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In den Klein- und Mittelbetrieben ist der Raum für
Entwicklung und Produktinnovation durch den ho-

hen Preisdruck begrenzt. Gefragt sind rasches und ef-
fizientes Vorwärtskommen in der Entwicklung so-
wie Zuverlässigkeit und Wirksamkeit der Additive.
Dies sichert eine solide Markteinführung und Ak-
zeptanz.

Normalerweise betrachten Formulierer es als Auf-
gabe der Zulieferer, Additive zu perfektionieren. Je-
doch kann ein Rohstofflieferant nicht jeden möglichen
Einsatz vorhersehen, geschweige denn dessen Bedin-
gungen und Einschränkungen. Da Nanotechnik auf
kleinstem Raum stattfindet, können selbst kleine Bei-
mengungen erhebliche Effekte erzielen. Diese Wir-
kung kann auch zu schwach, zu stark oder komplett
falsch sein.

Erst die Nanoskopie ermöglichte es, Dünnschich-
ten und Nanoteilchen zu untersuchen. Neben AFM
(Atomic Force Microscopy, der Kraftmikroskopie mit
atomgenauer Auflösung), und Analytik wie XPS (X-ray
Photoelectron Spectroscopy, ein Röntgenstrahl gibt
Hinweise auf chemische Elemente an der Oberfläche)

schlägt bei TOF-SIMS (Time-of-Flight Secondary Ion
Mass Spectrometry) ein Ionenstrahl Ionen aus der
Oberfläche, die in einem Massenspektrometer aufge-
zeichnet und chemisch bestimmt werden. Das ge-
meinsame solcher Experimente ist, die Beschaffen-
heit zum Aufnahmezeitpunkt ortsgenau zu bestim-
men, so wie ein einmaliger Schnappschuss.

Wegen den meist bildlich eingefrorenen Resulta-
ten geht leicht vergessen, dass die nanoskalige Welt
hochdynamisch ist. Gerade in weichen Materialien
wie Kunststoffen und Lacken sind die massgebenden
Eigenschaften wie Löslichkeit, Viskosität, Durchläs-
sigkeit oder Elastizität durch die molekularen Bewe-
gungen und die Wechselwirkungen zwischen den Mo-
lekülen definiert.

Nachbau der Nanowelt

In den vergangenen Jahrzehnten entstand mit der
Moleküldynamik-Simulation an den Universitäten
eine Methode, die eine grosse Chance für die erfor-
derlichen Innovationen bietet. Mittlerweile steht das
entsprechende Wissen nutzbringend in Form von Ent-
wicklungszusammenarbeit, Auftragsforschung und
Beratung für die Industrie zur Verfügung.

Im Computer werden die molekularen Bausteine
eines Systems und das Zusammenspiel der physika-
lisch-chemischen Kräfte bei der thermischen Bewe-
gung nachgestellt und gerechnet. Diese Methode ist
wie eine extreme Zeitlupe der molekularen Bewe-
gung, eine Art Nanoimaging. Sie gibt einen Einblick
in die molekularen Vorgänge und erlaubt es, makro-
skopische Materialeigenschaften wie zum Beispiel
Viskosität und Elastizität zu ermitteln. Dazu müssen
nur die beteiligten Stoffe (Polymere, Additive, Lö-
sungsmittel) bekannt sein. Das physikalische Verhal-
ten ergibt sich von selbst aus den ebenfalls bekann-

Hersteller und Formulierer von Lacken und Farben haben seit jeher besondere Herausforderungen gemeistert,
um verschiedene Komponenten nutzbringend zu mischen. Durch Nanotechnologie kommen neue Additive und mög-
liche Funktionen hinzu, welche die Anwendung zwar erweitern, aber auch komplexer einzuschätzen sind. Was funk-
tioniert am Besten? ist die entscheidende Frage, die heute bereits vor aufwändigen Versuchsreihen beantwortet
werden kann.

