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Aufgabe 1: Morsepotential und harmonische Ndherung

Zu dieser Aufgabe gehoren die Abbildungen [l und [ sowie Listing [l (Seite [I4]).
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Abbildung 1: Morsepotential und harmonische Néherung fiir **HCI in Abhéingigkeit vom
Atomabstand. Die waagerechten Linien sind die Schwingungszusténde. Die Nummer des
h6chsten Schwingungszustands vmax ist 47.
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Abbildung 2: Morsepotential und harmonische Néherung fiir Cl, in Abhéngigkeit vom
Atomabstand. Die Nummer des héchsten Schwingungszustands vmax ist 71.



Aufgabe 2: Harmonischer Oszillator und numerische
Naherungsverfahren

Zu dieser Aufgabe gehoren die Abbildungen Bl und Ml sowie Listing 2 (Seite [I7]).
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Abbildung 3: Cl,-Molekiil als harmonischer Oszillator bei Schwingungszustand v = 0. Die
Schrittweite der Propagation ist % ~ 0,119 - 10 fs (7, ist die Schwingungsdauer des
harmonischen Oszillators). (Das Eulerverfahren 2. Ordnung entspricht dem Runge-Kutta-
Verfahren 2. Ordnung.) Die waagerechte blaue Linie erschien nach Neukompilierung im
Jahre 2014. Sie gehort nicht dazu und ich weifs nicht, wo sie herkommt. Das Gleiche gilt
fiir farbige waagerechte Linien in den folgenden drei Bildern.
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Abbildung 4: Cl,-Molekiil als harmonischer Oszillator bei Schwingungszustand v = 5. Die

Schrittweite der Propagation ist wieder z¢.
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Aufgabe 3: Morseoszillator

Zu dieser Aufgabe gehoren die Abbildungen [l [l [1 und [ sowie Listing [ (Seite [IT).
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Abbildung 5: Cl,-Molekiil als Morseoszillator bei Schwingungszustand v = 0. Die Schrittweite
der Propagation ist 675% ~ 9,895 - 10~ 3fs. Wegen der kleinen Schrittweite ist auch die Né-
herung durch das Eulerverfahren erster Ordnung relativ genau. Die numerisch ermittelte

Schwingungsdauer betriagt 5,978 - 10 fs.
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Abbildung 6: Cl,-Molekiil als Morseoszillator bei Schwingungszustand v = 5. Die Schrittweite
der Propagation ist wieder %. Die numerisch ermittelte Schwingungsdauer betrigt 6,427-
10 fs.
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Abbildung 7: Histogramm fiir die relativen Haufigkeiten der Radien beim Morseoszillator Cl,
mit v = 0. Die Intervallbreite betragt 0,006 A.
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Abbildung 8: Histogramm fiir die relativen Haufigkeiten der Radien beim Morseoszillator Cl,
mit v = 5. Die Intervallbreite betragt wieder 0,006 A.



Aufgabe 4: LEPS-Potential
Zu dieser Aufgabe gehoren die Abbildungen [0 und [0 sowie Listing [ (Seite 29]).
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Abbildung 9: LEPS-Potential mit Bindungskoordinaten. Hohenlinien ab —10.87 - 107 J alle

0.87-1071 J.
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Abbildung 10: LEPS-Potential mit massengewichteten Koordinaten. Hohenlinien ab —10.87 -
1071 J alle 0.87 - 107 J. Der Sattelpunkt (Schnittpunkt der Hohenlinien) liegt bei
garmcy, = 1,530 A, gaior = 2,010 A bei einem Potential Vigps = —3,928 - 107 J. Der

Bereichswinkel ist 76,7°.



Aufgabe 5: Trajektorien

Zu dieser Aufgabe gehoren die Abbildungen [Tl [2] und I3 sowie Listing [l (Seite 29]).
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Abbildung 11: Schnitt durch das LEPS-Potential bei qaagcl, =8 A parallel zur Ordinaten-
achse und Morsepotential von Cl, mit gleichem Kurvenverlauf
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Abbildung 12: Zehn Trajektorien mit vci, = 0 und Anfangsimpuls p, = —7,136 - 107 kg m/s
(Anfangsenergie Eo = —3,1 - 107 J). Alle sind reaktiv. (LEPS-Potential siche Abbildung
101)
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Abbildung 13: Zehn Trajektorien mit vc1, = 5 und Anfangsimpuls p, = —4,457 - 107 kg m/s
(Anfangsenergie Ey = —3,1- 107 J). Neun sind reaktiv. (LEPS-Potential siche Abbildung
101)
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Aufgabe 6: Schwingungszustinde des
Reaktionsprodukts

Zu dieser Aufgabe gehoren die Abbildungen [T4 [T5] [[6] und [[7] sowie die Listings [ (Seite
29) und [ (Seite E4]).

Die Abbildungen zeigen die Energieverlaufe ausgewéhlter Trajektorien der behandel-
ten Reaktion in Abhéngigkeit von der Zeit. Man kann erkennen, in welchem Schwingungs-
zustand, je nach Ausgangsbedingungen, das Reaktionsprodukt 'HCI geboren wird.
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Abbildung 14: Energieverlauf der Trajektorie mit vci, = 0 und qa.1m,c1,,0 = 8,000 A
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Abbildung 15: Energieverlauf der Trajektorie mit vcy, = 0 und qaap,cl,,0 = 8,534 A
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Abbildung 16: Energieverlauf der Trajektorie mit vci, = 5 und qaamc,, 0 = 8,628 A
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Abbildung 17: Energieverlauf der Trajektorie mit vci, = 5 und qaam,cr,, 0 = 8,359 A
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Quelltexte

Listing 1: morse-harm.f90

1 ! Berechnet Potentialkurven und Schwingungszustdnde fiir die Molekiile von
2 ! Ausgangsstoff und Reaktionsprodukt.

3

4 program morse_harm

5 use konst_umr

6 use teilchenparam

7 implicit none

8

9 Achtung: Um das alte Programm an das neue System anzupassen und damit
10 flexibler zu machen, wurden die alten Variablen mit den Werten aus

!

!

11 ! teilchenparam belegt. Die Variablennamen enden daher immer noch auf HF und

12 ! F2, obwohl durch Umbelegung von mol_1 und mol_2 andere Molekiile verwendet
)

13 werden kénnen. (Auch in den Dateinamen!)

14 type(Mol2), parameter :: &

15 mol_1 = MC1, &

16 mol_2 = Cl2 ! zu benutzende Molekiile

17 real(8), parameter :: &

18 ! Werte fiir HF

19 D_HF = mol_1%D, & ! Topftiefe

20 beta_HF = mol_1%beta, & ! Morsekonstante

21 R_e_HF = mol_1%R_e, & ! Gleichgewichtsradius

22 my_HF = mol_1%my, & ! reduzierte Masse

23 ! Werte flr F2

24 D_F2 = mol_2%D, & ! Topftiefe

25 beta_F2 = mol_2%beta, & ! Morsekonstante

26 R.e_F2 = mol 2%R_e, & ! Gleichgewichtsradius

27 my_F2 = mol_2%my! & ! reduzierte Masse

28

29 real(8) :: &

30 k_HF, &

31 k_F2

32 ! Kraftkonstanten der zu benutzenden Molekiile

33

34 real(8) :: &

35 ! Schleifenvariablen

36 R, & ! aktueller Radius

37 R_0 =0, & ! Anfangswert fiir Radius

38 delta = 0.01, & ! Schrittweite

39 V_hF2, & ! aktuelles harmonisches Potential fiir F2
40 V_hHF, & ! aktuelles harmonisches Potential fiir HF
41 V_mF2, & ! aktuelles Morsepotential fir F2
42 V_mHF, & ! aktuelles Morsepotential fiir HF
43 R_t, & ! Differenz zwischen Umkehrpunkt- und
44 ! Gleichgewichtsradius

45 R_tr, & ! Radius des rechten Umkehrpunkts
46 R_t1l, & ! Radius des linken Umkehrpunkts
47 ! diverse

48 omega ! Kreisfrequenz der Schwingung

49

50 integer :: &

14
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53
54
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v_max, & ! hochster Schwingungszustand
v, & ! aktueller Schwingungszustand
i ! Iterator

! Kraftkonstanten berechnen
k_HF = kraftkonst(mol_1)
k_F2 = kraftkonst(mol_2)

I'l 6ffnen der Dateien !!!I11111111111]

open(unit=13, file=’'potkurv-harm-HF.dat’, status=’unknown’, form=’formatted’)
open(unit=14, file='potkurv-morse-HF.dat’, status='unknown’, form='formatted’)
open(unit=15, file='potkurv-harm-F2.dat’, status=’unknown’, form='formatted’)
open(unit=16, file=’'potkurv-morse-F2.dat’, status='unknown’, form='formatted’)

!'l Berechnung der Potentialkurven !!!11111111111]
! Potential/Radius-Werte berechnen
do i = 0,1000

! ndchsten Radius-Wert berechnen
R =R.0 + i x delta

! Potential-Werte mit dem harmonischen Oszillator fiir HF und F2 berechnen
V_hHF = -D_HF + 0.5 x 2xD_HFxbeta_HF*x2 x (R - R_e_HF)x*x*2
V_hF2 = -D_F2 + 0.5 x 2xD_F2xbeta_F2**2 * (R - R_e_F2)xx2

! Morsepotential-Werte fiir HF und F2 berechnen
V_mHF = -D_HF + D_HF * (exp(-beta_HF * (R - R_e_HF)) - 1)x*x2
V_mF2 = -D_F2 + D_F2 * (exp(-beta_F2 * (R - R_e_F2)) - 1)x*x2

! berechnete Werte in Datei schreiben
write(13,*) R, V_hHF
write(14,*) R, V_mHF
write(15,%*) R, V_hF2
write(16,x*) R, V_mF2
enddo

! Leerzeile in die Dateien schreiben. -- Gnuplot braucht immer zwei.
write(13,x*)
write(14, )
write(15, *)
write(16,x*)
write(13, )
write( )
write( )
write( )

14, %
15, *
16, *

’

! Nummer des hdchsten Schwingungszustands fiir HF berechnen
omega = sqrt(2«D_HF / my_HF) x beta_HF

v_max = floor(2xD_HF / (hquerxomega) - 0.5)

write(*,*) v_max

! Berechnung der Schwingungszustande fir HF fir die Morsekurve
do v=0,v_max
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! Berechnung der Umkehrradien fiir die Morsekurve
R_t = sqrt(1/D_HF * ((v + 0.5) x hquer x omega &
- (v + 0.5)*%x2 x (hquer x omega)*x*x2 / (4 x D_HF)))
! Achtung! Dieses R_t ist nicht so, wie es in der Deklaration steht.
R_tr = R_e_HF - 1/beta_HF * log(l + R_t)
R_.tl = R_e_HF - 1/beta_HF * log(l - R_t)
! Berechnung der Energien fiir die Morsekurve
V_mHF = -D_HF + (v + 0.5) x hquer x omega &
- (v + 0.5)%x2 x (hquer = omega)*x2 / (4 * D_HF)

