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Carbon-Neutral Circles
Computational Engineering
Integrated Energy Systems
Scalable Clean Water Cycles

Thermo-Fluids and Interfacial Phenomena
» Artificial Intelligence kil

» Cognitive Science SHINEELLIGENCE

» Complex Interconnected Systems

» Cybersecurity and Privacy

M+M
"MATERIALS ., » Materials for Circularity
» Networks for Industry 4.0
» Nuclear Science

» Synthetic Biology
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Austausch & Ubersetzung von Wissen, Methoden
und Technologien, um Transformation zu gestalten
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Vizeprasident fur Forschung
Technische Universitat Darmstadt

vp-forschung@tu-darmstadt.de
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INSTITUT FUR MATERIALWISSENSCHAFT

ECKDATEN

1 8 Fachgebiete (inkl. 3 gemeinsam koordinierter
Berufungen mit GSI und KIT und 1
Kooperationsprofessur)

5 8 Beschaftigte
2 0 0 Promovierende und PostDocs

5 0 0 Studierende

27.11.2023 Fachbereich 11 - Material- und Geowissenschaften | Industrietag | Wolfgang Donner 2
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ENERGIE - SUBSTITUTION - ZIRKULARITAT
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Advanced Materials for Innovation and Sustainability

27.11.2023 Fachbereich 11 - Material- und Geowissenschaften | Industrietag | Wolfgang Donner 4
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KOMPETENZZENTRUM
MATERIALCHARAKTERISIERUNG

DIENSTLEISTUNGSANGEBOT
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Beteiligte sind die Fachgebiete der Materialwissenschaft,

Zusammenarbeit mit der Materialpriifungsanstalt (MPA) Dr. Joachim Brotz

Zur Zeit mehr als 600 Kunden aus der Industrie und E
Forschungsinstituten Kontakt

joachim.broetz@tu-...

“UMFASSENDE +49 6151 16-21030
MATERIALCHARAKTERISIERUNG
AUS EINER HAND*“



mailto:joachim.broetz@tu-darmstadt.de
tel:+49615116-21030
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Geschaftsfuhrer Materials Valley e.V.



materials

Profilierung der Region RheinMain als High Tech-Standort fur
Materialforschung und Werkstofftechnologie

* Materials Valley e.V. in 2002 gegriindet

* Mitglieder
Industrieunternehmen, Hochschulen, Forschungsinstitute, Instutionen der Lander zur Forderung
von Technologie und Wirtschaft

e Ziele
o Ausbau von Wissensnetzen zu einem Forschungsverbundnetz
o Gestaltung von attraktiven wissenschaftlichen und sozialen Bedingungen im Materials Valley fir hoch-
qualifizierte Arbeitskrafte und Studenten
o Kommunikationsplattform flir Wirschaft und Wissenschaft
o Organisation von Vortragsreihen



materials valley

Materials Valley und Technologieland Hessen haben folgende Reihen
veranstaltet

Materials to RePowerEU

Innovationen flur die Wasserstoffwirtschaft

Materials for the
European Green Deal




materials valley

Links

www.materials-valley.de

https://www.technologieland-hessen.de/materials-for-the-Egd

https://redaktion.hessen-
agentur.de/publication/2022/3782 EuropeanGreenDeal Web.pdf

https://www.technologieland-hessen.de/RePowerEU

redaktion.hessen-
agentur.de/publication/2023/4099 MaterialstoRePowerEU.pdf

= Nachste Veranstaltungsreihe in 2024 tber “Critical Raw Materials”



https://www.technologieland-hessen.de/materials-for-the-Egd
https://www.technologieland-hessen.de/materials-for-the-Egd
https://redaktion.hessen-agentur.de/publication/2022/3782_EuropeanGreenDeal_Web.pdf
https://redaktion.hessen-agentur.de/publication/2022/3782_EuropeanGreenDeal_Web.pdf
https://www.technologieland-hessen.de/RePowerEU
https://redaktion.hessen-agentur.de/publication/2023/4099_MaterialstoRePowerEU.pdf
https://redaktion.hessen-agentur.de/publication/2023/4099_MaterialstoRePowerEU.pdf
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HeranS Precious Metals

THE HERAEUS GROUP — A FAMILY-OWNED TECHNOLOGY COMPANY

Total Revenue in 2022

"
| —
29.1bn. € =
;
(30.6 bn. US$) —® Germany
USS$ calculated with 2022 average exchange (1) Rest of :
rate (1€ = 1.0530 US$) 11 /o Europe Asia

America 320/0 21 % 350/0

c 0

£ 100 sttes 320/0 16% 27%

g in 40 : 25 /0

= countries

market-oriented distribution § Reven ue : .

- 2 O Operating E—O %glzireféoﬁ'snmetals Africa/ Australia
Companies e 2%

1)
@ - @ ®. . WJP 2E()2mregllo?yees 1 /°

. 000
54% < £17,200 &5 TOP 10 t
R & D Expenditures & employees worldwide family-owned companies
based on revenues excl. Precious Metals < incl. staff leasing in Germany

Corporate Presentation 2023 — GROUP INTRODUCTION 2



HeranS Precious Metals

A DIVERSE PRODUCT PORTFOLIO MEETS CUSTOMER NEEDS

Bone cement Implants and catheters Fused silica Silver pastes
with antibiotics to prevent for minimally invasive treatments for the semiconductor and for higher efficiencies of
infection risks during fixation and neurostimulation telecommunications industry solar cells

of joint replacements

Metal-ceramic substrates Precious metals Sensors Special light sources

for power electronics trading, recycling, industrial for measurements in molten from ultraviolet to infrared for a
processing metals wide range of applications

Corporate Presentation 2023 — GROUP INTRODUCTION 3



HeranS Precious Metals

Total aznonzuzal Iprlg)mlluctlon Recycling-share
. globa 2022 global
Primary and secondary sources

HERAEUS REFINES ALL 8 PRECIOUS METALS

Precious Metals

TRADING Pk s
Awu 4.800 t 30 %
a7
‘ A 32.200 t 25 %
Precious Metals 16?%\
m PRODUCTS 7
Precious = 30 %
Metals B
Precious Metals Pd 280 t 40 o/o
RECYCLING [:yc|e |
h 32t 45 %
Precious Metals 0768
KEYMARKETS -

Source: Metals Focus | Heraeus 4

Heraeus Precious Metals Total figures worldwide, all recycling and refining companies



MATERIAL-

TECHNISCHE
UNIVERSITAT
DARMSTADT

ISSENSCHAFT

TU DARMSTADT -
OBERFLACHENFORSCHUNG

Standnummer 04



%675 TECHNISCHE
UNIVERSITAT

Das Fachgebiet Oberflachenforschung

DARMSTADT
Industrietag Materialwissenschaft 2023
Prof. Dr. rer. nat. Jan Philipp Hofmann %girface
clence

Kontaktdetails:

Prof. Dr. Jan Philipp Hofmann

Fachgebiet Oberflachenforschung (Surface Science Lab)
FB Material- und Geowissenschaften

