
Steuerung ?!?
IR-Anregung (Beispiel: NATMA)

Lichtinduzierte Isomerisierung (Beispiel: Zyklopeptid)

Orientierung/Ausrichtung (Beispiel: Adenin)

Methoden
Potentielle Energie

•Kraftfelder vs. „ab initio“

•Hartree-Fock vs. DFT

Schwingungsspektren

•Volle Hesse-Matrix vs. Unterraum (AKIRA)

•Harmonisch vs. Anharmonisch (Beispiel: Benzoe-Säure)

Systeme
Aromatische Aminosäuren (Beispiel: Tryptophan)

Polypeptide → Proteins

Mikrosolvatation (Beispiel: Alanain-Dipeptide)

UP I: Konformationsdynamik von Polypeptiden

Algorithmen zur Konformations-Dynamik

Zeitabhängige Schwingungs-Spektroskopie (Beispiel: Glyzin-Dipeptid)

Kooperationen: 
TP B7 / C2

Konformationen und Metastabilität

⇒ Identifizierung durch spektrale Struktur
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Übergangspfade
(String-Methode)

⇒ Verbindung zur Quanten-Klassik
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Potentialfläche B3LYP/ 6-31 +G(d) und Konformationen
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Wellenpaketdynamik (C7 → C5)

Populationsdynamik

initial: diabatisch initial: adiabatisch
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C. F. Weise and J. C. Weisshaar
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