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Ausschnitt eines Plasmasi-
mulationsprogramms, das in
der Programmiersprache C
geschrieben ist. (Foto: dg)
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WAS GENAU AN DER
GRENZSCHICHT ZWISCHEN

PLASMA UND OBERFLACHE

Im kleinsten Detail berechnen For-
schende die Vorgdnge in Plasmen
und in Grenzschichten zwischen
Plasmen und Oberflichen. So wollen
sie verstehen, was geschieht, und es
sich besser zunutze machen.

GESCHIEHT

lasmen werden schon seit Jahrzehnten mit grofRem
Erfolg in der Industrie genutzt. Thre Anwendung ba-

sierte jedoch in vielen Fillen auf Versuch und Irrtum.
Ein tiefergehendes Verstindnis der Prozesse, die in den an-
geregten Gasen teilweise in kiirzester Zeit und auf winzigen
Langenskalen ablaufen, fehlte bislang weitgehend. Auf dieses
neue Gebiet wagen sich Forschende aus Bochum und Ulm
im Sonderforschungsbereich 1316 ,Transiente Atmosphiren-
druckplasmen® gemeinsam vor.

Thre Arbeitsgebiete erginzen sich dabei: Wihrend
Prof. Dr. Thomas Mussenbrock, Inhaber des Lehrstuhls fiir
Angewandte Elektrodynamik und Plasmatechnik der RUB,
das Plasma als Ganzes im Blick hat, stellt Prof. Dr. Timo
Jacob, Leiter des Instituts fiir Elektrochemie der Universitit
Ulm, atomare Abliufe in den Mittelpunkt. ,Wir berechnen
Prozesse an verschiedenen Enden der Zeit- und Lingenska-
len und versuchen, die bisherige Liicke dazwischen zu fiil-
len*, fasst Mussenbrock zusammen.

Timo Jacob ist der Spezialist fiir Grenzflichen zwischen
Plasmen und ihrer Umgebung. Diese Grenze kann sowohl
zwischen Plasma und Feststoff, aber auch zwischen Plasma
und Flissigkeit verlaufen. ,Jemand, der eine Oberfliche mit-
tels Plasma beschichten oder verindern will, sieht sich vor
allem an, welche Teilchen mit welcher Energie aus dem Plas-
ma darauf auftreffen®, erklirt er. Dieser Prozess scheint ein-
fach und berechenbar. Sein Team geht aber wesentlich weiter
ins Detail. Denn in Plasmen kénnen sich auch komplizierte
Molekiile bilden, die in spezifischen angeregten Zustinden
vorliegen. Diese kénnen dann sowohl die Eigenschaften und
die Struktur von katalytischen Oberflichen verindern oder
auch direkt aktiv Einfluss auf Reaktionen an der Grenzfliche
nehmen. Uber solche Details gab es bisher kaum Erkennt-
nisse. ,Dafiir mussten wir erst einmal das Handwerkszeug
entwickeln“, so Timo Jacob.

Er und sein Team etablierten Methoden, die beschreiben
konnen, wie das Plasma die Molekiile wihrend einer Reakti-
on verindert. Aus den Bewegungen der Molekiile zum Bei-
spiel kann ein Effekt auf die Grenzfliche resultieren, der zwar

sehr instabil ist, aber interessant fiir katalytische Reaktionen. »
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DAS ZUSAMMEN-
BRINGEN DER
BEIDEN ENDEN
DER ZEIT- UND
LANGENSKALEN
IST WISSENSCHAFT-
LICHES NEULAND.

‘ ‘ Thomas Mussenbrock

Die so berechneten Prozesse laufen auf der Angstrém- oder
Nanometerskala binnen Sekundenbruchteilen ab. Je weniger
Effekte man zeitgleich berechnen muss, desto genauer kann
die Simulation werden. ,Unsere hochgenauen Berechnungen
beziehen maximal 300 bis 400 Atome ein, semi-empirische
dynamische Simulationen dann sogar mehrere 100.000% er-
klart der Forscher. ,Und dafiir nutzen wir teils eigens ange-
schaffte Rechencluster oder Grofirechner an Hochleistungs-
rechenzentren.“ Der Aufwand wichst meist kubisch, das
heif’t bei doppelt so vielen Atomen, die in die Berechnung
einflielen sollen, verachtfacht sich der Rechenaufwand.

Die gewonnenen, grundlegenden Erkenntnisse sollen un-
ter anderem helfen, Plasmen fiir neue Anwendungen nutzbar
zu machen, darunter besonders wichtig: katalytische Prozes-
se. Als Modell nutzen die Forschenden dabei sowohl die Re-
duktion von Kohlendioxid (CO,) als auch die Zerlegung von

verhiltnismifRig einfachen Kohlenwasserstoffen am Beispiel
von n-Butan. Fiir eine Nutzung geniigt es nattirlich nicht, nur
wenige Hundert Atome zu betrachten. Hier erginzt die Ar-
beit von Thomas Mussenbrocks Team das Gesamtbild. Seine
Lingenskala ist eine Milliarde Mal gréfer als die von Timo
Jacob. Quantenmechanische Effekte, die auf der atomaren
Ebene von Bedeutung sind, brauchen hier nicht mehr explizit
berticksichtigt zu werden. Es geht darum, die Plasmadyna-
mik und die Plasmachemie abzubilden. ,Wir schauen uns
das Plasma basierend auf der klassischen Physik an“, sagt
Mussenbrock. Die Methoden sind hierfiir bekannt und gut
verstanden, aber die Datenlage ist extrem diinn.

Eine besondere Herausforderung liegt darin, dass indus-
trielle Prozesse mit Plasmen mdoglichst bei Atmosphiren-
druck und am Dbesten in der Luft stattfinden sollen. ,Bei
diesem verhiltnismifsig hohen Druck spielen viele Wechsel-



wirkungen eine Rolle“, erklirt Mus-
senbrock. Was reagiert wie stark mit

welchen Molekiilen und Atomen? Ausge-

hend von den Ergebnissen der Berechnungen

von Timo Jacob skaliert sein Team die Simulation
hoch. Die Ergebnisse lassen sich mit Experimenten
abgleichen — Abweichungen miissen verstanden und er-
klart werden. ,Das Zusammenbringen der beiden Enden
der Zeit- und Lingenskalen ist wissenschaftliches Neuland®,
unterstreicht Thomas Mussenbrock. Die Teams leisten da-
her gemeinsam Pionierarbeit. Vielleicht kann es irgendwann
dank der Erkenntnisse gelingen, groflindustrielle Prozesse
wie etwa die Ammoniakherstellung energieeffizienter zu ma-
chen.
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REDAKTIONSSCHLUSS

Eine leuchtende Tasse — dank Plasmen kein
Problem. Auf dieses Objekt stiefl das SFB-Team
durch Zufall und integrierte es kurzerhand in
seine Experimente fiir Schiilerinnen und Schiiler.
Im Untersetzer der Tasse befindet sich eine Spule,
an die Wechselspannung angelegt ist. So wird ein
elektrisches Feld induziert, das die freien Elektro-
nen in der Gasschicht zwischen den Glaswinden
beschleunigt. Sie stofden mit Gasatomen zusam-
men, die dadurch angeregt und ionisiert werden.
Positive und negative Ladungen der Gasteilchen
werden kurzzeitig getrennt. Bei der Abregung der
Gasatome wird ein Lichtteilchen frei — die Tasse
scheint zu leuchten.
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