
Faculteit der 
Scheikunde 

e 

, ^—# 

é 

De 'G.B. West Memorial Prize' is in 
1998 toegekend aan Edwin Jacobs. 
Jacobs studeerde in 1997 af als 
farmacochemicus en is nu als aio 
werkzaam bij de faculteit Genees
kunde van de Vrije Universiteit. Hij 
ontving de prijs voor zijn weten
schappelijk essay over de rol van 
histamine bij de zogenaamde 'bio
logische klok'. Het essay was een 
bewerking van zijn hoofdvakscrip
tie. De 'G.B. West Memorial Prize' 
is ingesteld ter herinnering aan 
een van de pioniers van de Euro
pean Histamine Research Society. 
De prijs wordt toegekend aan het 
beste wetenschappelijke essay 
over een aan histamine of ontste
kingen gerelateerd onderwerp. Het 
is opvallend dat een undergra
duate deze prijs wint, omdat in de 

eerste plaats PhD-students deel
nemen aan de competitie. Ook in 
1996 won een student van de vak
groep Farmacochemie de 'C.B. 
West Memorial Prize'. De prijs be
staat uit een geldbedrag te beste
den aan congresdeelname en de 
mogelijkheid het werkstuk in een 
internationaal tijdschrift te publi
ceren. 

DSM-prijs 
DSM kent jaarlijks de zogenaamde 
DSM-prijs voor Chemie en Techno
logie toe aan een promovendus 
'wiens wetenschappelijke onder
zoeksactiviteiten creatief en pio
nierend van aard zijn, en uitstra
ling vertonen buiten het eigen 
specialisme.' Op 1 3 mei ontving 
drs. Stan J.A. van Gisbergen, oio 
bij de afdeling Theoretische 
Chemie, deze prijs. Dit was ver
heugend en opmerkelijk nieuws, 
omdat deze prestigieuze prijs 
voor het eerst is toegekend voor 
een promotie-onderzoek aan onze 
faculteit. Bovendien is Stan Van 
Gisbergen niet afgestudeerd als 
chemicus, en al helemaal niet als 
chemisch technoloog, maar als 
theoretisch fysicus. Zijn promotie
onderzoek was ook zuiver theore
tisch. De criteria voor de DSM-prijs 
leggen de nadruk op zowel het 
innovatieve karakter van het 
onderzoek als op 'de relatie met 
toepassingen, eventueel op ter
mijn.' Het mag worden gezien als 
een teken des tijds dat deze prijs 
nu - eveneens voor het eerst -
voor een theoretisch chemisch 
onderzoek is toegekend. Theore
tische methodes worden steeds 
nauwkeuriger en de computer-
implementaties steeds efficiënter. 
Dat leidt tot een toenemende 
impact van theoretische methodes 
op het chemisch onderzoek. Het 
spreekt boekdelen dat de vak

groep Theoretische Chemie onder
deel uitmaakt van een van de zes 
toponderzoekscholen die dit jaar 
door minister Ritzen werden aan
gewezen. 

Dichtheidsfunctionaaltheorie 
Het onderzoek van Stan van 
Gisbergen was zeer specialistisch. 
Hij heeft een belangrijke uitbrei
ding gegeven aan de mogelijkhe
den van de zogenaamde dicht
heidsfunctionaaltheorie. Deze 
theorie was voornamelijk beperkt 
tot eigenschappen van moleculen 
in de grondtoestand. Door de for
mulering van een tijdsafhankelijke 
dichtheidsfunctionaaltheorie {time-
dependent DFT TDDFT) door 
Runge en Cross zijn er echter 
mogelijkheden geschapen om ook 
excitatie-energieken te berekenen, 
evenals allerlei 'respons'-eigen-
schappen die daarmee samenhan
gen. Het grote belang van deze 
ontwikkeling is gelegen in de toe
pasbaarheid van een relatief 
efficiënte dichtheidsfunctionaal-
methode op grotere systemen, 
zodat ook materialen die techno
logisch interessant zijn, bijvoor
beeld in verband met niet-lineaire 
optische eigenschappen of foto-
chemisch gedrag, theoretisch kun
nen worden onderzocht. 

Voetbalmolecuul 
Op het ogenblik dat Stan van Gis
bergen met zijn promotie-onder
zoek begon, was alleen de theore
tische formulering van TDDFT 
gegeven. Hij heeft met grote 
voortvarendheid de mogelijkheden 
onderzocht om de theorie uit te 
werken tot een daadwerkelijk te 
implementeren methode en heeft 
deze implementatie vervolgens 
ook uitgevoerd. In een hele serie 
artikelen over uiteenlopende 
eigenschappen van materialen 
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