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Vom Molekulcluster zum Protaein und dar Giber hinaus
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ADb Inito Berechnung H-br ucken-gebundener
molekularer C

2,2-dimethyl-3-ethyl-3-pentanol (dmep)




|ntermol ekulare Schwingungen

Streckschwingung der H-Brlicke Deformationsschwingung der H-Briicke

(88 cl) (110 cnd)




Quantum Cluster Equilibrium (QCE) Model
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NMR chemische V erschiebungen
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Molekulardynamik Simulation
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M etastabiles unterkuhltes W asser

330K, 270K, 250 K

Dunkd: Stark verzerrte Tetraeder

Hell :  Nahezu ideale T etraeder




Existenzbereich des fllissigen Wassers:.
Waters no man'‘s land




Sprungdiffusion im unterkuhlten Wasser
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Verénderung des Diffusionsmechanismusim
unterkthlten Wasser




Dynamik unterkthler Fltssikeiten:
Speziadfall ,tetrahedral liguids

»Angell“ -Plot des Diffusionskoeffizienten
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Tetraedrische Flissigkeiten nehmen eine Zwischenposition ein




Defektdynamik im tberhitzten Eis
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Analogie zur Defektdynamik im Eis (hier Simulation) liefert einemogliche Erklarung
flr die molekulare Dynamik in der superviskosen Flussigkeit (Berich: V)




Waldrige Elektrolytlosungen

Bevorzugte Assoziation von hydrophoben Teilchen und
Anionen (Hofmeister-Serie)

Xe...NaY/H,O

Wal¥rige Losungen: Film (oben):

c(X*Y") = 1.6 mol/I Blau: Chlorid
c(Xe)=0.8 moal/l

T=300 K, p=1 atm Weil3: Xenon




Phasengleichgewichte:Wasser in Poren

Wasser in hydrophiler Pore Phasendiagramm des adsorb. Wassers

Hydrophobe Poren Hydrophile Poren
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Vor her sage von Phasengleichgewichten

Perkolationsverhalten von Wasser/THFMischungen
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Thermotrope Flussigkristalle

Beispiel einer ferroelektrischen Flussigkristall (FL C)-Phase
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Molekil: MHPOBC,; Phase: SmC*; T=375 K, p=1 atm
Antiferroel ektrisches Verhalten; Sequenz: 12 ns




Orientierung der FLC-Moleklle

Orientierung des Direktorsin Orientierung und Lage der
beiden Schichten CO-Gruppen
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Hydratation biologischer Membranen

Voll hydratisierte DPPC (Dipal mitoyl-glycero-phosphatidylcholin)-Doppel schicht
Gel-Phase: Hohe Unordnung im Bereich der Alkylketten
T=330 K; p=1 atm; Sequenz: 6 ns




Orientierung des Hydrat-Wassers
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(o) Urlenvbicrung, um die Phosphor koo (e p Orienticrung wm die Stckstoiatome

2d-Orientierungsverteilung
w: Dipol

t: Molekilebenen-Normale

Anicnisch hydrophob




Orientierung der Kopfgruppen

Atom-Atom-Paarverteilungsfunktionen

T/nm




Einbau von Anasthetika in die Membran
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Hydratationsver halten von Proteinen

Struktur der hydratisierten S Nase

MD-Simulation der druckinduzierten Denaturierung




M esoskopische M odelle

Entwicklung vereinfachter ,, coarse
grained* Dissipative Particle Dynamics
(DPD)-Modelle

Mapping der DPD-Parameter

r / nm

Mit DPD-Modellen ist ein grofderer
Zeitbereich zuganglich as mittels
atomistischer MD. Aber unter
Verlulét des atomaren Detalls.
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