
sentativen Ausschnitt aus zum Beispiel nur 1000 Ato-
men nehmen und den untersuchen.
Auch das ist aber schwierig: Nehmen wir mal 1000

Eisenatome. Die haben zusammen 26 000 Elektro-
nen, deren Verhalten wir beschreiben müssen. Das
macht man mit einem mathematischen Objekt na-
mens „Wellenfunktion“. Leider ist es bei Elektronen
nicht so, dass man, um zwei Elektronen zu beschrei-
ben, einfach zwei Funktionen braucht, und für
26 000 Elektronen 26 000 Funktionen. Stattdessen
braucht man eine einzige gigantische Funktion in ei-
nem Raum mit 78 000 Dimensionen (26 000 mal
drei, weil die Welt dreidimensional ist).

1. Quantenmechanik, Atome und Moleküle

Als die Quantenmechanik (kurz QM) aufgestellt
wurde, hat man deshalb auch schnell gemerkt, dass
es praktisch kaum möglich ist, mehr als die allerein-
fachsten Atome zu berechnen. Wasserstoff ist ver-
gleichsweise simpel, aber alles, was darüber
hinausgeht, lässt sich nur noch näherungsweise be-

Werkstoffe mit dem
Computer berechnen

Theorien und Methoden, mit denen sich riesengroße
mathematische Dimensionen zur Molekülbeschreibung verringern lassen

Martin Bäker

Wer neue Werkstoffe entwickeln will (beispielsweise
hochfeste Stähle oder Legierungen für Turbinen, die
besonders temperaturbeständig sind), ist natürlich auf
Experimente angewiesen. Bei uns am Institut
beispielsweise werden Test-Legierungen im Ofen
zusammengekocht um zu sehen, was passiert und
welche Struktur und Festigkeit sie haben. Denkt man so
als theoretische Physikerin darüber nach, fragt man sich,
ob das eigentlich so sein muss: Immerhin sind solche
Legierungen nichts als ein Haufen Atome, und wie sich
Atome und deren Elektronen verhalten, wissen wir
eigentlich ziemlich genau, dafür gibt es die
berühmte Schrödingergleichung aus der
Quantenmechanik. Diese Gleichung beschreibt, wie sich
Elektronen verhalten, und prinzipiell sollte es doch
möglich sein, die Gleichung für einen Haufen Atome zu
lösen. Und letztlich ist eine Legierung ja nichts als ein
Haufen Atome und was die tun, wird vor allem durch die
Elektronen bestimmt.

Ein Grund, warum das nicht so einfach ist, ist rela-
tiv offensichtlich: Natürlich enthält ein Würfel aus
Metall, den man anfassen kann, sehr sehr viele Elek-
tronen, mehr als man berechnen kann. Aber das muss
einen prinzipiell nicht zu viel Kopfzerbrechen berei-
ten, denn man kann ja zum Beispiel ein Stück aus
dem Würfel herausschneiden, der dann repräsentativ
für den ganzen Würfel steht. Das kann man sich etwa
wie in Abbildung 1 gezeigt vorstellen:
Man tut also so, als bestünde der Materialwürfel

aus lauter kleinen, absolut identischen Stücken, ähn-
lich wie ein Tapetenmuster. Dieser Trick nennt sich
„periodische Randbedingungen“ und wird in der Phy-
sik und auch sonst gern angewendet. Ihr kennt ihn
vielleicht auch aus einigen Computerspielen, wo man
links auf dem Bildschirm wieder hereinkommt, wenn
man rechts rausfliegt. Man könnte also einen reprä-
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Abbildung 1: Schematische Darstellung periodischer Randbe-
dingungen. Die Einheitszelle des Systems befindet sich in der
mittleren Zelle. Die potentielle Energie des Systems umfasst
Wechselwirkungen zwischen dieser zentralen Zelle und ihren
periodischen Bildern (Abbildung: Christopher Rowley; CC 4.0
by-sa).
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eine Ab-initio-Methode, d. h. sie kommt ohne empiri-
sche Parameter aus und benötigt nur Naturkonstan-
ten.
Die Güte, mit denen Ab-initio-Verfahren die Eigen-

schaften von Molekülen berechnen können, hängt
vom Basissatz der Atome ab, das heißt, wie gut und
mit wie vielen einzelnen Funktionen die Atomorbita-
le dargestellt werden und in welchem Ausmaß die
Elektronenkorrelation berücksichtigt wird.

1.1 Beschränkung auf den Grundzustand
Einfacher und hoffnungsvoller wird das ganze,

wenn man sich überlegt, dass man sich meist nur für
den Grundzustand interessiert, also den Zustand mit
der niedrigsten Energie. (In einem typischen Metall
bräuchte man Temperaturen von vielen tausend
Grad, damit die Elektronen durch die Wärmeenergie
ihren Grundzustand verlassen. Und ja, ich vereinfa-
che die Erklärung hier ziemlich gnadenlos, weil ich
eigentlich erst mal was über Bandstrukturen in Me-
tallen und solche Sachen schreiben müsste, um das
genauer zu erklären. Wenn ihr das ausführlich nach-
lesen wollt, kann ich euch aber ein gutes Buch emp-
fehlen…)
Für den Grundzustand eines Systems gilt aber ein

spezieller Satz der Quantenmechanik, das Hohen-
berg-Kohn-Theorem. Das sagt folgendes (klingt erst

rechnen. Schon Helium mit seinen
zwei Elektronen ist ziemlich
knifflig; dazu nutzt man die Har-
tree-Fock-Methode, aber für einen
Würfel aus einem Festkörper sieht
auch das ziemlich hoffnungslos
aus. Ein kurzer geschichtlicher
Überblick zeigt, wie man bislang
versucht hat, Atome und Molekü-
le mathematisch zu erfassen.
1927 veröffentlichten der deut-

sche Physiker Walter Heitler
(1904-1981) und der deutsch-
amerikanische Physiker Fritz Lon-
don (1900-1954) eine Arbeit, die
als erster Meilenstein in der Ge-
schichte der Quantenchemie gilt:
Sie wendeten die Quantenmecha-
nik auf das zweiatomige Wasser-
stoffmolekül und damit auf das
Phänomen der chemischen Bin-
dung an (Abbildung 2). Die Me-
thode von Heitler und London
wurde vom amerikanischen theo-
retischen Physiker John C. Slater
(1900-1976) und dem amerikani-
schen theoretischen Chemiker Li-
nus Pauling (1901-1994) erwei-
tert; sie schufen die Methode der
Valenzbindung (VB). Bei ihr wird
in erster Linie auf die paarweisen
Wechselwirkungen zwischen Ato-
men geachtet. Diese Methode korreliert daher eng
mit den Bindungszeichnungen der klassischen Che-
mie. Sie konzentriert sich darauf, wie sich die Ato-
morbitale eines Atoms zu einer chemischen Bindung
zusammenfügen, wenn ein Molekül gebildet wird.
Dabei werden die beiden Schlüsselkonzepte der Or-
bitalhybridisierung und -resonanz berücksichtigt.
Ein alternativer Ansatz wurde 1929 von Friedrich

