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2 IMPLEMENTIERUNG IN FORTRAN 95

1 Runge-Kutta vierter Ordnung

Vierte Ordnung Runge-Kutta wird zum Losen gew6hnlicher einfacher Differentialgleichungen genutzt.

Lyla) = () (1)

Gewohnliche Differentialgleichungen (DGL) hoherer Ordnung kénnen dabei auf DGL erster Ord-
nung reduziert werden, hierzu spéter mehr. Der Runge-Kutta (RK) Algorithmus integriert diese DGL
niherungsweise (in diesem Beispiel nach der Zeit). Im Runge-Kutta vierter Ordnung werden dabei 4
Zwischenrechnungen ausgefiihrt aus denen dann der errechnete Endwert durch bestimmte Addition
der Terme erhalten wird. Durch die bestimmte Addition der Zwischenrechnungen fallen die Terme ers-
ter, zweiter und dritter Ordnung weg, weshalb man einen Fehler in der Gréfenordnung Schrittweite®
erhélt. Daher auch RK vierter Ordnung. An vier Punkten werden die Ableitungen der Variablen aus-
gewertet, einmal am Startpunkt, zwei auf halber Schrittweite und einer bei voller Schrittweite. Fiir
die Variable y(z), der Schrittweite h und der Ableitung von y nach x f(zy,y,) sieht der Algorithmus
wie folgt aus:

kl - hf(l‘n, yn)

h k
kz:hf<$n+,yn+l>

2 2
h k
k3 :hf <xn+2ayn+22>
k4:hf(xn+hvyn+k3)
1
Yn+l = Yn T+ 6 (kl + 2(k2 + k3) + k4) + O(h5) (2)

Als Veranschaulichung des Algorithmus dient die folgende Abbildung (Numerical Recipes in Fort-
ran77).

Abbildung 1: Veranschaulichung des RK vierter Ordnung: an vier Stellen werden die Ableitungen
ausgewertet und nach Gleichung 2 aufaddiert.

2 Implementierung in Fortran 95

Nachdem ein Unterprogramm zur Umsetzung des RK vierter Ordnung geschrieben und im Anschluss
nach dem Vorgehen von Numerical Recipes in Fortran90 optimiert wurde, wurde der nachfolgende
Code zur Integration der Bewegungsgleichungen verwendet. Das Einbinden eines Moduls, in dem die
Teilchenzahl steht, erspart das Ubergeben der Teilchenzahl.
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Listing 1: Subroutine zu Runge-Kutta vierte Ordnung.

!Subroutine fir die Integration der DGL

!In F missen an der i-ten Stelle die Ableitungen wvon y(i) nach T stehen.Die Integration
lerfolgt iber die Variable T. H ist die Schrittweite in T.

SUBROUTINE RUNGEKUTTA4(N,H,T,Y,F)

IMPLICIT NONE

INTEGER, INTENT (IN) N

DOUBLE PRECISION, EXTERNAL F

DOUBLE PRECISION, DIMENSION (6%N), intent (inout) y

DOUBLE PRECISION, INTENT(INOUT) i: T

DOUBLE PRECISION, INTENT(IN) i H

DOUBLE PRECISION, DIMENSION (6%N) :: k1,k2,k3,HF
DOUBLE PRECISION :: T1,hh,h6
INTEGER iri

hh = h#*0.5d0

h6 = h/6.0d0

call F(T,Y,k1)
T1 = T + hh

HF = y + hhxkl
call F(T1,HF,k2)
HF = y + hhxk2
call F(T1,HF,k3)

HF = y + k3#H
k2 = k2 + k3
T=T+H

call F(T,HF,k3)
y =y + h6 *(k1+2.0d0*k2+k3)

RETURN
END SUBROUTINE RUNGEKUTTA4

3 Beispielcode: Thermodynamik

Als Beispielcode zur Anwendung des Verfahrens dient ein thermodynamisches Problem. Zuerst sollte
ein annehmbares Potential erstellt werden, das die effektive Wechselwirkung zwischen Atomen be-
schreibt. Durch den negativen Gradienten des Potentials wurde die Kraft, die auf ein Atom in einem
gewissen Abstand wirkt, erhalten. Im Anschluss wurden 216 Teilchen auf ein kubisches Gitter gelegt.
Die Teilchen besafien entlang einer Kantenlinge einen Abstand von 4.3 A zueinander, was etwa der
Lage des Potentialminimums entspricht. Die fiir jede Koordinate eines jeden Teilchens zu l6sende DGL
war die klassische Newtonsche Bewegungsgleichung:

d2

32517::1? (3)

m
Hierbei kann F von Ort und Zeit abhingen, in diesem Fall jedoch nur vom Abstand der Teilchen
zueinander. Diese Gleichung lisst sich zu zwei Differentialgleichungen erster Ordnung reduzieren.

co=2 (4)

Unter Einbeziehung eines impulsabhéngigen Reibungsterms wurde das Programm zwischen 20000
und 30000 Iterationsschritte bei einer Schrittweite von 10~2 ps ausgefiihrt, bis der Grundzustand des
Systems erreicht wurde. Den Teilchen wurden anschliefend durch eine Monte Carlo Methode nach der
Maxwell-Boltzmann-Verteilung die Impulse vergeben. Unter Beriicksichtigung mehrerer Parameter
sollte festgestellt werden, wann das System den Wechsel des Aggregatzustands von fest zu fliissig und
von fliissig zu gasformig vollfithrt. Der vollstdndige Code befindet sich in Abschnitt 3.1.
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8 BFEISPIELCODE: THERMODYNAMIK

3.1 Programmcode

MODULE konstanten

!'In diesem Modul befinden sich alle verwendeten Konstanten. a,b,sl und s2 sind die Konstanten
!des Potentials/der Kraft. gamma %ist ein Maf fir die Stdrke der Reibung. kb ist die Boltzmann-
!konstante in eV, pi die Kreiszahl und N die Anzahl der Teilchen

IMPLICIT NONE

SAVE

DOUBLE PRECISION, PARAMETER :: a=5.d0,b=0.27d0,s1=1.3d0,s2=3.0d0,masse=28.d-4,gamma=10.d0&
&,kb=8.6173324d-5,pi=3.14159265359d0

