


Daniel Tunega am Dach
des Franz Schwackhofer
Hauses der BOKU Wien.

Ein Pyren interagiert mit einer Oberflache aus minerali-
An der Universitat fiir Bodenkultur wird mit schem Lepidokrokit (Gamma-FeOOH - Eisenoxihdroxid).
Computerberechnungen erklart, wie Bden auf
Schadstoffe reagieren.

Eine Huminsdure, wie sie in
unseren Béden vorkommt.



SATELLITENDATEN FUR DIE GLOBALE BEOBACHTUNG
DER VEGETATION

und um die Uhr machen Satelliten Bilder von der Erde.

Man benétigt sie nicht nur fir die Wettervorhersage,
sondern auch um das Klima zu verstehen oder Verande-
rungen der Vegetationsdichte im Lauf der Jahreszeiten zu
registrieren. Doch die Fotos alleine sagen noch wenig aus.
An der Universitat Fiir Bodenkultur Wien (BOKU) werden
die Satellitendaten eingehend bearbeitet und untersucht.

Wir bearbeiten Zeitreihen aus einer groRen Anzahl an
Bildern", erklart Prof. Clement Atzberger. ,Durch Filterung,
Glattung und Interpolation kann man Wolken, atmospha-
rische Stérungen oder Datenliicken ausgleichen und
somit die Qualitat des Bildmaterials deutlich verbessern®
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Dadurch erst werden Verdnderungen der Vegetationsdichte
erkennbar, die oft eng mit Diirreepisoden in Zusammenhang
stehen.

Neben der Bearbeitung von Bilder-Zeitreihen beschaf-
tigt sich Clement Atzbergers Forschungsteam auch mit
der statistischen Auswertung von satellitengestiitzten
Temperaturmessungen der globalen Ozeane: Es gibt enge
Zusammenhange zwischen Wetterphdnomenen in ganz
unterschiedlichen Weltgegenden und Anomalien der Was-
sertemperatur. Das bekannteste Beispiel ist El Nino. ,Wenn
zum Beispiel der Pazifik zu einer bestimmten Zeit beson-
ders kalt ist, hat das einen Einfluss auf die atmospharische
Luftzirkulation, und Monate spéter fiihrt das in gewissen
Regionen zu vermehrtem Niederschlag, andere sind dafir
besonders trocken

Mit statistischen Methoden (,Data Mining’) will man
solche Zusammenhdnge aufspiiren und so ein besseres Ver-
standnis von den komplizierten meteorologischen Ablaufen
gewinnen, die unser Klima bestimmen.
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TUGRAZ

DIE ZELLMEMBRAN
VERSTEHEN

Auf atomarer Ebene wird die Lipidschicht
der Zellmembran analysiert. Sie spielt eine
wichtige Rolle fiir die pharmazeutische
Forschung.

gal ob man menschliches, tierisches oder pflanzliches

Gewebe betrachtet - Uberall werden die Zellen von einer
dinnen Zellmembran begrenzt. Das strukturelle Gerist
dieser ca. 4 - 6 Nanometer dicken Membran bildet eine
Doppelschicht aus Lipiden, die hauptverantwortlich fur
die physikalischen Eigenschaften der Zellmembran sind.
Ander TU Graz gelingt es, diese Lipidschicht als Modell am
Computer nachzubilden, mit experimentellen Ergebnissen
zu vergleichen und dadurch die Struktur der Zellmembran
verstehen zu lernen.

Die Zellmembran spielt fiir die Medizin eine entschei-
dende Rolle: Viele Krankheiten haben mit der Wechselwir-
kung von Wirkstoffen mit der Zellmembran zu tun, viele
Medikamente missen durch Kanéle in der Membran oder
direkt Uber die Membran ins Innere der Zelle gelangen. Fur
das Design von neuartigen membranaktiven Wirkstoffen ist
ein Verstandnis der Membranstruktur unerlasslich.

