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3. Forschungsprofil

o Vielteilchenphysik und Quantenoptik in Halbleiter- Quantenpunkten und Quantenfilmen

e Transport und Nichtlineare Dynamik in Nanostrukturen

e QOptische Mikroresonatoren und Quantenchaos
Quasikristalline Systeme
Ladungs- und Spinanregungen in Halbleitern
Quantenphaseniibergénge in magnetischen Systemen
Frustrationseffekte in Quantenspinsystemen
Magnetokalorischer Effekt in Quantenspinsystemen
Magnetische Molekule und Nanomagnetismus
Oberflachenstrukturen von Ferrofluiden
Serielle und parallele Algorithmen fiir die statistische Physik
Statistische Mechanik und Komplexitatstheorie
Dreidimensionale gerichtete Erstarrung
Elastische Effekte im Kristallwachstum
Nichtlokale Amplitudengleichungen
Elastizitat und Plastizitdt amorpher Monolayer auf Wasser
Kristallwachstum durch Stufenbewegung
Reaktions-Diffusions-Systeme mit elektrischem Feld
Elektrodeposition
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4. Forschungsprojekte

Projektleiter: Prof. Dr. Klaus Kassner

Projektbearbeiter:  Dr. Volker Becker

Kooperationen: Dr. Matthias Schréter, Max-Planck-Institut fiir Dynamik und Selbstorganisation, Géttingen
Forderer: Haushalt; 01.10.2011 - 30.09.2015

Statistische Mechanik von statischen granularen Aufschiittungen nichtspharischer Teilchen

Ein die Diskrete-Element-Methode realisierendes Simulationssystem fiir granulare Schiittungen soll verwendet werden,
um Aggregate reibungsféhiger konvexer Polygone mit wohldefiniertem Volumenanteil herzustellen. Dies kann in
Anlehnung an experimentelle Protokolle geschehen, wobei wir in der Numerik nicht auf eine Auflockerung des
Granulats mithilfe von Fluiden angewiesen sind. Stattdessen kann einfach kurzzeitig die Gravitation umgekehrt werden.
Welche Protokolle effizient zu Packungen mit gut definiertem Volumenanteil fuhren, ist im Rahmen des Projekts zu
ermitteln. An diesen Aggregaten sollen Messungen von Volumenfluktuationen sowie von Kréfteverteilungen und
resultierenden elastischen Spannungen vorgenommen werden, um GréRen wie Kompaktivitdt und Angorizitat zu
bestimmen. Ziel ist die Uberpriifung der Ubertragbarkeit von Konzepten aus der statistischen Mechanik von
Gleichgewichtssystemen auf nichtthermische Systeme wie granulare Schiittungen, etwa a la Edwards. Gegebenenfalls
ist dessen Theorie weiterzuentwickeln.

Projektleiter: Prof. Dr. Klaus Kassner

Kooperationen: J.-M. Debierre, IM2NP Marseille, Université Marseille; R. Guérin, IM2NP Marseille, Université
Marseille

Forderer: DAAD; 01.01.2011 - 31.12.2012

Dreidimensionale Erstarrung in geometrisch eingeschrankten Systemen

Bestimmung der in dreidimensionalen Kapillaren auftetenden Wachstumsstrukturen und -dynamiken in
diffusionsbegrenztem Kristallwachstum / gerichteter Erstarrung. Erstellung einer Datenbasis fiir selektionstheoretische
Ansatze. Untersucht werden sollen der Einfluss von Kapillarquerschnitt (Gro3e) und -geometrie (Form: quadratisch,
kreisformig, hexagonal, dreieckig), Kristallanisotropie und Temperaturgradient. Angestrebt ist ein theoretisches
Verstandnis der selektierten Wachstumsgeschwindigkeit als Funktion von Unterkiihlung (bei gerichteter Erstarrung
Ziehgeschwindigkeit) und Anisotropie, der Bifurkationsstruktur von Morphologielibergingen, der Grundzlige des
zugehdrigen kinetischen Phasendiagramms.

Methodik: numerische Simulation mit prakonditioniertem Phasenfeldmodell in Thin-Interface-Asymptotik.

Mégliche Anwendung: selbstorganisiertes Wachstum exotischer Strukturen in Nanokapillaren (schraubenférmige
Objekte).

