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Kapitel 1

Theorie

In den Naturwissenschaften ist die Computersimulation ein wichtiger Be-
standteil der theoretischen Forschung geworden. Ihr Anwendungsgebiet liegt
zwischen Theorie und Experiment. Mit Hilfe von Computerprogrammen wer-
den theoretische Annahmen in Form von mathematischen Modellen getestet.
Die daraus gewonnenen Ergebnissen sind fiir die experimentelle Forschung
von Bedeutung.

Gerade in der physikalischen Chemie bieten Computersimulationen die
Méglichkeit mit mikroskopisch kleinen Systeme zu arbeiten. Im Experiment
ist es meistens nur méglich makroskopische Systeme zu untersuchen. Mit
Hilfe der statistischen Ergebnisse von Computersimulationen kénnen weitere
Experimente entworfen werden.

Das Gittergas Modell ist ein mathematisches Modell fiir eine Compu-
tersimulation, die in der physikalischen Chemie verwendet wird. Mit diesem
Modell kann das Verhalten von verschiedenen Teilchenarten in einem mikro-
skopischen System untersucht werden. So ist es z.B. moglich die Prozesse an
der Phasengrenze zweier Fliissigkeiten zu simulieren.

Ziel dieser Arbeit ist es, solche Prozesse in einem Gittergas mit Hilfe ei-
nes Programmes sichtbar zu machen. Der Benutzer kann jeden Schritt des
Simulationsvorgangs beobachten und Parameter interaktiv verdndern. Das
Programm besitzt viele Einstellungsmoglichkeiten, so dafl mehrere verschie-
dene Simulationsarten moglich sind. Weiterhin sollte es mdoglich sein, das
Programm iiber das Internet prisentieren.

Das Gittergas ist aus einem Teilchenfeld aufgebaut, bei dem jedes Teilchen
auf einem festen Gitterplatz sitzt. Dabei kann es sich z.B. um ein zwei- oder
dreidimensionales Gitter handeln. Im Simulationsprozess konnen die Teilchen
ihre Gitterplitze untereinander tauschen. Ein Tauschvorgang findet nur bei
bestimmten Bedingungen statt. Zwei Teilchen tauschen ihre Plétze, sobald
der energetische Zustand danach giinstiger wird (innere Energie nimmt ab).



Wird der energetische Zustand ungiinstiger (innere Energie nimmt zu) oder
bleibt gleich, kann der Tausch trotzdem stattfinden. Diese Eigenschaft soll
der thermischen Fluktuation von Gasen und Fliissigkeiten entsprechen. Mit
Hilfe der Monte Carlo Methode wird die thermische Fluktuation im Gittergas
ermoglicht. Ohne diesen Einfluss wiirde sich das Gitter auf die energetisch
giinstigste Konfiguration einstellen und diesen Zustand beibehalten.

1.1 Monte Carlo Methode

Die Monte Carlo Methode ist ein stochastisches Verfahren, das auf der An-
wendung von Zufallszahlen beruht und statistisch ausgewertet wird. Mit ihrer
Hilfe lassen sich komplexe Systeme simulieren. Die Methode ist weit verbrei-
tet und wird z.B. in der Chemie, Physik oder der Marktwirtschaft angewandt.

Eine sehr gut versténdliche Einleitung zur Monte Carlo Methode findet
sich unter J. Woller [9].

Eine Anwendung des Verfahrens beruht auf dem Prinzip “treffen oder ver-
werfen“ (hit and miss). Mit diesem einfachen Prinzip kann zum Beispiel ein
energetischer Zustand, ein Stoffgradient oder eine geometrische Form unter-
sucht werden. So ist es moglich herauszufinden wieviel Volumen ein Kérper
in einem definierten Raum einnimmt. Es wird ein zufélliger Punkt im Raum
gewdhlt; liegt dieser Punkt im Koérper wird er als Treffer gewertet, wenn er
sich auflerhalb befindet, wird er verworfen. Mit diesem Verfahren kann die
Zahl 7 berechnet werden.

1.1.1 Berechnung der Zahl =

Um mit der Monte Carlo Methode 7 zu berechnen, betrachtet man einen
Kreis, der von einem Quadrat umgeben ist, welches den Kreisdurchmesser
als Kantenldnge hat. Zu Vereinfachung der Berechnung wird nur ein Viertel
des Quadrates untersucht (siehe Abb. 1.1 S. 6). Die Kantenlidnge des Qua-
dratviertels betriagt so genau 7.
Man setzt Punkte in das Quadratviertel, deren Koordinaten zuféllig gewihlt

wurden. Bei einer ausreichenden Anzahl an Zufallspunkten stellt sich folgen-
des Verhiltnis ein:

Punkte die auf der Kreisfliche liegen  Kreisfliche
Alle Punkte ~ Quadratfiche

Die Fliche des Kreises ldsst sich aus 7r? errechnen, fiir ein Viertel gilt
1/4mr?. Folgendes Verhéltnis gilt:



Punkte die auf der Kreisfliche liegen 1 / 47r?
Alle Punkte 2

=1/4n

Die Gleichung lésst sich nach 7 umformen:

Punkte die auf der Kreisfliche liegen
Alle Punkte

m =

(a) (b)

Abbildung 1.1: Kreisfliche (a) und Fliche des ausgeschnittenen Kreisvier-
tels (b)

Dieses Verfahren ldsst sich sehr leicht in einem kleinen Programm rea-
lisieren. Dazu mufl man eine Schleife konstruieren, welche eine festgelegte
Anzahl von Schritten durchlduft. Bei jedem Schritt wird ein Zufallspunkt
mit den Koordinaten z und y generiert. Um die Rechnung moglichst einfach
zu machen, gibt man dem Radius r den Wert Eins. Also darf z bzw. y nur
einen Wert im Bereich zwischen Null und Eins annehmen.