Hund (deutscher Physiker; 1896-1997) und Robert S.
Mulliken (US-Physiker und Chemiker, 1896-1986)
entwickelt. Dabei werden Elektronen, die über ein
gesamtes Molekül verteilt sind, durch mathematische
Funktionen beschrieben. Der Hund-Mulliken-Ansatz
oder die Molekülorbital-Methode (MO) ist weniger
intuitiv, hat sich jedoch als geeignet herausgestellt,
spektroskopische Eigenschaften besser als die VB-
Methode vorherzusagen. Dieser Ansatz gilt auch für
die Hartree-Fock-Methode und ihrer Nachfolger. Die-
se Methode wurde von dem englischer Mathemati-
ker und Physiker Douglas Hartree (1897-1958) sowie
dem russischen Physiker Vladimir Alexandrowitsch
Fock (1898-1974) entwickelt; Anfänge davon gehen
sogar auf Ende der 1920er Jahre zurück, kurz nach
der Aufstellung der Schrödinger-Gleichung. Die Me-
thode ermöglicht es, Orbitalenergien und Wellen-
funktionen von quantenmechanischen Vielteil-
chensystemen näherungsweise zu berechnen und ist
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Abbildung 2: Wellenfunktionen des Elektrons in einem Wasserstoffatom bei unterschiedlichen Energieni-
veaus. Die Quantenmechanik kann nicht den genauen Ort eines Partikels im Raum vorhersagen, sondern
nur die Wahrscheinlichkeit, es an verschiedenen Orten zu finden. Die helleren Bereiche stehen für eine
höhere Wahrscheinlichkeit, das Elektron zu finden.



mal kryptisch): Weiß man, in welchem Potential sich
die Elektronen bewegen, dann liegt die Dichtevertei-
lung der Elektronen eindeutig fest. Umgekehrt gibt
es zu jeder Dichteverteilung auch genau ein Potenti-
al, für das diese Verteilung gerade der Grundzustand
ist.
Ich drösele das mal ganz in Ruhe auf: Da ist erst mal

von einem Potential die Rede. Elektronen sind be-
kanntlich negativ elektrisch geladen und werden von
den positiv geladenen Atomkernen angezogen (sonst
gäbe es ja auch keine Atome). Nehmen wir mal an,
wir wollen den Grundzustand eines Eisenkristalls mit
1000 Atomen, periodisch angeordnet, berechnen.
Wir können – beispielsweise aus einer Messung mit
Röntgenstrahlung – uns überlegen, wie die Atomker-
ne angeordnet sind und uns dann fragen, wie sich die
Elektronen um die Atome verteilen und welche Ener-
gie sie haben.
Diese Atomkerne sind elektrisch geladen. Für die

Elektronen ist es also energetisch günstig, sich da auf-
zuhalten, wo die Atomkerne sind, weil sich positive
Atomkerne und negative Elektronen ja anziehen. Die-
se Energie der Elektronen nennt man Potential, und
in einer Dimension kann man sich das so vorstellen
wie in Abbildung 3 dargestellt:

1.2 Dichtefunktionaltheorie
Natürlich ist so eine Anordnung aus lauter positi-

ven Atomkernen nicht stabil, weil sich die Kerne alle
abstoßen – stabil wird das Ganze eben durch die Elek-
tronen, die wir in das System bringen. Deren Energie
soll nun berechnet werden. Eigentlich müsste man
dazu die besagte Funktion in 78 000 Dimensionen
finden, wenn nicht das Hohenberg-Kohn-Theorem
wäre. Das sagt uns nämlich, dass die Energie schon
dadurch bestimmt und eindeutig ist, dass wir die
Elektronendichte kennen. Wir müssen also für jeden
Ort wissen, wie wahrscheinlich es ist, dort ein Elek-
tron zu finden. Statt einer Funktion in 78 000 Dimen-
sionen brauchen wir also eine Funktion in drei
Dimensionen – einen Wert für jeden Ort. Das klingt
ja schon mal besser.

Trotzdem muss man diese Ladungsdichte natürlich
irgendwie berechnen. Dazu verwendet man einen
zweiten Trick, den „Kohn-Sham-Ansatz“. Man be-
rechnet gar nicht wirklich die Ladungsdichte all der
vielen Elektronen auf einmal, sondern man bastelt
sich ein Hilfsproblem, bei dem man immer nur ein
Elektron zur Zeit betrachtet, bei dem aber am Ende
dieselbe Ladungsdichte rauskommen soll. Das kleine
Problem dabei ist natürlich, dass Elektronen in Wahr-
heit miteinander wechselwirken: Erstens stoßen sie
sich elektrisch ab, zweitens können nie zwei Elektro-
nen im selben Zustand sein (das besagt das Pauli-
Prinzip.) Um diese Effekte zu berücksichtigen, bas-
telt man sie näherungsweise in die zu lösenden Glei-
chungen ein. (Und je nachdem, wie man diese
Näherung macht, ergeben sich unterschiedliche Vari-
anten der Methode, die so schicke Kürzel wie LDA
oder GGA tragen.)
Wir lösen also die Schrödinger-Gleichung für 1000

unabhängige Elektronen, aber mit einer kleinen Er-
weiterung, die die Wechselwirkung halbwegs sinn-
voll berücksichtigt. Das Problem dabei wiederum (ja,
die Methode ist nicht so ganz einfach) ist, dass die
Lösung dieser Gleichung ja von sich selbst abhängt:
Die Elektronen wechselwirken ja mit einander. Die
Näherungsmethode – die mit den Kürzeln wie LDA
oder GGA – erlaubt zwar, diese Wechselwirkung aus
der Ladungsdichte abzuschätzen, aber natürlich
hängt sie von der Ladungsdichte ab. Um das trotzdem
hinzubiegen, geht man so vor:
• Rate eine Lösung für die Ladungsdichte der Elektro-
nen

• Berechne aus der Lösung die Wechselwirkung der
Elektronen

• Löse die entstehende Gleichung für die Ladungs-
dichte der Elektronen

• Vergleiche die berechnete Ladungsdichte mit der
vorigen.

• Unterscheiden sich die beiden, gehe zurück zu
Schritt 2

• Sind die beiden Lösungen (näherungsweise) gleich,
dann haben wir eine Ladungsdichte berechnet, die
funktioniert: die Wechselwirkung der Elektronen
ist also (im Rahmen der gemachten Näherung) kor-
rekt berücksichtigt.

