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Vorwort

Die Materialforschungsstrategie der Helmholtz-Gemeinschaft stellt die mittel- und
langfristigen strategischen Ziele zur Entwicklung neuer und verbesserter Materialien
dar. Zu diesen Materialien gehoren sowohl Nanomaterialien als auch Struktur- und
Funktionswerkstoffe zur Losung drangender gesellschaftlicher Fragestellungen, wie
z.B. Materialien fiir die Energiewende (Solarzellen, Stromspeicher, Brennstoffzellen
und Wasserstofftechnologie), den Leichtbau sowie die Informationstechnologie, bis
hin zu innovativen Materialien fiir die Gesundheitsforschung. Dabei soll die gesamte
Wertschopfungskette vom Material bis zum System adressiert werden.

Die programmatische Forschung, vor allem in den Forschungsbereichen (FB) Infor-
mation, Materie und Energie bildet das Riickgrat fiir die strategische Positionierung
der Helmholtz-spezifischen Materialforschung. Weitere wichtige Beitrdge kommen
aus den FB Luftfahrt, Raumfahrt und Verkehr, Gesundheit sowie Erde und Umwelt.
Dadurch wird eine zukunftsorientierte und themeniibergreifende Entwicklung und
Anwendung von neuen Materialien und Charakterisierungsmethoden erzielt. Dafiir
werden thematische Briicken zwischen den FB in der Helmholz-Gemeinschaft auf-
und ausgebaut und die Kompetenzen in einem Netzwerk FB-Ubergreifend nutzbar
gemacht.

Die Helmholtz-Materialforschung weist die folgenden Alleinstellungsmerkmale im na-
tionalen und internationalen Wissenschaftssystem auf: die Synergieeffekte durch die
Kombination der in den einzelnen FB vorhandenen Expertisen, der langfristige, pro-
grammatische sowie programm- und forschungsbereichsiibergreifende Forschungs-
ansatz und die Nutzung von herausragenden Forschungsinfrastrukturen.

Dargestellt wird zunachst ein Uberblick der aktuellen und zukiinftigen Ziele der bei-
tragenden Forschungsbereiche auf dem Gebiet der Materialforschung. Hierauf auf-
bauend werden die Aktivitaten der Helmholtz-Materialforschung in Form von metho-
den-orientierten ,,Plattformen® und anwendungsorientierten ,,Schwerpunktthemen®
aufgezeigt und ein essentieller Bestandteil zur Implementierung der Helmholtz-Mate-
rialforschungsstrategie sein.

Die Helmholtz-Gemeinschaft leistet somit zum BMBF-Impulspapier zur Materialfor-
schung einen herausragenden Beitrag und starkt die internationale Sichtbarkeit und
Konkurrenzfahigkeit Deutschlands auf dem Gebiet der Materialforschung. Die Ma-
terialforschungsstrategie ist mit den Strategien zur Digitalisierung und der Quanten-
technologie in der Helmholtz-Gemeinschaft eng verzahnt und ergénzt diese inhaltlich.

VORWORT
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Die Materialforschung verbindet interdisziplindre wis-
senschaftliche Ansadtze aus den Natur- und Ingeni-
eurwissenschaften und stellt somit fiir eine Vielzahl
von gesellschaftlich relevanten Herausforderungen
Losungsoptionen bereit. Insbesondere in den groBen
Herausforderungen Energiewende, Informations- und
Kommunikations-Technologie, Gesundheit, Umwelt-
schutz und Klimawandel hangen wesentliche technolo-
gische Innovationen und damit verbundene wirtschaft-
liche Wertschépfung und technische Souveranitat
direkt oder indirekt von Materialien und deren Erfor-
schung, Entwicklung und Optimierung ab. Die Material-
forschung schafft damit die Basis flr innovative Funk-
tionalitat und nachhaltige Nutzung von Bauteilen und
Systemen. Voraussetzung hierfiir ist die genaue Kennt-
nis des Aufbaus der Materialien von der atomaren tber
die mesoskopische bis zur makroskopischen Ebene,
der mit hochster zeitlicher und raumlicher Aufldsung
in der Helmholtz-Gemeinschaft untersucht wird. Damit
kdnnen mechanische, physikalische, chemische und
biologische Eigenschaften eingestellt werden. Mit dem
damit einhergehenden zunehmenden grundlegenden
Verstandnis komplexer Struktur- und Eigenschaftsbe-
ziehungen erdffnet die Digitalisierung eine neue Ara
des wissensbasierten Materialdesigns mit informa-
tionsbasierter Forschung und virtuellem Design zur
Entwicklung neuer Materialien und Materialkonzepte
entlang des gesamten Lebenszyklus.

Die langfristige programmatische Forschung, vor allem
in den Forschungsbereichen (FB) Information, Materie
und Energie, bildet das Riickgrat fiir die strategische
Positionierung der Helmholtz-spezifischen Materialfor-
schung. Weitere wichtige Beitrdage kommen aus den
FB Luftfahrt, Raumfahrt und Verkehr sowie Erde und
Umwelt. Fir die Gesundheitsforschung verspricht die
Schnittstelle von innovativen Materialien und Stamm-
zellforschung bahnbrechende Fortschritte fir die Me-
dizin und neue Heilungsmethoden. Wir erzielen eine
zukunftsorientierte und themenibergreifende Ent-
wicklung und Anwendung von neuen Materialien und
Charakterisierungsmethoden. Daflir werden themati-
sche Bricken zwischen den FB in der Helmholtz-Ge-
meinschaft auf- und ausgebaut und die Kompetenzen
in einem Netzwerk geblindelt mit weiteren Verbindun-
gen zur Digitalisierungsstrategie, den Aktivitaten in der
Quantentechnologie (,Quanten Roadmap®) und Was-
serstofftechnologie (,Kompetenzatlas Wasserstoff®)
in der Helmholtz-Gemeinschaft. Die hier vorgestellte
Materialforschungsstrategie hat vor allem die Vernet-
zung von methoden- und informationsbasierten Ansat-
zen der Materialforschung mit den unterschiedlichen
Anwendungsgebieten im Blick. Die Helmholtz-Gemein-
schaft wird somit, wie im Impulspapier des BMBF zur
Materialforschung gefordert, die internationale Sicht-
barkeit und Konkurrenzfahigkeit Deutschlands auf dem
Gebiet starken.



https://www.helmholtz.de/forschung/information-data-science/
https://www.helmholtz.de/forschung/quantentechnologie/
https://www.helmholtz.de/energie/ohne-wasserstoff-sind-die-klimaziele-nicht-zu-erreichen/ 
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Ubergreifend iiber die Forschungsbereiche biindelt die
hier vorliegende Helmholtz-Materialforschungsstrate-
gie die Kompetenzen und Ressourcen der Forschungs-
bereiche (FB) Information, Materie, Energie, Luftfahrt,
Raumfahrt und Verkehr, Gesundheit sowie Erde und
Umwelt in der Helmholtz-Gemeinschaft. Ziel ist es, die
Materialwissenschaftsaktivitdten der verschiedenen
Helmholtz-Zentren und Programme enger zu verschran-
ken, vor allem in Bezug auf verwendete Methoden und
konkrete Anwendungen (,Schwerpunktthemen®) ent-
lang der groBen gesellschaftlichen Fragen, und damit
die Sichtbarkeit zu erhohen. Durch die Partnerschaft
der beteiligten Materialforschungszentren (DESY, DLR,
FZ]), GSI, HZB, HZDR, HZG, KIT) werden fiir die Spitzen-
forschung vollig neue Nutzungsmdglichkeiten in der
Materialmodellierung, -synthese und -charakterisierung
an einzigartigen Forschungsinfrastrukturen geschaffen
und in Zusammenarbeit mit Forschungszentren aus

dem FB Gesundheit auch unter dem Aspekt der Digita-
lisierung und der Biologisierung, also der zunehmenden
Integration von Prinzipien der Natur in die Material- und
Produktentwicklung, ausgebaut. Dies geschieht auf
der Basis bestehender Erfahrungen und Kompeten-
zen der einzelnen FB. Das Forschungsportfolio wird
entsprechend strategisch entwickelt - auch durch die
Ausgestaltung von FB-ubergreifenden Querschnittsakti-
vitaten in der PoF IV-Periode. Alleinstellungsmerkmale
im nationalen und internationalen Wissenschaftssys-
tem der Helmholtz-Materialforschung werden durch
die Weiterentwicklung und Nutzung von einzigartigen
GroBanlagen und Forschungsinfrastrukturen, durch Sy-
nergieeffekte zwischen den vielféltigen Expertisen der
FB und durch die langfristige, programmatische sowie
programm- und forschungsbereichsiibergreifende For-
schung erzielt.

DIE WICHTIGSTEN ZIELE DER HELMHOLTZ MATERIALFORSCHUNGSSTRATEGIE SIND

= die Digitalisierung der Materialwissenschaft in der Datenerfassung und im Forschungsdaten-

management und durch weiteren Ausbau von Simulation und Ansatzen zum ,digitalen Zwilling’

von Materialsystemen

3

= die beschleunigte Entwicklung von Materialien in den verschiedensten Anwendungen
fur verbesserte Materialeigenschaften und Nachhaltigkeit

= die Entwicklung und Bereitstellung neuer Hochdurchsatz-Methoden fiir die Synthese und

Charakterisierung von Materialien

= der komplentére Ausbau und die Nutzung der Helmholtz-weiten GroBgerate und
Forschungsinfrastrukturen fir die Materialforschung

= die Talentgewinnung und -forderung fiir den Erhalt und Ausbau der Kompetenzen in Wissenschaft

und Industrie

= die Gestaltung von Technologie- und Wissenstransfer zur nachhaltigen Bewaltigung gesellschaftlicher
Herausforderungen in Kooperation Uber die Forschungsbereiche und mit Partnern in Wirtschaft

und Gesellschaft




Es ist offensichtlich, dass der Fortschritt in den ma-
terialgetriebenen Innovationen auch einen effizienten
Transfer von Forschungs- und Entwicklungsergebnissen
Uber die gesamte Kette vom atomaren Aufbau bis hin
zum komplexen Materialsystem und Bauteil im Einsatz
benétigt. Entsprechend ist es eine zentrale Aufgabe
der Materialforschungsstrategie, die Basis fiir umfas-
sende Zusammenarbeiten der beteiligten Partner zu
erweitern und durch erzeugte Synergien in der Mate-
rialforschung die Helmholtz-Gemeinschaft gezielt als
Forschungs- und Technologiepartner in anwendungs-
bezogenen Kooperationen zu etablieren. Somit werden
einerseits Instrumente und Methoden fiir modernste
Materialentwicklung erstellt und Kooperationspartnern
zugénglich gemacht (, Methodenplattformen*). Anderer-
seits werden aber auch die Anforderungen entlang der
gesamten Wertschopfungskette inklusive notwendiger
Bestrebungen zur Nachhaltigkeit von der Entwicklung
Uber die Synthese und Charakterisierung bis hin zum
marktreifen Produkt im Verbund und in der Kooperation
mit nationalen und internationalen Forschungseinrich-
tungen bearbeitet. Die wissenschaftliche Gewinnung

von Erkenntnis, die Entwicklung neuer Technologien und
Verfahren und die einmaligen Infrastrukturen der Helm-
holtz-Gemeinschaft sind die Grundlage fiir den intensiven
Dialog mit der Industrie, tber den die Ergebnisse der Ma-
terialforschung der Helmholtz-Gemeinschaft wirtschaft-
lich umgesetzt werden (Technologietransfer). Gleichzeitig
erlaubt der Dialog mit Gesellschaft und Politik eine Rah-
mensetzung fir neue Materialien und Anwendungen.




[Il. BETEILIGTE FORSCHUNGSBEREICHE UND DEREN KOMPETENZEN IN DER MATERIALFORSCHUNG

I1l.BETEILIGTE FORSCHUNGSBEREICHE UND DEREN
KOMPETENZEN IN DER MATERIALFORSCHUNG
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MATERIE UND VERKEHR

ERDE & UMWELT GESUNDHEIT



Die Helmholtz-Gemeinschaft stellt als Wissenschafts-
organisation mit 19 naturwissenschaftlich-technischen
und medizinisch-biologischen Forschungszentren in den
unterschiedlichsten Bereichen Expertise in der Materi-
alwissenschaft bereit. Dies umfasst insbesondere die
groBen Infrastrukturen zur Materialcharakterisierung,
Modifizierung, und Simulation, die wissenschaftliche
Expertise zur Materialsynthese, theoretische Ansatze
der Digitalisierung der Materialwissenschaft sowie die
Werkstofftechnik als wichtige Grundlage der Technolo-
gieentwicklung in den Anwendungsdomaénen wie Ener-
gie, Mobilitat und Information. Diese sich ergénzenden
Expertisen sind in den verschiedenen Forschungsberei-
chen (FB) und Programmen strategisch aufgestellt.

Der FB Information wird im Rahmen der PoF IV als
zentrale Verknipfung von Materialforschung, Digitali-
sierung und Biologisierung ausgestaltet (,informations-
getrieben®). Im FB Materie werden mit den verfiigbaren

groBen Forschungsinfrastrukturen Materialien gezielt
modifiziert und spezifische Aspekte der Synthese und
Charakterisierung von Materialien und Aufklarung von
Struktur-Eigenschaftsbeziehungen und Dynamik be-
trachtet (,methoden-getrieben®). Komplementar dazu
leistet die Materialwissenschaft und Werkstofftechnik
in den FB Energie sowie Luftfahrt, Raumfahrt und Ver-
kehr (LRV), aber auch in den FB Gesundheit und Erde
und Umwelt wesentliche Beitrdge zur spezifischen
Technologieentwicklung (,anwendungs-getrieben®) wie
in Abbildung 1 dargestellt.

Im Folgenden werden die Kernkompetenzen der FB
Information, Materie und Energie sowie die Infrastruk-
turen ausfiihrlich dargestellt, um die bereits vorhande-
nen Voraussetzungen flr eine Helmholtz-weite Materi-
alforschung aufzuzeigen. Die Verknlpfungspunkte zur
Materialforschung in den FB Erde und Umwelt (EuU),
Gesundheit sowie LRV werden kurz beschrieben.

oW endungs-gety;, be
N

Abb. 1: Materialforschung in der Helmholtz-Gemeinschaft - Komplementére Kernkompetenzen der Forschungsbereiche.




[Il. BETEILIGTE FORSCHUNGSBEREICHE UND DEREN KOMPETENZEN IN DER MATERIALFORSCHUNG

MATERIALFORSCHUNG IM FB INFORMATION

Im Forschungsbereich (FB) Information werden Metho-
den zum Design neuer Materialien generisch entwickelt
und anhand ausgewahlter Anwendungen validiert, zu de-
nen Stofftrennungs- und Speichertechnologien, Photonik,
Leichtbau, Informationstechnologie und Medizin gehoren.
Mit der Betrachtung der Wertschopfungskette vom Ma-
terial bis zum System wird ein besonderer Schwerpunkt
auf kinstliche und biologische Informationssysteme und
-technologien gelegt. Der Forschungsbereich entwickelt
Prozesse zur Materialsynthese und -strukturierung auch

in Reinrauminfrastrukturen und stellt dedizierte Charak-
terisierungsmethoden inklusive in situ und operando Be-
obachtungen im Bereich der Elektronenmikroskopie und
Spektroskopie bereit. Zudem wird auf eine digitale smarte
Prozesstechnik z.B. fiir Halbzeuge aus innovativen Leicht-
bauwerkstoffen oder Materialien fiir die Medizintechnik fo-
kussiert. Zusammengenommen fiihrt dies zu der Entwick-
lung , digitaler Zwillinge”, die den gesamten Lebenszyklus
eines Materialsystems umfassen sollen.



Die Aufgabe des Forschungsbereichs Information ist es,
methoden- und technologieorientiert Grundlagen fir die
digitale Transformation von Wissenschaft, Wirtschaft
und Gesellschaft zu schaffen. In der PoF IV wird im For-
schungsbereich Information nutzeninspirierte Grundla-
genforschung mit einem spezifischen Forschungsportfolio
betrieben werden (siehe nachfolgende Beschreibungen
der Programme). Die hierfiur im Forschungsbereich In-
formation verorteten Material- und Neurowissenschaften
wirken dabei als Grundlage, Treiber und gleichzeitig als
Anwendungsfelder der Informationstechnologie.

PROGRAMM ,ENGINEERING DIGITAL FUTURES:
SUPERCOMPUTING, DATA MANAGEMENT AND
INFORMATION SECURITY FOR KNOWLEDGE
AND ACTION”

Das Hauptziel besteht darin, Losungen fur die methodolo-
gischen, technischen, instrumentellen, organisatorischen
und gesellschaftlichen Herausforderungen zu entwickeln,
mit denen moderne Wissenschaft, Technik, Industrie und
Gesellschaft im Zeitalter der digitalen Transformation kon-
frontiert sind. Wichtig sind die Entwicklung neuartiger Me-
thoden und Werkzeuge zur Simulation und Datenanalyse
sowie der Aufbau und Betrieb strategischer Infrastruktu-
ren, insbesondere im Hinblick auf Exascale-Computing,
fiir deren Erprobung die Materialforschung ein wichtiges
Anwendungsfeld darstellt und auf einen deutlich stérke-
ren Schwerpunkt auf dem Gebiet der Forschung zu IT-
Sicherheit. Erganzt werden diese Anstrengungen, die auf
exzellenter Informatik und Informationstechnik basieren,
durch begleitende Ansétze, um hierbei die gesellschaftli-
chen Innovationspotentiale, Wertschopfungsketten, Ak-
zeptanzfragen, aber auch mogliche Risiken ganzheitlich in
den Blick zu nehmen.

PROGRAMM ,NATURAL, ARTIFICIAL AND
COGNITIVE INFORMATION PROCESSING “

Das Programm hat eine koordinierende Rolle in verschie-
denen Initiativen, die sich den groBen Herausforderun-
gen der fortschreitenden Digitalisierung stellen. Durch
die Erforschung der verbindenden Elemente von unbe-
lebter Materie und biologischen Systemen (inklusive des
menschlichen Gehirns) soll ein umfassendes Verstandnis
der grundlegenden Regeln von Informationsverarbeitung
erreicht werden, um dieses dann so anzupassen, dass fiir
die néchste Generation von Computersystemen neue Prin-
zipien entwickelt werden kdnnen. Dazu gehéren insbeson-
dere die Themen Energieeffizienz als Technologietreiber,

selbstlernende neuromorphe Systeme als Basis fiir die Re-
alisierung von Industrie 4.0 und von autonomen Systemen
sowie die Quantenmaterialien und das Quantencomputing
fur die Berechnung komplexer Systeme und mit potenziel-
len Anwendungen in vielen anderen Bereichen (z.B. zur
Verbesserung der Datensicherheit, Kommunikation oder
Metrologie). Die Koordination dieser Forschungsfelder in
einem Programm ero6ffnet einmalige Chancen des Wissens-
transfers und der interdisziplindren Zusammenarbeit. So
ist das Programm von zentraler Bedeutung fiir die lebens-
wissenschaftliche Grundlagenforschung des Forschungs-
bereichs und deren Briickenschlag hin zur Integration bio-
logischer Prinzipien in technische Losungen.

PROGRAMM ,MATERIALS SYSTEMS
ENGINEERING"

Zielsetzung ist es, auf Basis von experimentellen und theo-
retischen Arbeiten die Transformation zu einer virtuellen
und datengetriebenen Materialforschung voranzutreiben,
um (i) die Digitalisierung der Materialwissenschaft und
Werkstofftechnik durch Erzeugung digitaler Abbilder der
Materialien, der relevanten Prozesse und Anwendungen zu
ermdglichen und durch prédiktive Ansatze zu beschleuni-
gen, sowie (ii) die Erforschung und Simulation multifunk-
tionaler Materialsysteme iber die gesamte Prozesskette
bis zur Translation (Lebenszyklusanalyse) zu realisieren.
Das Spektrum der zu untersuchenden Materialsysteme
umfasst sowohl die atomare und molekulare Ebene als
auch aktive und responsive Hybrid- bzw. Verbundwerkstof-
fe, photonische Materialien, smarte bioaktive Werkstoffe
und hierarchisch organisierte, skalenuberschreitend kon-
zipierte Materialsysteme mit ggf. spezifischen Funktiona-
litaten.

Durch die virtuelle und datengetriebene Materialentwick-
lung sowie in Verbindung mit einem einheitlichen Daten-
managementkonzept soll mittel- bis langfristig eine in-
verse Materialentwicklung ermdglicht werden, d. h. eine
rationale Ableitung von Materialeigenschaften aus den
am Markt geforderten Produkteigenschaften, unter expli-
ziter Berlicksichtigung der Nachhaltigkeit der Materialien
(Lebenszyklusanalyse). Hierbei werden auch die Aktivita-
ten der BMBF-Initiative ,, MaterialDigital” miteingebunden.
Die Materialwissenschaft wird zum Motor einer schnellen
Weiterentwicklung der Informationsverarbeitungstechnik
(vollautomatisierte Strukturanalyse, datengetriebene Ma-
terialentwicklung) sowie der Modellierung und Simulation
(ab initio Rechnung, molekulardynamische Simulation,
Multiskalensimulation).


https://www.materialdigital.de/
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MATERIALFORSCHUNG IM FB MATERIE

Der Forschungsbereich Materie verfiigt Uber besondere
Kompetenzen bei Entwicklung, Bau, Betrieb und Nutzung
von groBen Forschungsinfrastrukturen fir diszipliniiber-
greifende Fragestellungen zur Charakterisierung, Modifi-
kation und Synthese von Materialien. Dabei geht es vor
allem darum, ein vertieftes, mikroskopisches Verstandnis
von Materie, Materialien und biologischen Systemen zu
erhalten. Bei den herausragenden Forschungsinfrastruk-
turen des FB Materie handelt es sich unter anderem um
GroBgerate, die Photonen, Neutronen und lonenstrahlen
sowie hdchste elektromagnetische Felder zur Verfiigung
stellen.

Vor allem im PROGRAMM ,VON MATERIE ZU MATE-
RIALIEN UND LEBEN” (MML) steht die Materialcha-
rakterisierung und Untersuchung von Struktur-Eigen-
schaftsbeziehungen im Mittelpunkt. Die oben genannten

Forschungsinfrastrukturen erlauben u.a. Untersuchungen
auf extrem kurzen bis zu atomaren Léngen- und Zeitska-
len. Im MML Programm werden die detaillierte Struktur
und die elektronischen, optischen, magnetischen und che-
mischen Eigenschaften von Materie und Materialien sowie
elektronische, katalytische und (bio-)chemische Prozesse
erforscht. Unter gezielter Nutzung der MML-GroBgerate
und deren diagnostischen Mdoglichkeiten erfolgen diese
Untersuchungen auf allen relevanten Langen- und Zeits-
kalen. Vertiefte Kenntnisse lber diese Prozesse durch in
situ und operando Studien und ihre Kontrolle dienen dazu,
funktionale Materialien und Werkstoffe fiir neuartige Bau-
elemente und Anwendungen zu entwickeln.

Aktivitdten im PROGRAMM ,MATERIE UND TECHNOLO-
GIEN” (MT) betrachten Entwicklungen von Halbleiterde-
tektoren, basierend auf Silizium aber auch Diamant und



anderen, Materialien. Diese mikro- und auch nanostruktu-
rierten Detektoren erlauben es, hohe raumliche Auflésun-
gen zu erreichen, um z. B. Streubilder komplizierter Syste-
me an Synchrotronstrahlungsquellen und FELs oder aber
Signale bei allerhochsten Z&hlraten und mit Pikosekunden-
Zeitauflésung aufzuzeichnen, wie sie bei den zukiinftigen
Experimenten mit hchsten Raten an Beschleunigern auf-
treten.

Dank der Interdisziplinaritat der Materialforschungsaktivi-
téten des FB Materie existieren thematische Briicken zu
anderen Forschungsbereichen. Zum Beispiel wird an den
lonenbeschleunigeranlagen des FB Materie die Strahlbe-
standigkeit von Weltraumelektronik und Materialien unter-
sucht, die im FB LRV entwickelt und angewendet werden.
Erforschung von fundamentalen Fragen zum Verhalten von
Materie und Materialien unter extremen Bestrahlungs- und
Druckbedingungen sind fiir die Anwendung von Materiali-
en in Fusionsreaktoren oder fiir die sichere Lagerung von
radioaktivem Abfall relevant und 6ffnen einen neuartigen
Weg zur Synthese neuen Materialien. Eine Briicke zum FB

Gesundheit steht u.a. mit Untersuchungen der Dynamiken
von strukturellen Anderungen in Bio-Molekiilen, und mit
der Entwicklung von Bio- und chemischen Sensoren im Be-
reich Nanotechnologie oder mit der Tumortherapie mittels
lonenstrahlen. Materialien flr die Energiewende (z.B. im
Bereich Katalyse, Wasserstoff, Thermoelektrik, und Batte-
rien) werden innerhalb des FB Materie an verschiedenen
Photonen-, Neutronen- und lonen-GroBgeraten hergestellt
und charakterisiert, was wiederum die Aktivitaten im FB
Energie unterstiitzt. Ahnliches gilt fiir Quantenmaterialien
fur zuklinftige Anwendungen in der Informationstechnolo-
gie, die auch im FB Information untersucht werden. Zu all
dem bedarf es auch Strategien fiir das Management und
die Analyse von groBen Datenmengen. Auch hier spielt die
Briicke zum FB Information, vor allem auch innerhalb der
geplanten Querschnittsaktivitdten zur Materialcharakteri-
sierung eine gewichtige Rolle.
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MATERIALFORSCHUNG IM FB ENERGIE

Der Forschungsbereich Energie erforscht Materialien
und Technologien fiir die Energiewende. Er beschéftigt
sich dabei mit Materialforschungs- und Werkstofftech-
nik als wesentlicher Basis neuer Technologien zur ef-
fizienten Energiewandlung, -speicherung und -nutzung.
Dazu gehoren auch FB-lbergreifende Materialsynthese-
Einrichtungen und Charakterisierungsplattformen, an
denen sich der FB Energie aktiv beteiligt.

Fragen der Materialforschung - von neuen Materialkon-
zepten Uber deren Synthese bis zur Untersuchung ihrer
Zuverléssigkeit - sind im FB Energie integraler Teil der
Technologieentwicklung und ermdglichen Innovations-
spriinge bei den entsprechenden Energietechnologien.
Ziele hierbei sind vor allem angemessene Lebensdau-
ern und die Steigerung der Energieeffizienz sowie die
umweltfreundliche Energiebereitstellung und Kostenef-
fizienz in der gesamten Themenbreite innerhalb eines
Ansatzes der zirkuldren Wirtschaft.

Der FB Energie betreibt zu diesem Zweck dedizier-
te Synthese- und Charakterisierungsplattformen fir
energierelevante Anwendungen (z.B. Energy Materials
Characterization Platform (HEMCP), Helmholtz Energy
Materials Foundry (HEMF) oder Energy Materials in situ
Laboratory (EMIL@BESSY II). Dariiber hinaus werden
methodische Entwicklungen in den Forschungsberei-
chen Information und Materie genutzt und neben der
gezielten eigenen Weiterentwicklung von Charakteri-
sierungs- und Modellierungsmethoden im Bereich der
Materialentwicklung fiir die verschiedenen Energietech-
nologien eingebracht.



Ein erfolgreiches Beispiel ist der schnelle Aufbau einer
zunachst grundlagenorientierten Forschung im FB Infor-
mation zum Thema der elektrochemischen Energiespei-
cherung mit der darauffolgenden Ubertragung in eine auf
einzelne Technologien bezogene Forschung im FB Ener-
gie. Zur Stérkung der Themen Photovoltaik und Katalyse
wurde in Hinblick auf die PoF IV &hnlich vorgegangen.
Generell gewahrleisten die Schnittstellen zwischen den
Forschungsbereichen auch, dass entwickelte Methoden,
z.B. zum oben diskutierten virtuellen Materialdesign oder
Methoden der Materialcharakterisierung, verstarkt in der
anwendungsbezogenen Forschung eingesetzt werden.

PROGRAMM ,MATERIALIEN UND TECHNOLOGIEN
FUR DIE ENERGIEWENDE" (MTET)

Die Ziele der Energiewende umfassen neben der massi-
ven Erhéhung des Anteils der erneuerbaren Energien auch
eine deutliche Steigerung der Effizienz bei der Erschlie-
Bung, Bereitstellung und Nutzung von Energieressour-
cen sowie mineralischer und metallhaltiger Ressourcen.
Daher bedarf es zum einen innovativer Technologien,
um die verschiedenen Energiequellen
effizient und kostengiinstig zu erschlieBen sowie in zen-
tralen und dezentralen Anwendungen optimal zu nutzen.
Zum anderen ist eine intensive Forschung und Entwicklung
zur effizienten Speicherung in Batterien, zur Erzeugung und
Nutzung von Wasserstoff sowie der gesamten Spannweite
der Power-to-X-Technologien einschlieBlich der Nutzung
von CO, erforderlich, um das zukinftige Energiesystem
frei von fossilen Energietrédgern und nachhaltig, das heiBt
umweltvertraglich, zuverldssig, bedarfsgerecht und
bezahlbar zu gestalten.

regenerativen

Das Programm bezieht vielfaltige technologische Optio-
nen von den wissenschaftlichen Grundlagen fir disrupti-
ve Innovationen bis hin zur zeitnahen Anwendung neuer
Technologien ein. Fir alle technologischen Optionen sind
kostengiinstige Materialien mit hoher Leistungsféhigkeit
die Voraussetzung.

Das Programm MTET betrachtet in den folgenden fiinf Pro-
grammthemen (Topics) technologische Optionen:

= Photovoltaik- und Windenergie
Elektrochemische Energiespeicherung
= Chemische Energietrager

= Hochtemperaturtechnologien

= Ressourcen- und Energieeffizienz

Die Materialforschung und -entwicklung ist dabei integra-
ler Teil der jeweiligen Topics, so dass die verschiedenen
Technologien in einer Prozesskette von der Materialfor-
schung bis zur Anwendung in enger Abstimmung der be-
teiligten Gruppen bearbeitet werden.
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PROGRAMM ,FUSION” (FUSION)

Das Programm Fusion befasst sich mit den physikalischen
Aspekten und den bendtigten Technologien und Materi-
alien fir Bau und Betrieb von Fusionsexperimenten und
zukiinftigen Fusionsreaktoren.

Das Topic 3 , Technologien und Materialien fir die Fusion®
umfasst Entwicklungen von Technologien und Materialien
fiur bestehende (Wendelstein 7-X), im Bau befindliche (JT-
60SA, ITER) und zukiinftige Fusionsanlagen (DEMO). In
ITER und DEMO werden in groBem Umfang Fusionsreak-
tionen realisiert, woraus sich neue Herausforderungen bei
den einzusetzenden Materialien insbesondere im Hinblick
auf Neutronenreaktionen ergeben. Da das Versténdnis
und die Kontrolle der Plasma-Wand-Wechselwirkung ent-
scheidend fir den effizienten Betrieb eines Fusionskraft-
werks sind, sind auch zentrale Fragestellungen in Topic 4
»Plasma-Wand-Wechselwirkung“ eng verbunden mit Mate-
rialaspekten, insbesondere die Wahl und Charakterisie-
rung der Wandmaterialien.

Fusionsanlagen stellen extreme Bedingungen an Struktur-
wie Funktionsmaterialien (u.a. hohe Temperaturen, Driicke
und Magnetfelder, hochenergetische Neutronen, zyklische
Wechsellasten), die neben einer geringen Aktivierbar-
keit gleichzeitig hohe Betriebsdauer und Zuverlassigkeit
garantieren sollen. Dies lbersteigt die Grenzen der Wei-
terentwicklung konventioneller Werkstoffe und erfordert
innovative Werkstoffkonzepte, um sowohl die technische
Leistungsfahigkeit zu gewahrleisten, als auch Nachhaltig-
keits- und Umweltaspekten Rechnung zu tragen.

Erfolgreiche Beispiele dieser seit Jahren verfolgten Stra-
tegie sind Hochtemperatur-Supraleiterkabel und Strom-
zufiihrungen, duktiles Wolfram, Diamantfenster, gradierte
Wolframschutzschichten und additive Fertigungsprozesse,
deren Entwicklung nicht nur die Fusion weiter nach vorne
gebracht hat, sondern Anwendungsbereiche weit iber die
Fusion hinaus erschlieBen kann.

PROGRAMM “NUCLEAR WASTE MANAGEMENT,
SAFETY AND RADIATION RESEARCH” (NUSAFE)

Das Programm NUSAFE beinhaltet grundlegende und
angewandte Forschungsarbeiten zur sicheren nuklearen
Entsorgung in geologischen Tiefenlagern und liefert einen
(radio-)geochemischen und (radio-)biogeochemischen Bei-
trag zu Standortauswahl und -charakterisierung. Dariiber
hinaus untersucht es innovative Entsorgungsstrategien fiir
die Stilllegung kerntechnischer Anlagen und zur Behand-
lung radioaktiver Abfallstréme.

Die materialwissenschaftliche Forschung in NUSAFE
umfasst die Untersuchung radioaktiver Materialien an
Forschungsinfrastrukturen sowie die Aufklarung des Ver-
haltens von Konstruktionswerkstoffen unter reaktortypi-
schen Bedingungen. Hier werden im Bereich Material- und
Komponentensicherheit beispielsweise ODS-Stéhle unter-
sucht.



MATERIALFORSCHUNG IM FB LUFTFAHRT, RAUMFAHRT

UND VERKEHR (LRV)

Im Fokus des FB LRV steht die Optimierung bestehender
und die Entwicklung neuer Materialien fiir Hochleistungs-
leichtbaustrukturen fiir sichere und wirtschaftliche Luft-
und Raumfahrzeuge. Ziele sind dabei die Verbesserung der
Wirtschaftlichkeit und der Sicherheit im Zusammenspiel
mit der Reduktion des Footprints der klimaschadlichen
Emissionen. Die Forschungsarbeiten adressieren dabei
neue metallische Legierungen und keramische Verbund-
werkstoffe fiir den Hochtemperatureinsatz in Antriebsys-
temen und neue Leichtmetalle und polymere Composites
fur Luft- und Raumfahrtstrukturen. In diesem Zusammen-
hang eroffnet der 3D-Druck neue Designoptionen, fordert
aber auch die Entwicklung von neuen, an das Verfahren
angepassten Werkstoffen der genannten Materialklassen.
Die Herstellverfahren der Verbundwerkstoffe und der 3D-
Druck erfordern den Einbezug aller Prozessschritte, vom
Basismaterial bis hin zur automatisierten Produktion.
Nur so kann das komplexe Material optimale strukturme-
chanischen Leistungen in der Zielstruktur erbringen. Die

wissenschaftlichen Arbeiten dazu erstrecken sich von der
Simulation des Materials und seinen Eigenschaften auf
Atom- und Gefligeebene, der Auslegung und Berechnung
von Strukturen, der digitalen Integration der einzelnen
Prozessschritte entlang der gesamten Prozesskette und
die experimentelle Validierung der Simulationskette. Der
physische Nachweis wird konsequent in den Full-Scale-
Bereich bis zur GréBe eines Rumpfsegments erweitert.
Ziel ist zukiinftig die digitale Bewertbarkeit von Material-
I6sungen im Kontext der Struktur eines Gesamtflugzeugs
bzw. eines Trager- oder Satellitensystems. In diesem Zu-
sammenhang spielen Zeit und finanzielle Aufwendungen
fir die Entwicklung neuer Materialien eine zunehmend
gréBere Rolle. Durch die Forschungsarbeiten im Bereich
der skaleniibergreifenden, digitalen Werkzeuge in Verbin-
dung mit dem zukiinftigen Einsatz des Quantencomputers
und eines integrierten, digitalen Datenmanagementsys-
tems sollen die Entwicklungszeiten und -kosten um mehr
als 50% reduziert werden.
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MATERIALFORSCHUNG IM FB ERDE UND UMWELT

Der FB Erde und Umwelt (EuU) untersucht das Erdsystem
und dessen nachhaltige Nutzung. Dabei spielen Materi-
alien in vielerlei Hinsicht eine wichtige Rolle: Rohstoffe
werden aus Kompartimenten des Erdsystems entnommen
und durch und wahrend der menschlichen Nutzung als
Rest- und Abfallstoffe in terrestrische, marine und atmo-
sphérische Systeme eingebracht. Persistente Substanzen
und im Abbau daraus entstehende Schadstoffe sind heute
in allen Regionen und Kompartimenten des Erdsystems zu
finden. In der PoF IV hat der Forschungsbereich deshalb
auch die nachhaltige Nutzung in den Fokus genommen,
um Wege zur umweltschonenden Gewinnung und Nutzung
von Rohstoffen fiir die Materialien im Sinne einer Kreis-

laufwirtschaft zu erforschen, bei der der Schutz der Um-
welt integraler Bestandteil des systemischen Ansatzes ist.
Biodkonomische Ansétze nutzen Biomasse und Wissen
Uber biologische Systeme auch, um umweltfreundliche
Rohstoffe zu erzeugen und biobasierte Materialien zu ent-
wickeln; biotechnologische und bionische Forschung nutzt
das Wissen Uber biologische Systeme, um Materialien mit
neuen Eigenschaften zu entwickeln und nachhaltig zu pro-
duzieren. Zudem kdnnen neue Materialien wichtige Beitra-
ge flir den Schutz des Erdsystems erfiillen. Dariiber hinaus
hat der FB maBgebliche Expertise in der Lebenszyklusana-
lyse, die auch in die Materialforschung Eingang finden soll.



