Kapitel 3

Numerische Simulationen der
Energietranstferdynamik

Nach den Ausfithrungen in Kapitel 2 steht fest, daff es moglich ist, eine oder sogar
diverse lokalisierte energetische Anregungen des Doppelstrangs zu finden, die im zeit-
lichen Verlauf ihren lokalisierten Charakter beibehalten. Hat man iiber den Weg der
Abbildungstheorie und der Melnikovmethode eine solche Anfangskonfiguration ge-
funden, so steht eine solitonartige Struktur zur Verfiigung, mit der Energie in einem
bestimmten Raumbereich des Doppelstrangsystems lokal gespeichert werden kann
(siehe dazu auch Abschnitt 3.6). Das “gepinnte” Soliton bzw. die Breatherlosungen
sammeln die in das System eingespeiste Energie an einigen wenigen Kettenplitzen.
Gelingt es, durch aufgepriagte Oszillationen Phasenterme in die Anregung mit einzu-
schlielen, so ist es moglich, die gespeicherte Energie innerhalb des Systems an andere
Orte zu transferieren. Mit anderen Worten, es konnen Donator-Akzeptor-Systeme
realisiert werden, bei denen eine energetische Anregung von einer beliebigen Stelle
des Systems in Form eines lokalisierten Energietransports an einen beliebigen ande-
ren Ort des Systems iibertragen wird.

Besteht das System aus einer einzelnen homogenen Kette, so stellt der Energie-
transfer kein grofleres Problem dar, vielmehr besteht die eigentliche Schwierigkeit
im Auffinden einer, in der Zeitentwicklung dispersionslosen Anfangskonfiguration
(siehe Kapitel 2).

Komplizierter verhélt es sich mit der Transfersituation, wenn mehrere Ketten an-
einander gekoppelt sind. Anregungsenergie von einer Kette auf eine andere zu iiber-
tragen und dabei die Verluste so gering wie nur eben moglich zu halten, stellt ganz

besondere Bedingungen an die Beschaffenheit der Kopplung der Ketten. Es wird
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sich zeigen (Abschnitte 3.2 und 3.3), daf insbesondere die rdumliche Verteilung der

Kopplungsstirke bei diesen Uberlegungen von Bedeutung ist.

Wird die in Abschnitt 2.3.3. berechnete Anfangskonfiguration zuséitzlich mit dem
Exponentialterm des Solitons (2.21) ausgestattet, ist es der solitonartigen Struk-
tur moglich, eine gerichtete Bewegung iiber das Kettensystem auszufiihren. Der
Phasenterm liefert in diesem Fall geniigend Energie, um das Pinning-Potential zu
iiberwinden. Die Bewegung entlang der Kette wird durch die “Pinning-Energie”
verhindert. Sie ist eine Folge der Nichtlinearitdt und des diskreten Charakters des
Systems. Je grofer die Nichtlinearitdt des Systems ist, umso groer ist der Drang zur
Lokalisation. Fiir eine Bewegung iiber die Kette mufl dieses Bestreben des Systems,
welches zwar einerseits zur Forminvarianz der solitonartigen Struktur, andererseits
aber auch zum Fixieren des Solitons fiihrt, zumindest teilweise iiberwunden werden.
Diese effektiven Potentialbarrieren sind als Peierls-Nabarro-Barrieren bekannt.

Je nachdem ob die Energie hauptsichlich an einem oder an zwei Kettenplidtzen loka-
lisiert ist, unterscheidet man zwei Verteilungstypen (odd und even). Beide stabilen
Verteilungsformen haben bei nichtintegrablen Systemen nicht zwangslaufig die glei-

che Energie.

[Amplitudef"2

| |

(] 2 4 6 8 10 i2 14 16
Kettenplatz

Abbildung 3-1: Skizze von Odd und Fven-Site Amplitudenkonfigurationen. Beide Formen ha-
ben eine hohe Stabilitdt und werden bei der Bewegung iiber das Kettensystem bei zeitdiskreter
(stroboskopischer) Beobachtung stindig abwechselnd angenommen. Die Energiedifferenz zwi-
schen beiden Zustidnden ist die Peierls-Nabarro-Barriere E ;5 — Eoper. Wird sie iiberwunden,
kann die solitonartige Struktur eine Bewegung iiber das diskrete Gitter ausfiihren. Die Ener-

giedifferenz ist eine Folge der Diskretheit des Systems.
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Die Peierls-Nabarro-Barrieren miissen iiberwunden werden, wenn eine Translation
des Solitons entlang der Kette stattfinden soll. Dies kann z. B. durch Verbreiterung
der Verteilung der Anregungsenergie und der damit verbundenen Verkleinerung der
Energiedifferenz F,qq — Eeven zweier stabiler Verteilungen der Oszillatoramplituden
erreicht werden.

Beide Amplitudenprofile konnen durch Iterationen eines homoklinen Orbits erzeugt
werden.

Zur weitergehenden Beschreibung dieses Phdnomens und des unter Umstéanden recht
komplizierten Zusammenhangs zwischen Nichtlinearitéit, Diskretheit und effektiven
Potentialen, wird auf die einschligige Literatur verwiesen [28].