Peter Heftberger von der TU Graz verwendet Réntgen-

und Neutronenstreuexperimente als Werkzeug, um die Struk-

turen auf atomarer Eben aufzulésen. Fir die Analyse der
Streudatenwurde eine eigene Software entwickelt, die das
Problem mittels einer Vielzahl an Parametern abbildet 1l

von links nach rechts: Alexander Rieder (Diplomand),
Georg Pabst (Gruppenleiter), Peter Heftberger (Dis-
sertant), Benjamin Kollmitzer (Dissertant)

Magnetfeldspulen von W7-X mit Plasmaoberflache

HEISSER ALS DIE SONNE

Kernfusion ist eine groRe Zukunftshoffnung
fiir die kiinftige Energieversorgung.

In Computersimulationen wird das Verhalten
von heilem Plasma untersucht.

ie Sonne strahlt aufgrund von Kernfusionsprozessen.

Will man dieselben Prozesse im Labor ablaufen lassen,
hat man es mit einer viel geringeren Teilchendichte zu tun
und bendtigt dafr eine noch viel hohere Temperatur als
im Sonneninneren. Bei mehreren Millionen Grad arbeiten
Fusionsreaktoren, etwa das derzeit im Bau befindliche
ITER oder das Fusionsexperiment W/-X, das demnachst
in Deutschland in Betrieb genommen wird. Hier werden
kompliziert geformte Magnetfeldspulen verwendet um die
geladenen Teilchen im Plasma einzuschlielsen.

Der Einschluss derart heiler Plasmen stellt die Forscher
aber vor grolse Probleme. Aufwendige numerische Ver-
fahren sind notwendig, um die Physik der Heizung solcher
Plasmen in komplizierten toroidalen Magnetfeldern zu
verstehen. Von Prof. Winfried Kernbichler werden an der TU
Graz Programmcodes entwickelt, mit denen man das Verhal-
ten der geladenen Teilchen im heillen Plasma analysieren

kann. 1M
Kernfusion aus

’H
o Deuterium und

\ / Tritium

/8§
. ‘He + 3.5 MeV
n+ 14.1 MeV
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Mittels Molekiildynamik simulierte Struktur von
Alkylthiolen, die in ihrem Riickgrat polare Estergruppen
enthalten, auf einer Au(111) Oberfliche. Fiir die nicht
+abgeknickten” Molekiile sind nur das Kettensegment
oberhalb der Estergruppe gezeigt. © Manuel Vieider

DIE HALBLEITER-ZUKUNFT
IST ORGANISCH

Organische Molekiile statt Silizium:
In der Halbleitertechnik halten neue
Materialien Einzug.

an kann sie bereits kaufen, die neuartigen organischen
Halbleiter: In bestimmten Displays werden schon heute

spezielle organische Leuchtdioden eingesetzt. Sie bieten
hohen Kontrast und eine ausgezeichnete Farbdarstellung.
Die nachste Generation von Displays nach LCD konnte also
aus organischen Molekulen bestehen. Allerdings gibt es
auf dem Gebiet der organischen Halbleiter noch viel zu
forschen. Prof. Egbert Zojer von der TU Graz arbeitet daran.

Um die Halbleiter aus organischen Makromolekilen mit
Strom zu versorgen, missen sie mit Metall-Elektroden in
Verbindung gebracht werden. Wie die Elektronen vom einen
Material in das andere Uberwechseln oder welchen Einfluss
Unordnungseffekte durch Materialfehler ader die Tempe-
raturbewegung der Molekile auf den Ladungstransport
haben, kann man nur auf atomarem Niveau untersuchen. An
der TU Graz werden quantenmechanische Bandstruktur-
rechnungen mit Molekuldynamikrechnungen kombiniert.

Um organische Elektronikbauteile zu verstehen, ist die
Kombination ganz unterschiedlicher Grokenskalen notig:
Parallel zur Mikroskala der Atome muss auch das Gesamt-
verhalten des Bauteils auf makroskopischer Skala berech-
net werden - eine schwierige Aufgabe, fiir die man viele wis-
senschaftliche Werkzeuge gleichzeitig beherrschen muss,
und auf die Nutzung von erstklassigen Computerressourcen
angewiesen ist. Il

Arbeitsgruppe
von Egbert Zojer
(v. L. n. r.): Veroni-
ka Obersteiner,
David A. Egger,
Elisabeth Ver-
wiister, Egbert
Zojer, Elisabeth
WruR, Gernot
Kraberger, Iris
Hehn, Bernhard
Kretz.
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MODELLE FUR
WASSERSTROMUNGEN

Das Verhalten von FlieRgewassern lasst sich
mit der Software openTELEMAC berechnen.
Die TU Graz entwickelt hydrodynamische
Methoden weiter und wendet sie auf
wasserbauliche Fragen an.