Les inventeurs, ainsi que les producteurs de vernis et de couleurs ont relevé le défi de mélanger les composants à des
fins utiles. La nanotechnologie amplifie ces possibilités, ce qui ajoute aux applications, mais qui, en même temps, en com-
plique l'évaluation. La question pertinente est de savoir ce qui fonctionne le mieux. On essaye d'y répondre aujourd'hui
déjà par des batteries d'essais.
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Bild 1: Der Optimierungszyklus verläuft im Computerlabor

vorgelagert und zieht die Optimierung zeitlich vor: Mit dem

Wissen über die Zusammensetzung geht man direkt in die

Optimierung und leitet Empfehlungen für das Nasslabor ab.

Nachfolgende Entwicklungsschritte laufen daher schneller 

und kostengünstiger ab.
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ten Modellen und Umgebungsbedingungen wie
Druck und Temperatur.

Unterschied zu anderen Methoden

Die Methode basiert auf den physikalisch-chemischen
Kenntnissen über Atome, funktionielle Gruppen und
Moleküle. Sie arbeitet Bottom-up, das heisst, von
Grund auf werden bausteinartig aus den Atomen und
chemischen Bindungen die Moleküle und schliesslich
die ganzen Systeme aufgebaut. Dabei fliesst viel ex-
perimentelles, theoretisches und praktisches Wissen
mit ein.

Es gibt bereits eine beachtliche Anzahl Bausteine
für biologische, organische und anorganische Chemie
sowie verbreitete Lösungsmittel - und laufend kom-
men neue hinzu. Der Auftraggeber muss sich nicht da-
rum kümmern, der Dienstleister nimmt ihm mit sei-
ner Erfahrung diese Knochenarbeit ab, so dass sich die
Entwicklung auf die wirklichen Herausforderungen
fokussieren kann.

Ein Vorteil der Methode besteht darin, dass sie sich
bereits vor der Herstellung der Materialien einsetzen
lässt. So können Ideen und Vorstellungen überprüft
und bewertet werden, Einblick und Wissen gewonnen
werden, und nachfolgende Experimente starten be-
reits auf einer höheren, Erfolg versprechenden Wis-
sensstufe. Dies verspricht eine schnellere und kos-
tengünstigere Entwicklung.

Erfolg durch frühe Optimierung

Aus den beabsichtigten Komponenten und den Um-
gebungsbedingungen kann das Computerlabor die
physikalischen Eigenschaften der Mixtur vorhersagen
und auf molekularer Einsicht begründen. In mehre-
ren virtuellen Versuchen lassen sich die besten Kan-
didaten für eine bestimmte Aufgabe finden, ebenso
können untaugliche eliminiert werden. So trägt das
Computerlabor dazu bei, dass unnötige Versuche im
Nasslabor entfallen, die Motivation beim Personal hö-
her liegt und die Produktentwicklung rascher voran-
schreitet (Bild 1).

Die Methode ist besonders geeignet für organische
Stoffe, Polymere und Lösungsmittel in beinahe belie-
biger Zusammensetzung, Mischungen, Komposite

und Grenzflächen zwischen festen, flüssigen, visko-
sen und gasförmigen Phasen. Man kann damit Struk-
turen sowie ihre Dynamik, Entwicklung und Ände-
rung beurteilen, das Verhalten von Aggregaten und
Agglomeraten, Haftung, Diffusion, Adsorption, Per-
meation oder Benetzung untersuchen. Farben und La-
cke sind mit ihrer typischen Zusammensetzung ein
gutes Einsatzbeispiel (Bild 2).

Eigenschaften von Mischungen
Zur Steuerung der Verarbeitung, der Haftung und der
Dispersion sind Kenntnisse der Einflüsse der Kompo-
nenten auf Viskosität, Adhäsion und Diffusion hilf-
reich. Für die Eigenschaften von Mischungen besteht
ein spezielles Angebot: xirrus.ch/matters, wo man on-
line gezielt Werte nachfragen kann. Neben den derzeit
unmittelbar erhältlichen Eigenschaften Dichte, Visko-
sität, Wärmekapazität, Wärmeleitfähigkeit, Diffusions-
koeffizient und Elastizität sind weitere Eigenschaften
auf Anfrage bestimmbar.

Vorgänge beim Abbinden
Um die Verarbeitungszeit und die Entstehung von
Schichten zu beurteilen und zu steuern, lassen sich das
Verdunsten von Lösemittel, die chemischen Struktu-
ren, die bei einer Polymerisation entstehen und Trock-
nungsvorgänge näher untersuchen.

