


Die cHemie Des BoDens
an der universität für Bodenkultur wird mit 
computerberechnungen erklärt, wie Böden auf 
schadstoffe reagieren.

Was machen Schadstoffe, wenn sie in den Boden 
gelangen? Viele verschiedene chemische Substanzen 

werden in den Boden eingebracht, etwa durch die Land-
wirtschaft. Wie sie sich dort verhalten, an welchen Be-
standteilen des Bodens sie andocken und wie sie sich dabei 
verändern können, wird an der Universität für Bodenkultur 
Wien erforscht.

Unsere Böden sind ein kompliziertes Gemisch aus vielen 
ganz verschiedenen Einzelkomponenten: „Der Hauptanteil 
wird von anorganischen Stoffen gebildet, von den Boden-
mineralien“, erklärt Daniel Tunega. Daneben enthalten die 
Böden auch organisches Material – lebende Mikroorganis-
men, aber auch abgestorbenes organisches Material. Der 
Rest des Bodens besteht aus Wasser und Luft.

Pestizide und Herbizide sickern in den Boden ein, 
Schadstoffe aus dem Regen oder aus der Luft gelangen in 
die Erde. Um erklären zu können, mit welchen der vielen 
Bodenbestandteile diese Stoffe wechselwirken, muss man 
die Vorgänge im Boden auf atomarer Ebene untersuchen. 

ein Pyren interagiert mit einer oberfläche aus minerali-
schem lepidokrokit (gamma-feooH – eisenoxihdroxid).

Daniel tunega am Dach 
des franz schwackhöfer 
Hauses der BoKu wien.

Anorganische Mineralien sind oft verhältnismäßig einfach 
zu beschreiben, die anorganischen Bestandteile hingegen 
sind meist viel komplizierter: Sie enthalten oft Makromole-
küle, zum Beispiel die Huminsäuren, die aus vielen tausend 
Atomen bestehen können. 

Derartig komplizierte Objekte kann man heute selbst 
mit den größten und schnellsten Computern nicht im Detail 
berechnen, man muss daher kluge Vereinfachungen entwi-
ckeln. Oft muss man gar nicht das ganze Molekül beschrei-
ben, sondern nur die funktionale Gruppe, die letztlich dafür 
verantwortlich ist, dass ein anderes Molekül andocken 
kann.

Das Wissen über das chemische Verhalten unserer 
Böden kann wichtige Aufschlüsse darüber geben, welche 
Substanzen für den Boden schädlich sein können, und 
welche eher harmlos sind. Ein besseres Verständnis der 
Chemie des Bodens kann also für die Umwelt von großer 
Bedeutung sein.  ❙❘■ 

eine Huminsäure, wie sie in 
unseren Böden vorkommt.
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satellitenDaten für Die gloBale BeoBacHtung 
Der Vegetation
satelliten liefern uns täglich gewaltige Bildmengen über den gesamten erdball. mit hoher 
rechenleistung kann man aus diesen Daten wertvolle information über die Dynamik der 
landoberfläche gewinnen.

Rund um die Uhr machen Satelliten Bilder von der Erde. 
Man benötigt sie nicht nur für die Wettervorhersage, 

sondern auch um das Klima zu verstehen oder Verände-
rungen der Vegetationsdichte im Lauf der Jahreszeiten zu 
registrieren. Doch die Fotos alleine sagen noch wenig aus. 
An der Universität Für Bodenkultur Wien (BOKU) werden 
die Satellitendaten eingehend bearbeitet und untersucht. 

„Wir bearbeiten Zeitreihen aus einer großen Anzahl an 
Bildern“, erklärt Prof. Clement Atzberger. „Durch Filterung, 
Glättung und Interpolation kann man Wolken, atmosphä-
rische Störungen oder Datenlücken ausgleichen und 
somit die Qualität des Bildmaterials deutlich verbessern.“ 
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Dadurch erst werden Veränderungen der Vegetationsdichte 
erkennbar, die oft eng mit Dürreepisoden in Zusammenhang 
stehen.