Die aufgeprigte Phasenmodulation hat eine Driftgeschwindigkeit zur Folge, die auf
einen Nachbarplatz, der durch das Vorzeichen von C bestimmt wird, gerichtet ist.
Daraus resultiert eine gerichtete Ortsdnderung entlang der Kette und die solitonar-
tige Struktur bewegt sich iiber das Kettensystem (Abbildung 3-2).
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Abbildung 3-2: Die mit Hilfe des homoklinen Orbits berechnete, solitonartige Anfangskonfi-
guration der 1-Kette kann sich durch eine aufgepragte Phasendrift iiber die Kette bewegen.
In der Abbildung ist die Amplitudenentwicklung fiir beide Kettenstrange dargestellt (1)-Kette
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gestrichelt, ¢-Kette liniert). Mit einer geeigneten Kopplung zwischen - und ¢-Kette (hier an
den Kettenplatzen n = —6 bis 6 mit k = 0.1) ist es moglich, nahezu die gesamte Anregungs-

energie von einem Strang auf den anderen zu iibertragen.

Wihlt man einen bestimmten Kopplungstyp, der 1- und ¢-Kette miteinander ver-
bindet, so ist durch die Forminvarianz der lokalisierten Struktur ein Energietransport
von den angeregten Plidtzen (Donatorgebiet) auf die Nachbarkette zum Akzeptor
moglich. Dabei gehen nur ca. zehn Prozent der Anregungsenergie durch phononische
Prozesse verloren. Die Suche nach einem geeigneten Kopplungstyp, der den Ener-
gietransfer mit hoher Ausbeute (siehe Abbildung 3-3) zur Nachbarkette ermoglicht,
ist Gegenstand der folgenden Abschnitte.

1 GO
0.8 P-Kette ]
2
Z ‘¢n| 0.6 - -
2 [l
0.4 - n
02 L 1-Kette |
0 G-6-6-6-6-b-0-0-B-00 | | | | |
0 50 100 150 200 250 300 350 400

Zeit t

Abbildung 3-3: Summe der Amplitudenquadrate der Anregungsenergieverteilung auf der -
und ¢-Kette in der zeitlichen Entwicklung.



Numerische Simulation der Energietransferdynamik ............................ 69

3.1 Zusammenhingende Kopplungsgebiete mit kon-
stanter Kopplungsstirke x

Ausgangspunkt der Betrachtungen soll zundchst das in Abschnitt 1.1.1 eingefiihrte

und in Abbildung (3.1-1) skizzierte Doppelstrangsystem sein.

o-Kette . ......... . . ......... ._

Ko Ko Ko Ko Ko ll, lk mit k=5

V V V V V V

Abbildung 3.1-1: Vereinfachtes Doppelstrangsystem.

Um die Fragestellung nicht unnotig zu verkomplizieren, ist es bei der groflen An-
zahl von Systemparametern (V¥, V. vy, V4, ty, He, EY, ES, k, sowie simtliche
Donator- und Akzeptorterme) geboten, einige Vereinfachungen anzusetzen, da hier
grundlegende, qualitative Transferphdnomene im Vordergrund stehen sollen. Wenn
eine bestimmte Wahl der Parameter neue Transfermechanismen zur Folge hat, so

wird insbesondere in Kapitel 4 darauf eingegangen.

3.1.1 Die Bewegungsgleichungen

Das in Abbildung (3.1-1) dargestellte System soll zunéchst aus zwei identischen
Ketten bestehen, wobei die Donator- und Akzeptorglieder, wie in Kapitel 2, zur
Vereinfachung ohne das System allzu sehr einzuschranken unberiicksichtigt bleiben,
da ja die Transferdynamik im Mittelpunkt steht und deshalb eine geeignete Anre-

gungsform als gegeben vorausgesetzt werden kann.
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Damit vereinfacht sich (1.6) zu folgender Hamiltonfunktion einer DST-Doppelkette:

H o= Y (B — VY (i + ibusr) = 2l

neK

+ 3 (B30 = V* (6060 + Ginir) = Llnl")

nekK

—ko Y (U7 dr+ o)) .

leL

Nehmen wir weiterhin an, dafi nicht nur beide Ketten gleiche Modellsysteme der
diskreten NLS sind, sondern auch sdmtliche Kettenglieder gleiche Grundbausteine
représentieren, so kann (geméfl Kapitel 2) auch die On-Site-Energie aus der Hamil-

tonfunktion eliminiert werden, die sich zu

= =2 (V* (s + ¥ibn) + S0l

nekK
(3.1)
- Z ( ¢n n+1 + ¢ ¢n—|—1) %l(ﬁnr})
nekK
— Ko Z (Vo + udy)
leL
vereinfacht. Daraus folgt das System der Bewegungsgleichungen fiir (n = [):
“/)n - _Vw(wn+1 + wn—l) - 7|¢n|2¢n - K/O¢TL7
(3.2)
ibn = —VO(dni1+ bn1) = 7/nl*dn — Kotin.
Fiir den Fall (n # () sind die Ketten entkoppelt:
“'bn = _V¢<¢n+1 + ¢n—1) - ’Vw)nl%pm
(3.3)

iy = V(b1 + On1) — V| 6nl >0

Entsprechende Vereinfachungen des GDNLS- bzw. AL-Doppelkettensystems fithren
auf folgende Bewegungsgleichungen im Kopplungsgebiet (n =1[).
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AL-System:

i = V(L + pltonl®) @ns1 + Yno1)
—K(1 + plton|*) fn,
(3.4)
Z(bn = _Vd)(l + N|¢n|2)(¢n+l + (bn—l)
—r(1 + #|¢n‘2)wn
GDNLS-System:
W = V(1 + plnl®) @ns1 + ¥n 1)
_7|¢n|2¢n - ’i(l + u’|¢n|2)¢n>
(3.5)

