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DER KLAUS TSCHIRA PREIS

fir verstandliche Wissenschaft




Wenn ein Metall in Kontakt mit Luft gerat, oxidiert es spontan, und seine
Oberflache wird von einer Oxidschicht bedeckt. Die Dynamik dieses Vorgangs
ist ein frenetisches Treiben von Atomen, die zusammentreffen, miteinander
verhandeln, aber auch kollaborieren. Ein Einblick in das Geschehen kann
erstaunliche Erkenntnisse mit sich bringen.

von Janina Zimmermann

WENN MAN SICH VORSTELLT, die Hand
auf eine kiihle, glatte Tiirklinke zu legen
oder eine spiegelnde, diinne Alufolie abzu-
trennen, denkt man meistens, man fasse
ein Metall an - Eisen, Aluminium oder
vielleicht Chrom. Wie sehr wir uns dabei
doch tduschen. Keines dieser Metalle kon-
nen wir in seiner reinen Form sehen oder
anfassen. Denn kaum tritt ein Metall in
Kontakt mit Luft oder Wasser, was schwer
zu vermeiden ist, bildet sich innerhalb
weniger Picosekunden (10'* Sekunden)
eine nanometerdiinne Oxidschicht auf
der Metalloberflache. Die Oxidation (vom
griechischen ,0xys“, sauer) lduft ndmlich
spontan in Anwesenheit von Sauerstoff
ab. Es gibt nur eine Ausnahme: Gold - das
einzige Metall, das nicht oxidiert und sich
in reiner Schonheit zeigt, was es auch zu
Recht zu einem der edelsten und teuersten
Metalle macht. Alle anderen Metalle zeigen
sich nur bedeckt mit einer dufleren Schutz-
schicht, etwa so, als ob sie Kleidung anhat-
ten. Je nach Metall kann die Oxidation nach
einer Weile anhalten, man spricht dann von
Passivierung, oder ungehindert weiter ver-
laufen und zu dem ungeliebten Phdnomen
der Rostbildung, also zur Korrosion, fiihren.

Da die Oxidschicht als einziger Vermittler
zwischen dem Metall und der dufieren Umge-
bung agiert, ist es einerseits sehr wichtig, zu
wissen, woraus die diinnen Oxidschichten
iiberhaupt bestehen, und andererseits eine
interessante Frage, wie sie sich in so kurzer
Zeit bilden. Denn die Oxidschicht bestimmt
nicht nur das Aussehen und die Oberfldachen-
beschaffenheit, sondern auch das physikali-
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sche Verhalten und die Einsetzbarkeit eines
Metalls. Und Anwendungen, in denen Metal-
le eine zentrale Rolle spielen, gibt es genug:
von der Nanosensorik und Mikroelektronik
liber Werkzeuge fiir den tdglichen Gebrauch
bis hin zum Fahrzeug- oder Briickenbau.

Besonders interessant und heikel wird es
jedoch, wenn metallische Materialien im
Inneren des menschlichen Korpers An-
wendung finden, etwa als Trager- oder
Beschichtungsmaterial fiir medizinische
Implantate wie Hiiftprothesen, kiinstliche
Herzklappen oder Stents in der Gefaf-
chirurgie. Hier stellt sich die Frage: Warum
werden gewisse Materialien vom Korper
abgestofien oder losen Allergien und Ent-
ziindungen aus? Dafiir ist weitgehend die
Oxidschicht verantwortlich, denn sie und
nicht das Metall ist in direktem Kontakt mit
dem menschlichen Korper und bestimmt
somit die Vertrdglichkeit und Tauglichkeit
des Implantats. Um das genauer zu ver-
stehen, muss man stark zur Grenzfldche
zwischen Oxid und Korper ,reinzoomen*
und sich das Geschehen auf der Nanome-
terskala anschauen. Da passieren namlich
jede Menge chemische Reaktionen. Protei-
ne aus dem Korper haften an der Oberfla-
che, oder Ionen aus dem Oxid l6sen sich
und geraten in den Korper. Der Schliissel
zum besseren Verstdndnis liegt also in der
kleinen Nanowelt der Atome und in ihrem
gegenseitigen Zusammentreffen.

Aber wie beobachtet man dieses Gesche-
hen? Experimentalphysiker haben erstaun-
liche Techniken entwickelt, mit denen man

einzelne Atome ,fotografieren oder gar
verschieben kann. Interessant wdre es je-
doch, einen Film zu erzeugen, in dem man
chemische Reaktionen live beobachten
konnte. Da dieses experimentell schwer
realisierbar ist, muss man eine andere
Methode nutzen, um sich an die Nano-
welt heranzutasten: Das Zusammenspiel
der Atome kann man mit der Hilfe einzig
und allein eines Rechners aus den grund-
legenden Gesetzen der Quantenmechanik
berechnen. ,,Ab initio“ nennt man das,
also ,,von Anfang an“, direkt aus den Ba-
sisgesetzen der Natur abgeleitet und ohne
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Janina Zimmermann hat den Dreh raus: Sie
konnte auf atomarer Ebene zeigen, wie das
Metall eines Hiiftimplantats beschaffen
sein muss, damit es im Korper keine
Abwehrreaktion auslost.
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DAS SCHONE AN DER PHYSIK

Janina Zimmermann im bdw-Gesprdch

Sie arbeiten interdisziplindr, unter

anderem in Chemie und Medizintechnik.

