet an der
Schnittstelle von Kristallographie und Festkdrperphysik
zur Entwicklung neuer und innovativer Funktionsmateri-
alien vorwiegend im Bereich der Energiewandlung und
-speicherung. Mehrere interdisziplindre Arbeitsgruppen
befassen sich fur die entsprechenden Substanzklassen
mit der Synthese und der Aufklarung von Struktur-Eigen-
schaft-Beziehungen. Dazu beteiligt sich das Institut fir Ex-
perimentelle Physik aktiv am Ausbau und Unterhalt des
Zentralen Reinraumlabors der TU Bergakademie Frei-
berg und betreibt die Strukturaufklarung mittels Réntgen-
strahlung mit besonderem methodischen Anspruch. Un-
ter Leitung des Insitutsdirektors Dirk C. Meyer befindet
sich im Moment das Zentrum fir effiziente Hochtempe-
ratur-Stoffwandlung ZeHS im Bau. DarUber hinaus ist das
Institut in ein aktives Kooperationsumfeld eingebunden
und hat enge Verbindungen zu internationalen Grof3for-
schungseinrichtungen (in Deutschland sind dies u. a. Euro-
pean XFEL, DESY und BESSY).

In der Geschichte der TU Bergakademie Freiberg
spielte die Physik als solche zundchst eine untergeordnete
Rolle. In den ersten Jahrzehnten wurde die physikalische
Ausbildung von Mathematikern, Chemikern und Kristal-
lographen mit abgedeckt. Erst im Jahre 1826 wurde eine

von der Mathematik getrennte, ordentliche Professur fir
Physik eingerichtet, auf die Ferdinand Reich berufen wur-
de. Berthmt wurde er durch seine Fallversuche im Drei-
Brlder-Schacht bei Brand-Erbisdorf und, zusammen mit
Hieronymus Theodor Richter, durch die Entdeckung des
chemischen Elements Indium. AuB3erdem sorgte er durch
Beschaffung einer Kopie des Urmeters aus Paris fur die
Einfuhrung des metrischen Systems in Sachsen.

Heimstdtte der Physik in Freiberg war zundchst das
Gebdude in der Silbermannstral3e. Im Jahre 1956 wur-
de ein zweites physikalisches Institut eingerichtet, das mit
den Vorlesungen zur Experimentalphysik und den seiner-
zeit ,modernen” Fachrichtungen wie Atom-, Kern- und
Festkorperphysik betraut wurde. Es setzte damit die Tra-
dition des im Jahr 1948 aufgeldsten Radiuminstituts fort.
Zusammen mit dem im Jahr 1940 geschaffenen Institut
fur Geophysik und dem im Jahr 1951 gegriindeten Institut
fur Theoretische Physik gab es seitdem vier physikalische
Institute an der Bergakademie. Im Jahr 2005 bezogen
schlieBlich die drei in der Fakultat fur Chemie und Physik
angesiedelten Institute fir Angewandte, Experimentelle
und Theoretische Physik gemeinsam den sanierten Gel-
lertbau in der Leipziger Straf3e 23 (im Bild der Blick von
der Straf3e zum Haupteingang).
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DIE MITARBEITER DES INSTITUTS FUR
EXPERIMENTELLE PHYSIK

Gruppenfoto der Mitarbeiter des IEP (von links oben nach rechts unten):

Max Stober, Patrick Zill, Sandra Jankus, Christian Ludt, Dr. Matthias Zschornak, Thomas Kéhler, Christian Radach, Bjérn Fritze,
Humeres Gormaz, Esteban Zuniga Puelles, Dr. Erik Mehner,

Dr. Barbara Abendroth, Dr. Hartmut Stocker, Dr. Denise Kref3ner-Kiel, Tatjana Suworow, Uta Fischer, Valentin Garbe,
Dr. Friedrich Roth, Prof. Dr. Dirk C. Meyer, Falk Meutzner, Doreen Eger Passos, Diana Karsch, Dr. Ginter Gértner,
Melanie Nentwich,

Sven Jachalke, Carlos Gallego, Dr. Anastasia Vyalikh, Stefanie Schlesinger, Marco Herrmann, Dr. Wolfram Minchgesang,
Dr. Claudia Funke, Dr. Mateo de Vivanco, Dr. Juliane Hanzig.



GERATE AM INSTITUT

FUR EXPERIMENTELLE PHYSIK

Beschichtung

Edwards Auto 306, thermischer Verdampfer

PVD Products Titan, Magnetronsputterquelle
Savannah S100, Atomic Layer Deposition

Savannah S200, Atomic Layer Deposition

Senntech, Atzcluster

Quorum Technologies SC7620, Mini Sputter Coater

Elektrische Messungen

Advance Riko ZEM-3, temperaturabhingige Bestim-
mung von Seebeck-Koeffizient und Widerstand
BiolLogic, Batterietester
Doppelstrahl-Laser-Interferometer zur Messung
piezoelektrischer Koeffizienten

Gamry Interface 5000, Potentiostat

Gamry Reference 600, Potentiostat
Hall-Messplatz mit Kryostat

Keithley 4200, Vierspitzenmessplatz

Neware BTS CT-4008, Batteriezyklierer

Oriel Sol | A, Sonnensimulator
Polarisierungsaufbau bis 30 kV Spannung
Pyroelektrischer Messplatz mit HV-Kammer

Pyroelektrischer Messplatz mit UHV-Kammer
Sinton WCT 120, Lebensdauermessung
Vierpunkt-Messung im REM/FIB inkl. EBIC

Probenbehandlung

Glovebox MBraun LABmaster dp
Glovebox Sylatech

Struers Accutom-5, Praparationssage
Struers RotoPol-35, Poliermaschine
Struers Secotom-10, Praparationssige
Zwicki 2.5, Zugmaschine

Mikroskopie

FEI Helios NanoLab 600i, Rasterelektronenmikroskop
mit Focussed lon Beam

Hochgeschwindigkeitskamera pco 1200

Jeol ]SM 6400, Rasterelektronenmikroskop

Leitz Ergolux AMC, Lichtmikroskop

PIV-System, Particle Image Velocimetry
Thermographiesystem VarioCAM basic

Zeiss Axiotech, Lichtmikroskop

Zeiss Jenapol, Polarisationsmikroskop
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Rontgendiffraktometrie

* Bruker D8 Advance, Dunnschichtdiffraktometer

* Bruker D8 Advance, Pulverdiffraktometer

* Bruker D8 Discover, Hochauflosungsdiffraktometer
mit Hochtemperaturkammer

* Bruker D8 Quest, Einkristalldiffraktometer mit
Tieftemperaturzusatz

* Philips X'Pert PW 1830, Dunnschichtgerat

* Seifert 3003TT, Pulverdiffraktometer

* Seifert HZG4, Pulverdiffraktometer

Spektroskopie
* Bruker IFS |'I3v, FTIR-Spektrometer Strahlengang des Laserinterferometers (siehe auch Bild links)
* Bruker S| Titan, Handspektrometer
* Bruker S8 Tiger, wellenlangendispersives

Réntgenfluoreszenzspektrometer
* Bruker Tensor 27, FTIR-Spektrometer
¢ Bruker Tensor 37, FTIR-Spektrometer
* EDX und 3D-EDX am FIB/REM
* Hiden HPR20, Massenspektrometer
* |. A. Woollam M2000 DI, Ellipsometer
* MiniScope MS 5000, ESR-Spektrometer
* Specord S600, UVNis-Spektrometer
* Spektroskopie-Messplatz mit InGaAs-Kamera
* Thermo Fisher Escalab 250X,
Réntgenphotoelektronenspektrometer

Temperaturbehandlung

¢ Carbolite, Rohrofen bis 1200 °C

* Gero, Zehnzonenofen bis 1200 °C

* Heraeus, Rohrofen bis | 100 °C

* Leco FRH-80/200/1300, Rohrofen bis 1300 °C
¢ Xerion RO, Rohrofen bis | 100 °C

¢ Xerion Xtube, Dreizonenofen bis 1200 °C

Topographie

¢ DI Dimension 3000, Rasterkraftmikroskop
* Olympus Lext, Konfokalmikroskop

* Tencor, mechanisches Profilometer

* UBM Microfocus Expert, Lasertopograph
* Veeco Multimode V, Rasterkraftmikroskop BioLogic- und Neware-Batterietester




BEARBEITETE STOFFSYSTEME

Verbindungshalbleiter

* oxidische Halbleiter (z. B. TiO,, SrTiOs) in Form von
Einkristallen oder diinnen Schichten

¢ Oxide in Perowskitstruktur und verwandten Struktur-
typen, z.B. SrO(SrTiO;),

* modulierte Strukturen, z. B. Ho,PdSis

* oxidische Pyroelektrika, z. B. BaTiOs, LINbO; und
LiTaOs

* pyroelektrische Polymere, z. B. PVDF

¢ Galliumnitrid (GaN)

Batteriematerialien

¢ Kathodenmaterialien: Al-, Li- und Na-basierte
Systeme, u. a. Kohlenstoffnanoréhren

¢ Festelektrolyte: Al-, Li- und Na-lonenleiter,
Na-Y-Si-O-System, B-Aluminat, LAGP

* Anodenmaterialien: Al-, Li- und Na-Folien,
Si-Verbindungen, Graphit

Kristallphysik

ferromagnetische Legierungen

Graphen und Graphenoxid

intermetallische Phasen aus Ubergangsmetallen und
Seltenerdmetallen

metallische bindre und terndre Chalkogenide der
Ubergangsmetalle

Molekdilkristalle, Mott-Isolatoren

Remeika-Phasen

supraleitende Sulphide

Bilder auf der rechten Seite:

0 N O N1 AW N —

oxidierte SiC-Driahte

lonenstrahl-Schnitt in einen SrTiO;-Einkristall
FLA-behandelte Si-Elektrode (Ubersicht)
FLA-behandelte Si-Elektrode (Detail)
verschiedene pyroelektrische Materialien
verschieden zugeschnittene SrTiOs-Einkristalle
nanostrukturierte Titanoxidschicht (Draufsicht)

freie Titanoxidschicht mit regelméaBiger Rohrenstruktur
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ARBEITSGRUPPE |, VERBINDUNGSHALBLEITER
UND FESTKORPERSPEKTROSKOPIE®

PROF. DIRK C. MEYER

Die Zielsetzung der Arbeitsgruppe ,Verbindungshalbleiter
und Festkdrperspektroskopie” folgt einem der wesentli-
chen Forschungsschwerpunkte der TU Bergakademie
Freiberg und wurde hinsichtlich der zugeordneten Pro-
fessur mit entsprechender thematischer Grundveranke-
rung im Jahr 2009 durch Prof. Dirk C. Meyer besetzt. Fir
die Arbeit mit dem Schwerpunkt ,Halbleitermaterialien*
steht als besondere Einheit seit dem Jahr 2008 das Zen-
trale Reinraumlabor der Bergakademie zur Verfigung. Es
bietet verschiedenen Arbeitsgruppen aus den Bereichen
Physik, Elektronik- und Sensormaterialien, Chemie und
Werkstoffwissenschaft eine hervorragende Infrastruktur.
Der seit der Ubernahme der Professur vorangetriebene
Ausbau der Infrastruktur des Instituts fir Experimentelle
Physik hinsichtlich rontgenbasierter Analytik sowie der
Elektronenmikroskopie erlaubt eine umfassende Charak-
terisierung der im Reinraumlabor prozessierten Funkti-
onselemente. Die Arbeitsgruppe Verbindungshalbleiter
und Festkérperspektroskopie® ist aktuell vor allem durch
ihre Forschung auf dem Gebiet der kristallphysikalischen

Analyse und Modifizierung von Materialien und deren Ei-
genschaften, insbesondere von Kopplungsphanomenen
fur die Energie- und Stoffwandlung, sichtbar.

Die Arbeitsgruppe von Prof. Dirk C. Meyer hat zu-
rlckliegend Halbleiter und Schichtsysteme fir unter-
schiedliche Anwendungen mit strukturellem Akzent
sowie hinsichtlich verschiedener Herstellungsprozesse
bearbeitet. Zur Spektroskopie konnte auch umfassend
methodisch — hier insbesondere unter Nutzung von
Réntgenstrahlung — beigetragen werden. In der jingeren
Zeit haben oxidische Halbleiter sowie kristalline Materia-
lien mit elektrisch polarer Achse einen besonderen Stel-
lenwert der Arbeiten erlangt, wobei sich der Bogen von
der Herstellung Uber die Modifizierung und Charakteri-
sierung bis hin zu den Anwendungen erstreckt. Bezlg-
lich der Synthese, Charakterisierung und Modellierung
bestehen intensive Kooperationen, u.a. mit folgenden
Partnern:

* Forschungsinstitut fir Leder- und Kunststoffbahnen

Freiberg,
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* Fraunhofer-Institut  fur  Keramische Technologien
Dresden,
* Fraunhofer-Institut fur Organische Elektronik, Elektro-
nenstrahl- und Plasmatechnik Dresden,
* Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendor,
¢ Kurt-Schwabe-Institut Meinsberg,
* Bar-llan-Universitdt Ramat Gan (Israel),
* Lomonossow-Universitdt Moskau (Russland),
* National University of Singapore,
* Samara Centre for Theoretical Materials Science (Russ-
land),
* Tel Aviv University (Israel),
* Universita degli Studi di Genova (Italien).
In besonderem Umfang wird die Arbeitsgruppe fur die
Charakterisierung der Strukturbildung auch zukinftig die
Synchrotronstrahlung an Grof3forschungszentren nutzen,
wozu aus der zurlickliegenden Zeit umfangreiche Erfah-
rungen existieren.

Herkunft der Arbeitsgruppe

Prof. Dirk C. Meyer ist kristallographisch orientierter Fest-
korperphysiker. In seiner Promotion beschéftigte er sich
mit der Struktur und den Anwendungen von Halbleitern
und Nanometerschichtsystemen. Die Anwendungsbe-
reiche lagen dabei vorwiegend in der Rontgenoptik und
Sensorik sowie der Datenspeicherung. Enge Kooperati-
onen — insbesondere im Rahmen des DFG-Sonderfor-
schungsbereiches 422, Strukturbildung und Eigenschaften
in Grenzschichten®, des DFG-Sonderforschungsbereiches
463 ,Seltenerd-Ubergangsmetallverbindungen: Struktur,
Magnetismus und Transport” sowie der DFG-Forscher-
gruppe 520 ,Ferroische Funktionselemente: Physikalische
Grundlagen und Konzepte* — kennzeichneten seine Ar-
beit und das Bestreben, jeweils entlang einer geschlos-
senen Kette, ausgehend von der Synthese Uber die Kris-
tallstruktur und Grenzflichenmorphologie bis hin zu den
Eigenschaften und Anwendungen zu wirken.

Begleitend hat Prof. Dirk C. Meyer zur methodischen
Entwicklung im Bereich der Rontgenanalysemethoden,
hier insbesondere mit frihen Arbeiten zur quantitativen
Ausarbeitung der Methode der Diffraction anomalous fine
structure (DAFS) und der Kombination von X-ray ab-
sorption fine structure (XAFS) und X-ray standing waves
(XSW) in einem Experiment, beigetragen. Diese Arbeiten

14

Q=i

pectroscopy

wurden durch die Verleihung des Max-von-Laue-Preises
der Deutschen Gesellschaft fur Kristallographie im Jahr
2004 gewdrdigt. Hinzu kamen Beitrdge zur Instrumentie-
rung von Synchrotronexperimenten, wie die Entwicklung
und der Bau spezifischer Halbleiterdetektoren und Arbei-
ten fur die digitale Signalprozessierung zur Erweiterung
des Dynamikbereichs dieser Systeme.

Wadhrend der Zeit als Leiter einer selbststandigen
Nachwuchsgruppe und seiner Juniorprofessur fir ,Na-
nostrukturphysik® baute Prof. Dirk C. Meyer an der TU
Dresden eine Gruppe von insgesamt Uber |5 Diploman-
den, Doktoranden und wissenschaftlichen Mitarbeitern
auf. In den Bereichen Lehre und Forschung widmete er
sich u. a. der Kristallographie und den Réntgenmethoden
mit besonderer Intensitdt. Neben der Fortfihrung der
methodischen Arbeiten unter Nutzung von Synchrotron-
strahlung lag ein besonderer Arbeitsschwerpunkt auf
Kopplungsphdnomenen zwischen elektromagnetischen
Feldern und der Kristallstruktur sowie deren Anwendun-
gen fur Funktionselemente. Aus diesen Vorarbeiten leitet
sich auch der Zugang zu den heute im Fokus stehenden
Fragestellungen ab.

Nach einjahriger Wahrnehmung einer Vertretungs-
professur fur Verbindungshalbleiter und Festkorper-
spektroskopie” am Institut fur Experimentelle Physik folgte
Prof. Dirk C. Meyer im Jahr 2009 dem Ruf zur Ubernah-
me dieser Professur. Thematisch stehen seither oxidische
Verbindungshalbleiter bzw. Dielektrika, die haufig struk-
turelle Verwandtschaft zur Perowskitstruktur aufweisen,
im Fokus, wobei die in dieser Materialklasse auftretenden
Kopplungsphdanomene besonders gewurdigt werden.
Durch Einwerbung von Drittmitteln wurde die Infrastruk-
tur der Arbeitsgruppe und des Instituts insbesondere im
Hinblick auf die Synthese und Charakterisierung dinner
Schichten stark ausgebaut. Als neue Methoden konnten
die ALD und die Plasmadtzung im Zentralen Reinraum-
labor etabliert werden. Im Rahmen eines Grof3geritean-
trages wurden die Charakterisierungsmdglichkeiten um
ein kombiniertes Rasterelektronenmikroskop mit lonen-
strahl (REM/FIB) erweitert.



Seit dem Jahr 201 | ist Prof. Dirk C. Meyer Direktor
des Instituts fur Experimentelle Physik, seit 2016 auch Di-
rektor des im Aufbau befindlichen Zentrums fur effiziente
Hochtemperaturstoffwandlung (ZeHS).

Forschungsschwerpunkte

Pyroelektrische Funktionsmaterialien
Pyroelektrizitdt beschreibt das Verhalten bestimmter Ma-
terialien, auf eine Temperaturvariation mit einer Anderung
der Oberflichenladung zu reagieren. Diese Eigenschaft,
die bisher vorwiegend in der Sensorik Anwendung findet,
wird innerhalb der Arbeitsgruppe hinsichtlich verschie-
dener neuartiger technischer Lésungen untersucht. Die
bei Temperaturdnderung auftretenden elektrischen Felder
werden dabei nicht als Mess-, sondern als Prozessgrofie
erfasst.

Nach Schitzungen unterschiedlicher Energieagentu-
ren und Institutionen gehen heutzutage weltweit mehr
als 72% des fur die technische Nutzung gewandelten
Energieaufkommens in Form von Abwirme verloren.
Die anfallende Abwérme liegt dabei insbesondere im
Niedertemperaturbereich und damit als ungenutzte
thermische Energie vor. Im Fokus der Arbeiten stehen
die wissenschaftliche Untersuchung, Entwicklung und
technische Erprobung innovativer Ansdtze zur Nutzung
von Niedertemperaturabwdrme fur Energie- und Stoff-
wandlungsprozesse durch Anwendung pyroelektrischer
Funktionsmaterialien.

Die Herausforderung bei der Charakterisierung pyro-
elektrischer Materialien besteht in der Bereitstellung ho-
her Feldstdrken und der gleichzeitigen Vermeidung von
Durchschldgen sowie der Separation von pyroelektri-
schen und thermisch induzierten Beitrdgen zum gemes-
senen Gesamtstrom. Der dafur im Institut entwickelte
Prazisionsmessaufbau erlaubt die temperaturabhangige
Charakterisierung von Materialien unter hohen Feldstar-
ken. Er wird fur alle Arten pyroelektrischer Materialien
eingesetzt: Oxidmaterialien und Polymere in Form von
Kristallen, Pulvern oder Schichten.

Neuartige Energiespeichermaterialien

Mit der zunehmenden Umwandlung erneuerbarer Ener-
gien aus Sonne, Wasser, Wind und Geothermie — in
Deutschland wurden 2018 rund 42 % des Strombedarfs
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aus erneuerbaren Energien erzeugt — wird die zeitliche

Speicherung der erzeugten elektrischen Energie durch
stationdre Speicher immer bedeutender. Diese werden
eingesetzt, um sowohl das Uberangebot elektrischer
Energie, als auch deren Unterversorgung auf verschie-
denen Zeitskalen von Millisekunden bis Wochen und
Monaten abzufangen. Stationdre Speicher unterstitzen
die Frequenzregelung und dienen zur Verhinderung der
Ausbreitung von Systemstérungen. Damit bieten sie zu-
satzliche Flexibilitit bei der Verwaltung der elektrischen
Energie, sichern den storungsfreien Betrieb des Strom-
netzes ab, gewdhrleisten deren Schwarzstart-Fahigkeit
und tragen letztlich zur Vermeidung wirtschaftlicher Kos-
ten im Milliardenbereich durch Stromausfalle bei und mi-
nimieren die zunehmende Bedrohung und Verletzlichkeit
moderner Gesellschaften.

Ein weiterer wichtiger, wenn nicht sogar der derzeit
wichtigste Treiber fur Innovationen im Energiespeicher-
bereich, ist die Absicht zum Austausch der mit einem
Verbrennungsmotor betriebenen Fahrzeugflotte oder ih-
rer Erganzung durch Elektrofahrzeuge (EV) in der nichs-
ten Dekade. Deutsche und chinesische Autohersteller
werden zusammen mehr als 90 % der weltweiten In-
vestitionen im Bereich der Elektromobilitdt tatigen. Zur
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Erhdhung der Marktakzeptanz von EV-Technologien sind
die Senkung der Kosten von Energiespeichern und die Er-
hoéhung der Reichweite der EV notwending, was kontinu-
ierliche Fortschritte in der Batterietechnologie erfordert.
Neben den EV wird die Nachfrage nach Energiespeichern
auch im maritimen Bereich ansteigen und neben dem In-
ternet of Things, den Power Tools und mobilen Endgeriten
als zusdtzliche Treiber fur Energiespeicher fungieren.

Der Batteriemarkt wird in den nachsten Jahren durch
hohe Wachstumsraten gekennzeichnet sein. Neben den
Blei-Saure-Batterien dominieren derzeit Lithium-lonen-
Batterien den Markt. Wahrend erstere nur vergleichswei-
se geringe Energiedichten aufweisen, scheinen bei letz-
teren die physikalisch-chemischen Grenzen bald erreicht
zu sein. Aus diesem Grund werden neue disruptive Tech-
nologien, sogenannte Post-Lithium-Ansdtze, mit héherer
Sicherheit und héherer theoretischer Energiedichte als
bei bestehenden Lithium-lonen-Batterien gefordert. Dies
sind beispielsweise die sogenannten Hochvalente-lo-
nen- und Festkdrperbatterien. Die enormen Nachfra-
gesteigerungen hinsichtlich der Lithium-lonen-Batterien
werden zudem den Bedarf an Elementen wie Lithium,
Kobalt, Phosphor und anderen in diesen Batterien ver-
wendeten Metallen deutlich ansteigen lassen. So sorgen
sich Unternehmen und Behdrden zunehmend Uber das
Versorgungsrisiko entsprechender Rohstoffe. Zusatzliche
alternative Materialkonzepte mit gut verfigbaren Rohstof-
fen tragen zur Technologiediversifizierung bei und damit
zur Minimierung des Rohstoffversorgungsrisikos.

Die Arbeiten am |EP zielen daher auf neue Batterie-
materialkonzepte und auf die Identifizierung und Bewer-
tung neuer Kathoden und Festelektrolyte fir insbesonde-
re Post-Lithium-Technologien auf Basis von Natrium- und
Aluminium-lonen. Damit mochte das IEP zur Erweiterung
und Verbesserung des grundlegenden Verstandnisses zur
Speicherung von Energie und zur verstarkten Nutzung
von erneuerbaren Energietragern beitragen. Seit 2012
wird am |EP gezielt an Energiespeichermaterialien ge-
forscht, wobei bisher drei BMBF-Vorhaben federfihrend
sowie acht weitere Vorhaben bearbeitet worden sind
und bearbeitet werden. Zurlckliegend wurde so eine
breite Wissensbasis und Infrastruktur angelegt sowie erst-
mals eine sogenannte All-in-one-all-solid-state-Batterie
vorgestellt, Chitin in Superkondensatoren zur Verbesse-
rung des elektrochemischen Verhaltens eingesetzt, ein
Algorithmus zur Identifizierung neuer Batteriematerialien
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entwickelt und neue Materialien im Bereich der Natrium-
und Aluminium-lonen-Batterien vorhergesagt. Ferner
wurde ein Buch mit dem Titel Electrochemical Storage
Materials herausgegeben und eine gleichnamige internati-
onale Tagung etabliert.

Strukturelle Modifizierung von Dielektrika

In der Arbeitsgruppe ,Verbindungshalbleiter und Festkor-
perspektroskopie” wird intensiv an Oxiden in Perowskit-
struktur und damit verwandten Strukturtypen gearbeitet.
Generell besteht fur diese Systeme eine ausgesprochen
starke Korrelation zwischen dem kristallinen Phasenbe-
stand, den Realstrukturparametern, der Grenzflachen-
struktur und den elektronischen Eigenschaften. Hierbei ist
durch Kontrolle der Defekte in unterschiedlichen Dimen-
sionen ein direktes Design der elektronischen Eigenschaf-
ten moglich. Diese kénnen bei gezielter Steuerung durch
externe Felder auch schaltbar verdndert werden. Fir die
Oxide haben Sauerstoffleerstellen als intrinsische Do-
tierzentren eine groBe Bedeutung. Infolge ihrer Ladung
kénnen sie im umgebenden Kristallgitter durch Anlegen
elektrischer Felder kontrolliert bewegt werden. Diese
Umverteilung kann sogar zu Phasenumwandlungen fih-
ren, die einen Ubergang von einer dielektrischen in eine
pyroelektrische Phase darstellen.

Weiterentwicklung von Réntgenmethoden

Die Wechselwirkung von Roéntgenstrahlung mit Materie
umfasst unter anderem die Photoabsorption. Ist die Ener-
gie der Rontgenstrahlung grofler als die element- und
schalenspezifische lonisierungsenergie eines gebundenen
Elektrons, wird ein Photon absorbiert und das Elektron
aus dem Atomverband herausgeldst. Die an diesen spezi-
fischen Energien sprunghaft ansteigende Absorption wird
als Absorptionskante bezeichnet. Rontgenographische
Messungen im Bereich der Absorptionskanten der zu un-
tersuchenden Verbindung werden als ,resonante” Streu-
versuche bezeichnet, falls auf den kausal verknipften Ka-
nal der Streuung gezielt wird. Diese Methoden kénnen
meist nur an einem Synchrotron angewendet werden, da
dort die Energie der Photonen aus einem weiten Bereich
passend gewahlt werden kann.

Eine Besonderheit resonanter Rontgenstreuung ist die
verstarkte Abhdngigkeit der Intensitdt eines Bragg-Refle-
xes von der Polarisation der Rontgenstrahlung. Andert
man die Polarisation der Photonen bezlglich der Probe
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— z.B. durch Rotation — erhdlt man, abhéngig von der
Symmetrie des resonanten Atoms, charakteristische si-
nusférmige Oszillationen der Intensitét. Diese Anisotropie
kann in manchen Fallen dazu genutzt werden, Phasenin-
formationen Uber die Atomstreuamplitude zu erhalten.

Eine Konsequenz der Anisotropie in resonanter Streu-
ung (AAS) ist, dass die betreffenden Atome nicht mehr
als kugelsymmetrisch angesehen werden kdnnen, wie es
gewohnlich in der Rontgenstreuung und Kristallographie
geschieht. Dies hat insbesondere zur Folge, dass kristallo-
graphische Ausldschungsregeln nicht mehr greifen, wenn
sie auf Translationssymmetrien beruhen, die mit einer
Rotation kombiniert wurden, wie es bei den Symmetrie-
elementen Schraubenachse und Gleitspiegelebene der
Fall ist. Die so im resonanten Fall zusétzlich auftretenden
Reflexe werden auch verbotene Reflexe genannt und zei-
gen eine starke Energieabhangigkeit.

