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Quantenchemie und Theater (nach budleyR. Herschbach)
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Durch Quantenchemie entsteht “das Drehbuch”
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Vorteile und Nachteile der Quantenchemie

Nicht wirklich thematisch begrenzt: Warum hat ein Molekiil irgendwelche Farbe? Warum ist ein Molekiil reaktiv?
Wie funktioniert die (Photo)Katalyse? Was machen die Molekiile bei sehr kleinen Temperaturen? Wie schnell ist eine Reaktion?...
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Eine Mischung der Physik, Chemie, IT und Mathematik
Man kriegt immer ein Ergebnis (gefahrlich!)
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Ein paar Themen aus meinem , Katalog”

Photochemie von lonen in Heliumtropfen Atmosphdrische Chemie, photochemische H,-Entwicklung
(mit Paul Scheier) (mit Martin Beyer)
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Electron Attachment in Radiosensitizers Photochemie von lonen auf der Oberflache / im Festkorper
(mit Stephan Denifl) (mit Oliver Diwald, Salzburg)
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+ Quantenchemie mit GPUs, Entwicklung von Methoden fiir Spektroskopie und effiziente Strukturoptimierungusw.
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