Die meisten Zufallsgeneratoren liefern standardméfig nur Zahlen zwi-
schen Null und Eins. Ob der Punkt auf der Kreisfliche liegt, lasst sich mit
Hilfe des Satzes von Pythagoras ausrechnen:

v/ 2?2 + y?> = Entfernung zum Kreismittelpunkt

Ist die Entfernung zum Kreismittelpunkt grofler als der Radius, liegt der
Punkt auflerhalb der Kreisfliche. Jeder Punkt der die Kreisfliche trifft wird
mit einem Zahler mitgezdhlt. Das Java-Programm 1.1.1 S. 7 berechnet auf
diese Wiese 7.



Je mehr Berechnungsschritte verwendet werden, um so genauer ist das

Ergebnis:

| Monte Carlo Schritte | davon Treffer | Ergebnis () |

10 7 2.8

100 74 2.96
1000 784 3.136
10000 7839 3.1356
100000 78577 3.14308
1000000 785892 3.143568

Tabelle 1.1: Ergebnisse der Monte Carlo Integration zur Berechnung von 7

import java.math.*;
public class mc_pi {
public static void main(String args[]) {
int schritte = 10000;
int treffer 0;

double radius 1.0;
double x, y, entfernung, pi;

for(int i=0; i < schritte; i++) {

x = Math.random() ;

y = Math.random();

entfernung = Math.sqrt(x*x + y*y);

if ( entfernung <= radius ) {

treffer = treffer + 1;

}
}
pi = 4 * ((double)treffer / (double)schritte);
System.out.println(" Monte Carlo Schritte: "+ schritte);
System.out.println(" davan Treffer: "+ treffer);
System.out.println(" Pi: "+ pi);

Program 1.1.1: Monte Carlo Integration zur Berechnung von 7



1.2 Gittergasmodell

Mit Hilfe des Gittergasmodelles betrachtet man ein Gas oder eine Fliissig-
keit mit konstanter Teilchenanzahl. Die Teilchen befinden sich auf festen
Gitterplitzen und konnen diese mit einem anderen benachbarten Teilchen
tauschen. Das bedeutet, dafl das Volumen und die Teilchenanzahl des Git-
tergases konstant bleibt. Fiir das Java-Applet wurde ein zweidimensionales
Gittergas implementiert. Ein Teichen hat in diesem Gitter vier direkte Nach-
barn, die jeweils links, rechts, oben und unten liegen (siehe Abb. 1.2 S. 8).

Abbildung 1.2: Nachbarn im Gittergas Modell

1.2.1 Randbedingungen

Da es sich bei einem Gittergas um ein sehr kleines System mit wenigen Teil-
chen handelt, spielt der Einfluss der Randgebiete eine grofie Rolle. Es gibt
zwei Methoden, den stérenden Einfluss zu kompensieren. Die Teilchen werden
am Rand gespiegelt. Falls sich ein Teilchen am Gitterrand befindet, bekommt
es sein eigenes Spiegelbild vorgesetzt. Bei der zweiten Methode werden die
gegeniiberliegenden Gitterrdnder miteinander verbunden. Das Gitter wird so-
zusagen eingerollt. Ein Teilchen kann von einem Gitterrand zum gegeniiber-
liegenden Rand wandern. Dies bezeichnet man als zyklische Randbedingung.
(sieche Abb. 1.3 S. 9).

Fiir die Simulation einer vertikalen Fliissig-fliissig Phasengrenze sind die
Randgebiete so eingestellt, dafl der linke und rechte Rand jeweils gespiegelt
und der obere mit dem unteren Rand verbunden ist (zyklische Randbedin-

gung).
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Abbildung 1.3: zyklische Randbedingungen (a) gespiegelter Rand (b)

1.2.2 Tauschvorgang

Bei jedem Simulationsschritt suchen sich die einzelnen Teichen nach dem
Zufallsprinzip einen der vier nichsten Nachbarn aus.

Zwischen den Teilchen ist eine Wechselwirkung, in Form einer Wechsel-
wirkungskonstante w, vorhanden. w kann eine reelle Zahl im Bereich zwischen
—o0 und 400 sein. Ist der Wert negativ herrscht eine Anziehungskraft zwi-
schen den Teilchen, bei positiven Werten stoflen sie sich ab. Ist w = 0 besteht
keine Wechselwirkung.

Bei Teilchen a wird das Nachbarteilchen b zum Tausch vorgeschlagen.
Fir Teilchen a werden nun die Wechselwirkungskonstanten wg;,. o3 seiner
drei Nachbarn zusammengezidhlt. Dabei wird die Wechselwirkung zwischen
a und b (wg) nicht beachtet. E, ist die Energie von Teilchen a:

Ea = Wq1 T Wa2 + Wa3

Vom Nachbarteilchen b wird ebenfalls die Energie berechnet und w,; hin-
zuaddiert.