INTEGER, PARAMETER :: N = 6%6%*6

END MODULE

Ty
PROGRAM newtonrk4
USE konstanten
!Programm zum Losen der Newtonschen Bewegungsgleichung fir ein thermodynamisches Problem.
!In dem Vektor y(1,..... ,6%N) stehen jewetils fir beispielsweise dem ersten Tetlchen:
ly(1)=z y(2)=y y(3)=2z y(4)=p_z y(5)=p_y y(6)=p_z
!'sodass im Abstand wvon 6 Eintrdgen wvon jedem Tetilchen die Koordinaten und Impulse stehen.
!In diesem Programm werden die Impulse, mnachdem der Grundzustand erreicht wurde per Monte
!Carlo iber die Mazwell -Boltzmann Verteilung verteilt. Die Langeneinheit betrdgt Angstrom (4),
!die Energtieeinhett eV, Kraft eV/A, Zeit ps. die Einheit der Masse wird in eV ps~2/A°2 angege-
!ben, wobeti lu =1.036426866d-4 eV ps~2/A°2. Die Teilchen sollen eine Masse wvon 28u besitzen.
!Benutzt wird eine Masse wvon masse = 28.d-4 eV ps~2/4°2
IMPLICIT NONE
INTEGER :: i,j,k,anzahl,iostat
DOUBLE PRECISION :: zeit,temperatur ,dt,zeitende,ort,energie,e0,rl,kinetische, potentielle&

& ,abweichung ,ortsbetrag ,nenner2 ,rw,phiw,thetaw
!dt ist die Schrittweite,ort gibt die Ausdehnung des Systems, in energie steckt die kin. Ener-
!gie nach Ausfihrung von montecarlo. e0 gibt mach E_kin=3/2 kb*T die bei einem idealen Gas zu
lerwartete kinetische Energie. Mit rl1 wird der Abstand der Teilchen zueinander ausgerechnet.
!abweichung gibt die gemittelte,betragliche Abweichung vom Grundzustand. ortsbetrag st
lein dummy fir die Berechnung der Ausdehnung des Systems. rw,phiw und thetaw sind die Kugelko-
!ordinaten der Winkelgeschwindigkeit des Systems.

DOUBLE PRECISION, EXTERNAL :: kraft

!Subroutine zur berechnung der Ableitungen der Koordinaten

DOUBLE PRECISION, DIMENSION(6*N) :: y = 0.d0, r0=0.d0,r01=0.d0

!y beinhaltet die Koordinaten wund Impulse.In 70 ist der Grundzustand zu finden.r01 <st dummy.
DOUBLE PRECISION, DIMENSION(3) :: schwerp = 0.d0,drehimp=0.d0,mitte=0.d0,winkelg,winkelgl=0.d0

IMit schwerp wird der Schwerpunktsimpuls berechnet, mit mitte der Massenschwerpunkt. winkelgl
!'ist fir Zwischenrechnungen da.

REAL :: zeitl,zeit2

DOUBLE PRECISION, DIMENSION(3,3) :: drehz,drehy
!Drehmatrizen zur Rotation des Grundzustands
DOUBLE PRECISION, DIMENSION(3*N) :: 1=0.d0

!Legen der Tetlchen auf ein kubisches Gitter. Nur zu Beginn nétig gewesen.

!do %=0,5 !legt die Teilchen auf ein kubisches Gitter zwischen
! do j=0,5 !'den Koordinaten (0,0,0) und (25.8,25.8,25.8)

! do k=0,5

§ y (6*%k+1+6*6*j+6*6%6*1)=dble (k)*4.3d0

! y(6*xk+2+6%6*j+64%6%6%1)=dble (j)*4.3d0

! Yy (6*%k+3+6*6%j+6%6*%6*4)=dble (i) *4.3d0

! end do

! end do

lend do

open(unit=7,file="grundzustand.txt",status="o0ld",iostat=iostat,action="read")
if (iostat == 0) then

do i=1,6%N
read (7,*) y(i)
end do
else
write (*,*) ’es_ist_ fehler’,iostat,’aufgetreten,Grundzustand’
stop
end if

close(unit=7,iostat=iostat)
write(*,*) iostat

r0 =y

kinetische = 0.d0
potentielle = 0.4d0

energie = 0.d0

temperatur = 4700.d0
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8 BFEISPIELCODE: THERMODYNAMIK

zeit = 0.dO0

dt = 3.d-3 1'1.d-3 bei 8000K moch gut
zeitende = dt*20000.d0

anzahl = int((zeitende-zeit)/dt)

!Verteilen der Impulse
call montecarlo(temperatur,y)
do i=0,N-1

energie = energie + (y(6xi+4)*y(6*xi+4)+y(6*i+5)*y(6xi+b5)+y(6*%i+6)*y(6*i+6))/(2.d0*masse)

end do

e0 = 3.0d0/2.0d0 *kb*temperatur

write (*,*) energie/(eO*N)

!Bestimmung Schwerpunktsimpuls

do i=0,N-1
schwerp (1) = schwerp (1) + y(6*xi+4)
schwerp (2) schwerp(2) + y(6%i+5)
schwerp(3) = schwerp(3) + y(6xi+6)

end do

schwerp = schwerp/N

write (*,*) "Schwerpunktsimpuls",schwerp

!Transformation ins Schwerpunktsystem

do i=0,N-1
y(6xi+4) = y(6%i+4) - schwerp (1)
y(6xi+5) = y(6%i+5) - schwerp(2)
y(6xi+6) = y(6*%i+6) - schwerp(3)
end do

IMassenmittelpunkt
do i=0,N-1

mitte (1) = mitte (1) + y(6xi+1)

mitte(2) = mitte(2) + y(6%xi+2)

mitte(3) = mitte(3) + y(6%xi+3)
end do

mitte = mitte/N
!Verschieben des Schwerpunkts auf O ->Relativkoordinaten

do i=0,N-1
rO(6*xi+1) = r0(6*i+1)-mitte (1)
rO0(6*xi+2) = rO0(6*i+2)-mitte (2)

r0(6*i+3) = r0(6*i+3)-mitte (3)
end do
call drehimpuls(y,winkelg)
!Winkelgeschwindigkeit in Kugelkoordinaten
rw = Sqrt(winkelg (1)**2 +winkelg(2)#**2 +winkelg (3)*%2)
phiw = atan2(winkelg(2) ,winkelg (1))
thetaw = acos(winkelg(3)/rw)
lAusgabe der Kugelkoordinaten der Winkelgeschwindigkeit und der Schrittweite
open(unit=33,file="winkel.txt",status="0ld",iostat=iostat,action="write")
if (iostat == 0) then
write (33,*) rw
write (33,*) phiw
write (33,*) thetaw
write (33,%) dt
else
write (*,*) ’es_ist fehler’,iostat,’aufgetreten, winkel.txt’
stop
end if
close(unit=33,iostat=iostat)