\/\/as geschieht, wenn in einer Hochwasserentlastungs-
anlage groflse Wassermassen abgelassen werden? Wie
breitet sich Wasser aus, wenn in kurzer Zeit grofse Flachen
Uberflutet werden? Welche Ablagerungen werden dabei
entstehen? Ander TU Graz kénnen Gewasser und ihre Fliels-
eigenschaften am Computer madelliert werden.

FurFlielgewassermodellierung steht die hydrodyna-
mische Modellierungssuite TELEMAC zur Verfigung. Diese
Open-Source Software wird am Institut fir Wasserbau der
TU Graz fur unterschiedliche Forschungsprojekte einge-
setzt und gleichzeitig weiterentwickelt. TELEMAC kann
auBerst flexibel eingesetzt werden und ist vor allem massiv
parallelisierbar. Die Arbeit an einer einzelnen Berechnung
lasst sich auf viele gleichzeitig arbeitende Prozessoren
aufteilen - damit ist diese Software ideal fir den Einsatz
amVSC.

Die Software erlaubt sowohl zweidimensionale Be-
rechnungen - etwa die Ausbreitung von Wellen in flachem
Gewasser, als auch dreidimensionale Simulationen durch
Losung der Navier-Stokes Gleichungen. Innerhalb von we-
nigen Sekunden kann berechnet werden, wie sich Uberflu-
tungen auf einem 50 km? grolsen Gebiet ausbreiten. Auch
die Berechnung von Stréomungen und Sedimenttransport
in einem Flussabschnitt ist mit TELEMAC moglich. So [asst
sich erforschen, wie sich Einbauten im Flusslauf auf die
Hydrodynamik und den Stofftransport auswirken. 1l

Hochaufgel&ste 3D Sedimenttransportmodellierung: Dar-
stellung der zeitlichen Anderung der Flusssohle innerhalb
von 50 Stunden.



UNIINNSBRUCK

VON DER STRUKTUR ZUR FUNKTION

DER BAUSTEINE DES LEBENS

D ie Flexibilitat macht das Gift. So enthalten etwa ver-
schiedene Schlangengifte chemisch und strukturell
sehr ahnliche Proteine, die Giftigkeit und somit die mit
einem Schlangenbiss verbundenen Schaden sind allerdings
drastisch unterschiedlich: Wahrend einige Gifte nur einen
lokalen Gewebeschaden verursachen, bewirken andere Gif-
te den Verlust ganzer Gliedmalen oder fiihren gar zum Tod
des Bissopfers. Die gefahrlicheren Gifte haben eine hohere
Flexibilitat, konnen so eine grolRere Zahl von unterschiedli-
chen Zellbausteinen des Opfers angreifen und verursachen
auf diese Art einen erheblich groReren Schaden.

Auch in der pharmazeutischen Forschung gewinnt die
Bestimmung von Proteinflexibilitat stark an Bedeutung. So
ist Tamiflu der effektivste Wirkstoff gegen Grippe, indem
es die virale Neuraminidase blockiert und auf diese Art
den Virus an seiner Verbreitung hindert. Neu aufgetrete-
ne Mutationen des Virus verhindern aber das Binden von

Klaus Liedl, Leiter des Forschungsbereichs Theoreti-
sche Chemie

Tamiflu und machen so neue Wirkstoffe notwendig, um eine
drohende Grippepandemie abzuwenden. Durch Berticksich-
tigung der Flexibilitat der viralen Neuraminidase konnten
neue Bindestellen identifiziert werden, die es Wirkstoffen
erlauben, auch gegen Virenstamme mit Tamiflu-Resistenz
wirksam zu sein.

