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Edito rial

LiebeKolleginnenundKollegen

dies ist das dritte und letzte INFIheaetische Chemie aus Bochum; dann geben wir &affestaban Herrn
Botschwina inGottingenab. Leider hat es wieder etwas langer gedauert als geplant, bis das INFO fertig war,
und es ist auch etwas digawoden Das liegthaupséachich daran, daf? Beitrdge zum INFO nur sspétich
eingdhen Wir mochten Sie daher, auch im Namen déclsten Heraugeber des INFOs, bitten, sich nicht
zurickzuhaten und wissenswertinformaionen- zu allen Rubriken - in gro3er Fille an das jeweifgpzlak
tionsteameinzusenden. Wir danken Herrn Andreas Schwaebe, der die migiskrischen Arbeiten flr die
letzten drei INFOswusgéihrt hat. Mit den besten Wiinschen fur enfiolgrechesSommersemest@002

V. Staemnter, K. Fink, Bochum

Bericht Uber das 262. Heraeus-Seminar

Modern Aspects of Many-Elec tron Theory
Bad Honnef 21-24.12001

Ziel diesesSemnarswar einMeinungsautauschzwischenVertretern aktuelleMethodender Mehrelekronen
theorie von Molekilen undFestkdpern sowohl von etablierten Verfahren wie coupled-cluster (CC) oder
Dichtefunktionaltheorie (DFT), als auch von neueren Ansatzen, bei denen die reduZiddietenatrizendie
zentrale Rollespielen.



Eine Reihe vonFortschriten auf dem CC-Gebiet wurdeprasetiert, z.B. Ergeisse von variationellen
CC-Recmurngen die lange fuundurchitihrbargalten (J. Olsen). Im Rahmen von DFT gingieeiseitsum ihre
mathematischenGrundagen ausgbéendvon derAnalysis konvexerFunkionale (H. Eschrig),andeerseitsum
die Herleitung 'exakterAustausch-Korriationspdertiale ausab-initio-Recmungen (E.J. Baerends, R.Bartlett),
ausstorungsheoretischenUbedegurgen (A. Gorling), oder im RahmearbitdabhangigerFunkionale (E.K.U.
GroR). Es fiel auf, daR die auserkémniichen Funkionalen erhatenen Kohn-ShamPotertiale sich in
wesentlicherAspekenvon ihren exakte&Entsprechugenuntesscheden

Der Rechenaufwand b&bnverionellen Verfahren skaliertinglirstig mit der Zahln der Atome im Molekadl.

Auf dem Wege in digRichtung 'Lineare Skalierung’ mitn sind erhébliche Fortschritte erzielt worden (H.J.
Werner, M. Head-Gordon). Die sodynamishe oder kurzrdchweitige Korrelation verlangt intraditionellen
Ansatzen groRBasisatze und dieKonvemgenzist langsam. Dagegen la&szligt sich eine hohe Genauigkeit bei
vertrebaremRechenaufwand mit Ansatzerziden, bei denen digVellerfunktion explizit von derinterelekro-
nischenKoordinatenabhéngt (W. Klopper, P. Taylor, enno).

Auf halbem Wegewischenab-initio- und DFT-Verfahren stehamfolgversprechendénsatze, bei denen die
Einteilchen-Dichteratrix (S. Goedecker, K. Yasuda), deveiteilchenDichtematrix (A.J. Coleman, HNakat
suji), oder dieKumulanten der reduzierterDichtematrizen (W. Kutzelnigg, D. Mukhejee) im Mittelpunkt
stehen. Das bish&indetiche sog.n-ReprasetierbarkeitsProblem fur dieZweiteilchenDichtenatrix ist offen
bargeldst (A.JColeman).

In zwei Podumgliskussionen ging es u.a. darum, wa-initio-Quanernchemieund DFT voneinanler lernen
kénnen, und in welch®ichtung zukurftige Entwickiungen vermutich gehen werdenlnsgesamt gab einen
regenMeinungsautuschzwischenVertretern verschieden8erache der TheaetischenPhysik, deiTheaetis

chenChemie und deathematik, die normaleweisenichtmiteinarderreden.