Neben der Bearbeitung von Bilder-Zeitreihen beschäf-
tigt sich Clement Atzbergers Forschungsteam auch mit 
der statistischen Auswertung von satellitengestützten 
Temperaturmessungen der globalen Ozeane: Es gibt enge 
Zusammenhänge zwischen Wetterphänomenen 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 atmosphärische 
Luftzirkulation, und Monate später führt das in gewissen 
Regionen zu vermehrtem Niederschlag, andere sind dafür 
besonders trocken.“ 

Mit statistischen Methoden (‚Data Mining‘) will man 
solche Zusammenhänge aufspüren und so ein besseres Ver-
ständnis von den komplizierten meteorologischen Abläufen 
gewinnen, die unser Klima bestimmen.  ❙❘■

„Korrelation“ zwischen Vegeta-
tionsanomalien über land (d.h. 
abweichungen vom typischen 
wachstumsverlauf auf grund von 
wetterbedingungen) und anoma-
lien in der wassertemperatur der 
ozeane.  rot bedeutet eine hohe 
und Blau eine niedrige Korrelation.
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Die zellmemBran  
VersteHen
auf atomarer ebene wird die lipidschicht 
der zellmembran analysiert. sie spielt eine 
wichtige rolle für die pharmazeutische 
forschung.

Egal ob man menschliches, tierisches oder pflanzliches 
Gewebe betrachtet – überall werden die Zellen von einer 

dünnen Zellmembran begrenzt  Das strukturelle Gerüst 
dieser ca  4 – 6 Nanometer dicken Membran bildet eine 
Doppelschicht aus Lipiden, die hauptverantwortlich für 
die physikalischen Eigenschaften der Zellmembran sind  
An der 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 für die Medizin eine entschei-
dende Rolle: Viele Krankheiten haben mit der Wechselwir-
kung von Wirkstoffen mit der Zellmembran zu tun, viele 
Medikamente müssen durch Kanäle in der Membran oder 
direkt über die Membran ins Innere der Zelle gelangen  Für 
das Design von neuartigen membranaktiven Wirkstoffen ist 
ein Verständnis der Membranstruktur unerlässlich  

Peter Heftberger von der TU Graz verwendet Röntgen- 
und Neutronenstreuexperimente als Werkzeug, um die Struk-
turen auf atomarer Eben aufzulösen  Für die Analyse der 
Streudaten wurde eine eigene Software entwickelt, die das 
Problem mittels einer Vielzahl an Parametern abbildet  ❙❘■ 

 

TU GRAZ

Heisser als Die sonne
Kernfusion ist eine große zukunftshoffnung  
für die künftige energieversorgung.  
in computersimulationen wird das Verhalten 
von heißem Plasma untersucht.

Die Sonne strahlt aufgrund von Kernfusionsprozessen  
Will man dieselben Prozesse im Labor ablaufen lassen, 

hat man es mit einer viel geringeren Teilchendichte zu tun 
und benötigt dafür eine noch viel höhere Temperatur als 
im Sonneninneren  Bei mehreren Millionen Grad arbeiten 
Fusionsreaktoren, etwa das derzeit im Bau befindliche 
ITER oder das Fusionsexperiment W7-X, das demnächst 
in Deutschland in Betrieb genommen wird  Hier werden 
kompliziert geformte Magnetfeldspulen verwendet um die 
geladenen Teilchen im Plasma einzuschließen  

Der Einschluss derart heißer Plasmen stellt die Forscher 
aber vor große 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 heißen Plasma analysieren 
kann  ❙❘■

von links nach rechts: alexander rieder (Diplomand), 
georg Pabst (gruppenleiter), Peter Heftberger (Dis-
sertant), Benjamin Kollmitzer (Dissertant)

magnetfeldspulen von w7-X mit Plasmaoberfläche

Kernfusion aus 
Deuterium und 
tritium
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Die HalBleiter-zuKunft 
ist organiscH
organische moleküle statt silizium:  
in der Halbleitertechnik halten neue 
materialien einzug.

