Polymer- und Kolloidphysik in der BASF

Jens Rieger und Riidiger Iden

Shampoos, Plastiktiiten, Wasch-
mittel, Vitamine, Klebstreifen, Sty-
ropor, Beton, Anstrichfarbe, Meer-
wasserentsalzung. Diese kleine
Aufstellung, die sich fast beliebig
fortsetzen lieRe, soll einen Ein-
druck davon vermitteln, womit
sich Physiker in der industriellen
Polymerforschung beschaftigen.
Welche Rolle sie dabei spielen,
soll dieser Beitrag zeigen. Dazu
muss man auch auf die Philoso-
phie in der industriellen For-
schung eingehen, die sich deutlich
von der Denkweise an den Uni-
versititen unterscheidet. Und
schlieflich mochten wir noch dar-
auf aufmerksam machen, dass es
Fragen gibt, die aus unserer Sicht
intensiverer physikalischer Grund-
lagenforschung bediirfen.

ie nachfolgenden Ausfiihrun-
D gen beziehen sich auf die

BASF - spezieller noch: auf
polymer- und kolloidphysikalische
Fragen. Polymere spielen im Pro-
duktportfolio der BASF eine bedeu-
tende Rolle. Polymere Werkstoffe,
wie beispielsweise Polystyrol und
Polyamid, kennt man aus dem tégli-
chen Umgang. Weniger bekannt ist,
dass Polymere auch in nicht sicht-
barer Form als so genannte Effekt-
stoffe einen wesentlichen Beitrag
zur Lebensqualitit liefern, zum Bei-
spiel in Kosmetika, Pharmazeutika
und Waschmitteln. Sowohl bei den
polymeren Werk- als auch den Ef-
fektstoffen bestimmen supramole-
kulare Strukturen im Bereich von
Nano- bis zu Mikrometern die phy-
sikalischen Eigenschaften und da-
mit auch ihre Verarbeitungs- und
Prozesseigenschaften. Aus diesem
Grund ist das Verstandnis von
Struktur-Eigenschaftsbeziehungen
Voraussetzung fiir Innovation und
in vielen Fillen notwendig fiir die
Sicherung bestehender Geschafts-
felder.

Polymerphysik in der BASF
Die Polymerphysik der BASF
Aktiengesellschaft mit 170 Mitarbei-
tern, von denen die 30 Laborleiter

(Physiker und Physikochemiker)
promoviert sind, versteht sich als

Physikkompetenzzentrum, das in
Zusammenarbeit mit seinen Kun-
den Struktur-Eigenschaftsbeziehun-
gen aufklédrt. Grundvoraussetzung
hierfiir ist einerseits ein fundiertes
Verstdndnis fiir die Physik der ,,wei-
chen Materie“ und andererseits ein
leistungsfahiger Verbund von physi-
kalischen Untersuchungsmethoden;
die Bandbreite reicht von spektro-
skopischen tiber mikroskopische
und diffraktive bis hin zu mechani-
schen, rheologischen und kolloid-
physikalischen Methoden - ein-
schlieRlich dem Molecular Mode-
ling -, die den Anforderungen
entsprechend immer auf dem neu-
esten Stand gehalten werden. In
den Labors experimentieren und
messen Laboranten und Techniker.
Die Laborleiter bewerten die Ergeb-
nisse gemdll dem aktuellen Stand
der wissenschaftlichen Erkenntnis,
sie werten die Daten weiter aus und
diskutieren sie mit den Kunden -
innerhalb und aullerhalb der BASF.
Laborleiter erarbeiten Probleml6-
sungen im Team mit Kollegen der
BASF Gruppe weltweit; sie besitzen
eine fundierte Kenntnis des For-
schungsstandes im jeweiligen Ge-
biet und konnen innovative Ansét-
ze friihzeitig aufgreifen (,Radar-
funktion®); sie bauen Kontakte zu
externen Forschungseinrichtungen
auf und unterstiitzen die Geschafts-
aktivitdten durch Dokumentation
der wissenschaftlichen Kompetenz.
Einige Punkte sind hervorzuhe-
ben, die die Polymerphysik der
BASF von dhnlichen Einheiten an-
derer Unternehmen unterscheiden:
Die Aktivitdten sind primar pro-
jektbezogen ausgerichtet — das
heiflt, die Physiker agieren als Mit-
Forscher und nicht als Dienstleister
zur Generierung von Messergebnis-
sen (wenngleich in begriindeten
Féllen die etablierten Methoden
auch zu Servicemessungen herange-
zogen werden); um diese Aufgabe
zu erfiillen ist im Allgemeinen eine
grofRe Vertrautheit mit den bearbei-
teten Systemen notwendig. Da in
der BASF eine Vielzahl unter-
schiedlichster Produkte hergestellt
werden, ist jeder Wissenschaftler in
der Abteilung Polymerphysik ein

