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Abstract:
In dieser Arbeit wird mit Hilfe der freien Software LAMMPS die strukturelle Stabilitdt von
sowohl einem, als auch von zwei Nano - Au - Dréhten in verschiedenen Konfigurationen bei
einer Temperatur von T = (.25 K untersucht. Die Drihte werden dabei zwischen zwei Au -
Waénden mit fcc - Gitterstruktur eingespannt.

Es wird gezeigt, dass der Draht innerhalb einer hypothetisch fortgesetzten fcc - Einheitszelle
der Wand, mit Ausnahme von vier Punkten, stabil ist. Gleiches Verhalten zeigt sich bei
pyramidenférmiger Wandgeoemtrie.

Zwei Drihte, mit jeweils 30 Atomen Linge in einem Abstand von 5.3 A fallen in 1% der
Fille innerhalb einer Laufzeit von 50 ps zusammen. Unter den gleichen Voraussetzungen
fallen bei einer Drahtldnge von jeweils 795 Atomen die Drahte in 99% der Félle zusammen.



Symbole und Konstanten

Plank’sches Wirkungsquantum h 6.62606957(29) -1073* Js
Plank’sches Wirkungsquantum h 1.054571726(47) -10734 Js
Boltzmann - Konstante kp 1.3806488(13) 10723 JK~!
Avogadro - Konstante Na 6.02214129(27) -10% mol~*
Permitivitéit des Vakuums €0 8.85418781762 -107 12 AsV~'m™!
atomare Masseneinheit u 1.660538921(73) -10727 kg
Elektronenvolt eV 1.602176565(35) -10719 J

1 Angstrom A 10710 m

1 Nanosekunde ns 1079 s

1 Pikosekunde ps 10725

1 Femtosekunde fs 10715 s

Ort T [m)]

Geschwindigkeit v [ms™!]

Beschleunigung a [ms—2]

Impuls i [kgms™!]

Kraft F [N]

Masse m [kg]

Energie E [J]

Temperatur T (K]

Druck p [N m~2]

Entropie S [JK=1]

Potential A% nicht eindeutig

chemisches Potential 7 nicht eindeutig

Zeit t [s]

diskretisierte Zeit At [s]

Frequenz w [s7Y

Gesamtteilchenanzahl N

Anzahl der Freiheitsgerade f

Nabla - Operator (aim, e %)

n 2
H=—LA4V(

L=T-V

Laplace - Operator

3

Hamilton - Operator

5 x b«

Lagrange - Funktion

v
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1 Einleitung

Die Bedeutung von Computersimulationen hat in den letzten Jahren - nicht zuletzt aufgrund
der immens steigenden Rechenleistung - enorm an Bedeutung gewonnen. Simulationen bieten,
neben dem Experiment und der Theorie, eine weitere Moglichkeit Systeme in den mathema-
tischen Wissenschaften zu untersuchen. Die Vorteile liegen dabei auf der Hand. Simulationen
sind leicht reproduzierbar, kostengiinstig und ungeféhrlich. Extremsituationen, die im Labor
nur schwer bis gar nicht herzustellen sind, lassen sich problemlos am Computer simulieren.

Die Molekulardynamik (MD) ist eine Methode, mit der Systeme auf molekularer bzw. atoma-
rer Ebene simuliert werden kénnen. Konkret bedeutet dies, dass fiir jedes Atom die Newton-
Bewegungsgleichung (siehe Kapitel gelost werden muss. Aufgrund der Tatsache, dass sich
in einem mol eines Stoffes ungefahr 6 - 1023 Teilchen bewegen, sind die Groke und die Zeits-
kalen, in der solche atomaren Vielteilchensysteme untersucht werden kénnen, begrenzt. Die
Anwendungsgebiete der MD erstrecken sich iiber die Analyse von Proteinen in der Biologie
und Medizin, iiber das Verhalten verschiedener Stoffe an Grenzflachen in den Materialwissen-
schaften, bis hin zu physikalischen Untersuchungen, wie z.B. der strukturellen Stabilitdt von
Nano - Gold (Au) - Dréhten, womit sich diese Arbeit beschéftigt.

Nano - Gold - Drahte sind seit geraumer Zeit Gegenstand aktueller Spitzenforschung. 16l 19 [21]
Besonderes Interesse gilt dabei den optischen und elektrischen Eigenschaften, als auch der
strukturellen Stabilitdt. Durch die aktuellen Forschungen erhofft man sich in Zukunft z.B.
Speichermedien und Prozessoren revolutionieren zu kénnen.

In Kapitel [2] werden wir uns mit den notigen Grundlagen befassen. Es wird die klassische
MD vorgestellt, welche Potentiale genutzt werden und welche Thermostate Anwendung fin-
den. Abschlieffend wird gezeigt, welche numerischen Methoden benutzt werden, um die Be-
wegungsgleichungen der Atome zu losen.

In Kapitel [3| werden die Ergebnisse vorgestellt. Bei einer Temperatur von 7' = 0.25 K wurde
sowohl ein Nano - Au - Draht unterschiedlicher Langen in verschiedenen Konfigurationen, als
auch zwei parallele Drahte auf strukturelle Stabilitat tiberpriift.

Neben der Zusammenfassung wird in Kapitel [f] ein Ausblick auf weitere mogliche Untersu-
chungen gegeben.

Im Anhang befinden sich sowohl Konfigurationsdateien, als auch alle geschriebenen Program-
me.



2 Theoretische Grundlagen

2.1 Molekulardynamik

Die MD befasst sich mit der Betrachtung klassischer Vielteilchensysteme von Atomen und Mo-
lekiilen. Erste Simulationen wurden bereits 1957 von ALDER bzw. 1959 von WAaINwRIGHTE) 4]
an einem System harter Kugeln durchgefiihrt.

Grundsétzlich geht es um die Losung der klassischen Bewegungsgleichungen. Dazu wird ein
Potential benotigt, das die Wechselwirkung zwischen den betrachteten Teilchen moglichst
exakt beschreibt. Der einfachste Fall sind Paar - Wechselwirkungen, die z.B. durch das Cou-
LOMB - oder das LENNARD - JONES - Potential beschrieben werden. Viele Potentiale, unter
anderem auch die eben beiden erwéhnten, haben eine unendliche Reichweite. Ab einer gewis-
sen kritischen Reichweite (engl.: cutoff distance) r. € R wird das Potential V jedoch soweit
abgefallen sein, dass es sinnvoll erscheint (um Rechenaufwand zu ersparen) das Potential dort
abzuschneiden und auf Null zu setzen. D.h. V r > r.: V(r) = 0. In der Regel sind die Poten-
tiale aber weitaus komplexer. Erschwerend kommt hinzu, dass schon bei Dreikérperproblemen
die analytische Losbarkeit der Bewegungsgleichungen nicht mehr gewéhrleistet ist. Dann ist
man auf Algorithmen angewiesen, die fiir diskrete Zeitschritte At die Bewegungsgleichungen
der Teilchen lsen, worauf spater in Kapitel néher eingegangen wird.

Von groftem Interesse sind meist thermodynamische Grofsen. Diese werden durch Zeitmitte-
lung von statistischen Observablen O(7, ) berechnet. Ist die Simulationszeit tg diskretisiert,
dann ist das Zeitmittel des i-ten Teilchens definiert iiber:

t=tg
1

(O, M)es = —— Y O (1), 9i(1)). (2.1)

ts =

So lisst sich beispielsweise die mittlere kinetische Energie E eines N - Teilchensystems iiber

>/ B
Eyin = e 2.2
kin ; < oM, >ts ( )
berechnen. Abhéngig vom zu untersuchenden System und den zu berechnenden Groéfen ar-
beitet man in sogenannten ,Fnsembles”, welche in Kapitel naher erldutert werden.

Das Simulationsvolumen V wird in der Regel auch vorgegeben. Meist wahlt man eine Box
mit V = L, - Ly - L. Ist das Simulationsgebiet gewéhlt, muss man sich iiber Randbedingun-
gen Gedanken machen. Eine Mdoglichkeit besteht darin, die Boxwénde als ,,unendlich® hohes
Potential zu definieren, sodass Teilchen dort abgestofien werden. Eine andere Moglichkeit be-
steht in der Definition von periodischen Randbedingungen. Dabei wird das Simulationsgebiet
in jede Raumrichtung periodisch fortgesetzt. Teilchen, die auf einer Seite das Gebiet verlassen,
treten auf der gegeniiberliegenden Seite wieder in das Gebiet ein. Abbildung [2.1a) soll dies
veranschaulichen. Um den Rechenaufwand moglichst minimal zu halten, wurden sogenannte
Nachbarschaftslisten eingefiihrt. In Nachbarschaftslisten wird festgelegt, welche Atome sich
zu einem Zeitpunkt in einem gewissen Radius 7, € R mit r; > 7. vom betrachteten Atom
befinden.

Vorteil der MD ist, dass zu jedem Zeitschritt At Orte und Impulse berechnet werden. Somit
ist die Trajektorie eines einzelnen Teilchens bekannt. Nachteil hingegen ist, dass die Giite der
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Abbildung 2.1: (a) periodische Randbedingung. Fortsetzung des Simulationsgebietes in alle
Raumrichtungen. (b) Atom 2,3,4,5,6 sind in der Nachbarschaftsliste von Atom
1. Atom 7 nicht. In Wechselwirkung mit Atom 1 treten nur Atom 2,3,4.

Simulation stark von der Giite der modellierten Potentiale abhéngt.

Je nach Einsatzgebiet gibt es unterschiedliche Software, die bereits diverse Ensembles und
Potentiale implementiert haben. In dieser Arbeit wurde die freie Software LAMMPS B ver-
wendet.

