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Modellierung und Simulation zur Gefügeoptimierung 
funktionaler Nanosysteme 
PROF. DR. HEIKE EMMERICH 

MATERIAL- UND PROZESSSIMULATION, UNIVERSITÄT BAYREUTH 
Viele der funktionalen Eigenschaften von Soft Matter Systemen werden durch maßgeblich durch 
ihre nanoskalige Struktur festgelegt, die sich oft in mehreren Prozessschritten in einem komple-
xen Wechselspiel zwischen Transportprozessen und Grenzflächenkinetik entwickelt. Dabei ist es 
gerade diese Kopplung von Transportprozessen und inneren Grenzflächenstrukturen sowie de-
ren Kinetik, die für die Ausbildung resultierender thermischer, mechanischer oder auch opto-
elektrischer Eigenschaften eine zentrale Rolle spielt. Zur Simulation von Problemen dieser Art 
hat sich in den Materialwissenschaften in den letzten Jahren zunehmend der sogenannte Pha-
senfeldansatz etabliert, für dessen Weiterentwicklung mein Lehrstuhl seit vielen Jahren interna-
tional anerkannt ist [1, 2, 3]. Dieser Vortrag zeigt exemplarisch Weiterentwicklungen auf, die uns 
in den letzten Jahren insbesondere entlang der Freiburger Themenschwerpunkte ’Materialien für 
die Energiespeicherung und -konversion’ sowie ’Angewandte Polymerwissenschaften’ möglich 
waren. 
Dabei geht es mir einerseits darum, die Verknüpfung der Simulationsmethodik mit anderen Si-
mulationsmethodiken sowie relevanten Experimenten für ein sukzessives weiteren Voranschrei-
ten in der Modellentwicklung aufzuzeigen, andererseits exemplarisch einen Eindruck von der 
Qualität und Tragweite darauf basierender Simulationsergebnisse zur Optimierung funktionaler 
nanoskopischen Gefügestrukturen zu vermitteln. 
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