TU Darmstadt

Gebaude L1]|08, Raum 227

Otto-Berndt-Stral’e 3

64287 Darmstadt

E-mail: hofmann@surface.tu-darmstadt.de SCAN M E

tel.: +49-6151-16-20769 @SurfSciLab_DA

www.mawi.tu-darmstadt.de/of



mailto:hofmann@surface.tu-darmstadt.de
http://www.mawi.tu-darmstadt.de/of

TECHNISCHE

Das Fachgebiet Oberflachenforschung

UNIVERSITAT
DARMSTADT
Zurzeit:
1 Prof.
2 Postdocs

12 Doktorand:innen
1 Technikerin

1 Ingenieur

1 Sekretarin

13. November 2023 | Department of Materials and Earth Sciences | Surface Science Lab | Jan Philipp Hofmann | 2

%gorface
cience



o R Die Mission des Fachgebiets
- N . :"'{}31 —*7| Oberflachenforschung ist es,

das Grundlagenverstandnis der
| chemischen und physikalischen
| Prozesse, der Energetik und der
g, | Dynamik von Oberflachen und
\. | Grenzflachen in Materialien und
Bauelementen fur die Wandlung
und Speicherung erneuerbarer
Energien zu vergrofiern und
anzuwenden.
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13. November 2023 | Department of Materials and Earth Sciences | Surface Science Lab | Jan Philipp Hofmann | 3 %urface
cience




urface
Der (%)E‘i ence Ansatz

Photoemission

UPS/XPS/HAXPES “
resPES

Operando
Charakterisierung

NAP-XPS; XAS

Grenzflachen-

Energetik

Model-
systeme

und (Photo) Solare

Elektrokatalyse & [l Energiewandlung:
Solar Fuels Photovoltaik Struktur

Infrarot, HREELS, LEED/SXRD/GISAXS/CDI &
(Raman), PES AFM/STM

Energie-
speicherung

reale’ Chemische Information

Proben

unter
Modell-

und

Dynamik

von Volumen-,

Grenzflachen- und Stru ktur

Oberflachenphanomenen

Real- Grenzflachen-

bedingungen

13. November 2023 | Department of Materials and Earth Sciences | Surface Science Lab | Jan Philipp Hofmann | 4 %urface
cience
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Unsere DAISYs

» a.k.a. Darmstadter Integrierte Systeme

» |[ntegration von Dunnschichtherstellung und Charakterisierung in
einem Vakuumsystem

= DAISY-FUN: DAISY fur fundamentale Untersuchungen in der
Oberflachenphysik/-chemie mit Fokus Elektrokatalyse

= DAISY-BAT: DAISY fur Batterieforschung (Li/Na lonenbatterien)
= DAISY-SOL.: DAISY fur Solarzellenforschung

» SOLIAS: Solid-Liquid Interface Analysis System am BESSY ||
Synchrotron in Berlin

13. November 2023 | Department of Materials and Earth Sciences | Surface Science Lab | Jan Philipp Hofmann | 5
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Adsoprtion-  XPS-Chamber O Top View Windows
Chambelr [ J == Valves
. ALD-
Glass é)hrag;rggr Loas Chamber
Cross O Loc
. ‘UFO’ O
Chamber O Buffer-
Chamber
O
Load MBE- Load Lock
HREELS- Lock SAISY Chamber (2" Option)
Chamber Move

13. November 2023 | Department of Materials and Earth Sciences | Surface Science Lab | Jan Philipp Hofmann | 6 %urface
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13. November 2023 | Department of Materials and Earth Sciences | Surface Science Lab | Jan Philipp Hofmann | 7
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DAISY-SOL

Hier konnen komplette Solarzellen
Im Vakuum hergestellt und jeder
Einzelschritt charakterisert
werden!

I
.. O
Ruckkontakt ~ 100 nm _ U_'}
P = 2
= it
> O
CdTe — 2.5 um B
e o
2 g
c -
CdS - 80 nm — Q
- >
TCO — 240 nm | E
Glassubstrat 210 a2
Binding energy / eV

13. November 2023 | Department of Materials and Earth Sciences | Surface Science Lab | Jan Philipp Hofmann | 8
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Vielen Dank fur lhre Aufmerksamkeit!
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13. November 2023 | Department of Materials and Earth Sciences | Surface Science Lab | Jan Philipp Hofmann | 9 %
cience
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Additive Manufacturing Center - AMC 19 TccHniscHE
Technologie- und Wissenstransferzentrum "

DARMSTADT

ADDITIVE

Darmstadt | 04.10.2023 MANUFACTURING
CENTER

Investition in lhre Zukunft

Kofinanzierung durch die
Europaische Union aus dem
Europaischen Fond fir regionale Entwicklung

Hessisches

Ministerium fiir
Wirtschaft, Energie, |
Verkehr und
Landesentwicklung

04.10.2023 | Additive Manufacturing Center — AMC | Folie Nr.: 1




AMC als Co-Working Space zwischen Industrie und

Wissenschaft (ab Januar 2023)

77 TECHNISCHE
7/~\ UNIVERSITAT
97> DARMSTADT

Das AMC als offentliches Technikum bietet:

» Arbeitsraume fur interdisziplinare Zusammenarbeit

» Projektarbeitsraume fiir kooperativen Technologie-Transfer

» Abbildung der kompletten Prozesskette ,vom Rohstoff bis zum Recycling”

Hierfiir stehen bereit:
Technikum

* 80 m? Pulverherstellung
e 180 m? AM-Labor

* 120 m? Fabrikhalle

* 180 m? Analytik

Biiro und Co-Working-Spaces

e CAD-Lab fur die digitale Prozesskette

* Schulungs- und Seminarraume

e Agile Projektbiiros

* MakerLab zur Uberfiihrung digitaler

Daten in physische Demonstratoren

PV mi

TU DARMSTADT

o V[ ek

-

Datenverarbeitung
in der
Konstruktion

JiK

FUNKTIONALE j
MATERIALIEN

Viechamics ane |sqn
¥ Statk und Kanstrukdior 0 Cyber-Physical Simulation
TU Darmstadt

04.10.2023 | Additive Manufacturing Center — AMC | Folie Nr.: 2



Neubau des Additive Manufacturing Center ADDITIVE TECHNISCHE
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i R * Technikumsebene zur Abbildung der kompletten Prozesskette
|  Gemeinsame
~ Foyer

S §em|nar
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~ = Nach- |
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|
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e Seminarraum zur Veranstaltung von Schulungen und Workshops

04.10.2023 | Additive Manufacturing Center — AMC | Folie Nr.: 3



Schulungskatalog
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MATERIALS

PROCESS Chain

Design > Processing >

Post-
Processing

SAFETY

CONSULTING

Werkstoffe in AM

Einfiihrung in die AM-

Einfiihrung in LPBF Prozess-

Einfiihrung in Zertifizierung

Arbeitssicherheit in AM/

Einfiihrung in Zertifizierung

Gestaltung und Materialqualifizierung und Normen in AM Umgang mit Pulver und Normen in AM
(o, & ® & - &8 & ® & ) a & ®
4 v A v v v
= o M = 4ab = ab & B &= o M| & W
Datenverarbeitung in der Einfiihrung in DED Prozess- Nachbearbeitung additiv Individuelles Consulting
Additiven Fertigung und Materialqual‘iﬂzierung hergestellter B:u:teile
&
S & S &~ S &~
> d4ib — 4Ab — 4b
Methodische AM Quantifizierung von AM
Produktentwicklung Werkstoffeigenschaften
: @ a @
o). A o v
= 4ab = 4b
3D-Bioprinting Integration zellularer Digitaler Prozesszwilling in Bestimmung von statischen
LPBF-Strukturen der additiven Fertigung Agl Festigksi‘ten
v
— Aab
Topologie-Optimierung in Strukturmechanische AM
der additiven Fertigung Eigenschaften
G'?U/V ®
D£4G M Management
D
Datengetriebene LPBF E/V ﬂ
Prozessadaption ' . . .
“ Operativ - Engineering
Sl Operativ - Technology
p =

.One-Stop-Shop”
fur Schulungen
entlang der
kompletten
Prozesskette

Individuelle Pakete
zusammenstellbar

Kombination mit
,Hands-On"-
Workshops im
Technikum

04.10.2023 | Additive Manufacturing Center — AMC | Folie Nr.: 4



ADDITIVE
MANUFACTURING
CENTER
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www.tu-darmstadt.de\amc