Der methodische Schwerpunkt auf der Weiterent-
wicklung dieser elementspezifischen und atomlagensen-
sitiven Variante der Rontgenspektroskopie wird in der
Arbeitsgruppe insbesondere fur die Charakterisierung
struktureller Defekte vorangetrieben. Die im Rahmen
eines BMBF-Verbundvorhabens am Synchrotron Petra |lI
des DESY in Hamburg eingerichtete Chemical Crystallo-
graphy Beamline ist 2018 in Betrieb gegangen.

AuBenstelle GlZeF

Seit dem Jahr 2012 besteht fur die Arbeitsgruppe des
Instituts fir Experimentelle Physik eine AuBenstelle im
Grinder- und Innovationszentrum Freiberg (GlZeF). Die

Anmietung eines Gebaudefligels erfolgt zur rdumlichen
und logistischen Konzentration einschldgig arbeitender
Wissenschaftler sowie zur gemeinsamen Diskussion ak-
tueller Themen, Forschungsaktivitdten und Forschungs-
ergebnisse — auch zusammen mit externen Spezialisten
und Wissenschaftlern aus Forschung und Industrie. Ne-
ben dem Erfahrungsaustausch mit weiteren Forschungs-
institutionen stehen auch aktuelle Probleme und Bedarfe
regionaler und Uberregionaler Unternehmen im Zentrum
der Diskussionen.

Die Aktivitditen am GIZeF konzentrieren sich auf die
Untersuchung von Energie- und Stoffwandlungsphdno-
menen, die Systematisierung bestehenden Wissens, die
Ableitung neuer Konzepte und schlief3lich die Ausarbei-
tung von Strategien fur deren Realisierung. Dazu werden
mittel- bis langfristig angelegte nationale und internationa-
le Vorhaben geplant. So sind zuriickliegend verschiedene
Forschungsvorhaben initiiert, Patente verfasst, Labormus-
ter und Demonstratoren entwickelt worden. Ferner wer-
den Aktivitditen zur Kommunikation der Forschungser-
gebnisse und Offentlichkeitsarbeit organisiert, so u.a. die
International Freiberg Conference on Electrochemical Stora-
ge Materials (EStorM), die den Ausbau der nationalen und
internationalen Vernetzung unterstitzt.

Insgesamt sind in der AuBBenstelle Arbeitsplétze fir |5
Mitarbeiter und ein Beratungsraum vorhanden. Zudem
besteht eine direkte Anbindung an den zentralen Rechen-
cluster der TU Bergakademie Freiberg, wobei auch eige-
ne Rechenkapazitidten geschaffen wurden. Diese werden
durch Dr. Matthias Zschornak betreut. Wissenschaftlich
begleitet werden die Arbeiten der Auf3enstelle durch
Dr. Tilmann Leisegang.



ARBEITSGRUPPE ,STRUKTURFORSCHUNG MIT
XFELS UND SYNCHROTRONSTRAHLUNG"
PROF. SERGUEI MOLODTSOV

Die Arbeitsgruppe um Prof. Serguei Molodtsov, der die
Position eines wissenschaftlichen Direktors am Europe-
an X-ray Free Electron Laser (XFEL) in Hamburg innehat
(www.xfel.eu), beschiftigt sich mit Materialwissenschaft so-
wohl an der TU Bergakademie Freiberg als auch am Eu-
ropean XFEL (siehe Bild oben). In beiden Fallen wird die
Ausbildung der Studenten als wesentlicher Teil der Akti-
vitdten erachtet. Neben der unmittelbaren Einbindung
der Studenten in die Forschung wurde die Spezialvorle-
sungsreihe ,Materialforschung mit Freie-Elektronen-Ront-
genlasern (XFELs)" entwickelt, die im Lehrplan der TU
Bergakademie Freiberg integriert ist.

Im Rahmen einer Sitzung des Rats der Fakultat fir
Chemie und Physik wurde durch Dr. Friedrich Roth am
I'1.12.2018 sein Habilitationskonzept mit dem Arbeitstitel
,Time-Domain In-Situ X-ray Studies of Interfacial Charge
Transfer” vorgestellt. Nach anschlieBender Diskussion
wurde der Antrag auf Abschluss einer Habilitationsverein-
barung zwischen Herrn Dr. Roth und der Fakultit 2 der
TU Bergakademie Freiberg bestétigt und die Zustimmung
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zur Anfertigung einer Habilitation durch den Rat der Fa-
kultdt 2 verkindet.

Forschungstatigkeiten am Institut far
Experimentelle Physik

Das Labor der Gruppe ist mit einem Photoemissions-
spektrometer ausgestattet, welches die Untersuchung
der elektronischen Struktur hochentwickelter Materialien
mit Hochenergie und Lateralauflésung zuldsst. Das vor-
handene Photoelektronenspektrometer Escalab 250Xi
(siehe Abbildung 1) von Thermo Scientific (GrofBbritanni-
en) verflgt Uber eine Réntgenquelle mit Aluminiumanode
und Monochromator. Fir die Analyse isolierender oder
schlecht leitender Proben ist eine Elektronenquelle zur
Ladungskompensation vorhanden. Die Kombination aus
Linsensystem, Halbkugelanalysator und Detektor er-
maoglicht sowohl Kleinbereichs-XPS als auch bildgebende
Messungen.



Abbildung |: Photoelektronenspektrometer Escalab 250Xi von
Thermo Scientific mit Al-Anode (1), Monochromator (2), Halb-
kugelanalysator (3) und lonenquelle (4)

Im Rahmen der Zusammenarbeit mit Kooperations-
partnern aus St. Petersburg (loffe-Institut und Universitat
ITMO) wurden XPS-Untersuchungen an Graphen-Oxid
sowie reduziertem Graphen-Oxid durchgefihrt (siehe
Abbildung 2). Das Ziel dieser Untersuchungen war es,
eine einfache, leicht skalierbare sowie nicht-toxische Me-
thode zur Herstellung von Graphen aus Graphen-Oxid
mittels Niedertemperatur-Heizen (80°C) zu etablieren.
Die chemische Zusammensetzung an der Oberfliche
sowie die Qualitdt der erhaltenen reduzierten Graphen-
Oxid-Proben in Abhingigkeit des verwendeten Substra-
tes wurde mittels des PES-Spektrometers detailliert cha-
rakterisiert (vgl. Abbildung 2).

Zusétzlich zum vorhandenen XPS-Spektrometer wird
in naher Zukunft im Rahmen des Forschungsneubaus des
,<Zentrum fur effiziente Hochtemperatur-Stoffwandlung”
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Abbildung 2: XPS-Ubersichtsspektrum (links) sowie C Is (Mit-
te) und O Is (rechts) Rumpfniveau-Spektren des untersuchten
Graphen-Oxides (GO, schwarze Kurve) sowie der unterschiedli-
chen reduzierten Graphen-Oxid-Proben (rGO, rotes, blaues und
griines Spektrum). Abbildung entnommen aus Rabchinskii et al.:
Scientific Reports 8 (2018) 14154.

(ZeHS) ein neues Photoemissionsspektrometer ange-
schafft und in Betrieb genommen. Der Fokus liegt dabei
zum einen auf Probencharakterisierung mittels XPS bei
hohen Temperaturen und zum anderen auf Untersu-
chung der elektronischen Eigenschaften im Valenzband-
bereich mittel UV-Photoelektronenspektroskopie (UPS).
Des Weiteren wird mit dem neuen Spektrometer auch
winkelaufgeléste Photoelektronenspektroskopie méglich
sein, um zum Beispiel die Bandstruktur der untersuch-
ten Materialien zu studieren. Dieses Spektrometer stellt
eine Erweiterung der bereits am |EP vorhandenen spek-
troskopischen Méoglichkeiten dar und erdffnet im Rah-
men der studentischen Ausbildung neue Optionen und
Perspektiven.

Es wird sehr begrifit, dass Studenten an verwandten
Experimenten teilnehmen und die Moglichkeit in Be-
tracht ziehen, hierzu ihre Bachelor- oder Master-Arbeit
anzufertigen.

Weitere nationale und internationale
Forschungstatigkeiten

Forschungskooperation mit der
Physikalisch-Technischen Bundesanstalt
Zwischen der Physikalisch-Technischen Bundesanstalt
(PTB) und Herrn Dr. Friedrich Roth besteht bereits seit
mehreren Jahren eine enge Kooperation auf dem Gebiet
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Abbildung 3: (a) Schematische Darstellung des Standard- (orange) sowie des TRIB-Orbits (blaue Téne). Letzteres schlieBt sich nach drei
Umldufen im Speicherring und ist transversal sowohl im Ort als auch im Winkel vom Standardorbit separiert. (b, ¢, d) Querschnitt des
Elektronenstrahls wahrend des TRIB-Orbit-Single-Bunch-Betriebes, wobei bei (c) und (d) der zentrale Standard-Orbit nicht bevélkert ist.
(e) Vergleich der beiden Au-4f-Rumpfniveau-Spektren gemessen zum einen mit einen ARTOF-Spektrometer wahrend TRIB-Orbit-Single-
Bunch-Betrieb (schwarze Kurve) sowie zum anderen einem R4000-Analysator bei Normal-Multibunch-Betrieb (rote Kurve). Abbildungen

entnommen aus Arion et al.: Review of Scientific Instruments 89 (2018) 1031 14.

der Erforschung der elektronischen Eigenschaften ver-
schiedener Materialien mit Hilfe von Synchrotronstrah-
lung. Im Speziellen wurden in der Vergangenheit mit
Hilfe der iDEEAA-Endstation die elektronische Struktur
von organischen Heterostrukturen, welche Anwendung
in der Photovoltaik finden, sowie deren Degradation bei
Bestrahlung mit sichtbarem Licht untersucht. Dartber
hinaus wurden intensive Untersuchungen des Einflusses
der Endzustdnde auf den Photoemissionsprozess sowie
die Bandstruktur durchgefihrt.

Die PTB als nationales Metrologie-Institut mit wis-
senschaftlich-technischen  Dienstleistungsaufgaben  fuhrt
im Rahmen ihrer satzungsgemafBen Aufgaben u.a. For-
schungs- und Entwicklungsarbeiten auf dem Gebiet Ra-
diometrie und Spektrometrie mit Synchrotronstrahlung
durch. Die Forschungstatigkeit am Institut fir Experimen-
telle Physik der TU Freiberg im Rahmen der Professur
far Strukturforschung mit Freie-Elektronen-Rontgenlasern
(XFELs) und Synchrotronstrahlung beinhaltet die metho-
dische Weiterentwicklung der grundlegenden und appli-
kationsorientierten Elektronenspektroskopie mit Hilfe
von Synchrotronstrahlung.

Im Jahre 2018 konnte ein gemeinsames Projekt mit
Kollegen der Maschinengruppe des Helmholtz-Zent-
rums Berlin sowie der PTB mit einer Publikation in der
Zeitschrift Review of Scientific Instruments abgeschlossen
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werden. Mit Hilfe des iDEEAA-Spektrometers konnte er-
folgreich ein neuartiger Betriebsmodus sowie die Nutz-
barkeit fur Elektron-Flugzeitspektroskopie gezeigt werden
(siehe Abbildung 3). Hauptmerkmal dieses spezifischen
Betriebsmodus ist die Fullung des Speicherrings mit Elek-
tronen in zwei stabilen Orbits, wobei eines der beiden
Orbits sich erst nach drei Umldufen schlief3t (Transverse
Resonance Island Bucket — TRIB). Vorteil dabei ist, dass bei
Nutzung des TRIB-Modus im Single-Bunch-Betrieb die
Wiederholrate verkleinert wird (anstatt 160 ns im norma-
len Nutzerbetrieb jetzt 480 ns im TRIB-Modus) und so-
mit auch an Speicherringen mit kleinerem Umfang Flug-
zeitspektroskopie durchgefihrt werden kann. Weiterhin
ist es denkbar, einen Orbit mit nur einem Elektronenpa-
cket fur zeitaufgeldste Messungen zu beflllen, wahrend
der zweite Orbit mit vielen Elektronenpaketen befullt ist.

Forschungskooperation mit dem

Lawrence Berkeley National Laboratory

und der Advanced Light Source

Seit 2014 besteht zwischen Herrn Dr. Friedrich Roth und
Herrn Dr. Oliver Gessner, welcher eine Arbeitsgruppe
am Lawrence Berkeley National Laboratory in Berkeley lei-
tet, eine sich stetig weiterentwickeltente und vertiefende
Kooperation. Grundlage ist der Aufbau sowie die Nut-
zung von zwei neuartigen Endstations an der Advanced



Abbildung 4: Funktionsskizze des optisch induzierten Ladungs-
transfers an der Grenzfliche zwischen CuPc und C,,

Light Source (ALS). Beide Methoden befassen sich mit der
Untersuchung der Dynamiken von Ladungstransferpro-
zessen im Pikosekunden-Bereich, wobei der Fokus zum
einen auf der Réntgenphotoelektronenspektroskopie und
zum anderen auf Réntgenabsorptionsspektroskopie liegt.
In beiden Fallen wird zur Anregung der Probe ein mit der
ALS synchronisierter, externer Laser genutzt, mit dessen
Hilfe die Proben wahlweise mit Photonen der Wellen-
linge 1064 nm, 532 nm oder 355 nm bestrahlt werden
kénnen. Im Anschluss wird die Probe mittels der Roént-
genphotonen der ALS analysiert, wobei — begrenzt durch
die zeitliche Auflosung des Synchrotrons (ca. 60 ps) — der
zeitliche Versatz zwischen Laser Pump und X-ray Probe
variabel eingestellt werden kann.

In ersten Experimenten wurden die Dynamiken des
Ladungstransfers zwischen Phthalocyanine- und Cyp-Mo-
lekilen (ein Prototypsytem fir organische Photovoltaik)
untersucht. Dabei werden Licht im CuPc-Molekdl ab-
sorbiert und sogenannte Exzitonen (gebunden Elekt-
ron-Lochpaare) erzeugt, welche sich durch den moleku-
laren Festkorper zur Grenzfliche zum Cgo bewegen. Dort
kommt es zum Ladungstransfer und zur Ladungstrennung.
Exzitonen kénnen in verschieden Arten vorkommen
(Singlet- und Triplet-Exzitonen), welche sich vor allem
durch unterschiedliche Md&glichkeiten der Ladungserzeu-
gung unterscheiden. Mit den tr-XPS-Messungen an der
ALS hat unsere Arbeitsgruppe gemeinsam mit den Kolle-
gen aus Berkeley erstmalig Effizienzen zur Ladungserzeu-
gung aus Singlet- und Triplet-Exzitonern in CuPc-Cgp-He-
terostrukturen vermessen (siehe Abbildung 4). Entgegen
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der allgemeinen Vorstellung konnte nachgewiesen wer-
den, dass die sich langsam bewegenden Triplet-Exzitonen
signifikant mehr zur Gesamtladung beitragen als die sich
schnell bewegenden, aber kurzlebigen Singlet-Exzitonen.
Diese Ergebnisse stellen einen wichtigen Fortschritt beim
Verstdndnis der elektronischen Dynamiken dar, welche
die Basis fur neuartige, molekulare Elektronikkonzepte
sind.

Auf Grundlage eines positiv bewerteten ALS-Approved
Program (AP) werden bei regelmalligen Messzeiten in
den kommenden Jahren beide Methoden (tr-XPS und
tr-XAS) weiter verbessert und auf neue Stoffsysteme an-
gewendet. Ein Ziel ist es dabei, den Probenmanipulator
dahingehend zu verbessern, dass kondensierte Molekile
untersucht werden kénnen.

Forschungskooperation mit der AG Wurth bei
FLASH in Hamburg

Nachdem die Arbeitsgruppe erfolgreich bei Messungen
in Berkeley gezeigt hat, dass mittels zeitaufgeldster XPS
Ladungstransfer-Dynamiken untersucht werden kénnen,
wurde 2017 der Grundstein fur eine Kooperation mit
der Arbeitsgruppe Wurth der Universitdt Hamburg sowie
DESY gelegt. Grundlage dieser Kooperation ist, zeitauf-
geldste Photoemission an dhnlichen Ladungstransfer-Sys-
temen auch bei kirzeren Zeitskalen (100 fs — 10 ps)
unter Nutzung eines Freie-Elektronen-Lasers durchzu-
fuhren. Nach der erfolgreichen Begutachtung eines wei-
teren Proposals konnten im Mai 2018 bei einer zweiten
Messzeit am Freie-Elektronen-Laser in Hamburg (FLASH)
unter Nutzung der WESPE-Endstation erfolgreich der La-
dungstransfer zwischen Kupferphthalocyanine (CuPc) als
Elektrondonator sowie Cg als Elektronakzeptor auf Fem-
tosekunden-Zeitskala vermessen werden. Diese Arbeiten
stellen weltweit die ersten ihrer Art dar und bilden den
Grundstein fur weitere Messungen von Femtosekunden-
Dynamiken an Systemen jeglicher Art, bei denen nach
optischer Anregung ein Ladungstransfer stattfindet.

Forschungs- und Bautatigkeiten am
European XFEL

In der Metropolregion Hamburg ist in den letzten Jahren
eine internationale Forschungseinrichtung der Superla-
tive (siehe Abbildung 5) entstanden. Der Roéntgenlaser

21



JAHRESBERICHT INSTITUT FUR EXPERIMENTELLE PHYSIK 2018

European XFEL wird 27000 Lichtblitze pro Sekunde er-
zeugen, mit einer Leuchtstirke, die milliardenfach héher
ist als die der besten Rontgenstrahlungsquellen herkdmm-
licher Art. Damit erdffnet er vollig neue Forschungsmog-
lichkeiten. Wissenschaftlerteams aus der ganzen Welt
kénnen am European XFEL Strukturen im Nanobereich,
ultraschnelle Prozesse und extreme Materiezustinde un-
tersuchen. Die neue Forschungseinrichtung wird von der
European XFEL GmbH gebaut und betrieben. Die eigen-
standige Gesellschaft ist gemeinnitzig und kooperiert eng
mit ihrem Hauptgesellschafter, dem Forschungszentrum
DESY, und weiteren wissenschaftlichen Einrichtungen
weltweit. Von der neuen Forschungseinrichtung profitie-
ren die unterschiedlichsten naturwissenschaftlichen Ge-
biete, darunter Biologie, Medizin, Pharmazie, Chemie,
Materialwissenschaften, Physik, Astrophysik, Energiefor-
schung, Umweltforschung, Elektronik, Nanotechnologie
und Photonik.

Der groBte Rontgenlaser der Welt in Schenefeld bei
Hamburg produziert extrem starkes Rontgenlicht, aber
sehen konnte man den Strahl bislang nicht, denn Ront-
genlicht ist fir das Auge unsichtbar. Im Jahr 2018 haben
Forscher gemeinsam mit einem Fotografen den Euro-
pean XFEL-Réntgenstrahl im Bild festgehalten (siehe

Abbildung 6). Moglich war das, weil der Rontgenstrahl
den Stickstoff in der Luft zum Leuchten anregt, wenn die
Molekule seinen Weg kreuzen.

Die TU Bergakademie Freiberg hat im Juni unter
mafgeblicher Beteiligung von Mitgliedern der Arbeits-
gruppe eine bilaterale Kooperationsvereinbarung mit
dem European XFEL in Hamburg abgeschlossen. Kinftig
sollen Freiberger Studenten ihre Master- und Bachelorar-
beiten gemeinschaftlich in Freiberg und Hamburg anfer-
tigen kénnen. Dies erdffnet die einzigartige Moglichkeit,
dass Studenten bereits in ihrer Ausbildungsphase direkten
Zugang zu diesen weltweit einzigartigen Grof3geraten ha-
ben und Spitzenforschung betreiben kénnen.

Meilensteine und Highlights 2018

Im Februar 2018 erzeugte die Lichterzeugungsstre-
cke SASE3 in einem der unterirdischen Tunnel erstmals
Roéntgen-Laserlichtblitze. SASE3 wird zwei weitere Ex-
perimentierstationen versorgen, wobei der erste Nut-
zerbetrieb fur das Ende des Jahres 2018 geplant ist. Seit
der Inbetriebnahme und der Aufnahme des Forschungs-
betriebs am European XFEL im September 2017 haben
bereits 340 Wissenschaftler aus aller Welt die Anlage
fur ihre Forschungsvorhaben genutzt. Die erfolgreiche

Abbildung 5: European XFEL mit den drei Betriebsgelanden Schenefeld (Experimentierhalle), Osdorfer Born sowie DESY-Bahrenfeld: Die

Gesamtlinge der Anlage betrigt 3,4 km (© European XFEL).
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Inbetriebnahme der neuen Rontgenlichtquelle ist eine
Voraussetzung dafir, die Zahl der Nutzer im kommen-
den Jahr stark zu steigern.

Im Marz unterzeichneten Regierungsvertreter des
Vereinigten Koénigreichs, Deutschlands und der anderen
European XFEL-Vertragsparteien im Rahmen einer fei-
erlichen Zeremonie in der britischen Botschaft in Berlin
die Beitrittsdokumente. Somit wird Grofbritannien das
zwolfte Partnerland bei European XFEL.

Im Mai konnte schlieBSlich die dritte Lichtquelle der
Réntgenlaseranlage SASE2 wie geplant in Betrieb ge-
nommen werden. Die dritte Lichtquelle liefert Rontgen-
strahlung fur die Experimentierstationen MID (Materials
Imaging and Dynamics) und HED (High Energy Density
Science), die 2019 den Nutzerbetrieb aufnehmen sollen.
Die insgesamt drei Lichtquellen der Anlage, die zum Jah-
restag des ersten Lichts am European XFEL erstmals er-
folgreich parallel betrieben wurden, werden mindestens
sechs Instrumente mit Rontgenlicht versorgen. Jeweils
drei der sechs Instrumente kénnen gleichzeitig Rontgen-
strahlen fur Experimente erhalten.

Erstmals hat der European XFEL Elektronen auf eine
Energie beschleunigt, die hoher ist als in allen anderen
Freie-Elektronen-Rontgenlasern der Welt. Der supralei-
tende Linearbeschleuniger brachte Mitte Juli Elektronen
auf die Energie von 17,5 GeV (Giga-Elektronenvolt), das
ist die vorgesehene Soll-Energie des Beschleunigers.

Ende Juli hiel3 es an zwei neuen European XFEL-Ex-
perimentierstationen first light: Nachdem der Strahl-
blocker gedffnet war, erreichten die Rontgenlichtblitze
aus dem Tunnel die SQS (Small Quantum Systems) Expe-
rimentierstation in der Experimentierhalle in Schenefeld.
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Kurze Zeit spéter leiteten die Wissenschaftler den Strahl
auch zur benachbarten SCS (Spectroscopy and Coherent
Scattering) Experimentierstation. Jede wissenschaftliche
Experimentierstation am European XFEL dient bestimm-
ten Forschungszwecken. Die SASE3-Experimentierstatio-
nen sind auf Forschung mit etwas langwelligerem ,wei-
chen® Rontgenlicht ausgerichtet, wahrend die bereits seit
September im Nutzerbetrieb befindlichen SASEI-Stati-
onen ,hartes” Roéntgenlicht verwenden. Dabei konzen-
triert sich die neue SQS-Experimentierstation vor allem
auf Prozesse, die auf atomarer Ebene ablaufen, zum Bei-
spiel auf welche Weise und wie schnell Bindungen in Mo-
lekilen aufgebrochen werden oder was geschieht, wenn
Materialien viele ,Lichtteilchen” (Photonen) gleichzeitig
absorbieren. An der SCS-Experimentierstation werden
dagegen unter anderem Forscher arbeiten, die sich fur
schnelle Anderungen von Materialeigenschaften inter-
essieren, beispielsweise bei magnetischen Stoffen oder
Supraleitern. AuBerdem erdffnet SCS neue Einblicke in
chemische Reaktionen oder in die Wechselwirkung von
Materialien mit Licht.

Im Rahmen einer Kooperation mit dem European
XFEL, der Universitdit Hamburg sowie der Universi-
tat Wirzburg und der ITMO-Universitat St. Petersburg
konnte durch Mitglieder der Arbeitsgruppe eine Studie
Uber ultraschnelle Metallisierung in LaCoO; im Journal
Communications Physics, welches zur Nature Publishing
Group gehért, verdffentlicht werden. Mittels Soft-X-ray-
Spektroskopie an der O-K-Kante mit Femtosekunden-
Auflésung konnte ein neues spektroskopisches Werkzeug
etabliert werden, welches mafgeblich beim Verstandnis
der Eigenschaften von korrelierten Oxiden hilft.

Abbildung 6: Der Rontgenstrahl des European XFEL (© European XFEL / Jan Hosan)
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Abbildung 7: Photoelektronspektra des C-Is-Rumpfniveaus fiir a) SiC(001)-c(2 X 2) Rekonstruktion sowie b) eine Monolage, c) zwei Mo-
nolagen und d) drei Monolagen von Graphen gewachsen auf 3C-SiC gemessen bei drei unterschiedlichen Photonenenergien (siehe Aristov

et al.: ACS nano |13 (2018) 526).

Transnational Scientific and Education UniFEL
Center for Advanced Methods of Material
Research

Das internationale Wissenschafts- und Bildungs-Zentrum
UniFEL fur neuartige Methoden der Materialforschung
wurde 2015 an der ITMO-Universitat in St. Petersburg,
Russland gegriindet. Das Hauptziel des UniFEL-Center
liegt in der Vorbereitung und Praparation von Experimen-
ten an Freie-Elektronen-Réntgenlasern, vor allem am Eu-
ropean XFEL in Hamburg. Weiterhin steht die (Weiter-)
Entwicklung von neuen Forschungsmethoden mit hoher
Orts-, Energie- und Zeitaufldsung zur Untersuchung
der strukturellen sowie funktionellen Eigenschaften von
Nanoobjekten im Fokus.

Ein Kooperationsabkommen zwischen der ITMO-
Universitdt und der TU Bergakademie Freiberg wurde
mit dem Ziel abgeschlossen, einerseits gemeinschaftlich
zukUnftige Experimente an XFELs vorzubereiten und
durchzufiihren sowie andererseits ein bilaterales Ausbil-
dungsprogramm (sowohl Master als aus Ph.D.) anzubie-
ten. Das UniFEL-Center wird von Prof. Alexey Romanov
(ITMO-Universitat) und Prof. Serguei Molodtsov (TU
Bergakademie Freiberg, European XFEL) gefuhrt. Zusétz-
lich werden Studien zur Untersuchung der strukturellen
Eigenschaften von Nanoobjekten in einer engen Koope-
ration mit dem Joint Research Center (JRC) ,Materials
Science and Diagnostics in Advanced Technologies” (loffe-
Institut, St. Petersburg) realisiert.

Unter den Aktivitditen und Zielen des UniFEL-Cen-
ters sind folgende Kernkompetenzen von besonderer
Bedeutung:
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Abbildung 8: Schematische Darstellung der Bildung des Dia-
zoniumsalzes (a) und der kovalenten Modifikation des Graphen
unter Nutzung des erhaltenen Diazoniumsalzes (b).

