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1. Introduktion

1.1 Indledning

Etableringen af European Spallation Source (ESS) skaber en unik mulighed for, at dansk forsk-
ning kan opbygge en forerposition inden for life science og det materialeteknologiske omrade.
Det forudsetter imidlertid, at der i arerne fremover sker en betydelig udvikling af omradet. Der-
for er det en helt central mélsaetning i ESS-strategien, at der etableres 3-5 internationalt aner-
kendte fyrtdrnsmiljeer, som med afset i ESS kan sikre den ngdvendige kapacitetsopbygning pa
omrader af strategisk betydning for dansk forskning og erhvervsliv. I denne indledende del
uddybes fyrtarnenes formal og funktionalitet.

I dette katalog uddybes beskrivelserne af de syv fyrtarnene som var skitseret i ESS-strategien fra
november 2015 med henblik pa at fa et videnskabeligt velfunderet og konsolideret grundlag for
det videre arbejdet med realiseringen af ESS-strategien. Forslagene folger samme struktur og
beskriver fyrtarnenes strategiske, erhvervsmassige og videnskabelige potentialer samt deres
organisatoriske opbygning. I kataloget gives en rackke eksempler pa mulige fyrtarnsmiljoer.
Eksemplerne er udvalgt inden for forskningsomrader, som vurderes at have potentiale til at
opbygge et farende miljg, og hvor der samtidigt er et serligt erhvervsmaessigt behov og/eller
perspektiv for at opbygge materialekompetencer:

Bioteknologi, lzegemidler og fodevarer (life science)

1. Strukturbiologi og molekylzr bioteknologi

2. Kolloid- og Grensefladeforskning: Fadevarer, Ingredienser og
Laegemiddelformulering

Nye avancerede materialer

3. Harde materialer i 3D

4. Polymerer og blade materialer

5. Magnetisme og kvantematerialer

6. Funktionelle materialers atomare struktur

7. Analyse og metodeudvikling — dansk teoricenter

1.2 Hvad er et fyrtarn?

Fyrtarnsmiljgerne skal opbygges pa omrader, som har potentialet til at skabe forskning og inno-
vation i verdensklasse. Samtidig skal miljoerne vaere praget af faglig bredde og fleksibilitet, der
lofter forskellige kombinationer af funktioner og opgaver inden for life science og det materiale-
teknologiske omrade. Den faglige bredde betyder, at fyrtarne de ikke alene har fokus pa ESS og
neutronspredning, men typisk vil anvende et bredt udsnit af tilgaengelige analyseteknikker. P&
samme made vil miljgerne virke langs hele vaerdikeden og hermed ogsa beskaftige sig med
omréder som syntetisering (fremstilling), modellering og/eller anvendelse af nye avancerede
materialer. Fyrtadrnsmilgerne har siledes ikke snavert fokus pa neutronforskning, men under-
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stotter i bred forstand kapacitetsopbygningen pa det bio- og materialevidenskabelige omréade.
Fyrtarnene skal i den sammenheang sikre:

Videnskabelig excellence

Strategisk fokusering af den danske kapacitetsopbygning

Brobygning og samspil mellem dansk forskning, erhvervsliv og forskningsfaciliteter
Synlighed og attraktivitet

I I By

Figur 1. Formail og hovedmalsatninger med fyrtarnsmiljoer

Brobygning mellem forskning,

Videnskabelig excellence erhyervsliy 0g
forskningsfacilliteter

Opbygning af strategiske
forskningsmiljoer med

potentiale til at skabe forskning
og innovation i verdensklasse

Strategisk fokusering af den

danske kapacitetsopbygning Synlighed og attraktivitet

Videnskabelig excellence

Fyrtarnsmiljeerne skal sikre et hgjt videnskabeligt niveau i den fremtidige kapacitetsopbygning.
Det betyder, at fyrtdrnsmiljoer skal etableres pad omrader, hvor der er stor sandsynlighed for, at
der over de kommende &r kan opbygges et forskningsmiljg, der pa sit omréde er blandt de fo-
rende i verden. Det kan eksempelvis dreje sig om forskningsomréder, hvor dansk forskning har
saerligt gode forudsaetninger for at opbygge en international styrkeposition.

Strategisk fokusering af den danske kapacitetsopbygning

Dansk forskning kan ikke veere forende pa alle omrader. Derfor er der behov for at fokusere den
fremtidige kapacitets- og kompetenceopbygning pa omréder, som har strategisk betydning for
dansk forskning og/eller dansk erhvervsliv. Etableringen af fa, men strategisk udvalgte fyr-
tarnsmiljger skal sikre, at kapacitetsopbygningen ikke alene sker inden for den sn&vre neutron-
forskning, men kommer til at omfatte nye forskningsfelter inden for det bio- og materialeviden-
skabelige omréde, som kan udnytte nerheden til ESS og de gvrige materialeforskningsfaciliteter.

Brobygning mellem forskning, erhvervsliv og forskningsfaciliteter
Opbygningen af f4, men slagkraftige og strategiske fyrtarnsmiljger handler ogsa om at sikre, at
der findes forskningsmiljeer med den ngdvendige storrelse og kapacitet til at varetage en raekke
opgaver inden for brobygning og samspil med omverdenen. Forskningsmiljeerne skal saledes
sikre brobygning og samarbejde med ESS og evrige relevante storskalafaciliteter.. En sddan
brobygningsfunktion kan omfatte en lang reekke forskellige aktiviteter — eksempelvis i forhold til
instrumentopbygning (og efterfolgende drift af et eller flere instrumenter), delte stillinger, ud-
dannelse ph.d.-studerende ved ESS samt uddannelse af ‘instrument scientist’ pa ESS (se neden-
stdende tekstboks).
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Erhvervsmassigt samspil

Det store erhvervsmeassige udbytte af ESS er i hgj grad knyttet til samspillet mellem universite-
ter og virksomheder. Derfor er det helt afgarende, at de kommende érs kapacitetsopbygning,
sker i teet dialog og tilknytning til dansk erhvervsliv og finder sted pa omrader, som er relevante
for dansk erhvervsliv. Det kunne for eksempel dreje sig om et fyrtarnsmiljo, der anvender ESS til
at analysere og syntetisere biologiske materialers struktur og funktionalitet, hvilket ikke bare har
stor forskningsmeessig betydning, men ogsa har betydning for virksomheder inden for fedevare-,
ingrediens- og l&egemiddelindustrien. P4 samme made vil det veere oplagt, hvis et fyrtdrnsmiljo
kunne understotte virksomhedernes kompetencebehov, nar det gelder udvikling og analyse af
nye funktionelle materialers opbygning og egenskaber, hvilket har et stort anvendelsesmaessigt
potentiale for fremstillingsindustrien.

Synlighed og attraktivitet

Fyrtarnene skal bidrage til at seette Danmark og dansk forskning pa landkortet, nér det gaelder
forskning, innovation og teknologisk udvikling inden for life science og det materialeteknologi-
ske omrade. Miljgernes storrelse og faglige tyngde og kvalitet skal sikre, at Danmark fremstér
som et hgjteknologisk vidensamfund med serlige spidskompetencer inden for udvikling og an-
vendelse af nye og avancerede materialer, hvilket er vigtigt for tiltrekningen af forskningstalen-
ter og udenlandske videnvirksomheder. Derfor vil kombinationen af verdensferende forsknings-
faciliteter og internationalt anerkendte forskningsmiljoer veere med til at saette Danmark pé
landkortet og gore det lettere at tiltreekke virksomheder til landet.

1.3 Fyrtarnenes funktionalitet og organisering

Selvom fyrtarnsmiljoerne naturligt vil veere praeget af en stor forskellighed, vil miljgerne ogsa
vere kendetegnet ved en rackke feellestraek nér det geelder deres funktionalitet og organisering.
Der vil ogsé vaere staerke synergi- og samspilsmuligheder mellem fyrtarnene, ikke mindst mhp.
uddannelser/forskerskoler, samspil med industri gennem industriportalen LINX - Linking In-
dustry to Neutrons and X-Rays og de danske instrumentprojekterne pad ESS og MAX IV.

