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Kapitel 1

Einleitung

Bei Langmuir-Monolagen handelt es sich um mono-molekulareSchichten wasser-
unlöslicher Moleküle an der Grenzfläche von Wasser und Luft. Derartige Schichten
werden vonamphiphilenMolekülen gebildet, die eine hydrophile Kopfgruppe und
einen (oder mehrere) hydrophobe Schwänze besitzen. Dieser Zwittercharakter bewirkt
eine Bindung der Moleküle an die Wasseroberfläche, ohne daß sie sich im Wasser
lösen bzw. auf ihm aggregieren könnten.
Einkettige Moleküle1 , die diese amphiphile Eigenschaft aufweisen sind beispielsweise
Fettsäuren An-COOH, längerkettige Alkohole An-OH oder Ester An-COO-CH3, wobei
An eine Alkylgruppe mit 10-20 Kohlenstoffatomen repräsentiert.

Von Interesse sind Langmuir-Monolagen zum einen, da man an ihnen thermodynami-
sche Eigenschaften eines (quasi-)zweidimensionalen Systems untersuchen kann, oh-
ne störenden Einflüssen durch die Gitterstruktur eines festen Substrats ausgesetzt zu
sein. Zum anderen stellen sie einen Zwischenschritt zum Studium amphiphiler Dop-
pelschichten dar, die der wesentliche Bestandteil biologischer Membranen sind. Beim
Aufziehen der Monolage auf einen festen Träger mittels dersog. Langmuir-Blodgett-
Technik [12] bilden sich stabile Mono- und Multilayer mit definierter Struktur und
Zusammensetzung. Deren mögliche Anwendungen liegen z.B.auf dem Gebiet der
Biosensoren, der nichtlinearen Optik oder Microlithographie [8].
Die

”
klassische“ Untersuchungsmethode amphiphiler Monolagenist die Messung von

Druck-Flächen-Isothermen, wie sie auch bereits vom NamensgeberI. Langmuirdurch-
geführt wurden [43][44].
Modernere Verfahren, die in Zusammenhang mit Langmuir-Monolagen Verwendung
finden, sind u.a. Röntgenstreuung [34][5], Fluoreszenzmikroskopie (PFM) [48][50]
oder Brewsterwinkel-Mikroskopie (BAM) [30][31].

Der gemeinsame Befund dieser experimentellen Untersuchungen ergibt ein sehr kom-
plexes Phasendiagramm, welches für eine größere Zahl amphiphiler Substanzen ei-

1Da sich die durchgeführten Simulationen auf einkettige Moleküle beschränkten, seien mehrkettige
Amphiphile, wie z.B. Phospholipide, hier außer acht gelassen.
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4 KAPITEL 1. EINLEITUNG

ne ähnliche Topologie aufweist2, so daß man von einem
”
generalisierten“ Phasendia-

gramm für Langmuir-Monoschichten sprechen kann:
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Abbildung 1.1:

charakteristisches Phasendiagramm

für Monolagen von Fettsäuren auf
Wasser
nach [20]

Die Auftragung in diesem Diagramm erfolgt als SpreizdruckΠ gegen TemperaturT.
Der Spreizdruck ist das 2-dimensionale Analogon des Drucksp:
p := F

A 7→ Π := F
l

Die Phasen der Monoschichten können durch die vier Ordnungsparameter der smekti-
schen Phasen beschrieben werden [39]:

PO : Positionsordnung der Kopfgruppen in der Grenzfläche
BO : Bondordung der Kopfgruppen in der Grenzfläche
TO : Neigungsrichtung der Ketten bzgl. der Bonds des Kopfgruppengitters (tilt order)
HO: Anordnung der Ketten, falls deren azimutale Symmetrie gebrochen ist (herringbone order)

Die im char. Phasendiagramm eingetragenen Phasen werden durch diese Ordnungspa-
rameter wie folgt unterschieden3:

Monolagen- smektische
Phase PO HO BO TO T-B Phase

LE s s s s A
LS s s l s BH
S s l l s E
L′2 s s l l NNN F
L2 s s l l NN I
L′′2 s l l l NN K
Ov s s l l NNN L
CS l l l -

2Z.B. verschiebt bei Fettsäuren eine um einC-Atom längere Alkylgruppe die Temperaturskala um
ca. 8 K nach oben, ohne die Existenzgebiete der Phasen wesentlich zu verändern [44][35].

3
”
s“ und

”
l“ bedeuten hierbei kurz- bzw. langreichweitig, d.h. exponentiellen bzw. algebraischen

Zerfall.
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Eine Darstellung der Landau-Theorie dieser Phasen findet man z.B. bei Kaganer [33].

Von den vier Ordnungsparametern werden im weiteren die Positionsordnung PO und
die Herringbone-Ordnung HO außer acht gelassen, da zum einen eine langreichweitige
Positionsordnung mit der geringen Größe des simulierten Systems nicht festgestellt
werden kann und zum anderen das verwendete Modell der Kettenkeine azimutale
Asymmetrie aufweist und daher eine Herringbone-Ordnung nicht auftreten kann.
Die Phasen mit langreichweitiger Bondordnung werden unterdem Begriff

”
liquid

condensed“ (LC) zusammengefaßt und zeigen ein hexagonales, ggf. auch rechteckig-
zentriertes Gitter der Kopfgruppen in der Grenzfläche.
Dagegen entspricht die Anordnung der Köpfe in der

”
liquid expanded“ (LE) Phase ei-

ner zweidimensionalen Flüssigkeit.
Im Gegensatz zu Monolagen auf kristallinen Substraten können, wenn wie hier Wasser
die Rolle der Subphase übernimmt, keine Kommensurabilit¨ats-Effekte zwischen den
Ketten und dem Substratgitter entstehen.

Langreichweitige Neigungsordnung TO bedeutet, daß die Ketten kollektiv gegen die
Flächennormale geneigt sind, wobei eine Korrelation zwischen den Bonds des Kopf-
gruppengitters und der Richtung der kollektiven Neigung besteht. Es treten dabei zwei
Fälle auf – Neigung in Richtung nächster Nachbarn (NN) und– jeweils dazwischen –
Neigung zu übernächsten Nachbarn (NNN).

[Draufsicht]: kollektive Neigung (a) zu nächsten, (b) zu ¨ubernächsten Nachbarn;
(c) kollektiv ungeneigte Ketten; (d) kurzreichweitige Bondordnung, unkorrelierte Neigung;

(a)(b): TO langreichweitig, (c)(d) TO kurzreichweitig

Kurzreichweitige Neigungsordnung kann zwei Ursachen haben, entweder das Fehlen
der Bondordnung, wie in der LE-Phase, in der die Ketten nahezu unabhängig vonein-
ander zufällig geneigt sind, oder den Fall, daß die Ketten kollektiv senkrecht auf der
Grenzfläche stehen.
Daß hier im Zusammenhang mit Flüssigkeiten vonRichtungennächster und über-
nächster Nachbarn gesprochen werden kann, liegt daran, daß es sich bei den flüssig-
kondensierten Phasen umhexatischePhasen [35][57] handelt – wenn man von der
CS-Phase absieht, die zusätzlich langreichweitige Positionsordnung besitzt. In den he-
xatischen Phasen ist die Positionsordnung der Köpfe zwar kurzreichweitig, es beste-
hen aber langreichweitige Korrelationen in den Bondrichtungen des Kopfgitters, wobei

”
Bond“ die Verbindung zwischen einer Kopfgruppe und einem ihrer nächsten Nach-

barn bezeichnet. Dadurch sind die Richtungen unter denen n¨achste Nachbarn zu finden
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sind über viele Gitterabstände hinweg einheitlich4.

Betrachtet man nur die Ordnungsparameter der kollektiven Neigung (TO) und der
Bondordnung (BO) des Kopfgruppengitters, kann man noch vier Phasen unterschei-
den, die in Abbildung 1.1 farblich voneinander abgesetzt sind:

Modell-Phase BO TO

LC-NNN l l kollektive Neigung zu übernächsten Nachbarn
(Liquid Condensed – Next Nearest Neighbors)

LC-NN l l kollektive Neigung zu nächsten Nachbarn
(Liquid Condensed – Nearest Neighbors)

LC-U l s Ketten kollektiv senkrecht auf Grenzfläche
(Liquid Condensed – Untilted)

LE s s Kopfgruppen ungeordnet, zufällige Neigung
(Liquid Expanded)

Dieses werden die Phasen sein, die mit den durchgeführten Simulationen beobachtet
werden können.
In den Experimenten findet man eine weitere Phase, die sich imbisherigen Bild
nicht von der flüssig-expandierten LE-Phase unterscheidet, jedoch durch einen Pha-
senübergang 1. Ordnung davon getrennt ist. Diese

”
gasartige“ G-Phase kennzeichnet

eine deutlich geringere Dichte als LE und entspricht gut derVorstellung eines zwei-
dimensionalen Gases, in der die Abstände zwischen den Molekülen so groß sind, daß
diese untereinander kaum noch wechselwirken.
Da sie erst bei höheren Temperaturen existiert, ist sie in Abbildung 1.1 nicht verzeich-
net.

4Helm et al.[29] fanden experimentell Bond-Korrelationslängen vonO(10−5m) bei gleichzeitiger
kurzreichweitiger Positionsordnung von nurO(10−9m).



Kapitel 2

Modell und Simulationsprinzip

2.1 Modellbeschreibung

Das Modell, an dem die vorliegenden Simulationen durchgef¨uhrt wurden, und wie es
bereitsF.M. Haas[25] und H.O. Lange[42] eingesetzt haben, sollte zum einen ein-
fach genug sein, um den nötigen Rechenaufwand bewältigenzu können, zum anderen
detailliert genug, um wesentliche Eigenschaften realer Langmuir-Monoschichten wie-
derzugeben.
Hierzu wurde ein vergröbertesKontinuums-
modell der amphiphilen Moleküle verwendet.
In den Alkanketten, welche die hydropho-
ben Schwänze der Amphiphile bilden, wur-
den jeweils 2-3 CH2-Gruppen zu einemeffekti-
venMonomer zusammengefaßt. Dies stellt ge-
genüber demunited atom-Modell [7][28] eine
weitere Vergröberung dar, da darin jede CH2-
bzw. CH3−Gruppe als eigenes Teilchen behan-
delt wird, wodurch die Struktur der Alkankette
erhalten bleibt.
Der Zusammenhalt der Kette und ihre Steifig-

keit resultieren aus den Bondlängen- und Bond-
winkelpotentialen die man zwischen diesen ef-
fektiven Monomeren wirken läßt.

Auch der hydrophile Kopf, der in einem realen Molekül z.B. eine Fettsäuregruppe
COOH wäre, wird durch ein effektives (Kopf-)Monomer repräsentiert.
Die attraktive Wechselwirkung zwischen Wasser und hydrophilem Kopf bzw. die re-
pulsive zwischen Wasser und dem hydrophoben Schwanz führtzu einer Bindung
des Amphiphils an die Wasser-Luft-Grenzfläche. Im Modell ist diese Grenzfläche die
z= 0-Ebene. Die Bindung erfolgt dadurch, daß sich die Kopfgruppen in dieser Ebene
zwar frei bewegen dürfen, sie aber nicht verlassen können, während die Schwanzmo-

7



8 KAPITEL 2. MODELL UND SIMULATIONSPRINZIP

nomere auf den (Luft-)Halbraum oberhalb der Grenzfläche beschränkt sind.

Obige Skizze läßt erkennen, warum im betrachteten Modell keine herringbone-
Ordnung der Ketten auftreten kann. Die abgebildete Alkankette liegt mit Ausnahme
zweiergauche-Defekte imall trans-Grundzustand vor [9], wobei die C-Atome einen
Zickzack bilden, d.h. die Kette hat einen anisotropen Querschnitt. Die Modellkette
hingegen ist zylinder-symmetrisch, bis auf den Knick, der von dengauche-Defekten
verursacht wird. Während es bei den anisotropen Molekülen die Möglichkeit gibt,
die Rückgrat-Ebenen verschieden anzuordnen, was zurherringbone-Ordnung führt,
ist diese Möglichkeit bei den isotropen Modellketten nicht gegeben. Experimentell
entspricht diese Symmetrie denRotator-Phasen, bei denen aufgrund der thermisch an-
geregten Bewegung die Ketten annähernd zylindrisch erscheinen.

Die intermolekularen Kräfte werden durch Lennard-Jones-Potentiale zwischen
den Schwanzmonomeren, die nicht direkt durch einen Bond1 verbunden sind
berücksichtigt. Die Wechselwirkung der Kopfgruppen untereinander und mit den
Schwanzmonomeren erfolgt über sogenannteSoft Core-Potentiale.
Bei demBondlängenpotentialVBL(d), das jeweils zwischen zwei benachbarten Mo-
nomeren einer Kette wirkt, handelt es sich um einFENE-Potential2, das um seine
Gleichgewichtslänged0 herum harmonisch verläuft, die maximale Auslenkung aber
bei |d− d0| <∼ dBL dadurch begrenzt, daß es dort divergiert:

VBL(d) = −ǫBL

2
d2

BL ln



1−
(

d− d0

dBL

)2
 mit |d − d0| < dBL (2.1.1)

DasBondwinkelpotential VBW(θ) zwischen je zwei benachbarten Bonds einer Kette
hat die Form

VBW(θ) = ǫBW · (1− cosθ) , (2.1.2)

d.h. sein Minimum liegt beiθ = 0, dem Fall dergestrecktenKette.

Um die Zahl der Wechselwirkungspartner jedes Monomers zu begrenzen, wurde das
Lennard-Jones-PotentialVLJ(r) bei r ≥ rcut abgeschnitten und, um die Stetigkeit zu
erhalten, dort auf Null verschoben:

VLJ(r) = ǫLJ ·
((
σ

r

)12

− 2
(
σ

r

)6
)

− Vcut für r ≤ rcut mit rcut = 2σ

= 0 für r > rcut

(2.1.3)

1Mit
”
Bond“ wird hier die Verbindung zweier aufeinander folgender Monomere einer Kette bezeich-

net. Im Zusammenhang mit dem Kopfgruppengitter sind
”
Bonds“ die Verbindungen eines Kopfes mit

seinen (6) nächsten Nachbarn.
2Finitely Extendible Nonlinear Elastic, vgl. [17]
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Aus dem Lennard-Jones-Potential erhält man das repulsiveSoft Core-PotentialVsc(r)
der Köpfe, indem man nur dessen abstoßenden Teil verwendet, d.h. schon beiσH ab-
schneidet:

VSC(r) = ǫSC ·
((
σH

r

)12

− 2
(
σH

r

)6

+ 1

)

für r ≤ σH

= 0 für r > σH

(2.1.4)

Den Größenunterschied zwischen der Kopfgruppe und den effektiven Schwanzmono-
meren wird dadurch berücksichtigt, daß manσH = 1.0...1.3σ setzt. Obiges Potential
gilt für die Wechselwirkung zwischen zwei Kopfgruppen. F¨ur das Potential zwischen
einer Kopfgruppe und einem Schwanzmonomer ersetzt manσH durch (σ+σH)/2.

Ein Eindringen der Schwänze in den Wasserhalbraumz < 0 bzw. ein Verlassen der
Grenzfläche durch die Köpfe wurde zwar im Simulationsprogramm explizit ausge-
schlossen, könnte aber auch durch die zusätzlichen Potentiale

VKopf(z) = −δ(z) und VSchwanz(z) = V∞ · Θ(−z) (2.1.5)

verhindert werden.
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2.2 Wahl der Parameter

Es erweist sich als günstig, die Bindungsenergie und den Gleichgewichtsabstand des
Lennard-Jones-Potentials als Einheiten zu wählen:

[Energie]= E0 := ǫLJ [Länge]= l0 := σ (LJ-Einheiten)

Mit kB := 1 sind dann auch Einheiten für Temperatur und Spreizdruck definiert:

[Temperatur]= T0 := E0/kB [Spreizdruck]= Π0 = E0/l
2
0

Da in den Simulationen nicht beabsichtigt wurde, Daten fürein bestimmtes amphi-
philes Molekül zu reproduzieren, was schon daran zu erkennen ist, daß ein effektives
Monomer

”
2-3“ CH2-Gruppen repräsentiert, ist einegenaueUmrechnung der verwen-

deten Einheiten in experimentell zugängliche Meßgrößenweder möglich noch sinn-
voll. Natürlich möchte man trotzdem einen vagen Vergleich mit realen Zahlenwerten
anstellen können.

Vereinfacht man wie in [9] eine Alkankette imall-trans-Zustand zu einem Zick-
zack aus Kohlenstoffatomen, die durch Federn und ein Torsionspotential verbunden
sind, und setzt zwischen den C-Atomen verschiedener Kettenein LJ-Potential an,
so ist ein realistischer Wert für dessen Bindungsenergieǫ0 = 500 J/mol. Faßt man
je zwei C-Atome zu einem Monomer zusammen, enthält das LJ-Potential zwischen
zwei Monomeren die Wechselwirkungen von 2× 2 = 4 C-Atomen und man erhält
E0 := 4× 500J/NA.

MM CC
C

C
C

Nimmt man für die LJ-Potentiale zwischen den C-Atomen und den Monomeren den
selben Gleichgewichtsabstandσ an, findet manσ := 3.79 Å. Damit kann man die
Gleichgewichtslänged0 des Bondlängenpotentials bestimmen:
Die Länge einer C–C–Bindung beträgtdCC = 1.53 Å. Geht
man von einem Knickwinkel von 120◦ entlang der Kette
aus, erhält man für den AbstanddMM zweier Monomere
dMM = dCC

√

2(1− cos 120◦). Dies ergibt eine Gleichge-
wichtslänge des Bondlängenpotentials vond0 = dMM =

2.65Å ≈ 0.7σ.
MM

CC

120

Für die Temperatur und den Spreizdruck bedeutet das:

T0 =
2000J/mol

6.022·1023·1.38·10−23J/K = 241 K Π0 =
2000J

6.022·1023·(3.79·10−10m)2 = 23 mN/m

Experimente mit Langmuir-Monolagen finden typischerweiseim Parameterbereich
Π = 0...70mN/m und T = 0◦C...100◦C statt. Der Temperatur sind Grenzen gesetzt,
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da das Wasser als Substrat im flüssigen Zustand vorliegen muß; der Druck wird nach
oben durch die Oberflächenspannung des Wassers bzw. die Zerstörung der monomo-
lekularen Anordnung der Ketten [66] eingeschränkt.
Diesem Parameterbereich entspricht in LJ-EinheitenΠ = 0...3.0 und T= 1.13...1.55.

Die übliche Länge der simulierten, monodispersen Kettenbeträgt 7 Monomere, was
wegen der Interpretation als effektive Monomere Alkanketten mit 14–21 Kohlenstoff-
atomen entspricht.
In den angegebenen Potentialen sind 8 Parameter festzulegen:
- Bondlängenpotential : StärkeǫBL, Gleichgewichtslänged0, max. AuslenkungdBL

- Bondwinkelpotential : StärkeǫBW

- Lennard-Jones-Potential : StärkeǫLJ, Gleichgewichtsabstandσ
- Soft Core-Potential : StärkeǫSC, ReichweiteσH

Das Einheitensystem innerhalb der Simulation ist frei wählbar und wurde mitǫLJ := 1,
σ := 1 definiert.
Der Gleichgewichtsabstandσ kann als Durchmesser eines Monomers verstanden wer-
den. Da man erwartet, daß die hydrophilen Kopfgruppen aufgrund der Hydratati-
on etwas größer sind als der Durchmesser der Alkankette, und die abstoßende Wir-
kung des Soft Core-Potentials beiσH beginnt, verwendet manσH := 1.0σ...1.5σ mit
ǫSC := ǫLJ = 1.

Geht man davon aus, daß die Moleküle relativ steife Stäbe sind, d.h. daß diein-
tramolekularen Potentiale wesentlich steifer sind, als dieintermolekularen, muß man
ǫBW, ǫBL ≫ ǫLJ beachten.
Mit ǫBL := 100 ist dies erfüllt, denn die Bondlängen bleiben auch beihohen Tempe-
raturen stets nahe ihrer Gleichgewichtslänge, so daß die Wahl der maximalen Auslen-
kungdBL := 0.2 nur von geringem Einfluß ist.
Für das Bondwinkelpotential kann man eine Abschätzung f¨ur ǫBW durch den Ver-
gleich des mittleren Bondwinkels〈cosθ〉 bei einer bestimmten Temperatur mit dem
Erwartungswert des Winkels im Rigby-Roe-Modell [9][58] gewinnen. Man erhält da-
bei ǫBW ≈ 4.7
Um mit älteren Simulationen von F.M. Haas [25] konsistent zu bleiben, wurde weiter-
hin mit ǫBW := 10 gearbeitet.
Im folgenden bezeichnen die Zahl der Ketten,l deren Länge, d.h. die Zahl effekti-

ver Monomere einschließlich Kopfgruppe undN = n·l die Gesamtzahl der Monomere.

2.3 System-Hamiltonian

An dem beschriebenen Modell wurden Monte Carlo-Simulationen imNΠT-Ensemble
durchgeführt, d.h. die TeilchenzahlN, der SpreizdruckΠ und die TemperaturT waren
jeweils konstant.
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Um die Zahl der simulierten Moleküle wegen des Rechenaufwands gering zu halten,
aber trotzdem eine ausgedehnte Monolage zu simulieren, wurden innerhalb der Grenz-
fläche3 periodische Randbedingungen angewandt, wodurch die Abbilder der Simulati-
onsbox die Ebene vollständig bedecken. Untersuchungen einer einzelnen, freistehen-
den Gruppe von Amphiphilen ohne periodische Randbedingungen findet man z.B. in
den Molekulardynamik-Simulationen vonCallaway et al.[13].

Die Bewegung der Ketten erfolgte nach einem elementaren
”
particle displacement“-

Algorithmus. Dabei wird zufällig4 ein Monomer ausgewählt, für dieses wird eine
zufällige Verschiebung vorgeschlagen und mit einem Metropoliskriterium [47] über
die Akzeptanz oder Ablehnung der neuen Teilchenposition entschieden.

Neben diesenMonomer-Moves, bei denen sich gegenüber dem vorherigen Zustand
nur ein einziges Teilchen bewegt, sind imNΠT-Ensemble, im Gegensatz zum
NAT-Ensemble, auch Moves5 nötig, welche die Abmessungen der Simulationsbox
verändern (siehe auch Abschnitt 3.2.1).
Für den größten Teil der Simulationen wurde einemonoklineBox verwendet, d.h. sie
hat die Form eines Prismas mit einem Parallelogramm als Grundfläche. Dieses Paral-
lelogramm wird durch die SeitenlängenLx, Ly sowie den Scherwinkelα beschrieben
und hat eine Fläche vonA = LxLy sinα.
Es wurden daher drei verschiedene

”
Flächenmoves“6 implementiert, je einer fürLx, Ly

undα, was dem entsprechend zu einer Streckung/Stauchung der Box in einer der bei-
den Richtungen oder zu einer Scherung der ganzen Box führt.
Ein Monte Carlo-SchrittMCS setzt sich dann ausN Monomer-Moves und je einem
Volumen-Move fürLx, Ly undα zusammen7.
Da sich bei einem Volumen-Move die Abstände aller Teilchenpaare in der Box ändern,
sind sämtliche Wechselwirkungen neu zu berechnen, wodurch sich der Rechenauf-
wand gegenüberNAT etwa verdoppelt.

Dereffektive Hamiltonian He f f, der denNΠT-Simulationen zugrunde liegt, lautet

He f f = V(r) + ΠA− NkBT ln A mit der Teilchenkonfigurationr (2.3.6)

und ergibt sich aus demNAT-HamiltionanHNAT = V(r) durch eine Laplace-Trans-
formation (Anhang A). Das GesamtpotentialV(r) beinhaltet die Beiträge der Bond-
längen-, Bondwinkel-, Lennard-Jones- und Soft Core-Potentiale.

3Da nur eine Monolage betrachtet wird, gelten senkrecht zur Grenzfläche (d.h. in z-Richtung) keine
periodischen Randbedingungen.

4Die Pseudo-Zufallszahlen wurden mit dem R250-Zufallsgenerator [38][69] erzeugt.
5Ein deutscher Ausdruck wäre

”
Bewegungsversuche“.

6Im weiteren wird hierfür die übliche Bezeichnung
”
Volumen-Move“ verwendet.

7Ob Volumen-Moves so häufig sein müssen bzw. ob man sie zueinemMove zusammenfassen
könnte, derLx, Ly undα zugleich ändert, wurde nicht untersucht.
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2.4 Wesentliche Observablen

Dem von außen vorgegebenen, skalaren DruckΠext kann man denTensor des inneren
Drucks Π int gegenüberstellen, der nach dem Virialtheorem [3] berechnet wird:

A · Π int = A ·
(

Πxx Πxy

Πxy Πyy

)

= 〈
N∑

i=1

~r i ⊗ ~Fi 〉 + NkBT · 1 (2.4.7)

{~r i} sind darin die Koordinaten derN Monomere,{ ~Fi} die darauf wirkenden Kräfte und
1 eine 2×2-Einheitsmatrix. Eine Ableitung dieser Formel und ihre Anwendung auf das
hier verwendete Modell findet man in der Dissertation von F.M. Haas [25].
Wenn das simulierte System im Gleichgewicht ist, müssen sich der innere und äußere
Druck kompensieren, also die Bedingung

Πext · 1 !
= 〈Π int 〉 (2.4.8)

erfüllt sein. Im weiteren ist mitΠ immer der von außen vorgegebene DruckΠext ge-
meint.
Der hexagonale OrdnungsparameterΨ6, der die Bondordnung wiedergibt, ist als

j

k
jk

φ

bel. Achse

Ψ6 :=

〈
∣
∣
∣
∣
∣
∣
∣

1
6n

n∑

j=1

6∑

k=1

exp(i6φ jk)

∣
∣
∣
∣
∣
∣
∣

2〉

(2.4.9)

definiert, worinφ jk der Winkel zwischen der Verbindungslinie der Köpfej undk und
einer beliebigen Referenzachse ist. Weil die exakte Bestimmung der nächsten Nach-
barn für jede Kopfgruppe eine zeitaufwendige Voronoi-Konstruktion erfordern würde,
wird hier immer über die sechs Köpfe mit dem geringsten Abstand summiert.

Da die Ketten in den LC-Phasen nahezu gestreckt vorliegen, lassen sich wesentliche
Merkmale durch die Betrachtung ihrer End-zu-End-Vektorenwiedergeben. Sofern von
diesen sog.

”
Moleküldirektoren“ ~D nur die Richtung, nicht aber die Länge benötigt

wird, kann man diese auch als Hauptträgheitsachse zum kleinsten Trägheitsmoment
der Kette definieren, wie es in einigen MD-Simulationen [36]praktiziert wird. In
den vorliegenden Untersuchungen wurde zwischen beiden Definitionen kein relevan-
ter Unterschied festgestellt.

Als Maß derNeigungskorrelationbenachbarter Ketten dient die Größe

KNN :=

〈

1
6n

n∑

j=1

6∑

k=1

3
2

cos2 θ jk −
1
2

〉

. (2.4.10)

θ jk ist hierin der Winkel zwischen zwei benachbarten Moleküldirektoren. Die Nach-
barschaftseigenschaft wird wie bei der GrößeΨ6 gehandhabt.
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Um die Neigung der Ketten zu quantifizieren betrachtet man primär den mittleren
Winkel zwischen den Moleküldirektoren und der Flächennormalen.

〈cosθ〉 :=

〈 



~D · ~ez

|~D|





〉

(2.4.11)

Mit [ ...] sei dieMittelung über die Simulationsbox, d.h. über die Konfiguration aus-
gedrückt, und mit〈...〉 das thermodynamische Zeit- bzw. Ensemble-Mittel.
Diese Größe unterscheidet jedoch nicht zwischen kollektiver und unkorrelierter Nei-
gung, weswegen man zusätzlich die Observable

Rxy :=
√

〈

[x]2 + [y]2
〉

mit ~D = (x, y, z) , (2.4.12)

auswertet, die der Länge des in die Grenzfläche projizierten, mittleren Mo-
leküldirektors entspricht. Im Falle unkorrelierter Neigung, wie in der LE-Phase, hat
zwar 〈θ〉 einen relativ großen Wert,Rxy verschwindet aber nahezu, da die Neigungs-
richtungen der Ketten zufällig verteilt sind und sich über die Box weitgehend ausmit-
teln.
In kollektiv geneigten Phasen istRxy von Null verschieden, aber nicht auf Eins nor-
miert. Dies erreicht man mit der Definition

Oxy :=

√

〈[x]2 + [y]2〉
〈[x2 + y2]〉 =

Rxy
√

〈[x2 + y2]〉
. (2.4.13)

Zur Untersuchung vonfinite size-Effekten leitet man ausRxy dieOrdnungsparameter-
Kumulante 4. Ordnung

g4 :=
〈([x]2 + [y]2)2〉
〈[x]2 + [y]2〉2 (2.4.14)

ab, die in kollektiv geneigten Phasen der Wertg4 = 1 hat und in ungeneigten oder
unkorreliert geneigten Phasen aufg4≈2 ansteigt.
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2.5 Strukturelle Information

2.5.1 Radiale Paarverteilungsfunktion

Eine im Zusammenhang mit statistischen Untersuchungen vonSchmelzübergängen
häufig benutzte Observable [56] ist die Paarverteilungsfunktion

g(~r) :=
V
N

1
N

∑

i, j

〈

δ
(

~r − (~Ri − ~Rj)
) 〉

. (2.5.15)

Da hier ein zweidimensionales System mit fluktuierender Fl¨ache betrachtet wird, ver-
wendet man

g(~r) =
1
n2

∑

i, j

〈

A · δ(~r − ~Ri j )
〉

(2.5.16)

bzw. die radiale Paarverteilungsfunktion8 als Mittelwert über den Azimutwinkelϕ:

g(r) :=
1
2π

∫ 2π

0
g(r, ϕ)dϕ (2.5.17)

Für den zweidimensionalen Abstand zwischen den Ketten wurden drei verschiedene
Arten von Paaren betrachtet:

• die Kopfgruppen

• die Schwerpunkte der Ketten(deren Projektion in die Ebene)

• die Durchstoßpunkte mit derz=2–Ebene parallel zur Grenzfläche

0
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8

10

12

0 1 2 3 4 5

Kopf-Kopf
Schwerpunkte

Schnitt  z=2 

Abbildung 2.1: radiale Paarverteilungsfunktionen g(r) für LC-U-Phase bei
σH =1.1σ, Π =100, T=1

8Aufgrund der periodischen Randbedingungen treten für Abstände, die im Bereich der Größe der
Simulationsbox liegen, zusätzliche starke Korrelationen zwischen den Teilchen auf, weswegen man nur
für Entfernungenr unterhalb dieser Grenze sinnvolle Werte erhält.
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Obige Abbildung 2.1 zeigt den Verlauf der radialen Paarverteilungsfunktion eines Sy-
stems in der ungeneigten LC-Phase. Die Peaks stimmen in ihrer Lage und relativen
Höhe genau mit denen eines hexagonalen Gitters überein, da durch die fehlende Nei-
gung das Gitter nicht verzerrt wird. Zwischen den drei Kurven besteht kein qualitativer
Unterschied, man erkennt deutliche Strukturierung bis in die 14. Nachbarschaftsscha-
le. Darüber hinaus würden die periodischen Randbedingungen das Bild verfälschen.
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Abbildung 2.2: radiale Paarverteilungsfunktionen g(r) für LE-Phase bei σH =1.1σ, Π =1, T=2

In der LE-Phase ergibt sich der für Flüssigkeiten typische Verlauf. Der steile Abfall der
Kurve der Kopfgruppen fürr <∼ 1.1 resultiert aus dem steilen Ansteig des Soft Core-
Potentials fürr <∼ σH. Bei stark gekrümmten Ketten können ihre Schwerpunkte auch
nahezu übereinander liegen. Die Funktiong(r) verschwindet daher für die Schwer-
punkte auch beir >∼ 0 nicht völlig. Da die Schnittebene relativ hoch gelegt wurde um
eine Aussage über die Kettenenden zu gewinnen, sind in dieser stark ungeordneten
Phase einige Ketten soweit geneigt, daß sie gänzlich unterdieser Ebene bleiben und
somit keinen Schnittpunkt liefern. Die entsprechende Kurve erreicht daher nicht ganz
den erwarteten Wertg(r) ≈ 1.
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2.5.2 Strukturfaktor

Untersucht man Langmuir-Monoschichten mit Streuverfahren, z.B. Röntgenstreuung
[5], erhält man die strukturelle Information in Form einesStrukturfaktors

S(~q) :=
1

N∞

∣
∣
∣
∣
∣
∣
∣

N∞∑

j=1

ei~q·~r j

∣
∣
∣
∣
∣
∣
∣

2

. (2.5.18)

Da die Monomerkoordinaten{~r j} periodischen Randbedingungen genügen, hat die un-
endlich ausgedehnte Monolage eine periodische Struktur deren Elementarzelle gerade
die Simulationsbox ist9.

Basisvektoren :~ax =
(

Lx
0

)

, ~ay =
(

Ly cosα
Ly sinα

)

reziproke Basis :~bx =
2π
Lx

(
1
−ctgα

)

, ~by =
2π
Ly

(
0

1/ sinα

) (2.5.19)

Wegen der bekannten Beziehung [6]

∑

~R

ei~k·~R = VC

∑

~K

δ(~k − ~K) (2.5.20)

erhält man fürS(~q) nur dann von Null verschiedene Werte, wenn die~q-Komponente in
der Ebene der Grenzfläche ein ganzzahliges Vielfaches der reziproken Basisvektoren
~bx, ~by ist. Für dieqz-Komponente gilt keine derartige Beziehung, da inz-Richtung nur
eine einzelne Molekülschicht betrachtet wird.
Die Basen im Orts- und im reziproken Raum hängen vonLx, Ly undα ab, welche im
Verlauf derNΠT-Simulation variiert werden. Somit hat jede erzeugte Konfiguration
ihr eigenes (reziprokes) Gitter, auch wenn diese häufig nurwenig voneinander abwei-
chen.
Um dies bei der Mittelwert-Bildung zu berücksichtigen, wurde ein feinmaschiges Netz
über dieqx-qy-Ebene gelegt und die Beiträge in den einzelnen Feldern ähnlich einem
Histogramm über die verschiedenen Konfigurationen aufsummiert. Da experimentell
von einer Aparatur endlicher Auflösung auszugehen ist, unddie Dauer der Messung
ebenfalls zu einer Zeitmittelung führt, scheint die beschriebene Methode mit der expe-
rimentellen Situation gut verträglich zu sein.
Betrachtet man für den Impulübertrag~q nur reziproke Gittervektoren, muß man nur
noch über dieN Teilchen in der Simulationsbox summieren, anstatt über alle N∞ Teil-
chen der ausgedehnten Monolage. Bei dieser Summation wird nicht zwischen Kopf-
gruppen und Schwanzmonomeren unterschieden. Im Bild der Streutheorie geht man
also von jeweils gleichen Formfaktoren für beide Teilchensorten aus.

9Diese Periodizität ist simulationsbedingt und hängt nicht mit einer etwaigen Periodizität der Ket-
tenanordnung zusammen.
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Abbildung 2.3
Strukturfaktor S(~q) in der xy-Ebene
für die ungeneigte LC-U -Phase.
Π =50, T=2.0

Der Strukturfaktor der LC-U-Phase zeigt
deutliche Bragg-Peaks, deren Abstand der
Gitterkonstanten des Kopfgruppengitters
entspricht.
Wegen der relativ hohen Temperatur fallen
die Peaks höherer Ordnung rasch ab.
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Abbildung 2.4
Strukturfaktor S(~q) in der xy-Ebene
für die ungeordnete LE -Phase.
Π =10, T=2.5

Die LE-Phase stellt sich im Strukturfaktor
als Flüssigkeit dar.
Der Abfall an den Rändern rührt daher, daß
die ~q-Vektoren nur aus einem begrenzten
Ausschschnitt des reziproken Gitters ge-
nommen wurden.

Bei kollektiv geneigten Phasen beobachtet man, daß die Bragg-Peaks, die bei unge-
neigten Phasen in derqz=0-Ebene liegen, aus dieser herauswandern.
Die neue Ebene der Peaks ist genau um den Neigungswinkelϑ der Ketten gegen die
qz-Achse verkippt. In derqz = 0-Ebene findet man nur noch jene Strukturen, die auf
der Schnittgeraden beider Ebenen liegen.
Ein Bild dieser Verhältnisse liefern Schnitte durch den~q-Raum in derqx-qz- bzw.
qy-qz-Ebene. Hierbei ist zu beachten, daß das System als Monolagein der z-Richtung
zwar nicht periodisch ist, die Bonds der Ketten aber annähernd gleich lang sind. Es
liegt daher eine Anordnung vonl äquidistanten Monomerschichten mit jeweils glei-
cher, hexagonaler Struktur vor. Dies gibt Anlaß zu Beugungsmaxima auch fürqz-
Komponenten, die nicht mit der kollektiven Neigung erklärt werden können. Diese

”
Bondlängen-Peaks“ treten in Abständen∆qz ≈ 2π

d0 cosϑ , d.h. ganzzahligen Vielfachen
des reziproken Schichtabstands, von den

”
eigentlichen“ Maxima auf. Bei der Bestim-

mung des kollektiven Neigungswinkelsϑ aus dem Strukturfaktor ist daher eine Ver-
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wechslung mit diesen
”
Bondlängen-Peaks“ zu vermeiden.
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Abbildung 2.5:
Strukturfaktor S(~q) in der yz-Ebene
für die geneigte LC-NNN -Phase.
Π =50, T=0.1

Die Peaks 1. und 2. Ordnung sind aus der
qz= 0-Ebene verschoben, da die Ketten in
Richtung dery-Achse geneigt sind.
Bei gleichemqy findet man in Abständen
∆qz ≈ 2π

d0 cosϑ Bondlängen-Peaks.

Die Breite dieser theoretischen Peaks, die durch keine experimentelle Auflösung be-
grenzt ist, wird inxy-Richtung durch die Fluktuation der Boxgeometrie und die indi-
viduellen Abweichung der Ketten von einer streng periodischen Anordnung vorgege-
ben, in z-Richtung jedoch durch die geringe Zahll der Monomerlagen. Dies erklärt die
Form der Reflexe imyz-Schnitt.

Während die eigentlichen Bragg-Peaks von der Anordnung der Ketten herrühren und
somit eine reale Entsprechung haben, sind die Bondlängen-Reflexe eine Folge des Mo-
dells. In einer wirklichen Alkankette erfolgt die Streuungan den C- und H-Atomen
und nicht an effektiven Monomeren. Insofern sind bei einem Vergleich mit gemesse-
nen Strukturfaktoren die Bondlängen-Peaks außer acht zu lassen.

Für geneigte Phasen erweist es sich als praktisch, den Strukturfaktor S(~q) über die
z-Komponente des Impulsübertrags zu integrieren,

Sz−int(~q‖) :=

∞∫

−∞

1
N

∣
∣
∣
∣
∣
∣
∣

N∑

j=1

ei~q‖ ·~r j ei~qz·~r j

∣
∣
∣
∣
∣
∣
∣

2

dqz , (2.5.21)

was experimentell dem Verzicht auf eine azimutale Auflösung entspricht. Man erhält
damit Strukturen, die unabhängig von Neigung und Bondlängen-Peaks in derxy-
Ebene liegen. Die Interpretation von Röntgenstrukturdaten geneigter Phasen ist z.B.
bei Kaganer[34][35] beschrieben:

Da der vom einfallenden Strahl erfaßte Bereich der Monolagei.allg. so groß ist, daß er
viele unabhängig orientierte Domänen der Phasen enthält, kann man dem Streusignal

alsPulver-Mittelnur noch Information überq‖=
√

q2
x + q2

y undqz entnehmen.

Bildet man entsprechende Mittelwerte über die hier gezeigten Strukturfaktoren, kann
man zwarS(q‖, qz) direkt darstellen, ohne auf Schnitte durch den~q-Raum ausweichen
zu müssen, die Darstellung verliert jedoch viel anÜbersichtlichkeit.
Analog den experimentellen Abbildungen enthalten die folgenden azimutal-
gemittelten Strukturfaktoren nur die Reflexe 0. und 1. Ordnung.
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Abbildung 2.6: Strukturfaktor S(q‖, qz) der ungeneigten LC-U-Phase; T=2.5,Π=50
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Abbildung 2.7: Strukturfaktor S(q‖, qz) der NNN-geneigten LC-Phase; T=0.1,Π=50
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Abbildung 2.8: Strukturfaktor S(q‖, qz) der NN-geneigten LC-Phase; T=0.1,Π=1

Die Bondlängen-Peaks wurden nach folgender Methode ausgeblendet:

Die Bragg-Peaks liegen im~q-Raum auf einer Ebene, die der Bedingung~q · ~D !
= 0

genügt, wobei~D den mittleren Moleküldirektor bezeichne. Die Ebene stehtalso senk-
recht auf der Längsachse der Ketten.
Die Bondlängen-Peaks treten in Abständen von∆qz ≈ 2π

d0 cosϑ davon auf.
Man erhält daher noch eine gute Wiedergabe, wenn man nur solche~q-Vektoren ver-
wendet, die inqz-Richtung um weniger als∆qz/2 von der Bragg-Ebene entfernt sind.
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Im Vergleich mit den gemessenen Strukturfaktoren beiKaganer[34] ergibt sich gute
qualitativeÜbereinstimmung:

Abbildung 2.9: Schema der Röntgenbeugung bei streifendem Einfall:

(a) Entstehung des Beugungsbildes einer Monolage stabförmiger Moleküle

(b) Sichtweise im realen und im reziproken Raum

Charakteristische Beugungsbilder einer Monolage in (c) ungeneigter,

(d) NN-geneigter, (e) NNN-geneigter und (f) in Zwischenrichtung geneigter Phase

Die mittlere Reihe dieser Reproduktion zeigt das Kippen derEbene der Bragg-Reflexe
aufgrund der Neigung der Ketten, die unterste Reihe entspricht den umseitig abgebil-
deten StrukturfaktorenS(~q‖, qz) im Pulvermittel.
Auf die rechte Spalte, in welcher der Fall einer Neigung in eine Zwischenrichtung
diskutiert wird, wurde hier nicht eingegangen.



Kapitel 3

Simulationstechnik

Die verwendeten Simulationsprogramme (siehe Anhang D) wurden aus dem Code von
F.M. Haas [25] aufgebaut. Die beiden wesentlichen Erweiterungen sind zum einen die
Zulassung verschiedener Potentiale zwischen den Köpfen (SoftCore) und den übrigen
Monomeren (Lennard-Jones), zum anderen derÜbergang von einer Simulationsbox
mit rechteckiger Grundfläche zu einer scherbaren Box mit parallelogrammförmiger
Grundfläche.

3.1 Notwendigkeit einer scherbaren Box

Die in dieser Arbeit präsentierten Simulationen wurden größtenteils mit einer Box
durchgeführt, die nicht nur in den SeitenlängenLx, Ly variabel ist, sondern auch im
Scherwinkelα 1. Während dieMinimum Image Convention[4] bei einer rechteckigen
Box trivial auszuwerten ist, gestaltet sich dies bei einer scherbaren Box deutlich kom-
plizierter [3].
Mit einem schiefwinkligen, skalierten Koordinaten-
system (ξ, η) ∈ [0; 1]2 statt des orthogonalen, abso-
luten (x, y) kann man den Aufwand auf ein praktika-
bles Maß reduzieren, zumindest für Abständedi j die
kürzer sind als der RadiusRmaxder größten Kugel, die
der Box einbeschrieben werden kann.

α

α

ξ

η

(

x
y

)

=

(

Lx Ly cosα
0 Ly sinα

) (

ξ

η

)

(3.1.1)

1Dies entspricht dem 2-dimensionalen Fall derParrinello-Rahman-Geometrie, in der die Simulati-
onsbox ein beliebiges Parallelepiped ist [54][55].

23
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Die Minimum Image Conventionläßt sich nun wie im rechtwinkligen Fall auswerten:

∆ξi j := (ξi − ξ j) − NINT(ξi − ξ j) ∆ηi j := (ηi − η j) − NINT(ηi − η j)
NINT : Rundung aufnearest integer

d2
i j := (Lx · ∆ξi j )2 + (Ly · ∆ηi j )2 + 2 · LxLy cosα · ∆ξi j · ∆ηi j + (zi − zj)2

(3.1.2)

Abstände die real größer sind alsRmax werden nach dieser Formel zwar evtl. falsch
angegeben, stets jedoch größer alsRmax. Falls alsoRmax größer ist als der Abschnei-
deradiusrcut des Lennard-Jones-Potentials, bleibt dessen Auswertung fehlerfrei. Da
alle anderen Potentiale kürzere Reichweiten haben gilt dies für sie ebenso.
Daß dieser Aufwand notwendig ist zeigt sich an zwei Problemen, die bei Simulationen
mit rechteckiger Box auftreten.

• Bei der Messung des Spreizdruck-TensorsΠ int erhält man nicht-verschwindende
ScherkomponentenΠxy.

• Die jeweils 6-fache Entartung der NN- bzw. NNN-Zustände der LC-Phase wird
nicht korrekt reproduziert.

Dies sei anhand folgender Tabellen illustriert. Hierbei wurde, jeweils für rechteckige
und scherbare Box, das System mit Ausrichtungϕ0 auf die sechs verschiedenen NN-
und NNN-Positionen aufgesetzt und äquilibriert.
ϕ0 ϕ f in θ[◦] Π int Πxy U/N A/n

∠ 0◦ 7→ 0◦ 26.7 0.91 0.02 -5.388 0.891
� 0◦ 7→ 0◦ 26.6 1.10 0.06 -5.388 0.890
∠ 60◦ 7→ 60◦ 26.6 1.00 0.02 -5.387 0.890
� 60◦ 7→ NNN 24.6 0.97 0.09 -5.377 0.878
∠ 120◦ 7→ 120◦ 26.6 1.00 0.00 -5.388 0.890
� 120◦ 7→ NNN 24.6 1.02 0.04 -5.377 0.878
∠ 180◦ 7→ 180◦ 26.7 0.99 -0.01 -5.388 0.891
� 180◦ 7→ 180◦ 26.6 1.07 0.04 -5.377 0.890
∠ 240◦ 7→ 240◦ 26.6 1.05 -0.03 -5.387 0.890
� 240◦ 7→ NNN 24.6 1.01 -0.06 -5.377 0.878
∠ 300◦ 7→ 300◦ 26.6 1.03 -0.01 -5.387 0.890
� 300◦ 7→ NNN 24.6 0.99 -0.05 -5.377 0.878

NN-Richtungenbei
Π=1.0 undT=0.1 fürσH = 1.1σ:

Während bei rechteckiger Box (�) das
System in den Richtungen 0◦ und 180◦

verharrt und gut mit der scherbaren
Box (∠) übereinstimmt, sind die ande-
ren NN-Richtungen nicht stabil und ge-
hen in NNN-Zustände über.
Dieses ist für die gewählten Werte von
Π undT aber die instabile Phase.
Nur bei 0◦ und 180◦ liegt die Neigungs-
richtung parallel zu den Kanten des
Quaders.

ϕ0 ϕ f in θ[◦] Π int Πxy U/N A/n

∠ 30◦ 7→ 30◦ 20.6 49.97 0.01 -5.228 0.819
� 30◦ 7→ 22◦ 20.3 50.03 5.99 -5.218 0.818
∠ 90◦ 7→ 90◦ 20.6 49.97 -0.05 -5.227 0.819
� 90◦ 7→ 90◦ 20.6 50.06 0.09 -5.228 0.818
∠ 150◦ 7→ 150◦ 20.6 49.90 0.05 -5.228 0.819
� 150◦ 7→ 159◦ 20.3 50.03 -5.80 -5.218 0.818
∠ 210◦ 7→ 210◦ 20.6 50.06 0.04 -5.228 0.818
� 210◦ 7→ 202◦ 20.3 50.09 5.94 -5.218 0.818
∠ 270◦ 7→ 270◦ 20.6 50.06 -0.01 -5.228 0.818
� 270◦ 7→ 270◦ 20.6 50.02 0.07 -5.227 0.818
∠ 330◦ 7→ 330◦ 20.6 49.90 -0.05 -5.229 0.819
� 330◦ 7→ 330◦ 20.3 49.90 -5.77 -5.219 0.818

NNN-Richtungenbei
Π=50.0 undT=0.1 fürσH = 1.1σ:

Für die Neigungsrichtungen, die par-
allel zu den Quaderkanten liegen, d.h.
90◦ und 270◦, entsprechen sich die Da-
ten aus rechteckiger und scherbarer Si-
mulation.
Die anderen Richtungen drehen sich
in eine Zwischenrichtung, wobei sie
große Scherdrücke aufbauen.
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Da sich bei kollektiver Neigung der Ketten das
ursprünglich hexagonale Kopfgruppengitter in
Richtung der Neigung verzerrt, entsteht so ein
rechtwinklig-zentriertesGitter. Um die Neigung
nicht ungewollt zu beeinflussen ist es notwendig, der
Simulation bezüglich des Gitters größte Freiheit zu
geben.
Dies ist mit einer scherbaren Box gewährleistet, währendeine rechteckige Boxgeome-
trie nur solche rechteckig-zentrierten Gitter zuläßt, deren Achsen parallel zu den Box-
kanten liegen.
Nahezu alle Ergebnisse in dieser Arbeit wurden daher mit scherbarer Geometrie ge-
wonnen.

3.2 Kollektive Moves

Zur Beschleunigung der Simulation wurden neben einer optimierten Implementierung
des konventionellen Algorithmus’ auch alternative, kollektive Moves untersucht.

3.2.1 Translations-Moves

Die intramolekularen Wechselwirkungen, d.h. Bondlängen- und Bondwinkelpotentia-
le, sind sehr viel steifer als die intermolekulare Lennard-Jones-Wechselwirkung. Daher
könnten Moves, welche die inneren Freiheitsgrade der Ketten unverändert lassen, eine
relativ höhere Akzeptanz finden und die Simulation dadurchbeschleunigen.
Die vorhandenen Monomer- und Volumen-Moves haben beide dieEigenschaft, sowohl
die inter- als auch die intramolekularen Wechselwirkungenzu beeinflussen.
Moves, die Ketten jeweils als ganzes verschieben, ohne die innere Konfiguration zu
verändern, würden diesen Nachteil umgehen. Solche

”
Translations-Moves“wurden

sowohl als Einzelketten-Moves, als auch als alternative Volumen-Moves erprobt.

Bei einem Einzelketten-Move wird eine dern Ketten ausgewählt und dafür eine
zufällige Verschiebung in derxy-Ebene vorgeschlagen.Über die Annahme dieser neu-
en Position wird mit einem Metropolis-Kriterium entschieden.

Die bisherigen Volumen-Moves entsprechen der Berechnung derNΠT-Zustandssumme
aus Anhang A insofern, als bei der Streckung oder Stauchung der Simulationsbox alle
Monomerkoordinaten{~r i}mit dem gleichen Faktor reskaliert werden2.

2Damit widersprechen sie der Empfehlung vonFrenkel und Smit [22], welche die im folgenden
beschriebene Methode vorschlagen.
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Im Falle einerÄnderung der BoxlängeLx 7→ L′x also





r ix

r iy

r iz




7→





r ix · L′x/Lx

r iy

r iz




nun mit 0≤ r ix < L′x ∀i (3.2.3)

Hierbei ändern sich zwar nicht die skalierten Relativkoordinaten{~si}, wohl aber die
innermolekularen Abstände.

Reskalierung aller Koordinaten Verschiebung starrer Ketten

Im Unterschied dazu werden bei den neuen Volumen-Moves die Ketten als rigide Ge-
bilde behandelt. Die Koordinaten der Kopfgruppen erfahrendie übliche homogene
Reskalierung und geben damit die Verschiebungsvektoren f¨ur alle anderen Monomere
vor.

Dies stellt auch insoweit eine Abweichung vom bisherigen Vorgehen dar, als die An-
zahl der unabhängig transformierten Koordinaten eine andere ist. Es werden nicht
mehr N = n · l Monomerkoordinaten skaliert, sondern nur nochn Ketten, deren in-
nere Freiheitsgrade unverändert bleiben.
Die Teilchenzahl, die im effektiven Hamiltonian im Term−NkBT ln A auftritt, ist nun
nicht mehr die Zahl der MonomereN, sondern die Anzahl der Kettenn:

H transl
e f f := V(s, Lx, Ly, α) + ΠA− nkBT ln A (3.2.4)

Leider gelang es weder mit den Einzelketten- noch mit den alternativen Volumen-
Moves die Geschwindigkeit der Simulation zu erhöhen.
Einerseits sind in den kondensierten Phasen hoher Dichte die Möglichkeiten zur Ver-
schiebung der Ketten stark eingeschränkt, andererseits wird eine wesentlich schnellere
Verarbeitung nicht erzielt, da zwar eine Neuberechnung derintramolekularen Poten-
tiale entfällt, deren Anzahl aber verglichen mit den Lennard-Jones- und Soft Core-
Wechselwirkungen relativ gering ist.

3.2.2 Configurational Biased Monte Carlo

Bewegt man wie bisher nur unabhängig einzelne Monomere einer Kette, sind großräu-
mige Umlagerungen von der zufälligen Abfolge der akzeptierten Moves abhängig. Ein
ganzes Molekül neu zu bilden, wie imConfigurational Biased Monte Carlo-Verfahren
[65][21], entspricht einem weiten Schritt im Konfigurationsraum und könnte daher
große Vorteile bringen.
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Die Vorstellung, die der Methode zugrunde liegt, besteht darin, eine lange Polymer-
kette in einer Schmelze an einer Stelle abzuschneiden und den entfernten Teil bis zur
alten Länge neu wachsen zu lassen.
D. Frenkel et.al.[21] beschreiben eine Variante des CBMC-Algorithmus, die sich auf
Kontinuumsmodelle von Ketten mit starken intramolekularen Wechselwirkungen an-
wenden läßt:

Erfolgte die Erzeugung der neuen Bonds
”
naiv“ zufällig, würde mit sehr großer Wahr-

scheinlichkeit eine Konfiguration vorgeschlagen, in der das neue Kettenstück sich
selbst, den alten Kettenrumpf oder eine andere Kette durchdringt. Eine vorhandene
Lennard-Jones- oderexcluded volume-Wechselwirkung verbietet dies durch eine hohe

”
Energiestrafe“. Der Vorschlag wird daher verschwindendesBoltzmanngewicht haben

und nur sehr wenige der neuen Kettenteile würden im MC-Prozeß akzeptiert.
Bei allen

”
intelligenteren“ Methoden, das neue Kettenstück bevorzugt energetisch

günstig zu generieren, ist darauf zu achten, daß diedetailed balancenicht verletzt
wird, d.h. daß für zwei ZuständeX undY die RateK(X 7→ Y) desÜbergangs vonX
nachY genauso groß ist, wie die des entgegengesetztenÜbergangs

K(X 7→ Y)
!
= K(Y 7→ X) . (3.2.5)

Die RateK(X 7→ Y) läßt sich in drei Faktoren zerlegen:

K(X 7→ Y) = NX · PY · A(X 7→ Y) (3.2.6)

Sie ist das Produkt der WahrscheinlichkeitNX den ZustandX vorliegen zu haben;
Y als neuen Zustand vorzuschlagen (→ PY) falls man sich in X befindet; und der
AkzeptanzwahrscheinlichkeitA(X 7→ Y) für diesen Vorschlag.
Geht man davon aus, daß die Zustände einer Boltzmannverteilung NX ∼ exp(−βU(X))
gehorchen, sieht man, daß das Metropoliskriterium [47]

A(X 7→ Y) = min

(

1 ,
PX/ exp(−βU(X))
PY/ exp(−βU(Y))

)

(3.2.7)

die Forderung des detaillierten Gleichgewichts erfüllt.
In

”
einfachen“ MC-Algorithmen würden die Zustände mit gleicher Wahrscheinlichkeit

vorgeschlagen. WegenPX=PY hängt die Akzeptanz dann nur noch vom Energieunter-
schied∆U(X 7→ Y) ab.
Bei dem hier untersuchten Verfahren geht es darum, für ein Polymer X der Längel
durch Abschneiden und Neu-wachsen eines Endes eine neue KonfigurationY zu ge-
winnen.
Betrachtet man diesen Vorgang vorübergehend auf einemGittermodell , gibt es für
einen neu anzufügenden Bond eine endliche Zahl3 k von Möglichkeiten.

3typischerweisek = O(10)
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Die Rosenbluth-Methode[59] ein Polymer neu wachsen zu lassen sieht vor, aus diesen
k Bonds, die an deni−1 langen Rumpf angefügt werden können, einen 1≤ j ≤ k gemäß
seines Boltzmanngewichts exp(−βu(i)

j ) auszuwählen.u(i)
j ist dabei die innere Energie

der Bondpositionj und enthält die Wechselwirkung mit den anderen Molekülen, so-
wie mit deni−1 Rumpfmonomeren, nicht aber die abgetrennten Monomerei+1 ... l.
Die Wahrscheinlichkeit der entstandenen Konfiguration beträgt

PY =

l∏

i=2

exp(−βu(i)
j (Y))

Zi(Y)
Zi(Y) :=

k∑

j=1

exp(−βu(i)
j (Y)) (3.2.8)

Der zugehörigeRosenbluth-Faktorist als

WY := exp(−βu(1))
l∏

i=2

Zi(Y)
k

(3.2.9)

definiert. Das Anfangsmonomer (i = 1) wird nicht verändert, weswegenu(1)(Y) =
u(1)(X) gilt.
Da die Wechselwirkung mit den noch abgetrennten Monomeren in die u(i)

j (Y) nicht

eingeht, ergibt sich die Gesamtenergie der KetteY zu U(Y) =
∑l

i=1 u(i)(Y). Hieraus
folgt

PY/ exp(−βU(Y)) =
1

kl−1WY
PX/ exp(−βU(X)) =

1
kl−1WX

. (3.2.10)

Wenn die Ketten mit ihrem korrekten Boltzmanngewicht in dieSimulation eingehen
sollen, müssen sie nach (3.2.7) mit einer Wahrscheinlichkeit

A(X 7→ Y)=min

(

1 ,
WY

WX

)

, (3.2.11)

akzeptiert werden, d.h. entsprechend ihrer Rosenbluth-Faktoren.
Das bis hierher beschriebene Verfahren ist in zwei Punkten zu modifizieren, will man
es auf das untersuchteKontinuumsmodell für Langmuir-Monoschichten anwenden:

• für einen neuen Bond stehen nichtk Möglichkeiten zu Verfügung, sondern ein
(überabzählbares) Kontinuum;

• die innere Energie setzt sich einerseits aus Beiträgen dersteifen Bondlängen-
und Bondwinkelpotentiale zusammen, andererseits aus den weicheren Lennard-
Jones- und Soft Core-Potentialen.
Während erstere nur von den beiden Bondnachbarn abhängen, ist die Zahl der
Wechselwirkungspartner bei letzteren sehr groß.

Der beiAllenundTildesley[3] dargestelltenContinuous Configurational Biased Monte
Carlo-Methode folgend, werden die Potentiale in zwei Klassen zusammengefaßt:
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intramolekulares Potentialv := Bondlängen-+ Bondwinkelpotential
intermolekulares PotentialVext := Lennard-Jones- und Soft Core-Wechselwirkung mit

den anderen Ketten, sowie mit dem bestehenden
Kettenrumpf, ohne dem (noch) abgetrennten Teil

Auf eine Ableitung der folgenden Schritte sei hier verzichtet, sondern nur das
tatsächliche Vorgehen erklärt.
Als Ausgangspunkt sei für die neue Konfiguration der Kette der i.te Bond zu generie-
ren.

Schritt 1: Erzeugung einer Schar vonk Versuchsbonds gemäß ihres
”
inneren Boltz-

manngewichts“

Für jeden Bond j sind (r j , ϑ j, ϕ j) zu bestimmen, deren Verteilung durch dasin-
tramolekulare Potential festgelegt wird:

P(r, ϑ, ϕ) =
e−βv(r,ϑ,ϕ)

Z
=

e−βVBL(r) · e−βVBW(ϑ)

2π
∫ ∞

0
e−βVBL (r)r2dr

∫ π

0
e−βVBW(ϑ) sinϑdϑ

(3.2.12)

ϑ j ist hierbei der Knickwinkel der mit dem vorangegangenen Bond i−1 gebildet wird.

Schritt 2: Berechnung des
”
externen Rosenbluth-Gewichts“ der Schar

Wtrial
i :=

1
k

k∑

j=1

e−βV
(i)trial
ext ( j) (3.2.13)

trial deutet an, daß hier die untereni −1 bereits erzeugten neuen Bonds eingesetzt
werden, obwohl über die Annahme der neuen Konfiguration noch nicht endgültig ent-
schieden wurde.