! Ausgeben der Werte fiir die Morsekurve
write(14,x) R_tr, V_mHF
write(14,*) R_tl, V_mHF
write(14, )
write(14,x*)
! Gnuplot braucht immer zwei Leerzeilen

enddo

! Berechnung der Schwingungszustande fir HF fir die harmonische Kurve
v_max = v_max / 2
do v=0,v_max

! Berechnung der Umkehrradien fiir die harmonische Kurve
R_t = sqrt(2 x (v + 0.5) *x hquer x omega / k_HF)

R_tr = R_e_HF + R_t

R_tl = R_e_HF - R_t

! Berechnung der Energiewerte fiir die harmonische Kurve
V_hHF = -D_HF + 0.5 * k_HF * (R_tr - R_e_HF)x*x2

! Ausgeben der Werte fiir die harmonische Kurve
write(13,*) R_tr, V_hHF
write(13,*) R_tl, V_hHF
write(13, )
write(13,x*)
! Gnuplot braucht immer zwei Leerzeilen

enddo

! Nummer des héchsten Schwingungszustands flr F2 berechnen
omega = sqrt(2«D_F2 / my_F2) * beta_F2

v_max = floor(2«D_F2 / (hquerxomega) - 0.5)

write(*,*) v_max

! Berechnung der Schwingungszustande fir F2 fir die Morsekurve
do v=0,v_max

16

! Berechnung der Umkehrradien fiir die Morsekurve
R.t = sqrt(1/D_F2 * ((v + 0.5) x hquer * omega &
- (v + 0.5)*x2 x (hquer * omega)**2 / (4 x D_F2)))
! Achtung! Dieses R_t ist nicht so, wie es in der Deklaration steht.
R_tr = R_e_F2 - 1/beta_F2 * log(l + R_t)
R.tl =R e F2 - 1/beta_F2 x log(l - R_t)
! Berechnung der Energien fiir die Morsekurve
V_mF2 = -D_F2 + (v + 0.5) x hquer x omega &
- (v + 0.5)*x2 x (hquer * omega)**x2 / (4 * D_F2)
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! Ausgeben der Werte fiir die Morsekurve
write(16,*) R_tr, V_mF2
write(16,=*) R_tl, V_mF2
write(16,x*)
write(16,x*)
! Gnuplot braucht immer zwei Leerzeilen
enddo

! Berechnung der Schwingungszusténde fiir F2 fiir die harmonische Kurve
v_max = v_max / 2
do v=0,v_max

! Berechnung der Umkehrradien fiir die harmonische Kurve

Rt = sqgrt(2 x (v + 0.5) *x hquer x omega / k_F2)

R_tr =R.e F2 + R_t

R.tl =R.eF2 - R_t

! Berechnung der Energiewerte fir die harmonische Kurve
V_hF2 = -D_F2 + 0.5 * K_.F2 * (R_tr - R_e_F2)*x%2

! Ausgeben der Werte fiir die harmonische Kurve
write(15,*) R_tr, V_hF2
write(15,*) R_tl, V_hF2
write(15, %)
write(15,*)
! Gnuplot braucht immer zwei Leerzeilen
enddo

!'l SchlieBen der Dateien !!!I11111111111]
close(13)
close(14)
close(15)
close(16)

end program morse_harm

Listing 2: svp-t.f90

! Ausgabe von Ort-Zeit- und Geschwindigkeit-/Impuls-Zeit-Werten fir den
! harmonischen 0Oszillator

program svp_t

use teilchenparam
use schwingungen
use utils

use konst_umr

use rk4_mod
implicit none

!l DECLARATIONS !!1triirirrinnt

real(8) :: &
Tv, & ! Periodendauer des harmonischen Oszillators
omega! & ! Kreisfrequenz des harmonischen Oszillators

17



17 integer :: &

18 v, & ! zu benutzendes Schwingungsniveau

19 last_ind ! jeweils letzter Index der vom Propagator gefiillten Arrays
20

21 type(Mol2) :: mol = Cl2 ! zu benutzendes Molekiil

22

23 real(8) :: &

24 t 0 =0, & ! Zeitanfangswert

25 t_end, & ! Zeitendwert

26 delta_t, & ! Schrittweite der Propagation

27 delta_r = 0.006, & ! Intervallbreite im Histogramm
28 mors_period!/ & ! numerisch zu ermittelnde Periodendauer fiir den
29 ! Morseoszillator

30

31 ! Array fiir zu berechnende Punkte

32 type(SPKT), dimension(:), allocatable :: punkte

33 ! Falls das Array nach der Propagation verwendet wird, wird es unmittelbar
34 ! danach verwendet. Ein Array reicht also fir alle.
35

36 ! Dateinamen

37 character(len=19) :: &

38 h_arit_v0_file = ’'svp-t-h-vO-arit.dat’, &

39 h_arit_v5_file = ’'svp-t-h-v5-arit.dat’, &

40 h_eull_vO_file = ’'svp-t-h-v0-eull.dat’, &

41 h_eull_v5_file = ’'svp-t-h-v5-eull.dat’, &

42 h_eul2_vO_file = ’'svp-t-h-v0-eul2.dat’, &

43 h_eul2_v5_file = ’'svp-t-h-v5-eul2.dat’, &

44 m_eull_vO_file = 'svp-t-m-vO-eull.dat’, &

45 m_eull_v5_file = 'svp-t-m-v5-eull.dat’, &

46 m_ruk4_vO_file = 'svp-t-m-vO-rukd.dat’, &

47 m_ruk4_v5_file = 'svp-t-m-v5-ruk4.dat’

48

49 ! Kreisfrequenz und Periodendauer berechnen

50 omega = kreisfreq(mol)

51 T_v =2 % Pi / omega

52 write(x,*) 'Periodendauer_fir_harmonischen_Oszillator:’, T_v
53

54

55 | Schleifenparameter berechnen

56 t_end =5 x T_v

57 delta_t = T_v / 50

58 write(x,*) ’'harm._Schrittweite:’, delta_t

59

60 ! Achtung: Array punkte wird bei jedem Aufruf von propagator oder

61 ! spkt_harm_array neu belegt.

62

63 ! Berechnungen fiir Aufgabe 1: harmonischer Oszillator von Molekil 2 mit
64 ! analytischer Berechnung, Propagation mit Euler erster Ordnung und

65 ! Propagation mit Euler zweiter Ordnung (entspricht Runge-Kutta zweiter
66 ! Ordnung).

67 v=20

68 call spkt_harm_array(punkte, mol, v, t_0, t_end, delta_t, h_arit_v0_file)
69 call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_harm_eull, mol, &
70 first_spkt_harm(mol, v), t_end, delta_t, h_eull_vO_file)
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call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_harm_eul2, mol, &
first_spkt_harm(mol, v), t_end, delta_t, h_eul2_vO_file)

v=>5

call spkt_harm_array(punkte, mol, v, t_ 0, t_end, delta_t, h_arit_v5_file)

call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_harm_eull, mol, &
first_spkt_harm(mol, v), t_end, delta_t, h_eull_v5_file)

call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_harm_eul2, mol, &
first_spkt_harm(mol, v), t_end, delta_t, h_eul2_v5_file)

! Berechnungen fiir Aufgabe 2: Morseoszillator von Molekil 2 mit Propagation
! mit Euler erster Ordnung und Runge-Kutta vierter Ordnung
delta_t = T_v / 6000

write(*,*) 'Morse-Schrittweite:’, delta_t
! kleinere Schrittweite fiir Morseoszillator, damit Histogramm ordentlich
! wird

! Periodendauer des Morseoszillators numerisch ermitteln. (Muss genau bekannt

! sein, damit das Histogramm hinhaut.)

v=20

call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_mors_ruk4, mol, &
first_spkt_M(mol, v), t_end, delta_t, m_ruk4_vO_file)

mors_period = obtain_spkt_period(punkte, 0, last_ind)

! (ber genau finf Perioden propagieren

t_end = 5 x mors_period

call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_mors_eull, mol, &
first_spkt_M(mol, v), t_end, delta_t, m_eull_vO_file)

call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_mors_ruk4, mol, &
first_spkt_M(mol, v), t_end, delta_t, m_ruk4_vO_file)

write(*,*) ’'Periodendauer_fiir_mol_2_mit_v=0:’, mors_period

! Histogramm ausgeben
call calc_histogram(punkte, 0, last_ind, delta_r, ’'histogramm-v0.dat’)

! Periodendauer ermitteln

v =25

call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_mors_ruk4, mol, &
first_spkt_M(mol, v), t_end, delta_t, m_ruk4_v5_file)

mors_period = obtain_spkt_period(punkte, 0, last_ind)

! lUber genau finf Perioden propagieren

t_end = 5 x mors_period

call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_mors_eull, mol, &
first_spkt_M(mol, v), t_end, delta_t, m_eull_v5_file)

call propagator(punkte, last_ind, next_spkt_mors_ruk4, mol, &
first_spkt_M(mol, v), t_end, delta_t, m_ruk4_v5_file)

write(*,*) ’'Periodendauer_fir_mol_2_mit_v=5:', mors_period
! Histogramm ausgeben

call calc_histogram(punkte, 0, last_ind, delta_r, ’'histogramm-v5.dat’)
end program svp_t
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Listing 3: schwingungen.f90

! Berechnung von Radien und Energiewerten fir Schwingungszustande sowie
! von Ort-Zeit-, Geschwindigkeit-Zeit- und Impuls-Zeit-Werten fiir
! Molekilschwingungen

module schwingungen
use teilchenparam
use konst_umr

use potentialfkten
use rk4_mod

use utils

implicit none

type :: SZST
real(8) &
R_t1l, & ! Radius des linken Umkehrpunkts
R_tr, & ! Radius des rechten Umkehrpunkts
E_v ! Energie des Schwingungszustands
end type SZST

Il Typ SPKT: enthdlt die Daten zu einem Punkt einer Schwingung

type :: SPKT
real(8) :: &
t, & ! Zeitpunkt
R, & ! Ort (Radius)
R_, & ! Geschwindigkeit R’
P ! Impuls

end type SPKT
contains

!'l Funktion szst_h: Berechnung eines Schwingungszustands des harmonischen
I'l O0szillators fiir gegebenes Molekiil und Zustandsnummer

type(SZST) function szst_h(moldata, v)

implicit none

type(Mol2) :: moldata ! Daten des Molekiils
real(8) 1 d_R.e ! von R_e zu addierender/abzuziehender Wert
integer HEY ! gewlinschter Schwingungszustand

d_R.e = sqrt(2 * (v+0.5) * hquer x kreisfreq(moldata) &
/ kraftkonst(moldata))

szst_h%R_tl moldata%sR_e - d_R_e

szst_h%R_tr moldata%sR_e + d_R_e

szst_h%E_v = V_h(moldata, szst_h%R_tl)
end function szst_h

!'l Funktion szst_M: Berechnung eines Schwingungszustands es Morseoszillators
I'l fiir gegebenes Molekil und Zustandsnummer

type(SZST) function szst_M(moldata, v)

implicit none

type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
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54 integer HHIRY} ! gewlinschter Schwingungszustand

55 real(8) :: wurzel, omega ! Dummy, Kreisfrequenz

56

57 ! Omega erhalten

58 omega = kreisfreq(moldata)

59

60 ! Auslagerung der Wurzelberechnung

61 wurzel = sqrt(1l/moldata%sD * ((v + 0.5) * hquer * omega &

62 - (v + 0.5)*x2 x (hquer x omega)*x*2 &
63 / (4 * moldata%D)))

64

65 ! Berechnung der Werte des Schwingungszustands

66 szst_M%R_tl = moldata%xR_e - 1/moldata%sbeta * log(l + wurzel)

67 szst_M%R_tr = moldata%R_e - 1/moldata%sbeta x log(l - wurzel)

68 szst_M%E_v = -moldata%D + (v + 0.5) * hquer * omega &

69 - (v + 0.5)*x2 x (hquer * omega)*x2 / (4 * moldata%D)
70 end function szst_M

71

72

73 !l Funktion spkt_harm_arith: liefert eine Datenstruktur SPKT mit

74 1! den Schwingungswerten eines Moleklils zu einem Zeitpunkt beim

75 1! Schwingungszustand v nach dem Modell des harmonischen Oszillators.
76 !! Zur Berechnung wird die arithmetische Lésung benutzt.