W. Kutzelnigg
(abgarucktim Physik Journal 1(2002) Nr.1, Seite 62)

TheoChem @ RUB

Der Lehrstuhl firTheaetische Chemie an deRuhr-Univesitat Bochum (RUB) wurde im Jahr 1973 von
Profesor WernerKutzelnigg gegriimlet undzusanmenmit seinemMitarbeiterund spatereKollegenProfesor
Volker Staemnter in mehr als 25-jahriger wissenschaftlicher Tatigkeit zu nationalemtewaionaler Geltung
gebracht. In dieser Zeit war eine beachtliche Zahl nuniekamter Theaetischer Chemiker in Bochum als
Doktorarden Habilitandenoder Gaste tétig. Irbezenber des Jahres 1999 ging die Leitung des Lehrstuhl an
Dominik Marx uber.

Als Emeiitusist WernerKutzelnigg weiterhin wissenschatftlich tatig, wie die von ihm im letzten Iiteeaetis
che Chemie(Dezenber 2001) neweingdihrte Rubrik "Emeriti stellen sich vor" oder sein Beitragvorliegen
denlinfo bezegen Zudem ist di¢'ArbeitsgruppeQuarierchemié von Profesor Staemnter sellstvestandlich
ausserst aktiv (sieh¢orstelung im Info vom Juli 2001). Was nach seinéxusscheiden leider schon im Jahr
2005, mit dieseProfesurwird, steht in den Sternen - umitlleicht noch nicht einmal dortMomentan jeden
falls ist die GruppeStaemnter, wie gewohnt, sehprodukiv. Erfreulicheweise ist die im vorletzten Info
zahneknirschendriwvamte "diinnePersomldecké auch wieder signifikant dickegewoden

Aus dieserKonstelation mit drei forschungsattven Hochschullehrern heraus ergibt sich ein sehr vielfaltiges
und attrakives Forschungsspétum im Bereich derTheaetiscchen Chemie an der RUBInteressantist in
diesem Zusanmerhang auch die enge lokale Einbindung der Theorie in @wndeforschungberdch
"Metall-Substrat-Weckelwirkungenin der hetergenen Katalyse' (SFB 558) und in dig-orschegruppe FOR
436"Polymorphismus Dynamik undrFunkiion von Wasser amolekuarenGrereflacheri (FOR436).

Nun aber zuFORSCHUNG im "ArbeitskreisMarx". DerGenealbaRist dasVerstéhenvon Struktur, Dynamik
undchemishenReakionenkomplexemolekuarerVielteilchersydeme wobei wir uns oft im Spagatvischen
Chemie und Physik wiederfinden. DBrurdideebesteht darin, "die Natur" sxpermennahwie moglich mit
theaetischenMethodenzu beschreiben, wobei dieigrurdeliegenlen EntitatenAtomkerneund Elektronensind



(dies war auch der Fokus der von unsnitorgarisierten "NIC  Winterschule 2002"

[http://lwww.fz-juelich.de/nic-series/volumel0/volumel0.htmDementsprechend benutzen wsogaamte

atomistische ab initio Compuersimulationen welche in der Lage sind, Dynamik ur@uariermechanik
einzubeziehen natitich nur ndherungsweise Anbedracht der unsinteressiereden Systengréossenin diesem
Sinn bedeutet fir uns der Begriféb initio", dal} die konkrete®Rechmurgen nicht anexpermentelle Daten
angepasst werden oder vBaranetern abhamen die vorher aus spezielldeExpeimentenbestimmt wurden.
Die zentrale Technik, um diesen Ansatpmaktische numerischéMethodenumzuseten sindab initio Simua-

tionen so wie sie zentral auf Ideen von Car und Parrinello aus dem Jahzuré8kyehen

DasGrundonzeptdes Car-Parrinello Zugangs besteht darin, Elektronerstrukturprobdem sehr effizient "on
the fly" zu l6sen, d.h. wahrend im Rahmen eikkiekulardynamiksimulation die NewtorschenBewegungs

gleichurgen fur die Kernfreiheitgradeintegriert werden. Damit kénnen die auf allgomkerne wirkenden
Krafte gewomenwerden, ohne vor de&imuation eine Potertialflache berecmen oderKraftfelder parangter-

isieren zu muissen. Unter dem Strich ist es so mdoglitynamishe Prozesse, die viel&reheitgrade
involvieren, ohne Einschréankung deimersioralitat studieren zu kénnen. Die Methode, ilmgplemertierung
im Programmpaket CPMD, neuereNeiterertwicklungen und vielfaltige Anwerdurngen sind sehdetailiert in

derUbersichsabeithttp://www.theochem.ruhr-uni-bochum.de/go/cprev.Hiedchrieben.

