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7.Ubung
(Besprechung am 12.12.2007)

Aufgabe 22 , maxwell boundary “

Programmieren Sie eine ,, molecular - dynamics - simulation “ ( vgl.Alg. ,, event - disks “ )
mit Maxwell RB nach Algorithmus ,, maxwell boundary “. Anstelle einer Box verwenden
sie eine Rohre mit L, > L, ( z.B 1000:1 ) An den horizontalen Wénden ( Seiten der
Rohre ) sollen die bekannten reflektierenden Bedingungen gelten und Maxwell RB an
den vertikalen Wianden ( Enden der Rohre ).

(Stellen Sie sicher, dass positive x-Geschwindigkeiten an der linken Wand erzeugt wer-
den und umgekehrt). Lassen Sie die Maxwell RB mit 2 unterschiedlichen Temperaturen
verkniipft sein, Tj.;; und 7T};4;;. Kénnen Sie entlang der x-Achse eine Temperaturverti-
lung messen ?

Aufgabe 23 , harmonic wavefunction “

Benutzen Sie den Algorithmus ,, harmonic wavefunction “ um die Wellenfunktionen
{Who(z), ..., 0ho(x)} auf einem feinen Gitter im Intervall = € [-5,5] zu erzeugen. Uber-
zeugen Sie sich davon, dass die Wellenfunktionen normiert und orthogonal sind und
aulBlerdem die Schrodingergleichung lésen. (fiir 4 = m = w = 1 ; Ausgabe einer Tabelle)
Hinweis: Auf einem Gitter ergibt sich der Gradient zu:

§0(r,) = Py

%‘Ij(fﬂk) ~ ‘P(:Ek+1)*2*i(2$k)+‘1’($k71)

z

Aufgabe 24 , harmonic density “

Bestimmen Sie mit Hilfe der Algorithmen ,, harmonic density “ und ,, harmonic wave-
function “ die Dichtematrix des harmonischen Oszillators. Plotten Sie die diagonale
Dichtematrix p™° (z, z, ) fiir verschiedene Temperaturen.
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