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Simulations using the power of
present-day supercomputers have
become an indispensable tool in
all areas of modern science.
Using a variety of computational
methods the Keylab Theory and
Simulation investigates macro- 
molecular and other organic
structures on different length
and time scales.

The main research areas are
calculating electronic excitations, 
studying energy and charge 
transfer processes in molecular 
structures and investigating 
fl uiddynamical processes.
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Mit der heute zur Verfügung ste-
henden Rechenleistung moderner 
Computer sind Simulationstechniken 
ein zentraler Bestandteil der wissen- 
schaftlichen Forschung geworden. 
Das Keylab Theorie and Simulation 
nutzt eine breite Palette theoretischer 
Methoden, um makromolekulare 
und andere Systeme auf unterschied- 
lichen Zeit- und Längenskalen zu 
erforschen.

Forschungsschwerpunkte sind 
dabei die Berechnung elektro-
nischer Anregungen, Energie- 
und Ladungstransferprozesse in
molekularen Systemen und 
die Untersuchung von 
Strömungsdynamik.
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