* Charakterisierung und Erfassung der physikalischen
und chemischen Parameter wahrend der verschiede-
nen Entwicklungs- und Produktionsschritte von Nano-
strukturen sowie Nanoobjekten (Element-, Phasen-
und chemische Zusammensetzung, Parameter des
realen Kristalls, elektronische Eigenschaften, Defekt-
strukturen),

* Erfassung der atomaren Strukturen, der geomet-
rischen Grof3e/Form wie auch der elektronischen
Struktur basierend auf Messungen der Interaktion von
Nanoobjekten mit Elektronen und Réntgenlicht,

* Untersuchung der dynamischen Prozesse im Festkor-
per sowie an dessen Oberflaichen mit hoher zeitlicher
Auflésung,

* Organisation von internationalen Ausbildungspro-
grammen.
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Blockvorlesung in Hamburg (22.09. - 27.09.2019)

e

,,Materialforschung mit
Freie-Elektronen Rontgenlasern (XFELs)“

Wahlpflichtmodul im Master Angewandte
Naturwissenschaften (3 Leistungspunkte)

Abbildung 9: Ankiindigung der Blockvorlesung 2019 am DESY in Hamburg

Im Rahmen des Wissenschafts- und Bildungs-Zen-
trums UniFEL verstarkt Dmitrii Potorochin als erster
PhD-Student seit dem 18.09.2017 die Arbeitsgruppe.
Seine Arbeit tragt den Titel ,Self-aligned systems of sup-
ported nanoobjects: Synthesis and study of their atomic
and electronic structure® und befasst sich hauptsdchlich
mit spektroskopischen Messungen der elektronischen
Struktur verschiedenster Systeme. Hauptsdchlich fuhrt er
hierzu Messungen am Strahlrohr PO4 des Petra Il Spei-
cherrings in Hamburg durch. Fokus seiner Forschung ist
das epitaktische Wachstum von Graphen durch thermi-
sches Zerlegen von kubischem Siliziumkarbid unter Ultra-
Hochvakkuumbedingungen. Bereits in seinem ersten
Jahr als Doktorand war er maf3geblich an der Erstellung
eine Publikation in einem High-Impact-Journal Uber das
Layer-by-Layer-Wachstum von Graphen auf Siliziumkar-
bid beteiligt. Darin wurde mittels XPS, u-LEED, PEEM,
LEEM, ARPES und STM zu verschiedenen Zeitpunkten
wahrend der Herstellung des Graphens die Probe cha-
rakterisiert (vgl. Abbildung 7).

Ein weiteres Forschungsgebiet von Dmitrii Potoro-
chin ist die kovalente Funktionalisierung von Graphen
mittels Nutzung von organischen Farbstoffen, wobei das
Ziel darauf liegt, Graphen mit untypischen Eigenschaf-
ten auszustatten. Ein Beispiel dafiir ist die Anderung der
Kohlenstoffhybridisierung im Graphen von sp? zu sp’
nach Funktionalisierung. Diese Modifikation fihrt zum
Auftreten einer Bandlicke (,normales” Graphen ist me-
tallisch), was von Interesse bei der Nutzung von Graphen

fur elektronische Anwendungen ist. Als Methode fir das
kovalente Anbinden von organischen Komponenten wur-
de aufgrund ihrer Einfachheit die Diazonium-Chemie ge-
wihlt. Diese Technik basiert auf der Transformation einer
aromatischen Verbindung zu einem Diazoniumsalz, wel-
ches im Anschluss durch lichtangeregte Elektronen aus
dem Graphen reduziert wird. Dieser Reduktionsprozess
wird begleitet von der Bildung eines aktiven Radikales,
welches die Fahigkeit besitzt, eine Bindung zum Kohlen-
stoffatom des Graphens einzugehen (siehe Abbildung 8).

Weitere Information finden sich auf der Webseite des
UniFEL-Center: http.//unifel.ifmo.ru/en/

Lehre in Hamburg

Ankiindigung Blockvorlesung 2019

Die néchste Blockvorlesung ,Materialforschung mit Freie-
Elektronen-Réntgenlasern  (XFELs)* ist vom 22. bis
27. September 2019 in Hamburg geplant (siehe Abbil-
dung 9). Die Vorlesungsreihe fuhrt ein in die konventi-
onellen und ultrahoch-zeitaufgeldsten spektroskopischen
Methoden und Methoden zur Bestimmung der struktu-
rellen Eigenschaften:

¢ |nelastische und resonante Rontgenstreuung,

* Rontgenemissionsspektroskopie,

* Rontgenabsorptionsspektroskopie,

* Photoelektronenspektroskopie,

* Rontgenmikroskopie,
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* Kohérente Rontgendiffraktion,
* Photonenkorrelationsspektroskopie,
* Rontgenholographie.
Die Anwendung der genannten Methoden wird wahrend
den Fihrungen durch den weltersten Freie-Elektronen-
Réntgenlaser FLASH bei DESY illustriert. Es wird au-
Berdem einen Besuch des European XFEL geben. Die
Studierenden erlangen vertiefte Kenntnisse des Aufbaus
und der Anwendung der neuesten Generation von Rént-
gen-Lichtquellen, den Freie-Elektronen-Réntgenlasern.
Diese erzeugen Rontgenstrahlung mit sehr hoher Brillanz.
Die Studierenden lernen Messmethoden kennen,
bei denen ultrakurze Laserlichtblitze im Rontgenbereich
bis zu hunderttausendmal in der Sekunde und mit einer
Leuchtstarke, die milliardenfach hoher ist, als die der
besten Roéntgenstrahlungsquellen  herkdmmlicher  Art,
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eingesetzt werden. Freie-Elektronen-Réntgenlaser wer-
den in der Materialforschung und -entwicklung von ka-
talytischen, magnetischen sowie biologischen Stoffen und
Hybrid-Strukturen benutzt. Verschiedene experimentelle
Methoden und ihre besonderen Moglichkeiten, die nur
mit  Freie-Elektronen-Réntgenlasern realisiert werden
kénnen, werden dargestellt und detailliert erldutert. Die
Studierenden sollen mit Hilfe des Moduls in die Lage ver-
setzt werden, die hier kennengelernten Methoden im
spateren Berufsleben bei Bedarf mit zu berlcksichtigen
und gleichzeitig erste Erfahrungen in einer internationalen
Grofforschungseinrichtung sammeln.

Unterbringung im DESY-Géstehaus, Fahrt- und Uber-
nachtungskosten werden Ubernommen. Die Studenten
kénnen sich gerne bis zum 16.08.19 registrieren bei:
friedrich.roth@physik.tu-freiberg.de
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Die Aufmerksamkeit der modernen Gesellschaft ist im-
mer mehr auf Technologien, welche die Entstehung von
Ozon, die Emission von Treibhausgasen und die Verwen-
dung fossiler Brennstoffe reduzieren, konzentriert. Ther-
moelektrische (TE) Geréte (TEG) sind Halbleitersysteme,
die Abwdrme in elektrische Energie umwandeln. Sie ha-
ben das Potenzial, wichtige Beitrdge zur Reduzierung der
CO;- und Treibhausgasemissionen zu leisten. Festkdrper-
energieumwandlung hat ein grof3es technologisches Po-
tenzial hinsichtlich ihrer Einfachheit im Vergleich zu Sys-
temen, die zweiphasige (Gas/Flssigkeit) Arbeitsfluide
komprimieren und expandieren missen. Der Vorteil von
TEG gegentber herkdmmlichen Systemen basiert auf ih-
ren kleinen Dimensionen, ihrer Robustheit und den kur-
zen Reaktionszeiten. Zwei wichtige Wege fihren zur er-
folgreichen Anwendungen der TEG: (i) die Verbesserung
der intrinsischen Effizienz von TE-Materialien, (ii) ihre Ein-
satzoptimierung [1].

Der Seebeck-Effekt wurde 1821 entdeckt. Auf ihm
In Abbil-
dung | ist ein thermoelektrisches Modul dargestellt.
Wird die obere Anschlussstelle des p/n-Uberganges

beruht thermoelektrische Stromerzeugung.

aufgewdrmt und die untere abgekihlt (somit wird ein
Temperaturgradient erzeugt), entstehen Elektron/Loch-
Paare am warmen Ende des Systems. Sie absorbieren
die Wiarme, geben sie am kalten Teil des Moduls ab und
rekombinieren dabei. Ein Spannungspotenzial (Seebeck-
spannung), das den Loch-/Elektronenfluss treibt, ist durch
die Temperaturdifferenz zwischen den heif3en und kalten
Enden des TE-Moduls erzeugt.

Um die Effizienz des Prozesses zu erhdhen braucht
man Materialien, die: (i) gute elektrische Leiter, (ii) aber
schlechte Wirmeleiter sind (der Temperaturgradient
muss stabil aufrechterhalten bleiben) und (iii) vor allem
einen grofen Seebeck-Effekt aufweisen. Die gleichzeitige
Optimierung dieser drei Parameter ist durch ihre wech-
selseitige Abhédngigkeit von den elektronischen Eigen-
schaften des Materials erschwert: Das Arbeitsfluid (Elek-
tronen) leitet elektrischen Strom sowie ,unerwlnscht”
auch Warme, der Seebeck-Effekt nimmt hingegen mit
zunehmender elektrischer Leitfahigkeit ab [2].

Die Leistung eines TE-Materials ist durch einen di-
mensionslosen Gutefaktor zT = S2T/pk beschrieben,
wobei S, p, k und T die Thermokraft, der elektrische
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Heat flow, Q

Abbildung |: Schematische Darstellung eines thermoelektri-
schen Moduls zur Stromerzeugung (Seebeck-Effekt) [2]

Widerstand, die Warmeleitfahigkeit und die absolute
Temperatur sind. Prinzipiell gibt es keine theoretische
Obergrenze fur zT. Allerdings gibt es bis jetzt keine be-
kannten TE-Materialien, die einen Gitefaktor zT > 3
aufweisen [3]. Die Definition des Gutefaktors bedeutet
aber, dass ein Material mit einem hohen zT zu finden
eine Herausforderung ist, da sich hohe Thermokraft, gute
elektrische und schlechte Warmeleitfahigkeit sehr schwer
gleichzeitig erflllen lassen. Dotierte Isolatoren zeigen oft
hohe Thermokraft, hohe elektrische Leitfahigkeit wieder-
um liegt in Metallen vor. Eine hohe elektrische Leitfahig-
keit mit einer gleichzeitigen geringen Warmeleitfahigkeit
impliziert aber eine schwache Elektronenstreuung und
starke Phononenstreuung.

Anfang 1960 wurden PbTe und dotiertes Bi,Tes ent-
deckt, die ersten TE-Materiale mit relativ hohen zT (siehe
Abbildung 2) [4, 5]. Bis zum Ende des vorigen Jahrhun-
derts gab es grof3e Fortschritte in der Entwicklung von
TE-Materialen. Mitte 1990 konnte man erste Thermo-
elektrika mit zT > | synthetisieren. Ebenso wurden fur
SnSe-Kristalle Gutefaktoren zT bis zu 2,6 berichtet [6].
Derzeit gibt es mehrere Hauptprinzipien auf denen die
Suche nach neuen TE-Materialen basiert. In diesem Zu-
sammenhang sind die sogenannten Kéfigverbindungen
(z.B. geflilite Skutterudite und Clathrate) von besonde-
rem Interesse (siehe Abbildung 2). In solchen Materialien
gibt es chemisch schwach gebundene Atome, die sich in
den groB3en Hohlrdumen der GerUststruktur befinden.
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Abbildung 2: Leistungsparameter zT der in den letzten Jahren
synthetisierten Hochleistung TE-Materialien in Abhangigkeit von
der Temperatur [7]

Sie streuen die Phononen und fihren daher zur Er-
niedrigung der Warmeleitfahigkeit. Dabei bleibt aber die
elektrische Leitfahigkeit unverdndert, da sie durch das
chemisch kovalent-gebundene Gerist stattfindet [7].
Schlechte Wérmeleitfahigkeit (durch erhdhten Anteil von
optischen Phononen mit kleinen Gruppengeschwindig-
keiten) und hohe zT-Werte zeigen auch Verbindungen mit
grof3en Elementarzellen (z.B. Zintl-Phasen: Yb;MnSb,,,
Yb,GaSbs, SrZnSb, usw. [2]). Das dritte Konzept sugge-
riert die Erhéhung von §2/p durch Quantenbegrenzungs-
effekte in niedrig-dimensionalen Systemen: Eine Verklei-
nerung der Partikelgréf3e in Richtung Nanoskala fihrt zur
Aufspaltung und Verengung der Zustandsdichte und zur
dramatischen Erhdhung von Phononen-Grenzflichen-
streuung [8]. Basierend auf diesem Prinzip wurde zT > 3
bei 600 °C in einem PbTe/PbTeSe ,Quantum Dot Super-
lattice” erreicht [9].

Besonderes Augenmerk gilt der Tatsache, dass die
TE-Materialien fur eine potenzielle industrielle Anwen-
dung einen hohen Schmelzpunkt besitzen sollten, sie
sollten im Betriebstemperaturbereich strukturell stabil
und leicht herstellbar sein und zusétzlich sollten die Be-
standteile der Materialien ausreichend verbreitet und vor
allem billig sein. In dieser Hinsicht sind TE-Materialien,
die teure Elemente wie Tellur, Seltene Erden und Edel-
metalle enthalten, nicht die besten Kandidaten fir den
allgemeinen Gebrauch. In diesem Zusammenhang steigt
das Interesse an weit verbreiteten, billigen, schwefelhalti-
gen, natirlichen und kinstlich erzeugten Mineralien. Die
jungsten Untersuchungen zeigen, dass unerwartet hohe
zT-Werte auch bei einfachem Pyrit (FeS,, zT = 0,4 bei
270°C [10]), Galenit (PbS, zT = 0,3 bei 600°C [I17),
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Abbildung 3: Links: Eigene Messungen des elektrischen Widerstandes bei hohen Temperaturen (#1) sowie Messungen am MPI CPfS
(#2) und Literaturdaten. Rechts: Eigene Messungen des Seebeck-Effekts (#3) zusammen mit Tieftemperaturdaten vom MPI CPfS (#1 und

#2) sowie Literaturdaten.

Chalkosin (Cu,.,S, zT = 1,6 bei 700°C [12]) oder modi-
fiziertem Tetraedrit (Cu,,,MxSb,S3, zT = 0,9 bei 400°C
[13]) erreicht werden konnen.

Nach langjahriger Zusammenarbeit mit dem Max-
Planck-Institut fir chemische Physik fester Stoffe in Dres-
den, besitzt die AG Kristallphysik seit dem Frithjahr 2018
ein ZEM-3 Messgerdt (siehe groBes Bild auf S. 27) zur
Messung des elektrischen Widerstands und des See-
beck-Effekts bei hohen Temperaturen, welches die Cha-
rakterisierung selbstsynthetisierter Materialien hinsichtlich
ihrer thermoelektrischen Eigenschaften und technischen
Potenziale ermdglicht. Erste Untersuchungen an Pyriten
(FeS,) sind in Abbildung 3 dargestellt.
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METHODISCHES KOMPETENZZENTRUM
ELEKTRONIKMATERIALIEN

Das Methodische Kompetenzzentrum Elektronikmateri-
alien (MKEM) wurde im Rahmen der Sdchsischen Lan-
desexzelleninitiative ,Funktionales Strukturdesign neuer
Hochleistungswerkstoffe durch atomares Design und
Defekt-Engineering” (ADDE) im Jahr 2009 gegrindet.
Organisatorisch wurde das MKEM an die Institute Expe-
rimentelle Physik und Elektronik- und Sensormaterialien
angegliedert. Seit Ablauf der Projektzeit der Landesexzel-
lenzinitiative im Februar 2014 wird das MKEM als eigene
Einheit im Institut far Experimentelle Physik unter persén-
licher Férderung von Prof. Dr. Dirk C. Meyer fortgefuhrt.
Seit dem Beginn in 2009 leitet Frau Dr. Barbara Abend-
roth das MKEM. Aufgaben, die sie als Leiterin des MKEM
wahrnimmt, sind zum einen die Laborleitung des ZRL
sowie die Vertretung des IEP im Leitungsgremium des
Zentralen Reinraumlabors (ZRL). Zum anderen ist Frau
Abendroth sowohl fur das IEP als auch das ZRL Ansprech-
partner fir interne und externe Kooperationspartner.
Innerhalb der TU Bergakademie Freiberg koordiniert
das MKEM den Zugang zu den Anlagen des Zentralen
Reinraumlabors (ZRL) und bietet Unterstitzung bei der
Planung und Durchfihrung der Prozessierung dinner
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Schichten und mikroelektronischer Bauelemente im ZRL.
Zum anderen wirkt das MKEM als institutsibergreifende
Schnittstelle zwischen den Betreibern einzelner Gerdte —
insbesondere im ZRL — und potenziellen Nutzern.

Fur das 2015 vom Deutschen Wissenschaftsrat be-
willigte Zentrum fur effiziente Hochtemperatur-Stoff-
wandlung (ZeHS) dienten die Kompetenzzentren, die
innerhalb der Landesexzellenzinitiative ADDE auf un-
terschiedlichen Fachgebieten fir die gesamte TU Ber-
gakademie eingerichtet wurden, als Vorbild fur die Ko-
ordinationsstellen Materialien und Eigenschaften sowie
Material- und Bauteil-Simulation des ZeHS. Seit August
2016 laufen die Planungen fur den Forschungsneubau,
der das ZeHS beherbergen soll, auf Hochtouren. Fur
diese Planungen, die Arbeitsgruppen aus allen Fakultdten
involvieren, Ubernimmt Frau Abendroth den Austausch
und die Koordination zwischen den zukinftigen Nutzern
einerseits sowie dem Bauherren (SIB, Freistaat Sachsen)
und Architekten und Fachplanern andererseits.

Das Zentrale Reinraumlabor wird an der TU Bergaka-
demie Freiberg gemeinschaftlich von den Instituten Elekt-
ronik- und Sensormaterialien, Experimentelle Physik und
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Abbildung 2: Die Resultate der Lithographie werden am Mikroskop im ZRL iiberpriift.

Angewandte Physik betrieben. Die Direktoren dieser Ins-
titute Prof. Yvonne Joseph, Prof. Dirk C. Meyer und Prof.
Johannes Heitmann bilden zusammen mit der Leiterin
des MKEM Dr. Barbara Abendroth das wissenschaftliche
Leitungsgremium. Der Reinraum verfugt tber 300 m?
Reinraumflache in den Klassen 5-7 (ISO EN DIN 14644).
Alle relevanten Halbleiter-Fertigungsprozesse zur Her-
stellung von Teststrukturen stehen hier fur die Material-
entwicklung und Materialphysik zur Verfigung.

Neben den Forschungsarbeiten ist die studentische
Ausbildung ein wichtiger Schwerpunkt des ZRL. Alle
Studenten der Vertiefungsrichtungen Festkdrperphysik
und Halbleitertechnik und Photovoltaik der Angewand-
ten Naturwissenschaft sowie die Studenten der Elektro-
nik und Sensormaterialien absolvieren ein Praktikum im

ZRL. Das MKEM betreut zahlreiche Graduierungsarbei-
ten, wahrend derer Studenten und Doktoranden weite-
re praktische Erfahrungen im Reinraum sammeln. Gerne
nutzen auch Schilergruppen die Moglichkeit, sich das
Arbeitsumfeld in einem Reinraum anzuschauen. Dieses
Angebot des MKEM wird regelmédfig von sdchsischen
und Uberregionalen Schulen wahrgenommen, so z.B.
auch im Rahmen des alljdhrlichen Girlsday. Impressio-
nen von diesem Tag sind in den Abbildungen gezeigt. Die
Schilerinnen absolvieren Versuche zur Herstellung von
MOS-Kondensator-Strukturen. Dieses Schilerpraktikum
entspricht einer Kurz-Version des Halbleiter-Praktikums,
welches die Studenten der Angewandten Naturwissen-
schaft und der Nanotechnologie Uber ein volles Semester
ablegen.
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METHODISCHES KOMPETENZZENTRUM

ENERGIEMATERIALIEN

Das Kompetenzzentrum Energiematerialien setzt etab-

lierte und moderne Methoden der Kristallographie, der

Kristallochemie und Elektrochemie zur Schaffung neuer

technologischer Ansdtze und Lésungen im Bereich der

Energiewandlung und -speicherung ein. Zudem bulndelt

es die Forschungsinfrastruktur zur Untersuchung der

kristallographischen Struktur einkristalliner Materialien.

Mit besonderem Schwerpunkt werden Materialien mit

komplexen strukturellen Feinheiten auf atomarer Skala,

modulierte Strukturen und aperiodische Kristalle bearbei-
tet, wobei die N-dimensionale Kristallographie und rént-
genographisch bestimmte Elektronendichten besondere

Akzente setzen.

Vorhandene experimentelle und theoretische Kom-
petenzen beziehen sich auf:

* die Kristallstrukturbestimmung (FIB-Praparation von
Einkristallen, Orientierungsbestimmung, Rontgenein-
kristalldiffraktometrie, réontgenographische Elektronen-
dichtebestimmung, N-dimensionale Kristallographie,
Maximum-Entropy-Methode),

e die elektrochemische Charakterisierung (mehrere
Gloveboxen, Tubandt-Methode bei einstellbarer
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Temperatur, Impedanzspektroskopie, Cyclovoltam-
metrie, Zellzyklierung) und
¢ die Anwendung theoretischer Methoden der Kristallo-
chemie und Kristallphysik (geometrische und topo-
logische Methoden, z.B. Voronoi-Dirichlet-Partiti-
onierung in ToposPro, Bond-Valence-Methode und
Strukturmodellierung mittels Dichtefunktionaltheorie).
Insbesondere bilden experimentell bestimmte Elektro-
nendichten die Schnittstelle zu theoretisch berechneten.
Damit versteht sich das Kompetenzzentrum als Mittler
zwischen den theoretischen und experimentellen Arbei-
ten des IER indem es den Zusammenhang zwischen der
elektronischen Struktur und den chemischen bzw. physi-
kalischen Eigenschaften herstellt. Im Fokus der Arbeiten
stehen Materialien aus den Bereichen der Energie- und
Stoffwandlung: Chalkogenide, intermetallische Phasen
und organische Verbindungen. So wurden zuriicklie-
gend neben methodischen Arbeiten zur Rontgendiffrak-
tometrie insbesondere Materialien fir Elektroden und
Festelektrolyte fur neuartige Ansdtze elektrochemischer
Energiespeicher, pyroelektrische Kristalle und Farbstoffe
fur organische Solarzellen bearbeitet.



Topologische Untersuchungen

Zum Auffinden von Materialien fur neue Konzepte elek-
trochemischer Energiespeicher werden seit 2014 ver-
schiedene Methoden der Kristallochemie eingesetzt und
miteinander kombiniert (Nestler, et al. Chem. Mater.
31 (2019) 737). Ein leistungsstarker Ansatz ist die Voro-
noi-Dirichlet-Partitionierung. Diese ermdglicht die Unter-
suchung und Systematisierung von Kristallstrukturen und
erlaubt die Durchfihrung von Data-Mining. Eine Kristall-
struktur kann dadurch in atomare Domanen, sogenannte
Voronoi-Dirichlet-Polyeder (VDP), zerlegt werden. Jeder
VDP ist durch sein Volumen, seine Flachen, Ecken und
Kanten charakterisiert, wobei diese als die chemischen
Eigenschaften Atomgréfe, Bindungsstarke, strukturimma-
nente Leerstellen und Kandle interpretiert werden kon-
nen. Das Programmpaket ToposPro (http:/ftopospro.com)
nutzt diesen Ansatz und erlaubt, ganze kristallographische
Datenbanken damit zu bearbeiten. Eine Anwendung
besteht beispielsweise im Auffinden charakteristischer
Netzwerke, die im Falle von lonenleitermaterialien das
lonenleitfdhigkeitsnetzwerk ~ darstellen.  Entsprechende
Untersuchungen erfolgten im Rahmen der BMBF-Ver-
bundprojekte  CryPhysConcept  (03EK3029A)  und
R2RBattery (03SFO542A) zum Auffinden von Na- und
Al-lonenleitern. Falk Meutzner, der diese Methode insbe-
sondere fur die Bearbeitung von lonenleitern einsetzt, ist
seit 2016 offizieller ToposPro-Experte.

Aktuelle Projekte

Seit 2017 besteht eine Institutspartnerschaft mit der Si-
birischen Regionalabteilung der Russischen Akademie der
Wissenschaften in Nowosibirsk. Die Alexander von Hum-
boldt-Stiftung férdert im Rahmen des Alumni-Programms
bis 2019 die Forschungskooperation zum ,Development
of Phosphorus-Carbon Nanotube Materials for Energy
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Storage Devices — PhosCar"”. Projektleiter auf deutscher

Seite ist Prof. Dr. Dirk C. Meyer, auf russischer Seite Prof.
Dr. Vladimir Fedin, Institutsdirektor des Nikolaev Institute
of Inorganic Chemistry in Nowosibirsk (NIIC), akademi-
sches Mitglied der Russischen Akademie der Wissenschaf-
ten und Humboldt-Fellow in den Jahren 1992 und 1997.
Projektkoordinatoren auf deutscher Seite sind Dr. Anas-
tasia Vyalikh und Dr. Tilmann Leisegang. Im Fokus des
Projekts stehen die Entwicklung und Untersuchung che-
mischer Prozesse und Strukturverdnderungen an Phos-
phor-Kohlenstoff Nanohybrid-Elektrodenmaterialien fur
Li-, Na- und Al-lonenbatterien. Fir die In-situ-Charakte-
risierungen mittels NMR wurde ein Messaufbau am IEP
entwickelt und an Li-lonen-Akkumulatoren getestet, die
das NIIC herstellt. Neben der Réntgenanalytik kommt
ebenso die elektrochemische Impedanz-Spektroskopie
zum Einsatz, um ein tieferes Verstandnis der Strukturver-
anderungen zu ermdglichen.

Im September 2016 wurden die Arbeiten im Rahmen
des BMBF-Verbundprojekt R2RBattery begonnen. Ziel
ist es, ein Post-Lithium-Energiespeichersystem auf Basis
hochvalenter lonen in Kooperation mit lokalen Industrie-
und Forschungspartnern zu entwickeln und maf3igeschnei-
derte Ldsungen fir deren potenzielle groftechnische
Produktion zu erarbeiten. Bis 2019 arbeiten insgesamt
vier Verbundpartner unter Leitung der TU Bergakademie
Freiberg (Koordinator: Prof. Dr. Dirk C. Meyer, Projekt-
manager: Dr. Tilmann Leisegang) an der Umsetzung die-
ser neuen Post-Lithium-Ansétze fir die elektrochemische
Energiespeicherung und damit an der Ausarbeitung von
Ergebnissen des Projekts CryPhysConcept.

Kolloquien und Konferenzen
Das Kompetenzzentrum organisiert ebenso Kolloquien,

Workshops und Tagungen zu einschldgigen Themen.
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Abbildung 1: Mit kristallographischen Methoden zu neuen
Energiematerialien

Am 7. Juni 2018 fand das Fachkolloquium zum Thema
,Materialforschung im Kontext der Energiewende: Neue
Batterien und die Abwdrmenutzung von morgen” statt
(siehe S. 78). Das Kolloquium wurde gemeinsam vom
Institut fur Experimentelle Physik und der Séchsischen
Akademie der Wissenschaften zu Leipzig (SAW) ausge-
richtet und war in den 69. BHT — Freiberger Universitats-
forum der TU Bergakademie Freiberg eingebettet. Das
eintdgige Kolloquium mit insgesamt 14 Vortrdgen wid-
mete sich zwei wichtigen Herausforderungen der Ener-
giewende: der Speicherung elektrischen Stroms und der
Niedertemperatur-Abwéarmenutzung.

Zurickliegend wurde die International Freiberg Con-
ference on Electrochemical Storage Materials (EStorM,
www.estorm.de) etabliert. Wahrend die erste EStorM
(2013) alle Komponenten einer Batterie beleuchtete,
adressierte die zweite (2015) besonders Ressourcenas-
pekte der eingesetzten Materialien, das Batterierecycling
und Post-Lithium-Konzepte. Wahrend der dritten EStorM
(2017) standen Festkorperelektrolyte und Festkdrperbat-
terien im Vordergrund. Anldsslich der Veranstaltungen
wurden Konferenz-Proceedings herausgegeben. Artikel
der ersten beiden Bdnde zdhlten mehrfach hintereinan-
der zu den ,Most read this month“. Insgesamt wurden die
beiden Proceedings (AIP Conf. Proc. 1597 (2014) und
AIP Conf. Proc. 1765 (2016)) bisher mehr als 23 000 Mal
gelesen.