Zusammenfassend halten wir die grundlegenden Schritte einer MD - Simulation fest:

1. Modellierung
Definition der Potentiale, Festlegung der Teilchenzahlen - und Arten, sowie die Vor-
gabe des Simulationsgebietes inklusive Randbedingungen. Ebenso muss ein geeignetes
Ensemble gewahlt werden.

2. Initialisierung
Definition der Startpositionen - und Impulse jedes Teilchens.

3. Simulation
numerische Losung der Newton - Bewegungsgleichung fiir jedes Teilchen.

4. Auswertung
Berechnung der gewiinschten thermodynamischen Grofien iiber Zeitmittelung von sta-
tistischen Observablen.

2.2 Potentiale

Wie bereits erwahnt, spielen Potentiale in der MD eine zentrale Rolle. In diesem Abschnitt
wird deshalb kurz auf verschiedene Potentiale eingegangen. Allgemein setzt sich ein Potential
aus einem externen Anteil, der im feldfreien Raum verschwindet und Wechselwirkungstermen
zwischen den Atomen zusammen. Meistens misst man den Paarwechselwirkungen besonderes
Interesse bei, da die Wechselwirkungen zwischen drei oder mehr Kérpern zwar existieren, aber
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in der Regel sehr schwach sind. Auf eine detaillierte Beschreibung von Potentialen und deren
Modellierung sei auf™ verwiesen.

2.2.1 Coulomb - Potential

Das wohl bekannteste und einfachste Potential ist das Coulomb - Potential einer Punktla-
dung Q am Ort 7

Vel = oo 1o (2.3

Ist die Ladung nicht in einem Punkt konzentriert, lésst sich das Coulomb - Potential allge-
meiner iiber eine ortsabhéngige Ladungsdichte p ausdriicken. Das Potential am Ort 7 ergibt
sich dann zu:

1 p(_’_ 7?/) 3.,/
Vo(r) = d’r . 2.4
C(T) 47’[’60/‘/‘(7?—F,)| r ( )
Potential und potentielle Energie sind {iber Kopplungskonstanten miteinander verkniipft. Im
Gravitationspotential ist diese z.B. die Masse m. Im Falle eines elektrischen Feldes ist die
Kopplungskonstante eine Probeladung q. Es gilt hier also:

Epot =q- VC(F) (25)

2.2.2 Lennard - Jones - Potential

Ein weiteres wichtiges Potential zur Beschreibung von Paarwechselwirkungen ist das Len-
nard - Jones - Potential. Bei groffen Absténden zwischen zwei Atomen dominieren die
anziehenden Kréfte, z.B. aufgrund von Van - der - Waals - Wechselwirkungen (Dipol - Dipol -
Wechselwirkungen). Fiir kleine Absténde hingegen dominieren die stark abstofenden Krifte.
Aufgrund des Pauli - Prinzips miissen beispielsweise Elektronen, bei einem Uberlapp voll be-
setzter Atomschalen, auf hthere Energieniveaus ausweichen, was zu energetisch ungiinstigen
Zustéanden fiihrt.

Fiir den anziehenden Teil gilt nach:!l

1
Vi (|7) o o (2.6)
Der repulsive Anteil wird mit
V() o (27)
L\r|) & ‘qu .

modelliert. Dabei sind die Exponenten zunéchst willkiirlich, jedoch muss p < ¢ gelten. Aus
phénomenologischen Griinden wahlt man meist p = 6 und ¢ = 12. Das Lennard - Jones - Potential

ergibt sich dann zu:
V() = e [(ﬁ) - (,‘21)6] . (28)

e skaliert die Energie und o gibt den Nulldurchgang an. Abbildung [2.2 zeigt den Verlauf fir
verschiedene Werte der Parameter.
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Abbildung 2.2: Lennard - Jones - Potential fiir verschiedene Parameter.14

2.2.3 EAM

In dieser Arbeit wird die sogenannte Embedded - Atom - Method (EAM) nach FINNIS und
SiNcLAIRP) genutzt. Angelehnt an die Dichtefunktionaltheorie wird hierbei ausgenutzt, dass
sich die Energie eines Systems als Funktional der Elektronendichte auffassen lasst. Entschei-
dend dabei ist, dass nicht nur Paarwechselwirkungen, sondern auch der Einfluss der Atome
innerhalb der cutoff distance beriicksichtigt werden. Daw und BAskEs!Y stellten diese Me-
thode erstmals vor. Seien i und j Teilchenindizes und 7;; := | — 7| der Abstand zwischen
Atom i und j, dann ist die Energie des i -ten Atoms gegeben durch:F

1
E,=F, g pap(rij) | + 3 E bap(rij)- (2.9)
J#i J#i

F,, beschreibt dabei die ,embedded energy*, die von der Elektronendichte p abhéngt. pag(ri;)
ist der Beitrag des j - ten Atoms des Typs 8 zur Elektronendichteverteilung am Ort 7. D.h.,
dass unterschiedliche Atomsorten unterschiedliche Beitrdge zur Gesamtelektronendichte am
Ort 7; beitragen kénnen, abhéngig von der Atomsorte o am Ort 775.

Dabei werden die Beitriage aller umliegenden Atome innerhalb der cutoff distance (bis auf
Selbstbeitriage), aufsummiert. ¢ ist das Paarwechselwirkungspotential zwischen den Atomsor-
ten o und .

Da die Simulationen nur mit einer Atomsorte durchgefiihrt werden, gilt immer o« = 3.

Um die Potentiale in einer Simulation anwenden zu koénnen, werden sowohl die empirisch
bestimmten Werte der Funktionale, abhingig von den verwendeten Atomsorten, als auch die
cutoff distance tabellarisch in einer Datei gespeichert, die dann von Simulationsprogrammen
wie Lammps gelesen werden kénnen. Die Auswertung der Funktionale mit Hilfe von Tabellen
ist schnell und flexibel, aber nicht notwendig. Alternativ lassen sich die Funktionale auch
durch Funktionen anfitten, deren Auswertung allerdings deutlich rechenaufwéndiger ist.

2.3 Ensembles

Fir die Simulation sind neben den Potentialen auch die bereits erwdhnten Ensembles von
grofler Bedeutung. In diesem Abschnitt werden die wichtigsten Ensembles kurz vorgestellt.
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Unter ,,Ensemble versteht man das Kollektiv der relevanten systembeschreibenden Variablen.
Ausgangspunkt zur Beschreibung eines Systems ist der 1.Hauptsatz der Thermodynamik:

dU(V,S,N) = —pdV + TdS + pdN, (2.10)

welcher die Anderung der inneren Energie U eines Systems in Abhingigkeit des Volumens
V, der Entropie S und der Teilchenzahl N beschreibt, wobei u ein chemisches Potential, p
der Druck und T die Temperatur ist. Betrachtet man ein isoliertes (abgeschlossenes) System,
d.h. kein Teilchenaustausch (AN = 0) und kein Energieaustausch (dU = 0), arbeitet man
im mikrokanonische Ensemble. Die gewiinschten Thermodynamischen Grofen lassen sich
direkt aus Gleichung berechnen.

Fiir gewohnlich ist man aber auch an einer Beschreibung des Systems unter anderen Ab-
héngigkeiten interessiert. Ist man z.B. an der Temperatur - statt an der Entropieabhéangigkeit
eines Systems interessiert, liefert eine Legendre - Transformationlﬂ von U bzgl. S und T die
gewiinschte Darstellung. Das zugrundeliegende Potential, das dieses System beschreibt, ist die
freie Energie F:

F(V,.T,N)=U(V,5(T),N) - TS(T)
(2.11)
dF(V,T,N) = —pdV — SdT + pdN.

Ist die Teilchenzahl und das Volumen erhalten (AN = dV = 0), arbeitet man im kanonischen
Ensemble, welches auch wir nutzen werden. Praktisch wird dies durch ein geschlossenes Sy-
stem in einem Wiarmebad realisiert.

Analog erhilt man nach einer weiteren Legendre - Transformation von F bzgl. V und p das
kanonisch harmonische Ensemble mit der freien Enthalpie G. Damit lassen sich ebenfalls
geschlossene Systeme im Wéarmebad beschreiben. Im Gegensatz zum kanonische Ensemble
wird hier das System nicht iiber das Volumen, sondern iiber den Druck p beschrieben. Eben-
falls wichtig ist das groftkanonische Ensemble, welches man durch eine Legendre - Trans-
formation von U bzgl. N und p erhélt. Das zugrundeliegende Potential ist das grofkanonische
Potential 2 und beschreibt offene Systeme (dN # 0) im Wérmebad.

2.4 Thermostate

Soll in einem Experiment die Temperatur konstant gehalten werden, koppelt man das Sy-
stem an ein Warmebad. Dadurch wird ein Energieaustausch erméglicht, der mit Hilfe eines
Thermostats reguliert werden kann. In diesem Abschnitt werden die wichtigsten Thermo-
state und deren theoretische Umsetzung kurz vorgestellt. Auf eine detaillierte Ausfithrung sei
aufll% verwiesen.

Die Temperatur ist iber den Gleichverteilungssatz mit der kinetischen Energie {iber

f
(Bkin)n = SkpT (2.12)
'Definition: ,
Sei D C R™ offen. Gegeben sei eine Funktion f € C'(D,R™). Sei u(r;) := %, dann ist g die Legendre
- Transformierte von f bzgl. 7; und u, mit g(r1,72,..., Uy ..., ") = f(ri,ro, ..., 7i(u),...,mn) — urs(u).
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verkniipft, wobei f die Anzahl der Freiheitsgerade bezeichnet. Mit Gleichung (2.2]) ergibt sich
dann fiir die momentane Temperatur

N
2 Py

T(t) = .
() Nka i1 2mZ

(2.13)

Da wir an dem mittleren Beitrag eines Teilchens an der Temperatur zum Zeitpunkt t interes-
siert sind, findet hier die Mittelung iiber die Teilchenanzahl und nicht iiber die Zeit statt.