 Expertise in the fields of
Additive Manufacturing and
digital transformation

* Industry meets Science

» Wide range of workshops,
trainings and education

* Focussing on SME

* 600 gm Lab for AM, powder production, analytics and post processing

- Digital Lab and maker lab allow practical experience

« Seminar rooms and co-working spaces

04.10.2023 | Additive Manufacturing Center — AMC | Folie Nr.: 5
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FUNKTIONALE
MATERIALIEN
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FUNCTIONAL MATERIALS

Prof. Oliver Gutfleisch

\

MAX-PLANCK-INSTITUT

FUR EISENFORSCHUNG GmbH

~ Fraunhofer A" MAGNOTHERM®
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FM - RESEARCH TOPICS
UNIVERSITAT
DARMSTADT
. . . . Criticality of
Magnetic cooling Magnetic nanoparticles for Advanced . .
. . . . . technology Circular High
Hydrogen liquefaction biomedicine measurement
metals economy throughput
systems
Hard Magnetic Mlearning

magnets imaging Digital twins

Atomistic
entropy Mmagnets characterisation ‘ '
alloys ‘
¥ Spin-off
MAGCNOTHERM®
Spin polarized Additive Magnetic
electrochemistry manufacturing soft robotics
Advanced
processing FUNKTIONALE

MATERIALIEN



FUNKTIONALE
MATERIALIEN
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UNIVERSITAT
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Prof. Oliver Gutfleisch

“The energy transformation is a
material transformation.”

& 06151 16 22140

B = oliver.gutfleisch@tu-darmstadt.de

‘T

@ http://www.mawi.tu-darmstadt.de/fm

https://scholar.google.de/citations?user=IMtVJ68AAAAJ&hI=de - T

ResearcherlD: C-7241-2011 — m*



https://publons.com/researcher/2800436/oliver-gutfleisch/
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Evonik macht das Leben
besser,
Tag fur Tag.

17.11.2023 | Dr. Regina Fuchs-Winkler & Dr.
Stephan Fengler

@ evonik

ding Beyond Chemistry




Kein Produkt ist so perfekt,
dass man es nicht noch besser machen konnte.

AUTOREIFEN HANDTUCHER MATRATZEN ERNAHRUNG TABLETTEN

2 | 17.11.2024 | Industrietag Vorstellung EVONIK @ EVU n I K

Leading Beyond Chemistry




Dazu gehen
wir uber die

hinaus.

3 | 17.11.2024 | Industrietag Vorstellung EVONIK




So werden
Batterien zu High-
Performern, ...

4 | 17.11.2024 | Industrietag Vorstellung EVONIK EVU n I K

Leading Beyond Chemistry




... 3D-Druck
nachhaltiger, ...

5 | 17.11.2024 | Industrietag Vorstellung EVONIK @ EVU n I K
Leading Beyond Chemistry



... Lipide zu
Schutzschilden,...

| 17.11.2024 | Industrietag Vorstellung EVONIK @ EVU n I K
Leading Beyond Chemistry



...und unsere
Materialien zu CO,
Fangern.

7 | 17.11.2024 | Industrietag Vorstellung EVONIK @ EVU n I K

Leading Beyond Chemistry




Der Vorteil eines globalen Unternehmens - lokale Nahe (am Beispiel der

Business Line Silica)

@® Hamina
Taavetti
@® Antwerp
@ Bonn
© @® Hanau
@ Leverkusen Q
@ Charleston @ Oostende oo
@ Chester ©® @ Rheinfelden
@® Etowah @ Roussillon
® © ® Havrede Grace @ ©® ® Wesseling
® Mobile @ Zubillaga - Lantaron
@ Piscataway Rl =i ) @ Jhagadia
@® Richmond ® Mumbai
® Waterford

® ® Americana

@ Nanping

© @ Shanghai

® ® Qingdao ® Seotl
o Zhenjiang

b e ..

® © @ Yokkaichi

@ ® Taoyuan

@ Map Ta Phut
o Bangkok

Applied Technology
Innovation/R&D
Production, Fumed

Production, Precipitated

Production, Sodium Silicate EVD n I K

Leading Beyond Chemistry



LEADING BEYOND CHEMISTRY
TO IMPROVE LIFE, TODAY AND TOMORROW




€ evonix



Evonik makes life better
day in, day out.

17.11.2023 | Dr. Regina Fuchs-Winkler & Dr.
Stephan Fengler

@ evonik

ding Beyond Chemistry




No product is so perfect
that you can’t improve it.

TIRES TOWELS MATTRESSES NUTRITION TABLETS

2 ] 17.11.2024 | Industry Day EVONIK @ EVU”IK

Leading Beyond Chemistry




To make that happen,
we go beyond

3 | 17.11.2024 | Industry Day EVONIK @ EVU”IK

Leading Beyond Chemistry




That’s how
batteries become
high performers, ...

4 ] 17.11.2024 | Industry Day EVONIK EVUI"IIK

Leading Beyond Chemistry




... 3D printing turns
more sustainable,

@ evonix




... lipids become
protective shields,

| 17.11.2024 | Industry Day EVONIK @ EVUnIK
Leading Beyond Chemistry



...anhd our
materials used to
capture CO.,.

7 | 17.11.2024 | Industry Day EVONIK @ EVU”IK

Leading Beyond Chemistry




The advantage of a global enterprise — local proximity (e.g. Business Line

Silica)

Charleston
Chester
Etowah

Havre de Grace
Mobile
Piscataway
Richmond

Waterford

@ Hamina

Taavetti

Antwerp

Bonn

Hanau

Leverkusen Q
Oostende

Rheinfelden

Roussillon

@ Adapazari

Wesseling

Zubillaga - Lantaron

® ® Americana

@ Nanping
© @ Shanghai
® ® Qingdao

o Zhenjiang

® Seoul

U on

® © @ Yokkaichi

@ ® Taoyuan

@ Map Ta Phut

® Bangkok

Applied Technology
Innovation/R&D
Production, Fumed
Production, Precipitated
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Physical Metallurgy: Research questions
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Nanostructured alloys via High Pressure Torsion
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diagram: SmCo5-X composites Cu-X solid solutions
Staab et al., Acta Mater (2023), Staab Mat Mater Trans (2023) Keil et al., Acta Mater (2022), Keil et al Scripta Mat (2021)
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In-situ and small-scale mechanical testing
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Etch - Pit

GND Map (1/m?)

Deformation microstructures: Electron microscopy

ECCI EBSD

[010]

Sos et al., Mater Des 227 (2023), 111796

Microstructural evolution during and
manipulation via additive manufacturing

Visualization and quantification of dislocations and
‘|- dislocation structures

" |.. Micromechanical in-situ testing via bending stage

SE+13

= High resolution EBSD: GNDs

10.11.2023 Materials Science | Physical Metallurgy | Prof. Dr.-Ing. Karsten Durst

Javaid et al., Acta Mater 139 (2017), 1

in-situ

Shear band formation
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Physical Metallurgy
Interested -> meet us @ stand 08
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Prof. Dr.-Ing. Karsten Durst Dr.-Ing. Enrico Bruder

Dr.-Ing. Sebastian Bruns
Group leader
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VACUUMSCHMELZE

VA‘® lhr Partner fiir hochentwickelte
magnetische Losungen

170+ 500+
Legierungen Patente
oA, oy o)
o “ ‘ , 5 Standorte
Mitarbeiter _:}.
*’4' <
500+ i 2.000+
Aktive Kunden

Kundenspezifische Losungen



Der Magnetismus ist unsere Heimat VAN

VACUUMSCHMELZE

Wir sind einer der fuhrenden Hersteller von magnetischen Legierungen und daraus veredelten
Produktlosungen.