77 type(SPKT) function spkt_harm_arith(moldata, v, t)

78 implicit none

79 type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
80 type(SZST) :: szst 1

81 real(8) :: &

82 t, & I Zeitpunkt

83 omega, & ! Kreisfrequenz der Schwingung

84 R_tr/, & ! Radius des rechten Umkehrpunkts

85 integer :: v ! Schwingungszustand

86

87 ! Kreisfrequenz ermitteln

88 omega = kreisfreq(moldata)

89

90 ! Radius des rechten Umkehrpunkts ermitteln

91 szst_1 = szst_h(moldata, v)

92 R_tr = szst_ 1%R_tr

93

94 ! gefragte Werte berechnen

95 spkt_harm_arithst =t (1)

96 spkt_harm_arith%sR = moldata%R_e + (R_tr - moldata%R_e) * cos(omega * t)
97 spkt_harm_arithsR_ = -omega * (R_tr - moldata%R_e) * sin(omega * t)
98 spkt_harm_arith%sP = -moldata%my * omega * (R_tr - moldata%sR_e) &

99 * sin(omega * t)

100 end function spkt_harm_arith

101

102

103 !! Funktion first_spkt_M: liefert eine Datenstruktur SPKT mit den Schwingungs-
104 !! anfangswerten eines Molekiils fiir die (blichen Anfangsbedingungen bei dem
105 !! angegebenen Schwingungsniveau

106 It =0

107 ! R = R_tr
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108 ! R =0

109 !I'P =0

110 type(SPKT) function first spkt _M(moldata, v)
111 implicit none

112 type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils

113 type(SZST) :: zustand ! zwischendurch erhaltener Schwingungszustand

114 1integer HEIRY; ! Nummer des zu berechnenden Schwingungszustandes
115

116 ! Schwingungszustand erhalten

117 zustand = szst_M(moldata, v)

118

119 ! Riickgabe generieren

120 first_spkt_Mxt =0

121 first_spkt_M%R = zustand%R_tr

122 first_spkt_M%R_ = 0

123 first_spkt_MxP = 0

124 end function first_spkt_M

125

126

127 !l Funktion first_spkt_harm: gibt den ersten Schwingungspunkt (t=0) fir einen
128 !! harmonischen Oszillator zuriick

129 type(SPKT) function first_spkt_harm(moldata, v)
130 implicit none

131 type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils

132 integer HHRY; ! gewlinschtes Schwingungsniveau

133

134 first_spkt_harm = spkt_harm_arith(moldata, v, 0d0)

135 end function first_spkt_harm

136

137 !l Funktion next_spkt_harm_eull: propagiert die Schwingungsdaten des
138 !'! harmonischen Oszillators zum Zeitpunkt t auf einen Zeitpunkt t+x
139 !! unter Benutzung der Euler’schen Ndherung erster Ordnung

140 type(SPKT) function next_spkt_harm_eull(moldata, old_spkt, delta_t)
141 implicit none

142 type(SPKT) :: old_spkt ! Daten des vorherigen Punktes

143 type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils

144 real(8) 11 k, delta_t ! Kraftkonstante, Zeitschritt

145

146 ! Kraftkonstante ermitteln

147 k = kraftkonst(moldata)

148

149 ! gefragte Werte berechnen

150 next_spkt_harm_eull%t = old_spkt%t + delta_t

151 next_spkt_harm_eull%sR = old_spkt%R + old_spkt%P/moldatasmy * delta_t
152 next_spkt_harm_eull%P = old_spkt%P - k * (old_spkt%R - moldata%R_e) &
153 * delta_t

154 next_spkt_harm_eull%R_ = next_spkt_harm_eull%P / moldatasmy

155 end function next_spkt_harm_eull

157

158 !! Funktion next_spkt_harm_eul2: propagiert die Schwingungsdaten des
159 !'! harmonischen Oszillators zum Zeitpunkt t auf einen Zeitpunkt t+x
160 !! unter Benutzung der Euler’schen Ndherung zweiter Ordnung

161 type(SPKT) function next_spkt_harm_eul2(moldata, old_spkt, delta_t)
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163
164
165
166
167
168
169

171
172
173
174
175
176
177
178
179
180
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183
184
185
186
187
188
189
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199
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205
206
207
208
209
210
211

213
214
215

implicit none

type(SPKT) :: old_spkt ! Daten des vorherigen Punktes
type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
real(8) 11 k, delta_t ! Kraftkonstante, Zeitschritt

! Kraftkonstante ermitteln
k = kraftkonst(moldata)

! gefragte Werte berechnen
next_spkt_harm_eul2%t = old_spkt%t + delta_t
next_spkt_harm_eul2%R = old_spkt%R + old_spkt%sP/moldatasmy * delta_t &
- delta_t*x2/2 * k/moldatasmy &
* (old_spkt%R - moldata%R_e)
next_spkt_harm_eul2%P = old_spkt%P - k * (old_spkt%R - moldata%R_e) &
* delta_t &
- delta_t**x2/2 * k * old_spkt%P / moldata%smy
next_spkt_harm_eul2%R_ = next_spkt_harm_eul2%P / moldatas%smy
end function next_spkt_harm_eul2

! Funktion next_spkt_mors_eul2: propagiert die Schwingungsdaten des

! Morseoszillators zum Zeitpunkt t auf einen Zeitpunkt t+x unter Benutzung des
! Eulerverfahrens zweiter Ordnung

! Achtung: Hier stimmt etwas nicht. Allerdings wird die Funktion sowieso nicht
! gebraucht.

type (SPKT) function next_spkt_mors_eul2(moldata, old_spkt, delta_t)

implicit none

type(SPKT) :: old_spkt ! Daten des vorherigen Punktes
type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
real(8) 1 delta_t ! Zeitschritt

! gefragte Werte berechnen
next_spkt_mors_eul2%t = old_spkt%t + delta_t
next_spkt_mors_eul2%R = old_spkt%R + old_spkt%sP/moldatasmy * delta_t &
- delta_t**2/2 / moldata%my &
* V_M_(moldata, old_spkt%R)
next_spkt_mors_eul2%P = old_spkt%P &
+ delta_t * V_M_(moldata, old_spkt%R) &
- delta_t*x2/2 x V_M__(moldata, old_spkt%R) &
* old_spkt%P / moldata%my
next_spkt_mors_eul2%R_= next_spkt_mors_eul2%P / moldata%smy
end function next_spkt_mors_eul2

! Funktion next_spkt_mors_eull: propagiert die Schwingungsdaten des

! Morseoszillators zum Zeitpunkt t auf einen Zeitpunkt t+x unter Benutzung des
! Eulerverfahrens erster Ordnung

type(SPKT) function next_spkt_mors_eull(moldata, old_spkt, delta_t)

implicit none

type(SPKT) :: old_spkt ! Daten des vorherigen Punktes
type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
real(8) 11 delta_t ! Zeitschritt

! gefragte Werte berechnen
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old_spktst + delta_t

next_spkt_mors_eull%t
next_spkt_mors_eull%R old_spkt%sR + old_spkt%P / moldata%smy * delta_t
next_spkt_mors_eull%P old_spkt%P - V_M_(moldata, old_spkt%R) * delta_t
next_spkt_mors_eull%R_ = next_spkt_mors_eull%P / moldatasmy

end function next_spkt_mors_eull

! Mit generischen Euler-1- und Euler-2-Funktionen wie bei RK4 ware das noch
! viel hiibscher gewesen...

!'l Funktion next_spkt_mors_ruk4: Wrapperfunktion fiir RK4-Subroutine, die sich
!'l wie die Funktionen aus schwingungen.f90 verhdlt. -- Propagiert einen

I'l Schwingungspunkt des Morseoszillators nach dem Runge-Kutta-Verfahren

!'l vierter Ordnung.

type(SPKT) function next_spkt_mors_ruk4(moldata, old_spkt, delta_t)

implicit none

type(SPKT) :: old_spkt ! Daten des vorherigen Punktes
type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
real(8) it t, delta_t ! Zeit, Zeitschritt
integer, parameter n =2 ! Anzahl der Differentialgleichungen
real(8), dimension(n) :: vy ! Array mit den Werten der abhdngigen
! Variablen
! Zeit des alten Schwingungspunktes kopieren. -- Wirde sonst verdndert.

t = old_spkt%t

! Array mit den Werten des vorherigen Punktes belegen
y = (/ old_spkt%R, old_spkt%P /)

! ruk4-Subroutine aufrufen. Achtung: Das Ding modifiziert seine Parameter!
call rk4(moldata, t, y, delta_t, n)

! neue Daten (bernehmen
next_spkt_mors_ruk4%st = t
next_spkt_mors_ruk4%R = y(1)
next_spkt_mors_ruk4%sP = y(2)
next_spkt_mors_ruk4%R_= y(2)
end function next_spkt_mors_ruk4

/ moldata%smy

!'l Subroutine propagator: Propagiert einen Punkt einer Schwingung mit dem !
!'l angegebenen Verfahren bis zum Zeitpunkt t. Die ! Ergebnisse werden in eine
!'l Datei geschrieben oder populieren das Array ! punkte.
subroutine propagator(punkte, iters, prop_func, moldata, startpunkt, t_end, &
delta_t, filename)
implicit none
type(SPKT), dimension(:), allocatable, intent(out) :: punkte
! Array, das mit den Schwingungspunkten populiert wird
type(SPKT), external :: prop_func
! propagierende Funktion
type(Mol2), intent(in) :: moldata
! Daten des zu berechnenden Molekiils
type(SPKT), intent(in) :: startpunkt
! Punkt, an dem die Propagation beginnen soll
real(8), intent(in) :: t_end
! Zeit, bis zu der propagiert werden soll
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317

320
321
322
323

integer, intent(out) :: iters
! Anzahl der Iterationen. -- Wird zurilickgegeben, damit nachfolgende

! Programmteile beispielsweise obtain_spkt_period mit passendem Start- und

! Endindex aufrufen kénnen.
real(8), intent(in) :: delta_t
! Schrittweite der Propagation
character(len=x), intent(in), optional :: filename
character(len=36) :: ERROR = 'ERROR_in_subroutine_call_propagator:’
! message for the user

integer :: allocate_stat ! status of the allocation operation
! Schleifenvariablen

integer :: i ! Iterator

real(8) :: t ! aktuelles Zeitargument

! Fehlenden Parameter iters berechnen.
iters = iterationen(startpunkt%t, t_end, delta_t)

! Array punkte festlegen
allocate(punkte(0:iters), STAT=allocate_stat)
if (allocate_stat > 0) write(*,*) ERROR, ’Allocation_failed.’