Spezialist nicht nur fiir seine physi-
kalische Methode, sondern auch fiir
eine Reihe von Anwendungsfeldern,
was im Fall eines der Autoren zu so
interessanten Kombinationen wie
Meerwasserentsalzung / Nanoparti-
kel / Polymerfasern fiihrt. Weiter-
hin ist zu betonen, dass die Poly-
merphysik keine Forschungseinheit
yauf der grilnen Wiese“ ist, sondern
stark von den Interessen und Her-

ausforderungen der produzierenden
und chemisch forschenden Einhei-
ten bestimmt ist. Die Finanzierung
erfolgt einerseits direkt durch Un-
ternehmensbereiche und anderer-
seits durch vom Vorstand getragene
exploratorische Projekte, die unter
anderem der ErschlieBung neuer
Geschiftsfelder und -moglichkeiten
dienen.

Obwohl bei der Forschung in
der Industrie und an denUniversité-
ten die gleichen Geréte eingesetzt
werden (Diffraktometer, Spektro-
meter, Mikroskope, etc.), gibt es
doch - trotz aller Gemeinsamkeiten
beziiglich methodischer Ansétze -
grundsatzliche Unterschiede, so-
wohl was die Arbeitsweise als auch
was die Behandlung der Daten be-
trifft. Diese Unterschiede lassen
sich pointiert in einem Imperativ
zusammenfassen, den ein Wissen-
schaftler bei erfolgreicher Arbeit in
der Industrie beriicksichtigen muss:
Forsche so fundamental wie notig
und so anwendungsnah wie mog-
lich. Das heil$t beispielsweise, dass
in vielen Féllen ein fundamentales
Verstdandnis von Struktur-Eigen-
schaftsbeziehungen auf der moleku-
laren Ebene angestrebt wird, dass
die strukturellen Zusammenhénge
aber selten ,auf die dritte Stelle
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Abb. 1:
Beispiele fiir
geschlossen-
(oben) und offen-
zellige Polymer-
schdume (unten).
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hinter dem Komma*“ quantifiziert
werden miissen.
Grundlagenforschung gehort in
unserem Verstdndnis grundsatzlich
an die Universitdten, da sie qua de-
finitionem im prakompetitiven Be-
reich angesiedelt ist. Entscheidende
Aufgabe eines Industrieforschers ist
es in diesem Zusammenhang, friih-

100 pm

zeitig zu erkennen, welche Ansitze
der Grundlagenforschung mogli-
cherweise in Produkte oder Prozes-
se iiberfithrt werden kénnen. Zu
diesem Zweck unterhélt die BASF
allein im Bereich der Polymerfor-
schung mehr als 100 Kooperationen
mit akademischen Institutionen
rund um die Welt.