Tydelig ledelse og faglig sammenhang

Der vil naturligvis vaere mange muligheder for den konkrete organisering af de enkelte fyrtarns-
miljger. Det er imidlertid et beerende princip, at miljoerne er kendetegnet ved en staerk og samlet
forskningsfaglig ledelse, der er i stand til at sikre faglige kvalitet og sammenheng i aktiviteterne,
og som vil fa ansvaret for prioritering af fyrtarnenes aktiviteter. Fyrtarnenes ledelse skal stattes
af en videnskabelig referencegruppe, som bestdr af reprasentanter fra de universiteter, videnin-
stitutioner og virksomheder, der deltager i partnerskabet. Referencegruppen skal sammen med
centerlederen foretage de overordnede prioriteringer af centrerets forskningsaktiviteter.

Opbygning af partnerskaber

Fyrtarnsmiljgerne etableres som et inkluderende partnerskab mellem vartsinstitutionen, rele-
vante videninstitutioner samt interesserede virksomheder. Det betyder ogsd, at fyrtarnenes fag-
lige profil og forskellige aktiviteter/indsatser tager afsat i partnernes forskellige ensker og inte-
resser. Det er derfor naturligt, at miljoernes referencegruppe udpeges af de involverede forskere,
virksomheder og videnmiljger. De involverede partnere bidrager alle til finansieringen af fyrtar-
net.
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Kritisk masse og lokalisering pa vartsinstitution

Fyrtarnsmiljgerne skal have en storrelse, som dels sikrer videnskabelig dynamik, og dels skaber
synlighed omkring den forsknings- og innovationsmeessige styrkeposition, der opbygges i Dan-
mark. Et forsigtigt estimat peger p4, at hvert fyrtdrnsmilje b@r i udgangspunkt have en storrelse
p& omkring 15-20 faste forskere samt en raekke ph.d.-studerende og postdocs for at kunne sikre
tilstreekkelig kritisk masse. Fyrtarnsmiljgerne vil i udgangspunktet formelt etableres pa en en-
kelt vaertsinstitution, hvor der findes betydelige kompetencer pa det udvalgte forskningsomrade.
Det er imidlertid afgerende at der etableres samspil og samarbejde med relevante samarbejds-
partnere pa andre universiteter/videninstitutioner, sdledes at kompetenceopbygning pa det
pageldende fag- og forskningsomrade kommer til at understotte det samlede danske videnmiljg.

Faglig fleksibilitet

Fyrtarnsmiljeerne faglige bredde og fleksibilitet betyder at miljoerne ikke vil f& samme faglige
profil og opgaveportefalje, men derimod lgfte forskellige kombinationer af funktioner og opga-
ver, der er tilpasset det enkelte fyrtarns serlige profil, styrkeposition og potentialer. Det betyder
eksempelvis, at et fyrtdrnsmiljo ikke alene vil have fokus pa de analytiske aspekter ved materia-
leudviklingen, men ogsé kan beskeftige sig med syntese og/eller industriel fremstilling af nye
materialer. Muligheden for at kunne ga hele vejen fra fremstilling af materialeprgver til karakte-
ristik og analyse af materialet er saledes helt centralt for nogle forskningsmiljeer. For andre
miljger spiller synteseaktiviteter méske en mindre fremtraedende rolle. Her vil der i stedet vaere
storre veegt pa analyse og modellering af eksperimentelle data.

Figur 2. Fyrtarnenes funktionalitet — eksempler pa mulige aktivitetsfelter

Computing og Brobygger
data analyse og mellem dansk

integration med forskning og
DMSC ESS

Videnskabelig .
excellence pa Sl e
N erhvervslivet;
Forskerskoler omrader af feelles projekter,
strategisk industriportaler,
betydning for erhvervs-Ph.d.-er
Danmark

Driver sample-
og synteselab i Udvikler og

relation til driver nye
storskalefacilite instrumenter
rne

P& samme méde som der er forskel pa fyrtarnenes rent forskningsfaglige fokus, vil der ogsa vaere
forskel pa miljgernes brobygnings- og samspilsaktiviteter. Et fyrtarn vil siledes have serligt
fokus pa at bygge bro til ESS gennem deltagelsen i opbygningen og den efterfolgende drift af et
instrument péd ESS. Det vil typisk dreje sig om miljoer, som har stort fokus pa udvikling af analy-
seteknikkerne, og som kan understotte andre forskningsmiljeers anvendelse af forskningsfacili-
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teterne. Andre fyrtarne vil have storre fokus pa at understatte de erhvervsmeessige behov for
viden og forskning og vil eksempelvis fokusere dele af deres forskningsaktiviteter pa omrader,
som er serligt vigtige for det omkringliggende erhvervsliv. Det vil ogsa vere naturligt, at de
industriportaler, der i dag er under opbygning, bliver en funktionalitet i fyrtarnsmiljeerne.
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2. Strukturbiologi og moleky-
l2er bioteknologi (NEULIFE)

Vision

NEULIFE vil danne et innovativt og internationalt ledende forskningsmiljg i strukturbiologi,
som integrerer brugen af neutronstraling pad ESS med ovrige, strukturbiologiske metoder.
Forskningen vil stile mod nye gennembrud i forstielse af biologiske molekylers struktur og funk-
tion og dermed fremme de cellebiologiske og bioteknologiske videnskaber. Denne videnskab er
fundamentet og idegrundlaget for leegemiddelindustrien og bioteknologiske virksomheder og
bidrager tillige med ekspertviden, metodeudvikling og hgjtuddannet arbejdskraft til forsknings-
tunge virksomheder i laegemidler, bioteknologi og fadevarer. NEULIFE skal fokusere pa ekspe-
rimentelle og metodeudviklende studier af biomolekylere og cellulere strukturer og deres dy-
namik, og saledes bidrage til epokegarende forskningsresultater, metoder og applikationer i
akademisk og industriel forskning. Fyrtarnsmiljeet skal opdyrke og fremme en synergi af ESS
neutronforskning med MAX IV, XFEL og den eksisterende og opbyggende kapacitet pa de dan-
ske universiteter i eksempelvis EM, NMR, massespektrometri, fluorescens-baserede metoder, og
integrativ biofysisk modellering. Fyrtdrnsmiljoet skal tilga centrale, ulgste problemer i den gene-
relle biologiske/biomedicinske forskning og knytte teette band til start-up miljoer, GTS institut-
ter og industri, sa dansk investering i ESS udnyttes og udbredes maksimalt i det danske sam-
fund. En sterk, strategisk mulighed for at opbygge unik, dansk position pa integrativ strukturbi-
ologi/proteinteknologi kan ikke overbetones til fx protein engineering i udvikling af bioteknolo-
giske enzymer og terapeutiske proteiner, samt udvikling af nye leegemidler.

Perspektiver og styrkepositioner

Studier af biomolekylers struktur og funktion danner et essentielt grundlag for bioteknologi og
farmaci. Danmark huser en stor og forskningstung industri baseret pa proteinteknologier. Pro-
dukterne fra industrien kan i sig selv veere proteiner (for eksempel laegemidler eller protein-
baserede fodevareingredienser), veere baseret pa forskellige former for proteinaktiviteter (fx
biosyntese, enzymer, biomaterialer) eller veere smamolekyler udviklet til at fungere i interaktion
med proteiner (fx leegemidler eller vitaminer). Virksomhederne beskaftiger tusinder af protein-
forskere i Danmark, og veerdien af eksportvarer med steerkt afseet i proteinforskning kan estime-
res til over 120 mia. kr. om &ret. Proteinforskning og teknologi udger tillige et staerkt afsaet for
bioteknologisk spin-out/start-up. For at opretholde en dansk fererposition pa industriel udvik-
ling og produktion af bioteknologi, leegemidler og fodevarer, som er afgerende for Danmarks
gkonomi, er det afgarende ngdvendigt, at de danske forskningsmiljger kan levere nye strategi-
grundlag, hgjkvalificeret arbejdskraft, og kerneekspertise pa de fremmeste metoder. NEULIFE
skal udvikle og stille faciliteter, ekspertise og know-how til radighed for danske og udenlandske
forskningsmiljger, deltage i og udvikle veerktgjer til industriportaler og GTS-teknologiydelser
samt danne basis for samarbejdsprojekter og innovationskonsortium med industrien. For at
tilfaje international vaegt og synlighed i opbygningsfasen foreslds det, at NEULIFE tilknyttes det
nordiske EMBL partnerskab i molekyleer medicin.
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Danmark har opbygget en rakke verdensfarende forskningsgrupper i strukturbiologi med ver-
densferende og hgjt anerkendte laboratorier i makromolekyler krystallografi smavinkelspred-
ning, massespektrometri, og NMR samt hgjt anerkendte laboratorier i fluorescens-
mikroskopi/spektroskopi og biologisk EM. Emnemaessigt har man opbygget forende/sterke
positioner indenfor meget konkurrencedygtige forskningsomrader sisom membranproteiner,
herunder receptorer og transportproteiner i hjerne- og muskelvav, planter og mikrober, enzym-
komplekser, herunder fotosyntese, energiomsatning, green chemistry og biosyntese af vaerdiful-
de stoffer, immunsystemet, herunder inflammatoriske og cancer-relaterede signalveje, protein-
foldning og fibrillering, herunder neurodegenerative sygdomme, protein-RNA og protein-DNA
vekselvirkninger i proteinsyntesen og regulering af genekspression, samt DNA/RNA origami til
opbygning af nanoteknologiske strukturer. Protein-ligand interaktioner studeres i teet integrati-
on med bioteknologi og medicinalkemisk forskning, og ligeledes udforskes dynamik af makro-
molekylaere og cellulaere processer i tidsskalaer fra femtosekunder til minutter og timer i biologi-
ske systemer fra bakterier til menneske.