! Anfangspunkt in punkte speichern
punkte(0) = startpunkt

! Propagieren

do i=1,iters
! Zeitargument berechnen
t =1 x delta_t

! Array populieren
punkte(i) = prop_func(moldata, punkte(i-1), delta_t)
enddo

! auf Wunsch Daten in Datei schreiben
if (present(filename)) then
open(unit=45, file=filename, action='write’, status='replace’, &
form='formatted’)

! In der Hoffnung, dass niemand anderes FD 45 benutzt. -- 42 ware
! gefdhrlich.

call write_spkt_array(punkte, 0, iters, 45)

close(45)

end if
end subroutine propagator

!'l Subroutine spkt_harm_array: Populiert ein Array mit den Werten des
!'l harmonischen Oszillators unter Nutzung der arithmetischen L6sung

subroutine spkt_harm_array(punkte, moldata, v, t_0, t_end, delta_t, filename)

implicit none
type(SPKT), dimension(:), allocatable, intent(out) :: punkte
! Array, das mit den Schwingungspunkten populiert wird
type(Mol2), intent(in) :: moldata
! Daten des zu berechnenden Molekiils
real(8), intent(in) :: t_0, t_end
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! Anfangs- und Endzeit der Berechnung
integer :: iters, v
! Anzahl der Iterationen, gewiinschtes Schwingungsniveau
real(8), intent(inout), optional :: delta_t
! Schrittweite der Zeitwerte
character(len=x), intent(in), optional :: filename
character(len=36) :: ERROR = ’'ERROR_in_subroutine_call_propagator:’
! message for the user
integer :: allocate_stat ! status of the allocation operation
! Schleifenvariablen
integer :: i ! Iterator
real(8) :: t ! aktuelles Zeitargument

! Fehlenden Parameter iters berechnen.
iters = iterationen(t_0, t_end, delta_t)

! Array punkte festlegen
allocate(punkte(0:iters), STAT=allocate_stat)
if (allocate_stat > 0) write(*,*) ERROR, ’Allocation_failed.’

! Propagieren

do i=0,iters
! Zeitargument berechnen
t =1 % delta_t

! Array populieren
punkte(i) = spkt_harm_arith(moldata, v, t)
enddo

! auf Wunsch Daten in Datei schreiben
if (present(filename)) then
open(unit=45, file=filename, action=’'write’, status='replace’, &
form='formatted’)

! In der Hoffnung, dass niemand anderes FD 45 benutzt. -- 42 ware
! gefdhrlich.

call write_spkt_array(punkte, 0, iters, 45)

close(45)

end if
end subroutine spkt_harm_array

! Subroutine find_local_spkt_min: durchsucht eine Liste von SPKTen nach einem
! lokalen Minimum (Radius/Auslenkung) und gibt den Minimumspunkt und dessen
! Index zurick.
subroutine find_local_spkt_min(punkte, startind, endind, minpunkt, index)
implicit none
type(SPKT), dimension (:), intent(in) :: punkte

! Array, in dem gesucht werden soll
integer, intent(in) :: startind, endind

! Arrayindizes, bei denen die Suche startet bzw. erfolglos beendet wird
type(SPKT), intent(out) :: minpunkt

! zuriickgegebener Minimumspunkt
integer, intent(out) :: index

! Index des Minimumspunktes im Eingabearray
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integer :: i
! Iterator

! finden und zuriickgeben des Minimums -- Die Ordinate eines lokalen
! Minimums ist kleiner als die Ordinaten beider Nachbarpunkte.
do i=startind,endind
! Falls Minimumspunkt gefunden, Ausgabevariablen belegen und abhauen
if ((punkte(i)%R < punkte(i-1)%R) &
.and. (punkte(i)%R < punkte(i+1)%R)) then
minpunkt = punkte(i)
index =1
return
end if
end do

! Ausflihrung erreicht diesen Punkt nur, wenn kein Minimum gefunden wurde.
write(*,*) ’'ERROR_in_subroutine_find_local_spkt_min: _No_local_minimum’, &
' found.’
! Aber kein Stop! -- Es kénnte ja noch woanders lokale Minima geben.
end subroutine find_local_spkt_min

! Funktion obtain_spkt_period: Gibt die Periodendauer eines Arrays von SPKTen
! (Schwingung) zurick
real(8) function obtain_spkt_period(punkte, startind, endind)
implicit none
integer :: startind, endind
! Arrayindizes, zwischen denen gesucht werden soll
type(SPKT), dimension(startind:endind) :: punkte
! Array, in dem gesucht werden soll
type(SPKT) :: spkt_min_1, spkt_min_2
! im Array zu findende Minimumspunkte
integer :: index
! Variable, in der der Index des ersten Minimumspunktes gespeichert wird.
! (Der zweite ist belanglos.)

! zwei Minimumspunkte (Radius/Auslenkung) finden
call find_local_spkt_min(punkte, startind, endind, spkt_min_1, index)
call find_local_spkt_min(punkte, index + 1, endind, spkt_min_2, index)

! Zeitdifferenz zwischen Minimumspunkten ist gleich der Periodendauer
obtain_spkt_period = spkt_min_2%t - spkt_min_1%t
end function obtain_spkt_period

Subroutine calc_histogram: berechnet aus einem Array von SPKTen ein
Histogramm mit der Haufigkeitsverteilung der Radien einer Schwingung

und aufgerundet. Die entstehenden ganzzahligen Werte werden als Indizes fiir
das Array mit den absoluten Haufigkeiten der Radien in den Intervallen
benutzt. So bekommt man eine lineare Laufzeit.
subroutine calc_histogram(punkte, startind, endind, delta_r, filename)
implicit none
integer :: &
startind, endind

!
!
!
! Arbeitsweise: Die Radien der SPKTe werden durch die Intervallbreite geteilt
)
1
1
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! Grenzen des punkte-Arrays. Es gibt hier eine Inkonsistenz unter meinen

! Programmen, die mit den ekligen statischen Arrays zu tun hat: Mal sind

! startind und endind nur Anfangs- und Endwert der Iteration (lber ein

! Array, mal werden sie tatsdchlich zur Allokation verwendet. In diesem

! Bereich kénnen noch mehr Probleme auftreten, aber wir beten alle zu

! Athene, dass sie das nicht tun. (Eine Fehlerursache ist bspw., dass ich
! meine Arrayindizes mit O angefangen habe, aber Fortran normalerweise bei
! 1 anféangt.)

(

type(SPKT), dimension(startind:endind) :: punkte

real(8) :: &

delta_r, &

! Breite der Intervalle fiir die Aufenthaltshdufigkeit

r_max, &

r_min

! gréoBter und kleinster Radius im punkte-Array
character(len=x) :: filename

! Name der Datei flr die Histogrammdaten
real(8), dimension(startind:endind) :: radien
integer, dimension(:), allocatable :: haeufigktn

! Array, die Haufigkeiten in den Intervallen
integer :: &

i, &

! Iterator

interval_num, &

! Anzahl der Intervalle im Histogramm

imin, i_max, &

! kleinster und gréBter Intervallindex

interv_ind

! Zwischenspeicher fiir den aktuellen Intervallindex in der Zahlschleife

! Radien der SPKTe in eigenes Array speichern. (minval und maxval
! funktionieren nicht mit SPKTen)
do i = startind, endind
radien(i) = punkte(i)%R
enddo

! Anzahl der Intervalle berechnen, die bei einer Radiusschrittweite von

! delta_r nétig sind, um alle Punkte vom kleinsten bis zum grdBten Radius
! zu erfassen.

r_max = maxval(radien)

r_min = minval(radien)

interval_num = ceiling((r_max - r_min) / delta_r)

! Grenzen des Intervallarrays berechnen
imin = ceiling(r_min / delta_r)
i_max = i_min + interval_num

! Array fir Haufigkeiten allozieren und mit Nullen belegen
allocate( haeufigktn(i_min:i_max) )
haeufigktn = (/ (0, 1 = i_min, i_max) /)

! Uber Radien iterieren
do i = startind, endind
! normieren und aufrunden
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interv_ind = ceiling(radien(i) / delta_r)

! Hiufigkeitswert des entsprechenden Intervalls inkrementieren
haeufigktn(interv_ind) = haeufigktn(interv_ind) + 1
end do

! Ausgabedatei 6ffnen
open(unit=51, file=filename, action='write’, status='replace’, &
form="formatted’)

write(*,*) 'Punkte_insgesamt:’, sum(haeufigktn)

! Haufigkeiten zusammen mit Intervallschritten ausgeben
do i = i_min, i_max

write(51, *) i * delta_r, haeufigktn(i)
end do

! Ausgabedatei schlieBen
close(51)
end subroutine calc_histogram

!'l Funktion write_spkt_array: Schreibt ein Array von SPKTen von Index start
!'l bis Index ende zeilenweise an das angegebene Filehandle
subroutine write_spkt_array(array, start, ende, deskriptor)
implicit none
integer, intent(in) :: start, ende, deskriptor
! Start- und Endindex des auszugebenden Stiicks Array, Filedeskriptor
type(SPKT), intent(in), dimension(:) :: array
! auszugebendes Array
integer :: i
! Schleifenvariable

! ausgeben
do i=start,ende
write(deskriptor,*) array(i)
enddo
end subroutine write_spkt_array

end module schwingungen

An dieser stelle fehlt ein Listing fiir die Datei rk4-mod. 90, da diese Code von Axel
Schild, einem der Kursleiter, enthélt. Es handelt sich dabei um eine Implementation des
Runge-Kutta-Verfahrens vierter Ordnung.

Listing 4: leps-gen.f90

! Programm, das die LEPS-Potential-Gitter generiert

program leps_gen
use konst_umr

use teilchenparam
use leps_mod

use traj_mod

use utils
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9 implicit none

10

11 !! DECLARATIONS !!rriirrrrrritd

12 real(8), parameter :: &

13 r_o =0, &

14 r.end =8, & ! Ausdehnung des Gitters

15 delta_r = 0.01,& ! Abstand der Gitterlinien

16 V_L_max = 3, & ! Leps-Potentialwert, auf den alle gesetzt werden

17 ! sollen, die gréBer sind. (Muss hoher sein als der

18 ! Maximalwert bei den Hohenlinien von Gnuplot, da diese
19 ! sonst gewellt sind.)