MATERIALFORSCHUNG IM FB GESUNDHEIT

Der FB Gesundheit erforscht die Ursachen und die Ent-
stehung der groBen Volkskrankheiten. Dazu zéhlen Krebs,
Herz-Kreislauf-, Stoffwechsel-, Lungen- und Infektions-
krankheiten sowie Erkrankungen des Nervensystems. Die
Erforschung komplexer und haufig chronisch verlaufender
Krankheiten erfordert interdisziplindre Ansatze, wie z.B.
der Einsatz von neuen Materialien, die die Helmholtz-Zen-
tren gemeinsam mit Partnern aus der Hochschulmedizin,
den Universitaten, anderen Forschungsorganisationen
und der Industrie vorantreiben. Die Helmholtz-Zentren
des Forschungsbereichs Gesundheit bringen ihre exzel-
lente Grundlagenforschung zudem auch in die vom BMBF

initiierten Deutschen Zentren der Gesundheitsforschung
ein, um Forschungsergebnisse schneller in die klinische
Anwendung zu Uberfiihren. Dabei spielt beispielsweise
die Erforschung von Nanomaterialien eine wichtige Rol-
le fir die Etablierung von intelligenten Tréagersystemen,
welche die gezielte Wirkstoffaufnahme verbessern oder
Uberhaupt erst ermdglichen. Die Entwicklung kiinstlicher
Gewebe und Organe an der Schnittstelle von Material- und
Stammzellforschung verspricht Durchbriiche fiir Diagnos-
tik, regenerative Therapie und Pravention im Sinne von
personalisierter Medizin.
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IV.IMPLEMENTIERUNG DER HELMHOLTZ-
MATERIALFORSCHUNGSSTRATEGIE

Die Materialforschung bietet Chancen und schafft aber
auch Herausforderungen, denen sich die Helmholtz-
Gemeinschaft in den nachsten Jahren mit den hier auf-
gezeigten Kompetenzen zum Erreichen der gesteckten
Ziele widmen wird. Fur eine Umsetzung bendétigt es die
Implementierung unterschiedlichster MaBnahmen so-
wie einen kontinuierlichen dynamischen Prozess zur

Weiterentwicklung der Forschungsthemen. Bereits jetzt
zeigt die Helmholtz-Gemeinschaft in den Forschungs-
bereichen und dariiber hinausgehenden Aktivitdten zu-
sammen mit nationalen und internationalen Partnern ihr
groBes Potential, das auch auf den einzigartigen Infra-
strukturen beruht.



Die Helmholtz-Materialforschungsstrategie zielt darauf,
dieses Potential auszubauen und durch interdisziplinéare
Ansatze innovative Losungsbeitrage fur die gesellschaft-
lich und wirtschaftlich drangenden Fragen zu finden. Die
Sichtbarkeit der Helmholtz-Materialforschung in der na-
tionalen und internationalen Forschungslandschaft soll
dabei durch folgende Eckpunkte weiter erhdht werden:

= Die komplementaren Kompetenzen der Forschungs-
bereiche werden als Basis fir die Helmholtz-Materi-
alforschungsstrategie ausgebaut und auf ein hohes
MaB an Synergie und gegenseitiger Starkung Uber-
greifender Arbeitsteilung ausgerichtet.

= Durch den FB-lbergreifenden Wissens- und Metho-
denaustausch sowie den Dialog mit der Gesellschaft
und die Zusammenarbeit mit der Industrie wird die
Innovationskraft entscheidend gestarkt.

= Die bestehenden und zukiinftig geplanten GroBge-
rate und Forschungsinfrastrukturen der Helmholtz-
Gemeinschaft werden umfassend und synergetisch
durch die (inter-)nationale Materialforschungs-Com-
munity genutzt.

STRUKTUR UND VERNETZUNG

Die Einrichtung eines Helmholtz-weiten Materialfor-
schungs-Netzwerkes wird den FB-iibergreifenden Wis-
sensaustausch unterstiitzen sowie auch zur Sichtbar-
keit der Materialforschung der Helmholtz-Gemeinschaft
beitragen. Mittels strukturgebender Elemente soll die
Forschungslandschaft in Helmholtz und deutschland-
weit gestarkt werden, um sich im internationalen Wett-
bewerb besser zu positionieren. Wesentliche Elemente
sind dabei eine FB-ilibergreifende Dateninfrastruktur,
auch als Teil der Nationalen Forschungsdateninfrastruk-
tur (NFDI), sowie eine Ubersicht zu verfiigbaren Metho-
den und Ansprechpartnern, wodurch auch Kontakte und
Kooperationen mit der Industrie ausgebaut und ver-
starkt werden.

Die komplementaren Arbeiten der Forschungsbereiche
(FB) werden zu ausgewahlten Themengebieten zusam-
mengefiihrt und der auf dem Wissensaustausch beru-
hende Mehrwert fiir die Bearbeitung in dem jeweiligen
weltweit sichtbaren und strategisch relevanten Thema
aufgezeigt. Diese ausgewdhlten Aktivitdten zeichnen
sich durch eine kritische GroBe aus und werden fol-
gende Funktionen fir die FB-ibergreifende Materialfor-
schung haben:

= Methodische Entwicklung zum Nutzen von mehreren
Topics, Programmen und Forschungsbereichen in
Helmholtz.

= Bildung einer FB-Ubergreifenden, wissenschaftlichen
Community innerhalb von Helmholtz (zur gegenseiti-
gen Unterstiutzung).

= Effiziente Nutzung von Ressourcen in Helmholtz (ab-
gestimmte Nutzung von Infrastrukturen und Planung
von groBen, einmaligen Anlagen).

= Beantwortung gesellschaftlich relevanter Fragestel-
lungen.

Als Ausgangsszenario sind die Aktivitaten hierbei in zwei
Methoden-Plattformen und anwendungsorientierte
Schwerpunktthemen eingeordnet. Die Methoden-
Plattformen, , Beschleunigte Materialentwicklung® und
.Korrelative Materialcharakterisierung®, widmen sich
den Ubergreifenden Fragestellungen der Modellierung/
Simulation, Synthese und Prozessierung, sowie Charak-
terisierung, deren Antworten fiir eine Vielzahl von An-
wendungen wichtig sind. Die im FB Information bereits
eingerichteten Joint Labs ,Virtual Materials Design“
(VMD) und ,,Integrated Model and Data driven Material
Characterization“ (MDMC) stellen hierfiir einen essenti-
ellen Teil der informations-basierten methodisch-orien-
tierten Integration der Helmholtz-Materialforschungs-
strategie dar. Die Schwerpunktthemen ,Materialien
fiir die Informationstechnologie®, , Batteriematerialien®,
»Materialien fiir die Wasserstofftechnologie*, ,,Photovol-
taische Materialien®, sowie ,,Materialien fiir die Gesund-
heit®, , Biobasierte- und -inspirierte Materialien in der
Bio6konomie® und ,Leichtbau®, beschaftigen sich mit
der Entwicklung von Materialien entlang der kompletten
Wertschopfungskette von Atom bis zum Materialsystem
in konkreten Anwendungen in gesellschaftlich hoch re-
levanten Themengebieten. Hierflir werden in der PoF IV
zusammenhangende Aktivitaten in den jeweiligen Pro-
grammen bereits in Topics (wie z.B. die Photovoltaik im
FB Energie, Programm Materials and Technologies for
the Energy Transition) gebiindelt und tragen so auch
zur Weiterentwicklung der FB-tUbergreifenden Material-
forschung bei. Bei allen Aktivitdten werden die Nach-
haltigkeit und die Kreislaufwirtschaft der Materialien
als zentraler Aspekt ebenfalls betrachtet. Der gegen-
seitige Wissenstransfer und die Zusammenarbeit der
Methodenplattformen mit den anwendungsorientierten
Schwerpunktthemen bilden die Matrix der Helmholtz-
Materialforschungsstrategie (siehe Abbildung 2), die in
Kapitel V ausfihrlich beschrieben ist.

Geplante FB-lUbergreifende Aktivitdten im Rahmen der
PoF IV sind Beispiele fiir das Entstehen einer Wert-
schopfungskette, die von den Kompetenzen der Be-
teiligten profitiert. Hierzu gehoren vor allem die ,,Joint
Labs® innerhalb des Forschungsbereichs Information,
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Helmholtz-Materialforschung
- vom Atom zum System -
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Abb. 2: Aktivitadten der Materialforschung in Helmholtz - weltweit sichtbare Themengebiete als gemeinsame Basis zu FB-libergreifenden Arbei-
ten. Methoden-orientierte Plattformen (grau) unterstiitzen anwendungsorientierte Schwerpunktthemen (dunkelblau). Von zentraler Bedeutung fir

alle ist die Thematik ,, Materialien und Nachhaltigkeit” (griin).

Projekte im Rahmen des IVF (z.B. Pilotprojekte inner-
halb der Plattformen des Helmholtz-Inkubators Infor-
mation & Data Science, die eine Briicke der Daten- zur
Materialwissenschaft schlagen und eng mit den Akti-
vitadten in der NFDI verzahnt werden sollen), sowie die
Innovationspool-Vorhaben der beteiligten FB, deren
Themen Verbindungen zu den Forschungsbereichen
Energie, Materie, LRV und Gesundheit ermdglichen.
Die genannten Vorhaben werden daher auch bei der
Implementierung der Materialforschungsstrategie eine
wichtige Rolle als Kristallisationspunkte der Methoden-
Plattformen spielen und die Aktivitdten der Schwer-
punktthemen auf vielfdltige Weise beeinflussen. Zur
Strukturierung des Materialforschungsnetzwerks wer-
den vor allem in den Schwerpunktthemen verschiedene
Instrumente, wie z.B. ,topical meetings®, fir den Wis-
senstransfer untereinander und auch fir Interessen-
ten aus der Industrie und die Anbahnung koordinierter
Drittmittelprojekte aufgebaut werden. Die Ausbildung
von Nachwuchswissenschaftlerinnen und -wissen-
schaftlern iber Schwerpunkthemen hinweg ist ein wei-
teres Anliegen, das durch die Aktivitaten innerhalb des
Netzwerks angegangen werden soll.

Langfristig werden diese strukturbildenden MaBnah-
men die Materialforschung in der Helmholtz-Gemein-
schaft stdrker vernetzen, so dass strategische Ent-

scheidungen gemeinsam getroffen werden konnen.
Eine gelungene nationale und internationale Vernet-
zung sowie erfolgreicher Technologietransfer bedeu-
ten einen unmittelbaren Wettbewerbsvorteil, wozu die
Helmholtz-Materialforschungsstrategie einen entspre-
chenden Beitrag leistet. Hierzu gehdren insbesondere

= eine vernetzte Zusammenarbeit von Programmen
und Forschungsbereichen in der Helmholtz-Gemein-
schaft zu ausgewahlten Themengebieten,

= der Ausbau des Netzwerks hin zu den Universitaten,
um die Aus- und Weiterbildung bereits im Studium
gezielt beginnen zu kénnen,

= |nvestitionen in einzigartige Forschungs-
infrastrukturen, sowie

= eine Transferstrategie, die gezielt Ausgriindungen
fordert und den Weg zum Produkt ermdglicht.

INNOVATION UND TRANSFER

In den Fokus der industriellen Innovation riicken nach-
haltige Materialien, die lhren Einsatz in zukunftsre-
levanten Themenfeldern wie z.B. der Energiewende
haben. Somit behélt die Materialforschung fir die Ge-
sellschaft und den Wirtschaftsstandort Deutschland
ihre groBe Bedeutung und tragt zur technologischen
Souveranitdt' Deutschlands und Europas bei. Vor allem
die beschleunigte und optimierte Materialentwicklung,

" Unter technologischer Souveranitét (TS) versteht das BMBF den Anspruch und die Fahigkeit zur kooperativen (Mit-)Gestaltung von Schliisseltechnologien und technologiebasierten Innovationen. Diese umfasst die
Formulierung von Anforderungen an Technologien, Produkte und Dienstleistungen entsprechend der eigenen Werte und die Mitbestimmung entsprechender Standards auf den globalen Mérkten. Internationale
Zusammenarbeit nimmt dabei eine wichtige Rolle ein. TS kann jedoch erfordern, in bestimmten Schliisselbereichen (europaisch) autark agieren zu kénnen, wenn dies zum Erhalt der staatlich-regulatorischen Souve-
ranitat oder zur Vermeidung einseitiger Abhangigkeiten notwendig ist. Dies stellt die offenen weltweiten Wirtschafts- und Wissenschaftsbeziehungen Deutschlands nicht in Frage. Arbeitsteilung, Vernetzung und mul-
tilaterale Kooperation sind weiterhin zentrale Bausteine fiir die Fahigkeit Deutschlands und Europas, globale Entwicklungen nicht nur zu erdulden, sondern nach eigenen Vorstellungen und Interessen mitzugestalten.



die im Zusammenhang mit der Digitalisierung moglich
wird, bietet entsprechende Losungen, insbesondere
wenn schon in der Entwicklungsphase der erforderli-
che Ressourceneinsatz und die Produktionstechnik
bertcksichtigt werden.. Die Helmholtz-Gesellschaft
tréagt durch die Kompetenzen lhrer Zentren und die
dort verankerten Forschungsinfrastrukturen dazu bei,
der Industrie entsprechende Anséatze zu liefern. Durch
die hier vorgestellte Materialforschungsstrategie bin-
delt Helmholtz die Aktivitdten vor allem in den Schwer-
punktthemen und erhédlt damit einen unschéatzbaren
Innovationsgewinn.

Ein zunehmend wichtiger Treiber in Wirtschaft und Ge-
sellschaft ist die Nachhaltigkeit (siehe auch Kapitel V).
Dabei garantiert die tiefe und vielfdltige Verankerung
der Materialforschung als Querschnittsthema in den
Forschungsbereichen eine schnelle Umsetzung von
materialwissenschaftlichen Innovationen in L&sungen
von hoher gesellschaftlicher Relevanz. Gleichzeitig trig-
gern Anwendungsfragen mit hoher Komplexitat immer
wieder materialwissenschaftliche Entwicklungen. Hier-
bei stellt sich die Helmholtz-Gemeinschaft in besonde-
rer Art und Weise der zunehmenden Forderung nach
Nachhaltigkeit in Wirtschaft, Umwelt und Gesellschaft.

Um ein international flhrender Spitzenstandort fir
hochinnovative Industrieprodukte zu bleiben, ist es
essenziell, dass kiinftig der Bedarf an immer komple-
xeren Materialien sowie an deren spezifischen Verar-
beitungs- und Recyclingtechnologien zuverlédssig und
auf nationaler Ebene bedient werden kann. In vielen
fir Deutschland besonders relevanten Industriezwei-
gen machen die Materialkosten aufgrund weitgehen-
der Automatisierung der Produktion inzwischen den
dominierenden Kostenfaktor aus (Automobile: 50%,
Batterien: 80%). Um hier wettbewerbsféhig zu bleiben,

mussen Konzepte zur Parallelisierung, Automatisie-
rung und Digitalisierung samtlicher Elemente der Ma-
terial- und Prozessentwicklungsketten vorangetrieben
werden. Die Herausforderung in der Industrie sind vor
allem von zwei Aspekten gepragt: Erstens, die Innova-
tionskraft eines Unternehmens wird zukinftig in vielen
Branchen davon abhéangen, dass man Produkte ausge-
hend von der Nanostruktur der Materialien und der da-
mit verbundenen Funktion entwickelt, sozusagen vom
~Atom zum Bauteil“. Zweitens gilt es in diesem Kontext
die Wertschopfungsketten zu schlieBen, was insbeson-
dere durch die Mdoglichkeiten der additiven Fertigung
und der Flexibilisierung der Produktionsprozesse vol-
lig neue Dimensionen in der individuellen Gestaltung
von Materialsystemen eréffnet. Dadurch kbénnen in
Deutschland Unternehmen, die friihzeitig diese Quer-
schnittstechnologie einbeziehen, einen eindeutigen
Wettbewerbsvorteil gegenlber der auf Massenproduk-
tion ausgelegten Industrie in Asien aufbauen. Dieses
stellt aber groBe Herausforderungen an die Entwick-
lungs- und Produktionsprozesse und bedarf eines ech-
ten Technologiewandels, zu dem Helmholtz beitragen
kann.

Es wird Aufgabe von Helmholtz sein, die Schwerpunkt-
themen und Methoden-Plattformen (dhnlich mit den
im BMBF Impulspapier genannten ,Werkstoffplattfor-
men® und ,Material Hubs®) aufzubauen bzw. die be-
reits vorhandenen Tétigkeiten zu vernetzen, um einen
erfolgreichen Transfer von der Grundlagenforschung
zum Produkt gestalten zu kdnnen. Die analytischen
Instrumente der Helmholtz-Gemeinschaft bilden da-
bei einen Mehrwert, der durch kein Unternehmen und
auch nicht durch andere Organisationen aufgebracht
werden kann. Es wird insgesamt darauf ankommen,
dass fir den Transfer entscheidende Entwicklungen
Zentren- und FB-lbergreifend aufgegriffen und auf
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industrielle Bedarfe zugeschnitten werden. Hierbei ist
die Verbindung zu den anderen drei AuBeruniversitaren
Forschungseinrichtungen (Fraunhofer, Leibniz, Max-
Planck) ein wichtiger Baustein, um industrielle Frage-
stellungen mit der breiten Kompetenz des deutschen
Forschungssystems beantworten zu kénnen. Des Wei-
teren werden relevante Industriepartner eingeladen
werden, um die Verkniipfung von Forschung und indus-
trieller Bedarfe zielfiihrend voranzutreiben.

Wissens- und Technologietransfer wird als Teil der
Helmholtz-Mission bereits erfolgreich gelebt. Mithilfe
von Beratungs- und Informationsdiensten, Weiterbil-
dungsangeboten, Internet-Portalen, Birgerdialogen, Re-
allaboren und anderen Formaten wird Wissen versténd-
lich aufbereitet und fiir einen intensiven Austausch mit
den jeweiligen Zielgruppen Politik, Verwaltung, Wirt-
schaft, Zivilgesellschaft, Bildung und Medien zur Ver-
fugung gestellt. Auch die Helmholtz-Schiilerlabore und
die sogenannten Birgerwissenschaften (Citizen Sci-
ence) werden hierfiir verwendet. Die Materialforschung
soll sich ebenfalls solcher Formate bedienen und damit
einer breiten Offentlichkeit zugénglich werden.

Interne Forderprogramme sowie Innovations- und
Transfermanager an den Helmholtz-Zentren ermdgli-
chen es Forschungsergebnisse, Daten und Technologi-
en gezielt in die Anwendung zu bringen. Der Erfolg zeigt
sich an zahlreichen Patenten, Ausgriindungen und Spi-
noffs, die auch langfristige wirtschaftliche Perspektiven
aufbauen konnten.

TALENTFORDERUNG

Talentforderung ist eine weitere entscheidende Séaule
der Materialforschungsstrategie und findet Anwendung
auf allen Ebenen der frilhen aber auch weiterfiihrenden
akademischen Karriere der Wissenschaftlerinnen und
Wissenschaftler. Bereits jetzt bietet Helmholtz durch
die Zusammenarbeit mit Universitaten in mehr als 15
Graduiertenkollegs und -schulen eine hohe Qualitat zur
fachspezifischen, aber auch interdisziplindren Ausbil-
dung in der Materialwissenschaft und Werkstofftech-
nik. Zur Forderung von Promovierenden leisten dabei
die beteiligten Zentren einen entscheidenden Beitrag.
Die Vernetzung dieser Schulen durch gemeinsame Ak-
tivitdten bzw. Austauschformate soll die Schlagkraft
in der Ausbildung junger Talente noch erhdhen. Dies
wird im Rahmen des Inkubators ,/nformation & Data
Science® des Impuls- und Vernetzungsfonds auf dem
Gebiet der Informationstechnologie von der Helmholtz-
Gemeinschaft bereits erweitert. Insgesamt werden
also die Materialforschungsaktivitaten zwischen den

Programmen der Helmholtz-Gemeinschaft durch eine op-
timierte Vernetzung auf der Ebene der Promovierenden
noch verbessert werden und damit auch die Weiterqualifi-
kationsmdglichkeiten, sowie Karrieren in der Wissenschaft
gefordert werden. Dazu sollen geeignete Formate entwi-
ckelt werden, wie z.B. Trainingsnetzwerke und Summer/
Winter Schools, die insbesondere die Ubergreifenden The-
men der Methodenplattformen allen Promovierenden der
Gemeinschaft ndherbringt.

Beispielsweise wird fir Promovierende und Postdocs der-
zeit ein zentrenlbergreifendes , Training Network Com-
putational Materials Design: Fortgeschrittene Werkzeuge
und Techniken® im Forschungsbereich Information, Pro-
gramm ,Materials System Engineering” geplant. Dariiber
hinaus werden individuelle Mittel fiir Veréffentlichungen,
die Teilnahme an Konferenzen, eingeladenen Vortragen
und Fortbildungen bereitgestellt, um junge Forschende
dabei zu unterstiitzen, wissenschaftlich unabhangig zu
werden. Weiterhin werden Studierende im Masterstudium,
Promovierende und Postdocs ermutigt, an spezifischen
Mentoring-Programmen in der Materialforschung und ver-
schiedenen Personalentwicklungskonzepten der Zentren
teilzunehmen.

Im Rahmen der Materialforschungsstrategie soll des Wei-
teren die Netzwerkbildung auf der Karrierestufe der Juni-
orprofessorinnen und -professoren bzw. Nachwuchsgrup-
penleiterinnen und -leiter geférdert werden. Dieses wird
durch die beteiligten Zentren auch finanziell unterstitzt,
aber von den Mitgliedern getragene Netzwerk sollen ge-
meinsame Aktivitdten wie wissenschaftliche Vortragsver-
anstaltungen mit international ausgewiesenen Material-



wissenschaftlerinnen und -wissenschaftler, personliche
WeiterqualifikationsmaBnahmen, |deen-Workshops fiir
neue Forschungsaktivitdten und mehr, organisieren.

FORDERINSTRUMENTE

Es ist offensichtlich, dass die Themen der Materialfor-
schung der Helmholtz-Gemeinschaft nicht nur durch die
Programme gefordert werden, sondern auch durch vielfal-
tige Drittmittelprojekte. Herausragende Beispiele sind die
Beteiligungen an den Exzellenz-Clustern ,,3D Matter Made
to Order” (3DMMO) zur Entwicklung von neuartigen Druck-
verfahren zur Herstellung von Nanomaterialien, , Post Li-
thium Storage Batterieforschung® (POLiS) zur Entwicklung
von Materialien flr nachhaltige Batterien und , Comple-
xity and Topology in Quantum Matter” (ct.qmat) wie auch
,Matter and Light for Quantum Computing“ (ML4Q) zur
Erforschung komplexer und topologischer Quantenmate-
rialien und deren Nutzung in technischen Anwendungen.
Dementsprechend sollte eine strategische Forderung der
Materialforschung in der Helmholtz-Gemeinschaft nicht
auf einzelne Themen abzielen, sondern im Querschnitt die
Methodenkompetenz férdern und damit auch weiterhin
die Grundlage zu schaffen, herausragende Ergebnisse in
den Anwendungsfeldern erzielen zu kénnen.

In vielen Anwendungsfeldern ist die Entwicklung von Hoch-
durchsatzmethoden und die Automatisierung von Prozes-
sen der Schlissel fiir eine enorme Beschleunigung der
Produktentwicklung und signifikante Kosteneinsparungen
in der Produktion. Herausragende Beispiele sind die Auto-
mobil-, Flugzeug- und Elektronik-Industrie, deren Produkte
ohne Einsatz von Automatisierungsstrategien heutzutage
entweder Uberhaupt nicht oder nicht kostengiinstig herge-
stellt werden kdnnen. Dieser Trend wird zunehmend auch
auf Forschungsinfrastrukturen iibertragen, befindet sich in
der Materialforschung aber noch im Anfangsstadium (z.B.

Material-Beschleunigungsplattform des EU-Battery2030+-
FET Proactive). Die Helmholtz-Gemeinschaft wird das sich
aus der Parallelisierung, Automatisierung und Digitalisie-
rung aller Elemente der Material- und Prozessentwicklung
ergebende Potenzial in ihrer Materialforschungsstrategie
auch unter Einbindung korrelativer Charakterisierungsver-
fahren durch die hier vorgestellten Plattformen (Kapitel V)
mit groBem Engagement verfolgen und auch den Transfer
dieser Methodik in die Industrie, z.B. in einer moglichen
Wegbereiter-Kampagne der Helmholtz-Gemeinschaft, vo-
rantreiben. Durch die Partnerschaft der an der Material-
forschung beteiligten FB werden durch die Umsetzung
dieser Forschungsrichtung véllig neue Mdoglichkeiten der
Materialmodellierung, -synthese und -charakterisierung an
vorhandenen Forschungsinfrastrukturen geschaffen und
innovative Mechanismen fiir deren Transfer in die industri-
elle Materialentwicklung etabliert.

Mit der Foérderung aus dem Impuls- und Vernetzungs-
fonds der Helmholtz-Gemeinschaft Uber eine Wegberei-
ter-Kampagne wirde neben der mittel- und langfristigen
Erreichung der Ziele vor allem das vorhandene Potential
an Nachwuchswissenschaftlerinnen und -wissenschaftler
verbessert genutzt werden. Hierbei kann zundchst auf be-
reits etablierte Instrumente und Methoden als Beispiel zu-
rickgegriffen werden, wie aktuelle Forderaktivitédten des
BMBF (wie z.B. NanoMatFutur und MaterialDigital). Zu-
klinftig sollten im Hinblick auf das Impulspapier des BMBF
zur Materialforschung die neu etablierten Fordermdoglich-
keiten der ,Material Hubs“ fiir die Schwerpunktthemen
der Helmholtz-Materialforschungsstrategie in Einklang
gebracht werden. Die Verbundprojekte einer solchen Weg-
bereiter-Kampagne der Helmholtz-Gemeinschaft werden
insbesondere Kooperationen fordern, die die Erreichung
der Paktziele zu Nachwuchs und Technologietransfer un-
terstitzen.
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Zur optimalen Ausnutzung der vorhandenen Ressour-
cen soll das Netzwerk auf den hier ausgewahlten strate-
gisch relevanten und weltweit sichtbaren Themengebie-
ten, den sogenannten Schwerpunktthemen, aufgebaut
und dieses kontinuierlich angepasst werden (siehe Ab-
bildung 2). Damit wird auf Fragestellungen fokussiert,
die mittels Entwicklung und Einsatz neuer Materialien
und der dazu notwendigen Methoden den Herausfor-
derungen der Gesellschaft und Wirtschaft Rechnung
tragen.

Das Zusammenwirken der Zentren Uber die Grenzen
der Forschungsbereiche hinweg unter Einbindung der
vorhandenen und geplanten Infrastrukturen wird einen
essentiellen Beitrag zur Bearbeitung der Schwerpunkt-
themen leisten. Die Materialforschungsstrategie soll
die Innovationsfahigkeit der Helmholtz-Gemeinschaft
starken ohne zu vernachlassigen, dass hierfur eine brei-
te Kompetenzbasis in den verschiedenen Forschungs-
bereichen notwendig ist.

Hierflr bringen die daran beteiligten Zentren z. T. ei-
gene thematische Schwerpunkte mit ihren entspre-
chenden Kompetenzen ein. Fir die in PoF IV geplanten
Tatigkeiten werden zusammenhangende Aktivitaten der
unterschiedlichen FB, die im jeweiligen Programm be-
reits in Topics (wie z.B. die Photovoltaik im FB Energie,
Programm MTET) dargestellt werden, gebindelt und
kdnnen so zur Weiterentwicklung der FB-ilibergreifen-
den Materialforschung beitragen. Bei allen Aktivitaten
werden die Nachhaltigkeit und die Kreislaufwirtschaft
der Materialien als zentraler Aspekt ebenfalls betrach-
tet. Aus diesem Grund wird diesem Ubergeordneten
Querschnittsthema im Folgenden ein eigener Abschnitt
gewidmet.
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QUERSCHNITTSTHEMA ,MATERIALIEN UND
NACHHALTIGKEIT”

KURZBESCHREIBUNG

Materialien stehen in vielerlei Bezug zur Nachhaltigkeit:
einerseits muissen Materialien nachhaltig produziert
und in eine effiziente Kreislaufwirtschaft eingebunden
werden. Andererseits tragen neue Materialien in der
Anwendung, wie an vielen Beispielen in den folgenden
Schwerpunktthemen gezeigt werden wird, zum Ziel
der Nachhaltigkeit bei. Dabei sind (a) nachhaltige Pro-
duktions- und Rohstoffgrundlagen anzustreben und (b)
Verénderungen des Konsumverhaltens und der Lebens-
dauer der Produkte und von der Materialentwicklung zu
unterstiitzen. Ein dritter Anwendungsbereich sind (c)
Materialien in Anwendungen zum Schutz der Umwelt
oder zur Reinigung von Umweltkompartimenten.

Die Menge und die Vielfalt der Nutzung von Rohstoffen
fiir Materialien steigt stetig an - insbesondere zum Auf-
bau erneuerbarer Energiesysteme, fir die Energieeffizi-
enz oder die Elektromobilitat, aber ebenso fiir die nach-
haltige Produktion von Chemikalien, und fiir die digitale
Kommunikation werden immer mehr und neue Materi-
alen bendtigt. Deshalb ist der nachhaltige Einsatz von
Ressourcen ein Schlisselelement fiir verantwortungs-
vollen Konsum und Produktion, wie dies die Verein-
ten Nationen in den ,Sustainable Development Goals”
(SDGs) gefordert haben. Davon betroffen sind vielfalti-
ge Ressourcen fur Materialien, von mineralischen und

Abb. 3: Die angestrebte Kreislaufwirtschaft ist eng mit dem
Energiesystem verbunden. Beide interagieren miteinander und
begrenzen sich gegenseitig (Quelle: HZDR).

metallischen (anorganischen) bis hin zu biologischen
Ressourcen und Kohlenstoff aus anthropogenen Quel-
len. Gleichzeitig steigen die Herausforderungen bei der
umwelt- und sozialvertréglichen Bereitstellung von Roh-
stoffen: viele fir den Abbau geeignete, geogene Lager-
statten und andere primére Rohstoffquellen befinden
sich in empfindlichen Okosystemen, in unwirtlichen
Gebieten oder auch in groBen Tiefen der Erdkruste oder
im Ozean. Der Trend zu steigender Komplexitat und
Variabilitdt von Bauelementen und Materialsystemen
fuhrt dazu, dass deren Nutzung als Sekundéarrohstof-
fe immer schwieriger wird. Hier ist eine Trendumkehr
notwendig: um die nachhaltige Versorgung langfristig
zu sichern, missen Rohstoffe im Wirtschaftskreislauf
(Circular Economy) moglichst energie- und rohstoffef-
fizienter genutzt, Verluste minimiert und umweltfreund-
lich recycelt werden. Diese Ziele missen bereits in der
Designphase von neuen Materialien und Bauelementen
Bertiicksichtigung finden. Dazu bedarf es der inter- und
transdisziplindren Entwicklung innovativer Technolo-
gien und Losungsanséatze, digitaler Plattformen und
datenska-lierbarer Modelle fir die Material-, Chemie-
und Energie-Infrastruktur. Moderne Materialforschung
zielt deshalb darauf ab, Rohstoff- und Energieeffizienz
zu verbessern. Zunehmende Kreislaufwirtschaft wird
es ermoglichen, die heute teilweise massiven sozialen
Konsequenzen bei der Gewinnung von Primarrohstoffen
zu reduzieren

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE

IN DER POF IV

Verbesserung der Ressourcensituation

= Entwicklung innovativer und nachhaltiger Technolo-
giekonzepte zur ressourcen- und energieeffizienten
Aufbereitung komplexer Ressourcen.

= Erprobung von neuartigen Technologien zur chemi-
schen Verarbeitung komplexer Ressourcen.

= Erarbeitung neuer Strategien und Methoden fiir die
multidimensionale und multiskalige Rohstoffcha-
rakterisierung durch eine vielfaltige Methodenplatt-
form.

= Integration von Prozess- und Rohstoffwissen zur
quantitativen Vorhersage der Ressourcen- und Ener-
gieeffizienz.

Kreislaufwirtschaft und nachhaltige Nutzung

= Entwicklung einer Plattform zur quantitativen Bewer-
tung von Teilen der Kreislaufwirtschaft.

= Digital unterstitztes Design hochspezifischer
Trennverfahren (Membranendesign).




Abb. 4: Exemplarische Darstellung zu Materialien und Nachhaltigkeit am Beispiel von Membranen. Membranen werden in vielféltigen
Anwendungen eingesetzt, die flr nachhaltiges Wirtschaften, Klima- und Umweltschutz notwendig sind. Gleichzeitig ist das Ziel im
gesamte Life Cycle von Membranen von der Produktion bis zur Widerverwertung nachhaltige Produktion und Verwendung einzusetzen
(Quelle: HZG).

Additive Fertigung: Erweiterung der Materialpalette
in Richtung Keramik, Metall, und Kompositen zur res-
sourcenschonenden Fertigung.
Prozessmodellierung zur Reduzierung des Material-
verbrauchs bei Additiven Fertigungsverfahren.
Verlangerung der Lebensdauer metallischer Struk-
turen durch Entwicklung von neuen Konzepten zum
umweltfreundlichen Korrosionsschutz.

Reduzierung der Umweltbelastung

Membranen und Membranverfahren sowie die dazu
gehorigen Simulationstools fir die SchlieBung von
Stoffkreislaufen, z.B. fir die Abtrennung von CO:
oder Zero-Discharge Ansétze bei der Verwendung
von Wasserressourcen.

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE

Die hier genannten Ziele sind im Hinblick auf die Ma-
terialentwicklung relevant, kénnen aber nur zusammen
mit weiteren Partnern aus Forschung und Industrie an-
gegangen werden.

Verbesserung der Ressourcensituation

Entwicklung und Einsatz digitaler Werkzeuge spe-
zifisch mit dem Ziel, Ressourcen zu sparen und
umweltfreundliche Entwicklung und Herstellung
von Materialien zu erméglichen.

Erweiterung und Verbesserung von Verfahren fir
energieeffiziente Stofftrennungen in industriellen
Prozessen.

Entwicklung von (z.B. membranbasierten) Trennver-
fahren zur umweltschonenden Gewinnung von
Rohstoffen.