Schritt 3: Auswahl eines Bondsj∗ aus der Schar

Die Wahl erfolgt entsprechend der
”
externen

Boltzmanngewichte“ exp(−βV(i)trial
ext ( j)) der Bonds.

Auf diese Art wird schrittweise eine neue Konfigu-
ration für die Kette aufgebaut, über deren Akzep-
tanz im Schritt 5 endgültig entschieden wird.
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Schritt 4:
”
externes Rosenbluth-Gewicht“ der Schar auf der alten Konfiguration aus-

werten

Die alte Kette wird ami−1.ten Bond abgeschnitten und die Schar alsi.te Bonds auf-
gesetzt. Da i.allg. der altei−1.te Bond in eine andere Raumrichtung zeigt als der neue
i−1.te Bond, die Gewichte der Bondwinkelpotentiale aber erhalten bleiben sollen, ist
die ganze Schar entsprechend zu rotieren.

Wold
i :=

1
k
{e−βV

(i)old
ext (iold) +

k∑

j=1; j, j∗

e−βV
(i)old
ext ( j)} (3.2.14)

Der i.te Bond der alten Konfiguration ersetzt den akzeptierten Bond j∗ der neuen Ver-
suchskonfiguration.old drückt aus, daß die unteren Monomere der alten Kette betrach-
tet werden.

Wiederholung der Schritte 1...4 bis volle Kettenlänge erreicht, d.h. bis i = l

Schritt 5: Akzeptanz-Entscheidung nach Gesamt-Rosenbluth-Gewicht

Wges :=
l∏

i=2

Wtrial
i

Wold
i

A(old 7→ trial ) = min(1,Wges) (3.2.15)

Die Größek der Schar erzeugter Versuchsbonds ist so zu wählen, daß einerseits ei-
ne ausreichend große Akzeptanzrate erreicht wird, andererseits keine Rechenzeit an
unnötige Bonds vergeudet wird; sie wird im Bereichk = O(10) liegen.
Im vollständigen Simulationsprogramm treten die CCBMC-Moves neben den

”
klassi-

schen“ Monomer- und Volumen-Moves auf. Die Kette, welche von einem CCBMC-
Move umgeformt werden soll, wird zufällig ausgewählt. Ebenso kann man die Zahl
der neu zu erzeugenden Bonds frei wählen, d.h. die Stelle, an der die Kette abgeschnit-
ten wird.

Eine wesentliche Beschleunigung der klassischen Simulation erreicht man durch Ein-
führung einerVerlet-Nachbarschafts-Tabelle (siehe 3.3). Ihre Verwendung zusammen
mit CCBMC-Moves erweist sich als problematisch.
Z.B. möchte man ausnutzen, daß alle Versuchsbonds einer Schar – sowohl auf der
neuen, als auch auf der alten Konfiguration – dieselben Wechselwirkungspartner ha-
ben wie der tatsächlich bestehende Bond. Die Abstände derVersuchsbonds können
insbesondere am Kettenendei <∼ l relativ groß werden, so daß der Radius der Ver-
letkugel ebenfalls entsprechend groß werden muß, will man sicher sein, keine Wech-
selwirkungen zu übersehen. Je größer aber der Radius, umso weniger effizient ist die
Verwendung einer Verlet-Tabelle.
Außerdem bewirkt die Akzeptanz eines CCBMC-Moves eine so starke Konfigurati-
onsänderung, daß in der Regel sofort eine Aktualisierung der Verlet-Tabelle erfolgen
muß, was relativ viel Rechenzeit kostet.
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In den LC-Phasen liegen die Ketten in einer dichten, nahezu kristallinen Ordnung vor.
Einzelne Ketten haben darin kaum Möglichkeiten sich individuell umzulagern. Wenn
man die Schar der Versuchsbond nicht unverhältnismäßig vergrößern will, ist daher
die Akzeptanz für CCBMC-Moves entsprechend geringO(5%).

Beide Gründe – die Schwierigkeiten mit der Verlet-Tabelleund die starke Ordnung
der geneigten LC-Phasen – führen dazu, daß sich aus der Verwendung der CCBMC-
Moves kein Vorteil erzielen ließ.
Da die Versuche mit CCBMC bereits in einem sehr frühen Stadium der vorliegenden
Arbeit gemacht wurden, wurde darauf verzichtet, diesen komplexen Algorithmus beim
Übergang von rechteckiger auf scherbare Box fortzuschreiben.

Es sollte jedoch bemerkt werden, daß alle Berechnungen auf Skalarrechnern erfolgt
sind. Die Schar der Versuchsbonds müßte sich aber ausgesprochen gut zur Verarbei-
tung mit Vektorrechnern eignen, insbesondere die zeitintensive Auswertung der exter-
nen Rosenbluthgewichte (3.2.13 und 3.2.14).

3.3 Beschleunigung der Simulation

Auch ohne Verwendung kollektiver Moves gelang es, das Simulationsprogramm durch
Einsparung überflüssiger Rechenoperationen um einen Faktor 8 zu beschleunigen.

Ein erster Faktor 2 konnte dadurch erzielt werden, daß alle 2-Teilchen-Wechselwir-
kungen im System ständig im Arbeitsspeicher des Rechners gehalten werden.
Bei einem vorgeschlagenen Move – gleichgültig ob für ein einzelnes Monomer oder
für die ganze Box – müssen dann zur Bestimmung der Energiedifferenz nur noch die
Wechselwirkungsenergien der neuen Konfiguration berechnet werden, nicht aber für
die bestehende, da diese bereits zu einem früheren Zeitpunkt4 einmal ausgewertet wor-
den sind.
Leider erkauft man sich diesen Geschwindigkeitsvorteil mit einer drastischen Ver-
größerung des Speicherbedarfs5, wodurch man z.B. mit einem System vonn = 302,
l=7⇒ N=6300 Teilchen bereits an die Grenze der verfügbaren Rechner stößt.
Den größten Rechenzeitbedarf im untersuchten Modell hat die Auswertung der
Lennard-Jones- und Soft Core-Potentiale. Bei der Optimierung kommt ihr daher große
Beachtung zu. Um die Auswertung 6. ter und 12. ter Potenzen w¨ahrend der Simu-
lation zu vermeiden, wurden diese Potentiale, einschließlich Abschneideradius und

4Durch Neuberechnung aller Energien und Vergleich mit den gespeicherten Werten läßt sich eine
relativ breite Klasse möglicher Programmierfehler ausschließen.

5Man könnte die Wechselwirkungs-Energien auch analog der unten beschriebenen Verlet-Tabelle
speichern, womit der Platzbedarf nur noch mitc ·N1 anstatt mitN2 stiege. Beim Zugriff wäre man dann
auf die Verlet-Tabelle angewiesen und würde die SymmetrieV(i, j) = V( j, i) verlieren.
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Nullpunkts-Verschiebung, bezüglich des Abstandsquadrats tabellarisiert.
Hier ist darauf zu achten, das Tabellen-Raster fein genug zuwählen. Andernfalls tritt
eine bleibende Abweichung zwischen dem externen DruckΠext und dem mittleren ge-
messenen Innendruck̄Π int auf.

0

1

2

3

4

5

6

7

8

9

0 20000 40000 60000 80000 100000

gemessener Druck  vs. MC-Schritte;   P = 5

LJ-Raster     1.000
LJ-Raster 100.000

Abbildung 3.1: Innendruck Π int

aufgetragen gegen MC-Schritte
für σH = 1.2σ, Πext = 5, T = 0.1
mit Lennard-Jones-Rastern von 1000
und 100000 Schritten.
Zusätzlich sind die Mittelwerte 〈Π int〉MCS

markiert.

Während bei 100000 Rasterstufen

Π int !
= Πext gut erfüllt ist, ergibt sich bei

1000 Rasterstufen noch eine Abweichung
von ca. 20%.

Die wesentliche Beschleunigung des Programms konnte dadurch erzielt werden, daß
der vorhandeneLinked-Cell-Algorithmus um eineVerlet-Tabelle erweitert wurde [4].
Ausgangspunkt beider Techniken ist die Tatsache, daß die Lennard-Jones- und Soft-
Core-Potentiale bei einer endlichen, relativ geringen Reichweitercut = 2σ abgeschnit-
ten werden. Somit befinden sich alle tatsächlichen Wechselwirkungspartner{ j} eines
Monomersi im Abstand|~r i − ~r j | ≤ rcut. Teilt man die Simulationsbox in Quader der
Kantenlänge6 rcut, so befindet sich jedes Monomeri eindeutig in einer dieser Zellen
und die Monomere, mit denen es potentiell wechselwirken kann, liegen entweder in
der selben Zelle, oder in einer der 26 unmittelbaren Nachbarzellen. Bei der Energie-
auswertung darf man sich auf diesen Bereich beschränken und vermeidet die Teilchen-
paare, die zu weit voneinander entfernt sind, um einen Beitrag zu liefern.
Die praktische Implementierung dieser Zellen geschieht als verknüpfte Listenlinked
cells, d.h. wenn ein Teilchen die Zelle wechselt, wird es aus der einen Liste entfernt
und an eine andere angehängt.
Nebenstehende Skizze illustriert, daß die Einsparung durch die Verwendung vonlin-
ked cellsbei weitem noch nicht optimal ist.

Der Raumbereich, in dem Wechselwirkungspartner gesucht wer-
den, hat noch ein Volumen von ca. (3rcut)3. Es würde jedoch
genügen, um jedes Monomer eine Kugel mit Radiusrcut zu un-
tersuchen. Unterstellt man eine etwa homogene Monomerdichte,
könnte man die Zahl der Teilchenpaare damit um einen Faktor
(3rcut)3

4πr3
cut/3
≈ 6.4 verringern.

6Da die Zahl der Quadernx, ny, nz ganzzahlig sein muß, werden sie i.allg. etwas größer sein:Lx/nx >∼
rcut.
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Die Idee derVerlet-Tabelle besteht darin, für jedes Teilcheni die Indizesj seiner Nach-
barteilchen einzutragen, die innerhalb einer Kugel mit Radius rVerlet um i liegen.
Um nicht den gewonnenen Vorteil dadurch wieder einzubüßen, daß man die Verlet-
Tabelle ständig, d.h. nach jedem akzeptierten Move, aktualisieren muß, wählt man
ihren Radius etwas größerrVerlet := rcut + rskin. Mit einer Wahl vonrskin ≈ 0.25rcut

erreicht man, daß die Tabelle nur ca. alle 20 MonteCarlo-Schritte zu erneuern ist.
Da die erzielbare Geschwindigkeit empfindlich von Temperatur, Teilchendichte und
rskin

7 abhängt, ist es günstig, einen neuen Update erst zu veranlassen, wenn dies durch
die Konfigurationsänderungen seit dem letzten Update nötig ist.
In Molekulardynamik-Simulationen werden in jedem Zeitschritt alle Kräfte zwischen
den Teilchen neu berechnet. Wegenactio=reactiogenügt es daher, für Teilcheni die
Kräfte bezüglich der Partnerj > i auszuwerten. Entsprechend wird man in die Verlet-
Tabelle nur Paarej > i eintragen. In MonteCarlo-Simulationen imNVT-Ensemble
sind nur Monomer-Moves nötig. Für diese müssenalle Wechselwirkungen des Teil-
chensi bewertet werden und die Tabelle enthält alle Paare mit|~r i − ~r j | ≤ rVerlet.

MonteCarlo-Simulationen imNΠT-Ensemble stehen in gewisser Weise dazwischen,
da es wegen der Monomer-Moves zwar nötig ist, alle Paare in der Tabelle zu haben,
für die Volumen-Moves aber die Paarej > i genügen, da alle Wechselwirkungen im
System neu zu berechnen sind. Es ist deshalb vorteilhaft, die Verlet-Tabelle so zu or-
ganisieren, daß man die Paare nachj > i bzw. j < i unterscheidet.

Gegenüber dem reinenlinked cells-Algorithmus ergab dieVerlet-Tabelle eine Be-
schleunigung um etwa einen Faktor 4, was dem optimalen Wert von 6.4 schon recht
nahe kommt. Hierbei erfolgt die Auswertung der Wechselwirkungen mit Hilfe der
Verlet-Tabelle und deren Aktualisierung unter Benutzung der linked-cells-Struktur.

7rskin wurde während der Simulation auf minimalen CPU-Zeit-Verbrauch geregelt.
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Kapitel 4

Bestimmung der freien Energie

4.1 Thermodynamische Integration

Das thermodynamische Potential, das imNΠT-Ensemble über die Stabilität einer Pha-
se gegenüber einer anderen bzw. über die Lage der Phasengrenzlinie entscheidet, ist
dieGibbs’sche freie Energie

G(N,Π ,T) = U − TS+ ΠA ⇒ dG = AdΠ − SdT (4.1.1)

Da im Gegensatz z.B. zum Spreizdruck die Entropie während der Simulation nicht

”
gemessen“ werden kann, scheitert sowohl die direkte Berechnung des Gibbs’schen

Potentials, als auch die thermodynamische Integration
∫

dG.
Stattdessen betrachtet man die GrößeβG, denn es gilt

d(βG) = Hdβ + βAdΠ mit der EnthalpieH = U + ΠA

∆(βG) = β2G2 − β1G1 =

∫

Γ

Hdβ + βAdΠ (kB = 1)

⇒ ∆(βG) =
∫

Γ

A
T

dΠ − H
T2

dT Γ =Weg imΠ − T-Raum

(4.1.2)

Um mittels thermodynamischer Integration zu einer vollst¨andig definierten GrößeG
zu gelangen, benötigt man einen Referenzzustand mit bekanntemG. Hierzu böte sich
der Grundzustand limT → 0 an. Leider ist dieser als Startwert für die Integration un-
geeignet, da die Integranden beiT = 0 divergieren.
Als Ausweg wurde eineharmonische Näherungbetrachtet, worin man sich auf kleine
Auslenkungen aus dem Grundzustand beschränkt. Wie im folgenden Abschnitt gezeigt
wird, gelingt es, den Hamiltonian des Systems in harmonischer Näherung auszuwer-
ten. Diese ist bis zu Temperaturen vonT <∼ 0.2 recht genau erfüllt, so daß die Zu-
standssummeZ des Systems ebenfalls durch die harmonische ZustandssummeZharm

35
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approximiert werden kann und man mit der Beziehung

G(β) ≈ Gharm(β) = −1
β

ln Zharm(β) = −1
β

ln





∫

...

∫

e−βH

︸          ︷︷          ︸

(4.4.37)





(4.1.3)

zu dem gewünschten Anfangswert der thermodynamischen Integration gelangt.

4.2 Harmonische N̈aherung

Der Zustand des simulierten Systems läßt sich durch die Angabe aller Monomerkoor-
dinaten{~rm|m= 1...n · l} und der Boxparameter{Lx, Ly, α} vollständig beschreiben.
Da sich die Monomere, mit Ausnahme der Köpfe, im 3-dimensionalen Raum bewe-
gen, hat das SystemF = (3(l − 1)+ 2) · n+ 3 Freiheitsgrade1.
Jeder derf harmonischen2 Freiheitsgrade trägt mitkB/2 zur Wärmekapazität bei.

Daraus ergibt sich ein Kriterium für den
Gültigkeitsbereich der Näherung:

H(N,Π ,T) − H(N,Π , 0) ≈ f
2

kBT (4.2.4)

Ein Vergleich der simulierten Enthalpie zeigt
guteÜbereinstimmung mit dem erwarteten Ver-
lauf H(T) = H(0)+kBT ·2881/2 bis mindestens
T = 0.2.
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Abbildung 4.1: Enthalpie H vs. Temperatur T
für σH =1.1σ, Π =50, LC-NNN-Phase

Faßt man dieF Freiheitsgrade zu einem Vektor~U zusammen, betrachtet man kleine
Auslenkungen~u aus dem Grundzustand~U0:

~u := ~U − ~U0 ui ∈ IR, i = 1...F . (4.2.5)

FürT 7→ 0 geht der effektive Hamiltonian (2.3.6) in die Enthalpie über und man erhält

H({~rm}, Lx, Ly, α) = V({~rm}, Lx, Ly, α) + ΠA(Lx, Ly, α)

⇒ H( ~U) = V( ~U) + ΠA( ~U).
(4.2.6)

Entwickelt man diesen Ausdruck um den Grundzustand~U0

H( ~U) = H( ~U0) + ~u∇~uH| ~U0 +
1
2~u
⊤ [∇~u ⊗ ∇~uH| ~U0] ~u + O(~u3) (4.2.7)

1Mit den üblichen Wertenn = 144 undl = 7 ergibt sichF = 2883.
2Wegen zweier Translationsfreiheitsgrade giltf = F − 2.
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vernachlässigt Terme höherer Ordnung und nutzt, daß im Grundzustand der Gradient
verschwinden muß, gelangt man zu

2(H( ~U) − H0) = ~u⊤[∇~u ⊗ ∇~uH| ~U0]~u

=

F∑

i j=1

ui
∂2H
∂ui∂u j

u j =:
F∑

i j=1

ui(H)i j u j
(4.2.8)

mit der KopplungsmatrixH ∈ IRF×F ,H⊤ = H.
Zu deren Berechnung sind Ableitungen der Enthalpie der Typen

∂2H
∂ui∂u j

:
∂2H
∂xm∂zn

,
∂2H
∂ym∂α

,
∂2H
∂α∂Lx

usw. (4.2.9)

auszuwerten. Details dazu finden sich im Anhang B.
Um zu den Eigenmoden des Systems zu gelangen, wird diese Matrix diagonalisiert:

H ~ǫs = λs~ǫs mit ~ǫs ∈ IRF , ~ǫs · ~ǫs′ = δss′ s, s′ = 1...F (4.2.10)

undλs ∈ IR+ – falls man tatsächlich um den Grundzustand entwickelt hat. Die Eigen-
vektoren{~ǫs} bilden eine Orthonormalbasis desF-dimensionalen Zustandsraums der
~u. Drückt man nun die Auslenkungen~u in der Eigenbasis{~ǫs} aus

~u =
F∑

s=1

As~ǫs ∈ IRF As = ~ǫs · ~u ∈ IR ∀s= 1...F , (4.2.11)

findet man für den harmonischen Hamiltonian

2(H(~u) − H0) =
∑

ss′
As As′ ~ǫ

⊤
s H ~ǫs′ =

∑

ss′
As As′ λsδs,s′

H(~u) = H0 + 1
2

∑

s

A2
s λs

(4.2.12)

Unter denF Eigenmoden sind auch zwei Translationsmoden zuλ = 0 enthalten. Diese
sind als solche leicht zu identifizieren und zu eliminieren,so daß man im folgenden
nur f = F − 2 Eigenmoden verwendet.
Bei der bisher geschilderten Vorgehensweise muß eine reelle, symmetrischeF × F-
Matrix diagonalisiert werden. Für die übliche Kettenzahl (144) und Kettenlänge (7)
stößt man dabei mit einer 2883× 2883-Matrix, was die Rechenzeit und den Speicher-
bedarf anbelangt, an die Grenze dessen, was auf den heutigenMaschinen als

”
gut

handhabbar“ bezeichnet werden kann. Eine Verdoppelung derKettenzahl würde den
Speicherbedarf vervierfachen und die Rechenzeit verachtfachen3, so daß ein deutlich
schnellerer, weniger speicherintensiver Algorithmus dringend angezeigt wäre.
Für den NN-Grundzustand mit modulierter Neigung zu nächsten Nachbarn (vgl. Ab-
schnitt 5.3.1) erscheint dies sehr aufwendig, für die unmodulierten Grundzustände soll-
te man sich aber deren strengePeriodizitätzunutze machen.

3Der Zeitbedarf für die Diagonalisierung einerN × N-Matrix wächst mitN3 [51].
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4.3 Teildiagonalisierung durch Ausnutzung der Periodi-
zität

Die unmodulierten Grundzustände sind kettenperiodisch auf dem zweidimensionalen
schiefwinkligen Gitter{~R} der Kopfgruppen.
Abweichend von der Indizierungi = 1...F aus dem vorangegangenen Abschnitt wer-
den nun die Freiheitsgrade über die Zugehörigkeit zu einer bestimmten Kette~R und
über die Position und Richtung innerhalb der Kettei = 1...(3l−1) angesprochen. Die
~R ∈ R entsprechen den Gleichgewichtslagen der Köpfe in der Simulationsbox und es
gilt

R = {~R|~R= nx~ax+ny~ay; 0 ≤ nx, ny <
√

n} ~ax =
Lx√

n

(
1
0

)

~ay =
Ly√

n

(
cosα
sinα

)

. (4.3.13)

Zum Gitter{~R} existiert auch ein reziprokes Gitter{~K}mit

~aα · ~bβ = 2π · δα,β α, β ∈ {x, y} ~bx = 2π
√

n
Lx

(

1
− cotα

)

~by = 2π
√

n
Ly

(

0
1/ sinα

)

.

(4.3.14)
Die Boxparameter, die bisher die Auslenkungenui, i = F−2...F bildeten, werden nun
zur Unterscheidung mit dem Vektor~B := (Lx − L0

x, Ly − L0
y, α − α0) bezeichnet.

Der Hamiltonian in harmonischer Näherung (4.2.8) lautet jetzt

2(H − H0) =
3l−1∑

i, j=1

∑

~R,~R′∈R

ui(~R)
∂2H

∂ui(~R)∂u j(~R′)
u j(~R

′) +
3∑

i, j=1

Bi
∂2H
∂Bi∂B j

B j

+ 2 ·
3l−1∑

i=1

∑

~R∈R

3∑

j=1

ui(~R)
∂2H

∂ui(~R)∂B j

B j

(4.3.15)

In diesem Ausdruck treten Funktionen auf, die auf diskretenPunkten~R definiert sind
und den periodischen Randbedingungenf (~R+

√
n~R′) = f (~R) ∀~R, ~R′ ∈ R gehorchen.

Über deren Fouriertransformation weiß man [6]:

f (~R) = 1√
n

∑

~k∈K

f̃ (~k)ei~k·~R f̃ (~k) = 1√
n

∑

~R∈R

f (~R)e−i~k·~R

mit K = {~k |~k = nx√
n
~bx +

ny√
n
~by; 0 ≤ nx, ny <

√
n}

(4.3.16)

und es gelten die bekannten Beziehungen

1
n

∑

~k∈K

ei~k·~R = δ~R,~0
1
n

∑

~R∈R

ei~k·~R = δ~k,~0 . (4.3.17)

Außerdem gilt

∀~k ∈ K mit − ~k < K ∃~k′ ∈ K so daß
√

n~k′ − ~k ∈ K
∀~R ∈ R mit − ~R < R ∃ ~R′ ∈ R so daß

√
n~R′ − ~R ∈ R .

(4.3.18)
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Falls also im folgenden Vektoren−~R < R oder−~k < K auftreten, sind jeweils deren
Repräsentanten

√
n~R′ − ~R ∈ R bzw.

√
n~k′ − ~k ∈ K gemeint.

Für die Auslenkung der Monomere aus ihren Ruhelagen erhält man die Transformation

ui(~R) = 1√
n

∑

~k∈K

ũi(~k)ei~k·~R ũi(~k) = 1√
n

∑

~R∈R

e−i~k·~R ui(~R) ∈ IR ũi(~k) ∈ CI (4.3.19)

und, unter Ausnutzung ihrer Periodizität

∂2H

∂ui(~R)∂u j(~R′)
=: Hi j (~R, ~R

′) = Hi j (~0, ~R
′ − ~R) ∀i, j ∀~R, ~R′ ∈ R , (4.3.20)

für die Kopplungskonstanten

H̃i j (~k,~k′) = 1√
n

∑

~R∈R

1√
n

∑

~R′∈R

e−i~k·~R Hi j (~R, ~R
′) e−i~k′ ·~R′

=
∑

~R′′∈R

Hi j (~0, ~R
′′)1

n

∑

~R∈R

e−i(~k+~k′)·~R

= δ−~k,~k′H̃i j (~k) mit H̃i j (~k) :=
∑

~R∈R

Hi j (~0, ~R)ei~k·~R

Hi j (~R, ~R′) = 1
n

∑

~k′′∈K

H̃i j (~k
′′)ei~k′′ ·(~R−~R′) .

(4.3.21)

Aus der SymmetrieHi j (~R, ~R′) = H ji (~R′, ~R) folgt die HermitezitätH̃i j (~k) = H̃∗ji (~k) der

dynamischen MatrixH̃(~k) ∈ CI (3l−1)×(3l−1).
Die gemischten Ableitungen hängen wegen der Periodizität des Zustands, um den her-
um entwickelt wurde, nicht von~R ab, und man findet

Ei j :=
∂2H

∂ui(~R)∂B j

∀~R ⇒ Ẽi j (~k) =
√

n Ei j δ~k,~0 (4.3.22)

Neben der MatrixE ∈ IR(3l−1)×3 definiert man nochFi j := ∂2H/∂Bi∂B j ⇒ F ∈ IR3×3.
Setzt man alle Fouriertransformationen in (4.3.15) ein, ergibt sich

2(H − H0) =
∑

~k,~k′,~k′′

∑

~R,~R′

∑

i j

1√
n
ũi(~k)ei~k·~R1

nei~k′′ ·(~R−~R′)H̃i j (~k
′′) 1√

n
ũ j(~k

′)ei~k′ ·~R′

+
∑

i j

BiFi j B j + 2
∑

~k

∑

~R

∑

i j

1√
n
ũi(~k)ei~k·~REi j B j .

(4.3.23)

Unter Ausnutzung von

∑

~R

ei(~k+~k′′)·~R = nδ−~k,~k′′
∑

~R′

ei(~k′−~k′′)·~R = nδ−~k′,~k′′
∑

~R

ei~k·~R = nδ−~k,~0 (4.3.24)
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vereinfacht sich dies zu

2(H − H0) =
∑

~k′′

∑

i j

ũi(−~k′′)H̃i j (~k
′′)ũ j(~k

′′) + 2
√

n
∑

i j

ũi(~0)Ei j B j +
∑

i j

BiFi j B j .

(4.3.25)
Da die Monomerauslenkungen reellwertig sind, gilt

ui(~R) = 1√
n

∑

~k

ũi(−~k)e−i~k·~R = u∗i (~R) = 1√
n

∑

~k

ũ∗i (~k)e−i~k·~R ⇒ ũi(−~k) = ũ∗i (~k) . (4.3.26)

Die TermeB j,Ei j , Fi j treten nicht im Zusammenhang mit ˜ui(~k) für ~k , 0 auf.
Man kann daher folgende Umgruppierung vornehmen

2(H − H0) =





...

ũi(~0)
...

Bi





†





H̃(~0)
√

nE
√

nE⊤ F









...

ũ j(~0)
...

B j





+
∑

~k,~0





...

ũi(~k)
...





†

H̃(~k)





...

ũ j(~k)
...





(4.3.27)

welche den Titel dieses Abschnitts
”
Teildiagonalisierung“ erklärt. Die Periodizität be-

wirkt, daß die Fouriertransformation die MatrixH in einzelne Blöcke zu den Ausbrei-
tungsvektoren~k zerlegt.
Anstatt einesF ×F-Eigenwertproblems hat man nunn−1 komplexe Eigenwertpro-
bleme der Dimension (3l − 1)× (3l − 1) zu~k , ~0 zu lösen und eines der Dimension
(3l + 2)×(3l + 2) zu~k = ~0. Die Einsparung an Rechenzeit ist beachtlich:

[n(3l−1)+ 3]3

[2(3l+2)]3 + (n−1)[2(3l−1)]3
≈ n2

8
≈ 2600 fürn = 144, l = 7 (4.3.28)

Die Diagonalisierung der hermiteschen Matrizen ergibt für ~k , ~0

H̃(~k, s)~ǫ(~k, s) = λ(~k, s)~ǫ(~k, s) s= 1...3l−1 ~ǫ(~k, s) ∈ CI 3l−1, λ(~k, s) ∈ IR+

λ(−~k, s) = λ(~k, s), ~ǫ(−~k, s) = eiϕ(~k,s)~ǫ ∗(~k, s)
(4.3.29)

und für~k = ~0




H̃(~0)
√

nE
√

nE⊤ F





(
~ǫ(~0, s)
~b(s)

)

= λ(~0, s)

(
~ǫ(~0, s)
~b(s)

)

λ(~0, s) ∈ IR+
(
~ǫ(~0, s)
~b(s)

)

∈ IR3l+2

(4.3.30)
mit jeweils orthonormalen Eigenvektoren

~ǫ ∗(~k, s) · ~ǫ(~k, s
′
) = δs,s′ ∀s, s′ = 1...3l − 1 ~ǫ(~0, s) · ~ǫ(~0, s′) = δs,s′ ∀s, s′ = 1...3l + 2

(4.3.31)
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Man macht daher den Ansatz

ũi(~k) =
∑

s

A~k,s~ǫ(~k, s) A~k,s ∈ CI (4.3.32)

was für die Auslenkungen zur Gleichung

ui(~R) = 1√
n

∑

~k

∑

s

A~k,s ǫi(~k, s) ei~k·~R (4.3.33)

führt, welche reellwertig sein müssen:

ui(~R) ∈ IR ∀~R,∀i ⇒ A−~k,s
!
= A∗~k,s e−iϕ(~k,s) (4.3.34)

Eingesetzt in den harmonischen Hamiltonian (4.3.27) ergibt sich

2(H − H0) =
∑

~k

∑

s,s′

A∗
~k,s
~ǫ ∗(~k, s)H̃(~k)~ǫ(~k, s′) A~k,s′

(4.3.31)⇒ =
∑

~k

∑

s,s′
A∗~k,s A~k,s′ λ(

~k, s
′
) δs,s′

H = H0 + 1
2

∑

~k

∑

s

|A~k,s|
2 λ(~k, s) .

(4.3.35)

Die Spektren{λ(~k, s)} bzw. {λs} die mit und ohne Teildiagonalisierung berechnet wer-
den, stimmen bis auf 12 Dezimalstellen überein. Die beidenTranslationsmoden wer-
den ebenfalls reproduziert und entstehen bei~k = ~0. Somit ergibt sich formal völlige
Übereinstimmung mit 4.2.12.
Die Moden zu~k = ~0 sind sinngemäß in obiger Darstellung eingeschlossen, wobei man
für die Box-Freiheitsgrade~B

~b(~0, s) ∈ IR3 Bi =

3l+2∑

s=1

A~0,s bi(~0, s) . (4.3.36)

erhält.

4.4 Berechnung des harmonischen Gibbs-Potentials

Die Motivation für die harmonische Näherung und Diagonalisierung des Hamiltonians
war es, zu einer Darstellung zu gelangen, die es erlaubt, über die Zustandssumme das
Gibbs’sche Potential zu bestimmen.
Hierzu wird man zuerst die Zustandssumme (siehe Anhang A) anstatt in den bisheri-
gen Konfigurationsvariablenr , Lx, Ly, α, nun in den Amplituden{As} der Eigenmoden
ausdrücken. Der̈Ubersichtlichkeit halber sei dies an der Darstellung (4.2.11), d.h. ohne
Zerlegung nach Vektoren~k gezeigt.



42 KAPITEL 4. BESTIMMUNG DER FREIEN ENERGIE

Für die Zustandssumme imNΠT-Ensemble hat man

ZNΠT =
1
σF−1

∞∫

0

dLx

∞∫

0

dLy

π∫

0

dα
∫

Box(Lx,Ly,α)

dr e−βH(r,Lx,Ly,α) . (4.4.37)

Diese
”
natürlichen“ Variablen wurden durch ihre Auslenkungen~u aus der Gleichge-

wichtslage ersetzt. Da dies eine einfache Verschiebung derKoordinaten bedeutet, wird
nur eineÄnderung der jeweiligen Integrationsgrenzen bewirkt.
Hinter der harmonischen Näherung steht die Annahme, daß bei den betrachteten Tem-
peraturen größere Auslenkung nicht auftreten, weil sie mit einer hohen Energie bestraft
würden und entsprechend ein verschwindendes Boltzmann-Gewicht hätten. Wenn man
also die Integrationsgrenzen auf−∞...∞ erweitert, nimmt man nur Zustände hinzu, de-
ren Boltzmann-Gewicht nicht zur Zustandssumme beiträgt:

ZNΠT =
1
σF−1

∫ ∞

−∞
du1...

∫ ∞

−∞
duF e−βH(~u) (4.4.38)

Die Transformation (4.2.11) ist orthonormal denn die Eigenvektoren{~ǫi} bilden eine
VONB desF-dimensionalen Konfigurationsraums der~u. Es gilt somit

~u = T ~A T ∈ IRF×F mit detT = 1 (4.4.39)

In den ~A stellt sich deshalb die Zustandssumme als

ZNΠT =
1
σF−1

∫ ∞

−∞
dA1...

∫ ∞

−∞
dAF e−βH(~A) (4.4.40)

dar, wofür man nun die Unabhängigkeit der Moden (4.2.12) ausnutzen kann.
Dazu geht man von einem Hamiltonian der Form

Hharm = H0 +

F∑

s=1

λs A2
s x1 (4.4.41)

aus, worinx1∈ IR\{0} eine beliebige Konstante ist und erhält für die Zustandssumme

σF−1Zharm =

∫ ∞

−∞
dA1...

∫ ∞

−∞
dAF exp(−β[H0 +

F∑

s=1

λs A2
s x1])

= e−βH
0

F∏

s=1

[∫ ∞

−∞
e−βx1λsA2

dA

] (4.4.42)

Hier ist zu berücksichtigen, daß zwei derF Moden Translationsmoden zuλs = 0 sind.
Diese seiens= 1 unds= 2.

σF−1Zharm = e−βH
0
x2

F∏

s=3

[∫ ∞

−∞
e−βx1λsA2

dA

]

mit x2 :=

(∫ ∞

−∞
dA

)2

= e−βH
0
x2

F∏

s=3

√

π

βx1λs
= e−βH

0
x2

(√

π

x1

)F−2 F∏

s=3

(βλs)
−1/2

(4.4.43)
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Damit ergibt sich für das Gibbs-Potential

G(T) = −1
β

ln Zharm(β)

= H0 +
kBT
2

F∑

s=3

ln(βλs) − x(σ, F, x1, x2) · T
(4.4.44)

Das Gibbs’sche Potential ist hier also nur bis aufG′ = G− xT festgelegt.
Es wird aberβG und nicht direktG thermodynamisch integriert. FürβG gilt jedoch

∆(βG′) = (β2G2 − xT2β2) − (β1G1 − xT1β1) = β2G2 − β1G1 = ∆(βG) (4.4.45)

Einerseits legt die thermodynamische Integration den Faktor x nicht fest, andererseits
wir für jede Wahl vonx der Ausgangswertβ1G′1 korrekt nachβ2G′2 entwickelt.
Wichtig ist also nur, daß jedem der erzeugten Anfangswerteβ1G′1 der Integration kon-
sistent der gleiche Wertx zugrunde liegt !
Aus der Theorie der Festkörper ist bekannt, daß in harmonischer Näherung der Aus-
dehnungskoeffizient eines Kristalls fürT 7→ 0 verschwindet. Es ist daher ein interes-
santer Test für die hier durchgeführten Rechnungen, ob dieses Verhalten reproduziert
werden kann. Siehe hierzu Anhang C.

Zur Auswertung des Gibbs’schen Potentials nach (4.4.44) ist die Kenntnis der einzel-
nen Eigenwerte nicht notwendig [49].
Es genügt vielmehr, den Term

∑F
s=3 ln λs bestimmen zu können:

(4.4.44)⇒ G(T) = H0 − f
2

kBT ln(kBT) +
kBT
2

F∑

s=3

ln λs (4.4.46)

Dieser Term steht in Zusammenhang mit der Determinante der KopplungsmatrixH
aus (4.2.8):

F∑

s=3

ln λs = ln





F∏

s=3

λs



 = ln det





λ3 0
. . .

0 λF





= ln det
(

T⊤H T
)

= ln det
(

H
)

denn detT = 1

(4.4.47)

Somit gilt

(4.4.44)⇒ G(T) = H0 − f
2

kBT ln(kBT) +
kBT
2

ln det(H) . (4.4.48)

Bei der praktischen Verwendung dieser Darstellung tritt das Problem auf, daß man die
beiden Translationsmoden mitλ1 = λ2 = 0 leicht eliminieren konnte, diese aber in der
F×F-Matrix H noch enthalten sind und det(H) = 0 bewirken.
Diese Problem läßt sich mit einer geeigneten Transformation so lösen, daß man nur
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noch einef × f -Unterdeterminante auswerten muß. Hierzu ersetzt man diex- und y-
Auslenkung eines, z.B. des ersten Monomers durch diexy-Koordinaten des Schwer-
punkts. Nach Streichung der Zeilen und Spalten, die zu diesem Koordinatenpaar
gehören, gelangt man zu einer positiv definiten Unter-Matrix.
Auch wenn die Berechnung einer Determinante nur ca. 1/20 der Rechenzeit für die
Diagonalisierung derselben Matrix benötigt, skaliert die Zeit ebenfalls mitN3, so daß
man die Teilchenzahl nur unwesentlich vergrößern kann, ohne an technische Grenzen
zu stoßen.
Da typische Werte für

∑F
s=3 ln λs in der GrößenordnungO(2 ·105) lagen, ergibt sich für

die DeterminanteO(1010000), was eine weitere Transformation der Matrix numerisch
notwendig macht.

4.5 Bestimmung derÜbergangstemperatur

Kennt man ihr Gibbs’sche Potential, ist man in der Lage zu entscheiden, welche von
zwei Phasen, bei gegebenem Druck und Temperatur, die stabile ist.
Dies sei am Beispiel des̈Ubergangs LC-NNN↔LC-NN für die KopfgrößenσH=1.1σ
undσH=1.2σ gezeigt.

Im Fall der kleineren Kopfgruppen handelt es sich dabei um den Übergang zwischen
den konventionell NN- bzw. NNN-geneigten Phasen, bei den größeren Kopfgruppen
ist die NN-Phase dagegenmoduliert(vgl. Abschnitt 5.3.1). Aufgrund der damit ver-
bundenen̈Uberstruktur konnte die (restliche) Periodizität hierbei nicht ausgenutzt wer-
den, was die volle Behandlung allerF Freiheitsgrade erforderlich machte.

Die Grenzlinie zwischen den jeweils zwei Phasen ist durch die Forderung

∆G(T,Π) := GNNN(T,Π) −GNN(T,Π)
!
= 0 (4.5.49)

festgelegt.
Ausgehend von Grundzuständen zum Wert (T = 0,Π), die man nach harmonischer
Näherung als Startpunkte der thermodynamischen Integration benutzt, ist man in der
Lage, die Gibbs’sche freie Energie für beliebige Zustände zu berechnen und so die
Phasengrenze zu lokalisieren.

Innerhalb eines einzelnen Phasengebietes ändert sich dasGibbs’sche Potential ste-
tig4 und man sollte, wie von einer Zustandsgröße zu erwarten,einenWert für das
Gibbs’sche PotentialG(T,Π) erhalten, gleichgültig auf welchem Weg man sich die-
sem Zustand nähert.
Es ist daher ein Test für das ganze Verfahren, ob dieses Verhalten auch reproduziert
wird.

4Da dabei keine Umwandlungswärme (Enthalpie-Sprung) auftritt, kann auch über Phasenübergänge
2. Ordnung hinweg integriert werden.
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Abbildung 4.2: Integration von G(Π ,T) in der NNN-Phase

Um dies zu prüfen wurde fürσH =

1.2σ aus den NNN-Grundzuständen
lim T → 0 zuΠ = 25 undΠ = 50
heraus zum PunktT = 0.1,Π = 25 in-
tegriert.

Wie man sieht, treffen sich beide Kur-
ven nahezu (δG ≈ 6).

Daß die Integration vollständig in dem Gebiet

abläuft, in dem eigentlich die modulierte NN-

Phase stabil wäre (vgl. Abschnitt 5.3.2), stellt

kein Problem dar, da sich während der ganzen

Simulation keine Anzeichen eines̈Ubergangs

in die modulierte oder konventionelle NN-

Phase zeigten.

Da man in der Formel (4.4.46) für das Gibbs-Potential in harmonischer NäherungG(T)
nur die Temperatur, nicht aber den Druck als Variablen zur Verfügung hat, muß die
Integration an einem Punkt beginnen, der auf einer Isobarenmit dem Grundzustand
liegt, dessen Hessematrix man diagonalisiert hat. Es verbleibt also zu klären, bei wel-
cher Temperatur die Integration beginnen soll, bzw. bis zu welcher Temperatur (4.4.46)
korrekte Werte liefert. Diese Entscheidung erweist sich als unkritisch.
Entlang einer Isobaren wird der Integrand−H(T)/T2 (siehe 4.1.2) durch die Enthalpie
bestimmt. Bei niedrigen Temperaturen (T < 0.1) reproduziert die Simulation hierfür
in sehr guter Näherung den Verlauf, den die harmonische Näherung vorhersagt:

H(T) ≈ H0 +
f
2

kBT (4.5.50)

Integriert man diesen Ausdruck gemäß (4.1.2) erhält man exakte Übereinstimmung
mit den Werten fürG(T), die man mittels (4.4.46) direkt aus der Zustandssumme be-
rechnet. Innerhalb des Gültigkeitsbereichs der Näherung (4.5.50) kann daher der Inte-
grationsbeginn beliebig gewählt werden.

Die Grundzustandsiterationen ergaben für denÜbergang zwischen der NN- und NNN-
Phase bei folgende Abschätzungen der Phasengrenze:

bei T = 0 fürσH=1.1σ : ΠNN↔NNN ≈ 9.17 fürσH=1.2σ : Πmod↔NNN ≈ 53.0 ,

wobei bei höherem Druck jeweils die NNN-geneigte Phase vorliegt.
Um den Verlauf der Phasengrenze zu verfolgen wurde zunächst für σH = 1.1σ die
Übergangstemperatur auf der IsobarenΠ := 20 und fürσH = 1.2σ auf der Isobaren
Π := 50 aus dem Gibbs’schen Potential bestimmt.

Bei der Berechnung der Kopplungsmatrizen und deren Diagonalisierung kann man,
außer bei der modulierten Konfiguration, deren Gitter-Periodizität ausnützen.
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Unterstellt man, daß diëUbergangstemperatur in dem Bereich liegt, in dem das System
dem harmonischen Enthalpieverlauf (4.5.50) genügt, gelangt man durch Einsetzen von
G(T) (4.4.46) in (4.5.49) zu einem Schätzwert5 derÜbergangstemperatur:

TNN↔NNN ≈ −2.0
H0

NN − H0
NNN

ΛNN − ΛNNN
mit Λ :=

F∑

i=3

ln λi (4.5.51)

Mit den gefundenen Konfigurationen erhält man hieraus:

für σH=1.1σ, Π =20 : TNN↔NNN ≈ 0.116 σH=1.2σ, Π =50 : Tmod↔NNN ≈ 0.069

Für die Integration wurden Simulationen verwendet, die beginnend mit den iterierten
Grundzuständen, schrittweise aufgeheizt wurden. Die erhaltenen Daten stimmen aber
weitgehend mit denen überein, die während der Abkühlungentstanden, die zur Ge-
winnung der Startwerte der Grundzustandsiteration nötigwar.

Als Startpunkte der Integration wur-
den die TemperaturenT = 0.0001 für
σH = 1.1σ undT = 0.001 fürσH = 1.2σ
festgelegt.

Man findet, daß sich die Gibbs’schen Po-
tentiale beider Phasen bei den großen
Köpfen an der 3., bei den kleinen Köpfen
erst an der 4. Stelle unterscheiden und der
Schnittpunkt daher recht empfindlich von
den simulierten Enthalpien abhängt.
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Abbildung 4.3: freie Energien G(T, 20)vs. T
beider Phasen für σH =1.1σ, Π =20

-1

0

1

2

3

4

5

6

7

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14 0.16

G_NN(T) - G_NNN(T)

Abbildung 4.4: Differenz ∆G(T, 20)vs. T
für σH =1.1σ, Π =20
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Abbildung 4.5: Differenz ∆G(T, 50)vs. T
für σH =1.2σ, Π =50

5In diesen Schätzwert gehen ausschließlich Grundzustands-Größen ein.
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Die Nulldurchgänge und damit diëUbergangstemperaturen liegen bei

für σH=1.1σ, Π =20 : TNN↔NNN ≈ 0.119 σH=1.2σ, Π =50 : Tmod↔NNN ≈ 0.064

in guterÜbereinstimmung mit obigen Vorhersagen aus der harmonischen Näherung.

Kennt man einen Punkt (Tg,Πg) auf der Grenzlinie, kann man aus der Forderung

GNN(Tg + δT,Πg + δΠ)
!
= GNNN(Tg + δT,Πg + δΠ)

(4.1.2)⇒ δΠ

δT
=

HNN(Tg,Πg) − HNNN(Tg,Πg)

Tg · (ANN(Tg,Πg) − ANNN(Tg,Πg))
,

(4.5.52)

d.h. aus der Clausius-Clapeyron-Gleichung, auch die Steigung der Grenzlinie in der
unmittelbaren Umgebung erkennen.
Da hierfür kleine Differenzen der simulierten Enthalpien und Flächen dividiertwerden
müssen ist die Genauigkeit der gewonnenen Steigungen fraglich. Zum Vergleich sei
hier der Differenzenquotient angegeben, welcher der Sekantensteigungzwischen dem
gefundenen Punkt (Tg,Πg) und demÜbergang beiT = 0 (vgl. Abschnitte 5.2,5.3.2)
entspricht:

für σH=1.1σ
Tg=0.119, Πg=20

:
δΠ

δT
≈ 135

∆Π

∆T
=

20− 9.17
0.119− 0

= 91

für σH=1.2σ
Tg=0.064, Πg=50

:
δΠ

δT
≈ −46

∆Π

∆T
=

50− 53.03
0.064− 0

= −47

Bei den großen Köpfen ergibt sich sehr guteÜbereinstimmung und auch die Werte für
die kleinen Köpfe widersprechen sich nicht notwendig, da die Phasengrenzlinie durch-
aus gekrümmt sein darf.

Im System der großen Köpfe wurden durch fortgesetzte Integration noch weitere Punk-
te auf der Phasengrenze bestimmt (siehe Phasendiagramm im Abschnitt 5.3.5).

Bei den kleinen Köpfen gelang dies nicht, da oberhalb vonT>∼0.15 bzw. oberhalb von
Π >∼25 die NN-Neigung instabil wurde und derart gestartete Simulationen selbständig
in NNN-Neigung übergingen. Eine Verfolgung vonGNN(T,Π) war somit unmöglich.

Im Zusammenhang mit dieser Instabilität mag die Erscheinung stehen, daß z.B. bei
Π = 30 die Kopplungsmatrix des Grundzustands nicht mehr nur zwei (Translations)-
Moden zum Eigenwert null besitzt, sondern eine dritte derartige Mode auftritt. Dieser
Wertλ3=0, der zum Ausbreitungsvektor~k=~0 gehört und in der entsprechenden NNN-
Konfiguration nicht erscheint, bewirkt auch eine (zusätzliche) Divergenz der harmoni-
schen Zustandssumme (4.4.42).
Untersucht man den zugehörigen Eigenvektor~ǫ(~k= ~0, s= 3) aus Eigenwertgleichung
(4.3.30), beschreiben dessen Komponenten die Auslenkungen der Monomere, die we-
gen~k=~0 alle Ketten gleich, d.h. ohne Phasendifferenz erfassen und keine Anregungen
der BoxparameterLx, Ly, α beinhalten.
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Abbildung 4.6: Draufsicht auf einen Ausschnitt der Simulationsbox; Π =30, T=0, σH =1.1σ
Die bestehende NN-Grundzustandskonfiguration ist massiv dargestellt,

die gemäß ~ǫ(~k=~0, s=3) ausgelenkten Ketten transparent.
Zur besser Übersicht entspricht der Kugeldurchmesser nur 0.15σ bzw. 0.15σH.

In der Draufsicht ist zu erkennen, daß die Auslenkungen, dieallein in y-Richtung lie-
gen, zu einer effektiven Drehung der mittleren Neigungsrichtung führen. Wegenλ3=0
fehlt eine rücktreibende Kraft, weswegen dies nicht als Oszillation zu verstehen ist.
Mit dem Auftreten dieserEntkopplungs-Modesind also Neigungen, die von der Vor-
zugsrichtung NN abweichen, ohne

”
Energiestrafe“ möglich.
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Abbildung 4.7: Trajektorie des Moleküldirektors [ ~D]
Dx, Dy über MCS für Π =30, T=0.5, σH =1.1σ

Verfolgt man den mittleren
Moleküldirektor [~D] über die
MC-Schritte, findet man bei
Π = 30,T = 0.5 eine
weiträumige

”
Bewegung“ um

die NN-Richtung.
Hierbei ändert sich zwar die
Neigungsrichtung, der Nei-
gungswinkel ϑ gegen die
Flächennormale bleibt dage-
gen annähernd konstant.

Es liegt nahe, diese Bewegung mit der Entkopplungs-Mode desGrundzustands in Ver-
bindung zu bringen.



Kapitel 5

Simulationsergebnisse

Die hier vorgestellten Resultate reihen sich in die Simulationen vonF.M. Haas[25]
undH.O. Lange[42] ein, die weitgehend dasselbe Modell verwendet haben.
F.M. Haasuntersuchte Systeme, in denen sich die Kopfgruppen bezüglich ihrer Wech-
selwirkungen nicht von den Schwanzmonomeren unterschieden sowohl imNAT- [26]
als auch imNΠT-Ensemble [27].H.O. Langebetrachtete Ketten, deren Köpfe über
Lennard-Jones-Potentiale wechselwirken, und auch die hier verwendeten Soft Core-
Köpfe jeweils im NΠT-Ensemble und analysierte die Abhängigkeit des Grundzu-
stands von der Kopfgröße [60].

Dieser Abschnitt gliedert sich in drei Teile, in denen die Ergebnisse für drei verschie-
dene Kopfgrößen präsentiert werden.
Aufgrund früherer Grundzustands-Analysen wurde davon ausgegangen, daß bei Kopf-
größen 0.95σ < σH < 1.13σ im GrundzustandΠ 7→0,T 7→0 Neigung zu übernächsten
Nachbarn vorliegt, während bei größeren Köpfen beiΠ = 0 NN-Neigung auftritt, die
erst bei höheren Drücken in NNN übergeht.
Um beide Regimes zu untersuchen erfolgten Simulationen mitσH := 1.10σ (

”
klei-

ne Köpfe“) undσH := 1.20σ (
”
große Köpfe“). Zusätzlich wurden noch Systeme mit

deutlich größeren Kopfgruppen betrachtet, bei denen das Größenmißverhältnis so stark
ist, daß die Schwänze keine geschlossene Monolage mehr bilden.

5.1 Grundzustandsanalyse

In die früheren Grundzustandsanalysen [60][42][61] gingen immer bestimmte Annah-
men über die Konfiguration beiT =0 ein. Beispielsweise wurden die Ketten als starre
Stäbe behandelt, oder wenigstens die Bondlängen als uniform und die Bondwinkel
als gestreckt angesehen. Im Gegensatz dazu kann die Simulation alle dem System zur
Verfügung stehenden Freiheitsgrade ausnutzen.
Die hier beschriebeneGrundzustands-Iteration erlaubt dies ebenfalls.

49
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Da zur Auswertung der freien Energie (vgl. 4.4.46) in harmonischer Näherung eine
positiv-definite Kopplungsmatrix vorliegen muß, ist es nötig, das System möglichst
nahe an den Grundzustand limT 7→ 0 zu bringen. Mit der normalen Simulation ge-
lingt das nur bedingt, vermutlich da die zufällige Abfolgeder particle-displacement-
Moves kaum kollektive Konfigurationsänderungen zuläßt.Um den Grundzustand zu
einem bestimmten DruckΠ genauer zu erhalten, kann man ein einfaches Gradienten-
Verfahren auf demF-dimensionalen Konfigurationsraum (vgl. Abschnitt 4.2) iterieren.
Leider scheitert das Newtonverfahren

~Un+1 := ~Un −
(

∇ ⊗ ∇H| ~Un

)−1
~∇H| ~Un

(5.1.1)

daran, daß in jedem Iterationsschritt die Hessematrix∇ ⊗ ∇H neu berechnet werden
müßte. Wegen des großen damit verbundenen Rechenaufwands, wird man dies nur
einmal – für den Endzustand – unternehmen.
Man erhält ein schnelles, wenn auch schlecht konvergierendes Verfahren, wenn man
jeweils in Richtung des aktuellen Gradienten bis zum lokalen Minimum geht:

~Un+1 := ~Un − λ · ~∇H| ~Un
mit Hn(λ) ≤ Hn(µ) ∀µ

Hn(µ) := H( ~Un − µ · ~∇H| ~Un
)

(5.1.2)

Die Berechnung eines Gradienten~∇H benötigt nur wenige CPU-Sekunden und kann
daher in jedem Iterationsschritt durchgeführt werden. Die Konvergenz des Verfahrens
läßt sich optimieren, wenn man einen

”
Relaxationsfaktor“λ 7→ κλ mit κ = O(1)

einführt.

Nach dem 3. Hauptsatz stimmen beiT=0 die Gibbs’sche freie Energie (4.1.1) und die
Enthalpie überein [53]. Mit der Iteration ist es daher möglich, nicht nur Grundzustände
für die harmonische Näherung zu präparieren, sondern aus den Grundzustandsenthal-
pien auch dieÜbergänge zwischen den verschiedenen Phasen beiT = 0 genau1 zu
bestimmen.

1Für die GrundzustandsenthalpienH0 erhält man etwa 10 signifikante Stellen.
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5.2 System kleiner K̈opfe

Für Köpfe, die um 10% größer sind, als die Schwanzmonomere, d.h.σH := 1.1σ,
erhält man aus der Grundzustands-Iteration2 folgende Werte für die Enthalpie bzw.
das Gibbs’sche Potential beiT=0:
Interpoliert man zwischenΠ = 8 undΠ = 10,
findet man unterhalb des DrucksΠ ≈9.17 Nei-
gung zu nächsten Nachbarn, oberhalb davon,
Neigung zu übernächsten Nachbarn.

Π HNN/N HNNN/N

20 -3.06825577 -3.07488654
10 -4.28703993 -4.28755245
8 -4.53349914 -4.53276983

Die vorliegenden Simulationsergebnisse wurden i.allg. dadurch gewonnen, daß eine
Anfangskonfiguration zu niedriger Temperatur entlang einer Isobaren sukzessive auf-
geheizt wurde. Bei jeder Temperatur erfolgte eine Simulation von (typischerweise)
200.000 MCS, wovon die ersten 70.000 MCS alsÄquilibrierung betrachtet wurden
und daher nicht in die

”
Messungen“ eingingen. Während des restlichen Laufs wurden

alle 500 MCS die Observablen ausgewertet und Histogramme aufgenommen.
Bei dieser Länge der Läufe und der gewählten Temperaturschritte konnte keine nen-
nenswerte Hysterese3 gegenüber einer schrittweisen Abkühlung von hohen Tempera-
turen beobachtet werden.

Abbildung 5.1: Snapshot einer Konfiguration bei Π =1, T=0.1 für σH =1.1σ
Die eff. Monomere sind als Kugeln dargestellt, deren Durchmesser σ bzw. σH entspricht.

Weitere Snapshots finden sich im Abschnitt 5.3.5.

2Erzwingt man eine modulierte Phase als Anfangskonfiguration (vgl. 5.3.1), gelingt es der Iteration
bei dieser Kopfgröße das System in eine konventionell NN-geneigte Konfiguration zu relaxieren.

3Zu einer näheren Diskussion der Hysterese siehe Abschnitt5.3.3
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5.2.1 Verhalten bei niedrigem Druck

Betrachet man zuerst den Bereich niedrigen Drucks, liegt bei tieferen Temperaturen
eine geordnete LC-Phase mit Neigung zu nächsten Nachbarn vor.
Dieser scheinbare Widerspruch zu den früheren Grundzustandsanalysen mag daran
liegen, daß diese Analysen nicht alle dem System zur Verfügung stehenden Freiheits-
grade zuließen.

Die im Snapshot 5.1 abgebildeten Eigenschaften der LC-Phase – hexagonale Ordnung
des Kopfgitters, kollektive Neigung und dichte Packung derKetten – spiegeln sich
auch in den quantitativen Größen wieder.
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Abbildung 5.2: Fläche A/n vs. T
für die Drücke Π = 1, 2, 5, 10
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Abbildung 5.3: Ordnungsparameter Ψ6 vs. T
für die Drücke Π = 1, 2, 5, 10

Man erkennt den̈Ubergang von der LC-NN- in die LE-Phase und die Verschiebung
derÜbergangstemperatur mit steigendem Druck. Der Flächen- bzw. Dichtesprung am
Übergang wird mit steigendem Druck weniger ausgeprägt.
Da auch in der LC-Phase das System bei höheren Drücken einegeringere Fläche auf-
weist, sind die Kopfgruppen dichter gepackt und der hexagonale Ordnungsparameter
Ψ6 (vgl. (2.4.9)) näher an 1.

Vergleicht man die Simulationsergebnisse quantitativ (vgl. Abschnitt 2.2) mit experi-
mentellen Meßwerten [44][39] ergibt sich befriedigendeÜbereinstimmung.
In der LC-Phase liegt die Fläche pro Molekül bei 0.87...1.18, was 13...17Å2 entspricht.
Typische Monoschichten einkettiger Fettsäuren haben in der LC-Phase Flächen von
18...20 Å2/Kette.
Ein DruckΠ = 1 ergibt umgerechnet 23 mN/m. Da experimentell nicht mehr als ca.
60 mN/m erreichbar sind, erscheinen SimulationsdrückeΠ > 3 als fragwürdig, jedoch
werden sich erst deutlich darüber interessante Effekte wie derÜbergang zwischen NN-
und NNN-Neigung zeigen.
Die Übergangstemperatur von LC-NN nach LE liegt fürΠ =1 =̂ 23 mN/m relativ rea-
listisch beiT=1.40=̂64◦C.
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Während die Richtungen der Moleküldirektoren in der LC-Phase völlig korreliert sind,
zeigt der ParameterKNN (vgl. 2.4.10), daß diese Ordnung in der LE-Phase verloren
geht. Der mittlere Neigungswinkelϑ fällt am Übergang um einige Grad ab. In der un-
geordneten Phase steigtϑ mit wachsender Fläche pro Molekül an, in der LC-Phase
ergibt sich je nach Druck ein leichter Anstieg oder Rückgang des Neigungswinkels bei
zunehmender Temperatur.
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Abbildung 5.4: Neigungskorrelation KNN vs. T
für die Drücke Π = 1, 2, 5, 10

0

5

10

15

20

25

30

35

40

45

50

1 1.2 1.4 1.6 1.8 2

P = 1
P = 2
P = 5

 P =10

Abbildung 5.5: Neigungswinkel ϑ [◦] vs. T
für die Drücke Π = 1, 2, 5, 10

Mit 〈ϑ〉 ≈ 30◦ entsprechen die simulierten Neigungswinkel gut den experimentell ge-
fundenen Werten [64].
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Die hexagonale Packung des Kopfgitters bei kollektiver Neigung der Ketten und der
Verlust beider Ordnungen beim̈Ubergang von der LC-NN- in die LC-U-Phase spiegelt
sich auch in den Voronoi-Konstruktionen4 zu den Kopfgittern wieder.

Abbildung 5.6: Voronoi-Konstruktion zur LC-NN-Phase Π =1, T=0.1

Neben der Simulationsbox sind zusätzlich die Kopfgruppenund die Projektionen der
End-zu-End-Vektoren der Ketten dargestellt.

Das Kopfgitter außerhalb der Simulationsbox entsteht durch die periodischen Randbedingungen.

Abbildung 5.7: Voronoi-Konstruktion zur LE-Phase Π =1, T=2.0

Die Ketten sind bzgl.ϑ und Richtung zufällig geneigt.
Im Gegensatz zur LC-Phase treten auch Voronoi-Zellen mit Koordinationszahlen 4,5,7 usw. auf.

4Die Voronoi-Konstruktion ist die Verallgemeinerung der Wigner-Seitz-Zelle auf nicht-periodische

”
Gitter“ [6].
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Eine Untersuchung der radialen Paarverteilungsfunktionen für verschiedene Tempera-
turen zeigen die beiden folgenden Abbildungen. Als Temperaturen wurden in der LC-
und LE-Phase je ein typischer Wert und ein Wert nahe der Phasengrenze gewählt.
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Abbildung 5.8:
radiale Paarverteilungsfunktion
g(r) der Kopfgruppen
bei Π = 1 für die Temperaturen
T=0.10, 1.40, 1.41, 2.00

Die Kurve zuT = 0.1 wurde aus
Maßstabsgründen mit 1/5 skaliert.