Projektleiter: Prof. Dr. Klaus Kassner
Projektbearbeiter:  Richard Bismark
Forderer: Haushalt; 10.10.2010 - 31.12.2011

Kausalitatsschranke fur diffusionslimitiertes Wachstum

Seit einem 1984 erschienenen Artikel von Ball und Witten herrscht der Glaube vor, dass es eine untere
Kausalitatsschranke furr die fraktale Dimension D von diffusionslimitierten Aggregaten (DLA) gibt, die den Wert d-1 hat,
wenn d die Dimension des betrachteten Raumes ist. Simulationen von DLA bis zur Dimension d=8 geben keinen
Hinweis auf eine Verletzung dieser Schranke. Allerdings legen spatere Uberlegungen zur Geschwindigkeitsselektion
eines wachsenden Clusters durch seine fraktale Dimension nahe, dass die damaligen Ideen zu einfach waren. Deshalb
und auch weil inzwischen weit bessere numerische Ressourcen zur Verfligung stehen als damals, ist es an der Zeit, die
Kausalitatsschranke durch hochdimensionale Simulationen (d mindestens 20) zu tUberprifen. Es wird erwartet, dass die
tatséchliche untere Schranke durch D>= d-2 gegeben ist.

Projektleiter: Prof. Dr. Klaus Kassner
Projektbearbeiter:  Martin von Kurnatowski
Kooperationen: J.-M. Debierre, IM2NP Marseille, Université Marseille; R. Guérin, IM2NP Marseille, Université
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Marseille

Forderer: DFG; 01.10.2011 - 30.09.2014

Selektionstheorie fir Grenzflachendynamik - Kruskal-Segur-Methode ohne Integralgleichungen

Dendritisches Wachstum unter diffusivem W&rme- oder Materialtransport und die Dynamik des Saffman-Taylor-Fingers
bei Verdrangung einer viskosen Flussigkeit durch eine weniger viskose sind die zwei wesentlichen Beispiele, fiir die
eine vollstdndige analytische Theorie der Geschwindigkeits- und Formselektion in hdherer Dimension als eins existiert.
Ein entscheidender Punkt bei der Entwicklung dieser Theorien war, dass die Nichtlinearitat des Problems nur durch die
Grenzflachendynamik entsteht. Die Volumengleichungen sind linear, was ihre Elimination mithilfe Greenscher
Funktionen und die Ableitung von Integrodifferentialgleichungen fiir die Grenzflachenbewegung allein erlaubt. Dies
war eine wichtige Voraussetzung fuir die Anwendung der auf Kruskal und Segur zurtickgehenden Methode der
asymptotischen Anpassung jenseits aller Ordnungen in der komplexen Ebene zur Bestimmung des Selektionskriteriums.
Wir haben kurzlich ein auf der Zauderer-Dekomposition basierendes Verfahren entwickelt, das es erlaubt, die
Kruskal-Segur-Methode auf die grundlegenden partiellen Differentialgleichungen des Problems ohne den Umweg (ber
eine Integralgleichung anzuwenden. Damit sollen verschiedene bisher schwer oder tberhaupt nicht zugéngliche
Strukturselektionsprobleme behandelt werden, etwa dendritisches Wachstum in der Gegenwart konvektiver
Strdmungen.

Projektleiter: Prof. Dr. Klaus Kassner
Kooperationen: A. Schinner, Miinchen; P. Roul, Universitat Bayreuth
Forderer: Sonstige; 01.10.2009 - 31.12.2011

Mechanische Eigenschaften nichtkohasiver Partikelaggregate

Die effektiven Materialeigenschaften von Aggregaten aus weichen polygonalen Teilchen werden numerisch mittels der
Diskrete-Element-Methode untersucht. "Sandhaufen" werden mittels zweier verschiedener Prozeduren aufgeschttet,
einmal durch Fallenlassen von Teilchen aus einer an einem Punkt lokalisierten Quelle, zum durch anderen Herabregnen
von Teilchen aus einer linienartigen Quelle, die im Lauf der Zeit kiirzer wird. Numerisch werden durch Mittelung tUber
reprasentative Volumenelemente verschiedene interessante Gré3en gemessen, darunter das Spannungs- und
Deformationstensorfeld sowie die Dichteverteilung. Lokale elastische Konstanten werden unter verschiedenen
Hypothesen bezliglich der Anisotropie der konstitutiven elastischen Gesetze bestimmt und mit vorhandenen Theorien
korreliert. Bisherige Befunde zeigen, dass die Annahme elastischer Anisotropie notig ist, um die Daten zu erklaren. Ein
tiberraschendes Ergebnis ist, dass das Druckminimum im Fall des Sandhaufens aus einer Punktquelle dort auftritt, wo
die Dichte maximal ist. Dies soll erklart werden.