Umweltschonende ErschlieBung Rohstoffquellen z.B.
aus groBen Tiefen im Meer oder aus komplexen geo-
genen Vorkommen.

Kreislaufwirtschaft und nachhaltige Nutzung

SchlieBung relevanter Materialkreisldufe durch inno-
vative energie- und ressourcenschonende Tech-
nologien (z.B. fiir Konstruktionswerkstoffe und Funk-
tionsmaterialien).

Etablierung von Design-Prinzipien, die den Kreislauf-
und Recycling-Aspekt ins Material-, Bauteil- und Pro-
duktdesign integrieren.

Entwicklung von nachhaltig einsetzbaren Material-
kombinationen, z.B. von Polymeren und anorgani-
schen Materialien, als Stltzstrukturen, transportak-
tive Matrixmaterialien oder Katalysatoren.
Erweiterung der Einsatzbereiche von effizienten Ma-
terialien hinsichtlich Temperatur-, Druck- und Zusam-
mensetzung sowie Chemikalienbesténdigkeit und
Alterung.

Konsequenter Einsatz material- und umweltschonen-
der additiver Fertigungsmethoden.
Lebenszyklusverlangerung von Materialstruktu-
ren durch Umsetzung von aktiven Schutzkonzep-
ten und vorbeugenden Instandhaltungsanséatzen.
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= Entwicklung und Einsatz von geeigneten Werkzeu-
gen zur quantitativen Bewertung der Effizienz und
Nachhaltigkeit des Recyclings und der Kreislaufwirt-
schaft in transdisziplindren Verblinden mit Umwelt-
forschern und Okonomen.

Reduzierung der Umweltbelastung
= Entwicklung nachhaltiger und skalierbarer Konzepte

zur SchlieBung des anthropogenen Kohlenstoffkreis-
laufs durch biologisches und chemisches Recycling.

= Entwicklung von Materialsystemen und Trennverfah-
ren zur Abtrennung von Schadstoffen aus verschie-
denen Umweltkompartimenten (Wasser, Boden, At-
mosphare).

WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

Verbesserung der Ressourcensituation

= |ntegration der Daten aus der multidimensionalen
Rohstoffanalytik mit Ansdtzen des maschinellen
Lernens. Dieses verbesserte Stoffverstandnis soll in
Echtzeit erreicht werden, um Materialstrome besser
charakterisieren - und effizienter verarbeiten zu kén-
nen.

= Erstellung neuartiger, sogenannter geometall-
urgischer Modelle fiir geogene Rohstoffkorper
(Lagerstatten) durch die Integration von Prozess-
mit Rohstoffdaten. Ahnliche Modelle sollen auch fiir
sekundéare Ressourcen entwickelt werden.

= Geschlossene Abbildung der Herstellung von Poly-
mermembranen durch Modelle und deren Einsatz
fur die Simulation und Optimierung der Verfahren
(,Digitaler Zwilling“).

Kreislaufwirtschaft und nachhaltige Nutzung

= Entwicklung eines quantitativen Labels fir Ver-
brauchsguter fir die Gesellschaft fir Ressourcen-
und Energieeffizienz.

= Entwicklung neuartiger Membranmaterialien und
-prozesse auf Basis von mathematischen Modellvor-
hersagen sowie eine verstérkte Integration in Pro-
zessintensivierung.

= Herstellung von Gasseparationsmembranen durch
|6semittelfreie Prozesse.

= Reduzierung der Umweltbelastung.

= Entwicklung von KI-Anséatzen zur Vorhersage der
Lebensdauer von Materialien bzw. Bauteilen un-
ter komplexen Umweltbedingungen und Etablie-
rung intelligenter pradiktiver Instandhaltungskonzep-
te mit dem Ziel einer verlangerten Lebensdauer.

= Entwicklung von Materialien fiir ,negative COz-
Emmissionen® zur Reduzierung der CO2z-Belastung
der Atmosphare.

NACHHALTIGKEIT ALS QUERSCHNITTSAUFGABE

FUR SCHWERPUNKTTHEMEN UND METHODEN-
PLATTFORMEN

Die Nachhaltigkeit des Rohstoff- und Materialeinsatzes
ist ein wichtiger und Ubergreifender Aspekt, welcher
bei jedweder Entwicklung innovativer Materialien bzw.
Produkte in allen Schwerpunktthemen und bei den
Methodenplattformen Berlicksichtigung finden muss.
Dabei sollte bei der Materialauswahl und -entwicklung
(z.B. fur Informations- und Wasserstofftechnologien
oder die Herstellung von Photovoltaikmodulen oder
Batterien, etc.) schon friihzeitig die Verflugbarkeit und
nachhaltige Nutz- und Rezyklierbarkeit der eingesetz-
ten Rohstoffe analysiert und die damit verbundenen
Okologischen und sozialen Folgen lber den gesamten
Lebensweg abschéatzt werden. Bei der anschlieBenden
Produktentwicklung sollten nicht nur die Materialein-
sparung (z.B. durch Leichtbau) eine zentrale ZielgroBe
sein, sondern auch andere Nachhaltigkeitsaspekte wie
Langlebigkeit, Reparaturfreundlichkeit und Recycling-
fahigkeit berlicksichtigt werden. Die Entstehung von
Reststoffen sollte dabei minimiert - und Wertstoffe in
mdoglichst geschlossenen Kreislaufen gefiihrt werden.
Dazu wird es notwendig sein, Ansatze und Werkzeu-
ge zu entwickeln, die moglichst frihzeitig wahrend der
Material-/Produktentwicklung einen qualitativen und
quantitativen Blick sowohl auf die Chancen in Gestalt
der zu erzielenden Potentiale als auch die Herausforde-
rungen, wie Tradeoffs und unvermeidbare Verluste, im
Rahmen der Kreislaufwirtschaft ermdglichen, um die
Ziele des Querschnittsthemas ,,Materialien und Nach-
haltigkeit” zu erfillen.



SCHWERPUNKTTHEMA “MATERIALIEN
FUR DIE INFORMATIONSTECHNOLOGIE”

KURZBESCHREIBUNG

Die Materialforschung war immer schon ein Treiber fir
die Informationstechnologie: Materialien mit neuen und
besseren Eigenschaften haben neue und bessere Mog-
lichkeiten in der Verarbeitung, Speicherung und Uber-
tragung von Daten gebracht.

Wahrend bis Ende der 1990er Jahre in der Mikroelektro-
nik fast ausschlieBlich der Halbleiter Silizium (und in der
Optoelektronik Verbindungshalbleiter) eingesetzt wur-
de, hat sich das Spektrum der Materialien seither stetig
erweitert, z.B. durch high k-Dielektrika oder Germani-
um. Dies war notwendig, um die Miniaturisierung und
die damit einhergehende Leistungssteigerung entspre-
chend dem Moore‘schen Gesetz weiterhin vorantreiben
zu kénnen. Auch heute wird weiter Forschung in dieser
Richtung betrieben, als Beispiel sei die Halbleiterlegie-
rung GeSn genannt. Jedoch lauft das Moore‘sche Gesetz
in eine Sattigung und es wird daher an einer Vielzahl
alternativer Méglichkeiten zur Informationsverarbeitung
geforscht, die andere Konzepte und damit auch andere
Materialklassen bendétigen. Eine zentrale Position neh-
men hier die Quantenmaterialien mit neuartigen topo-
logischen, elektronischen und Transporteigenschaften
ein. Zwei wichtige neue Konzepte bestehen in der Er-
weiterung der Computing-Paradigmen durch neuromor-
phes Computing und Quantencomputing.

Basismaterialien flir neuromorphes Computing sind
verschiedenste Oxide, die als memristive Bauelemente,
aber auch einfach als resistive Speicher eingesetzt wer-
den konnen. Neben den redox-basierten Oxiden spielen
aber auch Phasenwechselmaterialien wie GeSbTe und
zunehmend auch magnetische Vielschichtsysteme wie
z.B Co/Pt hier eine wichtige Rolle.

Zum Quantencomputing gibt es mehrere verschie-
dene festkdrperbasierte Ansdtze. Zum einen werden
bestimmte Defektzustande in Halbleitern wie SiC als
Qubits verwendet. Hier liegt eine Herausforderung in der
kontrollierten Herstellung dieser Defekte. Zum anderen,
in noch weiter in die Zukunft weisenden Konzept sollen
topologisch geschiitzte Anregungen wie Majorana-Fer-
mionen, z.B. bestehend aus Skyrmionen oder Nanodrah-
ten im Kontakt mit Supraleitern, als Qubits eingesetzt
werden. Die Basis dafiir ist die Forschung an den oben
genannten Quantenmaterialien: darunter fallen z.B.
auch topologische Isolatoren oder Weyl-Halbmetalle,
aber auch Halbleiter-Nanodrdhte und Quantenpunkte.

Zum gesamten Komplex der Quantentechnologie exis-
tiert bereits ein unabhangiges Helmholtz-Strategiepa-
pier, mit dem die Aktivitaten abgestimmt sind.

Eine materialwissenschaftliche Revolution hat sich mit
der Entdeckung von Graphen und anderen sogenannten
2D-Materialien (u.a. Ubergangsmetall-Dichalkogenide
wie MoS2) ereignet. Diese Materialien bestehen aus
atomaren Einzelschichten, die auch zu Heterostruktu-
ren mit neuen, maBgeschneiderten Eigenschaften ge-
stapelt werden kénnen (Abb. 5). Dieser ,,2D-Baukasten“
bietet vielfaltige Moglichkeiten zur Nutzung und Ma-
nipulation der elektronischen und Spinzusténde, aber
auch zur Kontrolle von Redoxprozessen. Dieses enorme
Potential erinnert an die Revolution in der Halbleiter-
physik durch die Erfindung der Molekularstrahlepita-
xie und damit der Halbleiterheterostrukturen in den
1970er und 1980er Jahren. Bei den 2D-Materialien be-
steht allerdings noch eine groBe Herausforderung dar-
in, sie groBflachig mit Standard-Diunnschichtmethoden
abzuscheiden und geeignet zu dotieren.

Abb. 5: Zwei Ansatze zur Herstellung von Nanostrukturen: Sta-
peln von Monolagen aus 2D-Materialien in beliebiger Reihenfolge
(oben), und 3D-Nanostrukturen durch molekulare Manipulation
(unten) (Quelle: FZJ).



https://www.helmholtz.de/forschung/quantentechnologie/
https://www.helmholtz.de/forschung/quantentechnologie/

V. SCHWERPUNKTTHEMEN & PLATTFORMEN DER HELMHOLTZ-MATERIALFORSCHUNG

Magnetische Materialien stellen einen besonderen Fo-
kus der involvierten Helmholtz-Zentren dar. Wahrend
diese bisher vorwiegend als Sensoren und zur Daten-
speicherung eingesetzt wurden, wird bereits seit lan-
gem auch an spintronischen Bauelementen geforscht,
in denen der Elektronenspin anstatt der Ladung zur In-
formationsverarbeitung eingesetzt wird. Auch kollektive
Anregungen wie Spinwellen (Magnonen) kénnen eine
Rolle in der on chip-Informationsiibertragung spielen.
Spezielle topologische Spinkonfigurationen, wie die
schon oben erwahnten Skyrmionen, konnten Daten-
speicherung mit hoéherer Dichte und neuromorphe
Funktionalitdten ermdglichen, bzw. auch eine Briicke
zum Quantencomputing schlagen.

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE
IN DER POF IV

GemaB der relevanten Forschungsprogramme in den FB
Information und Materie sollen die detaillierte Struktur
und die elektronischen, optischen, magnetischen und
chemischen Eigenschaften von Materialien sowie die
elektronischen und chemischen Prozesse erforscht
werden. Die wichtigsten Materialklassen wie Halbleiter,
2D-Materialien, Oxide, magnetische Materialien, Pha-
senwechselmaterialien und topologische Materialien
werden daflr synthetisiert. Die Untersuchungen sollen
mit hochster Zeit- und Ortsauflésung und unter geziel-
ter Nutzung der GroBgerate und derer diagnostischen
Méglichkeiten erfolgen (Programm MML - ,Von Materie
zu Materialien und Leben* des Forschungsbereichs Ma-
terie), mit dem Ziel, moglichst energieeffiziente Pro-
zesse und auch neue Funktionalitéten fiir die Infor-
mationstechnologie zu identifizieren. Insbesondere
stehen hier die beiden Computing Paradigmen neuro-
morphes Computing und Quantencomputing im Fokus,
die auch im Programm ,,Natural, Artificial and Cognitive
Information Processing” des Forschungsbereichs In-
formation in der PoF IV abgebildet sind. Die neu ge-
griindeten programmibergreifenden Joint Labs ,, Virtual
Materials Design” (JL VMD) und ,,Integrated Model and
Data Driven Material Characterization” (JL MDMC) kom-
plementieren die Materialentwicklung durch simulati-
ons- und datengetriebene Methoden. Die Materialwis-
senschaft wirkt somit als Grundlage und Treiber, jedoch
durch das virtuelle Materialdesign auch gleichzeitig als
Anwendungsfelder der Informationstechnologie.

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE

Zentral ist die gezielte Identifikation des optimalen

Materials mit der passenden Funktionalitat fir die je-

weilige Anwendung, dessen Charakterisierung und Op-

timierung, um daraus optimale Bauelemente herstellen

zu konnen.

= Aufbau einer Plattform zu Herstellung kontrollierter
Schichtstrukturen von 2D-Materialien, sowie zur
Herstellung von Quantensystemen auf atom-by-atom-
Basis.

= Uberwindung von Problemen mit der Stabilitat unter
Umgebungsbedingungen, genligend hoher Reinheit
und Reproduzierbarkeit von neuen Materialsys-
temen.

= Erstellung von multidimensionalen Phasen- und Ei-
genschaftsdiagrammen fiir ausgewéahlte Familien von
Quantenmaterialien.

= Aufbau einer Datenbasis fiir Protokolle zur Syn-
these von Quantenmaterialien aus nanoskaligen
Bausteinen auf der Basis umfangreicher automati-
sierter Experimentreihen.

WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

Man kann erwarten, dass in der Zeit nach der PoF |V die
neuen Computing-Paradigmen und damit auch die da-
fiir relevanten Materialien eine noch gréBere Rolle spie-
len werden, und gleichzeitig die klassischen Halbleiter
etwas an Bedeutung verlieren werden. Dariber hinaus
ist es nicht unwahrscheinlich, dass bis dahin wieder
eine neue Materialklasse entdeckt wird, die auch neue
Perspektiven fir die Informationsverarbeitung bieten
wird; dies insbesondere auch, weil dann wohl viel sys-
tematischere und effektivere Methoden zur Findung
neuer Materialien mit bestimmten, erwiinschten
Eigenschaften zur Verfliigung stehen.

AUSGEWAHLTE INFRASTRUKTURNUTZUNG

GroBere Infrastrukturen werden bei Herstellung, Pro-
zessierung und Charakterisierung von Materialien
und deren Dynamik genutzt: Die wichtigsten sind die
Helmholtz Nanoelectronic Facility (HNF), das Ernst
Ruska Centrum (ERC), das lon Beam Center (IBC),
der UNILAC lonenbeschleuniger und CRYRING (GSI-
FAIR), Hochfeldmagnetlabor Dresden (HLD), das
Jiilich Center of Neutron Science (JCNS), die Syn-
chrotronstrahlungsquellen PETRA Ill, BESSY I, die
FELs FLASH und European XFEL sowie die Strah-
lungsquelle ELBE. Im internationalen Raum werden
zusatzlich weitere Lichtquellen (ELETTRA, SOLEIL,
ALS, etc.) genutzt.



SYNERGIEN

Synergien entstehen durch die Zusammenarbeit ver-
schiedener Helmholtz-Zentren innerhalb der PoF auch
FB-lbergreifend, aber auch innerhalb von BMBF- oder
EU-Projekten. Neben thematischer Zusammenarbeit
spielen auch die gemeinsame Methodenentwicklung
sowie die wechselseitige Nutzung der GroBgerate eine
Rolle.

WISSENSTRANSFER MIT METHODEN-PLATTFORMEN
Die Methoden-Plattform ,Beschleunigte Materialent-
wicklung® unterstutzt das Schwerpunktthema durch
Design von Materialien mittels eines skalenlbergrei-
fenden Ansatzes (z.B. von DFT bis FEM) mit fiir die
Anwendung optimalen Parametern (z.B. optimalen
elektrischen, magnetischen, optischen Eigenschaften),
die mittels automatisierten Workflows erzeugt werden
kdnnen.

Die Methoden-Plattform , korrelative Materialcharakte-
risierung” wird den Aufbau einer umfassenden Mate-
rialdatenbank zu strukturellen, elektrischen, magneti-
schen, und optischen Eigenschaften ermdglichen, und
trégt zu deren experimentelle Untersuchungen ent-
scheidend bei.

Ziel: Entwicklung und Untersuchung neuartiger Materialien fiir die beyond-Moore Ara der Informationsverarbeitung.
Beteiligte FB: Information, Materie

Beteiligte Zentren: FZJ, HZDR, HZB, KIT, GSI

Infrastrukturen: HNF, ER-C, JCNS, IBC, ELBE, HLD, UNILAC, CRYRING@ESR, BESSY II, PETRA Il , FLASH,
European XFEL
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SCHWERPUNKTTHEMA “BATTERIEMATERIALIEN"

KURZBESCHREIBUNG

Ziel ist es, besonders kostengiinstige, sichere, langlebi-
ge und nachhaltige elektrochemische Energiespeicher
fir mobile und stationaren Anwendungen zu entwi-
ckeln. Im Rahmen gezielter Materialentwicklung sind
fortschrittliche Modellierungs- und Charakterisierungs-
techniken notwendig, um sowohl neuartige Synthese-
wege als auch Degradationsverhalten sowie mdogliche
Unzuldnglichkeiten aktueller Batteriematerialien zu
verstehen. Darauf aufbauend und schon im Programm
fortgeschritten werden verschiedene Losungen fir
Li-lonen-Batterien, aber auch neue Batteriekonzepte
erarbeitet. Dabei spielt sowohl die atomare wie auch
die mesoskopische Struktur der Materialien eine
wesentliche Rolle. Die Besonderheit der Materialfor-
schung fir Energiespeicher besteht darin, dass alle
Komponenten durch den Kontakt mit dem Elektrolyten
untereinander in Wechselwirkung stehen. Mit Blick auf
die Materialentwicklung bedeutet dies, dass die
Optimierung einzelner Zellkomponenten daher nur
ein Teilschritt darstellt. Fir eine umfassende und ab-
schlieBende Bewertung der Materialien sind daher
Untersuchungen auf Zellebene (mdglichst in einer
Vollzelle) notwendig. Deshalb ist die Materialent-
wicklung fiir Batterien eine eigenstandige, im Topic
.Electrochemical Energy Storage“ des Programms
MTET verortete Aufgabe. Wahrend heute bereits klar
ist, dass sich Lithium-lonen-Batterien langfristig am
Markt behaupten werden, missen andere elektro-
chemische Energiespeicherkonzepte erst noch ihr
Marktpotenzial beweisen. Dariiber hinaus sollen neue
Batteriekonzepte fir die langfristige, d.h. saisonale bis
jahrliche Energiespeicherung entwickelt werden, die
in der aktuellen strategischen Planung fiir die PoF IV
derzeit noch nicht adressiert wird. Fiir eine Bewertung
der spezifischen Chancen missen zunachst alle Zell-

Abb. 6: Aktiv- und Passivmaterialien innerhalb einer Batterie
bestimmen die fiir Anwendungen maBgeschneiderten Leistungs-
kenndaten. Nebenreaktionen sind maBgeblich fiir die Begren-
zung der Lebensdauer verantwortlich (Quelle: KIT/Adobestock
56417722 _Batterie).

komponenten, also sowohl speicherfahige Aktiv- als
auch unterstitzende Inaktivmaterialien, noch deutlich
weiterentwickelt werden. Bei der Gesamtbewertung
werden Nachhaltigkeitsaspekte Uber den gesamten
Lebenszyklus einer Batterie berticksichtigt.

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE
IN DER POF IV

Aktuell werden unterschiedliche Zellkonzepte intensiv
erforscht und vor allem folgende Materialaspekte be-
trachtet:

= Die Nutzbarmachung metallischer Lithium-Ano-
den. Dies setzt Materiallésungen durch Beschich-
tungen von Elektroden oder der Entwicklung neuer
Elektrolyte und Elektrolytzusammensetzungen vor-
aus. Dies ist eine Querschnittsaufgabe fiir zahlreiche
Zellkonzepte lithium-basierter Batterien, also sowohl
mit flissigen Elektrolytformulierungen einschlieBlich
der Etablierung geeigneter Additive mit polymeren
Elektrolyten als auch in reinen Feststoffbatterien so-
wie fir Li-Schwefel- oder Li-Sauerstoff-Zellen. Denk-
bar sind ebenfalls hybride Elektrolyte (z.B. Multi-
Schichten-Ansatz).

= Fir Lithium-(lonen-)Batterien sind neue Kathoden-
materialien mit hoheren Redox-Potentialen sowie
héheren Kapazitdaten zu entwickeln, um die Energie-
dichte weiter zu steigern. Dabei ist weitgehend auf
Co und auch auf Ni zu verzichten. Hohere Energie-
dichten erfordern hier auch neue multifunktionelle
Elektrolyte (z.B. Polymere und Hybride), die stabiler
und leitfahiger sind als der aktuelle Stand. Inaktive
Materialkomponenten wie Binder oder Separatoren
werden im Hinblick auf umweltvertréglichere Zellpro-
duktion und die resultierende Sicherheit optimiert.

= Fir Metall-Schwefel-Zellen werden neue Elektro-
den auf Basis von nanostrukturiertem Kohlenstoff
und graphen-basierte Aerogele entwickelt, um die
gravimetrische Energiedichte weiter zu erhohen. Da-
bei sind vor allem Kapazitatsverluste und die niedri-
ge Elektrodenausnutzung zu Uberwinden. Die Poly-
sulfid-Retention in den leitfahigen mesoskopischen
Strukturen ist hier der wichtigste Materialaspekt.
Dies kann durch Kombination metallhaltiger Subs-
tanzen mit einer polaren Oberflaiche zur Erhéhung
der Adsorption von Polysulfiden weiter optimiert
werden, um stattfindende Redoxreaktionen zu be-
schleunigen. Untersucht werden auch Separatoren
die u.a. mit der lonenstrahltechnologie hergestellt
werden.



= Fir Zellchemien, die ohne Lithium auskommen und
fir manche Anwendungen eventuell eine nachhalti-
gere Energiespeicherung ermdglichen kdnnten, sind
Materialkonzepte zu entwickeln, die aktuelle Limi-
tierungen Uberwinden. Dazu z&hlen z.B. auch organi-
sche Aktivmaterialien und neue Elektrolytsysteme in-
klusive Festelektrolyte. Unter anderem werden neue
umweltfreundliche Meerwasser-Batterien fiir den
Einsatz in abgelegenen Gebieten entwickelt. Im Fo-
kus stehen hier Metallanoden, z.B. auf der Basis von
Magnesium-Legierungen, und neuartige Elektrolytzu-
satze, um die Effizienz zu erhdhen und eine langfris-
tig zuverlassige Leistung zu gewahrleisten. Nachdem
die prinzipielle Funktionsfahigkeit im kleinen MaB-
stab gezeigt wurde, wird ein Hochskalierungsschritt
durchgefiihrt und die Leistungskenndaten anhand
groBerer Zellen evaluiert. Im Laufe der PoF IV wird
eine Evaluierung der unterschiedlichen Zellkonzepte
vorgenommen und die Arbeiten auf wenige beson-
ders aussichtsreiche Systeme fokussiert.

Bei allen Zellsystemen wird die Materialentwicklung
von einer umfassenden Modellierung begleitet, um
einerseits bei der Interpretation komplexer Messergeb-
nisse zu helfen, aber andererseits auch durch flexible
Anpassung einzelner MaterialkenngroBen die wichtigs-
ten EinflussgréBen zu identifizieren und so die Materi-
alentwicklung in besonders erfolgversprechende Rich-
tungen zu lenken und zu beschleunigen.

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE

Das libergeordnete Ziel der Materialforschung fiir Bat-
terien ist die Bereitstellung einer bestmoglichen elek-
trochemischen Zwischenspeicherung von Energie
als Fundament nachhaltiger Energietechnologie.
Dabei werden in unterschiedlichen Anwendungen auch
verschiedene Zellkonzepte zum Einsatz kommen. Mate-
rialaspekte sind entlang der gesamten Wertschdpfungs-
kette von zentraler Bedeutung. Dies beginnt mit der

= Ressourcenverfligbarkeit und Nutzung der Werkstof-
fe in einer moglichst vollstéandig geschlossenen Kreis-
laufwirtschaft, Gber

= Entwicklung neuer Materialen und Morphologien mit
verbesserten Eigenschaften sowie lber die

= Prozessierbarkeit der Werkstoffe in der Zellprodukti-
on, bis hin zu den

= materialbedingten Leistungskenndaten iber die ge-
samte Lebensdauer und in moglichen Schadenssze-
narien.

Aufgrund hoher Komplexitdt und vieler Freiheitsgrade

bei den Materialparametern ist eine rein empirische

Optimierung nicht zielflihrend, stattdessen muss die

Materialforschung flr Batterien auf umfassendem Ver-

standnis zugrundeliegender Wirkungs- und Fehlerme-

chanismen aufbauen:

= Die Aufklarung aller eigenschaftsentscheidenden
Prozesse innerhalb einer Batterie ist deshalb eben-
so ein wichtiges strategisches Ziel der Materialfor-
schung fiir Batterien, wie auch

= die Entwicklung und Untersuchung neuer Material-

systeme einschlieBlich

der Modellierung des Zellverhaltens und kritischer

Materialparameter Uber alle relevanten Zeit- und Lan-

genskalen.

= Die Entwicklung und Validierung moderner Simula-
tionstools, die Prozesse innerhalb einer mdoglichst
durchgéangigen Simulationskette von atomarer bis
Zellskala beschreiben konnen, stellt ein wichtiges An-
liegen des Schwerpunktthemas , Batteriematerialien”
dar. Als Querschnittsthema kdnnten die entwickelten
Modellierungstechniken auf unterschiedliche Batte-
riekonzepte und dort jeweils relevante Materialien
angewendet werden, wobei im Einzelfall methodische
Anpassungen notwendig werden.

= |n den laufenden Arbeiten werden sowohl neue elek-
trochemisch aktive Elektrodenmaterialien als auch
innovative oder verbesserte Elektrolyte formuliert
und synthetisiert, um bessere Leistungskenndaten,
erhéhte Sicherheit und langere Lebensdauern zu er-
reichen.
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= Auch inaktive Komponenten, wie z.B. Bindermateri-
alien und Separatoren, werden weiterentwickelt, um
die Prozessierbarkeit und Wiederverwertbarkeit der
Zellkomponenten zu verbessern und so zur Nachhal-
tigkeit der Batterien beizutragen.

= Fir Zellen mit hohen Energiedichten sind die Grenz-
flachen so zu gestalten, dass sie den extrem oxidati-
ven und reduktiven Betriebsbedingungen langfristig
standhalten.

= Zur Schaffung einer validierten Simulationsbasis fir
die Batterieentwicklung wird eine engere Kopplung
der Simulationstechniken auf unterschiedlichen
Skalen angestrebt, nicht nur um den Transfer atomis-
tischer Informationen aus Dichtefunktionaltheorie
und Molekulardynamik auf Kontinuumstechniken der
Mikrostruktursimulation von Elektroden und makros-
kopischer Zelldesignsimulationen systematisch aus-
zubauen, sondern auch um die Materialentwicklung
gezielter voranzubringen.

In 10 Jahren ist davon auszugehen, dass es eine an-
wendungsorientierte Konsolidierung ausgewahlter
Zellkonzepte geben wird. Im Fokus werden dann die
Hochskalierbarkeit der Materialien und eine optima-
le Verarbeitbarkeit bei der Zellproduktion stehen, was
auch bei neuen Entwicklungen in der Materialforschung
unmittelbar berlcksichtigt werden kann. Idealerwei-
se lassen sich die Leistungskenndaten von Batterien
dann anhand verfligbarer Modellierungsinstrumente
aus fundamentalen Werkstoffparametern ableiten und
so eine beschleunigte Optimierung sowohl der Ma-
terialien als auch der Zelldesigns erreichen. Diese
miissen dann materialseitig validiert und in der Praxis
umgesetzt werden. Im Bereich der Materialsimulati-
on konnte langfristig der Einsatz von Quantensimu-
lationstechniken bisher unerreichte Moglichkeiten
zur Entwicklung von Energiematerialien bieten und
existierende Dichtefunktionaltechniken ergénzen. Mit
Planung und Entwicklung entsprechender Simulations-
techniken hochleistungsfahiger Energiematerialien wird
derzeit begonnen.

WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

= Hybridisierung von Elektrolyten fiir Festkorper-
batterien, z.B. Entwicklung polymerer Zwischen-
schichten fur keramikbasierte Elektrolyt/Elektroden-
kombinationen.

= Bereitstellung von polymeren Komponenten fiir Funk-
tionsschichten fir variable Zellchemien.

= Entwicklung effizienter Konzepte zur Hochskalie-
rung von Batteriematerialien.

= Kombination von Verfahren des maschinellen Ler-
nens und physikbasierten Modellierungen einschlieB-
lich neuartiger Quantensimulationstechniken fir
Energiematerialien. Dadurch werden Simulationen
zur Beschreibung von Batteriekomponenten noch
realistischer, und erfolgsversprechende Material-
kombinationen konnen zuverlassiger vorgeschlagen
und dann Uber Hochdurchsatzexperimente getestet
werden.

= Entwicklung neuartiger Batteriematerialien mit
fortschrittlichen synchrotron- oder neutronen-
basierten Charakterisierungsverfahren in Kombi-
nation mit anwendungsorientiertem Design von Bat-
terien der nachsten Generation (z.B. Metall-Schwefel,
post-lithium und polymer-basierte Batterien).

AUSGEWAHLTE INFRASTRUKTURNUTZUNG

= Zur Charakterisierung des Materialverhaltens in kom-
pletten Zellen werden spezielle in operando-Verfah-
ren bendtigt, die moglichst ortsaufgeldst und unter
realen Betriebsbedingungen die maximalen Informa-
tionen Ulber die zugrundeliegenden Prozesse liefert.
Dies reicht u.a. von elektrochemischen Verfahren
tber Gas- und Strukturanalytik bis hin zur Beugung
und Spektroskopie mittels Synchrotron- (BESSY II,
PETRA Ill) und Neutronenstrahlung (MLZ).

= Fur das Hochskalieren der Materialentwicklungen
werden u. a. die erweiterten pulverkeramischen Syn-
thesetechnologien und kolloidchemische Verfahren
innerhalb des Nanopartikelsyntheselabors des Helm-
holtz Energy Materials Foundry (HEMF) genutzt. Die-
se Materialien werden im Battery Technology Center,
dem NextGenBatt Labor und dem Battery Laboratory
fur die Fertigung und Evaluierung mittelgroBer und
groBformatiger Zellen verwendet.



SYNERGIEN

Die Materialcharakterisierung nutzt alle dafiir vorhan-
denen groBen Infrastrukturen der Helmholtz-Gemein-
schaft. Die Materialforschung fiir Batterien innerhalb
der Helmholtz-Gemeinschaft ist mit allen groBeren
nationalen FordermaBnahmen verbunden, entweder
durch intensives Zusammenarbeiten oder durch die
Koordination durch leitende HGF Wissenschaftlerinnen
und Wissenschaftler. Die Helmholtz Materialforschung
trégt substanziell durch Materialkompetenz zum BMBF-
Dachkonzept ,, Forschungsfabrik Batterie“ und den dazu-
gehorigen Kompetenzclustern bei.

Als ein besonders umfangreiches EU-Projekt sei hier
die large-scale research initiative Battery 2030+
(https://battery2030.eu/) genannt, in der zum Bei-
spiel die beschleunigte Materialentwicklung durch Me-
thoden der kiinstlichen Intelligenz vorangetrieben wer-
den soll.

Elektrochemische Speicher, wie z.B. Batterien, sind ein
Beispiel flr ein Schwerpunktthema, das entlang der kom-
pletten Wertschopfungskette von der Idee bis zum markt-
fahigen Produkt bearbeitet wird. Die geplanten Joint Labs
des FB Information, VMD und MDMC, stellen auch hier ein
wichtiges Bindeglied dar und unterstiitzen die Material-
entwicklung durch datengestitzte Simulation, Etablierung
von Quantensimulationstechniken und Charakterisierung.

Ziel: Entwicklung nachhaltiger Speicher hochster Effizienz fir die globale Energiewende

Beteiligte FB: Energie, Information, Materie

Beteiligte Zentren: KIT, FZJ, DLR, GSI, DESY, HZB, HZDR

Infrastrukturen: HEMCP, HEMF, KNMF, ER-C, BESSY II, PETRA I, KIT-BaTeC, Energy Lab 2.0, NextGenBatt,

Battery Laboratory, UNILAC



https://www.bmbf.de/de/batterieforschung-in-deutschland-662.html
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SCHWERPUNKTTHEMA ,MATERIALIEN FUR DIE
WASSERSTOFFTECHNOLOGIE"

KURZBESCHREIBUNG

Die nachhaltige und effiziente Gewinnung, Speicherung,
Verteilung und Nutzung von Wasserstoff und darauf ba-
sierende chemische Energietrager aus erneuerbaren,
kohlenstoffneutralen Quellen werden einen wesentli-
chen Beitrag zu unserem zukilnftigen Energiesystem
leisten, um unsere bisherigen fossil-basierten Produk-
tionswege und Mobilitadtskonzepte zu ersetzen. Wasser-
stoff ermdglicht den Transport und Import von Energie
sowie eine flexible Kopplung der Sektoren Strom, War-
me, Industrie und Mobilitdt. Um die Sektorenkopplung
zu realisieren, werden neue Prozess- und Wertschop-
fungsketten fiir Wasserstoff und abgeleitete chemische
Energietrédger unter Nutzung erneuerbarer Energien
entwickelt. Damit kann die Liicke zwischen der fluktu-
ierenden Stromerzeugung aus erneuerbaren Energien
und der Nachfrage auf verschiedenen Zeitskalen iber-
briickt sowie Wasserstoff zur Dekarbonisierung von Mo-
bilitat und industriellen Prozessen, z.B. in der Stahl- und
Zementherstellung oder Chemieindustrie, bereitgestellt
werden. Um bis zum Jahr 2050 klimaneutral zu sein, sind
intensive Forschungs- und Entwicklungsanstrengungen
fir eine groBskalige Einflihrung von Wasserstofftechno-
logien erforderlich. Durch ein grundlegendes Verstand-
nis von Materialien und Werkstofftechnologien kénnen
die erforderlichen Komponenten maBgeschneidert und
die Effizienz des Gesamtsystems maximiert werden.

Abb. 7: Thematische Schwerpunkte der Materialforschung fiir
eine nachhaltige und effiziente Gewinnung, Speicherung, Vertei-
lung und Nutzung von Wasserstoff (Quelle: FZ)).

Zudem sind neue Materialien Innovationstreiber und er-
offnen zusatzliche neue Perspektiven. Die Materialfor-
schung flir die Wasserstofftechnologien umfasst dabei
die folgenden zentralen Funktionselemente:

= heterogene Katalysatoren, Elektrokatalysatoren und
Photokatalysatoren zur Gewinnung und Umsetzung,

= Membranen zur Separation und Aufbereitung sowie
Hydride zur Kompression,

= |onenleiter und Elektroden fiir Elektrolyseure und
Brennstoffzellen,

= Materialien fiir Speicher und Transportkonzepte.

