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

Kristalline Festkörper können 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 Kri-
stallgitter aufbauenden Atome benötigen. Materialien lassen sich damit am 

Computer mittels Baukastensystem maßschneidern.

Wir erforschen auf diese Weise Kohlenstoffnanoröhrchen und 
organische Halbleiter ebenso wie Stahl und Wolfram-Legierungen 
oder Hochtemperatursupraleiter. Neben den Volumsfestkörpern 
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die Wechselwirkung von Molekülen mit organischen und metalli-
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Die Kombination von organischen Molekülen mit Nanoröhrchen 
soll es wiederum ermöglichen, licht-emittierende Nanostruktu-
ren vorherzusagen. Natürlich werden viele unserer Projekte in 
Kooperation mit ExperimentatorInnen durchgeführt.
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dem Aufbau des Gitters verbunden sind wie Kristallstruktur, 

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 
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dert über die DFT hinausgehenden Konzepte wie Vielteilchenstörungstheorie 
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an die Computerausstattung.

Dies gilt aber auch ganz allgemein für die Untersuchung von 
komplexen Strukturen mittels Ab-initio-Methoden. Aus diesem 
Grund ist man oft gezwungen, zu einfacheren und numerisch 
weniger aufwendigen Methoden überzugehen. Die Kunst dabei ist 
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erreichen, die jenseits der Möglichkeiten 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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