Aus der Verzerrung des Gitters ent-
lang einer Raumrichtung resultiert
die Verdoppelung der Strukturen
gegenüber dem hexagonalen Gitter
aus Abschnitt 2.5.1

Auch bei T = 1.41, d.h. jenseits
desÜbergangs in die LE-Phase ist
noch eine 3. Nachbarschaftsschale
zu erkennen, die beiT = 2.00
gänzlich verschwunden ist.
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Abbildung 5.9:
radiale Paarverteilungsfunktion
g(r) der z = 2-Durchstoßpunkte
bei Π = 1 für die Temperaturen
T=0.10, 1.40, 1.41, 2.00

Die Ebenez=2 schneidet die Ketten
etwa zwischen dem 4. und 5. Mono-
mer einschließlich der Kopfgruppe.

Bei T = 0.10 ergibt sich das gleiche
Bild wie bei den Kopfgruppen,
d.h. auch die Schnittpunkte mit der
z = 2-Ebene bilden eine verzerrtes
hexagonales Gitter.

Im Unterschied zur Verteilungs-
funktion der Köpfe ist hier auch
schon beiT = 1.41 nahezu jede
Ordnung verschwunden.
Da die größeren Köpfe diez= 0-
Ebene nicht verlassen dürfen
behalten sie länger eine relativ
dichte Packung bei als die kleine-
ren Ketten-Monomere, zumal der
Schnittpunkt mit derz = 2-Ebene
von der Konfiguration der ganzen
Kette abhängt.
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5.2.2 Verhalten bei hohem Druck

Das Regime hohen Drucksist dadurch gekennzeichet, daß bei sehr tiefen Temperatu-
ren NNN-Neigung vorliegt, die mit steigender Temperatur ineine ungeneigte Phase
LC-U übergeht in der die Ketten kollektiv senkrecht auf derGrenzfläche stehen. Bei
noch höheren Temperaturen folgt schließlich derÜbergang in die ungeordnete LE-
Phase.

0.75

0.8

0.85

0.9

0.95

1

1.05

1.1

1.15

0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4 4.5 5

P=100
P= 50

Abbildung 5.10: Fläche A/n vs. T
für die Drücke Π = 50, 100
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Abbildung 5.11: Ordnungsparameter Ψ6 vs. T
für die Drücke Π = 35, 50, 100

Insbesondere beiΠ =100 erkennt man neben dem Flächenänderung amÜbergang LC-
U↔LE auch einen Knick in der thermischen Flächenausdehnung zwischen der geneig-
ten und der ungeneigten LC-Phase. Der hexagonale OrdnungsparameterΨ6 fällt mit
steigender Temperatur gleichmäßig weiter bis zum Erreichen der LE-Phase. Die zu-
nehmende thermische Unordnung des Kopfgruppengitters wirkt sich also stärker aus,
als die Verzerrung des Gitters, die aufgrund der zurückgehenden Neigung verschwin-
det.
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Abbildung 5.12: Neigungskorrelation KNN vs. T
für die Drücke Π = 35, 50, 100
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Abbildung 5.13: Neigungswinkel ϑ [◦] vs. T
für die Drücke Π = 35, 50, 100

Die NeigungskorrelationKNN ist vom Verschwinden der Neigung unbeeinflußt, da die
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Moleküldirektoren in der LC-U-Phase zwar ungeneigt, aberimmer noch parallel zu-
einander ausgerichtet sind.
Im Verlauf des mittleren Neigungswinkels〈ϑ〉 zeigt sich deutlich das Zurückgehen der
Neigung bis eine nahezu ungeneigte Phase erreicht ist. In dieser Phase wächst〈ϑ〉 auf-
grund der steigenden thermischen Unordnung leicht an, bis schließlich beimÜbergang
in die LE-Phase ein Sprung zu deutlich größeren, unkorrelierten Neigungswinkeln ein-
tritt.
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Abbildung 5.14: U/N und H/N vs. T
für Druck Π =100
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Abbildung 5.15: spez. Wärmekapazitäten
∂U/N∂T und ∂H/N∂T vs. T für Π =100

Für Π = 100, einem charakteristischen Vertreter des Hochdruck-Regimes, weist der
Verlauf der inneren EnergieU(T)/N eine Knick amÜbergang zur ungeneigten Pha-
se auf, der sich auch im Differenzenquotienten∆U/∆T auswirkt. Die spez. Enthalpie
H(T)/N hingegen besitzt diese Verhalten nicht, sondern verläuftmit konstanter Stei-
gung über den̈Ubergang hinweg.
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Abbildung 5.16: Neigungshistogramm ρ(ϑ[◦])
bei Π =50 für T=0.5, 1.3, 1.5, 1.73.5
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Abbildung 5.17: gew. Histogramm ̺(ϑ[◦])
bei Π =50 für T=0.5, 1.3, 1.5, 1.73.5

Die Verteilung ρ(ϑ[◦]) des Neigungswinkels für verschiedene Temperaturen zum
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Druck Π = 50 zeigt die Verschiebung zu kleineren Winkeln mit steigender Tempe-
ratur. Aus geometrischen Gründen wird stetsρ(0)=0 sein.
Denkt man an ein System unabhängiger starrer Stäbe, die sich frei orientieren können,
wird deren Neigungsverteilung die Abhängigkeitρ(ϑ)∼sinϑ besitzen. Das gewichtete
Histogramm̺(ϑ) := ρ(ϑ)/ sinϑ ist mit eben dieser reziproken Verteilung reskaliert,
so daß für völlig freie Stäbe̺(ϑ)= const. erwartet wird5.

Bringt man das System durch nied-
rigen Druck und hohe Tempera-
tur in die Gasphase (vgl. Abschnitt
5.3.4), erhält man eine Verteilung
̺(ϑ) die über denganzenWinkel-
bereich 0◦...90◦ deutlich von null
verschieden und im Bereich 0◦...30◦

annähernd konstant ist. 0
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Abbildung 5.18: gew. Histogramm ̺(ϑ[◦])
bei Π =0.05, T=3.5

Der mittlere Neigungswinkel〈ϑ〉 allein unterscheidet nicht zwischen geringer, aber
kollektiver Neigung und zufällig um die Flächennormaleϑ = 0 streuender Neigung.
Die Größe̺ (0) scheint hierfür jedoch ein empfindlicher Indikator zu sein.
Der Verlauf von〈ϑ(T)〉 beiΠ = 50 (siehe Abbildung 5.13) deutet auf ein Verschwin-
den der kollektiven Neigung im BereichT ≈ 1.5 hin. Während sich bei niedrigeren
Temperaturen̺(ϑ) eine relativ schmale Verteilung um ein Maximum beiϑ,0 ergibt,
liegt oberhalb eine breite Verteilung mit Maximum beiϑ=0 vor6.

Als eigentliches Maß der kollektiven Neigung warRxy definiert worden (2.4.12). Die-
se Größe entspricht der mittleren Komponente des Moleküldirektors ~D parallel zur
Grenzfläche.
Abbildung 5.19 zeigt ihren Verlauf für verschiedene Drücke. Während beiΠ =1, 10 ei-
ne geneigte LC-Phase aufschmilzt und sich daher amÜbergang ein deutlicher Sprung
in Rxy ergibt, findet man beiΠ = 35, 50, 100 amÜbergang in die ungeneigte LC-U
Phase einen stetigen Rückgang auf ein niedriges Plateau, dessen Abweichung von Null
von der endlichen Systemgröße herrührt.

5Durch die Umgewichtung mit 1/ sinϑ geht die Normierung verloren, weswegen die Flächen unter
den Kurven zu verschiedener Temperatur nicht mehr gleich groß sind.

6Daß auch beiT=3.5 (Abb. 5.18) die Größe̺(ϑ) im Bereich 0◦...30◦ deutlich abfällt liegt daran, daß
das System aufgrund des hohen Drucks eine relativ große Dichte aufweist und noch weit vom Grenzfall
unabhängiger Ketten entfernt ist.
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Abbildung 5.19: Neigungsmaß Rxy vs. T
für die Drücke Π =1, 10, 20, 35, 50,100
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Abbildung 5.20: Rxy vs. T bei Π =50

FürΠ =50 (Abb. 5.20) sinktRxy bei TemperaturenT ≈1.5 von großen Werten, die ei-
ne kollektive Neigung nachweisen, deutlich ab. Allerdingsist die Grenze zwischen
dem Abfall und dem Plateau relativ ausgedehnt, so daß aus demKurvenverlauf keine
Übergangstemperatur direkt abgelesen werden kann.

Da auch keine andere Observable zu Verfügung stand, die dasVerschwinden der kol-
lektiven Neigung genauer lokalisiert hätte, erfolgte dieBestimmung des̈Ubergangs
LC-geneigt↔ LC-U anhand von̺ (0), zumal der Verlauf anderer Größen nie im Wi-
derspruch zu den so bestimmten Werten stand.

Der Neigungsübergangzwischen der LC-NN- und der LC-NNN-Phase läßt sich mit
der Simulation nur sehr ungenau festlegen; zum einen liegt bei tiefen Temperaturen
eine weite Hysterese bezüglich des Drucks vor, zum anderenscheint bei höheren Tem-
peraturen die Energiebarriere zwischen den beiden Neigungsrichtungen rasch zu ver-
schwinden. Zwar ist dann noch der Neigungswinkel〈ϑ〉 aufgrund der Kettenpackung
vorgegeben, die Neigungsrichtungϕ kann jedochfrei drehen, ohne deutliche Bevorzu-
gung der NN- oder NNN-Positionen.
Dieses Verhalten ist bei Annäherung an die LC-U-Phase zu erwarten, da mit ver-
schwindendem Neigungswinkel die Richtung der Neigung keine Bedeutung mehr hat.
Es tritt jedoch auch schon bei relativ niedrigen Temperaturen vonT≈0.5 auf.

Zumindest läßt sich fürT = 0 der Übergangsdruck aus der Grundzustandsiteration
bestimmen (vgl. Abschnitt 5.1); für niedrige Temperaturen erlaubt die thermodynami-
sche Integration der Gibbs’schen freien Energie (vgl. Abschnitt 4.5) das Auffinden der
Phasengrenze. Nach der Clausius-Clapeyron-Gleichung (4.5.52) kann der Verlauf der
Grenzlinie noch darüber hinaus extrapoliert werden.
Aus den Simulationsdaten selbst gelang keine weitere Festlegung die Phasengrenze.
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Zur Beschreibung derRichtung der kollektiven Neigungbieten sich zwei graphische
Darstellungen an.

Einerseits kann man ein Histogramm
der Winkel aufnehmen, die die be-
nachbarten Kopfgruppen-Bonds mit
der momentanen Neigungsrichtung
der Kette bilden. Im Fall der Nei-
gung zu nächsten Nachbarn müßten
sich Peaks bei 0◦, 60◦, 120◦... ergeben,
während NNN-Neigung an Peaks bei
30◦, 90◦, 150◦... zu erkennen ist.
In der ungeordneten LE-Phase erwar-
tet man mit gleicher Häufigkeit alle
Winkel zwischen 0◦ und 360◦.
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Abbildung 5.21: Verteilung der Bondrichtungen
bezogen auf die Neigungsrichtung bei Π =1
für T=0.1 (LC-NN) und T=2.0 (LE)
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Abbildung 5.22: Trajektorie
Dx-Dy über die MC-Schritte

Andererseits kann man die Trajektorie des
mittleren Moleküldirektors [~D] über die MC-
Schritte verfolgen.
Dies ergibt ähnliche Information wie das Histo-
gramm des Moleküldirektors [42], ist aber ein-
facher darzustellen und läßt zusätzlich die

”
Be-

wegung“ erkennen.

Zur quantitativen Beschreibung dieses Verhaltens wurde inAnlehnung an den hexago-
nalen OrdnungsparameterΨ6 (2.4.9) der ParameterΦ6 definiert:

Ψ6 =
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(5.2.3)

Dabei unterscheiden sich dieφ∗jk von denφ jk dadurch, daß nun die Neigungsrichtung
der Ketten die Rolle der zuvor beliebigen Referenzachse übernimmt7.
Zusammen mit der Vertauschung der Betrags-|...|2 mit der Mittelwert-Bildung< ... >
erkennt man die Verschiedenheit der so charakterisierten Zustände am Beispiel eines

7Zur Auswertung wurde zwar die Neigungsrichtung jeder einzelnen Kettei als Bezugsrichtung für
ihre 6 Nachbarn{ j} verwendet, da die Ketten jedoch kollektiv ineineRichtung geneigt sind, ist dies
zulässig.
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Systems, das stets kollektiv geneigt ist, dessen Neigungsrichtung aber gegenüber dem
starren, hexagonal geordneten Kopfgitter im Verlauf der Simulation rotiert.
Während beiΨ6 die Betragsbildung in jeder Konfiguration erfolgt und somitdie
Phasen-Information der komplexen Zahl verloren geht, wirdinΦ6 über komplexe Zah-
len gemittelt und zuletzt der Betrag dieses Mittelwertes ausgewertet.
Daher wird in jeder Konfiguration|Ψ6|2=1 sein, was zu〈|Ψ6|2〉=1 führt, wohingegen
die Phase vonΦ6 die Drehung der Neigungsrichtung nachvollzieht und sich imMit-
telwert | < Φ6 > |2=0 ergibt.

Da im Simulationsprogramm bereits die Aufzeichnung eines Histogrammsh(φ∗jk) im-
plementiert war, ließ sichΦ6 berechnen als

Φ6 =

2π∫

0

exp(i6φ)h(φ)dφ /

2π∫

0

h(φ)dφ (5.2.4)

Bei einem unverzerrten Gitter liegen zwischen einer NN- undNNN-Richtung je 30◦.
Durch den Faktor 6 in der Definition vonΦ6 entspricht dies 180◦, weswegen sich die
beiden Vorzugsneigungen gegenseitig auslöschen. Möchte man Systeme die zwischen
den Vorzugsneigungen hin-und-her-springen von solchen unterscheiden, in denen die
Neigungsrichtungfrei dreht, kann man auch die Größe

Φ12 =

2π∫

0

exp(i12φ)h(φ)dφ /

2π∫

0

h(φ)dφ (5.2.5)

betrachten, da nun der Winkel zwischen NN und NNN auf 12· 30◦ = 360◦ vergrößert
wird und geringe Abweichungen von diesen Richtungen zum Verschwinden vonΦ12

führen.

Der Verlauf vonΦ6 undΦ12 entlang der Isother-
menT :=0.5 zeigt drei Bereiche:

Bei niedrigen Drücken liegt eine deutliche
Kopplung der Neigungsrichtung an die Bon-
drichtungen des Kopfgitters vor. Ab Drücken
Π > 30 geht diese Kopplung verloren und die
Neigung kann annähernd frei drehen.
Da beiT = 0.5 bereits eine merkliche thermi-
sche Unordnung vorliegt, erreichenΦ6 und ins-
besondereΦ12 auch bei niedrigem Druck nicht
den Idealwert 1. 0.0 20.0 40.0 60.0 80.0 100.0

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

Φ6

Φ12

Abbildung 5.23: Φ6 und Φ12 vs. Druck Π bei T=0.5
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Der erneute Anstieg bei Drücken ober-
halb vonΠ > 70, der mit einer Stabilisie-
rung der NN-Richtung einhergeht, hängt
mit einemEinrast-Effekt zusammen, den
auchH.O. Lange[42] beobachtet hat.
Besonders deutlich wird dieser in der ver-
tikalen Dichteverteilung der Monomere,
die eine Aufspaltung der oberen Mono-
merlagen in je zwei Schichten aufweist.
Hierbei liegen die Monomere einer Kette
in den

”
Lücken“ der Nachbarketten.
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Abbildung 5.24: vertikale Dichteverteilung ρ(z)
bei Druck Π =100, T=0.5

Da derEinrast-Effekt ein Modell-Artefakt ist, das von der Verwendung effektiver Mo-
nomere und evtl. von einem zu weichen Bondlängen-Potential herrührt, wird das er-
neute Auftreten der NN-Phase bei sehr hohen Drücken im folgenden vernachlässigt
und davon ausgegangen, daß bei Drücken oberhalb vonΠ > 30 und Temperaturen ab
T>∼0.5 eine Entkopplung der Neigungsrichtung vom Kopfgitter besteht.
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Abbildung 5.25: Trajektorien Dx-Dy über MCS
bei Druck Π =1, T=0.5 und Π =50, T=0.5
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Abbildung 5.26: Verteilung der Bondrichtungen
bezogen auf die Neigungsrichtung bei T=0.5
für Π =1 (NN) und Π =50

Während bei niedrigem Druck eine stabile Neigung zu nächsten Nachbarn vorliegt,
was sich darin ausdrückt, daß der Moleküldirektor über einem Punkt in der Ebene ver-
weilt8 und das Histogramm ausgeprägte Maxima bei 0◦, 60◦, 120◦... besitzt, zwischen

8 Da die NN- und NNN-Richtungen jeweils 6-fach entartet sind,müßte die Simulation auch bei sta-
biler NN-Neigung zwischen diesen sechs Positionen springen, wenn das System den ganzen Konfigura-
tionsraum ausnützt. Ein solcher spontaner Wechsel wurde innerhalb der praktikablen Simulationslängen
nie beobachtet.
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denen es auf null abfällt, besteht beiΠ = 50 keine bevorzugte Neigungsrichtung. Die
Trajektorie des Moleküldirektors verläuft etwa entlangeiner Kreislinie, was in der Pro-
jektion einem konstanten Neigungswinkel〈ϑ〉 entspricht und das Histogramm fällt an
keiner Stelle mehr auf null ab. Die verbliebene Modulation im Histogramm wird mit
längeren Simulationsläufen (hier 300.000 MCS) verschwinden.
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5.2.3 Phasendiagramm

Π

Abbildung 5.27: Phasendiagramm Π(T) für σH :=1.1σ

Die Phasen, die für das System kleiner KöpfeσH := 1.1σ bestimmt wurden, sind in
obigem Phasendiagramm zusammengefaßt.

Der Richtungsübergangzwischen der NN- und NNN-Phase ist bei tiefen Temperatu-
ren 1. Ordnung, da eine weite Hysterese besteht und die Symmetrie zwischen beiden
Phasen diskontinuierlich wechselt.
Bei höheren Temperaturen deutet die Entkopplung der Neigungsrichtung vom Kopf-
gitter darauf hin, daß ein kontinuierlicher̈Ubergang zwischen NN- und NNN-
Richtung möglich ist, was man zusammen mit der verschwindenden Hysterese als eine
zusätzliche, geneigte LC-Phase ohnetilt order interpretieren kann, die jeweils durch
einenÜbergang 2. Ordnung von LC-NNN bzw. LC-NN getrennt ist.

Zwischen der LC-NN- und der LE-Phase liegt ein Schmelzübergang1. Ordnung, da
hier zugleich zwei unabhängige Symmetrien – die hexagonale Ordnung der Köpfe und
die Kollektivität der Neigung – entlang einer ausgedehnten Linie in derΠT-Ebene ge-
brochen werden [41].
Wie bei einemÜbergang 1. Ordnung zu erwarten fällt z.B. der hexagonale Ordnungs-
parameterΨ6 beim Aufheizen von der LC-NN- in die LE-Phase auf einen Wert nahe
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null ab und Größen wie die Enthalpie oder die Fläche verlaufen dort ebenfalls unstetig.

Da die kollektive Neigung stetig gegen null geht und auch in keiner anderen Obser-
vablen ein Sprung beobachtet wird, ist davon auszugehen, daß der Neigungsübergang
zwischen der kollektiv geneigten und der ungeneigte LC-Phase 2. Ordnung ist.

Über die Charakterisierung des Schmelzübergangsbei höherem Druck, der aus der un-
geneigten LC-U-Phase in die LE-Phase erfolgt, ist keine ähnlich eindeutige Aussage
möglich.
Da hier in der geordneten Phase keine Symmetriebrechung aufgrund der Neigung be-
steht, geht an der Phasengrenze nur die hexagonale Ordnung verloren, so daß auch ein
Übergang 2. Ordnung vorliegen kann.
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Abbildung 5.28: Fläche A/n vs. T
für die Drücke Π = 10, 18, 24, 28, 35
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Abbildung 5.29: Ψ6 vs. T
für die Drücke Π = 10, 18, 24, 28, 35

Sowohl die FlächeA/n pro Mono-
mer, als auch die spezifische inne-
re EnergieU/N zeigen zwar einen
Wechsel zwischen zwei annähernd li-
nearen Verläufen innerhalb der bei-
den Phasen, doch erscheint der
Übergangsbereich, ähnlich wie der
Abfall von Ψ6, deutlich stärker auf-
geweitet als beimÜbergang aus der
geneigten LC-Phase, z.B. beiΠ =10.
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Abbildung 5.30: U/N vs. T
für die Drücke Π = 10, 18, 24, 28, 35

Eine Untersuchung der Hysterese (vgl. Abschnitt 5.3.3) desentsprechenden̈Ubergangs
am System mitσH :=1.2σ konnte ebenfalls nicht zur Klärung beitragen.
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Abbildung 5.31: Phasendiagramm T(A/n) für σH :=1.1σ

Eine deutlich andere Darstellung der Lage der Phasen zueinander erhält man, wenn
man die Grenzlinien nicht alsΠ(T), sondern alsT(A) aufträgt.

Der Bereich der FlächeA/n pro Molekül ist nach unten bei ca. 0.8 begrenzt, da noch
höhere Dichten nur bei extrem hohen Drücken auftreten undbereits hier Einrast-
Effekte einsetzen. Eine gewisse Schwierigkeit dieser Auftragung im Gegensatz zum
Π(T)-Phasendiagramm liegt darin, daßΠ undT als Simulationsparameter frei gewählt
werden können, die Fläche aber nur indirekt alsA(Π ,T) beeinflußbar ist9.

Das Phasendiagramm zeigt die NN- und NNN-Phase als zweigetrennteLC-Bereiche.
Da bei Temperaturen oberhalb vonT >∼0.5 die Neigungsrichtung vom Kopfgitter ent-

9Da die Simulationsdaten hauptsächlich als Isobaren aufgenommen wurden, liegen die Datenpunkte
hier nicht optimal.
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koppelt, unterliegt die eingetragene Grenzlinie einer gewissen Willkür, aber man er-
kennt die relativ geringe Größe des NNN-Gebiets im Vergleich zu den anderen Phasen.
Betrachtet man den mittleren Neigungswinkel〈ϑ〉 an der Grenze der Phasen, stellt man
fest, daß er in beiden etwa gleich groß ist und mit 20◦...24◦ gut mit experimentellen
Werten [67][64] übereinstimmt.

Das Gebiet der LC-NN-Phase ist zu größeren Flächen hin durch den Verlauf von
A(Π := 0,T) begrenzt, der entlang der entsprechenden Isobaren

”
gemessen“ wurde.

Da beiΠ = 0 bei allen Temperaturen die Gasphase aus Entropie-Gründen stabil ist,
stellt diese Linie die Koexistenz einer LC-Phase mit einer extrem verdünnten Gaspha-
se dar.

An der Grenze zwischen LC-U und LE ist an derÜbergangstemperatur jeder der auf-
genommenen Isobaren zwar nur ein Datenpunkt eingetragen, dessen Fehlerbalken und
der Verlauf der (doppelten) Grenzlinie geben aber etwa die Flächen wieder, die LC-U
und LE am Phasenübergang bzw. in dessen unmittelbarer Nähe haben.
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5.3 System großer K̈opfe

5.3.1 Modulation

Im System großer Köpfe, d.h.σH = 1.2σ, tritt bei Konfigurationen mit Neigung zu
nächsten Nachbarn eine (unerwartete) Abweichung von der

”
konventionellen“ Anord-

nung der Ketten auf.
DieseModulation , die bei NNN-Phasen nie beobachtet wurde, hat bezüglich Druck,
Temperatur und Kopfgröße einen gewissen Existenzbereich. Sie stellt sich sowohl bei
rechteckiger, als auch bei scherbarer Simulationsbox ein,reproduziert die 6-fache Ent-
artung der NN-Richtung und steht in Zusammenhang mit dem Gr¨oßen-Mißverhältnis
zwischen den Köpfen und dem Durchmesser des Alkanschwanzes.
Während bei den kleinen Kopfgruppen die kollektive Neigung mit tilt order einher-
ging, d.h. mit einer starken Korrelation zwischen der einheitlichen Neigungsrichtung
der Ketten und den Bonds des Kopfgitters, ist in Systemen mitsehr großen Köpfen
(vgl. Abschnitt 5.4), bei denen Cluster-Bildung einsetzt,die einheitliche Neigungs-
richtung verloren gegangen. Die hier beschriebenen modulierten Phasen bilden eine
Zwischenstufe in dem Sinn, daß zwar starke Korrelation zwischen Neigung und Kopf-
gitter vorliegt, die Richtung aber innerhalb der Box kontinuierlich variiert.

Einen guten Eindruck von der Anordnung der Ketten in einer modulierten Phase ge-
winnt man aus der Projektion ihrer Bonds in die Ebene. Das Vorhandensein der Mo-
dulation ist hingegen in der Projektion der End-zu-End-Vektoren besser zu erkennen,
weshalb letzterer im weiteren der Vorzug gegeben wird.

Bond-Bond End-zu-End

Abbildung 5.32: Projektion der Endkonfiguration zu Π =1, T=0.1, σH =1.2σ
Zusätzlich sind die Kopfgruppen und die Simulationsbox markiert.
Die Konfiguration wurde als

”
konventionelle“ NN-Neigung inx-Richtung aufgesetzt.

Eine modulierte Konfiguration setzt anscheinend relativ flexible Ketten voraus, da die-
se deutlich von der gestreckten Anordnung abweichen. Betrachtet man nur die Kopf-
gruppen, fällt auf, daß das Kopfgitter trotz der starken Kettenneigung kaum verzerrt
ist, und sich die Köpfe so umgeordnet haben, daß nun eine Gitterachse um ca. 10◦

gegen diex-Richtung der Simulationsbox verdreht ist (siehe auch Abb.5.67).
Iteriert man fürΠ =1,T = 0 je ein konventionell und ein moduliert geneigtes System
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gemäß (5.1.2) findet man, daß die spezifische Grundzustands-Enthalpie der modulier-
ten Konfiguration, die beiT=0 mit der Gibbs’schen freien Energie übereinstimmt, um
0.04 pro Monomer niedriger ist und damit die stabile Phase darstellt.
In x− bzw. ξ-Richtung liegt eineÜberstruktur vor, die die Translationsymmetrie des
Gitters bricht, wogegen iny- bzw. η-Richtung die Periodizität unverändert bleibt. Es
liegt nahe, dieÜberstruktur anhand ihrer

”
Streifenbreite“ zu charakterisieren, in die-

sem Beispiel – wenn man die periodischen Randbedingungen berücksichtigt – als
4+4+4.

Bei tiefen Temperaturen gelingt es der Simu-
lation kaum, ein einmal erreichtes Streifen-
System wieder umzulagern. Daher ist davon
auszugehen, daß die erzeugten Konfigurationen
metastabil sind und es stellt sich die Frage,
welche Streifenanordnung optimal ist.
Insbesondere ist mit Kommensurabilitäts-
Effekten zu rechnen, da die möglichen
Abfolgen der Streifen von der Größe der
Systems abhängen.

Abbildung 5.33:
Konfiguration zu Π =1, T=0.1, σH =1.2σ
Beleg einer Modulation bei rechteckiger Box

Um dies zu klären wurde für verschiedene Systemgrößen jeweils beiΠ = 1,T = 0.1
die spezifische EnthalpieH/N bestimmt und mit dem vorgefundenen Streifen-System
verglichen.

Streifen n H/N

4+4 8×8 -4.8445
5+3 8×8 -4.8403
4+4+4 12×12 -4.8445
6+6 12×12 -4.8378
7+5 12×12 -4.8374
5+4+4 13×13 -4.8435
6+3+4 13×13 -4.8411
5+3+4+4 16×16 -4.8429
6+5+5 16×16 -4.8394

Die korrekte Größe, die zu bestimmen wäre, ist das
Gibbs’sche PotentialG = H − TS. Da in allen
verglichenen Systemen ähnliche Ordnung vorliegt
und die Temperatur niedrig genug gewählt wurde,
erscheint es aber zulässig, die Entropie hier zu ver-
nachlässigen. Im Gegensatz zu den konventionell
geneigten Systemen gelang es leider nicht, belie-
big modulierte Anordnungen als Startkonfigurati-
on zu konstruieren.
Nach nebenstehender Tabelle scheint es eine
Präferenz für die Streifenbreite4 zu geben.

Da für das Zustandekommen der Modulation die Beweglichkeit der Kopfgruppen
untereinander entscheidend ist, liegt es nahe zu untersuchen, was geschieht, wenn
man die Kopfgruppen von den individuellen Monomer-Moves ausnimmt und sie nur
noch an den kollektiven Volumen-Moves teilnehmen läßt. Ein Vergleich – jeweils bei
Π =1,T=0.1 – dieser eingeschränkten Simulation (A), die zu einer konventionell

NN-geneigten Phase führt, mit einer norma-
len Simulation (B), die zu einer (4+4+4)-
Modulation führt, ergibt:

A/n H/N ϑ Ψ6

A 1.125 -4.820 44.0◦ 0.7731
B 1.092 -4.845 41.2◦ 0.9032
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Am OrdnungsparameterΨ6 ist deutlich zu erkennen, daß trotz ähnlich starker Nei-
gung das Kopfgitter der modulierten Phase weit weniger stark verzerrt ist. Dadurch
kommen die Köpfe einer zweidimensionalen dichtesten Packung näher, was sich auch
in der Fläche pro Kette niederschlägt.

Der Parameterbereich für die KopfgrößeσH in dem modulierte Konfigurationen beob-
achtet wurden liegt etwa bei 1.14σ < σH < 1.27σ. Bei kleineren Köpfen sind die Pha-
sen stets konventionell geneigt, oberhalb ist der Größenunterschied zwischen Köpfen
und Alkanschwanz so stark, daß keine kollektive Neigung über die ganze Monolage
eintritt, sondern sich kleinere Gruppen von Ketten zu sog. Mizellen zusammenlagern
(vgl. Abschnitt 5.4).
Zeigt eine Phase im GrundzustandT 7→ 0 Modulation, bleibt diese bei Temperatur-
erhöhung in der Simulation bis etwa zum̈Ubergang in die LE-Phase bestehen, was
ggf. eine deutliche Hysterese gegenüber der unmodulierten Phase bedeutet (vgl. Ab-
schnitt 5.3.5). Auch bezüglich des Drucks sind die modulierten Phasen bis weit in das
Stabilitätsgebiet der konventionellen NNN-Phase zu beobachten. Erst wenn man den
Druck aufΠ >∼90 erhöht findet man eine zunehmende Verbreiterung der Streifen.

Es wurde zwar keine systematische Untersuchung der Abhängigkeit von der Ket-
tenlängel vorgenommen, fürl = 6 und l = 8 aus Abschnitt 5.3.6 findet man bei
P=1,T=0.1 aber ähnliche Modulationen, wie hier fürl=7 gezeigt.

Falls die beschriebenen Modulation in realen Langmuir-Monoschicht existieren
würde, müßte man sie anhand des Strukturfaktors erkennenkönnen, was ein Vergleich
zwischen modulierter und nicht-modulierter NN-Phase zeigt:

Sz−int(~q)

qy

qx-15 -10 -5 0 5 10 15

-15
-10

-5
0

5
10

15

0

500

1000

1500

Abb. 5.34: End-zu-End-Projektion
eines unmodulierten NN-geneigten
Systems mit σH = 1.2σ, Π = 25 und
T ≈ 0

Abb. 5.35: zugehöriger
Strukturfaktor Sz−int(~q‖) (vgl. 2.5.21)
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Abb. 5.36: End-zu-End-Projektion
eines modulierten NN-geneigten Sy-
stems mit σH = 1.2σ, Π = 1 und T ≈ 0

Abb. 5.37: zugehöriger
Strukturfaktor Sz−int(~q‖) (vgl. 2.5.21)

Die Strukturfaktoren enthalten jeweils die Beugungsmaxima 0.,1. und 2. Ordnung. Die
modulierte Phase zeigt inξ-Richtung einëUberstruktur mit einer Streifenbreite von 4
Molekülen10, während inη-Richtung die ungestörte Periodizität vorliegt. Entsprechend
findet man im Strukturfaktor in der reziprokenξ-Richtung kleine sog.Satelliten-Peaks
im Abstand von1

4 der regulären Bragg-Peaks.

Experimentell sich die Strukturfaktoren nur als Pulver-Mittel zugänglich:
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Abb. 5.38: Strukturfaktor S(q‖, qz) (Pulver-Mittel) der modulierten NN-Phase; T=0.1,Π=1

Im Vergleich zur konventionell NN-geneigten Phase, wie siebei σH = 1.1σ auftritt
(vgl. Abschnitt 2.5.2), erkennt man eine Aufspaltung des Peaks beiqz,0 in zwei ge-
trennte Peaks. Der Abstand dieser Strukturen ist jedoch so gering, daß er nicht mehr

10Man beachte die periodischen Randbedingungen.
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aufgelöst werden könnte, würde man die experimentell realistische Peak-Breite zu-
grunde legen.

Aus Sicht der Simulation stellten die modulierten Phasen inzweifacher Weise eine
Schwierigkeit dar. Während es kein Problem ist, eine konventionell geneigte Phase –
egal in welche der 6 NN- oder NNN-Richtungen – als Anfangskonfiguration zu kon-
struieren, gelang dies für modulierte Phasen nicht. Es warimmer nötig, eine bereits
modulierte Phase eines anderen Druck-Temperatur-Wertes hierfür heranzuziehen11.

Als das größere Problem erwies sich, daß sich
die Modulation aus einer konventionellen NN-
Anfangskonfiguration nur dann einstellte, wenn
der Druck ausreichend gering war (Π <10). Bei
höheren Drücken kam nur eine unvollständige
Modulation mit zu großer Streifenbreite zustan-
de.

Nebenstehende Konfigurationen wurden kon-
ventionell NN-geneigt aufgesetzt.
Man erkennt, daß sich beiΠ = 1 eine subop-
timale Streifenabfolge 3+5+4 gebildet hat und
bei höherem Druck die Modulation sukzessive
zurückgeht. BeiΠ =26 liegt hier zwar konven-
tionelle NN-Neigung vor, die Grundzustands-
iteration (vgl. Abschnittt 5.3.2) zeigt aber, daß
auch bei diesem Druck die modulierte Phase ei-
ne niedrigere freie Energie hätte.

Da sowohl die Ausbildung der Modulation als
auch deren Auflösung stark gehemmt sind, fin-
det man beim Vergleich z.B. der konventionel-
len NNN-Phase mit der modulierten NN-Phase
eine sehr große Hysterese.

P = 1

P = 23

P = 26

Abbildung 5.39:

NN-Konfigurationen bei T=0.1, σH =1.2σ
für die Drücke Π = 1, 23, 26
(maßstabsgerechte Abbildung)

11Dadurch war es auch nicht möglich, gezielt zu prüfen, ob die Simulation die 6-fache Entartung
der modulierten Phase reproduzieren kann. Soweit währendder Simulationsläufe Konfigurationen auf-
traten, die in eine andere, als die hier abgebildete Richtung moduliert waren, ergaben sich aber keine
Abweichungen in den Meßwerten, so daß davon auszugehen ist,daß die Entartung erfüllt ist.
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Es ist noch interessant zu untersuchen, ob sich dieÜberstruktur auch auf das Kopfgit-
ter auswirkt und ob auch in der modulierten Phase der gemessene Spreizdrucktensor
mit dem von außen vorgegebenen skalaren Druck übereinstimmt:

Abbildung 5.40: Voronoi-Konstruktion zur modulierten LC-NN-Phase
bei Π =1, T=0.1, σH =1.2σ

Die Voronoi-Konstruktion läßt gut die Verdrehung des Kopfgitters gegen diex-Achse
der Simulationsbox erkennen. Die Form der Zellen ist ungleichmäßiger als in der un-
modulierten Phase und man findet auch 5-zählig koordinierte Kopfgruppen.
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Abbildung 5.41: zu Πext=3
Druck-Komponenten 〈Π int

xx 〉, 〈Π int
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xy 〉 vs. T

Bei vorgegebenem DruckΠext := 3
kann man aus der Auftragung von
Π int

xx ,Π
int
yy undΠ int

xy (vgl. (2.4.7)) gegen
die Temperatur ablesen, daß die bei-
den Diagonalkomponenten miteinan-
der und mit dem vorgegebenen Druck
gut übereinstimmen und die Scher-
komponente stets klein gegen die Dia-
gonalkomponenten ist.

Die DrückeΠext undΠ int befinden sich
somit im Gleichgewicht.
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5.3.2 Simulationsdaten

Die Grundzustandsiteration für
σH :=1.2σ bei T =0 erlaubt u.a.
einen Vergleich zwischen modu-
lierter und konventioneller NN-
Phase:

Π HNN/N Hmod/N HNNN/N

1 -4.949813 -4.989102
15 -2.77462101 -2.65393259
25 -1.30144034 -1.46118598 -1.29812054
30 -0.61671449 -0.62953127
50 1.98189217 1.99635532
60 3.31803194 3.28473875

Interpolation zwischen 25≤ Π ≤ 30 bzw. zwischen 50≤ Π ≤ 60 ergibt für den (hypo-
thetischen)̈Ubergang LC-NN↔ LC-NNN einen DruckΠ ≈26.0 und für den (realen)
Übergang LC-mod↔ LC-NNN den DruckΠ ≈53.0.
Im Bereich 1≤ Π ≤ 25, in dem die konventionelle NN-Phase gegenüber NNN stabil
wäre, zeigt die modulierte Phase eine noch niedrigere freie Energie. BeiT = 0 ist für
σH :=1.2σ die konventionelle NN-Phase also bei jedem Druck instabil bzw. metastabil.
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Abbildung 5.42: Fläche A/n vs. T
für die Drücke Π =1, 3, 6, 10, 30, 50
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Abbildung 5.43: Ψ6 vs. T
für die Drücke Π =1, 3, 6, 10, 30, 50
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Abbildung 5.44: Neigungswinkel ϑ [◦] vs. T
für die Drücke Π =1, 3, 6, 10, 30, 50

Der Verlauf der FlächeA/n und des Ord-
nungsparametersΨ6 gegenüber der Tem-
peratur für verschiedene Isobaren zeigt
ein ähnliches Verhalten wie im System
kleiner Köpfe. Bei niedrigen Drücken er-
kennt maneinenÜbergang in eine unge-
ordnete Phase, dieser ist mit einem deut-
lichen Flächensprung verbunden.
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Bei höheren Drücken findet man zuvor wieder einen weiterenÜbergang in eine eben-
falls hexagonal geordnete Phase. DieserÜbergang bewirkt keinen Flächensprung, aber
einen Knick in derA(T)-Kurve. Außerdem ist die Flächenänderung beimÜbergang in
die ungeordnete Phase geringer und breiter ausgedehnt.
Zusammen mit dem mittleren Neigungswinkel〈ϑ〉 ergibt sich, ähnlich wie im Sy-
stem kleiner Köpfe, daß bei niedrigem Druck eine kollektivgeneigte LC-Phase in die
ungeordnete LE-Phase übergeht und bei höherem Druck dazwischen eine ungeneigte
LC-Phase existiert.

Die Übergangstemperaturen verschieben sich mit steigendem Druck nach oben und
sind mit denen zuσH=1.1σ vergleichbar.

Die kollektive Neigung ist mit〈ϑ〉<∼40◦ deutlich größer und liegt auch über den typi-
schen, experimentell gefundenen Werten [64]. Dies gilt nicht nur in der geneigten, son-
dern auch in der

”
ungeneigten“ LC-U-Phase, da die Gitterabstände vom Durchmesser

der größeren Kopfgruppen bestimmt werden und die Schwanzmonomere somit mehr
Raum haben, sich darüber anzuordnen.
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Abbildung 5.45: Neigungswinkel ϑ [◦] vs. T
für die Drücke Π =1, 3, 6, 10, 30, 50
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Abbildung 5.46: Fläche A/n vs. T
bei Π =50 für σH =1.1σ und σH =1.2σ

Ein unmittelbarer Vergleich der Isobaren zuΠ = 50 bestätigt dies. Während bei den
kleineren Köpfen die Neigung in der LC-U-Phase gering bleibt und erst mit dem Auf-
schmelzen in die LE-Phase auch größere Neigungswinkel möglich werden, wächst
im System großer Köpfe der mittlere Neigungswinkel gleichmäßig an, so daß am
Übergang in die LE-Phase kein deutlicher Sprung eintritt.
Die beiden Flächenkurven belegen zunächst, daß das System der großen Köpfe und
der stärkeren Neigung eine größere Fläche pro Monomer beansprucht. Im weiteren
fällt auf, daß – verglichen mit den kleinen Köpfen – amÜbergang in die LE-Phase
kaum noch von einem

”
Flächensprung“ gesprochen werden kann.
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Der Verlust der kollektiven Neigung am
Übergang von LC-NNN bzw. LC-NN in
die ungeneigte LC-U-Phase wird durch
den ParameterRxy (2.4.12) beschrieben.

Die Übergangstemperaturen zwischen
den LC-Phasen wurden, wie bei den
kleinen Köpfen und in̈Ubereinstimmung
mit den anderen Observablen, anhand
des gewichteten Histogramms des Nei-
gungswinkels (vgl. Abschnitt 5.2.2)
lokalisiert.
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Abbildung 5.47: Neigungsmaß Rxy vs. T
für die Drücke Π =1, 10, 20, 30, 50, 100

Eine Grundzustandsuntersuchung der konventionellen NN- und NNN-Phase ergab,
daß deren Grenzlinie etwa beiΠ ≈ 30 verläuft. Bei tiefen Temperaturen liegt diese
Grenze innerhalb des Stabilitätsgebiets der moduliertenPhase (vgl. Abschnitt 5.3.5),
so daß sie erst beiT>∼0.5 relevant wird.
Dort tritt jedoch wie im System kleiner Köpfe eine Entkopplung der Neigungsrich-
tung von den Bondrichtungen des Kopfgitters auf, was zu einem weit ausgedehnten
Übergangsbereich führt.
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Abbildung 5.48: Trajektorie Dx-Dy

für Π =36, T=1 über 1.200.000 MCS
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Abbildung 5.49: Verteilung der Bondrichtungen
bezogen auf die Neigungsrichtung
für Π =36, T=1

Am BeispielΠ = 36,T = 1, das über 1.2 · 106 MCS aufgenommen wurde, sieht man,
wie sich der Moleküldirektor auf einem Kreis (fester Neigungswinkel) nahezu frei be-
wegen kann. Auch die Verteilung der Winkel, welche die Bondsdes Kopfgitters mit
der Neigungsrichtung bilden, zeigt nur noch geringe Modulation.
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Abbildung 5.50: Trajektorien Dx-Dy

bei T=1 für Π =1 (NN-mod.),
Π =17 (NN-konv.) und Π =100(NNN-konv.)
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Abbildung 5.51: Verteilung der Bondrichtungen
bezogen auf die Neigungsrichtung
bei T=1 für Π =1, 17, 100

Im Vergleich dazu erhält man bei Drücken außerhalb des entkoppelten Bereichs ein-
deutige Vorzugsneigungen in NNN- bzw. NN-Richtung, letztere sowohl konventionell
als auch moduliert.

Während der̈Ubergang zwischen den beiden konventionell geneigten LC-Phasen da-
durch Probleme bereitete, daß es einen ausgedehnten Bereich ohne Vorzugsneigungs-
richtung gibt, trat im Vergleich der konventionellen und der modulierten Phase eine
sehr große Hysterese bezüglich des Druckes ein. Z.B konnten für T :=0.5 im Druckbe-
reich vonΠ = 15...90 beide Phasen beobachtet werden. Erst unterhalb dieses Bereichs
setzte spontane Modulation der konventionellen Phase ein,bzw. darüber verschwand
die Modulation durch zunehmend größere Streifenbreiten.
Durch die Hysterese und den kontinuierlichenÜbergang zwischen den konventionel-
len Neigungsrichtungen war es andererseits möglich, die Grenze zwischen modulier-
ter und unmodulierter Phase durch thermodynamische Integration (vgl. Abschnitt 4.5)
über einen weiten Bereich zu verfolgen.
EineÜberprüfung der so gefundenen Stützstellen auf der Phasengrenze mit dem Ge-
setz von Clausius-Clapeyron (4.5.52) ergibt guteÜbereinstimmung und bestätigt den
nahezu geraden Verlauf der Grenzlinie imΠ(T)-Phasendiagramm in Abschnitt 5.3.5:

Nr. T Π ∆Π/∆T δΠ/δT

0 0.000 53.03
1 0.064 50.00 -47.2 -45.7
2 0.200 43.71 -46.3 -42.6
3 0.458 32.00 -45.4 -44.3
4 0.800 16.78 -44.5 -41.8

∆Π

∆T
=
Πi − Πi−1

Ti − Ti−1

δΠ

δT
=

Hmod− Hkonv

T · (Amod− Akonv)
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5.3.3 Hysterese

Der Charakter der anderen Phasenübergänge geht aus den Simulationsdaten oder der
Theorie (vgl. Abschnitt 5.2.3) hervor. Für denÜbergang der ungeneigten LC-U-Phase
in die ungeordnete LE-Phase gelingt eine solch klare Einordnung hingegen nicht.

Der Übergang zwischen einer flüssigen und einer festen Phase ist zwar notwendig von
1. Ordnung [41], jedoch liegt ein solcher am̈Ubergang LC/LE nicht zwangsläufig vor.
Die flüssig-kondensierten LC-Phasen sind verglichen mit der LE/G-Phase in höherem
Maß geordnet; sie sind aber keine eigentlichen kristallinen, 3-dimensionalen
Festkörper. Bei rein 2-dimensionalen Systemen kann zwischen der festen und der
flüssigen Phase einehexatischePhasen existieren [40][52][71] die auch in entspre-
chenden Simulationen [15] beobachtet wird.
In dieser zerfällt die Positionskorrelation kurzreichweitig, während die Bondrich-
tungen, unter denen die Nachbarteilchen gesehen werden, langreichweitig beste-
hen. Anstatt des unstetigen fest↔flüssig-Übergangs treten nun zwei kontinuierliche
Übergänge – fest↔hexatisch und hexatisch↔flüssig – auf.
Langmuir-Monoschichten verhalten sich, trotz nicht-verschwindender Schichtdicke,
wie 2-dimensionale Systeme. Um von kollektiver Neigung zu nächsten oder übernäch-
sten Nachbarn sprechen zu können, müssen die Bondrichtungen des Kopfgitters über
ausreichende Entfernungen einheitlich sein. Man geht daher davon aus, daß die LC-
Phasen12 hexatisch sind, was auch experimentell [29] bestätigt wird.
Da also ein LC-U/LE-Übergang 2. Ordnung vorliegen kann und eine Finite-Size-
Untersuchung aus technischen Gründen nicht möglich war (vgl. Abschnitt 5.3.7),
könnte das Auftreten von Hysterese den Ausschlag für einen Übergang 1. Ordnung
geben.

Zur Aufnahme der Hysterese wurde das System sukzessive aufgeheizt bzw. abgekühlt
und auf jeder Temperaturstufe eine vorgegebene Zahl von Simulationsschritten durch-
geführt.

Beim Abkühlen der ungeordneten LE-Phase tritt dabei das Problem auf, daß sich zur
Bildung der LC-Phase die Köpfe auf eine Art hexagonal anordnen müssen, die mit der
Simulationsbox kompatibel ist, bein= 144 z.B. 12 Reihen à 12 Ketten. Zudem kom-
men beimÜbergang in eine geneigte LC-Phase Konfigurationen vor, diekeine einheit-
liche Neigungsrichtung haben, sondern z.B. zwei verschieden geneigte Domänen.
Beide Arten von Strukturfehlern sind metastabil und werdenvon der Simulation kaum
mehr ausgeheilt. Derartige Probleme stellten sich beim Aufheizen nicht, da hier mit
fehlerlos geordneten Konfigurationen begonnen wurde.

12Mit Ausnahme der kristallinen CS-Phase (vgl. Abb. 1.1)
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Abb. 5.52-5.54: Ordnungsparameter Ψ6 vs. T

für die Drücke Π =20, 50, 1

Für das schrittweise Aufheizen und
Abkühlen wurden folgende Prozess-
Parameter gewählt:

Π MCS ∆T T equil.
LC↔LE

1 100.000 0.025 1.29
20 50.000 0.080 2.04
50 100.000 0.100 3.22

Zur Kontrolle wurde neben den DrückenΠ = 20; 50, die zumÜbergang LC-U↔LE
gehören, auch die IsobareΠ = 1 untersucht, bei der mit LC-NN↔LE sicher ein
Übergang 1. Ordnung erfolgt.
Bei Π = 1 zeigt der OrdnungsparameterΨ6, der das Aufschmelzen des hexagonalen
Kopfgitters beschreibt, erwartungsgemäß eine deutlicheHystereseschleife mit einer
Breite von∆T≈0.2.

Die Verläufe vonΨ6(T) zuΠ = 20; 50 lassen keine eindeutige Interpretation zu.
FürΠ =50 unterscheiden sich beide Kurven kaum. Dies kann damit zusammenhängen,
daß sich mit zunehmenden Druck die LC-U- und LE-Phase immer

”
ähnlicher“ wer-

den, was sowohl am zurückgehenden Flächensprung als auchan den Konfigurations-
schnappschüssen (vgl. Abschnitt 5.3.5) zu sehen ist. Dadurch verbleiben beide Prozes-
se stets nahe dem Gleichgewicht.
Die Kurven zur IsobarenΠ = 20 weichen stärker voneinander ab als beiΠ = 50. Bei
Π = 1 kann man aber deutlich ein Verbleiben in der Ausgangsphaseauch über die
Übergangstemperatur hinaus erkennen, was beiΠ =20 nur ansatzweise eintritt.
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Die Untersuchung des Hystereseverhaltens läßt also auch keine eindeutige Charakte-
risierung des̈Ubergangs LC-U↔LE zu.
Man muß nämlich beachten, daß auch in Monte Carlo-Simulationen kontinuierlicher
Phasenübergänge eine scheinbare Hysterese immer dann beobachtet wird, wenn die
Zahl der MC-Schritte für die simulierten Zustände zumindest teilweise zu gering war,
um voll ins Gleichgewicht zu relaxieren.
Da wegen desslowing downbei kontinuierlichen Phasenübergängen unter Umständen
sehr große Relaxationszeiten auftreten können, die man vorher nicht abschätzen
kann, ist eine Unterscheidung der Ordnung von Phasenübergängen aufgrund solcher
Hysterese-Untersuchungen oft nicht in eindeutiger Weise möglich.
Alternativ erfolgten sehr lange Simulationsläufe (2· 106 MCS) am vermuteten
Übergangspunkt.
Auch hierbei konnte das erwartete, mehrfache Hin-und-Her-Wechseln des Ordnungs-
parameters zwischen zwei verschiedenen, den beiden koexistierenden Phasen zuzu-
ordnenden Werten nicht zweifelsfrei beobachtet werden.
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5.3.4 Auftreten der Gasphase

In den experimentellen Untersuchungen von Langmuir-Monolagen ist bei hohen
Temperaturen das Auftreten einer Gasphase evident [39]. Diese Phase, die so stark
verdünnt ist, daß die Ketten untereinander kaum noch wechselwirken, ist von der eben-
falls ungeordneten LE-Phase durch einenÜbergang 1. Ordnung getrennt. Es stellt sich
die Frage, ob diese Phase auch in der vorliegenden Simulation beobachtet werden
kann.

Mit steigender Verdünnung kann man das Erreichen des 2-dimensionalen idealen Gas-
Limits anhand zweier quantitativer Größen beschreiben. Zum einen sollte das

ideale Gas-Gesetzp · V = N · kB · T ⇒ Π · A
n · T

!
= 1 (5.3.6)

erfüllt sein13, zum anderen sollte für (starre) Stäbe, die ohne Wechselwirkung mitein-
ander den ganzen oberen Halbraum zur Verfügung haben, sichein

mittlerer Neigungswinkel 〈ϑ〉 !
=

π/2∫

0

ϑ sinϑdϑ = 1 (5.3.7)

ergeben.
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Abbildung 5.55: Gaskonstante Π〈A〉/nT
vs. Temperatur T bei Π =0.05, σH =1.2σ
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Abbildung 5.56: Neigungswinkel ϑ [rad]
vs. Temperatur T bei Π =0.05, σH =1.2σ

Beim Aufheizen entlang der IsobarenΠ = 0.05 stellt man fest, daß sowohl die
”
Gas-

konstante“ als auch der Neigungswinkel bei Temperaturen abT>∼2 Plateaus erreichen,
deren Werte14 der Gas-Phase gut entsprechen. Die Auftragung beginnt jeweils knapp
oberhalb des̈Ubergangs von der LC-NN in die LE-Phase.

13Zur genaueren Beschreibung der ungeordneten Phase(n) kannman z.B. eine Van-der-Waals-
Zustandsgleichung ansetzen.Israelachvilischlägt einesurface-micelle-Isotherme vor [32], um die Bil-
dung von Clustern zu berücksichtigen.

14〈ϑ〉 erreicht nicht den Wert 1, da es sich nicht um starre Stäbe handelt und sich die Ketten der
Grenzfläche nur von oben nähern können.
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Technisch stellen diese Simulationen insofern ein Problemdar, als in der LE- bzw. G-
Phase die Kopfgruppen nicht mehr hexagonal geordnet sind, sondern eine 2-dimensio-
nale Flüssigkeit bilden. In dieser ist nur noch dieFlächeder Simulationsbox relevant,
da diese in den Hamiltonian eingeht, nicht mehr aber derenForm.
Die Entartung bezüglichLx, Ly undα führt zu Schwierigkeiten, sobald im Verlauf der
Simulation Konfigurationen eintreten, die – bei vorgegebener Fläche – extrem lang
oder extrem schmal sind.
Für die Auswertung der periodischen Randbedingungen nachderminimum image con-
ventionist es nötig, daß die Systemausdehnung mindestens so groß ist, daß jedes Teil-
chen i mit höchstens einem periodischen Abbild des Teilchensj wechselwirkt. Im
verwendeten Algorithmus muß hierfür gefordert werden, daß die Verletkugel (vgl. Ab-
schnitt 3.3) noch vollständig in die Simulationsbox hineinpaßt [3].
Versucht man die ungeordneten LE- oder G-Phasen mit der scherbaren Box-Geometrie
zu simulieren, die sich für die LC-Phasen als notwendig erwiesen hat, ist es eine Frage
der MC-Schritte, bis die beschriebenen pathologischen Box-Formen auftreten. Ande-
rerseits ist es in diesen Phasen unnötig, der Box die Möglichkeit zu geben, neben der
Größe auch ihre Form zu ändern.
Die Untersuchung des̈Ubergangs LE↔ G erfolgte daher mitfestem Seitenverhältnis
der Box, i.allg. mit quadratischem Grundriß. Vergleiche mit Daten zu fluktuierendem
Seitenverhältnis, soweit diese möglich waren, ergaben völlige Übereinstimmung.

Neben der IsobarenΠ = 0.05 wurde die Gas-Phase auch anhand der Isothermen
T=1.45 bei niedrigen Drücken untersucht.
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Abbildung 5.57: Gaskonstante Π〈A〉/nT
vs. Druck Π bei T=1.45, σH =1.2σ
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Abbildung 5.58: Neigungswinkel ϑ [rad]
vs. Druck Π bei T=1.45, σH =1.2σ

Das System wurde, von höheren Drücken kommend, schrittweise entspannt. Unterhalb
vonΠ <∼0.05 tritt eineÄnderung des Verhaltens ein. Wenngleich die

”
Gas-Grenzwerte“

nicht vollständig erreicht werden, dürfte dies bei noch tieferen Drücken schließlich der
Fall sein.
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Im folgenden sind jeweils die Isobaren-Daten den Isothermen-Daten gegenübergestellt:
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Abbildung 5.59: Fläche A/n vs. Temperatur T bzw. Druck Π
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Abbildung 5.60: spez. Enthalpie H/N vs. Temperatur T bzw. Druck Π
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Abbildung 5.61: Neigungskorrelation KNN vs. Temperatur T bzw. Druck Π

Zusammenfassend ergeben diese Plots das Bild, daß bei DruckΠ =0.05 im Tempera-
turbereich 1.5 < T < 1.7 das System zwar eine Umwandlung erfährt, dieser Vorgang
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aber relativ breit ausgeschmiert ist, so daß eine konkreteÜbergangstemperatur bzw.
ein Übergangsdruck nicht lokalisiert werden kann.

Es bietet sich an, diese Umwandlung hinsichtlichHystereseund Finite-Size-
Abhängigkeit zu untersuchen.
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Abbildung 5.63: Fläche A/n vs. T bei Π =0.05
für Systemgrößen n=144und n=900

Der Vergleich mit einem System vonn = 900 Ketten deutet auf keine ausgeprägte
Abhängigkeit von der Teilchenzahl hin.
Auch die

”
Hysterese-Schleife“ entspricht nicht der Vorstellung desVerbleibens in der

einen Phase mit verzögertem Sprung in die andere. Vielmehrscheint das System sich
stetig auf Gleichgewichtszustände15 hin zu bewegen, die im Zwischenraum zwischen
der Aufheiz- und Abkühlkurve liegen.

Diese Vermutung bestätigt auch die
Auftragung der Fläche bzw. der Dichte
n/A gegen die MC-Schritte:

Selbst über 500.000 MCS ist die
Fläche offensichtlich noch nicht
äquilibriert.
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Abbildung 5.64: Dichteverlauf n/A vs. MCS
für Druck Π =0.05und Temperatur T=1.6

15Da es sich hier um den̈Ubergang zwischen zwei ungeordneten Phasen handelt, treten beim
Abkühlen keine metastabilen Gitterfehler auf, wie sie beim Übergang in die LC-Phase beobachtet wer-
den (vgl. Abschnitt 5.3.3).
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Die zusätzliche Simulation der IsothermenT = 2 im gleichen Druckgebiet ergab ein
ähnliches Verhalten wie die IsothermeT=1.45, nur daß die

”
Gas-Grenzwerte“ bereits

bei höheren Drücken erreicht werden und derÜbergang deutlich breiter ausschmiert.

Nebenstehende Projektionen der Ketten in die
Grenzfläche sind maßstabsgerecht und zeigen
deutlich die starke Expansion des Systems im
TemperaturbereichT=1.3...1.9.
Während die Konfiguration beiT = 1.9 ei-
nem idealen Gas schon recht nahe kommt, er-
kennt man aus den niedrigeren Temperaturen,
daß diese Phase dadurch entsteht, daß die ge-
schlossene Monolage in einzelne Cluster auf-
bricht.
Diese Cluster, die in sich eine annähernd dich-
te Packung der Ketten aufweisen, driften beim
Aufheizen auseinander und verringern ihre Ag-
gregationszahl.

Das Auftreten sog.surface micellesdient auch
zur Erklärung des experimentell beobachteten,
nicht gänzlich horizontalen Verlaufs der ge-
messenenΠ(A)-Kurven amÜbergang LC-LE
[19][32].
Wie in den abgebildeten Konfigurationen zu se-
hen ist, sind die Micelles, die in der Simualtion
auftreten, thermisch instabil und lösen sich bei
endlicher Temperatur (hierT >∼2) gänzlich auf,
so daß ein System vereinzelter Ketten vorliegt.

Für dieses Regime scheint der verwendete
particle-displacement-Algorithmus nicht sehr
effizient zu sein. Da hier Umlagerungen ganzer
Ketten gute Akzeptanzchancen hätten, könnte
die CCBMC-Methode vorteilhaft sein – dies
wurde allerdings nicht erprobt.

T = 1.30

T = 1.50

T = 1.70

T = 1.90

Abbildung 5.65: Konfigurations-Sequenz
bei Π =0.05 für T = 1.30, 1.50, 1.70, 1.90

Zusammenfassend kann man die vorliegenden Daten so interpretieren, daß man sich
beiΠ = 0.05,T = 1.5 zwar vermutlich in der Nähe eines Phasenübergangs LE↔ G
befindet, im untersuchten Bereich beide Phasen aber identisch sind.
Von der Grenzlinie des LE/G-Übergangs weiß man, daß sie für ein 2-dimensionales
Lennard-Jones-System in einem kritischen Punkt endet [1][70]. Wenn nun hier kein
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direkter Phasenübergang LE/G beobachtet wird, kann dies daran liegen, daß man stets
jenseits des kritischen Punktes simuliert hat, d.h. in dem Gebiet, in dem beide Phasen
ununterscheidbar sind.
Eine andere Erklärung ist, daß die repulsive Wechselwirkung zwischen den Köpfen
(bzw. den Clustern) diesen̈Ubergang gegenüber dem Lennard-Jones-System so
verändert, daß keine zwei verschiedenen fluiden Phasen mehr existieren.
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5.3.5 Phasendiagramm

In den folgenden, charakteristischen Konfigurations-Schnapschüsse wurden die effek-
tiven Monomere jeweils raumfüllend als Kugeln mit Durchmesserσ bzw.σH darge-
stellt.