Man nennt so ein Verfahren “selbstkonsistent” –
die genaue Form des Problems hängt von der Lösung
ab und man ändert die Lösung so lange, bis alles zu-
sammenpasst.
Die ganze Methode trägt den abgefahrenen Namen

„Dichtefunktionaltheorie“. „Dichte“ steht für die
Dichte der Elektronen, „Funktional“, weil die Energie
von der Elektronendichte, also von einer Funktion ab-
hängt. Sowas nennt man in der Mathematik ein Funk-
tional – bekanntestes Beispiel ist ein bestimmtes
Integral, dessen Wert von der Funktion abhängt, die
man integriert. „Theorie“ heißt es, weil es eben eine
Theorie ist. Eigentlich wäre „Methode“ vielleicht an-
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Abbildung 3: Die Abbildung hat ein vereinfachtes Kristall zugrundegelegt. Es be-
steht aus einem eindimensionalen Gitter, in dem Kationen des Materials regelmä-
ßig mit dem Abstand a angeordnet sind (die Atomkerne haben die positive Ladung
Z). Das Potenzial dieses „Kristalls“ sieht daher wie eine periodische Funktion mit
der Periode a aus (Abbildung: LMB; CC 3.0 by-sa).



2.2 Schmiedelegierungen
Schmiedelegierungen sind nicht ganz so tempera-

turbeständig, aber die kommen auch nicht mit dem
heißen Gas in der Turbine in Kontakt und bleiben
deswegen bei so eher 700 Grad vergleichsweise
„kühl“. Dafür kann man sie umformen, also schmie-
den. Man schmiedet sie bei Temperaturen von knapp
1000 Grad (alles in Celsius), da sind diese Legierun-
gen nämlich vergleichsweise „weich“. Der Grund da-
für ist der, dass sich bei niedrigeren Temperaturen
kleine Partikel in der Legierung ausscheiden, die die
Legierung fest machen.
Diese Partikel bestehen aus einer Verbindung aus

Nickel und anderen Legierungselementen, berühmt
ist beispielsweise die gamma-Strich-Phase aus Nickel
und Aluminium. In dieser Phase sind Al und Ni ganz
regelmäßig angeordnet; das ist energetisch günstig,
hat aber den Nachteil, dass die Anordnung eine klei-
ne Entropie besitzt. Bei hohen Temperaturen be-
stimmt die Entropie das Geschehen und die Teilchen
lösen sich auf. Die gamma-Strich-Teilchen sind gera-
de so temperaturstabil, dass sie bei Einsatztempera-
tur noch da sind, bei der Schmiedetemperatur aber
nicht mehr, und nur deswegen ist das Material beim
Schmieden überhaupt umformbar. Die Gusslegierun-
gen sind entsprechend anders, hier sind die härten-
den Teilchen auch bei höherer Temperatur noch da,
deswegen sind die Legierungen temperaturbeständi-
ger, aber man kann sie genau deswegen auch nicht
umformen.

2.2.1 Auf die Phasenmischung kommt es an
Also: zum Schmieden möchte man die Teilchen

nicht haben, im Einsatz aber schon. Zusätzlich gibt es
noch weitere Phasen, beispielsweise die delta-Phase
(Nickel und Niob) und die eta-Phase (Nickel und Ti-
tan). Diese Phasen machen den Werkstoff nicht we-
sentlich fester, haben aber die Eigenschaft, dass sie
verhindern, dass sich die Struktur des Werkstoffs bei
hohen Temperaturen ändert. Das erkläre ich jetzt
nicht im Detail – sie verhindern eine Vergröberung
der Körner, also der einzelnen kristallinen Bereiche
in der Legierung. Beim Schmieden möchte man also
die gamma-Strich-Phase nicht haben, die delta- oder
auch eta-Phase eigentlich aber schon. Diese Phasen
müssen also stabiler sein als die gamma-Strich-Phase.
Wenn man Schmiedelegierungen jetzt noch tempe-

raturbeständiger machen will – damit man die Turbi-
ne bei höheren Temperaturen betreiben kann, dann
muss man die Zusammensetzung so ändern, dass die
festigkeitssteigernde Phase auch bei etwas höheren
Temperaturen noch stabil ist. (Expertinnenhinweis:
In vielen Schmiedelegierungen spielt nicht nur die
gamma-Strich, sondern auch die gamma-zwei-Strich-
Phase eine wichtige Rolle zur Festigkeitssteigerung,
und von anderen Phasen fange ich gar nicht erst an,
die sind mir zu kompliziert. Mir geht es hier nur ums
Prinzip, damit ihr versteht, was man mit der DFT-Me-
thode machen kann). Das kann man durch Zufügen

gemessener, aber DFT hat sich als Begriff durchge-
setzt.
Mit diesem schönen Verfahren kann man dann also

die Energie unseres Systems aus 1000 Atomen und
26 000 Elektronen berechnen. Wobei auch das im-
mer noch ziemlich aufwändig ist – ich rechne meist
mit 32 Atomen, manchmal auch mit bis zu 256, und
da rechnet ein Supercomputer. (Ich nutze den Nord-
deutschen Verbund zur Förderung des Hoch- und
Höchstleistungsrechnens (HLRN). An dieser Stelle
mal gleich ein herzlichen Dankeschön an das HLRN-
Team und die Geldgeberinnen, ohne die ich dieses
Projekt nicht durchführen könnte) Dabei benötigen
24 × 32 Rechenkerne immer noch einige Stunden.
Ein ganz schöner Aufwand, um an Ende letztlich nur
den Grundzustand eines Systems zu berechnen; bei
meinen Rechnungen interessiert mich meist tatsäch-
lich nur eine einzige Zahl, nämlich die Energie.
O.k., wir können also die Energie eines Haufens

von Elektronen berechnen, und zwar ziemlich genau.
Fragt sich nur, wozu genau das gut sein und wie man
damit neue Werkstoffe erfinden soll.

Bislang wurde also gezeigt, wie man mit Hilfe der
Dichtefunktionaltheorie die Energie einer Ansamm-
lung von Atomen berechnen kann. Nicht erklärt habe
ich, warum diese Zahl irgendwie nützlich ist und was
man damit anfangen kann. Das tue ich deshalb hier,
und zwar an einem Beispiel aus meiner eigenen For-
schung.

2. Beispiel Superlegierungen

Als Anwendung schauen wir auf Nickelbasis-Legie-
rungen (manchmal auch „Superlegierungen“ genannt
– es gibt ein Buch zum Thema, das mit den Worten
“Superalloys are indeed super” beginnt…).

