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Single crossing (1D)

Methodenentwicklung:

Lichtinduzierte Dynamik großer molekularer Systeme

Quanten-klassische Dynamik

Numerische Lösungsverfahren

Liouville-von Neumann Gleichung

Hamilton-Operator

Massenverhältnis           Zeitskalen

Adiabatische Floquet-Zustände

Nichtadiabatische Kopplungen

Quanten-klass. Liouville-Gleichung

• Partielle Wigner-Transformation
• Nur führende Terme in ε, γ

Spin boson systems (3D)

Partikel-Verfahren

Trajektorien     Gauß-Pakete

• Monte-Carlo basierte Darstellung
• Bessere Abtastung durch GP‘e

Explizite Integration (Linien-Meth.)

• Trotter-Aufspaltung:
quant./klass./quant.-klass.

• SHT: surface hopping trajectories
• SHG: surface hopping Gaussians

(auch nicht-lokale Operatoren)

Implizite Integration (Rothe-Methode)
TRAIL = Trapez Regel für Adaptive Integration der Liouville Dynamik

Kooperation: 
TP C2
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(1) Zeitdiskretisierung:

Implizite Trapez-Regel

•symplektisch
•symmetrisch
•⇒stationäre PDE 

im Phasenraum

(2) Ortsdiskretisierung (mit Gaußpaketen):

Globaler Fehlerschätzer

•Bewegliche Monte Carlo Punkte {Ri,Pi}
•Minimierung des Fehlers ⇒ Lineares Gl.-System
•Dynamische Erzeugung/Vernichtung von

Gaußpaketen (nach lokalem Fehler)
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Klassische Dyn.         Quanten-Dyn.
Massen: M Massen: m

Gemischt quanten-klassische Dynamik:
Konsistente Kopplung ?!?


