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Was machen wir?

» Molekul- & Materialsimulationen (Eigenschaften vorhersagen)
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Wozu Simulationen? Tum

« Experimente verstehen

 Materialien verbessern
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Angebot Lehrveranstaltungen

TUTI

« Advanced Programming and Numerical Methods (5 ECTS) (CH3331)
« Lab Rotation Theoretical Chemistry (4 Wo., 5 ECTS) (CH3332)
« Forschungspraktikum PC (8 Wo., 10 ECTS)

Wahlbereich (V+U mit je 4 SWS, 5 ECTS):

WiSe:
WiSe:

SoSe:
SoSe:
SoSe:

Advanced Electronic Structure
Symmetry and Group Theory

Methods of Molecular Simulation
Quantum Dynamics and Spectroscopy
Solid State Theory

(CH3062)
=> Masterarbeit .
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(CH3333)
(CH3337)

(CH3334)
(CH3335)
(CH3336)
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Advanced Programming and Numerical TUT
Methods (P)

« Time: 3 weeks in March 2023
« Organized in small tutor groups

Content:

* Introduction into python and basic programming

« Solving ordinary differential equations

* Monte-Carlo methods

* Molecular dynamics simulations https://de.mathworks.com/
» Linear algebra tasks

» Fourier transformation
* Minimization

« Time-dependent Schrodinger equation

 Neural networks
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Lab Rotation in Theoretical Chemistry
(Forschungspraktikum 4 Wo. oder 8 Wo.)

» Work on an individual research project

» Individual supervision by us
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> Presentation of results

-> 2D charge transport

—> Tuning optical properties



» Kleine individuelle Forschungsprojekte

Lab Rotation in Theoretical Chemistry

(Forschungspraktikum 4 Wo. oder 8 Wo.)

» Anleitung durch Gruppenleiter oder Mitarbeiter
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» Vorstellung der Resultate

- Vergleich und Optimierung von

neuartigen Losungsmittelmodellen

- Analyse eingebetteter Clustermodelle

fur die Elektrokatalyse



Advanced Electronic Structure (V+U) TUTI

» Fortgeschrittene Elektronenstrukturmethoden mit der zentralen Frage:
Wie konnen wir die Potentialhyperflache eines chemischen Systems

berechnen?

Themen (Auszug):

Kraftfelder

Hartree—Fock Theorie
Wellenfunktionsbasierte Methoden

Dichtefunktionaltheorie (DFT)
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Elektronisch angeregte Zustande

Hartree —Fock orbitals

> Vorlesung mit begleitenden Ubungen in kleinen Tutorgruppen



Symmetry and Group Theory (V+U)

» allgemeine Symmetriebetrachtungen

» mathematische Grundlagen und Tools der Gruppentheorie

Themen (Auszug):

1.
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Grundlagen der Gruppentheorie

Molekulare Symmetrie und Symmetriegruppen
Darstellungen von Gruppen

Symmetrien in der Quantenmechanik

Symmetrien in der Spektroskopie (IR, Raman, NMR, etc)
Festkorper- und Kristallsymmetrie, Ligandenfeldtheorie

Auswahlregeln, Paritat, Multipolentwicklung

> Vorlesung mit begleitenden Ubungen in kleinen Tutorgruppen
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Methods of Molecular Simulation (V+0) TUTI

» grundlegende Methoden und Algorithmen der molekularen Simulation
Wie konnen wir aus der Potentialhyperflache Information uber das

chemische System gewinnen?

cathode

Themen (Auszug):

Lokale und globale Strukturoptimierung
Ab Initio Thermodynamik R VAR | A "
Molekulardynamik A )

Monte Carlo Verfahren W’ w
Freie Energie Simulationsmethoden s i

Dynamik angeregter Zustande N
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s, ""'~. / Trajectory Surface Hopping S, “:,_‘ Ehrenfest Dynamics
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» Vorlesung mit begleitenden Computerubungen in kleinen Tutorgruppeﬁ0



Quantum Dynamics and Spectroscopy (V+U) TUTI

» Beschreibung der Dynamik von Quantensystemen

» Einfache Anregungen und Fortgeschrittene Spektroskopie

Themen (Auszug):

Zeitabhangige Quantenmechanik

Fermi‘s Goldene Regel
Dichtematrixformalismus

Quantenmechanik und Temperatur 2 2 2

Licht-Materie Wechselwirkung
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Response-Theorie

> \orlesung mit begleitenden Ubungen in kleinen Tutorgruppen 1



Solid State Theory (V+0) TUT

» Modelle, Phanomene und Beschreibungen fur Festkorper und deren

Oberflachen

Struktur

Periodisches Potential

Themen (Auszug): AP
. Periodische Festkorper |

Kristallstruktur a

Phononen

Elektronstruktur in Festkorpern

a > e nh =

Oberflachenphanomene und heterogene Katalyse

> Vorlesung mit begleitenden Ubungen in kleinen Tutorgruppen 12



Dozenten

Bokarev, Sergey, Dr. rer. nat.

Ortmann, Frank, Prof. Dr. rer. nat.

Schulte-Herbruggen, Thomas, Dr. rer. nat.

Stein, Christopher, Prof. Dr.