Ey = wp + wpo + w3 + Wap

Die Summe beider Energien ist die Zustandsenergie des Teilchens a und
seines Nachbarteilchens b.



Egi=E, + Ej

Die Teichen tauschen ihre Position. Teilchen ¢ nimmt nun die Position des
Teilchens b ein und umgekehrt. Es entsteht eine neue Gitterkonfiguration, aus
der sich eine neue Zustandsenergie E,., ergibt. E,., wird nach der gleichen
Methode wie E,4 berechnet. Man erhilt die Energiedifferenz AFE zwischen
beiden Zusténden:

AFE = Enew - Eold

1.2.2.1 Metropolis Methode
Nach der Berechnung von AE wird mit Hilfe der Metropolis Methode ent-

schieden, ob das Teilchen mit seinem Nachbarn den Gitterplatz tauschen
darf.

Ist AE negativ, hat eine Energie-Abnahme nach dem Tausch statt ge-
funden. In diesem Fall wird immer getauscht. Ist AE gréfler oder gleich Null
wird nach der Monte Carlo Methode entschieden, ob getauscht wird oder
nicht. Dazu wird die Wahrscheinlichkeit W fiir einen Tausch berechnet.

W e~ 5T AFE >0
1 AFE <0

Es wird nun eine Zufallszahl zwischen 0 und 1 generiert, falls sie kleiner
als der Boltzmann-Faktor e~ %7 ist, wird getauscht, ist sie gréfler wird nicht
getauscht.

Der Metropolis-Algorithmus ist eine Monte Carlo Methode, die es erméglicht,
dafl Tauschvorgénge stattfinden, welche die innere Energie des Gittergases
erhdhen. In Abbildung 1.4 S. 11 sieht man den Grafen der Exponentialfunk-
tion f(AE) = e % . Der Wert von AE legt die Position auf der z-Achse
fest. Die Position auf der y-Achse wird durch eine Zufallszahl zwischen Null
und Eins bestimmt. Aus diesen beiden Werten erhilt man einen Punkt mit
den Koordinaten z = AF und y = random(0...1). Der Verlauf der Exponen-
tialfunktion beschreibt die obere Grenze, wo dieser Punkt noch als “Treffer
gewertet wird.

W ist die Wahrscheinlichkeit mit der ein Treffer erzielt werden kann.
Betrachtet man den Grafen ausgehend von AE = 0 bis —oo, nimmt W
exponentiell ab. Fiir sehr kleine AFE ist es fast unwahrscheinlich, dafl ein
solcher Punkt unterhalb der Exponentialfunktion liegt. Ist AE nahe Null, ist
W sehr hoch.
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Die Grofle der Energiedinderung hingt wiederum von der Grofle der Wech-
selwirkungskonstanten ab. Ein Beispiel an dem man diese Abhingigkeit gut
erldutern kann, ist die fliissig-fliissig Phasengrenze, die anschliefend vorge-
stellt wird.

\\ e %
\
1
\\\
w \
\\
nicht Tauschen
—
\\\
0
0
AFE

Abbildung 1.4: Exponentialfunktion

1.2.3 Anwendungen
1.2.3.1 Fliissig-fliissig Phasengrenze

Bei der Fliissig-fliissig Phasengrenze kann es sich z.B. um zwei unterschied-
liche Fliissigkeiten wie Wasser und Ol handeln. Mit Hilfe des Gitter-Gas-
Modells kann man die Phasengrenze zwischen den beiden Substanzen genau-
er beobachten.

Zu Beginn ist das Gitter in zwei vertikale Hilften geteilt. Diese werden
mit jeweils zwei verschiedenen Teilchen (z.B. links Teilchen a und rechts
Teilchen b) aufgefiillt. In der Mitte befindet sich eine Phasengrenze.

Die Wechselwirkungskonstanten w,, und wp, haben den Wert Null, so das
zwischen Teilchen gleichen Typs keine Wechselwirkung besteht. w,, hat den
Wert 1.1. Um so hoher die Anzahl von a — b Paaren ist, um so hoher ist die
innere Energie des Systems.

Durch die thermische Fluktuation kommt es zu einer Durchmischung der
Teilchen an der Phasengrenze.

11



Die Hohe der Wechselwirkungskonstante w,;, beeinflusst diese Eigenschaft.
Ist wq, zu groB, ist die Wahrscheinlichkeit einer Durchmischung zu gering.
Geht wg, gegen Null, verliert sich der Einfluss der Wechselwirkung zwischen
den Teilchen und die Durchmischung gleicht immer mehr einer Diffusion. Ist
wap < 0 ziehen sich die Teilchen an, dadurch wird die Durchmischung der
Phasen sogar beschleunigt.

Dabei ist der energiedrmste Zustand der, bei dem jedes Teilchen von
jeweils vier Fremd-Teilchen umgeben ist (z.B. Teilchen a wird von vier b-
Teilchen umgeben). Es kommt zu Ausbildung eines Schachbrettmusters.

