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Zusammenfassung

Die vorliegende Arbeit hat die mathematische Untersuchung so-
genannter gemischt quanten-klassischer Simulationsmethoden zum
Thema. Gemischt quanten-klassische Simulationen werden in der
Biophysik und der physikalischen Chemie aktuell stark diskutiert
und gehoren zu den wenigen heute verfligharen Methoden, mit de-
nen fiir die dynamischen Eigenschaften wesentliche Quanteneffekte
in der Beschreibung groflerer molekularer Systeme beriicksichtigt
werden konnen.

Den verschiedenen quanten-klassischen Simulationsmethoden er-
geben sich aus der voll quantenmechanischen Beschreibung durch
zwei Schritte: 1. Herleitung von sogenannten quanten-klassischen
Modellen, in denen ein Teil des molekularen Systems durch klas-
sische statt quantenmechanische Bewegungsgleichungen beschrieben
wird; und 2. numerische Integration der so entstandenen quanten-
klassischen Bewegungsgleichungen mittels als geeignet erachteter In-
tegratoren. Die systematische theoretische Untersuchung der Ap-
proximationsqualitat dieser Simulationen wurde in den Anwendungs-
wissenschaften bisher allerdings vernachlassigt, sowohl in Bezug auf
den Modellfehler als auch aus numerischer Sicht. Der Autor der
vorliegenden Arbeit hat sich in den letzten Jahren zusammen mit
einer Reihe von Mitstreitern aus der Sicht der (numerischen) Mathe-
matik mit diesen Problemen auseinandergesetzt. In der bisherigen
Diskussion wurden die zwei oben besprochenen Teilaspekte aller-
dings immer getrennt betrachtet.

In der vorliegenden Dissertationsschrift sind die Beitrage des Au-
tors zu dieser Diskussion mit dem Ziel zusammengetragen, erstmalig
die Gemeinsamkeiten des Vorgehens in Modellierung und Numerik
herauszuarbeiten.

Es stellt sich heraus, daf§ dieses Vorgehen vor allem fiir die nu-
merischen Fragen von erheblicher Bedeutung ist: die derzeit fiir
hochoszillatorische Probleme angeregt diskutierten sogenannten “mit-
telnden Integratoren” lassen sich mitsamt ihren Approximations-
eigenschaften tiber die in der Untersuchung des asymptotischen Ver-
haltens der Modelle verwendeten Techniken verstehen. Das fiihrt zu
einem systematischen Konstruktionsprinzip fiir Integratoren dieser
Art.
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