!Drehmatrizen
drehz=reshape ((/cos(-phiw) ,sin(-phiw) ,0.d0,-sin(-phiw),cos(-phiw),0.d0,0.d40,0.d0,1.40 /)&
&,(/3,3/))
drehy=reshape ((/cos(-thetaw) ,0.d0,-sin(-thetaw),0.d0,1.d0,0.d0,sin(-thetaw) ,0.d0&
&,cos(-thetaw)/) ,(/3,3/))
!Test, ob Rotationen korrekt, wenn korrekt: so steht w in z-Richtung; - u. y-Komponente
do j=1,3
do k=1,3
winkelgl(j) = winkelgl (j)+drehz(j,k)*winkelg(k)
end do
end do
write (*,*) "winkelgl",winkelgl
winkelg = 0.d0
do j=1,3
do k=1,3
winkelg(j) = winkelg(j)+drehy(j,k)*winkelgl (k)
end do

0
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145 end do

146 write (*,*) "Winkelgeschwindigkeit transformiert", winkelg
147 !Rotation des Grundzustandsvektors

148 do i=0,N-1

149 do j=1,3
150 do k=1,3

151 r01(6*i+j) = r01(6*i+j)+drehz(j,k)*r0(6*i+k)
152 end do

153 end do

154 end do
155 r0 = 0.dO0
156 do i=0,N-1

157 do j=1,3

158 do k=1,3

159 r0(6*i+j) = r0(6*xi+j)+drehy(j,k)*r01(6*i+k)
160 end do

161 end do

162 end do

163 !Rotation der Orts- wund Impulskoordinaten wvon ¥y
164 r01 = 0.d0

165 do i=0,N-1

166 do j=1,3

167 do k=1,3

168 r01(6*%i+j) = r01(6*i+j)+drehz(j,k)*y(6*i+k)

169 r01 (6*i+j+3) = r01(6*i+j+3)+drehz(j,k)*y(6*xi+k+3)
170 end do

171 end do

172 end do
173 'y = 0.d0
174 do i=0,N-1

175 do j=1,3

176 do k=1,3

177 y(6*xi+j) = y(6xi+j)+drehy(j,k)*r01 (6*xi+k)

178 y(6xi+j+3) = y(6*%i+j+3)+drehy(j,k)*r01 (6xi+k+3)
179 end do

180 end do

181 end do

182

183 !l enthdlt die Kugelkoordinaten des gedrehten Grundzustands (r,phi,theta),

184 !sodass man jetzt, da w in r-Richtung steht, auf Phi nach jedem Iterationsschritt
185 !rwxdt aufaddieren kann, sich der Grundzustand also mitdreht.

186 do i=0,N-1

187 1(3%i+1) = sqrt(rO0(6xi+1)**2 +r0(6*i+2)**2 +r0(6*i+3)**2) !Abstand zu Mittelpunkt
188 1(3*i+2) = atan2(r0(6*i+2) ,r0(6*xi+1)) !Winkel Ph<

189 1(3*i+3) = acos(r0(6*i+3)/1(3*i+1)) IWinkel Theta

190 end do

191

192 call cpu_time(zeitl)

193 open(unit=44,file="drehimpuls.txt",status="o0ld",iostat=iostat,action="write")
194 open(unit=8,file="test.txt",status="o0ld",iostat=iostat,action="write")

195 open(unit=23,file="trajektorien.txt",status="o0ld",iostat=iostat,action="write")
196 if (iostat == 0) then

197 do i=1, anzahl

198 zeit = dble(i-1)x*dt

199 kinetische = 0.d0

200 potentielle = 0.dO

201 ort = 0.d0

202 nenner2 = 0.d0

203 abweichung = 0.d0

204 !Berechnung der potentiellen Energie

205 do j=0,N-2

206 do k=j+1,N-1

207 rl = sqrt ((y(6*j+1) -y (6*xk+1))**2 +(y(6*j+2) -y (6xk+2))**2 +(y(6xj+3) -y (6xk+3))**2)
208 potentielle = potentielle + a*exp(-0.5d0*(r1/s1)**2)-bxexp(-0.5d0*(r1/s2)*%*2)
209 end do

210 end do

211 !Berechnung der Ausdehnung des Arrangements

212 do j=0,N-1

213 ort = ort + sqrt(y(6*j+1)**2 +y(6*j+2)**2 +y(6*j+3)*%2)

214 end do

215 !Berechnung der kinetischen Energie

216 do j=0,N-1

217 kinetische = kinetische + (y(6*j+4)xy(6*xj+4)+y(6*%j+5)*xy(6*j+5)+&
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218 &y (6*%j+6)*xy(6%xj+6))/(2.d0*masse)

219 end do

220 !Berechnung der Abweichung wvon dem Grundzustand

221 do j=0,N-1

222 ortsbetrag = Sqrt ((y(6*j+1)-r0(6*j+1))**2 &

223 &+ (y(6%j+2) -r0(6*j+2))**2 +(y(6%j+3)-r0(6*j+3))**2)
224 if (ortsbetrag < 15.d0) then

225 abweichung = abweichung + ortsbetrag

226 nenner2 = nenner2 + 1.d0

227 end if

228 end do

229 write(8,’(1x,g11.6,6(1x,G22.15))°’) zeit,kinetische ,potentielle&

230 &,potentielle+kinetische ,ort/n,abweichung/nenner?2

231 call rungekutta4(dt,zeit,y,kraft)

232 S RRAKKAKKAA KA KKK KKK KK KXKOTTEREUT deS DTehimpulses kkkkkkkkk ok ko ko o o o o K o o K o ook Kok KKk Kk KK KK K
233 IAddition des durch die Winkelgeschwindigkeit verdnderten Winkels in Phz
234 do j=0,N-1

235 1(3*%j+2) = 1(3%j+2) + rwx*dt

236 end do

237 !'Umschreiben in kartesische Koordinaten

238 do j=0,N-1

239 r0(6*j+1) = 1(3%j+1)*sin(1(3*j+3))*cos(1(3*j+2))

240 r0(6*j+2) = 1(3%j+1)*sin(1(3*j+3))*sin(1(3*j+2))

241 r0(6xj+3) = 1(3*xj+1)*cos(1(3*j+3))

242 end do

243 !Nach 50 Iterationsschritten sollen die Trajektorien won 5 Teilchen ausgegeben werden
244 if (modulo(i,50) == 0) then