20 delta_V = 0.3 * eV, &

21 ! Differenz zwischen LEPS- und Morsepotential, ab der der
22 ! Bereich im Gitter als asymptotisch angesehen wird.
23 delta_R_as = 0.1 ! Differenz zwischen Bindungslénge und

24 ! Gleichgewichtsradius Bereich im Gitter als

25 ! asymptotisch angesehen wird.

26 type(LGPT), dimension(:,:), allocatable :: &

27 leps_grid_unw, & ! Array, in dem das ungewichtete Gitter gespeichert wird
28 leps_grid_wei ! Array, 1in dem das gewichtete Gitter gespeichert wird
29 type(Mol2), parameter :: &

30 mol_1 = MCl, & ! die zu verwendenden Molekiile -- mol_2 ist Ausgangs-
31 mol_2 = C12 ! stoff, HF Reaktionsprodukt.

32 character(len=17) :: &

33 leps_grid_unw_file = ’'leps-grid-unw.dat’, &

34 leps_grid_wei file = ’'leps-grid-wei.dat’

35 ! Dateien, in die die LEPS-Daten geschrieben werden

36 integer :: i_max, j_max

37 ! Grenzen der Gitterarrays

38

39 type(TPKT) :: trajstart_v0, trajstart_v5

40 ! Startpunkte der Trajektorien fir v=0 und v=5

41 real(8), parameter :: &

42 Xx_0 =8, &

43 ! Abszissenwert flr den Anfang der ersten Trajektorienpropagation

44 E_O = -3.1, &

45 ! Energieanfangswert fir die Trajektorenpropagationen

46 delta_t = 0.05, &

47 ! Schrittweite der Trajektorienpropagation

48 deriv_delta = 0.01, &

49 ! Schrittweite der Ndherung der Ableitung des LEPS-Potentials

50 periodend_v0 = 5.9725344560839551, &

51 periodend_v5 = 6.4237398424282590

52 ! Periodendauern von Cl2 fiir v=0 und v=5 (aus svp-t)

53 integer, parameter :: tpkt_anz = floor(1000 / delta_t)

54 ! Ungefahre Anzahl der Punkte einer Trajektorie. -- Gehe davon aus, dass
55 ! eine Reaktion nicht ldnger als 200 Zeiteinheiten dauert.

56 type(TPKT), dimension(0:tpkt_anz) :: trajpunkte_v@, trajpunkte_v5

57 ! Array fir eine Trajektorie

58 character(len=11), parameter :: &

59 traj_file_v0 = "traj-v0.dat’, &

60 traj_file_v5 = "traj-v5.dat’

61 ! Dateien, in denen die Trajektoriendaten fir v=0 und v=5 gespeichert
62 ! werden

30



63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
7
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
88
89
90
91
92
93
94
95
96
97
98
99
100
101
102
103
104
105
106
107
108
109
110
111
112

114
115
116

type(LGPT) :: y_asympt
! LEPS-Gitterpunkt, der als Beginn des asymptotischen Bereiches
! ausgerechnet wurde
real(8) :: x_dist_v0O, x_dist_v5
! Weg, den das Teilchen mol_2 wahrend einer Schwingungsperiode in
! x-Richtung zuriicklegt
integer :: i
! Iterator

! ungewichtetes Gitter berechnen

call leps_grid(leps_grid_unw, leps, mol_1, mol_2, r_0, r_end, &
delta_r, V_L_max, leps_grid_unw_file)

! gewichtetes Gitter berechnen

call leps_grid(leps_grid_wei, leps_wei, mol_1, mol_2, r_0, r_end, &
delta_r, V_L_max, leps_grid_wei_file, i_max, j_max)

write(*,=*) ’"Asympt._Bereich_in_x-_und_y-Richtung_fiir_gewichtetes _Gitter.’

write(x,*) find_asympt_ber(leps_grid_wei, i_max, j_max, ’x’, mol_2, delta._V,

delta_R)
y_asympt = find_asympt_ber(leps_grid_wei, i_max, j_max,
delta_R)

’

write(*,*) y_asympt
! Sollte nicht zu ernst genommen werden.

write(*,x) ’'Sattelpunkt_im_gewichteten_Gitter.’
write(*,*) find_sattelpunkt(leps_grid_wei, i_max, j_max)
write(*,*) ’'Sattelpunkt_im_ungewichteten_Gitter.’
write(*,x) find_sattelpunkt(leps_grid_unw, i_max, j_max)

! moglicherweise vorhandene Dateien mit Trajektoriendaten léschen
call delete_file(traj_file_v0)
call delete_file(traj_file_v5)

! erste Startpunkte fiir Propagationen finden
trajstart_v0 = gen_traj_start(mol_2, x.0 = x 0, v=20, E_
5, E

0
trajstart_v5 = gen_traj_start(mol_2, x.0 = x_0, v 0

’

! Strecke berechnen, die das Teilchen wdhrend einer Schwingungsperiode in x
! zuricklegt (fir v=0 und v=5)

x_dist vO = abs(trajstart_v0%p_x * periodend_vO / mol_2%my)

x_dist_v5 = abs(trajstart_v5%p_x * periodend_v5 / mol_2%my)

! fir jeden Schwingungszustand zehn Trajetorien berechnen
doi=20,09
! Startpunkte fir nachste Propagation finden

trajstart_v0 = gen_traj_start(mol_2, x. 0 = x_0 + i/11d0 * x_dist_vO, &
v =0, EO =E0)

trajstart_v5 = gen_traj_start(mol_2, x_ 0 = x_0 + i/11d0 * x_dist_v5, &
v=5 EO0=EDO)

! Trajektorien berechnen
call calc_traj(trajpunkte_v@, tpkt_anz, mol_1, mol_2, trajstart_v0O, &
r_end, delta_t, deriv_delta, traj_file_v0)

y', mol_1, delta_V,

&

&
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117 call calc_traj(trajpunkte_v5, tpkt_anz, mol_1, mol_2, trajstart_v5, &
118 r_end, delta_t, deriv_delta, traj_file_v5)

119 end do

120

121 end program leps_gen

Listing 5: leps-mod.f90

1 ! Funktionen zur Berechnung des LEPS-Potentials

2

3 module leps_mod

4

5 use teilchenparam

6 use potentialfkten

7 use utils

8 IMPLICIT NONE

9

10 !! Typ LGPT: Punkt im LEPS-Potentialgitter

11  type :: LGPT

12 real(8) :: &

13 x, & ! Position in x-Richtung

14 y, & ! Position in y-Richtung

15 V_L ! LEPS-Potential in dem Punkt

16 end type LGPT

17

18

19 ! Uberladen der Vergleichsoperation zur Nutzung mit LGPTen

20 interface operator (>)

21 module procedure lgpt_gt

22 end interface

23

24 1interface operator (==)

25 module procedure lgpt_eq

26 end interface

27

28 interface operator (<)

29 module procedure lgpt_lt

30 end interface

31

32 CONTAINS

33

R e R TR
35 ! -- leps

36 ! --

37 ! o-- IN : DAB : A-B distance (in Angstrom)
38 ! -- DBC : B-C distance (in Angstrom)
39 I -- DAC A-C distance (in Angstrom)
40 ! --

41 ! -- RET: LEPS potential value (in kJ/mol)

42 ! ++ Achtung: Einheit hédngt ab von der Einheit von D!
43 ! --

44 I -- Purpose:

45 1 -- Calculate three-body A-B-C LEPS potential for the given
46 ! -- distances (DAB, DBC, DAC)
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47

!
48 | -- References:
49 I --
50 ! -- [1] : Jonathan et al., Mol. Phys. vol. 24 (1972) 1143
51 I -- [2] H Jonathan et al., Mol. Phys. vol. 43 (1981) 215
L I e P
53 REAL(8) FUNCTION leps( mol_1, mol_2, DAB, DBC )
54
55 REAL(8) :: DAB, DBC, DAC ! -- input
56 ! Abstédnde der Teilchen
57
58 type(Mol2), intent(in) :: mol_1, mol_2
59 ! Daten der zu berechnenden Molekiile
60
61 ! komische Variablen in dieser Funktion
62 real(8), dimension(1:3) :: D, beta, REQ, delta
63

64 REAL(8) :: Q(3), J(3), S(3)
65 INTEGER :: k

66

67 ! in dieser Funktion genutzte Variablen mit den Molekiilparametern
68 ! initialisieren

69 D = (/ mol_1%D, mol_2%D, mol_1%D /)

70 beta = (/ mol_l%beta, mol_2%beta, mol_1%beta /)

71 REQ = (/ mol_1%R_e, mol_2%R_e, mol_1%R_e /)

72 delta = (/ mol_1%delta, mol_2%delta, mol_1%delta /)
73

74 ! wir verzichten auf nicht-kollineare Konstellationen
75 DAC = DAB + DBC

76

7 ! -- calculate integrals

78 CALL integrals( D(1), beta(l), Delta(l), DAB - REQ(1), Q(1), J(1)
79 CALL integrals( D(2), beta(2), Delta(2), DBC - REQ(2), Q(2), J(2) )
80 CALL integrals( D(3), beta(3), Delta(3), DAC - REQ(3), Q(3), J(3) )
81

82 ! -- put it al together
83 S = 1.0D0 + Delta

84 leps = Q(1) / S(1) + Q(2
85 - SQRT( J(1)**2 / S
86 + J(3)*x2 /

87 J(1) = J(2) / S(1) /7 S(2) &
88 J(1) = 3(3) / S(1) / S(3) &
89 - J(2) = J(3 S(2) 7 S(3) )
90 END FUNCTION ! -- leps

91

92

LR I e L
94
95
96
97
98
99
100

/ S(2) + Q(3) / S(3) &
Ykx2 + J(2)*%2 / S(2)*%2 &
(3)*x2 &

)
(

1
S
)
)
) /

-- IN : D : energy of dissociation

: beta parameter

-- Delta : Sato parameter

-- R : position (rel. to equilibrium)

'

'
o
(1)
~
Q



101 ! -- out Q : Coulomb integral
102 ! -- J : Exchange integral
103 ! --

104 ! -- Purpose:

105 ! --  Calculate coulomb- and exchange integrals.

106 ! -- The dissociation energy of the tripplet state is set
107 ! -- to: D3 = 0.5 x D"1.

108 oo e e oo o
109 SUBROUTINE integrals(D, beta, Delta, R, Q, J)

110

111 REAL(8) :: D, beta, Delta, R ! -- Input

112 REAL(8) :: Q, J ! -- output

113

114 REAL(8) :: A, El1, E3

115

116 ! -- morse potentials

117 A = EXP( -beta * R )

118 ! ---- binding

119 E1l =D x ( AxA - 2.0D0 x A )

120 ! ---- anti-binding

121 E3 = 0.5D0 * D * ( AxA + 2.0D0 * A )

122

123

124 ! -- integrals

125 Q = 0.5D0 * ( E1 * (1.0D0 + Delta) + E3 x (1.0D0 - Delta) )
126 J =0.5D0 * ( E1 *x (1.0D0 + Delta) - E3 x (1.0D0 - Delta) )
127

128 END SUBROUTINE ! -- integrals

129

130

131 !'! Funktion leps_wei: Berechnet das LEPS-Potential, nachdem es die Koordinaten
132 !l nach Masse gewichtet hat.

