Ziele

Quantentheoretische Modellierung der
Kontrolle und zeitaufgeldsten Spektroskopie

photochemischer Prozesse an Oberflachen
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Analyse

-

UP 1: Kontrolle der Kerndynamik von Adsorbaten nach indirekter
UV-/vis-Laseranregung durch IR-Schwingungspréparation

Systeme / Prozesse

UP 1A: Kontrolle der assoziativen Photodesorption
von Hy/Ru(0001) und Isotopomeren
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UP 1B: Multidimensionale IR-Anregung: CO/Cu(100)

Selektive IR-Anregung in hochdimensionalen,
dissipativen Systemen
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UP 2: Kontrolle und zeitaufgelste Spektroskopie der Elektronen-
und Kerndynamik am Beispiel des Systems Cs/Cu(111)
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Methodische Herausforderungen

1. Dissipation: Energie und Phasenrelaxation
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2. Quantendynamik

o Kerne
e Elektronen
o Gekoppelte Elektronen und Kerne

e Hochdimensionalitat

3. Wechselwirkung Licht/Materie

o Direkte vs. indirekte Anregungsmechanismen

o Optimal Control Theory (OCT)
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e Doktorand 1, 2/3 BAT IIa(O):
Zur Durchfiihrung quantenchemischer Rech Dazu gehd im
UP1: Entwicklung von Potentialflachen, Durchfiihrung von Clusterrech-
nungen, Bestimmung von Dipolflachen sowie die Entwicklung und Anwen-
dung eines Computerprogramms zur Berechnung von Vibrationslebens-
dauern.

Doktorand 2, 2/3 BAT IIa(O):

Vornehmlich zur Durchfithrung der Quantendynamik. Dazu gehéren
Programmentwicklungen zur assoziativen Desorption, IR-Anregung von
H/H/Metall und CO/Cu(100) sowie Modellrechnungen zu System
Cs/Cu(111).

Kooperationen

TP A6 (Wolf / Frischkorn / Hotzel): Intensive Kooperation
zur assoziativen Desorption von Wasserstoff von Metalloberflachen, IR-
Voranregung von Adsorbaten, Erzeugung von vibratorischen Wellen-
paketen im System Metall/Cs.

TP C1 (Manz / Kiihn / Gerber): Modellierung einer Relaxations-
dynamik durch mechanische Kopplung mit Hilfe von hochdimensionalen
MCTDH-Rech sowie von Langevin-Verfahren.

TP C3 (May / Zimmermann ), A3 (Schwentner / Dietrich),
A7 (Eberhardt / Neeb): Kontrolle von Molekularsystemen und Elek-
tronendynamik; Methodenaustausch; Modellrechnungen zur Energiedissi-
pation in Festkorpern; Modellrechnungen zur Desorption kleiner Molekiile.

e Extern: Othsuki, Sendai, Japan: Optimale Kontrolle;

k Meyer, Heidelberg, MCTDH.
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