Z¢n - _V¢(1 + /’L|¢n|2)(¢n+1 + (bn—l)
_7|¢n|2¢n - K/(l + M‘¢n|2)¢n-

3.2 Numerische Simulation der Amplitudendyna-
mik

Im Folgenden wird die zeitliche Entwicklung der Amplituden ,(t) und ¢t) fiir ver-
schiedene Kettensysteme und unterschiedliche Kopplungskonfigurationen numerisch
berechnet. Die Kopplung zwischen den Ketten soll zunéchst aus einer bestimmten
Anzahl von direkten Verbindungen gegeniiberliegender Kettenglieder bestehen. Die
Bindungen sind auf fortlaufenden Kettenplatznummern [; bis [; (k = j — ) plaziert.
Das Gebiet, in dem eine Bindung zum Nachbarstrang existiert, soll also vorerst keine
“Locher” haben. Der Fall disjunkter Kopplungsfelder ist Gegenstand einer gesonder-
ten Untersuchung in Abschnitt 3.3.1. Ferner hat die Kopplung iiberall den gleichen

Parameterwert der Kopplungsstéirke k = const = k.

Das soeben beschriebene, vereinfachte Doppelstrangsystem wird jetzt um den Ket-

tenplatz ng = —110 mit einer Startkonfiguration angeregt, die geméfl Kapitel 2 {iber
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einen homoklinen Orbit berechnet und mit einem Phasenterm versehen wurde. Die
zeitliche Entwicklung des Systems ist fiir verschiedene Breiten des Kopplungsgebie-
tes (dabei gilt jeweils [; = 10) und unterschiedliche Kopplungsparameter o in den
Abbildungen (3.2-1 bis 3.2-24) dargestellt. Zusétzlich zur Amplitudendynamik jeder
Kette sind die Zeitentwicklungen der Anteile der Energie (Hy, Hy, H;n) auf jeder
Kette als Energiebilanz aufgetragen. Damit 148t sich der Energietransfer quantitativ
nachvollziehen. Jede Simulation eines speziellen Doppelkettensystems besteht somit
jeweils aus drei Abbildungen und ist doppelseitig iiber eine Zeile zu lesen.

Die Simulationen basieren auf einem im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Fort-
ranprogramm zur Integration nichtlinearer diskreter Schrodingergleichungen.

Die Randbedingungen sind offen.

GDNLS Simulation mit Startkonfiguration der Amplitudenverteilung gemafl einem
homoklinen Orbit (Abbildungen 3.2-1 bis 3.2-17). Die Parameter sind:

wo o= 1.5,
= 24,
Vo= 0.8,
Ve = 1,
C = 04,
§ = 0,
v = 0.2.

GDNLS Simulation einer Amplitudenverteilung geméaf einer Fitfunktion des homo-
klinen Orbits die mit Hilfe der exakten Alblowitz-Ladik Losung bestimmt wurde.

Die Parameter sind:

po= 1

= 24,
VYo = 0.8,
Ve = 1,
C = 0.3,
5 = 0,
v = 0.2
B = 08.
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DST-Simulation einer Amplitudenverteilung geméf einer modifizierten AL-Fitfunktion
der GDNLS-Doppelkette. Die Parameter sind:

no= 0.9,

= 24,
VY o= 1,
Ve = 1,
C = 0.3,
§ = 0,
vo= 1.1,
7® = 1.5,
B = 08.

Eine Diskussion der Abbildungen vor dem Hintergrund der Frage nach maximalem

Energietransfer schliefft sich im néchsten Abschnitt an.
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Abbildung 3.2-5: Zeitentwicklung der Energieanteile Hy, H> und Hj;,; fiir Kopplungslange
k=1 und kg =0.1.
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Abbildung 3.2-6: Zeitentwicklung der Energieanteile H;, Hy und H,;,; fiir Kopplungslange
k=5 und kg = 0.3.
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b o

Abbildung 3.2-7: Zeitentwicklung der Abbildung 3.2-8: Zeitentwicklung der
1-Kette mit Kopplungslange k = 20 ¢-Kette mit Kopplungslange k£ = 20
und ko = 0.2. und kg = 0.2.
2 2
(I %

Abbildung 3.2-9: Zeitentwicklung der Abbildung 3.2-10: Zeitentwicklung der
1-Kette mit Kopplungslange k = 20 ¢-Kette mit Kopplungslange k£ = 20
und ko = 0.15. und kg = 0.15.
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Abbildung 3.2-11: Zeitentwicklung der Energieanteile Hy, Hs und H;,; fiir Kopplungslange
k =20 und ko = 0.2.
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Abbildung 3.2-12: Zeitentwicklung der Energieanteile Hi, Hy und H,;,; fiir Kopplungslange
k =20 und kg = 0.15.
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Abbildung 3.2-17: Zeitentwicklung der Energieanteile Hy, Hs und H;,; fiir Kopplungslange

k =20 und kg = 0.17.
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Abbildung 3.2-18: Zeitentwicklung der Energieanteile Hi, Hy und H;,; fiir Kopplungslange

k =5 und kg = 0.3. Anregung mit Fit-Funktion.
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Abbildung 3.2-21: Zeitentwicklung
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Abbildung 3.2-23: Zeitentwicklung der Energieanteile Hy, Hs und H;,; fiir Kopplungslange

k =5 und ko = 0.22. Betrachtet wird hier ein DST-Doppelkettensystem.
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Abbildung 3.2-24: Zeitentwicklung der Energieanteile Hi, Hy und H,;,; fiir Kopplungslange

k =10 und kg = 0.22. Betrachtet wird hier ein DST-Doppelkettensystem.
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3.3 Diskussion der numerischen Resultate