133 real(8) function leps_wei(mol_1, mol_2, X, Y)

134

135 implicit none

136 ! Die Reaktion sieht so aus: A + BB -> AB + B

137 ! 1+23 ->12+ 3

138 ! Es gilt also: m(AB) = m(A) + m(B), m(BB) = 2 x m(B)
139 ! => m(A) = m(AB) - m(B) = m(AB) - 1/2 m(BB)
140 ! und m(B) = 1/2 m(BB)

141 type(Mol2), intent(in) :: mol_1, mol_2

142 ! Daten der zu berechnenden Molekiile

143 real(8), intent(in) :: X, Y

144 ! Koordinaten des zu berechnenden Punktes

145 real(8) :: &

146 ml, m3, m23, ml23, d12, d23, d13, di123

147

148 ml = mol_1%M - 0.5 *x mol_2%M

149 m3 = 0.5 x mol_2%M

150 m23 = mol_2%my

151 ml123 = mlx(mol_2%M)/(ml+mol_2%M)

152

153 d23 =Y

154 d123 = sqrt(m23/ml123)*X
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177

179
180
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183
184
185
186
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188
189
190
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193
194
195
196
197
198
199
200
201
202
203
204
205
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208

d12 d123-m3/ (mol_2%M)*d23
dl3 = d12+d23

leps_wei = leps(mol_1, mol_2, d12, d23)
end function leps_wei

! Funktion leps_wei_x_: Berechnet Ndherung (Fehler ist Schrittweite™4) der
! Ableitung in x-Richtung des gewichteten LEPS-Potentials
real(8) function leps_wei_x_(mol_1, mol_2, x, y, delta_x)
implicit none
type(Mol2), intent(in) :: mol_1, mol_2
! Daten der zu berechnenden Molekiile

real(8) :: &

X, Yy, &

! Koordinaten des zu berechnenden Punktes

delta_x

! Schrittweite

leps_wei x_ = ( &

leps_wei(mol_1, mol_2, x - 2xdelta_x, y) &

- 8 x leps_wei(mol_1, mol_2, x - delta_x, y) &
+ 8 * leps_wei(mol_1, mol_2, x + delta_x, y) &
- leps_wei(mol_1, mol_2, x + 2xdelta_x, y) &

) / 12 / delta_x
end function leps_wei_x_

! Funktion leps_wei_y_: Berechnet Ndherung (Fehler ist Schrittweite™4) der
! Ableitung in y-Richtung des gewichteten LEPS-Potentials
! (Ugh, Copy & Paste.)
real(8) function leps_wei_y_(mol_1, mol_2, x, y, delta_y)
implicit none
type(Mol2), intent(in) :: mol_1, mol_2

! Daten der zu berechnenden Molekiile
real(8) :: &

X, Yy, &

! Koordinaten des zu berechnenden Punktes

delta_y

! Schrittweite

leps_weiy = ( &

leps_wei(mol_1, mol_2, x, y - 2xdelta_y) &
- 8 x leps_wei(mol_1, mol_2, x, y - delta_y) &
+ 8 * leps_wei(mol_1, mol_2, x, y + delta_y) &
- leps_wei(mol_1, mol_2, x, y + 2xdelta_y) &

) / 12 / delta_y
end function leps_wei_y_

! Subroutine leps_grid: Berechnet ein zweidimensionales Array von LGPTen und
! gibt es auf Wunsch in eine Datei aus. Je nach dem, welche leps_func
! verwendet wird, sind die Koordinaten massengewichtet oder nicht.
subroutine leps_grid(gitter, leps_func, mol_1, mol_2, r_0, r_end, &
delta_r, V_L_max, filename, i_max, j_max)
type(LGPT), dimension(:,:), intent(out), allocatable :: gitter
! zweidimensionales Array, das die LGPTe enthéalt
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real(8) :: leps_func
! Funktion, mit der das LEPS-Potential berechnet werden soll
type(Mol2), intent(in) :: mol_1, mol_2
! Daten der zu berechnenden Molekiile
real(8), intent(in) :: r_0, r_end, delta_r
! Anfangs- und Endradien des Gitters und Abstand der Gitterlinien
real(8), intent(in) :: V_L_max
! Potentialwert, ab dem das Potential der Gitterpunkte auf den Maximalwert
! gesetzt werden sollen

character(len=x), intent(in), optional :: filename
! Name der Datei, in die die Daten geschrieben werden sollen
integer, intent(out), optional :: i max, j_max

REAL(8) :: A, B, V_L
REAL(8) :: Al, A2, Bl, B2
! das gleiche von Axel, bloB einzeln fir x- und y-Richtung
INTEGER :: N1, N2
! Anzahl der Linien, die er in jede Richtung produziert, bzw. Ausdehnung
! des Gitterarrays.
INTEGER :: j, k
! Iteratorvariablen

! Gittergrenzen festlegen

Al = r_0
A2 = r_end
Bl = r_0
B2 = r_end

! Anzahl der Linien berechnen
N1 = iterationen(r_0, r_end, delta_r)
N2 = N1

! GréBe von gitter festlegen
allocate(gitter(1:N1, 1:N2))

! Gitter populieren
DO j =1, N1

A=(j - 1) » (A2 - A1) / (N1 - 1) + Al
DO k = 1, N2
B=(k-1) = (B2 - B1) / (N2 - 1) + Bl
V_L = leps_func( mol_1, mol_2, A, B )
! Potential auf Maximalwert setzen, wenn dieser (iberschritten wird
IF ( V_L .GT. V_L_max ) THEN
V_L = V_L_max
END IF
! Punkt in gitter schreiben

gitter(j, k) = LGPT(A, B, V_L)
END DO !/ -- k
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END DO ! -- j

! auf Verlangen des Benutzers Punkte in Datei ausgeben
if (present(filename)) then
open(unit=46, file=filename, action=’'write’, status='replace’, &
form="formatted’)
call write_lgpt_array(gitter, N1, N2, 46)
close(46)
end if

! auf Wunsch des Benutzers Grenzen des Gitterarrays zurickgeben
if (present(i_max) .and. present(j_max)) then

i_max = N1
j_max = N2
end if

end subroutine

!'l Funktion find_local_lgpt_min: durchsucht eine Liste von LGPTen nach einem
I'l lokalen Minimum und gibt den Minimumspunkt zurick
type(LGPT) function find_local_lgpt_min(punkte, startind, endind)
implicit none
type(LGPT), dimension(:) :: punkte
integer :: &
startind, & ! Arrayindex, bei dem die Suche startet
endind, & ! Arrayindex, bei dem die Suche beendet wird
i I Iterator

! finden und zuriickgeben des Minimums -- Die Ordinate eines lokalen
! Minimums ist kleiner als die Ordinaten beider Nachbarpunkte.
do i=startind,endind
if ((punkte(i)%V_L < punkte(i-1)%V_L) &
.and. (punkte(i)%V_L < punkte(i+1)%V_L)) then
find_local_lgpt_min = punkte(1i)
return
end if
enddo

! Ausflihrung erreicht diesen Punkt nur, wenn kein Minimum gefunden wurde.
!'write(*,*) "ERROR in function find_local_lgpt_min: No local minimum found.’
! Aber kein Stop! -- Es kénnte ja noch woanders lokale Minima geben.
end function find_local_lgpt_min

! Funktion find_sattelpunkt: durchsucht ein zweidimensionales Feld von LGPTen
! nach einem Sattelpunkt (Energiebarriere)
type(LGPT) function find sattelpunkt(gitter, i_max, j_max)
implicit none
type(LGPT), dimension(:,:) :: gitter
! enthdlt die Punkte der LEPS-Potentialflédche, unter denen der Sattelpunkt
! gefunden werden soll.

integer :: i_max, j_max, i, j
! Ausdehnung des Arrays mit den Punkten (Startindizes immer 1) und
! Iteratoren
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317

318 ! finden und zuriickgeben des Sattelpunkts -- in x-Richtung (i) ist er
319 ! Maximum, in y-Richtung (j) ist er Minimum

320 do i=2,i_max

321 do j=2,j_max

322 ! Testen, ob es sich um ein Maximum handelt

323 if ((gitter(i,j) < gitter(i, j-1)) &

324 .and. (gitter(i,j) < gitter(i, j+l)) &

325 .and. (gitter(i,j) > gitter(i-1, j)) &

326 .and. (gitter(i,j) > gitter(i+l, j))) then

327

328 find_sattelpunkt = gitter(i,j)

329 return

330 end if

331 enddo

332 enddo

333

334 ! write(*,*) 'Kein Sattelpunkt gefunden.’

335 ! stop

336 end function find_sattelpunkt

337

338

339 !! Funktion write_lgpt_array: Schreibt ein zweidimensionales Array in den
340 !! Grenzen i_min, i_max, j_min, j_max an den angegebenen Dateideskriptor

341 subroutine write_lgpt_array(array, i_max, j_max, deskriptor)
342 implicit none

343 type(LGPT), intent(in), dimension(:,:) :: array

344 ! auszugebendes Array

345 1integer, intent(in) :: i_max, j_max

346 ! Grenzen der Ausgabe

347 integer, intent(in) :: deskriptor

348 ! Filedeskripter, zu dem geschrieben werden soll

349 integer :: i, j

350 ! Iteratoren

351

352 ! (iber eine Dimension iterieren

353 do i=1,i_max

354 ! lber zweite Dimension iterieren und in die Datei schreiben
355 do j=1,j_max

356 write(deskriptor,x*) array(i,j)

357 enddo

358

359 ! nachdem eine Arrayzeile/-spalte abgearbeitet ist, Leerzeile
360 write(deskriptor,*)

361 enddo

362 end subroutine write_lgpt_array

363

364

365 !! Funktion find_asympt_ber: durchsucht ein gegebenes Array von LGPTen nach
366 !! dem Anfang des Bereiches, der nach den gegebenen Kriterien asymptotisch ist

367 type(LGPT) function find_asympt_ber(inp_gitter, i_max, j_max, testrichtung, &
368 moldata, delta_V, delta_R)

369 implicit none

370 integer, intent(in) :: i_max, j_max
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! obere Grenzen des Nachschauens im Array (untere sind per Konvention 1)

type(LGPT), intent(in), dimension(i_max,j_max) :: inp_gitter
! Array, das die Gitterdaten enthalt
type(LGPT), dimension(i_max,j_max) :: gitter
! Arbeitskopie des Arrays, das die Gitterdaten enthalt
character(len=1) :: testrichtung

! Gitter wird entweder in x-Richtung (Schnitte parallel zur y-Achse) oder
! in y-Richtung (Schnitte parallel zur x-Achse) durchlaufen

type(Mol2) :: moldata
! Daten des zu berechnenden Molekiils (muss mit schnittrichtung abgestimmt
! sein!)

real(8) :: delta_V, delta_R
! Werte fir die Differenzen zwischen LEPS- und Morsepotential und zwischen
! Gleichgewichts- und aktuellem Bindungsabstand, ab denen der Bereich als
! asymptotisch angesehen wird

type (LGPT) :: minpunkt
! In der Schleife verwendete tempordre Variable. Wenn auf sie die
! Kriterien fiir den asymptotischen Bereich zutreffen, wird sie zum
! Funktionswert.
real(8) :: R
! In der Schleife verwendete temporédre Variable fiir den Abstand, in dessen
! Richtung nicht getestet wird.
integer :: i, j
! Iteratoren

! Wenn in y-Richtung getestet wird, ist es am einfachsten, die Matrix zu
! transponieren und auf die gleiche Weise durchzugehen, wie in x-Richtung
if (testrichtung .eq. ’y’) then

gitter = transpose(inp_gitter)
else

gitter = inp_gitter
end if

! auf der x-Achse entlangwandern
do i=1,i_max
! lokales Minimum in den Schnitten entlang der y-Richtung finden
minpunkt = find_local_lgpt_min(gitter(i,:), 2, j_max-1)
! Der Anfang der Suche muss zwei sein, weil die Suchfunktion links
! des ersten Elements zu schauen versucht und sonst klaglich
! versagen wiirde. -- Am Rand gibt es sowieso keine lokalen Minima.