2.4.1 Reskalierung

Die einfachste Moglichkeit die momentane Temperatur T konstant auf der Systemtemperatur
Tgys zu halten besteht darin, eine Reskalierung der Geschwindigkeiten in jedem Zeitschritt
gemaéfs

ﬁl(t) — /\ﬁz(t) (2.14)

vorzunehmen. Dann gilt mit Gleichung (2.13)):

Die Wahl A := \/%&; € R fiihrt also zum gewiinschten Ergebnis.

Problematisch ist jedoch, dass diese Art der Temperaturreglung nicht auf eine Maxwell
- Boltzmann - Verteilung der Energien fiihrt, die im kanonischen Ensemble bendotigt
wird. Aufserdem ist diese radikale Temperaturanpassung unphysikalisch, da lokal kleine Tem-
peraturfluktuationen durchaus erlaubt sein sollten.

2.4.2 Andersen - Thermostat

Eine weitaus bessere Variante stellt der Anderson - Thermostat dar, der nicht im Detail
besprochen wird. Die Idee dabei ist, dass in bestimmten Zeitintervallen ein zuféllig ausge-
wahltes Teilchen mit einer Geschwindigkeit aus der Maxwell - Boltzmann - Verteilung
versehen wird, um dadurch die gewiinschte gleichnamige Energieverteilung zu erhalten. Eine
ausfiihrliche Behandlung ist in'% zu finden.

2.4.3 Nosé - Hoover - Thermostat

Der Nosé - Hoover - Thermostat, nach S. Nosgl® und W.G.HoovEer,!2 der fiir die
Simulationen in dieser Arbeit genutzt wird, fiihrt auf die gewiinschte Boltzmann - Verteilung
der Energien.

Die Grundidee ist, das System um einen zuséatzlichen Freiheitsgrad zu erhoéhen, in dem ei-
ne zeitabhéngige Hilfsvariable s mit Hilfsmasse Q eingefiihrt wird, die die Ankopplung an ein
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Warmebad beschreibt. Dadurch wird die Lagrange - Funktion £ eines N - Teilchensystems

erweitert. Es gilt:|10|
N _—_— 0 I
Eose = Z; 2 STV 5 - G nGs), (2.15)
1=
- =L(s,3)

= (F’F)

wobei L noch ein zu bestimmender Parameter ist. Die konjugierten Impulse ergeben sich
direkt aus Gleichung (2.15)) mit

Yo .
P = oY =m;sTr;
or; (2.16)
oL _,
Pe="95 =%
Die Hamilton - Funktion H des erweiterten N - Teilchensystems ergibt sich somit zu:
N o -2 2
p@' ps ID(S)
= \%4 =+ L . 2.17
HNose < 2m¢s2 + (7:‘) + 2Q + B ( )

Il wird gezeigt, dass sich der Nosé - Hoover - Thermostat mit Hilfe der folgenden
Bewegungsgleichungen implementieren lasst:

AN Di
T e
m;
2 aV T s,
i = — 8?) — &pi
T

Ebenfalls wird gezeigt, dass L. die Anzahl der unabhéngigen Freiheitsgrade im System be-
schreibt. Die zeitabhéngige Hilfsvariable s fungiert als ein zeitskalierender Parameter. Die
Zeit 7 des erweiterten Systems ist iiber

dr = sdt (2.18)

mit der ,realen Zeit t verkniipft. Die zu s gehorende fiktive Masse Q beschreibt die Starke der
Kopplung zwischen Warmebad und System. Allerdings will die Wahl von Q bedacht sein. Zu
grofse Werte von Q (schwache Kopplung) fiihrt auf eine schlechte Temperaturregelung. Dabei
stellt sich das gewiinschte kanonische Ensemble erst nach sehr langen Simulationszeiten ein.
Es ldsst sich zeigen, dass sich fiir ) — oo wieder das mikrokanonische Ensemble einstellt.
Zu niedrige Werte fiir Q (starke Kopplung) kann zu sehr starken Oszillationen von s fiihren,
sodass diese Schwingungsfrequenz weit iiber den charakteristischen Systemfrequenzen liegt
und es zu einer Entkopplung kommt und gar kein Warmeaustausch stattfindet.

2.5 Newton-Mechanik

Ein wichtiger Bestandteil der klassischen MD ist es, die Bewegungsgleichungen der Atome zu
16sen. Die Geschwindigkeit ¢ wird tiber die Ableitung des Ortes ¥ und die Beschleunigung @
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iiber die Ableitung der Geschwindigkeit ¢ beschrieben:
() = ()
Ft) = o(t) = a(t).

Gemaifs des zweiten Newton’schen Axioms erfihrt ein Teilchen mit Masse m aufgrund der
Kraft

F=m-a(t)
die Beschleunigung d. Bei gegebenem Potential V erhélt man die Kraft iiber:
F(7) = —VV (7).

Sind also sowohl die Anfangspositionen von N € N Teilchen mit Massen m; iiber 7; (i =
1,...,N), als auch das Potential V gegeben, erhilt man die Kréfte geméf:

By = mi -7 = C00.

(2.19)

Wie sich solche Differentialgleichungen mit Hilfe des Computers 16sen lassen, wird im folgen-
den Abschnitt besprochen.

2.6 Numerik

In diesem Abschnitt werden die numerischen Grundlagen erldutert. Dabei wird der Focus auf
die in der MD meist verwendete VERLET-Methode gelegt.

Sowohl in der Mathematik, als auch in der Physik stofst man bei der Modellbildung eines
Systems auf Differentialgleichungen, die nicht mehr analytisch 16sbar sind. Die numerischen
Mathematik entwickelte dafiir implementierbare Algorithmen, mit Hilfe derer sich Differenti-
algleichungen 16sen lassen.

Der einfachst mégliche Algorithmus ist das explizite EULER-Verfahren. !l

2.6.1 Verlet-Methode

Eine der géngigsten numerischen Verfahren die Bewegungsgleichungen in der MD zu 16sen,
ist die VERLET-Methode.l2%

Sie bietet gegeniiber anderen Verfahren, wie z.B. dem Euler-Algorithmus, diverse Vorteile. Sie
ist zum einen zeitreversibel und zum anderen energieerhaltend.

Zur Herleitung gehen wir von einer Taylor-Entwicklung des Ortes 7 einmal in der Zeit t + At
und einmal ¢ — At bis zur dritten Ordnung aus:

Fi(t+ At) = F(t) + Gi(t) At + a@(t) (A;)2 + 74(t) (Ag)3 +O((A)Y (2.20)
a-an = wm-anar+anB -7 oS Loy, eay

Addition von Gleichung und fihrt auf:
Fi(t+At) = 27(t) — 7t — At) 4+ @ (t) (A1) + O((AL)Y). (2.22)

10
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Subtraktion von Gleichung (2.20]) und (2.21)) fithrt auf:

o L
T 2A¢

Wie man in Gleichung erkennen kann, werden die Geschwindigkeiten zur Berechnung
der Zeitentwicklung des Ortes nicht benotigt. Da die Geschwindigkeiten aber haufig benétigt
werden, z.B. zur Berechnung der kinetischen Energie, wurde eine gebrauchlichere Variante,
der , Velocity - Verlet - Algorithmus® 18l entwickelt.

Ausgangspunkt ist wieder eine Taylorentwicklung des Ortes:

Tt [7(t + At) — 7(t — At)] + O((A1)?). (2.23)

it + At) = 7i(t) + Ui(t) At + d@;(t) (A;)2 + O((At)?). (2.24)

Ziel ist es nun die Geschwindigkeiten so zu berechnen, dass der Fehler auch wieder der Ordnung
(At)?* ist. Die Berechnung iiber die Orte mittels Differenzenquotient kommt somit nicht in
Frage. Stattdessen iibernimmt man die Idee des ,Leap - Frog - Algorithmus“, ¥l welcher
hier nicht explizit behandelt werden soll. Man benutzt, dass ndherungsweise

At At
Ui(t + 7) = 17Z(t) + c‘[,(t)7 (2.25)
gilt und ebenso
At At
Ui(t + At) = U;(t + 7)+6¢(t+At)7. (2.26)
Einsetzen von Gleichung (2.25)) in Gleichung ([2.26)) liefert dann:
- S . - At
'Ui(t + At) = ’Uz‘(t> + (ai(t) + ai(t + At))? (2.27)

Zusammenfassend ergibt sich fiir den Velocity - Verlet - Algorithmus :

Rt + A1) = () + 70 A+ () B2+ o((an?)

Bt + AL = 5(8) + (@ () + @t + At))%
1oV
at) = o

11



3 Ergebnisse

In diesem Abschnitt werden die Ergebnisse vorgestellt. Zuerst einige Vorbereitungen.

3.1 Vorbereitungen

Simuliert werden Gold (Au) - Nano - Drahte bei einer Temperatur von 7" = 0.25 K. Dabei
wird im NVT - Ensemble gearbeitet und der Nosé - Hoover - Thermostat genutzt, der die
Temperatur in jedem zehnten Zeitschritt anpasst. Zur numerischen Losung der Bewegungs-
gleichungen wird eine Schrittweite von At = 0.1 fs gewéhlt.

