Molekulardynamik—Simulationen staubiger (komplexer) Plasmen
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Motivation

Das derzeit grofie Interesse an staubigen Plasmen begriindet sich u.a. durch deren Relevanz in astro-
physikalischen Situationen als auch bei ProzeB- und Laborplasmen [Kersten et al. 2003]. Mit Labor-
experimenten zu diesen Plasmen wurden in den letzten Jahren unterschiedliche Fragestellungen, u.a.
zu Struktur, Ladungsmessungen, Phaseniibergiangen, Wellen oder Defekten und Transportphdnomenen,
bearbeitet.

Aufgrund der duflerst heterogenen Zusammensetzung staubiger Plasmen (Staubpartikel, Ionen, Elektro-
nen, Neutralteilchen) und den daraus resultierenden komplexen Wechselwirkungen sowie stark separier-
ten Energie-, Orts-, Zeit- und Massenskalen versagen traditionelle analytische und numerische Zugange
bei der theoretischen Beschreibung. Eine geschlossene theoretische Beschreibung bzw. ein universell
anwendbarer numerischer Zugang fehlt bislang.

In diesem Beitrag wird ein Kooperationsprojekt zwischen Greifswalder und Kieler Plasmaphysikern
vorgestellt. Das Ziel ist die Berechnung von Ladungs- und Paarverteilungen, das Studium der Thermo-
dynamik, des Transports und des Verhaltens des Plasmasystems bei externer Anregung durch duflere
elektromagnetische Felder (Laser), sowie die Untersuchung des kollektiven Anregungsspektrums von
Plasmawellen, von Selbstorganisationsphanomenen und Phaseniibergéingen von mesoskopischen Plas-
men in Fallen mit Hilte von MD-Simulationen. Hierbei liefern die vor Ort durchgetiihrten Experimente
notwendige Eingabeparameter fiir numerischen Rechnungen und bilden gleichzeitig den entscheidenden

Test tiir die Giite der bei der Simulationen verwendeten Approximationen.
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Experimentell beobachteter

Schmelzprozefl eines Plasmakri-
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stalls aus Staubteilchen. Durch
Reduktion des Gasdruckes der
Entladung geht der Plasmakristall

vom festkorperahnlichen Zustand

in einen  fliissigkeitsdhnlichen
Zustand {iber [Melzer et al. 1996].

Staubiges Plasma

e Staubteilchen d = T',

(I' = (Epot) /{Ekin))
e Neutralteilchen (Atome, Molekiile) n

besteht aus: e positiven lonen 1 = I

e Elektronen e — I,

Probleme: e starke Korrelationen zwischen den Staubteilchen I'j >> 1,

mogliche Zustéande: gasahnlich, fliissig, kristallin

e Wechselwirkung V; (nicht isotrop, abgeschirmt durch Elektronen und Ionen) zwischen

den Staubteilchen ist nicht exakt bekannt

e komplizierte Wechselwirkung zwischen den Staubteilchen und den Ionen, Elektronen

und Neutralteilchen

e Multiskalenproblem durch grofie Massenunterschiede mgy >> m; , >> me und unter-

schiedliche Relaxationszeitskalen ¢y >>1; , >> t¢

= kinetische Theorie versagt bei starker Kopplung <«

Mikroskopische Beschreibung staubiger Plasmen

klassische Newtonschen Bewegungsgleichungen fiir alle Teilchenimpulse

S Bagt) = 00y (1) [ B t) + g 0) x Bl7ag. 1) + EN P71
Bewegungsgleichung fiir die zeitabhéngige Ladung jedes Staubteilchens
d J b= ext
- = L, t) + I
b=1

FNE _pichtelektrische Krifte, I°—Stréme durch die Teilchensorte b, 6% —externe Strome

3D-Maxwell-Gleichungen tiir das zeit- und ortsabhéngige elektromagnetische Feld

- 1(?E F,t 47T 2 =2 —
rot B(r,t) = . ét )+?[j(7“,t) +]€xt(7’,t)}
divB(F,t) = 0

L 10B(F, t)

tE(F 1) = —=
o ( ) ) C at
divE(7,t) = 47T[ + pfrl(F, t)}

Ladungsdichte und -strom

Ladungsdichte und -strom der Elektronen und Ionen

pe,z’(f; t) = de,i /dﬁfe,i(f)a v, 1)
o Tit) = ai [ATf (750
Vereinfachte Dynamik der Elektronen und Ionen bestimmt durch kinetische Gleichung

