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Supercomputer lasst 100 Millionen Atome tanzen

Liegt in einem Gravitationsfeld eine schwere Flussigkeit tiber einer leichten, dann kann das nicht lange gut
gehen. Nach kurzer Zeit bildet die schwere Flussigkeit fingerformige Ausstillpungen, die hinabsinken,
wahrend die leichte Flussigkeit in Blasen nach oben steigt. Diese Rayleigh-Taylor-Instabilitat hatte Lord
Rayleigh schon 1883 untersucht. Sie spielt bei einer Vielzahl von Naturvorgdngen eine Rolle, etwa bei
Supernovaexplosionen oder bei der Entstehung von Salzdomen. Und auch bei der Inertialfusion muss man
die ,,RT-Instabilitat* berucksichtigen, will man einen Wasserstofftropfen moglichst gleichméBig
zusammenquetschen und aufheizen.

Wire die Berthrungsflache zwischen den unterschiedlich schweren Flussigkeiten vollig eben und glatt, dann
kame es nicht zur Bildung von Fingern und Blasen. Es sind die anfanglich vorhandenen UnregelmaBigkeiten
sowie die molekularen Bewegungen, die zur RT-Instabilitat fuhren. Anhand der hydrodynamischen
Gleichungen kann man eine Stabilitdtsanalyse fur die beiden Flussigkeitsschichten durchfithren und
herausfinden, welche Storungen sich aufschaukeln und dazu fuhren, dass in der Grenzflache ein
wellenformiges Muster von Ein- und Ausstulpungen entsteht. Doch was anschlieBend passiert, ist so
kompliziert, dass man es nur noch mit Hilfe von Supercomputern untersuchen kann.

Kai Kadau vom Los Alamos National Laboratory in New Mexico und seine Kollegen haben die bislang
aufwendigsten Computersimulationen der RT-Instabilitit gemacht. Sie haben die Bewegungsgleichungen
von bis zu 100 Millionen Atomen gelost, die in einem Behilter eingeschlossen und einem Schwerefeld
ausgesetzt waren. Diese molekulardynamischen Berechnungen, fur die die Supercomputer von Los Alamos
insgesamt 600.000 CPU-Stunden benotigten, ergaben ein ausreichend detailliertes Bild des Geschehens, das
sich mit experimentellen Resultaten vergleichen lie3.

Der Dichteunterschied der beiden Flussigkeiten lie sich mit der Atwood-Zahl A=(p —p,)/(p,+p,)

charakterisieren, die bei den Simulationen Werte zwischen 0,3 und 0,97 hatte. Entsprechend den beiden
Flussigkeiten gab es zwei Sorten von Atomen, schwere und leichte, wobei sich Atome derselben Sorte
anzogen. Nur wenn sie einander zu nahe kamen, stielen sie sich ab. Galt dies auch fur unterschiedliche
Atome, dann lieBen sich die Flussigkeiten mischen. StieBen sich unterschiedliche Atome hingegen stets ab,
dann verhielten sich die beiden Flussigkeiten wie Ol und Wasser. Auf Wunsch konnten die Forscher also die
RT-Instabilitat sowohl fur mischende als auch fur nichtmischende Flussigkeiten untersuchen. Sie lieBen die
leichten Atome in der unteren Hiélfte des Behilter starten und die schweren in der oberen Halfte. Dann nahm
die Simulation ihren Lauf und die Bewegungen der Atome in der Grenzfliche setzten die RT-Instabilitédt in
Gang.



Graphik: Zeitliche Entwicklung der Grenzfldche. Oben: Die schwerere Fliissigkeit (gelb) befindet sich iiber
der leichteren (grau) und wird instabil. Mitte: die Instabilitdten entwicklen sich schnell. Unten: Finger und
Blasen entstehen. Es sind nur die Atome an der Grenzfldche der beiden Fliissigkeiten zu sehen.

Trotz der riesigen Zahl von Atomen und der enormen Rechenzeit konnten die Simulationen die RT-
Instabilitdt nur fur einen wenige Nanometer groen Bereich und auch nur fur einige Nanosekunden
verfolgen. Die Forscher sprechen deshalb in diesem Zusammenhang von Nanohydrodynamik. Damit in
dieser kurzen Zeit und auf dieser kleinen Skala iiberhaupt etwas passierte, mussten die Atome der 10"-
fachen Erdbeschleunigung ausgesetzt werden. Trotz dieser unnatuirlichen Bedingungen ergaben die
Simulationen erstaunlich realistische Resultate, sowohl fur kurze als auch fur langere Zeiten.

Fur eine kurze Zeit stimmten die Simulationsergebnisse gut mit den Resultaten der vereinfachenden
Stabilitatsanalyse tiberein. Fur langere Zeiten zeigte es sich, dass die absinkenden Finger und die
aufsteigenden Blasen quadratisch mit der Zeit vorankamen — also eine konstante Beschleunigung erfuhren —
und nicht linear, wie man es von Bewegungen in viskosen Medien her kennt. Auflerdem hing das Wachstum
der Finger nichtlinear vom Dichteunterschied A der Flussigkeiten ab, das Anwachsen der Blasen hingegen
linear. Genau dies hatten auch schon frithere Experimente gezeigt.

Fur noch langere Zeiten entwickelten die aufsteigenden Blasen und die absinkenden Finger an ihren Spitzen



pilzformige Strukturen, die schlieBlich verwirbelten, was zur turbulenten Durchmischung der Flussigkeiten
fuhrte. Damit eroffnen die Simulationen auch die Moglichkeit, die noch immer ratselhafte Turbulenz auf
kleinstmoglicher Skala — namlich der der einzelnen Atome — zu untersuchen und besser zu verstehen.

Rainer Scharf
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