Die urspriingliche Car-Parrinello Methode, und auch heute noch die meisteAnlwendurgen beruht auf
einigen wesentlicheNaheruigen Einerseitswerden die Kerne alklassische Punkteilchenbeschrieben, d.h.
Prozesse, die wesentlich duridlllpunkiserergie oder Tunneln gepragt sind, lassen sich damit nicht erfassen.
Andererseitsist die Dynamik beschrankt auf detelktronischenGrundzstand d.h. nichtadiabatische Prozesse

und Photahemiesind nicht zuganglich. An beiden Punkten setzenmgthodsch an. Dieab initio Pfadnte-
graimethode zur Quartisierungder Kernfreiheitgradewird weiterentwickelt, um auchdynamighe Phanomene
behamleln zu kdénnen.Aul3edem arbeitet Dr. Harald Forbert daran, diastauschstatik, zunachst fur
Bosonen, zberuclsichtigenum hoffentlich in Zukunft auch Bose-Einstd{ondersaion zu ermgglichen und
supeflissigesHelium im virtuellen Labor "herstellen” zu kdnnen. Dr. Nikosltsinis mdchte sich auf dem
Gebiet der Dynamik in angeregtetustamen habilitieren Er implemertierte damals noch in Cambridge,
time-depedent DFT mit ebenen Wellen in CPMD und hat nach seinem Wechsel "ins Revier" (wie man hier
sagt) bereits einaicht-adidatiche Car-Parrinello Methodentwiclkelt, die eine sehr effizientBurchfiihrung

von "surface hopping" erlaubt. Ersdawendungen auf einfaché®hot@rozessen Wasser laufen bereits, siehe
[http://lwww.theochem.ruhr-uni-bochum.de/go/surthop.htit wird dabei von demDiplomarden Holger
Langer untestlitzt der sich zur Zeit mit deSpekroskopievon DNA Basen befasst. Bochum ist auch ein
Entwicklungsknotenin einem Netzwerk von Gruppen um Jirg HuttdtUniversitat Zarich), Chris Mundy
(LawrenceLivermore Natl Lab) und Michele Parrinello (CSCS/ETH Zirich), in dem ein nabésitio Simu
lationspaket CP2k,entwickelt wird.

Neben deMethodenertwicklung sind Anwendurgen auf interessanteProdeme die zweite Séule der Arbeit in
Bochum. Dabei reichen dieragestdlingenvon derDiffusion in assozerten Flussigkeiteniber die Dynamik
von interessarten Molekilen bis zuhetergener Katalyse und Protaertrander. Die untesuchtenSysteme
umfassen Molekille und Cluster aber audiissigkeiten Festkdper, Obeflachen und Biosydeme Eine
"Mediathek” ist noch im Aufbaubegrifen, aber erste Animationen finden Sie Dbereits unter
[http://www.theochem.ruhr-uni-bochum.de/go/media.html

Konkretbeschéigt sichmomenan Dr. Bernd Meyer im Rahmen des SFBs 558 mittdgergen katalysierten
Methanosyrthese llka Heganann hat im Rahmen ihreDiplomatbeit in 2001 das starlanhamonische IR
Spekrum von CH5+ Uber didHeisemergGordon Formulierung de$pekroskopieim klassischen Grerefall
berecmet, Dr. BarbaraKirchner (jetzt an derUniversitat Zurich bei Jirg Hutter) hat aRBostoktorandindie
erstaunlich schnelle anomal&ffusion von H Atomen in Wasser dynamiselufgekart, Nikolaj Otte (nun
Abteilung Thiel am MPI Mihlheim) hat erste SchritteRichtung der Simuation von solvatisierterkElastin
modellenuntenommenu.v.m. Diebiophysika&hemigheninteressenwverden aktuell von Dr. Roger Rousseau in
Zusammenatbeit mit Eduard Schreiner und Volk&leinschmidt der damit promovieren mdchte, im Rahmen
der Forschegruppe "Wasser"weiterverfolgt. Dr. Chrigian Boehme hat nach seiner Ankunft gsisa®ourg
geradeangdangen auf dem Gebiet dekatalytichenFe/S Biochemie zu arbeiten. John Stufibsiversity of
Minnesota) arbeitet fir einkademishesJahr bei uns als DAAD Doktorand, um neakeinitio Simuation-
stecmiken zu erlemenund in die USA mitzunehmen, wobei er konkret dastandekommen einerglykosidis-
chenBindung simuliert. Ab August soll sich Dr. Padma Kumaethodsch mit quasikassischerund centroid
path integral Quarterdynamik beschéftjen Profesor Mark Tuckemrman (New York University und Courant
Institute of Mathemaical Sciences) ist gerade &msprofessoran der RUBangekormenum neudQuarierdy-
namikkecmiken in Realzeit zuerabeiten Als Humboldstiperdiat arbeitet bereits seit Anfang M&rofesor


http://www.theochem.ruhr-uni-bochum.de/go/media.html
http://www.theochem.ruhr-uni-bochum.de/go/surfhop.html
http://www.theochem.ruhr-uni-bochum.de/go/cprev.html
http://www.fz-juelich.de/nic-series/volume10/volume10.html

