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Die Fahigkeit zur gezielten Konversion frei beweglicher und in Molekilorbitalen gebundener
Elektronen ist der Schliissel zu einer nachhaltigen Energieversorgung. Die effiziente Erzeugung
und Kontrolle der Mobilitat freier Elektronen sind z.B. KerngroRRen der direkten Umwandlung von
solarer in elektrische Energie. Die Bildung neuer Molekiilorbitale mittels mobiler Elektronen ist
wiederum ein essentieller Schritt fir die Speicherung der Energie in regenerativen Energietra-
gern. Wie in vielen anderen Anwendungsbereichen spielen Computer-gestiitzte Modellierung
und Simulation eine zunehmende Rolle bei der rationalen Entwicklung entsprechender Konzepte.
Zum Einsatz kommen schnelle Computational-Screening Verfahren zur Identifikation neuartiger
Materialien ebenso wie detaillierte, oft Multiskalen-basierte Ansatze, die mechanistische Einsich-
ten in den Zusammenhang von Elementarschritten und makroskopischer Funktionalitat erlauben.
Anhand ausgewahlter Beispiele illustriert der Vortrag den gegenwartigen Stand und die aktuellen
Herausforderungen dieses hochgradig interdisziplindren Gebietes.

Auch zu lesen im Internet: http://www.pgzb.tu-berlin.de/
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