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Neues vom Wasser

,,Druck- und Salzeffekte in
simuliertem Wasser: Zwei
Seiten einer Medaille?* Die-
sem Beitrag aus der Physikali-
schen und Theoretischen Che-
mie der Universitat Rostock
hat die Zeitschrift Angewand-
te Chemie jingst zum ,,Hot
Paper* erkoren. Die Ange-
wandte Chemie ist die fiihren-
de Chemiezeitschrift weltweit.
Gemeinsam konnten die Ar-
beitsgruppe von Prof. Ludwig
und die Dortmunder Kollegen
Dietmar Paschek und Alfons
Geiger zeigen, dass sich die
freie Wasserphase in einer
wassrigen Salzlésung ahnlich
verhélt wie reines Wasser
unter Druck. Dies gilt flir das
thermische Ausdehnungsver-
halten, die Dynamik und die
lokale Struktur des Wassers.

Molekulardynamische Simu-
lationen geben das anomale
Verhalten von Wasser und
wassriger Salzlésungen nahe-
zu quantitativ wieder. Uberra-
schenderweise fuhrt im unter-
kiihlten Bereich die Gegen-
wart von lonen zur Stabilisie-
rung der ,,hochdichten* Konfi-
guration und damit zu einer
erhéhten Beweglichkeit des
Wassers. ,,Die Ergebnisse
zeigen wieder einmal, dass es
sich beim Wasser um einen
ganz besonderen Saft han-
delt*, erklart Jérg Holzmann,
der sich im AK von Prof. Lud-
wig promoviert und zu den
Mitautoren dieses aufregen-
den wissenschaftlichen Bei-
trags gehort.

Herbstball: Tanz der Molekule

Den ,, Tanz der Molekiile* prasen-
tieren die Physikochemiker in
einem Kleinen Filmbeitrag auf
dem Herbstball der Universitat
Rostock. Zu bekannten Melodien
bewegen sich kleine und groRe
Molekiile. Sie swingen, steppen
und rocken. ,,Manchmal fragt

man sich, was zuerst da war, die
Musik oder die Molekiilbewe-
gung*, findet Julian Riemen-
schneider, Filmvorfiihrer und
Mitautor des Streifens.

Molekulardynamische Simulatio-
nen erlauben das Studium der
Struktur und Dynamik von Mole-

Die ,freie Wasserphase*“
(gelb/orange) in einer wass-
rigen Salzlésung macht das
Wasser schneller.

kilen, angefangen bei einem
kleinen Wassermolekdl bis hin zu
grofRen Biomolekiilen, den Protei-
nen oder einer DNA.

Mal sehen, ob die TeilnehmerlIn-
nen des Herbstballs eine &hnliche
Bewegungsfreude zeigen wie die
Molekiile.



Man at work:
Alexander Wulf bei der
Vorbereitung eines
Raman-Experiments.

,,Ein Chemiker, der
kein Physiker ist,
ist gar nichts.*

Robert W. Bunsen,
Deutscher Chemiker,
1811-1899.

Die Grenzflache Wasser/Luft:
Einige H20-Molekiile besitzen
freien OH-Bindungen.
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Molekiule in Schwingung versetzen

Molekdile kénnen in Schwin-
gung versetzt werden. Sie kon-
nen gestreckt und deformiert
werden.

Fir die Untersuchung von
Wechselwirkungen innerhalb
von Molekiilen aber auch zwi-
schen Molekdilen eignen sich
sowohl die Infrarot-
Spektroskopie wie auch die
Raman-Spektroskopie. Beide
Spektroskopiearten stehen im
Arbeitskreis von Prof. Ludwig
fur die Untersuchung von

Clustern und Molekdlen zur
Verfuigung. Dabei spielt es
tiberhaupt keine Rolle, ob es
sich um Festkdrper oder Flis-
sigkeiten, transparente oder
undurchsichtige Substanzen
handelt. Eine der beiden Me-
thoden und das entsprechende
Zubehor eignen sich immer, um
die Struktur zum Tanzen zu
bringen.

Die Betreuung der Schwin-
gungsspektroskopie liegt bei
Alexander Wulf. ,,Bei uns wird

die Schwingungsspektroskopie
nicht einfach zur Analytik ein-
gesetzt, sondern zum Studium
von Strukturen und Wechsel-
wirkungsenergien®, erklart er.
So soll die Struktur von Wasser
und lonischen Flissigkeiten bei
unterschiedlichen Temperaturen
und Driicken untersucht wer-
den. Im Vergleich zur NMR
erlaubt die schnellere Schwin-
gungsspektroskopie eine besse-
re Auflésung und kann Spezies
mit entsprechenden Lebensdau-
ern getrennt detektieren.