Man 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 nächste Generation von Displays nach LCD könnte also 
aus organischen Molekülen 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 Makromolekülen mit 
Strom zu versorgen, müssen sie mit Metall-Elektroden in 
Verbindung gebracht werden  Wie die Elektronen vom einen 
Material in das andere überwechseln oder welchen Einfluss 
Unordnungseffekte durch Materialfehler oder die Tempe-
raturbewegung der Moleküle auf den Ladungstransport 
haben, kann man nur auf atomarem Niveau untersuchen  An 
der TU Graz werden quantenmechanische Bandstruktur-
rechnungen mit Moleküldynamikrechnungen kombiniert  

Um organische Elektronikbauteile zu verstehen, ist die 
Kombination ganz unterschiedlicher Größenskalen nötig: 
Parallel zur Mikroskala der Atome muss auch das Gesamt-
verhalten des Bauteils  auf makroskopischer Skala berech-
net werden – eine schwierige Aufgabe, für die man viele wis-
senschaftliche Werkzeuge gleichzeitig beherrschen muss, 
und auf die Nutzung von erstklassigen Computerressourcen 
angewiesen ist  ❙❘■

mittels moleküldynamik simulierte struktur von 
alkylthiolen, die in ihrem rückgrat polare estergruppen 
enthalten, auf einer au(111) oberfläche. für die nicht 
„abgeknickten“ moleküle sind nur das Kettensegment 
oberhalb der estergruppe gezeigt. © manuel Vieider

Hochaufgelöste 3D sedimenttransportmodellierung: Dar-
stellung der zeitlichen änderung der flusssohle innerhalb 
von 50 stunden.

arbeitsgruppe 
von egbert zojer 
(v. l. n. r.): Veroni-
ka obersteiner, 
David a. egger, 
elisabeth Ver-
wüster, egbert 
zojer, elisabeth 
wruß, gernot 
Kraberger, iris 
Hehn, Bernhard 
Kretz.

moDelle für  
wasserstrÖmungen
Das Verhalten von fließgewässern lässt sich 
mit der software opentelemac berechnen. 
Die tu graz entwickelt hydrodynamische 
methoden weiter und wendet sie auf 
wasserbauliche fragen an.

Was geschieht, wenn in einer Hochwasserentlastungs-
anlage große Wassermassen abgelassen werden? Wie 

breitet sich Wasser aus, wenn in kurzer Zeit große Flächen 
überflutet werden? Welche Ablagerungen werden dabei 
entstehen?  An der TU Graz können Gewässer und ihre Fließ-
eigenschaften am Computer modelliert werden 

Für Fließgewässermodellierung steht die hydrodyna-
mische Modellierungssuite TELEMAC zur Verfügung  Diese 
Open-Source Software wird am Institut für Wasserbau der 
TU Graz für unterschiedliche Forschungsprojekte einge-
setzt und gleichzeitig weiterentwickelt  TELEMAC kann 
äußerst flexibel eingesetzt werden und ist vor allem massiv 
parallelisierbar  Die Arbeit an einer einzelnen Berechnung 
lässt sich auf viele gleichzeitig arbeitende Prozessoren 
aufteilen – damit ist diese Software ideal für den Einsatz 
am VSC 

Die Software erlaubt sowohl zweidimensionale Be-
rechnungen – etwa die Ausbreitung von Wellen in flachem 
Gewässer, als auch dreidimensionale Simulationen durch 
Lösung der Navier-Stokes Gleichungen  Innerhalb von we-
nigen Sekunden kann berechnet werden, wie sich Überflu-
tungen auf einem 50 km² großen Gebiet ausbreiten  Auch 
die Berechnung von Strömungen und Sedimenttransport 
in einem Flussabschnitt ist mit TELEMAC möglich  So lässt 
sich erforschen, wie sich Einbauten im Flusslauf auf die 
Hydrodynamik und den Stofftransport auswirken  ❙❘■
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Von Der struKtur zur funKtion  
Der Bausteine Des leBens
computersimulationen sind ein hervorragendes werkzeug, um die flexibilität und somit die 
funktion von Proteinen und anderen Biomolekülen auf atomarer ebene zu verstehen.