Materialaspekte sind entlang der gesamten Wertschop-
fungskette von zentraler Bedeutung. Dies beginnt mit
der Ressourcenverfiigbarkeit und einer Nutzung der
Werkstoffe in einer moglichst vollstandig geschlosse-
nen Kreislaufwirtschaft, und geht uber die Prozessier-
barkeit der Werkstoffe fiir die einzelnen Komponenten,
bis hin zu den materialspezifischen Eigenschaftsprofi-
len Uber die gesamte Lebensdauer und der Vermeidung
moglicher Versagensszenarien. Um bei der hohen Kom-
plexitdt der Anforderungen schneller zu Lésungen und
zur erfolgreichen Implementierung zu kommen, werden
high throughput-Methoden, einzigartige kritische in situ-
und in operando-Experimente sowie umfassende mul-
tiskalige Simulationen und Modellierungen kombiniert.

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE
IN DER POF IV

Die anwendungsorientierte Grundlagenforschung der
Helmholtz Gemeinschaft adressiert die Aufgaben und
Herausforderungen des ,7. Energieforschungspro-
gramms der Bundesregierung”, der ,Hydrogen Road-
map Europe” und tragt zur Umsetzung der Was-
serstoffstrategie der Bundesregierung bei. Die
Wasserstoffforschung erfolgt im Verbund mit Partnern
aus der Wirtschaft und Wissenschaft.

(Photo-)Katalytische Prozesse sowie die entsprechende
Grenzflachendynamik wahrend der Phasenbildungs-
und Reaktionsprozesse spielen eine entscheidende Rol-
le bei den untersuchten Materialien. Fir ein umfassen-
des Verstandnis miissen die Prozesse auf der atomaren
und Nanoskala untersucht werden. Dazu werden die
Vorgange in situ an der Grenzflache mit hochster Zeit-
und Ortsauflosung in enger Kooperation der verschie-
denen Forschungsbereiche untersucht. Elementspezi-
fische Analysen erfolgen unter operando-Bedingungen.
Diese Experimente liefern wichtige Eingangsparameter
fiir Simulationen und kénnen zur systematischen Vali-
dierung von Modellen genutzt werden. Die umfassende


https://www.bmbf.de/foerderungen/bekanntmachung-2337.html
https://www.bmbf.de/foerderungen/bekanntmachung-2337.html
https://www.fch.europa.eu/news/hydrogen-roadmap-europe-sustainable-pathway-european-energy-transition
https://www.fch.europa.eu/news/hydrogen-roadmap-europe-sustainable-pathway-european-energy-transition

Modellierung unterstiitzt durch die flexible Variierbar-
keit einzelner MaterialkenngréBen die Interpretation
komplexer Messergebnisse und ermdglicht wichtige
Erkenntnisse zu kritischen EinflussgréBen. Durch das
Zusammenspiel von Experiment und Modellierung
wird so die Materialentwicklung in besonders er-
folgversprechende Richtungen gelenkt und be-
schleunigt. Insbesondere stehen die folgenden Akti-
vitaten im Fokus:

= Entwicklung von Ni-basierten Elektrokatalysato-
ren fir die Alkalische Membranelektrolyse, ge-
tragerte Katalysatoren fiir die PEM-Elektrolyse
und neue Konzepte wie Exsolution fiir die Hochtem-
peraturtechnologie.

= Modellierung photo-elektrochemischer Bauelemente
und ldentifizierung von Leistungsengpassen.

= Entwicklung von synchrotron-basierten in situ- und
operando-Methoden fir Untersuchungen an fest-
flissig Grenzflachen.

= Entwicklung von Diinnschichtkatalysatorsyste-
men anhand von Pulver-Katalysatoren.

= Konzeptioneller Entwurf und Prototypenentwicklung
von skalierbaren und stabilen photo-elektrochemi-
schen Bauelementen und von integrierten photovol-
taisch betriebenen Elektrolyse-Vorrichtungen fiir die
solare Wasserspaltung.

= In situ-Charakterisierung von Reaktiven Hydridkom-
positen mit Arbeitstemperaturen zwischen 100°C
und 200°C. Einbettung von Speichermaterialien in
Polymermembranmatrices zur Sicherung der Lang-
zeitstabilitat. Untersuchung von Aktivierungspro-
blemen und Reaktionsgeschwindigkeitsbestimmen-
den Schritten in interstitiellen Metallhydriden mittels
atomistischer und Phasenfeld-Simulationen.

= Ermittlung der Einsatzcharakteristika COz-selektiver
Membranen zur Aufbereitung unterschiedlicher
Prozessgasstrome: Hz-haltige Bio- und Industriega-
se, Abgase, Erdgas.

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE

Das ubergeordnete Ziel der Materialforschung zum
Schwerpunktthema ,,Materialien fiir die Wasserstoff-
technologie“ ist die Bereitstellung maBgeschneiderter
Materialien und Werkstofftechnologien fiir die umfas-
sende Implementierung einer nachhaltigen und effi-
zienten Energie- und Rohstoffwirtschaft auf der
Basis von Wasserstoff als griinem Energietrager.
Ein zentrales Ziel ist dabei ein umfassendes und tief-
greifendes Verstandnis der komplexen Vorgédnge in
den verschiedenen (z.T. multifunktionalen) Materialien
Uber deren gesamten Lebenszyklus. In Hinblick auf die

verschiedenen Anwendungsbereiche soll ein entspre-
chend breites Portfolio an Materialien und Prozess-
technologien zur Verfligung gestellt werden, die sich
zu effizienten Gesamtsystemen kombinieren lassen,
wobei neben den optimalen Eigenschaftsprofilen stets
auch die Aspekte der Ressourcenverfugbarkeit und
Recyclingfahigkeit im Sinne einer nachhaltigen Kreis-
laufwirtschaft Berlicksichtigung finden mdissen. Die
spezifischen strategischen Ziele fiir die wesentlichen
Bausteine und Komponenten der Wasserstofftechnolo-
gie sind:

= |angzeitstabile und kosteneffiziente heterogene Ka-
talysatoren, Elektrokatalysatoren und Photokataly-
satoren zur Gewinnung und Umsetzung von Was-
serstoff,

= Membranen zur effizienten Separation und Auf-
bereitung von Wasserstoff sowie wartungsarme
Kompressoren auf Basis von Hydriden,

= schnelle lonenleiter und korrosionsbesténdige Elekt-
roden fiir Elektrolyseure und Brennstoffzellen,

= effiziente Tradgermaterialien zur effizienten, kompak-
ten und sicheren Speicherung von Wasserstoff,

= Entwicklung von multiphysikalischen Modellierungs-
und Simulationstools, die die virtuelle Materialent-
wicklung komplexer Komponenten (z.B. Elektrode,
Transportschicht, bis hin zur Brennstoffzelle) ermog-
lichen.

In den kommenden flnf Jahren konzentrieren sich die
Aktivitaten auf Weiterentwicklung der bisher besten
Materialien sowie die Skalierung der Synthese- und
Prozessmethoden, um funktionsféhige Technologie-De-
monstratoren prasentieren zu kénnen, die die notwen-
dige schnelle Implementierung ermdglichen. Parallel
werden Analysen und Modellierungen zur Erweiterung
des grundlegenden Versténdnisses der Prozesse und
Mechanismen durchgefiihrt, um mittel- bis langfristig
verbesserte und neuartige Materialien zur Verfliigung
zu stellen, mit denen die Energieeffizienz der Bausteine
fir die Wasserstofftechnologie weiter gesteigert und
die Kosten weiter gesenkt werden kdnnen. Speziell
geht es dabei um:

= Demonstration von langlebigen und leistungsfahigen
Brennstoffzellen und Elektrolyseuren mit sehr niedri-
ger Edelmetall-Beladung, mit alkalischer Technologie
auch komplett edelmetallfrei.




= Wissensbasierte Entwicklung neuartiger Diinn-
schicht-Katalysatoren fiir die nachhaltige Produk-
tion und Transport von Wasserstoff, Chemikalien
und alternativen Kraftstoffen durch die synergetische
Biindelung von Kompetenzen in der Diinnschichttech-
nologie und Katalyse zur Anwendung im industriellen
MaBstab.

Prototypentwicklung von aussichtsreichen Pho-
to-, Elektro- und Chemo-Diinnschichtkatalysatorsys-
temen mit hoher Durchsatzrate und Entwicklung von
kosteneffizienten Verfahren fur metalloxid-basierte
Tandem-Materialsysteme zur photoelektrochemi-
schen Wasserspaltung.

Effiziente Polymer- und Keramikmembranen fiir
die Aufreinigung von Wasserstoff und zur Integration
in Membranreaktoren fiir Power-to-X Technologien.
Polymermembranen fiir die Abtrennung von COz von
H2 sowie fur die Abtrennung von Hz aus dem Erdgas-
netz werden fiir Trennaufgaben in anwendungsnahen
Forschungsaktivitdten eingesetzt und ihre Integrier-
bar-keit mit anderen Verfahrenstechnologien wird
untersucht.

Grundlegende Analyse neuer Materialsysteme
fir die Wasserstoffspeicherung mit Hilfe von kri-
tischen in operando-Experimenten und Computer-
simulationen: Reaktiven Hydridkompositen und in
Hz-selektiven Membran-Scaffolds fiir Temperaturen
< 100°C.

Entwicklung eines grundlegenden Verstandnisses der
Reaktionsmechanismen an Fest-Flissig-Grenzflachen
in skalierbaren Dunnschichtkatalysatorsystemen auf
molekularer Ebene, in Hinblick auf das Design neu-
artiger Chemo-, Elektro- und Photo-Katatalysatoren
mittels in operando-Analyse und Modellierung.
Identifikation von neuartigen, chemisch stabilen
metalloxid-basierten Halbleitern mit Bandliicken
zwischen 1,5 - 2,1 eV fir Anwendung als ,Top“-Ab-
sorber in photo-elektrochemischen Stapelzellen und
Analyse der wesentlichen Mechanismen fiir die sola-
re Hz-Gewinnung und CO2-Reduktion.

Langfristig sollen optimale Ldsungen flr die verschie-
denen Applikationen bereitgestellt werden:

Langzeitstabile und kosteneffiziente heterogene
Katalysatoren mit minimalem Edelmetallanteil.
Kostenglinstige Photokatalysatoren mit hoher Effizi-
enz und geeignete Konzepte zum Korrosionsschutz
fur die Gewahrleistung der Langzeitstabiltat.
Demonstration von langlebigen, kosteneffizienten,
groBflachigen Prototypzellen fiir die autarke solare
Wasserspaltung.

V. SCHWERPUNKTTHEMEN & PLATTFORMEN DER HELMHOLTZ-MATERIALFORSCHUNG

Eine neue Generation temperaturstabiler Poly-
mer- und Keramikmembranen erlaubt die gezielte
Zudosierung von Edukten und Abtrennung von Pro-
dukten aus Membranreaktoren bei Temperaturen bis
300°C bzw. 900°C und wird so zu einer ,enabling
technology“ fiir die Prozessintensivierung in der Was-
serstoffwirtschaft.

Wartungsarme Kompressoren auf Basis von Hy-
driden mit geeigneter Thermodynamik und Tempera-
tur-/Druck-Charakteristik.

Neue bestindige Polymermembranen mit hoher
lonenleitfahigkeit fiir Elektrolyseure und Brennstoff-
zellen im Temperaturbereich um 120°C fur ein ver-
einfachtes Warme- und Wasser- bzw. Feuchtigkeits-
management.

Neue lonenleiter (Anionen oder Kationen) fir Brenn-
stoffzellen und Elektrolyseure im Temperaturbereich
300 bis 500°C fiir industrielle Anwendungen.
Materiallosungen ermoglichen Reversibilitat der Zell-
technologie fiir die Herstellung bzw. Umsetzung von
Wasserstoff (flexibler Wechsel von Brennstoffzellen-
und Elektrolysemodus).

Umfassendes Portfolio von Material- und Speicher-
tanksystemen ermoglicht kostenglnstige, kopakte
und sichere Speicherung von Wasserstoff in stationa-
ren und mobilen Anwendungen (Sektorenkopplung,
saisonale Speicherung, Schiffe, Zlige, Busse).

WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

Entwicklung von neuartigen maBgeschneiderten Ka-
talysatoren auf Diinnschichtbasis zur groBskaligen
Produktion und Umwandlung von Wasserstoff, sowie
chemischen Energietragern und Prozessen mittels ei-
nes integrativen wissensbasierten Ansatzes: Digitale
Katalyse, in situ- & in operando-Analyse, Dinnschicht-
verfahren, Skalierung & Prototypentwicklung (Projekt
CatLab, gemeinsam mit MPG).
Core-shell-Katalysatoren mit Langzeitstabilitdt in
Polymer-Brennstoffzellen.

Einrichtung digitaler Bibliotheken zur Unterstit-
zung der Implementierung von Tandemphotoelekt-
rochemischen Materialsystemen mittels kinetischen
Spritzens und anderen skalierbaren Herstellungsver-
fahren.

Entwicklung von kritischen nanofabrizierten experi-
mentellen Modellelektroden fiir die Validierung von
Computersimulationen der Elektrodeneigenschaften.
Entwicklung von Reaktiven Hydridkompositen mit
reduzierten Arbeitstemperaturen und Kombinati-
on mit Polymer-Scaffolds durch die Verbindung von
operando-Experimenten mit parallelen Computersi-
mulationen.



= Neue Polymermembranwerkstoffe fir die He-
Abtrennung bei hohen Temperaturen sowie optimier-
te und anwendungsfallspezifische CO2-Abtrennung
durch thermisch umgelagerte Polymere oder Facili-
tated Transport Membranen.

= Erforschung von Prozessintensivierungsansat-
zen durch den Einsatz von Membranen in Membran-
reaktoren und integrierten Verfahren.

= Erforschung neuartiger metalloxid-basierter Halblei-
ter und Optimierung ihrer Wirkungsgrade und Stabi-
litat.

= Anwendung von synchrotron-basierten /in situ- und
in operando-Methoden zur Untersuchungen an Fest-
Flussig-Grenzflachen.

= Konzeptioneller Entwurf und Prototypenentwicklung
von skalierbaren und stabilen photo-elektrochemi-
schen Bauelementen.

AUSGEWAHLTE INFRASTRUKTURNUTZUNG:

Die Plattformen HEMF und HEMCP stellen umfang-
reiche und z.T. einzigartige Infrastrukturen fiir die
Synthese und Analyse innovativer Materialien fiir die
Wasserstofftechnologie bereit. Zur Analyse des Materi-
als werden speziell entworfene und einzigartige in situ-
und in operando-Umgebungen an Synchrotron- (BES-
SY Il, EMIL, PETRA Ill) und Neutroneneinrichtungen
(MLZ - FRM II) genutzt, die zeit- und ortsaufgeldst und
unter realen Betriebsbedingungen direkten Einblick in
die zugrundeliegenden Prozesse und Mechanismen
liefern. Beispielsweise werden Fest-Fest- und Fest-
Flissig-Grenzflachen elektrochemischer und photo-
elektrochemischer Materialsysteme untersucht, um
neue photoaktive Materialien zu identifizieren und zur
Bereitstellung kostenglinstiger und effizienter photo-
elektrochemischer Zellen beizutragen. Weitere Infra-
strukturen wie das Polymer and Hydrogen Technolo-
gy Centre (PHTC) erlauben die Synthese nanoskaliger
Materialien und neuer Polymere bis in den PilotmaB-

stab zur Herstellung von groBeren Speichertanks und
Membranen sowie deren Erprobung im technischen
MaBstab iiber weite Temperatur- und Druckbereiche.
Im Membrane Center werden Membran-Systeme fir
neue energieeffiziente Technologien entwickelt und
untersucht, bspw. fur katalytische Membranreaktoren
und neuartige Brennstoffzellen. Verschiedene Herstell-
prozesse, wie FoliengieBen, PVD- und Tauchbeschich-
tungsverfahren werden eingesetzt und die neuen Ma-
terialien und Komponenten umfassend charakterisiert
hinsichtlich Struktur und Performance.

SYNERGIEN

Im Bereich der Materialforschung fiir die Wasserstoff-
gewinnung, -aufbereitung und -speicherung ergénzen
sich die Aktivitdten im FB Energie, im FB Information
sowie im FB Materie komplementédr und nutzen ge-
meinsam die besonderen Infrastrukturen (HEMF, HEM-
CP, PHTC, ...).

Die Joint Labs VMD und MDMC (FB Information) un-
terstitzen die Materialentwicklung durch multiskali-
ge umfassende Modellierung und Simulation sowie
durch intelligente datengestiitzte Charakterisierungs-
und Auswertemethoden. Dabei wird in einem skalen-
Ubergreifenden Ansatz die Verbindung zwischen den
grundlegenden Materialentwicklungen lber neue Ver-
fahrenstechnologien bis hin zur Optimierung des Leis-
tungsprofils kompletter Module und Systeme erarbei-
tet und parallel mit verschiedenen Modellierungs- und
Simulationsansatzen verknipft.

Alle Aktivitdten sind eng eingebunden in europdische
Forschungsvorhaben im Rahmen von Hydrogen Europe
und die Aktivitaten des , Hydrogen Technology Collabo-
ration Programmes” (TCP) der Internationalen Energie-
agentur (IEA), beispielsweise in Task 40 , Energy Sto-
rage and Conversion Based on Hydrogen*.

Ziel: Materialforschung fiir nachhaltige Gewinnung, Speicherung, Verteilung und Nutzung von Wasserstoff

fur die Energiewende
Beteiligte FB: Energie, Information, Materie

Beteiligte Zentren: FZJ, DLR, KIT, HZG, HZB, UFZ, DESY, GFZ, HZDR, GSI
Infrastrukturen: HEMCP, HEMF, KNMF, ER-C, BESSY I, PETRA I, KIT-BaTeC, Energy Lab 2.0, PHTC,

Membrane Center, UNILAC
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SCHWERPUNKTTHEMA ,PHOTOVOLTAISCHE
MATERIALIEN”

KURZBESCHREIBUNG

Photovoltaik (PV), die direkte Umwandlung von Sonnen-
licht in elektrische Energie, ist eine der technologischen
Séulen flr die kiinftige Versorgung mit erneuerbarem
Strom in Deutschland und weltweit.

Um das strategische Ziel, das Anbieten der niedrigsten
Stromkosten (LCOE) aller Energietechnologien zu errei-
chen, ist die Entwicklung photovoltaischer Materialien,
Prozesse und Bauelement-Konzepte zur Realisierung
einer flachenbezogenen Wirkungsgradsteigerung mit
neuen Halbleitersystemen eine unabdingbare Voraus-
setzung. Innovationen aus der Materialforschung in den
beteiligten Helmholtz-Zentren sind ein Schlissel bei der
Lésung dieser Zukunftsaufgabe.

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE
IN DER POF IV

Dilnnschichtsolarzellen basierend auf hybriden Halid-
Perowskiten erzielen Rekordwirkungsgrade. Allerdings
enthalten diese Absorbermaterialien das Element Blei
und sind nicht langzeitstabil. Deshalb fokussieren ak-
tuelle Forschungsarbeiten auf den Ersatz von Blei bei
einer signifikanten Verbesserung der Langzeitstabilitat
des Materials sowie auf neue Halid-Perowskit-basierte
Materialien und Prozesse fiir hocheffiziente Tandem-
Solarzellen.

= Entwicklung eines grundlegenden Verstandnisses fiir
das Design und die Struktur-Eigenschaftsbezie-
hungen von defektfreien und defekttoleranten Ver-
bindungshalbleitern, insbesondere das Zusammen-
spiel von statischer und dynamischer Struktur, fir ein
besseres Verstandnis der Langzeit-Materialstabilitat
und damit der Stabilitadt der Bauelemente.

= Entwicklung von neuen Strategien zur Stabilisierung
der Halid-Perowskit-Grenzflachen, insbesonde-
re mittels hybrider Heterostrukturen und 2D-/3D-
Perowskit-Heterostrukturen sowie Entwicklung von
stabilen und kompatiblen Ladungstragerextrak-
tionsschichten, die sowohl Korngrenzen als auch
Oberflachenzustande effektiv passivieren und deren
Bandanpassung optimal ist. Diese Aktivitaten werden
durch die Charakterisierung der chemischen, elekt-
ronischen und strukturellen Oberflachen-, Grenzfla-
chen- und Volumeneigenschaften an den dedizierten
Infrastrukturen (s.u.) unterstiitzt.

= Entwicklung einer mikroskopischen und makroskopi-
schen Beschreibung des Kristallisationsverhaltens
von Halid-Perowskiten aus der Losung mittels eines
experimentellen und eines Multiskalen-Simulations-
Ansatzes. Darauf basierend werden zuverlassige
und nachhaltige vollstéandig I6sungsprozessierten
Halid-Perowskitsolarzellen mit hoher Effizienz und
Lebensdauer, incl. der Zwischenschichten und Elekt-
roden, entwickelt und optimiert. Hier kommen insbe-
sondere Hochdurchsatzverfahren zur Anwendung.

= Entwicklung neuer Prozesse zur kostenreduzierten
groBflachigen Herstellung von Halid-Perowskit-
(Tandem)-Solarzellen (Tintenstrahldruck, Schlitzdi-
senverfahren und Ko-Verdampfung).

Um die zukinftigen Herausforderungen an die Photo-
voltaik als eine der technologischen S&ulen fiir die Ver-
sorgung mit erneuerbarem Strom zu meistern steht die
Entwicklung neuer, innovativer Absorber- und Kontakt-
materialien fir hocheffiziente Solarzellen im Vorder-
grund. Eine Grundlage dafiir ist das Experiment-basier-
te und rechnergestiitzte Materialscreening.

= Untersuchung der Struktur-Eigenschafts-Beziehun-
gen neuer Absorbermaterialien, insbesondere fir
den Einsatz in Tandem-Solarzellen (z. B. Widegap-
Chalcogenide).

= Entwicklung kombinatorischer Materialfor-
schungsmethoden (z.B. kombinatorischer Inkjet-
druck, Aerosoldruck, slot die-Beschichtung, Pulsed
Laser Deposition, beschleunigte Materialanalytik) zur
Erstellung und Analyse von Materialbibliotheken
neuer photovoltaischer Materialien bzw. Materi-
alkombinationen mit Relevanz fiir hocheffiziente So-
larzellen.

= Entwicklung einer Methodologie fiir das Reporting
von Effizienz und Stabilitatsdaten fiir ,,emerging“ PV-
Materialien.

Neu entwickelte Materialien und Konzepte miissen
systematischen Tests in Solarzellen und opto-elektroni-
schen Bauteilen unterworfen werden.

= Entwicklung neuer Bauelement-Konzepte und -Ar-
chitekturen zum verbesserten Energieertrag unter
realen Bedingungen. Dabei kommen optische Simu-
lationen gekoppelt mit Energieeintragssimulationen
zum Einsatz, die der Evaluation und Optimierung
neuer Bauelement-Konzepte (z.B. 3-Terminal) und
Lichtmanagement-Konzepte dienen.



= Entwicklung/Optimierung neuer analytischer Me-
thoden fiir die Untersuchung von Materialeigen-
schaften und der Langzeitstabilitdt unter Betriebs-
bedingungen. Fiir die fortschreitende Entwicklung
eines ,autonomen Labors“ und ,autonomer Herstel-
lungsverfahren ist die gezielte Implementierung
von intelligenten diagnostischen Methoden und
Erfassung sowie Kl-basierte Analyse von Materi-
al- und Prozessdaten notwendig.

Die Auswirkungen von Degradationsprozessen auf die
Leistung photovoltaischer Systeme werden ein wich-
tiges Forschungsgebiet sein, da die Anwesenheit kri-
tischer Schadstoffe in bestimmten Umgebungen ihre
Lebensdauer drastisch verkiirzen zu einem vorzeitigen
Ausfall fiihren kann.

= Untersuchung der Korrosion verschiedener
Schliisselkomponenten in relevanten Umgebungen
und Entwicklung pradiktiver Modelle.

= Die Demonstration von photovoltaik-betriebenen
Wasseraufbereitungssystemen (ohne Batterien)
in Afrika ist zusammen mit FB Erde und Umwelt
(»Bioeconomy*) geplant.

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE

= Die Helmholtz-Materialforschung fokussiert auf die
Entwicklung und Realisierung neuer, hocheffi-
zienter Photovoltaik-Technologien und Bauele-
ment-Konzepte mit Wirkungsgraden uber 30%.
Damit werden die derzeitigen Wirkungsgrad- und
Stromentstehungskostengrenzen iberwunden. Wich-
tige Aspekte fiir neue PV-Technologien sind nicht nur
die Produktionskosten der Module, sondern auch ihre
Langzeitstabilitat.

= ErschlieBung neuer Material-Funktionalitaten,
welche die Schlusselkriterien der Nachhaltigkeit,
Ressourcenschonung und kosteneffektiven Produkti-
on erflllen und eine Systemintegration ermoglichen,
insbesondere mit Hinblick auf einen weltweiten Ein-
satz im Tera-Watt-MaBstab. Das betrifft nicht nur
photovoltaische Absorbermaterialien, sondern die
gesamte Palette von Materialien, die zur Herstellung
von Solarmodulen benétigt wird (z.B. fiir Kontakte,
elektrische Verbindungen, Verkapselung).

= Entwicklung experimenteller Hochdurchsatz-Me-
thoden fiur die Erfassung physikalischer Kenngro-
Ben neuer photovoltaischer Materialien sowohl im
Labor als auch an GroBgeraten. Fir die Suche nach

Materialscreening mit Stage-Gate-Prozess) etabliert
und kostengiinstige, skalierbare und ressourcen-
schonende Schichtherstellungsprozesse entwickelt.
Zuséatzlich werden dedizierte Charakterisierungs-
umgebungen, in denen gezielt verschiedene Analy-
tikansatze mit in system- bzw. in-situ-Messanlagen
kombiniert werden, entwickelt. Als Komplettierung
sind Kl-basierte Algorithmen fiir die quantitative Er-
fassung und Interpretation von vorhergesagten und
gemessenen KenngroBen der Vielzahl von Materiali-
en und Materialkombinationen erforderlich.
Entwicklung von Materialbibliotheken mit neuen
photovoltaischen Materialien bzw. Materialkombi-
nationen und Aufbau eines datenbank-basierten
Datenmanagements mit Relevanz fiir hocheffiziente
Solarzellen. Sie dienen auch der Erfassung und dem
Austausch von photovoltaik-relevanten Forschungs-
daten zwischen den einzelnen Helmholtz-Zentren.
Damit wird es moglich sein, die ,,ndchste Generation“
von Absorbermaterialien verschiedener Bandlucken-
bereiche fiir Multi-Schicht Solarzellen (z. B. Triple-
Solarzellen) zu identifizieren.

Vorhersage des realen Effizienz- und Lebensdau-
erpotentials von neuen photovoltaischen Materia-
lien anhand der chemischen / kristallographischen
Struktur basierend auf den zentralen Materialpara-
metern Absorption, Mobilitdt und Ladungstragerle-
bensdauer. Fiir die Funktionalitat von Grenzflachen

neuen photovoltaischen Materialien werden Metho-
den fiir die beschleunigte Materialentwicklung (z. B.
computational und experimentelles Hochdurchsatz-

Abb. 8: Roadmap fiir PV Effizienzen von Solarzellen (1 ¢cm?) und
kommerziellen Modulen (> 1 m?) (Quelle: HZB, based on Nat.
Energy (2017) 16196; Adv. Energy Mater. (2020) 1904102).




V. SCHWERPUNKTTHEMEN & PLATTFORMEN DER HELMHOLTZ-MATERIALFORSCHUNG

(z.B. zwischen Absorber und Kontaktmaterialien) wer-
den analoge KenngréBen (z.B. Selektivitat und Passi-
vitat) bestimmt.

= Etablierung von cradle-to-cradle Lebenszyklusana-
lysen photovoltaischer Materialien, Bauelementen
und Technologien. Photovoltaische Materialien und
Prozesse miissen in Ubereinstimmung mit allen na-
tionalen und internationalen Anforderungen sein, die
erforderlich sind, um die Photovoltaik als dominieren-
de erneuerbare Energiequelle mit Systemrelevanz zu
etablieren. Uberdies muss die Langzeitstabilitit und
die Umweltfreundlichkeit von Prozessen und Materia-
lien in die Gesamtbewertung einflieBen.

WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

Die informationsgetriebene Material- und Bauelement-
forschung wird Uber die PoF IV hinaus zentral fir die
Entwicklung  zukiinftiger Photovoltaik-Technologien
sein. Ein strategisches Ziel muss es daher sein, in die-
sem Bereich Kernkompetenzen und Methoden auszu-
bauen:

= Ausbau der Helmholtz-Plattformen (z. B. AMANDA)
und der Datenbanken sowie Pilotprojekte (z. B. ,,in
situ-Charakterisierungsplattform fir fliissigprozessier-
te Perowskit-Solarmodule® (IN-SIPERO)). Die einzig-
artige Kombination von Materialsynthese und syn-
chrotron-rontgenstrahlungsbasierter Analytik an der
Infrastruktur EMIL@BESSY Il ist von entscheiden-der
Bedeutung bei der Erreichung der strategischen Ziele
= Die Integration grundlegender Prinzipien des ma-
schinellen Lernens, die den Durchsatz bzgl. der Da-
tenakquise und -auswertung signifikant verbessern,
ist bei der Untersuchung der Eigenschaften kombina-
torischer Materialbibliotheken zwingend notwendig.
Darliber hinaus miissen modellierte und gemessenen
Materialeigenschaften (digital twin) mit externen
Datenbanken und Standardcharakterisierungsdaten
verkniipfte werden, um ein ganzheitliches Verstand-
nis der Beziehungen zwischen grundlegenden physi-
kalischen Eigenschaften und der Leistungsfahigkeit
von Solarzellen oder deren Komponenten zu erhalten.

Fortschritte bei der Optimierung der Heterostruktur
von photovoltaischen Bauelementen werden zudem
durch die gezielte Untersuchung neuer Materialien fir
Kontakt- und Transportschichten in Verbindung mit neu
entwickelten Absorbermaterialien erwartet:

= Anwendung und gezielte Anpassung von beispiels-
weise 2D-Materialien in Verbindung mit ihren 3D-
Analoga.

= Anwendung zerstorungsfreier tiefenauflosender
rontgenspektroskopischen Charakterisierungs-
techniken in Kombination mit in system- / in situ-
Probenpraparation bzw. -behandlungen.

= Untersuchung des Einflusses von realen Betriebs-
bedingen auf die chemische und elektronische
Struktur in der Solarzelle und an deren Grenzflachen
(in operando-Untersuchungsmethoden), ausschlag-
gebend, u. a. fiir das Verstédndnis von Alterungspro-
zesse in Solarzellen und die Entwicklung von Mitiga-
tionsstrategien.

Neue Generationen von Photovoltaikmaterialien wer-
den noch vielfaltiger und variabler einsetzbar sein und
die globale Integration der PV in das tégliche Leben
vorantreiben. Neue Technologien fiir die solare Ener-
giewandlung, wie z. B solare Laser, die mittels lumi-
neszenter Solarkonzentratoren gepumpt werden oder
photokatalytische Mikroreaktoren fir Luft- bzw. Was-
serbehandlung, werden sich entwickeln. Energieauto-
nomie in der Industrie, im Transport und im Gebaude
bendtigen zuséatzliche Technologien mit hoher Variabili-
tat und hohem Integrationspotential ohne EinbuBen bei
Effizienz, Lebensdauer und Kosten.

AUSGEWAHLTE INFRASTRUKTURNUTZUNG

Der von BESSY Il zur Verfugung gestellten groBen
Energiebereiches des Rdntgenlichts erlaubt die Unter-
suchung von Materialoberflachen, aber auch von tief
vergrabenen Schichten und Grenzflachen. Dariiber hin-
aus koénnen die chemische, atomare und elektronische
Struktur der photovoltaischen Materialien mittels der
vielseitigen Instrumentierung an den Beamlines grund-
legend untersucht werden.

In EMIL@BESSY Il kdnnen verschiedene Energie-Ma-
terialien hergestellt und mit einer Kombination ver-
schiedener Rontgen- und elektronen-basierter Analy-
setechniken charakterisiert werden. Das ermdglicht
in system-, in situ- und in operando-Messungen an
Schichtsystemen, die u. a. in industrierelevanten Depo-
sitionsanlagen hergestellt werden.

Insbesondere Experimente an FLASH und European
XFEL konnen wichtige Beitrage zum Versténdnis der
Ladungstrennung wahrend photoangeregter Prozesse,
deren Lebensdauern extrem kurz sind, liefern, um ge-
zielt nach rationalen Methoden Materialien zu optimie-
ren. Fir die Analyse der atomaren und elektronischen
Struktur sowie kompletter Bauelemente steht eine brei-
te Palette analytischer Techniken im héarteren Rontgen-
bereich an PETRA Il zur Verfligung.



Die Helmholtz Energy Materials Foundry (HEMF)
ist eine groBe, kollaborative Forschungs- und Entwick-
lungsplattform, die sich der Synthese neuer und ver-
besserter Materialien fiir Energieumwandlungs- und
Speicheranwendungen widmet. HEMF dient der wissen-
schaftlichen Gemeinschaft und wird als internationale
Nutzereinrichtung fiir akademische und industrielle
Partner betrieben. An HEMF sind sechs Helmholtz-Zen-
tren beteiligt (HZB, FZJ, DLR, KIT, HZG, HZDR).

Die Karlsruher Nano Micro Facility (KNMF) bietet
Zugang zu Laboren fiir Micro- und Nanostrukturierung
sowie im Labor fiir Mikroskopie und Spektroskopie zu
einzigartigen Herstellungs- und Charakterisierungs-
technologien.

Die Autonomous Materials and Device Application
Plattform (AMANDA) ist eine universelle Plattform zur
automatischen und autonomen Untersuchung materi-
alwissenschaftlicher Fragestellungen. Sie vereint ein
generisches Forschungsautomatisierungssystem mit
einer automatisierten MAP-Anlage (Material Accelerati-
on Platform) zur Herstellung und Charakterisierung So-
larzellen im LabormaBstab. Mit ihrem Toolset kann die
AMANDA-Plattform die Material- und Prozessentwick-
lung flr I6sungsverarbeitete Diinnschichtsolarzellen
erheblich beschleunigen.

SYNERGIEN

Fir die photovoltaische Materialforschung sind Syner-
gien mit anderen Topics im Helmholtz-Programm MTET
von Bedeutung (Topic 3: Subtopic,, Solar Fuels” sowie To-
pic 5 bzgl. der Lebenszyklusanalyse). Weitere Synergien
bestehen insbesondere mit den Forschungsbereichen
Materie und Information bzgl. Nutzung der GroBfor-
schungseinrichtungen (insbes. in situ- und in operan-
do-Methoden) und der digitalen Materialentwicklung.

Beziiglich des in situ Monitoring des Wachstumspro-
zesses der Absorberdiinnschichten mittels Multipara-
meter-Rontgenstrahlungsbasierten Methoden bestehen
auch Synergien zu MAXIV, der Synchrotronstrahlungs-
quelle in Schweden.

In den Graduiertenschulen MatSEC, HyPerCells so-
wie der Helmholtz International Research School
HI-SCORE (Zusammenarbeit mit Israel) bestehen viel-
faltige Synergien zur Forschung an photovoltaischen
Materialien.

Die kombinatorische Materialforschung wird weltweit
mit viel Erfolg betrieben. Synergien bzgl. photovoltai-
scher Materialien bestehen mit HI-ERN, dem NREL so-
wie MIT in den USA, aber auch der University of Toron-
to, Kanada.

Weltweit arbeiten Forscher an (hybriden) Halid-Perows-
kiten, der Basis hocheffizienter Diinnschichtsolarzellen.
Synergien bestehen auf diesem Gebiet mit Gruppen im
SFB ,, Perowskite Semiconductors: From Fundamental
Properties to Devices” und dem IPVF/CNRS, Frankreich.
Diese Materialien bieten sich auch fur Tandem-Solarzel-
len an. Hier bestehen Synergien mit dem Institut fur
Solarenergieforschung in Hameln (ISFH), dem Zentrum
fiir Sonnenenergie- und Wasserstoff-Forschung Baden-
Wirtemberg (ZSW), der Oxford University, UK, und der
Australian National University

WISSENSTRANSFER MIT METHODEN-PLATTFORMEN
Mit der Methoden-Plattform MAP wird eine Zusammen-
arbeit zur Erstellung einer gemeinsamen Datenbank
zu perowskitischen Halbleitermaterialien entwickelt.
Diese kann dann mit neuen aktuellen Solarmaterialien
erweitert werden.