Die Drahte werden zwischen zwei Wénden eingespannt, die ebenfalls aus Gold bestehen. Im
Folgenden wird mit ,wall d die untere und mit ,wall u* die obere Wand bezeichnet. In
Abbildung sieht man eine Einheitszelle von Gold. Gold hat eine fcc (face - centered -
cubic) Gitterstruktur mit einem Gitterabstand von d = 4.078 A.

« «
-
o -
.---?NIR----.
'@ d
« e
d ~
« d -

Abbildung 3.1: fcc Gitterstruktur von Gold mit Gitterabstand d.!1

Wie in Abschnitt beschrieben, muss das Potential definiert werden. Dieses ist in der Datei
JAueam fs“l17 festgelegt. Die cutoff distance ist 7. = 5.0 A. Der cutoff fiir die Nachbar-
schaftsliste ist r; = 5.3 A. Das Simulationsgebiet, die Randbedingungen, die gewiinschten zu
berechnenden thermodynamischen Groéfsen, das Ensemble, das Thermostat und die Simulati-
onszeit sind in der Datei ,,inp“ definiert (siche Anhang|A.1)). Die Startkonfiguration der Atome
und die Atomsorten werden in der Datei ,input coords.lmp“ (siche Anhang festgelegt.
Der Ursprung ist willkiirlich gesetzt und befindet sich in einem fcc Gitterpunkt im Abstand d
von der unteren Wand in positive z - Richtung. Die Standardkonfiguration sei ein achtatomi-
ger Draht mit interatomaren Absténden in z - Richtung von Az = 2.447 A. Der Abstand des
obersten und untersten Drahtatoms in z - Richtung zur Wand sei dabei jeweils % =2.039 A.
In Abbildung ist die Standardkonfiguration abgebildet. Der Ubersichtlichkeit wegen sind
Draht - und Wandatome unterschiedlich gefdrbt. Zur Visualisierung wird VIMD genutzt.

12
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Abbildung 3.2: Standardkonfiguration: achtatomiger Au - Draht (griine Atome) zwischen zwei
Au - Wénden (schwarze Atome).

3.2 Untersuchung eines einzelnen Au-Drahtes

Ziel dieser Arbeit ist die Analyse der strukturellen Stabilitdt der Nano - Dréhte. Um sauber
argumentieren zu konnen, muss zunéchst geklart werden, was im Folgenden unter Stabilitat
verstanden werden soll. Definiert wird die Stabilitat als nicht instabil.

Definition (Instabilitdt eines Nano - Au - Drahtes):
Gegeben sei ein nano - Au - Draht, eingespannt zwischen zwei Au - Wénden mit fec -
Gitterstruktur. Der Nano - Au - Draht ist instabil, falls

(i) das oberste oder das unterste Drahtatom den Potentialtopf der Wand verlésst, oder

(ii) sich zwei benachbarte Drahtatome im Kréftegleichgewicht weiter als die Nachbar-
schafts cutoff distance r; = 5.3 A voneinander entfernt haben.

Der Draht heiftt stabil, falls er nicht instabil ist.

Die fcc - Gitterstruktur von Gold legt die Vermutung nahe, dass man Stabilitét in hypothetisch
fortgesetzten fcc - Gitterpunkten der Wand erwarten kann. Um diese Vermutung zu bestétigen
wird wie folgt vorgegangen.

1. Man berechnet zunéchst die statische Potentiallandschaft der Wand (wall _d) nur bzgl.
des untersten Drahtatoms.

2. Man beriicksichtigt die Dynamik des Systems und probiert den Einfluss der {ibrigen
Drahtatome abzuschétzen. Naherungsweise wird grafisch gezeigt, wann und ob der Draht
reisst.

13
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Um die Energielandschaft der unteren Wand bzgl. des untersten Drahtatoms zu bestimmen,
wird mit dem Atom ein zuvor ausgewahlter, diskretisierter Raumbereich oberhalb der Wand
abgerastert und die potentielle Energie an diesen Punkten ausgeben. Als Raumbereich wéahle
man eine beliebige Einheitszelle unmittelbar oberhalb der unteren Wand. Diese Einheitszelle
wird vertikal in 4 Ebenen unterteilt. Jede dieser Ebenen wird wiederum durch 25 Punkte in
16 Quadrate unterteilt, wie man in Abbildung sehen kann.

(i11) (i12)
® ®

(i22)

(i21)

(ijk)

Abbildung 3.3: Diskretisierung einer Einheitszelle in Punkte (i j k). Dabei bezeichnet i =
1,2,3,4 die vertikale Ebene (z - Koord.), j = 1,2,...,5 die Zeile (y - Koord.)
und k£ = 1,2,...,5 die Spalte (x - Koord.) der i - ten Ebene. Die roten Punkte
stellen hier die fcc - Gitterpunkte der Ebene ¢ = 1 dar.

Der Koordinatenursprung befindet sich in (111).

In der nachstehenden Abbildung sind die vertikalen Ebenen dargestellt. Zu beachten ist,
dass nur die Gitterpunkte in der Ebene ,;wall _d* reale Gitterpunkte sind. Alle anderen Punkte
sollen nur die hypothetische Fortsetzung des Gitters darstellen, in denen spéter ein Draht
beginnen bzw. enden wird. Die Ausgabe der Energien (normiert auf das jeweilige globale
Minimum) an den oben definierten Punkten fithrt auf die in Abbildung dargestellten
Potentialverldufe.

Abbildung 3.4: vertikale Aufteilung der Einheitszelle in 3D.

14
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Abbildung 3.5: Potentialverlauf in (a) Ebene 1. (b) Ebene 2. (¢) Ebene 3. (d) Ebene 4.

Wie man sehr schon in (a) und (c) sehen kann, liegen in den fcc - Gitterpunkten Potentialmi-
nima vor. Die Verldufe von (b) und (c) lassen vermuten, dass sich ein Atom aus dem Minimum
im Punkt (255) (x = 0, y = 0) aus (b) in das tiefere Minimum im Punkt (335) (x = 0, y=
2.039) aus (c¢) bewegen wird (siche Markierung). Ebene 4 liegt bereits im repulsiven Bereich
der Wand. Die Abstofiung ist direkt oberhalb der obersten fcc - Gitteratome der Wand am
grofsten.

Dieses Ergebnis bestétigt zunéchst die erste Vermutung, dass man Stabilitdt in hypothe-
tisch fortgesetzten fcc - Gitterpunkten der Wand erwarten kann.

Bisher wurde aber die Dynamik des Systems vernachléssigt. Problematisch dabei ist, dass
sich das Potential, das ein Atom aufgrund der komplexen Wechselwirkungen zwischen allen
Atomen innerhalb der cutoff distance erfihrt, nicht nur lokal, sondern auch zeitlich &ndert.
Ziel ist es nun, den zeitlichen Verlauf der potentiellen Energie des untersten Drahtatoms bzgl.
der unteren Wand unter Beriicksichtigung der Wechselwirkungen der iibrigen Drahtatome zu
bestimmen und mit dem zeitlichen Verlauf der kinetischen Energie zu vergleichen. Ist die
kinetische Energie zu einem Zeitpunkt hoher als die potentielle Energie, kann das Atom den
Potentialtopf der Wand verlassen.

Der zeitliche Verlauf des Potentials ldsst sich aber leider nicht ohne Weiteres bestimmen.
Lammps liefert mit dem compute ID groupl-ID group/group group2-ID - Befehl eine Mog-
lichkeit die abstandsabhéngige Wechselwirkungsenergie zwischen zwei definierten Gruppen zu
bestimmen. Dabei wird in unserem Fall jedoch die ,embedded Energy* des EAM - Potentials
nicht beriicksichtigt. Mit Hilfe des region - und group Befehls definiert man das unterste
Atom innerhalb des Drahtes als eine neue Gruppe. Als zweite Gruppe wahlt man ,wall _d*.
Es wird nun gezeigt, dass trotz dieser drastischen Vereinfachung ndherungsweise gute Voraus-
sagen iiber die Stabilitdt des Drahtes getroffen werden kénnen.

15
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Um die Atompositionen beliebig verschieben zu kénnen, wurde ein MATLAB - Skript geschrie-
ben, welches im Anhang [A.3] eingesehen werden kann. Zur Berechnung der interatomaren
Absténde im Draht wurde das Programm aus Anhang [A.4] geschrieben. Die Visualisierungen
der Ergebnisse wurden mit MATLAB erstellt.

3.2.1 Startposition (313)

Es wird mit der Standardkonfiguration begonnen. Das unterste Drahtatom wird in die Position
(313) gesetzt. In Abbildung sind Start - und Endkonfiguration des Drahtes zu sehen. Mit
rot wurde die Unterseite der betrachteten Einheitszelle markiert.

Abbildung 3.6: Startposition (313): (a) Startkonfiguration des Drahtes. (b) Endkonfiguration
des Drahtes.

Die nachstehende Abbildung stellt die ausgewerteten Grofen gegeniiber. In (a) ist der
zeitliche Verlauf der z - Koordinate des untersten Drahtatoms dargestellt. Hier sieht man
den Einfluss des Drahtes. Obwohl sich das unterste Drahtatom in einem Potentialminimum
(siehe Abbildung befindet, bewegt es sich in Richtung Wand, da der mittlere interatoma-
re Abstand im Draht vergrofert wird, wie man in (b) sehen kann. Der Einfluss der iibrigen
Drahtatome verschiebt also das Potentialminimum leicht in negative z - Richtung.

In (c) ist die abstandsabhéngige Wechselwirkungsenergie der Wand bzgl. des untersten Draht-
atoms im Vergleich zu dessen kinetischer Energie zu sehen. Man sieht deutlich, dass zu keinem
Zeitpunkt die kinetische Energie des untersten Drahtatoms grofer als die potentielle Energie
der Wand ist.

Der Draht ist also stabil, wie auch die optische Auswertung zeigt.