Abbildung 5.66: Snapshot der konventionellen LC-NNN-Phase: Π =100, T=0.1

Abbildung 5.67: Snapshot der modulierten LC-NN-Phase: Π =1, T=0.1
Die Verdrehung des Kopfgitters gegen die Simulationsbox ist an der Unterkante des Bildes

deutlich zu erkennen, während die oberste Monomerlage hexagonale Ordnung parallel zu den
Boxkanten besitzt.
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Abbildung 5.68: Snapshot der ungeneigten LC-U-Phase: Π =30, T=2.0
Da die ungeneigte Phase nur bei relativ hohen Temperaturen existiert

beobachtet man schon deutliche thermische Unordnung.

Abbildung 5.69: Snapshot der ungeordneten LE-Phase: Π =0.3, T=1.5
Im Unterschied zur LC-U-Phase ist das Kopfgitter nicht mehr hexagonal geordnet

und es treten auch sehr große Neigungswinkel auf.

Die Abbildungen entsprechen jeweils gleichem
”
Beobachter-Standpunkt“ und gleichem

”
Bildwinkel“,

so daß der Größenunterschied der Konfigurationen deren tatsächliche Ausdehnung wiedergibt.
Die

”
Blickrichtung“ verläuft parallel zury-Achse, d.h. die Schräge der Simulationsbox ist nicht per-

spektivisch bedingt, sondern entstammt dem Scherwinkelα der Box-Grundfläche.
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Π

Abbildung 5.70: Π(T)-Phasendiagramm für das System σH=1.2σ

Die durch thermodynamische Integration bestimmte Grenze zwischen der konventio-
nell und moduliert geneigten Phase ergibt, daß die modulierte Phase selbst bei nied-
rigstem Druck nicht bis zum Schmelzübergang in die LE-Phase existiert, sondern dort
stets eine konventionell geneigte Phase vorliegt, deren Ketten zu nächsten Nachbarn
geneigt sind.
Das System großer Köpfe besitzt also zwei NN-Phasen – eine mit konventioneller Nei-
gung bei hoher Temperatur und eine modulierte bei niedrigerTemperatur.

Zwischen den beiden konventionell geneigten Phasen ist beihöherem Druck und
höherer Temperatur, analog zum System kleiner Köpfe, eine Entkopplung der Nei-
gungsrichtung vom Kopfgitter zu beobachten, so daß die Unterscheidung in einem
augedehnten Gebiet entfällt und man dort voneinerkollektiv geneigten Phase ausge-
hen muß.
Dies erschwert es, eine Grenze zwischen beiden Vorzugs-Neigungen anzugeben16.
Andererseits erlaubt es aber die thermodynamische Integration entlang der Grenze zur
modulierten Phase, weil kein zusätzlicherÜbergang 1. Ordnung zwischen den beiden
konventionellen Phasen gekreuzt wird.
Wegen der thermischen Unordnung, die den Unterschied zwischen modulierter und
unmodulierten NN-Phase verschwimmen läßt, gelingt eine Integration überT >∼ 0.9
hinaus nicht.

16Verbindet man dennoch den Datenpunkt der Grundzustandsiteration zuT =0 mit dem der Isother-
menT =1 erkennt man, däs die Verlängerung dieser Linie die LC-U-Phase etwa beiΠ =50 schneidet,
d.h. dort, wo die Grenzlinie wieder zu niedrigeren Temperaturen abknickt (vgl. auch Abb. 5.71).
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Abbildung 5.71: T(A/n)-Phasendiagramm für das System σH=1.2σ

Eine Grenze zwischen der LE- und der Gas-Phase wurde hier nicht eingetragen, da der
Übergang nicht lokalisiert werden konnte (vgl. Abschnitt 5.3.4).
Am rechten unteren Rand dieses Diagramms liegt aber sicher eine Gasphase vor.

Wie bei den kleinen Köpfen wurde für dasT(A)-Phasendiagramm (Abb. 5.71) die
Koexistenzfläche der LC- mit der Gasphase bei sehr niedrigen Temperaturen aus der
Isobaren zuΠ :=0 gewonnen.
Die Grenze zwischen der LC-U- und der LE-Phase ist mit Datenpunkten markiert,
deren Lage einer mittleren Fläche am̈Ubergang entspricht. Die Fehlerbalken und der
Verlauf der doppelten Grenzlinie gibt die Flächen der beiden Phasen in der Nähe des
Übergangs wieder.

Im T(A)-Diagramm scheint die Grenzlinie zwischen der modulierten und der konven-
tionellen NN-Phase auf den Punkt zuzulaufen, an dem die LC-Phase die größte Fläche
besitzt. Die durch thermodynamische Integration gewonnenStützstellen weisen je-
weils einen deutlichen Flächensprung auf.
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Π

Abbildung 5.72: Überlagerung der Π(T)-Phasendiagramme der Systeme
σH=1.1σ (kleine Köpfe) und σH=1.2σ (große Köpfe)

Im Gegensatz zum System kleiner Köpfe besitzt die Grenzlinie zwischen der geneig-
ten und der ungeneigten LC-Phase eine ausgeprägtes Maximum17. Aus demΠ(T)-
Diagramm (Abb. 5.70) erkennt man, daß dieses in der Nähe vonΠ =50 liegt.
Dadurch ergibt sich, wenn man z.B. die IsothermeT = 1.5 verfolgt, ein sog.re-
entrance-Verhalten, bei dem mit sinkenden Druck bsw. zunehmender Fl¨ache zuerst
die LC-U-Phase zugunsten der LC-NNN verlassen und danach indie LC-U-Phase
zurückgekehrt wird.

Ein Vergleich derΠ(T)-Phasendiagramme (Abb. 5.72) beider untersuchter Kopfgrup-
pen zeigt, daß es für die Abhängigkeit von der Kopfgruppen-GrößeσH anscheinend
keine ähnlich einfache Gesetzmäßigkeit wie für die Kettenlänge gibt (vgl. Abschnitt
5.3.6).
Der Schmelzübergang LC↔LE wird von der Kopfgröße nur wenig beeinflußt.

5.3.6 Abḧangigkeiten von der Kettenl̈ange

Experimentell ist seit langem bekannt [44], daß die Länge der Alkylgruppe der Mo-
leküle nur relativ geringen Einfluß auf das Phasendiagrammder Monolagen hat. Für
die betrachteten Fettsäuren bewirkt eine zusätzliche CH2-Gruppe im wesentlichen nur
eine Verschiebung der Temperaturskala um ca. 8 K nach oben [10].
Um diesen Effekt im Modell zu untersuchen, wurden neben der üblichen Kettenlänge

17Durch die großen Kopfgruppen bedarf es noch höherer Drücke, um die Fläche pro Kette aufA/n<∼
0.9 zu komprimieren, so daß der letzte Punkt auf der LC-U/LC-NNN-Linie bereits zuΠ =300 gehört.
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l = 7 auch Simulationen mitl = 6 und l = 8 durchgeführt18. Sogenannteodd-even-
Effekte, wie sie in Molekulardynamik-Simulationen mit Pseudoatom-Modellen [16]
beobachtet werden, bestehen darin, daß sich Ketten mit ungerader bzw. gerader Zahl
von C-Atomen deutlich verschieden verhalten. Derartige Effekte sind im hier betrach-
teten Modell nicht zu erwarten, da sich aufgrund des isotropen Kettenquerschnitts ver-
schieden lange Moleküle nicht in ihrer Symmetrie unterscheiden.
Analog zur Wahl im Abschnitt 5.3.7 wurden wiederum die beiden charakteristischen
DrückeΠ =1 undΠ =50 untersucht.
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Abbildung 5.73: Ordnungsparameter Ψ6 vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 1

Aus dem OrdnungsparameterΨ6, der das
Aufschmelzen des Kopfgruppengitters
wiedergibt, bestimmt man fürΠ = 1
folgendeÜbergangstemperaturen:

Längel 6 7 8

TLC−NN↔LE 1.142 1.293 1.399

Hieraus ergibt sich eine Temperaturver-
schiebung von∆T ≈ +0.13 pro effekti-
vem Monomer bzw.∆T ≈ +15 K pro
zusätzlicher CH2-Gruppe.

1

1.2

1.4

1.6

1.8

2

2.2

2.4

2.6

2.8

3

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2

l = 6
l = 7
l = 8

Abbildung 5.74: Fläche A/n vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 1
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Abbildung 5.75: Neigungswinkel ϑ vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 1

Während die Kettenlänge auf die Dichte der kondensiertenPhase keinen merklichen
Einfluß ausübt, zeigt der Neigungswinkel eine Tendenz zu stärkerer Neigung bei
längeren Ketten.

Bei Π = 50 erhält man für den̈Ubergang LC-NNN↔ LC-U aus dem gewichteten
Histogramm̺ (ϑ) des Neigungswinkels (vgl. Abschnitt 5.2.2) die Temperaturen

18Ein zusätzliches effektives Monomer entspricht 2-3 zusätzlichen CH2-Gruppen.
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Längel 6 7 8

TLC−NNN↔LC−U 1.71±0.10 1.80±0.10 1.93±0.10

die z.B. mit dem Verlauf des mittleren Neigungswinkels〈ϑ〉 konsistent sind.
Im Modell liegt somit eine Verschiebung von∆T ≈ +0.11 pro weiterem Monomer vor,
was im Experiment∆T ≈ +13 K pro zusätzlicher CH2-Gruppe entspräche.
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Abbildung 5.76: Fläche A/n vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50
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Abbildung 5.77: Neigungswinkel ϑ vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50

In der geneigten Phase LC-NNN steigt die Dichte mit der Kettenlänge leicht an, wo-
hingegen in der ungeneigten Phase LC-U die kürzeren Kettendas dichtere System
bilden. Die Abhängigkeit des Neigungswinkels entsprichtder Phase LC-NN, d.h. die
längeren Ketten sind stärker geneigt.
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Abbildung 5.78: Ordnungsparameter Ψ6 vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50

Bei höherem Druck (Π = 50) findet
man denÜbergang LC-U↔ LE bei den
Temperaturen

Längel 6 7 8

TLC−U↔LE 3.35 3.28 3.18

Die Verschiebung erfolgt alsozu niedri-
geren Temperaturen und beträgt im Mo-
dell ∆T ≈ −0.09 bzw. in SI-Einheiten
∆T ≈ −10 K pro zusätzlicher CH2-
Gruppe.

Diese Umkehrung der erwarteten Temperaturverschiebung ergibt zusammen mit dem
Anstieg derÜbergangstemperaturTLC−NNN↔LC−U eine Verkleinerung des Gebiets der
ungeneigten Phase LC-U.
Vom Standpunkt der inneren Energie könnte man dieses Verhalten damit erklären, daß
in dieser Phase der Kettenabstand von der Größe der KopfgruppenσH > σ bestimmt
wird, d.h. die Schwanzmonomere befinden sich in einer energetisch unbefriedigenden
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Situation. Mit wachsender Kettenlänge wird das System daher eher in eine der angren-
zenden Phasen übergehen.
Da derÜbergang LC-U↔LE bei relativ hohen Temperaturen erfolgt, muß auch die
Entropie in die Betrachtung einbezogen werden. Aus dieser Sicht wächst die Entropie
der Kettenkonformation mit steigender Länge, weswegen die ungeordnete Phase auf-
grund der höheren Entropie die niedrigere freie Energie h¨atte und dadurch stabilisiert
würde.
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Abbildung 5.79: Fläche A/n vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50

-1.5

-1

-0.5

0

0.5

2.4 2.6 2.8 3 3.2 3.4 3.6 3.8 4

l = 6
l = 7
l = 8

Abbildung 5.80: innere Energie U/N vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50

Bei hohen Drücken ist der Flächensprung amÜbergang LC-U↔LE sehr gering, so daß
dessen geringe Verschiebung zwischen den verschiedenen Kettenlängen kaum zu er-
kennen ist.
Im Regime niedrigen DruckesΠ = 1 hatte das System mit den längsten Ketten die
kleinste spezifische Fläche – sowohl in der LC- als auch in der LE-Phase.
Bei hohem Druck liegen in der kollektiv geneigten LC-NNN-Phase diese Verhältnisse
zwar auch vor, kehren sich aber in der LC-U-und in der LE-Phase um, d.h. daß dort
das System der kürzesten Ketten die kleinste spezifische Fläche hat.

Die innere EnergieU/N pro Monomer liegt umso tiefer, je länger die Ketten sind.
Dies könnte damit zusammenhängen, daß bei längeren Ketten der Anteil der

”
Bulk“-

Monomere im Inneren der Monolage gegenüber den
”
Oberflächen“-Monomeren, d.h.

Kopf- und End-Monomeren, größer ist und daher mehr Potentialzentren optimal koor-
diniert sind.

5.3.7 Finite-Size-Effekte

Für eine detaillierte Finite-Size-Analyse wäre es nötig, die Systemgröße wesentlich,
d.h. um Größenordnungen zu variieren.
Eine deutliche Verkleinerung des Systems ist weder sinnvoll noch möglich, da unter-
halb von 8×8 Ketten aufgrund der periodischen Randbedingungen Mehrfachwech-
selwirkungen mit ein und demselben Teilchen eintreten können. Nach oben sind der
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Systemgröße dadurch Grenzen gesetzt, daß mit der Teilchenzahl der Speicherbedarf
stark ansteigt (vgl. Abschnitt 3.3) und die Zahl der notwendigen Rechenoperationen
pro MonteCarlo-Schritt ebenfalls anwächst.
Daher sei hier auf ein explizite Finite-Size-Untersuchungverzichtet und nur ein grober
Vergleich zweier Systemgrößenn=144, l=7 undn=900, l=7 angestellt.
Das bisher präsentierte Phasendiagramm kennt vereinfacht zwei Druck-Regimes; bei
niedrigem Druck den̈Ubergang aus der LC-NN-Phase in die LE-Phase und bei hohem
Druck dieÜbergänge LC-NNN↔ LC-U ↔ LE. Entsprechend wurden Isobaren für
zwei charakteristische DrückeΠ =1 undΠ =50 aufgenommen.
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Abbildung 5.81: spez. Enthalpie H/N vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 1
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Abbildung 5.82: Ordnungsparameter Ψ6 vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 1

Bei niedrigem Druckergibt sich gutëUbereinstimmung zwischen den beiden System-
größen. Man findet eine Verschiebung zu niedrigeren Temperaturen bei größeren Sy-
stemen, was zu einer Abweichung derÜbergangstemperaturenTLC−NN↔LE von∆T ≈
0.05 führt.
Während die spezifische EnthalpieH/N von der Teilchenzahl tatsächlich kaum beein-
flußt wird, ist im OrdnungsparameterΨ6 deutlich zu erkennen, daß das größere System
in der ungeordneten Phase dem

”
korrekten“ WertΨ6=0 viel näher kommt, d.h. einen

geringerenFinite-Size-Tailzeigt.
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Da beiΠ =1 die LC-Phase als NN-moduliert vorliegt und die Simulationkaum in der
Lage ist, die Streifenbreite der̈Uberstruktur zu äquilibrieren (vgl. Abschnitt 5.3.1),
bestehen zwischen verschieden großen Systemen Probleme mit der exakten Vergleich-
barkeit der LC-Phasen.
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Abbildung 5.83: Neigungsmaß Rxy vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50
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Abbildung 5.84: Neigungswinkel ϑ vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50

Bei höherem Drucktreten bei beiden Phasenübergängen keine deutlichen Verschie-
bungen der̈Ubergangstemperaturen auf.
Für LC-NNN ↔ LC-U ist keine Abweichung der Temperaturen festzustellen.Wie
zu erwarten mittelt sich in der ungeneigten Phase LC-U die Restneigung durch die
größere Kettenzahl vollständiger aus, was zu einem Wert von Rxy führt, der näher an
Null liegt.

Am Übergang LC-U↔ LE zeigt der
Verlauf von Ψ6 zwar einen deutli-
chen Unterschied, die daraus bestimmten
Übergangstemperaturen stimmen den-
noch innerhalb ihrer Fehler überein.
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Abbildung 5.85: Ordnungsparameter Ψ6 vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50

Im Zusammenhang mitFinite-Size-Untersuchungen betrachtet man häufig Ordnungs-
parameter- oder Energie-Kumulanten [11][45].
Neben der Kumulante 4. Ordnung (vgl. (2.4.14)) wurde auch die enstprechende Kumu-
lante 2. Ordnungg2(T) := 〈[x]2+ [y]2〉/〈

√

[x]2 + [y]2〉2 ausgewertet. Da ing2 niedrige-
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re Momente der Verteilung vonRxy eingehen, sollte der Verlauf aufgrund der besseren
Statistik

”
glatter“ sein.
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Abbildung 5.86: Kumulante 4. Ordnung g4 vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50 (LC-NNN↔LC-U)
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Abbildung 5.87: Kumulante 2. Ordnung g2 vs. T
für σH = 1.2σ, Π = 50 (LC-NNN↔LC-U)

Die beiden Abbildungen zeigen, daß mit der Länge der Simulationsläufe, die genügt
um den Verlauf der Observablen und die Lage derÜbergänge zu bestimmen – d.h. ty-
pischerweise 200.000-400.000 MC-Schritte – noch keine ausreichenden statistischen
Daten zur Berechnung der Kumulanten vorliegen.
Soweit man dies aus den Graphen beurteilen kann, verlaufeng4(T) bzw.g2(T) für bei-
de Systemgrößen nur wenig unterschiedlich. Um eine Aussage über die Abhängigkeit
von der Teilchenzahl treffen zu können, wäre es nötig, diese über einen größeren Be-
reich zu variieren, insbesondere zu deutlich größeren Teilchenzahlen zu gehen.

Zusammenfassend kann gesagt werden, daß eine Systemgrößevon n= 144, l = 7 aus-
reicht, um das Phasen-Verhalten sinnvoll zu charakterisieren. DieFinite-Size-Effekte
sind gering genug, um auf das Verhalten eines unendlich ausgedehnten Systems
schliessen zu können. Eine genauere Bestimmung der Phasengrenzen erscheint nicht
nötig, da das Modell nicht soweit spezifiziert wurde, daß konkrete experimentelle Meß-
ergebnisse reproduziert werden müßten.
Auch in den experimentellen Arbeiten über Langmuir-Monolagen sind

”
Finite-Size-

Effekte“ beobachtet worden.Albrecht et al.[2] berichten, daß im Koexistenzbereich
der LC- und LE-Phase die Isothermen keinen gänzlich waagrechten Verlauf zeigen
und derÜbergang daher nicht völlig dem Bild einesÜbergangs 1. Ordnung entspricht.
Da sie Verunreinigungen als Fehlerquelle ausschließen folgern sie, daß in den Mono-
lagen je ca. 102–103 Moleküle Aggregate bilden, die gemeinsam die Phasenumwand-
lung durchführen.
Mittels bildgebender Methoden wie der Fluoreszenzmikroskopie (PFM) [46] kann
man aber die Koexistenz einzelne Domänen der Phasen LC und LE sichtbar machen,
was einenÜbergang 1. Ordnung anzeigt.
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5.4 Sehr große K̈opfe

Bei der Modulation, die im Abschnitt 5.3.1 beschrieben wurde, hatte sich bereits ge-
zeigt, daß das Verhalten des Systems bei tiefen Temperaturen weitgehend dadurch
bestimmt wird, daß die großen, repulsiven Kopfgruppen nahezu dichtest-gepackt sind,
während die übrigen Monomere versuchen, über diesem hexagonalen Gitter mit zu
großer Gitterkonstante ihre Lennard-Jones-Potentiale zuoptimieren.
Vergrößert man den Durchmesser der KopfgruppenσH gegenüber den Schwanz-
Monomerenσ noch weiter, gelangt man in einen Bereich, in dem aufgrund des
Größenunterschiedes eine kollektive Neigung nicht mehr genügt, um die Konfigura-
tion energetisch zu optimieren. Vereinzelte Cluster aufeinander zu geneigter Ketten,
sog.Micelles [44][18][23] leisten dies dann besser.
Eine solche Vergrößerung des Molekülkopfes erreicht manexperimentell z.B. durch
eine Senkung despH-Wertes des Wassers [63], oder durch eine andere chemische
Struktur der Kopfgruppen [67].
Zur Untersuchung dieses Verhaltens wurden bei konstanter Temperatur19 T = 0.1 und
konstantem DruckΠ = 1 Systeme mit KopfgrößenσH = 1.3σ , 1.5σ und 1.8σ un-
tersucht. Die beobachteten Konfigurationen sind vermutlich nur metastabil, aber cha-
rakteristisch in dem Sinn, daß sie deutlich von den bisher beschriebenen, kollektiv
geneigten Phasen abweichen.
Für die drei Fälle wurden als Anfangskonfigurationen je eine kollektiv NN-geneigte
Phase und ein kollektiv ungeneigtes System verwendet.

19Bei dieser tiefen Temperatur sind Entropie-Effekte noch unbedeutend und das Verhalten kann mit
Energie-Betrachtungen erklärt werden.
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Bei σH=1.3σ liegt noch eine kollektive Neigung vor, aber die Alkanschw¨anze bilden
kein regelmäßiges Gitter mehr. Offensichtlich ist es für sie günstiger, sich über größere
Bereiche mit einem Abstand von etwaσ zusammen zu lagern und dafür Lücken in der
Schicht in Kauf zu nehmen. Das Kopfgruppengitter ist dicht-gepackt und zeigt kaum
noch neigungsbedingte Verzerrung.

Abbildung 5.88: Konfigurationen bei Π =1, T=0.1 für σH =1.3σ, aufgesetzt
als nicht-modulierte LC-NN-Phase (links) bzw. als senkrechte LC-U-Phase (rechts)

Da sich die Ketten in dieser Anordnung stark krümmen, scheint das Bondwinkelpo-
tential weich genug zu sein, die Flexibilität der Alkanschwänze nicht wesentlich zu
beeinträchtigen.

Geht man mit den Kopfgruppen weiter zuσH=1.5σ sind in der Konfiguration, die
geneigt aufgesetzt wurde, noch Reste der ursprünglichen kollektiven Neigung zu er-
kennen. Die ungeneigte Anordnung zeigt bereits Clusterbildung, d.h. das Verhalten,
welches man für Systeme mit starkem Größenunterschied zwischen Kopfgruppe und
Alkanschwanz erwartet [18]. In beiden Snapshots wurde eineraumfüllende Darstel-
lung gewählt, d.h. der Durchmesser der Kugeln entsprichtσ bzw.σH.

Abbildung 5.89: Konfigurationen bei Π =1, T=0.1 für σH =1.5σ, aufgesetzt
als nicht-modulierte LC-NN-Phase (links) bzw. als senkrechte LC-U-Phase (rechts)

In der linken Konfiguration ergibt sich ein Neigungswinkel〈ϑ〉 ≈ 48◦.
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Der Simulationsalgorithmus, der Konformationsänderungen lediglich durch Bewe-
gung einzelner Monomere bewirkt, ist hier kaum noch in der Lage, das System zu
äquilibrieren. Da in derartigen Zuständen die Möglichkeit der Umlagerung ganzer Ket-
ten gegeben ist, könnte20 Configurational Biased Monte Carlo(Abschnitt 3.2.2) hier
deutliche Vorteile bringen.

Bei einer Kopfgröße vonσH=1.8σ ist schließlich jede kollektive Neigung verschwun-
den und es liegen nur noch Cluster verschiedener Größe vor.Während die Cluster in
sich durch die Lennard-Jones-Potentiale der Alkanschwänze gebunden sind, resultiert
der Zusammenhang des Kopfgruppengitters allein durch den ¨außeren Druck, da zwi-
schen den Köpfen rein repulsive Soft Core-Potentiale wirken.

Abbildung 5.90: Konfigurationen bei Π =1, T=0.1 für σH =1.8σ, aufgesetzt
als nicht-modulierte LC-NN-Phase (links) bzw. als senkrechte LC-U-Phase (rechts)

Beim Aufheizen dieses Systems beob-
achtet man, daß bei einer Temperatur
T ≈ 0.6 das Kopfgitter aufschmilzt,
was sich an einem starken Abfall des
hexagonalen OrdnungsparametersΨ6

bemerkbar macht. Erst bei einer Tem-
peratur vonT ≈ 1.0 geht auch die
NeigungskorrelationKNN der Ketten
zurück. 0
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Abbildung 5.91: Ψ6 und KNN vs. T
bei Kopfgröße σH =1.8σ

Dieses Verhalten läßt die Vermutung zu, daß im Temperaturbereich 0.6< T < 1.0 die
Cluster in sich zwar noch geordnet, gegeneinander aber leicht beweglich sind.

20CCBMC konnte hierauf aus Zeitgründen nicht mehr erprobt werden, weil beimÜbergang von recht-
eckiger auf scherbare Box auf die Fortschreibung dieses Algorithmus’ verzichtet wurde.



Kapitel 6

Zusammenfassung und Ausblick

Die vorliegende Arbeit präsentiert als modellhafte Beschreibung von Langmuir-Mono-
lagen die Ergebnisse von Monte Carlo-Simulationen amphiphiler Moleküle an einer
homogenen Grenzfläche.
Die Moleküle, die einkettigen Fettsäuren entsprechen, bestehen aus effektiven Mo-
nomeren die durch semiflexible Bonds miteinander verbundensind. Während die
übrigen Monomere sich im dreidimensionalen Kontinuum über der Grenzfläche be-
wegen können, dürfen die größeren Kopfgruppen, die reinrepulsiv wechselwirken,
die Ebene, welche die Wasser-Luft-Grenze abbildet, nicht verlassen. Die azimutale
Asymmetrie realer Kohlenwasserstoff-Ketten ist in diesem Modell nicht wiedergege-
ben. Dadurch kann eine Anordnung der Rückgrat-Ebenen der Alkanketten in der Si-
mulation nicht beobachtet werden.
Die Simulation behandelt das System imNΠT-Ensemble, d.h. bei konstanter Teil-
chenzahl, Temperatur und konstantem Druck.
Die hierfür nötigen Bewegungsversuche, die die Fläche der Simulationbox verändern,
sind so angelegt, daß nicht nur die Größe, sondern auch die Form der Boxgrundfläche
fluktuiert.
Es wurden zwei Varianten des Modells untersucht, wobei im

”
System kleiner Köpfe“

die Kopfgruppen der Ketten um 10% größer sind als die Schwanzmonomere und im

”
System großer Köpfe“ dieser Größenunterschied 20% betr¨agt. Für beide Systeme

wurde aus den Simulationsdaten das Phasendiagramm bestimmt.

Das System kleiner Köpfe zeigt vier verschiedene Phasen die auch experimentell be-
obachtet werden. Neben der ungeordneten flüssig-expandierten Phase sind dies drei
kondensierte Phasen, die sich darin unterscheiden, daß dieKetten gegenüber dem he-
xagonalen Kopfgitter hin zu nächsten oder zu übernächsten Nachbarn geneigt sind,
oder kollektiv senkrecht auf der Grenzfläche stehen.

Bei niedrigem Druck und niedriger Temperatur findet man die NN-Phase, bei höherem
Druck die NNN-Phase, die bei höherer Temperatur in die ungeneigte Phase übergeht.
Beim weiteren Aufheizen gelangt man schließlich an den Schmelzübergang in die un-

101
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geordnete Phase.
Um die jeweils 6-fache Entartung der NN- bzw NNN-Richtung reproduzierten zu
können, erwies es sich als notwendig, anstatt einer rechteckigen Boxgrundfläche ei-
ne parallelogramm-förmige zu verwenden, deren Scherwinkel wie die Kantenlängen
fluktuieren kann. Andernfalls wurden nur solche Neigungen korrekt dargestellt, deren
Neigungsrichtungen parallel zu einer der Boxkanten verlaufen.

Während experimentell noch ein̈Ubergang 1. Ordnung zwischen der flüssig-
expandierten und der ebenfalls ungeordneten Gas-Phase eintritt, erreicht die Simulati-
on stetig das Regime des zweidimensionalen, idealen Gases.Dies läßt die Vermutung
zu, daß die Grenze LE/G in einem kritischen Punkt endet, der bei niedriger Temperatur
und niedrigem Druck noch in dem Bereich liegt, in dem die Simulation die LC-Phase
favorisiert. Die Suche nach dem̈Ubergang LE/G erfolgte dann stets jenseits der Pha-
sengrenzlinie.

Im System großer Köpfe treten alle diese Phasen auch auf.
Zusätzlich liegt bei niedrigem Druck und tiefer Temperatur eine NN-Phase vor, die
sich durch einëUberstruktur von den konventionell geneigten Phasen unterscheidet.
Diese

”
modulierte“ Phase wurde weder zusammen mit NNN-Neigung noch im Sy-

stem kleiner Köpfe beobachtet und ist durch eine Verdrehung des Kopfgitters gegen
die kollektive NN-Neigung der Ketten ausgezeichnet.
Zwischen der modulierten und den konventionellen Phasen tritt eine weiträumige Hy-
sterese auf.

Innerhalb des Gebiets der kondensierten Phasen konnte die Gibbs’sche freie Ener-
gie durch thermodynamische Integration ausgewertet werden. Die hierfür nötigen An-
fangswerte wurden aus der harmonischen Näherung des Systems beiT=0 gewonnen.
Um aus den Simulationsdaten zu Grundzustandskonfigurationen zu gelangen wurde
ein Gradientenverfahren eingesetzt das es zudem erlaubte,die Phasengebiete entlang
derT=0-Linie zu bestimmen.
Durch die thermodynamische Integration konnte z.B. die Grenzlinie der modulierten
und der konventionellen Phasen festgelegt werden.
Um diese Methode auf den̈Ubergang zwischen der kondensierten und der ungeord-
neten Phase anzuwenden würde auch ein Referenzzustand definierter freier Energie in
der Gasphase benötigt. Einen solchen zu bestimmen wurde nicht mehr versucht, sollte
aber grundsätzlich möglich sein.

Der Charakter des̈Ubergangs zwischen der ungeneigten Phase LC-U und der unge-
ordneten LE-Phase konnte nicht abschließend geklärt werden.

Zusammenfassend kann gesagt werden, daß das verwendete, stark vergröberte Modell
in der Lage ist, einige wesentliche Eigenschaften von Langmuir-Monolagen, wie z.B.
die verschiedenen Neigungsrichtungen, wiederzugeben.
Als typischer Vorzug von Simulationen lassen sich die Einfl¨usse einzelner Modell-
parameter studieren. So kann die Veränderung der Kettenl¨ange, -steifigkeit oder der
Kopfgruppengröße untersucht werden.
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Einige Erweiterungen des simulierten Modells würden die Untersuchung zusätzlicher
Problemstellungen ermöglichen:

Im Zusammenhang mit Surface Freezing wird den Fluktuationen, die innerhalb
der Oberflächenlage auftreten und sich in Verschiebungen der Ketten entlang ihrer
Längsrichtung äußern, große Bedeutung beigemessen [68]. Wollte man derartige Fluk-
tuationen auch in dem hier simulierten Modell zulassen, müßte man die Bindung der
Köpfe in die Grenzfläche

”
weicher“ gestalten, z.B. durch ein Oberflächenpotential das

attraktiv auf die Köpfe und repulsiv auf die Schwanzmonomere wirkt.
Beispiele hierfür finden sich in MD-Simulationen [36][62]oder [14].

Um sich der Simulation von Lipid-Doppellagen zuzuwenden, die der Grundbaustein
biologischer Membranen sind, müßte man die Bindung der Kopfgruppen an die Was-
seroberfläche gänzlich aufgeben und neben den Lipidketten auch die Wassermoleküle
im verwendeten Modell berücksichtigen [24].

Ohne wesentlichëAnderungen könnte man das Verhalten polydisperser Monolagen
untersuchen oder zusätzlich

”
Hindernisse“ in die Grenzfläche einfügen, die z.B.

Protein-Molekülen entsprechen.



104 KAPITEL 6. ZUSAMMENFASSUNG UND AUSBLICK



Anhang A

Hamiltonian f ür das NΠT-Ensemble

Ausgangspunkt sei eine unendlich hohe Box mit parallelogrammförmiger Grundfläche
(Lx, Ly, α) mit N := n · l Teilchen darin für deren Konfigurationr gilt:

r = {r ix, r iy, r iz}, i = 1. . .N, 0 ≤ r ix < Lx, 0 ≤ r iy < Ly sinα, 0 ≤ r iz < ∞ (A.0.1)

Die Box kann auch über ihre FlächeA und ein Seitenverhältnisa parametrisiert werden

A = LxLy sinα a :=
Lx

Ly sinα
(A.0.2)

Bei einem Volumen-Move, der z.B.Lx 7→ L′x ändert – analog fürLy oderα – verändern
sich nicht nur die Box-Variablen, sondern auch die Teilchenkoordinaten:





r ix

r iy

r iz




7→





r ix · L′x/Lx

r iy

r iz




nun mit 0≤ r ix < L′x ∀i (A.0.3)

Dies kann man durch VerwendungskalierterTeilchenkoordinatens vermeiden [22].

s= {six, siy, siz} i = 1...N 0 ≤ six<1 0≤ siy<1 0≤ siz<∞
six := r ix/Lx siy := r iy/Ly sinα siz = r iz ∀i

r = r(s, Lx, Ly, sinα)

(A.0.4)

Das 3N-dimensionale Volumenelement dr transformiert sich dabei wie

dr = dr1xdr1ydr1z...drNxdrNydrNz

= Lxds1x Ly sinαds1y dr1z...LxdsNx Ly sinαdsNy dsNz

= ANds

(A.0.5)
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Da im NAT-Ensemble nur die Größe der Fläche, nicht notwendigerweise aber ihre
Form konstant ist, lautet die kanonische Zustandssumme1

ZNAT =
1
σ3N+2

∞∫

0

da

π∫

0

dα
∫

Box(A,a,α)

dr exp(−βV(r)), (A.0.6)

woraus man dieNΠT-Zustandssumme durch eine Laplace-Transformation erhält.

σ3N+2 ZNΠT =

∞∫

0

dAexp(−βΠA)ZNAT

=

∞∫

0

dA

∞∫

0

da

π∫

0

dα
∫

Box(A,a,α)

dr exp
(−β(V(r) + ΠA)

)

=

∞∫

0

dA

∞∫

0

da

π∫

0

dα





N∏

i=1

Lx∫

0

dr ix

Ly sinα
∫

0

dr iy

∞∫

0

dr iz





exp
(−β(V(r) + ΠA)

)

=

∞∫

0

dA

∞∫

0

da

π∫

0

dα





N∏

i=1

1∫

0

dsix

1∫

0

dsiy

∞∫

0

dsiz




AN exp

(

−β(V(s,A, a, α) + ΠA)
)

=

∞∫

0

dA

∞∫

0

da

π∫

0

dα
∫

S

dsexp
(

−β(V(s,A, a, α) + ΠA− NkBT ln A)
)

=

∞∫

0

dLx

∞∫

0

dLy

π∫

0

dα ... mit S := ([0; 1]2 × IR)N

...

∫

S

dsexp
(

−β(V(s, Lx, Ly, α) + ΠLxLy sinα − NkBT ln(LxLy sinα))
)

(A.0.7)
Letzteres ist gerade die kanonische Zustandssumme eines Systems mit Konfigurati-
onsraum (Lx, Ly, α, s) das dem effektiven Hamiltonian

He f f := V(s, Lx, Ly, α) + ΠA− NkBT ln A (A.0.8)

unterliegt.
Die Impulskoordinaten, die eigentlich in der Zustandstsumme zu berücksichtigen
währen, wurden hier weggelassen, da in den Monte Carlo-Simulationen nur statische
Eigenschaften untersucht werden. Die ObservablenX(R) hängen also nur von den Or-
ten R, nicht aber von den zug. ImpulsenP ab. Bei der Berechnung von Erwartungs-

1Der Faktorσ−(3N+2) mit der Lennard-Jones-Längeσmacht den Ausdruck dimensionslos.
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werten kürzen sich demnach die Impulse heraus

〈X(R)〉 =
∫

dRdPX(R) exp(−β(H(R) + T(P)))
∫

dRdPexp(−β(H(R) + T(P)))

=

∫

dRX(R) exp(−βH(R))
∫

dRexp(−βH(R))
.

(A.0.9)

T(P) bezeichnet hierbei die kinetische Energie.

Als weitere Vereinfachung wurde in dieser Darstellung unterschlagen, daß die peri-
odischen Randbedingungen in einem Parallelogramm ausgewertet werden und nicht
in einem Rechteck. Man hätte also eigentlich

r iy cosα ≤ r ix < Lx + r iy cosα ∀i (A.0.10)

zu beachten.

Die Transformation (A.0.3) impliziert, daß das Simulationsprogramm bei einem Volu-
men-Move tatsächlichalle Koordinaten derN Monomere in gleicher Weise reskaliert.
Man kann sich auch Volumen-Moves vorstellen, wie sie z.B.Frenkelund Smitvor-
schlagen [22] und wie sie hier im Abschnitt (3.2.1) diskutiert werden, in denen nur die
Schwerpunkte bzw. die Koordinaten der Köpfe reskaliert werden, die innere Konfigu-
rationen der Ketten aber unberührt bleiben, da sie als starre Gebilde eine Translation
erfahren.
Zwischen beiden Varianten zu wählen ist keine reine Frage der Programm-Implemen-
tation, sondern es ist dabei zu beachten, daß im letzteren Fall die Zahl der transfor-
mierten Koordinaten in (A.0.5) nur nochn und nicht mehrN beträgt.
Entsprechend ist als effektiver Hamiltonian

Htransl
e f f := V(s, Lx, Ly, α) + ΠA− nkBT ln A (A.0.11)

zu verwenden.
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Anhang B

Berechnung der Kopplungskonstanten

Für eine harmonische Näherung des Hamiltonians benötigt man die Matrix aller 2. Ab-
leitungen∂2H/∂ui∂u j (Hessematrix) des Grundzustands-HamiltoniansH = U + ΠA
der vonF = (3l − 1)n+ 3 Freiheitsgraden{ui} abhängt.
Morris undHo [49] beschreiben ein Verfahren, diese Kopplungskonstanten direkt aus
den Korrelationen〈uiu j〉−〈ui〉〈u j〉 zu gewinnen, die während der Simulation aufgenom-
men werden. Die Hessematrix hier wurde jedoch mittels numerischer Differentiation
der Gesamtenthalpie bestimmt, wobei die Grundzustandskonfiguration Endprodukt ei-
ner Iteration gemäß (5.1.2) war.
Betrachtet man nur zwei Auslenkungenx, y der Freiheitsgrade, so lautet die Taylorrei-
he

H(x, y) = H(0, 0)+ x∂xH + y∂yH+
1
2x2∂xxH +

1
2y2∂yyH +

1
2xy∂xyH +

1
2yx∂yxH + ...

(B.0.1)

Mit einer Umformung1 erhält man

H(x, y) − H(0, 0) =
y2 [ 1

2∂yyH] + y1 [ 1
2 x∂xyH +

1
2 x∂yxH + ∂yH] + y0 [ 1

2x2∂xxH + x∂xH] .
(B.0.2)

Wenn man also zu festemx , 0 die Auslenkungy systematisch variiert, erwartet man
ein Polymom zu finden, dessen linearer Koeffizient [12x∂xyH + 1

2x∂yxH + ∂yH] ist.
Nun kann man diese linearen Koeffizienten für verschiedenex bestimmen, wiederum
ein Polynom anpassen und erhält als linearen Koeffizienten1

2[∂xyH + ∂yxH]. Da die
Matrix der 2. Ableitungen symmetrisch ist, hat man somit zwei der Matrixelemente
bestimmt.
Um diese Berechnungen durchzuführen muß man die Energiedifferenz∆E = H(x, y)−
H(0, 0) zweier Systemkonfigurationen kennen, die sich nur wenig unterscheiden.
Dies genau und schnell zu bestimmen ist aber gerade die

”
Spezialität“ des Mon-

te Carlo-Programms. Man muß daher nur zwei wesentliche Modifikationen vorneh-
men:

1Wenn um den Grundzustand entwickelt wird, müßten alle 1. Ableitungen{∂iH} verschwinden.
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• Die zu ändernden Koordinaten nicht mehr zufällig auswählen, sondern in syste-
matischer Reihenfolge, Richtung und Weite

• Die Monte Carlo-Moves vor der Auswertung des Metropoliskriteriums abbre-
chen und sich die Energiedifferenz ausgeben lassen

Natürlich kann auch hier die Periodizität des NNN-Grundzustand und die endliche
Reichweite des Lennard-Jones-Potentials ausgenutzt werden, was den Rechenaufwand
drastisch reduziert2.
Da bei diesen Berechnungen kleinste Enthalpiedifferenzen betrachtet werden, treten
alle numerischen Ungenauigkeiten der Simulation überdeutlich zutage.
Beispielsweise wurden die Lennard-Jones- und Soft Core-Potentiale aus Geschwin-
digkeitsgründen in 105 Schritten tabellarisiert. Während dies bei den Simulationen ge-
genüber dem korrekten, analytischen Potential keinen Unterschied ergab, war es nicht
möglich, mit den gerasterten Potentialen die Kopplungskonstanten genauer als auf 2
Stellen zu berechnen. Mit Verwendung der analytischen Potentialformel traten diese
Probleme nicht mehr auf.

2Selbst dann verbrauchte die Berechnung aller Matrixelemente noch ca. 10 CPU-Stunden.



Anhang C

Thermische Expansion und
harmonische N̈aherung

Bei einem Kristall verschwindet in harmonischer Näherungder Ausdehnungskoeffi-
zient für T 7→ 0 [6]. Die hier durchgeführten Berechnungen sollten dieses Verhalten
ebenfalls zeigen.
Da die Abmessungen der Simulationsbox neben den Monomerauslenkungen als
gleichberechtigte Freiheitsgrade in die harmonische Näherung eingehen, ist dies nicht
offensichtlich. Die übliche Argumentation (vgl.Ashcroft, Mermin[6]) beschreibt
nämlich eine Volumenänderung als kollektive Auslenkungaller Monomere vonein-
ander weg bzw. aufeinander zu, während nun dieser Vorgang einer reinen Anregung
der zusätzlichen Boxfreiheitsgrade entspricht.
Unter Verwendung der harmonischen Zustandssumme (4.4.42)erhält man die tempe-
raturabhängige FlächeS(T) der Box als

〈S(T)〉 = 1
ZNΠT

e−βH
0

σF−1

∫ ∞

−∞
dA1...

∫ ∞

−∞
dAF S(~A)

F∏

s=1

exp(−βλs A2
s) . (C.0.1)

Für die FlächeS findet man wegen (4.2.11) in den Amplituden~A die Darstellung

S(~A) =



L
0
x +

F∑

i=1

Ai(~ǫi)F−2



 ·



L0

y +

F∑

j=1

A j(~ǫ j)F−1




· sin



α
0 +

F∑

k=1

Ak(~ǫk)F



 (C.0.2)

was sich unter der Annahme kleiner Auslenkungen fürα1 umschreiben läßt zu

S(~A) = S0·


1+
∑

i

Aicx(i)



 ·



1+

∑

j

A jcy( j)




·




1+

∑

k

Akcα(k) − tan2α0

2





∑

k

Akcα(k)





2


cx(i) := 1
L0

x
(~ǫi)F−2 cy( j) := 1

L0
y
(~ǫ j)F−1 cα(k) := cosα0

sinα0 (~ǫk)F ,

(C.0.3)

1Man könnte auch sinα anstattα alsF-ten Freiheitsgrad verwenden.
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wenn man Terme bisO(T1) vollständig berücksichtigt. Nach dem Ausmultiplizieren
erhält man

S(~A)
S0

= 1+
∑

i

Ai

(

cx(i) + cy(i) + cα(i)
)

+
∑

i jk

AiA jAkcx(i)cy( j)cα(k)

+
∑

i j

AiA j

(

cx(i)cy( j) + cx(i)cα( j) + cy(i)cα( j) − tan2α0

2
cα(i)cα( j)

)

+ O(T2) .

(C.0.4)
Setzt man diese Reihen in das Integral (C.0.1) und vertauscht die Integrationen mit den
Summationen kann man sich folgende Beziehungen zunutze machen:

∞∫

−∞

A e−βλA
2
dA = 0 =

∞∫

−∞

A3 e−βλA
2
dA

∞∫

−∞

A2e−βλA
2
dA =

1
2βλ

∞∫

−∞

e−βλA
2
dA (C.0.5)

Mit deren Hilfe vereinfacht sich (C.0.1) zu

〈S(T)〉
S0

= 1+
F∑

i=1

kBT
2λi

(

cx(i)cy(i) + cx(i)cα(i) + cy(i)cα(i) −
tan2α0

2
c2
α(i)

)

. (C.0.6)

Ein verschwindender Ausdehnungskoeffizient liegt also vor, falls

kB

F∑

i=1

cx(i)cy(i) + cx(i)cα(i) + cy(i)cα(i) − tan2 α0

2 c2
α(i)

2λi

!
= 0 (C.0.7)

erfüllt ist.
Für beide Fälle, für die Abschnitt 4.5 diëUbergangstemperatur zwischen der NN- und
NNN-Phase bestimmt wurde, seien hier die Flächenausdehnungskoeffizienten

φ :=
1
n

lim
T→0

S(T) − S0

T
≈ S(T) − S0

nT
(C.0.8)

bei niedrigen TemperaturenT ≤ 0.03 angegeben, die in der Simulation gefunden wur-
den:

φsim φharm

σH = 1.1σ NN 0.050 |φ| < 10−6

Π =20 NNN 0.060 |φ| < 10−6

σH = 1.2σ mod 0.028 |φ| < 10−6

Π =50 NNN 0.032 |φ| < 10−6

Die nach (C.0.7) berechneten
Werte φharm sind – verglichen
mit den Simulationswerten – in
guter Näherung alsNull anzuse-
hen. Erst eine Berücksichtigung
anharmonischer Effekte, die sich
als Flächenabhängigkeit der Ei-
genwerte auswirken, kann die
Flächenausdehnung erklären.



Anhang D

Programm-Listing
Die hier wiedergegebenen Programmteile umfassen nur die eigentliche Simulation im
NΠT-Ensemble mit scherbarer Box und unter Verwendung einer Verlet-Tabelle.
Das Paket läuft, übersetzt mit den jeweils generischen C-Compilern [37], auf den ska-
laren Architekturen

IBM RS6000 AIX IBM PowerPC AIX
SGI PowerChallenge IRIX SGI MIPS R10000 IRIX
Intel Pentium Linux DEC Alpha DigUnix
SUN Ultra2-Sparc Solaris HP RS6000 HP-UX

Die Maximalgeschwindigkeit für ein System vonn = 144, l = 7 Teilchen liegt in der
kondensierten Phase bei 25000 MC-Schritte/CPU-Stunde, in der LE-Phase darüber.

Die Programmteile besitzen folgende grobe Gliederung:
switchboard.h : technische Parameter wie maximale Teilchenzahlen usw.

Schalter für kollektive Moves und andere Zusatzfunktionen
MC.c : Hauptprogramm
MC s.c : alle Initialisierungen, Anfangskonfiguration, Verlet-Update
MC e.c : Auswertung der intermolekularen Wechselwirkungen
MC m.c :

”
Messung“ aller Observablen

Zur Orientierung seien noch einige wichtige Variablen-Namen ihren Entsprechungen
in dieser Arbeit zugeordnet:
Ensemble : T = temp , Πext= pressure , N = ntot , n= npm , l = lpm

Box : Lx = SSX , Ly = SSY , α[rad]= alpha , Ly sinα = SHY

Lennard-Jones-Potential :ǫ = u0 , σ = ljmin

Soft Core-Potential : ǫSC= u0 hh , σH = ljmin hh (Kopf–Kopf)
ǫHM = u0 hm , σHM = ljmin hm (Monomer–Kopf)

Bondlängen-Potential : ǫBL = sprng , d0 = (bond min + bond max)/2
dBL = (bond max - bond min)/2

Bondwinkel-Potential : ǫBW = cospr

Monomerkoordinaten:~r i =





xmm[i]
ymm[i]
zmm[i]





kartesisch/
absolut

(

ξ

η

)

=

(

xbox[i]
ybox[i]

)

schiefwinklig/
relativ

Weitere Details sind den Kommentaren im Code selbst zu entnehmen.
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d

o
u

b
le

  
l
j
c
u
t

,lj
cu

t_
h

m
,lj

cu
t_

h
h

,lj
cu

t_
m

a
x;

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

  
u
0
_
h
h

,u
0

_
h

m
,lj

0
,lj

0
_

h
h

,lj
0

_
h

m
,lj

m
in

,lj
m

in
_

h
h

,lj
m

in
_

h
m

;
e

xt
e

rn
 

d
o

u
b

le
  
l
j
c
u
t
_
q
u
a
d
r
a
t

,lj
cu

t_
h

h
_

q
u

a
d

ra
t,
ljc

u
t_

h
m

_
q

u
a

d
ra

t 
;

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

  
l
j
_
s
c
a
l
a

,lj
_

h
h

_
sc

a
la

,lj
_

h
m

_
sc

a
la

;
e

xt
e

rn
 

d
o

u
b

le
  
b
o
n
d
_
l
i
m
i
t
_
q
u
a
d
r
a
t

,b
o

n
d

_
le

n
g

th
,b

o
n

d
_

m
in

,b
o

n
d

_
m

a
x,

sp
rn

g
 ;

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

  
b
o
n
d
_
m
i
n
_
q
u
a
d
r
a
t

,b
o

n
d

_
m

a
x_

q
u

a
d

ra
t 
;

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

  
c
o
s
p
r

,c
o

st
ry

1
,c

o
st

ry
2

,c
o

st
ry

3
;

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

  
*

c
o
s
p
o
t

,*
e

n
e

rg
y,

*n
e

w
cp

o
t,
*n

e
w

e
n

rg
;

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

  
*

x
n
2
t

,*
yn

2
t,
*z

n
2

t,
*x

e
n

d
t,
*y

e
n

d
t,
*z

e
n

d
t;

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

  
*

x
a
x

,*
ya

x,
*z

a
x,

*n
ct

h
,*

n
p

h
i;

e
xt

e
rn

 
ch

a
r

  
  
**

s
w
t
c
h

,h
e

a
d

s;
e

xt
e

rn
 

u
n

si
g

n
e

d
 

lo
n

g
 *
h
i
s
t
o
x
y

,*
h

is
to

z,
*h

is
to

th
e

,*
h

is
to

p
h

i,*
h

is
to

d
st

,*
h

is
to

rp
vf

;

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

 
x
0
v
e
r

[M
A

X
_

M
O

N
O

M
E

R
S

],
y0

ve
r[

M
A

X
_

M
O

N
O

M
E

R
S

],
z0

ve
r[

M
A

X
_

M
O

N
O

M
E

R
S

];
e

xt
e

rn
 

d
o

u
b

le
 
d
_
d
i
f
f
_
m
a
x

,d
_

d
iff

_
m

a
x2

,r
a

d
_

ve
rl
e

t,
sk

in
_

ve
rl
e

t,
sk

in
;

e
xt

e
rn

 
in

t
  
  

t
a
b
_
v
e
r
l
e
t

[M
A

X
_

M
O

N
O

M
E

R
S

][
M

A
X

_
L

JW
W

],
u

p
p

e
r_

ve
rl
e

t[
M

A
X

_
M

O
N

O
M

E
R

S
];

e
xt

e
rn

 
in

t
  
  

v
e
r
l
e
t
_
u
p
d
a
t
e
_
c
o
u
n
t
e
r

;

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

 *
x
t
r
a
n
s

,*
yt

ra
n

s;
#
i
f
d
e
f

 
V
H
_
F
l
a
g

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

 *
x
t
r
a
n
s
_
b
o
x

,*
yt

ra
n

s_
b

o
x;

#
e
n
d
i
f

M
C

.h
2/

2

e
xt

e
rn

 
d

o
u

b
le

 *
W
W
1

,*
W

W
2

;
e

xt
e

rn
 

d
o

u
b

le
 *

*
W
W
1
_
i
n

,*
*W

W
2

_
in

;
e

xt
e

rn
 

in
t

 
W
W
_
m
a
x

;

in
t

  
r
e
a
d
_
s
e
e
d

()
;

vo
id

 
w
r
i
t
e
_
s
e
e
d

(
in

t
 
i
s
e
e
d

);
vo

id
 
r
e
a
d
_
p
a
r
a
m
e
t
e
r
s

()
;

vo
id

 
r
e
a
d
_
c
o
n
f
i
g
_
s
y
s
i

()
;

vo
id

 
s
e
t
u
p
_
p
o
i
n
t
e
r
s

()
;

vo
id

 
a
d
d
p
2
c
e
l
l

(
in

t
 
i
p

, 
in

t
 
i
x

, 
in

t
 
i
y

, 
in

t
 
i
z

);
vo

id
 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
o
r
t
h
o

()
;

vo
id

 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
s
h
e
a
r
_
o
r
t
h
o

()
;

vo
id

 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
s
h
e
a
r
_
n
n

(
in

t
 
i
d
i
r
_
s
t
a
r
t

);
vo

id
 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
g
r
o
u
n
d
_
n
n

()
;

vo
id

 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
s
h
e
a
r
_
n
n
n

(
in

t
 
i
d
i
r
_
s
t
a
r
t

);
vo

id
 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
g
r
o
u
n
d
_
n
n
n

()
;

vo
id

 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
c
o
n
f
i
g

(
in

t
 
i
f
i
l
e

);
vo

id
 
r
e
a
d
_
f
r
o
m
_
c
o
n
f
i
g

(
d

o
u

b
le

 *
p
m
c
s
0

);
vo

id
 
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
L
J
_
t
a
b
l
e

()
;

vo
id

 
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
e
n
e
r
g
y

(
d

o
u

b
le

 *
e
g
y

);
vo

id
 
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
a
n
g
_
e
n
e
r
g
i
e
s

(
d

o
u

b
le

 *
c
o
p
o

);
d

o
u

b
le

 
s
e
_
m
o
n
o

(
in

t
 
i
p

, 
d

o
u

b
le

 
x

, 
d

o
u

b
le

 
y

, 
d

o
u

b
le

 
z

,
d

o
u

b
le

 
l
j
c
u
t
_
q
u
a
d

, 
d

o
u

b
le

 
l
j
_
s
c
a
l

, 
d

o
u

b
le

 *
L

);
d

o
u

b
le

 
c
a
l
c
u
l
a
t
e
_
e
n
e
r
g
y

(
in

t
 
i
p

,
d

o
u

b
le

 
x

,
d

o
u

b
le

 
y

,
d

o
u

b
le

 
z

);
vo

id
 
c
a
l
c
_
a
l
l
_
l
j

(
d

o
u

b
le

 *
e
_
f
i
e
l
d

);
vo

id
 
u
p
d
a
t
e
_
e
n
e
r
g
i
e
s

(
in

t
 
i
p

);

#
i
f
n
d
e
f

 
V
H
_
F
l
a
g

vo
id

 
s
v
m
_
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
e
n
e
r
g
y

(
d

o
u

b
le

 
n
e
w
_
s
s
x

, 
d

o
u

b
le

 
n
e
w
_
s
s
y

, 
d

o
u

b
le

 
n
e
w
_
c
o
s
a
2

,
d

o
u

b
le

 *
e
g
y

);
vo

id
 
s
v
m
_
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
a
n
g
_
e
n
e
r
g
i
e
s

(
d

o
u

b
le

 *
c
o
p
o

);
#
e
l
s
e

vo
id

 
s
v
m
_
h
o
m
_
i
n
i
t
_
e
n
e
r
g
y

(
d

o
u

b
le

 
t
r
y
s
y
x

, 
d

o
u

b
le

 
t
r
y
s
y
y

, 
d

o
u

b
le

 
c
o
s
a
2

,
d

o
u

b
le

 *
n
e
w
e
n
r
g

);
#
e
n
d
i
f

vo
id

 
a
l
l
o
c
a
t
e
_
m
s
r
_
m
e
m
o
r
y

()
;

vo
id

 
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
h
i
s
t
o

()
;

vo
id

 
r
e
a
d
_
h
i
s
t
o

(
in

t
 *
i
s
a
m
p

);
vo

id
 
a
d
d
_
t
o
_
h
i
s
t
o

()
;

vo
id

 
p
r
i
n
t
_
h
i
s
t
o
x
y

(
in

t
 
i
s
a
m
p

);
vo

id
 
p
r
i
n
t
_
h
i
s
t
o
z

(
in

t
 
i
s
a
m
p

);
vo

id
 
p
r
i
n
t
_
h
i
s
t
o
a
n
g

(
in

t
 
i
s
a
m
p

);
vo

id
 
p
r
i
n
t
_
h
i
s
t
o
d
s
t

(
in

t
 
i
s
a
m
p

);
vo

id
 
p
r
i
n
t
_
h
i
s
t
o
r
p
v
f

(
in

t
 
i
s
a
m
p

);
d

o
u

b
le

 
m
s
r
_
e
n
e
r
g
y

()
;

vo
id

 
p
r
e
p
a
r
e
_
m
s
r
_
f
i
l
e
s

()
;

vo
id

 
m
e
a
s
u
r
e
m
e
n
t

(
d

o
u

b
le

 
a
c
c
p
t

,
d

o
u

b
le

 
v
a
c
c
p
t
x

,
d

o
u

b
le

 
v
a
c
c
p
t
y

, 
d

o
u

b
le

 
v
a
c
c
p
t
z

,
  
  
  
  
  
  
  
  
 

d
o

u
b

le
 
s
h
r
a
c
p
t

,
d

o
u

b
le

 
p
t
a
c
c
p
t

);

d
o

u
b

le
 
b
o
n
d
_
l
a
e
n
g
e
n
_
p
o
t
e
n
t
i
a
l

(
d

o
u

b
le

 
d
i
s
t

);
d

o
u

b
le

 
s
a
v
e
_
a
t
a
n
2

(
d

o
u

b
le

 
y

,
d

o
u

b
le

 
x

);

vo
id

 
v
e
r
l
e
t
_
u
p
d
a
t
e

()
;

vo
id

 
s
h
e
a
r
_
p
e
r
i
o
d

(
d

o
u

b
le

 *
x
b

,
d

o
u

b
le

 *
y
b

,
d

o
u

b
le

 
x

, 
d

o
u

b
le

 
y

,
  
  
  
  
  
  
  
  
  

d
o

u
b

le
 
S
S
X

,
d

o
u

b
le

 
S
H
Y

,
d

o
u

b
le

 
a
l
p
h
a

);
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C
.c

1/
30

/*
 =

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
 *

/
/*

 D
ie

se
s 

F
ile

 e
n

th
a

e
lt 

d
a

s 
H

a
u

p
tp

ro
g

ra
m

m
 !
 *

/
/*

 =
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

 *
/

 /*
 Z

e
n

tr
a

le
 S

ch
a

ltt
a

fe
l l

a
d

e
n

 *
/

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
sw

itc
h

b
o

a
rd

.h
"

/*
 R

e
ch

n
e

rs
p

e
zi

fis
ch

e
 I
n

cl
u

d
e

s 
*/

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 A

llg
e

m
e

in
e

 I
n

cl
u

d
e

s 
*/

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

st
d

lib
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

m
a

llo
c.

h
>

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

sy
s/

ty
p

e
s.

h
>

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

sy
s/

tim
e

s.
h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

u
n

is
td

.h
>

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

tim
e

.h
>

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

st
d

io
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

m
a

th
.h

>

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
r2

5
0

.h
"

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
m

a
tr

ix
.h

"
#
i
n
c
l
u
d
e

 "
M

C
.h

"

#
i
f
d
e
f

 
S
I
G
H
A
N
D

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

si
g

n
a

l.h
>

#
e
n
d
i
f

/*
 G

lo
b

a
le

 D
e

kl
a

ra
tio

n
e

n
 *

/
/*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/

d
o

u
b

le
 *

W
W

1
,*

W
W

2
,W

W
1

_
fix

[W
W

_
tr

ia
n

g
le

],
W

W
2

_
fix

[W
W

_
tr

ia
n

g
le

];
d

o
u

b
le

 *
*W

W
1

_
in

,*
*W

W
2

_
in

;
in

t 
W

W
_

m
a

x;

st
ru

ct
 p

a
rt

**
**

ce
ll,

*l
is

t;
in

t
n

p
m

,lp
m

,n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x,

n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
y 

,n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
z 

;
in

t 
  
  
n

cx
_

a
llo

c,
n

cy
_

a
llo

c,
n

cz
_

a
llo

c;
in

t 
  
  
d

im
,n

to
t,
n

sa
v,

n
sa

vb
;

in
t

*j
p

x,
*j

m
x,

*j
p

y,
*j

m
y,

*j
p

z,
*j

m
z 

; 
  
  
  

/*
 n

a
e

ch
st

e
 N

a
ch

b
a

rz
e

lle
n

 *
/

in
t 
  
  
*x

ce
ll,

*y
ce

ll,
*z

ce
ll;

d
o

u
b

le
  
m

cs
m

a
x,

m
cs

_
a

e
q

u
i,m

cs
;

d
o

u
b

le
L

J[
L

J_
g

ri
d

+
1

] 
; 
  
  
  

/*
 L

J−
P

o
te

n
tia

l f
u

e
r 

M
o

n
o

m
e

r−
M

o
n

o
m

e
r−

W
W

  
 *

/
 

d
o

u
b

le
  
L

J_
h

h
[L

J_
h

h
_

g
ri
d

+
1

] 
; 

/*
 L

J 
P

o
te

n
tia

l f
u

e
r 

K
o

p
f−

K
o

p
f−

W
W

  
  
  
  
 *

/
d

o
u

b
le

  
L

J_
h

m
[L

J_
h

m
_

g
ri
d

+
1

] 
; 

/*
 L

J−
P

o
te

n
tia

l f
u

e
r 

K
o

p
f−

M
o

n
o

m
e

r−
W

W
  
  
  
*/

d
o

u
b

le
  
ljm

in
,lj

cu
t,
lj0

,u
0

 ;
  
  
  
  
  
  
 

/*
 P

a
ra

m
e

te
r 

fu
e

r 
M

o
n

o
−

M
o

n
o

−
W

W
 *

/
d

o
u

b
le

  
ljm

in
_

h
h

,lj
cu

t_
h

h
,lj

0
_

h
h

,u
0

_
h

h
 ;
 

/*
 P

a
ra

m
e

te
r 

fu
e

r 
K

o
p

f−
K

o
p

f−
W

W
 *

/
d

o
u

b
le

  
ljm

in
_

h
m

,lj
cu

t_
h

m
,lj

0
_

h
m

,u
0

_
h

m
 ;
 

/*
 P

a
ra

m
e

te
r 

fu
e

r 
K

o
p

f−
M

o
n

o
−

W
W

 *
/

d
o

u
b

le
  
ljc

u
t_

q
u

a
d

ra
t,
ljc

u
t_

h
h

_
q

u
a

d
ra

t,
ljc

u
t_

h
m

_
q

u
a

d
ra

t,
ljc

u
t_

m
a

x;
d

o
u

b
le

  
lj_

sc
a

la
,lj

_
h

h
_

sc
a

la
,lj

_
h

m
_

sc
a

la
;

d
o

u
b

le
  
 *

p
L

J[
3

],
ljs

c[
3

],
ljc

q
[3

],
lju

0
[3

],
ljm

q
[3

];
ch

a
r 

  
  
lj_

ty
p

e
[M

A
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;
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u
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;

in
t 
  
 t
a

b
_

ve
rl
e

t[
M

A
X

_
M

O
N

O
M

E
R

S
][
M

A
X

_
L

JW
W

],
u

p
p

e
r_

ve
rl
e

t[
M

A
X

_
M

O
N

O
M

E
R

S
];
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{

F
IL

E
 *

fil
e

_
1

;
ch

a
r 

fn
a

m
e

[3
0

];
  
  
  
  
d

o
u

b
le

 c
fg

_
sa

ve
_

d
u

m
m

y[
4

0
];

  
  
  
  
si

ze
_

t 
n

_
d

a
ta

;
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=
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cu
t)

;
  
  
fp

ri
n

tf
(f

ile
_

1
,"

u
0

_
h

h
  
  
ljm

in
_

h
h

  
  
 lj

cu
t_

h
h

  
 <

<
 K

o
p

f−
K

o
p

f−
W

W
\n

")
;

  
  
fp

ri
n

tf
(f

ile
_

1
,"

%
−

9
.3

f 
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f\
n

",
u

0
_

h
h

,lj
m

in
_

h
h

,lj
cu

t_
h

h
);

  
  
fp

ri
n

tf
(f

ile
_

1
,"

u
0

_
h

m
  
  
ljm

in
_

h
m

  
  
 lj

cu
t_

h
m

  
 <

<
 K

o
p

f−
M

o
n

o
m

e
r−

W
W

\n
")

;
  
  
fp

ri
n

tf
(f

ile
_

1
,"

%
−

9
.3

f 
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f\
n

",
u

0
_

h
m

,lj
m

in
_

h
m

,lj
cu

t_
h

m
);

  
  
fp

ri
n

tf
(f

ile
_

1
,"

%
c 

: 
h

e
a

d
g

ro
u

p
s 

fix
e

d
 (

0
) 

o
r 

m
o

va
b

le
 (

1
) 

\n
",

h
e

a
d

s)
;

  
  
fp

ri
n

tf
(f

ile
_

1
,"

%
1

4
.6

f 
: 
m

cs
 a

t 
sa

ve
 t
im

e
 \
n

",
m

cs
);

  
  
fp

ri
n

tf
(f

ile
_

1
,"

%
1

4
.6

f 
: 
st

a
rt

 m
e

a
su

re
m

e
n

ts
 a

t 
\n

",
m

cs
_

a
e

q
u

i)
;

  
  
fo

r 
(i
i=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

)
  
  
  
{

fp
ri
n

tf
(f

ile
_

1
,"

%
.1

3
f 
%

.1
3

f 
%

.1
3

f 
%

.1
3

f 
%

.1
3

f\
n

",
xm

m
[ii

],
ym

m
[ii

],
zm

m
[ii

],
xb

o
x[

ii]
,y

b
o

x[
ii]

);
  
  
  
}

  
  
fc

lo
se

(f
ile

_
1

);
    
  
if 

(c
fg

_
sa

ve
_

fla
g

) 
b

in
_

sa
ve

_
cf

g
()

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 n
e

u
e

 I
n

iti
a

lis
ie

ru
n

g
 d

e
r 

n
a

e
ch

st
e

n
 u

n
d

 u
e

b
e

rn
a

e
ch

st
e

n
 N

a
ch

b
a

r−
  
  
*/

/*
 z

e
lle

n
 in

  
x−

 u
n

d
 y

−
R

ic
h

tu
n

g
 (

ve
rg

le
ic

h
e

 a
llo

ca
te

_
m

e
rm

o
ry

) 
  
  
  
 *

/

vo
id

 
r
e
d
e
f
i
n
e
_
n
e
i
g
h
b
o
r
_
c
e
l
l
s

()
{   
  
 in

t 
i1

;

fo
r 

(i
1

=
0

; 
i1

<
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x;
 i1

+
+

)
  
  
  
  
  
 {

 jp
x[

i1
] 
=

 (
i1

+
1

+
3

*n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x)

%
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x;
  

  
  
  
  
  
  
 jm

x[
i1

] 
=

 (
i1

−
1

+
3

*n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x)

%
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x;
 }

fo
r 

(i
1

=
0

; 
i1

<
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y;
 i1

+
+

)
  
  
  
  
  
 {

 jp
y[

i1
] 
=

 (
i1

+
1

+
3

*n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
y)

%
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y;
  

  
  
  
  
  
  
 jm

y[
i1

] 
=

 (
i1

−
1

+
3

*n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
y)

%
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y;
 }

fo
r 

(i
1

=
0

; 
i1

<
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z;
 i1

+
+

)
  
  
  
  
  
 {

 jp
z[

i1
] 
=

 (
i1

+
1

+
3

*n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
z)

%
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z;
 

  
  
  
  
  
  
 jm

z[
i1

] 
=

 (
i1

−
1

+
3

*n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
z)

%
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z;
 }

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

vo
id

 
a
l
l
o
c
a
t
e
_
m
e
m
o
r
y

()
{

in
t 
i1

,i2
,i3

;
  
  
  
  
si

ze
_

t 
s_

n
to

t,
s_

n
to

t2
,s

_
x,

s_
y,

s_
z;

  
  
  
  
s_

n
to

t 
 =

 (
si

ze
_

t)
 n

to
t;

  
  
  
  
s_

n
to

t2
 =

 (
si

ze
_

t)
 (

n
to

t+
2

);
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C
.c

5/
30

  
  
  
  

/*
 A

llo
ci

e
ru

n
g

 f
u

e
r 

d
ie

 W
e

ch
se

lw
ir
ku

n
g

st
a

fe
ln

  
  
  
  
  
  
  
  
*/

 
  
  
  
  

/*
 b

e
i d

yn
a

m
is

ch
e

r 
A

llo
ci

e
ru

n
g

 p
a

ss
ie

re
n

 s
e

lts
a

m
e

 D
in

g
e

 !
  