Ziel: Entwicklung neuer Konzepte und Materialien fiir hocheffiziente und langzeitstabile Solarzellen

Beteiligte FB: Energie, Information, Materie
Beteiligte Zentren: HZB, FZJ, KIT, HZG

Infrastrukturen: BESSY I, EMIL@BESSY II, PETRA Ill, HEMF, HEMCP, KNMF, AMANDA, FLASH, European XFEL




V. SCHWERPUNKTTHEMEN & PLATTFORMEN DER HELMHOLTZ-MATERIALFORSCHUNG

SCHWERPUNKTTHEMA ,MATERIALIEN FUR
DIE GESUNDHEIT”

KURZBESCHREIBUNG

Die Entwicklung neuer Materialien und Materialsysteme
fur die Lebens- und Gesundheitsforschung ist Treiber
fur Innovationen im Bereich Diagnostik, Therapie, Pra-
vention, und der Erforschung von Krankheitsmechanis-
men. Dazu gehdren: (1) Versténdnis der Bio-Material
Wechselwirkungen (Bio-instruktive Materialien). (2)
Intelligente Tragersysteme (Advanced Delivery Sys-
tems) fur Medikamente und Diagnostika. (3) Regene-
rative Therapien und in vitro-Testsysteme (kiinstliche
Gewebe und Organe). (4) Multifunktionale Implantate
(Abb. 9).

Fir die Grundlagenforschung stellen sich hierbei zahl-
reiche Herausforderungen, da die Interaktion mit le-
benden Systemen mit einer betrdchtlichen Zunahme
an Komplexitat verbunden ist. Der interdisziplindre
Forschungsansatz umfasst das Design von Materialien
mit maBgeschneiderter Multifunktionalitat, die Wech-
selwirkung mit biologischen Materialien und das Ma-
terialverhalten, inklusive der Abbauprozesse lber die
Gesamtlebensdauer im Organismus. Materialverhalten,
Funktion und Abbau missen Uber die Lebensdauer im
Organismus betrachtet werden. Integrative Struktur-
analytik erlaubt es die Wechselwirkung und Grenzfla-
chen zwischen biologischem Gewebe und anorganische
Materialien mit hoher raumlicher und zeitlicher Auflo-
sung zu charakterisieren.

Abb. 9: Neue Materialien und Anwendung fiir Gesundheits-
forschung und Medizin (Quelle: HMGU).

In der translationalen Biomaterialforschung werden in-
telligente biohybride Tragersysteme verfolgt, um Wirk-
stoffe und Diagnostika gezielt und kontrolliert freizu-
setzen (,smarte” Medikamente) und zur Uberwindung
biologischer Barrieren. Transformative Mdglichkeiten
fur die moderne Medizin ergeben sich durch Materi-
alien, die in vivo Regenerationsprozesse modulieren
konnen. Diese dienen auch zur Herstellung kinstlicher
funktionaler Gewebe und Organe fiir die Transplanta-
tion in den Patienten und, in Form von biologischen
Barrieren, Organoiden und Organ-on-Chip fir pharma-
kologische Screens, und damit als Alternative oder Er-
génzung zu Tierversuchen. Multifunktionale Materialien
ermoglichen abbaubare sowie aktorisch und sensorisch
funktionale Implantate insbesondere fiir minimalinvasi-
ve Therapien.

Die Entwicklung neuer Verfahren zur Ermittlung von in
vivo-Daten (Sensorik, Bildgebung) liefern véllige neue
Moglichkeiten zur verbesserten Pravention, Diagnostik
und Therapie. Dies sollte idealerweise in Technologien
miinden, die es Patienten ermdglichen, die Auswirkung
ihres Lebensstils auf ihre Gesundheit, den Erfolg einer
medizinischen Behandlung oder den Zustand ihres Im-
plantats selbst zu Uberwachen und bei Bedarf z.B. iiber
eHealth Apps mit ihrem behandelnden Arzt zu kom-
munizieren.

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE
IN DER POF IV

Bio-Material Wechselwirkungen

Die Biomaterialforschung erfordert eine integrati-
ve, skaleniibergreifende Analyse der Struktur und
Wechselwirkung von organischer und anorgani-
scher Materie sowie das fundamentale Verstandnis
biologischer Prozesse, die bestimmten Krankheitsbil-
dern zu Grunde liegen. Hierfir werden moderne Ver-
fahren der Strukturanalytik und Bildgebung entwickelt
und eingesetzt.

Neben réntgen- und rastersonden-basierten Methoden,
Bildgebung und computer-gestiitzten Verfahren , wer-
den Cryo-EM und NMR-Spektroskopie mit Réntgen- und
Neutronenstreuung kombiniert. Biologische Material-
strukturen (z.B. Amyloidfibrillen in Alzheimer und Dia-
betes), und die Selbstassemblierung makroskopischer
Strukturen werden in vitro und ex vivo (in zelluldrer Um-
gebung) untersucht. Mit hochempfindlichen optischen
Verfahren koénnen schwache und transiente Bio-Mate-
rial Wechselwirkungen analysiert werden, die (z.B. als
~SOft protein corona®) das Verhalten von Nanopartikeln
in vivo beeinflussen. Supercomputer ermoglichen die



Analyse von experimenteller Information durch Kl-ba-
sierte Methoden und multiskalige Gewebesimulationen
(z.B. Tumorgewebe oder Geweberegeneration).

Mit Hilfe von Hochdurchsatz-Synthese- und Charak-
terisierungsverfahren, und unterstitzt durch Kl Algo-
rithmen, werden Datenbanken zu polymeren Biomate-
rialien aufgebaut. Die Entwicklung von Sensorik, die
es ermoglicht, mit minimalen Probenvolumina oder in
vivo zu arbeiten, ist eine groBe Herausforderung aber
von essentieller Bedeutung, da meist nur wenig bio-
logisches Material zur Analyse zur Verfugung steht.
Oberflachenmodifikationen von Materialien sollen die
Wechselwirkung mit Proteinen und anderen Biomole-
kiilen optimieren oder das in vivo-Verhalten neuer Ma-
terialien oder physiologische Anderungen im Korper
mittels implantierbarer Sensorik verfolgen.

Intelligente Trager- und Freisetzungssysteme
Ein zentrales Problem bei der Entwicklung neuer Me-

dikamente ist ihr Transport an den Wirkort liber
verschiedene biologische Barrieren des Korpers.
Hierzu liefert vor allem auch die Nanotechnologie
wichtige Impulse (, Nanomedizin”). Bakteriomimetische
und bakteriogene Nanocarrier werden erforscht, um
Infektionserkrankungen wirksamer zu bekampfen. Die
Penetration von Nanopartikeln in Haarfollikeln ermég-
licht eine nicht-invasive Immunisierung. Aerosolisier-
bare Nanocarrier, neuartige Depositionssysteme und
pharmakokinetische Modelle fir die pulmonale Wirk-
stoffapplikation werden untersucht. Anorganische Na-
nocarrier oder die Verkapselung von Zytostatika sind
wichtige Anséatze fiir die Therapie von Infektions- und
Tumorerkrankungen. DNA Origamis, Nanocarrier, so-
wie bioresponsive Polymere, die auch in ein Implantat
integriert sein kdnnen, eréffnen Zugang zu wirksamen
und sicheren Therapien. Selbstassemblierende Na-
nopartikel werden zur theranostischen Uberwachung
mittels optoakustischer und multiskalare Bildgebung
entwickelt.

Regenerative Therapien und in vitro-Testsysteme

Humane pluripotente Stammzellen sind Ausgangsma-
terial fir die Entwicklung und Herstellung von Zellen
fir die 3D-Gewebereparatur, von Organoiden fiir
die Modellierung von Krankheiten, oder von ganzen
Organen fiir die Zellersatztherapie. Dabei sind im
Besonderen die bereits entwickelten Organoidsys-
teme fir Gehirn, Herz, Lunge, Bauchspeicheldrise,
und den Darm hervorzuheben. Die Integration eines
fortschrittlichen Materialdesigns ist der Schlissel
zur Verbesserung von ,Tissue Engineering® fir Diabe-

tes und Atemwegserkrankungen, Herz-Kreislauf und
Neuromuskulére Erkrankungen, sowie Infektionser-
krankungen im Kernbereich der Helmholtz Gesund-
heitszentren. Durch Miniaturisierung und Parallelisie-
rung lassen sich 2D- und 3D-Zellkulturen mit neuen
Omics-Werkzeugen kostenglinstig charakterisieren.
Hier werden in Biochips (“organ-on-chip”) Ansatze wie
Langerhans-Insel-, oder Lungenepithelgewebe im Mik-
rometer MaBstab auf Chips geziichtet und analysiert.
Definierte Gewebestrukturen werden an Hydrogelge-
risten aus synthetischen und natirlichen Polymeren
durch additive Herstellungsverfahren wie 3D-Druck
aufgebaut. Dabei kommen Druckverfahren basierend
auf Einzel-/Multiphoton oder Digital-Licht-Projektion
Stereolithographie zur Verarbeitung von synthetischen
Polymeren, Metallen und lebenden Zellen zum Einsatz,
wobei insbesondere Beschichtungen von hochpréazi-
sen, nm-skaligen Polymerstrukturen (Nanoscribe) mit
biokompatiblen Materialien erforscht werden, um eine
optimale Lichtausbeute und strukturelle Auflésung zu
erreichen.

Weiterhin wird an humanen Zellkulturmodellen biologi-
scher Barrieren (Darm, Lunge, Haut) geforscht, insbe-
sondere im pathophysiologisch veranderten Zustand,
z.B. bei der chronischen Infektion durch Biofilmbilden-
de Bakterien. Klinische Studien zu Erstanwendungen
von Priifprodukten basierend auf Materialien, die Rege-
nerationsprozesse modulieren konnen, werden durch-
geflihrt. Translation in die klinische Anwendung erfolgt
Uber eine Methodenplattform am BCRT. Diese umfasst
das Design, die Fertigung und biologische Testung von
Prifprodukten und die Durchfiihrung klinischer Studi-
en zur Erstanwendung beim Menschen.

Multifunktionale Implantate

Implantate aus bio-responsiven Polymeren reagie-
ren auf physiologische (pH, ROS Konzentration, u.a.)
wie auch exogene Stimuli (Ultraschall, Magnetfeld).
Dies ermdglicht ,on-demand degradation“ von nur tem-
porér bendtigten Implantaten. Durch die kontrollierte
Beweglichkeit von Implantaten ergeben sich Visionen
wie “Soft Robots” und Kontinuumsroboter, die sich,
angetrieben von kinstliche Muskeln (“shape memory
polymer” Aktuatoren), oder flexiblen Materialien auto-
nom in der Umwelt, und bei entsprechender Miniatu-
risierung auch im menschlichen Korper, fortbewegen
kdnnen.

Abbaubare metallische Biomaterialien z.B. aus Mag-
nesium bieten groBes Potential, wenn sie sich anwen-
dungs- und patientenspezifisch auflésen. Im Idealfall
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triggern die freigesetzten lonen die Geweberegenerati-
on, die wiederum die Abbaugeschwindigkeit beeinflusst.
Diese Art der physiologischen Rickkopplung ist einzig-
artig und erdffnet neue Méglichkeiten z.B. fir die lokale
Behandlung von Krebs. Werden optimierte Beschichtun-
gen oder adaptive, bioinstruktive Eigenschaften einbe-
zogen, kénnen weitere Funktionalitdten implementiert
werden: Steuerung der antimikrobiellen Eigenschaften
von Implantatoberflaichen oder Biofilm-Diagnostik an
Explantaten. Kombinatorische (bioorganische) Chemie
wird zur Identifikation neuer (z.B. MOF-basierter) Mate-
rialsysteme genutzt. Digitale Produktionstechnologien
fur die Herstellung multifunktionaler Implantate werden
am HZG entwickelt. Wesentliche Erkenntnisse zum in
vivo Verhalten neuer Materialien oder physiologische
Anderungen im Korper werden von implantierbarer Sen-
sorik geliefert .

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE

Die informationsgeleitete Entwicklung innovativer Mate-
rialien und Systeme fir die Gesundheit und Lebensqua-
litdt birgt einzigartige Perspektiven fiir Innovationen
in der Erforschung von Krankheitsmechanismen,
Diagnostik, Therapie und Pravention. Dabei werden
natur- und ingenieurwissenschaftliche Methoden mit
medizinisch-pharmazeutischer Forschung verknipft.
Fiir die Konkurrenzfahigkeit auf Weltspitzen-Niveau ist
eine beschleunigte Digitalisierung, insbesondere un-
ter Verwendung von kinstlicher Intelligenz (KI) eine
notwendige Voraussetzung. Die Komplexitat der biolo-
gischen Umgebung erfordert Uber ein grundlegendes
Versténdnis der Wechselwirkung von Material und Ge-
webe, um individuelle Materialien fiir eine Biologi-
sierung zu entwickeln.

Bio-Material Wechselwirkungen

Fir die Entwicklung und Optimierung bioinstruktiver
Materialsysteme ist ein detailliertes Versténdnis der
Mechanismen an biotisch/abiotischen Grenzflachen
erforderlich:

= Molekulares Verstandnis der Bio-Material Grenzfla-
chen-Wechselwirkung

= Integrative Strukturanalytik in vitro und in situ (z.B.
Cryo-EM, NMR, fluidAFM, optische, akustische und
réntgen-basierte Verfahren) und mehrkanalige Bild-
gebung fir molekulare Aktuierung (z.B. optogeneti-
sche, elektromagnetische Stimulation).

= Design und Synthese multifunktionaler Biomateriali-
en

Intelligente Tréger- und Freisetzungsysteme
Um Arzneistoffe (therapeutische Proteine, Genthera-

peutika, kleine Molekile) und Kontrastmittel fiir die
Diagnostik gezielt an ihren Wirkort zu bringen und kon-
trolliert freizusetzen, werden optimierte Materialien als
Transportsysteme (,Advanced Delivery Systems”) ent-
wickelt.

= Biomimetische und biogene Nano-Carrier fir den ver-
besserten und gerichteten Transport sowie exo- oder
endogen kontrollierten Freisetzung von Wirkstoffen
oder genetischer Information, fiir Erkrankungs- und
Patientenspezifische Anséatze

= Selbstassemblierende Nanostrukturen fiir diagnosti-
sche & theranostische Anwendungen

Regenerative Therapien und in vitro-Testsysteme

Fir die Modulation von Regenerationsprozessen, den
Aufbau kiinstlicher Gewebe fiir in vitro-Testsysteme und
kiinstlicher Organe fiir die Transplantationsmedizin be-
darf es biofunktionaler Materialien und entsprechende
Verarbeitungstechnologien.

= Bio-funktionale Materialien fir die Herstellung von
komplexen Gewebestrukturen mit heterogenen Zell-
typen, (i) um menschliche Physiologie und komplexe
Krankheitsmechanismen zu erforschen, (ii) zur Mo-
dulation von Regenerationsprozessen und Immunho-
moostase, und (iii) fir den Organersatz.

= Additive Fertigungstechnologien zum Aufbau komple-
xer Gewebestrukturen sowie Plattformen zum Kulti-
vieren von physiologischen Geweben im Mikro- bis
MakromaBstab (“Organ-on-Chip”, Organoide, Orga-
ne) fur die Wirkstofftestung. Reduktion von Tierver-
suchen.

Multifunktionale Implantate

Implantate sollen Geweberegeneration stimulieren,
minimal-invasiv anwendbar sein, und dem Patienten
weitestgehend uneingeschrankte Mobilitat und Aktivi-
tat garantieren.

= Betrachtung des gesamten Lebenszyklus von Implan-
taten und Wirkstoff-Transportsysteme mit adaptiven,
sensorischen und aktuatorische Funktionen, insbe-
sondere mittels ,,dynamischer digitaler Zwillinge “

= Automatisierte, Roboter- und Kl-gestiitzte Design-
und Herstellungsablaufe.



WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

Bio-Material Wechselwirkungen

= Entwicklung und Anwendung von integrativer Analy-
tik (Cryo-EM, NMR-Spektroskopie, Al/ML-unterstitz-
te optische Bildgebung und molekulare Manipulation)
zur Untersuchung der molekularen Eigenschaften
von Nanopartikeln (Lipidvesikel, Nanofibrillen, selbst-
assemblierenden Protein-Nanokompartimenten, Bio-
Materialgrenzflachen).

= Computergestiitzte Verfahren und Kl zum Ver-
sténdnis und fir die Optimierung der Materialien und
Bio-Material Grenzflachen.

= Multiparametrische Analyse von dinnen Filmen
und 2D- / 3D-Materialien zum mechanistischen Ver-
standnis des Auf-, Um- und Abbauverhaltens.

Intelligente Trégersysteme

= Neue Technologien und Modelle fiir den Transport
antimikrobieller Wirkstoffe (einschlieBlich Nukleoti-
de) Uber die Gram-negative Bakterienzellwand (HIPS).

= Selbstassemblierende Nanocarrier sowie Nanokom-
partimente, die in lebenden menschlichen Zellen
erzeugt werden, flr den gerichteten Transport von
Wirkstoffen und Diagnostika in Zellen und Organe
(HZG, HIPS, HMGU).

Regenerative Therapien und in vitro-Testsysteme

= Neue Materialien, auch mit programmierbarer Zell-
und Gewebeinstruktivitat, fir zukiinftige Anwendun-
gen am Patienten, die es erlauben funktionale Nano-
kompartimente aus menschlichen Zellen, Gewebe,
Organoide und Organe (Pankreas, Leber, Retina,
Herzgewebe) in einem fir die Transplantation rele-
vanten MaBstab zu generieren (HMGU, MDC, HZG).

= Hochskalierung der Produktion von spezifischen Zell-
typen und Entwicklung von 3D-/Bio-Druckverfahren
fur die Herstellung von komplexen, kontrollierba-
ren, funktionalen Gewebegeriisten und biologi-
schen Strukturen.

= Entwicklung von Barriere-Modellen und Bio-Chips
mit biophysikalischen Schnittstellen und Tinten aus
synthetischen und natirlichen Biopolymeren (HMGU,
KIT, HIPS, MDC).

Multifunktionale Implantate

= Steuerbare Implantate und Wirkstofffreisetzungssys-
teme durch Implementierung von Sensorik und Aktu-
atorik. Intrinsische Signale werden von Implantaten
erfasst und bewirken die Adaption des Materials
an seine Umgebung, z.B. Struktur, Abbauverhalten,
Freisetzungs-kinetiken (HZG, KIT).

= Implementierung von computer-/robotergestitzter,
automatisierter Herstellung und 3D-Druck zur Integ-
ration von Materialfunktionen in Implantate und an-
dere Medizinprodukte.

= Beschleunigung der Translation durch Adressieren
von Engpéssen in der Entwicklungskette: integrier-
te Prozesse, Herstellung und Charakterisierung von
Priifprodukten.

= Vorhersage von optimalen Implantatmaterialien
durch multiphysikalische und skalentbergreifende Si-
mulation sowie durch Kl Anséatze (,digitaler Zwilling”).

INFRASTRUKTURNUTZUNG

Die spezifischen Herausforderungen der Materialfor-
schung in der Gesundheitsforschung erfordern einen
Multimethodenansatz. Hierzu sind die hochentwickel-
ten Infrastrukturen der Helmholtz Gemeinschaft es-
sentiell und sollen weiterentwickelt werden. Zentral
sind insbesondere réntgen- und neutronenbasierte
Verfahren, in situ-Mikroskopie, multiskalare Bild-
gebung, Kryo-Elektronenmikroskopie, Ultrahdchst-
feld NMR-Spektroskopie, Hochdurchsatzsynthese
und Charakterisierung sowie Supercomputing.

SYNERGIEN

Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler verschiede-
ner Helmholtz-Zentren arbeiten bereits in multidiszipli-
naren Konsortien zur Entwicklung neuer Materialien in
der Gesundheitsforschung auf nationaler (BMBF) oder
europdischer Ebene (IMI, Marie Curie, ITNs) zusam-
men. Die Synergie zwischen Material- und Gesund-
heitsforschung soll in Zukunft verstarkt werden durch
(i) Interdisziplindre Workshops oder Hackathons und (ii)
die Einrichtung einer Zentren- und Forschungsbereich
Ubergreifenden Graduiertenschule ,Materialforschung
fir die Gesundheit”.




V. SCHWERPUNKTTHEMEN & PLATTFORMEN DER HELMHOLTZ-MATERIALFORSCHUNG

WISSENSTRANSFER MIT METHODEN-PLATTFORMEN
Die hier vorgestellten Arbeiten kdnnen stark von den
beiden fokus-lbergreifenden Methodenplattformen
profitieren. Neben der Nutzung der exzellenten Charak-
terisierungsmoglichkeiten, die in der Plattform ,,Korre-
lative Multimethoden Materialsysteme* gebindelt sind,
erlaubt der Austausch mit der Methoden-Plattform ,, Be-
schleunigte Materialentwicklung® die Digitalisierung der
Biomaterialentwicklung. Die abbaubaren metallischen
Implantate aus Magnesium sind eines der Leuchtturm-
projekte, die in der Methoden-Plattform ,Beschleunigte
Materialentwicklung® im Rahmen des JL VMD (FB Infor-
mation) und des JL MDMC (Bestandteil der Plattform
,Korrelative Multimethoden Materialsysteme*) bearbei-
tet werden. Zu diesen Aktivitdten trégt auch das Pro-
gramm (,Materials Systems Engineering”) mit mehreren
Topics (u.a. Arbeiten zur Charakterisierung von Abbau-
produkten polymerer Implantatmaterialien) bei.

Ziel: Biofunktionale Materialien fur Gesundheits-forschung und Medizin
Beteiligte FB: Gesundheit, Information

Beteiligte Zentren: HMGU, HZI-HIPS, MDC, DKFZ, HZG, KIT, FZ)
Infrastrukturen: MLZ, JSC, ER-C, KNMF, GEMS, BNMRZ, BMT, BCRT, PETRA IlI




SCHWERPUNKTTHEMA ,BIOBASIERTE- UND
-INSPIRIERTE MATERIALIEN IN DER BIOOKONOMIE”

KURZBESCHREIBUNG

Bio-basierte und bio-inspirierte Materialien bergen
groBe Chancen als nachhaltige Alternativen fiir Mate-
rialien aus fossilen Rohstoffen. Dabei ist aber alleine
die Ableitung aus biologischen Rohstoffen nicht hin-
reichend; vielmehr muss auch fiir diese Materialien (1)
die nachhaltige Nutzung durch addquates Design und
die gezielte Einflhrung in Kreisldufe mit moglichst ge-
ringen negativen Effekten auf natirliche Systeme er-
reicht werden, (2) der praktische Einsatz durch wett-
bewerbsfahige Preise ermdglicht werden und (3) die
Funktionalitdt der Stoffe mindestens so gut sein, wie
die von Konkurrenzmaterialien aus fossilen Rohstoffen.
Gleichzeitig bietet die Natur aber auch (4) strukturel-
le und funktionelle Vorbilder, die als bio-based design
neue Anwendungen ermdglichen. (5) Darlber hinaus
hat die Biodkonomie einen hohen Bedarf an spezifi-
scher Materialentwicklung. Hierzu gehdren z.B. Kataly-
satoren zur Umsetzung von Biomasse in Bioraffinerien
oder Membranmaterialen zur Trennung von komplexen
Mischungen bio-organischer Flissigkeiten oder Gase.
Biookonomie besitzt demnach Komponenten, in denen
biologische Materialien umgesetzt, diese als Inspiration
fur Strukturen oder Funktionen von Materialen genutzt
werden, aber auch einen Bedarf an neuen Materialen
zur Umsetzung biodkonomischer Prozesse. Alle Ansat-
ze missen dabei die Grundséatze von Nachhaltigkeit und
Umweltrelevanz einhalten.

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE
IN DER POF IV

Die Biodkonomie-Forschung der Helmholtz-Gemein-
schaft hat eine lange Tradition in Themen der Effizienz
der Herstellung von Biomasse in Pflanzen und deren
Umwandlung durch Mikroorganismen /Topic 7). Dabei
steht bislang neben der Produktion fiir Nahrungsmittel
vor allem die Nutzung als Rohstoff in der chemischen
Industrie im Vordergrund. Die integrierte Betrach-
tung von Biomasseproduktion, deren Umwandlung
in Bioraffinerien oder in biotechnologischen Pro-
zessen (parallel zur Nutzung von organischen Rest-
stoffstrdémen) zu modifizierten Rohstoffen oder Chemi-
kalien und die Entwicklung von Stoffkreislaufen ist
ein wesentliches Konzept nachhaltiger Biodkonomie.
Bio-basierte Materialen werden dabei entweder aus
den (Plattform-)Chemikalien wiederaufgebaut oder aus
teilmodifizierter Biomasse, wie z.B. bei der Nutzung von
Fasern, Chitin oder Lignin aufgebaut. Kaskadennutzung
in diesem Sinn verwendet z.B. in Baustoffen zunachst

die gewachsene biologische Struktur des Holzes, zer-
legt dann die Struktur in Chips oder Fasern, nutzt dann
chemische Monomere und flihrt dann erst im letzten
Schritt bei der energetischen Nutzung die Umsetzung
in CO2 durch. Zielsystem sind auch Biopolymere, die
entweder als Drop-in-Produkte fossile Rohstoffe erset-
zen, aber auch neue Polymersysteme, die in besonde-
rer Art und Weise Recycling von Materialen erlauben.
Forschungsarbeiten im Forschungsbereich Erde und
Umwelt, die diesem Forschungsthema zuarbeiten, sind
im Topic 7 Biobkonomie zusammengefasst.

Neben der klassischen Nutzung von Biomasse und
dem Einsatz der gewachsenen Strukturen werden
zunehmend wertgebende Materialeigenschaften als
bio-basierte Beschichtungs- oder Funktionalisierungs-
materialien erforscht. So werden beispielsweise mit
der lonenstrahltechnologie Polymer Nanokanéle her-
gestellt und anschlieBend biochemisch modifiziert,
um die Funktionalitdt von Protein-Biokanalen nachzu-
bilden (GSI). Es werden auch Systeme entwickelt, bei
denen reaktive oder bei bestimmten Reizen Substan-
zen freisetzende Oberflachen aufgebaut werden. Dabei
werden Strukturen und Funktionen von Pflanzen (FZ))
und marinen Organismen (AWI) analysiert, um neue
bio-inspirierte Ansatze fiir die Entwicklung struktu-
rell optimierter technischer Strukturen und Materialien
zu entwickeln. Hierbei werden biophysikalische Prin-
zipien von biologischen Verbundsystemen analysiert
und daraus abgeleitete Prinzipien durch generative
Entwurfssoftware angewandt um (a) ressourceneffizi-
ente multifunktionale Leichtbaustrukturen, die auf Ro-
bustheit, Permeabilitdt und Schwingungseigenschaften
optimiert sind, zu entwickeln, (b) um Nanokomposite
in komplexen Leichtgewichtsgeometrien und Materi-
alsubstitution (z.B. biologisch abbaubare Kunststoffe)
aufzubauen und (c) die Entwicklung morphogenetischer
Algorithmen fiir eine nachhaltige Produktentwicklung
abzuleiten.




V. SCHWERPUNKTTHEMEN & PLATTFORMEN DER HELMHOLTZ-MATERIALFORSCHUNG

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE

Erweiterung des Portfolios der Helmholtz-Bio6kono-
mie-Forschung zu bio-basierten Materialien um rele-
vante Anwendungsbeispiele.

Intensivierung der Zusammenarbeit der Biodkono-
mie-Forschung mit Forschung und Infrastrukturen
der Materialforschung in der Helmholtz-Gemein-
schaft.

Demonstration von Kaskadennutzung von Biomas-
se mit einem bedeutenden Anteil der Rohmaterial-
nutzung.

Etablierung um Umsetzung von strukturellen und
funktionellen Designanséatzen auf Basis bio-inspirier-
ter Materialien.

Anwendung von Lebenszyklus-Analyse und Bewer-
tung der Nachhaltigkeit von (bio-basierten) Material-
systemen in der Interaktion mit der Umwelt.
Demonstration der von bio-basierten Materialien fur
nachhaltige Nutzung.

Integration der Forschung an bio-basierten Materia-
lien in die Materialforschungsaktivitdten der Helm-
holtz-Gemeinschaft.

Etablierung der Analyse von Umweltwirkungen
von Rohstoffgewinnung, Herstellung und Nutzung
von neuen Materialien parallel zu Materialentwick-
lungen in anderen Bereichen der Materialforschungs-
strategie.

WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

Kaskadennutzung von bio-basierten Materialen
und Rohstoffen

In einer Kreislaufwirtschaft missen innovative Bio-
raffineriekonzepte die Biomassenutzung fiir die Nah-
rungs- und Futtermittelproduktion mit Wertschop-
fungsketten fir die stoffliche und Material-Nutzung
unter Nutzung erneuerbarer Energien integrieren.
Dies umfasst die Herstellung und Veredelung von
chemischen Bausteinen fiir die stoffliche und ener-
getische Nutzung (kaskadierte Biomassenutzung
und Polygeneration). In solchen fortschrittlichen
Bioraffinerien werden Biomassenebenprodukte und
organische Riickstéande oder Abfallstrome aus Land-
und Forstwirtschaft, Aquakultur, Lebensmittelindus-
trie, kommunalem Bioabfall etc. zu Zwischen- oder
Endprodukten fiir die Bereitstellung von Massenche-
mikalien, Plattformchemikalien und Energietragern
verwertet werden, wodurch Nahrstoffkreislaufe ge-
schlossen und fossile Ressourcen substituiert wer-
den.

= Bionische Losungen fiir Materialdesign

Die Analyse von Strukturen und Funktionen von
Pflanzen und marinen Organismen kann auch ge-
nutzt werden, um neue bio-inspirierte Ansatze fir
die Entwicklung strukturell optimierter technischer
Strukturen zu etablieren. Natirliche Strukturen und
Funktionen werden analysiert und auf nachhaltige,
auch biobasierte Materialien wie Bagasse, Zellulose
und abbaubare Kunststoffe angewendet. Dazu geho-
ren (a) Anwendungspfade fiir ressourceneffiziente,
auf Robustheit, Permeabilitat und Schwingungseigen-
schaften optimierte multifunktionale Leichtbaustruk-
turen, (b) Nanokomposite in komplexen Leichtbau-
strukturen und Materialsubstitution (z.B. biologisch
abbaubare Kunststoffe) und (c) die Anwendung der
dynamischen Entwicklung von Strukturen (z.B. Mor-
phogenese komplexer biogener Leichtbaustrukturen)
zum Verstandnis biophysikalischer Prinzipien und
deren Ubertragung auf Algorithmen fiir generative
Designsoftware. Ziel ist auch die weitere Umsetzung
der Technologien fir die Anwendung in der weiteren
Biodkonomie.

Product Design

Abb. 10: ELISE steht fiir das Konzept des AWI iiber ,, Evoluti-
onary Light Structure Engineering“. Bauprinzipien der extrem
leichten, aber mechanisch stabilen Schalen der Radiolarien und
Kieselalgen (Diatomeen) systematisch auf technische Bauteile zu
libertragen. Durch den integrativen Software Ansatz wurde eine
leistungsstarke, universell einsetzbare Entwicklungssoftware fiir
alle Branchen - vom Schiffbau bis zur Luft- und Raumfahrttech-
nik entwickelt. Hier sind Synergien mit dem Schwerpunktthema
,Leichtbau“vorhanden (Quelle: AWI).



= Chemo- und Bio-Katalysatoren und
Beschichtungen mit und von Biomaterialien
Neben intensiven Arbeiten zu Biokatalysatoren wer-
den auch innovative Erweiterungen klassischer bio-
technologischer Umwandlungsprozesse verfolgt, in
denen hybride bio-/chemisch-katalytische Prozes-
se umgesetzt werden, die auf Kombinationen von
Ganzzell-Biokatalysatoren, Enzymen und Chemo-Ka-
talysatoren basieren und mit neuartiger (Bio-)Reak-
tortechnologie integriert werden, einschlieBlich z.B.
stromungschemischer Systeme und bioelektrochemi-
scher Reaktorsysteme. Solche Hybridprozesse bieten
neue Moglichkeiten der Herstellung und fordern die
Verkniipfung von biologischer und chemischer Kata-
lyse. Um mehrstufige Prozesse dieser Komplexitat zu
stabilisieren und zu optimieren, werden rechnerge-
stitzte Konstruktion und integrierte Verfahrenstech-
nik entscheidend sein. Diese groBe Herausforderung
kann derzeit nur in gut ausgestatteten Instituten mit
multidisziplindren Forschungsteams bewaltigt wer-
den und bietet hervorragende Md&glichkeiten zu Syn-
ergien mit anderen Bereichen der Materialforschung.
Trennmembranen fiir biookonomische und bio-
medizinische Anwendungen im Umweltschutz
Stofftrennungen sind nicht nur essenziell fir biologi-
sche Organismen, sondern ein wichtiger Baustein in
vielen Prozessketten und daher fiir eine nachhaltige
Wirtschaft. Die Membrantechnologie ermdglicht die
Verschaltung mit anderen Trennverfahren wie De-
stillation, Absorption oder Adsorption zu hybriden
Prozessen, welche in ihrer Kombination energeti-
sche Optima erreichen lassen. Anwendungen wie
die Umkehrosmose zur Wasserentsalzung oder die
organophile Nanofiltration sind ihren Konkurrenz-
technologien hinsichtlich Energieeinsatz Uberlegen.
Die Barrierewirkung gegenuber Viren und Bakterien
und die hohe Funktionalisierbarkeit von Ultra- und
Mikrofiltrationsmembranen demonstrieren eben-
falls Einsatzpotenziale von Membranen, welche fiir
andere Verfahren kaum gegeben sind Beispiele fir
den Einsatz von Membranen wurden bereits in den
Schwerpunktthemen , Materialien fiir Wasserstoff-
technologie“ und ,Batteriematerialien“ aufgefihrt.
Weitere Anwendungsbeispiele sind die Hdmodialyse
bei Niereninsuffizienz oder die Wasserentsalzung zur
Bereitstellung von Trinkwasser, Separatormembra-
nen flr Batterien oder Brennstoffzellen. Weitere An-
wendungsbereiche von Membranen sind die Aufrei-
nigung von Chemikalien und Pharmazeutika oder die
Anreicherung von gewiinschten lonen in Gewé&ssern
oder der Einsatz von Membranreaktoren zur Stoffum-
wandlung. Die Entwicklung von neuen Membranen

mit spezifischer Funktionalitadt erfordert eine groBe
Bandbreite interdisziplinarer Forschung, die von der
Synthese der Membranmaterialien (diese kdnnen
anorganischer Natur sein oder aus Polymeren oder
Kompositmaterialien bestehen) tber die Membran-
herstellung und ggf. Funktionalisierung und deren
Einbau in Module bis hin zum kompletten techni-
schen Prozess fiihrt. Ziel der Forschung ist es, eine
bedarfsgerechte Membranentwicklung zu ermdgli-
chen, bei der Experiment und modell-basierte Com-
putersimulationen Hand in Hand gehen werden um
die experimentelle Forschung besser optimieren zu
kdnnen und fir die Gesellschaft maBgeschneiderte
Membrantechnologien fiir verschiedene Anwendun-
gen bereitstellen zu kénnen.

AUSGEWAHLTE INFRASTRUKTURNUTZUNG

Der Anteil an material-bezogener Forschung im FB EuU
ist bislang Uberschaubar. Eigene Infrastrukturen aus
dem FB EuU, die fiir die eigenen Forschungsarbeiten
benutzt, aber auch fiir die Kooperation mit anderen
Materialwissenschaftlerinnen und -wissenschaftlern
einsetzbar sind, umfassen

= Beobachtungspattformen in vielen relevanten Um-
weltkompartimenten, in denen auch die Umweltwir-
kung von Materialien erfasst werden kann,

= verschiedene tomographische Systeme (CT, MRI,
PET), die aus makroskopischer Ebene Strukturana-
lysen von Pflanzen und Biomaterialien ermdglichen
oder auch Mikroskopie-Anlagen und Technologien
fur biologische Materialien, und

= IT-basierte Rekonstruktion und Bildanalyse-
Verfahren und Software zum bionischen Leichtbau
(ELISE).