16
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Abbildung 3.7: Startposition (313): (a) Zeitlicher Verlauf der z - Koordinate des untersten
Drahtatoms bzgl. der unteren Wand. (b) Zeitlicher Verlauf der mittleren in-
teratomaren Abstédnde im Draht. (c) Potentielle Energie der Wand bzgl. des
untersten Drahtatoms im Vergleich zu dessen kinetischer Energie.

Analog werden noch drei weitere Konfigurationen kurz vorgestellt.

3.2.2 Startposition (111)

Das unterste Drahtatom wird in den Koordinatenursprung platziert. Aufgrund der Symmetrie
des Gitters sind die Punkte (111), (115), (151) und (155) energetisch identisch und miissen
nicht separat betrachtet werden. Die Argumentation verlduft analog zur Standardkonfigura-
tion.

In Abbildung [3.8) sind Start - und Endkonfiguration des Drahtes zu sehen.

Abbildung zeigt die ausgewerteten Daten. In (a) sieht man, dass der Draht stabil bleibt.
Das unterste Drahtatom bewegt sich leicht in Richtung Wand. Das Potentialminimum wird
wieder etwas in negative z - Richtung verschoben, aufgrund der Vergroferung der interato-
maren Abstdnde innerhalb des Drahtes, wie man in (b) sieht. In (c) siecht man nun, dass
die kinetische Energie an vielen Stellen grofier ist als die potentielle Energie. Zu beachten ist
jedoch, dass Energien keine gerichteten Grofen sind. (a) zeigt ndmlich, dass sich das unterste
Drahtatom, iiberall dort wo die kinetische Energie hoher ist als die potentielle, in Richtung
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Wand bewegt und somit den Potentialtopf nicht verldsst. Der Draht ist stabil, was Abbildung
[3-8 auch bestétigt.

?y 'A. Oo.b

0000 § O°CP .
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Abbildung 3.8: Startposition (111): (a) Startkonfiguration des Drahtes. (b) Endkonfiguration
des Drahtes.
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Abbildung 3.9: Startposition (111): (a) Zeitlicher Verlauf der z - Koordinate des untersten
Drahtatoms bzgl. der unteren Wand. (b) Zeitlicher Verlauf der mittleren in-
teratomaren Abstédnde im Draht. (c) Potentielle Energie der Wand bzgl. des
untersten Drahtatoms im Vergleich zu dessen kinetischer Energie.
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3.2.3 Startposition (113)

Analog zu obigem Vorgehen kann nun gezeigt werden, dass der Draht im Punkt (113) instabil

ist.

..\':n'..o {. M ! . ;..-:,’.-: ‘e, '0.‘
° .\k" ;3%;?;.:?}4/ :f'. o
. @
. % :5:0.0’;.0“(25; °o. o..;. ]
° ‘e
PO /N,
o..'o...o $ ° 8 ° ¢ o’f'...'... ‘ “ .. .
(b) (c)

Abbildung 3.10: Startposition (113): (a) Startkonfiguration des Drahtes. (b) Naherungsweise
der Zeitpunkt des Ausbruchs bei ca. t = 2.2 ps. (¢) Endkonfiguration des

Drahtes.
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Abbildung 3.11: Startposition (113): (a) Zeitlicher Verlauf der z - Koordinate des untersten
Drahtatoms bzgl. der unteren Wand. (b) Zeitlicher Verlauf der mittleren
interatomaren Abstdnde im Draht. (c) Potentielle Energie der Wand bzgl.
des untersten Drahtatoms im Vergleich zu dessen kinetischer Energie.

In Abbildung sind sowohl Start - und Endkonfiguration, als auch néherungsweise der
Zeitpunkt des Ausbruchs des Drahtes dargestellt.
Abbildung zeigt wieder die ausgewerteten Daten der Simulation.
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Der Verlauf der z - Koordinate im Bereich zwischen ungefdhr 0.3 ps und 0.6 ps des un-
tersten Drahtatoms in (a) zeigt wieder, dass der Draht in diesem Zeitraum den Potentialtopf
der Wand nicht verldsst. Ab ungefihr 2.2 ps verlduft die kinetische Energie in (c) jedoch
dauerhaft oberhalb der potentiellen Energie. (a) zeigt auch, dass sich das unterste Drahtatom
ab ca. 1.5 ps erstmal stetig von der unteren Wand entfernt, bis es sogar die Nachbarschafts -
cutoff distance r; = 5.3 A iiberschreitet. Das unterste Drahtatom verlidsst demnach den Po-
tentialtopf der Wand bei ungefihr 2.2 ps, was sich sehr schén mit Abbildung (b) deckt.
Abbildung [3.11f (b) zeigt wieder, dass sich die interatomaren Absténde im Draht vergréfern.
Das oberste Drahtatom bewegt sich in ein Potentialminimum, némlich in einen der vier fcc
- Gitterpunkte in Ebene 3. Trotz der starken Vereinfachung des Potentials, lassen sich also
néherungsweise Vorhersagen iiber die Stabilitédt des Drahtes machen.

3.2.4 Startposition (411)

Es wird nun noch gezeigt, dass der Draht auch im repulsiven Bereich der Wand stabil bleibt.
Abbildung zeigt Start - und Endkonfiguration des Drahtes. Die interatomaren Abstén-
de im Draht bleiben unverédndert. Die rote Markierung soll die Unterseite der betrachteten
Einheitszelle des fcc - Gitters aus Abbildung kennzeichnen.

Abbildung 3.12: Startposition (411): (a) Startkonfiguration des Drahtes. (b) Aufnahme aus
der Simulation bei ungefihr ¢ = 3 ps. (¢) Endkonfiguration des Drahtes.

In der folgenden Abbildung sind erneut die ausgewerteten Ergebnisse dargestellt. In (a)
und (c) ist die starke repulsive Kraft der Wand auf das unterste Drahtatom zu sehen. Das
oberste und das unterste Drahtatom entfernen sich schlagartig von der Wand und driicken den
Draht zusammen, wie man schon in (b) sehen kann. Im Vergleich zur Standardkonfiguration,
ist der Abstand zwischen den beiden Wanden um % = 2.039 A verringert. Dadurch kénnen
sich nicht mehr alle acht Drahtatome untereinander energetisch giinstig anordnen. Der Draht
wird verkiirzt, indem ein Drahtatom seitlich abgedréngt wird, wie man in Abbildung m (b)
sehen kann. In Abbildung (c) sieht man schlieklich, dass das Atom in das néchstgelegene
potentielle Minimum (hier (331)) wandert. Das oberste Drahtatom verhélt sich identisch. In
welches Minimum allerdings die Atome wandern, habe ich bisher nicht untersucht und wére
eine interessante Fragestellung weiterer Studien. Wandern das oberste und unterste Drahtatom
in energetisch gleiche, aber lokal unterschiedliche Minima, kommt es zu einer Schieflage des
Drahtes, wie man es auch in Abbildung [3.12] (b) sehen kann.

Mit Abbildung [3.13[ (a) ist klar, dass der Draht stabil bleibt. Aufgrund der Symmetrie des
Gitters wurden keine weiteren Punkte untersucht. Es wurde ersichtlich, dass der Draht in allen
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Punkten innerhalb der Einheitszelle, bis auf (113) = (131) = (135) = (153) stabil bleibt. In
diesen Punkten wére im Rahmen weiterer Studien z.B. interessant zu untersuchen, in welches
Potentialminimum sich der Draht bevorzugt bewegt.
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Abbildung 3.13: Startposition (411): (a) Zeitlicher Verlauf der z - Koordinate des untersten
Drahtatoms bzgl. der unteren Wand. (c¢) Zeitlicher Verlauf der mittleren in-
teratomaren Abstande im Draht. (c) Potentielle Energie der Wand bzgl. des
untersten Drahtatoms im Vergleich zu dessen kinetischer Energie.

Es ist zu beachten, dass die bisher vorgestellten Ergebnisse nur innerhalb der Simulationszeit
von 6 ps Giiltigkeit haben. Am Verlauf des interatomaren Abstandes ldsst sich jedoch erken-
nen, dass sich bereits ein Gleichgewichtszustand eingestellt hat oder angestrebt wird. Man
kann also davon ausgehen, dass in den betrachteten stabilen Punkten Langzeitstabilitit des
Drahtes vorliegt.

Die Verkiirzung des Drahtes wirft nun die Frage auf, ob sich léingereﬂ Dréhte analog ver-
halten, um ein energetisches Minimum zu erreichen. Es werden deshalb kurz Ausziige aus
Simulationen mit lingeren Golddrahten vorgestellt. Dabei wird direkt der Fall betrachtet, in
dem die interatomaren Absténde verringert sind. Simulationen mit verlangertem Draht in
der Standardkonfiguration (Azinteratomar = 2.447 A, Startposition (331)) zeigen das gleiche
Verhalten, wie ein achtatomiger Draht. Aufgrund der sehr geringen Temperatur, reicht die
kinetische Energie eines Atoms im Draht zu keinem Zeitpunkt aus, um den jeweiligen dort

! linger* bzw. ,kiirzer“ bedeutet hier, dass die Anzahl der Atome pro Draht erhoht bzw. verringert wird.
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vorliegenden Potentialtopf zu verlassen.

3.2.5 Verschiedene Drahtlangen bei verringerten interatomaren Abstinden

Im Folgenden wird ein Draht, bestehend aus 10 Atomen, betrachtet. Die interatomaren Ab-
stédnde sind auf % = 1.0195 A verkleinert. Die Randatome des Drahtes befinden sich in Position
(411). In Abbildung sind Start - und Endkonfiguration des Drahtes zu sehen.

