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Physikexperimente via Computer

Die Nano- und Materialwissenschaften setzen auf Hochleistungsprozessoren als wissenschaftliches Hilfsmittel.

Sonja Gerstl

Computergestiitzte Physik
(Computational Physics) hat
sich seit geraumer Zeit als
eigenstdndige Disziplin inner-
halb der Physik etabliert.

An der Universitat Wien lei-
tet Christoph Dellago, zugleich
auch Dekan der Fakultit fiir
Physik, die Gruppe Computati-
onal Physics. ,,Wir beschiftigen
uns hier mit Fragestellungen
der Nano- und Materialwissen-
schaften — und zwar ausschlief3-
lich mithilfe von Computersimu-
lationen. Wir fiihren also keine
realen Experimente durch, son-
dern nur virtuelle. Die realen
Experimente iiberlassen wir an-
deren Arbeitsgruppen, mit de-
nen wir kooperieren®, skizziert
Dellago seinen wissenschaft-
lichen Einsatzbereich.

Als wichtigstes Forschungs-
mittel fungieren 240 zu einem
Hochleistungsrechner verbun-
dene Prozessoren, die Tag und

Nacht an Computersimulati-
onen von physikalischen Phé-
nomenen rechnen.

Um das Verhalten von wei-
cher Materie oder Nanokristal-
len bei einer Verdnderung der
AuBenbedingungen, also Tem-
peratur oder Druck, zu simu-
lieren, benotigt der institutsei-
gene Computer-Cluster, der auf
den klingenden Namen ,,.klogW*
hort (Pate dafiir stand Ludwig
Boltzmanns Formel fiir Entro-
pie), mehrere Monate. So lange
dauert die Simulation von Pha-
seniibergédngen deshalb, weil
sie in unzdhligen kleinen Re-
cheneinheiten erfolgen muss,
damit man am Ende nicht gar
den grofen Moment verpasst,
welcher sich innerhalb weniger
Picosekunden ereignet.

Neuer Supercomputer

Demnéchst wird ,,klogW* all
die Programme und Algorith-
men nicht mehr im Alleingang
ausfiihren miissen. Schiitzen-

hilfe winkt in Gestalt des Hoch-
leistungsrechners VSC (Vienna
Scientific Cluster). Dieser wird
derzeit gerade installiert und
soll kiinftig den Studierenden
der Universitdt Wien, der Tech-
nischen Universitit Wien und
der Universitéat fiir Bodenkultur
zur Verfiigung stehen. Dellago
erwartet sich durch VSC ,,neue
Rechenwelten“, in die man bis
dato aufgrund der begrenzten
Kapazitiaten von , klogW* nicht
vordringen konnte.

Der neue Supercomputer
VSC mit etwa 424 Rechenkno-
ten mit je zwei Quadcore-Pro-
zessoren, in Summe zehn Tera-
byte Hauptspeicher und einer
geschéitzten Gesamtrechenleis-
tung von mehr als 30 Teraflops
stellt fiir die computergestiitzte
Physik hierzulande einen echten
Quantensprung dar.

Zugang zu diesem Wunder-
werk der Technik haben iibri-
gens nur wissenschaftlich be-
gutachtete Projekte.
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240 Prozessoren sind in der Fakultit fiir Physik der Uni Wien zu

einem Hochleistungsrechner verbunden. Foto: Fakultit fiir Physik

Unbekannte Wassermolekularwelten

Via Computersimulation untersucht Wiener Physikerteam die Aggregatzustinde von Wasser in Nanorohren.

Neben strukturellen Phasen-
iibergidngen in Nanokristallen
beschéaftigt sich die Gruppe
des Physikers Christoph Del-
lago vor allem mit dem Verhal-
ten von Wasser im Inneren von
Kohlenstoffnanordhren.
Nanorohren sind winzige Roh-
ren aus Kohlenstoff-Atomen, die
im konkreten Fall als atomare
Reagenzgliaser verwendet wer-
den. Werden nun kleinste Men-
gen einer Substanz in diese Roh-
ren eingeschlossen, so verhalten
sich die Mokekiile oftmals an-
ders als in grof3en Mengen der
gleichen Substanz. Im Fall von
Wasser haben Wissenschaft-
ler entdeckt, dass dieses in Na-
norohren bislang unbekannte
Aggregatzusténde besitzt.

Geordnetes System

Ein Team um Dellago ent-
wickelte vor Kurzem ein Compu-
termodell, um die Eigenschaften
von Wassermolekiilen in Nano-
rohren genauer zu untersuchen.
Dabei stellte sich heraus, dass
die Wassermolekiile sehr lange
ununterbrochene Ketten bilden,

moleKkiile eine geordnete Kette. Foto: Fakultét fiir Physik

die vollstindig geordnet sind -
das heif3t, jedes Molekiil zeigt in
dieselbe Richtung. Dellago iiber
sein Projekt, das international
grofle Beachtung fand: ,Das
Ergebnis war itiberraschend fiir
uns, da sich fiir molekulare Ver-

héltnisse extrem lange Ketten
von 0,1 Millimetern bildeten.
Wenn man bedenkt, dass ein
Wassermolekiil circa 0,3 Nano-
meter grof} ist, hdngen in diesen
Wasserketten bis zu einer Milli-
on Wassermolekiile aneinander

und sind geordnet ausgerich-
tet. Das ist erstaunlich.” Diese
Wasserkettenbildung ist fiir bi-
ologische Systeme, wo die Ket-
ten in Membranporen vorkom-
men, sehr wichtig, da diese etwa
den Wasserhaushalt regeln oder

auch als Protonenleiter fungie-
ren. ,,Mit unseren Computersi-
mulationen moéchten wir besse-
re Einblicke in diese Vorginge
bekommen*, so Dellago. Obwohl
die Wassermolekiile iiberra-
schend lange geordnete Ketten
bilden, steht es fest, dass diese
nie unendlich lang sein konnen.
Dellago: ,,Irgendwann gewinnt
das Chaos. Wenn die Kette etwa
nur zehn Molekiile lang ist, gibt
es auch nur zehn Stellen, an de-
nen ein Defekt auftreten kann.
Besteht sie aber aus mehreren
Millionen Molekiilen, existieren
dementsprechend viele Mog-
lichkeiten fiir Defektbildung.“
Auch hier gibt das Modell ndhe-
re Aufschliisse, da es nicht nur
die Defekte in der Kette auf-
zeigt, sondern auch Haufigkeit
und Lebensdauer dieser De-
fekte liefert.

In weiteren ,,virtuellen“ Ver-
suchen sollen nunmehr der Ein-
fluss von elektrischen Feldern
auf die Wasserketten in Nano-
rohren untersucht werden. sog
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