Projektleiter: Prof. Dr. Klaus Kassner
Kooperationen: C. Gugenberger, Forschungszentrum Jilich; R. Spatschek, Ruhr-Universitat Bochum
Forderer: Sonstige; 01.06.2008 - 31.12.2011

Phasenfeldmodellierung von Oberflachendiffusion

Die Beschreibung von Oberflachendiffusion im Rahmen der Phasenfeldmethode ist weniger trivial als es scheint. Ein
Ansatz aus der Literatur, der einfach und offensichtlich scheint, hat nicht das richtige asymptotische Verhalten, wie in
diesem Projekt gezeigt wurde. Er scheitert auf recht subtile Weise. Zwei neue Modelle wurden konstruiert, die beide
das richtige asymptotische Verhalten zeigen, ohne wie das einfache Modell unerwiinschte Zusatzbedingungen zu
produzieren. Numerische Simulationen des Standardmodells sowie eines raffinierteren (und asymptotisch richtigen)
skalaren Modells wurden mit unseren zwei tensoriellen Modellen verglichen und es zeigte sich, dass letztere a)
allgemein konkurrenzféhig und b) in manchen Situationen sogar tiberlegen waren. Die praktische Verallgemeinerung
eines oder beider Modelle auf drei Dimensionen ist das néachste Ziel. Des weiteren soll anisotrope
Oberflachenspannung eingefiihrt und ihre Auswirkung auf dynamische Effekte wie die Rayleigh-Plateau-Instabilitat
untersucht werden.

Projektleiter: Prof. Dr. Stephan Mertens
Kooperationen: Stefan Boettcher, Atlanta, USA
Forderer: Haushalt; 01.03.2008 - 30.06.2011

Algorithmen fir das Zahlenaufteilungsproblem

Das Zahlenaufteilungsproblem (number partitioning problem, NPP) ist eines der zentralen Probleme der theoretischen
Informatik. Es ist ausserdem relevant fir die statistische Physik, wo es ein Modell fiir Meanfield-Antiferromagnete
darstellt. In diesem Projekt geht es um die Analyse von Algorithmen fiir das NPP. Insbesondere soll untersucht werden,
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warum alle gangigen Heuristiken bei diesem Problem versagen, und was genau die Qualitat der besten bekannten
Algorithmen beschrankt.

Projektleiter: Prof. Dr. Stephan Mertens
Projektbearbeiter:  Sebastian Luther, Stephan Mertens
Forderer: Haushalt; 01.07.2011 - 31.12.2013

Cluster Kombinatorik in hochdimensionalen Gittern

In diesem Projekt geht es um die Enumerierung von zusammenhangenden Clustern ("Gittertiere") in
hochdimensionalen Gittern. Wir entwickeln dazu einen effizienten Algorithmus, der sémtliche Cluster explizit zahlt.
Ergénzt wird dieser "brute force" Ansatz durch kombinatorische Argumente, die insbesondere in Dimensionen
funktionieren, in denen das erschdpfende Z&hlen l&angst nicht mehr anwendbar ist. Dabei kommen Algorithmen zum
Einsatz, die eine Mischung aus (exakter) Numerik und Computeralgebra sind.

Projektleiter: Prof. Dr. Stephan Mertens
Projektbearbeiter:  Sebastian Luther, Stephan Mertens
Forderer: Haushalt; 01.07.2010 - 30.06.2011

Enumeration von Perimeter-Polynomen

Perimeter-Polynome sind die erzeugenden Funktionen der Anzahl von verbundenen Clustern, die man in ein Gitter
einbetten kann. Perimeter-Polynome sind die Grundlage fir Reihenentwicklungen im Perkolations-Problem. Um
maglichst viele Terme der Reihenentwicklung berechnen zu kdnnen, bendtigt man die Perimeter-Polynome fiir
maglichst grofe Cluster.

Der Aufwand, ein Perimeter-Polynom fur Cluster der GroRe s zu berechnen, wéchst exponentiell mit s. Um trotzdem
signifikante Fortschritte zu erreichen, sind sehr effiziente, massiv parallele Verfahren notwendig. In dem Projekt sollen
solche Verfahren entwickelt und implementiert werden. Mit den neu gewonnen Perimeter-Polynomen sollen dann
verbesserte Reihenentwicklungen berechnet werden, z.B. fiir die Perkolationsschwelle in hochdimensionalen Gittern.