Amalendu Chandra (Indiannstitute of Tecmology, Kanpur) in unserer Gruppe uwWassestoffbriickenund
Metalle in flissigem Ammoniak zu studieren. Schlie3lich wird Dr. Martin Konopka (TU Bratislava) im
Sommer fur einige Monate als Postdoc kommen umMabkaten von Thiolaten auf Kupferobeflachen zu
untessuchen Dartbehinaus laufen informelle abeffruchtbare Zusanmenambeiten u.a. mit Magali Benoit
(Universite Montpelier), Daniel BoeséWeizmanninstitute), Andreas Goérling (TU Minchen), Rafael Ramirez
(CSIC Madrid) und Ivan Stich (TBratislava).

Im Bereich delLEHRE gab und gibt es bei uns einiggnstrukurierurgen Einerseits haben wir dag-ort
geschritenenPrakikum von einer "Paper unBleistift Veranstalung' mehr inRichtung "Compuerprakikum"
umoriertiert. In diesemZusammerhang hat es unsesomlers gefreut, dal Dr. Karin Fink und Dr. Axel
Kohimeyer dafiir mit dem "Hande-Preis féil_earing 2001" ausgeziehnet wurden. DiePrakika finden im
neu eingerichtetesogeamten "Theaetikum' statt. Dort werden abéteinedalls nur Kndpfchen gedrickt,
sondern dieStudetten eignen sictsellstandigvertiefenden Stoff an ungrogranmiereneinfacheAlgorithmen
selbst. Zudem werden nicht nur kaufliche Programingesetzt sondern di&tudetenwerden auch mieltst-
gestricker Software "konfrontiert". In diesemPrakikum wird die gesamtdethoderpaletteder Theaetischen
Chemie gestreift, d.h. von dEtektronen und Molekulstruktur Gber IR, NMR undptische Spekroskopiebis
hin zur (ab initio) Molekulardynamik Fur Biochemiker haben wir eima3geschndertesProgramm inThec
retischer (Bio)Chemie ab denGrundstudiumbis hin zum Abschluingdihrt, wobei dieAusdffererzierung
gegeniber der Chem{emomertan noch) in derPrakika erfolgt. Nikolaj Otte hat als erst&iochemiesudent
bei uns diplomiert und Eduard Schreiner wird ihm demndolwgtn.

Andererseits wurden an unserer Fakultdt mit dem Wintersemester 2001/02odmamten gestufenStudk
engangeBaclelor of Science (B.Sc.) und Master of Science (M.Sc.) in Chemie bzw. Bioclengdihrt.
Seltstvesstéandlichkann dieTheaetische Chemie alsSchwempunkfach in beidenStudiengamen sowohl auf
Baclelor- als auch Master-Niveau gewdahlt werden. Gemass den aktleitlenifen wird dies auch in der
gestuftenLehreraubildung auf Master-Niveau mdglich sein. Gleichzeitig wurde Tieaetische Chemie als
Pflichtfach im Bachelor-Studium Chemie verankert - leider aber nur im Sinne difiaimalésung mit drei
Semestavochersturden (2V+1U) im dritten Semester. Zudem wird gerade ein vier- bis sechssemestriges
Promdionsstudiumkonzigert, aber schon jetzt ist es mdglich, mit omadion sofort im Anschlul? an einen
Ubedurchschnitlichen Bacltelor-Abschluf? zubegimen Damit ist es mdglich, die Master-Arbeit (also das
Aquivalent zur Diplomarbeit) zu "uberspringert. Es sei betont, daR gerade diese gestuSteniengangein
Verbindung mit denPunkesammelsygem ("credit points") zu jeder Zeit offen sind f@uerénsteiger- auch

fur solche ausDiplomstudiengdmgen und aus dem Ausland. Zudem wird der Master- Abschluf in
Chemie/Biochemie peAquivalenzbescheigung dem entsprechetten klassischen Diplom gleichstellt Viele
Informationen zu diesem Thema finden Sie unter dem Punkt "Studium" aufHdemepage der Fakultat
[http://www.ruhr-uni-bochum.de/chemnie/