0“

oa«;t‘.’g %’ o ® < .£~}e§&g ‘e o

Y. ‘0 © o @ oo
G 000 & N G a0 & %

(a) (b)

Abbildung 3.14: Zehnatomiger Draht mit Startposition (411): (a) Startkonfiguration. (b)
Endkonfiguration.

Da die Argumentation analog zu dem Fall des achtatomigen Drahtes verlauft, wird auf ei-
ne detaillierte Auswertung verzichtet. Abbildung zeigt, dass der interatomare Abstand
wieder bis zum Gleichgewichtsabstand vergrofiert wird.
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Abbildung 3.15: Zeitlicher Verlauf der mittleren interatomaren Absténde im Draht.

Der Draht ist also stabil.

In Startposition (413) kann der Draht bis zu einer Lange von 44 Atomen verliangert werden,
bis er instabil wird. In der folgenden Abbildung sind Endkonfigurationen der kritischen
Drahtlangen, sowie der Verlauf der interatomaren Abstinde gegeniibergestellt.
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Abbildung 3.16: Startposition (413): (a) Endkonfiguration des Drahtes mit 44 Atomen. (b)
Endkonfiguration des Drahtes mit 45 Atomen. (c) Zeitlicher Verlauf der mitt-
leren interatomaren Absténde bei einem Draht mit 44 Atomen. (d) Zeitli-
cher Verlauf der mittleren interatomaren Abstédnde bei einem Draht mit 45
Atomen.

Bei einer Laufzeit von 50 ps kann ein Draht mit Startposition (413) und interatomaren Ab-
stdnden von % =1.0195 A, ab einer Lange von ungefihr 44 Atomen instabil werden. Statisti-
sche Untersuchungen wurden diesbeziiglich noch nicht durchgefiihrt, weswegen die kritische
Drahtlénge leicht variieren kann. Vergleicht man Abbildung mit (a), fallt auf, dass
der Gleichgewichtsabstand der Atome abhéngig von der Startposition bzw. der Drahtlange
zu seien scheint, da der interatomare Abstand in den betrachteten Féllen anfanglich gleich
ist. Aufgrund der verringerten interatomaren Abstdnde im Draht, sorgen die dadurch entste-
henden repulsiven Krifte dafiir, dass die Drahtatome seitlich ausweichen. Die unteren bzw.
oberen Drahtatome erfahren dann den Anziehungsbereich der unteren bzw. oberen Wand und
sind bestrebt das fcc - Gitter fortzusetzen. Der Atomabstand im Gitter (d = 4.078 A) ist aber
grofer, als der Gleichgewichtsabstand vertikal angeordneter Drahtatome (Az & 2.55 A) (siehe
Abbildung (c)). Bei kleinen Drahtléngen macht sich dieser Effekt deutlicher bemerkbar,
als bei grofien.

Abbildung (b) bestétigt die Instabilitdt des Drahtes, da der Gleichgewichtsabstand im
Vergleich zu (a) deutlich zunimmt, d.h. zwei Drahtatome miissen sich deutlich voneinander
entfernt haben.
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Im néchsten Abschnitt werden die Auswirkungen einer verdnderten Wandgeometrie analy-
siert.

3.3 Veranderte Wandgeometrie

Das Verhalten des betrachteten Atoms wird durch die Wechselwirkung mit den Atomen inner-
halb des Nachbarschafts - cutoff - Abstandes beeinflusst. Durch eine Verédnderung der Wand-
geometrie kann sich demnach das Verhalten des Drahtes &ndern. Es wird nun untersucht, wie
stark sich eine leichte Anderung der Wandgeometrie auf das Verhalten des Drahtes auswirkt.
Abbildung zeigt die verdnderte Wandgeometrie. Die beiden Wiande wurden jeweils um
fiinf Einheitszellen (rot) erweitert. In dieser Konfiguration befinden sich geringfiigig weniger
Atome in der Nachbarschaftsliste des untersten Drahtatoms, als in der Standardkonfiguration.
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Abbildung 3.17: verdnderte Wandgeometrie (Pyramide).

Das Vorgehen ist nun das selbe wie in Abschnitt beschrieben. Es wird eine hypothetische
Einheitszelle direkt iiber die oberste reale Einheitszelle gesetzt und das Gebiet mit einem

Atom gemif Abbildung [3.3] abgerastert. Die daraus entstehenden Potentialverldufe sind in
Abbildung dargestellt.
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Abbildung 3.18: Potentialverlauf in (a) Ebene 1. (b) Ebene 2. (¢) Ebene 3. (d) Ebene 4.

Es fallt auf, dass sich der Potentialverlauf in Ebene 2 aus (b) von dem der Standardwand
aus Abbildung (b) leicht unterscheidet. Die Minima liegen jedoch identisch. Man erwartet
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also, dass sich das Atom &hnlich verhalten wird, wie bei der Standardwand. Unterschiede in

der Stabilitdt sind jedoch nicht auszuschliefen.

Es wird nun anhand zweier verschiedener Startpositionen exemplarisch gezeigt, dass sich die

Dréahte jedoch gleich verhalten.

3.3.1 Startposition (135)

In Abbildung sind Start - und Endkonfigurationen eines Drahtes mit Startposition (135)

dargestellt.
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Abbildung 3.19: Startposition (135): (a) Startkonfiguration des Drahtes oben. (b) Endkon-
figuration des Drahtes oben. (c) Startkonfiguration des Drahtes unten. (d)

Endkonfiguration des Drahtes unten.

Die Auswertung der Simulation ist in Abbildung zu sehen. Wie zu vermuten war, zeigen
(a) und (b), dass der Draht instabil ist. Auf den Verlauf des mittleren interatomaren Abstandes
im Draht wurde hier verzichtet, da dieser lediglich zeigt, dass sich ein Gleichgewichtsabstand,

gleich wie in Abbildung |3.11] (b), einstellt.
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Abbildung 3.20: Startposition (135): (a) Potentielle Energie der verdnderten Wand bzgl. des
obersten Drahtatoms im Vergleich zu dessen kinetischen Energie. (b) Zeit-
licher Verlauf der z - Koordinate des obersten Drahtatoms bzgl. der oberen
veranderten Wand.

3.3.2 Startposition (335)

In Abbildung sind Start - und Endkonfigurationen des Drahtes in Startposition (335)
dargestellt.
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(a) (b)

Abbildung 3.21: Startposition (335): (a) Startkonfiguration des Drahtes. (b) Endkonfiguration
des Drahtes.

Diese Rechnung zeigt, wie die entsprechende Rechnung in Abschnitt dass der Draht
stabil bleibt. Der interatomare Gleichgewichtsabstand stellt sich analog zu Abbﬂdung (b)
ein.
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3.4 Wechselwirkung zweier Au-Drahte

Nachdem ein Nano - Au - Draht ausfiihrlich untersucht wurde, wird nun das System um einen
Draht erweitert. Die bisher gewonnenen Erkenntnisse der Stabilitdt eines Drahtes lassen sich
natiirlich auf jeden einzelnen Draht tibertragen, solange die beiden Drahte deutlich weiter als
7, = 5.3 A voneinander entfernt sind. Sind die Dréhte niher aneinander als 7, werden diese
aufgrund der attraktiven Wechselwirkungen zusammenfallen. Das wirft die Frage auf, was
gerade bei r; passiert.

An dieser Stelle wird entscheidend sein, welche Anfangsgeschwindigkeiten den einzelnen Draht-
atomen zugeordnet werden. Es muss schlieklich nur gewéhrleistet sein, dass die Gesamtheit
aller Geschwindigkeiten Maxwell - Boltzmann verteilt ist, da im NVT - Ensemble gearbeitet
wird. Es ist also naheliegend unterschiedliche Anfangsgeschwindigkeiten zu wahlen und Stati-
stiken dariiber zu erstellen, ob die Driahte zusammenfallen oder nicht. Ebenfalls entscheidend
wird die Drahtlinge sein. Je ldnger die Drahte sind, desto hoher ist die Wahrscheinlichkeit
dafiir, dass an einer beliebigen Stelle im Draht zwei gegeniiberliegende Atome derart entgegen-
gesetzte Geschwindigkeiten haben, sodass die dadurch entstehende attraktive Wechselwirkung
ausreicht, um den Draht zusammenfallen zu lassen.

Auch hier ist zu betonen, dass die Ergebnisse nur innerhalb der verwendeten Simulationszeit
von 50 ps Giiltigkeit haben.

Gesucht ist also die kritische Drahtldnge, bei der erstmals beide Driahte zusammenfallen.
Ebenfalls wird untersucht, ab welcher Drahtlénge zwei Drahte immer zusammenfallen. Dazu
wurde ein MATLAB - Skript (siche Anhang geschrieben, das 100 Simulationen mit jeweils
anderen Anfangsgeschwindigkeiten durchfiihrt. Um die Auswertung zu vereinfachen kann man
davon ausgehen, dass sich die Gesamtenergie des Systems in den moglichen Endzusténden,
némlich ,beide Drahte fallen zusammen® und ,Dréhte bleiben getrennt®, unterscheiden wird.
Im Folgenden startet ein Draht immer im Punkt (313), der andere Draht im Abstand Az = r,
davon. Die interatomaren Absténde in beiden Drihten betragen Az = 2.447 A.

Bei einer Drahtlange von 30 Atomen ergibt sich die in Abbildung dargestellte Ener-
gieverteilung der Endzusténde.
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Abbildung 3.22: Energieverteilung der Endzusténde bei einer Drahtliange von jeweils 30 Ato-
men. Normiert wurde auf das energetische Minimum.