1.2.3.2 Zufallswanderung

Mit dem Gitter-Gas-Modell ist es moglich, die Brownsche Molekularbewe-
gung als einfache Zufallswanderung zu veranschaulichen.

Dazu wird das Gitter mit nur einer Teilchensorte aufgefiillt. w wird auf
Null gesetzt, da keine Wechselwirkung zwischen den Teilchen erwiinscht ist.
In die Mitte wird ein fremdes Teilchen, das “Wander-Teilchen“, eingesetzt.

Bei jedem Simulations-Schritt wandert das Teilchen entweder einen Schritt
nach oben, unten, links oder rechts. Die Richtung wird bei jedem Schritt
zufillig gewahlt.

1.2.3.3 Ising Modell

Mit Hilfe des Ising Modells kénnen die magnetischen Eigenschaften von Stof-
fen wie z.B. von Eisen (Fe) oder Chromdioxid (CrO;), gezeigt werden. Es
handelt sich dabei um einen kollektiven Magnetismus, das bedeutet, dafi in
einem Feststoff zwischen den Spins eine Wechselwirkung vorhanden ist. Die
Spins werden von einem &ufleren elektrischen Feld beeinflusst und kénnen
nur zwei unterschiedliche Ausrichtungen haben.

Das Gitter-Gas hat im Ising Modell gesonderte Eigenschaften. Das Gitter
ist hier nicht mit Teilchen, sondern mit Spinausrichtungen besetzt (siehe
Abb. 1.5 S. 13).

Die Spins behalten ihre Position, kénnen aber ihre Ausrichtung &ndern
(flippen). Ob ein Spin flippt, hingt von dem Einfluss seiner n#chsten Nach-
barn ab. Wie beim Teilchen-Gitter wird die Energie-Differenz iiber die Wech-
selwirkungskonstante errechnet. Die Spins dndern ihre Ausrichtung, wenn die
innere Energie abnimmt. Energetisch ungiinstige Prozesse werden auch hier
durch den Metropolis Algorithmus zugelassen.

12



Abbildung 1.5: Nachbarn im Ising Modell

Als zusétzlicher Parameter wirkt die duflere elektrische Feldkonstante H
auf alle Spins ein. Je nachdem welches Vorzeichen fiir H gewéhlt wird, wird
die entsprechende Spin Ausrichtung bevorzugt. Je grofler H ist, desto grofler
ist der Einfluss auf die Spins. Flippen die Mehrzahl der Spins in eine Rich-
tung, handelt es sich um Ferromagnetismus. Sind die Ausrichtungen der Spins
durchmischt, handelt es sich um Antiferromagnetismus.

13



Kapitel 2

Computersimulation

Die Simulationssoftware sollte mit einer Programmiersprache geschrieben
sein, die eine Grafik-Bibliothek besitzt und eine Prisentation im Internet
ermoglicht. In diesem Kapitel wird auf die Bedienung und den Aufbau des
Programms und die Programmiersprache Java niher eingegangen.

2.1 Was ist Java

Java ist eine objektorientierte Programmiersprache, die 1991 von Sun Micro-
systems [8] entwickelt wurde. Ziel war es, mit der Sprache moglichst kleine
und hardwareunabhingige Programme entwickeln zu konnen.

Diese Programme sollten unter Anderem in “intelligenten“ Haushalts-
gerdten, wie Kaffeemaschinen, Toaster oder Fernseher eingesetzt werden. Be-
kannt wurde Java, durch seine Integration in verschiedene Internet-Browser.
So war es moglich, kleine interaktive Programme in Internetseiten einzubet-
ten (Java Applets).

Im Gegensatz zu Compiler Sprachen, wie C/C++ oder Fortran, bei denen
das Programm in Maschinencode iibersetzt wird, wird ein Java Programm
in einen Bytecode iibersetzt. Um aus einem Java Programmcode einen Byte-
code zu erzeugen, beno6tigt man einen Java Compiler. Bei diesem Bytecode
handelt es sich um einen kompakten voroptimierten Bindrcode, der auf jeder
beliebigen Hardware Plattform ausgefiihrt werden kann. Dazu ist nur eine
,Java Virtual Machine“ (VM) notwendig, welche fiir diese Hardware ent-
wickelt wurde (siehe Abb. 2.1 S. 15). Ein Java Compiler, sowie eine Virtual
Machine wird von Sun fiir eine Vielzahl von Plattformen kostenlos angebo-
ten [3].

14



2.1.1 Was ist ein Java Applet

Ein Java Applet ist ein Java Programm, das sich in eine HTML Datei *
einbetten lasst. Mit dieser Technologie ist es moglich, interaktive Inhalte in
Internet Seiten einzubinden [1] . Ein Applet wird durch einen applet-Tag 2
in eine HTML Datei eingefiigt. Im einfachsten Fall kann das so aussehen:

<applet code="mein_java_programm.class" width=500 height=100>
</applet>

Die Hohe und Breite des Applets mufl immer angegeben werden, da sonst
der Browser nicht weif}, wieviel Platz er fiir das Programm auf der HTML
Seite reservieren soll.