Durch das Schmelzen im Vakuum stellen wir Legierungen hochster Reinheit auf Basis von Fe, Co und Ni her.
 Die VAC ist Europas fuhrender Hersteller von Permanentmagneten aus seltenen Erden.

Rapid Solidification

- Kern- . L (P

L o

M Stanzen,
Cobalt Biegen, Gliihen — Endprodukt
Paketieren

Permanent Magnets

L Schleifen, - ] -
m Beschichten Magnetisieren %
ADVANCED MAGNETIC SOLUTIONS -2.-




Leistungsstarke Produktlosungen fur vielfaltige Anwendungen

Kristallines Kristalline Stromsensoren Nanokristallines Kerne und Dauermagnete und
Material Stanzteile Material Bauelemente Systeme

VAN

VACUUMSCHMELZE

o Band aus Nickeleisen Blechpakete aus (Differenz-) Nanokristallines Stromwandler Magnetsysteme
= Kobalteisen Stromsensoren Band
8

Magnetische Sensorik Elektrische Elektrische Sicherheit Drahtloses Laden Elektrische Positionssensoren
und Abschirmung Hochleistungsmotoren Installationssicherheit

aaaaaaaaaaa

Anwendung

Automotive Motorsport eMobility- Smartphones Elektrische Installation Automotive
Luftfahrt Luftfahrt Ladeinfrastruktur Tablet PC's Industrie
Industrie Industrie Erneuerbare Energien Forschung

Forschung Industrie

ADVANCED MAGNETIC SOLUTIONS -3-




Bereich Forschung und Entwicklung

VAN

VACUUMSCHMELZE

180+ Aktuelle Themen und Fragestellungen:
R&D Mitarbeiter Umfangreiche
Charakterisierungs- * Machine Learning unterstiitzte
methoden Materialographie

 Textureinstellung an kristallinen Werkstoffen

Vielfaltige « Additive Fertigung von weichmagnetischen
Forschungskooperationen Werkstoffen

CE Wy wle B0 epe 1 M

voe

ADVANCED MAGNETIC SOLUTIONS



VA\

VACUUMSCHMELZE

lhr Partner fur hochentwickelte
magnetische Losungen

ADVANCED MAGNETIC SOLUTIONS
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SUSTAINABLE MATERIALS
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Thermoelectric materials ’

Waste to Product

CO, utilization

Oxygen transport membrane
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Approach of integrating early-stage LCA into chemical

vy process development
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ﬂ Comparative LCA and critical Development and functional
process evaluation characterisation of alternative ’@'
H ' i process &
2 Wasserstoff N__~
- = Klntegrated LCA
Leitprojekte
Grﬂn Grﬂﬁ Gfﬂbﬂf Functional Environmental [ Synergy }
v' Microwave-assisted plasma conversion process of — Because of entropy recycling is not for free!
CO, & H, to form CH,OH — Recycling requires energy and/or chemical input

v" Oxygen transport membrane (OTM) needed for p(O,) control v Environmental impacts need scientific analysis -



THERMOELECTRIC
CONVERSION

Or using entropy

7, TECHNISCHE
2@/~) UNIVERSITAT
’» P2 DARMSTADT

Seebeck effect
direct conversion > Electricity

Heat Peltier effect

Thermoelectric generator




SAVE THE DATE
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\

~ Fraunhofer
IWKS I

Fraunhofer Research Institution for Materials PRESS & MEDIA CAREER DEUTSCH
Recycling and Resource Strategies IWKS

ABOUT US v COMPETENCIES PROJECTS EVENTS PUBLICATIONS

ICRC

SAVE THE DATE » International Conference

on Resource Chemistry

11. to 13. March 2024

>

© Fraunhofer IWKS
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Leistungszentrum
,Green Materials for Hydrogen
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Das Leistungszentrum
GreenMat4H,

Leistungszentrum GreenMat4H, auf einen Blick

Wir erforschen und entwickeln ,,griine” Werkstoffe und Technologien zur
sicheren Herstellung, Speicherung, Transport und Nutzung von
Wasserstoff und fir die Umstellung bestehender Strukturen auf
Wasserstoffanwendungen

Ziele:

Eine nachhaltige und zuverlassige Wasserstoff-Kreislaufwirtschaft in
Hessen realisieren und damit einen wichtigen Beitrag zum Klimaschutz
leisten; Starkung von Hessen als Hochtechnologieland;

Unser Anspruch:

Zentrale Anlaufstelle flr die Wasserstoff-Wirtschaft im Rhein-Main-Gebiet
sowie daruber hinaus; Materialkreislaufe der H,-Wirtschaft nachhaltig
schlieRen

Seite 2 14.11.2023 © Fraunhofer | Leistungszentrum-Wasserstoff Hessen

( Green

’ Leistungszentrum

Hanau~ *

:—‘j = .Darmstad't“' '
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~ Fraunhofer



Beteiligte Institute
GreenMat4H,

Fraunhofer IWKS (Hanau)

Nachhaltige Materialien | Plasmalyse | Kreislaufkonzepte |
Recyclingtechnologien | systemische Betrachtung der
okonomischen und 6kologischen Auswirkungen

Fraunhofer LBF (Darmstadt)

Bewertung der Sicherheit und Zuverldssigkeit von H,-
Systemen | Optimierung und Lebensdauerbewertung
von Werkstoffen und Komponenten | Entwicklung von
acoustic emission basierter Sensorik als
Monitoringsystem fiir Wasserstofftanks | FMEA

Seite 3

14.11.2023 © Fraunhofer | Leistungszentrum-Wasserstoff Hessen
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Kooperationsmoglichkeiten

GreenMat4H,

= Zugang zu einem breiten Spektrum an maRgeschneiderten = Nutzung von Open Labs / Testlabs zur Validierung und
Losungen im Rahmen von Auftragsforschungsprojekten Verifizierung von Technologieentwicklungen

= Gemeinsame oOffentlich geforderte Projekte; Unterstitzung bei = Personalaustausch und Realisierung gemeinsamer
der Zusammenstellung des Konsortiums und der Beschéaftigungsmodelle von Fachexperten = Job-Sharing-
Antragsstellung Modelle fur erhéhte Effizienz und Synergiebildung

= Zugang zu Know-how aus Hochschulen und der Fraunhofer- = Lern- und Weiterbildungsangebote

Welt zur schnellen Markteinfiihrung von
Forschungsergebnissen

= Gezielte IP-Strategie und Unterstitzung bei Patentierung und
Lizensierung

\

Seite 4 14.11.2023 © Fraunhofer | Leistungszentrum-Wasserstoff Hessen % F rau n hofer



Themenschwerpunkte

GreenMat4H, '
— ‘..-' Betriebsfestigkeit von

Komponenten der
Wasserstoffwirtschaft

Materialentwicklung

Kunststofe & E-Mobilitst
Plasmalyse
Elektroden und Membranen Sensorgestilitzte
Nachhaltige Materialien fiir ~ H, Erzeugung H, Transport/ Strukturiiberwachung

SOFC/SOEC

H, Nutzung gasformigem Medium

C’ Green Speicherung i " ;
Mat 4 At
, Leistungszentrum - ~{QuelleHexagon)
1 = | Ermidungsprifung in

Kreislaufwirtschaftskonzepte:
Brennstoffzellen, Elektrolyseure, H,-Tanks

= Fraunhofer

Seite 5 14.11.2023 © Fraunhofer | Leistungszentrum-Wasserstoff Hessen



Themenschwerpunkte
GreenMat4H,

H, Erzeugung

¥

H, Transport/
Speicherung
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=
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), eenniscie Bastrahlungsanlagen fur die lonenstrahimodifizierung von F-\IR

UNIVERSITAT

PARMSTART — Materialien und Strahlungsharteprufungen

GSI Helmholtzzentrum fiir
Schwerionenforschung
Materialforschung

-7 —

y Messel
o — S| Helmholtzzentrum fiir
ot DARMSTADT-WIX bm%hwedonenhrschung.._

MUSEUM Jagdschloss
Kranichstein

o ]

FB Material- und Geowissenschaften
FG lonenstrahlmodifizierte
Materialien

1R N L 3 J‘.Sﬁﬁ
UV/VIS, IR, Raman,SIMS,SEM, XRD,...