De strukturbiologiske miljger i Danmark omfatter pt. over 50 lektorer/professorer (hovedvagt
AU og KU, men ogsa DTU, SDU, AAU, RUC, SSI) og sterre virksomheder som Novo Nordisk og
H. Lundbeck.

Struktur og organisering

NEULIFE tenkes at fa hovedsade pa Aarhus Universitet og tillige at basere sig pa infrastruktur
pa Kegbenhavns Universitet, Danmarks Tekniske Universitet og Syddansk Universitet. Ligeledes
vil udbredelse af fyrtarnets aktiviteter, ekspertise og infrastruktur inddrage hele det danske
forskningsmiljg, akademisk som industrielt. Centrale forskningsledere fra deltagende institutio-
ner og virksomheder udger et nationalt reprasentantskab, ligesom vaertsinstitutionerne udpeger
en overordnet bestyrelse. En styregruppe understgatter en direktor, som varetager den videnska-
belige ledelse. Danske strukturbiologiske forskere anvender p.t. ikke neutronstraling i stort om-
fang, og derfor bliver et hovedinitiativ en rekruttering af iseer yngre gruppeledere, som tilforer
kritisk ekspertise og opbygning af nye forskningsaktiviteter i kapacitetsopbygning. Desuden
opbygges infrastruktur omkring eksisterende strukturbiologiske miljger, som kan understatte og
integrere neutronforskningen i en fzelles fordring om integrativ strukturbiologi, der kombinerer
mange forskellige metoder. Senere i opbygningsfase tilfojes et strukturbiologisk konsortium af
virksomheder med felles interesse i anvendelse af strukturbiologiske metoder, der inddrager
neutronforskning som unik og faciliterende komponent.
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3. Kolloid- og Graenseflade-
forskning: Fgdevarer, In-
gredienser og Laeegemid-
delformulering

Vision

Fodevare, ingrediens og leegemiddelomradet udger tilsammen omkring 1/3 af Danmarks eksport
og det er et omréade i fortsat veekst. Dette understottes blandt andet af vores store landbrugssek-
tor hvor Danmark er det land med den trediestorste landbrugssektor i verden (relativt set). Med
arlig eksport pa mere end 100 mia. kroner og salg til mere end 130 lande (tal fra 2012) udger de
fodevarerelaterede produkter omkring en sjettedel af landets eksport. Ligeledes udger legemid-
delomrédet en voksende andel af landets eksport. Det foresléds derfor at der etableres et dansk
ESS fyrtarnsmilje indenfor omradet "Kolloid- og Gransefladeforskning: Fadevarer, Ingredienser
og Laegemiddelformulering”. Fyrtarnet samler aktiviteterne i fem sardeles aktive grupper inden-
for grundforskning og anvendt forskning i et felt, hvor der internationalt er sterk tradition og
oplagte muligheder for at anvende neutronbaserede metoder til at opné unik ny viden. Fyrtarnet
vil tage ansvar for at sikre, at der sker en generel videns- og kompetenceopbygning pa omradet
og at der som en del af dette bliver etableret teette samarbejdsband til ESS. Dette skal skabe basis
for excellent forskning indenfor grundleeggende kolloid og grensefladeforskning i fagmiljoerne
fysik og kemi, men ogsé styrke den vidensbasis, som ligger til grund for en bred vifte af direkte
anvendelser indenfor fodevarer, ingredienser og leegemiddelformulering. Dette er felter, hvor
Danmark allerede har staerke og tungt forskningsbaserede industrier og hvor det er serdeles
oplagt at den helt grundlaeggende indsigt, der kan opnés ved de unikke strukturelle analyser, der
vil kunne foretages med neutroner pa ESS og med rontgen pA MAX IV vil kunne bidrage signifi-
kant til en styrket udvikling.

Perspektiver og styrkepositioner

Adskillige store danske virksomheder, iser indenfor farma, fedevare og biotek omraderne base-
rer deres produkter pd viden om og kontrol af kolloid- og graenseflade systemer. I de seneste 10-
20 ar har meget af grundforskningen inden for feltet, bide i Danmark og internationalt, foregéet
i en bredere kontekst af nanovidenskab og til dels syntesebiologi. Med inddragelsen af de aller-
nyeste metoder og muligheder, ikke mindst ved det kommende ESS og MAX-IV og de nyeste
resultater indenfor computersimuleringer og teoridannelse, er feltet i lgbet af de sidste 10 ar
blevet modnet til at kunne héndtere langt mere komplekse systemer og problematikker end
tidligere. Det gor det nu endeligt muligt at realisere nogle af de mange visioner, der igennem alle
arene har drevet forskningen indenfor feltet. Disse inkluderer for eksempel “targeted drug deli-
very”, dvs. leegemiddel-formulering der tillader malrettet, persontilpasset og dermed mere sikker
medicin. Smarte fodevare-ingredienser, der fx kan give maelkeprodukter en leekker og cremet
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konsistens trods lavt fedtindhold. Maling, der giver selv-rensende overflader og en helt generel
bred vifte af avancerede selvorganiserende nanostrukturer til diverse specialiserede formal.

Med etableringen af ESS og MAX IV far Danmark en unik mulighed for at opbygge et internatio-
nalt seerdeles konkurrencedygtigt dansk fyrtdrnsmilje indenfor kolloid- og graensefladeforskning
og som en del af dette signifikant at styrke steerke anvendelsesmiljger indenfor fedevarer, ingre-
dienser og leegemiddelformulering. Derfor er det oplagt at tiden nu er moden til en storre koor-
dineret dansk satsning pa omrddet.

Fyrtarnet skal have som ambition at vare internationalt ferende og fungere som det naturlige
omdrejningspunkt for dansk forskning, uddannelse og innovation indenfor omradet. Miljoet
skal have tilstrackkelig faglig tyngde til at kunne tiltraekke de forende internationale forskere,
bade indenfor grundforskning og anvendt forskning samt til at uddanne de bedste studerende.
Internationalt farende forskere knyttes til fyrtdrnsmiljoerne, enten via ansattelser eller forsk-
ningssamarbejder, bidrager til at styrke universiteternes undervisning pa omréadet og samarbej-
der med internationale virksomheder med afsat i en base i Danmark. Fyrtdrnsmiljget skal end-
videre spille en rolle som industriportal i forhold til de af fagomrédets virksomheder, der endnu
ikke har selvsteendig erfaring i at benytte faciliteter som ESS. Med fyrtdrnsmiljeet vil dansk
forskning pé et strategisk vigtigt omréde blive centrum for viden og kompetence indenfor feltet
og dermed understatte at Danmark ogsa i fremtiden er veert for store succesfulde virksomheder
indenfor Fodevare, Laegemiddel og Life Science omradet.