Das virtuelle Labor: Chemie im Computer

,»Das Glas ist voll. Mehr Com-
puter fassen die beiden Server-
schrénke nicht", stellen Jorg
Holzmann und Kai Wittler fest.
Die beiden Doktoranden
betreuen die Computercluster
im AK von Prof. Ludwig. Dazu
gehort ein einfacher Rechen-
cluster mit vierzig PCs. Das
Prunkstiick ist aber zweifellos
der High Performance Compu-
ting Cluster (HPCC), der aus

zwei Serverschrénken besteht, die und dynamische Eigenschaften

inzwischen bis zum Rand mit 64
Rechnern mit jeweils zwei bzw.
vier Prozessorkernen bestiickt
sind. Insgesamt stehen dem Ar-
beitskreis exklusiv tiber 250 Pro-
zessoren zur Verfligung. Die
Rechenknechte sind rund um die
Uhr im Einsatz: ein virtuelles
Labor. Anstatt im Reagenzglas
oder in Messgeraten werden die

von Wasser, lonischen Flissig-
keiten oder Biomolekilen im
Computer untersucht. ,,Dabei
bendtigt man keinen Laborkit-
tel, die Finger macht man sich
auch nicht schmutzig. Aber
leider spucken die Computer
nur brauchbare Ergebnisse aus,
wenn sie mit guten Program-
men gefiittert werden“, beklagt

strukturellen, thermodynamischen Kai Wittler.

An der Grenze zwischen Wasser und Luft

Substanzen, die nicht mischbar
sind, bilden eine Grenzflache.
Die hdufigste Grenzflache auf
der Erde ist die zwischen Was-
ser und Luft. Die Grenzflache
zwischen Meerwasser und Luft,
genauer die zwischen Ostsee-
wasser und Luft wird in dem
Projekt FILGAS studiert. Das

Projekt wurde im Rahmen des
Pakts fur Forschung und Inno-
vation des Bundesministeriums
fiir Bildung und Forschung
durch das Leibniz-Institut fir
Ostseeforschung Warnemiinde
(IOW) eingeworben. Unter-
sucht werden soll die Funktion
der Filmbildung an dieser

Grenzflache fur den Transport
und die Produktion von Spuren-
gasen. Die AG Ludwig ver-
sucht mit MD-Simulationen
herauszufinden, wie der Gas-
austausch durch Filmbildung
beeinflusst wird. Mehr Infor-
mationen finden Sie unter:
www.io-warnemuende.de
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Yokohama: Alles uber lonische Flussigkeiten

Starker Auftritt im Land der
aufgehenden Sonne. Allein acht
Wissenschaftlerinnen aus dem
Institut fiir Chemie der Univer-
sitdt nahmen Anfang August an
der weltgroBRten Konferenz tber
lonische Flissigkeiten teil. In
Yokohama wurden samtliche
Aspekte der Grundlagenfor-
schung und der Anwendung
lonischer Flussigkeiten disku-
tiert. lonische Flissigkeiten
bestehen rein aus geladenen
Teilchen, den lonen. Da sie bei

Raumtemperatur fllssig sind
und nur einen geringen Dampf-
druck aufweisen, werden sie als
,»grine Alternative* zu den
leichtfluchtigen organischen
Lésungsmitteln gehandelt. Wo-
zu lonische Flussigkeiten noch
fahig sind und welche weiteren
interessanten Eigenschaften
diese neuen Materialien besit-
zen, wird die Zukunft zeigen.
Die nachste COIL (Conference
of lonic Liquids) wird 2009 in
Australien am Great Barrier

Reef stattfinden. Anreiz genug,
um die Forschung in Rostock
voranzutreiben. Der AK von
Prof. Ludwig war gleich als
Quartett in Yokohama ange-
reist. Postdoktorand Koichi
Fumino konnte seinen Heim-
vorteil voll ausspielen und den
Doktoranden Alexander Wulf
und Thorsten Kéddermann
noch die ,,schénsten Ecken*
von Tokyo und Kyoto zeigen.
Ein Besuch des Mt. Fuji gehor-
te zum Konferenzprogramm.

Scharfer sehen mit Kontrastmitteln

Ein erfolgreiches Projekt zwi-
schen dem AK von Prof. Lud-
wig und der Firma Bayer-
Schering findet seine Fortset-
zung. Bekanntlich darf iber die
Inhalte von Industrieprojekten
nichts verraten werden. Soviel
aber schon: Bei diesem Vorha-
ben geht es darum, mit Hilfe
von Molekulardynamischen
Simulationen die Eigenschaften
von Rontgen— und MRI-

Kontrastmitteln zu optimieren.
Solche Kontrastmittel hat jeder
schon einmal kennen gelernt,
der sich einer unter Computer-
tomographie unterzogen hat.
Kontrastmittel sorgen fiir schar-
fe Bilder, ahnlich wie eine ent-
sprechende Blende und kurze
Belichtungszeit beim Fotogra-
fieren.