  
*/

  
  
  
  
W

W
1

 =
 &

W
W

1
_

fix
[0

];
  
  
  
  
W

W
2

 =
 &

W
W

2
_

fix
[0

];

  
  
  
  

/*
 P

o
in

te
r 

in
 d

ie
 A

b
sc

h
n

itt
e

 d
e

r 
W

e
ch

se
lw

ir
ku

n
g

st
a

fe
ln

  
  
  
 *

/
  
  
  
  
W

W
1

_
in

  
=

 (
d

o
u

b
le

 *
*)

 c
a

llo
c(

s_
n

to
t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

 *
))

;
  
  
  
  
W

W
2

_
in

  
=

 (
d

o
u

b
le

 *
*)

 c
a

llo
c(

s_
n

to
t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

 *
))

;

co
sp

o
t 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t2
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

; 
 

/*
 P

o
te

n
tia

le
  
*/

e
n

e
rg

y 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

  
  
  
 n

e
w

cp
o

t 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t2
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

;
  
  
  
 n

e
w

e
n

rg
 =

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

xm
m

  
  
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
; 
 

/*
 K

o
o

rd
in

a
te

n
 *

/
ym

m
  
  
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

zm
m

  
  
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

xb
o

x 
  
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

yb
o

x 
  
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

  
  
  
  
xt

ra
n

s 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

  
  
  
  
yt

ra
n

s 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

#
i
f
d
e
f

 
V
H
_
F
l
a
g

  
  
xt

ra
n

s_
b

o
x 

=
 (

d
o

u
b

le
 *

) 
ca

llo
c(

s_
n

to
t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

  
  
yt

ra
n

s_
b

o
x 

=
 (

d
o

u
b

le
 *

) 
ca

llo
c(

s_
n

to
t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

))
;

  
  
if 

(x
tr

a
n

s_
b

o
x 

=
=

 N
U

L
L

) 
  
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

  
  
if 

(y
tr

a
n

s_
b

o
x 

=
=

 N
U

L
L

) 
  
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

#
e
n
d
i
f

xc
e

ll 
 =

 (
in

t 
*)

 c
a

llo
c(

s_
n

to
t,
si

ze
o

f(
in

t)
);

  
  
 

/*
 Z

e
lln

u
m

m
e

rn
 *

/
yc

e
ll 

 =
 (

in
t 
*)

 c
a

llo
c(

s_
n

to
t,
si

ze
o

f(
in

t)
);

  
  
 

/*
 d

. 
M

o
n

o
m

e
re

 *
/

zc
e

ll 
 =

 (
in

t 
*)

 c
a

llo
c(

s_
n

to
t,
si

ze
o

f(
in

t)
);

lis
t 
=

 (
st

ru
ct

 p
a

rt
 *

) 
ca

llo
c(

s_
n

to
t,
si

ze
o

f(
st

ru
ct

 p
a

rt
))

;

  
  
 

/*
 a

llo
ca

te
 t
h

ri
ce

 a
s 

m
u

ch
 m

e
m

o
ry

 f
o

r 
j..

. 
a

n
d

 c
e

ll 
a

s 
n

e
e

d
e

d
 

  
  
  
  
fo

r 
th

e
 p

re
se

n
t 
sy

st
e

m
si

ze
s 

 in
 x

yz
−

d
ir
e

ct
io

n
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
 

/*
 u

m
 b

e
i V

o
lu

m
e

n
−

M
o

ve
s 

a
u

f 
d

e
r 

si
ch

e
re

n
 S

e
ite

 z
u

 s
e

in
 !
  
  
  
  
*/

  
  
 

/*
 (

se
q

.)
 Z

e
lln

u
m

m
e

rn
 d

e
r 

n
a

e
ch

st
e

n
 u

n
d

 u
e

b
e

rn
a

e
ch

st
e

n
 Z

e
lle

n
  
  
  
  
in

 d
e

n
 v

e
rs

ch
ie

d
e

n
e

n
 R

a
u

m
ri
ch

tu
n

g
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
 

  
  
  
  
n

cx
_

a
llo

c 
=

 3
*n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x;
  
  
  
  
n

cy
_

a
llo

c 
=

 3
*n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y;
  
  
  
  
n

cz
_

a
llo

c 
=

 3
*n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z;

  
  
  
  
s_

n
to

t 
=

 (
si

ze
_

t)
 (

3
);

  
  
  
  
s_

x 
=

 (
si

ze
_

t)
 (

n
cx

_
a

llo
c)

;
  
  
  
  
s_

y 
=

 (
si

ze
_

t)
 (

n
cy

_
a

llo
c)

;
  
  
  
  
s_

z 
=

 (
si

ze
_

t)
 (

n
cz

_
a

llo
c)

;
 

jm
x 

  
  
=

 (
in

t 
*)

 c
a

llo
c(

s_
x,

si
ze

o
f(

in
t)

);
jp

x 
  
  
=

 (
in

t 
*)

 c
a

llo
c(

s_
x,

si
ze

o
f(

in
t)

);
jm

y 
  
  
=

 (
in

t 
*)

 c
a

llo
c(

s_
y,

si
ze

o
f(

in
t)

);
jp

y 
  
  
=

 (
in

t 
*)

 c
a

llo
c(

s_
y,

si
ze

o
f(

in
t)

);
jm

z 
  
  
=

 (
in

t 
*)

 c
a

llo
c(

s_
z,

si
ze

o
f(

in
t)

);
jp

z 
  
  
=

 (
in

t 
*)

 c
a

llo
c(

s_
z,

si
ze

o
f(

in
t)

);
   
  
 

/*
 m

a
tr

ix
_

a
llo

c 
in

  
<

 m
a

tr
ix

.c
 >

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
 

/*
 b

e
le

g
t 
P

la
tz

 f
u

e
r 

<
3

>
−

d
im

 a
rr

a
y 

m
it 

L
a

e
n

g
e

n
 n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

ll_
..
.

  
  
  
  
m

it 
E

le
m

e
n

te
n

 d
e

r 
G

ro
e

ss
e

 s
iz

e
o

f(
..
)

  
  
  
  
u

n
d

 z
u

sa
e

tz
lic

h
 P

o
in

te
rn

 a
u

f 
Z

e
ile

n
 u

n
d

 S
p

a
lte

n
 

  
  
  
  
( 

w
e

rd
e

n
 b

e
i Z

e
ig

e
rd

a
rs

te
llu

n
g

 e
in

e
s 

A
rr

a
ys

 b
e

n
o

e
tig

t 
) 

  
  
  
  
  
 *

/

ce
ll 

=
 (

st
ru

ct
 p

a
rt

 *
**

*)
 

M
C

.c
6/

30

  
  
  
  
  
  
  
  
 m

a
tr

ix
_

a
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
st

ru
ct

 p
a

rt
),

s_
x,

s_
y,

s_
z)

;

#
i
f
d
e
f

 
k
o
l
l
e
k
t
i
v

/*
 S

p
e

ic
h

e
ru

n
g

 d
e

r 
e

in
ze

ln
e

n
 L

J−
B

e
itr

a
e

g
e

 d
e

s 
a

kz
e

p
tie

rt
e

n
 B

o
n

d
s 

  
*/

/*
 f
u

e
r 

d
ie

 v
e

rs
ch

. 
S

e
g

m
e

n
te

 b
e

i k
o

lle
kt

iv
e

n
 M

o
ve

s 
(P

T
) 

  
  
  
  
  
 *

/

  
  
  
  
s_

n
to

t 
=

 (
si

ze
_

t)
 (

2
);

  
  
  
  
s_

x 
  
 =

 (
si

ze
_

t)
 lp

m
;

  
  
  
  
s_

y 
  
 =

 (
si

ze
_

t)
 n

to
t;

  
  
  
  
a

kz
_

e
n

g
y 

=
 (

d
o

u
b

le
 *

*)
 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
m

a
tr

ix
_

a
llo

c(
s_

n
to

t,
si

ze
o

f(
d

o
u

b
le

),
s_

x,
s_

y)
;

if 
(a

kz
_

e
n

g
y 

=
=

 N
U

L
L

) 
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
; 
 

#
e
n
d
i
f

  
  
  
  
if 

(W
W

1
 =

=
 N

U
L

L
) 

  
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

  
  
  
  
if 

(W
W

2
 =

=
 N

U
L

L
) 

  
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

  
  
  
  
if 

(W
W

1
_

in
 =

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

  
  
  
  
if 

(W
W

2
_

in
 =

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(e

n
e

rg
y 

=
=

 N
U

L
L

) 
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(c

o
sp

o
t 
=

=
 N

U
L

L
) 

 p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

  
  
  
  
if 

(n
e

w
cp

o
t 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

  
  
  
  
if 

(n
e

w
e

n
rg

 =
=

 N
U

L
L

) 
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(x

m
m

 =
=

 N
U

L
L

) 
  
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(y

m
m

 =
=

 N
U

L
L

) 
  
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(z

m
m

 =
=

 N
U

L
L

) 
  
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(x

b
o

x 
=

=
 N

U
L

L
) 

  
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(y

b
o

x 
=

=
 N

U
L

L
) 

  
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(x

tr
a

n
s 

=
=

 N
U

L
L

) 
  
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(y

tr
a

n
s 

=
=

 N
U

L
L

) 
  
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(x

ce
ll 

=
=

 N
U

L
L

) 
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(y

ce
ll 

=
=

 N
U

L
L

) 
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(z

ce
ll 

=
=

 N
U

L
L

) 
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(j
m

x 
=

=
 N

U
L

L
) 

  
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(j
p

x 
=

=
 N

U
L

L
) 

  
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(j
m

y 
=

=
 N

U
L

L
) 

  
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(j
p

y 
=

=
 N

U
L

L
) 

  
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(j
m

z 
=

=
 N

U
L

L
) 

  
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(j
p

z 
=

=
 N

U
L

L
) 

  
  
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

if 
(l
is

t 
=

=
 N

U
L

L
) 

  
 p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 \
n

")
;

  
  
  
  
ff
lu

sh
(s

td
o

u
t)

;

  
  
 

/*
 d

a
 g

e
le

g
e

n
tli

ch
 a

u
f 
co

sp
o

t[
ip

+
−

1
] 
zu

g
e

g
ri
ff
e

n
 w

ir
d

, 
ko

e
n

n
te

 d
ie

s 
*/

  
  
 

/*
 f
u

e
r 

ip
=

0
 o

d
e

r 
ip

=
n

to
t 
zu

 "
w

ild
e

n
" 

W
e

rt
e

n
 f
u

e
h

re
n

  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
co

sp
o

t[
0

] 
=

 0
.0

; 
 c

o
sp

o
t[
n

to
t+

1
] 
=

 0
.0

; 
 c

o
sp

o
t+

+
;

  
  
  
  
n

e
w

cp
o

t[
0

] 
=

 0
.0

; 
n

e
w

cp
o

t[
n

to
t+

1
] 
=

 0
.0

; 
n

e
w

cp
o

t+
+

;

  
  
 

/*
 in

iti
a

liz
e

 p
o

in
te

r 
a

rr
a

ys
 a

n
d

 e
n

e
rg

y 
*/

  
  
 

/*
 f
u

e
r 

E
in

so
rt

ie
re

n
 m

it 
"a

d
d

p
2

ce
ll"

  
  
*/

fo
r 

(i
1

=
0

;i1
<

n
to

t;
i1

+
+

) 
{

lis
t[
i1

].
p

n
=

i1
;

lis
t[
i1

].
n

e
xt

=
N

U
L

L
;

e
n

e
rg

y[
i1

] 
=

 0
.;

} fo
r 

(i
1

=
0

; 
i1

<
n

cx
_

a
llo

c;
 i1

+
+

)
  
  
  
  
  
 f
o

r 
(i
2

=
0

; 
i2

<
n

cy
_

a
llo

c;
 i2

+
+

)
  
  
  
  
  
  
  
fo

r 
(i
3

=
0

; 
i3

<
n

cz
_

a
llo

c;
 i3

+
+

)
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 {

 c
e

ll[
i1

][
i2

][
i3

]=
N

U
L

L
; 
}

  
  
  
  
re

d
e

fin
e

_
n

e
ig

h
b

o
r_

ce
lls

()
;

} /*
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/*
 H

in
zu

fu
e

g
e

n
 d

e
r 

M
o

n
o

m
e

re
 z

u
r 

e
n

ts
p

r.
 Z

e
lle

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 V

o
rb

e
se

tz
t 
is

t 
: 
 li

st
[i]

.p
n

  
 =

 i 
  
  
  
 (

 in
 a

llo
ca

te
_

m
e

m
o

ry
 )

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 li

st
[i]

.n
e

xt
 =

 N
U

L
L

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
ce

ll[
x]

[y
][
z]

 =
 N

U
L

L
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

/*
  
lis

t[
i] 

is
t 
e

in
e

 V
a

ri
a

b
le

 v
o

m
 T

yp
 s

tr
u

ct
_

p
a

rt
,

  
  
ce

ll[
x]

[y
][
z]

 is
t 
e

in
 P

o
in

te
r 

a
u

f 
e

in
 s

tr
u

ct
_

p
a

rt
 !
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
a
d
d
p
2
c
e
l
l

(i
p

,ix
,iy

,iz
)

in
t 
ip

,ix
,iy

,iz
;

{
st

ru
ct

 p
a

rt
 *

tm
p

;

  
  
 

/*
 Z

e
lle

 n
o

ch
 le

e
r,

 e
rs

te
s 

M
o

n
o

m
e

r 
w

ir
d

 e
in

g
e

tr
a

g
e

n
  
  
  
  
  
  
 *

/

if 
(c

e
ll[

ix
][
iy

][
iz

]=
=

N
U

L
L

) 
{ 

ce
ll[

ix
][
iy

][
iz

] 
=

 &
lis

t[
ip

];
 }

  
  
 

/*
 Z

e
lle

 s
ch

o
n

 e
in

m
a

l b
e

le
g

t,
 M

o
n

o
m

e
r 

w
ir
d

 a
n

g
e

fu
e

g
t 
  
  
  
  
 

  
  
  
  
( 

e
ig

e
n

tli
ch

 w
ir
d

 d
ie

 Z
e

lle
 a

n
s 

M
o

n
o

m
e

r 
g

e
h

a
e

n
g

t 
) 

  
  
  
  
  
*/

  
  
 

/*
 t
m

p
 z

e
ig

t 
a

u
f 
d

e
n

 b
is

h
. 
L

is
te

n
a

n
fa

n
g

 v
o

n
 c

e
ll[

ix
][
iy

][
iz

] 
  

  
  
  
  
d

ie
se

r 
w

ir
d

 a
u

f 
d

a
s 

ip
.t
e

 M
o

n
o

m
e

r 
ve

rl
e

g
t,
 

  
  
  
  
d

e
ss

e
n

 A
n

sc
h

lu
ss

 .
n

e
xt

 a
u

f 
d

e
n

 a
lte

n
 L

is
te

n
a

n
fa

n
g

 z
e

ig
t 
  
  
 *

/

e
ls

e
 {

tm
p

 =
 c

e
ll[

ix
][
iy

][
iz

];
ce

ll[
ix

][
iy

][
iz

] 
=

 &
lis

t[
ip

];
ce

ll[
ix

][
iy

][
iz

]−
>

n
e

xt
 =

 t
m

p
;

}
} /*
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−
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−
−

−
−

−
−

−
−

−
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−
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−
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−
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/*

 >
>

 u
n

g
e

n
u

tz
t 
<

<
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/
/*

 g
ib

t 
fu

e
r 

g
a

n
ze

 v
e

rk
e

tt
e

te
 L

is
te

 je
w

e
ils

 d
ie

 M
o

n
o

m
e

r−
N

u
m

m
e

rn
 a

u
s 

 *
/

vo
id

 
p
r
i
n
t
_
c
e
l
l

(C
L

)
st

ru
ct

 p
a

rt
 *

C
L

;
{

fo
r(

;C
L

!=
N

U
L

L
;C

L
=

C
L

−
>

n
e

xt
)

p
ri
n

tf
("

%
i 

",
C

L
−

>
p

n
);

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
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−
−

−
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−
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/*
 B

e
i M

o
n

o
m

e
r−

M
o

ve
 h

a
t 
M

o
n

o
m

e
r 

a
lte

 Z
e

lle
 v

e
rl
a

ss
e

n
, 
m

u
ss

 d
a

h
e

r 
  
  
*/

/*
 a

u
s 

a
lte

r 
e

n
tf
e

rn
t 
u

n
d

 in
 n

e
u

e
n

 e
in

g
e

o
rd

n
e

t 
w

e
rd

e
n

  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 ix

,iy
,iz

 :
 I
n

d
iz

e
s 

d
e

r 
n

e
u

e
n

 Z
e

lle
 d

e
s 

M
o

n
o

m
e

rs
 ip

  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
u
p
d
a
t
e
_
p
o
i
n
t
e
r
s

(i
p

,ix
,iy

,iz
)

in
t 
ip

,ix
,iy

,iz
;

{
st

ru
ct

 p
a

rt
 *

C
L

;
in

t 
ix

o
ld

,iy
o

ld
,iz

o
ld

,ip
re

v;

ix
o

ld
 =

 x
ce

ll[
ip

];
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 I
n

d
iz

e
s 

d
e

r 
a

lte
n

 Z
e

lle
 *

/
iy

o
ld

 =
 y

ce
ll[

ip
];

M
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iz
o

ld
 =

 z
ce

ll[
ip

];

/*
 M

o
n

o
m

e
r 

w
a

r 
in

 a
lte

r 
Z

e
lle

 a
m

 L
is

te
n

−
A

n
fa

n
g

 (
e

in
fa

ch
e

r)
  
  
*/

/*
 t
ri
tt
 b

e
im

 h
in

−
u

n
d

−
h

e
r−

w
e

ch
se

ln
 w

o
h

l o
e

ft
e

r 
a

u
f 
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  

/*
 A

lte
r 

Z
e

lle
 w

ir
d

 A
n

fa
n

g
 a

b
g

e
sc

h
n

itt
e

n
, 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 M

o
n

o
m

e
r 

w
ir
d

 A
n

fa
n

g
 s

e
in

e
r 

n
e

u
e

n
 Z

e
lle

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
if 

(c
e

ll[
ix

o
ld

][
iy

o
ld

][
iz

o
ld

]−
>

p
n

 =
=

 ip
){

/*
 L

is
te

n
−

A
n

fa
n

g
 a

u
f 
b

is
h

e
ri
g

e
s 

2
. 
E

le
m

e
n

t 
se

tz
e

n
  
  
 *

/
ce

ll[
ix

o
ld

][
iy

o
ld

][
iz

o
ld

] 
=

 c
e

ll[
ix

o
ld

][
iy

o
ld

][
iz

o
ld

]−
>

n
e

xt
;

/*
 M

o
n

o
m

e
r−

L
is

te
n

−
N

e
xt

 a
u

f 
b

is
h

e
ri
g

e
s 

1
. 
E

le
m

e
n

t 
d

e
r 

 *
/

  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 n

e
u

e
n

 Z
e

lle
 s

e
tz

e
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
  
  
  
  
lis

t[
ip

].
n

e
xt

 =
 c

e
ll[

ix
][
iy

][
iz

];
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 Z

e
ll−

L
is

te
n

−
A

n
fa

n
g

 a
u

f 
ip

.t
e

s 
M

o
n

o
m

e
r 

in
 M

o
n

o
m

e
r−

  
*/

  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 L

is
te

 ’l
is

t’ 
se

tz
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

ce
ll[

ix
][
iy

][
iz

] 
=

 &
lis

t[
ip

];
xc

e
ll[

ip
] 
=

 ix
; 

/*
 N

e
u

e
 I
n

d
iz

e
s 

ve
rb

u
ch

e
n

  
  
  
  
  
  
 *

/
yc

e
ll[

ip
] 
=

 iy
;

zc
e

ll[
ip

] 
=

 iz
;

re
tu

rn
;

} /*
 M

o
n

o
m

e
r 

w
a

r 
n

ic
h

t 
a

m
 L

is
te

n
−

A
n

fa
n

g
 s

e
in

e
r 

a
lte

n
 Z

e
lle

  
  
  
*/

/*
 M

o
n

o
m

e
r 

w
ir
d

 in
 a

lte
r 

L
is

te
 je

tz
t 
u

e
b

e
rs

p
ru

n
g

e
n

 u
n

d
  
  
  
  
*/

/*
 w

ir
d

 z
u

m
 A

n
fa

n
g

 d
e

r 
L

is
te

 d
e

r 
n

e
u

e
n

 Z
e

lle
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  

/*
 s

e
tz

e
 C

L
 a

u
f 
2

. 
E

le
m

e
n

t 
d

e
r 

Z
e

ll−
L

is
te

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
C

L
 =

 c
e

ll[
ix

o
ld

][
iy

o
ld

][
iz

o
ld

]−
>

n
e

xt
;

  
  
  
  

/*
 ip

re
v 

:=
 N

u
m

m
e

r 
d

e
s 

vo
rh

e
rg

e
h

e
n

d
e

n
 M

o
n

o
m

e
rs

 in
 d

e
r 

Z
e

lle
  
 *

/
ip

re
v 

=
 c

e
ll[

ix
o

ld
][
iy

o
ld

][
iz

o
ld

]−
>

p
n

;

  
  
  
  

/*
 S

ch
le

ife
 b

is
 z

u
m

 Z
e

ll−
L

is
te

n
−

E
n

d
e

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

fo
r 

(;
C

L
!=

N
U

L
L

;C
L

=
C

L
−

>
n

e
xt

){
if 

(C
L

−
>

p
n

 =
=

 ip
){

  
  
  
  
 

/*
 w

e
n

n
 M

o
n

o
m

e
r 

g
e

fu
n

d
e

n
 :
 *

/

/*
 v

o
rh

e
ri
g

e
s 

M
o

n
o

m
e

r 
ze

ig
e

 a
u

f 
u

e
b

e
rn

a
e

ch
st

. 
*/

lis
t[
ip

re
v]

.n
e

xt
 =

 C
L

−
>

n
e

xt
;

/*
 M

o
n

o
m

e
r 

ze
ig

e
 a

u
f 
b

is
h

. 
A

n
fa

n
g

 n
e

u
e

r 
Z

e
lle

 *
/

lis
t[
ip

].
n

e
xt

 =
 c

e
ll[

ix
][
iy

][
iz

];
/*

 n
e

u
e

r 
A

n
fa

n
g

 n
e

u
e

r 
Z

e
lle

 s
e

i d
a

s 
M

o
n

o
m

e
r 

  
*/

ce
ll[

ix
][
iy

][
iz

] 
=

 &
lis

t[
ip

];
xc

e
ll[

ip
] 
=

 ix
; 

/*
 N

e
u

e
 I
n

d
iz

e
s 

ve
rb

u
ch

e
n

  
  
 *

/
yc

e
ll[

ip
] 
=

 iy
;

zc
e

ll[
ip

] 
=

 iz
;

re
tu

rn
;

} ip
re

v 
=

 C
L

−
>

p
n

;
} /*

 s
o

llt
e

 "
n

o
rm

a
l"

 n
ie

 e
rr

e
ic

h
t 
w

e
rd

e
n

, 
d

e
n

n
 d

a
n

n
 w

a
r 

M
o

n
o

−
  
*/

  
  
  
  

/*
 m

e
r 

ip
 g

a
r 

n
ic

h
t 
in

 Z
e

lle
 (

xc
e

ll[
ip

],
yc

e
ll[

ip
],
zc

e
ll[

ip
])

 *
/

p
ri
n

tf
("

E
R

R
O

R
 in

 u
p

d
a

te
_

p
o

in
te

rs
\n

")
;

ff
lu

sh
(s

td
o

u
t)

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 v
e

rb
u

ch
e

n
 d

e
r 

g
e

a
e

n
d

e
rt

e
n

 W
W

−
E

n
e

rg
ie

n
 (

B
o

n
d

 u
n

d
 L

J)
 a

u
ch

 b
e

i d
e

n
  
*/

/*
 a

n
d

e
re

n
 M

o
n

o
m

e
re

n
 !
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
u
p
d
a
t
e
_
e
n
e
r
g
i
e
s

(i
n

t 
ip

)
{ 

in
t 
i0

,i1
,i2

,i3
;

  
d

o
u

b
le

 d
u

m
m

y;
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M

C
.c

9/
30

  
i0

 =
 ip

%
lp

m
;

    
/*

 u
n

te
re

r 
B

o
n

d
−

N
a

ch
b

a
r 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
if 

(i
0

!=
0

)
  
  
{ 

e
n

e
rg

y[
ip

−
1

] 
  
+

=
 e

n
g

y[
ip

−
1

] 
−

 W
W

1
_

in
[ip

−
1

][
0

];
  
  
  
W

W
1

_
in

[ip
−

1
][
0

] 
=

 e
n

g
y[

ip
−

1
];

  
  
}

  
/*

 o
b

e
re

r 
B

o
n

d
−

N
a

ch
b

a
r 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
if 

(i
0

!=
(l
p

m
−

1
))

  
  
{ 

e
n

e
rg

y[
ip

+
1

] 
+

=
 e

n
g

y[
ip

+
1

] 
−

 W
W

1
_

in
[ip

][
0

];
  
  
  
W

W
1

_
in

[ip
][
0

] 
=

 e
n

g
y[

ip
+

1
];

  
  
}

  
/*

 e
ch

te
 L

J−
P

a
rt

n
e

r 
(o

h
n

e
 ip

 s
e

lb
st

 u
n

d
 s

e
in

e
 B

o
n

d
−

N
a

ch
b

a
rn

) 
  
  
 *

/
  

/*
 V

e
rl
e

t−
T

a
b

e
lle

 h
a

t 
zu

e
rs

t 
"h

o
e

h
e

re
" 

d
a

n
n

 "
n

ie
d

ri
g

e
re

" 
P

a
rt

n
e

r 
 *

/

  
fo

r 
(i
1

=
1

; 
i1

<
=

u
p

p
e

r_
ve

rl
e

t[
ip

];
 i1

+
+

)
  
  
{ 

i2
=

ta
b

_
ve

rl
e

t[
ip

][
i1

];
  
  
  
d

u
m

m
y 

  
  
  
  
  
  
  
=

 e
n

g
y[

i2
] 
−

 W
W

1
_

in
[ip

][
i2

−
ip

−
1

];
  
  
  
W

W
1

_
in

[ip
][
i2

−
ip

−
1

] 
=

 e
n

g
y[

i2
];
 

  
  
  
e

n
e

rg
y[

i2
] 
+

=
 d

u
m

m
y;

 }
  
  
  

  
fo

r 
(i
3

=
u

p
p

e
r_

ve
rl
e

t[
ip

]+
1

; 
i3

<
=

ta
b

_
ve

rl
e

t[
ip

][
0

];
 i3

+
+

)
  
  
{ 

i2
=

ta
b

_
ve

rl
e

t[
ip

][
i3

];
  
  
  
d

u
m

m
y 

  
  
  
  
  
  
  
=

 e
n

g
y[

i2
] 
−

 W
W

1
_

in
[i2

][
ip

−
i2

−
1

];
  
  
  
W

W
1

_
in

[i2
][
ip

−
i2

−
1

] 
=

 e
n

g
y[

i2
];

  
  
  
e

n
e

rg
y[

i2
] 
+

=
 d

u
m

m
y;

 }

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 E

n
ts

ch
e

id
e

t 
e

n
tg

u
e

lti
g

 u
e

b
e

r 
A

kz
e

p
ta

n
z 

e
in

e
s 

M
o

n
o

m
e

r−
M

o
ve

s 
  
  
  
 *

/

/*
 A

u
fr

u
f 
m

it 
’m

e
tr

o
p

o
_

u
p

d
a

te
(h

itm
,x

tr
y,

yt
ry

,z
tr

y)
’, 

d
.h

. 
m

it 
  
  
  
 *

/
/*

 h
itm

 :
 I
n

d
e

x 
d

e
s 

M
o

n
o

m
e

rs
, 
r_

tr
y 

: 
n

e
u

e
 V

e
rs

u
ch

sk
o

o
rd

in
a

te
n

  
  
  
 *

/

/*
 r

e
tu

rn
−

W
e

rt
 :
 0

 −
−

>
 M

o
n

o
m

e
r−

M
o

ve
 a

kz
e

p
tie

rt
, 
1

 −
−

>
 a

b
g

e
le

h
n

t 
  
  
 *

/

in
t 

m
e
t
r
o
p
o
_
u
p
d
a
t
e

(i
p

,x
,y

,z
)

in
t 
ip

;
d

o
u

b
le

 x
,y

,z
;

{   
  
in

t 
ix

,iy
,iz

,i1
;

  
  
d

o
u

b
le

 e
d

iff
,e

tr
y,

xb
,y

b
,d

iff
;

/*
 P

e
ri
o

d
is

ch
e

 K
o

o
rd

in
a

te
n

 z
u

 r
_

tr
y 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
sh

e
a

r_
p

e
ri
o

d
(&

xb
,&

yb
,x

,y
,in

v_
S

S
X

,in
v_

S
H

Y
,c

tg
_

a
lp

h
a

);

ix
 =

 it
ru

n
c(

xb
*n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x)
; 

/*
 Z

e
lli

n
d

e
x 

n
e

u
e

r 
P

o
si

t.
 *

/
iy

 =
 it

ru
n

c(
yb

*n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
y)

;
iz

 =
 it

ru
n

c(
z/

ce
ll_

si
ze

_
z)

;

/*
 s

te
h

t 
in

 ’M
C

_
e

.c
’  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 w
e

rt
e

t 
L

J−
W

W
 m

it 
M

o
n

o
m

e
re

n
 in

 d
e

r 
V

e
rl
e

t−
T

a
b

e
lle

 a
u

s 
u

n
d

  
*/

  
  
  
  

/*
 s

u
m

m
ie

rt
 d

ie
 E

n
e

rg
ie

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
 

  
  
  
  

/*
  
e

tr
y 

  
  
: 
su

m
 o

f 
n

e
w

  
b

o
n

d
 a

n
d

 L
J−

p
o

te
n

tia
ls

  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

 
e

tr
y 

 =
 c

a
lc

u
la

te
_

e
n

e
rg

y(
ip

,x
b

,y
b

,z
);

  
  
  
  

/*
 E

rg
a

e
n

zu
n

g
 m

it 
B

o
n

d
−

L
a

e
n

g
e

n
−

W
W

s 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

sa
v;

 i1
+

+
)

  
  
  
  
  
{ 

e
n

g
y[

n
b

n
d

[i1
]]
 =

 e
b

n
d

[i1
];
  
e

tr
y 

=
 e

tr
y 

+
 e

b
n

d
[i1

];
 }

M
C

.c
10

/3
0

  
  
  
  

/*
 V

e
rv

o
lls

ta
e

n
d

ig
u

n
g

 d
e

r 
n

e
u

e
n

 E
n

e
rg

ie
 d

u
rc

h
 B

o
n

d
−

W
in

ke
l−

W
W

 *
/

/*
 u

n
d

 V
e

rg
le

ic
h

 m
it 

b
is

h
e

ri
g

e
n

 E
n

e
rg

ie
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  

/*
 A

ch
tu

n
g

 :
 h

ie
r 

w
ir
d

 n
u

r 
E

n
e

rg
ie

d
iff

e
re

n
z 

fu
e

r 
ip

 b
e

tr
a

ch
t.
*/

  
  
  
  

/*
  
  
  
  
  
 d

a
 n

ic
h

t 
u

e
b

e
r 

a
lle

 M
o

n
o

m
e

rs
 s

u
m

m
ie

rt
 w

u
rd

e
, 
  
 *

/
  
  
  
  

/*
  
  
  
  
  
 m

u
ss

 a
u

ch
 n

ic
h

t 
d

u
rc

h
 2

 d
iv

id
ie

rt
 w

e
rd

e
n

. 
  
  
  
*/

  
  
  
  
e

d
iff

 =
 e

tr
y 

−
 e

n
e

rg
y[

ip
]

+
 c

o
st

ry
1

  
  
  
+

 c
o

st
ry

2
  
  
+

 c
o

st
ry

3
  
  
  
  
  
  
  
 −

 c
o

sp
o

t[
ip

−
1

] 
−

 c
o

sp
o

t[
ip

] 
−

 c
o

sp
o

t[
ip

+
1

];

/*
 E

n
ts

ch
e

id
u

n
g

 u
e

b
e

r 
A

kz
e

p
ta

n
z 

n
a

ch
 M

e
tr

o
p

o
lis

−
A

lg
o

ri
th

m
u

s 
 *

/
  
  
  
  

/*
 S

ch
ri
tt
 w

ir
d

 im
m

e
r 

a
kz

e
p

tie
rt

, 
w

e
n

n
 E

n
e

rg
ie

−
A

b
se

n
ku

n
g

, 
  
 *

/
  
  
  
  

/*
 b

e
i E

n
e

rg
ie

a
n

h
e

b
u

n
g

 n
u

r,
 f
a

lls
 Z

u
fa

ll 
<

 B
o

ltz
m

a
n

n
fa

kt
o

r 
  
*/

  
  
  
  

/*
 d

.h
. 
je

 g
ro

e
ss

e
r 

e
d

iff
, 
d

e
st

o
 k

le
in

e
r 

e
xp

(−
e

d
iff

/t
e

m
p

),
  
 *

/
  
  
  
  

/*
 d

e
st

o
 u

n
w

a
h

rs
ch

e
in

lic
h

e
r,

 d
a

ss
 ’Z

u
fa

ll’
 n

o
ch

 k
le

in
e

r 
is

t.
 *

/
  

/*
 s

o
n

st
 U

N
D

E
R

F
L

O
W

; 
E

n
e

rg
ie

zu
w

a
ch

s 
zu

 g
ro

ss
, 
im

m
e

r 
a

b
g

e
le

h
n

t 
*/

  
  
  
  
if 

(e
d

iff
/t
e

m
p

 >
 7

0
.)

 r
e

tu
rn

(1
);

 

if 
(e

d
iff

 >
 0

.)
if 

(d
o

u
b

le
_

r2
5

0
()

 >
 e

xp
(−

e
d

iff
/t
e

m
p

))
 r

e
tu

rn
(1

);

/*
 .
..
..
..
..
..
. 
M

o
n

o
m

e
r−

M
o

ve
 w

u
rd

e
 a

kz
e

p
tie

rt
 .
..
..
..
..
..
..
  
*/

  
  
  
  

/*
 W

e
n

n
 M

o
n

o
m

e
r 

a
lte

 Z
e

lle
 v

e
rl
a

ss
e

n
 h

a
t 
−

−
>

 u
p

d
a

te
_

p
o

in
te

rs
 *

/
if 

((
ix

!=
xc

e
ll[

ip
])

||(
iy

!=
yc

e
ll[

ip
])

||(
iz

!=
zc

e
ll[

ip
])

)
u

p
d

a
te

_
p

o
in

te
rs

(i
p

,ix
,iy

,iz
);

/*
 N

e
u

e
 E

n
e

rg
ie

 in
cl

. 
b

e
n

a
ch

b
a

rt
e

r 
B

o
n

d
−

W
in

ke
l v

e
rb

u
ch

e
n

  
  
 *

/
e

n
e

rg
y[

ip
] 
=

 e
tr

y;
co

sp
o

t[
ip

] 
=

 c
o

st
ry

1
;

co
sp

o
t[
ip

−
1

]=
 c

o
st

ry
2

;
co

sp
o

t[
ip

+
1

]=
 c

o
st

ry
3

;

/*
 N

e
u

e
 E

n
e

rg
ie

n
 a

u
ch

 b
e

i W
W

−
P

a
rt

n
e

rn
 v

e
rb

u
ch

e
n

  
  
  
  
  
  
  
*/

u
p

d
a

te
_

e
n

e
rg

ie
s(

ip
);

xm
m

[ip
] 
 =

 x
; 
  
  
 

/*
 N

e
u

e
 K

o
o

rd
in

a
te

n
  
  
  
  
  
  
 v

e
rb

u
ch

e
n

 *
/

ym
m

[ip
] 
 =

 y
;

zm
m

[ip
] 
 =

 z
;

xb
o

x[
ip

] 
=

 x
b

; 
  
  

/*
 N

e
u

e
 p

e
ri
o

d
sc

h
e

 K
o

o
rd

in
a

te
n

 v
e

rb
u

ch
e

n
 *

/
yb

o
x[

ip
] 
=

 y
b

;

  
  
  
  

/*
 e

vt
l. 

V
e

rl
e

t−
T

a
b

e
lle

 u
p

d
a

te
n

 (
n

u
r 

ko
m

p
le

tt
, 
d

e
n

n
 a

n
d

e
re

  
 *

/
  
  
  
  

/*
 M

o
n

o
m

e
re

 w
u

rd
e

n
 v

e
rm

u
tl.

 a
u

ch
 s

ch
o

n
 b

e
w

e
g

t 
!)

  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
d

iff
 =

 (
x−

x0
ve

r[
ip

])
*(

x−
x0

ve
r[

ip
])

 +
  
  
  
  
  
  
  
 (

y−
y0

ve
r[

ip
])

*(
y−

y0
ve

r[
ip

])
 +

  
  
  
  
  
  
  
 (

z−
z0

ve
r[

ip
])

*(
z−

z0
ve

r[
ip

])
;

  
  
  
  
if 

(d
iff

>
d

_
d

iff
_

m
a

x2
)

{ 
if 

(d
iff

>
d

_
d

iff
_

m
a

x)
  
  
  
  
  
  
  
 {

 d
_

d
iff

_
m

a
x2

 =
 d

_
d

iff
_

m
a

x;
  
  
  
  
  
  
  
  
 d

_
d

iff
_

m
a

x 
 =

 d
iff

;
  
  
  
  
  
  
  
 }

  
  
  
  
  
  
e

ls
e

  
  
  
  
  
  
  
 d

_
d

iff
_

m
a

x2
=

 d
iff

;
/*

 V
e

rl
e

t−
T

a
b

e
lle

 w
ir
d

 u
p

g
e

d
a

te
t 
w

e
n

n
 d

ie
 b

e
id

e
n

 g
ro

e
ss

te
n

  
*/

  
  
  
  
  

/*
 M

o
n

o
m

e
r−

D
ri
ft
s 

se
it 
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 d
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e
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/
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d
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=
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p
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e
rs

u
ch

t 
e

in
 e

in
ze

ln
e

s 
M

o
n

o
m

e
r 

zu
 b

e
w

e
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b
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b
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b
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 c
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b
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itm
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−
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e
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e
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−
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b
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−
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b
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−
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b
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+
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<
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it0

 >
 0

) 
{ 

  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 N

u
r 

w
e

n
n

 k
e

in
 K

o
p

f−
M

o
n

o
m

e
r 

: 
*/

xd
e

l2
 =

 −
xm

m
[h

itm
−
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−
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e
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d
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<
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 c
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 c
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d
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−
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−
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−
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d
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e
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d
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d
is

t)
)

;   
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+
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+
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d
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d
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 }

  
 

/*
 b

is
h

e
r 

w
u

rd
e

n
 n

u
r 

d
ie

 B
W

−
 u

n
d

 B
L

−
E

n
e

rg
ie

n
 b

e
ru

e
ck

si
ch

tig
t 
 *

/
if 

(m
e

tr
o

p
o

_
u

p
d

a
te

(h
itm

,x
tr

y,
yt

ry
,z

tr
y)

 =
=

 1
) 

re
tu

rn
(1

);

re
tu

rn
(0

);
} #
i
f
n
d
e
f

 
N
V
T
_
F
l
a
g

#
i
f
n
d
e
f

 
V
H
_
F
l
a
g

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 (

N
p

T
)−

E
n

se
m

b
le

 :
 A

e
n

d
e

ru
n

g
 d

e
r 

B
o

x−
G

ru
n

d
fla

e
ch

e
 in

 x
−

R
ic

h
tu

n
g

  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
P

a
ri
n

e
llo

−
R

a
h

m
a

n
−

S
ys

te
m

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
 _

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
..
..
..
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
/ 
  
 ;
  
 r

e
la

tiv
 K

o
o

rd
in

a
te

n
 x

b
o

x,
yb

o
x 

  
*/

/*
  
  
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
; 
  
 u

n
ve

ra
e

n
d

e
rt

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
/ 
  
 ;
  
  
 y

m
m

,S
H

Y
,S

S
Y

,a
lp

h
a

 e
b

e
n

fa
lls

  
  
 *

/
/*

  
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
; 
  
  
 u

n
ve

ra
e

n
d

e
rt

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
/_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

/.
..
..
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 im
 G

e
g

e
n

sa
tz

 z
u

 p
ro

p
o

rt
io

n
a

le
 T

ra
fo

  
x 

−
>

 la
m

d
a

*x
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
 _

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
..
..
..
..
. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
/ 
 .
. 
  
  
  
  
  
  
  
/ 
  
  
 .
. 
 w

o
b

e
i s

ic
h

 a
u

ch
 S

S
Y

 u
n

d
 d

e
r 

  
*/

/*
  
  
 /
 .
. 
  
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
 .
. 
  
 W

in
ke

l a
lp

h
a

 a
e

n
d

e
rn

  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
/.
. 
  
  
  
  
  
  
  
  
/ 
  
 .
. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
 /
. 
  
  
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/



122 ANHANG D. PROGRAMM-LISTING
M

C
.c

13
/3

0

/*
  
/_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

/.
..
..
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 T
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n
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a
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n
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u
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M
o

n
o

m
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b
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d
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e
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h
e

rt
e
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o
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e
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e
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n

d
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e

a
e

n
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ir
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u
n

g
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o
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a

u
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 d

a
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e
ilc

h
e

n
b

e
w

e
g

u
n

g
 n

a
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llz

ie
h

b
a

r,
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xb

o
x,
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o
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w

u
e
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e

n
 d
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 T
e

ilc
h

e
n

 in
 d

ie
 B

o
x 

g
e

zw
u

n
g

e
n

. 
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/

vo
id

 
s
h
e
a
r
_
x
_
t
r
a
n
s

(l
a

m
b

d
a

,x
c,

yc
)

d
o

u
b

le
 la

m
b

d
a

,*
xc

,*
yc

;
{ 

in
t 
i1

;
  
d

o
u

b
le

 f
y;

  
fy

 =
 (

1
.0

−
la

m
b

d
a

)*
ct

g
_

a
lp

h
a

;

  
/*

 T
ra

n
sf

o
rm

a
tio

n
 w

ir
d

 m
it 

n
ic

h
t−

p
e

ri
o

d
. 
K

o
o

rd
in

a
te

n
 b

e
re

ch
n

e
t 
! 
  
*/

  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
{ 

xt
ra

n
s[

i1
] 
=

 la
m

b
d

a
*x

c[
i1

] 
+

 f
y*

yc
[i1

];
  
  
  
yt

ra
n

s[
i1

] 
=

 y
c[

i1
];

  
  
}

} in
t 

v
o
l
u
m
e
_
m
o
v
e
_
s
s
x

()
{   
  
in

t 
  
 i1

,n
cx

,n
xc

e
ll;

  
  
d

o
u

b
le

 t
ry

sy
x,

b
x,

e
n

e
d

if,
co

sd
if,

e
d

iff
,d

iff
;

  
  
d

o
u

b
le

 *
tm

p
e

,*
*t

m
p

p
;
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e
u

e
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te

m
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e
n

g
e
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−
R
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h

tu
n

g
 a

u
sw

u
e
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e
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/
 

  
  
tr

ys
yx

 =
 S

S
X

 +
 v

o
lv

a
r*

(2
.*

d
o

u
b

le
_

r2
5

0
()

 −
 1

.)
;

  
  
b

x 
  
  
=
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ry
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x/

S
S

X
;

  
  

/*
 s

ic
h

e
rs
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n
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d

a
ss
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e

rl
e
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u

g
e

l n
o

ch
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 n
e

u
e
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o

x 
p

a
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t 
! 
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/
  
  

/*
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p
iz

ie
rt
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u
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e
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h
e
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P

o
te

n
tia

l, 
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a

b
e
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A

u
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e
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u
n

g
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 d

e
r 

p
e

ri
o

d
is

ch
e

n
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a
n

d
b

e
d

in
g

u
n

g
e

n
 n

o
e
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n
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 W
W

 m
it 

m
e

h
r 
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/
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ls
 e

in
e

m
 B

ild
 e

in
e

s 
T

e
ilc

h
e

n
s 

m
o

e
g

lic
h

. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
n

cx
  
  
=

 it
ru

n
c(

tr
ys

yx
*s

in
(a

lp
h

a
)/

(l
jc

u
t+

sk
in

_
ve

rl
e

t)
);

  
  
if(

n
cx

 <
 2

) 
re

tu
rn

(1
);

   
  

/*
 T

ra
n

sf
o

rm
a

tio
n

 d
e

r 
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e
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h
e

n
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b
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o
o

rd
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a
te

n
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
sh

e
a

r_
x_

tr
a

n
s(

b
x,

xm
m

,y
m

m
);

 

  
  

/*
 W

e
rt

e
 B

o
n

d
−
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n

d
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W

e
ch

se
lw
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n
g

e
n
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 d

e
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ie

rt
e

r 
B

o
x 
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u

s 
 *

/
  
  
sv

m
_
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a
liz

e
_

e
n

e
rg

y(
tr

ys
yx

,S
S

Y
,c

o
sa

2
,n

e
w

e
n

rg
);
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/*
 W

e
rt

e
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o
n

d
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W
in

ke
lp

o
te

n
tia

le
 in

 d
e
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ie
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e
r 

B
o

x 
a

u
s 
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sv

m
_

in
iti

a
liz

e
_

a
n

g
_

e
n

e
rg

ie
s(

n
e

w
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o
t)

; 
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
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M
C

_
e
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/

  
  
e

n
e

d
if=

 0
.0

;
  
  
co

sd
if=

 0
.0

;
  
  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
{ 

e
n

e
d

if 
=

 e
n

e
d

if 
−

 e
n

e
rg

y[
i1

] 
+

 n
e

w
e

n
rg

[i1
];

  
  
  
  
co

sd
if 

=
 c

o
sd

if 
−

 c
o

sp
o

t[
i1

] 
+

 n
e

w
cp

o
t[
i1

];
 

  
  
  
}
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u
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e
rt

e
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 d
e

r 
E

n
e
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ie
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A

e
n

d
e
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n
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 d

u
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h
 d

e
n
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o
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g
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u
 d
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 B
o

n
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W
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ke
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P

o
te

n
tia
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 d
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−
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 u
n

d
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 d

o
p

p
e
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g
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e
h

lt,
 d
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e
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e
n
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o

n
o

s 
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g
e
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t 
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/
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 ’e

n
e
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if’
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u
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 d
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h

e
r 

n
o
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a
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ie
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 w
e
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e

n
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d
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o
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g
e
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n
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/
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o
lu

m
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a

e
n

d
e
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n

g
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e
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b
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e
g
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D

ru
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 d
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 d
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e
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e

n
a
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 d
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e
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A

 =
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S
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S
Y
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S

S
X
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H
Y
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/
  
  
  
  
  
  
p
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u
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S
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H
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e
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h
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e

n
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u
r 

a
u
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 d
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D
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*/

  
  
  
  
  
  
n
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t*
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g
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e

m
p

;
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e
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o
p

o
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E

n
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ch
e
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n
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e

b
e
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A

n
n
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m
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e
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o
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m
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o
n

st
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D
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R

F
L

O
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E

n
e
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w

a
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s 
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m
e
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a

b
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e
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h
n

t 
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if 
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d

iff
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e

m
p

 >
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0
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 r
e
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if 

(e
d
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 >
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.)

  
  
  
 if
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d

o
u

b
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_
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5
0

()
 >

 e
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e

d
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e

m
p
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e
tu

rn
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);
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m
m
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p
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n
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tm

p
e

  
 =
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m

m
;

  
  
xm

m
  
  
=

 x
tr

a
n

s;
  
  
xt

ra
n

s 
=

 t
m

p
e

;
  
  

  
  
tm

p
e

  
 =

 y
m

m
;

  
  
ym

m
  
  
=

 y
tr

a
n

s;
  
  
yt

ra
n

s 
=
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m

p
e

;
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 c

h
a

n
g

e
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n
e
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y 

p
o

in
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p
e

  
  
=
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n

e
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y;
  
 

  
  
e

n
e
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y 

 =
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e
w

e
n
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; 
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a

e
ch

st
e

n
 V

o
lu

m
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o
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e
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e
n
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/
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e
w

e
n
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m

p
e
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o
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e
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te

n
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n
e
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e
b

e
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e

b
e

n
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p
e

  
  
=

 c
o

sp
o

t;
  
  
co

sp
o

t 
 =

 n
e

w
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o
t;

  
  
n

e
w
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o

t 
=

 t
m

p
e

; 
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W
−

T
a
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W
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e

b
e
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m
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R

o
lle
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o

n
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W
1
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n

d
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m
g

e
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h
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/
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p
e

  
  
=

 W
W

1
;

  
  
W

W
1

  
  
 =

 W
W

2
;

  
  
W

W
2

  
  
 =

 t
m

p
e

; 
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 W
a
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u

n
g
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W
2
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n
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a

e
lt 
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e
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o
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r 

W
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n
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n
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p
p

  
  
=
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W

1
_
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;

  
  
W

W
1

_
in

  
=

 W
W

2
_

in
;

  
  
W

W
2

_
in

  
=

 t
m

p
p

;

  
  
S

S
X

  
  
 =
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ry
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x;

  
  
in

v_
S

S
X

 =
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/S

S
X

;
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e
n

n
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h
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a

h
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r 

Z
e
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n
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R
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n
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e
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d
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a
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in
d

 d
ie

 I
n

d
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e
s 

d
e
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N

a
ch

b
a

rz
e
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n

 n
e

u
 z

u
 b

e
st
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m

e
n
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/
  
  
if 

(n
cx

 !
=

 n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x)

  
  
  
{

  
  
  
  
if(

n
cx

 <
 2

){
  
  
  
  
  
  
  
p

ri
n

tf
("

S
S

X
 t
o

o
 lo

w
!!
! 
=

=
>

 p
ro

g
ra

m
 s

to
p

p
e

d
\n

")
;

  
  
  
  
  
  
  
e

xi
t(

1
);

  
  
  
  
}

  
  
  
  
if(

n
cx

 >
 n

cx
_

a
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c)
{
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p
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n
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S
S

X
 t
o

o
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=

=
>

 p
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g
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m
 s

to
p

p
e

d
\n
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;

ff
lu

sh
(s
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o

u
t)

;
  
  
  
  
  
  
  
e

xi
t(

1
);

  
  
  
  
}

  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x 
=

 n
cx

;
  
  
  
  
re

d
e

fin
e

_
n

e
ig

h
b

o
r_

ce
lls
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;
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u
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r 

R
e
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o
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b

e
n

u
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a
h

e
r 
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u

m
b
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C

S
X

 =
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.0
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d
o

u
b

le
) 

n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x;

  
  
  
  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
  
  
{ 

n
xc

e
ll 

  
=

 it
ru

n
c(
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o
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n

u
m

b
e
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o
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ce
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_
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;

  
/*

 M
o

e
g
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o
n

o
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n
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n
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e
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e
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e
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e
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o
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e
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p
d

a
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_
p

o
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/
  
  
  
  
  
  
if 

(n
xc

e
ll 

!=
 x

ce
ll[

i1
])

  
  
  
  
  
  
  
 u

p
d

a
te

_
p

o
in

te
rs

(i
1

,n
xc

e
ll,

yc
e

ll[
i1

],
zc

e
ll[

i1
])

; 
  
  
  
  
  
}

  
  
  
}
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n
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m
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u
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e
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/
  
  
d

_
d
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_

m
a

x 
=

 d
_

d
iff

_
m

a
x2

 =
 0

.0
;

  
  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
{ 

d
iff

 =
 (

xm
m

[i1
]−

x0
ve

r[
i1

])
*(

xm
m

[i1
]−

x0
ve

r[
i1

])
 +

  
  
  
  
  
  
  
 (

ym
m

[i1
]−

y0
ve

r[
i1

])
*(

ym
m

[i1
]−

y0
ve

r[
i1

])
 +

  
  
  
  
  
  
  
 (

zm
m

[i1
]−

z0
ve

r[
i1

])
*(

zm
m

[i1
]−

z0
ve

r[
i1

])
;

  
  
  
  
if 

(d
iff

>
d

_
d

iff
_

m
a

x2
)

if 
(d

iff
>

d
_

d
iff

_
m

a
x)

  
  
  
  
  
  
{ 

d
_

d
iff

_
m

a
x2

 =
 d

_
d

iff
_

m
a

x;
  
  
  
  
  
  
  
d

_
d

iff
_

m
a

x 
 =

 d
iff

;
  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
  
e

ls
e

  
  
  
  
  
  
 d

_
d

iff
_

m
a

x2
=

 d
iff

;
  
  
  
}

  
  

  
  

/*
 V

e
rl
e

t−
T

a
b

e
lle

 w
ir
d

 u
p

g
e

d
a

te
t 
w

e
n

n
 d

ie
 b

e
id

e
n

 g
ro

e
ss

te
n

  
*/

  
  

/*
 M

o
n

o
m

e
r−

D
ri
ft
s 

se
it 

le
tz

te
m

 U
p

d
a

te
 z

u
sa

m
m

e
n

 d
ie

 S
ch

ic
h

t−
 *

/
  
  

/*
 d

ic
ke

  
sk

in
_

ve
rl
e

t 
 u

e
b

e
rs

ch
re

ite
n

. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
if 

((
sq

rt
(d

_
d

iff
_

m
a

x2
)+

sq
rt

(d
_

d
iff

_
m

a
x)

)>
=

sk
in

_
ve

rl
e

t)
  
  
  
ve

rl
e

t_
u

p
d

a
te

()
;

  
  

  
  
re

tu
rn

(0
);

} 
  
  
  
  
  
  
  

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 (

N
p

T
)−

E
n

se
m

b
le

 :
 A

e
n

d
e

ru
n

g
 d

e
r 

B
o

x−
G

ru
n

d
fla

e
ch

e
 in

 S
S

Y
−

R
ic

h
tu

n
g

  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
P

a
ri
n

e
llo

−
R

a
h

m
a

n
−

S
ys

te
m

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
 .
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 .
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
 .
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
/ 
  
  
  
re

la
tiv

 K
o

o
rd

in
a

te
n

 x
b

o
x,

yb
o

x 
  
 *

/
 

/*
  
  
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
  
  
so

w
ie

 S
S

X
 u

n
d

 a
lp

h
a

 u
n

ve
ra

e
n

d
e

rt
 *

/
/*

  
  
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
/_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 im
 G

e
g

e
n

sa
tz

 z
u

 p
ro

p
o

rt
io

n
a

le
 T

ra
fo

  
y 

−
>

 la
m

d
a

*y
  
  
x 

−
>

 x
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

M
C

.c
16

/3
0

/*
  
  
  
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
 .
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 .
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
 ;
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 ;
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
. 
 _

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

._
_

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
; 
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
; 
/ 
  
  
  
  
 w

o
b

e
i s

ic
h

 a
u

ch
 a

lp
h

a
 a

e
n

d
e

rt
 *

/
/*

  
 .
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
 .
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
 ;
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
 ;
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
./
  
  
  
  
  
  
  
  
  
./
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
/_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 T
ra

n
sf

o
rm

a
tio

n
 f
u

e
r 

je
d

e
s 

M
o

n
o

m
e

r 
b

e
i e

in
e

m
 v

o
lu

m
e

_
m

o
ve

_
ss

y 
d

e
r 

  
*/

/*
 g

e
sc

h
e

rt
e

n
 B

o
x,

 w
e

n
n

 R
e

la
tiv

ko
o

rd
in

a
te

n
 e

rh
a

lte
n

 u
n

d
 a

u
ss

ch
l. 

