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Abstract

Die Themen fiir Bachelor-Arbeiten ergeben sich aus aktuellen For-
schungsprojekten des Lehrstuhls, fiir die in der Regel Drittmittelprojekte
fiir Doktorandenstellen eingeworben wurden. Die Themen sind anspruchs-
voll, so dass bei erfolgreichem Abschluss innerhalb eines Jahres ein Beitrag
auf einer Fachkonferenz und/oder eine wissenschaftliche Publikation ange-
strebt wird. Alle Themen basieren auf aktuellen Original-Publikationen
unserer Gruppe, und es existieren ausfiihrliche Einfiihrungen in unseren
Biichern, die zu Beginn der Bachelorarbeit bereitgestellt werden. Fiir
Simulationsthemen wird in der Regel ein entsprechendes Computerpro-
gramm bereitgestellt, und in den Winterferien erfolgt eine einwochige
Einfithrung in die Thematik und in die Simulationen. Im Sommersemester
finden wochentliche Seminare zu Nichtgleichgewichts-Greenfunktionen und
zu Quanten-Monte Carlo statt. Als theoretische Einfiihrung werden die
Vorlesungen “Quantenstatistik” bzw. Plasmatheorie empfohlen.

. Anregungsdynamik von Elektronen in zwei-dimensionalen
korrelierten Festkorpern.

Zusammenfassung: Nanobander aus Graphene (GNR) sind finite Clus-
ter aus Kohlenstoff-Monolagen. Ahnlich interessant sind Monolagen aus
Ubergangsmetall—Dichalcogeniden (TMDCs), die auch in Kiel experimen-
tell untersucht werden. Sie haben ungewohnliche elektronische Eigen-
schaften, die von ihrer genauen Geometrie abhdngen. Von besonderem
Interesse sind topologische Zusténde und mafigeschneiderte lokale Zus-
tandsdichten und magnetische Eigenschaften der Elektronen, s. J.-P. Joost
et al., Nano Letters 19, 9045 (2019). Besonders interessant ist es, das
Verhalten der Elektronen in diesem Systemen bei externer Anregung —
entweder durch einen kurzen Laserpuls oder durch ein hochgeladenes Ion
zu untersuchen und mit entsprechenden Experimenten zu vergleichen.

Da die zeitabhéngige Schrodingergleichung fiir derartige Probleme in vie-
len Féllen zu aufwéndig ist, haben wir Greenfunktions-(NEGF-)Verfahren
entwickelt, die deutlich effizienter sind. Dabei 16sen wir die Keldysh-
Kadanoff-Baym-Gleichungen. Als noch effizienter haben sich die G1-G2-
Gleichungen — gekoppelte Gleichungen fiir die Einteilchen- und Zweiteil-
chen-NEGF herausgestellt, die wir vor kurzem abgeleitet haben, s. N.



Schliinzen et al., Phys. Rev. Lett. 124, 076601 (2020). Eine ausfiihrliche
Einfithrung ist in der Dissertation von Jan-Philip Joost (CAU 2022) zu
finden. Im Rahmen der Bachelor-Arbeit wird ein G1-G2-Code zur Verfi-
gung gestellt, der auf diese Systeme angewendet und ggf. erweitert werden
soll. Folgende Themen stehen derzeit zur Auswahl:

(a) Anwendung des G1-G2-Schemas auf die Wechselwirkung hochgelade-
ner lonen mit einer Monolage von MoS,. Untersuchung des Ladungs-
transfers und der Sekundéirelektronen-Emission. Vergleich mit den
Experimenten und fritheren Simulationen, s. Niggas et al., Phys.
Rev. Lett. 129, 086802 (2022).

(b) Weiterentwicklung eines zeitlinearen Embedding-Schemas, Ref. Bal-
zer et al., Phys. Rev. B 107, 155141 (2023), durch Einbeziehung
von Korrelationseffekten (analytische Arbeit)

(¢) Anwendung des G1-G2-Schemas auf die Wechselwirkung eines kurzen
Laserpulses mit einem finiten Graphen-Cluster, Ref. Joost et al., in
Vorbereitung.

. Eigenschaften der Ionen in “Warmer Dichter Materie”.
Zusammenfassung: “Warme Dichte Materie” (WDM) ist ein exotischer
Zustand, der im Inneren von Planeten und Sternen, sowie bei der Kom-
pression von Festkorpern mit hochintensiver Laserstrahlung erzeugt wird.
Eine wichtige Anwendung ist die Inertialfusion. Dabei ist der Druck so
hoch (bis zu 100-fache Festkorperdichte), dass—wegen des Pauliprinzips der
Elektronen—Atome und Molekiile (partiell) ionisiert werden. Die stark ko-
rrelierten Ionen in WDM lassen sich im Gegensatz zu den Elektronen klas-
sisch beschreiben. Von besonderem Interesse sind die Eigenschaften bei
starker Coulomb-Wechselwirkung (hohe Dichte) sowie in einem externen
Magnetfeld, aktuelle Resultate und weitere Referenzen sind in Ref. Phys.
Rev. Research 4 (1), 013197 (2022) zu finden. Die Eigenschaften der
Tonen werden hiufig im Rahmen eines Einkomponenten-Plasma Modells
beschrieben. Ziel dieser Arbeit ist es, sich mit klassischen Molekulardyna-
mik-Simulationen vertraut zu machen und eigenstandig Simulationen mit
der open-source Software LAMMPS durchzufiihren. Dabei werden die Be-
wegungsgleichungen flir mehrere zehntausend Ionen geldst, und aus ihren
Trajektorien Informationen iiber das Plasma gewonnen.
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