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Theoretische
Festkorperphysik

Curriculum Vitae

1959 geboren in Villach

1978 - 1983 Physik- und Mathematik-Studium an
$"#& QU6 @"#261.1&+#,

1983 Probejahr am Kepler-Gymnasium in

Graz

1984 - 1987  D5915#'1221($6(?&'%&$"#&QY6@"#261.1&

Graz

1987 - 1990 Postdoc an der Technischen
QW6@"#261.1&M6"%

1995 Ludwig-Boltzmann-Preis der OPG

1996 Habilitation flir das Fach Theoretische
R*S269&'%&$"#8&Q%6@"#261.1&+#,

1999 - 2001 Leiterin des Institutes flr Theoreti-
2)*"&R*S269&$"#& Q%6 @"#261.1&+#,

2000 - 2001  Ehrendoktorat und Gastprofessur an
$"#&QWO6@"#261.1&0Q882'7'&T4)*!"$"%U

seit 2005

Universit.128#5C"225#6%&'%&$"#&

V5%1'% (%6 @"#261.1&H"50"%>&H"*#21(*7&
far Atomistic Modelling and Design of

Materials

2008 Beller Lectureship for eminent physi-
cists at the annual March Meeting of
the American Physical Society

2008 Forschungspreis des Landes Steier-

mark

Mein Forschungsschwerpunkt liegt auf der Modellierung von fester Materie
mit dem Ziel quantitativer Vorhersagen bestimmter Eigenschaften, die sich fur
das gezielte Design von neuen Materialien nutzen lassen.

Kristalline Festkdrper kénnen durch Ab-initio-Methoden, basierend auf der
Dichtefunktionaltheorie (DFT), beschrieben werden. Darunter versteht man
Berechnungen, die als Eingangsdaten nur die Anzahl und Typen der das Kiri-
stallgitter aufbauenden Atome bendtigen. Materialien lassen sich damit am
Computer mittels Baukastensystem maldschneidern.

Wir erforschen auf diese Weise Kohlenstoffnanoréhrchen und
organische Halbleiter ebenso wie Stahl und Wolfram-Legierungen

oder Hochtemperatursupraleiter. Neben den VolumsfestkGrpern
"#3"%& ()*&+#"%,-.)*" % &(%$&/0"#-.)*" % &(%1"#2()*13&45&067$"1&
die Wechselwirkung von Molektlen mit organischen und metalli-
2)*"%&/0"#-.)*"%&S$"#,"61&"6%"%&4)*"#8(%91 &(%2"#"#&:.16;9"613&
Die Kombination von organischen Molekllen mit Nanordéhrchen

soll es wiederum ermdglichen, licht-emittierende Nanostruktu-

ren vorherzusagen. Natlrlich werden viele unserer Projekte in
Kooperation mit Experimentatorinnen durchgefthrt.

Z(&3$"%&0"#")*%"1"%&+#<="%&,.*7"%&257)*">&$6"& (% ?611"7bar mit
dem Aufbau des Gitters verbunden sind wie Kiristallstruktur,
Druck und Gitterschwingungen, aber auch die daraus resultierenden elek-
tronischen und optischen Eigenschaften wie Bandstruktur, Elektron-Elektron-
Streuung und die Wechselwirkungen von Materie mit Licht. Die Behandlung
@5%&AY%H#";(%;2,(21.%%"%&,(#&1*"'5#"162)*"%&B"2)*#"60(%; & @5%&48"91#" % & "#C5#
dert Uber die DFT hinausgehenden Konzepte wie Vieltellchenstorungstheorie
5$"#&,"61'0*.%;6;"&D6)*1"C(%9165%'71*"5#6"&E&0"6$"2&21"771&*5*"' &A% C5#$"#(%;" % &
an die Computerausstattung.

Dies qilt aber auch ganz allgemein fiir die Untersuchung von
komplexen Strukturen mittels Ab-initio-Methoden. Aus diesem

Grund ist man oft gezwungen, zu einfacheren und numerisch
weniger aufwendigen Methoden Uberzugehen. Die Kunst dabei ist
"2>8%6"&9%',(&0"%<16;1"%&F6%;'%;28'#?"1"#&25& ,(&!.*7"%>&$'22&
$6"&F#;"0%622"&%"*"&'%&$6" &P "H#&B'H' ?" 1"#CH"6" % &G (;.%;"&*"#% -
#'6)*"%3&457)*"'&A%2.1,"&"#?<;76)*"%&"2&"'()*>&H.%;"%29'7"% &, (&
erreichen, die jenseits der Mdglichkeiten der Dichtefunktional-
theorie liegen. Die Multiskalenmodellierung ist ein hochaktuelles
Forschungsgebiet, das auch zu den Zielen meines Lehrstuhles
,.¥713

An meiner Gruppe kommt ver-

schiedenste Software zum Ein-

satz, darunter auch bestehende
Pakete. Wir sind aber nicht nur an der Anwen-
dung von Methoden und Theorien interes-
siert, sondern wollen diese auch mitgestalten.
Daher stellt auch die Entwicklung von Soft-
waretools und umfangreichen Programmpa-
keten ein wesentliches Arbeitsgebiet meines
Lehrstuhles dar.
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Berichten, Gutachten, Formularen und Statistiken zu ersticken? Wie
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Bild oben

Ein mit Coronen-Molekulen
gefulltes Kohlenstoff-
Nanorohrchen als lichtemittie-
rendes ,Nanoobjekt"

Bild links oben

Ein Parasexiphenyl-Molekdl
beim Uberqueren einer Bar-
riere

Bild links unten
Quasiteilchen-Bandstruktur
einer mit Wasserstoff bedeck-
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Bild unten

Frau Prof. Dr. Ambrosch-Draxl
mit ihrer Arbeitsgruppe