Sehen Sie sich trotzdem als Physikerin?
Ja, ich habe Physik studiert und in meiner
Arbeit deren Technik und Methodik
angewandt. Das Schone ist, dass
Physik die Naturgesetze beschreibt und
so als Basis fiir alle anderen Facher
dient. Sie legt den Grundstein zur Inter-
disziplinaritat.

32 Computer-Prozessoren, die einen
Monat rechneten — da mussten Sie
lange warten! Sind Sie geduldig?
Eigentlich nicht! Aber in der Wissen-
schaft sind langfristiges Denken, Ergeb-
nisse, die auf sich warten lassen und
Erfolge erst nach einer langen Anlaufzeit
die Regel.

Hatte lhre Schulbildung in Italien
Auswirkungen auf lhre Studienwahl?
Triest hat eine grof3e Tradition im Bereich
Physik. Ich erhielt dort eine exzellente
Ausbildung, war motiviert und optimal
auf das Studium vorbereitet.
Medizintechnische Anwendungen —
bleibt das weiterhin lhr Bereich?

In Zukunft mdchte ich mich mehr

mit Wissenschaftskommunikation und
-management beschaftigen. Wo
Personen aus unterschiedlichen Fach-
richtungen aufeinandertreffen, ist
verstandlicher Austausch gefragt.
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andere Hilfsmittel zu bendtigen. Man kann
so mit verbliiffender Genauigkeit die phy-
sikalischen Eigenschaften von Festkorpern
oder Molekiilen berechnen und chemische
Reaktionen simulieren und als Film auf
dem Bildschirm wiedergeben. Aber der Na-
tur so in die Karten zu schauen, hat seinen
Preis. Um eine einzige chemische Reaktion
zu simulieren, die in der Natur in einigen
Picosekunden stattfindet, braucht man 32
Computerprozessoren, die Tag und Nacht
fiir etwa vier Wochen gleichzeitig rechnen!

DAS AGGRESSIVE MILIEU DES MENSCHEN
In meiner Arbeit habe ich mittels vieler
solcher Nanowelt-Filme die Oxidation von
metallischen Implantatmaterialien schritt-
weise und realitdtstreu verfolgen konnen.
Oft werden Implantate aus Legierungen
hergestellt, das heif’t aus Materialien,
die aus dem Zusammenfiigen von unter-
schiedlichen reinen Metallen zu einem
Mischkristall entstehen, mit dem Ziel, die
Werkstoffeigenschaften zu verbessern. Ei-
ne typische Hiiftprothese aus einer Kobalt-
Chrom-Legierung besteht zum Beispiel aus
zwei Dritteln Kobalt, dem ein Drittel Chrom
beigemischt wurde. In Kontakt mit Luft
bildet sich eine passive Chromoxidschicht,
mit der das Material optimal fiir das che-
misch aggressive Milieu des menschlichen
Korpers gewappnet ist.

Aber wenn Chrom diese bemerkenswerte
Eigenschaft hat, warum wird es dann nicht
alleine als Implantatmaterial verwendet?
Was passiert iiberhaupt, wenn Sauerstoff-

Die Physikerin prophezeit
der Prothetik eine positive
Zukunft: Die kiinstliche
Gelenkpfanne ist mit einer
Kobalt-Chrom-Legierung
tiberzogen und ldsst sich so
gut in den Beckenknochen
integrieren.

molekiile auf eine Metalloberflache treffen?
Auf solch einer Oberflache herrscht ein wir-
res Treiben und Gewusel, das fast an das
Geschehen auf einem orientalischen Basar
erinnert. Atome, Molekiile, Ionen ndhern
sich einander, interagieren, bleiben stehen,
neue kommen hinzu, andere gehen - und
dieses unaufhaltsam. Das kleine Sauerstoff-
Molekiil O, zum Beispiel ist fiir die Chrom-
Oberfldche sehr verhdngnisvoll, da es nichts
mehr anstrebt, als sich dem Metall zu na-
hern und den Chrom-Atomen ihre Elektro-
nen zu klauen. Und das gelingt ihm auch,
denn Sauerstoff hat die natiirliche Tendenz,
Elektronen einzufangen. Diese flieRen spon-
tan vom Metall zum Sauerstoff, ebenso wie
auf einem Basar das Geld vom Kunden zum
Handler flieft. In der atomaren Welt sind
eben Elektronen die Wahrung.