Aus diesem Grund wurde anldsslich der dritten
Konferenz ein weiteres Buch, diesmal durch den Wis-
senschaftsverlag De Gruyter von den Editoren Dirk C.
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Abbildung 2: Dr. Tilmann Leisegang bei Arbeiten an einer
Batteriezelle in der Glovebox

Meyer, Tilmann Leisegang, Hartmut Stdcker und Matthias
Zschornak herausgegeben. Auf mehr als 400 Seiten gibt
das Buch mit dem Titel ,Electrochemical Storage Materi-
als — From Crystallography to Manufacturing Technology*
Einblicke in aktuelle Entwicklungen der elektrochemi-
schen Energiespeicherung.

Verschiedenes

Die Arbeiten im Zusammenhang mit dem Kompetenz-
zentrum wurden in zahlreichen wissenschaftlichen Arti-
keln publiziert und auf verschiedenen Konferenzen welt-
weit vorgestellt, darunter die Jahrestagung der Deutschen
Gesellschaft fur Kristallographie in Essen, die Frithjahrsta-
gung der Deutschen Physikalischen Gesellschaft in Berlin,
das Stuttgarter Energiespeichersymposium, der Annual
World Congress of Smart Materials in Osaka (Japan), das
International Symposium on Systems with Fast lonic Trans-
port in Minsk (Weil3russland), der BHT — Freiberger Uni-
versitdtsforum in Freiberg, das European Crystallographic
Meeting in Oviedo (Spanien) und das Meeting of the Young
Crystallographers in Aachen.

Zudem beteiligte sich das IEP ein weiteres Mal an der
Hannover Messe (siehe S. 77). Dort wurden auf dem
Gemeinschaftsstand ,Forschung fur die Zukunft® der Lan-
der Sachsen, Sachsen-Anhalt und Thiringen die Batterie-
forschungsaktivititen unter dem Titel , Aluminium-lonen
Batterien — Post-Lithium Konzepte® Forschungsaktivita-
ten des IEP présentiert, Labormuster elektrochemischer
Speicher ausgestellt und fir Forschungsdienstleistungen
zu elektrochemischen Energiespeichern geworben.



Im Rahmen der Offentlichkeitsarbeit wurde in Zu-
sammenarbeit mit der Cinector GmbH eine Animation
(https:/lyoutu.belyWYzANBILUQ) erstellt, die die Identi-
fizierung und Praparation neuer Batteriematerialien ver-
anschaulicht, den Zielen des Projekts R2RBattery ent-
sprechend. Ferner wurden die Forschungsaktivitdten zu
elektrochemischen Energiespeichern auch im Rahmen
der Sendung ,Elektroland Sachsen” des Nachrichtensen-
ders n-tv einer breiten Offentlichkeit kommuniziert.

Als Mitglied des Energy Saxony e.V. wurde an der
Mitgliederbefragung zu Schwerpunkten und Koopera-
tionen im Energiebereich teilgenommen sowie an der
Kompetenzbroschire der Wirtschaftsférderung Sachsen
,Energieinnovationen aus Sachsen” mitgewirkt.

Die vielfdltigen Aktivititen fuhrten auch dazu, mit
Unternehmen in Kontakt zu kommen und gemeinsame
Forschungs- und Entwicklungsvorhaben vorzubereiten.
Es wurden verschiedene Projektantrage (national/europa-
isch) zur Férderung eingereicht.

Aufgrund intensivierter experimenteller Arbeiten so-
wie der Diversifizierung von Materialien und elektroche-
mischen Charakterisierungsmethoden wurde ein eigen-
standiges und groBeres Chemielabor bezogen, welches
ausschlief3lich fur Arbeiten zu elektrochemischen Energie-
speichern genutzt wird.

SchlieBlich wurde eine studentische Arbeit von Luis
Wolf zum Thema ,Batterien der ndchsten Generation:
die Nutzung groBer Datenmengen fir neue Energie-
speicherkonzepte” angefertigt und von Falk Meutzner
betreut.

Internationale Vernetzung
Die wéhrend der EStorM2017 ausgebauten Kontakte
nach Singapur zum Department of Materials Science and
Engineering, Gruppen Prof. Stefan Adams und Prof. Pie-
remanuele Canepa, der National University of Singapore
mindeten bereits in einen gemeinsamen Artikel (Meutz-
ner et al., Phys. Sci. Rev. 4 (2018) 20180044). Hier be-
zieht sich die Zusammenarbeit auf die Anwendung der
dort entwickelten Software zur Berechnung von Bond-Va-
lence-Site-Energy (BVSE) zum Auffinden potenzieller Fest-
korperelektrolyte sowie der gemeinsamen Diskussion zu
Aluminium-lonenleitern.

Weitere Arbeiten erfolgten in Zusammenarbeit mit
Prof. Perla Balbuena von der Texas A&M University (Col-
lege Station, USA) und mit Dr. Damien Monti vom Institut
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de Ciencia de Materials de Barcelona (Spanien): Zschor-
nak et al., Phys. Sci. Rev. 3 (2018) 201701 I |, Meutzner
et al., Phys. Sci. Rev. 4 (2018) 20180044.

Die erfolgreiche Zusammenarbeit mit dem Samara
Center for Theoretical Materials Science, Arbeitsgruppe
Prof. Vladislav Blatov, wurde auch in 2018 weiter ver-
stetigt. Wahrend der Forschungsaufenthalte bereitete
Tilmann Leisegang erneut gemeinsame Projektantrage
zu Festelektrolyten und Kathodenmaterialien fir Post-
Lithium-Batterien vor und arbeitete gemeinsame Publika-
tionen aus (z. B. F. Meutzner et al, Phys. Sci. Rev. 4 (2018)
20180044). Ein Erfolg bildete die durch das German-
Russian Interdisciplinary Science Center (GRISC) bewil-
ligte Forderung eines einmonatigen Aufenthaltes von
Dr. Roman Eremin (Senior Scientist des SCTMS) im zu-
rlckliegenden Berichtsjahr. Das Projekt zielte auf die
Kombination experimenteller und theoretischer Me-
thoden zur Untersuchung von Materialien fur Al- und
Na-lonen-Batterien.

Die finanzielle Unterstitzung der Arbeiten des Kom-
petenzzentrums erfolgte im Rahmen des BMBF-Verbund-
projekts R2RBattery (03SF0542A), PhosCar, G-RISC
(P-2018a-9) und Sinergy (SAB 100256790).

Abbildung 3: Graphische Darstellung der Voronoi-Dirichlet-Par-
titionierung und Bond-Valence-Site-Energy-Berechnung zum Auf-
finden von Leitfahigkeitsnetzwerken in Festelektrolytmaterialien
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FREIBERGER ZENTRUM FUR

PYROELEKTRIZITAT

Nach Schatzungen unterschiedlicher Energieagenturen
und Institutionen gehen heutzutage weltweit mehr als
72 % des fur die technische Nutzung gewandelten Ener-
gieaufkommens in Form von Abwérme verloren. Das
entspricht einer Energiemenge von 246 EJ oder 68 PWh
und damit etwa dem Dreifachen des europédischen Pri-
marenergiebedarfs. 63 % der Abwdrme fillt bei Tempe-
raturen unter 100 °C an. Diese thermische Energie geht
ungenutzt als sogenannte Niedertemperaturabwarme
verloren.

Das vom Institut fur Experimentelle Physik initiierte
und von Dr. Hartmut Stocker geleitete ,Freiberger Zent-
rum fir Pyroelektrizitit" (FZP) hat sich zum Ziel gesetzt,
diese sogenannte Niedertemperaturabwédrme nutzbar
zu machen. Im Fokus der Arbeiten stehen die wissen-
schaftliche Untersuchung, Entwicklung und technische
Erprobung innovativer Ansdtze zur Nutzung von Nieder-
temperaturabwédrme fur Energie- und Stoffwandlungs-
prozesse durch Anwendung neuartiger pyroelektrischer
Funktionsmaterialien.

Wesentliches Know-how und eine breite Infrastruk-
tur zu pyroelektrischen Materialien wurden im Rahmen
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verschiedener Projekte und Kooperation mit lokalen und
internationalen Partnern innerhalb der vergangenen zehn
Jahre aufgebaut und im FZP geblndelt. Wichtige Meilen-
steine waren:

* 2007: Pyroelektrische Rontgenstrahlerzeugung mit
Lithiumniobat.

* 2009-2011: BMBF-Verbundvorhaben ,Biomimeti-
sche Mineralisation fur die Technik (BIOMINT)". Im
Zentrum des Vorhabens stand die Nutzung der be-
sonderen Eigenschaften pyroelektrischer kristalliner
Materialien in Verbindung mit biotechnologischen
und physiko-chemischen Prozessen. Mit diesem
neuartigen technologischen Ansatz wurden vielver-
sprechende Anwendungen im Bereich der Bioverfah-
renstechnik, der Umwelttechnologie und der Lebens-
wissenschaften erarbeitet.

* 2009: Nachweis der desinfizierenden Wirkung pyro-
elektrischer Oberflachen.

* 2010: Nachweis der eisabweisenden Wirkung pyro-
elektrischer Oberflachen.

* 2010: Nachweis der Radikalerzeugung an pyroelektri-
schen Oberflachen.
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* 2012-2014: ESF-Nachwuchsforschergruppe ,Pyro-
elektrische Funktionsmaterialien fur die Energie- und
Stoffwandlung (PyroConvert)*. In der interdiszipli-
naren Gruppe wurden auf Pyroelektrika basierende
Konzepte fir die Nutzung von Niedertemperaturab-
wdrme flr Energie- und Stoffwandlungsprozesse er-
arbeitet.

* 2013: Messaufbau zur Bestimmung pyroelektrischer
Koeffizienten mit der Sharp-Garn-Methode im Tem-
peraturbereich von 0 °C bis 170 °C.

* 2013-2015: VIP-Vorhaben ,Pyroelektrisch funktio-
nalisierte Schichten zur aktiven Schaltung von Ober-
flicheneigenschaften (PyroFunk)‘. Ziel war die Ent-
wicklung und Optimierung neuartiger eisabweisender
Oberflachenbeschichtungen auf der Basis pyroelektri-
scher Materialien.

* 2013-2014: Bau eines Demonstrators zur Wasser-
stofferzeugung im Rahmen der ESF-Nachwuchsfor-
schergruppe PyroConvert.

* 2014: Vakuumkammer zur Polarisierung pyroelektri-
scher Proben bei Spannungen bis zu 30 kV.

* 2015: Erstmaliger Nachweis von Pyroelektrizitdt der
MFP-Phase von Strontiumtitanat mittels elektrischem
Feld und Defektmigration.

* 2016: UHV-Vakuumkammer zur Bestimmung pyro-
elektrischer Koeffizienten bei hohen Temperaturen bis
1000 °C.

* 2017: Korona-Aufbau zur kontaklosen Polung von
pyroelektrischen Polymerproben.

* 2018: Portabler Messplatz zur Bestimmung pyroelek-
trischer Koeffizienten an Polymerproben.

Demonstrator zur pyroelektrischen
Wasserstofferzeugung

Zur Umwandlung von Niedertemperaturabwdrme in
chemische Energie wurde am IEP ein Demonstrator zur

Anwendung

Charakterisierung Industrie

pyroelektrischen Wasserstofferzeugung entwickelt und in
Betrieb genommen. Dieser wurde erstmals &ffentlich auf

der Hannover Messe 2016 am Gemeinschaftsstand ,For-
schung fir die Zukunft* der Lander Sachsen, Sachsen-An-
halt und Thiringen prasentiert.

Die Pyroelektrizitdt ist eine kristallphysikalische Eigen-
schaft, die ausschlief3lich bei Materialien auftritt, die ein
permanentes elektrisches Dipolmoment besitzen (wie
z.B. Bariumtitanat). Durch eine zeitliche Temperaturan-
derung des Kristalls, beispielsweise durch zugefiihrte Ab-
warme, kommt es zu einer Ladungstrennung. Dabei ent-
stehen auf den gegeniberliegenden Flachen des Kristalls
unterschiedliche Potenziale und damit eine abgreifbare
elektrische Spannung. Genutzt wird dies beispielsweise
zur berihrungslosen Temperaturmessung bei Infrarot-
thermometern oder in Bewegungsmeldern. Im Demons-
trator kommen pyroelektrische Materialien nunmehr zum
Einsatz, um mittels Niedertemperaturabwarme Wasser in
Wasserstoff und Sauerstoff aufzuspalten.

Im Demonstrator wird die von auflen zugefihrte
Abwiérme zunéchst durch einen Warmeubertrager in ei-
nen Sekundarkreislauf Gberfihrt. Das darin zirkulierende
Medium (z.B. Wasser) wird durch einen Reaktor gelei-
tet, in dem sich das pyroelektrische Material befindet.
Durch den zyklischen Wechsel von kaltem und warmem
Zustrom wird das pyroelektrische Material aktiv und die
Molekile des Wassers reagieren an dessen Oberflache.
Sie werden dort in Sauerstoff und Wasserstoff aufgespal-
ten. Die geldsten Gase werden vom Medium abgefihrt,
durch eine Membran abgetrennt und danach fur die
weitere Verwendung gespeichert. Mittels des pyroelekt-
rischen Effekts Iasst sich folglich bisher ungenutzte Abwar-
me (thermische Energie) in elektrische bzw. chemische
Energie wandeln.

Weiterflihrende Informationen zum Demonstrator
und zum FZP finden Sie unter http://pyro.tu-freiberg.de.
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RESONANTE RONTGENMETHODEN UND
KRISTALLMODELLIERUNG

Die Arbeitsgruppe unter der Leitung von Dr. Matthias
Zschornak befasst sich schwerpunktmaBig zum einen
mit der Anwendung und methodischen Weiterentwick-
lung der resonanten Rontgenmethoden an Synchrotron-
Forschungseinrichtungen, insbesondere dem Deutschen
Elektronen-Synchrotron (DESY) in Hamburg und der Eu-
ropean Synchrotron Radiation Facility (ESRF) in Grenoble.
Zum anderen steht die Modellierung von atomarer und
elektronischer Struktur kristalliner Materialien sowie der
Vorhersage von Kristallstrukturen und entsprechenden
Materialeigenschaften im Fokus (siehe Abbildungen 1-2).
Herr Zschornak wird bei den experimentellen Arbei-
ten, der Durchfihrung von Messreisen und den Model-
lierungen durch die Doktorandinnen Dipl.-Math. Melanie
Nentwich und M. Sc. Tina Weigel unterstitzt. Auch der
ehemalige Kollege Dr. Carsten Richter, derzeit Beamline-
Wissenschaftler an der ESRF, steht weiterhin als externer
Berater bei Messzeiten und der Datenauswertung zur
Seite. Zur Starkung der Ab-initio-Modellierungen kam im
Jahr 2018 B. Sc. Christian Ludt mit in die Gruppe.
Bezogen auf die Materialforschung werden insbeson-
dere das Verhalten von Kristallen und deren Eigenschaften
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im elektrischen Feld, bei Phasenumwandlungen und beim
Einbau von Defekten untersucht. Im Fokus stehen u.a.
Oxide (SrTiO; & RP-Phasen, TiO,, RbH,PO,, Nb,Os),
Halbleitermaterialien (GaAs, InP CdSe), Seltenerdverbin-
dungen (R,PdSi;, YMn, Fe,Os), Pyroelektrika (LINbO;,
LiTaO;) sowie ferroelektrische Dinnschichten (MFP
SrTiO;).

Genutzt werden daflr vor allem die Synchrotronme-
thoden X-ray-Absorption Fine Structure (XAFS, XANES,
EXAFS), Diffraction Anomalous Fine Structure (DAFS),
Anisotropic Anomalous Scattering (AAS), Resonant X-ray
Diffraction (RXD), Reciprocal Space Mapping (RSM) und
X-ray Standing Waves (XSW). Fur die Modellierung kom-
men Dichtefunktionaltheorie (DFT), Core State Excitation
Modelling (FDMNES, FEFF) und Finite-Elemente-Methode
(FEM) zum Einsatz.

Die Arbeitsgruppe widmet sich auch der methodi-
schen Forschung zur lagenselektiven und ortsaufgeldsten
Bestimmung elektronischer Zustdnde um Punktdefekte,
zu verbotenen bzw. partiell verbotenen Bragg-Reflexen,
zur hochprézisen Ortsauflésung in Kristallen (< | pm)
und zur Symmetrieentstehung in Kristallen.
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fcc

Abbildung |: Atomistisches Kristallwachstumsmodell fir die ersten Atome eines wachsenden Clusters mit Strukturmotiven (oben) und
abgeleiteten Kristallsymmetrien (unterer Teil). Aufgrund ihrer hohen Symmetrie sind die platonischen Kérper die stabilsten Clustermotive
mit einer maximalen Anzahl an Gleichgewichtsabstanden. Die hohen Kristallsymmetrien fiir elementare Strukturen: hcp, fcc, bec, hp und
sc entwickeln sich direkt oder als Kombination aus den dargestellten Motiven.

Hervorzuheben fur das Jahr 2018 ist, dass Dr. Zschor-
nak in Oviedo, Spanien von der European Crystallographic
Association (ECA) und der European Neutron Scattering
Association (ENSA) mit dem Erwin-Felix-Lewy-Bertaut-
Preis als herausragender Nachwuchswissenschaftler fur
seine ,Beitrdge zur Entwicklung der resonanten Ront-
genbeugung, zu Strukturstudien von Perowskiten und
zu umfangreichen elektronischen Berechnungen, die ein
umfassendes physikalisches Verstdndnis der Eigenschaf-
ten wichtiger Materialien ermdglichen”, geehrt wurde.
Des Weiteren erhielt Frau Weigel die Méglichkeit durch
die Forderung des Stipendiums Young-Geomatenum-In-
ternational des Deutschen Akademischen Austausch-
dienstes (DAAD) und der TU Bergakademie Freiberg,
einen sechswochigen Aufenthalt an der ESRF wahrzu-
nehmen. In dieser Zeit konnte sie sich in die Simulati-
on und Auswertung von Spektren mit Hilfe des neuen
Ansatzes Resonant Suppressed Diffraction (siehe Projekt
REXSuppress) einarbeiten und weitere Erfahrung im
praktischen Arbeiten mit Synchrotronstrahlung sammeln.
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Abbildung 2: Elektronische Bandstruktur von Strontiumtitanat

Herr Ludt erhielt fur sein Poster zur DFT-Modellierung
von SrO(SrTiO3), Ruddlesden-Popper-Phasen einen Pos-
terpreis auf der diesjdhrigen Tagung der Jungen Kristallo-
graphen in Aachen.
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ZENTRUM FUR EFFIZIENTE
HOCHTEMPERATUR-STOFFWANDLUNG

Erfolgreicher Wettbewerb auf Bundesebene

Im Zeitraum der Jahre 2012 bis 2015 beteiligte sich die
TU Bergakademie Freiberg (TU BAF) mit einem Antrag
fur ein ,Zentrum fir effiziente Hochtemperatur-Stoff-
wandlung” (ZeHS) am Wettbewerb um eine Férderemp-
fehlung fur Forschungsbauten an Hochschulen gemaf
Art. 91b GG. Nach der erfolgreichen Verteidigung vor
dem Wissenschaftsrat und der Bestétigung durch die ge-
meinsame Wissenschaftskonferenz des Bundes und der
Lander stehen der Universitat nun in den Jahren 2015 bis
2020 ca. 41,5 Mio. Euro fir die Baukosten und die Be-
schaffung ausgewahlter Grof3gerite zur Verfigung.

Im Rahmen des bundesweiten Wettbewerbs soll
fur exzellente und national bedeutsame Forschungspro-
gramme an Hochschulen die bauliche Infrastruktur mit
einem Gesamtvolumen in Héhe von knapp 367 Mio.
Euro bis 2020 gefordert werden, um so die Vorausset-
zungen der Hochschulen im nationalen und internati-
onalen Vergleich weiter zu verbessern. Die Férderung
der Vorhaben unterliegt strengen Kriterien. Wichtigste
Voraussetzungen sind, dass sich diese durch herausra-
gende wissenschaftliche Qualitdt auszeichnen und die
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‘ZeHS

Forschungsprogrammatik von Uberregionaler und natio-
naler Bedeutung ist.

Zum mehrstufigen Antragsverfahren gehorten die
Vorlage einer Antragsskizze wie auch eines umfangrei-
chen Vollantrags beim Wissenschaftsrat, wobei der TU
Bergakademie Freiberg in allen Schritten vollste Unter-
stltzung durch das Staatsministerium fir Wissenschaft
und Kunst (SMWK) zu Teil wurde. Eine wichtige Rolle fur
die Auswahlentscheidung spielte die am 4. Marz 2015
von Professor Dirk C. Meyer als Sprecher des ZeHS und
federfihrendem Verfasser der Antragsdokumente erfolg-
reich absolvierte Verteidigung des Vorhabens vor Vertre-
tern des Wissenschaftsrats in Bonn. Am 24. April 2015
verdffentlichte der Wissenschaftsrat seine Férderemp-
fehlung zugunsten des ZeHS, in deren Rahmen er der




Forschungsprogrammatik sehr hohe nationale Bedeutung
beimaf3, da diese einen technologisch und wirtschaftlich
sehr relevanten Beitrag zum Thema der Energiewende
ermdglicht. Schliefllich bestétigte die Gemeinsame Wis-
senschaftskonferenz aus Bund und Landern diese Emp-
fehlung am 19. Juni 2015. Eine wichtige Basis fur die
Forschungsprogrammatik bilden u.a. an der TU BAF be-
arbeitete Sonderforschungsbereiche der Deutschen For-
schungsgemeinschaft (DFG) und durch das Bundeministe-
rium fur Bildung und Forschung sowie durch den Freistaat
Sachsen finanzierte Verbundforschungsvorhaben. In ers-
ter Linie sind dies die DFG-Sonderforschungsbereiche
920 ,Multifunktionale Filter fir die Metallschmelzefiltra-
tion — ein Beitrag zu Zero Defect Materials* (Sprecher
Prof. Christos Aneziris) und 799 ,TRIP-Matrix-Compo-
site* (Sprecher Prof. Horst Biermann), das Innovations-
kompetenzzentrum Virtuelle Hochtemperatur-Konver-
sionsprozesse — VIRTUHCON" (Sprecher Prof. Bernd
Meyer) sowie der Spitzentechnologiecluster ADDE des
Freistaats Sachsen (Sprecher Prof. David Rafaja).

Biindelung vorhandener Kompetenzen

Mit der Etablierung des ZeHS folgt die TU BAF ihrem
Hochschulentwicklungsplan 2020, Forschung und Lehre
Uber die gesamte Wertschopfungskette weiter zu vernet-
zen. Dabei wird eine ltckenlose Verknipfung, ausgehend
von der Theorie Uber den Laborversuch, die Technikums-
und Pilotversuchsanlage bis hin zur GrofBversuchstechnik
in einer fur die industrielle Nutzung erforderlichen ska-
lenmaBigen Auslegung, angestrebt. Der Forschungsbau
ermdglicht die strukturelle Bindelung der an der TU BAF
in den Bereichen Hochtemperatur-(HT)-Prozesse und
-Materialien in einzigartiger Weise vorhandenen Kom-
petenzen. Die HT-Stoffwandlung umfasst dabei alle Pro-
zesse, die bei Temperaturen oberhalb von etwa 500°C
ablaufen. Der Fokus des ZeHS liegt auf der Entwicklung
innovativer, ressourcen- und energieeffizienter Technolo-
gien im Bereich der Grundstoffindustrie, wobei Prozess-
und Materialanforderungen in der chemischen Industrie,
der Metallurgie sowie der Keramik-, Glas- und Baustoff-
industrie zusammenhangend betrachtet werden und die
Ergebnisse auch auf andere Branchen Ubertragbar sind.

MaBgebliche Beitrdage zur Energiewende
In seiner Empfehlung zur Férderung des Vorhabens unter-
streicht der Wissenschaftsrat die erhebliche strategische
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Abbildung I: Teilbereiche des ZeHS

Bedeutung der Steigerung von Ressourcen- und Energie-
effizienz im Zusammenhang mit der Energiewende. Hier
kommen der flexibleren Nutzung erneuerbarer Ressour-
cen und der Schaffung geschlossener Stoff- und Energie-
kreisldufe sowie der Ausrichtung von Industrieprozessen
auf zeitlich fluktuierende Angebote an Uberschussenergie
— insbesondere aus Solar- und Windkraft — unter Einbe-
ziehung der Energiespeicherung besondere Bedeutung
zu. Dabei stehen die Anforderungen an Prozesse und
Materialien im unmittelbaren Zusammenhang. Die Ent-
wicklungs- und Prozessketten erstrecken sich von den
Grundlagen bis zu den Anwendungen in industrieskaligen
Pilotanlagen. Das ZeHS soll im Ergebnis den Verbleib der
ressourcen- und energieintensiven Grundstoffindustrie in
Deutschland unterstitzen; strategisch werden auch Neu-
ansiedlungen angestrebt.

Strukturelle Kennzeichen

Das ZeHS ist im Rahmen der interdisziplindren Arbeits-
gegenstande der Forschungsprogrammatik fur alle Pro-
fessuren der TU BAF offen, womit deren Mitarbeiter die
mit dem Forschungsbau geschaffene Infrastruktur und
die Zentrallabore kooperativ in Anspruch nehmen kén-
nen. Die Professuren verbleiben an ihren Instituten, um
die Verflechtung mit den Fakultdten zu erhalten. Die For-
schungsinfrastruktur der TU BAF wird durch das Prozess-
und Materialtechnikum des ZeHS abgerundet (siehe Ab-
bildung 1). Zur Umsetzung der Forschungsprogrammatik
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Abbildung 2: Stoff- und Energiekreislaufe mit HT-Prozessen, die am ZeHS betrachtet werden sollen

des ZeHS wurde eine gleichnamige Zentrale Einrichtung
gegriindet. Eingeschlossen ist die Unterstitzung von Auf-
gaben in Lehre und Weiterbildung. Das Rektorat verab-
schiedete nach Anhérung des Senats eine entsprechende
Ordnung, welche Einzelheiten zur Struktur und zur Ar-
beit des Zentrums regelt.

Kompetenzzentren

»,Hochtemperaturprozesse“ und ,,-materialien
Die Forschungsschwerpunkte des ZeHS werden durch
die zwei komplementdren Kompetenzzentren ,HT-Pro-
zesse — Vom Mechanismus zur Anwendung® sowie
,2HT-Materialien — Vom Material zum Bauteil* vertreten.
Diese beiden Kompetenzzentren sollen die wissen-
schaftlichen Entwicklungslinien des ZeHS geschlossen
bearbeiten. Sie umfassen jeweils mehrere Arbeitsgrup-
pen; spezifische Quervernetzungen sind vorgesehen.
Die angestrebte Gliederung des Forschungsbaus in ein
gemeinsames Buro- und Laborgebdude sowie die Hal-
len fir das Prozess- und Materialtechnikum schaffen die
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infrastrukturellen Voraussetzungen fir die Bearbeitung
der Ubergreifenden wissenschaftlichen Fragestellung.

Im Kompetenzzentrum ,HT-Prozesse* werden die
Forschungs- und Entwicklungsarbeiten des ZeHS zu Tech-
nologien fir effiziente HT-Prozess-Anlagen gebindelt,
die fur die Erzeugung der meisten industriellen Grund-
stoffe (z.B. Metalle, Keramik, Glas und Basischemikali-
en) von essentieller Bedeutung sind (siehe Abbildung 2).
Allgemein soll die HT-Prozesstechnik dahingehend wei-
terentwickelt werden, dass deren Ressourceneffizienz
bei gleichzeitiger Erhdhung der Energiedichte entschei-
dend gesteigert werden kann. Mittel- bis langfristig soll
die vorhandene Expertise zu chemischen Reaktoren
und Ofen der Thermoprozesstechnik zusammengefiihrt
werden, mit dem Ziel ein umfassendes Stoff-, Prozess-,
Material- und Modellierungswissen der beteiligten Fach-
disziplinen firr eine neue Generation von HT-Prozessen
bereitzustellen.