245 write (23, (3(1x,G22.15)) ) y(99*6+1) ,y(99%6+2) ,y(99%6+3)
246 write (23, (3(1x,G22.15))°) y(98%6+1) ,y(98%6+2) ,y (98*6+3)
247 write (23, (3(1x,G22.15)) ) y(97*6+1) ,y(97%6+2) ,y(97%6+3)
248 write (23, (3(1x,G22.15)) ) y(93*%6+1) ,y(93%6+2) ,y (93%6+3)
249 write (23,2 (3(1x,G22.15))°) y(92%6+1) ,y(92x6+2) ,y (92%6+3)
250 end if

251 !Nach 200 Iterationsschritten soll der Zustandsvektor ausgegeben werden
252 if (modulo(i,200)== 0) then

253 open(unit=9,file="endzustand.txt",status="o0ld",iostat=iostat ,action="write")
254 if (iostat == 0) then

255 do j=1,6%N

256 write (9,*) y(j)

257 end do

258 else

259 write (*,*) ’esyist,fehler’,iostat,’aufgetreten,Zustandsvektor’
260 stop

261 end if

262 close(unit=9,iostat=iostat)

263 write (*,*) iostat

264 schwerp = 0.d0

265 do j=0,N-1

266 schwerp (1) = schwerp(1l) + y(6%j+4)

267 schwerp(2) = schwerp(2) + y(6%j+5)

268 schwerp(3) = schwerp(3) + y(6*xj+6)

269 end do

270 write (*,*) ’DiesyistyeinTest, obyder ;Schwerpunktsimpuls,verschwunden,ist’
271 write (*,*) schwerp/N

272 drehimp = 0.d0

273 do j=0,N-1

274 drehimp (1) = drehimp (1)+(y(6*xj+2))*y(6%j+6)-(y(6*%j+3))*y(6*j+5)
275 drehimp (2) = drehimp (2)+(y(6%j+3))*y(6*xJ+4)-(y(6*%j+1))*y(6%j+6)
276 drehimp (3) = drehimp (3)+(y(6*j+1))*y(6xj+5)-(y(6*j+2))*y(6xj+4)
277 end do

278 write (*,*) "Drehimpuls",drehimp

279 write (44,*) drehimp

280 end if

281 !Ende der Ausgabe

282 end do

283 else

284 write (*,*) ’esyistfehler’,iostat,’aufgetreten,test und, trajektorie’
285 stop

286 end if

287 close(unit=8,iostat=iostat)

288 write (*,*) iostat

289

290 open(unit=9,file="endzustand.txt",status="o0ld",iostat=iostat,action="write")
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201 if (iostat == 0) then

292 do i=1,6%N

293 write (9,*) y(i)

294 end do

295 else

296 write (*,*) ’es_ist fehler’,iostat,’aufgetreten,endzustand’
297 stop

298 end if
299 close(unit=9,iostat=iostat)
300 write(*,*) iostat

302 call cpu_time(zeit2)
303 write(*,*) zeit2-zeitl

305 END PROGRAM newtonrké4

BOG ] ok ok kK K KA KK KK KKK KKK A KKK KK A KR KKK A KR K KA KA KKK AR K KRR KKK KRR KKK K KRR KKK K KR KKK KKK KKK K KKK K
307 !Subroutine fir die Integration der DGL

308 !In F missen an der i-ten Stelle die Ableitungen von y (i) nach T stehen.Die Integration

309 !erfolgt iber die Vartable T. H ist die Schrittweite in T.

310 SUBROUTINE RUNGEKUTTA4 (H,T,Y,F)

311 USE konstanten

312 IMPLICIT NONE

313 DOUBLE PRECISION, EXTERNAL :: F

314 DOUBLE PRECISION, DIMENSION(6*N), intent(inout) :: y
315 DOUBLE PRECISION, INTENT(INOUT) 0 T

316 DOUBLE PRECISION, INTENTC(IN) :: H

317 DOUBLE PRECISION, DIMENSION(6*N) :: k1,k2,k3,HF

318 DOUBLE PRECISION :: T1,hh,h6

319 INTEGER 88 4

320 hh = h*0.5d0

321 h6 = h/6.0d0

322 call F(T,Y,k1)

323 T1 = T + hh

324 HF = y + hhxk1l

325 call F(T1,HF,k2)

326 HF = y + hhxk2

327 call F(T1,HF,k3)

328 HF =y + k3*H

329 k2 = k2 + k3

330 T =T + H

331 call F(T,HF,k3)

332 'y =y + h6 *(k1+2.0d0*k2+k3)

333 !Falls ein Teilchen nach einem Iterationsschritt in einer Dimenstion auferhald des Interwvalls
334 ! [-25,25] liegt, so wird es an der anderen Seite wieder eingefihrt. Die Ausgabe "sprung" zeigt
335 !wdhrend der Berechnungen an, ob ein Teilchen auferhalb des Kastens lag und kann mit etwaigen
336 !Springen der Gesamtenergie identifiziert werden.

337 do i=0,N-1

338 if (y(6xi+1)>25.d0) then
339 y(6*xi+1) = -25.d0

340 write (*,*) "sprung"

341 end if

342 if (y(6xi+2)>25.d0) then
343 y(6*i+2) = -25.d0

344 write (*,*) "sprung"

345 end if

346 if (y(6%i+3)>25.d0) then
347 y(6*xi+3) = -25.d0

348 write (*,%) "sprung"

349 end if

350 if (y(6*xi+1)<-25.d0) then
351 y(6*i+1) = 25.d0

352 write (*,*) "sprung"

353 end if

354 if (y(6xi+2)<-25.d0) then
355 y(6*xi+2) = 25.d40

356 write (*,*) "sprung"

357 end if

358 if (y(6*xi+3)<-25.d0) then
359 y(6%i+3) = 25.d0

360 write (*,*) "sprung"

361 end if

362 end do

363 RETURN
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END SUBROUTINE RUNGEKUTTA4
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!Subroutine enthdlt die Bewegungsgleichungen/ die Ablettungen fiur den Vektor y(z)

SUBROUTINE KRAFT(T,Y,HF)

USE konstanten

IMPLICIT NONE

DOUBLE PRECISION, DIMENSION(6%N), INTENT(IN) :: Y

DOUBLE PRECISION, INTENT(IN) :: T

DOUBLE PRECISION, DIMENSION(6*N), INTENT(INOUT) :: HF

INTEGER :: i,]

DOUBLE PRECISION, PARAMETER :: al = a/(sl*sl),a2 = b/(s2%*s2),a3=-0.5d0/(sl1*s1)&
&,a4=-0.5d0/(s2*s2)