Bei Auswertung der Abbildungen (3.2-1 bis 3.2-24) zeigt sich eine Abhéngigkeit des
Energietransfers von der Anzahl der miteinander verbundenen Kettenglieder beider
Ketten und der Kopplungsstirke. Fiir eine einzelne Kopplungsverbindung (Abbil-
dungen 3.2-1, 3.2-2 und 3.2-5) ist so gut wie kein Energieiibertrag zu erkennen.
Dahingegen werden bei fiinf Kopplungsverbindungen (Abbildungen 3.2-3, 3.2-4 und
3.2-6) und erhohter Kopplungsstirke (kg = 0.3) ca. 90 Prozent der Anregungsener-
gie vom 1-Strang auf den ¢-Strang iibertragen. Dieses Kopplungsgebiet eignet sich
offensichtlich besonders gut zur Energietibertragung auf einen moglichen Akzeptor-
anteil auf der ¢-Kette.

Dabei hat sich die Form der solitonartigen Struktur kaum verédndert. Die Amplitu-
denquadrate sind lediglich kleiner und breiter geworden haben, aber ihre signifikante
sech-Form bleibt erhalten. Diese Struktur zeigt auch auf der ¢-Kette hohe Stabi-
litat.

Wiéhlt man exakt zwanzig Kopplungen mit xy = 0.2 (Abbildungen 3.2-7, 3.2-8 und
3.2-11), so erkennt man ebenfalls einen weit iiber achtzigprozentigen Energieiibert-
rag. Die solitonartige Struktur behélt ihre Form nahezu bei und setzt auf der ¢-Kette
ihre Bewegung fort. Ein kleiner Anteil ist entstanden, der im Kopplungsgebiet “ge-
pinnt” bleibt und sich nicht weiter auf der ¢-Kette bewegt.

Wird die Kopplungsstirke auf kg = 0.15 vermindert (Abbildungen 3.2-9, 3.2-10 und
3.2-12), so verbleibt die Anregungsenergie fast vollstindig auf dem ersten Ketten-
strang. Fine nur geringfiigige VergroBerung der Kopplungsstiarke auf ko = 0.16 hat
einen sprunghaften Anstieg der Energieiibertragung auf wiederum fast neunzig Pro-
zent zur Folge (Abbildungen 3.2-13, 3.2-14 und 3.2-17).

Wird die in Abschnitt 2.5 berechnete Fitfunktion als Ausgangskonfiguration der
Amplitudensimulation gew#hlt und die Kettenparameter geméafS den Abbildungen
3.2-3, 3.2-4, 3.2-6 eingestellt, so ist eine ganz dhnliche Amplitudendynamik mit ho-
hem Energietransfer zu beobachten (Abbildungen 3.2-15, 3.2-16 und 3.2-18).

Die Abbildungen 3.2-19 bis 3.2-24 zeigen Amplitudensimulationen einer DST-Doppel-
kette, die mit einer modifizierten AL-Fitfunktion des homoklinen Orbits der GDNLS-
Doppelkette angeregt wird. Auch hier sind Parameterkonfigurationen zu finden, die
den lokalisierten Energietransfer und einen hohen Energieaustausch zwischen den
Ketten ermoglichen. Exemplarisch fiir groen Energietransfer stehen k£ = 5 und
ko = 0.3.
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Vergroflert man das Kopplungsgebiet auf zehn Kettenglieder, so nimmt der Energie-
transfer wieder ab und die iibertragene Energie bleibt zum iiberwiegenden Anteil im
Kopplungsgebiet “gepinnt”, wo sie zwischen den Ketten oszilliert. Die lokalisierte
Energie ist nicht mehr in der Lage, die Pinningenergie des Kopplungsgebietes zu
iiberwinden und sich forminvariant auf der ¢-Kette zu bewegen. Sie verbleibt ohne
auBere Einfliisse fiir alle Zeiten im Kopplungsgebiet.

Dies ist ein bemerkenswertes Ergebnis: Um mit ky = 0.22 einen beachtlichen Ener-
gietransfer zu realisieren, mufl man das Kopplungsgebiet verkleinern.

Demnach muf} eine geeignete Breite des Kopplungsgebietes zu jeder Groie der Kopp-
lungsstirke kg und damit zu jeder Grofle der Kopplungsenergie gefunden werden,
welche den Energieiibertrag von der angeregten Kette zur Nachbarkette maximiert.
Dies ist fiir alle Diskretisierungen der nichtlinearen Schrodingergleichung zu beob-
achten.

Eine unterschiedliche Wahl der ketteninternen Kopplungsparameter V¢ und Vv
begiinstigt bei dem GDNLS-System den Energietransfer, wobei dies beim DST-
System nicht der Fall ist.