Das Kompetenzzentrum ,HT-Materialien” bindelt
die Forschungs- und Entwicklungsarbeiten des ZeHS fur
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Abbildung 3: Deckblatt zum Heft 2 — 2019 der Schriften zum
Zentrum fir effiziente Hochtemperatur-Stoffwandlung (ISSN
2513-1192)

synthetische feuerfeste Materialien. Diese bilden die Vo-
raussetzung fir den Aufbau der Prozessumgebung bei
allen mafgeblichen HT-Prozessen. Die Forschungspro-
grammatik des Kompetenzzentrums HT-Materialien folgt
umfassend dem ausgesprochen breiten Anforderungs-
spektrum bezlglich der Eigenschaften der HT-Materialien
fur eine deutliche Verschiebung ihrer Belastungsgrenzen
und neue Anwendungsfelder. Die Kategorie der HT-
Materialien ist, auBer durch eine hohe Schmelztempera-
tur, zugleich durch grof3e, auch das dynamische Verhal-
ten betreffende, mechanische Festigkeitsanforderungen
im gesamten Temperaturbereich des Einsatzes charak-
terisiert. Es ist vorgesehen, alle Einzelbereiche von der
Ressourcenverfigbarkeit Uber technologische Fragen,
etwa zur Flgetechnik, bis hin zum Recycling, geschlossen
abzubilden.

Koordinationsstellen
Die beiden Kompetenzzentren bilden zusammen mit drei
Koordinationsstellen die fachliche Gliederung des ZeHS
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(siehe Abbildung 1). Die Koordinationsstellen ,Materialien
und Eigenschaften®, ,Material-, Bauteil- und Prozesssimu-
lation” und , Technologiemanagement und Systemanalyse"
koordinieren einerseits die methodischen Kompetenzen
sowie die Geréteinfrastruktur innerhalb des ZeHS, ins-
besondere fir die geplanten Zentrallabore ,Physikalische
und Chemische Analytik®. AuBerdem begleiten sie Ver-
bundforschungsvorhaben mittels betriebswirtschaftlicher
Methoden. Sie fungieren andererseits als Schnittstellen fur
die Integration der an den Instituten der TU BAF vorhan-
denen Kompetenzen in der Materialanalytik, Synthese,
Modellierung, Simulation wie auch in den Wirtschaftswis-
senschaften und fordern fakultdtsibergreifend den inter-
disziplindren Austausch.

Die  Koordinationsstelle ,Technologiemanagement
und Systemanalyse® hat neben der Planung, Durchfih-
rung und Kontrolle der Entwicklung ressourcen- und
energieeffizienter HT-Prozesse Aufgaben im Innovations-
management und Wissenstransfer. Dartber hinaus sind
die Koordinationsstellen logistische Ansprechpartner fir
Kontakte mit dem ZeHS und externen wissenschaftlichen
Einrichtungen sowie fir den Wissenstransfer in industriel-
le Anwendungen.

Prozess- und Materialtechnika

Dartber hinaus sollen zwei Hallen fur ein Prozess- und
ein Materialtechnikum als kooperativ genutzte Infra-
strukturen gebaut werden. Durch die Grofigerdte im
Prozess- und Materialtechnikum kann die Forschungs-
infrastruktur der TU BAF zu geschlossenen Prozessketten
integriert werden. Das Prozesstechnikum gliedert sich
dabei in ein Synthese- und ein Ofentechnikum sowie ein
Korrosions- und Nitrierlabor mit jeweils verschiedenen
Gerdten und Versuchsstinden. Im Materialtechnikum soll
das Kernstlick einer pulvermetallurgischen Fertigungslinie
far HT-Materialien bzw. refraktare Verbundwerkstoffe ab-
gebildet werden.

Ausbau der Studienangebote

Die TU BAF plant im Zusammenhang mit der For-
schungsprogrammatik des ZeHS die Einrichtung interdis-
ziplindrer Bachelor- und (internationaler) Masterstudien-
gange. Damit soll die internationale Verankerung des
ZeHS im Bereich der Lehre sowie die Entwicklung pro-
filierten wissenschaftlichen Nachwuchses gewéhrleistet
werden.
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Abbildung 4: Rohbau des ZeHS im November 2018 mit noch nicht vollendetem Kopfbau

Schriftenreihe zum ZeHS

Zum Jahresende wurde der zweite Band der ,Schriften
zum Zentrum fir effiziente Hochtemperatur-Stoffwand-
lung (ZeHS)" vorbereitet, welcher im Frihjahr 2019 er-
scheinen wird. Dieses 2017 begriindete Format widmet
sich Aspekten der Forschungsprogrammatik des ZeHS
und dient der internen und externen Kommunikation der
Entwicklung der Arbeitsgegenstande des ZeHS und de-
ren Einbindung in Systemzusammenhange. Der Schwer-
punkt der aktuellen Ausgabe liegt auf den fur das ZeHS
vorgesehenen zwanzig Forschungsgrof3gerdten, die zu-
sammen mit dem Gebdude des Zentrums zur Férderung
empfohlen wurden. Es zeigt die Intentionen auf, welche
die zukUnftigen Nutzer damit verbinden. Vorgesehen
sind weitere Ausgaben bereits wahrend der Bauzeit des
ZeHS. Fur eine dauerhafte Etablierung wurde auf die
Vergabe einer ISSN Wert gelegt (siehe Abbildung 3).

Bauliche Realisierung

Der Forschungsbau wird in den Jahren 2016 bis 2020
zentral auf dem Campus der TU BAF an der Winklerstra-
Be errichtet. Die Gesamtkosten von 41,51 Mio. € teilen
sich in Baukosten (28,67 Mio. €), Kosten fur die Anschaf-
fung von Grof3gerdten (9,75 Mio. €) und Kosten fur die
Erstausstattung (3,09 Mio. €). Das Gebdude wird eine
Gesamtflache von 6.01 | m? aufweisen, welche u.a. Bu-
rordume, Laborflichen, Versuchshallen und einen Semi-
narraum umfasst. Die organisatorische Verantwortung fur
die Planung, Nutzung und den Betrieb des Forschungs-
baus liegt beim Direktor und dem Vorstand des ZeHS.
Der Forschungsbau schafft Platz fur bis zu 145 wissen-
schaftliche und 33 nichtwissenschaftliche Mitarbeiter.
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Baugeschehen
Mit einem symbolischen ,Ersten Baggerbiss“ gab der
damalige Finanzminister Prof. Dr. Georg Unland am 2.
Mai 2017 den Startschuss fur die vorbereitenden Infra-
strukturbauarbeiten fir die Neubauten des ZeHS sowie
fur das Horsaalzentrum und die Universitétsbibliothek der
TU BAF am Messeplatz in Freiberg. Im Jahr 2018 schrit-
ten der Bau und die Ausstattung des ZeHS planmaBig
voran. So konnte bis zum Jahresende der Rohbau fertig-
gestellt werden (siehe Abbildungen 4 und 5). Auch die
Feinplanung fir den Innenbereich ist erfolgt. Verschiede-
ne Auftrdge wie etwa zur Ausstattung der Labore oder
zur Beschaffung von Medientechnik wurden ausgeschrie-
ben und vergeben. Bereits im Jahresverlauf 2019 soll
der Bau weitestgehend fertiggestellt sein, so dass im An-
schluss mit dem so genannten Hook-up (Maschinen- und
Gerdteanschlisse) begonnen werden kann und so die
Bedingungen flir einen reibungslosen Einzug der Nutzer
2020 geschaffen sind. Fir die vom Wissenschaftsrat zur
Forderung empfohlenen zwanzig Forschungsgrof3gera-
te wurden fristgerecht Antrage bei der DFG zur Begut-
achtung eingereicht. Die Umsetzung des Vorhabens liegt
insgesamt sehr gut im Zeitplan. Das IEP hat sich auch in
diesem Jahr sehr stark fir das ZeHS engagiert; Prof. Dirk
C. Meyer fand als Direktor des ZeHS allzeit grof3e Unter-
stitzung durch seine Mitarbeiter.

Weiterflhrende Informationen zum ZeHS finden Sie
unter http:/fwww.zehs-freiberg.de.

Abbildung 5 (rechts): Impressionen vom Baufortschritt des
ZeHS im Februar 2019
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ENTWICKLUNG HOCHSENSITIVER

WASSERSTOFFSENSORIK

HyProS ist Teil des HYPOS-Konsortiums, welches den
Ausbau einer grinen Wasserstoffwirtschaft durch pro-
duktive Kooperation von Industrie und Wissenschaft
zum Ziel hat. Innerhalb dieses Konsortiums widmet sich
HyProS der Entwicklung hochsensitiver Wasserstoffsen-
sorik, welche fur die Sicherheit und das Qualitdtsma-
nagement in vorhandenen Erdgasversorgungssystemen
und -netzen vom Erzeuger bis zum Verbraucher in einer
wasserstoffbasierten Energie-Wertschdpfungskette not-
wendig ist. Auf all diesen Ebenen der Wertschopfungs-
kette herrschen sehr unterschiedliche Umgebungsbe-
dingungen. So missen z.B. Wasserstoffkonzentrationen
vom Prozentbereich bis in den ppm-Bereich kontrolliert
werden, bei Dricken von Normaldruck bis 100 bar und
Temperaturen von bis zu mehreren hundert Grad. Diese
verschiedenen Anforderungsbereiche kénnen nur durch
verschiedene spezialisierte Sensortypen abgedeckt wer-
den. Hierflr werden im Projekt finf Sensortypen neu be-
ziehungsweise weiterentwickelt.

Das Institut fir Experimentelle Physik der TU Berg-
akademie Freiberg beteiligt sich mit dem Teilvorha-
ben ,Aufkldarung von festkdrperphysikalischen und

HY P O S

festkérperchemischen Prozessen an fortgeschrittener
Wasserstoffsensorik“ am Verbundprojekt. Hierflr stellt
das Institut seine Expertisen im Bereich der Material-
analyse und Modifikation den Projektpartnern zur Verfu-
gung, um Sensoren sowie Sensormaterialien unter pro-
duktions- und alterungsspezifischen Fragestellungen zu
untersuchen und zu optimieren.

Im zweiten Projektjahr konzentrierten sich hierfur
die Aktivitditen am |EP auf drei Schwerpunktbereiche: In
der ,klassischen” Materialcharakterisierung erfolgten da-
bei zu beiden oben genannten thematischen Fragestel-
lungen skalentbergreifende Arbeiten, von der atomaren
Zusammensetzung, der Geflgestruktur bis zur makros-
kopischen Leitfahigkeit. Ein Beispiel hierfir ist die Analy-
se mittels der Infrarotspektroskopie, zur Detektion von
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WassereinschlUssen und Wasserstoffdefekten (siehe Titel-
bild und Abbildung).

Neben der Charakterisierung von Materialien wurde
auch die Modifikation der Oberflichen mittels der Atom-
lagenabscheidung forciert. Die hierdurch hergestellten
Schichten im Bereich von mehreren Nanometern sollen
dem Schutz der Sensormaterialien gegenUber der aggres-
siven Umgebungsatmosphdre dienen, insbesondere der
Verhinderung der ungewollten Einlagerung von Wasser-
stoff in das Material und der damit verbundenen Storung
des Sensorsignals.

Des Weiteren konnte ein Messaufbau entwickelt bzw.
modifiziert werden, an dem Alterungseffekte in Wasser-
stoffatmosphare bei Temperaturen zwischen 20°C und
800°C untersucht werden koénnen. Dieser wird gegen-
wartig intensiv genutzt, um Sensoren und Sensorkom-
ponenten auf den Einsatz in Erdgasversorgungssystemen
und -netzen vorzubereiten.

Wir danken dem Bundesministerium fur Bildung
und Forschung fiir die Ubernahme der Finanzierung
des Projektes (Forderkennzeichen: 03220724l) inner-
halb der ,Zwanzig-20-Partnerschaft fir Innovation®,
dem Projekttrager Julich fur die Betreuung sowie allen
Projektpartnern.
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NUTZUNG VON ABWARME ZUR
ERZEUGUNG VON WASSERSTOFF UND
ELEKTRIZITAT MIT PYROELEKTRIKA

Das Forschungsvorhaben ,Nutzung von Abwarme zur
Erzeugung von Wasserstoff und Elektrizitit mit pyroelek-
trischen Oxiden" wird im Rahmen einer Initiative des
Sdchsischen Staatsministeriums fir Wirtschaft, Arbeit und
Verkehr geférdert. Ziele sind insbesondere die Steige-
rung der Energieeffizienz und die Erforschung innovativer
Energietechniken. Das Vorhaben kooperiert mit den Pro-
jekten ,Entwicklung innovativer Materialsysteme fur die
bidirektionale elektrochemische Wasserstoff-Strom-Trans-
formation”, welches am KSI Meinsberg bearbeitet wird,
und ,Katalysator und Reaktorentwicklung fir die selektive
chemische Synthese von Olefinen mit regenerativ er-
zeugten H, und CO,", erforscht durch das Fraunhofer
IKTS in Dresden. Trotz der thematischen Vielfalt stehen
die Teilprojekte in regem wissenschaftlichem Austausch
und informieren sich auch in halbjahrlich stattfindenden
Doktorandentreffen Uber den erzielten Fortschritt. Am
Institut fir Experimentelle Physik forschen derzeit zwei
Doktoranden unter der Leitung von Dr. Hartmut Stocker
an pyroelektrischen Funktionsmaterialien, die zum einen

in elektrischen Kreisprozessen und zum anderen auf ihre
katalytische Wirksamkeit, am Beispiel der Wasserelekt-
rolyse, getestet werden.

Géngige Verfahren zur Umwandlung von Restwéarme
in elektrische Energie, wie der organische Rankine-Zyk-
lus oder thermoelektrische Generatoren, haben je nach
Anwendungsgebiet merkliche Nachteile. Im Projekt gilt
es nun die elektrischen Kreisprozesse auf Basis von Pyro-
elektrika zu untersuchen, darunter zdhlen Olsen- und
Widerstandszyklus, die in der wissenschaftlichen Literatur
bereits langer bekannt sind, deren Potenzial in der Tech-
nik aber noch nicht erschlossen ist. Ziel des Vorhabens
ist die Evaluierung und Weiterentwicklung der bekannten
elektrischen Kreisprozesse, um Wirkungsgrad und Wirt-
schaftlichkeit zu verbessern und eine technische Umset-
zung vorzubereiten.

Bei den Redoxprozessen, welche durch Pyroelek-
trika aktivierbar sind, soll hier die Wasserspaltung im
Vordergrund stehen. Die an der Oberfliche des pyro-
elektrischen Aktivmaterials ablaufenden Ladungs- und

49



JAHRESBERICHT INSTITUT FUR EXPERIMENTELLE PHYSIK 2018

Abbildung I: Aktuelles Setup des Demonstrators, siehe auch
groBes Bild links

Stofftransfers sind gegenwartig unzureichend untersucht.
Ein besseres Verstindnis der Redoxaktivitdt der Oberfla-
che soll im Vorhaben erarbeitet werden, um die gewinn-
bare Menge an Wasserstoff voraussagen und steigern zu
kénnen. Mit dieser Voraussetzung fur die Optimierung
von Material und Verfahren wird somit auch die Grundla-
ge flUr den Transfer auf die Industrieskale gelegt.

Seit Beginn des Projekts wurde eine umfangreiche
Literaturrecherche Uber pyroelektrischen Materialien
und deren optimale und zugleich wirtschaftliche Krei-
sprozessfihrung fir eine Restwdrmenutzung angelegt.
AufBerdem wurde eine Kostenabschatzung der poten-
ziell einsetzbaren Aktivmaterialien durchgefihrt, wo-
bei sich herausstellte, dass das in der Aktortechnik weit
verbreitete Bleizirkonat-Titanat (PZT) der wirtschaftlich
aussichtsreichste Kandidat ist. Im weiteren Verlauf wurde

Time=1s Surface: Temperature (degC)

o 10 20 0 an 50 &0 0 a0 a0

ein Aufbau realisiert, welcher unterschiedlich temperier-
tes Wasser aus zwei Badthermostaten mit Hilfe von zwei
3-Wege-Ventilen abwechselnd zum Pyroelektrikum be-
fordert (siehe Abbildung ). Zentrales Element des Auf-
baus bildeten erste Prototypen méglicher Restwarme-
regeneratoren. Deren Verhalten wurde mit Hilfe des
Programms Comsol (Finite-Elemente-Simulation) hin-
sichtlich Stréomungsprofil des Wassers und den sich er-
gebenden Temperaturdnderungen simuliert (siehe Ab-
bildung 2). Dabei konnte eine gute Ubereinstimmung
zwischen Theorie und Experiment erzielt werden.

Zur Erhdhung der Leistungsabgabe ist es nétig einen
moglichst schnellen Temperaturwechsel herbeizufihren.
Aus den Simulationen und Experimenten ergab sich, dass
dies im PZT am besten erreicht werden kann, wenn sich
das Material direkt im Wasser befindet. Dafir bedarf es
allerdings einer dunnen, elektrisch isolierenden Schicht,
welche einen guten Warmelbergang ermdglicht. Im ak-
tuellen Design wurde mit warmeleitfahigem Epoxidharz
experimentiert, welcher eine Gesamtdicke von ca. | mm
pro PZT-Platteneinheit erlaubt. Damit ist es moglich bis
zu sieben solche Platteneinheiten in der nétigen Durch-
flusskammer zu verwenden (siehe Abbildung 3). Die An-
zahl kann, ganz im Sinne einer skalierbaren Technik, noch
auf mehr Platten ausgeweitet werden. Ob die theoretisch
maximalen Energie- und Leistungsausbeuten von bis zu
2,7 J und 340 mW erreicht werden kénnen, sollen die
aktuellen Untersuchungen zeigen.

Im zweiten Teil des Projekts, der pyroelektrisch getrie-
benen Wasserstofferzeugung, wurde die Elektrolysezelle

Time=135 Surface: Velacity magnitude (m/s)
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Abbildung 2: Simuliertes Temperaturprofil (links) und Strémungsprofil (rechts) im Demonstrator zu einem beliebigen Zeitpunkt
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Abbildung 3: Realisiertes Demonstratorkonzept mit sechs isolierend beschichteten PZT-Platten

(siehe Abbildung 4) hinsichtlich der elektrischen Kontak-
tierung optimiert, um unter einem thermischen Gradien-
ten, mittels optischer Heizung, Strom-Spannungskurven
an der im wassrigen Medium befindlichen Kristalloberfla-
che aufnehmen zu kénnen (siehe Abbildung 5). Wie zu
erkennen ist, Ubersteigt das gemessene Potenzial in der
Heiz- bzw. Abkuhlphase das erforderliche Redoxpoten-
zial fur die Wasserzersetzung. Damit wurde erstmals der
Spaltungsprozess an einer pyroelektrischen Einkristall-
Platte dargelegt und der Beweis angetreten, dass das ge-
plante Konzept und Zelldesign den Anforderungen ent-
spricht. Fur die Quantifizierung der Daten hinsichtlich
der Wasserstoffausbeute werden aus den Messdaten die
transferierten Ladungsmengen bestimmt. Bisherige Da-
tenanalyse ergeben beispielsweise fir die pyroelektrische
Keramik PZT eine H,-Bildungsrate von 0,12 pmol/d. Die
Ausbeuten an der Einkristall-Platte fallen entsprechend
der Erwartung sehr gering aus. Jedoch stellen die Unter-
suchungen einen ersten Schritt hinsichtlich des Verstand-
nisses der ablaufenden Redoxchemie dar und bieten ein
hohes Potenzial zum ErschlieBen von wissenschaftlichem
Neuland. Derzeit werden weitere pyroelektrische Ein-
kristalle hinsichtlich ihres Potenzials untersucht.

Europa fordert Sachsen.

EFRE .
Europaischer Fonds fir ** ’

regionale Entwicklung

Européische Union

Abbildung 4: Elektrochemische Messzelle zum Nachweis der
Pyroelektrolyse
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Abbildung 5: Strom-Spannungskurve an einer LiTaO;-Einkristall-
Platte unter zyklischem Heizen und Abkiihlen
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PHOSPHOR-DOTIERTE KOHLENSTOFF-
NANOROHREN FUR NEUE ENERGIESPEICHER

Seit Januar 2017 fordert die Alexander von Humboldt-
Stiftung im Rahmen des Alumni-Programms eine For-
schungskooperation zwischen dem Institut fir Experi-
mentelle Physik der TU Bergakademie Freiberg und dem
Nikolaev Institute of Inorganic Chemistry in Novosibirsk
der Sibirischen Regionalabteilung der Russischen Akade-
mie der Wissenschaften (NIIC). Mit dem NIIC besteht
seit 2014 eine enge Zusammenarbeit bei der Entwicklung
und Charakterisierung neuer innovativer Energiespeicher-
materialien. Diese Forschungsaktivititen wurden vom
interdisziplindren  Exzellenzzentrum ,German-Russian
Interdisciplinary Science Center” sowie durch die For-
schungs- bzw. Wissenschaftsministerien beider Ldnder
im Rahmen der ersten Kooperationsinitiative des loffe-
Réntgen-Instituts (Verbundprojekt SyNeSteSia) geférdert.

Das Projekt ,PhosCar — Development of phosphorus-
carbon nanotube materials for energy storage de-
vices", dass von Dr. Anastasia Vyalikh (IEP) und Pro-
fessor Dr. Vladimir Fedin (NIIC-Institutsdirektor) ko-
ordiniert wird, konzentriert sich auf die Entwicklung
neuartiger Nanohybridmaterialien aus Phosphor-Nano-
strukturen. Diese Nanostrukturen werden innerhalb von
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Kohlenstoff-Nanoréhren und an deren Oberflache syn-
thetisiert. Dabei wirken die Kohlenstoff-Nanoréhren als
Nanoreaktoren wéhrend der Synthese und stabilisieren
metastabile Spezies.

Die Herstellung der Phosphor-Nanohybridmateriali-
en erfolgt in Novosibirsk. Die Analyse der Nanohybrid-
architektur, -struktur und -morphologie wurde im Rah-
men des Projekts durch eine Kombination verschieden
experimenteller Methoden in beiden Landern durchge-
fuhrt. Die Ergebnisse der hochauflésenden Elektronen-
mikroskopie, Raman- und Réntgenphotoelektronenspek-
troskopie sowie magnetischen Resonanzspektroskopie
weisen die erfolgreiche Verkapselung von Phosphor in
den Kohlenstoff-Nanoréhren nach.
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Abbildung |I: Schema des CVD-Reaktors fir die Synthese von P-dotiertem Graphen (links). Schematische Darstellung von Phosphor-
dotiertem Graphen nach HeiBpressen von Graphitoxid bei 1000°C und 500 bar in Anwesenheit von Triphenylphosphine (rechts). Nach-

druck mit Genehmigung von © 2019 Elsevier B.V.

Des Weiteren wurden Phosphor-Graphen-Nano-
hybride durch Hei3pressen hergestellt und von beiden
Forschungsgruppen zuerst an der Russisch-Deutschen-
Beamline am BESSY in Berlin mittels Réntgenspektrosko-
pie (siehe Titelbild) und anschlieBend in Freiberg mittels
NMR-Spektroskopie untersucht. Abbildung | zeigt das
Schema des Reaktors fur die Synthese von P-dotiertem
Graphen bei hohem Druck und hohen Temperaturen.
Im Laufe der Experimente wurden Phosphor-Nanoclus-
ter auf der Graphen-Oberfliche sowie im Zwischen-
raum der Graphenschichten entdeckt (siehe Abbildung |
rechts). Auf3erdem zeigen die NMR-Ergebnisse, dass die
Nanostrukturen aus weil3em Phosphor (P,-Tetraeder)
bestehen, der unter Standardvoraussetzungen (Luftkon-
takt) ein instabiles Phosphor-Allotrop ist. In der Nanohy-
bridarchitektur bewirkt die erfolgreiche Verkapselung von
Phosphor zwischen Graphenschichten einen Schutz vor

Oxidation. Die Forschungsergebnisse wurden im Journal
Synthetic Metals im Jahr 2019 verdffentlicht.

Im Rahmen des Forschungsaustauschprogramms hat
die Projektleiterin Anastasia Vyalikh die NIIC im Septem-
ber 2018 besucht. Innerhalb des zweiwdchigen Besuchs
wurden mit den Projektpartnern vom NIIC nicht nur die
Inhalte und Details zuklnftiger gemeinsamer Experimen-
te und Publikationen diskutiert, sondern auch Themen
potenzieller internationaler Projektantrage.

4

Alexander von Humboldt
Stiftung/Foundation
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PYROELEKTRISCHE POLYMERE FUR DIE

ABWARMENUTZUNG

Das Forschungsvorhaben ,Pyroelektrische Polymere fir
die Abwdrmenutzung — PyroFol* wird im Rahmen der
Arbeitsgemeinschaft industrieller Forschungsvereinigun-
gen ,Otto von Guericke" e.V. geférdert (AIF 19494N).
Das Verbundprojekt befindet sich unter der Leitung des
Forschungsinstitutes fir Leder und Kunststoffbahnen
(FILK) Freiberg, mit dem Institut fir Experimentelle Physik
(IEP) und dem Fraunhofer Technologiezentrum fur Halb-
leitermaterialien (THM) als gleichberechtigte Partner.

Ziel des Projektes ist die Technologieentwicklung zur
Herstellung einer pyroelektrisch wirksamen Folie fur die
Bereitstellung elektrischer Energie aus Restwarme sowie
deren Verwendung in einem Demonstrator zur pyro-
elektrischen Energiewandlung. Dabei nutzt das Projekt
das umfassende und langjéhrige Know-how bei der Ent-
wicklung von Verbundfolien des FILK, die umfangreichen
Kompetenzen zur Untersuchung von pyroelektrischen
Materialien, sowohl strukturell als auch elektrisch, am IEP
sowie die Erfahrungen des Fraunhofer THM in den Berei-
chen der Charakterisierung und Systemintegration.

Als Folienmaterial wird Polyvinylidenfluorid (PVDF)
verwendet: ein teilkristallines, thermo-plastisches Polymer
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mit ferroelektrischen Eigenschaften. Das Homopolymer

weist je nach Konformation der Monomere verschiede-
ne kristalline Phasen auf. Die B-Phase gilt als die interes-
santeste, vor allem wegen ihrer polaren Eigenschaften,
basierend auf der rdumlichen Separation der Wasser-
stoff- und Fluorionen und dem daraus resultierenden Di-
polmoment. Die Herstellung der B-Phase erfolgt zum
Beispiel durch uniaxiales Recken der aus der Schmelze
gewonnenen unpolaren a-Phase bei der Folienextrusi-
on. Da die B-Phase polykristallin vorliegt, muss die Fo-
lie anschlieBend polarisiert werden, um den maximalen
pyroelektrischen Koeffizienten von etwa 30 pC/m2K zu
erzielen.

Am Institut far Experimentelle Physik werden die op-
timalen Prozessparameter fir die Folienextrusion und
das anschlieBende Recken zur Ausprdgung der pyroelek-
trischen B-Phase von PVDF sowie die Maximierung des
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Abbildung |: Rontgendiffraktogramm einer PVDF-Probe mit
hohem B/a-Phasenverhiltnis, d.h. intensiven Reflexen der
B-Phase und schwachen Reflexen der a-Phase.

kristallinen Anteils der hergestellten Folienmaterialien ve-
rifiziert. Dies geschieht zum einen strukturell durch Roént-
genbeugung (siehe Abbildung 1) und zum anderen elek-
trisch mithilfe der Sharp-Garn-Methode zur Bestimmung
des pyroelektrischen Koeffizienten. Bisher wurden unter-
schiedliche Polymertypen mit unterschiedlichen Langen
der PVDF-Polymerketten untersucht. Der Polymertyp mit
mittlerer Kettenldnge lieferte dabei die groften B/a-Pha-
senverhaltnisse und wird daher fir die weiteren Versuche
eingesetzt. AuBerdem wurden die Herstellungsspezifi-
ka Ziehgeschwindigkeit, Breite des Reckspaltes und die
Reckspalttemperatur optimiert (siehe Abbildung 2). Des
Weiteren wurde ein Korona-Polungsaufbau zur Polarisie-
rung der PVDF-Folien entwickelt und realisiert (siehe Ab-
bildung 3). Dieser Aufbau wird stetig verbessert.