DOUBLE PRECISION :: r, temp /7 beinhaltet [r-r’/, temp wie im Abschnitt

HF = 0.d0 I'"Potential und effektive Wechselwirkung"

!Gleichung fiur dz/dt = p/m, Ableitungen der Ortskoordinaten

do i=0,N-1

HF (6*xi+1) = y(6*i+4)/masse

HF (6*i+2) y(6xi+5)/masse
HF (6%i+3) = y(6*i+6)/masse
end do
!Gletchung fiur dp/dt= F, Ableitungen der Impulskoordinaten
do i=0,(N-2)
do j=i+1,(N-1)
r = sqrt ((y(6*xi+1)-y(6%j+1))**2 + (y(6*i+2)-y(6%j+2))**2 + (y(6*%i+3)-y(6%j+3))**2)
temp= alxexp(a3*r*xr)-a2 *exp(ad*x(r)x*(r))
HF (6%i+4) = HF (6*i+4) + tempx*(y(6xi+1)-y(6*xj+1))
HF (6*%j+4) = HF (6*j+4) - tempx(y(6%i+1)-y(6*xj+1))
HF (6*i+5) = HF (6*i+5) + temp*(y(6*i+2)-y(6xj+2))
HF (6*%j+5) = HF (6*j+5) - temp*(y(6*xi+2)-y(6xj+2))
HF (6*i+6) = HF (6*i+6) + temp*(y(6*i+3)-y(6xj+3))
HF (6%xj+6) = HF (6%j+6) - tempx(y(6xi+3)-y(6xj+3))
end do
end do
!Reibungsterm: dp/dt = F "-gamma p". Nur am Anfang nétig gewesen
!do 4=0,N-1
! HF(6%1+4) = HF(6*i+4) - gamma*y (6*i+4)
! HF(6%%1+5) = HF(6%1+5) - gamma*y (6%1+5)
! HF (6%1+6) = HF (6*1+6) - gammax*y (6%1+6)
lend do
RETURN
END SUBROUTINE KRAFT

1 e ok K e KK KK KK A KK KKK A KK KKK KKK KKK KK KKK KKK KK KKK KKK KK K KKK A KK R KK KR KK KKK KK KK KK KK KK oK KK KK
!Diese Subroutine dient der Impulsvergabe nach der Mazwell Boltzmann Verteilung mit Hilfe
leiner Monte Carlo Methode.

SUBROUTINE MONTECARLO(T,y)

USE konstanten

IMPLICIT NONE

DOUBLE PRECISION, INTENT(IN) :: T

DOUBLE PRECISION, DIMENSION(6%*N), INTENT(INOUT) :: y

DOUBLE PRECISION :: vert,test,theta,phi,betrag,random@,vertmax,betragmax
INTEGER :: i,j

IT 4st die Temperatur, vert tst der zufdllig Mazwell Boltzmann Verteilungswert, theta ist der
!zufdllig erhaltene Winkel theta des Impulses, gleiches gilt fir phi und betrag.

!vertmaz gibt eine Funktion fir das Mazimum der Vertetlung. Diese Funktion ist ein Fit der
!Verteilungsmaxzima bei verschiedenen Temperaturen und wurde mit Mathematica durchgefihrt.
!'betragmaz st der Impulsbetrag bei dem die Verteilung einen Wert won 10°-5 annimmt.

vertmax = 181.69723638904276d0- 49036.1596250d0/(T*T) + & !'Gleichungen gelten nur bis 10000K
%12007.293973803038d0/T - 0.2326018089098843d0 *T +&
%0.00020143492718019792d0 *T*T - 9.889627385975435d-8 *T*T*T + &
%2.8465004602038517d-11 *T*T*T*T - 4.898019128141887d-15 *T*T*T*xT*T + &
%4.950284303906514d-19 *T*T*T*T*T*T - 2.7071514724946854d-23 *T*T*T*T*T*T*T + &
%6.176463667836648d-28 *T*T*xT*T*T*xT*xT*T

betragmax = 0.0017642832638790238d0+ 0.0012577681693344063d0*Sqrt (T)+0.002d0

write (*,*) vertmax,betragmax

do i=0,N-1
j =20
100 j = j+1
vert = random@()*vertmax !'random@() generiert eine Zufallszahl aus dem Intervall (0,1]

theta = pi*random@ ()
phi = 2.d0*pi*random@ ()
betrag = betragmax*random@ ()

10
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test = betrag*betrag/(2.d0*massexkb*T)
if (test > 397.d0) then !Uberprifung, ob Argument in E-Funktion nicht zu negatiwv
goto 100 !Ezp (-397)=10"-173=0, also wvert griofer -> neue Zufallszahlen!
else if (vert > (2.d0*kb*T*massex*pi)**(-3/2) *4.dO*pi*betrag*betrag*exp(-test)) then
if (j > 2.d6) then
write (*,%*) "Mehr,als,2.d6,Uberschreitungen!"

stop !Falls idber 2*10°6 Impulsbetrdge eines einzigen Teilchens nicht der Verteilung
end if !entsprechen, so wird das Programm abgebrochen. (Kann hdéher gesetzt werden)
goto 100
end if
y(6%i+4) = betrag*sin(theta)*cos(phi) !/Uberfihrung in kartesische Koordinaten
y(6*%i+5) = betrag*sin(theta)*sin(phi)
y(6*%i+6) = betrag*cos(theta)
end do
RETURN

END SUBROUTINE MONTECARLO
R Ty
!Diese Subroutine berechnet den Drehimpuls und anschlieflend iber das Gaufsche Eliminations -
lverfahren die Winkelgeschwindigkeit die der Korper besitzt. Diese ist notig um den Grund-
!zustand des Kérpers entsprechend mitzudrehen, um die Abweichung von diesem auszurechnen,
lauferdem kann mit der bekannten Winkelgeschwindigkeit das Koordinatensystem zur Darstellung
!der Trajektorien der 5 Teilchen entsprechend mitgedreht werden.

