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Molekiilen beim Arbeiten zusehen

Dietmar Paschek entwickelt Methoden im Bereich der Computerchemie / Simulationen verdeutlichen chemische Prozesse

ROSTOCK Dietmar Paschek weif3, wie
Molekiile funktionieren. Der Wissen-
schaftler gehort zu den wenigen Exper-
ten in Deutschland, die sich mit Com-
putersimulationen chemischer Prozes-
se auskennen. Seine Arbeitsgruppe an
der Universitit Rostock benutzt Com-
putersimulationen als eine Art Super-
mikroskop mit Superzeitlupe. Mit ei-
nem Computer-Cluster mit mehr als
1200 Prozessoren kénnen so die Bewe-
gungen von Molekiilen sichtbar ge-
macht werden. ,,Computersimulatio-
nen veranschaulichen chemische Reak-
tionen, wie sie auch in der Natur oder
im Reagenzglas ablaufen, sagt Dietmar
Paschek von der Abteilung Theoreti-
sche und Physikalische Chemie der Uni-
versitit Rostock. ,,Dass wir wissen, wie
Proteine genau mit ihrer Umgebung in
Wechselwirkung treten, ist die Voraus-
setzung, um unter anderem Krankhei-

Experiment im virtuellen Labor: Dr. Diet-
mar Paschek arbeitet im Bereich der Com-

puterchemie. FOTO: UNI ROSTOCK

ten zu verstehen, erginzt er. Dietmar
Paschek entwickelt Methoden im Be-
reich der Computerchemie und mole-
kulardynamischen Simulationen. ,Die
Computersimulation ist ein relativ neu-
es Werkzeug im Werkzeugkasten der
Chemiker, erklédrt der 46-Jahrige. Seit

drei Jahren bemiiht er sich, dass chemi-
sche Vorginge im virtuellen Labor
nachvollzogen werden kénnen. ,Wenn
wir verstehen wollen, wie die chemi-
schen Vorginge auf der Molekiilebene
ablaufen, ist es am besten, wenn wir den
Molekiilen direkt dabei zusehen kon-
nen.“

Erst in diesem Jahr haben die Ameri-
kaner Martin Karplus, Michael Levitt
und Arieh Warshel den Chemie-Nobel-
preis fiir die Entwicklung von Compu-
termodellen erhalten, die chemische
Prozesse realistisch abbilden. Dietmar
Paschek hat seine Doktorarbeit in Phy-
sikalischer Chemie bei Professor Alfons
Geiger ander Universitdt Dortmund ge-
schrieben. Dieser gilt als Pionier der Si-
mulationstechnik in Deutschland. Pa-
schek hat mit Auszeichnung bestanden.
»Im Prinzip konnen wir mit unseren
molekulardynamischen Simulationen

siamtliche lebensrelevanten molekula-
ren Prozesse beschreiben®, meint der
Wissenschaftler. ,Experimente der
Computerchemiker im virtuellen Labor
werden kiinftig immer wichtiger, ist
Dietmar Paschek iiberzeugt.

Mit seiner Arbeitsgruppe wird er sich
auch zukiinftig damit beschiftigen, wie
die Stabilitit von Biomolekiilen beein-
flusst werden kann. Erste Beobachtun-
gen hat er schon gemacht. So verindert
ein Protein in wissriger Losung seine
Struktur, wenn Harnstoff hinzugegeben
wird. Das Protein entfalte sich. Dietmar
Paschek bezeichnet diese Reaktion als
bemerkenswert“. Die Ursache aber fiir
diese schon seit mehr als 100 Jahren be-
kannte Reaktion war nie genau verstan-
denworden. ,Erst mit Hilfe der Compu-
tersimulation haben wir aufkldren kén-
nen, was da genau passiert“, so der Che-
miker. NNN