)
Java Hardware

Java Programm Java Bytecode Java

Compiler Virtual

Machine

classmc{ 0001001
inti: > 1100101 >
for(i=0; i<100; i++){ 0111101
..... 0010100

Abbildung 2.1: System der Java Programmiersprache

'HTML steht fiir Hypertext Markup Language; mit dieser Auszeichnungssprache wer-
den Internetseiten gestaltet.

2Ein Tag ist ein HTML-Befehl. Tags sind immer durch ein kleiner- und gréBer-als
Zeichen eingeklammert (z.B. <table> ).
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2.2 Bedienung des Programmes

Das eigentliche Programm liegt als Java Archiv Datei mit dem Namen “mc. jar®
vor. In dieser Form kann es nicht direkt gestartet werden, sondern muf iiber
eine HTML Datei aufgerufen werden. Folgende Beispieldateien liegen bereits
vor:

adsorption.html
ising.html
phasen.html
randomwalk.html
wanderung.html

Die Beispiele lassen sich starten, indem man eine der HT'ML Dateien in
einem Internet-Browser 6ffnet. Voraussetzung ist, da} der Internet-Browser
Java unterstiitzt. Die Internet-Browser Netscape Communicator [5], Micro-
soft Internet Explorer [4] und Opera [6] unterstiitzen standardméBig Java.

2.2.1 Bedienelemente

Um die Simulation zu starten b.z.w. die Parameter zu verdndern, stehen
dem Benutzer Bedienelemente zur Verfiigung. Mit Start wird die Simulation
gestartet. Wahrend die Simulation 1duft, ist Start versteckt und statt dessen
Stop vorhanden. Mit Stop kann die Simulation wieder angehalten werden. Ist
die Simulation im Ruhezustand, kann sie mit Reset auf den Ausgangszustand
zuriickgesetzt werden.

Start Re=et

Die Wechselwirkungskonstante zwischen zwei Teilchen wird mit Hilfe des
Wechselwirkungs-Dialogfelds geédndert.

Hechse lwirkungs konst.: . < 1.1 % . |”11 Update

In das Textfeld kann die Wechselwirkungskonstante als reelle Zahl einge-
geben werden. Diese kann sowohl positiv als auch negativ sein. Mit Update
wird der neue Wert dem Programm zugewiesen. Dazu mufl der Simulations-
vorgang nicht unterbrochen werden. Um welche Wechselwirkungskonstante
es sich handelt, sieht man an den beiden farbigen Quadraten. Ist ein Quadrat
rot und das andere blau, handelt es sich um die Wechselwirkungskonstante

16



zwischen den blauen und den roten Teilchen. Die Zahl, die zwischen den
Quadraten steht, ist der aktuelle Wert.

2.2.2 Aufbau eines einfachen Teilchengitters

Hier wird nun Schritt fiir Schritt gezeigt, wie man eine einfache Simulation
selber entwerfen kann. Dazu schreibt man mit Hilfe eines Texteditors eine
HTML Datei. Diese kann so aussehen:

<html>

<head>

<title>Beispiel HTML Datei</title>

</head>

<body>

Hier wird der Inhalt (z.B. das Java Applet) eingefigt .........
</body>

</html>

Zwischen <body> und </body> kann nun der eigentliche (sichtbare) Inhalt
der HTML Seite eingegeben werden. So wird das Java Applet in Form eines
applet-Tags eingefiigt.

<applet code="mc.class" archive="mc.jar" width=650 height=600>
Hier konnen Parameter fur das Programm eingefigt werden .........
</applet>

Mit code wird der Name des auszufiihrenden Programmes iibergeben. Da
das Programm aus mehreren Dateien besteht, die in einem Archiv zusam-
mengefasst sind, mufl mit archive der Name des Archives angegeben werden.
Als weiteres mufl mit width und height die Breite b.z.w. Hohe des Applet
iibergeben werden [7]. Der Bereich zwischen <applet> und </applet> ist die
so genannte Applet Umgebung. Dort kénnen programmspezifische Parameter
eingetragen werden.

17



2.2.2.1 Parameteriibergabe

In der Applet Umgebung ist es moglich, eine Vielzahl von Voreinstellun-
gen zu setzen (siehe Tabelle 2.1 S. 32). So kann z.B. der Simulations-Typ,
Anzahl der verschiedenen Teilchen, Grofle und Aussehen des Teilchengit-
ters u.s.w. vorbestimmt werden. Dies wird durch die Parameteriibergabe mit
dem parameter-Tag in der HTML-Datei moglich gemacht. Ein parameter-
Tag kann innerhalb einer Applet Umgebung gesetzt werden. Die Syntax sieht
folgendermaflen aus:

<param name="Name der Variablen'" value="Wert'">

Die Parameter gridwidth, gridheight bestimmen die Grofle des Teil-
chengitters. Mit dem Parameter particlesize kann der Durchmesser der
Teilchen in Pixel (Bildschirm Punkte) angegeben werden.

Mit folgendem Eintrag wird ein Gitter mit der Héhe von 20 und der Breite
von 60 Teilchen erzeugt. Die Teilchen haben einen Durchmesser von 10 Pixel.