I Danmark findes der i dag 3-4 mindre, men internationalt serdeles anerkendte forskergrupper
inden for den grundvidenskabelige kolloid- og graensefladeforskning. Disse grupper benytter sig
i stor stil af rentgen og neutroner og herunder internationale storskalafaciliteter i deres forsk-
ning. Uafthangigt af dette har Danmark store anvendelsesorienterede miljoer i de universitets-
grupper, der arbejder indenfor fedevareforskning og leegemiddelforskning og som i hej grad
baserer sig pa eksisterende viden om kolloid- og grensefladesystemer og spiller en essentiel rolle
i forhold til at bygge bro mellem grundforskningen og de industrielle anvendelser. Endelig har
Danmark store industrielle spillere i dette felt. Disse findes isaer indenfor fodevare- og ingredi-
ensindustrien samt i leegemiddelindustrien.

Struktur og organisering

Fyrtarnet far sin hovedbase og bliver styret pd Kebenhavns Universitet, hvor der er allerede er
flere meget staerke miljoer indenfor feltet og herunder mangearig ekspertise i anvendelse af neu-
troner og regntgen. Fyrtarnet vil blive styrket yderligere ved at have staerke lokale noder pa hhv.
Aarhus Universitet og Danmarks Tekniske Universitet som begge har internationalt toneangi-
vende forskning indenfor feltet. Fyrtarnsmiljeet vil derudover tage ansvar i forhold til at styrke
og koordinere neutron og rontgen aktiviteterne i det bredere danske forsknings- og anvendelses
landskab indenfor feltet. Det vil ske ved at etablere et bredere repraesentantskab, der inddrager
forskere i en raekke grupper med direkte relevante aktiviteter indenfor feltet. I forste omgang
reprasenteret ved forskere pa Roskilde og Syddansk Universitet. For at sikre et godt samarbejde
og ikke mindst relevans for den del af dansk industri, der skal styrkes ved forskningen, vil for-
skere fra store danske virksomheder, i forste omgang Novo Nordisk og Arla blive inddraget di-
rekte i repraesentantskabet. For at sikre at den viden og de kompetencer, der bliver opbygget,
ogsd kommer mindre danske virksomheder til gavn og siledes er med til at danne base for en
fortsat blomstrende industri indenfor fodevare-, ingrediens- og laegemiddelomradet, vil udvalgte
GTS-institutioner, i forste omgang Teknologisk Institut i Aarhus og Bioneer i Kabenhavn ligele-
des blive inddraget direkte. Fyrtarnet greenser naturligt op til fyrtdrnsmiljeet for struktur og
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cellebiologi og fyrtarnsmiljeet for polymerforskning og vil derfor blive koordineret seerligt teet
med disse miljger.
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4. Polymerer og Blpde Mate-
rialer

Vision

Visionen er et samfund med materialer af hoj kvalitet baseret pa fornybare resurser hvor bio-
nedbrydelighed er indbygget afhangig af materialets forventede anvendelsestid. Det store
udfordring pa polymeromradet i de kommende artier er at udvikle nye polymermaterialer, der
kan erstatte de eksisterende, som pa trods af fremragende egenskaber og kolossal succes har to
alvorlige problemer. Polymermaterialerne fremstilles ud fra fossile resurser - som af klimahen-
syn ikke vedblivende kan bruges - og polymermaterialerne er i mange sammenheange for hold-
bare hvilket giver anledning til alvorlige affalds- og forureningsproblemer med plast og mikro-
plast i verdenshavene som det alvorligste. Denne problemstilling vil fungere som en ledetrad for
fyrtarnsmiljoet i polymerer og blode materialer ndr udvikling af nye materialer behandles.
Omradernes grundleggende forstaelse af processering af nye polymermaterialer og udvikling af
nye funktionelle materialer vil veere et serligt fokus og det vil blive sggt at integrere designet
nedbrydelighed i materialerne. Innovation og vackst pa omradet kreever fastholdelse og styrkelse
af den videnskabelige og industrielle position. Hertil kraeves en koordineret indsats med opbyg-
ning af endnu steerkere miljger i dansk forskning. Der foreslas derfor opbygget et fyrtdrnsmiljo
indenfor polymerer og andre blade materialer, for at udnytte ESS og MAX IV bedst muligt med
henblik pé generel materialeforstéielse og mulighed for udvikling af nye materialer med attrakti-
ve egenskaber. Forskning i de “blede materialer” er generelt meget athangig af adgang til neu-
tron og regntgeninstrumenter. Fyrtarnet skal derfor knyttes teet til ESS og MAX IV, men andre
metoder vil ogsé blive benyttet. Det skal vaere materialesiden der er i centrum. Fyrtarnet vil
dermed agere som portal for danske virksomheder generelt, som gennem samarbejdsprojekter
kan blive inspireret til nye produkter, og fa adgang til ekspertise til hjelp med lgsning af konkre-
te problemer.

Perspektiver og styrkepositioner

Polymerer og andre ‘blode materialer’ udger en stor gruppe af materialer med meget bred porte-
folje af anvendelsesmuligheder. Materialerne omfatter bade naturlige biomolekyler, der fas fra
planter eller dyr, og syntetiske stoffer. Klassiske anvendelser af biopolymerer findes fra traeindu-
stri og papirfremstilling, til tej og fadevarer. Syntetiske polymerer findes i en lang raekke daglig-
dagsprodukter, fra plast og isoleringsmaterialer til tilseetningsstoffer i alt fra motorolie til tand-
pasta. Polymerer er "levende materialer” som reagerer pa eksterne pavirkninger som sol, vand,
salt og kemiske stoffer, samt mekanisk belastning. Det har betydning for anvendelsen af blade
materialer i alt fra bildeek og mebler til slidsteerke coatings pa vindmellevinger og proteiners
effekt pa overfladen af tekniske komponenter savel som levende celler. Fokus for fyrtarnet vil
derfor vaere pa at forstd sammenhangene mellem molekylers kemi, molekyleere struktur og
evne til at selvansamle, og materialernes makroskopiske egenskaber og respons pa mekaniske,
kemiske og fysiske pavirkninger. Afggrende for forskningen pa dette omrade er at kunne afko-
de struktur og dynamik af molekyler i fx de biologiske materialer for derved at kunne udvikle
nye funktionelle materialer med attraktive egenskaber. Fyrtdrnet skal vaere centreret omkring
excellent forskning i blode materialer, og har som mal at blive blandt de internationalt forende
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centre indenfor dette forskningsfelt. Det skal opnd en status som vil tiltraekke de bedste unge
kandidater fra sGvel Danmark som internationalt, og give dem mulighed for at starte egen
forskningsprofil.

Der er ikke noget alternativ til neutronspredning ved undersggelse af form og struktur af ”spa-
ghettien” af komplekse polymerer og ved studier af molekylernes komplekse dynamik nar de
vikles ind og ud af hinanden - processer som er afggrende for badde de mekaniske egenskaber og
deres opforsel under forarbejdning. Fyrtarnsmiljget vil i en kombination af erfarne forskere og
unge forskningsgruppeledere uddanne ph.d.er og postdocs der arbejder med disse omrader.
Nogle af disse vil blive i forskningsmiljeerne og nogle vil finde beskeftigelse i dansk og interna-
tional industri. Danmark har en lang reekke polymerforarbejdende virksomheder indenfor et
meget bredt spektrum af produkter. Plastindustrien i Danmark beskeftiger ca. 30.000 personer
og det forventes at der kan skabes adskillige projekter i samarbejde med denne industri. Samti-
dig er ogsa en meget steerk dansk tradition for bioteknologiske virksomheder med kompetencer
der vil kunne udnyttes til en ny generation af fremstillingsmetoder for nye og baeredygtige poly-
mermaterialer med designet nedbrydelighed. Potentialet for nye virksomheder og nye arbejds-
pladser er derfor stort. Fyrtarnsmiljget Polymerer og Blade Materialer vil drive fundamental
forskning i verdensklasse og sikre, at den hgje kompetence der herved udvikles, bringes i spil i
samarbejde med andre danske interessenter - virksomheder og andre forskningsmiljger. Forméa-
let er at udvikle ny grundleeggende materialeforstaelse, og pa sigt dermed danne grundlaget for
at udvikle og designe resursevenlige materialer med optimale egenskaber.