Interessant konnte fiir Forscher des FB EuU die Nut-
zung der high-end-Infrastrukturen sein. Hierzu gehdren
u.a.

= Rontgen- und neutronenbasierte Verfahren (Dif-
fraktion, Tomographie, Kleinwinkelstreuung, Spekt-
roskopie (PETRA lll, DESY, BESSY Il, HZG, FZ]) zur
Charakterisierung von Biomaterialien,

= hochenergetische lonenbestrahlung fir die
Herstellung von lonenspurmembranen mit maBge-
schneiderten Parametern (GSI),

= in situ-Mikroskopie, Bildgebung und Kryo-Elek-
tronenmikroskopie (FZJ, HMGU), und das

= Jiilich Supercomputing Center (FZ))




V. SCHWERPUNKTTHEMEN & PLATTFORMEN DER HELMHOLTZ-MATERIALFORSCHUNG

SYNERGIEN

Beitrage aus dem FB EuU zur Materialforschung kon-
nen wichtige Elemente fiir die gesamte Materialfor-
schungs-Strategie der HGF in PoF IV leisten. Dies ist
derzeit noch ein recht kleines Feld im Programm; bietet
aber sehr interessante Ansatze - insbesondere in der
Kooperation mit Experten der Materialforschung in der
HGF.

= Beobachtungsplattformen des FB EuU kdnnen wich-
tige Hinweise auf die Persistenz und die Verbreitung
von Materialien in relevanten Umweltkompartimen-
ten des Erdsystems geben.

= Bio-basierte Materialien und Kaskadennutzung mit
sukzessiver Zerlegung von Biomasse kdnnen interes-
sante Ansatzpunkt fiir konzeptionelle (z.B. Kreislauf-
wirtschaft) Untersuchungen als auch fir alternative
Materialien (C-basiert) sein.

= Biologische Prinzipien, die im FB EuU analysiert wer-
den, kdnnen interessante Impulse bzgl. Strukturen,
Funktionen und alternativen Rohstoffen in die Mate-
rialforschung geben.

WISSENSTRANSFER MIT METHODEN-PLATTFORMEN
Mit der Methoden-Plattform , Beschleunigte Material-
entwicklung” ergeben sich Mdglichkeiten zur verbes-
serten Charakterisierung von bio-basierten Materialien
Uber Robotik, nicht-invasive Verfahren und pradiktive
Simulations-Ansétze.

Ziel: Entwicklung bio-basierter Materialien und von Materialsystemen, die zur Reduzierung von Umwelt- und

Klimabelastungen beitragen

Beteiligte FB: Erde und Umwelt, Materie, Energie und Gesundheit

Beteiligte Zentren: AWI, HZB, HZG, FZJ, KIT, HMGU, GSI

Infrastrukturen: Pflanzen-MRI, Pflanzen-PET, Umweltmonitoring-Plattformen, UNILAC, CRYRING, PETRA lII




SCHWERPUNKTTHEMA “MATERIALIEN
FUR LEICHTBAU”

KURZBESCHREIBUNG

Leichtbau-Materialien und Leichtbaustrukturen der Zu-
kunft werden neben hohen spezifischen Festigkeiten
und Steifigkeiten auch deutlich bessere thermische
Eigenschaften, robuste Prozessierbarkeit, nachhaltige
Nutzbarkeit Uber den Lebenszyklus, sowie Funktionen
wie die Speicherung und Leitung von elektrischer Ener-
gie oder Selbstheilungspotential aufweisen miissen.
Dazu wird neben dem Materialdesign zur Einstellung
dieser mechanischen und funktionalen Eigenschaften
ein reproduzierbares Prozessdesign in Kombination
mit 6konomischer und o6kologischer Fertigungstech-
nik entwickelt. Hier stehen neue Faserwerkstoffe, Ma-
trixmaterialien, Leichtmetalllegierungen, deren Her-
stellungs- und Fugeprozesse inkl. 3D-/4D-Druck und
multifunktionelle Beschichtungen im Fokus.

Solche Werkstoffsysteme missen Uber alle Skalen
entwickelt werden, damit sie die gewinschten Eigen-
schaften erreichen. Zudem miissen sie verarbeitet, in-
tegriert und in komplexen Systemumgebungen getestet
werden. Die physikalischen Verdanderungen der Werk-
stoffsysteme wahrend der Nutzung missen fiir eine zu-
verldssige Lebensdauervorhersage bestimmt werden.
Dazu ist es notig, groBere Parameterfelder abzudecken,
als es durch klassische experimentelle Ansatze heute
moglich ist. Die Komplexitat der skalenibergreifenden
Material- und Prozessentwicklung soll durch Charak-
terisierungs- und Simulationstechniken und , digitalen
Zwillingen” beherrscht werden.

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE
IN DER POF IV

Die Entwicklungsfelder fiir Leichtbaumaterialien sind
weitgefasst. Fiir elektrische Antriebsaggregate sind
Werkstoffe mit guter elektrischer Leitfahigkeit not-

wendig, die verlustminimal dem Energietransport oder
der Speicherung und gleichzeitig der strukturellen
Lastiibertragung dienen konnen. Gleichzeitig erfordert
das zusatzliche Batteriegewicht einen nochmals deut-
lich verbesserten Fahrzeugleichtbau. Auch auf dem
Gebiet der Funktionswerkstoffe, die als Energiewandler
z.B. mechanische Effekte mit elektrischen oder magne-
tischen Felddnderungen verbinden, sind ebenfalls neue
Entwicklungen erforderlich. So missen z.B. heutige
bleihaltige Piezokeramiken mittelfristig durch bleifreie
Funktionswerkstoffe ersetzt werden. Zuséatzlich zu blei-
freien Piezokeramiken, wie sie am DLR entwickelt wer-
den, gibt es Ansédtze fiir nanopordose Metall-Polymer-
Hybridmaterialien am HZG.

Die ganzheitliche Betrachtung der Entwicklungskette
beriicksichtigt auch das Recycling und die COz-armen
Herstellverfahren. Auch die Prozesskette metallischer
Werkstoffe von der Materialentstehung, iber deren
Prozessierung (z.B. innovatives GieBwalzen, Walzen,
Strangpressen und Schmieden, additive Prozesse) bis
zu ihrer Funktionalisierung missen ganzheitlich ent-
wickelt werden. Die Verbindung von metallurgischem
Materialdesign und wissensbasiertem technologischem
Prozessdesign wahrend der thermomechanischen Be-
handlung flihrt zu einer Steigerung der Leistungsféahig-
keit von neuen Leichtbaulegierungen.

Nachhaltiger Leichtbau kann in weiten Bereichen Gber
echten 3D- oder 4D-Druck erreicht werden. Heutige in
schichtweisem Aufbau erzeugte 3D-Strukturen werden
klinftig durch in den Raum freistehend gedruckte Struk-
turen ersetzt, wofilir insbesondere schnell erstarrende
Werkstoffe und ein zugehdriges Thermalmanagement
entscheidend sind. Der Einsatz von Robotern adressiert
die 4. Dimension (Zeit) des 3D-Drucks und verspricht
erheblich héhere, fiir die Industrie interessante Aus-
bringungsraten. Der 3D-Druck von Metallen Gber ver-
schiedene Verfahren (SLS, SLM, EBM, FFF, ...) lebt von

Abb. 11: SkalenUbergreifende Beschreibung von Materialsystemen in Leichtbau (Quelle: HZG).
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der Betrachtung der gesamten Prozesskette (KIT, DLR,
HZG). Diese beginnt bei der fiir den 3D-Druck spezifi-
schen Materialentwicklung, betrachtet die Prozessent-
wicklung und reicht bis hin zum spezifischen Design so-
wie die Modellierung komplexer Strukturen und deren
funktionsbasierte Optimierung (DLR, KIT). Das HZG, KIT
und DLR arbeiten hierzu an der Entwicklung von Pul-
vern, Feedstocks und kontinuierlichen Verfahren zur
Herstellung von hochwertigem Basismaterial. Unter-
stutzt wird die Prozessentwicklung durch geeignete
Simulations- und Modellierungstools, um die Entwick-
lungszeiten signifikant zu verkirzen.

Fir einen industriellen Einsatz neuer Werkstoffe sind
auch die zugehdrigen Fertigungsverfahren fiir die Bau-
teilherstellung parallel zu entwickeln. Bisher lassen sich
im Leichtbau, besonders bei generativen Verfahren,
durch die starke Abhéangigkeit struktureller Kennwer-
te von den gewahlten Fertigungs- und Flgeverfahren
Leichtbaupotentiale nicht vollstdndig heben. Hier sind
Ontologien zu entwickeln, die die mechanischen und
kiinftig auch thermischen und elektrischen Kennwerte
von hergestellten Bauteilen mit den Herstellungsbedin-
gungen verknlpfen (DLR). Reibbasierte Fligeverfahren
werden als Ersatz fir konventionelle Niettechnologien
auch fiir hybride Materialkombinationen entwickelt
(HZG). Metallische Leichtbaustrukturen zeigen ein gro-
Bes Potenzial zur Steigerung der Ermidungsbestan-
digkeit Uber Eigenspannungsdesign. Das Laser-Shock-
Peening bietet in der Kombination mit einem ,,Digitalen
Zwilling” in Form einer mehrschrittigen Prozesssimula-
tionskette bis hin zur Rissausbreitungssimulation die
M@oglichkeit, ein Druckeigenspannungsfeld in das jewei-

lige Bauteil und Belastungsszenario maBgeschneidert
einzupragen (HZG).

Neue Faserkeramiken (DLR) oder TiAl-basierte Werk-
stoffe (HZG) eroffnen Leichtbaustrukturen fir die An-
wendung bei hohen Temperaturen, vor allem im Bereich
der Luft- und Raumfahrtantrieben. Bei den Faserkera-
miken stehen dabei neue SiC-SiC und oxidische Com-
posites im Fokus. Die Kernherausforderung dabei sind
thermische stabile Fasern und oxidationsbestandige
Faser-Matrixverbunde, die hohere thermische Leis-
tung und Lebensdauer aufweisen. Die Integration nu-
merischer Modelle des Materialverhaltens mit den digi-
talen Modellen der Bauteile in , digitalen Zwillingen” der
Prifeinrichtungen liefert Einblicke in das 4D-Verhalten
des Materials auf allen Skalenebenen und erlaubt die
Optimierung der Validierungsexperimente durch Rick-
kopplung mit den berechneten Materialreaktionen.

Leichtbauwerkstoffe und -strukturen kénnen von Ober-
flachenbehandlungsverfahren stark profitieren. Dies
ist besonders wichtig fiir die strukturellen Leichtme-
talle wie Magnesium und Aluminium, die vor allem im
Verbund mit anderen Strukturwerkstoffen oft unter
Korrosionsproblemen leiden. Daher ist die Entwick-
lung multifunktionaler Oberflachen und neuer Strategi-
en zur aktiven Steuerung von Degradationsprozessen
bei Leichtmetallen und Multimaterialstrukturen eine
Schliisselaktivitat zur Erweiterung des Anwendungs-
feldes und Einsatzgebietes. Neuartige funktionelle Be-
schichtungen und Oberfldchenbehandlungen auf der
Basis eines aktiven Nanocontainers wie LDH, der in die
Poren von PEO-Beschichtungen und die Kombination

Abb. 12: Kopplung von Material, Prozess und Performance durch , Digitale Zwillinge” (Quelle: HZG).



mit funktionalen Komponenten, die innerhalb von LDH-
Strukturen eingekapselt werden, kénnen eine bedarfso-
rientierte, getriggerte Abgabe gewahrleisten. Diese res-
ponsiven, aktiven und funktionellen Nanocontainer, die
auf Leichtmetallsubstraten und hybriden Multimaterial-
strukturen abgeschieden werden, kénnen als Werkzeug-
kasten verwendet werden, um ein flexibles, bedarfsori-
entiertes Design multifunktioneller Beschichtungen zu
ermdglichen. Um solche Oberflachen zu konzipieren, ist
ein neuer gekoppelter Modellierungsansatz erforder-
lich, der Aspekte der Metallurgie, Beschichtungs- und
Prozesstechnologie, Physik und Elektrochemie unter
Verwendung von Multiskalen-Simulationswerkzeugen
und Ansatze des maschinellen Lernens beriicksichtigt.

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE

* Polymere Faserverbundwerkstoffe (PMC): Fasern
mit hoher thermischer und elektrischer Leitfahigkeit
(z.B. Pechbasis) sind verfligbar und erweitern das
Einsatzspektrum von PMCs. Neue Hochleistungs-
Fasern (z.B. CNT-Basis) und neue Hybride mit er-
hohter mechanischer, thermischer und elektrischer
Leistung erweitern den Anwendungsbereich von
PMCs.

= Keramische Faserverbundwerkstoffe (CMC):
Neue oxidationsgeschiitzte und lebensdaueropti-
mierte SiC-Faser verstarkte SiC-Keramiken stehen
fur Anwendungen bei Temperaturen tber 1200°C zur
Verfligung. Neue oxidische Keramikfasern eroffnen
den oxidischen CMC Anwendungstemperaturen tber
1000°C. Multiphysikalische, mehrskalige Verfahren
zur Berechnung der Eigenschaften, Versagensmecha-
nismen und der Lebensdauer erlauben eine prazisere
Auslegung von CMC-Komponenten.

= Leichtmetalllegierungen: ein pradiktives virtuelles
Material- und Prozessdesign auf der Basis von ,di-
gitalen Zwillingen” erlaubt ein deutlich verbessertes
virtuelles Materialdesign. Durch gezieltes Mikro-
strukturdesign lassen sich damit Legierungen entwi-
ckeln, die maBgeschneiderte anwendungsspezifische
Eigenschaftsprofile aufweisen, und die in einer kon-
tinuierlichen Prozesskette einschlieBlich Recyclings
kontrolliert und robust hergestellt werden kdnnen.

* Neue Funktionswerkstoffe: bleifreie Piezokerami-
ken, nanopordse Metall/Polymer-Hybridmaterialien,
energiespeichernde Leichtbaustrukturen, Mg-basier-
te Leichtbauwerkstoffe mit erweiterter Funktionalitat
inklusive einem Wieder- oder Weiterverwendungs-
konzept fir den Werkstoff oder die daraus hergestell-
ten Strukturen, stehen zur Verfiigung.

= Additive Verfahren: Ontologien fiir wesentliche
mechanische Kennwerte von Bauteilen aus genera-
tiv gefertigten Werkstoffen in Zusammenwirken mit
Herstellprozessen von Leichtbaustrukturen stehen
allgemein nutzbar zur Verfigung. Polymere 3D-
Drucker fiir faserverstarkte Kunststoffverbunde, die
nicht mehr schichtweise, sondern direkt in die dritte
Raumrichtung drucken, erweitern die Einsatzmdog-
lichkeiten. Fiir den 3D-Druck entwickelte Legierun-
gen ohne Textur- und Gefligenachteile erweitern den
Nutzungsbereich des 3D-Drucks fir Hochleistungs-
strukturen. Eine physisch und digital integrierte Pro-
zesskette ist verfligbar. Die pradiktive Modellierung
der Ermiidung von Materialien in definierten Umge-
bungen inklusive des Eigenspannungsdesigns auf
der Basis eines , digitalen Zwillings” ist verfiigbar.

= Die Anwendung von ab initio-Methoden erlauben
die prazise Entwicklung von Mehrlagen-Schutz- und
Funktionsschichten fiir Leichtmetalle, Hybridwerk-
stoffe und Faserkeramiken. Im Fokus stehen Oxida-
tionsschutz, Korrosionsschutz und funktionale Ober-
flachen.

WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

Die hier betrachteten Prozessketten umfassen die Her-
stellung von Halbzeugen aber auch struktur- und funk-
tionsoptimierte Bauteile und deren Weiterverarbeitung
zu Leichtbau-Komponenten. Die Systematik und Me-
thodik wird am Beispiel von Magnesiumknetlegierun-
gen entwickelt und wird auf weitere Leichtbaumateria-
lien Ubertragen, die auch beziiglich der Nachhaltigkeit
und Klimaneutralitdt bewertet werden. Die einzigartige
Infrastruktur zur Halbzeugherstellung am HZG stellt ei-
nen semiindustriellen MaBstab dar, der einen Transfer
in die industrielle Anwendung sicherstellt. First princip-
les-Methoden sollen die Vorhersage der auftretenden
Phasen in multikomponentigen Leichtmetall-Systemen
erlauben, um durch ein virtuelles Screening groBer Zu-
sammensetzungsraume vielversprechende Materialzu-
sammensetzungen zu identifizieren. Vorgehensweisen,
wie sie schon jetzt z.B. beim virtuellen Screening von
Molekilen in der Chemie in Anwendung sind, wirden
damit auf das methodisch anspruchsvollere (erhohte
Temperaturen) und rechenaufwéndigere Gebiet der
multi-komponentigen Leichtmetall-Legierungen (ber-
tragen. In weiterflihrenden Arbeiten sollen so design-
und funktionsoptimierte Leichtbauteile mit Hilfe neuar-
tiger Materialkombinationen von Metall/Keramik (z.B.
unter Verwendung von Metall- bzw. Keramikfasern) in
Kombination mit u.a. generativer Fertigung realisiert
werden. Durch geeignete Modellierungs- und Simu-
lationstools soll der experimentelle Aufwand sowohl
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bei der Material- als auch bei der Prozessentwicklung
deutlich reduziert werden. Die Kombination von bio-
nischen und funktionellen Oberflachen, unter Be-
trachtung der Wechselwirkung mit der Umgebung,
wird zu einer deutlichen Leistungssteigerung, lan-
gerer Lebensdauer und somit verbesserter Nach-
haltigkeit fiihren.

AUSGEWAHLTE INFRASTRUKTURNUTZUNG

= 3D-Druckersysteme fiir metallische, keramische
und polymere Werkstoffe erlauben eine schnelle
Herstellung von neuen Werkstoffen und die Umset-
zung in testbare Komponenten.

= Robotergestiitzte mechanische Testanlagen und
hochauflosende chemisch-physikalische Analy-
sesysteme mit Schnittstellen zu digitalen Daten-
managementsystemen und Kl-basierten Analy-
setools erlauben die schnelle Materialbewertung

= Eine robotergestiitzte Plattform am HZG generiert
Big Data zur Korrosion von Leichtmetallen in komple-
xen Umgebungen.

= Eine neue MTC-Priifeinrichtungen am DLR wird in
5 Jahren erstmalig die Uberlagerung von mechani-
scher, thermischer und chemischer Belastung von
Materialproben erlauben.

= [n situ und operando Synchrotron- und Neutronen-
streuung zur Untersuchung des Material- und Bau-
teilverhaltens werden von DESY, FZJ, HZB und HZG
bereitgestellt und erlauben im Zusammenspiel mit
KI-Methoden eine schnelle High-Fidelity-Analyse der
Werkstoffe.

= Die in der HGF verfligbare (perspektivisch integrier-
te) HPC- und QC-Infrastruktur bis zur hochsten
Leistungsklasse am Julich Supercomputing Center
ist die Basis zur Beschleunigung der Materialsimula-
tion vor allem auf der atomaren Ebene.

SYNERGIEN

Durch die Verknipfung der experimentellen Expertise
mit den Methoden der Digitalisierung, wie z.B. Werk-
stoff- und Prozesssimulation, maschinelles Lernen und
verkniipfter Algorithmen, wird die werkstoffspezifische
Prozess-Struktur-Eigenschafts-Korrelation erfasst und
modelliert. Die Entwicklung und Integration intelligen-
ter Sensorik entlang der Prozesskette sowie der di-
rekte Einblick in das Materialverhalten unter den oft
extremen Einsatz- oder Prozessbedingungen durch die
Nutzung der Charakterisierungsplattformen aus dem
FB Materie ist fir eine umfassende Datengenese es-
sentiell. Die Verknupfung mit der Helmholtz-Plattform
»Quantum Technologies“ wirde die Moglichkeit der
QC/HPC-basierten Materialsimulation eréffnen. Dies
konnte die Basis fir eine effiziente Prozessentwicklung
fur Leichtbauwerkstoffe bilden und gleichzeitig die Bri-
cke zwischen den FBs LRV, Information und Materie
herstellen.

WISSENSTRANSFER MIT METHODEN-PLATTFORMEN
Erstklassige experimentelle und skalenlbergreifende
Daten sowie die Beschreibung von Materialien und
Prozessen Uber Simulation und Modellierung ist eine
Grundvoraussetzung, um erfolgreich neue Material-
konzepte zu entwickeln. Daher ist die Kooperation mit
den beiden Methoden-Plattformen essentiell und wird
konkret ber gemeinsame Projekte im Rahmen der JL
VMD und MDMC bereits betrieben. Z.B. erfordert die
Korrosions- und Lebensdauervorhersage mit Hilfe ei-
nes gekoppelten Modellierungsansatzes, der Aspekte
der Metallurgie, der Beschichtungstechnologien und
der Elektrochemie unter Verwendung von Multiskalen-
Simulationswerkzeugen maschinelles Lernen und state
of the art-Charakterisierungstechniken fiir die Datener-
zeugung beinhaltet, einen engen Wissensaustausch mit
beiden Plattformen. Ein integriertes FB-Ubergreifendes
Datenmanagementsystem bietet weiteres Potenzial.

Ziel: Vollsténdige digitale Beschreibung der gesamten Wertschopfungskette von der Materialentwicklung
uber die Herstellung, bis zur numerischen Beschreibung der resultierenden Eigenschaften auf allen Skalen-

ebenen und des Langzeitverhaltens im realen Betrieb
Beteiligte FB: LRV, Information

Beteiligte Zentren: DLR, HZG, KIT

Infrastrukturen: GEMS, Mag|C, PETRA I



https://www.helmholtz.de/forschung/quantentechnologie/

METHODEN-PLATTFORM “BESCHLEUNIGTE
MATERIALENTWICKLUNG”

KURZBESCHREIBUNG

Die Methoden Plattform ,Beschleunigte Materialent-
wicklung® (Materials Acceleration Platform, MAP)
bindelt generische Ansatze in der Materialforschung,
die darauf abzielen, durch den verstarkten Einsatz au-
tomatisierter, zunehmend durch Kl selbstgesteuerter
Experimente, das Screenings von Materialien um meh-
rere GroBenordnungen zu verkirzen und dadurch die
Entwicklung neuer Materialien erheblich zu beschleu-
nigen. Um dies zu erreichen miissen die vorhandenen
Potenziale gebiindelt werden, um neue Anséatze zur
Materialentwicklung zu entwickeln. Aufbauend auf der
Strategie der ,virtuellen Materialentwicklung“ sollen da-
bei insbesondere Demonstratoren fir MAP entwickelt
werden. Zahlreiche Forschungsaktivitaten der an die-
ser Plattform beteiligten Partner zielen schon auf die
Entwicklung einzelner hierfiir benétigter Komponenten
ab, ihre vollstandige Implementierung kann jedoch nur
gemeinsam erreicht werden. Sowohl die Gruppen in der
Europaischen Union, wie auch die amerikanischen und
asiatischen Wettbewerber arbeiten gegenwartig an der
Implementierung von MAP, doch auch diese Aktivitaten
stehen noch am Anfang. Eine zusétzliche koordinierte
Forderung solcher Initiativen eroffnet Deutschland da-
her einen Wettbewerbsvorsprung.

Aufbauend auf den gegenwartig verfolgten Anséatzen
sollen fundamental neue Ansétze der Materialfor-
schung entwickelt und in die Anwendung getragen wer-
den. Eine wichtige aktuelle Herausforderung ist dabei
die Entwicklung von Beschleunigungsplattformen fir
die Materialentwicklung. Konzeptionell kann eine Be-
schleunigungsplattformen fir die Materialentwicklung
als eine Pyramide innovativer Technologien verstanden
werden (siehe Abb. 13), die ausgehend von gegenwartig
schon untersuchten Verfahren durch die Implementie-
rung weiterer Stufen jeweils neue Innovationsimpulse
ermoglicht. Das Ubergreifende Ziel der Implementie-
rung einer Beschleunigungsplattform fiir die Material-
entwicklung ist die zunehmende Automatisierung des
gegenwartig im Wesentlichen durch manuell durchge-
fiihrte Experimente und manuell gesteuerte Simulati-
onen gepragten Materialentwicklungsprozesses in An-
lehnung der Automatisierung der Fertigung innerhalb
des Konzepts Industrie 4.0. Die letzte noch visionére
Ausbaustufe einer Materialbeschleunigungsplattform
erlaubt die vollstéandig autonome Erforschung von Ma-
terialien nach bestimmten Kriterien ohne menschliche
Intervention (autonomous discovery).

Um dies zu ermdoglichen miissen zuerst die vorhande-
nen Materialdaten systematisch erhoben und (Gber On-
tologien) semantisch annotiert und zugénglich gemacht
werden. Hierzu wird die gegenwértig implementierte
nationale Forschungsdateninfrastruktur (NFDI) einen
wesentlichen Beitrag liefern kdnnen. Eine zweite Stufe
ist die Entwicklung von pradiktiven Simulationsverfah-
ren zur Vorhersage von Materialeigenschaften aus ihrer
mikroskopischen Struktur und unter Beriicksichtigung
des Herstellverfahrens auf den relevanten Zeit- und
Langenskalen, die mit wenigen, sorgfaltig ausgewahl-
ten Experimenten gestitzt werden. Grundlage hierfir
sind die Arbeiten in der virtuellen Materialentwicklung
die in der laufenden PoF-Periode intensiviert werden
muissen. Das giinstige Kosten-Nutzen-Verhaltnis rech-
nergestitzter Ansatze macht pradiktive Simulationen
und , digitale Zwillinge” zu Schlisselkomponenten der
zukunftigen Materialforschungsstrategie. Die systema-
tische Anwendung derartiger Verfahren ermdglicht mit
dem inversen Design einen Innovationssprung, der die
rechnergestiitzte (d.h. daten- und simulationsbasierte)
Entwicklung von Materialien ausgehend von (idealer-
weise) funktionalen Spezifikationen ermdglicht.

Die vierte Stufe einer solchen Materialentwicklungs-
plattform ist die Implementierung einer weitgehend
autonom operierenden Robotik, die sowohl Synthese,
wie auch die Charakterisierung der resultierenden Ma-
terialien weitgehend automatisiert. Die Entwicklung
dieser neuartigen experimentellen Apparaturen ist
eine der wichtigsten und aufwandigsten Herausforde-
rungen in der Realisierung von MAP. Obwohl derartige
Plattformen sind in Einzelféllen, wie zum Beispiel in der

Abb. 13: Schematische Darstellung der aufeinander aufbauenden

Elemente einer Beschleunigungsplattform fiir Materialien (Quelle: KIT).
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Pharma-forschung schon realisiert sind, ist das Ziel
dieser Initiative die systematische Entwicklung einer
Infrastruktur, die eine automatisierte Materialsynthese
und Charakterisierung fir eine Vielzahl von Material-
klassen modular ermdglicht. Sowohl die Entwicklung
der Komponenten, wie auch der Gesamtsysteme bie-
tet erhebliches Innovations- und Transferpotenzial. Die
flinfte Stufe einer solchen Materialentwicklungsplatt-
form beinhaltet die weitgehende Unterstiitzung des
Material-Entwicklungsprozesses durch Robotik, die
Simulation, Datenanalyse, kiinstliche und Intelligenz
in Steuerungs- und Regelungsstrategien integriert.
Die Materialentwicklung ist in fast allen Anwendun-
gen durch sehr groBe Suchrdume charakterisiert, die
auch durch Hochdurchsatzverfahren nur in Bruchtei-
len durchsucht werden konnen. Daher miissen sys-
tematische Verfahren der Modell- und Kl-basierten
algorithmischen Versuchsplanung entwickelt werden,
die menschliche Intuition auf Basis eines iterativen In-
formationsgewinns durch Experimente und Simulation
ersetzen. Im Zusammenwirken mit den anderen Kom-
ponenten generiert die Verfligbarkeit dieser Algorith-
men ein Alleinstellungsmerkmal fiir die entsprechende
Materialentwicklungsplattform.

Die letzte und sechste Stufe der Entwicklung einer
Material-Entwicklungsplattform implementiert eine
zunehmende Reduktion der menschlichen Interventi-
on der algorithmisch gestutzten Materialentwicklung
zu einer vollstédndigen Automatisierung im Sinne einer
selbstlernenden, autonomen Materialentwicklung. Die
Implementierung eines solchen Ansatzes generiert ein
Uber die fliinfte Stufe hinausgehendes, weiteres Skalie-
rungspotenzial in der Anwendung der Materialentwick-
lungsplattform.

Ziel dieses stufenweisen Vorgehens ist eine Erhéhung
der Geschwindigkeit in der Materialentwicklung um je-
weils eine GroBenordnung in

Stufe 1-2: Datenerfassung und Simulation
= Stufe 3: inverses Design

Stufe 4: Robotik

Stufe 5 & 6: autonome, selbstlernende
Entwicklungsplattform,

sodass die Realisierung dieses Konzepts in einem Zeit-
raum von zehn Jahren zu einer VergroBerung des Such-
raums in der Materialentwicklung um einen Faktor von
etwa 1000 fihrt.

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE

IN DER POF IV

= Im JL VMD entwickelt der FB Information unter Be-
teiligung des DLR eine virtuelle Arbeitsumgebung
zur Durchfiihrung komplexer Simulation und ein hy-
brides, integriertes Datenmanagementsystem Diese
verbundenen Plattform sollen es ermdglichen, die
Elemente der Prozesskette vom Material bis zur au-
tomatisierten Produktion miteinander digital zu ver-
knipfen und neue Materialien in einem virtuellen
Prozess zu erforschen.

= Die virtuelle Materialentwicklung und Konzepte zur
Virtualisierung der Materialentwicklung werden in
der PoF IV in mehreren Zentren weiterentwickelt.

= Die HGF verfolgt systematisch den Aufbau von au-
tomatisierten und zunehmend selbst-gelenkten Ex-
perimenten. Fir einige Anwendungen (z.B. Biokata-
lysatoren oder Batterien) sind Robotik-Systeme fir
Hochdurchsatz-Experimente bereits etabliert oder
im Aufbau. Diese Arbeiten werden intensiviert und
durch eine systematische Kosten-Nutzen-Analyse im
Hinblick auf einen Transfer in die Industrie erganzt.

= In den beteiligten Instituten mit Schwerpunkt in der
Materialforschung wird die thermodynamische und/
oder die ab initio-Simulation von Materialien und die
dazu nétige digitale Infrastruktur weiter gezielt aus-
gebaut. Im Fokus stehen die anwendungsorientierte
Nutzung und Adaption dieser Werkzeuge, deren Va-
lidierung und des Feedbacks an die Werkzeug-Ent-
wickler. Zudem werden Kl-basierte Werkzeuge zur
Auswertung groBer Datenmenge aus der Werkstoff-
analyse adaptiert bzw. entwickelt.

= Mehre Zentren entwickeln ,Digitale Zwillinge”, e.g.
fir Quantenmaterialien, fir organische Materialien,
fur gedruckte Elektronik, die auch das Verhalten des
Materials in der Anwendung bericksichtigen.

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE

= Eine integrierte, einrichtungsibergreifende virtuelle
Arbeitsumgebung fiir Daten und Simulationen, die die
skaleniibergreifende Generierung und Nutzung
von materialspezifischen Daten ermdglicht.

= Hochauflésende Materialanalyse (s. Methoden-Platt-
form ,, Korrelative Multimethoden Materialcharakteri-
sierung “) und die Kl-basierte Auswertung der Daten
ist zur Validierung der Simulation auf allen Skalen
etabliert.

= Beschleunigung von Materialentwicklung durch
virtuelles Materialdesign.

= Einsatz von KI-Methoden als Prescreening-Verfahren
fiir die gezielte Durchfiihrung von Multiskalen Simu-
lationen und zur Steuerung von Experimenten.



= Exascale- und Quanten-Computing stehen als
Werkzeuge zur thermodynamischen, kinetischen und
ab initio-Simulation zur Verfigung und erlaubt die
Beschleunigung und die Steigerung der Simulations-
qualitat. Zur Ermoglichung und Beschleunigung von
quantenmechanischen Material-Simulationen wird
der Quantencomputer (QC) einen entscheidenden
Beitrag leisten. Der Fokus der wissenschaftlichen
Arbeiten liegt dabei auf der Entwicklung der dazu n6-
tigen QC/HPC-Plattform, den Quanten-Algorithmen
und dem integrierten Datenmanagementsystem in-
klusive der Fehlerkorrektur. Neben Beschleunigung
und Qualitatssteigerung lasst sich damit auch der
durch die menschlichen Kapazitaten limitierte Such-
raum fiir neue Materialien durch ein QC- und Maschi-
nenlernen basiertes Rapid Screening deutlich erwei-
tern. Damit kdnnen Materialzusammensetzungen
gefunden werden, die heute noch unsichtbar bleiben.
Die HGF kann aufgrund des spezifischen Kompetenz-
profils hier eine weltweit fiihrende Position einneh-
men.

Methoden der schnellen Herstellung und Priifung /
Analyse der Materialien erganzen komplementér die
digital beschleunigte Materialentwicklung. Ein Au-
genmerk liegt dabei auch auf neuen Verfahren, die
unter Zuhilfenahme von Machine Learning-Anséatzen
eine schnellere Priifung/Analyse erlauben.
Entwicklung einer Reihe von ,,digitalen Zwillingen” im
Joint Lab ,,Virtual Materials Design“ (JL VMD, FB Infor-
mation), die Prozesse vom Materialdesign bis zur Ma-
terialverarbeitung und -anwendung abbilden. Sie sol-
len beispielhaft aufzeigen, wie reales Materialdesign
durch virtuelles Materialdesign deutlich beschleunigt
werden kann.

WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

= Die virtuelle Arbeitsumgebung zur gezielten Nutzung
neuer digitaler Werkzeuge zur Beschleunigung und
zur Steigerung der Qualitat der Materialsimulation
und der digitalen Materialentwicklung wird gezielt
ausgebaut und bereitgestellt. Im Fokus stehen HPC-
fahige nicht-kommerzielle Werkzeuge zur Simulation
komplexer Systeme auf der Meso- und Makroskala,
neue Methoden des Datenmanagements Uber Zent-

ren hinweg, der Kl zur Auswertung groBer Datenmengen
und der thermodynamischen bzw. ab initio-Simulation.
Eine neue digitale Plattform zur beschleunigten Be-
wertung und Vorhersage von Materialabbau in kom-
plexen Umgebungen wird auf Ansédtzen kiinstlicher In-
telligenz zur Analyse groBer Datenmengen basieren, die
von einer robotisierten Plattform erfasst wurden.

AUSGEWAHLTE INFRASTRUKTURNUTZUNG

Das DLR entwickelt das sich im Aufbau befindliche DLR
Future Lab for Additive Manufacturing and Engineering
(FLAME) auch zu einem Werkzeug zur schnellen Her-
stellung von neuen metallischen Legierungen.

Das HZG entwickelt derzeit eine Roboterplattform zur
schnellen Erfassung groBer Datenmengen iiber die In-
teraktionen zwischen Material und komplexen Umge-
bungen.

Das KIT entwickelt eine Robotik-Plattform fiir Hoch-
durchsatzexperimente fiir Batteriematerialien und fiir
organische Synthese.

Die im JL VMD beteiligten Partner nutzen die Hochstleis-
tungsrechenzentren der Helmholtz-Gemeinschaft.
Neutronen- und Synchrotronstrahlung werden verstarkt
zur in situ-Charakterisierung neuer Werkstoffe und de-
ren Prozessierung eingesetzt.