SUBROUTINE Drehimpuls(y,winkelg)

USE konstanten

IMPLICIT NONE

DOUBLE PRECISION, DIMENSION (6xN),INTENT(INOUT) :: y

DOUBLE PRECISION, DIMENSION(3), INTENT(INOUT) :: winkelg

DOUBLE PRECISION, DIMENSION (3) :: mitte=0.d0, drehimp=0.d0,vektor=0.do0
DOUBLE PRECISION, DIMENSION(3,3) :: traeg=0.d0

DOUBLE PRECISION, DIMENSION(3,4) :: templ,temp2

INTEGER :: 1i,j

winkelg = 0.d0
!Drehimpulskorrektur, zundchst Bestimmung des Schwerpunkts

do i=0,N-1
mitte (1) = mitte (1) + y(6xi+1)
mitte(2) = mitte(2) + y(6%xi+2)
mitte(3) = mitte(3) + y(6xi+3)
end do

mitte = mitte/N
write(*,*) mitte
!Verschiebung des Schwerpunkts auf (0,0,0), die Ortsanteile wonm y sind nun die Relativkoord.
do i=0,N-1
y(6*i+1) = y(6*i+1)-mitte (1)
y(6xi+2) y(6xi+2)-mitte (2)
y(6%i+3) = Y(6*i+3)-mitte (3)
end do
!Berechnung des Drehimpulses des zusammengesetzten Korpers in Bezug zum Schwerpunkt
do i=0,N-1
drehimp (1) = drehimp (1)+y (6*i+2)*y (6%i+6) -y (6*i+3)*y(6*i+5)
drehimp (2) = drehimp (2)+y (6*i+3)*xy (6*i+4)-y(6*i+1)*y(6*i+6)
drehimp (3) drehimp (3)+y (6*%i+1)*y (6*xi+5) -y (6*xi+2)*y (6*xi+4)
end do
write (*,*) drehimp
!Trdgheitstensor
do i=0,N-1
traeg(1,1)
traeg(2,2)
traeg(3,3)
traeg (1,2)
traeg(1,3)
traeg(2,3)
end do
traeg(2,1) = traeg(1l,2)
traeg(3,1) traeg(1,3)
traeg(3,2) = traeg(2,3)

traeg(1,1)
traeg(2,2)
traeg(3,3)

y(6*i+2)*%2 +y(6*i+3)**2
y(6xi+1)**x2 +y(6*%i+3)*%2
y(6xi+1)**x2 +y (6*%i+2)**2
traeg(2,1) y(6*i+1)*xy (6%i+2)
traeg(1,3) y(6xi+1)*y (6*%1i+3)
traeg(2,3) - y(6xi+2)*y(6*i+3)

enonon
o+ o+ o+

traeg = massextraeg
!Gaufisches Eliminationsverfahren
do i=1,3
do j=1,3
templ(i,j) = traeg(i,j) !Es wird zundchst das lineare Gleichungssystem ine ine neue
templ(i,4) = drehimp (i) !umgeschrieben I*w=L, I st Matrizwert, w und L Vektor wvertig
end do !Die erste Spalte des Trdiagheitstensors bildet die Koeffizien-
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end do I'ten von w_1 usw. die vierte Spalte der neuen Matriz bildet
temp2 = templ !'der Drehimpuls
do i=1,4
templ1(3,i) = temp2(3,i) - temp2(3,1)/temp2(2,1) *xtemp2(2,i) /Eliminierung der ersten
templ1(2,i) = temp2(2,i) - temp2(2,1)/temp2(1,1) *temp2(1,i) /Eintrdge in Zeile 2 und 3
end do
temp2 = templ
do i=1,4
templ(3,i) = temp2(3,i) - temp2(3,2)/temp2(2,2) *temp2(2,i) /Eliminierung des zweiten
end do !Eintrags in Zeile 2

!Lésung der Winkelgeschwindigkeit
winkelg (3) templ (3,4)/templ(3,3)
winkelg (2) (templ1(2,4)- winkelg(3)*templ(2,3))/templ (2,2)
winkelg (1) (temp1(1,4)- winkelg(3)*templ1(1,3)- winkelg(2)*templ(1,2))&
&/templ(1,1)
write (*¥,*) "Drehimpuls",drehimp
!Test,ob mit errechneter Winkelgeschwindigkeit durch Multiplikation mit Trdgheitstensor
!'der Bahndrehimpuls erhalten wird.
do i=1,3
do j=1,3
vektor (i) =
end do
end do
write(*,*) "berechnet",
write (*,*) winkelg
RETURN
END SUBROUTINE drehimpuls

wieder

vektor (i) + traeg(i,j)*winkelg(j)

vektor

3.2 Potential und effektive Wechselwirkung

Als Ansatz fiir das Potential wurden zwei gaufsche Glockenkurven gewahlt, wobei die eine ein positives
und das andere ein negatives Vorzeichen besitzt. Die Summe der beiden Kurven ergibt das Potential.
a und b geben die Hohen und o1 und o9 geben die Breiten der Glockenkurven an:

_1(x)? _1(x)?
V) =ae 2 _pemi(a) )
Geplant war ein System mit Teilchen der Masse von Silizium (28 u), einem Abstand zum Potentialmini-
mum von etwa 4 Aund einer mittleren Bindungsenergie von 0.5 bis 1 eV. Durch mehrmaliges Erreichen
des Grundzustands bei Anderung der Parameter, wurden als hinreichend annehmbare Parameter die
folgenden gefunden.
a=50eV o1 =13A 0=027eV  09=3.0A (6)
In Abbildung 2 sind zwei Plots des Potentials zu sehen. Das Minimum des Potentials liegt bei einem
Abstand von 4.371 A und besitzt eine Tiefe von -0.0759 eV.

V(1)

(a) voller Wertebereich

12
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(b) verkiirzter Wertebereich

Abbildung 2: Plots des verwendeten Potentials.

Die Kraft, die von einem Teilchen auf das andere wirkt, errechnet sich aus dem negativen Gradienten
des Potentials, wobei 7 = /(21 — 22)2 + (y1 — y2)2 + (21 — 22)? zu setzen ist.

o _1(r)\? b _i(r 2 L1 — &2
F(r, 1) = <a26 (=) - e () ) Y1 —y2 (7)
97 93

21 — 22

temp

Dies ist die Kraft, die das Teilchen 2, welches sich an Ort 75 befindet, auf das Teilchen 1 an Ort 7
bewirkt. Die Berechnung dieser Kraft findet sich in der Subroutine Kraft wieder, welche in den Zeilen
384 - 396 zu finden ist. temp taucht als solches im Programm auf.

In der Subroutine Kraft werden die Ableitungen aller Koordinaten aus Gleichung 4 berechnet.