Struktur-Eigenschafts-

beziehungen

Eine Vision der industriellen
Forschung ist es, grundlegend zu
verstehen, welche Strukturen von
der atomaren bis zur makroskopi-
schen Léngenskala welche Wirkung
in der Anwendung erzielen. Der
Begriff Anwendung bezieht sich
hier nicht nur auf klassische Aspek-
te wie Festigkeit oder Transparenz,
sondern auch auf Punkte wie FlieR-
fahigkeit von kolloidalen Systemen,
Verarbeitbarkeit, Adsorptionsnei-
gung, Anfarbbarkeit, Bioverfiigbar-
keit, usw. In allen Féllen gilt es zu
verstehen, wie sich diese Eigen-
schaften aus strukturellen Zusam-
menhéngen auf der molekularen
und mesoskopischen Ebenen erge-
ben. Eine besondere Bedeutung
kommt hierbei der Frage zu, wie
sich die Strukturen widhrend der
Herstellung/Anwendung des ent-
sprechenden Systems bilden und
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insbesondere wie sich die Struktur-
bildung steuern lédsst. Auf der
Grundlage dieses Verstdndnisses
lassen sich Marktanforderungen
oder direkte Kundenwiinsche in
physikalische Fragestellungen und
Losungsvorschldge umsetzen.

Um einen Eindruck von typi-
schen physikalischen Problemstel-
lungen in der chemischen Industrie
zu vermitteln, wird im Folgenden
an Hand von Beispielen gezeigt, wo
die Physik hinter einigen der ein-
gangs aufgefiihrten Schlagworter
steckt. Bei Ddmmmaterialien aus
geschdumten Polymeren wird bei-
spielsweise zur groBtmoglichen
Wirmeddmmung eine bestimmte
HohlraumgroRRenverteilung ange-
strebt. Der Schliissel fiir diese Opti-
mierung liegt im Verstdndnis und in
der Kontrolle des Schdaumprozesses,
in dem sich geldstes Gas und die
geschmolzene polymere Matrix bi-
nodal oder spinodal entmischen.
Auch die gezielte Herstellung offen-
oder geschlossenzelliger Schiaume
(Abb. 1) basiert auf einem physika-
lischen Verstdndnis der involvierten
Nukleierungs- und FlieRvorgidnge.

Ein weiteres Beispiel sind Ge-
bdudeanstriche: Wie muss eine
Streichfarbe beschaffen sein, damit
sie sich gut streichen ldsst, lange
hilt, eine ausreichende Wasser-
dampfpermeabilitdt aufweist und
zudem gut aussieht? Neben vielen
spezifisch chemischen Fragen be-
ziiglich der Zusammensetzung der
Anstrichfarben aus polymeren Na-
nopartikeln und Pigmenten redu-
ziert sich das Problemfeld fiir den
Physiker unter anderem auf die Fra-
ge, wie sich aus ca. 100 nm groflen
Polymerkiigelchen ein homogener
Film bildet. Interessante Einsichten

Die BASF

Die BASF ist ein transnationales,
weltweit fiihrendes Unternehmen der
chemischen Industrie mit einem Um-
satz von 35,9 Mrd. € und 100 000
Mitarbeitern im Jahr 2000. Das Sorti-
ment umfasst hochveredelte Chemi-
kalien, Kunststoffe, Farbstoffe und
Pigmente, Dispersionen, Fahrzeug-
und Industrielacke, Pflanzenschutz-
mittel sowie Feinchemikalien und
erstreckt sich bis hin zu Erdol und
Erdgas.

Die Forschungsausgaben beliefen
sich im Jahr 2000 auf 1526 Mio. €
fiir die gesamte BASF-Gruppe. Die
zentralen Forschungslaboratorien in
Ludwigshafen fungieren als Kompe-
tenz-Zentren fiir Wirkstoffe, Werk-
stoffe, Effektstoffe, Chemikalien und
Verfahrensentwicklung.

erhielten wir durch Experimente
mit der Neutronenkleinwinkelstreu-
ung - durchgefiihrt am Forschungs-
reaktor des Instituts Laue Langevin
in Grenoble. Es zeigte sich, dass
sich die Polymerkiigelchen in einer
kristallinen Uberstruktur anordnen,
ein Effekt, der sich auch mit elek-
tronenmikroskopischen Methoden
erfassen ldasst (Abb. 2) - und der im
Zusammenhang mit der Entwick-
lung von optischen Schaltelemen-
ten (,photonic crystals“) von aktu-
ellem Interesse ist. Dariiber hinaus
gelang es zu zeigen, auf welchen
Lingenskalen die Polymere, aus de-
nen die Nanopartikel bestehen, in-
terdiffundieren und dem Film damit
Stabilitdt verleihen. Weiterhin kann
man den Streudaten entnehmen,
wie sich Wasser in feuchten Filmen
einerseits in Zwickeln zwischen den
gepackten Kiigelchen und anderer-
seits in Gitterfehlstellen einlagert.
Diese Mechanismen zu kennen, er-
leichtert wiederum, Wasser- und
Wasserdampfdurchlédssigkeit zu op-
timieren.