2.1 Gusslegierungen
Solche Legierungen nutzt man beispielsweise in

Gasturbinen, weil sie eine hohe Temperaturbestän-
digkeit haben. Es gibt eine ziemliche Menge an sol-
chen Legierungen. Man kann die grob in zwei
Klassen einteilen (aber nur sehr grob): Es gibt die ab-
soluten super-duper-Legierungen, die auch bei Tem-
peraturen von 1000 Grad Celsius noch ziemlich fest
sind und die man beispielsweise für Turbinenschau-
feln nimmt. Nachteil bei denen ist, dass die sich nicht
umformen lassen – man gießt sie deshalb gleich in die
Form, die man am Ende braucht. Da gibt es ziemlich
raffinierte Methoden, bei denen man beispielsweise
die ganze Schaufel als einen einzigen riesigen Kristall
züchtet. Solche Legierungen – naheliegenderweise
heißen die „Gusslegierungen“ – eignen sich für klei-
ne Bauteile, aber für die größeren Teile in einer Tur-
bine ist Gießen nicht mehr sinnvoll möglich, solche
Teile muss man schmieden.
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jetzt könnte sich die ja auflösen, die hat ja auch nur
ne begrenzte Temperaturbeständigkeit. Um eine bes-
sere Schmiedelegierung zu bekommen, müssen wir
also sowohl die Energie der gamma-Strich als auch die
der delta-Phase absenken, damit die gamma-Strich-
Phase bei Einsatztemperatur stabil ist, die delta-Phase
aber auch bei Schmiedetemperatur. Wir brauchen
also passende Legierungselemente, die die Energien
der Phasen so beeinflussen, wie wir das wollen.
Man kann natürlich Experimente machen, um den

Einfluss von Legierungselementen auf die Phasen zu
untersuchen (und das macht man auch). Man kann
aber auch einfach (naja, ganz so einfach ist das
nicht…) simulieren, und zwar genau mit der DFT-
Methode. Wir berechnen also die Energie der delta-
Phase mit unterschiedlichen Legierungselementen
und knobeln damit heraus, welches Element die del-
ta-Phase stabilisieren kann (also ihre Energie absenkt)
und welches das nicht kann. Weil man gerade so
schön dabei ist, macht man das auch noch für die eta-
Phase, dann hat man einen guten Überblick.

2.2.2 Die Energie der Phasenmischungen
Wir fragen uns also: Welche Energie haben die je-

weiligen Phasen im Vergleich zueinander, wenn man
diverse Legierungselemente hinzufügt? Dabei muss
man etwas aufpassen, man kann natürlich nicht zwei
Simulationen vergleichen, in denen ganz unter-
schiedliche Atome drinstecken. Um das zu sehen,
nehmen wir mal den einfachsten Fall: Wir fragen uns
erst mal, ob die Delta-Phase (aus Nickel und Niob im
Verhältnis 3:1) überhaupt energetisch stabil ist. Ex-
perimentell wissen wir, dass sie das ist, aber wir kön-
nen ja mal gucken, ob unsere Simulation das auch
hergibt.
Wir stellen uns also einen großen Nickelkristall vor

(im Idealfall aus unendlich vielen Nickel-Atomen)
und werfen eine Handvoll Niob-Atome dazu. Die ha-
ben jetzt zwei Möglichkeiten: Sie können sich entwe-
der einfach irgendwie im Kristall verteilen – also
gelöst sein, oder sie können sich mit Ni-Atomen zur
delta-Phase zusammentun, immer ein Nb mit 3 Ni.
Theoretisch könnte es noch andere Dinge tun, bei-
spielsweise sich als reines Nb ausscheiden oder so,
aber diese Möglichkeiten interessieren im Moment
nicht. Um zu sehen, was günstiger ist, stellen wir uns
vor, wir haben irgendwo schon einen Bereich mit del-
ta-Phase und nehmen jetzt ein weiteres Niob-Atom
hinzu. Was möchte dieses Atom lieber tun: Mehr del-
ta-Phase bilden oder sich im Nickel lösen?
In Abbildung 4a haben wir links den Fall, wo das

Nb (grün) in Nickel (vornehm: in der Nickel-Matrix,
Atome in blau) gelöst ist, rechts den, wo es in die del-
ta-Phase geht. Wir müssen also die Energie der linken
mit der der rechten Seite vergleichen.
Nun wollen wir nicht mit unendlich vielen Atomen

rechnen, sondern nur mit endlich vielen. Das lässt
sich aber einfach bewerkstelligen: Wir vergleichen
den Fall von Nb in einer bestimmten Zahl Ni-Atomen
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weiterer Elemente tun – es gibt Elemente, die die
Energie der gamma-Strich-Phase weiter absenken –
sie also energetisch noch günstiger machen, und die
deshalb dazu führen, dass die sich weniger leicht
auflöst; genau solche Elemente nutzt man auch in
den Gusslegierungen.
Wir kippen also die passenden Elemente in unsere

Legierung, aber dann laufen wir natürlich Gefahr,
dass wir sie nicht mehr schmieden können, weil bei
der Schmiedetemperatur noch zu viel von der härten-
den Phase vorhanden ist. Also müssen wir bei höhe-
rer Temperatur schmieden. Können wir ja machen,
aber dann wiederum bekommen wir ein Problem mit
der delta-Phase (oder eta-Phase, je nachdem), denn

Abbildung 4 (Er-
läuterungen siehe
Text; Abbildung:
Bäker).

a)

b)

c)



Elektronenvolt. (Typische chemische Bindungsener-
gien liegen im Bereich von ein paar eV, Photonen des
sichtbaren Lichts haben 1,8-3,5eV.) Dass einige Ele-
mente auch noch graue Punkte haben, hat was mit
magnetischen Effekten zu tun, ich ignoriere das mal.
Wer also zum Beispiel die eta-Phase stabilisieren

will, könnte das mit Hafnium oder Zirkon tun (die
auch die delta-Phase stabilisieren). Natürlich spielen
noch andere Effekte hinein, Al bildet ja zum Beispiel
die gamma-Strich-Phase, nützt also wenig; Hg bei-
spielsweise ist in Nickel-Legierungen nicht gewollt,
weil es irgendwelche komplizierten Versprödungsef-
fekte macht usw. Aber um eine Idee zu bekommen,
welche Elemente man sich vielleicht mal näher an-
schauen sollte, sind diese Simulationen gut geeignet
(und genau deswegen mache ich die ja auch bei uns
am Institut). Hinterher kann man dann Experimente
machen und schauen, ob die Ideen auch stimmen.
Experimentell haben wir zum Beispiel Hinweise dar-
auf, dass Cobalt die delta-Phase stabilisiert, aber mei-
ne Rechnung zeigt das nicht, da will das Co lieber im
Nickel bleiben. Da spielen also vermutlich noch ande-
re Effekte eine Rolle.
Ihr seht also, dass man mit dem Berechnen von

Energien in der Materialwissenschaft durchaus eini-
ges anfangen kann.