3.3 Gitter

Im néchsten Schritt wurden 216 Teilchen auf ein kubisches Gitter gesetzt. Entlang jeder Kantenlédnge
wurden 6 Teilchen gelegt und sie besafien auf diesen einen Abstand von 4.3 A. Siehe hierzu Abbildung
3. Die Umsetzung findet sich in den Zeilen 45 bis 54 in Abschnitt 3.1 wieder.
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Abbildung 3: Anfangskomposition des Systems.
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3.4 Grundzustand

Um in den Grundzustand zu gelangen, wurde der auskommentierte Reibungsterm in der Subroutine
Kraft verwendet, Zeilen 397 - 402. Der Parameter gamma betrug den Wert 10 ps~!. Bei einer Schritt-
weite von 1072 ps und 20000 bis 30000 Iterationsschritten wurde der Grundzustand erreicht, siche
Abbildung 4. Die Verteilung wurde in grundzustand.txt abgespeichert und initialisiert am Anfang des
Programms den Vektor y.

Abbildung 4: Grundzustand.

Zu bemerken ist, dass die Verteilung bei der geringen Teilchenzahl von 216 fast kugelsymmetrisch ist.
Bei einer hoheren Teilchenzahl, z.B. 1000, ist die anfingliche Gitterstruktur noch zu erkennen. Die
wichtigsten Parameter des Grundzustands sind in der folgenden Tabelle festgehalten.

Tabelle 1: Signifikante Werte des Grundzustands.
(|71 — 7|) | Ausdehnung | Potentielle Energie | mittlere Bindungsenergie
4681A | 12681A |  -135.633eV | 0.628 eV

Die Bestimmung des mittleren Abstands zum néchsten Nachbarn (|7 — 7|) ist abhéingig vom Cut im
Abstand. Der geringste Abstand liegt bei 3.135 A, weshalb ein Cut von 6.270 A zur Bestimmung des
Grundzustandsabstands gew#hlt wurde. Anhand der Bindungsenergie kann bereits jetzt die Aussage
getroffen werden ab welcher Temperatur das System, bei Annahme eines idealen Gases, vollstindig
gasformig ist.

2.0.628eV -K

= = 4838 K
3-8.617-107%eV 858

3.5 Impulsverteilung

Die Impulse wurden mit der Subroutine montecarlo in Abhéngigkeit von der Temperatur verteilt, Zei-
len 407 - 452. In der Subroutine werden per Zufallszahl ein Funktionswert und ein Impulsbetragswert,
sowie die Winkel § und ¢ generiert. Die verwendete Verteilung ist die Maxwell-Boltzmann-Verteilung;:

2
_3 p
=41 21k T 2 —
p(p) m(2mky T m) 2p exp< kabT> (8)
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Wenn die generierte Koordinate innerhalb der Verteilung liegt, wird der Impuls in kartesischen Ko-
ordinaten fiir das Teilchen abgespeichert. Sollte die Koordinate auflerhalb der Verteilung liegen, so
beginnt das Vorgehen von Neuem. Fiir jedes Teilchen wird dies bis zu 2-10% mal durchgefiihrt. Es wird
eine Fehlermeldung ausgegeben und das Programm beendet, sobald diese Zahl iiberschritten wird.

3.6 Schwerpunktsystem und Drehimpuls

Nachdem dem System die Temperatur/ Energie zugefiithrt wurde, muss noch in das Schwerpunktsystem
transformiert und mit dem Drehimpuls die Winkelgeschwindigkeit bestimmt werden. Dies ist wichtig
fiir die Bestimmung des Beginns der Fliissigkeitsphase.

Der Schwerpunktimpuls wird in den Zeilen 83-90 nach der Formel

Pg = = — 9

errechnet. Anschliefend wird durch eine Galilei-Transformation in das Schwerpunktsystem iibergega-
ngen, siehe hierzu Zeilen 91 - 96.

Fiir die Berechnung der Winkelgeschwindigkeit wird zunéchst der Schwerpunkt in mitte ausgerechnet
und dieser fiir die Vektoren y und r0 auf den Koordinatenursprung gelegt, sodass diese nun den Re-
lativkoordinaten entsprechen. Die Winkelgeschwindigkeit wird in der Subroutine drehimpuls, Zeilen
454 - 536, berechnet. Nach Bestimmung des Drehimpulses und des Trigheitstensors des Systems wird
iitber das Gaufische Eliminationsverfahren die Winkelgeschwindigkeit errechnet.

Die Vektoren y und r0 werden im Anschluss so gedreht, dass die Ausrichtung der Winkelgeschwindig-
keit entlang der z-Achse liegt. Nach jedem Aufruf von rungekutta wird der Grundzustandsvektor 0
um den Winkel |&| - dt gedreht, damit die Abweichung zum Grundzustand bestimmt werden kann.

4 Ergebnisse

4.1 Parameter fiir die Aggregatzustiande

Die Berechnungen wurden je nach Temperatur mit unterschiedlichen Schrittweiten, jedoch immer mit
20000 Schritten durchgefiihrt. Die untersuchten Parameter waren zum Einen der Plasmaparameter:

n=5— (10)

Wenn der Plasmaparameter n kleinergleich 1 ist, so ist das System vollstéindig gasférmig, da dann die
kinetische Energie grofler als die mittlere Bindungsenergie des Systems ist.

Zum anderen wurde die Ausdehnung des Systems betrachtet. In der Ausdehnung sind Oszillationen
zu beobachten, die im festen Fall nicht abklingen. Beim Ubergang von fest zu fliissig ist eine starke
Déampfung der Oszillation zu beobachten.

Die zur Charakterisierung des Aggregatzustands letzten Parameter waren die Abweichung vom Grund-
zustand und ausgewihlte Trajektorien nebeneinander liegender Teilchen. Diese Parameter sind wichtig
fiir den Ubergang von fest zu fliissig. Das System ist fliissig, wenn die Abweichung vom Grundzustand
grofler als der Grundzustandsabstand ist oder wenn Teilchen die Gitterplédtze verlassen und durch das
Arrangement wandern kénnen.

Bei allen Berechnungen wurde darauf geachtet, dass sich die Gesamtenergie {iber den beobachteten
Zeitraum nicht mehr als ein halbes Prozent verindert hat. Bei einer Schrittweite dt = 1073 ps wird
diese Bedingung bis zu 8000 K erfiillt und bei Temperaturen unter 500 K geniigt dt = 1072 ps.
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4.2 Aggregatzustande

4.2.1 Fest
Typische Bilder des festen Zustands werden bei beispielsweise 100 K erhalten:

R/A

Plasmaparameter (E_pot/E_kin)/eV
140

120
100

80

L L L Zeit/ps

t 50 100 150 200 ‘ ‘ N
50 100 150

(b) Ausdehnung des Systems.