Abb. 2:
Kristalline Packung von Polymerkiigel-
chen nach Eintrocknen einer Polymer-
dispersion

Im folgenden Beispiel sind die
Polymere als Effektstoffe nicht
sichtbar, sodass die Physik bei den
entsprechenden Anwendungen
nicht augenfallig ist. Eine Frage bei
der Entwicklung von polymeren
Additiven fiir Shampoos lautet bei-
spielsweise: Wie ldsst sich durch
Einsatz geeigneter Tenside und Po-
lymere eine gute Kimmbarkeit und
ein schoner Glanz zu erzielen?
Oberflachenrheologie, Rontgen-
kleinwinkelstreuung, AFM, Reflek-
tometrie und andere Methoden
werden eingesetzt, um zu klédren,
wie die molekularen Wechselwir-
kungen zwischen den Shampoo-
komponenten und der Haarober-
fliche aussehen, welche Komplexe
sich bilden und welche selektiven
Adsorptionserscheinungen auftre-
ten. Die Untersuchung der Pha-
nomene wird dadurch kompliziert,



dass Strukturbildungsprozesse auf
mehreren Zeitskalen von der Sham-
pooflasche bis zum Spiilen der
Haare erfasst werden miissen.

H-Aggregate H/J-Aggregate

Vitamine fallen in der Produkti-
on oft in Form grober, schlecht
wasserloslicher Kristalle an. Um die
Vitamine in eine sinnvolle Darrei-
chungsform zu iiberfiihren, muss
geklart sein, wie sich eine maximale
Bioverfiigharkeit der Wirkstoffe er-
zielen ldsst. Die Antwort lautet:
Man stellt diese Vitamine in Form
von Nanopartikeln als Hydrosol
her - moglichst in amorpher Form.
Ein entsprechender Prozess wurde
in der BASF fiir 8-Carotin, als Vor-
form des Vitamins A, durch speziel-
le Fallverfahren entwickelt. Hierbei
kam die Physik einerseits durch
Entwicklung von Methoden zum
Tragen, mit denen sich die Teil-
chengroen wéahrend der Partikel-
bildung in konzentrierten Suspen-
sionen bestimmen lassen. Die ent-
wickelte Methodik, basierend auf
Lichtstreuung unter Zuhilfenahme
von Lichtleitfasern, wurde als Li-
zenz an Gerdtehersteller abgege-
ben. Andererseits erlaubte das Wis-
sen um Teilchenbildungsprozesse
eine gezielte Prozessentwicklung.
Bei Kenntnis der physikochemi-
schen Vorgidnge bei der Teilchenbil-
dung (Nukleierung, Aggregation,
Kristallisation, Wachstum) kann
man Hydrosole herstellen, die auf
Grund ihrer unterschiedlichen Far-
ben (Abb. 3) fiir verschiedene An-
wendungen, zum Beispiel im Be-
reich der Lebensmittelfarbung,
niitzlich sind. Festgehalten werden
soll an dieser Stelle aber auch, dass
der Prozess der Teilchenbildung -
auch in der Grundlagenforschung -
nach wie vor nicht vollsténdig ver-
standen ist.

Diese Beispiele zeigen, dass
Buzz-Words wie ,Nanopartikel, Na-
nostrukturierung, confined geome-
tries, supramolekulare Strukturen,
selbstorganisierte Strukturbildung,
self-assembly, usw.“ in der physiko-

J-Aggregate

chemischen Forschung seit langem
- wenn auch unter profaneren
Uberschriften — bearbeitet werden.

Abb. 3:

Steuerung der
Farbe von wiissri-
gen B-Carotinfor-
mulierungen durch
Kontrolle der
supramolekularen
Struktur der Nano-
partikel. Angege-
ben sind der Typ
der Molekiilanord-
nung und die
Grofe der Partikel
im Hydrosol.