! Je nach dem, wieherum die Schnitte erfolgen, wird ein anderer
! Abstand benédtigt.
if (testrichtung .eq. ’x’) then
R = minpunktSy
else
R = minpunkt%x
end if

! Auf Asymptotizitat (!) testen.

if ((abs(minpunkt%V_L - V_M(moldata, R)) .le. delta_V) &
.and. (abs(R - moldata%R_e) .le. delta_R)) then
find_asympt_ber = minpunkt
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return
end if

enddo

! Es wurde nichts gefunden.
write(*,*) 'ERROR_in_Funktion_find_asympt_ber: _Kein_asymptotischer’, &
'Bereich_gefunden’
stop
end function find_asympt_ber

! Funktion lgpt_gt: Testet, ob das Potential des ersten LGPT groBer als das
! des zweiten ist.
logical function lgpt_gt(lgptl, lgpt2)
implicit none
type(LGPT), intent(in) :: 1lgptl, lgpt2
! LGPTe, deren Potentialwerte verglichen werden sollen

! Prifen und zurilickgeben
if (lgptlsV_L > lgpt2%V_L) then
lgpt_gt = .true.
else
lgpt_gt = .false.
end if
end function lgpt_gt

! Funktion lgpt_eq: Testet, ob das Potential des ersten LGPT gleich dem des
! zweiten ist.
logical function lgpt_eq(lgptl, lgpt2)
implicit none
type(LGPT), intent(in) :: 1lgptl, lgpt2
! LGPTe, deren Potentialwerte verglichen werden sollen

! Priifen und zuriickgeben
if (lgptlsV_L == 1gpt2%V_L) then
lgpt_eq = .true.
else
lgpt_eq = .false.
end if
end function lgpt_eq

! Alle anderen Vergleichsoperatoren kénnen mittels der beiden obenstehenden
! definiert werden.

! Funktion lgpt_lt: Testet, ob das Potential des ersten LGPT kleiner als das
! des zweiten ist.
logical function 1lgpt lt(lgptl, lgpt2)
implicit none
type(LGPT), intent(in) :: 1lgptl, lgpt2
! LGPTe, deren Potentialwerte verglichen werden sollen
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! Priifen und zuriickgeben
if (.not. (lgpt_gt(lgptl, lgpt2) .or. lgpt_eq(lgptl, lgpt2))) then
lgpt_1t = .true.
else
lgpt_1t = .false.
end if
end function lgpt_1t

END module leps_mod

Listing 6: traj-mod.f90

! Bereitstellung von Funktionen zur Berechnung von Trajektorien

module traj_mod
use leps_mod

use rk5_mod

use teilchenparam
use schwingungen
use potentialfkten
implicit none

! Typ TPKT: Punkt einer Trajektorie

type :: TPKT
real(8) :: &

t, & ! Zeitpunkt

X, & ! Abszisse

Y, & ! Ordinate

p_x, & ! Impuls in x-Richtung

p_y, & ! Impuls in y-Richtung

V_L ! LEPS-Potential in dem Punkt

end type TPKT

CONTAINS

! Subroutine calc_traj: Berechnet Trajektorie fiir angegebene Anfangswerte und
! Reaktion. Die Ergebnisse populieren das Array punkte und werden auf Wunsch
! in eine Datei geschrieben.
! (Diese Subroutine ist analog einer Kombination von next_spkt_mors_ruk4 und
! propagator aus schwingungen. f90.)
subroutine calc_traj(punkte, punkte_dim, mol_1, mol_2, startpunkt, y_end, &
delta_t, deriv_delta, filename)
implicit none
integer, intent(in) :: punkte_dim
! ungefdhre Anzahl von Punkten der Trajektorie (Array muss vorher
! alloziert werden)
type(TPKT), dimension(0:punkte_dim), intent(out) :: punkte
! Array, das mit den Punkten der Trajektorie populiert wird
type(Mol2), intent(in) :: mol_1, mol_2
! Daten der zu berechnenden Molekiile
type(TPKT), intent(in) :: startpunkt
! Punkt, an dem die Propagation beginnen soll
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real(8), intent(in) :: &
y_end, & ! Abszissenwert, bei dem die Propagation abgebrochen werden
! soll
! (asymptotischer Bereich)
delta_t, & ! Schrittweite der Propagation
deriv_delta ! Schrittweite der Ndherung der Ableitung des LEPS-Potentials
character(len=x), intent(in), optional :: filename
! Name der Datei, in die die Trajektorienpunkte geschrieben werden sollen
character(len=35) :: ERROR = ’'ERROR_in_subroutine_call_calc_traj:’
! message for the user
integer :: i
! Iterator
real(8) :: t =0
! aktuelles Zeitargument
real(8), dimension(4) :: &
y, &
! Array mit den Werten der abhdngigen Variablen
yd = (/1de, 1deo, 1do, 1de/)

! Array fir rk5 mit Werten des Anfangspunktes belegen
y = (/ startpunkt%x, startpunkt%y, startpunkt%p_x, startpunktsp_y /)

! startpunkt als ersten Punkt eintragen
punkte(0) = startpunkt

! i zurlicksetzen. Warum behdlt diese flirchterliche Sprache das i bei,
! wenn man in der Deklaration schreibt = 07
i=0

! Propagieren, solange nicht im asymptotischen Bereich (y-Richtung),
do while ((y(2) .le. y_end) &
! nicht wieder Uber Ausgangspunkt zurlck,
.and. (y(1) .le. startpunkt%x) &
! Array nicht voll.
.and. (i .lt. punkte_dim))
! i inkrementieren
i=1+1

! Zeitargument berechnen
t =1 % delta_t

! rk5-Subroutine aufrufen. Achtung: Das Ding modifiziert seine
! Parameter!

call rk5(mol_1, mol_2, t, y, yd, delta_t, 4, 1d-8, 1, deriv_delta)

! Werte im Trajektorienpunkt speichern

punkte(i)sst =t

punkte(i)%x = y(1)

punkte(i)®sy = y(2)

punkte(i)%sp_x = y(3)

punkte(i)sp_y = y(4)

punkte(i)%V_L = leps_wei(mol_1, mol_2, y(1), y(2))

! write(*,*) punkte(i)
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end do

! auf Wunsch in Datei schreiben
if (present(filename)) then
! Datei 6ffnen
open(unit=55, file=filename, action='write’, status='unknown’, &
form='formatted’, access="append’)

! In der Hoffnung, dass niemand anderes FD 55 benutzt. -- 42 wéire

! gefdhrlich.

! Daten schreiben
call write_tpkt_array(punkte, 1, i, 55)
! 1 ist das letzte in der Schleife benutzte 1i.

! Datei schlieBen (wer hdtte das gedacht?)
close(55)
end if
end subroutine calc_traj

! Funktion write_tpkt_array: Schreibt ein Array von TPKTen in Index start bis

! Index ende zeilenweise an den angegebenen Filedeskriptor.
subroutine write_tpkt_array(array, start, ende, deskriptor)
implicit none
integer, intent(in) :: start, ende, deskriptor
! Start- und Endindex des auszugebenden Stiicks Array, Filedeskriptor
type(TPKT), intent(in), dimension(:) :: array
! auszugebendes Array
integer :: i
! Schleifenvariable

! ausgeben

do i=start,ende
write(deskriptor,*) array(i)

enddo

! Leerzeilen ans Ende setzen
write(deskriptor,*)
write(deskriptor,*)

end subroutine write_tpkt_array

! Funktion gen_traj_start: generiert einen Startpunkt fir die Propagation zur

! Trajektorie
type(TPKT) function gen_traj_start(moldata, x_0, v, E_0)
implicit none
type(Mol2) :: moldata
! Daten des zu berechnenden Molekiils

real(8) :: &
x_0, & ! Abszissenanfangswert (Abstand zwischen B und B)
E_0 ! Anfangswert fir Gesamtenergie

integer :: v

! Schwingungsniveau von B_2
type(SZST) :: mol_szst
! Schwingungszustand des gewiinschten Molekiils
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! Schwingungszustand herausfinden
mol_szst = szst_M(moldata, v)
lwrite(*,*) mol_szst

! Startparameter eintragen
gen_traj_startst =0
gen_traj_startsx = x_0
gen_traj_start%sy mol_szst%sR_tr
! rechter Turningpoint soll benutzt werden
gen_traj_start%p_x = -sqrt(2 * moldatasmy * (E_O0 - mol_szst%E_v))
gen_traj_start%p_y = 0
gen_traj_start%sV_L V_M(moldata, mol_szst%R_tr)
! Im asymptotischen Bereich entspricht das Morsepotential dem
! LEPS-Potential. AuBerdem wird der Wert sowieso nicht verwendet.
end function gen_traj_start

end module

An dieser stelle fehlt ein Listing fiir die Datei rk5-mod.f90, da diese Axel Schilds
Implementierung des Runge-Kutta-Verfahrens vierter Ordnung mit Korrekturen fiinfter
Ordnung (7) enthélt.

