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Projektvorschlage

Die folgenden Projekte sollen in Form eines kleinen Aufsatzes (5-10 Seiten Text und
Graphiken) bearbeitet werden. Dabei sollen die Grundlagen der Rechnung dargestellt und
das geschriebene Programm erldutert werden. Die Ergebnisse der Rechnung sind ebenfalls
geeignet darzustellen.

Sie konnen ein Werkzeug Threr Wahl benutzen (matlab, mathematica, Fortran, C). Lite-
raturempfehlungen erhalten Sie auf Wunsch von mir.

Die Projekte kénnen zu zweit bearbeitet werden. Abgabetermin ist die erste Semesterwo-
che des Sommersemesters 2005. Ich hitte dabei gern den Text als PDF oder Postscript
sowie das erarbeitete Programm als Quelltext.

1 Approximative Diagonalisierung versus Storungs-
theorie

In einem unendlich hohen Kastenpotential der Breite L befinde sich in der Mitte eine
rechteckige Potentialbarriere der Breite d und Hoéhe V4.

Berechnen Sie die Energieeigenwerte durch approximative Diagonalisierung in der Basis
der Figenzusténde des ungestorten Kastenpotentials. Untersuchen Sie die Konvergenz als
Funktion der mitgenommenen Zusténde in Abhéngigkeit von d/L und V/ E§0), wobei Efo)
die Grundzustandsenergie des ungestorten Kastenpotentials ist.

Vergleichen Sie die drei niedrigsten Energieeignewerte mit dem Ergebnis der Storungs-
therorie bis zweiter Ordnung.

2 Wang-Landau-Sampling fiir das zweidimensionale
Ising-Modell — Ibbenbiiren-Connection aus Dieck-
mann, Heine, Kalfhues

Eine Einschrankung des Metropolisalgorithmus besteht darin, dafl man die thermodyna-
mischen Mittel fiir jede Temperatur wieder neu berechnen mufl. Es wére doch gut, wenn
man durch eine geeignete Monte-Carlo-Methode die Zustandsdichte unmittelbar bestim-
men konnte, um daraus dann durch simple numerische Integration mit dem Boltzmann-
Faktor die entsprechenden Mittel zu bestimmen. Genau dies tut der Wang-Landau-Algo-
rithmus [1].

Erarbeiten Sie die Grundlagen und stellen Sie sie dar. Modellieren Sie das im Artikel von
Landau, Tsai und Exler [1] besprochene zweidimensionale Isingmodell selbst.



3 Ising-Modell in 2 und 3 Dimensionen — Helge Ried-
rich

Stellen Sie die theoretischen Grundagen dar. Was weil man {iber den Phaseniibergang?
Simulieren Sie das zwei- bzw. dreidimensionale Ising-Modell mit moglichst vielen Spins
mit Hilfe des Metropolisalgorithmus [3]. Erkldren Sie diesen. Untersuchen Sie fiir das
zweidimensionale Ising-Modell die Abhingigkeit der Ubergangstemperatur von der Sys-
temgrofle.

4 Ising-Modell in 2 und 3 Dimensionen — Suendorf
& Godeker

Stellen Sie die theoretischen Grundagen dar. Was weil man {iber den Phaseniibergang?
Simulieren Sie das zwei- bzw. dreidimensionale Ising-Modell mit moéglichst vielen Spins
mit Hilfe des Metropolisalgorithmus [3]. Erkléren Sie diesen. Untersuchen Sie fiir das
zweidimensionale Ising-Modell die Abhingigkeit der Ubergangstemperatur von der Sys-
temgrofe.

5 Fliissigkeit-Gas-Phaseniibergang bei Argon-Clustern
— Greuling, Langer

Erarbeiten Sie die theoretischen Grundlagen zur Beschreibung von Argon-Clustern; stellen
Sie dabei auch die verwendete Wechselwirkung dar. Fiihren Sie in einem kugelférmigen
Volumen eine Monte-Carlo-Rechnung mit dem Metropolisalgorithmus [3] durch, um die
innere Energie und die Wérmekapazitit eines Argongases aus 4 (vielleicht schafft Thr
Rechner auch mehr) Argonatomen zu bestimmen. Das Volumen sollte zwei bis dreimal so
grofl wie der Cluster sein. Kann man einen ,,Phaseniibergang® sehen? Erldutern Sie den
Metropolis-Algorithmus.

6 Dreikorperproblem — Bartsch, Pelzer

Beschreiben Sie die Bewegung von Sonne, Erde und Mond theoretisch und berechnen Sie
die Positionen fiir ein Jahr. Uberpriifen Sie die Genauigkeit. Wie lang ist Thr Jahr? Ist
der Mond da, wo er sein soll? Vergleichen Sie mit einem Sternkalender z.B. dem von Paul
Ahnert.

7 Dreik6rperproblem — Andreas Bréermann

Beschreiben Sie die Bewegung von Sonne, Erde und Mond theoretisch und berechnen Sie
die Positionen fiir ein Jahr. Uberpriifen Sie die Genauigkeit. Wie lang ist Thr Jahr? Ist
der Mond da, wo er sein soll? Vergleichen Sie mit einem Sternkalender z.B. dem von Paul
Ahnert.



8 Bestimmung von Clebsch-Gordan-Koeffizienten —
Kuschel, Tobergte

Erlautern Sie, was Clebsch-Gordan-Koeffizienten sind. Bestimmen Sie die Clebsch-Gordan-
Koeffizienten fiir die Kopplung zweier beliebiger Spins durch exakte Diagonalisierung des
Gesamtspinquadrats. Erstellen sie eine Tabelle fiir die Kopplung von Spins mit den Quan-
tenzahlen s = 1/2,1,3/2,2,5/2,3,7/2. Es gibt 21 Kombinationsmoglichkeiten. Verglei-
chen Sie Thre Koeffizienten mit denen, die Mathematica bereitstellt.

9 Bestimmung von Clebsch-Gordan-Koeffizienten —
Katrin Brormann

Erldautern Sie, was Clebsch-Gordan-Koeffizienten sind. Bestimmen Sie die Clebsch-Gordan-
Koeffizienten fiir die Kopplung zweier beliebiger Spins durch exakte Diagonalisierung des
Gesamtspinquadrats. Erstellen sie eine Tabelle fiir die Kopplung von Spins mit den Quan-
tenzahlen s = 1/2,1,3/2,2,5/2,3,7/2. Es gibt 21 Kombinationsmoglichkeiten. Verglei-
chen Sie Thre Koeffizienten mit denen, die Mathematica bereitstellt.

10 Nosé—Hoover—Thermostat — Hannu Wichterich

Eine Alternative zu klassischen Monte-Carlo-Rechnungen bilden die sogenannten Ther-
mostaten und hier insbesondere die Nosé-Hoover—Thermostaten. Erarbeiten Sie sich, was
sich dahinter verbirgt und stellen Sie die Theorie kurz dar [4, 2]. Programmieren Sie einen
Thermostaten, mit dem Sie die innere Energie und die Warmekapazitét eines klassische
Teilchens in einem x*-Potential ausrechnen koénnen.
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