SYNERGIEN

Entwicklung von ab initio-Werkzeugen und Nutzung der
HPC- und Quantencomputerkompetenzen.
Hochauflésende Analysen von Werkstoffen.

Austausch von Workflows zur virtuellen Materialent-
wicklung in der HGF und dariber hinaus.

Nutzung der Techniken fir korrelative Charakterisie-
rung.

MEHRWERT / WISSENSTRANSFER FUR DIE SCHWER-
PUNKTTHEMEN

Schnellere Verfiigbarkeit neuer Materialien und ein brei-
teres Spektrum an neuen Materialien fir die Anwendun-
gen der Schwerpunktthemen.

Verbesserte Methoden zur schnellen, hochauflésenden
Charakterisierung.

Erweiterter und schnellerer digitaler Einbezug von an-
wendungsspezifischen Anforderungen.

Ziel: beschleunigte Materialentwicklung durch Virtualisierung und Digitalisierung

Beteiligte FB: Information, Energie, Materie
Beteiligte Zentren: KIT, FZJ), HZB, HZDR, HZG, DLR

Infrastrukturen: JSC, CSD, HDF, LSDF, HPC-KIT, KNMF, MBC, HTC/PTC, DiLAB, IBC, HLD, ELBE
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METHODEN-PLATTFORM ,KORRELATIVE MULTIME-
THODEN MATERIALCHARAKTERISIERUNG “

KURZBESCHREIBUNG

Die Helmholtz-Gemeinschaft betreibt ein weltweit einzig-
artiges Portfolio ausgezeichnete Instrumente zur 2D- und
3D-Charakterisierung von Materialien mit héchster struk-
tureller und chemischer Aufldsung, die haufig komplemen-
tire Informationen liefern. Die Plattform fiir ,,Korrelative
Multimethoden Materialcharakterisierung® bietet Wissen-
schaftlerinnen und Wissenschaftlern, die in verschiedenen
Forschungsbereichen der Helmholtz-Gemeinschaft arbei-
ten, und externen Nutzern, Zugang zu diesen modernsten
multiskaligen und multidimensionalen Charakterisierungs-
techniken, basierend auf hochauflésenden Mikroskopie-,
Spektroskopie- und Streuexperimenten. Bei der Charakte-
risierung fallen zudem héufig groBe Datenmengen in un-
terschiedlichsten Formaten an, deren Aggregation fiir eine
Ubergreifende Analyse erforderlich ist. Die Plattform kon-
zentriert sich in erster Linie auf Forschungsinfrastrukturen
und -techniken, die in die FB Information (u.a. Joint Lab
»Integrated Model and Data driven Material Characterizati-
on*“, JL MDMC) und FB Materie (Programm MML und Topic
,Data management und Analyse” im Programm MT) einge-
bettet sind. Es existieren aber auch Briicken in die ande-
ren Forschungsbereiche, z.B. Uber die ,Helmholtz Imaging
Plattform” (HIP). Fir die in diesem Papier vorgestellten
Schwerpunktthemen ist diese Plattform von zentraler Be-
deutung und es gibt eine Vielzahl von Vernetzungen mit
der Plattform ,Beschleunigte Materialentwicklung*.

Abb. 14: Workflow-Beispiel in der Methodenplattform (Quelle: FZJ).

AKTUELLE AKTIVITATEN UND MITTELFRISTIGE ZIELE IN
DER POF IV

Modernste Materialcharakterisierungstechniken mit zu-
nehmender Betonung auf Skaleniiberbriickung durch kor-
relative und in situ und operando-Studien leisten einen
entscheidenden Beitrag zum Fortschritt in der Materialent-
wicklung und neuer Technologien. Die Untersuchung der
gleichen Proben mit unterschiedlichsten Methoden, z.B.
Kombinationen aus Rontgen- oder Neutronenabbildung
oder aus Beugung und Raster- oder Transmissionselektro-
nenmikroskopie werden bereits in unterschiedlicher Form
in der Helmholtz-Gemeinschaft realisiert:

= KMNF (KIT) bietet Nutzern ein Portfolio von Techno-
logien im Bereich Mikro- und Nanostrukturierung und
Charakterisierung, die z.T. schon in korrelativen Ansét-
zen genutzt und deren Moglichkeiten weiterentwickelt
werden (Rastersondenmethoden, Réntgentomographie,
Kernmagnetresonanz, Elektronen- und lonenstrahlana-
lytik).

= DESY offeriert komplementére Untersuchungen durch
Synchrotronstrahlungsexperimente bei PETRA Ill und
Rastersondenmethoden oder Tomographie mit ei-
nem fokussierten lonenstrahl im DESY NanoLab.

= Im ER-C (FZJ) werden Elektronenmikroskopie- und Ras-
tersondenmikroskopiestudien zur Untersuchung von
strukturellen, elektronischen und funktionalen Eigen-
schaften von Materialien kombiniert. Zudem werden, in
Zusammenarbeit mit Kooperationspartnern, die elekt-
ronenmikroskopische und synchrotronstrahlenbasierte
Charakterisierung fiir korrelative Untersuchungen an
identischen Probenstellen und operando-Studien der
Funktionsmechanismen von z.B. Katalysatoren genutzt.
Komplementdre Methoden zur Charakterisierung sol-
cher Proben werden durch Neutronenstreu-Experimente
vom JCNS (FZJ) angeboten.

= GEMS (HZG) fokussiert sich auf korrelative materialwis-
senschaftliche Untersuchungen mit Schwerpunkt auf in
situ und operando Studien mit Synchrotron- und Neut-
ronenstrahlen.

= GSI bietet korrelative Untersuchungen der Effekte
von hochenergetischen lonenstrahlen auf Materialien
(auch unter extremen Bedingungen) unter Einsatz von
verschiedenen mikroskopischen und spektroskopi-
schen Charakterisierungsmethoden.

= Am HZB stehen die komplementéaren synchrotronbasier-
ten (BESSY Il) und laborbasierten (HZB CoreLabs) Cha-
rakterisierungsmethoden fir Wissenschaft und Indust-
rie zur Verfiigung. Der Schwerpunkt der Labormethoden
liegt auf der Rasterelektronen- und lonenmikroskopie
sowie der Rontgendiffraktometrie und -bildgebung.



Eine groBe Herausforderung ist das Datenvolumen, das
durch die immer leistungsfahigeren Charakterisierungs-
techniken erzeugt wird. Eines der wichtigsten Ziele der
Plattform fir ,Korrelative Multi-methoden Materialcharakte-
risierung“ wird daher die Entwicklung von Ansétzen zur
Auswahl der relevanten Daten, Datenreduktion und
-analyse sein, die in der Lage sind, die Datenraten und Da-
tenmengen moderner experimenteller Charakterisierungs-
techniken zu adressieren. Es wird angestrebt, moderne auf
kinstlicher Intelligenz basierende Methoden in Zukunft
verstérkt in diesem Feld einzusetzen.

Die Plattform fir ,,Korrelative Multimethoden Materialcha-
rakterisierung® wird sich zundchst auf die Materialcha-
rakterisierung mit folgenden Techniken konzentrieren:
Elektronenmikroskopie im ER-C in FZ) und KNMF am KIT,
Kernmagnetresonanz im KNMF am KIT (auch mit Kombi-
nation von R&ntgenanalytik) und synchrotronstrahlungs-
basierte Studien am DESY, HZG und HZB in Kombination
mit Rastersondenmikroskopie und Focused lon Beam (FIB)
Nanotomographie, auch in Kombination mit Neutronen im
JCNS in FZ) / GEMS (HZG) am MLZ, und Materialmodi-
fizierung mit lonenstrahlen und deren korrelative in situ
Charakterisierung am GSI und HZDR-IBC, sowie die Cha-
rakterisierung exotischer Materialphasen unter extremen
Bedingungen sowie von ultraschnellen Prozessen am GSI,
FLASH und European XFEL.

Der materialbezogene Workflow wird zunéchst fir drei
spezifische Materialherausforderungen demonstriert: a)
Korrosion und Degradierung von Weich-, Hart- und Hybrid-
Materiesystemen, einschlieBlich ihrer Wechselwirkung mit
der Umwelt, und die Verdnderung von Materialien unter
extremen Bedingungen; b) Dynamik von Katalysatoren,
einschlieBlich korrelativer Studien, die mit synchrotron-
basierten  Charakterisierungsmethoden  durchgefihrt
werden; c) ultraschnelles Umschalten von nanoskaligen
magnetischen Texturen und resistiven Schaltelementen
fur hirninspirierte Computeranwendungen. Fir jedes Ma-
terial umfasst das Arbeitsprogramm eine dreidimensiona-
le, zeitaufgeloste in situ-Charakterisierung Uber mehrere
Léngenskalen. Zusammengenommen spannen die Experi-
mente raumliche Auflésungen vom Meter- bis in den sub-
Nanometerbereich. Die zeitliche Aufldsung umfasst den
Bereich von Stunden bis Femtosekunden. Methoden des
maschinellen Lernens sind des Weiteren die Grundlage
fur eine vollstdndige und schnelle Auswertung von grof3en
Datenmengen aus hochauflésenden 3D-/4D-Analysever-
fahren als Input fiir die Durchfiihrung bzw. Validierung von
skalenlbergreifenden Simulationen.

Wahrend des PoF IV-Zeitraums wird die Plattform fiir ,,Kor-
relative Multimethoden Materialcharakterisierung® ihren
Anwendungsbereich schrittweise auf weitere Techniken
ausdehnen und dabei auch prézise Fertigungstechnolo-
gien wie die Entwicklung optimierter mikrofluidischer/
nanofluidischer Systeme einschlieBen. Zudem werden An-
wendungsfelder anderer Forschungsbereiche einbezogen.

Gezielte Kooperationen, wie z. B. die Zusammenarbeit mit
Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler im Programm
~Matter and Technologies®, Topic ,Detector Systems MT-
DTS*“ und dem FB Information fir die Entwicklung von
zweidimensionalen Hochgeschwindigkeits-Pixel-Array-De-
tektoren zur Aufzeichnung von Rdéntgen- und Elektronen-
signalen mit einer zeitlichen Auflésung von unter 100 ps,
werden verwendet, um einzigartige zeitaufgeloste Mes-
sungen der magnetischen und elektronischen Dynamik
unter GHz-oder optischen Stimuli durchzufiihren.

LANGFRISTIGE STRATEGISCHE ZIELE
Diese forschungsbereichsiibergreifende Plattform fir
Materialcharakterisierung hat folgende Ziele:

= Einrichtung einer zentren-, programm- und themen-
libergreifenden experimentellen Multi-Methoden-
Plattform, die Zugang zu modernsten Techniken zur
Modifizierung und multiskaligen und multidimensiona-
len Charakterisierung von Materialien bietet.

= Aufbau einer Daten- und Informationsplattform mit
Schwerpunkt auf der Analyse von Daten aus kombinier-
ten Techniken, die mit hohen Datenraten und -volumina
gewonnen werden, um die Komplexitadt von Materialien,
ihre Strukturentwicklung und ihre Wechselwirkungen in
komplexen Systemen zu verstehen.

= Entwicklung von Arbeitsabldufen, die korrelative Mate-
rialcharakterisierung und Analyse miteinander verkniip-
fen, mit speziellem Fokus auf korrelative und in situ/
operando-Studien, die z.B. mit Elektronenmikroskopie,
NMR und/oder Rontgenstrahlen, Neutronen oder lonen
durchgefiihrt werden. Diese Arbeiten werden in enger
Zusammenarbeit mit Forschenden durchgefiihrt, die an
der Modellierung und Simulation in der Plattform ,,Be-
schleunigte Materialentwicklung® und in der Datenwis-
senschaft arbeiten.

= Aufbau gemeinsamer, forschungsbereichsiibergrei-
fender Aktivitaten zur Entwicklung von Modifizie-
rungs- und Charakterisierungstechniken und Daten-
analysewerkzeugen, wie z.B. gemeinsame Entwicklung
von (on line-)Visualisierungs- und Bildverarbeitungswerk-
zeugen, die Standardisierung von Proben, Probentrégern
und Umgebungsbedingungen oder die Identifikation und
Vergleich von Artefakten verschiedener Methoden.
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= Erweiterung des Anwendungsbereichs der Multimetho-
den- und Daten- bzw. Informationsplattform auf weite-
re Charakterisierungstechniken sowie auf andere For-
schungsbereiche der Helmholtz-Gemeinschaft.

WESENTLICHE ZUKUNFTIGE AKTIVITATEN

= Ausdehnung der Zusammenarbeit der FB Information
und Materie auf andere Forschungsbereiche, um opti-
mierte Anséatze fir Herausforderungen zu entwickeln,
die modulare Losungen fiir die hochgradige Wissense-
xtraktion aus Daten bendétigen, die an GroBanlagen mit
ergdnzenden Techniken erzeugt werden, sowie fiir den
Zugang zu diesen Lésungen.

= In Zusammenarbeit mit der Plattform , Beschleunigte
Materialentwicklung“ werden Datenanalysen und -mo-
dellierungen durchgefiihrt. Hier wird ebenfalls das Ji-
licher Zentrum fiir Supercomputing (JSC) einbezogen,
dass das Konzept der zentralen Datenplattform sowohl
auf Hardware- als auch auf Softwareebene erganzt.

= Entwicklung von KI-Ansatzen fiir die Echtzeit- und au-
tomatisierte Datenerfassung und -analyse zur Optimie-
rung von Arbeitsablaufen.

= Optimierung ptychografischer und spektroskopischer
Techniken fiir Studien von schwach streuenden Materia-
lien und chemisch empfindlichen Signalen.

= Entwicklung neuer Ansétze fiir die Probenibertragung
zwischen den verschiedenen Messmethoden.

= Entwicklung korrelativer Charakterisierungsmethoden
fur die Untersuchung von Materialien unter extremen
Bedingungen von Druck, lonen- und Laser-Bestrahlung,
und Temperatur.

= Zusammenarbeit mit der Helmholtz Imaging Plattform
(HIP) zur Entwicklung von mehrdimensionalen online Vi-
sualisierungstools.

Die Plattform wird im Sinne der FAIR-Datenprinzipien die
Zuganglichkeit der Daten, die Standardisierung von Da-
tenformaten und die Definition bewéhrter Verfahren vor-
antreiben. Dariiber hinaus soll ein Standard fiir elektroni-
sche Laborbucher fir die Multimethodencharakterisierung
einer Probe entwickelt werden.

AUSGEWAHLTE INFRASTRUKTURNUTZUNG

= Die Multi-Methoden-Plattform basiert zunédchst auf
mehreren Infrastrukturen: dem Ernst Ruska-Zentrum fiir
Mikroskopie und Spektroskopie mit Elektronen (ER-C)
im FZ) und der Karlsruher Nano Micro Facility for In-
formation (KNMFi) am KIT, PETRA Ill (DESY) mit dem
DESY NanolLab, GEMS (HZG), BESSY (HZB), MLZ (FZ)),
ELBE, HLB, IBC (HZDR), Experimentierpldtze am UNI-
LAC, SIS-18 und CRYRING (GSI/FAIR), European XFEL
und dem Jilicher Zentrum fir die Forschung mit Neutro-
nen (JCNS) am FZJ und MLZ.

= Darliber hinaus werden Entwicklungen im Rahmen der
geplanten Plattform InnoMatSy (in Situ Innovation Plat-
form for Multifunctional Materials Systems, s. Kapitel
VI) als Ergénzung zu Aktivitaten der Plattform fir ,,Korre-
lative Multimethoden Materialcharakterisierung“ genutzt.

SYNERGIEN

Helmholtz: Beispiele sind Kooperationen mit der Platt-
form ,Beschleunigte Materialentwicklung®, dem Jilicher
Supercomputing-Zentrum oder auch Initiativen wie Inno-
MatSy und Helmholtz Energy Materials Characterization
Platform (HEMCP) und dem Energy Materials /n-Situ La-
boratory Berlin (EMIL). Fir bildgebende Methoden ist eine
Zusammenarbeit mit der Helmholtz Imaging Platform (HIP)
geplant. Zu den Themen Datenmanagement und -analyse
existiert eine Vielzahl von Vernetzungen im Forschungsbe-
reich Information und dariiber hinaus. Die Plattform tragt
zu groBen nationalen und internationalen Initiativen wie
NFDI und weiteren bei.

In dem gemeinsamen Positionspapier ARIE (Analytical
Research Infrastructures in Europe) wird hervorgeho-
ben, wie ein gemeinsamer, komplementarer Ansatz der
analytischen Forschungsinfrastrukturen in Europa dazu
beitragen wird, die gesellschaftlichen Herausforderun-
gen des Rahmenprogramms , Horizon Europe Missions*
anzugehen. Verbindungen zu europdischen Materialcha-
rakterisierungsplattformen wie NFFA (Nano foundries for
fine analysis), sowie dem Netzwerk ES-TEEM3 (Enabling
Science and Technology through European Electron Micro-
scopy) werden ausgebaut. Innerhalb von LEAPS (League
of European Accelerator-based Photon Sources), LENS
(League of advanced European Neutron Sources) und
RADIATE (Research And Development with lon Beams -
Advancing Technology in Europe) werden methodische
Weiterentwicklungen flir Synchrotron-, Neutronen- und lo-
nenanlagen im europdischen Kontext gebilindelt. Ein weite-
rer Synergieeffekt liegt in der Kombination von Know-how
in Charakterisierung und Modellierung mit Anwendungen
und Data Science.



MEHRWERT / WISSENSTRANSFER FOR

DIE SCHWERPUNKTTHEMEN

Die Plattform fiir ,,Korrelative Multimethoden Materialcha-
rakterisierung“ bietet Verfahren an, mit denen Fragestel-
lungen aus den Schwerpunkthemen Leichtbau, Wasser-
soff, Batterien, Lebens- und Gesundheitsforschung und
Nachhaltigkeit bearbeitet werden kdnnen, und ein Wissen-
stransfer sichergestellt wird. Die hier vorgestellte FB-iber-
greifende experimentelle Methodenplattform ist essenti-
ell, um eine leistungsstarke Daten- und Informationsbasis
fir den ,digitalen Zwilling“ zu etablieren. Mittels eines
generischen Ansatzes wird das Versténdnis von Aufbau
und Verhalten komplexer Materialsysteme und ihrer Funk-
tionen zur Erstellung skalen- und prozessibergreifender
Modelle von materialwissenschaftlichen und biologischen
Systemen entwickelt und validiert werden. Somit lassen
sich mit Hilfe von ,,Use Cases“ pradikative Materialsimula-
tionen zusammen mit der Plattform ,,Beschleunigte Materi-

alentwicklung“ entwickeln. Durch ein systematisches Ma-
terialscreening basierend auf dem Multimethodenansatz
der Plattform lassen sich in der Informationstechnologie
und fir photovoltaische Materialien die Entwicklung neu-
artiger Ansatze und der Einsatz neuer Materialkombina-
tionen effizient erforschen. Kombinatorische in situ- und
in operando-Methoden erlauben direkte Einsichten in die
beim Betrieb von Batteriematerialien auftretenden, ele-
mentaren Prozesse. Dariiber hinaus liefern sie wichtige
Erkenntnisse fur die Entwicklung effizienterer Materiali-
en flr die Wasserstofftechnologie. Die Kombination der
Methoden erlaubt eine ortsaufgeloste Untersuchung der
Biokompatibilitdt von Materialien in der Gesundheitsfor-
schung und eine direkte Zuordnung von Versagensmecha-
nismen von Leichtbaumaterialien. Korrelative Analyseme-
thoden sind daher essentiell, um die neuen Materialien
der verschieden Schwerpunktthemen zu untersuchen, zu
verstehen und zu verbessern.

Ziel: forschungsbereichsiibergreifende Plattform fiir korrelative Multimethoden Materialcharakterisierung

und Datenreduktion

Beteiligte FB: Information, Materie, Energie, Gesundheit

Beteiligte Zentren: HZDR, DESY, KIT, FZJ, HZB, HZG, GSI-FAIR
Infrastrukturen: PETRA lll, FLASH, European XFEL, ER-C, BESSY I, KNMF, JCNS, GEMS, IBC, LSDF, JARA-CSD,
HPC-KIT, DiLAB, UNILAC, CRYRING, SIS-18, KARA, ELBE, HLD
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Die interdisziplindre Materialforschung der oben ge-
nannten Forschungsbereiche basiert auf den nach-
folgend dargestellten groBen Infrastrukturen, die zu
einem groBen Teil auch Forschenden Uber die Helm-
holtz-Gemeinschaft hinaus zur Verfligung stehen.

SYNTHESE UND STRUKTURIERUNG
VON MATERIALIEN

Helmholtz Nano Facility (HNF): Die HNF am FZJ ist
eine hochmoderne groBflachige Reinraum-Anlage mit
einer Vielzahl von Bearbeitungswerkzeugen fir die
Strukturierung von Materialien im NanometermaBstab.
Mit einem interdisziplindren Ansatz, der Elektrotechnik
und Physik mit Chemie und Biologie verbindet, bietet
sie Werkzeuge fur die Verarbeitung eines breiten Spek-
trums von anorganischen Materialien wie Silizium, IlI-
V-Halbleitern, Supraleitern, topologischen lsolatoren,
Graphen, Metallen und Oxiden. Eine zukinftige Aus-
weitung der Kapazitdten auf die Bedirfnisse der For-
schungsgebiete Quanten- und neuromorphes Compu-
ting ist ebenfalls geplant.

Helmholtz Quantum Center (HOC): Mit dem HQC
wird in Jilich ein zentrales Technologielabor der
Helmholtz-Gemeinschaft etabliert, um den wissen-
schaftlichen und technologischen Herausforderungen
beim Bau eines europdischen Quantencomputers zu
begegnen. Das Helmholtz Quantum Center verbindet
Grundlagenforschung, Theorie und Entwicklung im
Quantencomputing, von Quantenmaterialien bis hin
zu kompletten Quantencomputersystemen. Forschung
an Werkstoffen fiir Qubits wird verkniipft mit der Ferti-
gung von Geréten und Systemen fiir Quantencomputer
und dem Co-Design von Hard- und Software. Das HOQC
befindet sich im Aufbau und wird voraussichtlich An-
fang 2025 in Betrieb gehen.

Karlsruhe Center of Optics & Photonics (KCOP):
Das KCOP am KIT ist eine in der Umsetzung befind-
liche Reinrauminfrastruktur, die als multidisziplinare
Forschungsplattform im Bereich Optik und Photonik
anwendungsrelevante Grundlagenforschung ermogli-
chen wird. Die Forschung in der KCOP adressiert gro-
Be Herausforderungen in den Forschungsgebieten zur
Informationsverarbeitung und Datenlibertragung, effi-
zienter und nachhaltiger Energiesysteme, der Lebens-
wissenschaften und Medizintechnik. Die Investitions-
maBnahme wird derzeit umgesetzt und voraussichtlich
ab 2024 in Betrieb gehen.
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Helmholtz Energy Materials Foundry (HEMF): HEMF
ist eine groB angelegte kollaborative F&E-Plattform,
die sich der Synthese neuer Materialien fur Energie-
umwandlungs- und Speicheranwendungen widmet. Sie
wird als internationale Nutzereinrichtung fiir akademi-
sche und industrielle Partner betrieben. Der wissen-
schaftliche Schwerpunkt liegt auf Materialien und An-
wendungen im Bereich Solarzellen, solare Brennstoffe,
Brennstoffzellen, Batterien, Thermoelektrika und Ther-
mochemie. Projektstart war der 1. Januar 2016. Betei-
ligt sind HZB (federfiihrend), DLR, FZJ, HZDR, HZG, KIT,
und GSI.

Biomedizintechnikum (BMT): Im HZG Biomedizintech-
nikum erfolgt die translationale Biomaterialforschung
mit den Schwerpunkten multifunktionale polymere
Biomaterialien und weiche Aktuatoren. Hierzu wurden
u.a. Reinraumlabore geschaffen um die qualifizierte
Herstellung von Biomaterialien zu ermdglichen. Die
translationale Forschung hat einen Schwerpunkt in
der Erstanwendung beim Menschen, welche am Berlin-
Brandenburger Centrum fiir Regenerative Therapien
(BCRT), dem gemeinsamen klinischen Translationszen-
trum von HZG und Charité, sowie ggf. unter Einbezie-
hung von weiteren klinischen Einrichtungen, wie bspw.
dem Ernst-von-Bergmann-Klinikum, erfolgt.

Future Lab for Additive Manufacturing and Engi-
neering (FLAME): Diese Forschungsplattform des DLR
fuhrt die Aktivitaten zum 3D-Druck im DLR zusammen.
In diesem Kontext wurde in den letzten Jahren ein Park
aus modernen 3D-Druckern fiir den Druck von Metal-
len, Polymeren und Keramiken aufgebaut, der bis Ende
2020 um weitere Maschinen vor allem fiir den metal-
lischen 3D-Druck ergédnzt wird. Auf der Basis dieser
Verfahrenstechniken werden z.B. neue Pulver, neue 3D-
spezifische Legierungen, schnell erstarrte Legierungen,
verstérkte und unverstarkte Polymere und hybride Ma-
terialien entwickelt.

NanolLab: Das DESY NanolLabor bietet Zugang zu hoch-
auflésenden Materialcharakterisierungs- und Struk-
turierungsmethoden, die zur Probenvorbereitung und
deren komplementaren Analyse fiir Experimente an den
DESY Lichtquellen eingesetzt werden. Durch die DESY
NanolLab Markertechnologie kénnen korrelative Mulit-
methodenuntersuchungen sowohl an den Strahlfiihrun-
gen der Synchrotronstrahlungs- und FEL-Quellen als
auch an Labormesseinrichtungen an Materialien auf der
Nanometerskala durchgefiihrt werden. Darliber hinaus
betreibt das DESY NanoLab ein dediziertes Elektroche-
mielabor flir die Untersuchung von elektrochemischen

und elektro-katalytischen Prozessen in der Energieum-
wandlung.

Magnesium Innovationszentrum (MagIC): Der For-
schungsschwerpunkt von MaglC am HZG liegt in der
Entwicklung von magnesium-basierten Werkstoffen
fur diverse Anwendungen (z. B. im Transport- und im
medizinischen Bereich). Das Zentrum konzentriert sich
dabei vor allem auf die Bereiche der Entwicklung neuer
Legierungen mit einem Fokus auf Magnesiumknetle-
gierungen, deren Verarbeitung, sowie Korrosions- und
Oberflachenschutz.

Polymer und Wasserstoff Technology Center
(PHTC): Das Zentrum am HZG wurde gegriindet, um
die photoelektrochemische Wasserstofferzeugung und
Wasserstoffspeicherung weiterzuentwickeln sowie die
hochskalierte Polymersynthese und den Transfer von
membran-basierten Trenntechnologien hin zu industri-
ellen Anwendungen zu fordern.

CHARAKTERISIERUNG VON MATERIALIEN

BESSY IlI: Die vom HZB betriebene Synchrotronstrah-
lungsquelle BESSY Il ist eine weltweit hochanerkannte
Quelle fur extrem brillante weiche und mittlere Ront-
genstrahlung. Der Nutzergemeinde stehen an BESSY
Il einzigartige Instrumente fir hochaufldsende Spekt-
roskopie, Mikroskopie und zeitaufgeloste Experimente
sowie innovative Probenumgebungen fiir in situ- und
operando-Messungen zur Verfligung. Schwerpunkt der
Nutzung von BESSY Il ist die Materialforschung - von
den Grundlagen bis zur Anwendung - fur die groBen
gesellschaftlichen Herausforderungen wie nachhaltige
Energieversorgung, Quantentechnologie, energieeffizi-
ente Informationstechnologie und Gesundheit. BESSY I
hat mit seinen 37 Experimentierstationen im internatio-
nalen Vergleich eine herausragende Produktivitat.

PETRA llI: Die von DESY betriebene, hochenergetische
Synchrotronstrahlungsquelle PETRA Il ist eine der bril-
lantesten Speicherring-Rontgenstrahlungsquellen der
Welt. Als eine der leistungsstarksten Lichtquellen ihrer
Art bietet sie den Wissenschaftlerinnen und Wissen-
schaftler exzellente Experimentiermdglichkeiten mit
Rontgenstrahlung besonders hoher Brillanz tber einen
weiten Photonenenergiebereich von mit Hauptanwen-
dungsbereichen im mittleren bis harten Réntgenbe-
reich mit bis zu Uber 200 keV Photonenenergie. Davon
profitieren vor allem Forscher, die sehr kleine Proben
untersuchen wollen oder stark gebiindeltes, sehr kurz-



welliges Rontgenlicht fir ihre Analysen bendtigen.
Damit ist es moglich Materialen mit einer raumlichen
Auflosung im subum-Bereich ortsaufgelost mit einer
Vielzahl verschiedener Techniken zu charakterisieren.
Die hochenergetische Strahlung ermdglicht es zudem
komplexe Probenumgebungen fiir in situ oder operan-
do Studien unter relevanten Prozess- oder Betriebsbe-
dingungen zu nutzen oder das Innere von Proben oder
kompletten Werkstiicken zu analysieren. Im Endausbau
werden an PETRA Ill 27 Strahlfiihrungen mit mehr als
60 Experimentierstationen realisiert sein.

Karlsruhe Research Accelerator (KARA): Der Elekt-
ronenspeicherring KARA am KIT dient zur Entwicklung
neuer Beschleunigertechnologien und als Synchrot-
ronstrahlungsquelle. An KARA werden verschiedene
Beamlines und Labore betrieben, die u.a. zur in situ-,
in vivo- und in operando-Charakterisierung von Mate-
rialien, Nanostrukturen sowie biologischen Prozessen
genutzt werden.

Freie-Elektronen-Laser (FLASH): Seit 2005 erzeugt
FLASH, der weltweit erste Freie-Elektronen-Laser im
weichen RoOntgenbereich, bei DESY in Hamburg ext-
rem intensive, ultrakurz gepulste Rontgenlaserblitze.
Die extrem kurzen Pulse im 10 fs Bereich ermdglichen
es, ultraschnelle Prozesse oder Nichtgleichgewichts-
zusténde in Materie zu untersuchen. Damit ist es bei-
spielsweise mogliche atomar aufgeldst Reaktionspfade
aufzuschliisseln. Bedingt durch den Energiebereich
von FLASH kommen hier hauptséchlich spektroskopi-
sche Messmethoden zum Einsatz. Durch die in diesem
Photonenenergiebereich weltweit einzigartige, hohe
Pulswiederholrate kdnnen auch stark verdiinnte Pro-
bensysteme oder solche mit einem extrem kleinen,
aber hochprézisen Nutzsignal untersucht werden. Die
Erkenntnisse aus derartigen Experimenten erweitern
unser grundsatzliches Verstandnis von Struktur und Dy-
namik von Materie auf der atomaren Skala und kénnen
genutzt werden, um neue Werkstoffe, z.B. fir katalyti-
sche Prozesse, und Medikamente zu entwickeln.
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European XFEL: Der European XFEL erzeugt ultrakur-
ze Laserlichtblitze im Rontgenbereich. XFEL ermdglicht
Untersuchungen in einem einzigartigen und breiten
Anwendungsbereich. Wie bei FLASH ermdglichen die
extrem kurzen Pulse die Untersuchungen von dynami-
schen Vorgangen auf Zeitskalen bis unter 10 fs. Damit
liegen der Hauptanwendungsbereich des European
XFEL in der Untersuchung ultraschneller Prozess, die
mit traditionellen Synchrotronstrahlungsquellen nicht
untersucht werden kdnnen. Bedingt durch die hoheren
Photonenenergien am European XFEL im Vergleich zu
FLASH ist man hier in der Lage, Uber diffraktive Expe-
rimente gleichzeitig zeitlich und raumlich in atomare
Dimensionen vorzustoBen. So helfen detaillierte Bil-
der von Zellbestandteilen, einzelnen EiweiBmolekdlen
und Viren und deren dynamisches Verhalten bei der
Krankheitsbekampfung und dem gezielten Design von
Medikamenten. Der mit dem XFEL mdgliche Zugang
zum genauen Aufbau von Nanomaterialien und deren
atomarer Dynamik ermdglicht die Entwicklung neuar-
tiger, funktionaler Werkstoffe fiir die Zukunft, etwa fiir
effektivere Solarmodule und Brennstoffzellen sowie fiir
kiinftige Datenspeicher.

Materialforschung mit Neutronen: Die Erforschung
von Materie mit Neutronen an weltweit fihrenden
Quellen, u.a. an ESS (Inbetriebnahme 2023), ILL, SNS
und FRM II, wird Uber die Nutzerplattformen , Jilich
Centre for Neutron Science” (JCNS, am FZJ) und , Ger-
man Engineering Materials Science Centre“ (GEMS, am
HZG) organisiert. Das JCNS nutzt Neutronen als mik-
roskopische Sonden, um kondensierte und biologische
Materie zu erforschen, baut und betreibt hierzu Neut-
ronenstreuinstrumente und stellt diese an fiihrenden
Neutronenquellen einer groBen Nutzergemeinde zur
Verflgung. Eine Schliisselrolle spielt dabei das Heinz
Maier-Leibnitz-Zentrum (MLZ) als die nationale Nutze-
reinrichtung.

German Engineering Materials Science Centre
(GEMS): das HZG betreibt mit GEMS Instrumentierung
fur die Untersuchung von Werkstoffen mit Synchrot-
ronstrahlung (bei PETRA Ill, DESY) und Neutronen (am
MLZ). Die Instrumente werden dazu auch explizit ex-
ternen Nutzern aus Hochschulen, anderen Forschungs-
einrichtungen und Industrie fir Ihre Arbeiten mit Fokus
auf in situ-Experimenten zur Verfligung gestellt.

lon Beam Center (IBC): das IBC des HZDR befasst
sich mit der Modifikation und Analyse von Materialien,
insbesondere von diinnen Schichten und Oberflachen,
unter Verwendung von lonen in einem weiten Energie-
bereich (eV bis MeV). Im Fokus stehen u.a. neuartige
2D-Materialien, Dotierung und Defekte in Halbleitern,
magnetische Filme, Synthese neuer Phasen sowie Ana-
lytik mit einer Vielzahl von lonentechniken. Auch eine
Nanofabrication Facility mit Reinraum ist Teil des IBC.

GSI/FAIR-Anlagen: an den GSI-Beschleunigeranlagen
werden hochenergetische lonenstrahlen (MeV-TeV) ge-
nutzt, um an speziell fur Materialforschung ausgelegten
Strahlzweigen mikroskopische und makroskopische
Wechselwirkungsprozesse mit Materie zu untersuchen,
Nanostrukturen herzustellen und die Strahlungsharte
von Materialien und Komponenten zu testen. Experi-
mente in der Atom-, Bio- und Plasmaphysik wie auch in
der Materialforschung werden an den gegenwartigen
Beschleuniger- und Speicherringanlagen der GSI (UNI-
LAC, SIS18, ESR mit CRYRING und HITRAP) durchge-
fiihrt. In den kommenden Jahren werden zudem Expe-
rimentierplatze an den FAIR-Beschleunigeranlagen zur
Verfugung stehen, die u.a. die Mdglichkeit bieten, das
Verhalten von Materialien unter mehrfach Extrembe-
dingungen (Teilchen- und Laserstrahlung, hoher Druck
und Temperatur) zu erforschen.

Hochfeld-Magnetlabor Dresden (HLD): das HLD am
HZDR betreibt moderne Materialforschung in hohen
Magnetfeldern. Experimente in hohen Feldern bieten
Forschern einmalige Maoglichkeiten, grundlegende
Erkenntnisse (iber die uns umgebende Materie zu er-
langen, denn sie erlauben in einzigartiger Weise, Ma-
terialeigenschaften gezielt und vor allem kontrolliert zu
beeinflussen. In erster Linie werden elektronische Ei-
genschaften metallischer, halbleitender, supraleitender
und magnetischer Materialien untersucht. Besondere
Beachtung finden dabei exotische Supraleiter, stark
korrelierte Elektronensysteme, niederdimensionale
und frustrierte Spinsysteme und nanostrukturierte Ma-
terialien.