Eine andere Proteinklasse von grofser pharmazeutischer
Relevanz sind Proteasen. Sie katalysieren die Spaltung von
Peptidbindungen in ihren Substraten und sind bei prak-
tisch allen fundamentalen Vorgangen in Zellen beteiligt. Es
wurden etwa 500 verschiedene Proteasen mit einzigartigen
Substratschneidemustern bei der Analyse des menschli-
chen Genams identifiziert. Manche von ihnen wirken ganz
spezifisch fur blof ein spezielles Peptid, mit anderen |8sst
sich ein breites Spektrum an Peptiden schneiden.

So schneiden Verdauungsenzyme eine Vielzahl von
Substratsequenzen, um deren Absorption in den Kérper
vorzubereiten. Im Gegensatz dazu schneiden Proteasen in
Signalkaskaden nur sehr wenige genau bestimmte Peptide.

Beivielen Malekiilen ist die genaue raumliche Anordnung
der Atome nicht genau festgelegt - es kann etwa sein, dass
sich ein Teil des Molekdls gegentiber dem Rest drehen kann.
Man spricht dann von unterschiedlichen Konformationen”,
die das Molekul aufweisen kann. Ob sich ein Rezeptor mit
einem bestimmten Liganden verbinden kann oder nicht,
kann von der Konformation des Rezeptors abhangen. Neue
Madelle des Bindevorgangs (,Confarmal Selection”) gehen
davon aus, dass viele verschiedene Konformationen des
Rezeptors gleichzeitig vorliegen und sich das Substrat die
jeweils passende bereits varhandene Konformation zur
Bindung aussucht.

Da zellulare Prozesse zumeist in wassriger Umgebung
stattfinden, sind biomolekulare Prozesse auch oft eng mit
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der Umorganisation des Losungsmittels Wasser verbunden.
Deshalb wird an der Universitat Innsbruck mit Computersi-

mulationen die Bedeutung von Wasserordnung an biomole-
kularen Grenzflachen untersucht.

Ob eine chemische Reaktion ablaufen kann, hangt von
der Entropie (bzw. dem Gibbs-Potenzial) ab - sie ist ein Mal
fur die Unordnung in einem System und ist fir konkrete An-
wendungen schwierig zu berechnen. Die Forschungsgruppe
fur Theoretische Chemie entwickelt allerdings Entropieab-
schatzung als ein nitzliches Werkzeug im Wirkstoffdesign,
um eine effiziente Vorhersage des Einflusses der Verdran-
gung von Wassermolekilen bei biomolekularen Bindungs-
vorgangen zu ermoglichen. Somit kdnnen Bindungsaffinita-
ten am Computer genauer berechnet werden.

Das Innsbrucker Team ist auch Teil des von der Euro-
paischen Union finanzierten Projekts NANODRUG. Das
wissenschaftliche Ziel des NANODRUG Forschungs- und
Trainingsnetzwerkes ist die Entwicklung und Charakterisie-
rung eines Satzes neuer intelligenter Nanomaterialien, um
deren Eignung als neue Systeme zum Wirkstofftransport
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gegen entziindliche Hauterkrankungen zu studieren. Die
einzigartigen physiko-chemischen Eigenschaften dieser
neuen Nanopartikel, wie deren ultrakleine GréfRe, deren
grofes Oberflache-zu-Masse-Verhaltnis und die hohe Reak-
tivitat erlauben es, Nanopartikel auf die jeweilige Anwen-
dung maBzuschneidern. Bei Beladung mit Wirkstoffen kann
so eine Verbesserung der Wirkstoff-Freisetzung mit Hilfe
der Nanopartikel im Vergleich zum freien Molekul erzielt
werden. So kann etwa die Fahigkeit, die oberste Schicht
der Haut zu durchdringen, mit Hilfe von Computermodellen
signifikant verbessert werden. Il



UBERSICHT DER FORSCHUNGSPROJEKTE
AM VIENNA SCIENTIFIC CLUSTER

Universitat Wien

Alfred Karpfen
Ab Initio and Density Functional Studies on Blue-Shifting
Hydrogen Bonds
Cooperative Effects inHydrogen Bonding