Projektleiter: Prof. Dr. Stephan Mertens

Forderer: Haushalt; 01.09.2010 - 31.12.2012

Exakte Bestimmung von Phaseniibergangspunkten in Erfiillbarkeitsproblemen

Bei Erfullbarkeitsproblemen geht es ganz allgemein darum festzustellen, ob N Variable so eingestellt werden kénnen,
dafd sie gleichzeitig M Gleichungen erfiillen kénnen. Das klassische Beispiel ist das Satisfiability-Problem (SAT), bei dem
die Variablen nur die Werte 0 oder 1 annehmen kénnen, und eine Gleichung, die k Variable enthalt, eine Untermenge
der 2 hoch k mdglichen Belegungen ausschlie3t. In der Unterhaltungsmathematik sind solche Probleme als "Logeleien”
bekannt. In industriellen Anwendungen wie dem Chip-Design oder der Planung von Prozessen tauchen SAT-Probleme
mit tausenden von Variablen und Gleichungen auf. Eine fundamentale Bedeutung erhalten Erfiillbarkeitsprobleme
dadurch, dass die meisten ihrer Art NP vollstandig sind, d.h. sie sind dquivalent zu der grof3en Klasse kombinatorischer
Probleme, deren Lésung leicht zu verifizieren, aber schwer zu finden ist.

Wahlt man die Gleichungen eines Erfiillbarkeitsproblems zuféllig aus, so hat das entstehende Problem eine gewisse
Wahrscheinlichkeit, 16sbar zu sein. Intuitiv erwartet man, dass diese Wahrscheinlichkeit mit der Zunahme der Anzahl
von Gleichungen abnimmt. In der Tat findet man fiir sehr groRe Probleme einen scharfen Ubergang: ist das Verhaltnis
M/N unterhalb eines kritischen Wertes, so geht die Losbarkeits-Wahrscheinlichkeit gegen 1 wenn M und N gegen
Unendlich gehen. Ist das Verhéltnis M/N dagegen grol3er als dieser kritische Wert, so geht die
Losbarkeits-Wahrscheinlichkeit gegen 0.

Die Werte flr das kritische Verh&ltnis M/N sind nur fir sehr wenige Probleme exakt bekannt. Fiir die meisten
Erfallbarkeitsprobleme kennt man diese Werte nur nédherungsweise aus Simulationen oder durch rigorose, aber
auseinander klaffende untere und obere Schranken. Manche Werte wurden in der Vergangenheit durch sehr méchtige,
aber nicht-rigorose Methoden der statistischen Physik bestimmt.

In diesem Projekt geht es darum, die Klasse der Probleme zu erweitern, fiir die man den kritischen Ubergangspunkt
exakt bestimmen kann. Das sollte zu einem besseren Verstandnis der Komplexitét dieser Probleme fiihren.

Projektleiter: Prof. Dr. Stephan Mertens
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Kooperationen: C. Moore, Albuquerque, USA

Forderer: Haushalt; 01.08.2011 - 31.12.2014

Perkolation in kontinuierlichen Systemen

Die Perkolationsschwelle in kontinuierlichen Systemen kann bisher nur numerisch bestimmt werden. Mit einem
neuartigen, hocheffizienten Algorithmus kénnen wir diese Schwelle fur beliebige zwei- und dreidimensionale Systeme
mit bisher nicht erreichter Genauigkeit bestimmen. In zwei Dimensionen sind die kritischen
Perkolationswahrscheinlichkeiten dank der konformen Invarianz exakt bekannt, aber in drei Dimensionen bleibt auch
fur diese Grofze nur die Numerik. Unser Algorithmus soll auch hier neue, hochgenaue Daten liefern.

Projektleiter: Prof. Dr. Johannes Richter

Projektbearbeiter:  J.Richter

Kooperationen: A. Honecker (Uni Gotttingen); H. Rosner (MPI Dresden); J. Schnack (Uni Bielefeld); J. Schulenburg;
0. Derzhko (ICMP Lviv); R. Moessner (MPIKS Dresden)

Forderer: DFG; 01.01.2007 - 30.12.2011

Stark korrelierte Systeme auf frustrierten Gittern

Untersucht werden Spinsysteme und korrelierte Elektronensysteme auf frustrierten Gittern in beliebiger Dimension (z.B.

kagome- und pyrochlor-Gitter) hinsichtlich des Einflusses der Gittergeometrie auf die physikalischen Eigenschaften. Es

sollen sowohl die Gemeinsamkeiten der Spin- und Elektronensysteme als auch die charakteristischen Unterschiede
herausgearbeitet werden.