Im Folgenden soll die Frage nach dem maximierten Energietransfer von der 1-Kette
auf die ¢-Kette analytisch vorbereitet werden, um sie in Kapitel 4 erneut ausfiihrlich
aufgreifen zu konnen.
In den Gebieten, in denen keine Kopplung zur Nachbarkette existiert (I # n), kann
es keinen Transfer zur Nachbarkette geben. Dementsprechend wird sich die Gesamt-
energie H; der angeregten 1-Kette im Laufe der Zeit auch nicht veréindern
dH,
dt
wobei die Gesamtenergie als Summe der Energie der einzelnen Kettenstrange und

=0,

der Kopplungsenergie gegeben ist:
ngsamt - Hl + H2 + Hint-

Im Kopplungsgebiet hingegen (n € L) findet ein Energieaustausch zwischen den
Ketten statt. Wegen der Erhaltung der Gesamtenergie ist es ausreichend, die Ande-
rung der Energie des angeregten Strangs zu untersuchen, da diese ja zwangsldufig
auf dem anderen Strang zu finden sein mufl. Sie ist durch

dH,

W — {Hla ngsamt} - {HlvHint}a
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gegeben. Finsetzen der Hamiltonfunktion liefert:

dH,

— =2 ;le [(V (Y1 + ¥nr) +918al*r) 60] - (3.6)

Einzelheiten der expliziten Rechnung werden in Kapitel 4 gegeben. Um mit Hilfe
von (3.6) die GroBe des Energieaustausches berechnen zu konnen, ist es jedoch not-
wendig, die entsprechenden Amplitudenverteilungen 1, (¢) und ¢, (t) zu kennen, die
sich bei der Transferdynamik einstellen. Bislang haben wir nur die Anfangskonfigu-
ration der Amplitudenverteilung zum Zeitpunkt ¢ = 0 iiber den homoklinen Orbit
berechnet und somit die Werte (¢t = 0) und ¢(¢ = 0) erhalten.

Die Form dieser Amplitudenverteilungen, die der homokline Orbit lieferte, hat uns
unmittelbar auf den Begriff “solitonartig” gefiihrt, da eine Ahnlichkeit mit der Form
des bekannten Ablowitz-Ladik-Solitons unverkennbar ist. Daher lag es auf der Hand,
das System probeweise mit Fitfunktionen anzuregen, die mit Hilfe der AL-Lésung
gewonnen wurden (siche Kapitel 2). Es zeigte sich, daf§ diese Anregung ebenfalls
eine hohe Stabilitéit besitzt, wenngleich die Formerhaltung nicht véllig die der An-
regungsform des homoklinen Orbits erreicht. Es scheint, als miisse das System das
AL-Soliton durch die Tendenz zu innerer Selbstlokalisation erst noch etwas “in Form
bringen”, ndmlich in die stabile Form der Anfangskonfiguration, die man aufgrund
des homoklinen Orbits erhilt. Dabei geht dem AL-Soliton Energie verloren, die sich
z. B. in Form von phononischer Energie durch das Kettensystem bewegt und deshalb
nicht mehr dem Solitontransfer zuzuordnen ist.

Trotzdem bietet es sich an, die Energietransferuntersuchungen analytisch mit den
AL-Fitfunktionen durchzufiihren, da das AL-Soliton eine explizite Zeitentwicklung
einer solitonartigen Struktur darstellt und deshalb einen formal-analytischen Zugang
zur Energieaustauschberechnung zuléft. In Kapitel 4 wird von einer gaufiférmig ver-
teilten Kopplungsstiarke, die rechnerisch einfacher zu handhaben ist (siehe auch Si-

mulationen in Abschnitt 3.4) Gebrauch gemacht.
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3.3.1 Kopplungsfelder

Unter den in Kapitel 1 vorgestellten Kopplungstypen befand sich auch der Typ mit

mehreren disjunkten Kopplungsgebieten:

( Ky W ne{ll,..,lkl}CZ
Km ¥V née{my,.,mg,} CZ ki e N.

Kp V ne {p17"7p/€3}CZ

[ 0 sonst

Ry Ry Rm Rm Rm

_' ......... . . ......... . -Kette

V V V V V V

Abbildung 3.3.1-1: Doppelstrangsystem mit mehreren verschiedenen Kopplungsgebieten.

Von diesem Kopplungstyp ausgehend soll gezeigt werden, dafl es durchaus moglich
ist, eine Anordnung aus mehreren verschiedenen Kopplungsgebieten zu konstruie-
ren, die den Energieiibertrag von einer angeregten Kette auf eine angekoppelte Kette
begiinstigt. So ist in diesem Beispiel ein Kopplungsgebiet mit fiinf Bindungen um
den Kettenplatz n = 100 plaziert. Ein Weiteres mit zwolf Bindungen befindet sich
um den Kettenplatz n = 200 herum. Die Anregung erfolgt, wie in den Beispielen

vorher, durch die Anfangskonfiguration eines homoklinen Orbits.



B0 e Kapitel 3

|psi|*2

Abbildung 3.3.1-2: Zeitentwicklung der 1)-Kette mit zwei Kopplungsgebieten bei n = 100 und
n = 200 der Lange k1 = 6 und ko = 12, mit jeweils kg = 0.1.
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|phi|*2
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Abbildung 3.3.1-3: Zeitentwicklung der ¢-Kette mit zwei Kopplungsgebieten bei n = 100 und
n = 200, der Lange k1 = 6 und k2 = 12 mit jeweils kg = 0.1.