  
  
*/

/*
 S

S
Y

 g
e

a
e

n
d

e
rt

 w
ir
d

. 
 B

e
re

ch
n

u
n

g
 e

rf
o

lg
t 
a

u
s 

xm
m

,y
m

m
 d

a
m

it 
ta

ts
. 
  
*/

/*
 T

e
ilc

h
e

n
b

e
w

e
g

u
n

g
 n

a
ch

vo
llz

ie
h

b
a

r,
 m

it 
xb

o
x,

yb
o

x 
w

u
e

rd
e

n
 d

ie
  
  
  
 *

/
/*

 T
e

ilc
h

e
n

 in
 d

ie
 B

o
x 

g
e

zw
u

n
g

e
n

. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
s
h
e
a
r
_
y
_
t
r
a
n
s

(l
a

m
b

d
a

,x
c,

yc
)

d
o

u
b

le
 la

m
b

d
a

,*
xc

,*
yc

;
{ 

in
t 
i1

;
  
d

o
u

b
le

 f
x;

  
fx

 =
 (

la
m

b
d

a
−

1
.0

)*
ct

g
_

a
lp

h
a

;

  
/*

 T
ra

n
sf

o
rm

a
tio

n
 w

ir
d

 m
it 

n
ic

h
t−

p
e

ri
o

d
. 
K

o
o

rd
in

a
te

n
 b

e
re

ch
n

e
t 
! 
  
*/

  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
{ 

xt
ra

n
s[

i1
] 
=

 x
c[

i1
] 
+

 f
x*

yc
[i1

];
  
  
  
yt

ra
n

s[
i1

] 
=

 la
m

b
d

a
*y

c[
i1

];
  
  
}

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 v

o
e

lli
g

 a
n

a
lo

g
 z

u
 ’v

o
lu

m
e

_
m

o
ve

_
ss

x(
)’
, 
K

o
m

m
e

n
ta

re
 s

ie
h

e
 o

b
e

n
  
  
  
*/

  
  
  
  

in
t 

v
o
l
u
m
e
_
m
o
v
e
_
s
s
y

()
{   
  
in

t 
  
 i1

,n
cy

,n
yc

e
ll;

  
  
d

o
u

b
le

 t
ry

sh
y,

tr
ys

yy
,b

y,
e

n
e

d
if,

co
sd

if,
e

d
iff

,d
iff

;
  
  
d

o
u

b
le

 *
tm

p
e

,*
*t

m
p

p
;

  
  
tr

ys
yy

 =
 S

S
Y

 +
 v

o
lv

a
r*

(2
.*

d
o

u
b

le
_

r2
5

0
()

 −
 1

.)
;

  
  
tr

ys
h

y 
=

 t
ry

sy
y*

si
n

(a
lp

h
a

);
  
  
b

y 
  
  
=

 t
ry

sy
y/

S
S

Y
;

  
  
n

cy
  
  
=

 it
ru

n
c(

tr
ys

h
y/

(l
jc

u
t+

sk
in

_
ve

rl
e

t)
);

  
  
if(

n
cy

 <
 2

) 
re

tu
rn

(1
);

   
  
sh

e
a

r_
y_

tr
a

n
s(

b
y,

xm
m

,y
m

m
);

 

  
  
sv

m
_

in
iti

a
liz

e
_

e
n

e
rg

y(
S

S
X

,t
ry

sy
y,

co
sa

2
,n

e
w

e
n

rg
);

  
  
sv

m
_

in
iti

a
liz

e
_

a
n

g
_

e
n

e
rg

ie
s(

n
e

w
cp

o
t)

; 

  
  
e

n
e

d
if=

 0
.0

;
  
  
co

sd
if=

 0
.0

;
  
  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
{ 

e
n

e
d

if 
=

 e
n

e
d

if 
−

 e
n

e
rg

y[
i1

] 
+

 n
e

w
e

n
rg

[i1
];

  
  
  
  
co

sd
if 

=
 c

o
sd

if 
−

 c
o

sp
o

t[
i1

] 
+

 n
e

w
cp

o
t[
i1

];
 

  
  
  
}

  
  

/*
 A

u
sw

e
rt

e
n

 d
e

r 
E

n
e

rg
ie

−
A

e
n

d
e

ru
n

g
 d

u
rc

h
 d

e
n

 V
o

lu
m

e
n

−
M

o
ve

  
  
  
  
*/



124 ANHANG D. PROGRAMM-LISTING
M

C
.c

17
/3

0

  
  
e

d
iff

 =
 0

.5
*e

n
e

d
if 

+
 c

o
sd

if 
+

 
  
  
  
  
  
  
p

re
ss

u
re

*(
tr

ys
h

y 
−

 S
H

Y
)*

S
S

X
 −

 
  
  
  
  
  
  
n

to
t*

lo
g

(b
y)

*t
e

m
p

;

  
  

/*
 M

e
tr

o
p

o
lis

−
E

n
ts

ch
e

id
u

n
g

 u
e

b
e

r 
A

n
n

a
h

m
e

 d
e

s 
V

o
lu

m
e

n
−

M
o

ve
s 

  
  
  
*/

  
  
if 

(e
d

iff
/t
e

m
p

 >
 7

0
.)

 r
e

tu
rn

(1
);

 

  
  
if 

(e
d

iff
 >

 0
.)

  
  
  
 if

 (
d

o
u

b
le

_
r2

5
0

()
 >

 e
xp

(−
e

d
iff

/t
e

m
p

))
 r

e
tu

rn
(1

);

  
  

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 a

cc
e

p
t 
m

o
ve

 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/

  
  
tm

p
e

  
 =

 x
m

m
;

  
  
xm

m
  
  
=

 x
tr

a
n

s;
  
  
xt

ra
n

s 
=

 t
m

p
e

;
  
  

  
  
tm

p
e

  
 =

 y
m

m
;

  
  
ym

m
  
  
=

 y
tr

a
n

s;
  
  
yt

ra
n

s 
=

 t
m

p
e

;

  
  
tm

p
e

  
  
=

 e
n

e
rg

y;
  
 

  
  
e

n
e

rg
y 

 =
 n

e
w

e
n

rg
; 

  
  
n

e
w

e
n

rg
 =

 t
m

p
e

; 
  
 

  
  
tm

p
e

  
  
=

 c
o

sp
o

t;
  
  
co

sp
o

t 
 =

 n
e

w
cp

o
t;

  
  
n

e
w

cp
o

t 
=

 t
m

p
e

; 

  
  
tm

p
e

  
  
=

 W
W

1
;

  
  
W

W
1

  
  
 =

 W
W

2
;

  
  
W

W
2

  
  
 =

 t
m

p
e

; 

  
  
tm

p
p

  
  
=

 W
W

1
_

in
;

  
  
W

W
1

_
in

  
=

 W
W

2
_

in
;

  
  
W

W
2

_
in

  
=

 t
m

p
p

;

  
  
S

S
Y

  
  
 =

 t
ry

sy
y;

  
  
S

H
Y

  
  
 =

 t
ry

sh
y;

  
  
in

v_
S

H
Y

 =
 1

.0
/S

H
Y

;

  
  
if 

(n
cy

 !
=

 n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
y)

  
  
  
{

  
  
  
  
if(

n
cy

 <
 2

){
  
  
  
  
  
  
  
p

ri
n

tf
("

S
S

Y
 t
o

o
 lo

w
!!
! 
=

=
>

 p
ro

g
ra

m
 s

to
p

p
e

d
\n

")
;

  
  
  
  
  
  
  
e

xi
t(

1
);

  
  
  
  
}

  
  
  
  
if(

n
cy

 >
 n

cy
_

a
llo

c)
{

  
  
  
  
  
  
  
p

ri
n

tf
("

S
S

Y
 t
o

o
 b

ig
!!
! 
=

=
>

 p
ro

g
ra

m
 s

to
p

p
e

d
\n

")
;

ff
lu

sh
(s

td
o

u
t)

;
  
  
  
  
  
  
  
e

xi
t(

1
);

  
  
  
  
}

  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y 
=

 n
cy

;
  
  
  
  
re

d
e

fin
e

_
n

e
ig

h
b

o
r_

ce
lls

()
;

  
  

  
  
  
  

/*
 w

ir
d

 f
u

e
r 

R
e

la
tiv

ko
o

rd
. 
b

e
n

u
tz

t,
 d

a
h

e
r 

n
ic

h
t 
S

S
Y

/n
u

m
b

e
r 

 *
/

  
  
  
  
C

S
Y

 =
 1

.0
/(

d
o

u
b

le
) 

n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
y;

  
  
  
  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
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 i1

+
+

)
  
  
  
  
  
{ 
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e
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=
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n
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o
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n
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m

b
e
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o
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e
ll 
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 y

ce
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_
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n
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e
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_
d

iff
_

m
a

x 
=

 d
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a
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 =
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.0
;
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r 
(i
1

=
0
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i1

<
n
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t;
 i1

+
+

)
  
  
  
{ 

d
iff

 =
 (

xm
m

[i1
]−

x0
ve

r[
i1

])
*(

xm
m

[i1
]−

x0
ve

r[
i1

])
 +

  
  
  
  
  
  
  
 (

ym
m

[i1
]−

y0
ve

r[
i1

])
*(

ym
m

[i1
]−

y0
ve

r[
i1

])
 +

  
  
  
  
  
  
  
 (

zm
m

[i1
]−

z0
ve

r[
i1

])
*(
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m

[i1
]−

z0
ve

r[
i1

])
;

  
  
  
  
if 

(d
iff

>
d

_
d
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_

m
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)
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(d

iff
>

d
_

d
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_
m

a
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{ 

d
_

d
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_
m

a
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 =
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_
d
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_

m
a
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d

_
d

iff
_

m
a

x 
 =

 d
iff

;
  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
  
e
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e

  
  
  
  
  
  
 d

_
d

iff
_

m
a
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=

 d
iff

;
  
  
  
}
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sq

rt
(d

_
d

iff
_

m
a

x2
)+

sq
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(d
_

d
iff

_
m

a
x)

)>
=
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_
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e

t)
  
  
  
ve

rl
e

t_
u

p
d

a
te

()
;
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tu
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(0
);
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o
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/
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a
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a
l
p
h
a
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t
r
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n
s
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d

o
u

b
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 f
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*x
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c;
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in

t 
i1

;
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sf
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n
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 m
it 
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h
t−

p
e
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o
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fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
{ 

xt
ra

n
s[

i1
] 
=

 x
c[

i1
] 
+

 f
x*

yc
[i1

];
  
  
  
yt

ra
n

s[
i1

] 
=

 y
c[

i1
];
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d
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u

b
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a
lf,
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n
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_
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2
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b
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e
n
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if,
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u

b
le
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m
p

p
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/
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=
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h

a
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h
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d

o
u

b
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_
r2

5
0
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 −
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.)

;
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ys
in

 =
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in
(t
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a

lf)
;
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yy

 =
 S

H
Y
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si
n
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=
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S
S
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h
e

n
s 

m
o

e
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/
  
  
n
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=
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ru

n
c(

S
S

X
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n
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ljc
u

t+
sk

in
_

ve
rl
e

t)
);

  
  
if(

n
cx

 <
 2

) 
re

tu
rn

(1
);

    
  
tr

yc
tg

  
  
=

 c
o

s(
tr

ya
lf)

/t
ry

si
n

;
  
  
tr

y_
co

sa
2

 =
 2

.0
*c

o
s(

tr
ya

lf)
;

  
  
sh

e
a

r_
a

lp
h

a
_
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a

n
s(
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yc

tg
−

ct
g

_
a

lp
h

a
,x

m
m

,y
m

m
);
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m
_
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a
liz

e
_

e
n

e
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S

S
X
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y,
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2
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e
w
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n
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m
_
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a
liz

e
_

a
n

g
_
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n

e
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s(

n
e

w
cp

o
t)

; 

  
  
e

n
e

d
if=

 0
.0

;
  
  
co

sd
if=

 0
.0

;
  
  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
{ 

e
n

e
d

if 
=

 e
n

e
d

if 
−

 e
n

e
rg

y[
i1

] 
+

 n
e

w
e

n
rg

[i1
];
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sd
if 

=
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o
sd
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−

 c
o
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o

t[
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] 
+

 n
e

w
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o
t[
i1

];
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p
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=

 c
o

sp
o

t;
  
  
co

sp
o

t 
 =

 n
e

w
cp

o
t;

  
  
n

e
w

cp
o

t 
=

 t
m

p
e

; 

  
  
tm

p
e

  
  
=

 W
W

1
;

  
  
W

W
1

  
  
 =

 W
W

2
;

  
  
W

W
2

  
  
 =

 t
m

p
e

; 

  
  
tm

p
p

  
  
=

 W
W

1
_

in
;

  
  
W

W
1

_
in

  
=

 W
W

2
_

in
;

  
  
W

W
2

_
in

  
=

 t
m

p
p

;

  
  

/*
 V

e
rb

u
ch

u
n

g
 d

e
r 

a
kz

e
p

tie
rt

e
n

 n
e

u
e

n
 B

o
xg

e
o

m
e

tr
ie

  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
S

S
Y

  
  
  
 =

 t
ry

sy
y;

  
  
a

lp
h

a
  
  
 =

 t
ry

a
lf;

  
  
a

lp
h

a
_

io
  
=

 1
8

0
.0

*a
lp

h
a

/M
_

P
I;

  
  
ct

g
_

a
lp

h
a

 =
 t
ry

ct
g

;
  
  
co

sa
2

  
  
 =

 t
ry

_
co

sa
2

;

  
  

/*
 w

e
n

n
 s

ic
h

 Z
a

h
l d

e
r 

Z
e

lle
n

 in
 x

−
R

ic
h

tu
n

g
 g

e
a

e
n

d
e

rt
 h

a
t,
  
  
  
  
*/

  
  

/*
 s

in
d

 d
ie

 I
n

d
iz

e
s 

d
e

r 
N

a
ch

b
a

rz
e

lle
n

 n
e

u
 z

u
 b

e
st

im
m

e
n

  
  
  
  
  
 *

/
  
  
if 

(n
cx

 !
=

 n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x)

  
  
  
{

  
  
  
  
if(

n
cx

 <
 2

){
  
  
  
  
  
  
  
p

ri
n

tf
("

a
lp

h
a

 t
o

o
 e

xt
re

m
e

, 
n

cx
 =

 %
d

 !
 =

=
>

 p
ro

g
ra

m
 s

to
p

p
e

d
\n

",
n

cx
);

  
  
  
  
  
  
  
e

xi
t(

1
);

  
  
  
  
}

  
  
  
  
if(

n
cx

 >
 n

cx
_

a
llo

c)
{

  
  
  
  
  
  
  
p

ri
n

tf
("

a
lp

h
a

 t
o

o
 e

xt
re

m
e

, 
n

cx
 =

 %
d

 !
 =

=
>

 p
ro

g
ra

m
 s

to
p

p
e

d
\n

",
n

cx
);

  
  
  
  
  
  
  
e

xi
t(

1
);

  
  
  
  
}

  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x 
=

 n
cx

;
  
  
  
  
re

d
e

fin
e

_
n

e
ig

h
b

o
r_

ce
lls

()
;

  
  

  
  
  
  

/*
 w

ir
d

 f
u

e
r 

R
e

la
tiv

ko
o

rd
. 
b

e
n

u
tz

t,
 d

a
h

e
r 

n
ic

h
t 
 S

S
X

/n
u

m
b

e
r 

 *
/

  
  
  
  
C

S
X

 =
 1

.0
/(

d
o

u
b

le
) 

n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x;

  
  
  
  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
  
  
{ 

n
xc

e
ll 

  
=

 it
ru

n
c(

xb
o

x[
i1

]*
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x)
;

  
/*

 M
o

e
g

lic
h

ke
it,

 d
a

ss
 M

o
n

o
m

e
r 

m
it 

n
e

u
e

n
 K

o
o

rd
in

a
te

n
 in

  
 *

/
/*

 a
n

d
e

re
 Z

e
lle

 w
e

ch
se

lt 
e

rf
o

rd
e

rt
 ’u

p
d

a
te

_
p

o
in

te
rs

’  
  
 *

/
  
  
  
  
  
  
if 

(n
xc

e
ll 

!=
 x

ce
ll[

i1
])

  
  
  
  
  
  
  
 u

p
d

a
te

_
p

o
in

te
rs

(i
1

,n
xc

e
ll,

yc
e

ll[
i1

],
zc

e
ll[

i1
])

; 
  
  
  
  
  
}

  
  
  
}

  
  
d

_
d

iff
_

m
a

x 
=

 d
_

d
iff

_
m

a
x2

 =
 0

.0
;
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C
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0

  
  
fo

r 
(i
1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
{ 

d
iff

 =
 (

xm
m

[i1
]−

x0
ve

r[
i1

])
*(

xm
m

[i1
]−

x0
ve

r[
i1

])
 +

  
  
  
  
  
  
  
 (

ym
m

[i1
]−

y0
ve

r[
i1

])
*(

ym
m

[i1
]−

y0
ve

r[
i1

])
 +

  
  
  
  
  
  
  
 (

zm
m

[i1
]−

z0
ve

r[
i1

])
*(

zm
m

[i1
]−

z0
ve

r[
i1

])
;

  
  
  
  
if 

(d
iff

>
d

_
d

iff
_

m
a

x2
)

if 
(d

iff
>

d
_

d
iff

_
m

a
x)

  
  
  
  
  
  
{ 

d
_

d
iff

_
m

a
x2

 =
 d

_
d

iff
_

m
a

x;
  
  
  
  
  
  
  
d

_
d

iff
_

m
a

x 
 =

 d
iff

;
  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
  
e

ls
e

  
  
  
  
  
  
 d

_
d

iff
_

m
a

x2
=

 d
iff

;
  
  
  
}

  
  

  
  
if 

((
sq

rt
(d

_
d

iff
_

m
a

x2
)+

sq
rt

(d
_

d
iff

_
m

a
x)

)>
=

sk
in

_
ve

rl
e

t)
  
  
  
ve

rl
e

t_
u

p
d

a
te

()
;

  
  

  
  
re

tu
rn

(0
);

} 
  
  
  
  
  
  
  

#
e
n
d
i
f

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/

#
i
f
d
e
f

 
P
T
_
F
l
a
g

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
p

t.
c

" 
  

/*
 e

n
th

a
e

lt 
d

ie
 E

in
−

K
e

tt
e

n
−

T
ra

n
sl

a
tio

n
s−

M
o

ve
s 

  
  
  
  
*/

#
e
n
d
i
f

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 S
e

tz
t 
d

ie
 W

e
ch

se
lw

ir
ku

n
g

s−
M

a
tr

ix
 a

u
f 
N

u
ll 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
z
e
r
o
_
W
W

()
{ 

in
t 
i,j

,k
;

   
k 

=
 0

;
  
fo

r 
(i
=

0
; 
i<

n
to

t;
 i+

+
)

  
  
{ 

W
W

1
_

in
[i]

 =
 &

W
W

1
[k

];
  
  
  
W

W
2

_
in

[i]
 =

 &
W

W
2

[k
];

  
  
  
fo

r 
(j
=

i+
1

; 
j<

n
to

t;
 j+

+
)

  
  
  
  
{ 

W
W

1
[k

] 
=

 W
W

2
[k

] 
=

 0
.0

; 
k+

+
; 

  
  
  
  
  
if 

(k
>

W
W

_
tr

ia
n

g
le

)
  
  
  
  
  
  
{ 

p
ri
n

tf
("

 >
 [
W

W
_

tr
ia

n
g

le
] 
to

o
 s

m
a

ll 
!\
n

")
;

  
  
  
  
  
  
  
e

xi
t(

1
);

  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
}

  
  
}

  
W

W
_

m
a

x 
=

 k
;

} /*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
. 
*/

#
i
f
d
e
f

 
D
I
A
G
N
O
S
E

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
d

ia
g

n
o

st
ic

.c
" 

 
#
e
n
d
i
f

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
. 
*/

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 Z
e

n
tr

a
le

 D
e

fin
iti

o
n

 d
e

s 
B

o
n

d
−

L
a

e
n

g
e

n
−

P
o

te
n

tia
ls

 (
h

ie
r 

lo
g

a
ri
th

m
is

ch
) 

*/

/*
 K

ru
e

m
m

u
n

g
 w

ie
 b

e
i p

a
ra

b
o

lis
ch

e
m

 P
o

te
n

tia
l, 

a
b

e
r 

st
e

tig
e

 D
iv

e
rg

e
n

z 
in

 *
/

/*
 d

e
n

 m
in

im
a

le
n

 u
n

d
 m

a
xi

m
a

le
n

 B
o

n
d

la
e

n
g

e
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

d
o

u
b

le
 
b
o
n
d
_
l
a
e
n
g
e
n
_
p
o
t
e
n
t
i
a
l

(d
is

t)
d

o
u

b
le

 d
is

t;
{ 

re
tu

rn
(−

sp
rn

g
*b

o
n

d
_

lim
it_

q
u

a
d

ra
t*

M
C

.c
22

/3
0

lo
g

(1
.0

−
(d

is
t−

b
o

n
d

_
le

n
g

th
)*

(d
is

t−
b

o
n

d
_

le
n

g
th

)/
b

o
n

d
_

lim
it_

q
u

a
d

ra
t)

);
 

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 U
m

re
ch

n
u

n
g

 d
e

r 
ka

rt
e

si
sc

h
e

n
 a

llg
. 
K

o
o

rd
in

a
te

n
 in

 d
ie

 p
e

ri
o

d
is

ch
e

n
  
  
*/

/*
 K

o
o

rd
in

a
te

n
 d

e
r 

g
e

sc
h

e
rt

e
n

 B
o

x 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
 _

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
/.
..
xb

*S
S

X
..
..
o

  
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
 =

=
>

  
0

 <
=

 x
b

 <
 1

  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
 /
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
  
  
  
  
  
 /
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
/ 
  
  
  
  
  
  
yb

*S
S

Y
  
  
  
  
  
/ 
  
  
  
=

=
>

  
0

 <
=

 y
b

 <
 1

  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 /
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

/_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
_

_
/ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 A

b
st

a
n

d
sb

e
re

ch
n

u
n

g
 is

t 
ko

rr
e

kt
, 
w

e
n

n
 A

b
st

a
n

d
 k

le
in

e
r 

a
ls

 D
u

rc
h

m
e

ss
e

r 
*/

/*
 d

e
r 

g
ro

e
ss

te
n

 K
u

g
e

l, 
d

ie
 n

o
ch

 in
 B

o
x 

p
a

ss
t 
−

>
 V

e
rl
e

tk
u

g
e

l. 
  
  
  
  
  
*/

/*
 A

n
d

e
rn

fa
lls

 is
t 
A

b
st

a
n

d
 e

vt
l. 

fa
ls

ch
, 
a

b
e

r 
im

m
e

r 
g

ro
e

ss
e

r 
a

ls
 K

u
g

e
l−

 *
/

/*
 d

u
rc

h
m

e
ss

e
r 

u
n

d
 d

a
m

it 
a

ls
 d

e
r 

L
J−

A
b

sc
h

n
e

id
e

−
R

a
d

iu
s 

! 
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 [
A

lle
n

, 
T

ild
e

sl
e

y,
 "

C
o

m
p

u
te

r 
S

im
u

la
tio

n
 in

 C
h

e
m

ic
a

l P
h

ys
ic

s"
] 
  
  
  
 *

/

vo
id

 
s
h
e
a
r
_
p
e
r
i
o
d

(x
b

,y
b

,x
m

,y
m

,in
v_

ss
x,

in
v_

sh
y,

ct
g

_
a

lfa
)

d
o

u
b

le
 *

xb
,*

yb
,x

m
,y

m
,in

v_
ss

x,
in

v_
sh

y,
ct

g
_

a
lfa

;
{   
*x

b
 =

 f
m

o
d

((
xm

−
ct

g
_

a
lfa

*y
m

)*
in

v_
ss

x+
3

2
.0

,1
.0

);
  
*y

b
 =

 f
m

o
d

( 
ym

  
  
  
  
  
  
 *

in
v_

sh
y+

3
2

.0
,1

.0
);

} /*
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−
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−
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−
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−
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−
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−
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−
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−
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−
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−
−

−
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−
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−
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−
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−
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−
−

−
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/
/*

 O
p

tim
ie

ru
n

g
 d

e
r 

S
ki

n
−

D
ic

ke
 u

e
b

e
r 

C
P

U
−

Z
e

it/
S

a
ve

st
e

p
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
o
p
t
i
m
i
z
e
_
s
k
i
n

(d
o

u
b

le
 T

_
so

_
a

lt,
 d

o
u

b
le

 T
_

so
_

n
e

u
)

#
d
e
f
i
n
e

 
I
N
C
M
A
X

 1
.1

0
#
d
e
f
i
n
e

 
D
E
C
M
A
X

 0
.9

0
{ 

st
a

tic
 d

o
u

b
le

 f
a

ct
 =

 I
N

C
M

A
X

;
  
st

a
tic

 in
t 
sd

c 
=

 0
;

  
d

o
u

b
le

 s
ki

n
_

tr
y,

fa
ct

_
o

ld
;

  
in

t 
n

cx
,n

cy
,n

cz
,i1

,n
x,

n
y,

n
z,

sd
c_

o
ld

;

  
sd

c_
o

ld
 =

 s
d

c;
  
fa

ct
_

o
ld

 =
 f
a

ct
;

  
if 

(T
_

so
_

n
e

u
>

T
_

so
_

a
lt)

  
  
{ 

/*
 P

ro
g

ra
m

m
 w

u
rd

e
 d

u
rc

h
 le

tz
te

 S
ki

n
−

A
e

n
d

e
ru

n
g

 la
n

g
sa

m
e

r 
! 
  
  
  
  
*/

  
  
  

/*
 2

. 
R

ic
h

tu
n

g
 d

e
r 

A
e

n
d

e
ru

n
g

 u
m

ke
h

re
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  

/*
 1

. 
N

a
e

h
e

 d
e

s 
O

p
tim

u
m

s 
=

=
>

 S
ch

ri
tt
w

e
ite

 v
e

rk
le

in
e

rn
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
sd

c 
=

 0
;

  
  
  
if 

((
fa

ct
>

1
.0

0
5

)|
|(

fa
ct

<
0

.9
9

5
))

 f
a

ct
 =

 s
q

rt
(f

a
ct

);

  
  
  
fa

ct
 =

 1
.0

/f
a

ct
;

  
  
}

  
e

ls
e

  
  
{ 

sd
c+

+
;

  
  
  

/*
 d

re
im

a
l i

n
 g

le
ic

h
e

 R
ic

h
tu

n
g

 −
−

>
 V

e
rg

ro
e

ss
e

ru
n

g
 d

e
s 

F
a

kt
o

rs
  
  
 *

/
  
  
  
if 

(s
d

c>
2

)
if 

((
fa

ct
<

IN
C

M
A

X
)&

&
(f

a
ct

>
D

E
C

M
A

X
))

 f
a

ct
 =

 f
a

ct
*f

a
ct

; 
  
  
}

  
/*

 N
e

u
e

 S
ki

n
−

D
ic

ke
 b

e
re

ch
n

e
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
sk

in
_

tr
y 

=
 s

ki
n

_
ve

rl
e

t*
fa

ct
;

  
n

cx
 =

 f
lo

o
r(

S
S

X
*s

in
(a

lp
h

a
)/

(l
jc

u
t_

m
a

x+
sk

in
_

tr
y)

);
 

  
n

cy
 =

 f
lo

o
r(

S
H

Y
  
  
  
  
  
 /
(l
jc

u
t_

m
a

x+
sk

in
_

tr
y)

);
  
n

cz
 =

 f
lo

o
r(

sy
st

e
m

_
si

ze
_

z/
(l
jc

u
t_

m
a

x+
sk

in
_

tr
y)

);
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M
C

.c
23

/3
0

  
if 

((
n

cx
>

=
2

)&
&

(n
cy

>
=

2
)&

&
(n

cx
<

n
cx

_
a

llo
c)

&
&

(n
cy

<
n

cy
_

a
llo

c)
)

  
  
{ 

/*
 N

e
u

e
 S

ki
n

−
D

ic
ke

 v
e

ra
rb

e
ite

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
if 

((
n

cx
 !
=

 n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x)

||
  
  
  
  
  
(n

cy
 !
=

 n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
y)

||
  
  
  
  
  
(n

cz
 !
=

 n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
z)

)
  
  
  
  
{ 

n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x 

=
 n

cx
;

  
  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y 
=

 n
cy

;
  
  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z 
=

 n
cz

;
  
  
  
  
  
re

d
e

fin
e

_
n

e
ig

h
b

o
r_

ce
lls

()
;

  
  
  
  
  
C

S
X

  
  
  
  
 =

 1
.0

/(
d

o
u

b
le

)n
cx

;
  
  
  
  
  
C

S
Y

  
  
  
  
 =

 1
.0

/(
d

o
u

b
le

)n
cy

;
  
  
  
  
  
ce

ll_
si

ze
_

z 
=

 s
ys

te
m

_
si

ze
_

z/
(d

o
u

b
le

)n
cz

;
  
  
  
  
  
fo

r 
(i
1

 =
 0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
{ 

n
x 

=
 it

ru
n

c(
xb

o
x[

i1
]*

n
cx

);
n

y 
=

 it
ru

n
c(

yb
o

x[
i1

]*
n

cy
);

n
z 

=
 it

ru
n

c(
zm

m
[i1

]/
ce

ll_
si

ze
_

z)
;

if 
((

n
x 

!=
 x

ce
ll[

i1
])

||(
n

y 
!=

 y
ce

ll[
i1

])
||(

n
z 

!=
 z

ce
ll[

i1
])

)
u

p
d

a
te

_
p

o
in

te
rs

(i
1

,n
x,

n
y,

n
z)

;
  
  
  
  
}

  
  
  
  
}

  
  
  
sk

in
_

ve
rl
e

t 
=

 lj
_

sa
fe

ty
 =

 s
ki

n
_

tr
y;

  
  
  

/*
 p

ri
n

tf
("

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf\

n
",

m
cs

,T
_

so
_

n
e

u
,s

ki
n

_
ve

rl
e

t,
fa

ct
);

 *
/

  
  
 v

e
rl
e

t_
u

p
d

a
te

()
;

  
  
 v

e
rl
e

t_
u

p
d

a
te

_
co

u
n

te
r−

−
;

  
  
}

  
e

ls
e

 {
 f
a

ct
 =

 f
a

ct
_

o
ld

; 
 s

d
c 

=
 s

d
c_

o
ld

; 
}

 } /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 P
R

O
G

R
A

M
 S

W
IT

C
H

E
S

 f
o

r 
m

a
in

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 s

w
tc

h
[1

] 
  
  
  
 :
 p

re
fix

 f
o

r 
fil

e
n

a
m

e
s 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 s

w
tc

h
[2

][
0

] 
=

 f
 :
 p

a
ra

m
e

te
rs

 f
ro

m
 in

p
u

t 
fil

e
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
 =

 c
 :
 p

a
ra

m
e

te
rs

 f
ro

m
 e

xi
st

in
g

 c
o

n
fig

u
ra

tio
n

 f
ile

  
  
  
  
*/

/*
 s

w
tc

h
[2

][
1

] 
=

 c
 :
 s

ta
rt

 f
ro

m
 e

xi
st

in
g

 c
o

n
fig

u
ra

tio
n

 f
ile

  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
 =

 s
 :
 s

ta
rt

 f
ro

m
 s

tr
e

tc
h

e
d

 c
h

a
in

s 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
 =

 o
 :
 s

ta
rt

 w
ith

 o
rt

h
o

rh
o

m
b

ic
 la

tt
ic

e
 f
o

r 
h

e
a

d
m

o
n

o
m

e
rs

  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
 in

 u
p

ri
g

h
t 
p

o
si

tio
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
 =

 g
 :
 s

ta
rt

 f
ro

m
 a

p
p

ro
xi

m
a

te
 g

ro
u

n
d

st
a

te
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 s
w

tc
h

[2
][
2

] 
=

 m
 :
 m

a
ke

 m
e

a
su

re
m

e
n

ts
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 F

IL
E

S
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 <

p
re

fix
>

.e
in

  
  
: 
in

p
u

t 
p

a
ra

m
e

te
rs

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 <
p

re
fix

>
_

0
0

.c
n

f 
: 
st

a
rt

 c
o

n
fig

u
ra

tio
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 <

p
re

fix
>

_
0

1
.c

n
f 
: 
fin

a
l c

o
n

fig
u

ra
tio

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 <

p
re

fix
>

_
<

l>
.d

a
t:
 d

a
ta

 f
ile

s 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/

vo
id

 
m
a
i
n

(i
n

t 
a

rg
c,

 c
h

a
r 

*a
rg

v[
])

{   
  
 in

t 
  
 a

u
to

sk
in

,s
ig

,i,
id

ir
_

st
a

rt
,n

o
_

sa
ve

_
ye

t,
is

a
m

p
;

  
  
 lo

n
g

  
 it

im
e

,t
m

a
x,

ic
o

u
n

t,
iv

m
x,

iv
m

y,
iv

m
z,

ip
tm

,is
h

r;
  
  
 lo

n
g

  
 jc

o
u

n
t,
jp

tm
,jv

m
; 

  
  
 d

o
u

b
le

 a
cc

p
t,
va

cc
p

tx
,v

a
cc

p
ty

,v
a

cc
p

tz
,s

h
ra

cp
t,
m

cs
0

,m
cs

a
ve

,s
a

ve
st

e
p

;
  
  
 d

o
u

b
le

 p
ta

cc
p

t,
w

a
ll_

se
cs

,C
P

U
_

se
cs

,C
P

U
_

lim
it,

C
P

U
_

o
ld

;
  
  
 t
im

e
_

t 
t_

st
a

rt
,t
_

e
n

d
;

  
  
 s

tr
u

ct
 t
m

s 
u

_
st

a
rt

,u
_

e
n

d
;

M
C

.c
24

/3
0

  
  
 s

tr
u

ct
 t
m

s 
so

_
st

a
rt

,s
o

_
e

n
d

;
  
  
 d

o
u

b
le

 T
_

so
_

a
lt,

T
_

so
_

n
e

u
;

  
  
 X

C
P

U
 =

 0
;

#
i
f
d
e
f

 
S
I
G
H
A
N
D

  
  
 

/*
 W

e
n

n
 P

ro
g

ra
m

m
 v

o
n

 a
u

ss
e

n
 (

D
Q

S
) 

e
in

 s
ig

−
S

ig
n

a
l e

rh
a

e
lt,

 w
ir
d

 −
  
 *

/
  
  
 

/*
 u

n
a

b
h

a
e

n
g

ig
 v

o
m

 m
o

m
e

n
ta

n
e

n
 P

ro
g

ra
m

m
−

Z
u

st
a

n
d

 !
 −

 d
ie

 F
u

n
kt

io
n

  
  
*/

  
  
 

/*
 "

h
a

n
d

le
r"

 a
u

fg
e

ru
fe

n
. 
D

ie
se

 s
e

tz
t 
e

in
fa

ch
 X

C
P

U
:=

si
g

. 
  
  
  
  
  
 *

/

  
  
 f
o

r 
(s

ig
=

1
; 
si

g
<

=
3

1
; 
si

g
+

+
) 

  
  
  
  
 if

 (
(s

ig
!=

S
IG

C
O

N
T

))
 

si
g

n
a

l(
si

g
,h

a
n

d
le

r)
;

#
e
n
d
i
f

 

  
  
 t
im

e
(&

t_
st

a
rt

);
  
  
  
  

/*
 S

ys
te

m
ze

it 
b

e
i S

im
u

la
tio

n
sb

e
g

in
n

 s
p

e
ic

h
e

rn
  
*/

  
  
 t
im

e
s(

&
u

_
st

a
rt

);
  
  
 t
im

e
s(

&
so

_
st

a
rt

);
 T

_
so

_
a

lt 
=

 0
.0

;

  
  
 P

ro
 =

 f
o

p
e

n
("

C
P

U
.t
im

e
",

"
r

")
;

  
  
 if

 (
P

ro
=

=
N

U
L

L
)

  
  
  
 {

 C
P

U
_

o
ld

 =
 0

.0
;

  
  
  
  
 C

P
U

_
lim

it 
=

 3
.6

e
1

0
;

  
  
  
 }

  
  
 e

ls
e

  
  
  
 {

 f
sc

a
n

f(
P

ro
,"

%
lf

",
&

C
P

U
_

o
ld

);
  
  
  
  
 f
sc

a
n

f(
P

ro
,"

%
lf

",
&

C
P

U
_

lim
it)

;
  
  
  
  
 f
cl

o
se

(P
ro

);
  
  
  
 }

  
  
 p

ri
n

tf
("

\n
C

P
U

_
o

ld
 :
 %

0
.2

f,
  
 C

P
U

_
lim

it 
: 
%

0
.2

f 
se

c\
n

",
C

P
U

_
o

ld
,C

P
U

_
lim

it)
;

  
  
 

  
  
 P

ro
 =

 f
o

p
e

n
("

sk
in

",
"

r
")

;
  
  
 f
sc

a
n

f(
P

ro
,"

%
lf

",
&

sk
in

);
  
  
 f
sc

a
n

f(
P

ro
,"

%
d"

,&
a

u
to

sk
in

);
  
  
 f
cl

o
se

(P
ro

);
  
  
 p

ri
n

tf
("

 >
 V

e
rl
e

t 
sk

in
 s

e
t 
to

  
 :
 %

7
.5

f
",

sk
in

);
  
  
 if

 (
a

u
to

sk
in

) 
p

ri
n

tf
("

  
a

u
to

m
a

tic
\n

")
;

  
  
  
  
e

ls
e

  
  
  
 p

ri
n

tf
("

  
fix

e
d

\n
")

;

  
  
 s

w
tc

h
 =

 a
rg

v;
 

/*
 S

w
itc

h
e

s 
a

u
s 

A
rg

u
m

e
n

tli
st

e
 u

e
b

e
rn

e
h

m
e

n
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 s

w
tc

h
[1

] 
=

 A
u

fr
u

fn
a

m
e

 =
: 
F

ile
n

a
m

e
 f
u

e
r 

xx
.c

fg
 *

/

  
  
 if

 (
a

rg
c=

=
1

) 
{

  
  
  
  
 s

w
tc

h
[1

]=
"

y4
y

";
  
  
  
  
 s

w
tc

h
[2

]=
"

cc
n

";
  
  
  
  
 p

ri
n

tf
("

N
o

 a
rg

s 
g

iv
e

n
 =

=
>

 o
ld

 c
o

n
fig

 in
 y

4
y_

0
1

.c
n

f 
co

n
tin

u
e

d
\n

")
;

  
  
 }

  
  
 p

ri
n

tf
("

 >
 c

m
d

 li
n

e
 a

rg
u

m
e

n
ts

  
 :

")
;

  
  
 f
o

r 
(i
=

1
; 
i<

a
rg

c;
 i+

+
)

  
  
  
 {

 p
ri
n

tf
("

 %
s

",
sw

tc
h

[i]
);

 }
  
  
 p

ri
n

tf
("

\n
")

;
  
  
 f
flu

sh
(s

td
o

u
t)

;

  
/*

 s
o

lle
n

 a
u

ch
 a

lle
 Z

w
is

ch
e

n
−

K
o

n
fig

u
ra

tio
n

e
n

 a
u

fg
e

h
o

b
e

n
 w

e
rd

e
n

 ?
  
  
  
  
*/

  
  
 c

fg
_

sa
ve

_
fla

g
 =

 (
sw

tc
h

[2
][
2

]=
=

’
M

’)
;

  
  
 if

 (
cf

g
_

sa
ve

_
fla

g
) 

{ 
sw

tc
h

[2
][
2

]=
’

m
’; 

 c
fg

_
sa

ve
_

co
u

n
te

r=
−

1
; 
}

  
/*

 (
sw

tc
h

[2
][
0

]=
=

’f’
) 

−
−

>
 le

se
 P

a
ra

m
e

te
r 

vo
m

 in
p

u
t−

F
ile

  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
 if

 (
sw

tc
h

[2
][
0

]=
=

’
f

’)
 

  
  
  
 {

 r
e

a
d

_
p

a
ra

m
e

te
rs

()
; 
m

cs
0

=
0

.0
; 
} 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 <

 M
C

_
s.

c 
>

 *
/

  
/*

 (
sw

tc
h

[2
][
1

]=
=

’c
’)
 −

−
>

 s
ta

rt
e

 a
u

s 
e

xi
st

ie
re

n
d

e
m

 K
o

n
fig

u
ra

tio
n

s−
F

ile
  
*/
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M

C
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0

  
  
 if

 (
(s

w
tc

h
[2

][
1

]=
=

’
c

’)
&

&
(s

w
tc

h
[2

][
0

]!
=

’
c

’)
)

  
  
  
  
 r

e
a

d
_

co
n

fig
_

sy
si

()
; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 <

 M
C

_
s.

c 
>

 *
/

  
/*

 (
sw

tc
h

[2
][
0

]=
=

’c
’)
 −

−
>

 le
se

 P
a

ra
m

e
te

r 
a

u
s 

e
xi

st
. 
K

o
n

fig
u

ra
tio

n
s−

F
ile

 *
/

  
  
 if

 (
sw

tc
h

[2
][
0

]=
=

’
c

’)
 r

e
a

d
_

fr
o

m
_

co
n

fig
(&

m
cs

0
);

  
  
  
  
 

/*
 <

 M
C

_
s.

c 
>

 *
/

  
/*

 (
im

m
e

r)
 b

e
n

o
e

tig
te

n
 S

p
e

ic
h

e
rp

la
tz

 b
e

le
g

e
n

  
  
  
  
 *

/
  
  
 a

llo
ca

te
_

m
e

m
o

ry
()

;

  
/*

 f
u

e
r 

M
e

ss
u

n
g

e
n

  
b

e
n

o
e

tig
te

n
 S

p
e

ic
h

e
rp

la
tz

 b
e

le
g

e
n

 −
  
st

e
h

t 
in

 M
C

_
m

.c
 *

/
  
  
 if

 (
sw

tc
h

[2
][
2

]=
=

’
m

’)
 a

llo
ca

te
_

m
sr

_
m

e
m

o
ry

()
;

  
  
 

  
  
 is

a
m

p
 =

 0
;

  
  
 iv

m
x 

=
 0

;
  
  
 iv

m
y 

=
 0

;
  
  
 ip

tm
 =

 0
;

  
  
 is

h
r 

=
 0

;
  
  
 it

im
e

 =
 0

;

  
/*

 .
..
..
..
 B

e
st

im
m

e
 d

ie
 S

ta
rt

p
o

si
tio

n
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
. 
*/

  
/*

 z
u

g
. 
st

a
rt

_
fr

o
m

_
..
.−

F
u

n
kt

io
n

e
n

 s
in

d
 a

lle
 in

 M
C

_
s.

c 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

  
/*

 ’c
’ :

 a
u

s 
e

xi
st

ie
re

n
d

e
m

 K
o

n
fig

u
ra

tio
n

sf
ile

  
  
 ’O

’ :
 o

rt
h

o
rh

o
m

b
is

ch
e

s 
K

o
p

fg
itt

e
r 

m
it 

se
n

kr
e

ch
te

n
 K

e
tt
e

n
 

  
  
 ’s

’ :
 a

u
s 

a
p

p
ro

xi
m

ie
rt

e
m

 G
ru

n
d

zu
st

a
n

d
 N

N
−

g
e

n
e

ig
t

  
  
 ’S

’ :
 a

u
s 

N
N

N
−

g
e

n
e

ig
te

m
 G

ru
n

d
zu

st
a

n
d

  
  

  
  
 f
u

e
r 

V
e

rw
e

n
d

u
n

g
 m

it 
g

e
sc

h
e

rt
e

r 
B

o
x 

w
e

n
ig

e
r 

g
e

e
ig

n
e

t,
 a

lte
 V

e
rs

io
n

e
n

 :
  
  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

  
  
 ’o

’ :
 o

rt
h

o
rh

o
m

b
is

ch
e

s 
K

o
p

fg
itt

e
r 

m
it 

se
n

kr
e

ch
te

n
 K

e
tt
e

n
 

  
  
 ’g

’ :
 a

u
s 

a
p

p
ro

xi
m

ie
rt

e
m

 G
ru

n
d

zu
st

a
n

d
 N

N
−

g
e

n
e

ig
t 

  
  
 ’G

’ :
 a

u
s 

N
N

N
−

g
e

n
e

ig
te

m
 G

ru
n

d
zu

st
a

n
d

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  

  
  
 if

  
(s

w
tc

h
[2

][
1

]=
=

’
c

’)
  
  
  
  
  
  
 

  
  
  
 {

 d
im

 =
3

; 
st

a
rt

_
fr

o
m

_
co

n
fig

(1
);

 }

  
  
 if

  
(s

w
tc

h
[2

][
1

]=
=

’
o

’)
 

  
  
  
  
{ 

d
im

 =
3

; 
st

a
rt

_
fr

o
m

_
o

rt
h

o
()

; 
 }

  
  
 if

  
(s

w
tc

h
[2

][
1

]=
=

’
O

’)
 

  
  
  
  
{ 

d
im

 =
3

; 
st

a
rt

_
fr

o
m

_
sh

e
a

r_
o

rt
h

o
()

; 
 }

  
  
 if

 (
sw

tc
h

[2
][
1

]=
=

’
g

’)
  
  
  
  
{ 

d
im

 =
3

; 
st

a
rt

_
fr

o
m

_
g

ro
u

n
d

_
n

n
n

()
; 
}

  
  
 if

 (
sw

tc
h

[2
][
1

]=
=

’
G

’)
  
  
  
  
{ 

d
im

 =
3

; 
st

a
rt

_
fr

o
m

_
g

ro
u

n
d

_
n

n
()

; 
}

  
  
 if

 (
a

rg
c!

=
4

) 
{ 

id
ir
_

st
a

rt
 =

 0
; 
}

  
  
 e

ls
e

  
  
  
 {

 s
sc

a
n

f(
sw

tc
h

[3
],
"

%
d"

,&
id

ir
_

st
a

rt
);

 
  
  
  
  
 if

 (
(i
d

ir
_

st
a

rt
<

0
)|

|(
id

ir
_

st
a

rt
>

5
))

 
{ 

p
ri
n

tf
("

>
>

>
 s

ta
rt

 d
ir
e

ct
io

n
 o

u
t 
o

f 
b

o
u

n
d

s 
! 
%

d
 ,
 u

si
n

g
 0

\n
",

id
ir
_

st
a

rt
);

ff
lu

sh
(s

td
o

u
t)

;
  
  
  
  
  
  
 id

ir
_

st
a

rt
 =

 0
;

}
  
  
  
 }

  
  
 if

 (
sw

tc
h

[2
][
1

]=
=

’
s

’)
  
  
  
  
{ 

d
im

 =
3

; 
st

a
rt

_
fr

o
m

_
sh

e
a

r_
n

n
n

(i
d

ir
_

st
a

rt
);

 }
  
  
 if

 (
sw

tc
h

[2
][
1

]=
=

’
S

’)
  
  
  
  
{ 

d
im

 =
3

; 
st

a
rt

_
fr

o
m

_
sh

e
a

r_
n

n
(i
d

ir
_

st
a

rt
);

 }
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..
..
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..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
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/*

 w
e

ite
re

 V
o

rb
e

re
itu

n
g

 f
u

e
r 

L
a

u
f 
m

it 
d

u
rc

h
zu

fu
e

h
re

n
d

e
n

 M
e

ss
u

n
g

e
n

  
  
  
  
*/

  
/*

 a
lle

 in
 M

C
_

m
.c

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

   
  
 if

 (
sw

tc
h

[2
][
2

]=
=

’
m

’)
 

  
  
  
  
if 

(s
w

tc
h

[2
][
0

]!
=

’
c

’)
 

{ 
p

re
p

a
re

_
m

sr
_

fil
e

s(
);

  
  
  
  
  
  
 

/*
 *

.d
a

t−
F

ile
s 

in
iti

a
lis

ie
re

n
 *

/
 

in
iti

a
liz

e
_

h
is

to
()

; 
  
  
  
  
  
  
 

/*
 H

is
to

g
ra

m
m

za
e

h
le

r 
n

u
lle

n
  
 *

/
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
e

ls
e

{ 
re

a
d

_
h

is
to

(&
is

a
m

p
);

  
  
  
  
  
  
 

/*
 a

lte
 H

is
to

g
ra

m
m

e
 f
o

rt
se

tz
e

n
 *

/
  
  
  
  
  
}

  
/*

 W
e

ch
se

lw
ir
ku

n
g

s−
M

a
tr

ix
 m

it 
N

u
lle

n
 v

o
rb

e
se

tz
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
 z

e
ro

_
W

W
()

;

  
/*

 in
iti

a
liz

e
_

..
. 
in

 M
C

_
s.

c 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

  
/*

 t
a

b
e

lla
ri
si

e
re

 L
J−

P
o

te
n

tia
l(
e

) 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
 in

iti
a

liz
e

_
L

J_
ta

b
le

()
;

  
/*

 E
in

o
rd

n
e

n
 d

e
r 

M
o

n
o

m
e

re
 in

 d
ie

 V
e

rl
e

t−
T

a
b

e
lle

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
 v

e
rl
e

t_
u

p
d

a
te

()
;

  
  
 v

e
rl
e

t_
u

p
d

a
te

_
co

u
n

te
r 

=
 0

;

  
/*

 W
e

rt
e

 B
o

n
d

−
 u

n
d

 L
J−

W
e

ch
se

lw
ir
ku

n
g

e
n

 a
u

s 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
 in

iti
a

liz
e

_
e

n
e

rg
y(

e
n

e
rg

y)
;

  
/*

 W
e

rt
e

 B
o

n
d

−
W

in
ke

lp
o

te
n

tia
le

 a
u

s 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
 in

iti
a

liz
e

_
a

n
g

_
e

n
e

rg
ie

s(
co

sp
o

t)
;

    
/*

 s
te

h
t 
in

 M
C

_
m

.c
; 
b

e
st

im
m

t 
G

e
sa

m
te

n
e

rg
ie

 d
e

r 
K

o
n

fig
u

ra
tio

n
  
  
  
  
  
  
 *

/
  

/*
 (

 z
u

m
in

d
e

st
 B

o
n

d
−

, 
L

J−
 u

n
d

 B
o

n
d

−
W

in
ke

l−
E

n
e

rg
ie

n
 )

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

  
  
 p

ri
n

tf
("

in
iti

a
l e

n
e

rg
y 

: 
%

f\
n

",
m

sr
_

e
n

e
rg

y(
))

; 

  
  
 if

 (
lp

m
>

=
M

A
X

_
L

P
M

) 
  
  
  
 {

 p
ri
n

tf
("

\n
 >

 C
h

a
in

s 
a

re
 t
o

o
 lo

n
g

 !
  
C

h
a

n
g

e
 M

A
X

_
L

P
M

 in
 M

C
.h

 \
n

")
;

  
  
  
  
 e

xi
t(

1
);

  
  
  
 }

 
  
  
 

  
  
 if

 (
n

to
t>

=
M

A
X

_
M

O
N

O
M

E
R

S
)

  
  
  
 {

 p
ri
n

tf
("

\n
 >

 T
o

o
 m

a
n

y 
M

o
n

o
m

e
rs

, 
 r

e
si

ze
 W

W
_

tr
ia

n
g

le
 in

 M
C

.h
 !
\n

")
;

  
  
  
  
 e

xi
t(

1
);

  
  
  
 }

 

/*
  
−

 −
 −

 −
 −

 −
 H

a
u

p
ts

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

d
ie

 S
im

u
la

tio
n

s−
S

ch
ri
tt
e

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 *

/
/*

 E
in

 ’m
cs

’ e
n

ts
p

ri
ch

t 
’n

to
t’ 

a
kz

e
p

tie
rt

e
r 

M
o

n
o

m
e

rm
o

ve
s,

 d
ie

se
 w

e
rd

e
n

  
  
 *

/
/*

 d
u

rc
h

 A
u

fr
u

f 
vo

n
 ’m

o
ve

’ b
e

w
ir
kt

, 
re

tu
rn

=
0

 e
n

ts
p

ri
ch

t 
a

kz
e

p
tie

rt
. 
  
  
  
 *

/
/*

 N
a

ch
 e

in
e

m
 g

a
n

ze
n

 ’m
cs

’ w
e

rd
e

n
 V

o
lu

m
e

n
−

M
o

ve
s 

ve
rs

u
ch

t 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
 p

ri
n

tf
("

st
a

rt
in

g
 a

t 
%

1
2

.5
f 
M

C
S

, 
m

e
a

su
ri
n

g
 f
ro

m
 %

7
.0

f 
M

C
S

, 
e

n
d

in
g

 a
t 
%

7
.0

f 
M

C
S

\n
",

m
cs

0
,m

cs
_

a
e

q
u

i,m
cs

m
a

x)
; 
ff
lu

sh
(s

td
o

u
t)

;

  
  
 t
m

a
x 

=
 (

lo
n

g
) 

((
m

cs
m

a
x−

m
cs

0
)*

n
to

t)
; 
 

/*
 Z

a
h

l d
e

r 
ve

rb
le

ib
e

n
d

e
n

 M
M

−
M

o
ve

s 
*/

  
  
 s

a
ve

st
e

p
 =

 5
0

0
.0

; 
  
  
 

/*
 A

b
st

a
n

d
 d

e
r 

zu
 s

p
e

ic
h

e
rn

d
e

n
 K

o
n

fig
u

ra
tio

n
e

n
 *

/
  
  
 m

cs
a

ve
 =

 (
(i
n

t)
(m

cs
0

/s
a

ve
st

e
p

)+
1

)*
sa

ve
st

e
p

; 
 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 m

cs
−

N
u

m
m

e
r 

d
e

r 
n

a
e

ch
st

e
n

 S
p

e
ic

h
e

ru
n

g
  
  
  
  
*/

  
  
 ic

o
u

n
t 
=

 0
; 
  
  
  
  
  
 

/*
 Z

a
e

h
le

r 
fu

e
r 

g
e

lu
n

g
e

n
e

 M
o

ve
s 

  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
 iv

m
x 

  
=

 0
; 
  
  
  
  
  
 

/*
 Z

a
e

h
le

r 
fu

e
r 

g
e

l. 
V

o
lu

m
e

n
m

o
ve

s 
in

 x
−

R
ic

h
t.
  
