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Uvod

Cilem naseho studia je zjistit, zda klastry o velikosti vétsi jak
tetramer, maji dostatek energie na produkci nabitych
monomeru a porovnat tyto hodnoty s hodnotami
experimentu

Interakce, které jsme zapocitavali k zakladnimu modelu

Diatomics in molecules (DIM), jsou
* Spin-orbitalni interakce (SO)
* |nterakce indukovanych dipdlt (ID)
» Trojcasticova disperzni interakce (N3)

Vibracni energii byla nastavena na disociacni limitu (energie
odpovidajici vypareni jednoho atomu z klastru)

Pri simulacich jsme vyuzili tfi programovych baliku,
vytvorenych na Ostravské Univerzité v ramci Skupiny fyziky
klastru, longen, Multidis a Mdiesreader



Studovany proces

* Simulujeme proces fragmentace klastru po
nahlé ionizaci

* Princip experimentu

— Supersonickou tryskou se vyrobi klastr o prislusné
velikosti

— Nasledne se klastr ionizuje rychlym elektronem o
energii 70eV — dojde k vyrazeni elektronu z klastru
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Pouzité metody

Monte Carlo

* \lyuziva pseudonahodnych cisel

* \/ nasem pripade ho vyuzivame jako generator
konfiguraci neutralnich klastru
e Tyto konfigurace klastry jsou
e Pokrivené
 Vibracné excitované



Pouzité metody

Molekularni dynamika
Redi pohybové rovnice numerickym zpdsobem

Ziskame trajektorie Castic
Cim vice interakci zapog¢itavame tim vice je popis
trajektorie Castice slozitejsi



Pouzité metody

Bornova-Oppenheimerova aproximace

» Separace pohybovych rovnic jader a elektronu

— Jadra elektrony
— Velka hmotnost mala hmotnost
— Mala rychlost velka rychlost
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Pouzité metody

Diatomics in_molecules
Jedna z nejzakladnejsich metod pro popis
iInterakci v homogennich vzacnych plynech

Zakladem metody je rozdeleni elektronickeho
hamiltonianu systému na

— Dvoujadrové Cleny

— Atomove cCleny

Umoznuje to rychlejSi a méne narocny vypocet
Spolehlivost vysledku zustava zachovana




Monomery Argonu

L11
L12
L13
L14

L15

Energ Molek

eticka
analyz
a

96,6%
100%
100%
100%
100%

ularni
dyna
mika
po
10ps

0%
0%
0,2%
22,2%

56,6%

-

Comb

96,4%
100%
99,8%
100%
99,6%

Pentamery

lus
Rad

0,1%
0,6%
0,5%
20,9%

63,6%

Non-
rad

96,4%
100%
99,8%
100%
99,6%

-

Multiscale model

Comb

96,4%
100%
99,8%
100%
100%

10us

Rad

0,1%
2%
2,8%
23,3%
63,9%

-

Non-
rad

96,4%
100%
99,8%
100%
100%

Comb

96,4%
100%
99,8%
100%
100%

-

i)

Rad

0,1%
3,1%
5,9%
29,7%
68,3%

Experi
ment

Non-
rad

96,4% 29%
100%
99,8%
100%

100%

-



o g s b Pentamerys s ks

Monomery Kryptonu

Energ Molek Multiscale model Experi
eticka ularni ment
analyz dyna 1us 10us cos
a mika
po Comb Rad Non- Comb Rad Non- Comb Rad Non-
10ps rad rad rad

L11 100% 0% 994% 4,4% 99,4% 99,4% 9,4% 99,4% 99,4% 9,5% 99,4% 96,5%
L12  100% 0% 99,6% 13,9% 99,8% 99,6% 38,5% 99,8% 99,6% 40,1% 99,8%
L13 100% 0% 999% 9,9% 100% 99,9% 34,1% 100% 99,9% 37,6% 100%
L14  100% 0% 995% 1,2% 99,9% 99,6% 4,3% 100% 99,6% 5,4% 100%
L15 100% 2,4% 99,7% 3,3% 100% 99,8% 7,6% 100% 99,8% 10,6% 100%
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s g Pentamerys s s ks

Monomery Xenonu

Energ Molek Multiscale model Exper
eticka ularni iment
analyz dy{na 1us 10us cos
a mika
po Comb Rad Non- Comb  Rad Non- Comb Rad Non
10ps rad rad -rad

L11  100% 0% 97,6% 27,6% 98,5% 97,8% 33,5% 98,8% 97,8% 33,5 99% 97,5
%

L12  100% 0% 98,7% 25,3% 99,7% 98,8% 41,1% 100% 98,8% 41,1 100
% %

L13  100% 0% 98% 198% 99% 98,3% 36,7% 99,6% 98,3% 37% 99,6
%

L14  100% 0% 95,6% 1,2% 98,9% 958% 2,3% 99,4% 958% 2,4% 99,6
%

L15  100% 0% 95,6% 1,1% 98,7% 95,7% 2% 99,2% 95,7% 2,1% 99,2
%



s e s rexamery s e s ks

Monomery Argonu Monomery Kryptonu

Energeticka analyza Energeticka analyza
L13 12,8% L13 100%
L14 100% L14 100%
L15 100% L15 100%
L16 100% L16 100%
L17 100% L17 100%
L18 100% L18 100%

Experiment 42% Experiment 92,6%
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 MonomeryArgonu | Monomery Kryptonu

Energeticka analyza Energeticka analyza
L15 0,2% L16 100%
L16 100% L16 100%
L17 100% L17 100%
L18 100% L18 100%
L19 100% L19 100%
L20 100% L20 100%
L21 100% L21 100%

Experiment 22% Experiment 90,2%
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Energeticka analyza

L17 0%

L18 88,6%
L19 100%
L20 100%
121 100%
L22 100%
L23 100%
L24 100%

Experiment 22%



-~ Nonamery

Monomery Argonu

Energeticka analyza

L19 0%
L20 7,2%
L21 90%
L22 100%
L23 100%
L24 100%
L25 100%
L26 100%
L27 100%
L28 100%

Experiment 34%



Zavery

e 7 energetickych analyz vypliva, ze klastry maji
dostatek energie na produkci nabitych
monomeru

* U pentameru byl pouzit multiscale model na
nezkonvergovana data a vysledky timto
modelem ziskané nejsou presné
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