L Zeit/ps
200

(a) Plasmaparameter.
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(d) Abweichung von dem Grundzustand in Einheiten des
Grundzustandsabstandes.

(¢) Ausdehnung, kleinerer Ausschnitt.
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(f) mitrotiertes Koordinatensystem.

(e) Trajektorien, nicht mitrotiert.

Abbildung 5: Plots der Parameter und der Trajektorien bei 100 K.

Es ist bei dem Plasmaparameter im festen Zustand nichts auffilliges zu erkennen. Bei der Ausdehnung
des Systems sind Oszillationen mit einer Einhiillenden zu beobachten. Die Amplitude der Oszillation
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ist iiber den beobachteten Zeitraum néherungsweise kontant. In Abbildung 5(e) ist zu sehen, wie das
Arrangement als ganzes rotiert. In der darauf folgenden Unterabbildung wurde das Koordinatensystem
mit dem Arrangement rotiert. In der Abweichung vom Grundzustand, dass die Teilchen selbst bei 100 K
in der Lage sind sich nach einer gewissen Zeit vom Gitterplatz zu bewegen, weshalb dieser Parameter
im Folgenden nicht mehr beriicksichtigt wird. Die Abweichung vom Grundzustand steigt mit der Zeit
stetig an, woraus geschlossen werden kann, dass die Teilchen schon bei 100 K im gewissen Maf} in der
Lage sind sich von ihren Gitterplidtzen zu entfernen.

4.2.2 Flissig

Zur Definition einer Fliissigkeit gehort, dass sich die Teilchen innerhalb des Korpers, hier Fliissigkeitstro-
pfen, frei bewegen konnen. Aus diesem Grund spielen vor allem die ausgewéihlten Trajektorien eine ent-
scheidende Rolle zur Charakterisierung der Fliissigkeitsphase, da die Abweichung von dem Grundzu-
stand bereits im festen Zustand beliebig mit der Zeit ansteigt. Ein weiterer Indikator fiir den Ubergang
zur Fliissigkeit ist, wie sich zeigt, die Oszillation der Ausdehnung.

Das System besitzt keine konkrete Siedetemperatur, es kann nur ein grober Bereich des Ubergangs
angegeben werden. Die Abbildung 6 verdeutlicht dies. Auffillig ist, dass bei zunehmender Temperatur
die Oszillation stérker geddampft wird. Spétestens bei 1000 K kann das System als fliissig klassifiziert
werden, da sich hier die Teilchen, in einem kleinen Zeitraum, deutlich von ihren ehemaligen Gitter-
plétzen entfernen sowie eine starke Dampfung der Oszillation der Ausdehnung auftritt.

Bei weiterer Erhohung der Temperatur erhdht sich auch die Beweglichkeit der Teilchen und es wer-
den Bilder wie in Abbildung 7 erhalten. Die Teilchen bewegen sich bereits bei 2000 K, wie an den
Trajektorien zu sehen ist, innerhalb des “Tropfens” vollkommen frei. Bei 3000 K werden die ersten
Teilchen abgedampft, da deren kinetische Energie grofler als die Bindungsenergie ist. Die Spriinge in
der Gesamtenergie hingen damit zusammen, dass Teilchen die nach Anwendung von rungekuttad
auBerhalb des Kastens mit den Kantenlidngen [-25,25] liegen an der anderen Seite wieder eingefiihrt
werden.

R/A /

. P P P P P P Zeit/ps e
20 40 60 80 100 120 140 4T

(a) Ausdehnung bei 500 K. (b) Trajektorien bei 500 K.
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IR IR L Zeit/ps
50 100 150 200

(c) Ausdehnung bei 700 K.

S RS S N7/
20 40 60 80 100

(e) Ausdehnung bei 1000 K. (f) Trajektorien bei 1000 K.

Abbildung 6: Ubergang von fest zu fliissig.

L I L L L L Zeit/ps \\< |/
10 20 30 40 50 60 10 ey
(a) Ausdehnung bei 2000 K. (b) Trajektorien bei 2000 K.
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(c) Ausdehnung bei 3000 K.
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(e) Endzustand bei 3000 K.
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(f) Trajektorien bei 3000 K.

Abbildung 7: Plots der Fliissigkeitsphase.
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4.2.3 Gasformig

Charakteristisch fiir die Gasphase ist, wie bereits erwéhnt, das Verhéltnis von potentieller zu kineti-
scher Energie, der Plasmaparameter. Sobald dieser kleiner 1 ist, ist das System vollstandig gasformig.
In Abbildung 8 sind Plots des Plasmaparameters, des Endzustands und der Trajektorien im Pha-
seniibergang gegeben. Die Siedetemperatur befindet sich zwischen 4700 und 5000 K, da der Plasma-
parameter bei 5000 K unter 1 fillt. Das System besitzt somit eine Siedetemperatur #dhnlich einem
idealen Gas. Auch wenn die mittlere kinetische Energie grofler als die mittlere Bindungsenergie des
Systems ist, liegen nicht alle Teilchen frei vor. Es bilden sich Cluster. Der grofite stammt noch von der
Anfangskonstellation.

In Abbildung 9 ist das System bei weiterer Energiezugabe zu sehen.

n/eV A

v o
L L") e : .
[ L, e Zeit/ps * I\(;J\i“‘~'~\k,\
10 20 30 40 50 60 20
(a) Plasmaparameter bei 4700 K. (b) Endzustand bei 4700 K.

20 7

ol B ’ ~
0 — | 0.8} ‘*‘
’ \&\K‘\\;\\[ ‘ [ \m Zeit/ps
. : 10 20 30 10 50 60
(c) Trajektorien bei 4700 K. (d) Plasmaparameter bei 5000 K.
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e
(e) Endzustand bei 5000 K. (f) Trajektorien bei 5000 K.

Abbildung 8: Ubergang fliissig-gasformig.
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(a) Endzustand bei 6000 K. (b) Trajektorien bei 6000 K.

n/eV
1.0
T,

09F
08f
07f

0.6F

Zeit/ps

(c¢) Plasmaparameter bei 6000 K.

Abbildung 9: Plots der Gasphase.
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4.3 Zusammenfassung

Eine kurze Zusammenfassung der Ergebnisse findet sich in der folgenden Tabelle wieder.

Tabelle 2: Zusammenfassung der Phaseniibergéinge
Phaseniibergang ‘ Temperatur/K ‘ Genutzte Parameter

fest zu fliissig 500 bis 1000 Ausdehnung und Trajektorien
fliissig zu gasformig | 4700 bis 5000 | Plasmaparameter, Trajektorien und Endzustand
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