3. Das Kristallgitter

Im letzten Abschnitt habe ich euch ja gezeigt, wie
man aus der Berechnung von Energie Rückschlüsse
darauf ziehen kann, wie sich eine Legierung verhält
und welche Phasen darin günstig sind. Dazu habe ich
die Energie von Elektronen in einem Kristall berech-
net, beispielsweise in Nickel oder der delta-Phase.

(beispielsweise 15 Ni und ein Nb) mit weniger Ni-
ckel-Atomen und dem Nb in der delta-Phase, darge-
stellt in Abbildung 4b.
Wir vergleichen also die Energie eines Systems aus

Ni15Nb mit einem aus 12 Ni-Atomen plus einer
Ni3Nb-Zelle. Ist die linke Seite energetisch günsti-
ger, wird das Nb keine delta-Phase bilden wollen, ist
die rechte Seite günstiger, bildet sich die delta-Phase.
Genau diese Rechnung macht man mit der DFT-Me-
thode. Dazu verwendet man den Trick mit den peri-
odischen Randbedingungen, den ich bereits erklärt
habe, damit die simulierten Zellen sich wie Aus-
schnitte aus einem größeren Material verhalten. (Be-
vor jemand meckert: natürlich haben wir in Wahrheit
in 3D simuliert, übrigens auch mit Ni31Nb, damit das
Nb hinreichend „verdünnt“ ist.)
Also: diese Rechnung programmieren (in Wahrheit

ist die Sache etwas trickreicher, weil das Nb im Ni-
ckel die Gitterkonstante ändern kann, also den Ab-
stand der Atome und damit die Größe der Zelle, aber
das ignoriere ich hier), den Superrechner am HLRN
in Hannover in Gang treten – und wenig später gibt
es das Ergebnis: Die delta-Phase ist stabil, die Energie
der rechten Seite oben im Bild ist kleiner als die der
linken. Wäre sonst ja auch Mist, wir wissen ja experi-
mentell, dass die Phase stabil ist.
Eigentlich wollen wir aber ja wissen, ob andere Le-

gierungselemente die delta-Phase noch stabiler ma-
chen. Dazu nutzen wir die gleiche Logik. Nehmen
wir zum Beispiel Molybdän (in rot). Wir können ein
Molybdän-Atom in die Nickel-Matrix packen oder in
die delta-Phase (Abbildung 4c). Auch hier müssen wir
mit der Buchführung aufpassen; man muss immer
Konfigurationen vergleichen, die gleich viele Atome
von allen Sorten haben:
Wir vergleichen also Ni15Mo + (Ni3Nb)3 auf der

einen Seite mit Ni12 + (Ni3Nb)3 Ni3Mo.
Heraus kommt, dass die Energie der rechten Seite

kleiner ist, also möchte laut Simulation Mo gern in
der delta-Phase sein. (Und dort ein Nb-Atom erset-
zen. Man muss auch noch die Möglichkeit berück-
sichtigen, dass es ein Ni-Atom ersetzt, und wenn man
genau hinguckt, gibt es dafür zwei Möglichkeiten,
weil die Atome in der delta-Phase ziemlich kompli-
ziert angeordnet sind.)
Wir können also daraus schließen, dass Molybdän

dazu geeignet sein könnte, die delta-Phase zu stabili-
sieren. Diese Rechnung wiederholen wir jetzt noch
für 25 weitere Legierungselemente und auch für die
eta-Phase. Dann kommt am Ende ein Diagramm her-
aus wie in Abbildung 5 gezeigt.:
Ihr seht für die interessanten Elemente (die meis-

ten Nebengruppenelemente sowie Al), welche Ener-
gie man gewinnt oder braucht, um sie in die delta-
oder eta-Phase zu bringen. Negative Zahlen heißen,
dass die jeweilige Phase günstiger ist; Elemente im
weißen Bereich bleiben also lieber im Nickel, die im
rosa-farbenen gehen lieber in die eta- die im grünen
lieber in die delta-Phase. Die Energieeinheit ist das
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Abbildung 5: Energetische Zustände von delta- und eta-Phasen von Nebengrup-
penelementen und Aluminium (aus: M. Bäker, J. Rösler, T. Hentrich-Fedorova, G.
Ackland: Influence of transition group elements on the stability of the δ- And η-
phase in nickelbase alloys; Modelling and Simulation in Materials Science and En-
gineering, 26(1), 015005; November 2017).



Wir machen jetzt einfach eine Handvoll Simulatio-
nen mit leicht unterschiedlicher Gitterkonstanten
und berechnen jeweils die Energie. Dann plotten
wir das Ganze. Heraus kommt ein Diagramm, wie es
in Abbildung 7 gezeigt wird.:
Hier habe ich nicht die Gitterkonstante auf der x-

Achse aufgetragen, sondern das Volumen pro Atom,
aber die beiden Größen hängen natürlich zusammen
– je größer ich den Würfel mache, desto länger wird
die Kante und desto mehr Volumen entfallen auf ein
Atom. Die roten Datenpunkte zeigen die berechne-
ten Werte. Man kann jetzt eine Kurve durch diese
Werte legen (ich nutze dazu die Birch-Murnaghan-
Gleichung) und deren Minimum gibt dann die opti-
male Gitterkonstante an. Für Nickel bekomme ich in
der Rechnung hier eine Gitterkonstante von 0,3523
Nanometer, was sehr dicht am gemessenen Wert
liegt. Man kann auf die Weise auch gleich noch her-
ausbekommen, wie leicht sich das Material kompri-
mieren lässt (den Kompressionsmodul). Das
Ergebnis fällt bei meinen Rechnungen ein paar Pro-
zent größer aus als der experimentell gemessene
Wert, aber perfekte Übereinstimmung kann man
wegen der Näherungen auch nicht erwarten..
Expertinnenhinweis: Die Software VASP, die ich

verwende, erlaubt die Anpassung der Gitterkonstan-
ten in einer einzigen Rechnung. Diese Option (Para-
meter ISIF) spart zwar ne Menge Rechenzeit, aber
sie ist weniger genau: Die berechnete Gitterkon-
stante weicht von der mit der Minimums-Methode
bestimmten ab und die Energie der Endkonfigurati-
on ist signifikant höher. (Ich habe bei Zellen mit 32
Atomen Abweichungen von bis zu knapp 40 meV ge-
funden, das ist schon ziemlich viel…). Generell
empfiehlt auch das Handbuch, das Volumen der Zel-
le bei Rechnungen mit hoher Genauigkeit konstant
zu lassen; die Zellform kann man anpassen, das ist
o.k.
Wir können jetzt also die Gitterkonstante berech-

nen. Wenn wir ein Legierungsatom in unsere Zelle
stecken (dazu nimmt man dann eine Zelle mit z.B.