Seit Projektbeginn im Marz 2017 gab es etwa alle drei
Monate Projekttreffen an den jeweiligen Forschungsstel-
len der beteiligten Partner, um die bisherigen Erkenntnisse
zu diskutieren und das weitere Vorgehen zu besprechen.

Forschungsnetzwerk
Mittelstand
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Abbildung 2: Oberflichenmorphologie einer PVDF-Folie im
Lichtmikroskop

Abbildung 3: Schema der Korona-Polungsanlage mit Spit-
zenspannung V¢ und Gitterspannung Vs, die iiber einen PID-
Regler den Polungsstrom auf einen konstanten Wert einstellt.
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PYRO- UND DIELEKTRISCHE EIGENSCHAFTEN
VON HOCHTEMPERATURPIEZOELEKTRIKA
DER OXOBORAT-FAMILIE RX,Z2,0(BOs);

Der DFG-Paketantrag 921 besteht aus insgesamt drei
Forschungsvorhaben der Arbeitsgruppen Mineralogie der
TU Bergakademie Freiberg (Prof. Jens Gétze), Kristallphy-
sik der Ruhr-Universitdt Bochum (Prof. Jurgen Schreuer)
und der Arbeitsgruppe von Prof. Dirk C. Meyer am IEP
Dieser Verbund, der im September 2016 die Arbeit auf-
nahm, hat die Erarbeitung von Korrelationen zwischen
Struktur und elektromechanischen Eigenschaften von
Kristallen der Familie RX,Z,0O(BOs); zum Ziel. Bei die-
sen Oxoboraten (kurz RCOB) bilden die Verbindungen
mit X, Z = Caund R = La, Y, Gd, Pr, Nd und Er den
Schwerpunkt (siehe Abbildung 1). Motiviert wird das Vor-
haben durch:

* die monokline Symmetrie dieser piezoelektrischen
Materialien, wodurch sich mehr Freiheitsgrade fur die
Anisotropie der Eigenschaften und damit fir Korrela-
tionen zwischen Struktur und Eigenschaften ergeben
als in héhersymmetrischen Kristallen,

* die in Vorarbeiten beobachteten Diskontinuitdten
im  temperaturabhdngigen Verlauf verschiedener
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Eigenschaften, die auf mdgliche strukturelle Instabilita-
ten hindeuten,

* die zahlreichen Substitutionsméglichkeiten auf den
unterschiedlich koordinierten Kationenpldtzen und die
daraus resultierende grof3e, nur teils erfasste chemi-
sche Variabilitat,

¢ die zumindest fur einige Vertreter nachgewiesene
Moglichkeit der Zichtung grof3er Einkristalle aus der
Schmelze und nicht zuletzt

* das grof3e Potenzial fir piezo- und pyroelektrische
Anwendungen bei hohen Temperaturen.

Um die Eigenschaften auf atomarer Ebene mit denje-
nigen auf makroskopischer Ebene zu korrelieren, soll
einerseits die Nah- und Fernordnung mittels spektros-
kopischer Verfahren sowie Beugungsmethoden studiert
und andererseits die elektromechanischen Eigenschaften

im weitesten Sinne untersucht werden. Dazu gehéren

Wiérmeausdehnung und Warmekapazitdt, elastische und
piezoelektrische Eigenschaften, elektrische Leitfdhigkeit,

Permittivitdt und pyroelektrische Eigenschaften sowie ihre



Abhéngigkeiten von chemischer Zusammensetzung und
Temperatur.

Die Oxoborate der Familie RX;Z,0O(BO;3); wurden in
den vergangenen Jahren vor allem im Hinblick auf ihre
optischen Charakteristika erforscht. Durch ihre mono-
klin domatische Struktur (Raumgruppe Cm) weisen sie
ebenfalls pyro- und piezoelektrische Eigenschaften auf,
die weit weniger erforscht sind. Sowohl Ca;GdO(BO;);
(GdCOB) als auch CayYO(BOs); (YCOB) werden in der
Literatur bis 1200°C als unverdndert piezoelektrisch
beschrieben.

Pyroelektrische Materialien der Perowskitfamilie (z. B.
Pb(Zr, Ti)Os, BaTiOs) oder auch verschiedene Niobate
und Tantalate (z.B. LiNbO;s, LiTaO;) sind durch die Cu-
rie-Temperatur, Relaxationsphdnomene oder die mit der
Temperatur steigende elektrische Leitfahigkeit in ihren
pyro- und piezoelektrischen Eigenschaften auf weit unter-
halb einer Temperatur von 1000 °C eingeschrankt. Einzig
sogenannte PLS (Perovskite-like Layer Structures) sind nach
bisherigen Erkenntnissen in der Lage, bis etwa 1300°C
piezoelektrisch zu arbeiten. Im Einkristallbereich zeigen
die RCOB-Materialien damit den gréBten Temperaturbe-
reich, im dem ein messbarer piezo- und eventuell auch
pyroelektrischer Effekt zu erwarten ist.

Einer praktischen Anwendung der RCOBs muss die
Aufklarung des moglichen Einflusses der thermischen Dis-
kontinuitdten auf die elektromechanischen Eigenschaften
vorausgehen. Wihrend fur die elektrische und pyroelek-
trische Grundcharakterisierung der RCOBs im Teilprojekt
am |EP auf bewihrte Messtechnik zuriickgegriffen wer-
den kann, werden fur die dielektrischen Messungen neue
Messpldtze etabliert. Dabei wird fir die hochgenaue
Bestimmung der dielektrischen Tensoren bei Raumtem-
peratur die Substitutionsmethode eingesetzt (siehe Titel-
bild), um die Genauigkeit der in der Literatur bekannten
Daten zu Ubertreffen. Fir die Vermessung der Tempe-
raturabhangigkeit der dielektrischen Tensoren wurde ein
Messplatz fur Temperaturen bis zu |100°C nach der
Zwei-Terminal-Methode aufgebaut, der mit Messungen
an Korund getestet wird (siehe Abbildung 2).

Wir danken der DFG fir die finanzielle Unterstitzung
(Projektnummer: ME 1433/14-1).

DFG Deutsche
Forschungsgemeinschaft
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Abbildung I: Strukturmodell von RCa,O(BO;);, in dem die
b-Achse nach oben zeigt und die Atome in folgenden Farben dar-
gestellt sind: R orange, Ca blau, O rot, B griin

DK c-Achse, Al203 1. Kuhlen
” DK c-Achse, Al203 2. Heizen
— DK c-Achse, Referenz: Saint-Gobain

/
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Abbildung 2: Temperaturabhingige Messungen der relativen
Dielektrizititskonstante von Korund in c-Richtung im Vergleich
zu Literaturdaten.
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RESONANTE RONTGENDIFFRAKTION UNTER
OPTIMIERTER DESTRUKTIVER INTERFERENZ

Das Projekt ,Resonante Rontgendiffraktion unter opti-
mierter destruktiver Interferenz zur hochsensitiven Be-
stimmung phasenaufgeloster lagespezifischer Atomver-
rckungen in kristallinen Materialien“ (REXSuppress) wird
seit Oktober 2016 am Institut fir Experimentelle Physik
von der Deutschen Forschungsgesellschaft (DFG) gefor-
dert. Das Projekt basiert auf dem neuartigen Ansatz Reso-
nantly Suppressed Diffraction (RSD), mit welchem kleinste
Abweichungen der Atompositionen von der Idealstruktur
mit Pikometer-Genauigkeit quantifiziert werden kénnen.

Bei diesem Ansatz wird das lokale elektronische Sys-
tem einer atomaren Spezies resonant durch gezielt ge-
wahlte Wellenldngen des Rontgenspektrums angeregt.
Unter bestimmten Bedingungen kann die Intensitdt eines
Bragg-Reflexes in der Ndhe der Absorptionskante durch
destruktive Interferenz nahezu ausgeldscht werden. Die-
ses Intensitatsminimum ist hochsensitiv auf kleinste Ab-
weichungen der atomaren Ordnung. Somit bietet die
RSD-Methode einen innovativen Ansatz fir die Charak-
terisierung von dynamischen Prozessen und Phasenum-
wandlungen, auch unter dem Einfluss externer Parame-
ter wie Temperatur, mechanischen Spannungen, sowie

58

R EXS UPPress

elektrischen oder magnetischen Feldern. Methodisch
stellt RSD eine Kombination von Réntgenspektroskopie
und -diffraktometrie auf Basis resonanter Effekte dar und
ist in den Bereich des Resonant Elastic X-Ray Scattering
(REXS) einzuordnen. Experimente zu dieser Methode
kénnen nur an Synchrotronstrahlungsquellen, wie dem
Deutschen Elektronen-Synchrotron (DESY) in Hamburg
oder der European Synchrotron Radiation Facility (ESRF) in
Grenoble durchgefihrt werden.

Der innovative Ansatz eignet sich flr Fragestellungen
aus der chemischen Kristallographie, aber auch aus den
Material-, Geo-, Bio- und Umweltwissenschaften. RSD
bietet weiterhin auch eine einzigartige Maoglichkeit zur
Untersuchung von Defekten in kristallinen Festkdrpern.
Diese Defekte und ihre kristalline Nahordnung bestim-
men eine Vielzahl technisch relevanter Eigenschaften.
Genaue Kenntnisse und eine exakte Vermessung der
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Abbildung I: Intensititsantwort des 007-Reflexes auf atomare
Verriickungen induziert in SrTiO; durch Einwirkung eines elek-
trischen Feldes. Im Vergleich zum unbehandelten SrTiO; (blaue
Kurve) bewirken die Verriickungen eine Verschiebung des Inten-
sitatsminimums und einen deutlichen Anstieg der Intensitét. Die
Position des Titan-Atoms relativ zum unbehandelten SrTiO; ist
in der Legende gegeben und rechts dargestellt (fiir eine bessere
Visualisierung um den Faktor 10 verstarkt).

Defekte tragen maf3geblich zu einem besseren Verstand-
nis der Materialien bei und kénnen durch gezielte Mo-
difikation (Defekt-Engineering) bestehende Eigenschaf-
ten optimieren oder neue hervorrufen. Somit hat die
RSD-Methode auch im Bereich der Halbleiterindustrie,
insbesondere bei der Datenspeicherung, sowie der elekt-
rochemischen Energiespeicherung eine auf3erordentliche
Bedeutung. Der Ansatz wurde von Dr. Carsten Richter
im Zuge seiner Doktorarbeit entwickelt und erfolgreich
zur strukturellen Aufklarung der migrationsinduzierten
feldstabilisierten polaren (MFP) Phase in Strontiumtitanat

PROJEKTE

SrTiO; angewendet (siehe Abbildung |). Hervorzuheben
ist die Veroffentlichung dieser Ergebnisse im renommier-
ten Wissenschaftsjournal Nature Communications.

Im vergangenen Jahr konnten im Zuge des Projekts
sechs Messzeiten an Synchrotronstrahlungsquellen ab-
solviert werden. Beispielsweise wurde an der Beamline
IDOI am ESRF die Morphologie der MFP-Phase mittels
X-ray Diffraction Microscopy (XDM) untersucht. An un-
terschiedlich préparierten Proben konnte somit die durch
die Ausbildung der MFP-Phase verzerrte Kristallstruktur
von SrTiO; an der Probenoberfliche und zwischen Elek-
troden charakterisiert werden (siehe Abbildung 2). Auch
ortsaufgeldste  RSD-Messungen wurden  durchgefihrt.
Am DESY erfolgten Messungen zur strukturellen Cha-
rakterisierung von epitaktisch gewachsenen, ferroelektri-
schen SrTiO;-Dinnschichten. Hierbei sollte mit RSD die
Frage geklart werden, wie sich die Struktur durch das epi-
taktische Wachstum andert und somit ferroelektrische Ei-
genschaften entstehen. Durch das epitaktische Wachstum
auf speziell gewahltem Substrat liegt das SrTiO;-Gitter
verzerrt vor und es kommt zu einer Erhdhung der Pha-
senUbergangstemperatur von —240°C auf etwa —100°C,
was dessen Untersuchung erleichtert. Die Projektmit-
glieder waren mit dieser Messzeit die ersten Nutzer der
neuen Beamline P23.

Neben der weiteren Charakterisierung der MFP-Pha-
se befasst sich REXSuppress auch mit dem Materialsys-
tem Yttrium-Mangan-Oxid YMn,Os. Hierbei soll der Ur-
sprung der Ferroelektrizitit in einer Tieftemperaturphase

Abbildung 2: Links: Mit Focussed lon Beam (FIB) strukturierter SrTiO;-Kristall mit Platin-Elektrode, in den ein Graben prapariert wurde,
um die Morphologie der MFP-Phase direkt im Querschnitt der Probe zu untersuchen. In mehreren Arbeitsschritten wurden eine mog-
lichst glatte und strahlenschadenarme Fliche in den Kristall gearbeitet. Rechts: SrTiO;-Kristall mit runder Platinelektrode auf einem Pro-
benhalter wihrend der Messzeit an der ID0|-Beamline der ESRF
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von YMn,Os untersucht werden. Fir die Auswertung
wurde ein Modell der strukturellen Anderungen wihrend
des Phasenubergangs erstellt. Die Probengeometrie so-
wie die notwendigen Wellenlangen der genutzten Ront-
genstrahlen sorgten fUr herausfordernde experimentelle
Bedingungen wahrend der Messzeit am ESRF wodurch
eine zweite Messzeit zur Vervollstindigung der Daten
notwendig ist. Entsprechende Antrdge wurden bereits
eingereicht.

Neben der Datenprozessierung konnten bereits ers-
te Projektergebnisse von den beiden Doktorandinnen
Melanie Nentwich und Tina Weigel auf nationalen und
internationalen Fachtagungen vorgestellt werden. Unter
anderem wurden diese auf der Jahrestagung der Deut-
schen Gesellschaft fur Kristallographie (DGK) in Essen,
dem European Crystallographic Meeting (ECM) in Oviedo,
dem Treffen der Jungen Kristallographen in Aachen und
der Deutschen Konferenz fir Forschung mit Synchro-
tronstrahlung, Neutronen und lonenstrahlung (SNI) in
Munchen présentiert.

Chemical Crystallography Beamline

P24 @ DESY Petra lll

Neben der methodischen Weiterentwicklung engagiert
sich die Arbeitsgruppe auch beim Aufbau der Chemi-
cal Crystallography Beamline im Rahmen mehrerer vom
Bundesministerium fur Bildung und Forschung (BMBF)
geforderter Verbundprojekte mit dem Schwerpunkt ,Er-
forschung kondensierter Materie an Grof3geraten®. Die
Beamline P24 bildet eine der neuen Experimentierstati-
onen des Speicherringes Petra Il am DESY und startete
2018 den Nutzerbetrieb. Wéhrend der ersten Experi-
mente konnte die Arbeitsgruppe erfolgreich die im Zuge
des Verbundprojektes angeschaffte Anton-Paar-Kammer
testen, und die strukturelle Instabilitdit von Selten-Erd-
Oxoboraten RX,Z,0(BO3); (R = La, Y, Gd, Pr, Nd, Er,
X = Z = Ca) bei hohen Temperaturen untersuchen (sie-
he Abbildung 3). Auch die speziell fur die Beamline P24
konstruierte ,Nordseekammer® konnte hinsichtlich der
Probenmanipulation mit elektrischen Feldern sowie Hei-
zen und Kihlen der Proben erfolgreich getestet werden
(siehe groBes Bild auf S. 58). Im Weiteren soll die Nord-
seekammer in die Beamline-Software integriert und fur
die Durchfihrung von Messungen der pyroelektrischen
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Abbildung 3: Aufnahme der Anton-Paar-Kammer wiahrend ih-
res ersten Einsatzes an der P24

Koeffizienten nach der Sharp-Garn-Methode program-
miert werden.

Am Fortbestand des BMBF-Verbundprojektes wurde
intensiv gearbeitet, im Herbst wurde ein Folgeantrag zum
weiteren Aufbau der Beamline beim BMBF eingereicht.
Forschungsschwerpunkte sind hierbei aus Freiberger Sicht
die Untersuchung von Materialien der Energiewandlung
und -speicherung. Das Engagement beim Aufbau der
Beamline ist von auBerordentlicher Bedeutung auch im
Hinblick auf das geplante Zentrum fur effiziente Hocht-
emperatur-Stoffumwandlung (ZeHS), bei dem Struktu-
randerungen unter extremen Temperaturen untersucht
werden sollen.

Fur die finanzielle Unterstitzung danken wir der
Deutschen  Forschungsgemeinschaft  (Projektnummer
ME 1433/15-1) fur die aktuelle Férderung, sowie dem
BMBF fur die vergangenen Projekte (Projektnummern
05K100F I und O5K130OFI).

DFG Deutsche
Forschungsgemeinschaft

w Bundesministerium
G fiir Bildung
und Forschung



ROLLE-ZU-ROLLE-FERTIGUNG NEUARTIGER
POST-LITHIUM-ENERGIESPEICHER

Die weltweite Nachfrage nach Energiespeichern steigt mit
dem Ausbau erneuerbarer Energien und der wachsenden
Anzahl an Elektrofahrzeugen, mobilen Elektrogerdten und
stationdren Energiespeichern fur das Stromnetz. Im Jahr
2016 wurden weltweit etwa 460 GWh wiederauflad-
barer elektrochemischer Zellen produziert. Zurlcklie-
gend betrug das jahrliche Wachstum des Gesamtmark-
tumsatzes 8 %, der Lithium-Markt wuchs sogar mit 23 %.
Aktuell und mittelfristig wird neben der Blei-Saure-Tech-
nologie fir den Einsatz als Starterbatterie die Lithium-lo-
nen-Technologie aufgrund ihres ausgereiften Stands den
Markt der Sekundarspeicher dominieren.

Uberwiegend groBe japanische (z.B. Panasonic) oder
koreanische (z.B. LG Chem) Elektronikunternehmen
treiben diese Technologie voran, seit einigen Jahren in-
tensiv auch chinesische Unternehmen (z.B. CATL), was
die exponentiell steigende Zahl von Patenten ebenso
wiedergibt. Deutsche Unternehmen hingegen finden
sich nicht unter den Top 10 der Patentanmelder. Um den
zukinftigen Bedarf decken sowie den stetig steigenden
Anforderungen gerecht werden zu kénnen, sind neue
Speichertechnologien und Materialsysteme mit hdchsten

o

)
R2R BATTERY

Energiedichten basierend auf gut verfigbaren Rohstoffen
erforderlich. Das Institut fir Experimentelle Physik ent-
wickelt dafir im Verbundprojekt R2RBattery neuartige
Post-Lithium-Energiespeicher.

Betrachtet man die Entwicklungen der letzten Jahre,
so wird sich der globale Trend der Elektromobilitdt und
der damit einhergehenden Lithium-lonen-Batterien-
Megafactories deutlich auf die Rohstoffnachfrage flr
wichtige Batterierohstoffe fir die Energiespeicherung
auswirken. Aktuell findet ein globales Wettrlsten zu
Batterieprodukten und -technologien statt. So stieg die
Anzahl von Lithium-lonen-Batterie-Megafactories zwi-
schen 2017 und 2019 von ca. 17 auf ca. 70, was einer
Zunahme von 289 GWh auf 1.549 GWh entspricht,
also etwa 22 Millionen reinen Elektrofahrzeugen. Diese
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Abbildung |: Schema zur Batterieherstellung innerhalb des Projekts R2RBattery im Rolle-zu-Rolle-Prozess inklusive der anschlieBenden

Methoden zur Charakterisierung

Zahlen verdeutlichen die enorme Nachfrage nach Batterie-
Rohstoffen wie Lithium, Kobalt, Nickel oder Graphit. Der
Bedarf an Lithium wird um das 9-fache steigen, Kobalt
um das 6-fache, Nickel um das 5-fache und Graphitano-
den um das 9-fache. China hat den Rohstoffnachschub
der meisten dieser Stoffe bereits abgesichert. Dies ver-
anschaulicht, dass die Umsetzung der Energiewende, die
elektrochemische Energiespeicher nicht nur fir die Elek-
tromobilitdt, sondern auch fur stationdre Anwendungen
vorsieht, allein mit der Lithium-lonen-Technologie kaum
maoglich sein wird. Deshalb werden zusitzliche alternati-
ve Materialsysteme fur eine Technologie-Diversifizierung
bendtigt, auch um Deutschland im Bereich der Energie-
speicher wettbewerbsfahig zu halten.

Doch welche Materialien sind dafur sinnvoll? Die
Auswahl und Bewertung geeigneter Materialien wurden
zurtickliegend mit einem in Freiberg entwickelten Bewer-
tungsalgorithmus, der auf einem ausgedehnten Parame-
terfeld basiert, durchgefihrt. Die Bewertungskriterien
schlieBen neben elektrochemischen Parametern, Res-
sourcenverfugbarkeit, Umweltvertraglichkeit, Recycling,
Materialkosten und Betriebssicherheit ein. Im Ergebnis
erscheint das Konzept einer wiederaufladbaren Hoch-
valente-lonen-Festkoérperbatterie  auf ~ Aluminium-Basis
als aussichtsreich. Hierbei dient reines Aluminium als
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Anodenmaterial. Das bietet einerseits den Vorteil ei-
ner viermal hoheren theoretischen Ladungsdichte im
Vergleich zu Lithium. Bei gleichem Volumen der Alu-
minium-lonen-Batterien wirde ein Auto potenziell die
doppelte bis sechsfache Reichweite im Vergleich zu kom-
merziellen Lithium-lonen-Batterien aufweisen. Anderer-
seits ist Aluminium das hdufigste Metall der Erdkruste. Es
existiert eine ausgereifte Produktionsindustrie und Recy-
clinginfrastruktur, sodass Aluminium folglich kostengtinstig
ist. Es ist ein Kostensenkungspotenzial gegentber kom-
merziellen Lithium-Systemen um ein Finftel bezogen auf
den Preis pro Kilowattstunde méglich. Dartber hinaus
entzlndet sich Aluminium nicht wie Lithium an Luft, wo-
durch eine hohere Sicherheit entsprechender Zellen und
vereinfachte Verarbeitbarkeit gewahrleistet werden kann.
Damit kénnten die Aluminium-lonen-Batterien einen
wichtigen Beitrag zur Energiewende leisten.

Bisher war es nicht mdglich, dieses technologische
Potenzial zu nutzen, da geeignete Kathoden- und Elek-
trolytmaterialien fehlten. Das Auffinden von Materialien
mit hoher Aluminiumionen-Mobilitdt — einsetzbar als
Festelektrolyte oder Interkalationskathoden — wird einen
Innovationssprung im Bereich der wiederaufladbaren
Hochvalente-lonen-Batterien erméglichen. Hier setzt das
Verbundvorhaben ,Maf3geschneiderte Materialsysteme
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Abbildung 2: Batteriezellen mit Hydrat-Elektrolyt, die vom Partner Frolyt im Rolle-zu-Rolle-Prozess hergestellt wurden.

und Technologien fiir die Rolle-zu-Rolle-Fertigung elek-
trochemischer Energiespeicher auf flexiblen Tragern —
Hochvalente lonen fur die Energiewende (R2RBattery)*
an.

Ziel von R2RBattery ist es, ein Post-Lithium-Energie-
speichersystem auf Basis hochvalenter lonen in Koope-
ration mit lokalen Industrie- und Forschungspartnern zu
entwickeln und mafgeschneiderte Ldsungen fur deren
potenzielle grof3technische Produktion zu erarbeiten. In
dem vom Bundesministerium fur Bildung und Forschung
(BMBF) geférderten Projekt arbeiten insgesamt vier Ver-
bundpartner (Fraunhofer FEP Dresden, KSI Meinsberg,
Vowalon GmbH Treuen) unter Leitung der TU Bergaka-
demie Freiberg (Koordinator: Prof. Dirk C. Meyer, Pro-
jektmanager: Dr. Tilmann Leisegang) an der Umsetzung
dieser neuen Post-Lithium-Ansdtze fir die elektrochemi-
sche Energiespeicherung. Weitere Partner sind das For-
schungsinstitut fir Leder- und Kunststoffbahnen (FILK)
Freiberg, die Frolyt Kondensatoren und Bauelemente
GmbH Freiberg, die Rovak GmbH, die Gesellschaft zur
Foérderung von Medizin-, Bio- und Umwelttechnologien
Radeberg und die Cinector GmbH Mittweida.

Im Vorhaben werden Synthesemethoden sowonhl
hinsichtlich der Strukturierung als auch der Phasenbil-
dung unter der Randbedingung der Umsetzbarkeit Rolle-
zu-Rolle in grof3er Breite untersucht und gehandhabt. Ins-
gesamt wurden mehr als 25 verschiedene Materialsyste-
me getestet, als Einkristall, als Pulver oder in Form von
diinnen Schichten. Verschiedene Synthesemethoden und
Dotierungen wurden ebenso in das Materialscreening

einbezogen. Hinsichtlich des Aufbaus eines elektrochemi-
schen Elements nicht unerwartet, haben sich besondere
Erfolge durch die Nutzung galvanischer Oxidationspro-
zesse ergeben. Neben der Einfachheit sind diese Prozes-
se durch die groB3e Variabilitdit der Parameter der ange-
strebten Zielstrukturen gekennzeichnet.

In der Literatur werden nanostrukturierte Titanoxide
beschrieben, die interessante elektrochemische Eigen-
schaften erwarten lassen. Zurlckliegend wurden daher
Versuche unternommen, auf Titan-Folien entsprechende
Roéhrenstrukturen zu erzeugen, um als Kathodenmateri-
al gegentber einer Aluminiumanode eingesetzt werden
zu kénnen. So wurden Folien auf unterschiedliche Weise
vorbehandelt, um mdglichst homogene Oberflichen zu
erzeugen. Bei der anschlieBenden anodischen Oxida-
tion bildet sich eine Titanoxidschicht, die aus regelma-
Bigen, nach oben offenen Nanoréhren besteht (siehe
Bilder auf S. I'l). Durchmesser und Lange lassen sich
durch Variieren der Parameter anpassen. Final folgt das
thermische Nachbehandeln, um die gewlnschte kristal-
line Phase einzustellen. Die so erzeugten Folien wurden
als Elektrode diversen Einlagerungsversuchen mit unter-
schiedlichen Elektrolyten (organisch, ionisch) unterzogen
und eine Aluminiumioneninterkalation beobachtet und
theoretisch im Rahmen eines GRISC-Stipendiums be-
grindet. Ein Ubersichtsartikel wird alle Arbeiten zusam-
menfassen. DarUber hinaus wurde die Eignung dieser
Nanostrukturen als Anodenmaterial auch fir andere lo-
nen (Li, Na) getestet. Bestarkt durch die vielversprechen-
den Ergebnisse werden zuklnftig ganze Zellen getestet.
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Abbildung 3: Zyklovoltammetriemessungen an mittels Magnetronsputtern abgeschiedenen positiven Elektroden fiir Aluminiumionen-
Batterien. Fiir das reine Ubergangsmetalloxid zeigen die Messungen keine Aluminiuminterkalation (links). Erst die Dotierung des Uber-
gangsmetalloxids ermdglicht die Interkalation von Aluminiumionen (rechts).

Parallel wird in Kooperation mit dem FILK an der Re-
alisierung einer Anlage (Rolle-zu-Rolle) zur kontinuierli-
chen Erzeugung von oxidierten Titanfolien, die einseitig
Uber Nanordhrenstrukturen verfigen, gearbeitet. So sol-
len industrienahe Fertigungsprozesse zur Bereitstellung
des Elektrodenmaterials im Rahmen einer Zellfertigung
entstehen (siehe Abbildung ).