Der er en staerkt forankret tradition i Danmark for polymerbaseret forskning. Danske forskere er
internationalt forende pa en reekke omrader indenfor studier af blade materialer. Denne position
er opnaet pa baggrund af en tveerfaglig tilgang med basis i fysisk, kemisk og materialevidenska-
belig forskning. De strukturelle studier udfert med rentgen- og neutronmetoder er koblet til de
ngdvendige ekspertiser i polymersyntese og -karakterisering, teori, mikroskopi, reologi og pro-
cessering. Fyrtarnet til udnyttelsen af ESS og MAX IV ligger i direkte forleengelse af denne
forskning, og er dermed garanti for stort forskningsmaessigt potentiale. Dertil har Danmark en
industriportefolje som er athengig af hgjkvalitets materialer, og er kritisk athaengige af kvalitets-
sikrede materialer baseret pa polymerer og andre blade systemer.

Struktur og organisering

Fyrtarnet vil forankres pa DTU og Kgbenhavns Universitet, men med vasentlige samarbejdspro-
jekter med savel gvrige danske universiteter som forskningsinstitutioner og industri. Fyrtarnet
skal have primeer forankring pé et enkelt institut pa enten KU eller DTU. Forskere fra sdvel KU
som DTU vil veere de centrale personer i centret og har allerede en lang tradition for samarbejde,
som dokumenteret gennem mange felles artikler og fzelles ph.d.-studerende. Det forventes at
der vil vaere 15-20 fastansatte forskere tilknyttet fyrtarnet (lektorer/professorer), samt et tilsva-
rende antal ph.d.-studerende, postdocs og andre forskere i deres tidlige karrierer. De gvrige
storre danske universiteter, AU, AAU, SDU og RUC samt Teknologisk Institut skal knyttes til
fyrtarnet gennem felles projekter og feelles ph.d.-studerende. ESS og MAX IV vil knyttes til pa
tilsvarende vis. De ph.d.-studerende vil indskrives p& de universiteter hvor det giver mest me-
ning, men alle studerende vil jaevnligt opholde sig pa Fyrtarnets primeradresse, for at sikre
samhgrighed og for at opné sterst mulig synergi.
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5. Harde materialer i
3D(SOLID)

Vision

Industrielle sektorer som produktion, metal, energi, off-shore og miljoteknologier beskaftiger
over 150.000 personer i Danmark. Gennemgéende er konkurrenceevnen af disse athengige af
fremstillingen af nye komponenter baseret pé hérde materialer med skraeddersyede egenskaber
pa mange laengdeskalaer. Optimerede materialelgsninger er nodvendige uanset om man desig-
ner fremtidens 3D printede metalkomponenter til pumper, porgse materialer til omdannelse
eller rensning af gas og vaesker, biokompatible materialer til implantater eller kompositmateria-
ler af serlig styrke til vindmellevinger. Forskning i harde materialer er séledes central for at
adressere en reekke samfundsudfordringer relateret til foroget produktivitet, gron omstilling,
ressource-knaphed og sundhed.

Hidtil er udvikling og optimering af de harde materialer typisk sket gennem en dyr og langsom-
melig trial-and-error proces med gentagen syntese, forarbejdning og test af slutproduktet. Ame-
rikanske og europziske strategirapporter om fremtidens materialeforskning er i disse ar praeget
af en vision om i stedet at kunne udnytte computere til at designe materialer. Dermed ville indu-
strien kunne forkorte design processen (hurtigere “time-to-market”), afprove langt flere designs
og spare ressourcer til fremstilling og test. For langt de fleste produkter er de nuveerende compu-
termodeller af materialerne imidlertid langt fra gode nok til at understgtte denne vision.

Fyrtarnet "Harde Materialer i 3D” vil overkomme denne forhindring ved at anvende en ny til-
gang. Ved at kombinere de hver for sig overlegne kilder, ESS og MAX IV, bliver det muligt at
kortleegge den indre mikrostruktur af et materiale fra nanometer til millimeter med uovertruffen
ngjagtighed og hurtighed — og det tilmed i 3D. Hermed kan man for forste gang pé alle relevante
leengde- og tidsskalaer "se” hvad der sker med materialet under fremstilling, mens det arbejder
eller i forbindelse med dets nedbrydning. Al erfaring viser at forbedret visualisering pa afggren-
de vis leder til formulering af bedre materialemodeller — og bedre muligheder for at validere
disse. Fyrtarnet har derfor som ambitiost mal at vaere det forste til at integrere 3D eksperi-
menter og 3D simuleringsvearktojer pG@ mange leengde-skalaer (fra 10 nm og opad). Denne
spydspidsposition er muliggjort af dansk pionerarbejde over de seneste 15 Gr mht. sdvel de
eksperimentelle metoder som tilherende dataanalyse.

Fyrtarnets overordnede vision er at bruge denne samlede 3D metodik som en dgrabner til design
af nye og forbedrede materialer. Da metoden er generisk kan den finde anvendelse indenfor
mange industrisektorer samtidigt.

Perspektiver og styrkepositioner

Evnen til at skraeddersy materialer til specifikke anvendelser er en key enabling technology og
har historisk veeret en negle til overlevelse og rigdom. Fremtiden vil i endnu hgjere grad kraeve
en stor diversitet af hgjt specialiserede materialer. Samtidig er forskning i harde materialer cen-
tral for at adressere en raeekke samfundsudfordringer:
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Foroget produktivitet: Produktionsapparatet i Danmark er gennem de seneste ar blevet drastisk
reduceret. Udviklingen af nye hgjvaerdi materialer, produktionsmetoder, og kvalitetskontrolsy-
stemer med stort vidensindhold vil fore til en foreget produktivitet, som sikrer de danske virk-
somheder en styrkeposition i en globaliseret verden. Som omtalt peger en raekke amerikanske
og europiske strategiplaner samstemmende isaer pa behovet for at finde og producere nye ma-
terialer og komponenter og optimere gamle i et langt hgjere tempo end i dag.

Gron omstilling: Et dansk samfund uden brug af fossile breendsler kraever i hgj grad design,
fremstilling og anvendelse af materialer til omdannelse og lagring af baeredygtigt produceret
energi, herunder serligt omdannelse mellem elektricitet og gas ("power-to-gas”) samt materialer
til bygning af konstruktioner udsat for ekstrem mekanisk og kemisk pavirkning. Gode eksempler
pa saidannematerialer er elektrolyse-/brandselsceller, katalyse, solceller, , batterier, etc. Blandt
konstruktionsmaterialerne kan navnes materialer til store off-shore vindmeller. P4 transportsi-
den skal udviklingen ga i retning af lette staerke materialer til effektiv fossilfri transport. Disse er
alle omrader, hvor Danmark har ferende virksomheder; bade store internationale virksomheder
samt spirende virksomheder i vaekst indenfor nicheanvendelser af materialeteknologi.

Ressourceknaphed og miljo: Alternativer til nuveerende materialer er bydende nedvendig i
mange tilfzelde, hvor der gares brug af sjeldne eller giftige grundstoffer eller hvor udvindingen
af disse er politisk kontrolleret. Som eksempel er udvinding af sjeldne jordarter i dag koncentre-
ret i Kina. Nikkel og kobber er blevet dyre materialer pga. oget anvendelse i lande som gennem-
gér stor industriel vaekst. Nye miljoregulativer, der forbyder brug af bly, krom osv. medferer ogsa
et konstant pres pa innovation mht. materialer. Fremtidens energieffektive vandrensning vil
benytte porgse materialer med multiskala design, hvilket ogsé er en af dansk industris styrkepo-
sitioner.

Sundhed. 1 takt med at folk bliver eldre og rigere stiger behovet for materialer til medicinske
anvendelser. For eksempel skal implantater til hofte og led i fremtiden holde vasentlig leengere
for at undgd at skulle erstattes.

Materialeforskning er i sit vaesen multidiscipliner og arbejder pa multiskala. Fyrtérnet bruger
imaging-teknologi pa l&engdeskalaer fra nanometer og opad og bringer komplementare viden-
skabelige styrkepositioner indenfor neutron- og rentgenmetoder, materialevidenskab, materia-
leteknologi, energiforskning, biomaterialer og geologiske materialer fra DTU, KU og AU sam-
men. Dertil er fgjet anvendt matematik som en helt essentiel brik, specielt i relation til behand-
ling af store datamengder og visualisering. De institutter der indgér i projektet har alle en sterk
international forskningsprofil. Fyrtarnet vil indgé i industripartnerskaber indenfor materialefor-
stielse, multiskalamodellering og materialedesign og bidrage til konkrete projekter, hvor speci-
fikke materialeproblemstillinger defineret af industrien lases. Dette vil i hgj grad ske i samarbej-
de med samfundspartnerskaber som de eksisterende LINX og FASTTRACK og med inddragelse
af GTS’er og tilgraensende aktiviteter som MADE.