Listing 7: niv-gen.f90

! gibt die Schwingungszustandsliniendaten fiir die Zusatzaufgabe fir Gnuplot
! aus

program niv_gen
use schwingungen
use teilchenparam
use utils
implicit none

! DECLARATIONS !!1rrriirrrrnni
type(Mol2), parameter :: &
mol_1 = MCLl, &

mol_2 = C12
! zu verwendende Molekiile
real(8), parameter, dimension(4) :: &

_start = (/ 42, 40, 67, 56 /), &
(/ 45, 43, 70, 59 /), &
_start (/ 15, 17, 25, 30 /), &
_end = (/ 18, 20, 28, 33 /)
! Da die Energie des Molekiils in Abhdngigkeit von der Zeit aufgefiihrt
! wird, missen die Anfangs- und Endzeitwerte flir die waagerechten
! Striche der Schwingungsniveaus per Hand angepasst werden.
character(len=15), parameter, dimension(4) :: &
niv_file = (/ 'nivs-v0-vll.dat’, 'nivs-v0-v06.dat’, 'nivs-v5-vl3.dat’, &
'nivs-v5-v02.dat’ /)
! Datei, in die die Daten geschrieben werden sollen

|
0]
>
[oX
Il

(8)
t1
t1
t_2
t.2

integer :: &
v, &
! Iterator -- aktueller Schwingungszustand
i, &
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! Iterator fiir die verschiedenen Niveau-Dateien
desc
! Filedeskriptor fiir Ausgabedateien
type(SZST) :: cur_szst
! aktueller Schwingungszustand

! in die verschiedenen Niveau-Dateien schreiben
doi=1, 4
! Ausgabedatei 6ffnen
open(unit=desc, file=niv_file(i), action='write’, status=’replace’, &
form='formatted’)

! Berechnung fir mol_1
! Gleichgewichtsradius als unterste Linie
call write_gpl_line_sg(t_1_start(i), t_1_end(i), -mol_1%D, desc)

! Schwingungszustéande

do v = 0, calc_v_max(mol_1)
! Schwingungszustand berechnen
cur_szst = szst_M(mol_1, v)

! als Linie fir Gnuplot schreiben
call write_gpl_line_sg(t_1_start(i), t_1_end(i), cur_szst%E_v, desc)
end do

! Berechnung fir mol_2
! Gleichgewichtsradius als unterste Linie
call write_gpl_line_sg(t_2_start(i), t_2_end(i), -mol_2%D, desc)

! Schwingungszustédnde

do v = 0, calc_v_max(mol_2)
! Schwingungszustand berechnen
cur_szst = szst_M(mol_2, v)

! als Linie fiir Gnuplot schreiben
call write_gpl_line_sg(t_2_start(i), t_2_end(i), cur_szst%E_v, desc)
end do

! Ausgabedatei schlieBen
close(13)
end do

end program niv_gen

Listing 8: konst-umr.f90

! Bereitstellung von Naturkonstanten und Umrechnungsfaktoren fiir die
! Manz’schen Einheiten

module konst_umr
implicit none

save

!'l DECLARATIONS !!rrrrrriirritt
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real(8), parameter :: &

! Naturkonstanten

hquer = 0.10546, & ! h

Pi = acos(-1.), & ! P1

N_A = 6.02214129d23,& ! Avogadro-Konstante in 1/mol, Quelle:

! http://physics.nist.gov/cgi-bin/cuu/Value?na, 2011-10-11

! Umrechnungsfaktoren

eV = 1.602177, & 1 eV =1.602177 x 10"-19 J

u = 1.66054, & !'1u = 1.66054 x 10™-27 kg

kJjmol =

mit einzelnen Teilchen®

!

!

1d22 / N_A, & !' 1 kJ/mol = 10722 = 10™-19 J * N_A (wir rechnen
!

'l rad =2 x Pi / 360°

rad Pi / 180! &

end module konst_umr

Listing 9: potentialfkten.f90

! Bereitstellung der Funktionen fiir Morsepotential und harmonisches Potential

module potentialfkten
use teilchenparam
implicit none

save

!'! DECLARATIONS !!rrrrrriiiriti
CONTAINS

!'l Funktion V_M: berechnet das Morsepotential eines Molekiils beim Radius R
real(8) function V_M(moldata, R)

implicit none

type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils

real(8) :: R ! gefragter Radius

V_M = -moldata%D + moldata%D * (exp(-moldata%beta * (R-moldata%sR_e)) - 1)*x*2
return
end function

!'l Funktion V_M_: berechnet die erste Ableitung des Morsepotentials eines
!'l Molekiils beim Radius R
real(8) function V_M_(moldata, R)
implicit none
type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
real(8) :: &
R, & ! gefragter Radius
b ! Dummyariable

b = -moldata%beta * (R - moldata%R_e)
V_M_ = 2 x moldataxD * moldatasbeta * (exp(b) - exp(2 * b))

end function V_M_

!'l Funktion V_M__: berechnet die zweite Ableitung des Morsepotentials eines
I'l Molekiils beim Radius R
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real(8) function V_M__(moldata, R)
implicit none

type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
real(8) :: &

R, & ! gefragter Radius

b ! Dummyariable

b = -moldata%beta * (R - moldata%R_e)

V_M__ = 2 * moldata%sD * moldata%beta &

* (2 x moldatasbeta * exp(2 * b) - exp(b))
end function V_M__

!'l Funktion V_h: berechnet das harmonische Potential eines Molekiils beim
!'l Radius R

real(8) function V_h(moldata, R)

implicit none

type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils

real(8) it R ! gefragter Radius

V_h = -moldata%sD + moldata%D * moldata%betax*2 *x (R - moldata%sR_e)x*x2

return
end function

end module potentialfkten

Listing 10: teilchenparam.f90

! Bereitstellung diverser Werte (Eigenschaften) der verwendeten Teilchen

module teilchenparam
use konst_umr
implicit none

Il DECLARATIONS !!rrrirrrirnitd
!'l Typ Atom: enthdlt alle Parameter eines Atoms
type :: Atom
real(8) :: &
m ! Masse

end type Atom

! Typ Mol2: enthédlt alle Parameter eines zweiatomigen Molekiils

type :: Mol2
real(8) &
M, & ! Gesamtmasse
my, & ! reduzierte Masse
D, & ! Tiefe des Potentialtopfs
R_e, & ! Gleichgewichtsradius des Oszillators
beta, & ! Morsekonstante
delta! & ! Sato-Parameter
! k ! Kraftkonstante

end type Mol2

! alle Atome deklarieren
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27 type(Atom), parameter :: &

28 H = Atom(1.0079 * u), & ! Wasserstoff
29 F = Atom(19.000 * u), & ! Fluor

30 Cl = Atom(34.969 * u), & ! Chlor

31 M = Atom(4.116 * u)! & ! Myonisches Helium/4.1-H
32

33 ! alle zweiatomigen Molekiile deklarieren

34 type(Mol2), parameter :: &

35 HF = Mol2( & ! Fluorwasserstoff

36 %m + F%m, &

37 %m *x F%m / (H%m + F%m), &

38 6.12 * eV, &

39 0.9171, &

40 2.219, &

41 0do &

42 ), &

43 F2 = Mol2( & ! Fluormolekil

44 %m + F%m, &

45 F%m * F%m / (F%m + F%m), &

46 1.63 * eV, &

a7 1.418, &

48 2.920, &

49 -0.35 &

50 ), &

51 Cl2 = Mol2( & ! Chlormolekiil

52 Cl%m + Cl%m, &

53 Cl%m *x Cl%m / (Cl%m + Cl%m), &

54 242.848 * kJjmol, &

55 1.9998, &

56 2.0080, &

57 -0.113 &

58 ), &

59 MCl = Mol2( & ! Chlorwasserstoff mit 4.1-H
60 %m + Cl%m, &

61 %sm * Cl%m / (M%m + Cl%m), &

62 446.332 * kJjmol, &

63 1.2732, &

64 1.8693, &

65 0.067 &

66 )

67

68 CONTAINS

69

70 !'! Funktion red_mass: reduzierte Masse eines zweiatomigen Molekiils
71 !! aus der Masse der einzelnen Atome berechnen
72 real(8) function red_mass(ml, m2)

73 implicit none

74 real(8) :: ml, m2 ! Massen der beiden Atome
75 red_mass = ml * m2 / (ml + m2)

76 end function red_mass

77

78 1! Funktion kraftkonst: Kraftkonstante eines zweiatomigen Molekiils berechnen

79 real(8) function kraftkonst(moldata)
80 implicit none
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type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
kraftkonst = 2 * moldata%sD * moldata%sbetax*2
end function kraftkonst

!'l Funktion kreisfreq: Kreisfrequenz eines zweiatomigen Molekiils berechnen
real(8) function kreisfreq(moldata)
implicit none
type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
kreisfreq = sqrt(2xmoldata%sD / moldata%smy) * moldata%sbeta
end function kreisfreq

I'l Funktion periodend: Periodendauer eines zweiatomigen Molekiils berechnen
real(8) function periodend(moldata)
implicit none
type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils
periodend = 2 * Pi / kreisfreq(moldata)
end function periodend

! Funktion calc_v_max: Gibt die Nummer des hochsten Schwingungszustandes
! (Morseoszillator) eines Molekiils zurick.

integer function calc_v_max(moldata)

implicit none

type(Mol2) :: moldata ! Daten des zu berechnenden Molekiils

calc_v_max = floor(2«moldata%D / (hquer x kreisfreq(moldata)) - 0.5)
end function calc_v_max

end module teilchenparam

Listing 11: utils.f90

! Bereitstellung verschiedener Hilfsfunktionen

module utils
implicit none

!l DECLARATIONS !!1rrrrrrirritd
CONTAINS

!'l Funktion schrittweite: berechnet die Schrittweite fiir eine Schleife bei
!'l gegebenen Anfangs-, Endwert und Iterationszahl
real(8) function schrittweite(start, ende, schritte)
implicit none
real(8) :: &
start, & ! Anfangswert der Schleife
ende!, & ! Endwert der Schleife
integer :: schritte ! Anzahl der Interationen in der Schleife

schrittweite = (ende - start) / real(schritte)
end function schrittweite

!'l Funktion iterationen: berechnet die Anzahl Iterationen fiir eine Schleife
!'l bei gegebenen Anfangs-, Endwert und Schrittweite
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integer function iterationen(start, ende, delta_x)
implicit none
real(8) :: &

start, & ! Anfangswert der Schleife

ende, & ! Endwert der Schleife

delta_x ! Schrittweite

iterationen = ceiling( (ende-start) / delta_x )
end function iterationen

! Subroutine delete_file: léscht eine Datei
subroutine delete_file(filename)
implicit none
character(len=x) :: filename
! Name der zu léschenden Datei

! Datei offnen...
open (unit=83, file=filename, status="unknown")
! und beim SchlieBen l6schen.
close (unit=83, status="delete")
end subroutine delete_file

! Subroutine write_gpl_line_sg: Schreibt einen Datensatz fir eine Strecke in
! Gnuplot an eine angegebene Datei
subroutine write_gpl_line_sg(x_start, x_end, y, deskriptor)
implicit none
real(8) :: &

x_start, x_end, &

! Anfangs- und Endabszisse der Strecke

y

! Ordinate der Strecke
integer :: deskriptor

! Dateideskriptor, an den geschrieben werden soll

! Anfangs- und Endpunkt schreiben
write(deskriptor,*) x_start, vy
write(deskriptor,*) x_end, y

! Datensatz mit Leerzeile beenden
write(deskriptor,*)

end subroutine write_gpl_line_sg

end module utils
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