UNI INNSBRUCK

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

Eine andere Proteinklasse von großer pharmazeutischer 
Relevanz sind Proteasen  Sie katalysieren die Spaltung von 
Peptidbindungen in ihren Substraten und sind bei prak-
tisch allen fundamentalen Vorgängen in Zellen beteiligt  Es 
wurden etwa 500 verschiedene Proteasen mit einzigartigen 
Substratschneidemustern bei der Analyse des menschli-
chen Genoms identifiziert  Manche von ihnen wirken ganz 
spezifisch für bloß ein spezielles Peptid, mit anderen lässt 
sich ein breites Spektrum an Peptiden schneiden 

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

Bei vielen Molekülen ist die genaue räumliche Anordnung 
der Atome nicht genau festgelegt – es kann etwa sein, dass 
sich ein Teil des Moleküls gegenüber dem Rest drehen kann  
Man spricht dann von unterschiedlichen „Konformationen“, 
die das Molekül aufweisen kann  Ob sich ein Rezeptor mit 
einem bestimmten Liganden verbinden kann oder nicht, 
kann von der Konformation des Rezeptors abhängen  Neue 
Modelle des Bindevorgangs („Conformal Selection“) gehen 
davon aus, dass viele verschiedene Konformationen des 
Rezeptors gleichzeitig vorliegen und sich das Substrat die 
jeweils passende bereits vorhandene Konformation zur 
Bindung aussucht  

Da zelluläre Prozesse zumeist in wässriger Umgebung 
stattfinden, sind biomolekulare Prozesse auch oft eng mit 

Die Flexibilität macht das Gift  So enthalten etwa ver-
schiedene Schlangengifte chemisch und strukturell 

sehr ähnliche Proteine, die Giftigkeit und somit die mit 
einem Schlangenbiss verbundenen Schäden sind allerdings 
drastisch unterschiedlich: Während einige Gifte nur einen 
lokalen Gewebeschaden verursachen, bewirken andere Gif-
te den Verlust ganzer Gliedmaßen oder führen gar zum Tod 
des Bissopfers  Die gefährlicheren Gifte haben eine höhere 
Flexibilität, können so eine größere Zahl von unterschiedli-
chen Zellbausteinen des Opfers angreifen und verursachen 
auf diese Art einen erheblich größeren Schaden 

Auch in der pharmazeutischen Forschung gewinnt die 
Bestimmung von Proteinflexibilität 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
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der Umorganisation des Lösungsmittels Wasser verbunden  
Deshalb wird an der Universität Innsbruck mit Computersi-
mulationen die Bedeutung von Wasserordnung an biomole-
kularen Grenzflächen untersucht  

Ob eine chemische Reaktion ablaufen kann, hängt von 
der Entropie (bzw  dem Gibbs-Potenzial) ab – sie ist ein Maß 
für die Unordnung in einem System und ist für konkrete An-
wendungen schwierig zu berechnen  Die Forschungsgruppe 
für Theoretische Chemie entwickelt allerdings Entropieab-
schätzung als ein nützliches Werkzeug im Wirkstoffdesign, 
um eine effiziente Vorhersage des Einflusses der Verdrän-
gung von Wassermolekülen bei biomolekularen Bindungs-
vorgängen zu ermöglichen  Somit können Bindungsaffinitä-
ten am Computer genauer berechnet werden 

Das Innsbrucker Team ist auch Teil des von der Euro-
päischen 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 

gegen entzündliche Hauterkrankungen zu studieren  Die 
einzigartigen physiko-chemischen Eigenschaften dieser 
neuen Nanopartikel, wie deren ultrakleine Größe, deren 
großes Oberfläche-zu-Masse-Verhältnis und die hohe Reak-
tivität erlauben es, Nanopartikel auf die jeweilige Anwen-
dung maßzuschneidern  Bei Beladung mit Wirkstoffen kann 
so eine Verbesserung der Wirkstoff-Freisetzung mit Hilfe 
der Nanopartikel im Vergleich zum freien Molekül erzielt 
werden  So kann etwa die Fähigkeit, die oberste Schicht 
der Haut zu durchdringen, mit Hilfe von Computermodellen 
signifikant verbessert werden  ❙❘■

computersimulation eines 
nanopartikels, das eine 
membran durchdringt. 
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üBersicHt Der forscHungsProJeKte  
am Vienna scientific cluster

universität wien
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Ab Initio and Density Functional Studies on Blue-Shifting 
Hydrogen Bonds 
Cooperative Effects in Hydrogen Bonding

anna weinzinger 
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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 Sternförmig Verknüpfter (Co)polymerer

gottfried Köhler 
Molecular Dynamics Studies of Dynamic Properties of Ypgk in 
Aqueous Solution

günther Pass 
The Most Ancient Splits in Insect Phylogeny

Hannes svardal 
Multidimesional Adaptive Dynamics and the Evolution of 
 Phenotype Determination