<param name='gridwidth" value="60">
<param name='"gridheight" value="20">
<param name="particlesize" value="10">

Nun wird festgelegt, wie das Gitter aufgefiillt werden soll. Mit dem Para-
meter area kann ein Fiillmuster ausgewihlt, oder selber entworfen werden.
Ein vorgefertigtes Fiillmuster ist z.B. leftright. Es handelt sich dabei um
eine Phasengrenze bei der die linke b.z.w. rechte Gitterhélfte jeweils mit un-
terschiedlichen Teilchentypen aufgefiillt wird.

<param name="area" value="leftright">

Als Kennung hat jede Teilchensorte eine spezifische Nummer. Bei der Ein-
stellung leftright hat die linke Teilchensorte die Nummer 0 und die rechte
Teilchensorte die Nummer 1. Wenn das Programm gestartet wird, werden die
Nummern als verschiedene farbige Kugeln dargestellt. In der Tabelle A.1 S. 43
sind alle Nummer der Teilchen und ihre dazugehérigen Farben aufgefiihrt.

Mit dem Parameter wwk[ab] kann die Wechselwirkungskonstante zwi-
schen Teilchen a und Teilchen b eingestellt werden. In unserem Fall hat Teil-
chen a die Nummer 0 und Teilchen b ist 1, die Wechselwirkungskonstante
soll den Wert 1.1 bekommen.
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<param name="wwkO01" value="1.1">

Auf die Reihenfolge der Nummern muf} nicht geachtet werden, so bewirkt
wwk01 das gleiche wwk10. Fiir jede Wechselwirkungskonstante, die mit dem
wwk Parameter gesetzt wird, erscheint automatisch das Wechselwirkungs-
Dialogfeld auf der Oberfliche des Applets (siehe Abschnitt 2.2.1 S. 16).

Setzt man die HTML Datei aus den oben besprochenen Parametern zu-
sammen, ergibt sich eine einfache Simulation einer Phasengrenze. Die HTML
Datei sieht wie folgt aus:

<html>
<head><title>Monte-Carlo-Simulation</title>
</head>
<body>
<h3>Monte-Carlo-Simulation</h3>
<applet code="mc.class" archive="mc.jar" width=650 height=300>
<param name="gridwidth" value="60">
<param name="gridheight" value="20">
<param name="particlesize" value="10">
<param name="wwkO01" value="1.1">
<param name="area" value="leftright">
</applet>
</body></html>

Diese Datei wird z.B. unter dem Namen simple.html in dasselbe Ver-
zeichnis gespeichert, in dem auch das Programm Archiv mc. jar liegt. Offnet
man simple.html mit einem Browser (hier Netscape 6.0 ), startet die Simu-
lation wie in Abbildung 2.2 S. 20 dargestellt.
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Abbildung 2.2: Ein einfaches Teilchengitter
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2. Beis iele

Es werden nun Beispiele fiir verschiedene Einsatzgebiete der Monte-Carlo-
Simulation eines Gittergases vorgestellt. Dabei wird auf die speziellen Para-
meter ndher eingegangen. Der komplette HTML Code des jeweiligen Beispiels
ist in Anhang A S. 37 zu finden. Die folgenden Abbildungen sind Screen-
Shots, die mit Hilfe des Internet-Browser Netscape 6.0 erstellt wurden.

2.3.1 lussig ussig hasengren e

Die Datei phasen.html, (siehe Anhang A S. 37) ist die Simulation einer
Phasengrenze, die in Kapitel 1.2.3.1 bereits beschrieben wurde. Zwei grafische
Elemente sind dazugekommen (siehe Abb 2.5 S. 24).

2.3.1.1 nergie- istogramm

In der oberen Leiste des Programms ist ein Késtchen mit dem Titel “total
energy“ zu sehen. Es handelt sich dabei um ein Histogramm, welches die
innere Energie des gesamten Gittergases anzeigt. Das Kistchen ist horizon-
tal durch eine rote Linie in zwei Hélften geteilt. Diese Linie zeigt den Aus-
gangswert der inneren Energie an. Zu Beginn ist das Késtchen unterhalb der
Mittellinie blau gefiillt.

Sinkt der blaue Balken unter die Mittellinie, nimmt die innere Energie
ab. Steigt er iiber die Mittellinie, nimmt die inneren Energie zu. In dem hier
gezeigten Beispiel nimmt die inneren Energie zu. Mit dem Parameter energy
kann das Energie-Histogramm aktiviert werden.

Wird eine neue Simulation entworfen, ist es schwer vorherzusehen, um
welchen Wert die inneren Energie ab- oder zunehmen wird. Fiir diesen Fall
kann der Parameter anfangs auf Null gesetzt werden. Wird das Programm
gestartet, gibt es die Energiewerte an die Konsole ® aus (siehe Abb 2.3 S. 22).