Last but not least ist zu bemerken, dal3 aufgrund\gemberdung die AUSSTATTUNG mit Rechnern und
Peripreriegeratenexzelent ist. DasSpekrum reicht von starkerMultiprozesorWorkstaions tber diverse
"Beowulfcluger’ bis zur im Sommeanzuschdéndenersten Ausbaustufe deshrstutleigenenParalelrechners
(mit ca. 450 GFlop/s peagerfomanceund gut 100 GB RAM). Der gesamkdaschnerpark wird auf3erst
profesionellvon Dr. Axel Kohimeyefhaugamtlich' gefahren Erfreulicheweisehat auch daRechezertrum
Ende 2001 einen neugentratecer anschaiken "dirfen” (HPSupedomemit 28 Prozesoren 56 GB RAM,
84 GFlop/s peak), auf dem wir afeséeneGaste sind. Trotz dieser guten lokalMorausezungen missen
(aufgrund derGruppergrof3e in Kombindion mit dem Rechenmeitbaedarf pro Anwendungspriekt) diese
Ressourcemunbalingt noch erganzt werden durch Zugriff auf diveks@échstleigungsrechezertren Im Zuge
der Berudung wurde - erstaunlichereise - zum ersten Mal auch eingofesionelle und flacherdeclende
Punkt-zu-PunktVernetzung von den ZentralerDiensten reaisiert Auch wurden dieR&unlichkeiten des
Lehrstuhlsinklusive M6blierung von Grund auf renoviert und bieten somit nicht nur sehr gute, sondern auch
angenehmdrbeitdbedingungen

Zum SCHLUSS lade ich Sie herzlich ein, uns doch virtuell utttgp://www.theochem.ruhr-uni-bochum.ga{
besuchen, oder gerne aymérsotich [http://www.theochem.ruhr-uni-bochum.de/go/kontakt. worbeizukom
men

Dominik Marx, Bochum im MaR002
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Aus dem Vorstand

Auf den Webseiten deArbeitsgemeinschaft Theaetische Chemie sollen Links zu derlomeagesder
entsprechetien Arbeitsgrugpenin Deutschand, Ostereich und der Schweiz eingerichtet werden. Der Vorstand
war sich einig, dal maoglichst allenathdnggen Arbeitggruppen aufgdihrt werden sollten, die von einem
Profesor oder einemhabilitierten Kollegen geleitet werden. Zum Erstellen der Links wird um eine Zusendung
derbetreffendenWebadresse gebeten (emtikory@mpi-mudieimmpg.de).

Klatsch & Tratsch

e Frau Prof. Dr. D. Sigrid Peyeimhoff, Institut fir Physikali€cheund Theaetische Chemie detJniversitat
Bonn, ist mit Ablauf des WS 2001/208gertiert worden.

Herr Prof. Dr. Horst Kdppel, Lehrstuhl firTheaetische Chemie detniversitat Heideberg Gibernmmt
im SS 2002 (ab 01.04.2002) diehrstutivertreung

e Herr Prof. Dr. Michael Dolg, Institut fir Physikali€he und Theaetische Chemie deiUniversitat Bonn,
hat den Ruf auf den Lehrstuhl fliheaetiscche Chemie deUniversitat Koln angenormen Die Bonner
C3-Stelle solumgéhendwieder ausgeschrieben werden.

e Herr PD Dr. Bernd Hartke, Lehrstuhl fur Theaetiche Chemie derUniversitat Stuttgart, ist zum
01.04.2002 zunt3-Profesor fur Theaetische Chemie aminstitut fir Physikalishe Chemie detJniver-
sitatKiel ernannt worden.

e Herr Prof. Dr. Bernd A. Hess Lehrstuhl furTheaetische Chemie detniversitatErlangenNurnberg hat
einen Ruf auf di€€4-Profesurfiir Theaetische Chemie an dedniversitat Bonn(NacHolge Sigrid Peyer
imhoff) erhaten

e Herr Prof. Dr. Jirgen Gauss Universitat Mainz, hat den Ruf auf die C4-Stelle flineaetische Chemie
in KdIn abgelehnt und den Ruf auf eine nél#-Profesur flr Theaetische Chemie an deUniversitét
Mainz angenommen

e Herr. Dr. Christian Ochserfeld, Universitatfir Physikaliche Chemie detniversitatMainz, hat den Ruf
auf eine C3-Stelle fiifheaetische Orgarnische Chemie an dedniversitat Essen abgelehnt und zum 1. 3.
2002 den Ruf auf ein€3-Profesurfiir Theaetische Chemie an dedniversitat Tibingenangenormen