Anna Weinzinger
Dissociation of hERG Channel Inhibitors
Molecular Drug Targets

Bernhard Volkl
ARefinement of the Biological Market Paradigm

Bogdan Sepiol
Atomare Diffusion untersucht mit koharenter Réntgenstrahlung

Cesare Franchini
Advanced Theories for Functional Oxides: New Routes to Handle
the Devices of the Future (ATHENA)
Modeling Complex Strongly Correlated Oxides for Future
Devices (MINGOX)
Microscopic Processes and Phenomena at Oxide Surfaces and
Interfaces (OxSur)

Christian Hartinger
The in Silico Design of Metal-Based Anticancer Agents and
Novel Ligand Systems

Christian Honer zu Siederdissen
In Silico Annotation of Noncoding RNAs and their Targets

Christine StrauB
Multi-Objective Decision Support for Efficent Information
Security Safeguard Selection (Moses3)

Christoph Dellago
Computational Materials Science
IK Computational Science - Identifying the Mechanisms of
Complex Transformations
Nucleation and Growth in Small Systems (NanoNuc)
SFBViCom: F4111 Dellago
Simulation von Phasentibergangen in Weicher Materie

Christos Likos
Comploids - Physics of Complex Colloids
Equilibrium and Transport Properties of Ring Palymers

Dieter Blaas
Cryo-EMReconstruction of Rhinovirus Uncoating Intermediates

Eduard Vorobiev
Chemadynamical Evolution of Dwarf Spheroidal Galaxies

Elke Pilat-Lohinger
Binary Star Systems and Habitability

Florian Géltl
Computational Materials Science

Florian Mittendorfer
Ab-Initio Nanascale Modelling

Frank Verstraete
QUERG - Quantum Entanglement and the Renormalization
Group
QUEVADIS - Quantum Engineering via Dissipation
SFBViCom: F4106 Verstraete

Franz Clemens Heitzinger
Mathematical Models and Characterization of BioFETs

Friedrich Kupka
Numerische Simulationen von Sternen der mittleren Hauptreihe

Georg Kresse
Ab Initio Description of Nanostructures
Modelling of Interfaces for High Performance Solar Cell
Materials (HiperSol)
New Directions in Ab Initio Modeling of Materials Properties
SFBViCom: F4102 Kresse

Gerald Spreitzhofer
Optimization of Gis-Based Meteorological Forecast Systems

Gerhard Ecker
Molecular Basis of Drug-Transporter Interaction

Gerhard Hensler
Chemo-Dynamics of Satellite Galaxies
The Milky Way Satellite System
Tidal-Tail Dwarf Galaxies

Gerhard Zifferer
Eigenschaften Sternformig Verkntpfter (Co)polymerer

Gottfried Kéhler
Molecular Dynamics Studies of Dynamic Properties of Ypgkin
Aqueous Solution

Giinther Pass
The Most Ancient Splits inInsect Phylogeny

Hannes Svardal
Multidimesional Adaptive Dynamics and the Evolution of
Phenotype Determination

Hans Lischka
Computational Photochemistry
SFBViCom: F4105 Lischka

Helmut Viernstein
CyclodextrinInclusion Complexation - Mechanism and Drug
Delivery

Herbert Muthsam
Cepheids - a Ring Model
Dynamik Solarer Granulation
Mehrdimensionale Modelle von Cepheiden
Numerische Modellierung der Semikonvektion

Ivan Coluzza
Computational Protein Design for Highly Selective Tumor
Targeting Drugs
Theory and Simulations of Designable Modular Self-Assembling
Materials
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Jani Kotakoski
Properties and Creation of Defects in Graphene and Other
Low-Dimensional Materials

Karl Peter Wolschann
lon Channels
Molecular Calculations on Ligand-Protein and Protein-Protein
Interactions by Molecular Dynamics Simulations

Kurt Rabitsch
Image Decomposition and Enhancing

Manuel Giidel
3d Radiative Transfer in Protoplanetary Disks
Pathways to Habitability

