22 | MITTWOCH, 3. JANNER 2024

FORSCHUNG SPEZIAL

DER STANDARD

Mit dem Supercomputer auf Photonenjagd

Mittels rechenintensiven Simulationen untersucht die Wiener Chemikerin Leticia Gonzéalez, wie Licht mit Materie interagiert.
Ein Ziel ist es, die Photosynthese synthetisch nachbilden zu konnen und dabei gar die Natur zu tibertrumpfen.

ass Licht ein hocheffekti-
ves Medium ist, weif3 jeder,
der bereits einmal einen
Sonnenbrand hatte. Auch
Photovoltaik oder Photosynthese
gdbe es nicht, hatte Licht keine Wir-
kung auf Materie. Und doch sind
viele Details der Interaktion zwi-
schen Licht und Materie auf atoma-
rer oder molekularer Ebene noch
kaum oder gar nicht bekannt.
Diesbeziigliche Wissensliicken
zu verkleinern oder sogar zu schlie-
B3en ist eine Aufgabe, der sich auch
Leticia Gonzalez und ihre For-
schungsgruppe angenommen hat.
,WIir nutzen die Quantenmechanik,
um zu verstehen, zu simulieren und
zu beschreiben, wie Molekiile mit
Photonen wechselwirken®, erklart
die Leiterin des Instituts fiir theore-
tische Chemie an der chemischen
Fakultat der Universitat Wien.

Kettenreaktion durch Licht

Das Spektrum dieser Wechsel-
wirkungen ist vielfdltig. ,,Es gibt
Molekiile, die unter Licht aufbre-
chen®| sagt die Forscherin. ,Andere
verandern ihre Form, wieder ande-
re strahlen Licht einer bestimmten
Farbe ab, und manche werden ein-
fach nur hei.” Zu Letzteren zahlt
beispielsweise die DNA. Ein Gliick
fiir das menschliche Uberleben,
denn es ware fatal, wiirde die DNA
unter Lichteinfluss aufbrechen. Wir
konnten dann lediglich im Stock-
dunkeln existieren.

Die in der Netzhaut befindliche
Verbindung Retinal ist ein Beispiel
fiir eine Stoffklasse, die unter Licht-
einfluss ihre Form adndert. Retinal
kann eine von zwei verschiedenen
Formen annehmen. Kommt es mit
Licht in Kontakt, andert es seine
Konfiguration und 16st dadurch eine
Signalkaskade aus, die letztlich fiir
das menschliche Sehvermdgen ent-
scheidend ist.

Von besonderem Interesse fiir die
Forscher sind sogenannte Photosen-
sibilisatoren. Das sind Stoffe, die
Licht eines bestimmten Wellenlan-
genbereichs absorbieren und in der
Folge ihre Elektronenkonfiguration
andern. Die dadurch bewirkte ener-
getische Anregung verschiebt Elek-
tronen in andere Bereiche innerhalb
des Molekiils, sogenannte Orbitale,
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Die Chemikerin Leticia Gonzalez von der Universitat Wien ist bei ihrer Erforschung der Wechselwirkung
von Molekiilen und Photonen auf die Rechenleistung von Supercomputern angewiesen.

was eine Kettenreaktion in Gang
setzt, die in der Folge auch die Atom-
kerne selbst erfasst. Diese Vorgange
im Inneren von Molekiilen sind der
Schliissel zum Verstandnis ihrer
Eigenschaften.

Supercomputer notig

»Es ist noch sehr wenig verstan-
den, wie sich Molekiile unter der Be-
einflussung von Licht bewegen®
sagt Gonzales. Um derartige Prozes-
se im Detail untersuchen zu kon-
nen, bendtigt sie weder Laborkittel
noch Spektroskop. Als theoretische
Chemikerin ist ihr Werkzeug der
Computer und ihr Riistzeug die
Quantenmechanik, etwa die Schro-
dinger-Gleichung. ,Die Schrodin-
ger-Gleichung enthalt alles, was
man benotigt, um diese Systeme zu
beschreiben®, erklart Gonzales.