Struktur og organisering

DTU vil veere veert for fyrtarnet. I tilknytning til dette er en rakke infrastrukturer til 3D karakte-
risering enten under opforelse eller planlagt. Det drejer sig om savel instrumenter i Lund og pa
andre store faciliteter, som et lokalt 3D imaging center. DTU er ogsé vart for flere komplemen-
teere faciliteter herunder "Villum Center for Advanced Structural and Material Testing”. Det
samlede miljg vil blive langt det storste i Skandinavien — og tilmed taet pd Lund med mange
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synergimuligheder. Dette elitemiljo vil herved kunne tiltraekke de bedste forskere og studerende
fra udlandet. Miljget vil fungere som et nationalt og internationalt kompetence og uddannelses-
center for neutron- og rentgen-imaging, multiskalamodellering og materialedesign. Dette invol-
verer ogsa understgtning af imaging anvendelser indenfor andre discipliner, sésom polymerer,
fodevarer og medicin. Specielt vil miljoet sta for en del af kompetenceopbygningen pé neutron-
omrédet, med uddannelse af over 150 kandidater og 50 PhD’ere alene pa DTU.
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6. Magnetisme og kvantema-
terialer

Vision

Den hurtige udvikling indenfor IT og forbrugerelektronik er en utrolig teknologisk succeshisto-
rie. Et eksempel er Apollo 11 méanelandingen i 1969 som blev gennemfort med en computer-
regnekraft, der er langt mindre end hvad en moderne mobiltelefon tilbyder. Den teknologiske
udvikling er resultatet af et samspil mellem ingenigrkunst og grundvidenskabelig forstéelse af
iseer metaller og halvlederes elektriske egenskaber. Successen baserer sig i stor stil pa et af det
20. arhundredes helt store opdagelser i fysikken, nemlig at disse materialer i hovedtraek kan
forstas ved brug af kvantemekanikkens regler anvendt pa enkelte elektroner.

En omfattende klasse af materialer kaldet kvantematerialer folger ikke dette paradigme. Dis-
se materialers egenskaber kan ikke forstas ud fra enkelt-elektron billedet, men kraever i stedet et
favntag med en kvantemekanisk beskrivelse af mange vekselvirkende elektroner; herunder de
magnetiske egenskaber, der fremkommer som en konsekvens af vekselvirkningerne. Kvantema-
terialer har et rigt potentiale for at danne basis for det 21. arhundredes teknologiske landvindin-
ger pa hojde med transistoren i det 20. arhundredes, men for kvantematerialer kan kontrolleres,
ma vi forsta deres grundlaeggende fysiske egenskaber.

Med det formaél at forstd og udvikle nye kvantematerialer, og dermed adressere store sam-
fundsudfordringer indenfor IT-teknologi, sundhed og energi, foreslar vi opbygning af et neu-
tron-fyrtarnsmilje indenfor "Magnetisme og kvantematerialer”. Fyrtdrnsmiljoet vil udnytte de
unikke muligheder, som ESS giver for at kortleegge kvantematerialers magnetiske egenskaber.
Fyrtérnet vil fokusere pé udvikling og forstdelse af nye permanent magnetiske materialer til
f.eks. vindmgllegeneratorer, nye superledere til transport af stram uden tab og forbedrede MR
scannere, samt nye multi-funktionelle og kvante-magnetiske materialer der vil facilitere fremti-
dens IT, herunder kvantecomputere. Fyrtarnsmiljoets faglige ballast inden for neutronspredning
og dets meget steerke tilknytning til ESS vil sikre, at Danmark deltager i frontforskningen inden-
for kvantematerialer og derigennem opnar den viden og ekspertise, der skal til for pa sigt at
udvikle teknologiske lgsninger baseret pa disse.

Visionen for fyrtarnsmiljoet er at skabe et inspirerende dansk forskningsmilje i internatio-
nal topklasse, der er attraktivt som base eller samarbejdspartner for udenlandske topforskere
indenfor magnetisme og kvantematerialer. Miljoet opbygges igennem uddannelse af yngre
forskere pé ph.d. og postdoc niveau, opbygning af nye laboratoriefaciliteter, der er komplemen-
teere til ESS, og tiltraeekning af de mest talentfulde yngre forskere pa stadiet for de opnér en per-
manent stilling

Perspektiver og styrkepositioner

Et fyrtdrnsmiljo indenfor magnetisme og kvantematerialer vil koble den danske forskning inden-
for omrédet direkte til ESS - bade fordi neutroner er uundverlige til studiet af magnetiske egen-
skaber, og pa grund af miljgets engagement i ESS instrumentet BIFROST, der er designet netop
til studier af kvantematerialer. I Danmark arbejder en rackke grupper med anvendelser af mag-
netisme og superledning, er meget aktive indenfor neutronspredning, samt publicerer i forende
tidsskrifter som Nature og Science. For at opna kritisk masse for miljoet, og for at maksimere
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den danske udnyttelse af ESS, vil det veere et hovedmal at pabegynde neutronaktiviteter i de
relaterede grupper, der i dag ikke anvender neutronspredning. P4 samme made leegges der vaegt
pa at forege aktiviteten i grupper, som kun anvender neutron-baserede teknikker i beskeden
grad, f.eks. i relation til magnetisk keling, anvendelser af superledere, magnetiske mineraler, og
magnetiske metoder til kvantecomputing. Med henblik pa at sikre konkurrencefordele for dan-
ske virksomheder med interesse i magnetiske materialer og kvantematerialer, vil fyrtarnsmiljoet
prioritere at informere bredt om materialernes teknologiske potentiale, og vil etablere virksom-
hedssamarbejder indenfor avanceret materialeudvikling. Fyrtarnsmiljoets aktiviteter og den
geografiske neerhed til ESS skal endelig medvirke til skabe grobund for at tiltraeekke en udvik-
lingsafdeling fra en eller flere forende globale elektronik og IT virksomheder til Danmark Fyr-
tarnets indledende forskningsplan vil vere at studere de fire navnte typer kvantematerialer,
iseer med neutronspredning, for at forstd deres opfersel. Det er mdlet for fyrtarnet - med afgo-
rende input fra numerisk og analytisk teori - at udvikle nye kvantematerialer af fundamental
og industriel interesse, der kan na markedet indenfor en tidshorisont pd 10-20 ar.

Traditionelt har dansk forskning veret staerk indenfor den gren af materialefysikken som i dag
indbefatter kategorien kvantematerialer. Traditionen straekker sig helt tilbage til store danskere
som H.C. Orsted (elektromagnetismen) og Niels Bohr (kvantemekanikken) op til i dag, hvor
hgjteknologiske danske virksomheder skaber arbejdspladser baseret pa avancerede materialer.
Fyrtarnet "Magnetisme og kvantematerialer” vil, i forbindelse med ESS, blive en unik platform
for at udvide disse aktiviteter via tiltraekning af de dygtigste forskere og nye teknologier, samt en
markant styrkelse af de nuvarende aktiviteter indenfor syntese af nye kvantematerialer. Her vil
de to dansk-byggede ESS instrumenter HEIMDAL og BIFROST spille en vigtig rolle. Forskning
indenfor magnetisme var et af flagskibene i forskningen omkring neutronkilden DR3 pa Risg.
Faciliteten lukkede i 2000, hvorefter forskningsaktiviteterne overgik til de danske universiteter
og de eksperimentelle forsgg forankredes pa neutronkilden SINQ ved Paul Scherrer Instituttet i
Schweiz. Den gruppe forskere, der udsprang af miljoet omkring DR3, og senere fandt ansattelse
pa universiteterne, har i drene 1987-2016 publiceret hele 20 neutron-artikler i de forende tids-
skrifter: Nature, Nature Materials, Nature Physics, Nature Chemistry og Science. Heraf falder
18 indenfor de fagomrader der er daekket af dette fyrtarn. Miljoet omkring fyrtarnet indenfor
magnetisme og kvantematerialer udgiver i dag ca. halvdelen af alle danske neutron-
publikationer, og blandt de 25 danske neutronforskere og -studerende med flest neutron-
publikationer er 15 fra dette milje. Disse tal illustrerer, at personkredsen bag naerveerende fyr-
tarnsbeskrivelse er dedikerede neutronbrugere pé et hgjt niveau.