Man erkennt insbesondere in Abbildung (3.3.1-4.), dai nach Uberschreiten des ersten
Kopplungsgebietes nur etwa die Hélfte der Anregungsenergie auf den Nachbarstrang
iibertragen wurde. Das zweite Bindungsgebiet fiithrt zu einer weiteren Energieiiber-
tragung, so dafl anschliefend etwa fiinfundachtzig Prozent der Anregungsenergie
auf der zweiten Kette angekommen sind. Bemerkenswert ist dabei die Tatsache, daf3
Kopplungsenergie und Anzahl der Kopplungsplatze so gewéahlt werden konnen, daf
die Energie, die einmal auf den ¢-Strang iibertragen ist, im zweiten Kopplungsgebiet
nicht wieder zuriicklauft. Bei Wahl anderer Parametersitze 148t sich jedoch durch-
aus ein Fnergieriicklauf im zweiten Kopplungsgebiet realisieren. Wir wollen aber

weiterhin unser besonderes Interesse auf hohe Energietransferraten richten.
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Abbildung 3.3.1-4: Zeitentwicklung der Summe der Amplitudenquadrate auf den einzelnen

Ketten fiir zwei Kopplungsgebiete mit jeweils kg = 0.1.

Dieser Befund legt die Vermutung nahe, da fiir jeden Satz von Parametern ein
geeignetes Feld von Kopplungsgebieten konstruierbar ist, welches eine maximale
Ausbeute von Anregungsenergie auf dem zweiten Strang ermoglicht. Dabei sind so-
wohl der Kopplungsparameter x als auch die Anzahl der gekoppelten Kettenplatze

die Freiheitsgrade.

3.4 Zusammenhingende Kopplungsgebiete mit gaul3-
verteilter Kopplungsstérke

Die Hamiltonfunktion des Gesamtsystems ist wiederum gegeben als Summe der

Hamiltonfunktionen der einzelnen Ketten sowie des Wechselwirkungsterms

ngsamt - Hl + H2 + Hint
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Die Kopplung zwischen den Ketten soll jetzt ihren diskreten Charakter verlieren und
sich zwischen den gekoppelten und entkoppelten Plitzen nicht sprunghaft &ndern.
Fiir den stetigen Ubergang zwischen ein- und ausgeschalteter Kopplung wird eine

Gauflverteilung gewdhlt. Der Kopplungsterm erhélt somit folgende Form
Hing = =Y K(n) (€5 0n + Ohtbn)

mit k als Funktion von n:

K(n) = exp (M) . (3.7)

o
V2ro 202

Dabei bezeichnet ng den Platz der gréffiten Kopplungsstiarke, a wird als Skalie-
rungsfaktor eingefiihrt. Mit ¢ als Standardabweichung der Gauflverteilung steht ein
Parameter zur freien Verfiigung, mit dem die Breite des Kopplungsgebietes vari-
iert werden kann. Der Ubergang von gekoppelten zu ungekoppelten Kettenplitzen
erfolgt dann kontinuierlich. Strenggenommen existieren natiirlich jetzt gar keine ent-
koppelten Plitze mehr. Da die Gau3verteilung aber nach beiden Seiten sehr schnell

gegen Null abfallt und ein k < 1 keinen Energieaustausch zur Folge hat, kann man



0 Kapitel 3

sehr wohl weiterhin von gekoppelten und entkoppelten Gebieten sprechen. Entkop-
pelte Gebiete sind dann solche, in denen s nur unwesentlich von Null verschieden
ist (k< ca. 1073).

Wird die Kopplungsfunktion k(n) dahingehend verdndert, daff der Normierungs-
term ﬁ vor der GauBiverteilung weggelassen wird, dann hat dies zur Folge, dafl
bei verdnderlichem ¢ auch die Kopplungsenergie variiert. Andererseits verdndert
sich mit Beriicksichtigung des Normierungsterms lediglich die Verteilung einer zwar
beliebigen, aber konstanten Energiemenge auf die einzelnen Kettenplétze.

Es gilt also, zwei verschiedene Szenarien zu unterscheiden:

o x(n) sei die GauBiverteilung mit Normierungsterm:

In diesem Fall verdndert ein variables o die Verteilung einer festen Kopp-
lungsenergie auf die Kettenplatze. Der Maximalwert der Kopplungsstiarke im
Kopplungsgebiet verdndert sich mit der Wahl von o. In einem breiten Kopp-
lungsgebiet ist der Maximalwert der Kopplungsstérke erheblich kleiner als in
einem schmalen Kopplungsgebiet. Die gesamte Kopplungsenergie ist trotz va-
riablem o eine konstante Grofie. Wie wir sehen werden, ist hinsichtlich des
Energietransfers zwischen den Ketten, fiir den Fall gleicher Systemparameter
auf beiden Ketten, offenbar nur die Grofle der Kopplungsenergie von Bedeu-
tung, nicht aber ihre Verteilung auf der Kette.

Die Aussage gilt jedoch nicht mehr, wenn unterschiedliche Systemparameter
auf beiden Ketten zugelassen werden (siehe Abschnitt 4.3). Dann hat die Ver-
einigung der gesamten Kopplungsenergie auf einem einzigen oder nur wenigen
Kettenplédtzen eine vollig andere Transferdynamik zur Folge, als wenn viele

Kettenplitze beider Ketten miteinander verbunden sind.

e k(n) sei die GauBiverteilung ohne Normierungsterm:
In diesem Fall bewirkt ein variables o eine Verdnderung der Energiemenge,
die fiir die Kopplung benutzt wird. Der Maximalwert der Kopplungsstirke am
Kopplungszentrum bleibt konstant. Mit einer Verbreiterung des Kopplungsge-
bietes ist eine Zunahme an Kopplungsenergie verbunden. Dieses Szenario mo-
delliert besser eine variable Anzahl von Kopplungsbriicken, wie sie bereits in
Kapitel 3 behandelt wurde. Allerdings mit dem Unterschied, dafl die Rander

des Kopplungsgebietes jetzt kontinuierlich, also nicht plétzlich, wie im Fal-
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le der “diskreten Kopplung”, gegen die Kopplungsstirke Null streben. Diese
Wahl der Kopplungsfunktion x(n) wird in den weiteren Untersuchungen im
Vordergrund stehen, da sie bei einer physikalischen Realisierung eines Doppel-

strangsystems am sinnvollsten erscheint.