Produkt-Performance im Endanstrich
Um die Qualität des Endprodukts beurteilen zu kön-
nen, liegt die Beurteilung der Oberfläche nahe, zum
Beispiel, ob sie genügend wasser- oder ölabweisend
wird oder wie sich die Durchlässigkeit von Dampf, Luft
oder Öl verhält. Die Berechnung der Steifigkeit oder
Härte dient zur Optimierung der Schichteigenschaf-
ten.

Anwendungsbeispiele

Der Trend weg von organischen Lösemitteln hin zu
wässrigen Systemen ist ungebrochen. Dies ist aus
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Bild 3: Das Lösungsmittel (technisches Xylol) formt die Poren in

Polyacrylester und Polystyrol. Man erkennt, dass das

Lösungsmittel (Sechsecke) nicht gleichmässig verteilt ist,

sondern zur Kanal- und Schichtbildung neigt.

Bild 2: Schematische Darstellung der berechenbaren Vielfalt

physikalischer Phänomene.
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Umweltanforderungen notwendig, verursacht aber
technische Probleme, weil die Lösemitteleigenschaf-
ten von Wasser und organischen Stoffen völlig ver-
schieden sind. Der in Bild 3 und 4 dargestellte Ver-
gleich zeigt anschaulich, wie sich die gleichen Poly-
merfasern in unterschiedlichen Lösungsmitteln an-
ders strukturieren.

Das Beispiel einer solchen Mischung zeigt die
molekularen, nanoskaligen Gründe für eine experi-
mentell beobachtete Verschlechterung der Filmbil-
dung. Es legt nahe, mit welchen Additiven dieser Er-
scheinung entgegengetreten werden kann, und ent-

sprechende Vorschläge lassen sich auf ihre Eignung
überprüfen. Man braucht danach nur die vielver-
sprechenden Kandidaten zu beschaffen oder herzu-
stellen und weiterzuverfolgen. Die Methode taugt für
jedes erdenkliche, noch nie getestete, oder noch
nicht einmal synthetisierte Gemisch, um erste Hin-
weise zu den zu erwartenden Eigenschaften und
Kenngrössen zu erhalten. Dies ist die Stärke der mo-
lekularen Qualität des Modells und der innewoh-
nenden Dynamik, die in diesem Massstab experi-
mentell äusserst schwierig zu erfassen wäre.

Folgerung

Der sinnvolle Einsatz der moleküldynamischen Si-
mulation für Oberflächentechnik besteht derzeit in
der individuellen Dienstleistung und Beratung für
Technologie- und Produktentwicklung im Frühsta-
dium oder bei unerwarteten Herausforderungen in
Verarbeitungsprozessen, bei der Materialauswahl
und beim Moleküldesign, sagen die Entwickler. Sie
ermitteln Antworten auf gezielte Fragen: sei es, wie
beschichtete Nanoteilchen haften, wie Additive auf
die Viskosität bei 250 °C wirken oder wie eine Ober-
fläche Öl aufsaugt.

Die Anwendung von Nanotechnologie, ob im Far-
ben- und Lackbereich oder anderswo, kann mit die-
ser Methode gut untersucht, deren Komplexität ver-
ständlich gemacht und deren Einsatz erfolgreich be-
gleitet werden. Dabei ist es für die Auftraggeber nicht
nötig, sich in die Vielzahl der Modelle, deren Kom-
patibilität, die akademischen Quellen oder die prak-
tischen Stolpersteine der Anwendung einzuarbeiten.
Die Probleme und Herausforderungen können direkt
und fokussiert angegangen und machbare Lösungen
aufgezeigt werden. Die Zufriedenheit der so Berate-
nen spricht für sich. n
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Bild 4: Dieselben Polymere in wässriger Lösung mit 2 Vol-%

technischem Xylol bieten ein komplett anderes Bild. Das Polymer

verklumpt beinahe vollständig, es sind kaum mehr Poren

auszumachen und das wenige organische Lösungsmittel bleibt

weitgehend in der Nähe der Polymeroberfläche. Das Wasser

wurde nicht dargestellt, damit man die Struktur besser sieht.