Bei den Rontgenkontrastmitteln
handelt es sich um iodierte

Vibrationen in der Katalyse

Den Aufbau einer in-situ Hoch-
druck-Infrarotspektroskopie in
der Katalyse haben sich die
Doktoranden Enrico Barsch
und Christoph Kubis auf die
Fahnen geschrieben. Die Mitar-
beiter von Prof. Ludwig werden
am Leibniz-Institut fur Katalyse
(LIKAT) ihr Know How aus
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der Schwingungsspektroskopie
einbringen und fir den Einsatz
in der Katalyse optimieren.
Unterstltzt werden diese Arbei-
ten durch quantenchemische
Berechnungen und Molekular-
dynamische Simulationen der
Avrbeitsgruppe. Finanziell getra-
gen werden die VVorhaben durch

Verbindungen, bei den MRI-
Kontrastmitteln um Metallkom-
plexe. Die Simulationen in der
Arbeitsgruppe fuhrt Doktor in
spe Thorsten Kéddermann
durch: ,,Wir machen richtige
Computerversuche und schla-
gen damit eine Bricke zwi-
schen Theorie und Experi-
ment“. Und natirlich einen
Bogen zwischen Grundlagen
und Anwendung.

das Exzellenzprogramm der
Leibniz-Gemeinschaft und ein
Industrieprojekt mit der Oxeno-
C4-Chemie, die zur Evonik
vormals Degussa gehort. ,,Die
Vorstellung an etwas zu arbei-
ten, das in der Industrie Anwen-
dung findet fasziniert mich“,
erklart Enrico Barsch.

Mount Fuji, der heilige Berg
der Japaner, aufgenom-
men aus der Luft und von

der Erde. Die schénen
Fotos machte Koichi Fumi-
no.

,.Man ist auf Glick
angewiesen -
aber man muss es
auch erkennen*

Manfred Eigen,
Nobelpreis Chemie
1967
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Die Carbonyl (C=0)
schwingungen in einem
Rhodium-Katalysator
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Unsere Arbeitsgruppe ,,Physikalische und Theoretische Chemie** gehort zur
Abteilung ,,Physikalische Chemie** im Institut fir Chemie. Mit unserem Me-
thodenspektrum versuchen wir eine Briicke zu schlagen zwischen Theorie
und Experiment. Der IR-, Raman— und NMR-Spektroskopie stehen quanten-
chemische Rechnungen, CPMD-Simulationen und klassische Molekulardy-
namische Simulationen gegeniiber. Was untersuchen wir?

Anomalien, Struktur und Dynamik von Wasser und wassrigen Ldsungen,
Eigenschaften lonischer Flissigkeiten, Wasserstoffbriicken-Netzwerke,
Hydratation von lonen, organischen und biologischen Molekdlen, hydropho-
be Effekte, den Einfluss von Temperatur, Druck and Additiven auf das Ag-
gregationsverhalten organischer Molekile und auf die Struktur von Biomo-
lekilen.

Das strukturelle und dynamische Verhalten von Clustern, Flussigkeiten und
Grenzflachen wird auf der molekularen Ebene untersucht. Hauptziel ist die
Vorhersage makroskopischer Eigenschaften auf Grundlage molekularer
Wechselwirkungen. Die wachsende Machtigkeit von Computern in Verbin-
dung mit neuen Simulationsmethoden erlaubt das Studium komplexer Prob-
leme in den Material- und Biowissenschaften.

Wir im Dr.-Lorenz-Weg

Anders als der GroRteil der Chemie ist unse-
re Arbeitsgruppe nicht im neuen Chemie-
Gebaude in der Einstein-Stralle 3a, sondern
gemeinsam mit anderen Arbeitsgruppen aus
der Physikalischen Chemie, der Analyti-
schen Chemie und der Didaktischen Chemie
im Dr.-Lorenz-Weg zu Hause. ,,Eingesperrt*
zwischen stadtischem Tierheim und Zoo
bemiihen wir uns um eine gute Lehre und
ausgezeichnete Forschung. Dabei haben wir
viele Freude, die wir den Studierenden in
Vorlesungen, Seminaren und Praktika gerne
vermitteln. Wer sich ein Bild von uns und
unserer Arbeit machen mdchte, ist jederzeit
herzlich in den Dr.-Lorenz-Weg eingeladen.

Vhad >

Sprudelnde Ideen fiir Forschung und Lehre: Gut gelaunt zeigt sich der Arbeitskreis
von Prof. Dr. Ludwig vor dem Brunnen der Lebensfreude und dem Hauptgebaude
der Universitat in der Rostocker Innenstadt.