*/

  
  
 iv

m
y 

  
=

 0
; 
  
  
  
  
  
 

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 y

−
  
  
  
  
*/



129

M
C

.c
27

/3
0

  
  
 iv

m
z 

  
=

 0
; 
  
  
  
  
  
 

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 z

−
  
  
  
  
*/

  
  
 ip

tm
  
 =

 0
; 
  
  
  
  
  
 

/*
 Z

a
e

h
le

r 
ko

lle
kt

iv
e

r 
K

e
tt
e

n
−

T
ra

n
sl

a
tio

n
e

n
  
  
*/

  
  
 is

h
r 

  
=

 0
; 
  
  
  
  
  
 

/*
 Z

a
e

h
le

r 
fu

e
r 

B
o

x−
S

ch
e

r−
V

e
rs

u
ch

e
  
  
  
  
  
  
 *

/

  
  
 jc

o
u

n
t 
=

 0
;

  
  
 jp

tm
  
 =

 0
;

  
  
 jv

m
  
  
=

 0
;

  
  
 W

E
IT

E
R

 =
 T

R
U

E
;

  
  
 n

o
_

sa
ve

_
ye

t 
=

 T
R

U
E

;

  
  
 m

cs
 =

 m
cs

0
; 
sa

ve
_

co
n

fig
u

ra
tio

n
(0

);

  
  
 f
o

r 
(i
tim

e
=

1
; 
( 

(i
tim

e
<

=
tm

a
x)

 &
&

 (
W

E
IT

E
R

) 
);

 it
im

e
+

+
) 

{

m
cs

 =
 m

cs
0

 +
 (

d
o

u
b

le
)i
tim

e
/(

d
o

u
b

le
)n

to
t;
 

  
  
  
  
jc

o
u

n
t+

+
;

if 
(m

o
ve

()
=

=
0

) 
ic

o
u

n
t+

+
; 
  
  
  
  
  
  

/*
 A

u
fr

u
f 
e

in
e

s 
M

o
n

o
m

e
r−

M
o

ve
s 

*/

  
  
  
 if

 (
iti

m
e

%
(l
p

m
)=

=
0

)
  
  
  
  
  
{ 

jp
tm

+
+

;
#
i
f
d
e
f

 
P
T
_
F
l
a
g

if 
(p

o
ly

_
tr

a
n

s_
m

o
ve

()
=

=
0

) 
ip

tm
+

+
; 

/*
  
  
b

e
i d

ie
se

n
 is

t 
M

o
ve

s 
is

t 
g

g
f.
 u

e
b

e
r 

d
ie

 D
e

fin
iti

o
n

 d
e

s 
  
*/

/*
  
  
M

o
n

te
−

C
a

rl
o

−
S

ch
ri
tt
e

s 
n

a
ch

zu
d

e
n

ke
n

. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
#
e
n
d
i
f

  
  
  
  
  
} 

  
  
 

  
  
  
 

if 
(i
tim

e
%

(n
to

t)
=

=
0

){
  
  
  
  
  
  
  
  
jv

m
+

+
;

/*
 v

o
lu

m
e

_
m

o
ve

_
ss

x/
y 

: 
h

o
m

. 
R

e
sk

a
lie

ru
n

g
 in

 e
in

e
r 

R
ic

h
tu

n
g

 *
/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 v
o

l_
h

o
m

_
tr

a
n

s 
  
  
: 
h

o
m

. 
R

e
sk

a
lie

ru
n

g
 d

e
s 

K
o

p
fg

ru
p

p
e

n
−

  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 g

itt
e

rs
 in

 B
E

ID
E

N
 R

a
u

m
ri
ch

tu
n

g
e

n
 !
  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 T

ra
n

sl
a

tio
n

 d
e

r 
K

e
tt
e

n
 d

a
ru

e
b

e
r,

  
  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 S

ch
e

rw
in

ke
l u

n
ve

ra
e

n
d

e
rt

  
  
  
  
  
  
*/

#
i
f
n
d
e
f

 
N
V
T
_
F
l
a
g

#
i
f
n
d
e
f

 
V
H
_
F
l
a
g

 
/*

 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/
if 

(v
o

lu
m

e
_

m
o

ve
_

ss
x(

)=
=

0
) 

iv
m

x+
+

; 
 

/*
 A

u
fr

u
f 
V

o
lu

m
e

n
−

M
o

ve
s 

*/
 

if 
(v

o
lu

m
e

_
m

o
ve

_
ss

y(
)=

=
0

) 
iv

m
y+

+
; 

#
e
l
s
e

  
  
  
  
  
 

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/
if 

(v
o

l_
h

o
m

_
tr

a
n

s(
)=

=
0

) 
{ 

iv
m

x+
+

; 
iv

m
y+

+
; 
}

#
e
n
d
i
f

  
  
  
  
  

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/
#
e
n
d
i
f

#
i
f
d
e
f

 
S
H
E
A
R

  
  
  
  
  
  
  
  
if 

(s
h

e
a

r_
b

o
x(

)=
=

0
) 

is
h

r+
+

; 
  
  
  
 

/*
 A

u
fr

u
f 
S

h
e

a
r−

M
o

ve
s 

  
*/

#
e
n
d
i
f

#
i
f
d
e
f

 
D
I
A
G
N
O
S
E

  
  
  
  
  
  
  
  
if 

(c
h

e
ck

_
W

W
(m

cs
)>

0
) 

ch
e

ck
_

ve
rl
e

t(
m

cs
);

 
#
e
n
d
i
f

} /*
 w

e
n

n
 M

e
ss

u
n

g
e

n
 g

e
w

u
e

n
sc

h
t 
w

e
rd

e
n

 u
n

d
 m

cs
a

ve
 S

ch
ri
tt
e

 w
e

ite
r 

  
  
*/

/*
 e

n
tw

ic
ke

lt 
w

o
rd

e
n

 is
t.
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
if 

(m
cs

 >
=

 m
cs

a
ve

)
{ 

 
/*

 C
P

U
−

Z
e

itm
e

ss
u

n
g

 f
u

e
r 

S
ki

n
−

O
p

tim
ie

ru
n

g
 b

e
i j

e
d

e
m

 S
a

ve
st

e
p

  
 *

/
  
  
  
  
  
  
 t
im

e
s(

&
so

_
e

n
d

);
  

  
  
  
  
  
  
 T

_
so

_
n

e
u

 =
 (

so
_

e
n

d
.t
m

s_
u

tim
e

 −
 s

o
_

st
a

rt
.t
m

s_
u

tim
e

);
  
  
  
  
  
  
 if

 (
T

_
so

_
a

lt=
=

0
.0

) 
T

_
so

_
a

lt 
=

 T
_

so
_

n
e

u
;

M
C

.c
28

/3
0

  
  
  
  
if 

((
sw

tc
h

[2
][
2

]=
=

’
m

’)
&

&
(m

cs
 >

=
 m

cs
_

a
e

q
u

i)
) 

 
{ 

/*
 A

kz
e

p
ta

n
zr

a
te

 =
 #

a
kz

. 
M

o
n

o
m

o
ve

s 
/ 
#

ve
rs

. 
M

o
n

o
m

o
ve

s 
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
 if

 (
iti

m
e

=
=

1
)

  
  
  
  
  
  
  
 {

 a
cc

p
t 
=

 p
ta

cc
p

t 
=

 v
a

cc
p

tx
 =

 v
a

cc
p

ty
 =

 v
a

cc
p

tz
 =

 s
h

ra
cp

t 
=

 0
.0

; 
}   
  
  
  
  
  
 e

ls
e

  
  
  
  
  
  
  
 {

 a
cc

p
t 
=

 (
d

o
u

b
le

) 
ic

o
u

n
t/
(d

o
u

b
le

) 
jc

o
u

n
t;

  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 A

kz
e

p
ta

n
zr

a
te

 f
u

e
r 

ko
lle

kt
iv

e
 K

e
tt
e

n
−

T
ra

n
sl

a
tio

n
e

n
  
  
 *

/
  
  
  
  
  
  
  
  
 p

ta
cc

p
t 
=

 (
d

o
u

b
le

) 
ip

tm
/(

d
o

u
b

le
) 

jp
tm

;
 

va
cc

p
tx

 =
 (

d
o

u
b

le
) 

iv
m

x/
(d

o
u

b
le

) 
jv

m
; 

/*
 A

kz
.r

a
te

n
 f
u

e
r 

  
*/

  
  

va
cc

p
ty

 =
 (

d
o

u
b

le
) 

iv
m

y/
(d

o
u

b
le

) 
jv

m
; 

/*
 V

o
lu

m
e

n
−

M
o

ve
s 

  
 *

/
va

cc
p

tz
 =

 (
d

o
u

b
le

) 
iv

m
z/

(d
o

u
b

le
) 

jv
m

;
  
  
  
  
  
  
  
  
 s

h
ra

cp
t 
=

 (
d

o
u

b
le

) 
is

h
r/

(d
o

u
b

le
) 

jv
m

; 
/*

 f
u

e
r 

S
ch

e
ru

n
g

e
n

  
*/

  
  
  
  
  
  
  
 }

ic
o

u
n

t 
=

 jc
o

u
n

t 
=

 0
;

ip
tm

  
 =

 jp
tm

  
 =

 0
; 

  
  
  
  
  
  
 iv

m
x 

=
 iv

m
y 

=
 iv

m
z 

=
 is

h
r 

=
 jv

m
 =

 0
;

/*
 z

e
n

tr
a

le
 F

u
n

kt
io

n
 z

u
r 

A
u

sf
u

e
h

ru
n

g
 v

o
n

 M
e

ss
u

n
g

e
n

  
  
  
  
 *

/
/*

 s
te

h
t 
in

 <
M

C
_

m
.c

>
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

m
e

a
su

re
m

e
n

t(
a

cc
p

t,
va

cc
p

tx
,v

a
cc

p
ty

,s
ki

n
_

ve
rl
e

t,
sh

ra
cp

t,
p

ta
cc

p
t)

;

  
  
  
  
  
  
 is

a
m

p
+

+
; /*

 H
is

to
g

ra
p

h
ie

 d
e

r 
K

e
tt
e

n
−

A
ch

se
n

 u
n

d
 v

e
rt

. 
S

ch
ic

h
tu

n
g

  
  
*/

/*
 s

te
h

t 
in

 <
M

C
_

m
.c

>
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
 a

d
d

_
to

_
h

is
to

()
;

if 
(m

cs
 >

=
 1

.0
)

sa
ve

_
co

n
fig

u
ra

tio
n

(1
);

   
  
  
  
  
  
 n

o
_

sa
ve

_
ye

t 
=

 F
A

L
S

E
;

}
  
  
  
  
  
  
 

/*
 B

e
re

ch
n

u
n

g
 d

e
r 

n
e

u
e

n
 s

ki
n

−
D

ic
ke

 u
n

d
 e

n
ts

p
r.

 U
m

st
e

llu
n

g
  
*/

  
  
  
  
  
  
 if

 (
a

u
to

sk
in

) 
o

p
tim

iz
e

_
sk

in
(T

_
so

_
a

lt,
T

_
so

_
n

e
u

);
  
  
  
  
  
  
 T

_
so

_
a

lt 
=

 T
_

so
_

n
e

u
;

  
  
  
  
  
  
 t
im

e
s(

&
so

_
st

a
rt

);

m
cs

a
ve

 =
 m

cs
a

ve
 +

 s
a

ve
st

e
p

;

  
 

tim
e

s(
&

u
_

e
n

d
);

C
P

U
_

se
cs

  
=

 (
u

_
e

n
d

.t
m

s_
u

tim
e

 −
 u

_
st

a
rt

.t
m

s_
u

tim
e

)/
(d

o
u

b
le

) 
sy

sc
o

n
f(

_
S

C
_

C
L

K
_

T
C

K
);

  
  
  
  
  
  
 W

E
IT

E
R

 =
 (

 (
(C

P
U

_
o

ld
+

C
P

U
_

se
cs

)<
C

P
U

_
lim

it)
 &

&
 W

E
IT

E
R

 )
; 
  
  
  
  

}

/*
 in

 je
d

e
m

 is
te

p
, 
d

.h
. 
n

to
t−

m
a

l p
ro

 M
C

S
 w

ir
d

 X
C

P
U

 a
u

sg
e

w
e

rt
e

t 
 *

/
/*

 d
.h

. 
g

ro
e

ss
te

 T
o

tz
e

it 
si

n
d

 2
xV

o
lu

m
e

n
−

M
o

ve
 +

 1
xM

e
a

su
re

m
e

n
t 
  
 *

/
  
  
  
  

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 P

ro
g

ra
m

m
 s

ch
re

ib
t 
n

u
r 

n
o

ch
 H

is
to

g
ra

m
m

e
 r

a
u

s 
u

n
d

 e
n

d
e

t 
d

a
n

n
. 
 *

/
/*

 G
e

h
t 
sc

h
n

e
ll 

u
n

d
 v

e
rl
ie

rt
 h

o
e

ch
st

e
n

 e
in

e
n

 s
a

ve
st

e
p

. 
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  

/*
 L

e
tz

te
r 

E
in

tr
a

g
 in

 H
is

to
g

ra
m

m
e

 w
a

r 
b

e
i l

e
tz

te
m

 s
a

ve
st

e
p

 !
  
  
*/

  
  
  
  
  
W

E
IT

E
R

=
( 

(X
C

P
U

=
=

0
) 

&
&

 W
E

IT
E

R
 )

;
} 

 
/*

 n
e

xt
 it

im
e

 *
/

 /*
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 H

a
u

p
ts

ch
le

ife
n

−
E

n
d

e
  
−

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

  
*/

  
  
  
  
if 

(!
 W

E
IT

E
R

)
  
  
  
  
  
 p

ri
n

tf
("

>
>

>
  
fo

rc
e

d
 e

a
rl
y 

e
n

d
in

g
 a

t 
%

f 
M

C
S

, 
ca

u
g

h
t 
si

g
n

a
l %

d
  
<

<
<

\n
",

m
cs

,X
C

P
U

); tim
e

(&
t_

e
n

d
);

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 S

ys
te

m
ze

it 
b

e
i S

ch
le

ife
n

−
E

n
d

e
 *

/
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M

C
.c

29
/3

0

w
a

ll_
se

cs
  
=

 (
t_

e
n

d
−

t_
st

a
rt

);
  
  
 

/*
 Z

e
it 

fu
e

r 
S

ch
le

ife
n

d
u

rc
h

la
u

f 
 *

/

tim
e

s(
&

u
_

e
n

d
);

C
P

U
_

se
cs

  
=

 (
u

_
e

n
d

.t
m

s_
u

tim
e

 −
 u

_
st

a
rt

.t
m

s_
u

tim
e

)/
(d

o
u

b
le

) 
sy

sc
o

n
f(

_
S

C
_

C
L

K
_

T
C

K
);

 
p

ri
n

tf
("

 >
 m

a
in

  
  
  
  
  
  
  
  
 :

")
;

p
ri
n

tf
("

 %
−

1
0

.2
f 
C

P
U

 s
e

co
n

d
s 

to
 e

xe
cu

te
\n

",
C

P
U

_
se

cs
);

p
ri
n

tf
("

 >
 m

a
in

  
  
  
  
  
  
  
  
 :

")
;

p
ri
n

tf
("

 %
−

1
0

.2
f 
a

tt
e

m
p

ts
 /
 C

P
U

 s
e

co
n

d
\n

",
iti

m
e

/C
P

U
_

se
cs

);

p
ri
n

tf
("

 >
 m

a
in

  
  
  
  
  
  
  
  
 :

")
;

p
ri
n

tf
("

 %
−

1
0

.2
f 
w

a
ll 

se
co

n
d

s 
to

 e
xe

cu
te

\n
",

w
a

ll_
se

cs
);

p
ri
n

tf
("

 >
 m

a
in

  
  
  
  
  
  
  
  
 :

")
;

p
ri
n

tf
("

 %
−

1
0

.2
f 
a

tt
e

m
p

ts
 /
 w

a
ll 

se
co

n
d

\n
",

iti
m

e
/w

a
ll_

se
cs

);

  
  
  
  
p

ri
n

tf
("

%
5

d
 V

e
rl
e

t 
u

p
d

a
te

s 
in

 %
5

d
 M

C
S

s 
−

−
>

 r
a

te
 %

1
5

.6
f\
n

",
  

ve
rl
e

t_
u

p
d

a
te

_
co

u
n

te
r,

(i
n

t)
 (

iti
m

e
/n

to
t)

,
 

(d
o

u
b

le
) 

(v
e

rl
e

t_
u

p
d

a
te

_
co

u
n

te
r*

n
to

t)
/it

im
e

);

  
  
  
  

/*
 i.

A
. 
so

llt
e

 b
e

i A
b

b
ru

ch
 v

o
n

 a
u

ss
e

n
 k

e
in

e
 n

e
u

e
 K

o
n

fig
u

ra
tio

n
  
  
 *

/
/*

 g
e

sc
h

ri
e

b
e

n
 w

e
rd

e
n

, 
so

n
d

e
rn

 d
ie

 v
o

m
 le

tz
te

n
 S

a
ve

st
e

p
 a

ls
 S

ta
rt

−
 *

/
/*

 k
o

n
fig

u
ra

tio
n

 b
e

i d
e

r 
F

o
rt

se
tz

u
n

g
 d

ie
n

e
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
if 

((
sw

tc
h

[2
][
2

]!
=

’
m

’)
||(

n
o

_
sa

ve
_

ye
t)

)
  
  
  
  
  
{ 

sa
ve

_
co

n
fig

u
ra

tio
n

(1
);

 }

if 
(s

w
tc

h
[2

][
2

]=
=

’
m

’)
 

  
  
  
  
  
{ 

/*
 F

o
rt

sc
h

re
ib

u
n

g
 d

e
r 

H
is

to
g

ra
m

m
e

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  

/*
 s

te
h

t 
in

 <
M

C
_

m
.c

>
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
p

ri
n

t_
h

is
to

xy
(i
sa

m
p

);
  
  
  
  
  
  
p

ri
n

t_
h

is
to

z(
is

a
m

p
);

  
  
  
  
  
  
p

ri
n

t_
h

is
to

a
n

g
(i
sa

m
p

);
  
  
  
  
  
  
p

ri
n

t_
h

is
to

d
st

(i
sa

m
p

);
  
  
  
  
  
  
p

ri
n

t_
h

is
to

rp
vf

(i
sa

m
p

);
  
  
  
  
  
}

/*
 d

u
rc

h
 A

u
fr

u
f 
d

e
s 

Z
u

fa
lls

g
e

n
e

ra
to

rs
 w

ir
d

 n
e

u
e

r 
W

e
rt

 f
u

e
r 

is
e

e
d

  
 *

/
/*

 e
rz

e
u

g
t 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  

/*
 [
tm

p
] 
w

ri
te

_
se

e
d

(r
2

5
0

_
ra

n
d

o
m

()
);

 *
/

/*
 u

e
b

e
rp

ru
e

ft
 a

b
sc

h
lie

ss
e

n
d

 S
p

e
ic

h
e

ra
llo

ca
tio

n
 u

n
d

 g
ib

t 
d

a
n

n
 d

e
n

  
*/

/*
 r

e
se

rv
ie

rt
e

n
 S

p
e

ic
h

e
rp

la
tz

 w
ie

d
e

r 
fr

e
i  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 d

e
fin

ie
rt

 a
ls

 :
  
>

>
  
m

a
llp

ro
t(

a
,−

1
,a

);
 f
re

e
((

ch
a

r 
*)

 a
);

  
<

<
  
  
*/

#
i
f
d
e
f

 
k
o
l
l
e
k
t
i
v

  
  
  
  
m

fr
e

e
(a

kz
_

e
n

g
y)

;
#
e
n
d
i
f

m
fr

e
e

(c
e

ll)
; 

/*
 a

kt
u

e
lle

, 
o

p
tim

ie
rt

e
 S

ki
n

d
ic

ke
 r

a
u

ss
ch

re
ib

e
n

 −
 S

ta
rt

w
e

rt
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
if 

(a
u

to
sk

in
) 

{ 
P

ro
 =

 f
o

p
e

n
("

sk
in

.n
e

w
",

"
w

")
;

  
  
  
  
  
  
fp

ri
n

tf
(P

ro
,"

%
f\
n

",
sk

in
_

ve
rl
e

t)
;

  
  
  
  
  
  
fp

ri
n

tf
(P

ro
,"

%
d

\n
",

a
u

to
sk

in
);

  
  
  
  
  
  
fc

lo
se

(P
ro

);
}

  
  
  
  

/*
 g

e
sa

m
te

 v
e

rb
ra

u
ch

te
 C

P
U

−
Z

e
it 

u
n

d
 C

P
U

−
L

im
it 

(i
n

 s
e

c)
 a

u
sg

e
b

e
n

  
  
*/

  
  
  
  
P

ro
 =

 f
o

p
e

n
("

C
P

U
.t
im

e
",

"
w

")
;

  
  
  
  
fp

ri
n

tf
(P

ro
,"

%
f\
n

",
C

P
U

_
o

ld
+

C
P

U
_

se
cs

);
  
  
  
  
fp

ri
n

tf
(P

ro
,"

%
f\
n

",
C

P
U

_
lim

it)
;

  
  
  
  
fc

lo
se

(P
ro

);
  
  
  

  
  
  
  
if 

(i
tim

e
>

tm
a

x)
 s

ys
te

m
("

d
a

te
 >

 f
in

is
h

e
d

")
;

}

M
C

.c
"M

an
 h

at
 in

 je
de

m
 P

ro
gr

am
m

 b
is

he
r 

nu
r 

de
n 

vo
rle

tz
te

n 
F

eh
le

r 
en

td
ec

kt
."

30
/3

0
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=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

 *
/

/*
 D

ie
se

s 
In

cl
u

d
e

−
F

ile
 e

n
th

a
e

lt 
re

a
d

_
* 

u
n

d
 in

it_
*−

R
o

u
tin

e
n

 *
/

/*
 s

o
w

ie
 "

ve
rl
e

t_
u

p
d

a
te

" 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 =

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

 *
/

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
sw

itc
h

b
o

a
rd

.h
"

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

m
a

llo
c.

h
>

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

st
d

io
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

m
a

th
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

tim
e

.h
>

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
r2

5
0

.h
"

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
m

a
tr

ix
.h

"
#
i
n
c
l
u
d
e

 "
M

C
.h

"
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

st
d

lib
.h

>

#
d
e
f
i
n
e

 
c
_
2

 (
(

ch
a

r
) 

2
)

#
d
e
f
i
n
e

 
c
_
1

 (
(

ch
a

r
) 

1
)

#
d
e
f
i
n
e

 
c
_
0

 (
(

ch
a

r
) 

0
)

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 L

ie
st

 a
u

s 
"s

e
e

d
.r

n
d

" 
d

e
n

 I
n

iti
a

lis
ie

ru
n

g
sw

e
rt

 d
e

s 
Z

u
fa

lls
g

e
n

e
ra

to
rs

 *
/

in
t

 
r
e
a
d
_
s
e
e
d

()
{

in
t

 
i
s
e
e
d

;
F

IL
E

 *
fil

e
_

1
;

ch
a

r
 
z
e
i
l
e

[8
0

];

fil
e

_
1

 =
 f
o

p
e

n
("

se
e

d
.r

n
d

",
"

r
")

;
i
f

 (
fil

e
_

1
=

=
N

U
L

L
)

p
ri
n

tf
("

 >
 r

e
a

d
_

se
e

d
  
  
  
  
  
 :
 E

R
R

O
R

 s
e

e
d

.r
n

d
 n

o
t 
fo

u
n

d
\n

")
;

fg
e

ts
(z

e
ile

, 
8

0
, 
fil

e
_

1
);

ss
ca

n
f(

ze
ile

,"
%

d
 "

,&
is

e
e

d
);

fc
lo

se
(f

ile
_

1
);

r
e
t
u
r
n

(i
se

e
d

);
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 S
ch

re
ib

t 
is

e
e

d
 a

u
f 
F

ile
 "

se
e

d
.r

n
d

" 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
w
r
i
t
e
_
s
e
e
d

(
in

t
 
i
s
e
e
d

)
{

F
IL

E
 *

fil
e

_
1

;

fil
e

_
1

=
fo

p
e

n
("

se
e

d
.r

n
d

",
"

w
")

;
fp

ri
n

tf
(f

ile
_

1
,"

%
d

\n
",

is
e

e
d

);
fc

lo
se

(f
ile

_
1

);
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/

vo
id

 
r
e
a
d
_
p
a
r
a
m
e
t
e
r
s

()
{

in
t

  
i
s
e
e
d

,id
u

m
m

y;
F

IL
E

 *
fil

e
_

1
;

ch
a

r
 
z
e
i
l
e

[8
0

],
fn

a
m

e
[2

0
];

  
  
  
  

d
o

u
b

le
 
l
6

,l1
2

,l6
_

h
h

,l1
2

_
h

h
,l6

_
h

m
,l1

2
_

h
m

,r
lc

,r
lc

_
h

h
,r

lc
_

h
m

;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s.
e

in
",

sw
tc

h
[1

])
;

fil
e

_
1

=
fo

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
r

")
;

i
f

 (
fil

e
_

1
 =

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

E
R

R
O

R
 o

p
e

n
in

g
 %

s\
n

",
fn

a
m

e
);

M
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fg
e

ts
(z

e
ile

, 
8

0
, 
fil

e
_

1
);

ss
ca

n
f(

ze
ile

,"
%

d
 "

,&
n

p
m

);
  
  
  
  
  
  
 

/*
 A

n
z.

 K
e

tt
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
d

 "
,&

lp
m

);
  
  
  
  
  
  
 

/*
 A

n
z.

 K
n

o
te

n
 p

ro
 K

e
tt
e

n
  
  
  
*/

 
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
id

u
m

m
y 

=
 s

sc
a

n
f(

ze
ile

,"
%

lf 
%

lf
",

&
m

cs
m

a
x,

&
m

cs
_

a
e

q
u

i)
; 

  
  
  
  

i
f

 (
id

u
m

m
y!

=
2

) 
m

cs
_

a
e

q
u

i =
 0

.0
; 
  
  
  
 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 m

a
x.

 A
n

z.
 M

C
−

S
ch

ri
tt
e

, 
M

e
ss

−
B

e
g

in
n

 *
/

 
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

S
S

X
);

  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 B

o
x−

X
−

A
u

sd
e

h
n

u
n

g
  
  
  
  
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

%
lf

",
&

S
H

Y
,&

a
lp

h
a

_
io

);
  

/*
 B

o
x−

H
o

e
h

e
, 
S

ch
e

rw
in

ke
l  

 *
/

 a
lp

h
a

  
  
 =

 M
_

P
I*

a
lp

h
a

_
io

/1
8

0
.0

;
 c

tg
_

a
lp

h
a

 =
 c

o
s(

a
lp

h
a

)/
si

n
(a

lp
h

a
);

 c
o

sa
2

  
  
 =

 2
.0

*c
o

s(
a

lp
h

a
);

 S
S

Y
  
  
  
 =

 S
H

Y
/s

in
(a

lp
h

a
);

 in
v_

S
S

X
  
 =

 1
.0

/S
S

X
;

 in
v_

S
H

Y
  
 =

 1
.0

/S
H

Y
;

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

te
m

p
);

  
  
  
  
  
 

/*
 T

e
m

p
e

ra
tu

r 
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

p
re

ss
u

re
);

  
  
  
 

/*
 S

p
re

iz
d

ru
ck

  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

u
0

);
  
  
  
  
  
  
 

/*
 L

J−
S

ta
e

rk
e

−
V

o
rf

a
kt

o
r 

  
  
  
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

ljm
in

);
  
  
  
  
  

/*
 L

J−
M

in
im

u
m

−
L

a
g

e
 <

si
g

m
a

>
  
  
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

ljc
u

t)
; 
  
  
  
  
 

/*
 L

J−
R

e
ic

h
w

e
ite

 <
d

_
L

J>
  
  
  
  
*/

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

u
0

_
h

h
);

  
  
  
  
  

/*
 e

n
ts

p
r.

 f
u

e
r 

K
o

p
f−

K
o

p
f−

W
W

  
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

ljm
in

_
h

h
);

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

ljc
u

t_
h

h
);

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

u
0

_
h

m
);

  
  
  
  
  

/*
 e

n
ts

p
r.

fu
e

r 
K

o
p

f−
M

o
n

o
m

e
r−

W
W

 *
/

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

ljm
in

_
h

m
);

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

ljc
u

t_
h

m
);

 lj
cu

t_
m

a
x 

=
 m

a
x(

ljc
u

t,
m

a
x(

ljc
u

t_
h

h
,lj

cu
t_

h
m

))
;

 
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

h
va

r)
; 
  
  
  
  
  

/*
 W

e
ite

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
r−

M
o

ve
s 

  
*/

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

%
lf

",
&

vo
lv

a
r,

&
a

lp
h

va
r_

io
);

 
/*

 W
e

ite
 d

e
r 

V
o

lu
m

e
n

−
 u

. 
W

i
n

ke
l−

M
o

ve
s 

*/
 lj

_
sa

fe
ty

 =
 s

ki
n

; 
 a

lp
h

va
r 

  
=

 M
_

P
I*

a
lp

h
va

r_
io

/1
8

0
.0

;

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

sp
rn

g
);

  
  
  
 

/*
 F

e
d

e
rk

o
n

st
.(

ra
d

) 
zw

. 
M

o
n

o
m

e
re

n
 *

/
 

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

co
sp

r)
; 
  
  
  

/*
 F

e
d

e
rk

o
n

st
.(

a
n

g
) 

zw
. 
M

o
n

o
m

e
re

n
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

b
o

n
d

_
m

in
);

  
  

/*
 u

n
t.
 A

n
sc

h
la

g
 (

ra
d

) 
M

o
n

o
m

e
re

  
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

",
&

b
o

n
d

_
m

a
x)

; 
  
 

/*
 o

b
. 
 A

n
sc

h
la

g
 (

ra
d

) 
M

o
n

o
m

e
re

  
 *

/
fg

e
ts

(z
e

ile
,8

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
i 

",
&

d
im

);
  
  
  
  
  

/*
 D

im
e

n
si

o
n

a
lit

a
e

t 
{2

;3
} 

  
  
  
  
*/
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fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
c 

",
&

h
e

a
d

s)
; 
  
  
  
 

/*
 K

o
p

f−
P

a
ra

m
  
0

:f
e

st
 1

:b
e

w
e

g
l. 

  
*/

fc
lo

se
(f

ile
_

1
);

  
  
 

/*
 L

ie
st

 a
u

s 
"s

e
e

d
.r

n
d

" 
ra

n
d

o
m

iz
e

−
W

e
rt

 is
e

e
d

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
is

e
e

d
 =

 r
e

a
d

_
se

e
d

()
;

p
ri
n

tf
("

 >
 r

e
a

d
_

fr
o

m
_

co
n

fig
  
  
 :
 is

e
e

d
 =

 %
i r

e
a

d
 f
ro

m
 f
ile

\n
",

is
e

e
d

);

  
  
 

/*
 B

o
n

d
la

e
n

g
e

 (
G

le
ic

h
g

e
w

ic
h

t)
 a

ls
 M

itt
e

 z
w

is
ch

e
n

 b
o

n
d

_
m

in
 u

n
d

 b
o

n
d

_
m

a
x 

*/
b

o
n

d
_

le
n

g
th

 =
 0

.5
*(

b
o

n
d

_
m

a
x+

b
o

n
d

_
m

in
);

  
  
  
  
b

o
n

d
_

lim
it_

q
u

a
d

ra
t 
=

 (
b

o
n

d
_

m
a

x 
−

 b
o

n
d

_
m

in
)*

(b
o

n
d

_
m

a
x 

−
 b

o
n

d
_

m
in

)/
4

.0
; 

  
  
  
  
b

o
n

d
_

m
in

_
q

u
a

d
ra

t 
=

 b
o

n
d

_
m

in
*b

o
n

d
_

m
in

;
  
  
  
  
b

o
n

d
_

m
a

x_
q

u
a

d
ra

t 
=

 b
o

n
d

_
m

a
x*

b
o

n
d

_
m

a
x;

  
  
 

/*
 Z

e
llg

ro
e

ss
e

 e
n

ts
p

r.
 R

e
ic

h
w

e
ite

 d
e

r 
L

J−
W

e
ch

se
lw

ir
ku

n
g

 +
 s

a
fe

ty
 *

/
  
  
  
  
ce

ll_
si

ze
_

z 
=

 lj
cu

t_
m

a
x+

lj_
sa

fe
ty

;
  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z 
 =

 c
e

il(
(1

+
(l
p

m
−

1
)*

b
o

n
d

_
m

a
x)

/c
e

ll_
si

ze
_

z 
+

5
.)

;
sy

st
e

m
_

si
ze

_
z 

=
 n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z 
* 

ce
ll_

si
ze

_
z 

;
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5
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d

a
m

it 
ke

in
e

 W
W

 z
w
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ch

e
n

 K
o

p
fm

o
n

o
m

e
re

n
 u

n
d

 K
e
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e

n
e

n
d

e
n

 a
u

ft
ri
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 *

/
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C

S
X
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>
 lj
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m
a

x 
b

e
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u
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f 
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m

e
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o
ve

s 
  
  
  
  
  
  
*/
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o
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] 
 v

o
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a
r/

n
u

m
b

e
r_

o
f_
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lls

_
x(
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 <

 v
o

lv
a
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3
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! 
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n

e
w

] 
ce

ll_
si

ze
 >

 lj
cu

t_
m

a
x 

b
e

ca
u

se
 c

e
lls

 a
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 u
se

d
 f
o

r 
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n

e
w

] 
u

p
d

a
tin

g
 t
h

e
 v

e
rl
e

t 
ta

b
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n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x 
 =

 f
lo

o
r(

S
S

X
*s

in
(a

lp
h

a
) 

/ 
(l
jc

u
t_

m
a

x+
lj_

sa
fe

ty
))

; 
C

S
X

 =
 1

.0
 /
 n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x;
  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y 
 =

 f
lo

o
r(

S
H

Y
  
  
  
  
  
  
/ 
(l
jc

u
t_

m
a

x+
lj_

sa
fe

ty
))

; 
C

S
Y

 =
 1

.0
 /
 n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y;
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e
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L

e
n

n
a
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−
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n

e
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o
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n
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/
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u
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u
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 d

e
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L
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o
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n
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m
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b
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h

n
e
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d
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u
f 
N

u
ll 
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e
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b
e

n
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rl
c 

  
 =

 lj
m

in
  
  
/ 
ljc

u
t;

  
  
  
  
rl
c_

h
h

 =
 lj

m
in

_
h

h
 /
 lj

cu
t_

h
h

;
  
  
  
  
rl
c_

h
m

 =
 lj

m
in

_
h

m
 /
 lj

cu
t_

h
m

;

  
  
  
  
l6

  
  
 =

 r
lc

*r
lc

*r
lc

*r
lc

*r
lc

*r
lc

;
  
  
  
  
l1

2
  
  
=

 l6
*l

6
;

  
  
  
  
l6

_
h

h
  
=

 r
lc

_
h

h
*r

lc
_

h
h

*r
lc

_
h

h
*r

lc
_

h
h

*r
lc

_
h

h
*r

lc
_

h
h

;
  
  
  
  
l1

2
_

h
h

 =
 l6

_
h

h
*l

6
_

h
h

;
  
  
  
  
l6

_
h

m
  
=

 r
lc

_
h

m
*r

lc
_

h
m

*r
lc

_
h

m
*r

lc
_

h
m

*r
lc

_
h

m
*r

lc
_

h
m

;
  
  
  
  
l1

2
_

h
m

 =
 l6

_
h

m
*l

6
_

h
m

;

lj0
  
  
=

 l1
2

  
 −

2
.0

*l
6

;
lj0

_
h

h
 =

 l1
2

_
h

h
−

2
.0

*l
6

_
h

h
;

lj0
_

h
m

 =
 l1

2
_

h
m

−
2

.0
*l

6
_

h
m

;

ljc
u

t_
q

u
a

d
ra

t 
  
 =

 lj
cu

t 
* 

ljc
u

t 
;

ljc
u

t_
h

h
_

q
u

a
d

ra
t 
=

 lj
cu

t_
h

h
 *

 lj
cu

t_
h

h
 ;

ljc
u

t_
h

m
_

q
u

a
d

ra
t 
=

 lj
cu

t_
h

m
 *

 lj
cu

t_
h

m
 ;

  
  
  
  
lj_

sc
a

la
  
  
=

 L
J_

g
ri
d

/lj
cu

t_
q

u
a

d
ra

t;
  
  
  
  
lj_

h
h

_
sc

a
la

 =
 L

J_
h

h
_

g
ri
d

/lj
cu

t_
h

h
_

q
u

a
d

ra
t;

  
  
  
  
lj_

h
m

_
sc

a
la

 =
 L

J_
h

m
_

g
ri
d

/lj
cu

t_
h

m
_

q
u

a
d

ra
t;
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a
h

l M
o

n
o

m
e

re
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 Z
a

h
l K

e
tt
e

n
 *

 Z
a

h
l M

o
n

o
m

e
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 p
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 K
e

tt
e
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/

n
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t 
=
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p

m
*l

p
m

;
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n
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a
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 d
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n
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u
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h

le
n

g
e

n
e
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−
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n
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im
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b

e
st

e
h

e
n

d
e
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n
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ra
tio
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in
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e
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a
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m
e

te
r,

 d
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o

n
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e
a

d
_

p
a
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m

e
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u
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e
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n
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u
e
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e
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 E

rk
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e
ru

n
g

e
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h
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u
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 d

o
rt

 .
..
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 vo
id

 
r
e
a
d
_
f
r
o
m
_
c
o
n
f
i
g

(
d

o
u

b
le

 *
p
m
c
s
0

)
{

in
t

 
i
s
e
e
d

;
F

IL
E

 *
fil

e
_

1
;

ch
a

r
 
z
e
i
l
e

[1
6

0
],
fn

a
m

e
[2

0
];

  
  
  
  

d
o

u
b

le
 
l
6

,l1
2

,l6
_

h
h

,l1
2

_
h

h
,l6

_
h

m
,l1

2
_

h
m

,r
lc

,r
lc

_
h

h
,r

lc
_

h
m

;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
0

1
.c

n
f

",
sw

tc
h

[1
])

;
fil

e
_

1
=

fo
p

e
n

(f
n

a
m

e
,"

r
")

;
i
f

 (
fil

e
_

1
 =

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

E
R

R
O

R
 o

p
e

n
in

g
 %

s\
n

",
fn

a
m

e
);

fg
e

ts
(z

e
ile

,1
6

0
,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
d

 %
d

 %
d

 %
lf 

%
lf 

%
lf

",
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
&

d
im

,&
n

p
m

,&
lp

m
,&

m
cs

m
a

x,
&

te
m

p
,&

p
re

ss
u

re
);

fg
e

ts
(z

e
ile

,1
6

0
,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf

",
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
&

S
S

X
,&

S
H

Y
,&

a
lp

h
a

_
io

,
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
&

b
o

n
d

_
m

in
,&

b
o

n
d

_
m

a
x,

&
h

va
r,

&
vo

lv
a

r,
&

a
lp

h
va

r_
io

);

 a
lp

h
a

  
  
 =

 M
_

P
I*

a
lp

h
a

_
io

/1
8

0
.0

;
 c

tg
_

a
lp

h
a

 =
 c

o
s(

a
lp

h
a

)/
si

n
(a

lp
h

a
);

 c
o

sa
2

  
  
 =

 2
.0

*c
o

s(
a

lp
h

a
);

 a
lp

h
va

r 
  
=

 M
_

P
I*

a
lp

h
va

r_
io

/1
8

0
.0

;
 S

S
Y

  
  
  
 =

 S
H

Y
/s

in
(a

lp
h

a
);

 in
v_

S
S

X
  
 =

 1
.0

/S
S

X
;

 in
v_

S
H

Y
  
 =

 1
.0

/S
H

Y
;

  
  
  
  
lj_

sa
fe

ty
 =

 s
ki

n
;

  
  
  
  
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf

",
  
  
  
  
  
  
  
 &

u
0

,&
sp

rn
g

,&
co

sp
r,

&
ljm

in
,&

ljc
u

t)
;

  
  
  
  
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

%
lf 

%
lf

",
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
&

u
0

_
h

h
,&

ljm
in

_
h

h
,&

ljc
u

t_
h

h
);

  
  
  
  
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

%
lf 

%
lf

",
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
&

u
0

_
h

m
,&

ljm
in

_
h

m
,&

ljc
u

t_
h

m
);

 lj
cu

t_
m

a
x 

=
 m

a
x(

ljc
u

t,
m

a
x(

ljc
u

t_
h

h
,lj

cu
t_

h
m

))
;

  
  
  
  
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
c"

,
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
&

h
e

a
d

s)
;

fg
e

ts
(z

e
ile

,1
6

0
,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf

",
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
p

m
cs

0
);

n
to

t 
=

 n
p

m
*l

p
m

;
  
  
  
  
*p

m
cs

0
 =

  
 (

(
lo

n
g

)(
(*

p
m

cs
0

 *
 n

to
t)

+
0

.5
))

/(
d

o
u

b
le

)n
to

t;
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fg
e

ts
(z

e
ile

,1
6

0
,f
ile

_
1

);
  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf

",
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
&

m
cs

_
a

e
q

u
i)
;

fc
lo

se
(f

ile
_

1
);

is
e

e
d

 =
 r

e
a

d
_

se
e

d
()

;
p

ri
n

tf
("

 >
 r

e
a

d
_

fr
o

m
_

co
n

fig
  
  
 :
 is

e
e

d
 =

 %
i r

e
a

d
 f
ro

m
 f
ile

\n
",

is
e

e
d

);

b
o

n
d

_
le

n
g

th
 =

 0
.5

*(
b

o
n

d
_

m
a

x+
b

o
n

d
_

m
in

);
  
  
  
  
b

o
n

d
_

m
in

_
q

u
a

d
ra

t 
=

 b
o

n
d

_
m

in
*b

o
n

d
_

m
in

;
  
  
  
  
b

o
n

d
_

m
a

x_
q

u
a

d
ra

t 
=

 b
o

n
d

_
m

a
x*

b
o

n
d

_
m

a
x;

b
o

n
d

_
lim

it_
q

u
a

d
ra

t 
=

 (
b

o
n

d
_

m
a

x 
−

 b
o

n
d

_
m

in
)*

(b
o

n
d

_
m

a
x 

−
 b

o
n

d
_

m
in

)/
4

.0
; 

  
  
  
  
ce

ll_
si

ze
_

z 
=

 lj
cu

t_
m

a
x 

+
 lj

_
sa

fe
ty

;
  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z 
=

 c
e

il(
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+
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p

m
−

1
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b
o

n
d

_
m

a
x)

/c
e

ll_
si

ze
_
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;

sy
st

e
m

_
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ze
_

z 
=

 n
u

m
b

e
r_

o
f_
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_
z 
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ce
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si

ze
_

z 
;
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p
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n

u
m

b
e
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_

x 
 =

 f
lo

o
r(

S
S

X
*s

in
(a

lp
h

a
) 

/ 
(l
jc

u
t_

m
a

x+
lj_

sa
fe

ty
))

; 
C

S
X

 =
 1

.0
 /
 n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x;
  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y 
 =

 f
lo

o
r(

S
H

Y
  
  
  
  
  
  
/ 
(l
jc

u
t_

m
a

x+
lj_

sa
fe

ty
))

; 
C

S
Y

 =
 1

.0
 /
 n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y;

  
  
  
  
rl
c 

  
 =

 lj
m

in
  
  
/ 
ljc

u
t;

  
  
  
  
rl
c_

h
h

 =
 lj

m
in

_
h

h
 /
 lj

cu
t_

h
h

;
  
  
  
  
rl
c_

h
m

 =
 lj

m
in

_
h

m
 /
 lj

cu
t_

h
m

;

  
  
  
  
l6

  
  
 =

 r
lc

*r
lc

*r
lc

*r
lc

*r
lc

*r
lc

;
  
  
  
  
l1

2
  
  
=

 l6
*l

6
;

  
  
  
  
l6

_
h

h
  
=

 r
lc

_
h

h
*r

lc
_

h
h

*r
lc

_
h

h
*r

lc
_

h
h

*r
lc

_
h

h
*r

lc
_

h
h

;
  
  
  
  
l1

2
_

h
h

 =
 l6

_
h

h
*l

6
_

h
h

;
  
  
  
  
l6

_
h

m
  
=

 r
lc

_
h

m
*r

lc
_

h
m

*r
lc

_
h

m
*r

lc
_

h
m

*r
lc

_
h

m
*r

lc
_

h
m

;
  
  
  
  
l1

2
_

h
m

 =
 l6

_
h

m
*l

6
_

h
m

;
 

lj0
  
  
=

 l1
2

  
 −

2
.0

*l
6

;
lj0

_
h

h
 =

 l1
2

_
h

h
−

2
.0

*l
6

_
h

h
;

lj0
_

h
m

 =
 l1

2
_

h
m

−
2

.0
*l

6
_

h
m

;

ljc
u

t_
q

u
a

d
ra

t 
  
 =

 lj
cu

t 
  
 *

 lj
cu

t 
;

ljc
u

t_
h

h
_

q
u

a
d

ra
t 
=

 lj
cu

t_
h

h
 *

 lj
cu

t_
h

h
 ;

ljc
u

t_
h

m
_

q
u

a
d

ra
t 
=

 lj
cu

t_
h

m
 *

 lj
cu

t_
h

m
 ;

  
  
  
  
lj_

sc
a

la
  
  
=

 L
J_

g
ri
d

/lj
cu

t_
q

u
a

d
ra

t;
  
  
  
  
lj_

h
h

_
sc

a
la

 =
 L

J_
h

h
_

g
ri
d

/lj
cu

t_
h

h
_

q
u

a
d

ra
t;

  
  
  
  
lj_

h
m

_
sc

a
la

 =
 L

J_
h

m
_

g
ri
d

/lj
cu

t_
h

m
_

q
u

a
d

ra
t;

r2
5

0
_

sr
a

n
d

o
m

(i
se

e
d

);
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} /*
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−
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−
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−
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−

−
−
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−
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−
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−
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−
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−
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−

−
−

−
−

−
−

−
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−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
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 *
/

/*
 E

n
tn

im
m

t 
b

e
st

e
h

e
n

d
e

r 
K

o
n

fig
u

ra
tio

n
 e

in
ig

e
 P

a
ra

m
e

te
r,

 d
ie

 s
o

n
st

 
  
 r

e
a

d
_

p
a

ra
m

e
te

rs
()

 a
u

s 
*.

e
in

 le
se

n
 w

u
e

rd
e

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 E

rk
la

e
ru

n
g

e
n

 s
ie

h
e

 a
u

ch
 d

o
rt

 .
..
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
r
e
a
d
_
c
o
n
f
i
g
_
s
y
s
i

()
{

F
IL

E
 *

fil
e

_
1

;
ch

a
r

 
z
e
i
l
e

[1
6

0
],
fn

a
m

e
[2

0
];

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
0

1
.c

n
f

",
sw

tc
h

[1
])

;
fil

e
_

1
=

fo
p

e
n

(f
n

a
m

e
,"

r
")

;
i
f

 (
fil

e
_

1
 =

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

E
R

R
O

R
 o

p
e

n
in

g
 %

s\
n

",
fn

a
m

e
);

fg
e

ts
(z

e
ile

,1
6

0
,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);

  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

%
lf 

%
lf

",
&

S
S

X
,&

S
H

Y
,&

a
lp

h
a

_
io

);

 a
lp

h
a

  
  
 =

 M
_

P
I*

a
lp

h
a

_
io

/1
8

0
.0

;
 c

tg
_

a
lp

h
a

 =
 c

o
s(

a
lp

h
a

)/
si

n
(a

lp
h

a
);

 c
o

sa
2

  
  
 =

 2
.0

*c
o

s(
a

lp
h

a
);

 S
S

Y
  
  
  
 =

 S
H

Y
/s

in
(a

lp
h

a
);

 in
v_

S
S

X
  
 =

 1
.0

/S
S

X
;

 in
v_

S
H

Y
  
 =

 1
.0

/S
H

Y
;

 lj
_

sa
fe

ty
 =

 s
ki

n
; 

/*
 [
o

ld
] 
m

a
x(

d
u

m
,v

o
lv

a
r/

3
.0

);
 *

/

fc
lo

se
(f

ile
_

1
);

  
  
  
  
ce

ll_
si

ze
_

z 
=

 lj
cu

t_
m

a
x 

+
 lj

_
sa

fe
ty

;
  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z 
=

 c
e

il(
(1

+
(l
p

m
−

1
)*

b
o

n
d

_
m

a
x)

/c
e

ll_
si

ze
_

z+
 5

.)
;

sy
st

e
m

_
si

ze
_

z 
=

 n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
z 

* 
ce

ll_
si

ze
_

z 
;

  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x 
 =

 f
lo

o
r(

S
S

X
*s

in
(a

lp
h

a
) 

/ 
(l
jc

u
t_

m
a

x+
lj_

sa
fe

ty
))

; 
C

S
X

 =
 1

.0
 /
 n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x;
  
  
  
  
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y 
 =

 f
lo

o
r(

S
H

Y
  
  
  
  
  
  
/ 
(l
jc

u
t_

m
a

x+
lj_

sa
fe

ty
))

; 
C

S
Y

 =
 1

.0
 /
 n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y;
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/*
 S

o
rt

ie
rt

 d
ie

 p
e

ri
o

d
is

ch
e

n
 K

o
o

rd
in

a
te

n
 a

lle
r 

M
o

n
o

m
e

re
 in

 d
ie

 z
u

g
.

  
 Z

e
lle

n
 e

in
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
s
e
t
u
p
_
p
o
i
n
t
e
r
s

()
{

in
t

 
i
i

,ix
,iy

,iz
;

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

)
{

ix
 =

 it
ru

n
c(

xb
o

x[
ii]

*n
u

m
b

e
r_

o
f_

ce
lls

_
x)

;
iy

 =
 it

ru
n

c(
yb

o
x[

ii]
*n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y)
;

iz
 =

 it
ru

n
c(

zm
m

[ii
]/
ce

ll_
si

ze
_

z)
;

  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 F

u
e

g
t 
d

a
s 

M
o

n
o

m
e

r 
ii 

in
 d

ie
 Z

e
lle

 [
ix

,iy
,iz

] 
e

in
  
  
*/

a
d

d
p

2
ce

ll(
ii,

ix
,iy

,iz
);

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
  
<

M
C

.c
>

  
*/
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xc
e

ll[
ii]

 =
 ix

;
yc

e
ll[

ii]
 =

 iy
;

zc
e

ll[
ii]

 =
 iz

;
}

} /*
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/*
 S

ta
rt

 m
it 

o
rt

h
o

rh
o

m
b

is
ch

e
n

 K
o

p
fg

itt
e

r 
u

n
d

 s
e

n
kr

e
ch

te
n

 K
e

tt
e

n
  
  
  
  
*/

vo
id

 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
o
r
t
h
o

()
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 A

u
fr

u
f 
 "

o
" 

*/
{   
  

in
t

 
i
n
d
x

,jn
d

x,
kn

d
x,

n
si

d
e

;
  
  

d
o

u
b

le
 
d
i
s
t
x

,d
is

ty
;

  
  
n

si
d

e
 =

 (
in

t
) 

ce
il(

sq
rt

((
d

o
u

b
le

) 
n

p
m

))
;

  
  
d

is
tx

 =
 (

d
o

u
b

le
) 

S
S

X
 /
n

si
d

e
;

  
  
d

is
ty

 =
 (

d
o

u
b

le
) 

S
H

Y
 /
n

si
d

e
;

  
  

/*
 s

e
tu

p
 c

o
o

rd
in

a
te

s 
  
  
*/

  
  

/*
 A

u
fs

e
tz

e
n

 in
 r

e
ch

te
ck

ig
e

r 
(!

) 
B

o
x 

d
e

r 
G

ro
e

ss
e

 S
S

X
*S

H
Y

  
  
  
  
  
 *

/
  
  

/*
 u

n
d

 n
a

ch
tr

a
e

g
lic

h
e

 S
ch

e
ru

n
g

 a
u

f 
g

e
w

u
e

n
sc

h
te

n
 W

in
ke

l a
lp

h
a

  
  
  
 *

/

  
  

f
o
r

 (
in

d
x 

=
 0

; 
(i
n

d
x 

<
 n

si
d

e
) 

&
&

 (
in

d
x*

n
si

d
e

 <
 n

p
m

);
 in

d
x+

+
) 

  
  
  
{

  
  
  
  
xm

m
[in

d
x*

lp
m

*n
si

d
e

] 
=

 d
is

tx
*i

n
d

x;
  
  
  
  
ym

m
[in

d
x*

lp
m

*n
si

d
e

] 
=

 0
.5

*d
is

ty
; 
 

/*
 [
H

a
a

s]
 y

m
m

[in
d

x*
lp

m
*n

si
d

e
] 
=

 0
.5

; 
*

/   
  
  
  
zm

m
[in

d
x*

lp
m

*n
si

d
e

] 
=

 1
.;

  
  
  
  

f
o
r

 (
kn

d
x 

=
in

d
x*

lp
m

*n
si

d
e

+
1

; 
kn

d
x 

<
 (

in
d

x*
n

si
d

e
+

1
)*

lp
m

; 
kn

d
x+

+
)

{
  
  
  
  
  
  
xm

m
[k

n
d

x]
=

xm
m

[k
n

d
x−

1
];

  
  
  
  
  
  
ym

m
[k

n
d

x]
=

ym
m

[k
n

d
x−

1
];

  
  
  
  
  
  
zm

m
[k

n
d

x]
=

zm
m

[k
n

d
x−

1
]+

b
o

n
d

_
le

n
g

th
;

}
  
  
  
  

f
o
r

 (
jn

d
x 

=
 in

d
x*

n
si

d
e

+
1

; 
(j
n

d
x 

<
 (

in
d

x+
1

)*
n

si
d

e
)&

&
(j
n

d
x 

<
 n

p
m

);
 jn

d
x+

+
)

 
{

  
  
  
  
  
  
xm

m
[jn

d
x*

lp
m

] 
 =

 x
m

m
[(

jn
d

x−
1

)*
lp

m
] 
+

 d
is

tx
/2

.;
  
  
  
  
  
  
ym

m
[jn

d
x*

lp
m

] 
 =

 y
m

m
[(

jn
d

x−
1

)*
lp

m
] 
+

 d
is

ty
;

  
  
  
  
  
  
zm

m
[jn

d
x*

lp
m

] 
 =

 1
.;

f
o
r

 (
kn

d
x 

=
jn

d
x*

lp
m

+
1

; 
kn

d
x 

<
 (

jn
d

x 
+

1
)*

lp
m

; 
kn

d
x+

+
)

{
xm

m
[k

n
d

x]
=

xm
m

[k
n

d
x−

1
];

ym
m

[k
n

d
x]

=
ym

m
[k

n
d

x−
1

];
  
  
  
  
  
  
  
  
zm

m
[k

n
d

x]
=

zm
m

[k
n

d
x−

1
]+

b
o

n
d

_
le

n
g

th
;

}
  
  
  
  
  
}

  
  
  
}

  
  

/*
 A

u
sw

e
rt

u
n

g
 d

e
r 

p
e

ri
o

d
is

ch
e

n
, 
g

e
sc

h
e

rt
e

n
 R

e
la

tiv
ko

o
rd

in
a

te
n

  
  
 *

/
  
  

/*
 D

ie
se

 w
e

rd
e

n
 v

o
n

 d
e

r 
fo

lg
e

n
d

e
n

 S
ch

e
ru

n
g

 n
ic

h
t 
ve

ra
e

n
d

e
rt

  
  
  
 *

/

  
  

f
o
r

 (
 in

d
x=

0
; 
in

d
x<

n
to

t;
 in

d
x+

+
)

  
  
  
{ 

  
  
  
  

xb
o

x[
in

d
x]

 =
 f
m

o
d

(x
m

m
[in

d
x]

/S
S

X
 +

3
2

.0
, 
1

.0
);

  
  
  
  
yb

o
x[

in
d

x]
 =

 f
m

o
d

(y
m

m
[in

d
x]

/S
H

Y
 +

3
2

.0
, 
1

.0
);

  
  
  
}

  
  

  
  

/*
 S

ch
e

ru
n

g
 d

e
r 

ka
rt

e
si

sc
h

e
n

 A
b

so
lu

tk
o

o
rd

in
a

te
n

 a
u

f 
W

in
ke

l a
lp

h
a

  
*/

  
  

f
o
r

 (
 in

d
x=

0
; 
in

d
x<

n
to

t;
 in

d
x+

+
)

  
  
  
{ 

  
  
  
  

M
C
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xm
m

[in
d

x]
 +

=
 c

tg
_

a
lp

h
a

*y
m

m
[in

d
x]

;
  
  
  
}

  
  

/*
 E

in
o

rd
n

e
n

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
re

 in
 d

ie
 Z

e
lle

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
se

tu
p

_
p

o
in

te
rs

()
;
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/*
 S

ta
rt

 m
it 

d
e

u
tli

ch
 g

e
sc

h
e

rt
e

r 
B

o
x 

u
n

d
 s

e
n

kr
e

ch
te

n
 K

e
tt
e

n
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
s
h
e
a
r
_
o
r
t
h
o

()
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 A

u
fr

u
f 
 "

O
" 

*/
{   
  

in
t

 
i
n
d
x

,jn
d

x,
kn

d
x,

n
si

d
e

;
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t;
 in

d
x+

+
)

  
  
  
{ 

  
  
  
  

xm
m

[in
d

x]
 +

=
 c

tg
_

a
lp

h
a

*y
m

m
[in

d
x]

;
  
  
  
}

  
  
 

/*
 E

in
o

rd
n

e
n

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
re

 in
 d

ie
 Z

e
lle

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
se

tu
p

_
p

o
in

te
rs

()
;

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 S

ta
rt

 a
u

s 
n

a
e

h
e

ru
n

g
sw

e
is

e
m

 G
ru

n
d

zu
st

a
n

d
 N

N
N

−
g

e
n

e
ig

t 
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 L

J−
K

o
e

p
fe

 u
n

d
 S

o
ft
co

re
−

K
o

e
p

fe
 <

 1
.0

8
 s

in
d

 im
 G

Z
 in

 N
N

N
−

g
e

n
e

ig
t 
  
  
 *

/

vo
id

 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
s
h
e
a
r
_
n
n
n

(i
d

ir
_

st
a

rt
) 

  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 A

u
fr

u
f 
 "

s"
 *

/
in

t
 
i
d
i
r
_
s
t
a
r
t

;
{ 

/*
 N

N
N

−
R

ic
h

tu
n

g
 is

t 
6

−
fa

ch
 e

n
ta

rt
e

t,
 id

ir
_

st
a

rt
 w

a
e

h
lt 

a
u

s 
: 
  
  
  
  
*/

  
/*

 R
ic

h
tu

n
g

 in
 G

ra
d

 =
 3

0
 +

 id
ir
_

st
a

rt
 *

 6
0

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

  
  

in
t

 
i
n
d
x

,jn
d

x,
n

si
d

e
,ii

,jj
;

  
  

d
o

u
b

le
 
d
i
s
t
x

,d
is

ty
,x

_
a

im
,y

_
a

im
;

  
  

d
o

u
b

le
 
K
S
I
_
x

,K
S

I_
y,

E
T

A
_

x,
E

T
A

_
y;

  
  

d
o

u
b

le
 
b
o
n
d
_
l
e
n
g
t
h

,t
h

e
ta

g
r,

p
h

ig
r;

  
  

d
o

u
b

le
 
f
x

,f
y,

fz
;

 
/*

 G
ru

n
d

zu
st

a
n

d
sw

e
rt

e
 f
u

e
r 

B
o

n
d

a
b

st
a

n
d

, 
N

e
ig

u
n

g
sw

in
ke

l u
n

d
 −

ri
ch

tu
n

g
  
*/

 
/*

 u
n

te
r 

d
e

r 
A

n
n

a
h

m
e

 g
e

st
re

ck
te

r 
K

e
tt
e

n
 a

b
e

r 
m

it 
B

e
ru

e
ck

si
ch

tig
u

n
g

  
  
*/

 
/*

 d
e

r 
L

J−
W

W
 in

n
e

rh
a

lb
 e

in
e

r 
K

e
tt
e

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  

i
f

 (
fa

b
s(

ljm
in

_
h

h
−

ljm
in

)<
0

.0
0

1
)

  
  
  
{ 

/*
 P

a
ra

m
e

te
r 

fu
e

r 
L

J−
K

o
e

p
fe

 u
n

d
 B

W
=

1
0

0
.0

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

  
  
  
  

/*
 W

e
rt

e
 w

u
rd

e
n

 v
o

n
 [
H

. 
L

a
n

g
e

] 
in

 s
e

in
e

r 
D

ip
lo

m
a

rb
e

it 
d

u
rc

h
  
  
*/

  
  
  
  

/*
 E

n
e

rg
ie

m
in

im
ie

ru
n

g
 d

e
s 

S
ys

te
m

s 
b

e
st

im
m

t.
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  

/*
 (

ke
in

e
 e

in
fa

ch
e

 a
n

a
ly

tis
ch

e
 A

n
g

a
b

e
 "

1
/s

q
rt

(3
).