J-Aggregate

Herausforderungen

Abschliefend kommen wir zu
der Frage, welche physikalischen
Themen aus unserer Sicht intensi-
verer Forschungsaktivitédten bediir-
fen. Die im Folgenden genannten
Probleme lassen sich zwar von Fall
zu Fall durch experimentelles
Screening im relevanten Parameter-
raum l6sen. Grundsatzlich handelt
es sich aber um - im physikalischen
Sinn - ungeloste Fragen (ohne An-
spruch auf Vollstandigkeit): Com-
putersimulation von Strukturbil-
dungsprozessen auf allen Langen-
skalen - von der atomistischen iiber
die mesoskopische bis zur makro-
skopischen Ebene, turbulente
Mischprozesse, Kristallisation von
Polymeren, Bildung und Struktur
von Schaumen, Bildungsmechanis-
men von (organischen) Nanoparti-
keln in Wasser, Optimierung von
Oberfldchen (Kratzfestigkeit, Kleb-
rigkeit), kombinatorische Material-
forschung (incl. high throughput
screening) mit adaptierten physika-
lische Methoden - und schlieRlich
,Formulierungen“. Formulierungen
sind Systeme mit zwei und mehr
Komponenten, wie sie vom Konsu-
menten in Form von Shampoos,
Medikamenten, Farbanstrichen,
Kosmetika, Reinigungsmitteln aber
auch in additivierten Kunststoffen
(Pigmente, Glasfasern) genutzt wer-
den. Diese Produkte sind fast aus-
nahmslos empirisch entwickelt wor-
den (,,Optimieren durch Probie-
ren). Zur gezielten Entwicklung
neuer Produkte bzw. zur Weiterent-
wicklung bestehender Produkte ist
es offensichtlich notwendig, das
Zusammenwirken der Komponen-
ten im physikalischen Sinn zu ver-
stehen.

Obwohl in den hier beschriebe-
nen Anwendungsfeldern enorme
Umsétze getdtigt werden und ob-

Industrie und
Wirtschaft

wohl sich faszinierende physikali-
sche Fragen quasi von selbst erge-
ben, ist doch der Anteil der Physi-
ker, die sich in Deutschland mit
polymerphysikalischen Fragen be-
schiftigen, vergleichsweise gering.
In diesem Zusammenhang ist auch
mit Sorge zu verfolgen, das die
klassische Polymerphysik an immer
weniger Lehrstiihlen beforscht und
gelehrt wird.

Chancen fiir Studenten

und Absolventen

Auch in wirtschaftlich schwieri-
gen Zeiten bewahrt die BASF ihre
Kontinuitdt bei der Einstellung von
Hochschulabsolventen - nicht zu-
letzt im Bereich der Polymerphysik.
Wohingegen frither auch Atomphy-
siker oder — im Fall eines der Auto-
ren — Theoretiker eingestellt wur-
den, ist man gegenwartig bemdiiht,
die wihrend der Promotion erwor-
benen Fahigkeiten moglichst
schnell zu nutzen, sei es im metho-
dischen sei es im thematischen Be-
reich, das heiflt ,vorgepriagte“ Be-
werber werden bevorzugt. Insge-
samt arbeiten in der BASF derzeit
ca. 150 Physiker.

Uber die Anforderungen an
Hochschulabsolventen und den
Einstieg in die BASF findet sich
mehr unter www.basf.de/de/
human/nawi/. Dariiber hinaus be-
steht die Moglichkeit, Ferienprakti-
ka in physikalischen Labors zu ab-
solvieren (www.basf.de/de/
human/praktikanten/). Und
schlieBlich werden Postdoc-Stellen
angeboten, die vorzugsweise aus-
landischen Forschern vorbehalten
sind.

Wir danken unseren Kollegen,
insbesondere Dr. André, Dr. Auwe-
ter, Dr. Heckmann, Dr. Laun, Dr.
Norenberg und Dr. Wassner, fiir
Beitrdge zu diesem Artikel und fiir
ihre kritischen Anmerkungen.
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