Industrietag - M.E. Toimil-Molares



[rennscHE - Jonenspur-Nanotechnologie: von selektiven Filtern... F—\lR
PARMSTAPT bis zu hochempfindlichen Sensoren und Energiematerialien

~ Parallele Kanale

10 pm

Selektiv und hochempfindliche Sensoren

Au layer s@ & ‘af o
g} W ~ D0
pig e

+ Recognition Element ¢ °

. Yt A
At AU

polycarbonate, PET,
Kapton, SizNa, ...

Anwendungsbereiche: Batterien,
Katalyse, Brenstoffzellen, Sensorik, ...

Nanofluidic Device
Material Selectivity Geometry

Industrietag - M.E. Toimil-Molares



TECHNISCHE

rEeHnecHE Jonenspur-Nanotechnologie: von selektiven Filtern... FA'R
L PARMSTAPT  bis zu hochempfindlichen Sensoren und Energiematerialien
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Nanofluidic Device
Material Selectivity Geometry

e

polycarbonate, PET,
Kapton, SizNa, ...

Anwendungsbereiche: Batterien,
Katalyse, Brenstoffzellen, Sensorik, ...

Industrietag - M.E. Toimil-Molares
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Introducing Umicore umicore”

Unique Chemistry /.%Grgwi.ng ' S '

. = d fi
business Material science mlattgnal _ i upportive
model Metallurgy SOIatIons 5% m"‘_e"a's - megatrends

INTERNAL DRIVER EXTERNAL DRIVER

fecycling

Industry leader in sustainability

Introducing Umicore 2023



Accelerating megatrends umicore
drive all activities Coalt
Specialty Materials ™%
Battz?Ch;;%E?il;I|i Electro-Optic Materials ENERGY & SURFACE
> y TECHNOLOGIES
I:'Q Metal Deposition Solutions
<
=
=4
(@] Automotive Catalysts
51- Precious Metals
recious
E emit CATALYSIS
(a4 Fuel Cells
PI
2
% Precious Metals Refining
(@)
é Battery Recycling Jewelry & RECYCLING

Industrial Metals

Solutions

Precious Metals
Management
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Electronic Structure of Materials

Analysis of defect properties of oxides and their relation to functional properties

XPS with in-situ sample and thin film processing Electrical analysis in controlled atmosphere

Ion-source
UV-source

electron

analyse

o
‘%' / plasma

treatment

monochromated

X-ray source
magnetron

co-sputtering

magnetron

Analysis handler sputtering

@ Processing

Evaporation
CVvD

magnetron

sputtering magnetron

sputtering

= Electrical conductivity

ITO

Electrochemical » Defect equilibria
cell setup .

= surface chemistry

YSZ

Diffusion coefficients

= Surface potentials

ITO

$333333%

10.10.2023 Fachgebiet ESM
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Research on Electroceramic Oxides

. Sno
= Electrical conductors

o
: . o pucs Sn?+
= Doping and conductivity limits ] g:z
v [_10 [+
= Influence of grain boundaries I@ AR
_ STt -
= In,O; (previously also SnO,, ZnO) 10 448 446 444 490 488 486

binding energy (eV)

= Piezoelectric and dielectric perovskites

Temperatur in "C

» |nfluence of charges on (di-)electric and interface properties L0 %0 20 @ 0% @ 4
= BaTiO;, NaNbO,, Pb(Zr,Ti,Sn)O4, Pb(Mg,,5sNb,,3)O5, BiFeO,

= Mixed ionic electronic conductors

Leitfahigkeit in S/cm

» Charge compensation mechanisms and valence changes

-
o
| I N I A S I |

—— Ubersichtsmessung
Detailmessung

" (La,Sr)(Fe,Co,Mn)O;, e —
Reziproke Temperatur in 107 /K

10.10.2023 Fachgebiet ESM
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development
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Revolutionary A
development

Thinking materials development differently

Fachgebiet ESM
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/@%; TECHNOLOGIELAND

@ HESSEN

technologieland-hessen.de

WILLKOMMEN IM
TECHNOLOGIELAND HESSEN

Informieren. Beraten. Vernetzen.



https://www.technologieland-hessen.de/start
https://www.technologieland-hessen.de/start

HESSEN

/% TECHNOLOGIELAND
(] HESSEN

Publikationen Fachveranstaltungen Informationsplattform

= = e
’ Beyond
Elements

Beratung

Messebeteiligungen

¥ - 4 Mpd T
B0 7 z

DIGI—
Beratung

Bformnex:

Frankfurt am Main, 07.-10.11.2023

Industrietag TU Darmstadt | TU Lichtwiese | Technologieland Hessen 17. November 2023 | Seite 2


https://www.technologieland-hessen.de/start

‘&2 HESSEN

Die Forderung fiir innovative
Forschungs- und
Entwicklungsvorhaben von
kleinen und mittleren
Unternehmen.

Fokus auf innovative
Technologien - offen fiir alle
Themen und Branchen.

&%
/‘b} TECHNOLOGIELAND

LOEWE-Forderlinie 3

?,é LOEWE

Exzellente Forschung fir
Hessens Zukunft

Die LOEWE-Forderlinie 3 ist das
themenoffene Angebot zur
Forderung von technologie-
orientierten Forschungs- und
Entwicklungsprojekten von
Unternehmen in Kooperation
mit Hochschulen oder
Forschungseinrichtungen.

Industrietag TU Darmstadt | TU Lichtwiese | Technologieland Hessen

Forderprogramme

PIUS-Invest

Das Programm PIUS-Invest
bezuschusst Investitions-
projekte, die die Ressourcen-
effizienz verbessern und
CO2-Emissionen einsparen.

Ressourcenwendepaket

(%7 74

Ressourcenwende

Hessen

Die FUuE-Forderung fiir eine
effiziente Kreislaufwirtschaft:
Vorhabenférderung zur
Entwicklung von Technologien
zum SchlieRen von
Stoffkreislaufen, Erhohung des
Rezyklateinsatzes sowie
Losungen fir eine
Kreislaufwirtschaft.

17. November 2023 |

Seite 3
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HESSEN
r—

L Nicnas il Stellen Sie jetzt einen Antrag!