Wir gratulieren :

Prof. Dr Otto Steinborn, Regenburg zum 70.Geburstag am 8.5.2002
Prof. Dr. Sigrid D. Peyeiimhoff, Bonn, zum 65Geburstag am 12.1.2002
Prof. Dr. Georg Hohlneicher, KdIn, zum 65Geburstag am 13.3.2002
Prof. Dr. Wolf-Dieter Stohrer, Bremen, zum 605eburstag am 2.1.2002
Dr. Horst Gonska, Koln, zum 60Geburstag am 22.3 2002

Prof. Dr. Robert Buenker, Wuppetal, zum 60.Geburstag am6.5.2002



Mitgliederver sammung der Arbeitsgemeinschaft Theoretische Chemie

beim 37.Sympasium fiir Theoretische Chemie in BadHerrenalb

Mittwoch, 26. Septenber 2001.
Beginn: 17.40Uhr.
Tagesordnung:

. GenehmjungderTagesordnung

. Protokoll zurMitgliedervesamniung 2000
. Bericht desvorsitzerden

. Kassemerichtund Wahl deKassemprifers
. Neuwahl der Jury fur deidellmannPreis

. Sympaium 2002

. Sympaium 2003

Verschiedenes

©O~NOOUAWNBRE

Protokoll:
1. Die vorgeschlgeneTagesomdnungwird ohne Anderungkzejtiert.

2. Das Protokoll zuMitgliedervesamniung 2000 war im Info TC(Novenber 2000) abgalruckt Es wird
ohne Anderung genehmigt.

3. Der Vorsitzende dankt zundchst seivargargerin (S. Peyemmhoff) fir die erfolgreiche Arbeit in den
beiden vergamenen Jahren. Der neue Vorstand fir 2001-2003 hat folgende Mitglieder: W. Thiel
(Vorsitzerden, W. Domcke(Stelvertrete), B. HelR, GIFrenkng, M. Schreiber, VStaemnter und H.-J.
Werner.

Der Bericht betoninsbesoderedie folgerdenPunkte:

Der Zweck derArbeitggemeinschaftbesteht darin, di#heaetische Chemie in allerBerdchenzu férdern
(Forschung und Lehre, nationale untemaionale Kooperationen Interessemertraung nach aufRen). Hier
sind in den letzten Jahren Erfolgearzechnen beispiesweisebei Beruungen(Wiederbsetzungfreiw-
erderder Profesurenund Etablierung mehrerer neUrofesurer), bei grol3erForschungspiekten (z.B.
starkeBeteiligungan vielenSondeforschungberéchender DFG) und bei daallgemeinen"Sichtbarkeit
unseres Faches (z.B. Uber dé¢gllmannPreis). Trotzdem bleibt noch viel zu tun, damit dieheaetische
Chemie angesichts ihrer groRen wissenschaftlichen Fortschritte arlJallesrsitatenin Forschung und
Lehre angemessen vertreten ist (z.B. durch Stkafung weiterer neuer Profesurenund durch eine
bessere Verankerung i8tuderplan).

Wichtig fir dieArbeitsgemeirschaftist dieKommunikation nach innen und auf3en. Das Info TC wird 2001
von V. Staemner und 2002 durch P. Botschwin@raugegeben es ist Uber dattemet allgemein
zuganglich (Beitrage singillkommern). Seit 1999 ist didrbeitsgemeinschaftdank der Bonner Gruppe (S.
Peyemmhoff) auf eigenen Webseiten prasent (www.agtc.uni-bonn.de, demnéchst auch www.theochem.de)
hier finden sich vielénteressantelnformationenund Links.

Seit kurzem besteht die Méglichkeit, auch seitensTtiexretiscchenChemie durch Notizen in den "Blauen
Blattern' Gber aktuelleForschungsergelisse zu informieren. DieKoordingion liegt bei W. Domcke
(Dynamik) und B. HelRElektronerstruktur), die beide fiir Vorschlage dankbar sind (am besten direkt einen
kurzenzusamnmerfassende ext dergewtrschtenLangeeinrdcher). Darliber hinaus werden auch dieses
Jahr in den "BlaueBlattern’ drei Jahreslickblicke aus dem Gebiet d@iheaetischenChemie erscheinen.
Als Autoren haben sich J. Gauss, A. Goérling und B. Hartk&/erfiigunggestellt.