Das (Flash-Lamp-An-
nealing — FLA) ist ein innovatives Verfahren zur thermi-

Blitzlampen-Kurzzeittempern

schen Behandlung mittels Xe-Lampen im Zeitbereich von
wenigen tausendstel Sekunden und daher besonders fir
die Ausheilung und Kristallisation dinner Schichten und
zur Erzeugung von strukturierten Elektrodenmaterialien
geeignet. FLA ermdglicht die Realisierung einzigartiger
Elektrodenstrukturen. Durch die kurze Prozesszeit wer-
den neben zeitlicher Flexibilitdt vollig neue technologische
Mboglichkeiten erdffnet. In einer engen Kooperation mit
Rovak wurde eine entsprechende Fertigungslinie aufge-
baut, in der Anodenmaterialien hergestellt werden.

Der Partner Frolyt ist mit dem Wickeln von Testserien
von Batteriesystemen im Rolle-zu-Rolle-Prozess befasst.
In einer umfassenden Parametermatrix werden verschie-
dene Elektrodenkombinationen (auch die mittels FLA
strukturierten Elektroden) und Separator-Tragermateriali-
en kombiniert, um die bestmdglichen Materialkombina-
tionen zu identifizieren. Zusdtzlich werden unterschied-
liche WickelgréBBen erprobt, um die fur die jeweiligen
Einsatzzwecke nétigen Batteriegrof3en realisieren zu kon-
nen (siehe Abbildung 2). Erste Testzellen liefern bereits
Kapazitdten von tber 20 mAh und gute Zyklenfestigkeit.
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Die Kompetenzen des KSI Meinsberg im Bereich
keramischer Materialien kommen bei der Entwicklung
von Pasten fur die Elektrodenherstellung zum Einsatz.
Auflerdem wird in Zusammenarbeit mit dem |EP ein auf
dem Tubandt-Prinzip beruhender Messplatz entwickelt,
um lonenleitfdhigkeiten temperaturabhdngig bestimmen
zu kénnen und dabei gleichzeitig die lonenspezies zwei-
felsfrei abzuleiten.

Gemeinsam mit dem FEP sind zwei verschiedene
Probensysteme als positive Elektroden bzw. als Festelek-
trolyte mit dem Magnetronsputterprozess hergestellt
worden. Im Vordergrund der Aktivititen standen die
Phasenzusammensetzung, die Dotierung und die elektro-
chemischen Eigenschaften (Interkalation und lonenlei-
tung von Aluminiumionen). Dementsprechend konnten
hinsichtlich Fremddotierung und Sputterparameter, wie
Abscheidetemperatur und Sauerstoffpartialdruck, Pro-
zessbedingungen gefunden werden, die die gezielte Her-
stellung von Batteriekomponenten ermdglichen (siehe
Abbildung 3). In einem nachsten Schritt werden ganze
Zellen prapariert und zykliert.

Um die Materialbasis zu erweitern wurde im Sinne
eines systematischen Ansatzes in kristallographischen Da-
tenbanken nach aluminiumhaltigen Schwefel- und Selen-
verbindungen gesucht, die potenziell AP*-lonen-Leitfi-
higkeit ermdglichen kénnten. Schwefel und Selen sind
aufgrund ihres grof3eren atomaren Volumens und der
daraus folgenden héheren Polarisierbarkeit besonders in-
teressante Anionen, da sie die elektrostatischen Krifte zu
den sehr hoch geladenen Aluminiumionen abschwdchen.



Abbildung 4: Ausschnitt aus der Animation zur ldentifizierung
und Praparation neuer Batteriematerialien

Dafur wurden, wie in den 2018 eingereichten Artikeln
beschrieben, nach vorheriger Voronoi-Dirichlet-Partiti-
onierung der gewahlten Kristallstrukturen mithilfe von
Bond-Valence-Lagenenergierechnungen Aktivierungsener-
gien fur A7 -Leitfahigkeit abgeschatzt.

Die im Ergebnis der Arbeiten entstandenen Material-
und Labormuster fur hochvalente elektrochemische Spei-
cher sowie die Forschungsergebnisse und -aktivitdten
wurden auf der Hannover Messe unter dem Titel ,Alu-
minium-lonen Batterien — Post-Lithium Konzepte® als
Aussteller prasentiert (siehe S. 77). Im Rahmen der
Offentlichkeitsarbeit wurde ein Fachkolloquium zum
Thema ,Materialforschung im Kontext der Energie-
wende: Neue Batterien und die Abwarmenutzung von
morgen’ veranstaltet (siehe S. 78). Zudem wurde in
Zusammenarbeit mit der Cinector GmbH eine Anima-
tion (https:/lyoutu.befyWYzANDILUQ, siehe Abbildung 4)
erstellt, die die Identifizierung und Priparation neu-
er Batteriematerialien veranschaulicht, den Zielen des

PROJEKTE

Projekts R2RBattery entsprechend. Ferner wurden die
Forschungsaktivititen zu elektrochemischen Energie-
speichern auch im Rahmen der Sendung ,Elektroland
Sachsen" des Nachrichtensenders n-tv einer breiten Of-
fentlichkeit kommuniziert. Tilmann Leisegang und Daniel
Tittel vom FI Freiberg Institut fir vernetzte Energieautar-
kie GmbH fihrten ein Gesprach zum Thema Lithium-
und Post-Lithium-Batterien unter dem Titel ,3 gegen |3
— Aluminium oder Lithium in der Batterie der Zukunft?“.

Im Jahr 2018 sind mehr als sieben Artikel verdffent-
licht, ein Buch mit dem Titel ,Electrochemical Storage
Materials — From Crystallography to Manufacturing Tech-
nology” im Wissenschaftsverlag De Gruyter herausgege-
ben, mehr als |3 Beitrage auf Konferenzen prasentiert
und eine studentische Arbeit abgeschlossen worden.

Die Vernetzung sowohl mit Unternehmen (z.B. der
Rovak GmbH) als auch mit internationalen Forschungs-
institutionen wurde durch gemeinsame Publikationen und
Projektantrdge verstetigt und ausgebaut, darunter mit der
National University of Singapore, der Texas A&M University
(College Station, USA), dem Institut de Ciencia de Ma-
terials de Barcelona (Spanien) und der Samara National
Research University (Russland).

Das Verbundvorhaben wird mit Mitteln des BMBF in-
nerhalb der Maf3nahme ,Materialforschung fir die Ener-
giewende" (Forderkennzeichen: 03SF0542A) geférdert
und vom Projekttrager JUlich betreut.

m Bundesministerium
2 fiir Bildung
und Forschung
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SILIZIUM-BASIERTE ANODENMATERIALIEN
FUR SEKUNDARBAT TERIEN MIT HOHEN

ENERGIEDICHTEN

Im Rahmen des vom Freistaat Sachsen geférderten
F&E-Verbundprojekts SiNergy (Nr. 100256790) steht
weiterhin die Herstellung von Si-Elektroden auf Metall-
und Vlies-Basis fur sekunddre Lithium-lonen-Batterien
(LIB) im Fokus. Verbundpartner sind das Helmholtz-
Zentrum Dresden-Rossendorf (HZDR) und die Norafin
Industries Germany GmbH unter der Leitung des Instituts
fur Experimentelle Physik der TU Bergakademie Freiberg
(Projektleiter Prof. Dirk C. Meyer und Projektkoordina-
tor Dr. Charaf Cherkouk). Im Unterauftrag ist die Firma
Rovak GmbH in das Projekt integriert.

Si-Metallelektroden

Die Herstellungstechnologie ist einfach zu umrei3en: Auf
einer Metallfolie (z.B. Al oder Cu) wird mittels Sputtern
eine Siliziumschicht definierter Dicke erzeugt. Anschlie-
Bend erfolgt eine Warmebehandlung mittels Blitzlampen-
tempern (FLA — engl. Flash Lamp Annedling). Abbildung |
zeigt den schematischen Aufbau eines FLA-Reaktors fur
die flichenhafte Behandlung von Wafern. Herzstlck ist
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das Xenon-Lampenfeld Uber dem Wafer, das durch ein
induktiv-kapazitives Netzwerk (LC) elektrisch versorgt
wird. Ein zweites Lampenfeld unter dem Wafer sorgt fir
eine moderate Vorheizung, um z. B. einem Bruch infolge
thermischer Spannungen vorzubeugen. Zum Schutz vor
Oxidation kann der gesamte Reaktorraum mit Inertgas
geflllt oder unter Vakuumbedingungen gebracht werden.

Beispielhaft fir die Performance einer Si-Elektrode auf
einer Cu-Metallfolie mittels FLA wurden elektrische Mes-
sungen zunachst in einer LIB-Knopfzelle mit einer 500 nm
dicken Si-Elektrode durchgefiihrt. Die Abbildung 2 zeigt
Lade-Entladezyklen vor bzw. nach der FLA-Behandlung.
Die LIB weist hiernach bei 100 Zyklen eine ausgezeich-
nete Stabilitdt auf. Als weitere Metallfolie mit niedriger
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Abbildung |: Schematischer Aufbau eines FLA-Reaktors

Schmelztemperatur kann neben Cu z. B. auch Al genutzt
werden. Ein mittels FLA nachbehandeltes Si-Cu-Einlage-
rungselektroden-Material (Wechselwirkungszeit ca. | ms)
zeigt die in der Literatur fur konventionelles Langzeittem-
pern bei 400°C (Ausheilzeit mehrere Tage) beschrie-
benen Si-Nano-Dendriten und eine Silizid-Phase Cu,Si,
(siehe Abbildung 3). Es weist Strukturen mit einer Gro-
e unter 10 nm auf, in denen die Ubliche und kritische
Volumendnderung des Si und die damit einhergehende
mogliche Materialdegeneration infolge Einlagerung von
Kationen nicht stattfindet. Hinzu kommt die erwahnte Si-
lizid-Phase Cu,Si,, die nach einer ersten Einlagerung des
Lithiums eine stabile Phase Cu,Si,Li, bildet, die als inter-
metallisches, reversibles Einlagerungselektroden-Material
fungiert.

Die aktuell erreichbare Kapazitdt des Elektrodenmate-
rials betragt fur Lithium O, 16 mAh fur einen 30 um dicken
Stapel (symmetrisch 10 um Cu-Folie, 0,5 pm Si-Schicht,
[0 um Separator und 10 um Gegenelektrode). Bei einer
Knopfzellenfliche von 200 mm? (Elektrolyt auf Li-Salz-
Basis, Separator Nafion) ergibt sich ein Gesamtvolumen
von 6 mm?, was einer volumenbezogenen Kapazitit von
0,026 mAh/mm? entspricht.

Si-Vlieselektroden

Forschungen der vergangenen Jahre zeigten, dass textil-
basierte Anoden das Problem der Volumenanderung von
Si-Strukturen teilweise kompensieren koénnen. Grund
dafir sind vor allem die vom Material gegebene hdhe-
re Flexibilitit und die zur Verflgung gestellten Freirdume.
Zusatzlich sorgt die erhdhte innere Oberflache fur eine
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Abbildung 2: Zeitabhingige Darstellung der elektrischen Span-
nungsverlaufe fiir Lade-/Entladezyklen bei konstantem Strom
von 100 pA fiir eine 500 nm dicke Si-Einlagerungselektrode auf
Cu ohne FLA-Behandlung (oben, schwarz) und mit FLA-Behand-
lung (unten, rot). Die Halbzelle ohne FLA zeigt eine hohe Ka-
pazitdt von ca. 2 mAh, ist jedoch aufgrund von Zelldegradation
nach zwei Entladezyklen unbrauchbar. Mit FLA ist eine wesentli-
che Verbesserung der Zyklenfestigkeit ablesbar (bisher tiber 100
Zyklen). Die Kapazitat liegt im ersten Zyklus bei ca. 0,24 mAh
und in den folgenden Zyklen bei ca. 0,15 mAh.

hdhere Reaktivitdt mit der mobilen Spezies des Lithium-
lons. Die Grundmaterialien sind unter Umstanden deut-
lich preisglnstiger als die sonst verwendeten hochreinen
Metalle. Neben kohlenstoffbasierten Materialien wurden
auch Materialien auf Zellulosebasis und biologische Poly-
mere verwendet.

Abbildung 4 zeigt eine REM-Aufnahme eines gleich-
maBig mit Si-Partikeln beladenen Vliesmaterials der Firma
Norafin GmbH. Diese verfigen Uber einen leitfahigen
Kontakt zur tragenden Struktur. Die Si-Partikel haben
eine inhomogene Groéf3enverteilung von einigen hundert
Nanometern bis hin zu wenigen Mikrometern. Wie er-
wiulnscht existieren zwischen den Partikeln reichlich Frei-
raume zur Kompensation der Volumendnderung des Sili-
ziums wahrend der Einlagerung des Lithiums.

Die ersten Prototypen mit den Si-Vlieselektroden-
Zellen lieferten nach dem Zusammenbau eine Span-
nung von 2,5 V bis 2,9 V. Sie sind im zusammengebau-
ten Zustand bereits voll geladen. Um die Haltbarkeit des
Si-haltigen Vlies-Gewebes zu testen, wurden die Zellen
langsam entladen bei circa 0,1 mA. Optimierungen dieser
Zellen werden derzeit intensiviert.
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Abbildung 3: Rasterelektronenmikroskop-Aufnahme einer mittels FLA gefertigten Metall-Einlagerungselektrode auf Si-Basis auf einer
30 pym diinnen Cu-Folie (links). Die VergroBerung (rechts) zeigt dendritische 3D-Nanostrukturen und eine Cu,Si,-Phase als intermetalli-

sches, reversibles Einlagerungselektroden-Material.

HZDR-Innovationswettbewerb 2018

Unter dem Titel ,Neuartige Si-Anodenmaterialien fur
Sekundarbatterien mit den hochsten Energiedichten®
beteiligte sich das SiNergy-Team am 2. HZDR-Innovati-
onswettbewerb und gewann neben zwei weiteren Ge-
winnern unter insgesamt |8 Bewerbern den mit 1000 €
dotierten Preis.

Ziel des HZDR-Innovationswettbewerbs war es,
neue |deen fur Produkte und Dienstleistungen kennenzu-
lernen, die auf vielversprechenden Forschungs- und Ent-
wicklungsergebnissen, Know-how sowie der Infrastruktur
des HZDR basieren. Neben Ideen fur einen klassischen
Technologietransfer in die Wirtschaft freuen wir uns auch
Uber neue Ansatzpunkte fur einen Wissenstransfer in die
Gesellschaft. Die eingereichten Ideen von |8 Bewerber-
teams wurden von einer Jury begutachtet. Ausgewahlte
Einreicher erhielten die Gelegenheit, ihre Ideen in einem
eintdgigen Workshop systematisch fur eine Validierung
vorzubereiten. Sie wurden dabei durch Experten als
Mentoren unterstitzt. Die Verleihung des Preises findet
am 14.03.2019 statt.
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Abbildung 4: REM-Aufnahme eines mit Si-Partikeln beladenen
Vliessubstrats

Europa fordert Sachsen.
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SYNCHROTRON- UND NEUTRONEN-
BASIERTE UNTERSUCHUNGEN ZUR

ENERGIESPEICHERUNG

Die Effizienz elektrochemischer Energiewandlung und
-speicherung hat direkten Einfluss auf unsere Umweltbi-
lanz und auf natlrliche Ressourcen. Die entscheidenden
Prozesse in Brennstoffzellen und Batterien finden an der
Grenzfliche zwischen Elektrode und Elektrolyt statt. Da
wahrend der Nutzung dieser Prozesse metastabile und
reaktive Zwischenzustdnde entstehen, die nur unter
bestimmten elektrochemischen Potenzialen existieren
kénnen, ist die Fahigkeit zur Kontrolle und Identifikation
von Prozessen an diesen Grenzflachen essentiell fiir eine
effektive und ressourcenschonende Energiewirtschaft.
Diese Zwischenzustdinde kénnen nur operando unter-
sucht werden, d.h. wahrend des elektrochemischen
Zyklierens. Diese Aussagen gelten auch fUr katalytische
Prozesse, die ebenfalls eine immense Bedeutung fur eine
energieeffiziente Ressourcenbereitstellung besitzen.

Ziel des Teilprojekts des IEP im Projekt SYNESTESia
ist es, elektrochemische Prozesse an Grenzflichen von
Batteriematerialien und Katalysatoren in situ und operan-
do mittels der Nuclear Magnetic Resonance (NMR) zu

ASYNESTESia

synchrotron and neutron studies for energy storage

charakterisieren und in Kombination mit anderen Metho-
den der Verbundpartner aufzukldren.

Im Rahmen der bisherigen Aktivitditen wurden dafir
systemspezifische Priparationsverfahren und zwei expe-
rimentelle Aufbauten entwickelt. Diese ermdglichen in
situ und operando Messungen an Lithium-lonen-Batteri-
en und katalytischen Oberflachen mittels der NMR. Des
Weiteren konnte die Empfindlichkeit von NMR-Messun-
gen, in Kooperation mit den Projektpartnern von der
Lomonosov Moscow State University und dem Nikolaev
Institute of Inorganic Chemistry of Siberian Branch of Rus-
sian Academy of Sciences, durch Isotopen-Anreicherung
in ausgewahlten Materialien erhoht werden. So konnte
zum einen die Messempfindlichkeit von Kohlenstoff in
Kohlenstoffelektroden durch die Anreicherung mit dem
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Isotop "*C sowie die Messempfindlichkeit von Sauerstoff
durch die Verwendung von 7O in Lithium-Luft-Batterien
erhéht werden. AuBerdem wurde die lonenmobilitat
von Festelektrolyten, u.a. auf NASICON-Basis, mittels
NMR-Relaxationszeitmessungen bestimmt. Erganzend
zum experimentellen Schwerpunkt der NMR-Untersu-
chungen wurde im Rahmen der Vorcharakterisierung der
neuartigen und vielversprechenden Batteriematerialien
ein temperaturabhidngiger Messplatz zur elektrochemi-
schen Impedanzanalyse aufgebaut.

Die Diskussionen wahrend des Projektverlaufs mit
den Projektpartnern vom Fritz Haber-Institut der Max
Planck-Gesellschaft und vom Max Planck-Institut far
Chemische Energiekonversion haben ergeben, dass
die operando NMR-Messtechnik insbesondere auch
zur Aufklarung offener Fragestellungen zu elektroche-
mischen Vorgdngen wadhrend Kkatalytischer Reaktionen
genutzt werden kann. Der entwickelte Operando-Mess-
aufbau wurde deshalb so modifiziert, dass er auch im
,Redox-Flow-Prinzip* funktioniert (siehe Abbildung I).
Die Funktionstlichtigkeit des Messaufbaus wurde durch
Validierungsexperimente, bei denen Kupfer aus einer
Lésung als katalytische Oberfliche abgeschieden wurde,
Uberprift. Die erhaltenen Resultate (siehe Abbildung 2)
stimmen gut mit den Ergebnissen Uberein, welche mit
Photoelektronenspektroskopie vom CEC-Projektpartner
fur das gleiche System erhalten wurden. Die Projekter-
gebnisse wurden bisher auf |6 Konferenzen présentiert
sowie in |5 Artikeln publiziert.

Fur die Finanzierung danken wir dem Bundesministe-
rium fur Bildung und Forschung (Nr. 05K 14OFA).
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Abbildung 2: a) Zeitabhingige Spannungscharakteristik, b) $3Cu-

NMR-Spektren als Funktion der Zellspannung, c) und d) 2H-NMR-

Spektren mit zwei verschiedenen Pulssequenzen in Abhingigkeit
von der Spannung

Abbildung 1: NMR-Messkopf mit integrierter Redox-Flow-Zelle (links), Testaufbau auBerhalb des NMR-Spektrometers zur Uberpriifung
und Optimierung der Einstellungen und des Designs der Redox-Flow-Zelle (rechts)
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WIDE-BANDGAP-HALBLEITER FUR DIE
OPTO- UND LEISTUNGSELEKTRONIK

Die ESF-Nachwuchsforschergruppe ,Defekt-Engineering
in Wide-Bandgap-Halbleitermaterialien fir Anwendungen
in der Opto- und Leistungselektronik” (HALMA) besteht
seit Oktober 2015 und biindelt die an der TU Bergaka-
demie Freiberg anséssigen Kompetenzen hinsichtlich Kris-
tallzlchtung und Charakterisierung von Halbleitermate-
rialien und vernetzt diese mit Kooperationspartnern aus
der Freiberger Halbleiterindustrie (siehe Abbildung I).
Projektpartner sind neben dem Institut fur Experimentel-
le Physik (IEP) die Institute fur Angewandte Physik (IAP),
Theoretische Physik (ITP), Allgemeine und Angewandte
Mineralogie (IMIN), Nichteisen-Metallurgie und Reinst-
stoffe (INEMET) sowie das Institut fur Werkstoffwissen-
schaft (IWW).

Die Gruppe verfolgt das Ziel, eine Verbesserung der
Verflgbarkeit sowie eine erhéhte Funktionalitdt des Ver-
bindungshalbleiters Galliumnitrid (GaN) und verwandter
(nitridischer) Halbleiter mit grof3er Bandliicke, wie z.B.
Aluminiumnitrid (AIN), zu erreichen. Schwerpunkt ist da-
bei die fundierte und umfassende Charakterisierung der
Proben als Grundlage fur eine gezielte Weiterentwicklung
des Herstellungsprozesses. Die Proben durchlaufen dafir

einen definierten Charakterisierungsplan, dessen experi-
mentelle Befunde in einer gruppeninternen Datenbank
festgehalten werden. So kénnen Ergebnisse verschie-
dener Messmethoden miteinander korreliert und Ab-
hingigkeiten zwischen den Kristallzlichtungs-Parametern
sowie den mikrostrukturellen, optischen und elektri-
schen Eigenschaften identifiziert werden. Daraus erlangte

TU BAF: IAP, ITP, IEP, IMIN, INEMET, IWW

Abbildung I: Struktur der institutsiibergreifenden Nachwuchs-
forschergruppe HALMA. Die Gruppe arbeitet eng mit industriel-
len und auBeruniversitidren Forschungseinrichtungen zusammen.
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Abbildung 2: Schematischer Aufbau des Hall-Messplatzes

Erkenntnisse der involvierten Prozesse wiederum sollen
helfen, die Herstellungstechnologie zu optimieren und
neue Messmethoden zu entwickeln.

Mittels Hochtemperatur-Gasphasenepitaxie  (High-
Temperature Vapor Phase Epitaxy — HTVPE) werden
vom Institut fUr Nichteisen-Metallurgie und Reinststoffe
(INEMET) einkristalline GaN-Schichten auf Saphir abge-
schieden. Der HTVPE-Prozess kann dabei systematisch
untersucht und beeinflusst werden, so dass ein gezieltes
Defekt-Engineering moglich ist. Kernstick ist dabei eine
induktiv beheizte Verdampfungszelle, die in Kooperation
mit der Firma Freiberger Compound Materials GmbH
(FCM) patentiert wurde.

Wiahrend des Wachstums von GaN auf fremden
Substraten  (typischerweise Saphir) entstehen Misfit-
Versetzungen, die sich als Threading-Versetzungen
von der Substrat-Grenzfliche bis zur Oberflache des
GaN-Kristalls ausdehnen und die Gitterfehlanpassung teil-
weise kompensieren. Die daraus resultierenden Defekte
kénnen spatere Bauelemente beeinflussen und werden
in der Gruppe deshalb charakterisiert. Die dafur verwen-
deten Methoden umfassen die Mikrostrukturaufklarung

TiN (100 nm) TiN
Al (100 nm) Al
Ti (20 nm) Ti

GaN (3 nm Cap)
Alo.21Ga0.79N (2021 nm)

GaN (0001) (3 um Buffer)

Si (111) (substrate)

Abbildung 4: Schematischer AlIGaN/GaN-Schichtstapel als
Substrat fur Heterostruktur-Feldeffekt-Transistoren (HFET) mit
ohmschem Ti/Al/TiN-Kontaktstapel. Die Lage des zweidimensi-
onalen Elektronengases ist in rot angegeben.

(IWW), elektrische Charakterisierung (IEP und IAP) sowie
optische Charakterisierung (IAP und ITP).

Valentin Garbe hat im Bereich der elektrischen Cha-
rakterisierung den Hall-Messplatz optimiert und seine
daflr geschriebene Steuersoftware weiterentwickelt
(siehe Abbildung 2). So konnten die temperaturabhan-
gigen elektrischen Eigenschaften wie der spezifische
Schichtwiderstand, die Ladungstragerart, -konzentration
und -mobilitdt von einer grof3en Anzahl Proben aus dem
GaN-HTVPE-Prozess sowie GaAs-Proben vom Koope-
rationspartner FCM und Si-Proben untersucht werden.
Fur alle Halbleiterproben wurden auch die dafir notwen-
digen elektrischen Kontakte im Zentralen Reinraumlabor
der TU Freiberg (ZRL) prozessiert (sieche Abbildung 3).

Dartber hinaus wurden HR-XRD-Messungen (engl.
High Resolution X-ray Diffraction) an GaN/AlGaN-
Schichtstapeln fur Heterostruktur-Feldeffekt-Transistoren
(HFET) durchgefuhrt. Diese Hochleistungstransistoren
zeichnen sich durch eine besonders hohe Ladungstréger-
mobilitdt in ihrer aktiven Schicht, dem zweidimensionalen
Elektronengas (2DEG), aus. Das 2DEG erméglicht sehr
hohe Schaltgeschwindigkeiten im GHz-Bereich.

Abbildung 3: Plasma wiéhrend der Sputterabscheidung von Ti (links) und Al (rechts) als Kontakte zu GaN und Si-Proben
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Abbildung 5: HR-XRD (links) und XRR-Messung (rechts) an HFET-Schichtstapeln zur Bestimmung der Schichtdicken und des Al-Gehaltes
im AlGaN

Mittels HR-XRD koénnen der Aluminium-Gehalt der
AlGaN-Schicht sowie die Schichtdicken des Stapelaufbaus
(siehe Abbildung 4) bestimmt und so das Substrat analy-
siert werden. Die Schichtdickenmessungen lassen sich al-
ternativ mittels Réntgenreflektometrie (XRR) messen und

4
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.
"
r ]

somit unabhéngig Uberprifen (siehe Abbildung 5).
Mithilfe der Transferldngen-Methode (TLM) an ei-
ner zweidimensionalen elektrischen Teststruktur (siehe
Abbildung 6) wird der spezifische Kontaktwiderstand
ohmscher Kontakte zum 2DEG solcher AlGaN/GaN-
Heterostrukturen bestimmt. Gleichzeitig erhélt man den

Schichtwiderstand der aktiven 2DEG-Schicht. Abbildung 6: Zweidimensionale elektrische Teststruktur fiir die
Transferlangen-Methode (TLM) zur Bestimmung des spezifischen
Kontaktwiderstands sowie des Schichtwiderstandes im 2DEG

Europa fordert Sachsen.

ESF

Européische Union Europaischer Sozialfonds
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GASTWISSENSCHAFTLER AM [EP

In der Zeit vom [4. Mai bis 3. Juni 2018 besuchte Dr.
Roman Eremin von der Nationalen Forschungsuniversitat
Samara (Samara Center for Theoretical Materials Science —
SCTMS) das IEP im Rahmen eines Gastaufenthaltes, wel-
cher durch das German-Russian Interdisciplinary Science
Center (GRISC) gefordert wurde. Wahrend seines Auf-
enthalts arbeitete er gemeinsam mit Falk Meutzner und
Tilmann Leisegang an neuen Aluminium- und Natrium-
Festelektrolyten (das Bild oben zeigt Falk Meutzner, Dr.
Roman A. Eremin, Prof. Pavlo Solokha und Dr. Tilmann
Leisegang). Hierbei wurde eine am SCTMS entwickelte
Kombination von geometrisch-topologischer Analyse mit
First-Principles-Berechnungen und maschinellen Lernan-
satzen fur die Untersuchung kristalliner Materialien an-
gewendet sowie die Ergebnisse fur die Berechnung von
Réntgenpulverdiffraktogrammen eingesetzt. Die Zusam-
menarbeit zielt auf die Kombination experimenteller und
theoretischer Methoden zur Untersuchung von Materiali-
en fur elektrochemische Anwendungen.

