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Simulation nanoskaliger Kanale: Projektziele

Wandstruktur der Kanale aus Kohlenstoff und Silizium
= Ebene Geometrie: z. B. Graphit und Graphen
= Zylindrische Geometrie: z.B. Kohlenstoffnanorohren
= |n erster Forderperiode charakteristische Langen bis zu 100 nm

Durch gleichformige Beschleunigung gesteuerte Stromungen
= Poiseuillestromung: zusatzliche Kraft wirkt auf das Fluid
= Couettestromung: zusatzliche Kraft wirkt auf den Festkorper

Erweiterung des Molekulardyn amik-Programms mardyn
= ... um die Regelung von Stromungssimulationen
= ... um das molekulare Modell fir die Wand
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Implementierung der Stromungssimulation

Ziel: Geschwindigkeit V.4, bei moglichst stabiler Beschleunigung a

. d _v,,-v av
Anpassung der Beschleunigung = —— -
dt T rdt
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Energiesenke nur hier:
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10,0 mol/l Methan (LJ-Fluid) bei 300 K
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Tersoffpotential fur Kohlenstoff und Silizium

Mehrkdrperpotential in der Form eines Paarpotentials:
_ —/”i- — Ui
Mehrkorperterm:

Der Attraktionskoeffizient b; berticksichtigt die Bindungswinkel 6, zu
benachbarten Zentren k.

Stetige Ausblendung im Intervall R < r; < S durch den Cutoffterm:

c(r )——[1+cos[ﬂ( R)]]z[s_ru] [ﬁg_Z(S—ﬁj)j
S-R S-R S_R

.. fir Kohlenstoffist R=1,8 Aund S=2,1 A.
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Simulationen mit dem Tersoffpotential

[0}

% - Nachbarschaftslisten
e = Tersoffpotential betrachtet alle benachbarten Tripel. Deshalb:

% — 1) in bins mit Kantenlangen der Grol3enordnung von r, einsortieren
= — 2) Paarpotentiale auswerten, Liste erstellen

g — 3) Tersoffpotential auswerten

Tersoff
e Fluid-Wand-Wechselwirkung

LITS
* Integrator

= Abschneideradius S des Tersoffpotentials ist sehr kurz (C: 2,1 A)
= Exponentielle Terme flr Attraktion und Repulsion, dichtes System
= Wie weit missen wir den Simulationszeitschritt reduzieren?
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Simulationszeltschritt
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Der Zeitschritt muss auf 1 fs reduziert werden.
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Simulation von Graphitplatten (I)

displaymade: [20] sphere malecules
alpha scale 1 size scale 1 adapterr 1714033
mol2 special f backend _mol2. 1 _GLSL: 227306 objects
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Initialkonfiguration
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Szenario

Methan

sl Graphit

Methan

Das Methan soll in z-Richtung beschleunigt werden.
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Simulation von Graphitplatten (1l)
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Simulation: Beschleunigung

Methan (LJTS), 175 K, 18.4 mol/l, 300 nm Plattenabstand, 40 m/s
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Simulation: Dichte- und Geschwindigkeitsprofil
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_._; Methan, 175 K, 18.4 mol/l, 3 nm Plattenabstand, 40 m/s
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- Simulation

ERCwvis'MolCloud.exe

dizplaymode: [20] sphere molecules
alpha scale 1 size scale 1 adapterr 1
molZ special £ backend_molZ2.1_GLSL: 211220 objects

-stuttgart.de
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Poiseuillestromung von Methangas

Methan (LJTS), 125 K, 0.186 mol/l, 300 nm Plattenabstand, 40 m/s
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Stromung mit Fluid im Nassdampfgebiet

L o O |

displaymode: [20] sphere molecules
alpha scale 1 size scale 1 adapterr 1
mol2 special f backend_molZ2.1_GLSL: 105666 objects
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Einfluss des Zeitparameters

Methan (LJTS), 175 K, 2.02 mol/l, 300 nm Plattenabstand, 4 m/s, tau = 1.5 ps
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Methan (LJTS), 175 K, 2.02 mol/l, 300 nm Plattenabstand, 4 m/s, tau = 15 ps
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Probleme und notwendige Korrekturen

unklare Modellparameter 1. Ansatz: Korrelation Randwinkel &.,/&-¢

Anpassung &, an Experimente
2. Ansatz: GAMESS
Unmittelbar: Rechnungen bei 250 und 350 K
Exzess-Bindungslange auf 0,5%

WwWw.itt.uni-stuttgart.de

hohe Ungenauigkeit fir a, Zeitparameter 7 deutlich erhdhen
Falls erforderlich auch konstantes a,

Wandbeschleunigung Getrennte Bereiche getrennt beschleunigen
Ahnlich: innere und auRere Schichten

ineffiziente Implementierung Ausblendung als Polynom statt cos
Nachbarn nicht jeden Zeitschritt bestimmen
Zeitschritt fir LJ-Potential vervielfachen
Integration der dynamischen Lastbalancierung
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Zusammenfassung

« Das MD-Programm mardyn wurde um das Festkdrpermodell
von Tersoff und um eine Stromungsregelung erweitert.

e MD-Simulationen von Poiseuillestromungen mit
Kanaldurchmessern von 300 nm sind bereits jetzt moglich.
(Projektziel: 100 nm)

~ www.itt.uni-stuttgart.de

* Die Modellparameter missen noch an QM-Berechnungen
oder Experimente angepasst werden.

* Durch Optimierungen bei der Tersoff-Implementierung,
unterschiedliche Zeitschritte, dynamische Lastbalancierung
etc. ist eine erhebliche Reduktion der Rechenzeit maglich.