In den folgenden Abbildungen ist die Simulation der Zeitentwicklung der Ampli-
tuden beispielhaft fiir eine gaufiverteilte Kopplungsstirke ohne Normierungsterm
dargestellt. Es soll gezeigt werden, dafi auch mit diesem Kopplungstyp hohe Ener-
gieiibertragungsraten simuliert werden konnen und somit ein Heranziehen der ma-
thematisch einfacher zu handhabenden gaufiverteilten Kopplungsstéirke in analyti-
sche Berechnungen gerechtfertigt ist. Der Energietransfer iiber ein Kopplungsgebiet
mit konstanter Kopplungsstérke (k(n) = ko ¥n) kann durch geeignete Wahl des Pa-
rameters o mit Hilfe einer gaufiverteilten Kopplungsstirke simuliert werden.

Nach Einfithrung der Fitfunktion an die, durch den homoklinen Orbit berechne-
te, zeitlich stabile Amplitudenverteilung (Kapitel 2), steht mit der gauverteilten
Kopplungsstarke ein weiteres formales Hilfsmittel zur Verfiigung, mit dem qualitati-
ve und quantitative analytische Aussagen iiber den Energietransfer moglich werden.

In Kapitel 4 wird davon ausgiebig Gebrauch gemacht.
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Abbildung 3.4-5: Zeitentwicklung der Energieanteile Hy, Hy und H;y; fiir c = 1 und o = 0.2.
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Abbildung 3.4-6: Zeitentwicklung der Energieanteile Hy, Hy und H;,; fiir c = 3 und o = 0.3.
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3.5 Stochastische On-Site-Energie als Modell fiir
Storungen und energetische Fluktuationen

Ein weiteres erstaunliches Phinomen ist die Robustheit des Doppelkettensystems
gegeniiber Storungen von auflen. Um dies zu zeigen, ist in den folgenden Abbil-
dungen fiir jeden Zeitschritt eine zufillige On-Site-Energie “ausgewiirfelt”. Diese
stochastische Storung ist ein Modell fiir unregelméfig verteilte elektronische Anre-
gungen der Umgebung. Die On-Site-Energie wird in dem Intervall (—0.2...,...0) von
einem Zufallsgenerator erzeugt und fiir jeden Kettenplatz in jedem Zeitschritt neu
bestimmt.

Trotz dieser keineswegs vernachlassigbaren Storung, zeigt das System keine nennens-
werte Anderung seiner Transferdynamik.

Erst bei noch groferen On-Site-FEnergien werden die effektiven Potentiale an den
einzelnen Kettenplitzen so grofl, dafl eine Bewegung iiber die Kette nicht mehr
moglich ist. Aber auch dann bleibt die solitonartige Struktur erhalten. Sie ist an ei-
nigen wenigen Plédtzen lokalisiert, kann sich jetzt aber nicht mehr von diesen Platzen

entfernen. Es tritt die sogenannte Anderson — Lokalisation auf.

Ipsi|~2
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Abbildung 3.5-1: Zeitentwicklung der 1-Kette mit stochastischer On-Site-Energie. Der Energie-
transfer wird nicht gestort. Die Anfangsanregung ist um den Kettenplatz ng = —110 plaziert.

Das Kopplungsgebiet fiir k #£ 0 liegt bei n = 95 bis n = 106.
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Abbildung 3.5-2: Zeitentwicklung der ¢-Kette mit stochastischer On-Site-Energie. Der Ener-
gietransfer findet weiterhin statt. Die Robustheit des Systems gegeniiber duBeren Storungen
sorgt fiir ca. fiinfundachtzig Prozent Energieiibertrag von der 1-Kette auf die ¢-Kette. Der
Energietuibertrag findet im Kopplungsgebiet n = 95 bis n = 106 statt. Ein geringer Energiean-
teil bleibt im Kopplungsgebiet fixiert. Der weitaus groBere Energieanteil setzt den Transfer auf

der ¢-Kette fort.

3.6 Schalt- und Speicherprozesse

Welche Anwendungsmaglichkeiten eroffnen sich aufgrund der Eigenschaften des nicht-
linearen Doppelkettensystems?
Um diese Frage zu diskutieren, werden die wichtigsten Figenschaften noch einmal

stichwortartig zusammengefafit:

e [okalisation der energetischen Anregung auf einigen wenigen Kettenplitzen.
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e Transfer der Anregungsenergie innerhalb des Kettensystems als lokalisierte

solitonartige Struktur ist moglich.

e Energieiibertrag von Kettenstrang zu Kettenstrang héngt sensibel von der

Beschaffenheit der Kopplung ab.

e Optimierung der Kopplung fiihrt zu hoher Energieausbeute bei der Energie-

transferdynamik von Kettenstrang zu Kettenstrang.

Diese Eigenschaften lassen insbesondere zwei physikalische Anwendungsfelder in den

Vordergrund treten:
e FEnergiespeicherung
e Schaltung von Energiefliissen.