Ressourcenwendepaket - F&E-Forderung fiir effiziente Kreislaufwirtschaft

Industriellen Forschung oder der experimentellen Entwicklung (TRL 4-8) im Bereich
¥ 4 WA — SchlieBen von Stoffkreislaufen (Sortier- und Recyclingtechnologien)
RessourcernWenle — Erhéhung des Rezyklateinsatzes

essen — Ubergang zu einer Kreislaufwirtschaft

Projektkosten mind. 100k EUR fiir max. 3 Jahre bei industrieller Forschung bis zu 50
Prozent forderfahig. Bei der experimentellen Férderung:

— bis zu 45 Prozent bei kleineren Unternehmen (weniger als 50 Mitarbeiter)

—  bis zu 35 Prozent bei mittleren Unternehmen (50-249 Mitarbeiter)

— bis zu 25 Prozent bei groRen Unternehmen (mehr als 250 Mitarbeiter)

Klimaplan Hessen 2030

Forderfahig: Personalkosten, Sachkosten und Gemeinkosten

Mehr erfahren Sie auch unter:

lechnologieland-hessen.de/ressourcenwende- Aktueller Forderaufruf bis zum 13. Oktober 2023!

hessen

Industrietag TU Darmstadt | TU Lichtwiese | Technologieland Hessen 17. November 2023 | Seite 4
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materials E E TEGHNOLOGIELAND

Beyond
Elements

Von limitierten Ressourcen
und Materialinnovationen.

ab
24.01.24


https://www.technologieland-hessen.de/start

% } TECHNOLOGIELAND
9 HESSEN

Dr. Sandro Szabd Simon Schneider
Projektleiter Projektmanager
Materialtechnologien Materialtechnologien
+49 611 95017 8631 +49 611 95017 8634
sandro.szabo@htai.de simon.schneider@htai.de

Weitere Informationen unter:
www.technologieland-hessen.de

Industrietag TU Darmstadt | TU Lichtwiese | Technologieland Hessen

Haben Sie

schon unseren
E| Newsletter

‘W abonniert?

technologieland-hessen.de/newsletter

Hessisches Ministerium
fiir Wirtschaft, Energie,
Verkehr und Wohnen

Projekttrager:
Hessen Trade & Invest GmbH



https://www.technologieland-hessen.de/start
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ATFT: THIN FILM DEPOSITION
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Pulsed Laser Deposition (PLD)

17.11.2023

TECHNISCHE
UNIVERSITAT
DARMSTADT

(=

WA

Cluster: PLD & Oxide-Molecular beam epitaxy (ADOMBE)

All systems
connected by
vacuum transfer
chamber
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ATFT: CHARACTERIZATION
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XRD (Rigaku & Bruker) XPS (in situ)

SQUID (magnetic characterization)
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UV/Vis
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ATFT: TOPICS
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Superconducting coatings:
Energy efficient accelerators

Electronic devices DF Deutsche | : "CRC 1487
(Memristoren for Al rf devices) Forschungsgemeinschatt
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S'[O l’_%a g e Eor Mikro magnetic materials
or Mikro
‘Y’ STMicroelectronics MNMQRRU K

. % I Industry
Fraunhofer (nfineon Vo ¥ collaboration

by mutual

N\

17.11.2023 Materialwissenschaft




MATERIAL-

TECHNISCHE
UNIVERSITAT
DARMSTADT

ISSENSCHAFT

SCHOTT AG

Standnummer 17

14.11.2023



SCHOTT

glass made of ideas
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Specialty glass

for more than 130 years
Our competence lies in the areas of specialty glass, glass-
ceramics and other innovative materials.

The company’s founder Otto Schott is considered
the founder of the specialty glass industry.

Since Otto Schott, innovations have
always been a part of SCHOTT’s DNA. Therefore, we have
685 researchers and 17.200 employees worldwide sharing
our passion.

2 © SCHOTT AG, Industrietag, 2023




Where passion meets cutting-edge technology

Ultra thin glass
hone cover

Fire place Telescope mirrors

Robax ®

Augmented Realit Electronic packaging, e.g. TGV Light guide rods,
3  ©SCHOTTAG, Industrietag, 2023 wafers for MEMS devices e.g. dental applications SCHOTT

ass made of idcas



Central R&D competence fields and competencies

Unique-Synergistic-Performing

X < ; 7
S~ . K ': .. H ) = .
ATERIA MELTING*> ™ FORMIN LASER@ |
. : ‘ Vs PROCESSING*: | MODI
W =
Specialty glass . : Functional & decorative coating
Glass ceramics Cutting & structuring : 5o :
3 Coating & printing materials
Powders, pastes & inks : ! Decor & marking )
Melting technology Hot forming : Printing
Laser glass i ) (Re)forming o x
: Melting Labs (GER, US) Hot processing _ Liquid phase coating
IR materials Polymer processing e
Polymer & Composites™ Additive Manufacturing = dificati
Materials Informatics axanogiicaion

Data acquisition, Data analysis, Models for prediction and anomaly detection, Defect detection and classification

SCHOTT

* Emerging technologies: new fields under evaluation
glass made of idcas

4 © SCHOTT AG, Industrietag, 2023



Material Development & Advanced Processing

We develop a wide range of materials that address diverse properties and applications

Mechanical stability Optical Brilliance

= Toughened cover glass = Ultra-high refractive index

glass for AR applications

= Ultra-thin glass for foldables

and satellites » |ow-attenuation glass fibers

Geometrical precision Functional Materials & Surfaces
= Glass é:_eramicstV\I/ith negatively \\_ = Solid Lithium-conductors
e e e _ % = Enabling safe, high-energy ASSBs
= Zero-thermal-expansion ~ = (all-solid-state batteries)
materials for extreme conditions = -
. i (% %o e = High performance coatings and
Laser proces§|ng f f( (////@ b = ];iﬁ_f surface modifications
e.g. ultra thin glass wafers - A/ N | - - = ) ‘ e.g. For pharmaceutical
Next Gen Structuring — . aael Q k; packaging
5 ©SCHOTTAG, Industrietag, 2023 jer Tl — s SCHOTT

EVERIC® care and smooth glass made of idcas



Mission Zero Carbon

Commitment: Carbon Neutral 2030 in our production
(Scope1 & Scope 2 GHG Protocol)

» Special glasses require high melting temperatures of up to
1.700 °C.

« Traditionally, melting tanks have been heated with fossil fuels,
natural gas and heating oil or electricity

» Climate-relevant footprint amounted to 1 million tons CO.e per

year in 2019

Several ambitious R&D Projects

* New hot forming and melting technologies:

H,, plasma, microwave,
full-electric melting

ey wi

Ba TR -2-‘ %0 ~;'“‘,' o
6 © SCHOTTAG, Industrietag, 2023  Gliviate Neu R ' SCHOTT

glass made of idcas




Curious?
We are happy to answer questions and discuss at our booth

© SCHOTT AG, Industrietqg,' 202 : SCHOTT

glass made of idcas
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Materials Modelling Division:
From computer simulations to experimental facts

Karsten Albe

Bundesministerium % Bundesministerium 5 o FEST A NHR for

fiir Bildung 40 f[]rd\/\'/(ilr_tschal;lt t l{ ld‘l l{ BATT N H R - Eﬁ;ﬁ:;?;-i.;m'

und Forschung und Klimaschutz A : —
~ - C E S Science —

Cluster of Competen._
for Solid-state Batteries

—\.f—
. . . aterial
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Materials Modeling Division: Topics

Energy Materials

‘i i :':. i

L yea
@ RaA>l

Functional Oxides Methods and Software
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Methods: Atomistic Modelling

Y Energies and forces
HY =EW (singqe-point) Data
9 Regression (“learning”) of Analysis
potential-energy surface
" s K .
h"“\‘ ':‘ “" :"‘. 'c'-..__ “': “l. ,: . "'
asm— J— - —
e w =
'-." “Exact”, but Sa
unknown PES

. X (3N dimensional) ( (descriptors)

@ Construction of a

AP Gtiraiion matabiacs V Molecu_lar
Dynamics

9 Representation of

atomic environments
Monte-Carlo
Molecular
Statics

24.11.2023 | Industrietag| FG Materialmodellierung | K. Albe |3



Methods: Dislocation pinning in high-entropy alloy

File Edit Options Help

& ®

Add modification...

