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Einleitung: 

Eine häufig wiederkehrende Fragestellung der theoretischen Materialmodellierung ist 

die nach der Bewegung einzelner Atome in einem Kristallgitter (Diffusion). Diese Be-

wegung wird bestimmt durch Sprünge zwischen verschiedenen Positionen im Kristall, 

die lokalen Energieminima entsprechen. Jeder Sprung kann durch eine Energiebarrie-

re charakterisiert werden. Die dafür notwendige Energie beziehen die diffundieren 

Atome von thermischen Schwingungen des Kristallgitters (Phononen). 

In den Themen 1 – 4 geht es um verschiedene Diffusionsprobleme. Das Thema 5 

behandelt elastische Eigenschaften.   

 

(1) Sauerstoffionenleitung in 
Festkörperoxid-
Brennstoffzellen 

Anwendung: In Brennstoffzellen wird 

Energie aus der kontrollierten Reaktion 

von Sauerstoff und Wasserstoff zu H2O 

gewonnen. Eine gute Ionenleitfähigkeit 

der verwendeten Materialien ist Vo-

raussetzung, um bei geringen Verlus-

ten eine ausreichende Energiemenge 

umzusetzen (z.B. Automobil). 

 

Aufgabe: Es soll ein mikroskopisches 

Modell für die Diffusion von Sauer-

stoffionen über einen Leerstellen-

Mechanismus in Metalloxiden aufge-

stellt werden. Die Sprungraten dafür 

sollen mit Hilfe von atomistischen Si-

mulationen im Rahmen der Dichtefunk-

tionaltheorie berechnet werden. Die 

atomaren Sprungpfade und Sprungra-

ten sollen in ein makroskopisches Mo-

dell für die Diffusivität einfließen. 

 

 

 

 

(2) Lithium-Diffusion in Materi-
alien für “all solid state“ Lithi-
umionenbatterien 

 

Anwendung: Li-Ionenbatterien sind 

als Energieträger seit vielen Jahren am 

Markt etabliert. Dennoch stellen die 

verwendeten flüssigen Elektrolyte ein 

Brandrisiko dar (Handys, Laptops, Au-

tomobil,...). Die Entwicklung reiner 

Festkörperbatterien verspricht hier Ab-

hilfe zu schaffen.  

 

Aufgabe: Die Li-Diffusion soll für ei-

nen bestimmten Festkörperelektrolyt-

Typen („NZP“) untersucht werden. Da-

zu soll ein makroskopisches Diffusi-

onsmodell, basierend auf atomaren 

Sprungpfaden und Sprungraten zwi-

schen verschiedenen Zwischengitter-

positionen im Material aufgestellt wer-

den. Die Modellparameter sollen mit 

Hilfe von atomistischen Simulationen 

im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie 

berechnet werden.



(3) Wasserstoffdiffusion in 
Austenitstahl 

Anwendung: Wasserstoff beeinflusst 

in hohem Maße die mechanischen Ei-

genschaften von Metallen und ist eine 

wichtige Ursache für die Materialalte-

rung (Wasserstoffversprödung). 

Aufgabe: Ein makroskopisches Diffu-

sionsmodell, basierend auf einem Dif-

fusionsnetzwerk und Sprungraten soll 

für fcc Eisen (Austenit) aufgestellt 

werden. Hierzu soll ein bestehendes 

Modell für bcc Eisen (Ferrit) erweitert 

werden. Die Modellparameter sollen 

mit Hilfe von atomistischen Simulatio-

nen im Rahmen der Dichtefunktio-

naltheorie berechnet werden. 

 

(4) Berechnung von Anlauffre-
quenzen für die Diffusion von 
Wasserstoff in kubischen Me-
tallen  

Anwendung: Um die Diffusion im 

Kristallgitter genauer berechnen zu 

können, braucht man neben der Ener-

giebarriere auch die sogenannte An-

lauffrequenz. Anschaulich ist dies die 

Anzahl der Versuche pro Sekunde des 

diffundierenden Teilchens, die Barriere 

mithilfe thermischer Anregung (Ener-

gie) zu überwinden.  

Aufgabe: Es soll ein quantenmechani-

sches Modell eines anharmonischen 

Oszillators mit Hilfe von atomistischen 

Simulationen im Rahmen der Dichte-

funktionaltheorie parametrisiert und 

ausgewertet werden. Die Ergebnisse 

fließen in die Berechnung von Diffusivi-

täten für Wasserstoff in Metallen ein. 

 

(5) Untersuchung des Einflusses 
des Ladungszustandes auf elas-
tische Eigenschaften von Elekt-
rodenmaterialien für Lithiumi-
onenbatterien 

Anwendung: Die mechanische Stabi-

lität von Lithiumionenbatterien bei ei-

nem Unfall ist entscheidend für ihre 

Verwendbarkeit im Mobilitätssektor. 

Interessanterweise ändern sich die 

mechanischen Materialeigenschaften 

abhängig vom Ladungszustand deut-

lich, was bei der Auslegung der Batte-

rie berücksichtigt werden muss. 

Aufgabe: Die Änderungen der elasti-

schen Eigenschaften eines Kathoden- 

oder Anodenmaterials bei Ein- und 

Auslagerung von Lithiumionen soll un-

tersucht werden. Für die auf der ato-

maren Skala gewonnenen Informatio-

nen sollen durch geeignete makrosko-

pische Mittelung Eigenschaften eines 

pulverförmigen Elektrodenmaterials 

ermittelt werden. 



  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 

Für Unternehmen oder öffentliche Institution bearbeiten wir werkstofftechnische Forschungs- und 

Entwicklungsaufgaben in anwendungsorientierten Projekten – von Schadensanalysen über Prozess-

entwicklungen bis zu Werkstoffinnovationen. 

 

Wir erarbeiten Lösungen zur optimierten Nutzung von Werkstoffeigenschaften, um die Zuverlässig-

keit, Lebensdauer und Sicherheit von Bauteilen zu verbessern. Wir entwickeln neue Werkstoffe sowie 

ressourceneffiziente Fertigungsverfahren. 

 

Wir erforschen Werkstoffveränderungen in Prozessen und Bauteilen. Dazu entwickeln wir Werkstoff-

modelle, Charakterisierungs- und Simulationsmethoden. 
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