Wie man in Abbildung sehen kann, unterscheidet sich der Endzustand bei Durchlauf
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82 energetisch von den anderen. Auffillig sind auch die Durchldufe 10, 42 und 96. In diesen
Féllen wiirden die Dréhte bei einer deutlich langeren Laufzeit zusammenfallen. Die Simulati-
onsausziige aus Abbildung |3.23| zeigen, dass die Dréahte in Durchlauf 82 zusammenfallen.

Abbildung 3.23: Zwei Dréhte mit jeweils 30 Atomen: (a) Startkonfiguration. (b) Endkonfigu-
ration Durchlauf 1. (¢) Endkonfiguration in Durchlauf 82.

Untersuchungen des mittleren Abstandes gegeniiberliegender Drahtatome fithren auf Abbil-

dung 324
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Abbildung 3.24: Zeitlicher Verlauf des mittleren Abstandes gegeniiberliegender Drahtatome
bei einer Drahtlénge von 30 Atomen in (a) Durchlauf 1. (b) Durchlauf 82
(sieche Markierung in Abbildung .

Abbildung (b) bestétigt, dass die Drahte in Durchlauf 82 zusammenfallen. Alle anderen
Durchldufe fithren auf einen &hnlichen Verlauf wie (a). Dieses zeigt, dass die {ibrigen Ener-
gien aus Abbildung zu Drihten gehoren, die am Ende der Simulationszeit immer noch
getrennt sind.

Die Drahtléngen werden nun in unregelméfiigen Schritten erhoht. Ab einer Drahtldnge von
jeweils 795 Atomen fallen die Drihte in 99% der Falle zusammen, wie Abbildung zeigt.
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Abbildung 3.25: Auf das energetische Minimum normierte Energieverteilung der Endzusténde
bei einer Drahtldnge von (a) 795 Atomen. (b) 796 Atomen.

Der energetisch hochstgelegene Punkt in (a) liegt bei Durchlauf 70 und représentiert einen
Endzustand, der zu nicht zusammenfallenden Dréhten gehort, wie der Verlauf des mittleren
Abstandes gegeniiberliegender Drahtatome in Abbildung [3.26| (a) zeigt. Abbildung |3.26] (b)
verdeutlicht, dass die Drahte in Durchlauf 53 aus Abbildung (b) bereits zusammenfallen.
Alle anderen Punkte reprisentieren Endzustédnde, bei denen der Prozess des Zusammenfallens
unterschiedlich weit fortgeschritten ist. Je tiefer der Punkt energetisch liegt, desto mehr sind
die Dréhte bereits zusammengefallen.
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Abbildung 3.26: Zeitlicher Verlauf des mittleren Abstandes gegeniiberliegender Drahtatome
bei einer Drahtliange von (a) 795 Atomen in Durchlauf 70 (siehe Markierung
in Abbildung (a)). (b) 796 Atomen in Durchlauf 53 (siehe Markierung
in Abbildung (b).

Die Analyse einiger Drahtldngen im Bereich von 8 bis 800 Atomen deuten darauf hin, dass
die Zahl der Dréhte, die wihrend der Simulationszeit von 50 ps zusammenfallen, im Bereich
von 30 bis 796 Atomen Drahtldnge monoton wéchst. Die Statistik beinhaltet 100 Durchléufe.
Unterhalb einer Liange von 30 Atomen blieben alle Drahte getrennt. Oberhalb einer Léan-
ge von 796 Atomen sind bei allen Durchldufen die Driahte zusammengefallen. In Abbildung
[3:27 sind die Ergebnisse der untersuchten Drahtlingen zusammengefasst. Der Verlauf ldsst
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sich dadurch begriinden, dass die prozentuale Verlangerung des Drahtes mit zunehmender
Drahtlange abnimmt.

Abbildung 3.27: Zusammenhang zwischen Drahtlinge und Anzahl der
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4 Zusammenfassung und Ausblick

Diese Arbeit beschéftigte sich mit der strukturellen Stabilitdt von Nano - Au - Drihten. Es
wurde gezeigt, dass innerhalb einer hypothetisch fortgesetzten fcc - Einheitszelle der Wand,
mit Ausnahme der Punkte (113) = (131) = (135) = (153), Langezeitstabilitét des Drahtes zu
erwarten ist. Gleiches Verhalten zeigte sich bei pyramidenformiger Wandgeometrie.

Des Weiteren haben die Untersuchungen gezeigt, dass ein Draht mit interatomaren Absténden
von % =1.0195 A auf bis zu 45 Atomen verlingert werden kann, bis er instabil wird.
Ebenfalls wurden Statistiken dariiber erstellt, ob zwei Dréhte in einem Abstand von Az =
5.3 A zusammenfallen oder nicht. Bei 100 Durchliufen und einer Simulationszeit von 50 ps
zeigte sich, dass zwei Drihte erstmals bei einer Lénge von jeweils 30 Atomen zusammenfal-
len. Ab einer Lange von jeweils 795 Atomen fielen die Drahte in mindestens 99% der Falle
zusammen.

Abschliefsend mochte ich nun noch die Punkte ansprechen, fiir die die Zeit nicht ausgereicht
hat, die aber im Rahmen weiterer Studien interessant wéren zu untersuchen.

Zu Beginn der Arbeit wurde in Abbildung die Potentiallandschaft der Wand nur bzgl.
des untersten Drahtatoms bestimmt. Im weiteren Verlauf bestétigte sich die Vermutung, dass
das unterste bzw. oberste Drahtatom in fcc - Gitterpunkte wandert. In welches Minimum
der Draht wandert, ist dabei ungekléart geblieben - wird aber mafigeblich von der anfingli-
chen Geschwindigkeitsverteilung abhéngen. Aufgrund der Punktsymmetrie (zum Punkt (i13),
i = 1,2,3,4) der Potentialverlaufe sollte man allerdings fiir unendlich viele Durchldufe eine
Gleichverteilung der Endzusténde erwarten.

In Abschnitt zeigte sich, dass der Draht verkiirzt wird, indem Drahtatome seitlich ab-
gedrangt werden, wenn der vertikale Abstand zwischen den Wéanden zu klein ist, um alle
Drahtatome vertikal energetisch giinstig anzuordnen. Untersucht werden kénnte nun, ob es
Atome gibt, die bevorzugt seitlich abgedringt werden und warum.

Des Weiteren wére, wie in Abschnitt bereits angesprochen, die Abhéngigkeit des Gleich-
gewichtsabstandes der Drahtatome von der Wandhohe bzw. der Drahtlinge interessant. Bei
verringerten interatomaren Abstdnden scheinen sich die oberen bzw. unteren, seitlich abge-
dréngten Drahtatome bevorzugt in fcc - Gitterpunkte zu bewegen, was den mittleren Gleich-
gewichtsabstand vergrofsert.

Die Untersuchungen mit zwei Driahten beschrinkten sich auf den Spezialfall, bei dem die
Dréhte gerade den Abstand Az = r; voneinander hatten. Hier wére die allgemeine Abhéngig-
keit der kritischen Drahtlénge vom Abstand interessant. Auch kénnte man die interatomaren
Absténde verringern. Dabei wére zu erwarten, dass die kritische Drahtlinge abnimmt, weil
vermehrt Drahtatome seitlich abgedréngt werden, die dann in Wechselwirkung miteinander
treten. Wie genau die kritische Drahtlange mit verringertem interatomaren Abstand abnimmt,
ware dann auch noch zu klaren.

Ebenfalls konnte bisher nicht untersucht werden, wie mehr als zwei Drahte miteinander wech-

selwirken. Grundsétzlich ist aber das gleiche Verhalten wie mit zwei Drahten zu erwarten, nur
dass die Anzahl der moglichen Endzustdnde mit zunehmender Drahtanzahl ansteigen wird.
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Besonders interessant wéare jedoch zu untersuchen, wie sich Fehlstellen bzw. Verunreinigungen
in der Wandgeometrie auf das Verhalten des Drahtes auswirken. In dieser Arbeit wurde von
Idealbedingungen ausgegangen, die so in der Realitét selten vorkommen.
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Anhang

A.1 inp

Festlegung des Simulationsgebietes, der Randbedingungen, der zu berechnenden thermody-
namischen Grofken, des Ensembles, des Thermostats und der Simulationszeit.

# Definiere Atomeigenschaften und Randbedingungen

echo both

units metal
atom style atomic
boundary S s s

# Koordinaten einlesen
read data input _coords.lmp

# Simulationsgebiet definieren

b y zZ

lattice fce 1.0000 origin O 0 0

region mdbox block —=2.1 2.1 —-2.1 2.1 —-1.4 15.1
region single block —-2.1 2.1 -2.1 2.1 -2.3 —-1.5
region wallu block —20.0 20.0 —20.0 20.0 15.2 35.0
region walld block —20.0 20.0 —-20.0 20.0 —25.0 —2.4
region regun union 4 wallu walld mdbox single

# create box 1 regun

# Definiere Gruppen

group internal region regun
group bu region wallu
group bd region walld
group si region single

# Erstelle Gruppe ohne Wandatome
group internalsu subtract internal bu bd

# Definiere Potential
pair style eam/ fs
pair coeff x % Au.eam.fs Au

# Wandatome fixieren
fix flb bu move linear 0.0 0.0 0.0
fix frb bd move linear 0.0 0.0 0.0
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# Definiere Nachbarschafts — Parameter
neighbor 0.3 bin
neigh modify every 10 delay 0 check no

# Berechnungen

compute peratom si pe/atom

compute pe si reduce sum c_peratom
compute zcoord si property/atom z
compute zc¢ si reduce sum c_zcoord
compute epot _walld si group/group bd

variable atomekin equal ke(si)

# Ausgabe von thermodynamischen Groéfen

thermo 1000

# thermo style custom step pe ke epot walld atomekin atomepot zcoord
thermo style custom step pe ke c_epot walld v__atomekin c_pe
c_zc

# Geschwindigkeitsverteilung
velocity internalsu create 0.25 1654135 dist gaussian

# Definiere Ensemble und Temperatur
fix NVT internalsu nvt temp 0.25 0.25 10

# numerischer Zeitschritt
timestep 0.0001

# Dateiausgaben

dump dl internalsu xyz 100 wire.xyz
dump d2 bu xyz 100 wall u.xyz
dump d3 bd xyz 100 wall d.xyz

# Simulationszeit
run 60000
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A.2 input_coords.Imp

Startkonfiguration der Atome.

