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Variational Modeling of Carbon Nanostructures

Zusammenfassung

Kohlenstoff-Nanostrukturen wie Graphen, Nanoréhrchen und Fullerene zeigen auf3ergewdhnliche
elektromechanische Eigenschaften. Diese extrem vielversprechenden Materialien bieten eine Vielzahl von
Anwendungsmoglichkeiten in der Chemie, der Nanoelektronik, der Optik bis hin zur Mechanik. Trotz ihrer
bahnbrechenden Bedeutung sind viele Grundsatzfragen zur Geometrie, Mechanik und das Vorkommen
bzw. die Auswirkung von Defekten in diesen Nanostrukturen noch weitgehend unerforscht.

Im Rahmen dieses Projektes werden wir uns durch eine multidisziplindre Herangehensweise ein
umfassendes Verstandnis fur diese Strukturen erarbeiten, sowohl fur ihre ideale Kristallform als auch beim
Auftreten von Defekten. Um dies zu erreichen, kombinieren wir Modellierung mit der aktuellen
Elektronenmikroskopie und dem wissenschaftlichen Rechnen in der Physik. Basierend auf
Variationsmethoden fiir atomistische Modelle baut unsere Methodik auf der Minimierung von
entsprechenden Konfigurationspotentialen auf, einschlie3lich der Zwei- und Drei-Kdrper
Wechselwirkungseffekte. Unser Ziel ist es, die feine Geometrie der Kohlenstoff-Nanostrukturen zu
beschreiben, das mechanische Verhalten der Strukturen zu diskutieren sowie die Entstehung und Stabilitat
der Defekte in Graphen theoretisch und experimentell zu untersuchen.
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