Der Bericht schliel3t mit dem Aufruf an alle, ddebeitsgemeirschaftdurch aktive Mitwirkung zwnter
stitzenund um neue Mitglieder zu werben. Derzeit gibt es 174 Mitglieder, inbbesodere bei den
jungerenKollegensollten sich weitertnteressetenfinden lassen.



4. Der Kasseprifer (F. Mark) hat am 22. August 2001 dikerwaltung der Deutschemunsemesellschaft
(DBG) in FranKurt besucht und unsere dort geflihrten Konten gepruft. Da er nicl8yamaium teil-
nehmerkann, hat er einen ausftihrlichen schriftlichen Bericht vorgelegt. Der Vorsitzende fagithdig-
sten Punktezusammen Es gibt "keinen Grund zuBearstardund', auRedem ist der DBG fiir das Jahr
2000 dieordnunggemaRd-ihrung aller Konten auch durch offizieWirtschafsprifer(KPMG) bestatigt
worden. Besonlershervorgéobenwird die kostenglstige Verwaltung unserer Konten durch die DBG.
Die Mitgliedervesamniung billigt denKasseberichtund wahlt F. Mark erneut zuKassepriifer.

Neben dem laufenden Konto deeitsgemeinschaftbesteht deHellmannFonds fur demdellmannPreis.
An Spenden sind wahrend des letzten Jahres 844%iDdgargen so dall deHellmannFonds derzeit
einen Stand von ca. 18000 DM aufweist. Dieser Betrageistich niedriger als bevergldchbarenFonds
in der DBG. Der Vorsitzende erneuert daher iertjahrgen Spendeaufruf Spenden sind in jeder Hohe
willkommen einesteueliche Spendenbeschegningwird durch die DBG ausgestellt.

Ab 2002 betragt der jahrlichditgliedsbeitragfiir die Arbeitsgemeinschaft13 Euro (statt bisher 25 DM).

5. Fur die Neuwahl zur Jury fir detellmannPreis legt der Vorstand eine Liste vonKéndidatenvor, die
zur Mitwirkung bereit sind. Es werden keinegeiteren Kandidaten vorgeschlgen Zu wahlen sind 5
Mitglieder und 2Ersatzmiglieder, wobei die Jury laut Satzung Vertreter @eutschand, Ostereich und
der Schweiz umfassen soll. In geheimer schriftlicAbstimmung werden gewéhlt: R. Ahlrich&arl-
sruhg, H.-P. Huber (Basel), H. Lischka (Wien), C. Marian (Bonn) und W.H.E. Schwarz (Siegen) als
Mitglieder sowie J. Manz (Berlin) und J. Sauer (Berlin)Edsatzmiglieder

6. U. Kleinekathotfer berichtet iWertreung von M. Schreiber tber den Stand d@rberetung zum Sympoc
sium 2002. Hier hat sich wegen dBeruung von M. Schreiber an dimtemational University Bremen
eine wesentliche Anderung ergeben: [&snpaium wird nicht in der RegiorChemitz statfinden,
sondern auf dem Campus datemaional University in Bremen, und zwar vom 25.-29. August 2002 in
der Woche vor dendortigen Semestdyeginn. Als Schwempunkthema ist "Elektronertrander und
Femtosekuderspekroskopié vorgesenen

In derDiskussion wurde angeregt, bei darortrégenauf zukirftigen Symposien eine zu engestlgung
auf ein Schwermpunkthema zu vermeden und eine gewiss¢hemadische Vielfalt zuzdassen auch im
Hinblick auf Ubeldappungenbei denSchwempunkthemen2000-2002.

7. Zur Organsdion desSympasiums2003 in der Schweiz haben sich M. Quack und H.P. Lithi (ETH Zrich)
bereit erklart. DieMitgliedervesamniung begri3t dieginhelig und Ubertragt den beiddfollegen die
Ausrichtung desSympaiums(vorausichtlichim Septenber2003).