74

Professor Pavlo Solokha von der Universitit Ge-
nua besuchte das IEP in der Zeit vom 20. bis 25. Mai
2018, um die gemeinsamen Arbeiten an intermetalli-
schen Verbindungen im Rahmen der Zusammenarbeit
zwischen Genua, Samara und Freiberg zu diskutieren
und experimentelle Ergebnisse auszuwerten. Ziel ist
die gemeinsame Publikation einer neuen intermetalli-
schen Phase sowie die Ausarbeitung eines gemeinsamen
Forschungsvorhabens.

Im Rahmen des Projekts PhosCar besuchten Pro-
fessor Alexander V. Okotrub und Dr. Liubov Bulusheva
vom Nikolaev Institute of Inorganic Chemistry das IEP im
Zeitraum vom 30. April bis 15. Mai 2018, um gemeinsam
mit Anastasia Vyalikh eine Messreise ans Berliner Synchro-
tron BESSY zu planen und durchzufihren. Hierbei stan-
den spektroskopische Untersuchungen an neuen Gra-
phitmaterialien fir Lithium- und Natrium-lon-Batterien
im Fokus.
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STIPENDIEN UND PREISE

Matthias Zschornak: Erwin-Felix-Lewy-Bertaut-Preis der European Crystallographic Association (ECA) und
der European Neutron Scattering Association (ENSA) fir seine ,Beitrdge zur Entwicklung der resonanten
Roéntgenbeugung, zu Strukturstudien von Perowskiten und zu umfangreichen elektronischen Berechnungen, die
ein umfassendes physikalisches Verstdndnis der Eigenschaften wichtiger Materialien ermdglichen”, Preisverleihung
durch Prof. Alessia Bacchi und Prof. Udo Heinemann (siehe Bild oben)

Charaf Cherkouk: Zweiter Platz im HZDR-Innovationswettbewerb 2018, Preisgeld von 1000 € fir das SiNergy-
Team: ,Neuartige Si-Anodenmaterialien fir Sekunddrbatterien mit den héchsten Energiedichten®

Tina Weigel: Young-Geomatenum-International des Deutschen Akademischen Austauschdienstes (DAAD)
und der TU Bergakademie Freiberg fir einen sechswochigen Aufenthalt an der ESRF zur Simulation und

Auswertung von Spektren mit Hilfe des neuen Ansatzes Resonant Suppressed Diffraction

Christian Ludt: Posterpreis Tagung 2018 der Jungen Kristallographen in Aachen zur DFT-Modellierung von
SrO(SrTiO;), Ruddlesden-Popper-Phasen
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GEMEINSCHAFTSSTAND ,FORSCHUNG FUR
DIE ZUKUNFT* AUF DER HANNOVER MESSE

Das |EP beteiligte sich 2018 erneut als Aussteller an der
Industriemesse in Hannover, die vom 23. bis 27. April
stattfand. Am Gemeinschaftsstand ,Forschung fur die Zu-
kunft* der Lander Sachsen, Sachsen-Anhalt und Thiringen
wurden die Batterieforschungsaktivititen des Instituts un-
ter dem Titel ,Aluminium-lonen Batterien — Post-Lithium-
Konzepte* von Tilmann Leisegang und Robert Schmid
prasentiert. Einerseits bekamen die Messebesucher so
Einblicke in die schwerpunktmaBig am |EP bearbeiteten
neuartigen Post-Lithium-Energiespeicherkonzepte und
aktuelle Herausforderungen im Rohstoffbereich der elek-
trochemischen Speicher. Andererseits positionierte sich
die Arbeitsgruppe so erneut im Post-Lithium-Batterie-
Bereich und erhielt wertvolle Rickmeldungen anderer
Akteure des Batteriesektors, die in die fortschreitende
Entwicklung einflie3en.

Neben fachlichen, wissenschaftlichen Fragen ging es
auch um den Ausbau des Netzwerks und die Etablie-
rung von Industriekontakten fur kinftige Kooperationen.

Wihrend der funf Tage wurden mehr als 60 Gesprache
mit internationalen Forschenden, grof3en Herstellern, un-
terschiedlichsten Vertrieblern, potenziellen Anwendern
und Interessenten aus vielen anderen Bereichen gefuhrt.
Neben Vertretern aus der Automobil- und Mobilfunk-
branche lieferten insbesondere Spezialanwender aus den
Bereichen erneuerbare Energien, stationdre Speicher,
Sensor- & Messtechnik, Robotik und Powertools wertvolle
Hinweise hinsichtlich der kiinftigen Bedarfe sowie sich ab-
zeichnender Trends. Dariiber hinaus wurden die regio-
nale wissenschaftliche und fachliche Vernetzung am Ge-
meinschaftsstand der drei Bundeslander ausgebaut sowie
Kooperationspartner fir weitergehende FuE-Vorhaben
identifiziert.

Neben dem [EP reprédsentierte noch die Professur
Additive Fertigung des Instituts fir Maschinenelemente,
Konstruktion und Fertigung (IMKF) die Bergakademie auf
der mit mehr als 200 000 Besuchern und 5000 Ausstel-
lern grof3ten Investitionsgitermesse der Welt.
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BHT FACHKOLLOQUIUM é6:
MATERIALFORSCHUNG IM KONTEXT

DER ENERGIEWENDE

Das Fachkolloquium zum Thema ,Materialforschung
im Kontext der Energiewende: Neue Batterien und die
Abwiarmenutzung von morgen” wurde am 7. Juni 2018
gemeinsam vom Institut fir Experimentelle Physik und
der Sachsischen Akademie der Wissenschaften zu Leipzig
(SAW) ausgerichtet. Es fand im Rahmen des 69. BHT —
Freiberger Universitatsforum der TU Bergakademie Frei-
berg mit dem diesjdhrigen Motto ,future materials — safe
resources supply — circular economy “ statt.

,Energie geht nicht verloren, sondern kann nur von
einer Form in eine andere Form umgewandelt werden.*
Mit diesem Zitat von Hermann von Helmholtz eréffne-
te Tilmann Leisegang das Kolloquium. Herrmann von
Helmholtz fasste diese Erkenntnis bereits im Jahr 1847 in
seinem Energieerhaltungssatz zusammen und stiftet heut-
zutage angesichts der Herausforderungen der Energie-
wende damit Optimismus. Durch den anhaltend hohen
weltweiten Energiebedarf, die rasante Zunahme mobiler
Endgerdte sowie den Ausbau der Elektromobilitdt und
erneuerbarer Energietrager kommt der Energiewandlung
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mit anschlieender Energiespeicherung eine immer gro-
Ber werdende Bedeutung zu. Diese sollte moglichst effi-
zient und verlustarm in allen technologischen Bereichen,
von der Gewinnung von Rohstoffen, der Herstellung von
Materialien und Komponenten bis hin zu daraus entwi-
ckelten Anwendungen erfolgen.

Die Materialforschung muss diese Anforderungen an
neue Materialien und Materialkonzepte im Energiebe-
reich zu Uberfihren versuchen. Insbesondere im Bereich
elektrochemischer Energiespeicher, also den Batterien,
sind zukinftig Loésungen mit zusétzlich hochsten Energie-
dichten, verbesserter Sicherheit und Ressourcen effizient
nutzenden Materialkonzepten notwendig, um den prog-
nostizierten hohen Bedarf decken zu kénnen. So ist bei-
spielsweise neben dem bisher eingesetzten Lithium auch
Kobalt ein immer teurer werdender Rohstoff. Neue, so-
genannte Post-Lithium-Energiespeicher sollten allen die-
sen Punkten Rechnung tragen.

Diese Themen sowie aktuelle Forschungsaktivitdten
zu neuen Energiespeicherkonzepten und die Vorstellung



von Moglichkeiten zur Identifizierung, Bewertung, Ent-
wicklung und Charakterisierung geeigneter Materialien fir
Batteriekomponenten standen im Fokus des ersten Teils
des Kolloquiums. Prof. Rudolf Holze (TU Chemnitz und
Mitglied der SAW) begann mit dem Hauptvortrag, in dem
er die Beitrdge der Elektrochemie zu einer sich wandeln-
den Energielandschaft diskutierte. Neben Mitgliedern der
Arbeitsgruppe prasentierte ein weiterer Gast, Dr. Roman
Eremin (Samara National Research University), wie neue
kristalline Materialien fur elektrochemische Anwendungen
identifiziert werden kénnen.

Den Mittelpunkt des zweiten Teils des Kolloquiums
bildeten Materialien, welche dazu eingesetzt werden
kénnen, bisher in Form von Niedertemperaturabwar-
me verlorene Energie nutzbar zu machen. Niedertem-
peraturabwdrme mit Temperaturen unter 100°C fillt in
grof3en Mengen in Industrie und Alltag an. Sogenannte
pyroelektrische Materialien kénnen diese Energieform
nutzbar machen, um beispielsweise Wasserstoff oder
elektrischen Strom zu erzeugen. Mit diesen Themen
eréffnete Hartmut Stécker den Nachmittag. Die beiden
Gaste Prof. Bernd Ploss (Ernst-Abbe-Hochschule Jena)
und Dr. Gunnar Suchaneck (TU Dresden) berichteten
anschlieend Uber neue Entwicklungen im Bereich der
Pyroelektrika und Elektrokalorik. Abgerundet wurde der
Nachmittag durch weitere Vortrage zu wissenschaftlichen
Arbeiten der Arbeitsgruppe sowie zum Stand des Zent-
rums fur effiziente Hochtemperatur-Stoffwandlung.

Damit widmete sich das Kolloquium zwei wichtigen
Herausforderungen der Energiewende, der Speicherung
elektrischen Stroms und der Niedertemperaturabwarme-
nutzung. In den insgesamt |4 Vortragen wurde ausdriick-
lich Augenmerk auf eine Vortragsweise, die dem breitge-
facherten Teilnehmerkreis in verstiandlicher Sprache die
aktuelle Forschung naher brachte, Wert gelegt.

Ziel des BHT ist es, einen Einblick in die jingsten Er-
kenntnisse aus Forschung und Entwicklung zu geben. In-
teressierte aus Wissenschaft, Wirtschaft und Gesellschaft
werden dazu eingeladen, sich am Dialog zu beteiligen
und ein vielfaltiges und themenUbergreifendes Programm
zu erleben, bei dem wichtige Zukunftsfragen diskutiert
werden. Nihere Informationen zum BHT selbst sowie
Rickblicke sind auf der zugehérigen Internetseite https://
tu-freiberg.de/bht zu finden.

VERANSTALTUNGEN
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CAMPUSTAG 2018

Reger Betrieb herrschte anldsslich des CampusTages am
[1.01.2018 auch in den physikalischen Instituten. Die
Wissenschaftler stellten die Studienmdglichkeiten in den
Naturwissenschaften in spannenden Vortrdgen, Experi-
menten und Laborflhrungen vor.
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ESF-FORDERUNG DER DIDAKTIK STEIGERT
STUDENTISCHE LEISTUNG BEI PHYSIKKURSEN

Das seit Anfang 2017 laufende und durch den Europa-
ischen Sozialfonds gefoérderte Projekt ,Ausgleich unter-
schiedlicher fachlicher und nicht-fachlicher Qualifikati-
onen in der Studieneingangsphase® (Antragsnummer
100298803) zeigte im Sommersemester 2018 noch ein-
mal eine positive Bilanz. Das Projekt, welches im Jahres-
bericht 2017 ausfuhrlicher beschrieben wurde, sieht die
Reduzierung der Studienabbrecherzahlen im ersten Stu-
dienjahr vor. Dieses Ziel soll erreicht werden durch die
Implementierung verschiedener didaktischer MalBnahmen
wie eine verstarkte Studentenbetreuung in Tutorien und
Zusatziibungen, die Einbindung eines Onlinekurses tber
Testate, die Implementierung eines naturwissenschaftli-
chen Vorbereitungskurses sowie die didaktische Weiter-
bildung des Lehrpersonals.

Der Vorbereitungskurs Physik, der fur Erstsemes-
ter im Rahmen der Einflhrungstage an der TU BAF an-
geboten wird, wurde von einem Tag im Jahr 2017 auf
zwei Tage im Jahr 2018 erweitert. Dies folgte dem kla-
ren Wunsch der Studenten, neben den Grundlagen wie
dem Umrechnen von Einheiten bei manchen Themen
wie Kinematik, Dynamik sowie Kreisbewegung tiefer in
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die Materie einzudringen. Der Vorkurs begrifite ca. 190
Studenten und wurde sehr positiv bewertet. Auf3erdem
wurden die Vortrage aufgezeichnet, so dass sie 2019 mit
Hilfe von didaktischen Software-Tools wie H5P Teil eines
gemischten Onlineangebots mit Videos, Aufgaben, Fragen
und Folien werden kénnen. Die Studenten regten zudem
an, den Vorkurs Physik nach dem Vorkurs Mathematik ab-
zuhalten. Das konnten wir in Absprache mit den weite-
ren Beteiligten fir 2019 durchsetzen. Nicht zuletzt diente
der Vorkurs einer ersten Kennenlernrunde, da die Erstis
sich an diesem Tag zum ersten Mal begegneten und noch
nicht wussten, wer alles dasselbe studiert wie sie.

Fur die im Sommersemester stattfindende Veranstal-
tung ,Physik fir Naturwissenschaftler Il wurde nach dem
Erfolgsmodell der ,Physik fir Naturwissenschaftler [“ auch
ein Onlinekurs auf die Beine gestellt. Dieser vorerst einfa-
che Kurs bietet Erklarungen und Beispiele, listet wichtigste
Formeln auf und weist auf bestimmte Literaturstellen hin,
so dass sich die Studenten im Vorfeld der Ubung vorbe-
reiten konnen. Zu Beginn der Ubung wurde ein Antestat
geschrieben, welches auf den Inhalten des Onlinekurses
basierte. Durch die Vergabe von Zusatzpunkten fur die
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Abbildung: Erfolg nach Testatteilnahme

Klausur wurde die Motivation erhoht, den Onlinekurs zu
nutzen.

Ahnlich wie 2017 wurden die Studenten in aktive (A)
und nichtaktive (N) Teilnehmer unterteilt. Das Kriterium
war die aktive Teilnahme an mindestens funf von insge-
samt sieben Testaten. Bei richtiger Beantwortung aller
Testate wurden bis zu zwei Zusatzpunkten (etwa 5 %)
far die schriftliche Klausur vergeben. Die Abbildung zeigt,
dass sich die aktive Teilnahme mit einer Bestehensquote
von 93 % im Vergleich zu 63 % der nichtaktiven Teilneh-
mer deutlich auszahlte. Zudem war die durchschnittli-
che Note der aktiven Studenten (2,7) besser als die der
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Nichtaktiven (3,9). Die maximal erzielbaren zwei Zusatz-
punkte machten einen Unterschied von héchstens 0,2
Noten aus. Die restliche Differenz (1,0) kann entweder
dem positiven Effekt des kontinuierlichen Lernens oder,
was nicht ausgeschlossen werden kann, dem eventuell
ohnehin héheren Elan einzelner Studentengruppen zuge-
schrieben werden, die von Haus aus die n&tige Motivati-
on mitbringen.

Dieses Ergebnis ist mit dem des Wintersemesters
2017/18 sehr vergleichbar (A: 89 % Bestehensquote mit
Durchschnittsnote 2,7; N: 65% mit 3,8) und bestatigt
uns in unserer BemUhung fUr eine verbesserte Lehre.
Nach dieser Projektphase bleibt noch offen, wie stark
sich die aktive Nutzung des Onlinekurses beim Klausur-
erfolg bemerkbar macht. Dazu bedarf es nachverfolgba-
rer Tests, so dass wir in das Engagement der Studenten
zu Hause Einsicht bekommen. 2017 zeigte die Statistik
fur die ,Physik fir Naturwissenschaftler I“ eine noch bes-
sere Bilanz als die der aktiven Teilnehmer. Ob das auch
fur die Physik Il gilt, kann in der Projekterweiterung 2019
nach dem Ausbau des Online-Angebots nachgegangen
werden.

Europa fordert Sachsen.

ESF R

Europdischer Sozialfonds

Européische Union
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PHYSIKALISCHES GRUNDPRAKTIKUM

Dieses Praktikum zu den Vorlesungen ,Physik fir Na-
turwissenschaftler* und ,Physik fir Ingenieure” absolvie-
ren ca. 450 Studierende pro Jahr. Fir neun naturwis-
senschaftliche Studiengdnge (z.B. Naturwissenschaften,
Chemie, Geologie/Mineralogie usw.) werden jeweils |2
Termine wahrend des ersten Sommersemesters und fir
|7 ingenieurwissenschaftliche Studiengidnge (z.B. Ma-
schinenbau, Wirtschaftsingenieurwesen, Verfahrenstech-
nik usw.) werden jeweils 7 Termine wahrend des ersten
Wintersemesters dafur genutzt. Die Versuche dauern 3,5
Stunden und werden nach den besonderen Anforderun-
gen der Studiengange aus 20 verschiedenen Experimen-
ten, die jeweils zweifach in den Raumen des IEP angeord-
net sind, ausgewahlt.

Das Praktikum zeichnet sich durch eine moderne Ge-
rateausstattung aus, die auch Schilern zum Kennenlernen
der Uni zur Verflgung steht. Das Praktikumsteam betreut
spezielle Experimente fur die ,Schileruniversitat”, fir das
Schilerlabor ,Science meets School* und fir das Herder-
Gymnasien in Pirna, mit dem eine langjéhrige Partner-
schaft besteht. Die Arbeitsunterlagen fir die Versuche
kénnen die Studierenden und Schiler online abrufen.

Im Praktikum kénnen Erfahrungen und Fertigkeiten
zum Planen, Durchfihren und Auswerten grundlegender
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Experimente aus den Gebieten Mechanik, Elektrizitats-
lehre, Warmelehre, Atomphysik und Optik erworben
werden. Dies beinhaltet die Bedienung von Messgerdten,
die Anfertigung von Versuchsprotokollen sowie die Nut-
zung von Computern zur grafischen Darstellung und Aus-
wertung von Messreihen. Dabei werden grundlegende
wissenschaftliche Arbeitsweisen trainiert.

Messgerat zur Bestimmung der Radioaktivitit einer Radon-Probe



Am 18. Juni 2018 offneten die Physikalischen Institu-
te des Gellertbaus die Turen fur einen Projekttag der
MINT-Klassen des Albert-Schweitzer-Gymnasiums Erfurt.
Im Rahmen verschiedener Praktikumsversuche bekamen
die Schiler einen Einblick in die aktuellen Forschungs-
schwerpunkte der Physik in Freiberg.
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ANGEBOTENE LEHRMODULE

Alternative Solarzellenkonzepte, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Johannes Heitmann,
beteiligte Vorlesende: Prof. Dr. Johannes Heitmann, Dr. Mateo de Vivanco,
Wintersemester, 3 SWS Vorlesung

Energiewandlung und Speicherung, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Florian Mertens,
beteiligte Vorlesende: Prof. Dr. Florian Mertens, Dr. Matthias Mller,
Ubung durch Dr. Wolfram Miinchgesang,
Wintersemester, 4 SWS Vorlesung, 2 SWS Ubung

Halbleiterphysik, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer,
beteiligte Vorlesende: Dr. Matthias Zschornak,
Wintersemester, 2 SWS Vorlesung, 2 SWS Ubung

Materialforschung mit Freie-Elektronen-Rontgenlasern,
Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Serguei Molodtsov,
Sommersemester, 2 SWS Vorlesung als Blockveranstaltung am DESY in Hamburg

Moderne Methoden der Festkorperphysik: Magnetische Materialsysteme,
Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer, beteiligte Vorlesende: Dr. Kay Potzger,
Sommersemester, 2 SWS Vorlesung, 2 SWS Praktikum

Modultechnik, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer,
beteiligte Vorlesende: Prof. Dr. Ingo Schwirtlich,
Wintersemester und Sommersemester, 2 X 2 SWS Vorlesung
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Physik fiir Ingenieure, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Johannes Heitmann,
Praktikumsplanung durch Dr. Hartmut Bergelt,
Wintersemester (Teil 1): 2 SWS Vorlesung, 2 SWS Praktikum,
Sommersemester (Teil I1): 2 SWS Vorlesung, | SWS Ubung

Physik fiir Naturwissenschaftler 1, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer,
beteiligte Vorlesende: Prof. Dr. Dirk C. Meyer, Dr. Matthias Zschornak,
Wintersemester, 4 SWS Vorlesung, 2 SWS Ubung

Physik fiir Naturwissenschaftler Il, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer,
beteiligte Vorlesende: Prof. Dr. Dirk C. Meyer, Dr. Matthias Zschornak,
Sommersemester, 2 SWS Vorlesung, 4 SWS Praktikum

Physik und Charakterisierung von Industriesolarzellen, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer,
beteiligte Vorlesende: Dr. Holger Neuhaus, Dr. Matthias Muller
Sommersemester, 2 SWS Vorlesung

Physik und Chemie stark korrelierter Materie,
Modulverantwortlicher: Jun.-Prof. Dr. Roman Gumeniuk,
Wintersemester, 2 SWS Vorlesung, 2 SWS Praktikum

Praktikum Energieanlagen, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Hartmut Krause,
Photovoltaik-Praktikum durch Dr. Wolfram Minchgesang,
Wintersemester, | SWS Vorlesung, 3 SWS Praktikum

Semiconductors (Englisch), Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer,
beteiligte Vorlesende: Dr. Friedrich Roth,
Wintersemester, 2 SWS Vorlesung

Solarzellen: Technologie und industrielle Produktion, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer,
beteiligte Vorlesende: Prof. Dr. Ralf Lidemann,
Wintersemester, 2 SWS Vorlesung

Struktur der Materie I: Festkorper, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer,
beteiligte Vorlesende: Jun.-Prof. Dr. Roman Gumeniuk,
Wintersemester, 4 SWS Vorlesung, 2 SWS Ubung

Struktur der Materie ll: Elektronische Eigenschaften, Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer,
beteiligte Vorlesende: Jun.-Prof. Dr. Roman Gumeniuk,
Sommersemester, 4 SWS Vorlesung, 2 SWS Ubung

Wechselwirkung von Rontgenstrahlung mit kristallinen Materialien,

Modulverantwortlicher: Prof. Dr. Dirk C. Meyer, beteiligte Vorlesende: Dr. Tilmann Leisegang,
Wintersemester, 2 SWS Vorlesung, | SWS Ubung, 2 SWS Praktikum
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WISSENSCHAFTLICHE PUBLIKATIONEN

Verbindungshalbleiter und Festkdrperspektroskopie

K. Irmscher, I. Gamov, E. Nowak, G. Gértner, E Zimmermann, F C. Beyer, E. Richter, M. Weyers, G. Trankle: Tri-carbon
defects in carbon doped GaN, Applied Physics Letters | 13 (2018) 262101

P Pandey, Y. Bitla, M. Zschornak, M. Wang, C. Xu, J. Grenzer, D. C. Meyer, Y. Y. Chin, H. J. Lin, C. T. Chen, S. Gemming,
M. Helm, Y. H. Chu, S. Zhou: Enhancing the magnetic moment of ferrimagnetic NiCo,0, via ion irra-
diation driven oxygen vacancies, APL Materials 6 (2018) 066109

M. Zschornak, F Meutzner, . Lick, A. Latz, T. Leisegang, J. Hanzig, M. Nentwich, . Zosel, P. B. Balbuena: Fundamental
principles of battery design, Physical Sciences Reviews 3 (2018) 20170111

M. Nentwich, B. Storr, J. Hanzig: Battery concepts: The past, the present, and research highlights, Physical
Sciences Reviews 4 (2018) 20180038

F Meutzner, T. Nestler, M. Zschornak, P Canepa, G. S. Gautam, S. Leoni, S. Adams, T. Leisegang, V. A. Blatoy,
D. C. Meyer: Computational analysis and identification of battery materials, Physical Sciences Reviews

4(2018) 20180044

F Meutzner, M. Zschornak, M. Nentwich, D. Monti, T. Leisegang: Electrodes: definitions and systematisation — a
crystallographers view, Physical Sciences Reviews 3 (2018) 20180043

M. Stéber, C. Cherkouk: Positive electrodes based on lon-implanted SrTiO;, Physical Sciences Reviews 3 (2018)
20180122

89



JAHRESBERICHT INSTITUT FUR EXPERIMENTELLE PHYSIK 2018

T. Nestler, E. Roedern, N. F Uvarov, J. Hanzig, G. A. Elia, M. de Vivanco: Separators and electrolytes for recharge-
able batteries: Fundamentals and perspectives, Physical Sciences Reviews 4 (2018) 201701 15

T. Kdhler, J. Hanzig, V. Koroteev: Optical spectroscopy as a tool for battery research, Physical Sciences Reviews 4
(2018) 20170154

A. Vyalikh, T. Kéhler, T. Zakharchenko, D. M. ltkis, A. Krajnc, G. Mali: Magnetic resonance spectroscopy approa-
ches for electrochemical research, Physical Sciences Reviews 3 (2018) 20170155

C. Funke, V. S. K. Chakrvadhanula: Characterisation of battery materials by electron and ion microscopy
techniques: a review, Physical Sciences Reviews 4 (2018) 20170153

O. Kluge, B. Abendroth, T. Kéhler, M. Altenburg, L. Borchardt, E. Abbe, T. Schiler, A. Zwiebler, M. Tajmar, T. Schmiel:
Electrochromics for Thermal Control on Spacecrafts, Proceedings of the 3rd World Congress on Momen-
tum, Heat and Mass Transfer (2018) ICHTD 103

V. R. Rayapati, N. Du, D. Burger, R. Patra, |. Skorupa, P Matthes, H. Stdcker, S. E. Schulz, H. Schmidt: Electrofor-
ming-free resistive switching in polycrystalline YMnO; thin films, Journal of Applied Physics 124 (2018)
144102

M. Zschornak, T. Leisegang, F Meutzner, H. Stocker, T. Lemser, T. Tauscher, C. Funke, C. Cherkouk, D. C. Meyer: Har-
monic Principles of Elemental Crystals—From Atomic Interaction to Fundamental Symmetry, Sym-
metry 10 (2018) 228

S. Jachalke, T. Schenk, M. H. Park, U. Schroeder, T. Mikolajick, H. Stécker, E. Mehner, D. C. Meyer: Pyroelectricity of
silicon-doped hafnium oxide thin films, Applied Physics Letters | 12 (2018) 142901

M. Stéber, C. Cherkouk, T. Leisegang, M. Schelter, |. Zosel, |. Walter, ]. Hanzig, M. Zschornak, S. Prucnal, R. Bottger,
D. C. Meyer: Oxygen Exchange Kinetics of SrTiO; Single Crystals: A Non Destructive, Quantitative
Method, Crystal Research and Technology 53 (2018) 1800004

P Goldberg, S. Apelt, D. Spitzner, R. Boucher, E. Mehner, H. Stocker, D. C. Meyer, A. Benke, U. Bergmann: Icing Tem-
perature Measurements of Water on Pyroelectric Single Crystals: Impact of Experimental Me-
thods on the Degree of Supercooling, Cold Regions Science and Technology 151 (2018) 53-63

Z. M. Khumalo, M. Blumenthal, M. Topic, C. Funke, J. Bollmann, A. Vantomme, C. Ndlangamandla: Oxide reduced
silicon nanowires, Current Applied Physics 18 (2018) 576-582

A. Vyalikh, M. Zschornak, T. Kéhler, M. Nentwich, T. Weigel, ]. Hanzig, R. Zaripov, E. Vavilova, S. Gemming, E. Brendler,
D. C. Meyer: Analysis of the defect clusters in congruent lithium tantalate, Physical Review Materials 2
(2018) 013804

V. A. Vizgalov, T. Nestler, L. A. Trusov, I. A. Bobrikov, O. I. Ivankov, M. V. Avdeey, M. Motylenko, E. Brendler, A. Vyalikh,
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