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Forschung in der Arbeitsgruppe Comba 
Koordinationschemie 
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Struktur und Funktion 



Arbeitsmethoden 
Ligandensynthese 

Bispidine, zyklische Peptide, makrozyklische Liganden, polyfunktionale Liganden 

präparative Koordinationschemie 
 FeII/III/IV, CuI/II/III, VIII/IV, GaIII, CoII/III, LnIII, RuII/III, ZnII, NiII/III ein- und mehrkernige Komplexe 

Strukturanalyse 

 Kristallographie, Spektroskopie 

Spektroskopie, Magnetismus 
UV-vis-NIR, ESR, CD, MCD, Mössbauer, NMR, Photophysik, Squid Magnetometrie;  

LFT, AOM, QM-basierte Analysen, Spektrensimulationen  

Thermodynamik 
Stabilitätskonstanten, Redoxpotentiale  

Kinetik und Mechanismus 
Elektronentransfer, Oxidationskatalyse, katalytische Hydrolysen; stopped-flow Kinetik,  

Tieftemperaturspektroskopie, Produktanalysen, Markierungsexperimente 

Angewandte Theorie 
MM, MD, DFT, ab initio QM, LFT 



Oxidationskatalyse mit Nichthäm Eisenkomplexen 



Oxidationskatalyse mit Nichthäm Eisenkomplexen 



Korrelation von Redoxpotentialen und Reaktivitäten 

cyclohexane oxidation with FeIV=O 
with MnIV=O: L2 ist faster than L1 

Anna-Maria Rensland, Carsten Koke, Shunichi Fukuzumi 
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Die σ und π Kanäle der C-H Aktivierung 

σ or π channel π channel 

C. V. Sastri, Bodo Martin 



Multimodales Imaging mit 64Cu Verbindungen: PET 

Inorg. Chem. 2014, 53, 6698; Henning Rudolf, Saskia Krieg, Conrad Wagner, Holger Stephan 
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Multimodales Imaging mit 64Cu Verbindungen: PET 

EDTA 
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Multimodales Imaging mit 64Cu Verbindungen: PET 
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Inorg. Chem. 2014, 53, 6698; Henning Rudolf, Saskia Krieg, Conrad Wagner, Holger Stephan 



Molekularer Magnetismus 

Einzelmolekülmagnetismus 

U = S2|D| (ganzzahlige Werte von S)  

U = (S2 - ¼)|D| (halbzahlige Werte von S)  



g1 = 2.025, g2 = 2.096, g3 = 2.240; A1 = 17, A2 = 100, A3 = 149 
J = -76.48, D = -0.159 cm-1 with E/D = 0.08 

J and D are strongly dependent of the structure 

Cu 

Cu C/N 

CuII – N3 :    2.01 Å               
CuII – N7:     2.30 Å (CuII – py3:  2.60 Å)              
CuII – C/N:  1.97 Å                   

Molekularer Magnetismus 



Biomimetische Chemie mit zyklischen Peptiden 

Ascidians 
 

Lissoclinum patella 
 

Lissoclinum bistratum  



Biomimetische Chemie mit zyklischen Peptiden 

experimental 

simulated 

Field[Gauss] 

      Strukturen in Lösung 



Biomimetische Chemie mit zyklischen Peptiden 

experimental 

simulated 

Field[Gauss] 

      Strukturen in Lösung                   Carboanhydrase & Phosphatase 



Dennis Müller 
Bianca Pokrandt 

Anna-Maria Rensland 
Markus Rössler 

Katharina Rübenacker 
Carmen Rühl 

Marlies von Schoenebeck-Schilli 
Karin Stelzer 

Johannes Straub 

Kathrin Benzing 
Simone Bosch 

Annika Eisenschmidt 
Biljana Glisic 

Michael Grosshauser 
Maik Jakob 

Marion Kerscher 
Bodo Martin 

Nina Mehrkens 

DFG 
University of Heidelberg 

IWR, HGS MathComp 
Helmholtz Virtual Institute NanoTracking 

Alexander von Humboldt Stiftung 
DAAD 

COST 1003; ECOSTBio 

Mihail Atanasov 
Eckhard Bill 

Miquel Costas 
Shunichi Fukuzumi 

Lawrie Gahan 
Graeme Hanson 

Dirk Herten 
Frank Keppler 

Marcel Maeder 

Wonwoo Nam 
Chris Orvig 

Annie Powell 
Kallol Ray 

Gary Schenk 
Heinfried Schöler 

Leone Spiccia 
Larry Que 

Holger Stephan 
Hubert Wadepohl 