Die Position der Atome war dabei allerdings vorgege-
ben – jedenfalls habe ich so getan, als ob das so wäre.
In Wahrheit stimmt das aber so nicht. Nehmen wir

erst mal reines Nickel. Der Abstand der Atome (die
„Gitterkonstante“) wird dadurch bestimmt, dass die
Atome die energetisch günstigste Position einneh-
men. Würde man sie enger zusammenrücken, dann
würde die Abstoßung der Atomkerne und die Tatsa-
che, dass Elektronen sich nicht so gern auf engen
Raum zusammenquetschen lassen, dazu führen, dass
sich die Energie erhöht; würde man sie weiter ausein-
anderziehen, würde die Bindung zwischen den Ato-
men insgesamt schwächer werden. Es gibt also einen
optimalen Abstand, und der bildet sich in der Natur
heraus.

3.1 Sich der Gitterkonstanten nähern
In unserer Simulation gibt es entsprechend auch

einen optimalen Abstand – der muss aber nicht exakt
derselbe sein. Das liegt daran, dass unser Verfahren
ja ein paar Näherungen enthält, insbesondere eine
Näherung für die Wechselwirkung der Elektronen.
Natürlich sollte die Gitterkonstante in der Simulation
schon zum realen Wert passen, aber exakt identisch
wird sie nicht sein. Wenn wir die minimale Energie in
unserem simulierten System bestimmen wollen, soll-
ten wir also die Gitterkonstante berechnen, bei der
die Energie tatsächlich am kleinsten ist.
Das können wir dadurch tun, dass wir einfach meh-

rere Werte für die Gitterkonstante ausprobieren. Wir
basteln uns eine kleine Zelle aus 4 Nickel-Atomen,
die repräsentativ für den Kristall ist (Abbildung 6);
wir nutzen also periodische Randbedingungen, wie
anfangs erklärt.
Diese Zelle hat eine bestimmte Kantenlänge – wir

können die als „Gitterkonstante“ nehmen, weil wir
das Gitter durch Aneinanderreihen von lauter sol-
chen Würfeln aufbauen können. (Beim Begriff „Git-
terkonstante“ muss man etwas aufpassen, je nach
Zusammenhang nimmt man den Abstand nächster
Nachbarn im Gitter oder wie ich ab jetzt die Kanten-
länge einer Zelle, aus der sich das Gitter besonders
bequem aufbauen lässt, hier also die Länge einer
Würfelkante.)
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Abbildung 6: Zelle
aus 4 Nickel-Ato-
men (Abbildung:
Bäker).

Abbildung 7: Gitterenergie verschiedener Gitterkonstanten
(Abbildung: Bäker).
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32 Atomen), dann wird die Sache allerdings kompli-
zierter: Nicht alle Atome haben dieselbe Elektronen-
affinität oder denselben Atomradius. (Generell ist
der Atomradius eine ziemlich unscharf definierte
Angelegenheit, weil wir ja Elektronenwolken haben,
die die Atomkerne umgeben und die keinen genau
definierten Durchmesser haben. Packt man die Ato-
me in einen Kristall, ändert sich die Elektronenwol-
ke – deswegen machen wir ja diese Rechnungen –
und entsprechend ändert sich auch der Atomradius.)
Stopft man ein Atom in Nickel, dann wird es die Ni-
ckelatome um sich herum entweder wegdrängen
oder an sich heranziehen, beispielsweise so wie in
Abbildung 8 dargestellt.

3.2 Kräfte im Gitter
Stopft man ein „großes“ Atom in den Kristall, übt

es eine Kraft auf die anderen Atome aus, um sie
wegzuschieben, ein „kleines“ Atom zieht die ande-
ren zu sich heran. Diese Kraft lässt sich berechnen,
wenn wir den Zustand der Elektronen kennen. Das
geht dank des Feynman-Hellmann-Theorems.
Wir gehen also folgendermaßen vor: Wir ersetzen

ein Ni-Atom durch ein anderes wie etwa Mangan,
Eisen oder so. Dann berechnen wir wie bisher die
Energie. Daraus können wir dann den Zustand der
Elektronen (die Wellenfunktion unseres „Hilfspro-
blems“; siehe Artikelanfang) berechnen. Damit be-
kommen wir mit dem Feynman-Hellmann-Theorem
die Kraft, die auf jedes Atom – also auf dessen Atom-
kern – wirkt.
Wir verschieben dann die Atomkerne in Richtung

der wirkenden Kraft ein kleines Stück und rechnen
wieder von vorne los. Das tun wir solange, bis die
Kraft auf die Atomkerne hinreichend klein ist, denn
im Kräftegleichgewicht (also der energetisch güns-
tigsten Position der Atome) ist die Kraft auf ein Teil-
chen ja Null.
Stellt euch als Beispiel eine Kugel vor, die zwi-

schen zwei Federn eingespannt ist. Wenn die Kugel
ruht, ist die Kraft der beiden Federn genau entge-
gengesetzt und gleich groß. Auf diese Weise können

wir also die Anordnung der Atome auch anpassen –
das Ganze kostet aber natürlich entsprechend mehr
Rechenzeit, weil wir die Elektronen ja nicht nur ein-
mal, sondern mehrfach berechnen müssen, denn
wenn wir die Atome verschieben, ändern sich natür-
lich auch die Wellenfunktionen.
Zusätzlich kann das Legierungsatom natürlich die