Projektleiter: Prof. Jan Wiersig

Projektbearbeiter: Jan Wiersig

Kooperationen: Dr. Stephan Reitzenstein - Uni Wrzburg
Forderer: DFG; 24.02.2010 - 24.02.2013

Gerichtete transversale Laseremission von elektrisch gepumpten Quantenpunkt-Mikroséulen Resonatoren
Quantenpunkt-Mikroresonator Strukturen stellen ein ausgezeichnetes System fiir die Realisierung hocheffizienter
Mikrolaser dar. Im Hinblick auf einen ultimativen Halbleiterlaser versprechen sie beispielsweise aufliergewdhnlich
geringe Laserschwellen verbunden mit der Mdglichkeit, in Zukunft einen schwellenlosen Laser oder sogar einen
Einzelquantenpunktlaser zu realisieren. Effiziente Mikro- und Nanolaser kénnen auf der Basis von Resonatoren
unterschiedlicher Geometrie realisiert werden, wobei hauptsachlich Photonic Crystal (PC) Membrankavitaten,
Mikrosaulen und Mikrodisks zum Einsatz kommen. Fir Anwendungen der Laser ist ein elektrischer Betrieb von
entscheidender Bedeutung, welcher bereits bei PC Kavitaten und Mikrosaulen nicht aber fiir Mikrodisks hoher Gite und
kleinen Modenvolumen demonstriert werden konnte. Dabei kdnnten Mikrodisks eine entscheidende Rolle im Bereich
planar emittierender Lichtquellen zukommen. Im Rahmen dieses Projektes soll Lasing in Quantenpunkt-Mikrodisk
Resonatoren hoher Giite und kleinen Modenvolumen unter elektrischer Anregung realisiert und hinsichtlich einer
gerichteten Lichtemission optimiert werden. Hierzu wird ein kirzlich demonstrierter Ansatz herangezogen, der darauf
abzielt, eine diinne Mikrodisk in eine Mikrosdulen-Geometrie einzubetten. In dieser Geometrie, die eine vertikale
Strominjektion begtinstigt und weiterhin einen fir Laser wichtigen guten Warmekontakt zum Substrat aufweist, bilden
sich unter geeigneten Bedingungen zundchst isotrop emittierende Mikrodisk-typische Whispering-Gallery-Modes
(WGMs) aus. Ein zentrales Ziel dieses Projektes ist es, eine gerichtete WGM-Laseremission zu realisieren, was durch
eine gezielte Variation des Mikrodisk-Querschnittes erreicht werden soll.

Projektleiter: Prof. Jan Wiersig
Kooperationen: Universitat Bremen - Prof. F. Jahnke
Forderer: Haushalt; 01.02.2010 - 31.01.2013

Light-matter interaction in semiconductor nanostructures and optical microcavities

Die Licht-Materie-Wechselwirkung in Halbleiter-Nanostrukturen in optischen Mikroresonatoren wird mikroskopisch
modelliert. Ein wichtiger Schwerpunkt ist der Einfluss der dissipativen Umgebung (Phononen etc.) auf die Dynamik der
Ladungstrager.

Projektleiter: Prof. Jan Wiersig
Forderer: DFG; 01.07.2010 - 01.07.2013
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Zweite Periode der DFG Forschergruppe 760: Teilprojekt P6: Quantenchaos in optischen Mikroresonatoren

Der Inhalt des Projektes ist die theoretische Analyse von optischen Mikrodisk-Resonatoren mit deformierten, d.h. nicht
kreisférmigen, Querschnitt. Das Hauptinteresse ist dabei die Korrespondenz zwischen (partiell) chaotischer
Strahlendynamik und der Wellendynamik in Analogie zur Korrespondenz von Klassischer Mechanik und
Quantenmechanik. Ein Ziel dieser Analyse ist das Design unkonventioneller Resonatorgeometrien flir Anwendungen in
der Optoelektronik, z.B. die Erzeugung unidirektionaler Emission von Laserlicht.

Projektleiter: PD Dr. Gerald Kasner
Projektbearbeiter:  Dr. G. Kasner
Forderer: Haushalt; 01.01.2008 - 31.12.2012

Vollstandige Clusteriiberdeckungen lkosaedrischer Pflasterungen

Angeregt durch die Clusteriiberdeckungen in zweidimensionalen dekagonalen Pflasterungen, soll eine vollstandige
Pflasterung der dreidimensionalen ikosaedrischen Pflasterung T*(2F) gefunden werden. Eine auf der
Projektionsmethode basierende Uberdeckung mit 3 Clustern ist als nicht vollsténdig bekannt. Unter Verwendung
anderer Eigenschaften (Inflation, erzwungene Umgebungen) sollen die bisher nicht tiberdeckten Bereiche den
existierenden Clustern zugeordnet werden.
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