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Berechnete Schwingungsspektren erlauben Einblicke in die Struktur geologisch relevanter Fluid
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Kurzgefasst

• Wichtige geologische Prozesse beruhen auf Flui-
den

• Schwingungsspektren sind der Schlüssel zum Ver-
ständnis der Struktur dieser Stoffe.

• Im Rahmen des Projektes MDspec berechnete
Schwingungsspektren helfen beim Verständnis ex-
perimenteller Spektren.

Das Projekt MDspec widmet sich Fluiden, die in der
Geologie eine kaum zu unterschätzende Bedeutung
für den Stofftransport haben. Sie sind beispielsweise
verantwortlich für Vulkanismus und die Entstehung
von Erzlagerstätten. Ziel der Forschung ist es, die
Struktur von Fluiden zu bestimmen und den Zusam-
menhang zwischen makroskopischen Eigenschaften
und der Struktur auf atomarer Ebene zu verstehen.

Abbildung 1: Schnappschuss aus der Molekulardynamik-
Trajektorie eines Fluids im System CH4-N2. Ihre Schwingungsei-
genschaften können per Computer berechnet werden.

Vor kurzem wurde experimentell ein Zusammen-
hang zwischen Veränderungen der Schwingungs-
frequenzen und Veränderungen der Fugazität der
einzelnen Komponenten in Fluiden im System CH4-
N2-CO2 bei steigendem Druck nachgewiesen (Lama-
drid et al. 2017). Die Ursache dieser Veränderungen
liegt in der Veränderung der Struktur auf atomarer
Ebene. Berechnungen der Struktur dieser Fluide mit
Hilfe der ab initio Molekulardynamik sind ein idea-
les Werkzeug, um den Zusammenhang zwischen
diesen Veränderungen zu untersuchen.
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