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 Forschungsschwerpunkte 

In unserer Forschung untersuchen wir die Funktion von Proteinen in verschiedenen energietransduzierenden 
Reaktionspfaden. Viele dieser Proteine sind Metalloproteine oder  binden Kofaktoren. Wir verwenden eine Vielzahl von 
theoretischen Methoden, wie Kontinuumelektrostatik, Molekulardynamiksimulationen und quantenchemische 
Berechnungen, um diese  Prozesse zu untersuchen. Außerdem entwickeln wir Methoden, um die Energetik und Kinetik 
von Ladungs- und Anregungstransferprozessen zu simulieren und zu analysieren. Unsere Arbeit liegt an der Schnittstelle 
von theoretischer Biophysik und Biochemie, Bioinformatik und computergestützter Biologie, bioanorganischer Chemie 
und Stukturbiologie. 
 

 Docking von Electronentransfer-Proteinen  
 Protonierungs- und Redox-Verhalten von Proteinen  
 Kinetik von Ladungs- und Anregungs-Transfer in Proteinen  
 Dichte-Funktional-Theorie-Berechungen von Enzym-Mechanismen  
 Einfluss des Membranpotentials auf Proteine 
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