Gitterkonstante als Ganzes beeinflussen, weil das
Atom ja vielleicht besonders groß oder besonders
klein ist; die Zelle wird also etwas schrumpfen oder
größer werden. Wir sollten also die Prozedur von
oben verwenden und die Simulation mit unter-
schiedlichen Gitterkonstanten machen, um das Op-
timum zu finden.
Tatsächlich habe ich dieses Verfahren genau so

bei den Ergebnissen angewandt, die ich im letzten
Teil erklärt habe. Ich habe für jedes Legierungsele-
ment in Nickel und in der delta- und eta-Phase un-
terschiedliche Gitterkonstanten verwendet und ich
habe für jede Gitterkonstante den Atomkernen er-
laubt, sich zu bewegen. Das erklärt auch, warum das
Ganze doch ne Menge Rechenzeit (ein paar zehn-
tausend Prozessorstunden) geschluckt hat.
Mit dieser Technik kann man also die Atome in

ihren Positionen so „hinruckeln“, dass sie energe-
tisch möglichst günstig angeordnet sind. Man könn-
te jetzt auf die Idee kommen, dass man damit jede
beliebige Kristallstruktur berechnen kann: Statt die
Nickelatom in der richtigen Anordnung in meinem
Simulationsvolumen zu platzieren, könnte ich sie
natürlich auch einfach irgendwie reinstopfen und
sehen, in welche Positionen sie sich schließlich be-
geben. Ganz so einfach ist das jedoch nicht – wir ha-
ben es hier mit einem komplizierten Mini-
mierungsproblem zu tun (bei welcher Anordnung
der Atome ist die Energie minimal?), und solche Pro-
bleme sind notorisch schwer zu lösen. Wenn ich die
Nickelatome am Anfang in beliebige Positionen brin-
ge, dann werden sie sich zwar etwas günstiger an-
ordnen, aber ob diese Anordnung tatsächlich die
absolut beste ist, ist nicht klar. (In Fachsprache: Wir
finden ein lokales, aber nicht unbedingt ein globales
Optimum.
Wenn man die optimale Kristallstruktur nicht

kennt, geht man deshalb meist anders vor: Man pro-
biert plausible Kristallstrukturen aus und vergleicht
deren Energie. Die Struktur mit der niedrigsten
Energie ist dann die richtige. Man kann auch kom-
plexere Optimierungsalgorithmen verwenden und
zum Beispiel Atome herumtauschen und ähnliches,
da gibt es inzwischen eine Menge Werkzeuge, mit
denen ich aber wenig Erfahrung habe. Wenn man
hinreichend viel Computerpower hat, dann kann
man eine ganze Menge Kombinationen durchspie-
len. Ich nutze zum Beispiel gern die „open quantum
molecular database“; die hat einige 100 000 Einträ-
ge. Tippt ihr da bei der Suchmaske zum Beispiel
Ni3Nb ein, dann bekommt ihr Daten zur Delta-Pha-
se.

Abbildung 8: Kristallgitter mit Fremdatom (Abbildung: Bä-
ker).



Abbildung 9: Diagramm von Jupiter, seinem Inneren, Oberflächenmerkmalen, Ringen und inneren Monden. Ein 3D-Renderer wurde verwendet, um
das Skelett für dieses Bild zu erstellen, sodass alles maßstabsgetreu gezeichnet wird (mit Ausnahme der Auroren). Dieses Diagramm wurde genau
nach wissenschaftlichen Quellen gezeichnet. Man sind sich jedoch nicht sicher, ob Jupiter tatsächlich einen Kern hat oder ob es dort tatsächlich me-
tallischen Wasserstoff gibt. Als metallischer Wasserstoff wird eine Hochdruckmodifikation des Wasserstoffs bezeichnet. Seine Existenz wurde theo-
retisch vorhergesagt und ist bislang nur bei sehr hohen Drücken und Temperaturen nachgewiesen worden (Abbildung: Kelvinsong CC 3.0 by-sa).

550 CLB 71. Jahrgang, Heft 11 - 12/2020

Literatur

550 CLB 71. Jahrgang, Heft 11 - 12/2020

Werkstoffberechnung

4. Anwendungen der DFT-Methode

Nachdem ihr jetzt einen kleinen Überblick über
die Methode bekommen habt, schauen wir zum Ab-
schluss noch ein paar Anwendungen an.
Eine interessante Anwendung der DFT-Methode

findet sich in der Astronomie: Lange Zeit hat man sich
ja gefragt, wie genau der Jupiter aufgebaut ist, und
ganz klar ist das immer noch nicht. Der besteht ja vor
allem aus Wasserstoff und Helium. Im Inneren des Ju-
piter steht dieses Material unter extrem hohen
Druck; theoretisch ist es dabei möglich, dass der Was-
serstoff sich dann wie ein Metall verhält. Genau so
etwas lässt sich natürlich prima mit der DFT-Metho-
de untersuchen: Wir setzen unseren Würfel unter ex-
tremen Druck; dazu nehmen wir eine eigentlich zu
kleine Gitterkonstante. Dann schauen wir, welche
der denkbaren Strukturen dann energetisch am güns-
tigsten ist. Dazu gibt es eine Menge Veröffentlichun-
gen, so dass ich keinen perfekten Überblick über
alles habe (vornehme Umschreibung für „ich habe ei-
gentlich keinen blassen Schimmer“ ;-) Aber soweit
ich es verstehe, lässt sich auf diese Weise zeigen,
dass man im Jupiter tatsächlich metallischen Wasser-
stoff erwarten sollte. So stellt man sich den Jupiter
vor: ganz Abbildung ist ein Kern aus Fels und Eis,
drum herum ist aber eine dicke Schicht aus metalli-
schem Wasserstoff:
Und auch das ist noch nicht alles. Wir haben bisher

ja immer nur Grundzustände angeguckt. Bei höheren
Temperaturen ändern sich kristallstrukturen aller-
dings. Die Elektronen tun bei moderaten Temperatu-
ren bis 1000 oder 2000 Grad nicht besonders viel,
die sind immer noch im wesentlichen im Grundzu-

stand. Die Temperatur, bei der die Elektronen signifi-
kant beeinflusst werden, ist die Fermi-Temperatur,
die liegt typischerweise bei 10 000 Grad.
Die Atome selbst aber fangen an zu schwingen,

wenn es warm wird. Den Einfluss solcher Gitter-
schwingungen kann man mit der Methode ebenfalls
berechnen. Das ist ziemlich aufwändig, weil man
dazu schauen muss, welche Kräfte auf die Atome wir-
ken, wenn man sie aus ihrer Ruhelage auslenkt, und
wenn man mehrere unterschiedliche Atome in seiner
Zelle hat, dann gibt es dazu ne Menge Möglichkeiten,
die berechnet werden müssen. Deswegen habe ich
auch gerade seeehr viel Rechenzeit im HLRN bekom-
men…
Wenn man diese Schwingungen berücksichtigt,

dann kann man aber zum Beispiel ausrechnen, wie
sich das Material thermisch ausdehnt. Das ist bei un-
seren Nickel-Legierungen wichtig, weil zum Beispiel
ein sehr kleines delta-Teilchen, das in Nickel einge-
bettet ist, eine höhere Energie hat, weil die Gitter-
konstanten nicht zusammenpassen. Entsprechend
muss man die Gitterkonstanten vergleichen, und
zwar nicht bei Temperatur Null – da können wir das
Zeug schlecht schmieden, sondern bei der Tempera-
tur, wo das Material tatsächlich bearbeitet wird.
Ganz andere und sehr vielfältige Anwendungen hat

die Methode schließlich in der Chemie; dort kann man
dann tatsächlich schauen, wie chemische Reaktionen
stattfinden, ob eine Oberfläche als Katalysator für eine
Reaktion taugt und alles, was Chemikerinnen noch so
tun. Auch in der Medizin ist das etwa beim Wirkstoff-
design wichtig. Ihr seht also, dass man mit der DFT-
Methode eine ganze Menge machen kann. �
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Die Evolution des Gehirns