In Kapitel 2 wurde gezeigt, wie es moglich ist, mit Hilfe des Melnikovvektors einen
homoklinen Orbit einer iterativen Abbildung aufzufinden. Diese Abbildungsvor-
schrift (2.6) ist durch eine geeignete Substitution benachbarter Kettenplatzamplitu-
den und einen stationdren Ansatz in eindeutiger Weise aus dem System gekoppelter
Differentialgleichungen hervorgegangen. Der homokline Orbit liefert anschlieBend die
notigen Informationen fiir eine Anfangskonfiguration, die eine lokalisierte und zeit-
lich stabile solitonartige Struktur als Energieverteilung auf dem Doppelstrangsystem
darstellt. Die Energie ist dabei nur auf einigen wenigen Kettenpldatzen angesammelt
und zeigt keinerlei Tendenz, diese bestimmten Plidtze im zeitlichen Verlauf zu ver-
lassen oder sich sogar aufgrund von dispersiven Effekten iiber das gesamte System
zu verteilen.

Die feste Zuordnung der solitonartigen Struktur zu bestimmten Kettenplédtzen sowie
die starke Lokalisation lassen es durchaus realisierbar erscheinen, mehrere “gepinn-
te” solitonartige Strukturen auf dem Kettensystem zu plazieren. Die Folge ist eine
Speicherung von Information in dem Kettensystem, da Abstand und sequenzielles
Erscheinen bzw. Nichterscheinen einer Solitonstruktur Freiheitsgrade darstellen, die
mit (z. B. digitaler) Information besetzt werden konnen. Voraussetzung hierfiir ist,
daB sich die einzelnen Solitonstrukturen nicht gegenseitig storen oder beeinflussen,
was eventuell zu einer Platzanderung fiihren kénnte. Dies kann durch einen noch zu
bestimmenden Mindestabstand erreicht werden.

Die Bevolkerung des Kettensystems mit mehreren solitonartigen Strukturen ist in
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der (lang-) zeitlichen Entwicklung in Abbildung (3.6-1) dargestellt. Eine gegenseiti-

ge Beeinflussung ist auch fiir lange Iterationszeiten nicht zu erkennen.

Ipsi[~2
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Abbildung 3.6-1: Zeitliche Entwicklung der 1)-Kette mit mehreren stabilen Anfangskonfigura-

tionen.

Als weiteres bemerkenswertes Phdnomen hat sich die sensible Abhéngigkeit des
Energietransfers zwischen den Ketten von der Art der Kopplung herausgestellt. Eine
kleine Verdnderung der Anzahl der angekoppelten Kettenpliatze zur Nachbarkette
entscheidet in erheblichem Mafl iiber die transferierte Energiemenge bewegter soli-
tonartiger Strukturen.

Die forminvariante Fortpflanzung der Solitonstruktur kann je nach Gestaltung des
Kopplungsgebietes entweder auf dem gleichen Kettenstrang oder aber auf der Nach-
barkette enden, je nachdem ob die Kopplung die Solitonstruktur durchléaft oder
nicht. Das Kopplungsgebiet kann demnach als Schalter aufgefafit werden, der iiber

die Bewegungsrichtung der solitonartigen Struktur und damit iiber die Fluirichtung

der Energie entscheidet.
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Abbildung 3.6-2: Schematisches Beispiel eines Kopplungsgebietes, das auf DurchlaB “geschal-
tet” ist. Es findet ein Energietransfer auf die ¢-Kette statt.

¢-Kette @........ ® o ® o ® o—

Abbildung 3.6-3: Schematisches Beispiel eines Kopplungsgebietes, das nicht auf DurchlaB
“geschaltet” ist. Die Energie bleibt auf der )-Kette.

Nun stellt sich die Frage, welche Moglichkeiten es geben kénnte, das System durch
auBere Manipulation in den DurchlaB- bzw. in den Sperrzustand zu bringen und
damit ein diodendhnliches Verhalten zu erzeugen. Dies héngt natiirlich von der kon-

kreten physikalischen Realisierung des Doppelstrangsystems ab und ist nicht gene-
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rell zu beantworten. Je nach den physikalischen Eigenschaften der Oszillatoren einer
bestimmten Realisierung des Systems, muf} die Frage nach dufleren Eingriffsmoglich-
keiten auf den “Schalterzustand” entschieden werden.

Die Tatsache, dafi nur eine geringe Anzahl von Kopplungsbindungen die Flufirich-
tung der Energie bestimmt, 148t allerdings hoffen, einen Schaltproze mit relativ
kleinem energetischen Aufwand von auflen realisieren zu kénnen.

Denkbar als Losungsansatz dieser Fragestellung sind duflere Felder, die zu einer loka-
len Verschiebung oder Verformung der Atomorbitale von Kopplungsgliedern fiihren
konnten und somit in der Lage wéren, bestimmte Kopplungsbindungen zu verstéarken
oder abzuschwichen. Damit kénnte durch gezieltes Ein- und Ausschalten der Felder
ein Durchla8- bzw. Sperrzustand hervorgerufen werden.

Die lokale Manipulation der Materie in atomaren Dimensionen ist im Zuge der ak-
tuellen Entwicklungen auf den Gebieten der Nanotechnologie durchaus moglich und

wird in Zukunft vermutlich noch vielfiltiger zur Anwendung kommen.

Nach den vergleichsweise spekulativen Ausfithrungen iiber konkrete Anwendungsmaog-
lichkeiten des Doppelstrangsystems, wollen wir uns jetzt wieder der exakten Auf-

klarung von Energietransferphéinomenen innerhalb des Kettensystems zuwenden.



