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Ein Blick ins Innere von Planeten und Sternen

Ab-initio-Berechnung der thermophysikalischen Eigenschaften von Materie unter extremen

Bedingungen
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* Die Driicke und Temperaturen im Inneren von Pla-
neten und Sternen sind extrem hoch. Daher sind
weite Bereiche noch nicht durch Experimente zu-
ganglich.

* Wir verwenden DFT-MD Simulationen, um Materie
unter extremen Bedingungen im Hinblick auf ihre
strukturellen, thermodynamischen und Transport-
eigenschaften zu studieren.

« Wir analysieren Réntgen-Thomson-Streuexperi-
mente, was wertvolle Rickschlisse auf das Ver-
halten von Materie im Inneren von Planeten und
Sternen erlaubt.

Der innere Aufbau von solaren und extrasolaren Pla-
neten ist von groBBem Interesse fir die Astrophysik.
Kernfusion erzeugt Bedingungen wie im Inneren von
Sternen, bei denen Driicke und Temperaturen noch-
mals héher sind als in Planeten. Mit Experimenten
kénnen die relevanten Driicke (Mbar - Gbar) und
Temperaturen (1000 K - 10 000 000 K) nur zum Teil
untersucht werden. Deswegen muss auf Datensat-
ze aus theoretischen Rechnungen zuriickgegriffen
werden, sodass das Innere von Planeten bis hin zu
Sternen und deren Eigenschaften tber passende
Modelle beschrieben werden kann.

Quantenmechanische Rechnungen im Rahmen
der Dichtefunktionaltheorie (DFT) fiir das Elektronen-
system werden mit Molekulardynamik-Simulationen
(MD) far die lonen kombiniert (DFT-MD), um die
mikroskopische Physik dieser extremen Zusténde
zu verstehen. Hierbei wird auf den Ebene-Wellen-
Code VASP (Vienna Ab initio Simulation Package)
zurlckgegriffen, der sich als effizientes Werkzeug
fir diese Untersuchungen erwiesen hat. Wir ver-
wenden neben dem weit verbreiteten Austausch-
Korrelations (XC)-Funktional von Perdew, Burke und
Ernzerhof (PBE) auch nichtlokale Funktionale wie
das HSE-Hybridfunktional, das meta-GGA SCAN
sowie van-der-Waals-Funktionale, um verlasslichere
Ergebnisse flr Materie unter extremen Bedingungen
zu erhalten.

Einige physikalische GréBen erfordern Rech-
nungen mit groBen Teilchenzahlen. Fir den Fall,

dass der Rechenaufwand fir diese Teilchenzahlen
mit DFT-MD zu grof3 ist, benutzen wir neuronale
Behler-Parrinello-Netzwerke, die diese Berechnun-
gen durchfihren kénnen.

Neben den thermodynamischen Eigenschaften
berechnen wir Transporteigenschaften wie elektri-
sche Leitfahigkeit, Warmeleitfahigkeit, die Viskositéat
sowie Diffusionskoeffizienten. Auch optische Eigen-
schaften wie dielektrische Funktion, Absorptionsko-
effizient und Reflektivitat sind fir einige Anwendun-
gen von Interesse. Die Entropie ist in vielen Féllen
nicht direkt aus der DFT-MD zugénglich und muss
mit aufwendigen numerischen Methoden, z.B. ther-
modynamischer Integration, bestimmt werden. Ziel
ist dabei unter anderem die Bestimmung von Pha-
senubergéngen und Entmischungsregionen in Mate-
rie unter extremen Bedingungen.

Der Fokus unserer Arbeiten liegt auf verschiede-
nen Stoffen: (a) Wasserstoff und Helium fir Plane-
ten wie Jupiter und Saturn [1] sowie Sterne bzw.
Kernfusion, (b) Wasser und komplexe Gemische mit
Ammoniak und Methan als molekulare Komponen-
ten fir neptunartige Planeten [2], und (c) Minerale
wie Eisen und Eisenverbindungen als Bausteine der
Méantel und Kerne von Gesteinsplaneten. Neben den
einzelnen Komponenten werden ebenfalls deren Mi-
schungen untersucht.
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Abbildung 1: Drei-Schichten-Modell von Uranus [3]. Die Zu-
standsgleichungen und die physikalischen Eigenschaften der
verschiedenen Stoffe sind fiir den gegebenen Temperatur- und
Dichtebereich fiir die Modellierung des Planeten notwendig.

