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Das Ziel unserer Untersuchung ist das Verstdndnis der Dynamik in makromole-
kularen Systemen mit zwei Schwerpunkten. Das erster Teilprojekt untersucht die
Bewegung von Polymertropfchen auf verschiedenen Substraten (z.B. weich oder
reaktive) ohne oder mit verdampfendem Losungsmittel. Das zweite Teilprojekt be-
handelt Kinetik der Strukturbildung in mehr-komponentigen Polymersystemen und
neuen Simulationsmethoden zur Kopplung von teilchenbasierten Modellen und ei-
ner Kontinuumsbeschreibung (heterogeneous multiscale modelling oder equation-
free modelling). Beide Phdnomene sind durch ein breites Spektrum an Zeit- und
Langenskalen gekennzeichnet, die die Grenzen von atomistischen Modellen weit
iiberschreiten. Deshalb verwenden wir minimale, vergroberte Modelle, welche sich
auf die wesentlichen Wechselwirkungen beschrinken. Diese Modelle werden mit
komplementaren, rechnergestiitzten Methoden — Monte-Carlo-Simulationen, Mo-
lekulardynamiksimulationen mit DPD-Thermostaten, numerisch selbstkonsistenter
Feldtheorie und Single-Chain-in-Mean-Field Simulationen — untersucht. Trotz der
effizienten vergréoberten Modelle und modernen Simulations- und Analysetechniken
koénnen diese Fragestellungen nicht auf einem Cluster von Hochleistungs-PCs bear-
beitet werden und setzen die Verwendung von Supercomputern fiir eine erfolgreiche
Bearbeitung zwingend voraus.