Mark Hannam
Black-Hole-Binary Collisions

Markus Oppel
Ultrafast Photoinduced Chemical Dynamics

Michael Griinwald
Optimizing Protocols of Self-Assembly

Michael Schilde
Flowplus - Pilotierung eines Informationssystems Fur Die
Nutzung von Echtzeit Verkehrsinformationen zur dynamischen
Flottendisposition

Norbert Mauser
SFBViCom: F4106 Mauser

Othmar Steinhauser
Simulation Studies of lonic Liquids

Peter Herzig
Investigation of the Lutetium - Hydrogen System based on First
Principles

Quang Minh Bui
Parallel Computing for Phylogenetic Inference

Rada Maria Weishaupl
Nonlinear Schrodinger Equation: Simulation and Application

Raimund Podloucky
Cluster Expansion
Electronic and Thermal Transport of Thermoelectric Materials
Non-Centrosymmetric Superconductors
SFBViCom: F4110 Podloucky
Von Atomistischer zu Kontinuumsmodellierung der Keimbildung

Reinhard Biirger
Multilocus Models with Spatially Varying Selection

Richard James Matthews
Self-Assembly at aMembrane

Robert Stadler
Electrochemical Charge Transport

Rudolf Dvorak
Transport of Water and Organic Material in Early Planetary
Systems

Saptarshi Das
Eso DataReduction

Simon Aeschbacher
Domestication and Expansion of Dromedaries
Multilocus Migration-Selection Models

Sofia Kantorovich
Bridging Scales in Dipolar Soft Matter
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Stefan Dullinger
Ecochange - Dynamische Modellierung der Arealdynamik von
Pflanzenartenim Alpenraum
Range Dynamics of Endemic Austrian Mountain Plants under
Climate Change

Stefano Serafin
Stablest - Stable Boundary Layer Separation and Turbulence
Wind Resource Assessment in Complex Terrain with a High-
Resolution Numerical Weather Prediction Model

Swetlana Jungblut
Computer Simulations of Heterogeneous Crystallization

Toma Susi
Nitrogen and Phosphorus Doped Single-Wall Carbon Nanotubes
(NiPhoTubes)

Wolfgang Ludwig
Wolkenbildung und Strahlungstransfer in der Atmosphare von
Exoplaneten

Technische Universitat Wien

Alessandro Toschi
Quantum Criticality in Strongly Correlated Magnets (QCM)
SFB-ViComKarrierestelle

Alexander Késsler
Partially Synchronous Distributed Real-Time Systems (PSRTS)

Alice Redermeier
Atomistic Scale Simulation of Precipitate Nucleation Process
in Alloys

Andreas Hiippe
Advanced Aerodynamics - Aeroakustische Simulation von Rotie-
renden Geblésen in HVAC Systemen

Andreas Troster
Fourier Monte Carlo Simulation of Elastic Membranes

Anton Rebhan
Quark-Gluon Plasma Physics

Aram Amouzandeh
Kiras 2 - Sicherheit von Hohlraumbauten unter Feuerlast-Ent-
wicklung

Bruno Woltzenlogel-Paleo
Proof Transformations via Cut-Elimination in Intuitionistic Logic

Christoph Vogler
Multiscale Simulations of Magnetic Structures and Rare
Magentic Events

Clemens Heitzinger
Start Project PDE Models for Nanatechnology

Dieter Pahr
Large-Scale Non-Linear Micro Finite Element Framework

Dieter Siiss
SFBViCom: F4112 Suess

Elias Assmann
Correlated Heterostructures for Solar Cells

Emanuela Bianchi
Patchy Colloidal Systems

Emil Persson
Probing Electron-Electron Correlations in Helium driven by
Intense Ultra-Short Laser Pulses



Ernst Kozeschnik
SFBViCom: F4110 Kozeschnik

Florian Libisch
Graphene Nanostructures
SFB ViCom: F4105 Libisch

Friedrich Aumayr
Calculation of Fusion Relevant Cross Sections

Gerhard Kahl
Glass Formation of Colloids Confined in Porous Materials
Ordered Structures in Dipolar and Ferrofluidic Systems
Phase Transitions and Microphase Separation in Soft Matter
Systems
Physics of Complex Colloids: equilibrium and driven
Self-Assembly Scenarios in Inverse Patchy Colloidal Systems
Self-Assembly Scenarios in Soft Matter Physics
SFB ViCom: F4111Kahl