Struktur og organisering

Aktiviteterne inden for forskningsfeltet er i dag primaert baseret pa KU og DTU, og disse univer-
siteter vil i faellesskab vere verter for fyrtarnsmiljoet. Kerne-gruppen i det eksisterende miljg er
flittige anvendere af neutronspredning, eller laver teoretisk arbejde i relation til de eksperimen-
telle aktiviteter. Denne personkreds har en mangeérig tradition for samarbejde i forskellige kon-
stellationer, og en meget sterk tilknytning til ESS og andre internationale neutronfaciliteter.
Fyrtarnets vaekstlag bestér af en gruppe talentfulde yngre forskere i adjunkt og post doc stillin-
ger, samt af fastansatte forskere - herunder fra Center for Quantum Devices og Station Q-
Copenhagen (KU), samt fra Quantum Physics and Information Technology (DTU) - som arbej-
der med neert relaterede emner sdsom topologiske materialer, kvante-computing og kvante-
informationsteknologi. Fyrtarnets daglige ledelse bliver en direktion bestdende af en repraesen-
tant fra DTU og en fra KU. Disse stottes af en direktionssekreter. Direktionen er ansvarlig over-
for en styregruppe, der bestér af alle ansggere pa lektor/professor niveau, junior-professorer
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som ansattes i forbindelse med fyrtarnet, og reprasentanter for Teknologisk Institut og interes-
serede storre virksomheder. Det overordnede ansvar for fyrtarnet ligger hos en bestyrelse, med
reprasentanter pd institutleder/dekan niveau for alle implicerede universiteter, hvilket i dag vil
sige KU, DTU og AU.
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7. Funktionelle Materialers
Atomare Struktur

Vision

Mange af de storste globale udfordringer, f.eks. indenfor energi, klima, drikkevand, fodevarer og
sundhed, kraever udvikling af nye avancerede funktionelle materialer. Modsat tidligere kan disse
ikke udvindes ved primer minedrift eller baseres pa naturstoffer, men ma fremstilles ved avan-
ceret kemisk syntese. De stadigt storre krav til materialernes egenskaber kraever udvikling base-
ret pa en grundlaeggende forstaelse af samspillet mellem materialernes fremstilling, atomare
struktur og egenskaber. Hvis den atomare struktur er designet forkert, mangler materialet de
grundleeggende funktionelle egenskaber. De samfund, som bedst forméar at udvikle unikke mate-
rialer, stdr med en stor fordel i fremtidens konkurrence. Dansk industri kan ikke konkurrere pa
lav lon og masseproduktion, og vi er atheengige af at seelge hoj-kvalitetsprodukter med avancere-
de egenskaber.

Det er Fyrtarnets overordnede vision at blive verdensforende indenfor forskning i funktionelle
materialers atomare struktur for derigennem bredt at kunne understotte Danmarks mulighe-
der for bade at lose kritiske globale udfordringer, men ogsa sikre betydelig okonomisk vaekst i
en staerk konkurrenceudsat vidensokonomi.

Viden om materialers atomare struktur udger grundlaget for rationelt design af nye materialer
f.eks. indenfor energi, katalyse, byggeri, elektronik, medicin, miljo og fadevarer, og narverende
Fyrtarn vil derfor bredt kunne understgtte dansk industri. Fyrtarnet vil have serlig fokus pa de
kommende danske instrumenter, Heimdal p& ESS og DanMAX pd MAX IV, som vil blive bygget
og drevet af Fyrtarnets forskere ved Aarhus Universitet. Heimdal og DanMAX vil give unikke
muligheder for at udnytte neutron- og synkrotronstralingens komplementare styrker idet de to
beamlines har samme videnskabelige sigte og vil blive drevet af de samme interessenter. Disse
instrumenter vil give revolutionerende nye forskningsmuligheder idet den enorme intensitet pa
ESS og MAX IV f.eks. muliggor ekstremt detaljerede studier af "Real Materials in Real Time
under Real Conditions”. Dette er modsat i dag, hvor man typisk studerer idealiserede materialer
langt fra deres anvendelsesbetingelser. Herved vil det f.eks. blive muligt at forsta kemiske synte-
seprocesser pa atomart niveau, hvilket kan fore til et paradigmeskift indenfor materialeproduk-
tion, idet tiden til optimering og opskalering potentielt kan reduceres. Dette kan give danske
virksomheder en vigtig konkurrencefordel.

Perspektiver og styrkepositioner

Et materiales egenskaber, og dermed funktion, afgeres af dets atomare struktur, dvs. identiteten
af de enkelte atomer, deres indbyrdes rumlige placering, deres kemiske bindinger og deres be-
vaegelse (dynamik). De sterkeste metoder til at undersgge materialers atomare struktur er neu-
tron- og rentgendiffraktion, som giver indsigt pd Angstrom- og nanometer-skala. Dette er kom-
plementeert til sdkaldte 3D imaging-studier, der typisk beskeftiger sig med materialer pa mi-
krometer- eller millimeter-skala. Danmark har en lang tradition indenfor studier af funktionelle
materialers atomare struktur, og Aarhus Universitet fremstar som en international spydspids,
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der har medvirket i opbygning af beamlines, udstyr og analysemetoder pa en lang reekke neutron
og synkrotronfaciliteter rundt om i verden. Et vigtigt eksempel pa et felt, hvor indsigt i materia-
lers atomare struktur er helt essentiel, er energimaterialer. Det moderne industrialiserede sam-
fund baserer sig pa udnyttelsen af fossilt breendstof. Disse fossile reserver forudsiges opbrugt i
lobet af f4 generationer, og fortsat udnyttelse af fossilt breendstof vil uvaegerligt have store kli-
mamaessige konsekvenser. Danmark har et mél om at vaere uatheengig af fossile braendstoffer i
2050, og fokus pa udvikling af alternative energikilder, der baserer sig pa vedvarende energi, er
afgorende for Danmark. Indenfor moderne energiteknologi er avancerede funktionelle materia-
ler uundveerlige, og stort set alle energiteknologier er athengige af materialer med specielle
egenskaber. Overgangen til et beeredygtigt samfund drives af nye energi-materialer: termoelek-
triske materialer kan genindvinde spildvarme, genopladelige batterier kan muliggere udnyttelse
af ikke-konstante energikilder (vind, sol, vand), solceller kan hgste energi fra en "uendelig ener-
gikilde”, hybrid-magneter kan omseette bevagelsesenergi til elektrisk energi f.eks. i vindmeller,
katalysatorer kan sikre bedre omdannelse af kemiske ressourcer og uskadeliggare miljofarlige
spildstoffer, osv. Rationel udvikling af effektive teknologier kreever, at materialernes atomare
struktur er kendt, og neutron- og synkrotronstudier vil spille en afggrende rolle.

Udvikling af avancerede materialer kreever samtidig steerke aktiviteter indenfor materialesyntese
- uden materialer, ingen studier. Fyrtarnets fysiske forankring vil sikre, at neutron- og rentgen-
aktiviteterne kobles med steerk ekspertise i syntese samt adgang til komplementere eksperimen-
telle faciliteter og moderne computersimuleringsmetoder. Omrédet er kendetegnet ved, at Dan-
mark besidder stor ekspertise samtidig med, at der er en rakke beslegtede fagmiljoer og indu-
strier, som med stor fordel vil kunne udnytte de nye muligheder i Lund, og derved skabe sterk
videnskabelig og kommerciel vaekst. Den sammenhangende indsats vil gore Fyrtarnet attraktivt
for topforskere fra hele verden, der med rette finansiering vil kunne tiltreekkes til Danmark. Der
forefindes derfor en unik mulighed for at opbygge et verdensforende forskningsmiljo pa et felt af
stor strategisk betydning for Danmark