Bei etscape kann die Ausgabe der onsole eingesehen werden in dem man den
Meniipunkt a a- onsole akti iert;
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Abbildung 2.3: Java Konsole von Netscape 6.0

“start energy“ ist der Wert der inneren Energie, den das Gittergas am
Anfang hatte (E , ). “current energy“ ist der Wert der inneren Energie
des aktuellen Simulations-Schritts. Dann wird der Energiewert £ , gesucht,
der am meisten von £ , abweicht. Folgende Zeile ist in der Java-Konsole
zu finden:

Histogramm. java: start energy=44.0 current energy=25 .0

E , Dbetrigt 44.0 und fiir £ , wurde 253.0 als hochster Wert ermittelt.
Mit den beiden Werten kann nun der Wertebereich berechnet werden, den
das Histogramm anzeigen soll. Es gilt:

Eane:Ea _Ea

E ., ¢ legt die obere und die untere Grenze des Histogramms fest und
darf eine reelle positive Zahl sein. E ,, . wird an das Programm iibergeben:

<param name='"energy" value="20 .0">

Mit dieser Einstellung zeigt das Histogramm Energieinderungen von —209
bis 209 an. Das Histogramm ignoriert Werte, die den Minimal- bzw. Maxi-
malwert {iberschreiten.
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2.3.1.2 onzentrationspro 1

Unter dem Gittergas ist ein weiteres grafisches Element zu sehen. Es handelt
sich hierbei um ein Konzentrationsprofil. Dieses zeigt an, in welchem Verhlt-
nis eine Teilchensorte iiber das ganze Gittergas verteilt ist. Mdchte man das
Konzentrationsprofil der blauen Teilchen anzeigen, kann man dies {iber den
Parameter profile einstellen:

<param name="profile" value="1">

Der Ubergabewert 1 repriisentiert die blauen Teilchen, fiir die roten Teil-
chen mufl der Wert 0 iibergeben werden.

Abbildung 2.4: Konzentrationsprofil der blauen Teilchen
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Abbildung 2.5: Anfangskonfiguration Fliissig-fliissig Phasengrenze

2.3.2 lussig ussig hasengren e mit solvatisierten Teil
chen

Bei der Simulation wanderung.html (siehe Anhang A S. 38) handelt es sich
ebenfalls um eine Phasengrenze (rot und blau). Es wurden aber zusitzlich
zwei weitere Teilchen in der linken Phase “gelost® (griin und gelb). Diese
haben unterschiedliche Eigenschaften.

Die Wechselwirkungskonstante zwischen den griinen Teilchen und der
blauen Phase betrigt w = —1.0. Zwischen den gelben Teilchen und der blau-
en Phase hat die Wechselwirkungskonstante den Wert w = 2.0. Das bedeutet,
das zwischen den griinen und den blauen Teilchen eine anziehende, und zwi-
schen den gelben und den blauen Teilchen eine abstolende Wechselwirkung
besteht.
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Wird die Simulation gestartet wandern die griinen Teilchen langsam in
die blaue Phase, die gelben Teilchen verbleiben in der roten Phase blei-
ben. Hier handelt es sich um die vereinfachte Simulation einer Extraktion
(“Ausschiitteln“). Ein bekanntes Beispiel einer Extraktion ist das Ausschiitteln
von e 3 in salzsaurer Losung mit Ether.

2.3.2.1 ditieren des ittergases

Um diese Simulation so zu konfigurieren, mufy das Gittergas mit Hilfe des
area Parameters, editiert werden. Im Quelltext A S. 38 ist zu sehen, dafl
an den Parameter area ein Zahlenfeld iibergeben wird. Dieses Feld muf}
genau die Ausmafle des Teilchengitters haben, wie es mit gridwidth und
gridheight definiert worden ist (siehe Kapitel 2.2.2). Mit den Zahlen 1 bis 9
konnen die Teilchen an ihre genaue Anfangsposition gesetzt werden. Um das
Zahlenfeld iibersichtlich zu gestalten, kénnen Zeilenumbriiche, Leerzeichen
und Tabulatoren verwendet werden. Hier ein Beispiel fiir ein kleines Gittergas
mit 3 3 Teilchen:

<param name="gridwidth" value=" ">
<param name="gridheight" value=" ">
<param name="area" value="111
101
111>

Abbildung 2.6: Gittergas mit 3 3 Teilchen
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Abbildung 2.7: Anfangskonfiguration fliissig-fliissig Phasengrenze mit solva-
tisierten Teilchen
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2.3.3 Adsorption

Mit dem Programm ist es méglich einen Adsorptions-Vorgang zu simulieren.
Dazu bendétigt man drei Teilchen-Typen, das Solvat, eine Oberfliche und
Teilchen in Losung. Abbildung 2.8 S. 28 zeigt die Simulation, wie sie in der
Datei adsorption.html (Anhang A S. 40) vorbereitet wurde.

Die blauen Teilchen bilden das Solvat, in dem die roten Teilchen gel&st
vorliegen. Der obere und der untere Rand ist jeweils mit einer Reihe griiner
Teilchen beschichtet. Auf dem untere Rand liegt eine zweite Schicht, die mit
Liicken versehen ist. Diese “raue“ Schicht bietet den adsorbierenden Teilchen
mehr Oberfliche.

Die Wechselwirkungskonstante zwischen dem Solvat und den geldsten
Teilchen ist w = 0. Zwischen der Oberfliche und den gelosten Teilchen soll
eine starke anziehende Wechselwirkung bestehen. Hier hat die Wechselwir-
kungskonstante den Wert w = —4.0.

Wird die Simulation gestartet adsorbieren die roten Teilchen an der obe-
ren sowie an der unteren Oberfliche. Auf der “glatten Oberfliche haben
die adsorbierten Teilchen noch sehr viel Bewegungsfreiheit. Auf der “rauen”
Oberfliche bleiben die Teilchen stérker haften. Sie kénnen hier mit bis zu
drei Oberflachenteilchen wechselwirken.