Details zu modernsten Entwicklungen erläutert

Geschichtliche Einstiege und zusammenhängendes Wirken dargestellt

Rolf Kickuth: Bio-inspired Computing. 380 Seiten,
durchgehend farbige Abbildungen, Softcover, August
2020 Rubikon Verlag Gaiberg bei Heidelberg, ISBN
978-3-9810449-6-6, 49,00 Euro.
Die langjährigen Leser der CLB kennen eine große

Zahl der Themen, die ich in diesem Buch anspreche.
Meine Motivation dafür, dieses Buch zu gestalten, liegt
in zwei Gründen: Einmal sind die Themen von ent-
scheidender Bedeutung für unsere Zukunft, auch für
das gesellschaftliche Leben miteinander, für den politi-
schen – und auch militärischen Wettbewerb unterein-
ander. Daher habe ich sie ja auch schon immer wieder
aufgegriffen.
Zum anderen gibt es einen Aspekt, der gerade auch

durch die Form eines Buches zum Tragen kommt: Die
Artikel über das Gehirn, über künstliche neuronale
Netze, neuromorphe Architekturen, Photonik, Quan-
tencomputer etc. die ich im laufe der Zeit verfasst
habe, haben jeder für sich eine treibende innovative
Kraft großer Bedeutung – aber sie sind nicht isoliert zu
sehen. Die einzelnen Felder beeinflussen sich gegen-
seitig, und zwar mit einem positiven Verstärkungsef-
fekt. Erkenntnisse aus dem einen Gebiet lassen sich in
dem anderen gewinnbringend einsetzen.
Und worauf derzeit ein besonderer Augenmerk drauf

gelegt werden sollte: Meiner Einschätzung nach steht
mit neuen Technologien nicht ein linearer Anstieg der
Leistungsfähigkeit von Computern an, sondern wieder-
um ein wie auch immer gearteter stärkerer. Dieser
kann ziemlich unvermittelt einsetzen, da einige Ent-
wicklungen wie die von Quantencomputern oder pho-
tonischen Computern gerade dabei sind, Schwellen zu
überschreiten, die lange einen Fortschritt schwer ge-
macht haben. Wenn sie aber erst überschritten sind,
geht es rapide aufwärts.
Das Buch geht aber auch detailliert in die einzelnen-

Gebiete ein, zeigt zunächst als leichten Einstieg deren
geschichtliche Entwicklung auf, um dann anhand der
Verzweigungen des Wissensgebietes die weiteren
Möglichkeiten offenzulegen – und auch die Schwierig-
keiten, die damit verbunden sind. Um das alles in sei-
ner machtvollen Entwicklung zu verdeutlichen, sind
nicht nur die technischen Fortschritte beschrieben,
sondern das Buch zeigt auch auf, wie Entwicklung an
sich erfolgt, welche Mechanismen der Evolution zu-
grunde liegen, auch, dass technische Evolution im
Grunde ein Fortschreiten der natürlichen Evolution ist.
So wird auch offensichtlich, dass der Fortschritt bei

künstlicher Intelligenz zumindest zur Zeit sehr auf die
natürliche Intelligenz aufbaut; im Klartext: Diejenigen
Nationen und Gruppen, die solche Technologien am
effizientesten entwickeln können, werden den interna-
tionalen Wettbewerb gewAbbildung. Und das sind
nicht mehr unbedingt die USA... China will bis 2030
die Führung im Bereich der künstlichen Intelligenz

übernommen haben, und das be-
deutet: Die Führung in der Welt
beanspruchen. Anders als die USA
bereitet sich das Riesenreich konse-
quent darauf vor. Es gibt kaum reli-
giös Verbohrte, unbewegliche,
uninteressierte, oft nur Fastfood-
und Party-orientierte große Bevölke-
rungsgruppen, sondern viele ziel-
strebig Wissbegierige – sei es aus
eigenem Antrieb oder von oben dik-
tiert. Wie sehr das gerade auch die
USA betrifft zeigen bemerkenswer-
te Zahlen: 2017 waren über 64 Pro-
zent der Doktoranden und fast 70
Prozent der Masterstudenten in In-
formatik-Programmen von US-Uni-
versitäten Ausländer, hauptsächlich
aus Indien und China. China kon-
zentriert sich auch stark auf die Aus-
bildung in den MINT-Fächern. Welch Wunder, dass die
2019er Pisa-Studie ergab: Mit seinen Metropolen Pe-
king und Shanghai sowie den Provinzen Zhejiang und
Jiangsu hat China überall die Spitzenplätze belegt, so-
wohl beim Lesen als auch in Mathematik und Natur-
wissenschaften.
Das Buch hat nicht den Anspruch, Ausbildungsdefizi-

te anzugehen. Aber es will aufzeigen, welches Spek-
trum an Anforderungen offensteht, um den
internationalen Konkurrenzkampf weiter erfolgreich
zu bestreiten, und wie sehr man sich um ein fachüber-
greifendes Wissen bemühen muss.
Das Buch schlägt in 21 Kapiteln einen Bogen über

die Geschichte der Computertechnik hin zu Gehirnfor-
schung, künstlichen neuronalen Netzen, neuromor-
phen Computern, neuen Techniken wie Memristoren,
Quantencomputern oder photonischen Rechnern und
Möglichkeiten der Spintronik bis hin zum Rechnen mit
DNA und Minihirnen im Bioreaktor. Zudem beleuchtet
es in weiteren Kapiteln die Mechanismen von Entwick-
lung und Evolution selbst, klärt auf, was überhaupt In-
formation ist, und wagt einen Blick in die zukünftige
Entwicklung.
Das Buch ist für all jene gedacht, die ein tiefergehen-

des Verständnis für die herausragenden Entwicklungen
in Wissenschaft und Technik von informations-
verarbeitenden Systemen bekommen wollen, ein Ver-
ständnis, das über den verkürzenden, pauscha-
lisierenden, Schlagzeilen-orientierten Alltagsjour-
nalismus heutiger Zeit hinausgeht und Zusammen-
hänge vermittelt. Es setzt keine Kenntnisse voraus, die
über ein – engagiertes :-) – Abitur hinausgehen, aller-
dings die Bereitschaft, sich mit den Details verschiede-
ner Wissenschaften und Techniken auseinander-
zusetzen. Rolf Kickuth


