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Abstrace; Liskinm bydride (LiH) has a srong effect on ir
leading i an approvinately 3 onders of magnitude increave in
catalytic ammovia synthesic The exisence of Eiiume-iron
temary hydride species at the surfacehmiesface of the aamlyst
wiere identified ad characterized forthe first time by gasphae
optical speciroscopy coupled with mas speciromery and
quantum chemical arbrulations The ermary bydride species
may serve as cemiers that readily activate and hydrogenaie
dinitrogen, forming Fe-(NH-Li and

bly through a redoxr maction of dinitrogen and hydridic
hydriogen (LiH) that is mediated by iron— showing distinct
differences from ammonia formation mediated by conven-
tiomal iron or nutheniom-baved cotlysse Hydrogenasociated
activation and conversion of dinitrogen are discasved

A monia i one of the mest mportant synthetic chemicals
for the sustainsble growth of himan society because it & the
nitrogen (N) source of menmade fertidicer and a promsing
energy carrier in the upcoming renewable energy eral’! The
activation md transformation of dinitrogen (N,) under mild
conditions & thus e of the grand challnges in chemistry
and has been pursued sctively for a century™3 Advanced
surface science investigations and theoretical caleulations
have demonstrated that the dissocistive activation of Ny m
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sctive sites made of mubliple transtion metal stoms (for
example, the €7 site of Fe eatalysis) it the show elementary
step Alkali metakt (except L), in their oxidative fom, are
electronic promoters that enhance the estalytic activity of Fe
through dectron donation or elctratatic effect ™4 Since
both the sctivation energies and sdserplion energies of
rescting sdspecies are dominstad by the electronic propertie
of tramition metals and obey the scaling relstions, efficient
smmonia synthesz st low temperatures can hardly be

Kinetic anslyses show that these catalyss have smsller
apparent activation energies (45-65 ma™") and lower
reaction orders of Ny (g2 0.5), i ng that the rate-
determining step is unfikely to he the dissocistion of Nx. To
deterniine the mechanistic foundation of this new TM-LiH
catalytic system for the multielectron and multihydrogen
process, & number of imperative questions should be
addresed: 1) the nature of the sctive site; 2) the manner in
which M, is sctivated: 3) the site of NH, fomation, and so
forth. These Bsues are crucial for a malecularlevel under-
standing of smmonia synthesis over the TMLiH composite
eatalyst and directive for the design and optimizstion of
catalytic material, but difficult & completely elucidate solely
with conventional cmdensed-phase charmscterization tech-
nigques. Gas-phase clusters, bombarded from the surfsce of
 catalyst and efficiently cooled by superionic expamion of
pubed carrier ga, cmbaing compositionsl and structursl
informstion of the surface and may represent the most active
or least coordinsted ste on the suface!? The resction
between those clusters and gaseous reactants canthus provide
structural and energetic information for mechaniic under-
standing of a catalytic process™ Combined with the
condensed-phate approaches, herein, the gat.phate optical
spedraicopy coupled with mas spectrometry (GOSMSE)
supple i y funetionsl theary (DFT) eaku-
lations was employed to characterize the active site, reactive
surface species, and intermedistes of the Fe-LiH catalyst, and
1o provide detailed insights inte the microseopic mechanim
of the sctivation and trnsfornsstion of Ny on fhat cstalyst
surface.

We first tested the effect of LiH content on the csta!
perfrmance of the Fe-LiH composite (Figure 1) The sctivi
of neat palycrystaline Fe is negligible, which & ahout 2 to 3
onders of magnitude lower than that of the FealiH (r=1-
#93) eatalysts. The Fe-LiH, Fe-3LiH, Fe-SLiH, md Fe-10LiH
atalyits show simsilar ammonia synthesis rates in tems of the
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/Présentation wissenschaftlicher Ergebnisse\

* Wie schreibe ich einen , Abstract”
* Wie schreibe ich eine ,Communication”

WS 2018/2019

* Wie,begutachte”ich (,,Peer Review")
_ { Wie erstelle ich ein , Poster” j
Abstract Bachelor-Arbeit .
Mitte - Ende Dez. 2018 "
e ———————————— HFeedbaCkphase
ACFP'l ° “ _ .
(Nov. 2018 — Apr. 2019) ——) ﬁ [ ,,Abstract BSc-Arbeit ]
&5 April - September 2019
Y’ (A!ostrgct) ey |, Einreichungs- und Begutachtungsphase-1“
(2 Communication ACFP-1

[‘ L,Abstract” und ,Communication” ACFP—1. ]

ACFP-2 |  ommmm— ﬁ

(bis Dez. 2019)

Okt. — Dez. 2019

(Abstract) —— | Finreichungs- und Begutachtungsphase-2“
Communication ACFP-2 «  Abstract” und ,Communication® ACFP-2
ﬁ * ,Posterauswahl” (ACFP-1 0
Poster Januar — Juli 2020