Giorgio Sangiovanni
At the Frontiers of Phonons and Correlated Electrons

Hans Mikosch
Blatter-Zeolithe HEU-CLI
Madeling Photo-Induced Phenomena in Carbon Nanotubes with
Defects
Organosulfur on Au(111)

Hendrik Christoph Kuhlmann
PARTAC - Particle Accumulation in the Jeremi Experiment:
Definition of Necessary Flow and Particle Parameters

Hong-Linh Truong
Service-Oriented Data Integration

Iva Brezinova
Dynamics of Correlated Many-Body Systems
Dynamics of Ultra-Cold Atoms in Optical Lattices and Disorder
Potentials

Joachim Schéberl
NGsolve - Parallel Finite Element Solver

Johannes Kreutzer
Anisotropic Functionalization of Clusters

Josef Fidler
Multiscale Micromagnetic Modelling of Magnetic Materials and
Devices

Josef Redinger
Functional Oxide Surfaces and Interfaces (FOXSI)
Graphene-Based Systems for Spintronics: Magnetic Interac-
tions at the Graphene/3d-Metal Interface (SpinGraph)

Josef Weinbub
Madeling Silicon Spintronics

Jozsef Nagy
Efficient Dry and Burn
New Challenges for Reducing Agents in Smelting Reduction
Process

Karsten Held
DK Solid4fun
GW+DMFT
Intelligente Modelierung Nanoskalierter Materialien MONAMI
(EURp7)
SFBViCom: F4103 Held
Vienna Graduate School on Computational Materials Science
W4 Computergestitzte Theoretische Materialforschung

Markus Lenarcic
Numercial Investigations in a Pelton Distribution Pipe

Michael Hofbauer
FATAL - a Modeling Framework for Fault-Tolerant Asynchronous
Logic

Michael Wolloch
Ab-Initio Nanotribology

Othmar Koch
Adaptives Splitting fUr nichtlineare Schrédingergleichungen

Paul Heinz Mayrhofer
Atomistic Simulation of Metastable Phases

Peter Blaha
Computational Materials Science (CMS)
Katalyse Mittels Gold Nano-Partikeln Supported auf demH-Bn
Nanomesh
SFBViCom: F4107Blaha

Peter Mohn
ComplexMagnetic Structures
SFBViCom: F4109 Mohn

Peter Weinberger
Combining Chirality and Spin Crossover: a promising liaision

Roman Héllwieser
Center Vortices and Chiral Symmetry Breaking
Dirac Eigenmoden und Zentrumsvortices

Roman Mukin
Technical Assistance for the Definition and Preparation of the
JeremiProject on the ISS

Sandro Erne
Experimentelle und numerische Untersuchungen zum instabilen
Teillastbetrieb von Pumpturbinen

Shiro Sakai
Numerical Study on the Properties of Non-Fermi Liquids caused
by Zeros of Green's Function

Shuhei Yoshida
Coherent Control of Rydberg Wave Packets by Ultra Short
Pulses
Engineering and Control of High N Rydberg Wavepackets

Stanislav Bocanski
Drag Reduction by Polymeric Additives

Stefan Nagele
Interaction of Ultrashort Pulses with Matter

Stefan Pohn
PATOV - Process Analytical Technology Unit for Online
Verification of the Cip Process in the Pharmaceutical Industry

Stefan Rotter
Nonlinear Interactions in Microlasers

Stefanie Gréfe
Innovative Projekte: Quantum Dynamics in Molecules Subject to
Intense Laser Fields

Thomas Lauer
Simulation of SCR-Systems with Advanced Turbulence Models

Thomas Srdinko
ANDES (Accurate Nuclear Data for Nuclear Energy Sustainability)

Vincent Chimaobi Emeakaroha
FoSlI - Foundations of Self-Governing ICT Infrastructures

Wolfgang Werner
Electron Dynamics near Surfaces

Xinhua Xie
Attosekunden Elektron-Wellenpaket Interferometrie
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Universitat fiir Bodenkultur Wien