Position data for my id wire

O 3 O T = W N+

38

468 atoms

1 atom types
—20.0 20.0 xlo xhi
—20.0 20.0 ylo yhi
—15.0 25.0 zlo zhi

Atoms

—_ e = e e e e

NN DNDNDNDDN

.039000
.039000
.039000
.039000
.039000
.039000
.039000
.039000

OO O OO oo o

.000000
.000000
.000000
.000000
.000000
.000000
.000000
.000000

—2.039000
0.407800
2.854600
5.301400
7.748200

10.195000

12.641800

15.088600
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A.3 newcoords.m

clear all

clc

% =————— schreibt neue input coords.lmp — Datei

%

% INITIALISIERUNGEN

drahtlaenge = 796; %Drahtlange

anzahl = 2; %Anzahl der Dréahte

drahtabstand = 5.3; %Abstand zwischen den Dréihten
atomabstand = 2.44680; %Abstand zwischen den Drahtatomen
wandabstand = 2.039; %Abstand zur Wand

x = 2.039000; %x — coord des Drahtes

y = 0.000000; %y — coord des Drahtes

z = —4.078 4+ wandabstand; %z — coord des UNTERSTEN Drahtatoms
%

%offnet input.coords.lmp aus MATLAB —Verzeichnis
fid = fopen(’input coords std.lmp’);

%schreibt neue Datei coordsnew.lmp ins MATLAB — Verzeichnis
fout = fopen (’input coords.lmp’,’'w’);

%o HAUPTPROGRAMM

%Header (erste 10 Zeilen) aus input_ coords.lmp mit Zeilenumbriiche einlesen
%und in neue Datei schreiben.

for i = 1:1:10
header = fgets(fid);
fprintf (fout,’%s’, header);
end

%Beginnt ab Zeile 11. Geht in l—er Schritten bis Drahtlidnge — 1
for i = 11:1:11+(drahtlaenge —1)

%Atomnummerierung beginnt mit 1.
%Deshalb i — 10. x,y wird aus INITTALISIERUNG iibernommen .

%zu z wird in jedem Schritt atomabstand hinzuaddiert. Beginnend mit 0

fprintf (fout, %d %d %t %f %f\n’,i—10, 1, x, y, z+(i—11)xatomabstand);
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end

bei zwei Drédhten Vorgang wiederholen

%

if anzahl =— 2

%starte eine Position weiter als Ende i — Schleife
for j = (11+drahtlaenge —1)+1:1:(11+2xdrahtlaenge —1)

%ziehe von j headerlange (10 Zeilen) ab. Verschiebung der x — Koordinate
%y wird iibernommen. zu z wird in jedem Schritt atomabstand hinzuaddiert.

%Beginnend mit 0

fprintf (fout,’%d %d %f %f %f\n’,j—10, 1, x + drahtabstand
v, z+(j—(11+drahtlaenge))xatomabstand);
end

%gibt z—coord des obersten Drahtatoms aus,

% um Anpassung in "inp" machen zu konnen.
ztop = z+(j—(11+drahtlaenge))*atomabstand;

else

ztop = z+(i—11)xatomabstand

end

Wall u und wall d — coords einlesen und in coordsnew ausgeben

%

%alle 468 coords—Zeilen aus input coords std.lmp einlesen
%und in Vektor walls speichern
for p = 1:1:468

walls = fscanf(fid,’%d %d %f %f %f’,[1,5]);

Y%owall u: Zeile 239 bis 468 in input coords std.lmp
if p>= 239 & p <= 468

fprintf (fout,’%d %d %f %f %f\n’,walls(1) + (anzahlxdrahtlaenge — 8),
walls (2), walls(3), walls(4), walls(5) +
(drahtlaenge — 8) * atomabstand —

7%(2.4468 — atomabstand) — 2xwandabstand);

%wall _d: Zeile 9 bis 238 in input coords std.lmp
elseif p >= 9 & p <= 238

fprintf (fout, %d %d %f %f %f\n’,walls (1) + (anzahlxdrahtlaenge — 8),
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walls (2), walls(3), walls(4), walls(5));

end

end

anzahlatome = walls (1) — 8 + anzahl % drahtlaenge
ztop

walltop = ztop + 20

fclose (fid);
fclose (fout

)
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A.4 interatomarer_Abstand.m

clear all
clc
% ————— Berechnung der interatomaren Abstinde eines Drahtes

%

% Initialisierungen

% WICHTIG

run = 60000; %Zeitschritte aus inp
drahtlaenge = 15; %Anzahl der Atome pro Draht
%

%Blockliange der Koordinaten in wire.xyz
] = drahtlaenge;

%Speicher preallokieren

A = zeros(1,3);

dist = zeros(drahtlaenge —1,1);
meandist = zeros ((run/100+1),1);

% offnen der wire.xyz Datei
fid = fopen (’wire.xyz’);

%Auslesen der wire.xyz Datei
for i = 0:1:(run/100)
%lauft Blocke unter Beriicksichtigung der Kommentare Datei durch

%und speichert Werte in Matrix A
A = dlmread ("wire.xyz’,’ 7, [2+1%(1+2) 1 (1+1)+ix(1+2) 3]);

% ——— Abstandsberechnung

%lauft einzelne Bldocke durch
for w = 1:1:drahtlaenge —1

%Berechnet pro Block Abstande zwischen Drahtatomen.
dist (w) = sqrt ((A(w+1,1) — A(w,1))"2 + (A(w+1,2) — A(w,2))"2 +
(A(w+1,3) — A(w,3))"2);

end

%Berechnet Mittelwert der Abstdnde und speichert diesen in Vektor meandist
meandist (i+1) = mean(dist );

end
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90 PLOT
%o

Time = linspace (0,run/10000,length (meandist ));

figure (1)

plot (Time, meandist ,’m’,’LineWidth’ ;1.2);
grid on

xlabel (’Zeit in ps’,’ FontSize’,30);

ylabel ("Abstand in Angstrom’,’FontSize’ ,30);
set (gca, ’FontSize’, 30);
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A.5 statistic.m

clear all
cle

%
%

n = 100; % Anzahl der Durchlaufe

nsn

% =—— Datei "inp" 6ffnen und in jedem Zeitschritt i neue Datei "i" schreiben ——
for i=1:1:n;

tic Y%start STOPWATCH timer

%offnet Datei inp
fin = fopen(’inp’);

Y%wandelt Zeitschritt in String um
dateiname = num?2str(i);

%erstellt Ordnername als String
ordnername = strcat (’Ordner’, dateiname);

%

Erstellt in jedem Zeitschritt neuen Unterordner und Datei

%iiberprift , ob Verzeichnis ordnername exisitiert
if “exist (ordnername,’dir )

%legt Verzeichnis ordername an
mkdir (ordnername );

end

%legt Pfad als String zum schreiben der input—Datein an
pfad = strcat (’~/Documents /MATLAB/’  ordnername,’/’  dateiname);

n";

%schreibt im jedem Zeitschritt neue Datei Namens "i" in angegebenen Pfad.

fout = fopen(pfad,’w’);

% Neue Zufallszahl erstellen und in String umwandeln ——
new = num2str(round (rand*10000000));
% =—— sucht in "inp" nach 1654135 und ersetzt diese

% mit neuer Zufallszahl "new" ——
%solange nicht am Ende der Datei

while “feof (fin)
%liest Zeilen mit Zeilenumbruch ein
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s = fgets(fin);

%sucht Seedwert 1654135 und ersetzt mit String new
s = strrep(s, ’'1654135’, new);

%schreibt String s mit Zeilenumbruch in neue Datei
fprintf (fout, %s’,s);

end

fclose (fin);
fclose (fout );

% Kopiert Potentialdatei und coords in Unterordner

kopierpfadpotential = strcat (’cp Au.eam.fs’,’ 7/
Documents /MATLAB/’ ,ordnername ) ;

kopierpfadcoords = strcat (’cp input coords.lmp’,’ 7/

Documents /MATLAB/’ ,ordnername ) ;

%fihrt Shell —Befehle aus
system (kopierpfadpotential );
system (kopierpfadcoords);

% ——= Matlab—Verzeichnis zu ~/Documents/MATLAB/ordnername
cd(strcat ('~ /Documents/MATLAB/’  ordnername ) );

% —— Strings fiir Eingabe in Shell definieren ——
teill = ’/usr/local/bin/mpiexec —n 2 lammps —in ./ ’;
teil2 = dateiname;

teild = ’ > out’;

%figt obere Strings zusammen
eingabe = strcat (teill ,teil2 ,teil3);

%

fiihrt Befehl "mpiexec —m 2 lammps —in ./"i" > out" in der Shell aus

%fiihrt Shell —Befehl aus
system (eingabe );

% =—— Wechsel zuriick in Original Matlab—Verzeichnis

cd ('~ /Documents /MATLAB’ ) ;

toc %end STOPWATCH timer
end
msghbox ('statistic.m wurde erfolgreich ausgefiihrt!’,’ Hinweis: );
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