Elektronen Linearbeschleuniger fiir Strahlen hoher
Brillanz und niedriger Emittanz (ELBE): mit der Strah-
lungsquelle ELBE am HZDR werden verschiedene Arten
von Sekundérstrahlen - sowohl elektromagnetische
Strahlung als auch Teilchen - erzeugt. Hochintensive
kohérente Infrarot- und THz-Strahlung wird zur nicht-
linearen und zeitaufgeldsten Spektroskopie als auch
Mikroskopie von Materialen eingesetzt. Positronen
ermdglichen die Analyse von Defekten, insbesondere
Leerstellen und kleinen Hohlrdumen in verschiedensten
Materialien.

Hochstfeld NMR-Spektroskopie: Mittels Losungs-
und Festkérper NMR-Spektroskopie am HMGU, FZ)
und KIT werden biologische Materialstrukturen, wie
z.B. Amyloidfibrillen, die Selbstassemblierung makro-
skopischer Strukturen durch flissig/fllissig Phasense-
paration (LLPS), sowie Nanocarrier und Tragersysteme
in vitro mit nahezu atomarer Aufldsung untersucht. Es
kdnnen biologische Strukturen insbesondere auch die
Schnittflachen zwischen anorganischen und biologi-
schen Materialien in nativem Zustand (ohne chemische
Modifizierung) untersucht werden. Im Festkorper kann
die Empfindlichkeit durch Ubertragung der Magnetisie-
rung von Elektronen auf Kernspins mittels DNP (dyna-
mic nuclear polarization) enorme Empfindlichkeitsstei-
gerungen erzielen.

Ernst Ruska-Zentrum fiir Mikroskopie und Spekt-
roskopie mit Elektronen (ER-C): Fir die Charakteri-
sierung neuartiger Materialien und Bauteile bietet das
ER-C des FZ] der (inter-)nationalen wissenschaftlichen
Gemeinschaft mehrere Transmissionselektronenmikro-
skope der hochsten Leistungsklasse. Fir das ER-C 2.0
werden in den nachsten Jahren fiinf neuartige Gerate
der nachsten Generation und hochsten Leistungsklasse
angeschafft, die in koordinierter Weise den Nutzerbe-
trieb von klassischen Festkdrpern liber Nanomateria-
lien und weiche Materie bis hin zu Biomolekilen und
Zellstrukturen abdecken.

Karlsruhe Nano Micro Facility (KNMF): Die KNMF
am KIT ist eine Forschungsinfrastruktur der Helmholtz-
Gemeinschaft zur Charakterisierung funktionaler Mate-
rialien, Komponenten und Systeme auf der Mikro- und
Nanoskala. Seit 2008 ermdglicht diese Einrichtung
Nutzern aus der akademischen Welt und der Industrie
Zugang zu hochentwickelter und einzigartiger Techno-
logie und Ausstattung sowie zu Prozessketten, die fir
die Werkstofftechnik und in der Entwicklung von Infor-
mationssystemen notwendig sind. Die Expertise der

Forscher an der KNMF hilft den Nutzern bei der Losung
ihrer anwendungsorientierten Probleme. Dies macht
die KNMF zu einer Plattform fiir die Zusammenarbeit
zwischen Nutzern und KIT-Wissenschaftlerinnen und
Wissenschaftler, die so die groBen Herausforderungen
im Bereich Information angehen kdnnen. Fiur die PoF
IV wird diese zur KNMF for information (KNMFi) um-
strukturiert und um den Fokus digitale Materialanalyse
erganzt.

Energy Materials In-situ Laboratory (EMIL@BES-
SY ll): EMIL ist eine weltweit einzigartige Laborinfra-
struktur an der Synchrotron-Lichtquelle BESSY II. Sie
dient der Rontgenanalyse des Wachstums und der Ei-
genschaften von Energiematerialien in Echtzeit (in situ)
und in voller Funktionalitat (in operando) und legt den
Grundstein fiir eine detaillierte Optimierung von Materi-
alien und Strukturen zur Energieumwandlung. EMIL um-
fasst analytische und industrierelevante Depositionsan-
lagen in einem integrierten Ultrahochvakuumsystem,
das eine schnelle Schicht fir Schicht Deposition und
Charakterisierung ermdglicht. Beteiligt sind das HZB
und die Max-Planck-Institute Fritz-Haber-Institut (FHI)
und Chemische Energiekonversion (CEC).

Center for X-ray and Nanoscience (CXNS): Das CXNS
ist ein interdisziplindres Zentrum fir die Forschung mit
Réntgenlicht zur Lésung von Fragestellungen in den mit
Material- und Nanowissenschaften. Forschungsthemen
wie die Untersuchung optimierter Materialien fiir Ener-
gieumwandlungsprozesse und Transport, Sensortech-
nologie, abbildende Rontgenverfahren oder Rasterson-
denmikroskopie und Nanostrukturierung werden unter
dem Dach des CXNS gebiindelt. Das CXNS ist ein Ko-
operationsprojekt von DESY, das gemeinsam mit dem
HZG, der Christian-Albrechts-Universitat zu Kiel (CAU),
dem Leibniz-Institut flr Kristallzlichtung (IKZ) und der
Technischen Universitdat Hamburg (TUHH) betrieben
wird.

Helmholtz Energy Materials Characterization Plat-
form (HEMCP): Die Forschungsplattform mit zent-
ralem Zugang bietet analytische Methoden zur Cha-
rakterisierung von Energiematerialien in 4D sowie in
situ-Informationen zu strukturellen, elektrischen und
chemischen Eigenschaften. HEMCP vereint eine einzig-
artige Sammlung von Gerdten und Analysemethoden
aus sieben Forschungseinrichtungen (FZJ, DESY, DLR,
HZB, HZDR, HZG, KIT) unter einem virtuellen Dach und
bietet damit vielfaltige Moglichkeiten fir Forschungs-
fragen zu Materialien flir Energietechnologien.
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VIRTUALISIERUNG UND SIMULATION
VON MATERIALIEN

Ein wesentliches Ziel ist die Entwicklung von Strategien
zur Virtualisierung von Materialien und der Materialent-
wicklung auf Basis eines modell- und datenbasierten
Materialdesigns. Hierbei treten generische Fragestel-

lungen, insbesondere im Hinblick auf die Digitalisierung
der Materialwissenschaft auf, die nur programmiber-
greifend adressiert werden kénnen. Zwei wesentliche
Aspekte der Digitalisierung sind die Virtualisierung der
Materialentwicklung, d.h. die Bereitstellung von Metho-
den und Werkzeugen zum rechnergestiitzten Design
von Materialien sowie die umfassende Erfassung und
Nutzung von Materialdaten in Bezug auf Zusammenset-
zung und Mikrostruktur, Eigenschaften und Herstellung
sowie der nutzungsbedingten Veranderungen. Hierzu
tragen unter anderem die Aktivitaten der Querschnitt-
saktivitat des FB Information ,Virtual Materials Design*
durch die Entwicklung und Validierung von neuen Me-
thoden zur computergestiitzten Material- und Prozes-
sentwicklung bei. Diese etabliert in Helmholtz damit
den Ankerpunkt zur Entwicklung neuer Materialien, in
dem das Konzept des ,digitalen Zwillings“ weiterentwi-
ckelt wird und eine breite Nutzung ermdglicht wird. Da-
durch wird zu technologieorientierten Materialentwick-
lungen in der Helmholtz-Gemeinschaft beigetragen.

Die komplementéare Expertise aus allen FB und die durch
eine gemeinsame Herangehensweise fir das Material-
design gewonnenen Forschungsergebnisse werden
fur unterschiedlichste Anwendungsbereiche genutzt.
Hierzu entwickeln wir eine skaleniibergreifende Model-
lierungsplattform unter Einbeziehung von hochperfor-
manten, nutzerfreundlichen Simulationsverfahren und
datengetriebenen Ansatzen. Wichtige Ziele hierbei sind
die Entwicklung einer virtuellen Forschungsumgebung
zur Umsetzung skaleniibergreifender Simulationsver-
fahren und zum Austausch von Daten, Methoden und
Software fir virtuelles Materialdesign. Die schlieBt
auch die Entwicklung verbesserter und hardwarenaher
Algorithmen und die Nutzung der HGF Infrastrukturen
ein:



Supercomputing Facility (JSC): Das FZ) hat seine
Stellung als fiihrendes europédisches Kompetenzzent-
rum fur Tier-0/1-Hochstleistungsrechnen ausgebaut.
Es treibt die Technologieentwicklung im Exascale Com-
puting, erschlieBt mit Wissenschaftlerinnen und Wis-
senschaftler aus den unterschiedlichsten naturwissen-
schaftlich-technischen Disziplinen neue Mdglichkeiten
des Erkenntnisgewinns durch Co-Design von Rechner-
technologie und Applikation und betreut verschiedene
e-Infrastrukturen flr die internationale Gemeinschaft.
Es betreibt einen modular aufgebauten Supercomputer
der hochsten Leistungsklasse. Es wird dieses Konzept
in die Exascale-Leistungsstufe tberfiihren und zudem
mit fortschrittlichen modularen (Post-von-Neumann)
Architekturen kombinieren, die unterschiedliche Tech-
nologien (insbesondere neuromorphe und Quantenef-
fekte nutzende Komponenten) integrieren. In diesem
Zusammenhang ist zurzeit die Entwicklung eines of-
fenen Innovation Hubs fir Forschung im Bereich der
Quanten-Annealing und des Quanten-Computing vor-
gesehen.

Helmholtz Data Federation (HDF): Mit der HDF
wird in Deutschland eine bundesweite, foderierte For-
schungsdateninfrastruktur entwickelt, die offen fir
das gesamte nationale Wissenschaftssystem ist. Ein
initialer Satz von wissenschaftlichen Anwendungsfallen
deckt einen GroBteil der Forschungsdisziplinen in den
Helmholtz Forschungsbereichen ab. Die HDF repréasen-
tiert einen nationalen Baustein zur Realisierung einer
europaischen, offenen Wissenschafts-Cloud (European
Open Science Cloud, EOSC). Im Jahr 2017 gestartet,
umfasst die HDF drei Elemente: innovative Software-
Technologien zum Forschungsdatenmanagement, ex-
zellente Unterstiitzung und gemeinsame Forschung mit
Nutzern, hochmoderne Speicher- und Analyse-Hard-
ware. Partner sind KIT (Koordinator), AWI, DESY, DKFZ,
FZ) und GSI.

Large Scale Data Facility (LSDF): Seit 2010 betreibt
das KIT die LSDF - eine Infrastruktur, die Datenspei-
cher-, Archivierungs- und Analyse-Kapazitaten fir eine
Vielzahl der am KIT und in Baden-Wirttemberg betrie-
benen wissenschaftlichen Forschung bereitstellt (z. B.
Hydromechanik, Strukturbiologie, Astrophysik). Die
LSDF ist an den Tier-2 Supercomputer ForHLR am KIT
angebunden, um daten-intensives Rechnen effizient zu
ermoglichen. Insgesamt sind rund 10 PB Kapazitat zur
Speicherung und Archivierung von Forschungsdaten
verflgbar.

High-Performance-Computing-Systeme (HPC): Das
KIT betreibt innovative HPC-Systeme flr das sog. Ca-
pability und Capacity Computing. Fir effizientes daten-
intensiven Rechnen und Smart-Data-Analysen sind die-
se eng mit der LSDF verbunden. Der Supercomputer
ForHLR ist ein Tier-2-Supercomputer mit 1,4 PetaFlop/s
Leistung; er verwendet ein innovatives, energieeffizien-
tes Warmwasser-Kiihlungskonzept, das jingst mit dem
Deutschen Rechenzentrumspreis 2017 ausgezeichnet
wurde. Ergédnzend kommt ab Herbst 2020 der Super-
computer HoreKa hinzu.

Interdisciplinary Data and Analysis Facility (IDAF):
Das DESY betreibt ein sehr groBes System zur Simula-
tion sowie der Analyse, Speicherung und Archivierung
von groBen Datenmengen. Dieses System mit mehr als
60.000 Cores neuester Technologie und unterstiitzt
von GPGPU Spezialprozessoren ist an eine umfangrei-
che mehrstufige Speicherstruktur angeschlossen, die
die hochperformante Analyse von Experimentdaten an
PETRA Il und FLASH erlaubt. DESY ist ein Partner der
HDF und wirkt aktiv durch eine Vielzahl von Projekten
an der Entwicklung moderner Cloud-Konzepte fiir die
Communities mit. Zur Analyse vor allem korrelativer
Daten sollen in Zukunft verstarkt Methoden der kiinstli-
chen Intelligenz eingesetzt werden.
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ZUKUNFTIGE FORSCHUNGSINFRASTRUKTUREN

Bei der Bewadltigung der globalen gesellschaftlichen He-
rausforderungen spielen GroBforschungsinfrastrukturen
wie Beschleuniger- und Experimentieranlagen, sowie
Hdéchstleistungsrechner eine wichtige Rolle fiir den wis-
senschaftlichen Fortschritt. Die Entwicklung, der Bau und
Betrieb sind eines der wichtigen Kernelemente in der Mis-
sion der Helmholz-Gemeinschaft und bieten damit dem
Wissenschaftsstandort Deutschland einen einzigartigen
Vorteil. Die internationale Sichtbarkeit wird durch einen
entsprechenden Nutzerbetrieb fiir nationale und internati-
onale Forscherinnen und Forscher noch erhéht.

Die Helmholtz-Gemeinschaft erarbeitet zurzeit die Helm-
holtz Roadmap fiir Ausbauinvestitionen in groBe For-
schungsinfrastrukturen fiir die kommenden zehn Jahre.
Die in der Planungsphase befindlichen und fiir die Mate-
rialforschung relevanten GroBforschungsinfrastrukturen
werden hier aufgelistet. Dazu gehdren Beschleuniger von
Photonen und Elektronen fiir die Erzeugung von Neutro-
nen, Dateninfrastrukturen, Charakterisierungsmethoden
wie die Elektronenmikroskopie und die NMR-Technologie
als neuen Schwerpunkt aber auch dezidierte Anwendungs-
labore.

Die Liste der geplanten GroBforschungsinfrastrukturen
im Folgenden, aber auch die Planungen in den beteiligten
Helmholtz-Zentren fiir die Forschungsinfrastruktur allge-
mein zeigen, dass die Herausforderungen der modernen
Materialwissenschaft eine stetige Weiterentwicklung
der Forschungsanlagen und GroBgerdte erfordern. Auf
der einen Seite werden die Auflésungsgrenzen zu immer
kleineren Dimensionen und Zeitinkrementen verschoben
wahrend auf der anderen Seite immer groBer werdende
Materialsysteme unter realen Bedingungen charakterisiert

werden kénnen. Diese Trends sind gleichzeitig mit immer
groBer werdenden Datenmengen verbunden, die es gilt
effizient zu analysieren und zu speichern. Die geplanten
Forschungsinfrastrukturen schaffen entsprechende Vor-
aussetzungen und erhalten somit die Leistungsfahigkeit
und Spitzenstellung der Materialforschung der Helmholtz-
Gemeinschaft. Ein wesentlicher Baustein ist hierbei auch
der umfassende Nutzerbetrieb, den die Helmholtz-Zentren
fiir die nationale und internationale Materialforschungsge-
meinschaft ermdglichen.

PETRA IV: Das PETRA IV-Projekt bei DESY umfasst den
Ausbau der Synchrotronstrahlungsquelle PETRA Il zu
einer Quelle mit ultrakleiner Emittanz, die im Photonen-
energiebereich bis 10 keV die physikalischen Grenzen
der Fokussierbarkeit von Synchrotronstrahlung erreichen
soll. (diffraktionslimitierte Strahlung). Der Hauptanwen-
dungsbereich von PETRA IV wird wie bei PETRA IIl im har-
ten Rontgenenergiebereich liegen. Mit den angestrebten
Strahleigenschaften wird PETRA IV zum ultimativen Ront-
genmikroskop fiir biologische, chemische und physika-
lische Prozesse unter realistischen in situ-/in operando-
Bedingungen, und ermdglicht deren Untersuchung auf
Léngenskalen von atomaren Dimensionen bis zu Milli-
metern und prozessrelevanten Zeitskalen. Damit werden
neue bahnbrechende Untersuchungen in vielen Bereichen
von Wissenschaft und Industrie, von der Grundlagenfor-
schung bis zu industriellen Anwendungen, ermdglicht.
Wichtige Beitrdge zu den groBen gesellschaftlichen Her-
ausforderungen in Gesundheit, Energie, Erde und Umwelt,
Verkehr und Informationstechnologie werden so geleistet.
Die analytischen Fahigkeiten von PETRA IV sind fiir die Ent-
wicklung neuartiger, auf der Nano- oder atomaren Skala
strukturierter Materialien mit maBgeschneiderten Funkti-
onen unerldsslich.



BESSY IlI: Die Synchrotronstrahlungsquelle BESSY Il er-
moglicht mit ihrem Schwerpunkt auf spektroskopischen
Methoden die Realisierung und Optimierung von héchstef-
fizienten Materialien und Systemen zur Umwandlung,
Speicherung und Nutzung von Energie sowie fiir energie-
effiziente Informationstechnologien. Als Quelle der néachs-
ten Generation erlaubt BESSY Il einzigartige Einblicke in
die Wechselwirkung von Licht mit Materie, den Transport
von Elektronen und lonen durch Grenzflachen sowie ka-
talytisch unterstiitzte chemische Reaktionen. In Kombina-
tion mit dedizierten Probenumgebungen gestattet BESSY
[l in situ/in operando-Untersuchungen von der Nano- bis
zur Makrodimension und von extrem kurzen Zeitskalen bis
zu stationdren Zusténden. Als flhrende Anlage fiir weiche
Réntgenstrahlung in Europa wird BESSY Ill am Technolo-
gie-Campus Adlershof einzigartige Moglichkeiten fiir For-
schung und Industrie im Wissenschafts- und Hochtechno-
logiestandort Deutschland schaffen.

FLASH2020+: Beim FLASH2020+ - Projekt handelt es
sich um die Modernisierung des bestehenden FLASH FELs
im weichen Rontgenbereich im Hinblick auf eine bessere
und schnellere Durchstimmbarkeit der Photonenenergie
sowie auf besser definierte spektrale Eigenschaften der
Photonenpulse. Als FELs im weichen Rontgenbereich sind
die beiden FLASH FELs préadestiniert zur Untersuchung
von elektronischen sowie magnetischen Eigenschaften auf
ultrakurzen Zeitskalen im Bereich bis unter 10 fs. Beispie-
le hierfur sind schnell ablaufende chemische Reaktionen
oder Nichtgleichgewichtszusténde. Die durch die Nutzung
eines supraleitenden Linearbeschleunigers moglichen
hohe Pulswiederholrate erlauben es zudem auch, hoch
verdlinnte Systeme oder solche mit einem extrem kleinen
Nutzsignal zu analysieren.

Dresden Advanced Light Infrastructure (DALI): Die
auf supraleitenden Elektronenbeschleunigern basierende
Strahlungsquelle DALI umfasst die weltweit einzigartige
Kombination aus einer Hochfeld-Strahlungsquelle fiir den
Terahertz (THz)-Spektralbereich und das Mittlere Infrarot
sowie einem Freie-Elektronenlaser fur Wellenldangen im
Vakuum-Ultraviolett (VUV). Als Nachfolger der Strahlungs-
quelle ELBE erlauben diese Quellen die experimentelle
Untersuchung dynamischer Prozesse mit Femtosekunden-
Zeitauflosung bei extrem hohen Pulsenergien und Wieder-
holraten. In Kombination mit Positronen-Sekundérstrah-
lung, einem System fir ultraschnelle Elektronbeugung
sowie speziellen Nutzerlabors fir Physik, Materialwis-
senschaft, Chemie, Biologie und Medizin schafft DALI die
Voraussetzungen fiir exzellente Spitzenforschung durch
nationale und internationale Nutzergruppen aus unter-
schiedlichen wissenschaftlichen Disziplinen.

High Brilliance Neutron Source (HBS): Die Entwicklung
der hochbrillianten, beschleunigergetriebenen Neutronen-
quelle HBS) dient der Realisierung der ndchsten Generation
von Neutronenquellen in Deutschland und weltweit. Das Pro-
jekt wird am Forschungszentrum Jilich voran getrieben mit
dem Ziel, eine Prototyp-Anlage bis 2028 zur Verfligung zu
stellen. Mit ihren intensiven gebiindelten Neutronenstrahlen
wird die HBS dazu beitragen, in der Neutronenanalytik die
raumliche Struktur und ihre Dynamik an nanostrukturier-
ten oder biologischen Materialien zu erschlieBen, um neue
Materialien und Funktionalitdten in Bereichen von Quanten-
materialien bis zu Energiespeichern zu entwickeln. Durch
spezielle Targetstationen und Instrumente erganzt die HBS
zukiinftig groBe internationale Anlagen wie die Européaische
Spallationsquelle ESS und bietet als nationale Neutronen-
quelle Nutzern einen nachhaltigen Zugang zu Neutronen.

ACcelerator-Driven multipurpose ion beam Complex
(ACDC): Mit dem ACDC werden die in Deutschland verfiig-
baren lonenenergien ausgebaut und damit die derzeit vor-
handene Liicke zwischen dem HZDR (niedrige Energien)
und der GSI (héchste Energien) geschlossen. Die Erweite-
rung der verfligbaren lonenenergien und die Bereitstellung
von Neutronen mit ACDC starkt den Fokus auf wichtige
Fragen der Gesellschaft: mit der Etablierung der unikalen
Hochenergie-Beschleunigermassenspektrometrie werden
aktuelle Fragen des Klimawandels und des Umweltschut-
zes adressiert. Dariiber hinaus wird das Forschungsport-
folio um den Bereich der Strahlenbiologie ergénzt und bei
Nutzung einer lonennachbeschleunigung auf die Strahlen-
medizin ausgedehnt. Im Bereich der Materialforschung
werden damit neue Verfahren fiir verlustarme Hochleis-
tungsbauelemente fir die Elektromobilitat und intelligente
Netze weiterentwickelt.

Die Karlsruhe Nuclear Magnetic Resonance Facility
(KNMR) wird ein Inkubator fiir neuartige und herausra-
gende Materialforschung sein, um die Abbildung und Be-
arbeitung entlang der gesamten NMR-Wertschoépfung zu
ermoglichen. Hierbei stehen die Weiterentwicklung der
Geratetechnologie und Methodik sowie die korrelative
Charakterisierungsmethodik mit Auswerte-Algorithmen
und in situ/operando-Techniken fiir die Lebenswissen-
schaften im Fokus. Die KNMR dient als Kooperationsplatt-
form und Nutzerbetrieb der Industrie und Wissenschaft
gleichermaBen. Fur die Digitalisierung der Materialwissen-
schaft wird die KNMR in der nationalen und internationa-
len Forschungslandschaft einen wichtigen Beitrag leisten
kénnen und diese langfristig pragen.




VI. FORSCHUNGSINFRASTRUKTUREN UND GROSSGERATE

Mit dem ER-C 2.0 wird eine nationale Forschungsinfra-
struktur fir hochauflésende Elektronenmikroskopie im
Ernst Ruska-Centrum (ER-C) am Forschungszentrum Jilich
aufgebaut. Durch neuartige, international richtungswei-
send Gerate der ndchsten Generation, die den Nutzerbe-
trieb von den klassischen Festkdrpern tber Nanomate-
rialien und weiche Materie bis hin zu Biomolekilen und
Zellstrukturen abdecken, wird das ER-C zu einer einzigarti-
gen Infrastruktur fir die hochaufldsende Charakterisierung
atomarer und molekularer Strukturen weiterentwickelt.
Der Aufbau eines modernen Datenmanagement-Systems
ist ein integraler Bestandteil des Konzepts und soll sowohl
die Aspekte der Datensicherheit, der Sicherung der Re-
geln guter wissenschaftlicher Praxis und der Generierung
transferierbarer Metadaten als auch die Mdglichkeit zur
nachtraglichen Auswertung der Messergebnisse von un-
abhangigen Expertengruppen umfassen.

Die International Fusion Materials Irradiation Facility -
Demo Oriented NEutron Source (IFMIF-DONES) ist
eine auf einer beschleunigergetriebenen Neutronenquel-
le basierende Forschungsinfrastruktur zur Simulation des
Neutronenspektrums in einem Fusionsreaktor und dessen
Auswirkungen auf die verwendeten Materialien. Damit sol-
len diese Materialien fiir den ersten Fusionsdemonstrati-
onsreaktor DEMO charakterisiert, validiert und qualifiziert
werden. IFMIF-DONES wurde 2018 in die européische ES-
FRI-Roadmap aufgenommen; vorbereitende Arbeiten sind
in Granada, Spanien, bereits im Gange. Synergien sind z.B.
mit medizinischen Beschleunigeranwendungen maoglich,
sowie hinsichtlich Wasserstoffdiffusion durch geschadigte
Materialien. Die Realisierung der Anlage bringt wertvolle
Daten zu Fliissigmetallkorrosion und -erosion von Struk-
turmaterialien, die fiir Hochtemperaturspeicherprozesse
relevant sind. KIT wird u.a. sein Fusionsmateriallabor fur
die notwendigen Nachuntersuchungen mit skaleniibergrei-
fenden Charakterisierungs- und Modellierungsmethoden
einbringen und so seine Spitzenstellung bei der Entwick-
lung & Qualifizierung von Energiematerialien langfristig in-
ternational sichern (Aufbau ca. 10 Jahre mit ca. 30 Jahre
Betrieb). Damit ergeben sich direkte Synergien zum Pro-
gramm MTET, Topic 4 (HT3: Gasturbine, konzentrierende
Solarthermie, thermische Speicher) und Topic 3 (Chem.
Energy Carriers). Dariiber hinaus starkt dieses Engage-
ment die Zusammenarbeit mit der deutschen Industrie.

In-Situ Innovation Platform for Multifunctional Materi-
als Systems (InnoMatSy): Das HZG plant eine /n-situ-In-
novationsplattform flr multifunktionale Materialsysteme.
Zusammen mit anderen Zentren wird InnoMatSy eine ma-
terial-, funktions- und anwendungsiibergreifende Charak-
terisierungsinfrastruktur kombiniert mit Datenspeicher,
Big-Data-Strategien und Software-Tools bilden. Im Sinne
einer Machbarkeitsstudie wird InnoMatSy zur Aufklarung
von Verénderungen der Stoffwechselfunktionen in der Um-
gebung abbaubarer metallischer Implantate im lebenden
Organismus genutzt werden. Dies soll langfristig und un-
ter Einbeziehung weiterer Zentren zur Verbesserung der
Verbindung von in situ- und operando-Prozessprobenum-
gebungen in Labors mit Synchrotronstrahlung, Neutronen,
Elektronenmikroskopie und Kernresonanzspektroskopie
mit Computersimulationen genutzt werden. Diese innova-
tive Plattform fir systematisch integrierte und multifunk-
tionale Materialsysteme wird die modell- und simulati-
onsbasierte Entwicklung von Materialsystemen erheblich
beschleunigen und vor allem die Validierung von Dynamic
Digital Twins, die den laufenden Prozess wahrend der Ver-
arbeitung und Anwendung der Materialien beschreiben,
erlauben.

4D-CAT - Bridging the innovation gap in catalyst
research for electro-, photo- and thermocatalysis:
Elektro-, photo- und thermo-katalytisch wirksame Funkti-
onsmaterialien sind essenzielle Elemente von effizienten
Prozessketten der Energiewende flr die Herstellung von
chemischen Zwischenprodukten und hochwertigen Ener-
gietrdgern. Power-to-X-Prozesstechnologien, in denen CO:2
katalytisch als C-Quelle fiir die Herstellung von Basische-
mikalien und synthetischen Kraftstoffen genutzt wird, die
Elektrifizierung chemischer Synthesen und die Entwick-
lung photokatalytischer Synthesen sind die zentralen
Treiber neuer Technologien zur SchlieBung von Material-
kreisldufen. Fir die Katalyse resultiert die Notwendigkeit,
Innovationszyklen vom Materialdesign hin zur industriel-
len Anwendung zu beschleunigen. Diese Notwendigkeit
adressiert die geplante Infrastruktur 4D-CAT iber die 4
Dimensionen ,,Design from Nano to Makro*, , Operando®,
»Theory“und ,Lab to Fab*“.



CeRI% In der Hightech-Strategie der Bundesregierung wie
auch der Rohstoffinitiative der EU spielt die ressourcenef-
fiziente Kreislaufwirtschaft eine herausgehobene Rolle.
Energieeffiziente Ressourcentechnologien sind hierfir
ein Schliisselelement. Diese Technologien nutzen oft tur-
bulente Mehrphasenstromungen fiir die Wertstoffgewin-
nung. Zentrale Prozesse in solchen Mehrphasenstromun-
gen wie das Anhaften von Wertstoff-Partikeln an Blasen
sind nach wie vor weitgehend unverstanden. Die optische
Intransparenz derartiger Mehrphasenstromungen mit
hohem Feststoff- und Gasgehalt ldsst kaum Messungen
mit klassischen Techniken zu. An beiden Problemen setzt
CeRI? an. Es untersucht die fiir die Wertstoffgewinnung
relevanten mikro- und mesoskopischen Langenskalen von
Mehrphasenstrémungen. Es entwickelt Messtechnik fir
diese Strémungen und Werkzeuge fir die Intensivierung
von Prozessen. Fiir die Prozessoptimierung wird stark auf
die Einbeziehung von Methoden der Kinstlichen Intelli-
genz gesetzt.

FlexiPlant: Der Aufbau einer nachhaltigen Kreislaufwirt-
schaft bedingt ein vollig neuartiges Herangehen bei der
Verarbeitung von Rohstoffen. Technologien miissen in der
Lage sein, komplexe Rohstoffe mit héchster Effizienz zu
verarbeiten. Dies kann nur durch konsequente Digitali-
sierung und Vernetzung adaptiver und flexibler Ressour-
centechnologien erreicht werden. Forschung an solchen
Technologien erfolgt in Europa bisher im labor- und klein-
technischen MaBstab. Es existiert keine Forschungsinf-
rastruktur, die es ermdglicht, die Technologien im Pilot-
maBstab zu testen - und gleichzeitig ihre Vernetzung zu
erproben. FlexiPlant wird in einzigartiger Weise die Ent-
wicklung und Vernetzung adaptiver und flexibler Ressour-
centechnologien, sowie ihren Transfer in die industrielle
Nutzung ermoglichen.




ABKURZUNGSVERZEICHNIS

ACDC: ACcelerator-Driven multipurpose ion beam Complex (HZDR)

AFM: atomic force microscop (Rasterkraftmikroskop)

AMANDA: Autonomous Materials and Device Application (FZ)=
AWI:Alfred-Wegener-Institut

BCRT: Berlin-Brandenburger Centrum fiir Regenerative Therapien

BESSY II: Berliner Elektronenspeicherring

BMBF: Bundesministerium fiir Bildung und Forschung

BMT: Biomedizintechnikum (HZG Teltow)

CCA: Cross-cutting Activity

CSD: Center for Simulation and Data Sciences (FZ))

CRYRING®@ESR: erstes GroBgerat der FAIR-Beschleunigeranalge (GSI, Helmholtz-Institut Jena)
CT: Computertomographie

CXNS: Center for X-ray and Nano Science (DESY)

DALI: Dresden Advanced Light Infrastructure (HZDR)

DESY: Deutsches Elektronen-Synchrotron

DiLAB: Digital Design and Fabrication Lab (HZG)

DLR: Deutschen Zentrum fiir Luft- und Raumfahrt

ELBE: Elektronen Linearbeschleuniger fiir Strahlen hoher Brillanz und niedriger Emittanz (HZDR)
ELISE: Evolutionary Light Structure Engineering (AWI)

EM: Elektronenmikroskopie

EMIL: Energy Materials in-situ Laboratory Berlin

ER-C: Ernst Ruska Zentrum (FZ))

European XFEL: Europaischer Rontgenlaser in Schneefeld bei Hamburg

EuU: Erde und Umwelt

FB: Forschungsbereich

FLAME: Future Lab for Additive Manufacturing and Engineering (DLR)

FLASH: Freie-Elektronen-Laser in Hamburg (DESY)

FZ): Forschungszentrum Jiilich

GEMS: German Engineering Materials Science Centre

GSI/FAIR: GSI Helmholtz Centre for Heavy lon Research/Facility for Antiproton and lon Research
HDF: Helmholtz Data Federation

HGF: Helmholtz-Gemeinschaft

HEMF: Helmholtz Energy Materials Foundry

HEMCP: Helmholtz Energy Materials Characterization Platform

HLD: Hochfeld-Magnetlabor Dresden

HIPS: High Impact Polystyrene (hochschlagfestes Polystyrol)

HMGU: Helmholtzzentrum Miinchen

HNF: Helmholtz Nano Facility

HPC: High Performance Computing (KIT)

HQC: Helmholtz Quantum Center (FZJ)

HTC/PTC: Hydrogen Technology Centre und Polymer Technology Centre (HZG)
HZB: Helmholtz-Zentrum Berlin

HZG: Helmholtz-Zentrum Geesthacht (ab 31.3.2021: Hereon - Helmholtz-Zentrum Hereon)
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IBC: lon Beam Center (HZDR)

ICT: Information and Communication Technologies

IDAF: Interdisciplinary Data and Analysis Facility (DESY)

IFMIF-DONES: International Fusion Materials Irradiation Facility - Demo Oriented NEutron Source (KIT)
IMI: Innovative Medicines Initiative

InnoMatSy: In-Situ Innovation Platform for Multifunctional Materials Systems (HZG)
ITN: Innovative Training Networks

IVF: Impuls- und Vernetzungsfonds der Helmholtz-Gemeinschaft

JARA-CSD: Jiilich Aachen Research Alliance-Center for Simulation and Data Science (RWTH Aachen, FZ))
JCNS: Jilich Centre for Neutron Science (FZ))

JL: Joint Lab (Querschnittsaktivitdt des FB Information)

JSC: Jilich Supercomputing Centre (FZ))

KARA: Karlsruhe Research Accelerator (KIT)

KCOP: Karlsruhe Center of Optics and Photonics (KIT)

Kl: Kuinstliche Intelligenz (engl. artificial intelligence, Al)

KIT: Karlsruher Institut fiir Technologie

KIT-BaTec: Batterietechnikum Karlsruhe

KNMFi: Karlsruhe Nano Micro Facility for information

LSDF: Large Scale Data Facility (KIT)

LRV: Luftfahrt- Raumfahrt und Verkehr

MaglIC: Magnesium Inovation Center (HZG)

MAP: Materials Acceleration Platform

MBC: Magnesium Biomaterials Centre (HZG)

MDC: Max-Delbriick-Centrum fiir molekulare Medizin

MDMC: Integrated Model- and Data-driven Material Characterization (Joint Lab des FB Information)
MLZ-FRM IlI: Forschungs-Neutronenquelle Heinz Maier-Leibnitz

MOF: metallic organic framework (Metallorganische Geriiststrukturen)

MRI: Magnetic Resonance Imaging

MTC: mechanisch-chemisch-thermische Priifeinrichtungen (DLR)

NanoLab: Nano Laboratorium (DESY)

NextGenBat: Next Generation Batteries (RWTH Aachen)

NFDI: Nationale Forschungsdateninfrastruktur

NMR: nuclear magnetic resonance (Kernspinresonanz)

PEM Elektrolyse: Proton Exchange Membrane Elektrolyse

PET: Positronen-Emissions-Tomographie

PETRA Il / IV: Deutsches Elektronen-Synchroton (DESY)

PHTC: Polymer and Hydrogen Technology Centre (HZG)

PoF: Programm-orientierte Forderung

PVcomB: Competence Centre Thin-Film- and Nanotechnology for Photovoltaics Berlin
QC/QT: Quantencomputing / Quantentechnologie

SIS-18: Schwerionensynchrotron (GSI)

UNILAC: Universal Linear Accelerator (GSI)

VMD: Virtual Materials Design (Querschnittsaktivitat des FB Information)
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