AnjaKlisch
Phenological Time Series Reconstruction (Europe) 2

Daniel Tunega
Modeling of Biogeochemical Interfaces in Soils

David Philip Kreil
WWTF Vienna Science Chair of Bioinformatics

Elisabeth Schéll-Paschinger
Computer Simulation of Self-Assembly and Crystallization of
Proteins

Friedrich Leisch
Advanced Process Monitoring and Prediction of Complex
Variables
Market Segmentation Methodology - Attacking the too Hard
Basket

Irene Schicker
High-Resolution Atmospheric Modelling in Complex Terrain for
Future Climate Simulations (HIRMOD)
Entwicklung eines Basisdatensatzes Regionalisierter Klimasze-
narien - Reclip: Century [+ll

Johann Sélkner
Genomic Selectionin Cattle

Joseph Antoine Garate
Efficient and Accurate Simulation Techniques for Free Energies

Martin Schénhart
Werkzeuge fir Modelle einer Nachhaltigen Raumnutzung

Matteo Mattiuzzi
Alpen Karpaten Korridor

Michael Tritthart
Christian Doppler Labor fir Innovative Methoden in FlieBgewas-
sermonitoring

Michael Wess
Unravelling Time-Lagged Teleconnections between Sea-Surface
Temperature (SST) and Vegetation Anomalies

Nauman Khurshid Awan
Cmip5SWRF

Petra Seibert
Flexrisk: Flexible Werkzeuge zur Abschatzung des Nuklearen
Risikos inEuropa

Sabine Leroch
Adhesion Forces Between Humid Rough Silica Particles
Adsorption aus Wassrigen Lésungen
Molecular Structures and Interactions in between Particles

Werner Rammer
FUNDIV - Functional Significance of Forest Biodiversity in
Europe
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Benjamin Kollmitzer
Incoherent Optical Pumping by Means of Variational Cluster
Approach

Bettina Christina Lackner
PMinter

Christoph Augustin
FETI-Laplace

Christopher Albert
Vibroacoustic Simulations

David Steffelbauer
tDMRG Fermi-Hubbard

Dirk Muschalla
i:Z5K

Egbert Zojer
Tuning the Electronic Properties of SAMS by Embedded
Molecular Dipoles

Franz Rammerstorfer
FEM-BEM Coupling

Clemens Dorfmann
OpenTELEMAC

Johanna Wagner
EUProjekt BETTER

Manfred Hannes Ulz
Atomistic Support of Continuum Values using GMM

Markus Aichhorn
Electronic Structure Calculations for Correlated Materials

Martin Ganahl
Fermi-Hubbard NEQ
MPS Impurity Spectra

Martin Neumliller
A Space-Time Multigrid Method

Martin Nuss
Matrix Product State Time Evolution of the Single Impurity
Anderson Model by DMRG and TEBD

Michael Knap
Moving Impurity

Peter Heftberger
Multithreading with IDL: Global Analysis of Saxs Data of Lipid
Vesicles

Simon Erker
LDA+DMFT for Magnetic Materials

Thomas Hackl
GTE2012

Winfried Kernbichler
Neoclassical Transport in Plasmas

Wolfgang Slany
Combinatorial Graph Theory



Karl-Franzens-Universitat Graz

Peter Puschnig
Ab-Initio Stacking-Fault Energies of Steels
Electronic Structure of Organic / Metal Interfaces

Universitat Innsbruck

Birgit Waldner

Explaining Protein-Protein Interfaces in Protease Recognition

with Local Dynamics

Christian Posch
QUEMOUNT - Quantifying Exchange Processes over
Mountainous Terrain

Harald Héller
Flash Hydro Simulations of Galaxy Clusters

Josef Stockl
Cosmological Simulations using Flash

Lars Bonnes
Simulation of Quantum Many Body Systems

Markus Josef Haider
Cosmological Simulation of a Galaxy Cluster using the
Enzo-Code

Matthias Wiesenberger
TOEFL

Michael Probst
Solvent Dynamics

Michael Alois Margreiter
Quantum Chemistry

Nico Frank Schackert
Thermodynamic Integration

Yin Wang
Drug Penetration into Lysosomes
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