Aber wie so oft, wenn etwas wie Geld im
Spiel ist und verteilt wird, wird man sich
nicht leicht einig, und es kommt zum
Streit. Auch die beiden Sauerstoff-Atome
des O,-Molekiils mogen mit ihrem ergat-
terten Elektronen-Reichtum nicht langer
zusammenbleiben, und das Molekiil split-
tet. Die getrennten Sauerstoff-Atome mo-
gen aber genauso wenig alleine bleiben
und binden fest an die Chrom-Atome der
Oberflache an. Der beschriebene Prozess
stellt nichts anderes als die spontane Oxi-
dationsreaktion dar. Aber dabei bleibt es
nicht, denn in der Luft gibt es schliefllich
unendlich viele solcher O,-Molekiile, die
sich auf die Oberfldche drangen und Elek-
tronen haben mochten. Deshalb zwingen



sie die Chrom-Atome, aus der Oberfliche
auszutreten, um so ins Innere des Materials
zu gelangen, wo sich noch viele weitere elek-
tronenreiche Chrom-Atome verstecken. Die
Tatsache, was ein ausgeraubtes Chrom-Atom
am Anfang der Oxidbildung macht, war vol-
lig unerwartet und in gewissem Maf3e auch
erschreckend. Es umgibt sich mit genau vier
Sauerstoff-Atomen, an die es all seine sechs
Valenzelektronen ausschiittet, man kann sa-
gen, es wird sein ganzes Kleingeld los.

Was ibrig bleibt, ist ein vollig nacktes
Chrom-Atom, das sich genau in der Struktur
des hochgiftigen Chromat-lons CrO,* ange-
ordnet hat. Es ist so zu einem hochoxidier-
ten, hexavalenten Chrom(VI)-Ion geworden,
was nur allzu bekannt fiir seine allergieerre-
gende und im Extremfall auch krebserzeu-
gende Wirkung ist. Eine verheerende Eigen-
schaft flir ein vermeintliches Biomaterial! In
der Tat findet reines Chrom keine Anwen-
dung in medizinischen Implantaten.

Tanz mi

hangt im Modell mit blauen Kobalt-Atomen
und roten Sauerstoff-Atomen zusammen.

en Atomen: Janina Zimmermann hat
sich elnigtiines Chrom-Atom geschnappt. Das

Was passiert jedoch, wenn man Chrom nur
als Nebenkomponente zu einem anderen
Metall, wie Eisen oder Kobalt, dazugibt?
Oxidiert es immer noch in dem Mafle, wie
wenn es alleine ist? Das Treiben auf dem
atomaren Basar habe ich demnach auch
fiir eine Kobalt-Chrom-Legierungsoberfla-
che mittels Nano-Filmen simuliert. Was
ich beobachten konnte, war faszinierend.
Es zeigte sich, dass Sauerstoff zwar am
liebsten Chrom-Atome angreift und ihrer
Elektronen beraubt - man nennt das selek-
tive Oxidation -, jedoch treten Kobalt- und
nicht Chrom-Atome als erstes bereitwillig
aus der Oberfldche hinaus. Das sich bil-
dende Kobalt-Netzwerk steuert gleichzei-
tig den gezielten Angriff von Sauerstoff auf
Chrom, man kann sagen, es bereitet den
Weg vor, damit danach alles schneller geht.
Ich konnte somit entdecken, dass Kobalt
nicht nur hilft, die hochgiftige Phase des
Chrom(VI)-lons ziigig zu iiberwinden,
sondern auch die Bildung einer schiit-

zenden Chromoxidschicht aus ungiftigen
Chrom(IIl)-Ionen fordert. Dieses Oxid
bleibt stabil und verhindert, dass die ge-
samte Legierung weiter oxidiert und so wie
Eisen rostet.

VORHERSAGEN FUR NEUE MATERIALIEN

Das Kino auf kleinen Skalen hat es ermdog-
licht, das wunderbare Zusammenspiel
zweier Metalle mit Sauerstoff zu beobach-
ten, bei dem sich ein gegeniiber den reinen
Metallen wesentlich verbessertes Material
ergibt. Noch nie zuvor hat man das Schritt
fiir Schritt verfolgen konnen. Ich konnte er-
mitteln, welche Art von Metall-lonen sich
im Oxid aufhalten und folglich eine poten-
zielle Gefahr fiir den menschlichen Korper
darstellen. Die Kobalt-Chrom-Legierung hat
zwar bereits ein breites Anwendungsspek-
trum, aber dieses Beispiel zeigt dennoch,
dass es prinzipiell moglich ist, Vorhersagen
fiir neue Biomaterialien zu treffen, noch be-
vor man sie in den Korper einbaut. |
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