,Postersymposium®

ACFP-1 oder ACFP-2




Organisation

zustandig fur den direkten

Kontakt zur Kursleitung
(regelmaRige Treffen)

Student Executive Board _ gefragtsind
»Krisenmanagement-Qualitaten
(SEB) und Durchsetzungsvermogen
‘ 1 gewahltes Mitglied ‘ £ ‘ i
) o zustandig fur die Entgegennahme und i o : 2
1 gewahltes Mitglied Verteilung“der eingereichten Arbeiten zur 1 gewahltes Mitglied
T

»,Begutachtung” (,,Peer Review") sowie die ,,Posterauswahl”

zustdndig fur den Aufbau und den Sym pOSiU M | zustindig fiir das ,,Postersymposium®

Unterhalt einer , Kurs-Homepage*“ Web Appearance Organizing (Posterstellwinde, ,Catering*)
gefragt sind Board .. Editorial Officey : Committee gefragt sind

EDV-Kenntnisse (WAB) (EO) o 3 »Muckis”

und Kreativitat (SOC) und Organisationstalent

LN
gefragt sind
Ubersicht und

,Zeitmanagement-Qualitaten”
(Einhaltung von ,,deadlines”)

Alle Studierenden mit HF und NF ,Anorganische Chemie® + ,Gaste”

Jede/r Seminarteilnehmer/in bewirbt sich fir WAB, EO oder SOC




Workflow*

Alle Studierenden mit HF und NF ,Anorganische Chemie“ + ,Gaste” -

,double-blind® |  ,biind” | [t Poster Poster +

Auswabhl Anmeldung

e Symposium
A €0 Appearance Editorial Office Organizing
Homepage ne
_Homepage < | Board (£0) Committen
I\/Ilg’f:rri]al Communications ,blind”
@
()] ®

Deadlines!

Alle Studierenden mit HF und NF ,Anorganische Chemie* + ,Gaste”
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' / \ fPrésentation wissenschaftlicher Ergebnisse\
B N 0| Wi o Y Workshop
. ie schreibe ich einen , Abstract Schreib dL y
Workshop Wie schreibe ich eine ,,Communication” I — »>CNIEIDEN Und Lesen
,Peer Review” - «  Wie ,begutachte”ich (,Peer Review") Januar 2019
April 2019 \° Wie erstelle ich ein ,,Poster” J
,Gastredner” z.B. aus dem Bereich einer . . .
wissenschaftlichen Zeitschrift (Redaktion, Editoral) und/oder Workshop Termine werden jEWEI'S bekannt gegeben
z.B. der DFG werden p “«
»das richtige Leben” prasentieren »roster
Februar 2020

L
Peer-Review (Peer = ,Gleichrangiger, Fachkollege und Review = Gutachten) ist ein Verfahren zur Qualitatssicherung

einer (wissenschaftlichen) Arbeit durch unabhangige Gutachter aus dem gleichen Fachgebiet (publikationswesen,
Projektbewilligungs-/-forderungsverfahren etc.). Begutachtet wird die , Qualitit der Wissenschaft” (=, Inhalt”)

Peer Review im Rahmen von ITSC-IC: Erlernt und begutachtet werden die Form und der Aufbau der Niederschrift
wissenschaftlicher Ergebnisse, nicht jedoch deren Qualitat (,,Inhalt”)...!
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Feedback

Mitte — Ende Dezember 2018: , Feedbackphase” = ,, Abstract Bachelor-Arbeit”
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Voraussetzung: Bachelor-Arbeit ) » » ~N R U N D E
» J R 4 Ergebnis: , Abstract Bachelor-Arbeit”
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> ¢ \Verbessern des Abstracts
¢ Schreiben der 1. Communication

,Schreiben und Lesen” ?

Januar 2019
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Einreichung und Peer Review, Teil 1

April — September 2019: 1. Einreichungs- und ,,Peer Review” Phase

Voraussetzungen: 1. Praktikum (WS 2018/2019) /
workshop , Lesen und Schreiben® (Januar 2019)
workshop , Peer Review” (April 2019)

Deadlines!} Editorial Office i

Ergebnis: , 1. Communication”

/

(EO)

,Peer
Review”

1

,Return to Sender”
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Alle Studierenden mit HF und NF ,Anorganische Chemie* + ,Gaste”




Einreichung und Peer Review, Teil 2

Oktober — Dezember 2019: 2. Einreichungs- und ,,Peer Review” Phase

Voraussetzung: 2. Praktikum ,Posterauswahl”

alle Arbeitsgruppen
sollen Beruicksichtigung finden

~

Ergebnis: 0 ,,2. Communication”

[Deadlines ! ] Editorial Office \ 0, Posterinhalt” /

(EO)

1

,Return to Sender”

g

,Peer
Review”




Postersymposium

Juli 2020: ,,Postersymposium*“

Voraussetzungen: , Posterinhalt”
workshop , Poster” (Februar 2020)

,Posterauswahl”

alle AC-Arbeitsgruppen
sollen Beruicksichtigung finden
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