@ |,

Display
Simulation cell
Particles

Modifications &
Ambient occlusion

=
=
=

Color coding

Invert selection
Assign color
Expression select

Slice

Qe

Common neighbor analysis
Input

B Distance: [90.4

2

Mormal (X): |1
Mormal (¥): |0
Mormal (Z): |0

o]

Slice width:

CIRCICACICREInAcD

Invert
Select particles (do not delete)

Apply to selected particles only

Mowe plane to simulation box center

78/100 K < > oo & (ﬂlj < 3 Align view direction to plane normal
& [o 2@ 28 > Align plane normal to view direction

OVITO

Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 18 (2010), 015012 utt, D., etal., Nature Comm. (2022)
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Nanostructured Materials and Glasses

Structure Factor S(q)
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Energy Materials: Solid State Batteries

Joumal of ™ ROYAL SOCIETY
m MATERIALS Materials Chemistry A =

|
pubs.acs.org/cm berrtoemhimaer

- . M) GCheck for updates Atomistic understanding of the LiNiO,—NiO; phase
And Yet It Moves: LiNiO,, a Dynamic Jahn—Teller System o wmu. . diagram from experimentally guided lattice
Sabrina Sicolo,* Markus Mock, Matteo Bianchini, and Karsten Albe e models}

Markus Mock,i* Matteo Bianchini, @ {* Francois Fauth, ©° Karsten Albe @
and Sabrina Sicolo ©*

Solid State lonics 363 (2021) 115604

Properties of solid electrolytes

Contents lists available at ScienceDirect

Solid State lonics -/
]"I SFEVI FR journal homepage: www.elsevier.com/locate/ssi
. o PHILOSOPHICAL — /c2—
Enabling Li metal anodes TRaNsactionsa - Influence of Br /3
From ionic to superionic conductivity: The influence of cation order on cphngog ol Site-exchange on Li diffusion
. . - . . - IOya societypublishing.org/journal/rsta . . .
sodium diffusion in NazZrsSioPOq2 mechanism in LigPSsBr:
L. Haarmann , K. Albe m  acomputational study
hnische Universisa de, Inscitut fir ialwissenschafy, Pachgebict ialmodelli Oto-Bernde-5sr- 3, i D-64257, Oermany Research Gnegktor

Marcel Sadowski and Karsten Albe

.
Cite this article: Sadowski M, Albe K. 2021
D e ra d at I O n Of tretisartide ) owet ) Technical University of Darmstadt, Institute of Materials Science,
Influence of Br /5°~ site-exchange on Li
APPLIED MATERIALS o I X Otto-Berndt-StraBe 3, 64287 Darmstadt, Germany
INTERFACES diffusion mechanism in LigPSsBr: a
computational study. Phil. Trans. R. Soc. A379: 5 MS, 0000-0001-9869-6162; KA, 0000-0003-4669-8056

cathode active materials FULL PAPER spyunce

www.acsami.org MATERIALS
www.advenergymat.de

On the Origin of Zero Interface Resistance in the . . . . L T
Lig 5Alp 25LasZr,01,ILi® System: An Atomistic Investigation 'Englnee.rln'g the Slte-'Dls'order and'thh.lum Distribution
Lisette Haarmann,* Jochen Rohrer, and Karsten Albe* in the Lithium Superionic Argyrodite LigPSsBr

Cite This: ACS Appl. Mater. Interfaces 2021, 13, 52629-52635 Enead Online Ajay Gautam, Marcel Sadowski, Michael Ghidiu, Nicolo Minafra, Anatoliy Senyshyn,
Karsten Albe,* and Wolfgang G. Zeier*
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Energy Materials: Defects matter

a) blocking effect of Nij; b) anchoring effect of X ideal LixNiO>
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Functional Oxides: ab-initio Defect Thermodynamics

Defect formation energy AH = AHp 4 (W, EF) JgE
Defect concentration Cp = Ngexexp(-AH/KT) 108 ny=10" cm®, 1073 K, Ba-rich
Electron/hole density Ce = | fin(E-Ef) g(E) dE -
Charge neutrality —CgtcptZ[qc(D9))=0 'g
Self-consistent solution AH(Ef) —— cp(AH) — Eg g
o
pO, dependence of g Apo(T,Py) = 72[HytAH(T)] = T[Sy +AS(T))] 15:
(ideal gas) ARo(T.P) = Apg(T,Py) + V2kTIn(P/Py) §
High conc. Account for competition of defects and host atoms for N,
Association/dissociation of defect-clusters (law of mass action) L S T T S I
Direct Given AH(p), find concentrations ¢, 1020 10 107 10° 10° 10°
Inverse Given a target concentration, find AH (i.e., find p) Oxygen partial pressure (atm)

~

24.11.2023 | Industrietag| FG Materialmodellierung | K. Albe |8 Erhart, Albe, JOURNAL OF APPLIED PHYSICS 104, 044315, 2008



Materials Modeling Division@TU Darmstadt

“Our ambition is to

explain or predict properties of
defects in materials by computer
simulations based on solid-state
physics, statistical and materials

mechanics.

24.11.2023 | Industrietag| FG Materialmodellierung | K. Albe |10
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Division Molecular Nanostructures — Research Topics

Focus on nanoscale light emission, infrared photodetection, high-mobility transistors, superconducting

currents and molecular sensors.

Nat. Mater. 2018, ACS Nano 2022

ellicsii Flat spectral 1
response
@1100-
2100nm
-, _‘_lf . / fs\'%g ) ‘
= F l
77 HE FET i
SWCNT:C,,
Carbon 2021, Small 2023 ACS Appl. Mater. Interfaces 2022 ACS Nano 2016, Comm. Phys. 2021 Nat. Commun 2018, Phys. Rev. Lett. 2021

Industrietag Materialwissenschaft Darmstadt | Prof. Dr. Ralph Krupke | 17.11.2023 | 1 '



TECHNISCHE
Division Molecular Nanostructures — Methods & Materials UNIVERSITAT
Synthesis, purification, nanofabrication, device integration and characterization @ KIT and TUDa
Low-dimensional materials synthesis, e-beam lithography, Visible-nearlnfrared electroluminescence and photocurrent
reactive ion etching, sputtering, thermal evaporation, spectroscopy and imaging, single-photon detection, Raman
atomic-layer deposition, dielectrophoresis, stacking, liquid- imaging, semiconductor parameter analysis, low-

phase processing and sorting, packaging temperature and milliKelvin experiments

Industrietag Materialwissenschaft Darmstadt | Prof. Dr. Ralph Krupke | 17.11.2023 | 2
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Posters /=) UNIVERSITAT

) DARMSTADT
Sensitive Detection of Ethanol Molecules with

ﬂ(l I Low-Power Metal-Organic Framework Functionalized

Karlsruhe Institute of Technology Carbon NanOtUbe TranSIStorS

Sandeep Kumar,2 Simone Dehm,2 Laura Wieland, ¢ Abhinav Chandresh 9 Lars Heinke ¢

Benjamin S. Flavel,2 and Ralph Krupkeab<c

a|nstitute of Nanotechnology, Karlsruhe Institute of Technology, 76131 Karlsruhe, Germany TECHNISCHE

bnstitute of Quantum Materials and Technologies, Karlsruhe Institute of Technology, 76131 Karlsruhe, Germany UNIVERSITAT

CInstitute of Materials Sci , Technische Uni itat D tadt, 64827 D tadt, G

nstitute or Materials oclence, lecnniscne Universitat Larmsia armsia ermany DARMSTADT Dr. Kumar

dnstitute of Functional Interfaces, Karlsruhe Institute of Technology, 76131 Karlsruhe, Germany

:gg( T Enhanced Broadband Photodetection with Geometry and
Interface Engineered Nanocrystalline Graphite

