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CreativeQuantum hat sich als unabhdngiges Unternehmen seit
2008 auf die Durchfihrung von Quantenchemie-basierter For-
schung und Entwicklung fiir die chemische und pharmazeutische
Industrie spezialisiert. Mit seinem interdisziplinaren Team aus
Chemikern, Physikern und Quantenchemikern bietet es umfang-
reiche modernste quantenchemische Untersuchungen als Dienst-
leistung an.

Damit lassen sich beliebige chemische und physikalische Eigen-
schaften von Substanzen und Materialien bestimmen und chemi-
sche Prozesse im Detail aufklaren. Von besonderem Interesse ist das virtuelle Screening
von Materialeigenschaften, die eine Vorhersage einer Vielfalt an physikalischen und che-
mischen Materialeigenschaften erlaubt, z.B. Redoxpotentiale oder optische Eigenschaften
(Farbe), die wichtige KenngroRen fiir die Suche nach neuen Photovoltaik-Materialien oder
photoelektrochemischen Zellen sind.

Mittels ,in silico high“ througput screening lassen sich heutzutage neue Katalysatoren fiir
chemische Prozesse bereits im Computer ohne Experimente ,entdecken®. Dabei kommt
sogenannten genetischen Algorithmen eine besondere Bedeutung zu. Wie bei der Evoluti-
on wird hierbei ein System zufdllig verandert und die neue Eigenschaft je nach Erfolg an
weitere Generationen des Systems lbergeben. Damit ist eine Vielzahl an Variationen mog-
lich und die Optimierung passiert durch naturliche Auslese innerhalb von wenigen Gene-
rationen.

Neben einer kurzen Einflihrung in die Methoden werden insbesondere Beispiele vorge-
stellt.
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