0 0 1

(E + Veiz= T deilT 1) {E(F, t)+ —Ve,i X BT t)} ) foi(F,0,t) = I, 4(F, 0, 1)

mit den Gl. (1)—(6) folgt fiir das staubige Plasma

e sclbstkonsistentes mikroskopisches System
e externer Input lediglich 7%, 767, FNE

e beschreibt schwache und starke Kopplung der Staubteilchen
e enthalt Fluktuationen der Staubteilchen

e schwache und starke Felder beriicksichtigt
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Physikalische Grofien und Eigenschaften

¢ Thermodynamische Eigenschaften: Zustandsgleichung, Ladungsverteilungstunktionen, Ener-

oie etc., Einflufl zusétzlicher auflerer elektrischer und magnetischer Felder.

e Paarverteilung der Staubteilchen g,4(7) und ternire Korrelationsfunktion: Diese zen-
tralen Groflen sollen direkt aus den Simulationen gewonnen werden und zum einen mit theoretischen
Modellen (wie HNC u.4.), zum anderen mit experimentell, aus gemessenen Teilchentrajektorien be-
stimmten Paarverteilungen verglichen werden. Die Kenntnis von g;(7) erlaubt wichtige Riickschliisse

auf die Wechselwirkung V;(7) zwischen den Staubpartikeln.

e Dynamische und Transporteigenschaften: Diffusionskoeflizient, Leitfahigkeit, Beweglichkeit
etc. Daneben sollen der dynamische Strukturfaktor und das kollektive Anregungsspektrum (Dispersi-
on, Dampfung) von longitudinalen und transversalen Wellen, insbesondere ion/dust acoustic waves,

Schermoden und Phononen im gesamten Kopplungsparameterbereich berechnet werden.

e Selbstorganisationsphinomene in staubigen Plasmen: Mikroskopische Simulation der Her-
ausbildung effektiver attraktiver Wechselwirkungen zwischen gleichgeladenen Partikeln, der Bildung

von staubfreien Zonen (voids) und anderer unikaler Effekte in staubigen Plasmen.

e Mesoskopische komplexe Plasmen in Fallen: Berechnung der Grundzustandseigenschatten
(z.B. Schalenkonfiguration), von Phaseniibergingen (z.B. Schmelzparameter) und der Eigenmoden.
Weiterhin soll das Systemverhalten bei externer Anregung durch elektromagnetische Felder bzw.

Laserpulse sowie bei Anderung der Teilchenzahl untersucht werden.

Arbeitsprogramm des Projektes

1. e Schaffung des Grundgeriistes des MD-Programms und Modellierung der Staub—Wechselwirkung

durch ein Yukawa—Potential mit konstanter inverser Abschirmlinge
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e Tests fiir ein monodisperses System (alle Staubteilchen sollen den selben Durchmesser und damit

die selbe Ladung besitzen); Variation von Dichte bzw. Ladung

e Simulationen fiir mesoskopische und makroskopische Staubsysteme und Vergleich mit den Experi-
menten; Simulation verschiedener realer experimenteller Geometrien, wie auch externer elektrischer

Feld—Verteilungen, wie sie in den geplanten Experimenten Verwendung finden

2. e Verbesserung der Behandlung der Ladung der Staubteilchen; Zulassen von Ladungsfluktuationen,
Kopplung an die Elektronen- und Ionenstrome, Gl. (2) einbeziehen (verwenden von gut bekannte

Approximationen fiir stationdre Strome |Zobnin et al. 2000])

e Simulation einer diinnen vertikalen Schicht (periodische Randbegingunen in der Ebene senkrecht

zu Z) = Beschreibung realistischer Hohenverteilung der Staubeigenschaften in den Experimenten

e Untersuchung des interessanten Problems von Nichtpotential-Kréften, die aus raumlichen Gradi-

enten der mittleren Ladung herriihren

e Beriicksichtigung von Dipolkréfte (und héherer Multipolbeitriage) in der Staubwechselwirkung

3. e Beriicksichtigung dynamischer Effekte der Ionen und Elektronen; durch Anregung kollektiver Mo-
den, z.B. Plasmaschwingungen der Elektronen bzw. von lon—akustischen Instabilitdten wird auch

die Staub—Wechselwirkung modifiziert

e Ersetzen des (statisch abgeschirmten) Yukawa—Potentials durch ein dynamisch abgeschirmtes Po-
tential (bestimmt durch die dynamische dielektrische Funktion der Elektronen und lonen); Verwen-

den von Modellausdriicken fiir die dielektrische Funktion

e [.osen der kinetischen Gleichung Gl. (6)