Karlsruhe Institute of Technology

Devang Parmar,2®¢ Simone Dehm,? Naga Anirudh Peyyety,¢ Sandeep Kumar,?
and Ralph Krupkeab<¢

3nstitute of Nanotechnology, Karlsruhe Institute of Technology, 76131 Karlsruhe, Germany

b|nstitute of Quantum Materials and Technologies, Karlsruhe Institute of Technology, 76131 Karlsruhe, Germany

“Institute of Materials Science, Technische Universit4t Darmstadt, 64827 Darmstadt, Germany DFG Eef“fho S
dinstitute of Functional Interfaces, Karlsruhe Institute of Technology, 76131 Karlsruhe, Germany orsehungsaemensee
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UNIVERSITAT
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M.Sc. Parmar

« Electroluminescence from single-walled carbon nanotubes with quantum defects

Industrietag Materialwissenschaft Darmstadt | Prof. Dr. Ralph Krupke | 17.11.2023 | 3 '
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OVERVIEW OF RESEARCH IN MY GROUP

Permanent magnets
Heusler w/ interstitials, ActaM, 186, 355 (207)
CusAu w/ interstitials, PRR 2, 023134 (20’)
MAB phases, JMCA 9, 8805 (21)
Magnetocaloric materials
MM’X, Adv. Sci. 2206772 (23’)
all-d-metal Heusler (to be submitted)
Co-based Heusler (in preparation)
Topological insulators & transports
automated WF, JPCL 9, 6224 (18’)
spin gapless SC, PRM 3, 024410 (19’)
TM-based FMs, JPD 55, 074003 (21°)
SHC in Heusler, NJP 24, 053027 (22)
half-APV, Acta 242, 118474 (23’)
all-d-metal Heusler, AFM 2214967 (23’)
Polarizable Materials
AFE NN-SS, Chem. Mat. 33, 266 (20’)
KNN, Nat. Commun. 13, 3434 (22’)
ABC, Mat. Tod. Phys. 32, 100998 (23’)
Thermal conductivity + thermoelectrics
NbCoSn+Co, ACS Appl. Mat. Int. 13, 34533 (21)
2D GaX, J. Mat. Chem. C 10, 1436 (22)
2D MSi,;N,4, PCCP 24, 3086 (22)
AFE, Mat. Tod. Phys. 32, 100998 (23’)
ZrNiSn-Cu, Mat. Tod. Phys. 33, 101049 (23’)
EuTiO3, Mat. Tod. Phys. 34, 101059 (23’)
Photovoltaic materials
ABX3, JACS 145, 21925 (23’)
Catalysts
MPCh3;-CO,, Angew. Chem. 62, 202217253 (23’)
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Photovoltaic materials
ABX3, JACS 145, 21925 (23’)
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Inverse design
MLIP, JPCM 33, 105903 (20)
Curie temperature of FM, MRL 9, 169 (21°)
CCDCGAN, npj Comput. Mat. 7, 66 (21)
Inverse design, ActaM, 231, 117898 (22)
Invar alloy, Science 378, 78 (22°)
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SrMoO3, JAP 119, 055302 (16°)

RE,Ir,O;, PRL 118, 206404 (17°)

Distorted SrVO3;, PRM 3, 115001 (19’)

U in 2D materials, Nano. Adv. 2, 495 (20’)
SmCos + H, Nat. Commun. 11, 4849 (20’)
DFT+DMFT of CeCos, PRB 106, 224411 (22’)
SrV,Mo,05, Adv. Mat. 35, 2206605 (23’)
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OVERVIEW OF RESEARCH IN MY GROUP

Permanent magnets

Heusler w/ interstitials, ActaM, 186, 355 (207)

CusAu w/ interstitials, PRR 2, 023134 (20’)

MAB phases, JMCA 9, 8805 (21)
Magnetocaloric materials

MM’X, Adv. Sci. 2206772 (23’)

all-d-metal Heusler (to be submitted)

Co-based Heusler (in preparation)
Topological insulators & transports

automated WF, JPCL 9, 6224 (18’)
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2D GaX, J. Mat. Chem. C 10, 1436 (22)

2D MSi,;N,4, PCCP 24, 3086 (22)

AFE, Mat. Tod. Phys. 32, 100998 (23’)

ZrNiSn-Cu, Mat. Tod. Phys. 33, 101049 (23’)

EuTiO3, Mat. Tod. Phys. 34, 101059 (23’)
Photovoltaic materials MnBi/FeCo, PRB 98, 174440 (18’)
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Merck KGaA, Darmstadt,
Germany holds the rights to the
name and trademark “MERCK"”
internationally, except for the
United States and Canada.

_ We are

unique

Every day, our nearly 60,300 employees
work in 66 countries to make a positive
difference to millions of people’s lives by
creating more joyful and sustainable
ways to live.
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SGROND SiGhMa ELRCTRONICS

In the U.S. and Canada we operate as EMD Serono in the
biopharmaceutical business, MilliporeSigma in the life
science business, and EMD Electronics in the high-tech
materials business.
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prescription medicines against research & production for electronics

ST, UlEpls sdisroets, Mreralimy Tools and laboratory supply Broad portfolio of decorative

Research focus: Oncology, for academic research and and functional solutions
Immunology & Immuno-Oncology industrial testing
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The Limits of Computation
Energy Consumption

ENERGY SCALE

Global electricity demand

20,000m

Electricity use by ICT

z;ooomh

Data-centre electricity demand

200TWh

Bitcoin use by mid-2018

2 0 TWh Figures are approximate.

N. Jones, Nature 2018, 561, 163-166
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9,000 terawatt hours (TWh)

—  ENERGY FORECAST 2?-9;%_ g P;Oiedeg
Widely cited forecasts suggest that the total electricity Eecliecenay
demand of information and communications technology
(ICT) will accelerate in the 2020s, and that data centres
will take a larger slice.

— W Networks (wireless and wired)

M Production of ICT
Consumer devices (televisions, computers, mobile phones)

M Data centres

0
2010 2012 2014 2016 2018 2020 2022 2024 2026 2028

The chart above is an ‘expected case’ projection from Anders Andrae, a specialist in sustainable ICT. In his

‘best case’ scenario, ICT grows to only 8% of total electricity demand by 2030, rather than to 21%.

Gilobal electricity demand

Other demand
2015 I I

Best case
2030

2030

40,000 TWh

INTERNET EXPLOSION

Internet traffic* is growing exponentially,
and reached more than a zettabyte
(ZB, 10% bytes) in 2017.

2007 2017

1987 19.97 50 EB 1.1ZB
2TB"  6OPB

#Traffic to and from data centres. 1B, terabyte (1012 bytes); PB, petabyte (1015 bytes); EB, exabyte (108 bytes)
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5,000,000

S. Oschmann, Disruption & Trust, DLD Conference, Munich, 2020:
https://www.youtube.com/watch?v=gX-COXr8_qg4
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Das, D. Deyv, Y. Ding, L. Tetard, H.-S. Chung, Y. Jung, T. Roy, Sci. Rep. 2019, 9:53 (doi: 10.1038/s41598-018-35828-z); S. H. Jo, K.-H. Kim, W. Lu, Nano Lett. 2009, 9
870-874 (doi: 10.1021/nI8037689).

MERRCK



Integration of Liquid Crystal Technology into Semiconductor Devices
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J. Dlugosch, H. Seim, A. Bora, T. Kamiyama, I. Lieberman, F. May, F. Miiller-Plathe, A. Nefedov, S. Prasad, S. Resch, K. Saller, C. Seim, M. Speckbacher, F. Voges,
M. Tornow, P. Kirsch, ACS Appl. Mater. Interfaces 2022, 14, 31044-31053 (doi: 10.1021/acsami.2c05264)
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