Struktur og organisation

Fyrtarnet teenkes fysisk forankret pd Aarhus Universitet omkring de sterkeste danske aktiviteter
indenfor omradet, og det tager udgangspunkt i et exceptionelt nationalt vaekstlag af fremragende
unge forskere pad AU, KU, SDU og DTU. Fyrtarnet vil bygge og drive de danske beamlines Heim-
dal og Danmax, og dermed ogsé blive en vigtig del af en dansk “forskningsstation” i Lund, der vil
fungere som kontaktpunkt for alle danske forskere. Samtidig vil Fyrtdrnet gennem direkte sam-
arbejder, industriportal og brede kursusudbud foresta en effektiv kompetenceopbygning pa
tvaers af universiteter, virksomheder og GTS institutter, hvilket vil sikre at den store investering i
ESS og MAX IV udnyttes maksimalt af det danske samfund. Fyrtarnet foreslés at besta af ~10-15
kerneforskningsgrupper, hvoraf mange grupper ledes af steerke unge forskere godt pa vej mod
deres faglige hgjdepunkt. Fyrtarnet er derfor exceptionelt godt positioneret til maksimal udnyt-
telse af ESS og MAX IV, nér kilderne &bnes. Udover Fyrtarnets kerneforskere, er der mindst 50
danske forskere pa lektor- og professorniveau, der hyppigt bruger viden om atomar struktur i
deres forskningsaktiviteter, og de vil derfor have staerke faglige snitflader. Fyrtarnet vil desuden
understotte en national servicekrystallografisk funktion, hvilket effektivt vil kunne bringe an-
vendelsen af neutron- og synkrotronstraling ud til et stort antal nye danske forskningsgrupper
f.eks. indenfor syntesekemi.
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8. ESS teoricenter

Vision

De internationale investeringerne i ESS, MAX IV og XFEL vil, sammen med nye storre nationale
i forskningsinfrastruktur, muligger en bedre forstaelse af materialers og biologiske systemers
struktur og dynamik. Et seerligt kendemaerke er den hgje koncentrationen af avanceret udstyr i
og i neerheden af Danmark, samt en &relang tradition i Danmark for en taet kobling mellem teo-
riudvikling og eksperimentelle studier. ESS investeringen giver en enestdende lejlighed til at
foretage en organisering pa tvers af de instrumentelle miljoer og faglige grupperinger. Denne
organisering kan katalyseres ved dannelsen af et ESS teoricenter, som skal danne kimen til at
udnytte alle faciliteter pd tveers og derved danne en ‘integrativ’ angrebsvinkel til at kombinere
al data og information, og dermed udnytte forskningsinfrastrukturen optimalt. Ved at etable-
re et ESS teoricenter kan de teoretiske grupper desuden befrugte hinanden pa tvaers af fagmil-
Joerne og inspirere hinanden til nye teoretiske angrebsvinkler og til at lose faelles udfordringer
pa for eksempel big data og high performance computing omrdadet. ESS teoricenterets formal
er at stille og definere overordnede, langtrekkende forskningsmaessige sporgsmaél og derved
tegne de videnskabelige retninger og muligheder for eksperimenterne pa ESS og de andre storre
infrastrukturer, samt i seerdeleshed at udnytte de muligheder, der ligger i at kunne kombinere
flere typer eksperimenter og informationer.

Perspektiv og styrkepositioner

Den fulde bredde af ESS’ potentielle muligheder fra materialer til biologi giver en udfordring i at
skabe et synligt og koherent forskningsprogram omkring ESS udover det at veere en brugerfaci-
litet. Denne udfordring kan lgftes af en staerk teorigruppe som har til opgave at understotte ud-
viklingen af et kohaerent program, hvori der er en staerk vekselvirkning bade internt i ESS og
eksternt med de eksperimentelle grupper i Danmark. ESS teoricenteret vil i seerlig grad kunne
veaere trendsettende i at beskrive de dynamiske egenskaber af materialer og biologiske systemer,
et omrade som vil vere i videnskabelig fokus i det kommende arti, og som ogsé har store anven-
delsesmaessige perspektiver indenfor bdde materialer, bioteknologi og leegemidler. De attraktive
forskningsmiljeer ved ESS vil tiltraekke mange gaesteforskere til de eksperimentelle faciliteter, og
ogsé tiltraekke forskningseksperter, som gnsker at vere i naerheden de nye faciliteter, til det dan-
ske samfund. Et teoricenter inden for harde og blade materialer samt biologiske systemer vil
kunne inspirere og samle nye perspektiver inden for denne forskning samt sztte nye pejlings-
merker for ESS til gleede for det danske forskningslandskab bade pa universiteterne og den
videnstunge erhvervssektor. Det vil desuden vere meget attraktivt for udenlandske geesteforske-
re at tilbringe kortere eller l&engere ophold ved teoricenteret for derved at bidrage til den viden-
skabelige udvikling og danne bro til de videnskabelige miljoer i ESS’ partnerlande, en rolle lig
den NORDITA har haft for udviklingen af teoretisk fysik i Norden. ESS teoricenteret vil i seerde-
leshed vaere en magnet via et steerkt gaesteforskerprogram og ved at tiltraekke mange ph.d.-
studenter, postdocs og adjunkter.

ESS teoricenteret vil vaere en vaesentlig styrkelse af vaesentlige aktiviteter i det danske forsk-
ningslandskab. For eksempel arbejder Center for Quantum Devices pé Niels Bohr Instituttet taet
sammen med Microsofts ingenigrer om udviklingen af helt nye superleder-halvleder hybrid
materialer med henblik pa at fremstille "topologisk beskyttede kvantebits’ til fremtidens kvante-
computere. Materialeudviklingen er essentiel i dette arbejde. Gruppen fungerer saledes allerede
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som bindeled, ikke blot mellem forudsigelse og realitet, men ogsa mellem centre, forskningsom-
rader og faggrupper, og ESS er en naturlig tilfgjelse til denne portefolje.

I det danske forskningslandskab er der adskillige staerke grupper, som kan koble op til et ESS
teoricenter. I den teoretiske forskningsgruppe for faststoffysik pa Niels Bohr Instituttet er der en
gruppe af forskere med stor international gennemslagskraft og ekspertise i teoretiske beregnin-
ger for faste stoffer i bred forstand. Bade pa DTU og ved Det fysiske Institut ved Aarhus Univer-
sitet er der staerke grupper inden for materialefysikken, som er forende pé omradet “density
functional” teori, der er basis for at kunne beskrive funktionaliteten af materialer til for eksem-
pel katalyse. Et hovedfokusomrade er energimaterialer med anvendelser inden for katalyse,
elektrolyse, batterier, solceller mm, alle omrader, hvor der er et veesentlig dansk gkonomisk
potentiale i form af nye negleteknologier, som vil sikre et bedre fremtidigt miljo og et mindre
energi forbrug. Grupperne har gode internationale samarbejdsrelationer. Pa de kemiske institut-
ter pa bade Kobenhavns og Aarhus Universitet er der steerke forskningsmiljeer, der udvikler og
anvender kvantemekaniske beregninger til fx at optimere enzymer til bioteknologiske anvendel-
ser.

Pa Biologisk Institut pa Kebenhavns Universitet og ved Kemisk Institut pa Aarhus Universitet er
der staerke internationale miljeer inden for biomodellering, simulering og biologisk "high-
performance computing”. Grupperne baserer sig paA modellering af biologiske molekyler og pro-
teiner, med ekspertise indenfor vekselvirkninger mellem proteiner og laegemidler, herunder
leegemiddelresistens, samt sammenspillet mellem proteiners struktur, funktion og dynamiske
egenskaber. Andre fokuspunkter er membranproteiner og proteiner hvis aggregering giver op-
hav til neurodegenrative sygdomme (Alzheimers og Parkinsons syge). Et saerkende ved grupper-
ne er deres bredde i samarbejdet omkring de eksperimentelle teknikker, som omfatter en bred
palet af strukturbiologiske metoder. Derved opnar de at samle mange grupper med forskelige
eksperimentelle indgange, og at inkludere ESS-baserede eksperimenter, gerne ogsd dynamiske,
vil vaere ganske uproblematisk. Derudover er der grupper pa Syddansk Universitet og ved Ros-
kilde Universitet, som bgr inddrages i forbindelse med blgde materialer, biofysiske systemer,
veasker og glasser.

Struktur og organisation

Teoricenterets hovedaktivitet ber forankres ved et universitet, som i vaesentlig grad ogsd medfi-
nansierer centeret i form af faste stillinger og i et taet samarbejde med ESS. T tilleeg til finansie-
ring fra medvirkende universiteternes forventes der medfinansiering til Fyrtarnet fra central
statslig side (eller fra bidrag fra private fonde, erhvervsliv med videre) pa mindst halvdelen af de
samlede udgifter.
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