Ein Vergleich der DFT-MD-Ergebnisse mit experi-
mentellen Daten ist unabdingbar, um die Qualitat un-
serer Ergebnisse zu bewerten. Die DFT-MD-Daten
zeigen dabei in der Regel eine sehr gute Uberein-
stimmung mit Ergebnissen aus Hochdruckexperi-
menten.

Wasserstoff als haufigstes Element des Univer-
sums wird seit langem in der AG intensiv untersucht.
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Unsere aktuellen Arbeiten beschéftigen sich z.B. mit
der Vorhersage der genauen Lage des Nichtmetall-
Metall-Ubergangs (siehe Abb. |4]). Die berechnete
elektrische Leitféahigkeit und das damit zusammen-
hangende Reflexionsvermdgen geben dabei Auf-
schluss ber die Anderung der elektronischen Struk-
tur des Wasserstoffs mit Dichte und Temperatur.
Ebenso ermdglichen diese physikalischen GréBen
einen unmittelbaren Vergleich mit Experimenten.

Ein weiterer Schwerpunkt des Projekts liegt auf
der systematischen Berechnung der thermophysi-
kalischen Eigenschaften von Mischungen aus Was-
serstoff und Helium sowie anderen molekularen Mi-
schungen. Es wurde schon lange vermutet, dass
bei hohen Driicken eine Entmischung in die einzel-
nen Komponenten erfolgt. Genaue Vorhersagen des
Entmischungsgebietes kdnnen mithilfe der direkten
Berechnung der realen Mischungsentropie getroffen
werden. Dadurch kénnen genauere Planetenmodel-
le erstellt werden.
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Abbildung 2: Phasendiagramm von Wasserstoff im Bereich der
Metallisierung [4]. Durch die Verwendung des HSE-Funktionals
konnten die Metallisierungsbedingungen in bisher unerreichter
Qualitét vorhergesagt werden.

Die Analyse von molekularen Systemen wie Was-
ser und Ammoniak und deren Mischung ist notwen-
dig, um ein besseres Verstandnis des Aufbaus und
der Entwicklung von Planeten wie Uranus und Nep-
tun zu erhalten [2]. Superionische Phasen, die so-
wohl bei den einzelnen Komponenten als auch in
Wasser-Ammoniak-Mischungen bei hohen Driicken
vorhergesagt werden, kénnen einen grof3en Einfluss
auf die innere Struktur und thermische Entwicklung
solcher Planeten haben.

Im Hinblick auf erdahnliche Planeten, z.B. Super-
erden (extrasolare Planeten mit bis zu 10 Erdmas-
sen) sind Gesteine, Metalle und Metalloxide wie
Magnesium- und Eisenoxid von groBBer Bedeutung.
Zum Beispiel ergeben verschiedene aktuelle Expe-
rimente sehr unterschiedliche Ergebnisse fir die
Warmeleitfahigkeit an der Grenze zwischen dem
inneren und auBeren (Eisen-) Kern der Erde. DFT-

MD-Simulationen liefern hierbei zur Klarung dieser
experimentellen Diskrepanzen entscheidende Bei-
tréage [9].

Dariber hinaus wird der dynamische Strukturfak-
tor fir Réntgen-Thomson-Streuexperimente mit Alu-
minium und Eisen berechnet und mit den Daten
verglichen. Zur praziseren Vorbereitung von Experi-
menten soll aus dem dynamischen elektronischen
Strukturfaktor das Plasmonen-Signal bestimmt wer-
den. Insbesondere soll der Einfluss verschiedener
Austausch-Korrelationsfunktionale auf die Ergebnis-
se untersucht werden. Weiterhin liefert auch die
Berechnung des statischen Strukturfaktors wertvol-
le Hinweise auf das Materialverhalten, z.B. bei ul-
traschnellen lasergetriebenen Schmelzexperimen-
ten mit Kupfer oder Gold.
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