Hans lischka 
Computational Photochemistry 
SFB ViCom: F4105 Lischka

Helmut Viernstein 
Cyclodextrin Inclusion 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 
Ion Channels 
Molecular Calculations on Ligand-Protein and Protein-Protein 
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manuel güdel 
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Pathways to Habitability

mark Hannam 
Black-Hole-Binary Collisions
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Bridging Scales in Dipolar Soft Matter

stefan Dullinger 
Ecochange - Dynamische Modellierung der Arealdynamik von 
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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 
Modeling 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 
(EU Rp7) 
SFB ViCom: F4103 Held 
Vienna Graduate School on Computational Materials Science 
W4 Computergestützte 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 für nichtlineare Schrödingergleichungen

Paul Heinz mayrhofer 
Atomistic Simulation of Metastable Phases

Peter Blaha 
Computational Materials Science (CMS) 
Katalyse Mittels Gold Nano-Partikeln Supported auf dem H-Bn 
Nanomesh 
SFB ViCom: F4107 Blaha

Peter mohn 
Complex Magnetic Structures 
SFB ViCom: F4109 Mohn

Peter weinberger 
Combining Chirality and Spin Crossover: a promising liaision

roman Höllwieser 
Center Vortices and Chiral Symmetry Breaking 
Dirac Eigenmoden und Zentrumsvortices

roman mukin 
Technical Assistance for the Definition and Preparation of the 
Jeremi Project 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 gräfe 
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 
FoSII - Foundations of Self-Governing ICT Infrastructures

wolfgang werner 
Electron Dynamics near Surfaces

Xinhua Xie 
Attosekunden Elektron-Wellenpaket Interferometrie
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universität für Bodenkultur wien

anja Klisch 
Phenological Time Series Reconstruction (Europe) 2

Daniel tunega 
Modeling of Biogeochemical Interfaces in Soils

David Philip Kreil 
WWTF Vienna Science Chair of Bioinformatics

elisabeth schöll-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 I+II

Johann sölkner 
Genomic Selection in Cattle

Joseph antoine garate 
Efficient and Accurate Simulation Techniques for Free Energies

martin schönhart 
Werkzeuge für Modelle einer Nachhaltigen Raumnutzung

matteo mattiuzzi 
Alpen Karpaten Korridor

michael tritthart 
Christian Doppler Labor für Innovative Methoden in Fließgewäs-
sermonitoring

michael wess 
Unravelling Time-Lagged Teleconnections between Sea-Surface 
Temperature (SST) and Vegetation Anomalies

nauman Khurshid awan 
Cmip5WRF

Petra seibert 
Flexrisk: Flexible Werkzeuge zur Abschätzung des Nuklearen 
Risikos in Europa

sabine leroch 
Adhesion Forces Between Humid Rough Silica Particles 
Adsorption aus Wässrigen Lösungen 
Molecular Structures and Interactions in between Particles

werner rammer 
FUNDIV - Functional Significance of Forest Biodiversity in 
Europe

 

technische universität graz

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:ZSK

egbert zojer 
Tuning the Electronic Properties of SAMS by Embedded 
 Molecular Dipoles

franz rammerstorfer 
FEM-BEM Coupling

clemens Dorfmann 
OpenTELEMAC

Johanna wagner 
EU Projekt 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 neumüller 
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
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Karl-franzens-universität graz

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

universität innsbruck

Birgit waldner 
Explaining Protein-Protein Interfaces in Protease Recognition 
with Local Dynamics

christian Posch 
QUEMOUNT - Quantifying Exchange Processes over 
 Mountainous Terrain

Harald Höller 
Flash Hydro Simulations of Galaxy Clusters

Josef stöckl 
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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