Einen Makel hat die 1926 vom
Osterreichischen Physiker Erwin
Schrodinger aufgestellte Gleichung
jedoch: Sie zu berechnen ist keines-
wegs trivial. Und je komplexer das
betrachtete Molekiil, desto aufwen-
diger sind die Berechnungen. Mit
herkommlichen Rechnern kommt
man nicht weit, deshalb nutzen die
Wiener die Rechenpower von
Supercomputern. Unter anderem
auch jene des Vienna Scientific
Cluster (VSC), eine Kooperation
mehrerer dsterreichischer Universi-
taten. Bis zu 72 Stunden Rechenzeit
am Stiick sind hier moglich. Fiir
noch langere Berechnungen hat
Gonzales auch eigene Computer.

Haufig genutzte Photosensibi-
lisatoren sind Metallkomplexe, also
Verbindungen aus einem elektrisch
geladenen zentralen Metallatom wie

Eisen, Ruthenium oder Kobalt und
anderen Molekiilen oder Ionen. ,,Da
brauchen die Berechnungen oft Wo-
chen oder sogar Monate®, erklart die
Chemikerin.

Gonzales vergleicht die Resultate
der Berechnungen mit einem Film,
in dem man den zeitlichen Ablauf
der Bewegungen von Elektronen
und Atomkernen beobachten kann.
Ein kurzer Film freilich, denn die
Bewegungen finden im Femtose-
kundenmaf3stab statt — eine Femto-
sekunde ist eine Billiardstelsekun-
de. Und oft ist das doch lang genug,
um beispielsweise die chemischen
oder elektrischen Eigenschaften der
simulierten Molekiile zu entschliis-
seln.

Die Expertise von Gonzales’ For-
schungsgruppe kommt in unter-
schiedlichen Szenarien zum Einsatz.

,Manchmal m&chte jemand wissen,
wie sich ein bestimmtes Molekiil
unter dem Einfluss von Licht ver-
halt*, sagt Gonzales. ,Manchmal be-
notigt jemand ein Molekiil, das ganz
konkrete Eigenschaften hat, zum
Beispiel eines, das Licht einer be-
stimmten Wellenlange absorbiert
oder emittiert. Dann konnen wir he-
rausfinden, welche funktionellen
Gruppen so ein Molekiil haben
muss, damit es synthetisch herge-
stellt werden kann.“

Energie umwandeln

Oft untersucht Gonzales aber
auch Prozesse, die sie ganz einfach
interessieren — ureigene wissen-
schaftliche Neugier also, die Kardi-
naltugend jedes Forschergeistes. Im
Rahmen des Exzellenzclusters ,,Ma-
terials for Energy Conversion and
Storage” beteiligt sie sich an der Su-
che nach neuen Materialien fiir
effiziente Energieumwandlung. Ein
Ziel dabei ist es beispielsweise, den
Prozess der Photosynthese synthe-
tisch nachzubilden.

In der Natur initiiert ihn Chloro-
phyll, ebenfalls ein Photosensibili-
sator, durch Absorption von Licht.
Allerdings warnt Gonzales vor einer
Verklarung der Natur. ,Manche Sa-
chen macht die Natur sehr effizient,
andere nicht. Unser Ziel ist es, be-
stimmte Prozesse besser im Sinne
von einfacher und effizienter zu ma-
chen, als sie in der Natur ablaufen.”

Gesucht wird nach einem Protein
aus Polymeren, mit einem Katalysa-
tor im Zentrum, der unter Lichtein-
fluss Wasser in Sauerstoff und Was-
serstoff umwandelt. Zur Ubertrei-
bung neigende Zeitgenossen haben
die kiinstliche Photosynthese schon
mal den ,heiligen Gral der Energie-
technik®* genannt. Gonzdles ist da
zurilickhaltender. Fiir sie ist es Ta-
gesgeschaft — die Erforschung der
faszinierenden Interaktionen von
Licht und Materie.

Aus welchem Stoff unsere Zu-
kunft sein wird, wird Gonzalez auch
mit Kolleginnen und Kollegen wie
dem Materialforscher Mark Mio-
downik vom University College Lon-
don diskutieren, und zwar im Rah-
men der Semesterfrage am 15. Jan-
ner im Groflen Festsaal der Uni
Wien.

FORSCHUNG SPEZIAL ist eine entgeltliche Einschaltung in Form einer Medienkooperation mit dsterreichischen Forschungsinstitutionen. Die redaktionelle Verantwortung liegt beim STANDARD.
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