2.3.3.1 nbewegli hes Teil hen

Da die Adsorptionsoberfliche Festkorpereigenschaften haben sollte, miissen
die Oberflachenteilchen unbeweglich sein. Mit dem Parameter solid kann
man einem Teilchentyp Festkdrpereigenschaften geben.

<param name="solid" value="2">

Der Teilchentyp 2 (griin) ist nun unbeweglich, kann aber mit anderen
Teilchen wechselwirken.
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Abbildung 2.8: Anfangskonfiguration Adsorption
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2.3. Zufallswanderung

Der Quelltext A S. 41 zeigt, wie die Zufallswanderung von Kapitel 1.2.3.2
erstellt wird.

Bei einer normalen Gittergas-Simulation ist es moglich, dafl ein Teilchen
bei einem Simulations-Schritt mehrmals seinen Platz tauschen kann. Diese
Eigenschaft ist bei der Zufallswanderung nicht erwiinscht. Das “Wanderteilchen“
soll bei einem Simulations-Schritt nur einmal tauschen. Mit dem Parameter
randomwalk kann einem Teilchentyp diese Eigenschaft zugewiesen werden.

<param name="randomwalk" value="0">

Das Teilchen vom Typ 0 (rot) ist ein jetzt ein “Wanderteilchen®.

2.34.1 instellen der andbedingungen

Mit xedge konnen die Randbedingungen fiir den linken und rechten Rand
und mit yedge die Randbedingungen fiir den oberen und unteren Rand ein-
gestellt werden. Fiir beide Parameter gibt es zwei Einstellungen, mirror und
circle.

Bei mirror werden die am Rand liegenden Teilchen gespiegelt. Mit circle
werden zyklische Randbedingungen geschaffen (siehe Kapitel 1.2.1). Bei der
Zufallswanderung sollen die Randbedingungen des Gittergases so eingestellt
sein, daff das Wanderteilchen am Rand aufgehalten wird. Dies wird durch
Spiegelung erreicht.

<param name='"yedge" value="mirror'">
<param name='xedge" value="mirror'">
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Abbildung 2.9: Anfangskonfiguration Zufallswanderung

2.3. sing odell

Die Datei ising.html (siche Anhang A S. 42) ist fiir die Simulation des
Ising Modells eingestellt (sieche Kapitel 1.2.3.3). Da das Ising Modell vom
herkémmlichen Gittergas Modell abweicht, mufl der Simulationstyp umge-
stellt werden. Mit dem Parameter type kann zwischen den Simulationstypen
gas und ising gewahlt werden. Am Anfang sollte die Spinausrichtung zufillig
tiber das Gitter verteilt sein. Wird dem Parameter area der Wert random
gegeben, wird ein zufillig verteiltes Gitter erzeugt.

Um fiir das duflere Feld einen Wert zu setzen, gibt es den Parameter h.
Einstellungen fiir das Ising Modell:

<param name="area'" value='"random'">

<param name='"type" value="ising">
<param name="h" value="1.2">
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Abbildung 2.10: Anfangskonfiguration Ising Modell
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2. lle Parameter

In der Tabelle 2.1 S. 32 sind nochmals alle Parameter aufgefiihrt, die in der
HTML Datei gesetzt werden kénnen. Die in Klammer stehenden Zahlen bzw.
Bezeichnungen sind die Voreinstellungen. Diese werden automatisch gesetzt,
wenn in der HTML Datei der entsprechende Parameter nicht gefunden wurde.

| Parameter | Werte | Erkléirung
gridwidth 1 bis 0o Breite des Teilchengitters (80)
gridheight 1 bis oo Hohe des Teilchengitters (20)
particlesize | 2 bis oo Druchmesser der Teilchen (10)
delay 1 bis 0o legt Wartezeit zwischen

den Simulations-Schritten
in Millisekunden fest (100)

area leftright, random | Gitterkonfiguration (leftright)
manuelle Eingabe

type gas, ising legt den Simulations-Typ fest (gas)

energy 0 bis oo zeigt Energie-Histogram bei 0 im
debug Modus (ausgeschaltet)

seed 0 bis oo setzt Anfangszahl fiir den
Zufallsgenerator fest (ausgeschaltet)

solid 0 bis oo legt unbewegliches Teilchen fest
(ausgeschaltet)

randomwalk 0 bis oo legt Teilchen fiir Zufallswanderung
fest (ausgeschaltet)

profile 0 bis oo Zeigt Konzentrations-Profil eines
Teilchens an (ausgeschaltet)

xedge mirror, circle setzt Randbedingungen fiir

den linken und rechten Rand
des Gitters (mirror)

yedge mirror, circle setzt Randbedingungen fiir
den oberen und unteren Rand
des Gitters (circle)

h —0o0 bis 400 setzt die duflere elektrische
Feldkonstante H (0)
wwk [ab] —0o0 bis +00 setzt Wechselwirkungskonstante
zwischen Teilchen a und
Komma Zahlen Teilchen b fest (0)

Tabelle 2.1: Alle Parameter die an das Programm iibergeben werden kénnen
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