8. Es werden weiter€éagurgenauf dem Gebiet dérheaetischenChemie vorgestellt.

a) S.Peyeimhoff: 11thintemational Congress of Quantu@henistry, Bonn, 20.-25. Juli 2003, mit drei
vorangderden Satelitentayurgenjeweils am 17.-18. Juli 2003 (Dynamik, Berlin, J. Makatalyse
Mulheim, W. Thiel; Korrelation, Bad Herrenalb, H.-J. Werner), einem direlenschlieReden Hell-
mannTag am 26. Juli 2003 (Bonn, W.H.E. Schwarz) und einer zeilasthgesch&tenReldivis-
tik-Tagung vom 27.-31. Juli (Baderrenalb, C. van Wiillen).

b) R. JaquetArbeitstagung fir Theaetische Chemie zum TheméDichtefunktional Theorie" (organ
isiertvon A. Sax)Mariapfarr, 19.-22. Februa2002.
|http://www.kfungrazac.at/tchwww/sax/maaptarr/index.htm|

c) N. Doltsinis: Winterschule"QuantumSimuations of Complex Many-Body Systems: From Theory to
Algorithms' (organsiert vom Forschungszerum Jiilich), Kerkrade (NL), 25. Februar - 1. Mé&rz 2002.
[http:/fwww.fz-juelich.de/wsqp

AbschlieRend bedankt sich der Vorsitzende bdtleischer, A. Koslowski und S. Thiel fiir diBeratschaft den
Tagungbericht Gber das diesjahrigBympaium zu erstellen, der im Info TC und in den "BlauBkittern’
erscheinen soll.

Ende deMitgliedervesamniung: 18.15 Uhr
gez. W. Thiel


http://www.fz-juelich.de/wsqs
http://www.kfunigraz.ac.at/tchwww/sax/mariapfarr/index.html

“ UNIVER SITAT SIEGEN

Im Rahmen des Projek tes zur Einfihrung von "Junior -
professuren”

sind an derUniversitat Siegen Stellen flrdunior professurenin folgenden Bereichen zu beserzen

Fachbereich 8 Chemie-Biolo gie

Theoretis che Chemie

Die zukurftige Steleninhalkerir/der zuklrftige Steleninhabersoll sich in angemessener Weise an der Lehre des
Fachegheaetische Chemiebeteiligensowie eine aktuell&orschungsriciung der TheaetiscchenChemiebear
beiten(z.B. Molekulardynamik Simuationen confined liquids, molekuare Weclsewirkungen Obeflacher).

Eine Mitarbeit im Forschungsshwempunkt "Nano- und Mikrochemié€ und mit den Arbeitsggruppen der
Physikali€henChemie wirderwartet.

Auskunft erteilt der Dekan, Herr Prof. DMenclawak, Factberech 8 Chemie-Biol@ie, Tel.:0271-740-2329.

Die zukurftigen Steleninhalerinnen'Steleninhabersollen Aufgaben in Wissenschaft, Forschung und Lehre in
ihren Fachersellstandigwahrnehmen.

DasEinstelungsvefahrenist an dieBestimmungeniber dieBeruung von Profesorimenund Profesorendes
HochschulgsetzesNordrhein-Wedtlen angelehntEinstelungsvaausetungen fir Junioprofessorimen und
Junioprofessorensind neben deallgemeinendienstrechtlicherVorausetzurgen

1. ein abgeschlossendschschustudium
2. padayogicheEignung,

3. besomlereBefahgung zu wissenschaftlicher Arbeit, die in der Regel durchhdiwusagendeQualtat einer
Promdion nachgewiesewird.

Sofern vor oder nach dePromdion eine Beschéfigung als wissenschaftlichéMitarbeiterin oder als
wissenschaftlicheMitarbeiter erfolgt ist, sollenPromdions und Beschétigungsphaseusanmen nicht mehr
als sechs Jahteetrayenhaben. DidPromdion darf nicht langer als 5 Jahzariickiegen

Die Einstelung erfolgt zunachst fur die Dauer von drei Jahren Beamteneralinis auf Zeit bzw. im
Angesteltenvehélinis. Bei Bewéahrung als Hochschullehrerin oder Hochschullehrer soBelasitenerhalinis
bzw. Angesteltenvehaltnis im dritten Jahr um weitere drei Jahre verlangert werdenBBstung/ Vergi+
tung erfolgt nach deBesobunggruppeC 1BBesO.

Die Universitat Siegen strebt eine Erhéhung des Anteils an Frauen in Forschung und Lehre an. Es wird darat
hingewiesen, dass digeweburngenvon Frauerausdriickch erwiirschtsind und Frauen bei gleicher Eignung,
Befahgungundfachicher Leistung bevorzugtericlsichtigt werden, sofern nicht in der Person dthewer-
bersliegende Grindé&bemwiegen

Ebenso ist di@ewebunggeeignete6Schwebehindertererwiirscht
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