..
" 

m
o

e
g

lic
h

) 
*/

  
  
  
  
b

o
n

d
_

le
n

g
th

 =
 0

.6
2

5
9

9
9

5
; 
  
 

/*
 m

it 
st

a
rr

e
r 

B
o

n
d

−
L

a
e

n
g

e
 =

 0
.7

0
0

 *
/

  
  
  
  
th

e
ta

g
r 

  
  
=

 0
.3

6
5

3
6

9
4

5
9

6
; 

/*
 m

it 
st

a
rr

e
r 

B
o

n
d

−
L

a
e

n
g

e
 =

 0
.6

1
5

 *
/

  
  
  
}

  
  

e
l
s
e
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M

C
_s

.c
11

/2
1

  
  
  
{ 

/*
 P

a
ra

m
e

te
r 

fu
e

r 
S

o
ft
co

re
 [
M

M
=

1
.0

,H
M

=
1

.0
5

,H
H

=
1

.1
0

] 
B

W
=

1
0

0
.0

  
 *

/

  
  
  
  
b

o
n

d
_

le
n

g
th

 =
 0

.6
5

2
8

; 
  
  
  

/*
 m

it 
st

a
rr

e
r 

B
o

n
d

−
L

a
e

n
g

e
 =

 0
.7

0
0

 *
/

  
  
  
  
th

e
ta

g
r 

  
  
=

 0
.4

3
2

2
; 
  
  
  

/*
 m

it 
st

a
rr

e
r 

B
o

n
d

−
L

a
e

n
g

e
 =

 0
.6

1
5

 *
/

  
  
  
}

  
  
n

si
d

e
 =

 (
in

t
) 

ce
il(

sq
rt

((
d

o
u

b
le

) 
n

p
m

))
;

  
  
d

is
tx

 =
 (

d
o

u
b

le
) 

1
.0

 /
 n

si
d

e
;

  
  
d

is
ty

 =
 (

d
o

u
b

le
) 

1
.0

 /
 n

si
d

e
;

  
  

/*
 K

o
p

fg
ru

p
p

e
n

g
itt

e
r 

in
 p

e
ri
o

d
is

ch
e

n
 K

o
o

rd
in

a
te

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

  
  

f
o
r

 (
in

d
x 

=
 0

; 
(i
n

d
x 

<
 n

si
d

e
) 

&
&

 (
in

d
x*

n
si

d
e

 <
 n

p
m

);
 in

d
x+

+
) 

  
  
  
{

  
  
  
  
xb

o
x[

in
d

x*
lp

m
*n

si
d

e
] 
=

 d
is

tx
*(

in
d

x+
0

.5
);

  
  
  
  
yb

o
x[

in
d

x*
lp

m
*n

si
d

e
] 
=

 d
is

ty
*0

.5
;

  
  
  
  
zm

m
[in

d
x*

lp
m

*n
si

d
e

] 
=

 1
.;

  
  
  
  

f
o
r

 (
jn

d
x 

=
 in

d
x*

n
si

d
e

+
1

; 
(j
n

d
x 

<
 (

in
d

x+
1

)*
n

si
d

e
)&

&
(j
n

d
x 

<
 n

p
m

);
 jn

d
x+

+
)

 
{

  
  
  
  
  
  
xb

o
x[

jn
d

x*
lp

m
] 
=

 x
b

o
x[

(j
n

d
x−

1
)*

lp
m

];
  
  
  
  
  
  
yb

o
x[

jn
d

x*
lp

m
] 
=

 y
b

o
x[

(j
n

d
x−

1
)*

lp
m

] 
+

 d
is

ty
;

  
  
  
  
  
  
zm

m
[jn

d
x*

lp
m

] 
 =

 1
.;

  
  
  
  
  
}

  
  
  
}

  
  

/*
 A

u
sw

e
rt

u
n

g
 d

e
r 

ka
rt

e
si

sc
h

e
n

 A
b

so
lu

tk
o

o
rd

in
a

te
n

 d
e

r 
K

o
e

p
fe

  
  
  
*/

  
  

f
o
r

 (
 jn

d
x=

0
; 
jn

d
x<

n
p

m
; 
jn

d
x+

+
)

  
  
  
{ 

in
d

x 
=

 lp
m

*j
n

d
x;

ym
m

[in
d

x]
 =

 S
H

Y
*y

b
o

x[
in

d
x]

;
  
  
  
  
xm

m
[in

d
x]

 =
 S

S
X

*x
b

o
x[

in
d

x]
 +

 c
tg

_
a

lp
h

a
*y

m
m

[in
d

x]
;

  
  
  
}

  
  

/*
 A

u
sr

ic
h

tu
n

g
 d

e
r 

K
e

tt
e

n
 a

u
f 
n

n
−

N
a

ch
b

a
rn

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  

/*
 B

a
si

sv
e

kt
o

re
n

 d
e

s 
g

e
sc

h
e

rt
e

n
 G

itt
e

rs
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
K

S
I_

x 
=

 x
m

m
[lp

m
*n

si
d

e
] 
−

 x
m

m
[0

];
  
 E

T
A

_
x 

=
 x

m
m

[lp
m

*1
] 
−

 x
m

m
[0

];
  
  
K

S
I_

y 
=

 y
m

m
[lp

m
*n

si
d

e
] 
−

 y
m

m
[0

];
  
 E

T
A

_
y 

=
 y

m
m

[lp
m

*1
] 
−

 y
m

m
[0

];

  
  

i
f

 (
id

ir
_

st
a

rt
=

=
0

) 
{ 

x_
a

im
 =

 1
.0

*K
S

I_
x 

+
 1

.0
*E

T
A

_
x;

  
 y

_
a

im
 =

 1
.0

*K
S

I_
y 

+
 1

.
0

*E
T

A
_

y;
 }

  
  

i
f

 (
id

ir
_

st
a

rt
=

=
1

) 
{ 

x_
a

im
 =

−
1

.0
*K

S
I_

x 
+

 2
.0

*E
T

A
_

x;
  
 y

_
a

im
 =

−
1

.0
*K

S
I_

y 
+

 2
.

0
*E

T
A

_
y;

 }
  
  

i
f

 (
id

ir
_

st
a

rt
=

=
2

) 
{ 

x_
a

im
 =

−
2

.0
*K

S
I_

x 
+

 1
.0

*E
T

A
_

x;
  
 y

_
a

im
 =

−
2

.0
*K

S
I_

y 
+

 1
.

0
*E

T
A

_
y;

 }
  
  

i
f

 (
id

ir
_

st
a

rt
=

=
3

) 
{ 

x_
a

im
 =

−
1

.0
*K

S
I_

x 
−

 1
.0

*E
T

A
_

x;
  
 y

_
a

im
 =

−
1

.0
*K

S
I_

y 
−

 1
.

0
*E

T
A

_
y;

 }
  
  

i
f

 (
id

ir
_

st
a

rt
=

=
4

) 
{ 

x_
a

im
 =

 1
.0

*K
S

I_
x 

−
 2

.0
*E

T
A

_
x;

  
 y

_
a

im
 =

 1
.0

*K
S

I_
y 

−
 2

.
0

*E
T

A
_

y;
 }

  
  

i
f

 (
id

ir
_

st
a

rt
=

=
5

) 
{ 

x_
a

im
 =

 2
.0

*K
S

I_
x 

−
 1

.0
*E

T
A

_
x;

  
 y

_
a

im
 =

 2
.0

*K
S

I_
y 

−
 1

.
0

*E
T

A
_

y;
 }

  
  
p

h
ig

r 
=

 a
ta

n
2

(y
_

a
im

,x
_

a
im

);

  
  
fx

 =
 b

o
n

d
_

le
n

g
th

*s
in

(t
h

e
ta

g
r)

*c
o

s(
p

h
ig

r)
;

  
  
fy

 =
 b

o
n

d
_

le
n

g
th

*s
in

(t
h

e
ta

g
r)

*s
in

(p
h

ig
r)

;
  
  
fz

 =
 b

o
n

d
_

le
n

g
th

*c
o

s(
th

e
ta

g
r)

;

  
  

/*
 A

u
fb

a
u

 d
e

r 
K

e
tt
e

n
 a

u
f 
ih

re
n

 K
o

e
p

fe
n

 in
 k

a
rt

. 
A

b
so

lu
tk

o
o

rd
. 
  
  
 *

/

  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
)

M
C

_s
.c

12
/2

1

  
  
  
{ 

in
d

x 
=

 ii
*l

p
m

;
  
  
  
  

f
o
r

 (
jj=

1
; 
jj<

lp
m

; 
jj+

+
)

  
  
  
  
{ 

jn
d

x 
=

 in
d

x+
jj;

  
  
  
  
  
xm

m
[jn

d
x]

=
xm

m
[in

d
x]

 +
 f
x*

jj;
  
  
  
  
  
ym

m
[jn

d
x]

=
ym

m
[in

d
x]

 +
 f
y*

jj;
  
  
  
  
  
zm

m
[jn

d
x]

=
zm

m
[in

d
x]

 +
 f
z*

jj;
  

  
  
  
  
}

  
  
  
}

  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
)

  
  
  
{ 

in
d

x 
=

 ii
*l

p
m

;
  
  
  
  

f
o
r

 (
jj=

1
; 
jj<

lp
m

; 
jj+

+
)

  
  
  
  
{ 

jn
d

x 
=

 in
d

x+
jj;

  
xb

o
x[

jn
d

x]
 =

 f
m

o
d

((
xm

m
[jn

d
x]

−
ct

g
_

a
lp

h
a

*y
m

m
[jn

d
x]

)/
S

S
X

 +
3

2
.0

, 
1

.0
);

  
  
  
  
  
yb

o
x[

jn
d

x]
 =

 f
m

o
d

(y
m

m
[jn

d
x]

/S
H

Y
 +

3
2

.0
, 
1

.0
);

   
  
  
  
}

  
  
  
}

  
  
 

/*
 E

in
o

rd
n

e
n

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
re

 in
 d

ie
 Z

e
lle

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
se

tu
p

_
p

o
in

te
rs

()
;

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 S

ta
rt

 a
u

s 
n

a
e

h
e

ru
n

g
sw

e
is

e
m

 G
ru

n
d

zu
st

a
n

d
 N

N
−

g
e

n
e

ig
t 
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 S
o

ft
co

re
−

K
o

e
p

fe
 >

 1
.0

8
 s

in
d

 im
 G

Z
 in

 R
ic

h
tu

n
g

 N
N

 g
e

n
e

ig
t 
! 
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
g
r
o
u
n
d
_
n
n

()
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 A

u
fr

u
f 
 "

G
" 

*/
{   
  

in
t

 
i
n
d
x

,jn
d

x,
kn

d
x,

n
si

d
e

;
  
  

d
o

u
b

le
 
d
i
s
t
x

,d
is

ty
;

  
  

d
o

u
b

le
 
b
o
n
d
_
l
e
n
g
t
h

,t
h

e
ta

g
r,

p
h

ig
r;

 
/*

 G
ru

n
d

zu
st

a
n

d
sw

e
rt

e
 f
u

e
r 

B
o

n
d

a
b

st
a

n
d

, 
N

e
ig

u
n

g
sw

in
ke

l u
n

d
 −

ri
ch

tu
n

g
  
*/

 
/*

 u
n

te
r 

d
e

r 
A

n
n

a
h

m
e

 g
e

st
re

ck
te

r 
K

e
tt
e

n
 a

b
e

r 
m

it 
B

e
ru

e
ck

si
ch

tig
u

n
g

  
  
*/

 
/*

 d
e

r 
L

J−
W

W
 in

n
e

rh
a

lb
 e

in
e

r 
K

e
tt
e

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  

/*
 P

a
ra

m
e

te
r 

fu
e

r 
M

M
=

1
.0

, 
H

H
=

1
.1

0
, 
H

M
=

1
.0

5
, 
B

W
=

1
0

0
.0

 B
L

=
1

0
.0

 *
/

  
  
b

o
n

d
_

le
n

g
th

 =
 0

.6
5

; 
  

/*
 m

it 
re

in
e

r 
B

o
n

d
−

L
a

e
n

g
e

n
−

W
W

  
=

 0
.7

0
0

 *
/

  
  
th

e
ta

g
r 

  
  
=

 0
.4

7
; 
  

/*
 m

it 
re

in
e

r 
B

o
n

d
−

L
a

e
n

g
e

n
−

W
W

  
=

 0
.6

1
5

 *
/

  
  
p

h
ig

r 
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ir
_

st
a

rt
=

=
5

) 
{ 

x_
a

im
 =

 1
.0

*K
S

I_
x 

−
 1

.0
*E

T
A

_
x;

  
 y

_
a

im
 =

 1
.0

*K
S

I_
y 

−
 1

.
0

*E
T

A
_

y;
 }

  
  
p

h
ig

r 
=

 a
ta

n
2

(y
_

a
im

,x
_

a
im

);

  
  
fx

 =
 b

o
n

d
_

le
n

g
th

*s
in

(t
h

e
ta

g
r)

*c
o

s(
p

h
ig

r)
;

  
  
fy

 =
 b

o
n

d
_

le
n

g
th

*s
in

(t
h

e
ta

g
r)

*s
in

(p
h

ig
r)

;
  
  
fz

 =
 b

o
n

d
_

le
n

g
th

*c
o

s(
th

e
ta

g
r)

;

  
  

/*
 A

u
fb

a
u

 d
e

r 
K

e
tt
e

n
 a

u
f 
ih

re
n

 K
o

e
p

fe
n

 in
 k

a
rt

. 
A

b
so

lu
tk

o
o

rd
. 
  
  
 *

/

  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
)

  
  
  
{ 

in
d

x 
=

 ii
*l

p
m

;
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M

C
_s

.c
15

/2
1

  
  
  
  

f
o
r

 (
jj=

1
; 
jj<

lp
m

; 
jj+

+
)

  
  
  
  
{ 

jn
d

x 
=

 in
d

x+
jj;

  
  
  
  
  
xm

m
[jn

d
x]

=
xm

m
[in

d
x]

 +
 f
x*

jj;
  
  
  
  
  
ym

m
[jn

d
x]

=
ym

m
[in

d
x]

 +
 f
y*

jj;
  
  
  
  
  
zm

m
[jn

d
x]

=
zm

m
[in

d
x]

 +
 f
z*

jj;
  

  
  
  
  
}

  
  
  
}

  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
)

  
  
  
{ 

in
d

x 
=

 ii
*l

p
m

;
  
  
  
  

f
o
r

 (
jj=

1
; 
jj<

lp
m

; 
jj+

+
)

  
  
  
  
{ 

jn
d

x 
=

 in
d

x+
jj;

  
xb

o
x[

jn
d

x]
 =

 f
m

o
d

((
xm

m
[jn

d
x]

−
ct

g
_

a
lp

h
a

*y
m

m
[jn

d
x]

)/
S

S
X

 +
3

2
.0

, 
1

.0
);

  
  
  
  
  
yb

o
x[

jn
d

x]
 =

 f
m

o
d

(y
m

m
[jn

d
x]

/S
H

Y
 +

3
2

.0
, 
1

.0
);

   
  
  
  
}

  
  
  
}

  
  
 

/*
 E

in
o

rd
n

e
n

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
re

 in
 d

ie
 Z

e
lle

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
se

tu
p

_
p

o
in

te
rs

()
;

} 
  

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 S

ta
rt

 a
u

s 
e

xi
st

ie
re

n
d

e
r 

K
o

n
fig

u
ra

tio
n

s−
D

a
te

i  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 1

. 
L

e
se

n
 d

e
s 

A
lte

rs
 d

e
r 

K
o

n
fig

u
ra

tio
n

 u
n

d
  
  
  
d

e
r 

K
o

o
rd

in
a

te
n

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
re

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
 2

. 
S

e
tz

e
n

 d
e

r 
P

o
in

te
r 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
s
t
a
r
t
_
f
r
o
m
_
c
o
n
f
i
g

(
in

t
 
i
f
i
l
e

) 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 A

u
fr

u
f 
 "

c"
 *

/
{

in
t

 
i
i

;
F

IL
E

 *
fil

e
_

1
;

ch
a

r
 
z
e
i
l
e

[1
6

0
],
fn

a
m

e
[2

0
];

  
  
 

/*
 R

e
g

e
lfa

ll 
: 
ifi

le
 =

 1
 −

−
>

 E
n

d
u

n
g

 _
0

1
.c

n
f 
 e

n
ts

p
r.

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
"f

in
a

l c
o

n
fig

u
ra

tio
n

"−
F

ile
  
  
  
  
  
 *

/

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
%

0
2

d
.c

n
f

",
sw

tc
h

[1
],
ifi

le
);

fil
e

_
1

=
fo

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
r

")
;

i
f

 (
fil

e
_

1
 =

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

E
R

R
O

R
 o

p
e

n
in

g
 %

s\
n

",
fn

a
m

e
);

fg
e

ts
(z

e
ile

,1
6

0
,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
ile

_
1

);

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii 

<
 n

to
t;
ii+

+
)

  
  
  
  
  
{

fg
e

ts
(z

e
ile

,1
6

0
,f
ile

_
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf 

%
lf

",
&

xm
m

[ii
],
&

ym
m

[ii
],
&

zm
m

[ii
],
&

xb
o

x[
ii]

,&
yb

o
x[

ii]
);

}

M
C

_s
.c

16
/2

1

fc
lo

se
(f

ile
_

1
);

  
  
 

/*
 E

in
o

rd
n

e
n

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
re

 in
 d

ie
 Z

e
lle

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
p

ri
n

tf
("

 >
 s

ta
rt

_
fr

o
m

_
co

n
fig

  
  
: 
p

o
in

te
rs

 .
..

")
;

i
f

 (
ifi

le
=

=
1

) 
  
  
  
  
  
 {

 s
e

tu
p

_
p

o
in

te
rs

()
; 
p

ri
n

tf
("

a
ll 

se
t\
n

")
; 
}

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 T

a
b

e
lla

ri
si

e
ru

n
g

 d
e

s 
L

e
n

n
a

rd
−

Jo
n

e
s−

P
o

te
n

tia
ls

 in
 L

J_
g

ri
d

 S
ch

ri
tt
e

n
  
*/

/*
 S

ch
ri
tt
e

 in
 r

^2
 −

−
>

 u
n

g
u

e
n

st
ig

 w
e

g
e

n
 P

o
te

n
tia

lv
e

rl
a

u
fs

 !
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 D
a

 L
J−

P
o

te
n

tia
l i

m
m

e
r 

n
u

r 
in

 d
e

r 
F

o
rm

 m
in

(e
n

rg
,L

J_
cl

ip
) 

a
u

sg
e

w
e

rt
e

t 
*/

/*
 w

u
rd

e
 is

t 
e

s 
sc

h
n

e
lle

r,
 e

s 
g

le
ic

h
 s

o
 a

b
zu

sp
e

ic
h

e
rn

 !
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
L
J
_
t
a
b
l
e

()
{

d
o

u
b

le
 
d
i
s
t
6

,d
e

lta
,d

is
t,
e

n
rg

;
in

t
 
i
i

;

  
  
 

/*
 L

J−
P

o
te

n
tia

l z
w

is
ch

e
n

 n
o

rm
a

le
n

 M
o

n
o

m
e

re
n

  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

d
e

lta
 =

 lj
cu

t_
q

u
a

d
ra

t/
(

d
o

u
b

le
) 

L
J_

g
ri
d

;
  
  
  
  
d

e
lta

 =
 d

e
lta

 /
 (

ljm
in

*l
jm

in
);

f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
L

J_
g

ri
d

;ii
+

+
)

{ 
  
 d

is
t 
 =

 (
ii+

1
)*

d
e

lta
;

d
is

t6
 =

 d
is

t*
d

is
t*

d
is

t;
  
  
  
  
  
  
  
  
e

n
rg

  
=

 u
0

*(
−

lj0
−

(2
./
d

is
t6

)+
(1

./
(d

is
t6

*d
is

t6
))

);
L

J[
ii]

 =
m

in
(e

n
rg

,L
J_

cl
ip

);
}

  
  
  
  
L

J[
L

J_
g

ri
d

]=
0

.;

  
  
 

/*
 L

J−
P

o
te

n
tia

l z
w

is
ch

e
n

 K
o

p
fm

o
n

o
m

e
re

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

d
e

lta
 =

 lj
cu

t_
h

h
_

q
u

a
d

ra
t/
(

d
o

u
b

le
) 

L
J_

h
h

_
g

ri
d

;
  
  
  
  
d

e
lta

 =
 d

e
lta

 /
 (

ljm
in

_
h

h
*l

jm
in

_
h

h
);

f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
L

J_
h

h
_

g
ri
d

;ii
+

+
)

  
  
  
  
  
 {

  
  
d

is
t 
 =

 (
ii+

1
)*

d
e

lta
;

d
is

t6
 =

 d
is

t*
d

is
t*

d
is

t;
  
  
  
  
  
  
  
  
e

n
rg

  
=

 u
0

_
h

h
*(

−
lj0

_
h

h
−

(2
./
d

is
t6

)+
(1

./
(d

is
t6

*d
is

t6
))

);
L

J_
h

h
[ii

] 
=

 m
in

(e
n

rg
,L

J_
cl

ip
);

}
  
  
  
  
L

J_
h

h
[L

J_
h

h
_

g
ri
d

]=
0

.;

  
  
 

/*
 L

J−
P

o
te

n
tia

l z
w

is
ch

e
n

 K
o

p
f 
u

n
d

 n
o

rm
a

le
m

 M
o

n
o

m
e

r 
  
  
  
  
 *

/

d
e

lta
 =

 lj
cu

t_
h

m
_

q
u

a
d

ra
t/
(

d
o

u
b

le
) 

L
J_

h
m

_
g

ri
d

;
  
  
  
  
d

e
lta

 =
 d

e
lta

 /
 (

ljm
in

_
h

m
*l

jm
in

_
h

m
);

f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
L

J_
h

m
_

g
ri
d

;ii
+

+
)

{ 
  
 d

is
t 
 =

 (
ii+

1
)*

d
e

lta
;

d
is

t6
 =

 d
is

t*
d

is
t*

d
is

t;
  
  
  
  
  
  
  
  
e

n
rg

  
=

 u
0

_
h

m
*(

−
lj0

_
h

m
−

(2
./
d

is
t6

)+
(1

./
(d

is
t6

*d
is

t6
))

);
L

J_
h

m
[ii

] 
=

 m
in

(e
n

rg
,L

J_
cl

ip
);

}
  
  
  
  
L

J_
h

m
[L

J_
h

m
_

g
ri
d

]=
0

.;

  
p

L
J[

0
] 
=

 L
J;

  
  
ljc

q
[0

] 
=

 lj
cu

t_
q

u
a

d
ra

t;
  
  
ljs

c[
0

] 
=

 lj
_

sc
a

la
; 
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M
C

_s
.c

17
/2

1

  
p

L
J[

1
] 
=

 L
J_

h
m

; 
ljc

q
[1

] 
=

 lj
cu

t_
h

m
_

q
u

a
d

ra
t;
 lj

sc
[1

] 
=

 lj
_

h
m

_
sc

a
la

; 
  
p

L
J[

2
] 
=

 L
J_

h
h

; 
ljc

q
[2

] 
=

 lj
cu

t_
h

h
_

q
u

a
d

ra
t;
 lj

sc
[2

] 
=

 lj
_

h
h

_
sc

a
la

;

  
lju

0
[0

] 
=

 u
0

; 
  
 lj

m
q

[0
] 
=

 lj
m

in
*l

jm
in

;
  
lju

0
[1

] 
=

 u
0

_
h

m
; 
ljm

q
[1

] 
=

 lj
m

in
_

h
m

*l
jm

in
_

h
m

;
  
lju

0
[2

] 
=

 u
0

_
h

h
; 
ljm

q
[2

] 
=

 lj
m

in
_

h
h

*l
jm

in
_

h
h

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 A
u

sw
e

rt
u

n
g

 a
lle

r 
B

o
n

d
w

in
ke

l−
P

o
te

n
tia

le
 d

e
r 

b
e

st
e

h
e

n
d

e
n

 K
o

n
fig

u
ra

t.
  
*/

 vo
id

 
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
a
n
g
_
e
n
e
r
g
i
e
s

(c
o

p
o

)
d

o
u

b
le

 *
c
o
p
o

;
{   
  
  
  

in
t

 
i
1

,i2
,i3

;
  
  
  
  

d
o

u
b

le
 
d
i
s
t
1

,d
is

t2
,x

1
,x

2
,y

1
,y

2
,z

1
,z

2
; 

   
  
  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
  
  
 {

 c
o

p
o

[i1
]=

0
.0

; 
} 

 
/*

  
a

u
f 
N

u
ll 

vo
rb

e
se

tz
e

n
 *

/

/*
 c

o
p

o
[i]

 :
 e

n
e

rg
ie

 o
f 
b

o
n

d
 a

n
g

le
 b

e
tw

e
e

n
 b

o
n

d
s 

co
n

n
e

ct
in

g
 m

o
n

o
m

e
rs

  
  
  
  
  
  
  
 (

i−
1

 a
n

d
 i)

 a
n

d
 (

i a
n

d
 i+

1
) 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

  
  
  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

p
m

; 
i1

+
+

){
  
  
 

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 K
e

tt
e

n
  
  
 *

/
  
  
  
  
  
 

f
o
r

 (
i2

=
1

; 
i2

<
lp

m
−

1
; 
i2

+
+

){
/*

 S
ch

le
ife

 u
e

b
e

r 
in

n
e

re
 M

o
n

o
m

e
re

 *
/

  
  
  
  
  
  
 i3

 =
 i1

*l
p

m
+

i2
;

  
  
  
  
  
  
 x

1
=

 x
m

m
[i3

]−
 x

m
m

[i3
−

1
];

  
  
  
  
  
  
 y

1
=

 y
m

m
[i3

]−
 y

m
m

[i3
−

1
];
 

/*
 V

e
kt

o
r 

n
a

ch
 u

n
te

n
 *

/
  
  
  
  
  
  
 z

1
=

 z
m

m
[i3

]−
 z

m
m

[i3
−

1
];

  
  
  
  
  
  
 x

2
=

 x
m

m
[i3

+
1

]−
 x

m
m

[i3
];

  
  
  
  
  
  
 y

2
=

 y
m

m
[i3

+
1

]−
 y

m
m

[i3
];
 

/*
 V

e
kt

o
r 

n
a

ch
 o

b
e

n
  
*/

  
  
  
  
  
  
 z

2
=

 z
m

m
[i3

+
1

]−
 z

m
m

[i3
];

  
  
  
  
  
  
 d

is
t1

 =
 x

1
*x

1
 +

 y
1

*y
1

 +
 z

1
*z

1
;

  
  
  
  
  
  
 d

is
t2

 =
 x

2
*x

2
 +

 y
2

*y
2

 +
 z

2
*z

2
;

  
  
  
  
  

/*
 a

_
ve

c 
* 

b
_

ve
c 

 =
  
|a

| 
* 

|b
| 
* 

co
s(

a
,b

) 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  

/*
 B

o
n

d
−

W
in

ke
lp

o
te

n
tia

l =
 c

o
sp

r 
* 

( 
1

−
co

s(
B

o
n

d
w

in
ke

l)
 )

  
  
  
 *

/
 

  
  
  
  
  

/*
 w

ir
d

 im
 c

o
p

o
−

A
rr

a
y 

je
w

e
ils

 d
e

m
 K

n
ic

k−
M

o
n

o
m

e
r 

zu
g

e
o

rd
n

e
t 
  
 *

/

  
co

p
o

[i3
] 
  
=

 c
o

sp
r*

(1
−

(x
1

*x
2

+
y1

*y
2

+
z1

*z
2

)/
sq

rt
(d

is
t1

*d
is

t2
))

;
  
  
  
  
  
 }

  
  
  
  
}

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 A

u
sw

e
rt

u
n

g
 a

lle
r 

B
o

n
d

p
o

te
n

tia
le

 d
e

r 
K

e
tt
e

n
  
 e

in
e

r 
b

e
st

. 
K

o
n

fig
. 
  
 *

/
/*

 u
n

d
 A

u
fr

u
f 
zu

r 
A

u
sw

e
rt

u
n

g
 d

e
r 

L
J−

P
o

te
n

tia
le

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 D
ie

se
 V

e
rs

io
n

 w
ir
d

 n
u

r 
b

e
im

 S
ta

rt
 d

e
r 

S
im

u
la

tio
n

 a
u

fg
e

ru
fe

n
. 
  
  
  
 *

/
/*

 H
ie

r 
w

e
rd

e
n

 d
ie

 W
W

−
T

a
fe

ln
 W

W
1

 u
n

d
 W

W
2

 g
le

ic
h

g
e

se
tz

t 
! 
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 D

ie
 V

o
lu

m
e

n
−

M
o

ve
s 

b
e

n
u

tz
e

n
 v

m
_

in
iti

a
liz

e
_

e
n

e
rg

y.
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
e
n
e
r
g
y

(e
g

y)
d

o
u

b
le

 *
e
g
y

;
{

in
t

 
i
1

,i2
,i3

,i4
,ip

,jp
,h

it0
;

d
o

u
b

le
 
d
x

,d
y,

d
z,

rd
is

t,
e

_
tm

p
;

  
  
  
  

 
/*

 T
yp

is
ie

ru
n

g
 d

e
r 

L
J−

W
W

s 
 (

n
u

r 
e

in
m

a
l, 

b
e

i P
ro

g
ra

m
m

st
a

rt
) 

  
  
  
  
  
  
  
 *

/

 
f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

p
m

; 
i1

+
+

)
  
  

f
o
r

 (
i2

=
0

; 
i2

<
lp

m
; 
i2

+
+

)
  
  
  
{ 

ip
 =

 lp
m

*i
1

 +
 i2

;
  
  
  
  

f
o
r

 (
i3

=
i1

; 
i3

<
n

p
m

; 
i3

+
+

)

M
C

_s
.c

18
/2

1

f
o
r

 (
i4

=
0

; 
i4

<
lp

m
; 
i4

+
+

)
{ 

jp
 =

 lp
m

*i
3

 +
 i4

;
  
  
  
  
  
  
  

i
f

 (
(i
2

=
=

0
)&

&
(i
4

=
=

0
))

 
lj_

ty
p

e
[ip

][
jp

] 
=

 lj
_

ty
p

e
[jp

][
ip

] 
=

 c
_

2
; 
  
 

/*
 H

H
 *

/
e
l
s
e i
f

 (
(i
2

>
0

)&
&

(i
4

>
0

))
lj_

ty
p

e
[ip

][
jp

] 
=

 lj
_

ty
p

e
[jp

][
ip

] 
=

 c
_

0
; 

/*
 M

M
 *

/
e
l
s
e lj_

ty
p

e
[ip

][
jp

] 
=

 lj
_

ty
p

e
[jp

][
ip

] 
=

 c
_

1
; 

/*
 H

M
 *

/
}

  
  
  
}

  
  
  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

) 
e

g
y[

i1
]=

0
.0

;

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

) 
  
  
  
 

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 M
o

n
o

m
e

re
  
  
*/

  
  
  
  
  
 {

 h
it0

 =
 i1

%
lp

m
; 
  
  
  
  
  
  
 

/*
 M

o
d

u
lo

 −
−

>
 P

o
si

tio
n

 im
 M

o
n

o
m

e
r 

 *
/

i
f

 (
h

it0
<

lp
m

−
1

) 
  
  
  
  
  
  
 

/*
 >

>
>

 a
lle

 a
u

ss
e

r 
E

n
d

m
o

n
o

m
e

r 
<

<
<

 *
/

{ 
d

x 
  
 =

 x
m

m
[i1

+
1

]−
xm

m
[i1

];
 

/*
 A

b
st

d
. 
zu

m
 B

o
n

d
n

a
ch

b
a

rn
 a

u
s 

 *
/

d
y 

  
 =

 y
m

m
[i1

+
1

]−
ym

m
[i1

];
 

/*
 n

ic
h

t−
p

e
ri
o

d
. 
K

o
o

rd
ia

n
te

n
 !
  
*/

 
d

z 
  
 =

 z
m

m
[i1

+
1

]−
zm

m
[i1

];
 

rd
is

t 
=

 s
q

rt
(d

x*
d

x+
d

y*
d

y+
d

z*
d

z)
;

  
  
  
  
  
  
  
  
 

i
f

 (
(r

d
is

t>
b

o
n

d
_

m
a

x)
||(

rd
is

t<
b

o
n

d
_

m
in

))
{ 

e
_

tm
p

 =
 L

J_
cl

ip
; 
}

e
l
s
e

  
  
  
  
  
  
  
  
  
 {

 e
_

tm
p

 =
 b

o
n

d
_

la
e

n
g

e
n

_
p

o
te

n
tia

l(
rd

is
t)

; 
}

  
  
  
  
  
  
  
  
 *

W
W

1
_

in
[i1

] 
=

 e
_

tm
p

;
  
  
  
  
  
  
  
  
 e

g
y[

i1
] 
+

=
 e

_
tm

p
; 
 e

g
y[

i1
+

1
] 
+

=
 e

_
tm

p
; 

}

  
  
  
  
  
 }

 
/*

 n
e

xt
 i1

 ,
 n

e
xt

 M
o

n
o

m
e

r 
*/

  
  
  
  

/*
 A

u
sw

e
rt

u
n

g
 a

lle
r 

L
J−

W
W

 z
w

is
ch

e
n

 a
lle

n
 M

o
n

o
m

e
re

n
, 
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  

/*
 S

p
e

ic
h

e
ru

n
g

 in
 W

W
−

T
a

fe
l W

W
1

, 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  

/*
 S

u
m

m
a

tio
n

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
r−

G
e

sa
m

te
n

e
rg

ie
n

 e
g

y,
 in

cl
. 
B

o
n

d
la

e
n

g
e

n
  
  
 *

/

  
  
  
  
ca

lc
_

a
ll_

lj(
e

g
y)

; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
  
<

M
C

_
e

.c
>

  
*/

/*
 V

o
rg

e
fu

n
d

e
n

e
 E

n
e

rg
ie

n
 n

a
ch

 W
W

2
 u

e
b

e
rn

e
h

m
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
W

W
_

m
a

x;
 i1

+
+

)
{ 

W
W

2
[i1

] 
=

 W
W

1
[i1

];
 }

  
r
e
t
u
r
n

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 v
o

lls
t.
 N

e
u

b
e

re
ch

n
u

n
g

 d
e

r 
V

e
rl
e

t−
T

a
b

e
lle

 a
u

s 
d

e
n

 li
n

ke
d

−
ce

lls
 u

n
te

r 
*/

/*
 A

u
sn

u
tz

u
n

g
 d

e
r 

p
a

a
rw

e
is

e
n

 S
ym

m
e

tr
ie

, 
vg

l. 
ca

lc
_

a
ll_

lj 
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
v
e
r
l
e
t
_
u
p
d
a
t
e

()

{ 
ch

a
r

 
t
m
p

[W
W

_
tr

ia
n

g
le

];
  

ch
a

r
 *
t
m
p
_
i
n

[M
A

X
_

M
O

N
O

M
E

R
S

],
*t

m
p

_
p

tr
;

  
in

t
 
i
x

,iy
,iz

,ip
,jp

,k
p

;
  

in
t

 
i
i

,jj
,k

k,
x_

a
rr

a
y[

1
4

],
y_

a
rr

a
y[

1
4

],
z_

a
rr

a
y[

1
4

];
  

st
ru

ct
 p

a
rt

 *
C
L

,*
C

L
a

;
  

d
o

u
b

le
 
x

,y
,z

;
  

d
o

u
b

le
 
d
i
s
t

,d
is

tx
,d

is
ty

,d
x,

d
y,

d
z;

  
in

t
 
c
o
u
n
t
_
l
o
w
e
r

[M
A

X
_

M
O

N
O

M
E

R
S

],
*e

n
d

_
p

tr
[M

A
X

_
M

O
N

O
M

E
R

S
];

  
ve

rl
e

t_
u

p
d

a
te

_
co

u
n

te
r+

+
;
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M

C
_s

.c
19

/2
1

  
d

_
d

iff
_

m
a

x 
=

 d
_

d
iff

_
m

a
x2

 =
 0

.0
;

  
sk

in
_

ve
rl
e

t=
 lj

_
sa

fe
ty

; 
  
ra

d
_

ve
rl
e

t 
=

 (
ljc

u
t_

m
a

x 
+

 s
ki

n
_

ve
rl
e

t)
*(

ljc
u

t_
m

a
x 

+
 s

ki
n

_
ve

rl
e

t)
;

  
/*

 M
o

n
o

m
e

rp
o

si
tio

n
 z

u
m

 Z
e

itp
u

n
kt

 d
e

s 
V

e
rl
e

t−
U

p
d

a
te

s,
 u

m
 n

a
ch

h
e

r 
a

u
s 

*/
  

/*
 d

e
r 

D
ri
ft
 d

ie
 N

o
tw

e
n

d
ig

ke
it 

e
in

e
s 

n
e

u
e

n
 U

p
d

a
te

s 
zu

 b
e

st
im

m
e

n
  
  
 *

/
  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

)
  
  
{ 

x0
ve

r[
ii]

 =
 x

m
m

[ii
];
  
y0

ve
r[

ii]
 =

 y
m

m
[ii

];
  
z0

ve
r[

ii]
 =

 z
m

m
[ii

];
 }

  
/*

 0
−

E
le

m
e

n
t 
e

n
th

a
e

lt 
Z

a
h

l d
e

r 
P

a
rt

n
e

r 
in

 d
e

r 
K

u
g

e
l, 

w
ir
d

 a
u

f 
N

u
ll 

 *
/

  
/*

 v
o

rb
e

se
tz

t 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

)
  
  
{ 

ta
b

_
ve

rl
e

t[
ii]

[0
] 
=

 0
; 
}

  
/*

 L
o

g
is

ch
e

s 
H

ilf
sf

e
ld

 d
e

r 
P

a
a

re
 m

it 
A

b
st

a
n

d
<

ra
d

_
ve

rl
e

t 
vo

rb
e

se
tz

e
n

 *
/

  
kk

=
0

;
  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

)
  
  
{ 

tm
p

_
in

[ii
] 
=

 &
tm

p
[k

k]
; 
 k

k 
=

 k
k 

+
 n

to
t−

1
 −

 ii
; 
}

  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

W
W

_
tr

ia
n

g
le

; 
ii+

+
) 

  
  
{ 

tm
p

[ii
] 
=

 c
_

0
; 
}

  
f
o
r

 (
ix

=
0

; 
ix

<
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

x;
 ix

+
+

) 
  
 

f
o
r

 (
iy

=
0

; 
iy

<
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

y;
 iy

+
+

)
  
  

f
o
r

 (
iz

=
0

; 
iz

<
n

u
m

b
e

r_
o

f_
ce

lls
_

z;
 iz

+
+

)
  
  
  
{ 

C
L

a
 =

 c
e

ll[
ix

][
iy

][
iz

];

  
  
  
  

/*
 d

ie
 N

a
ch

b
a

rz
e

lle
n

 in
 d

e
n

 a
n

d
e

re
n

 R
ic

h
tu

n
g

e
n

 w
e

rd
e

n
 *

/
  
  
  
  

/*
 im

 S
ch

le
ife

n
ve

rl
a

u
f 
b

e
ru

e
ck

si
ch

tig
t 
! 
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 0
] 
=

 ix
; 
  
  
  
 y

_
a

rr
a

y[
 0

] 
=

 iy
; 
  
  
  
z_

a
rr

a
y[

 0
] 
=

 iz
;

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 1
] 
=

 ix
; 
  
  
  
 y

_
a

rr
a

y[
 1

] 
=

 iy
; 
  
  
  
z_

a
rr

a
y[

 1
] 
=

 jp
z[

iz
];

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 2
] 
=

 ix
; 
  
  
  
 y

_
a

rr
a

y[
 2

] 
=

 jp
y[

iy
];
  
z_

a
rr

a
y[

 2
] 
=

 jp
z[

iz
];

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 3
] 
=

 ix
; 
  
  
  
 y

_
a

rr
a

y[
 3

] 
=

 jp
y[

iy
];
  
z_

a
rr

a
y[

 3
] 
=

 iz
;

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 4
] 
=

 ix
; 
  
  
  
 y

_
a

rr
a

y[
 4

] 
=

 jp
y[

iy
];
  
z_

a
rr

a
y[

 4
] 
=

 jm
z[

iz
];

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 5
] 
=

 jp
x[

ix
];
  
 y

_
a

rr
a

y[
 5

] 
=

 jm
y[

iy
];
  
z_

a
rr

a
y[

 5
] 
=

 jp
z[

iz
];

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 6
] 
=

 jp
x[

ix
];
  
 y

_
a

rr
a

y[
 6

] 
=

 iy
; 
  
  
  
z_

a
rr

a
y[

 6
] 
=

 jp
z[

iz
];

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 7
] 
=

 jp
x[

ix
];
  
 y

_
a

rr
a

y[
 7

] 
=

 jp
y[

iy
];
  
z_

a
rr

a
y[

 7
] 
=

 jp
z[

iz
];

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 8
] 
=

 jp
x[

ix
];
  
 y

_
a

rr
a

y[
 8

] 
=

 jm
y[

iy
];
  
z_

a
rr

a
y[

 8
] 
=

 iz
;

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

 9
] 
=

 jp
x[

ix
];
  
 y

_
a

rr
a

y[
 9

] 
=

 iy
; 
  
  
  
z_

a
rr

a
y[

 9
] 
=

 iz
;

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

1
0

] 
=

 jp
x[

ix
];
  
 y

_
a

rr
a

y[
1

0
] 
=

 jp
y[

iy
];
  
z_

a
rr

a
y[

1
0

] 
=

 iz
;

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

1
1

] 
=

 jp
x[

ix
];
  
 y

_
a

rr
a

y[
1

1
] 
=

 jm
y[

iy
];
  
z_

a
rr

a
y[

1
1

] 
=

 jm
z[

iz
];

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

1
2

] 
=

 jp
x[

ix
];
  
 y

_
a

rr
a

y[
1

2
] 
=

 iy
; 
  
  
  
z_

a
rr

a
y[

1
2

] 
=

 jm
z[

iz
];

  
  
  
  
x_

a
rr

a
y[

1
3

] 
=

 jp
x[

ix
];
  
 y

_
a

rr
a

y[
1

3
] 
=

 jp
y[

iy
];
  
z_

a
rr

a
y[

1
3

] 
=

 jm
z[

iz
];

  
  
  
 

  
  
  
  

f
o
r

 (
 ;
  
C

L
a

!=
N

U
L

L
; 
C

L
a

=
C

L
a

−
>

n
e

xt
) 

  
  
  
  
  
{ 

/*
 .
..
..
.a

e
u

ss
e

re
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 M
o

n
o

m
e

re
..
..
..
 *

/
  
  
  
  
  
  
ip

  
  
  
=

 C
L

a
−

>
p

n
;

  
  
  
  
  
  
tm

p
_

p
tr

 =
 t
m

p
_

in
[ip

];
  
  
  
  
  
  
x 

=
 x

b
o

x[
ip

];
  

  
  
  
  
  
  
y 

=
 y

b
o

x[
ip

];
  

  
  
  
  
  
  
z 

=
 z

m
m

[ip
];

  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  
  
{ 

ii=
0

;

  
  
  
  
  
  
  
  
C

L
 =

 c
e

ll[
x_

a
rr

a
y[

ii]
][
y_

a
rr

a
y[

ii]
][
z_

a
rr

a
y[

ii]
];

  
  
  
  
  
  
  
  

f
o
r

 (
 ;
 C

L
!=

N
U

L
L

; 
C

L
=

C
L

−
>

n
e

xt
) 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
{ 

/*
 .
..
in

n
e

re
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 P
a

rt
n

e
r.

..
 *

/
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
jp

 =
 C

L
−

>
p

n
;

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

i
f

 (
jp

!=
ip

) 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
{ 

/*
 n

u
r 

fa
lls

 w
ir
kl

ic
h

 L
J−

W
W

 m
o

e
g

lic
h

  
  
*/

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 A

b
st

a
n

d
sb

e
st

im
m

u
n

g
 im

 p
e

ri
o

d
. 
S

ys
te

m
 *

/
 

d
is

tx
 =

 x
b

o
x[

jp
]−

x;

M
C

_s
.c

20
/2

1

d
x 

  
 =

 S
S

X
*(

d
is

tx
−

flo
o

r(
d

is
tx

+
0

.5
))

;
d

is
ty

 =
 y

b
o

x[
jp

]−
y;

d
y 

  
 =

 S
S

Y
*(

d
is

ty
−

flo
o

r(
d

is
ty

+
0

.5
))

;
d

z 
  
 =

 z
m

m
[jp

]−
z;

  
  
  
  
  
  
  
 

d
is

t 
 =

 d
x*

d
x 

+
 d

y*
d

y 
+

 c
o

sa
2

*d
x*

d
y 

+
 d

z*
d

z;
  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

i
f

 (
d

is
t<

ra
d

_
ve

rl
e

t)
{ 

kp
 =

 jp
−

ip
;

  
  
  
  
 

i
f

 (
kp

>
0

)
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
{ 

tm
p

_
p

tr
[k

p
−

1
] 
  
  
=

 c
_

1
; 
}

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

e
l
s
e

 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
{ 

tm
p

_
in

[jp
][
−

kp
−

1
] 
=

 c
_

1
; 
}

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
  
  
  
  
  
} 

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
. 
*/

  
  
  
  
  
  
  
} 

/*
 ii

=
0

 *
/

  
  
  
  
  

f
o
r

 (
ii=

1
; 
ii<

1
4

; 
ii+

+
) 

  
  
  
  
  
  
  
{ 

C
L

 =
 c

e
ll[

x_
a

rr
a

y[
ii]

][
y_

a
rr

a
y[

ii]
][
z_

a
rr

a
y[

ii]
];

  
  
  
  
  
  
  
  

f
o
r

 (
 ;
 C

L
!=

N
U

L
L

; 
C

L
=

C
L

−
>

n
e

xt
) 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
{ 

/*
 .
..
in

n
e

re
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 P
a

rt
n

e
r.

..
 *

/
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
jp

 =
 C

L
−

>
p

n
;

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 A

b
st

a
n

d
sb

e
st

im
m

u
n

g
 im

 p
e

ri
o

d
. 
S

ys
te

m
 *

/
 

d
is

tx
 =

 x
b

o
x[

jp
]−

x;
d

x 
  
 =

 S
S

X
*(

d
is

tx
−

flo
o

r(
d

is
tx

+
0

.5
))

;
d

is
ty

 =
 y

b
o

x[
jp

]−
y;

d
y 

  
 =

 S
S

Y
*(

d
is

ty
−

flo
o

r(
d

is
ty

+
0

.5
))

;
d

z 
  
 =

 z
m

m
[jp

]−
z;

  
  
  
  
  
  
  
 

d
is

t 
 =

 d
x*

d
x 

+
 d

y*
d

y 
+

 c
o

sa
2

*d
x*

d
y 

+
 d

z*
d

z;
  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

i
f

 (
d

is
t<

ra
d

_
ve

rl
e

t)
{ 

kp
 =

 jp
−

ip
;

  
  
  
  
 

i
f

 (
kp

>
0

)
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
{ 

tm
p

_
p

tr
[k

p
−

1
] 
  
  
=

 c
_

1
; 
}

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

e
l
s
e

 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
{ 

tm
p

_
in

[jp
][
−

kp
−

1
] 
=

 c
_

1
; 
}

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
  
  
  
  
  
} 

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
. 
*/

  
  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
  
}

  
  
  
}

  
/*

 N
a

ch
tr

a
e

g
lic

h
e

 E
n

tf
e

rn
u

n
g

 d
e

r 
B

o
n

d
n

a
ch

b
a

rn
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  

/*
 B

e
i h

o
h

e
n

 T
e

m
p

e
ra

tu
re

n
 k

o
e

n
n

e
n

 S
ch

w
a

n
z 

vo
n

 i−
1

 u
n

d
  
  
  
  
 *

/
  

/*
 K

o
p

f 
vo

n
 i 

d
u

rc
h

a
u

s 
w

e
ch

se
lw

ir
ke

n
 !
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

)
  
  

i
f

 (
(i
i%

lp
m

)!
=

(l
p

m
−

1
))

 t
m

p
_

in
[ii

][
0

] 
=

 c
_

0
; 

  
/*

 I
n

 je
d

e
r 

V
e

rl
e

t−
K

u
g

e
l k

o
m

m
e

n
 z

u
e

rs
t 
d

ie
 M

o
n

o
m

e
re

 m
it 

  
  
  
*/

  
/*

 h
o

e
h

e
re

m
 I
n

d
e

x 
d

a
n

a
ch

 d
ie

 m
it 

n
ie

d
ri
g

e
re

m
 I
n

d
e

x 
a

ls
 d

a
s 

  
 *

/
  

/*
 M

o
n

o
m

e
r 

in
 d

e
r 

K
u

g
e

lm
itt

e
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
kk

=
0

;
  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

)
  
  
{ 

kp
 =

 0
; 

  
  
  

f
o
r

 (
jj=

ii+
1

; 
jj<

n
to

t;
 jj

+
+

)
  
  
  
  
 {

 
i
f

 (
tm

p
[k

k]
) 

{ 
kp

+
+

; 
ta

b
_

ve
rl
e

t[
ii]

[k
p

]=
jj;

 }
  
  
  
  
  
 k

k+
+

;
  
  
  
  
 }
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M
C

_s
.c

21
/2

1

  
  
  
u

p
p

e
r_

ve
rl
e

t[
ii]

=
kp

;
  
  
}

    
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

) 
  
  
{ 

co
u

n
t_

lo
w

e
r[

ii]
 =

 0
; 

  
  
  
e

n
d

_
p

tr
[ii

] 
  
  
=

 &
ta

b
_

ve
rl
e

t[
ii]

[1
+

u
p

p
e

r_
ve

rl
e

t[
ii]

];
  
  
}

  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

)
  
  
{ 

f
o
r

 (
jj=

1
; 
jj<

=
u

p
p

e
r_

ve
rl
e

t[
ii]

; 
jj+

+
)

  
  
  
  
{ 

kk
=

ta
b

_
ve

rl
e

t[
ii]

[jj
];

  
  
  
  
  
*e

n
d

_
p

tr
[k

k]
=

ii;
  
  
  
  
  
e

n
d

_
p

tr
[k

k]
+

+
; 
co

u
n

t_
lo

w
e

r[
kk

]+
+

;
  
  
  
  
}

  
  
}

  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
to

t;
 ii

+
+

)
  
  
{ 

ta
b

_
ve

rl
e

t[
ii]

[0
] 
=

 u
p

p
e

r_
ve

rl
e

t[
ii]

 +
 c

o
u

n
t_

lo
w

e
r[

ii]
; 
}

  }
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M

C
_e

.c
1/

5

/*
 =

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

 *
/

/*
 E

n
th

a
e

lt 
F

u
n

kt
io

n
e

n
 d

ie
 d

ir
e

kt
 m

it 
d

e
m

 L
J−

P
o

te
n

tia
l z

u
 t
u

n
 h

a
b

e
n

  
*/

/*
 =

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

=
=

 *
/

  
  

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
sw

itc
h

b
o

a
rd

.h
"

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

m
a

llo
c.

h
>

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

st
d

io
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

m
a

th
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

st
d

lib
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 "
M

C
.h

"

/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 b

e
re

ch
n

e
t 
L

J−
E

n
e

rg
ie

 M
o

n
o

m
e

r−
M

o
n

o
m

e
r 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
d

o
u

b
le

 
s
e
_
m
o
n
o

(i
p

,x
,y

,z
,lj

cu
t_

q
u

a
d

,lj
_

sc
a

l,L
)

in
t

 
i
p

; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 N

u
m

m
e

r 
d

e
s 

zu
 v

e
rg

le
ic

h
e

n
d

e
n

 M
o

n
o

m
e

rs
 *

/
d

o
u

b
le

 
x

,y
,z

; 
  
  
  
  
  

/*
 p

e
ri
o

d
. 
K

o
o

rd
. 
d

e
s 

zu
 u

n
te

rs
u

ch
e

n
d

e
n

 M
o

n
o

s.
 *

/
d

o
u

b
le

 
l
j
c
u
t
_
q
u
a
d

,lj
_

sc
a

l,*
L

;
{

d
o

u
b

le
 
d
i
s
t

,d
is

tx
,d

is
ty

,d
x,

d
y,

d
z;

in
t

 
i
d
i
s
t

;

  
  
 

/*
 A

b
st

a
n

d
sb

e
st

im
m

u
n

g
 im

 p
e

ri
o

d
is

ch
e

n
 r

e
la

tiv
e

n
 S

ys
te

m
  
  
  
  
  
  
*/

d
is

tx
 =

 x
b

o
x[

ip
]−

x;
  
  
  
  

i
f

 (
fa

b
s(

d
is

tx
)<

=
0

.5
) 

{ 
d

x 
=

 S
S

X
*d

is
tx

; 
}

e
l
s
e

 
i
f

 (
d

is
tx

>
0

.0
) 

  
{ 

d
x 

=
 (

d
is

tx
−

1
.0

)*
S

S
X

; 
}

e
l
s
e

  
  
  
  
  
  
 {

 d
x 

=
 (

d
is

tx
+

1
.0

)*
S

S
X

; 
}

d
is

ty
 =

 y
b

o
x[

ip
]−

y;
  
  
  
  

i
f

 (
fa

b
s(

d
is

ty
)<

=
0

.5
) 

{ 
d

y 
=

 S
S

Y
*d

is
ty

; 
}

e
l
s
e

 
i
f

 (
d

is
ty

>
0

.0
) 

  
{ 

d
y 

=
 (

d
is

ty
−

1
.0

)*
S

S
Y

; 
}

e
l
s
e

  
  
  
  
  
  
 {

 d
y 

=
 (

d
is

ty
+

1
.0

)*
S

S
Y

; 
}

d
z 

  
 =

 z
m

m
[ip

]−
z;

  
  
  
  
  
  
  
 

  
  
  
  
d

is
t 
 =

 d
x*

d
x 

+
 d

y*
d

y 
+

 c
o

sa
2

*d
x*

d
y 

+
 d

z*
d

z;

  
  
  
  

/*
 A

b
st

. 
>

 L
J−

A
b

sc
h

n
e

id
e

ra
d

iu
s 

?
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
i
f

 (
d

is
t 
>

 lj
cu

t_
q

u
a

d
) 

r
e
t
u
r
n

(0
.)

; 

  
  
  
  

/*
 a

u
f 
n

a
e

ch
st

e
n

 R
a

st
e

rp
u

n
kt

 !
 k

e
in

e
 w

e
ite

re
 I
n

te
rp

o
la

tio
n

  
  
 *

/
id

is
t 
=

 (
in

t
) 

(d
is

t*
lj_

sc
a

l)
; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

r
e
t
u
r
n

(L
[id

is
t]
);

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 W

ir
d

 n
u

r 
n

o
ch

 f
u

e
r 

n
o

rm
a

le
 M

o
n

o
m

e
r−

M
o

ve
s 

b
e

n
u

tz
t 
! 
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 r
o

u
tin

e
 r

e
tu

rn
s 

in
te

ra
ct

io
n

 e
n

e
rg

y 
o

f 
m

o
n

o
m

e
r 

ip
 h

a
vi

n
g

 t
ri
a

l  
  
  
 *

/
/*

 c
o

o
rd

in
a

te
s 

x,
y,

z 
w

ith
 a

ll 
p

a
rt

ic
le

s 
in

 t
h

e
 v

e
rl
e

t 
ta

b
le

  
  
  
  
  
  
*/

/*
 x

,y
,z

  
  
: 
p

e
ri
o

d
is

ch
e

,r
e

la
tiv

e
 M

o
n

o
m

e
rk

o
o

rd
in

a
te

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
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m

e
h

r 
g
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u
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 !
 (
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a
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e
l z
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e
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n
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n
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o

u
b
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c
a
l
c
u
l
a
t
e
_
e
n
e
r
g
y
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p

,x
,y

,z
)

in
t

 
i
p

;
d

o
u

b
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x

,y
,z

;
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in
t

 
i
1

,i2
,i3

;
  

d
o

u
b

le
 
e
n
r
g
y

;
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n
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=
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 m
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e
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r

 (
i1

=
1

; 
i1

<
=
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b

_
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rl
e

t[
ip

][
0

];
 i1

+
+

)
  
 {

 i2
 =

 t
a

b
_

ve
rl
e

t[
ip

][
i1

];
  
  
 i3

 =
 (

in
t

) 
lj_

ty
p

e
[ip

][
i2

];
  
  
 e

n
rg

y 
+

=
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 e
n

g
y[

i2
] 
=

  
se

_
m

o
n

o
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2

,x
,y

,z
,lj

cq
[i3
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c[
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],
p

L
J[

i3
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;
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r
e
t
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n
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;
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 S
p

e
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e

ru
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 W
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 S
u

m
m

a
tio

n
 d

e
r 

M
o

n
o

m
e

r−
G

e
sa
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te

n
e

rg
ie

n
 e

g
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B

o
n
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e
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g
e
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ie

se
 s

in
d

 b
e

im
 A

u
fr

u
f 
b

e
re

its
 in

 W
W

1
 e

in
g

e
tr

a
g

e
n

  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
c
a
l
c
_
a
l
l
_
l
j

(e
_

fie
ld

)
d

o
u

b
le

 *
e
_
f
i
e
l
d

;

{ 
in

t
 
j
j

,ip
,jp

,k
p

;
  

d
o

u
b

le
 *
W
W
1
_
p
t
r

;
  

d
o

u
b

le
 
x

,y
,z

,e
_

tm
p

;

  
f
o
r

 (
ip

=
0

; 
ip

<
n

to
t−

1
; 
ip

+
+

)
  
{ 

/*
 .
..
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.a

e
u

ss
e

re
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 M
o

n
o

m
e
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..
..
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/
  
  
W

W
1

_
p

tr
 =

 W
W

1
_

in
[ip

];
  
  
x 

=
 x

b
o

x[
ip

];
  

  
  
y 

=
 y

b
o

x[
ip

];
  

  
  
z 

=
 z

m
m

[ip
];

  
  
  
 

  
  

f
o
r

 (
jj=

1
; 
jj<

=
u

p
p

e
r_

ve
rl
e

t[
ip

];
 jj

+
+

) 
  
 

  
  
  
{ 

jp
 =

 t
a

b
_

ve
rl
e

t[
ip

][
jj]

;
  
  
  
  
kp

 =
 (

in
t

) 
lj_

ty
p

e
[ip

][
jp

];
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it 
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<
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 w
u
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e

n
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o

n
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u
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e
w
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e
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! 
  
 *

/
  
  
  
  
e

_
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p
 =

 s
e

_
m

o
n

o
(j
p

,x
,y

,z
,lj

cq
[k

p
],
ljs

c[
kp

],
p

L
J[

kp
])

;
  
  
  
  
W

W
1

_
p

tr
[jp

−
ip

−
1

] 
=

 e
_

tm
p

;
  
  
  
  
e

_
fie

ld
[ip

] 
+

=
 e

_
tm

p
;

  
  
  
  
e

_
fie

ld
[jp

] 
+

=
 e

_
tm

p
;

  
  
  
}

  
} 
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e
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e
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L
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b
e
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e
m
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o
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o
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m
e
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−

M
o
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/
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u

b
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s
v
m
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e
_
m
o
n
o

(i
p

,x
,y
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e
w

_
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n

e
w

_
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n

e
w

_
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2
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t_
q

u
a

d
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_
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a
l,L

)
in

t
 
i
p

; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

d
o

u
b
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x
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,z
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e

w
_
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n
e

w
_
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y,

n
e

w
_

co
sa

2
;

d
o

u
b

le
 
l
j
c
u
t
_
q
u
a
d

,lj
_

sc
a

l,*
L

;
{

d
o

u
b

le
 
d
i
s
t

,d
is

tx
,d

is
ty

,d
x,

d
y,

d
z;

in
t

 
i
d
i
s
t

;
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b
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n
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e
st
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m

u
n

g
 m

it 
g

e
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h
e
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n
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e
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o

d
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e

n
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a
n

d
b

e
g
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g

u
n

g
e

n
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/
d

is
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 =
 x

b
o

x[
ip

]−
x;

  
  
  
  

i
f

 (
fa

b
s(

d
is

tx
)<

=
0

.5
) 

{ 
d

x 
=

 n
e

w
_

ss
x*

d
is

tx
; 
}
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e
l
s
e

 
i
f

 (
d

is
tx

>
0

.0
) 

  
{ 

d
x 

=
 (

d
is

tx
−

1
.0

)*
n

e
w

_
ss

x;
 }

e
l
s
e

  
  
  
  
  
  
 {

 d
x 

=
 (

d
is

tx
+

1
.0

)*
n

e
w

_
ss

x;
 }

d
is

ty
 =

 y
b

o
x[

ip
]−

y;
  
  
  
  

i
f

 (
fa

b
s(

d
is

ty
)<

=
0

.5
) 

{ 
d

y 
=

 n
e

w
_

ss
y*

d
is

ty
; 
}

e
l
s
e

 
i
f

 (
d

is
ty

>
0

.0
) 

  
{ 

d
y 

=
 (

d
is

ty
−

1
.0

)*
n

e
w

_
ss

y;
 }

e
l
s
e

  
  
  
  
  
  
 {

 d
y 

=
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d
is

ty
+

1
.0
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n

e
w

_
ss

y;
 }

d
z 

  
 =

 z
m

m
[ip

]−
z;

  
  
  
  
  
  
  
 

  
  
  
  
d
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t 
 =

 d
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d
x 

+
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d

y 
+
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e

w
_
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2
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d

y 
+

d
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d
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i
f
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d
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>

 lj
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q

u
a

d
) 

r
e
t
u
r
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 *

/
id

is
t 
=

 (
in

t
) 
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m
m
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r 

M
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o
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s
v
m
_
c
a
l
c
_
a
l
l
_
l
j

(e
_

fie
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e

w
_
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x,

n
e

w
_
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n
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w
_
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)

d
o

u
b
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e
_
f
i
e
l
d
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e

w
_
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x,

n
e

w
_

ss
y,

n
e

w
_
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sa

2
;

{   
in

t
 
i
p

,jp
,k

p
;

  
d

o
u

b
le
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W
W
2
_
p
t
r

;
  

in
t

 
j
j

;
  

d
o

u
b

le
 
x

,y
,z

,e
_

tm
p

;

  
f
o
r
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ip

=
0

; 
ip

<
n

to
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1
; 
ip

+
+

)
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W

W
2

_
p
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 =

 W
W

2
_

in
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];
  
  
x 

=
 x

b
o
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ip

];
  

  
  
y 

=
 y

b
o

x[
ip

];
  

  
  
z 

=
 z

m
m

[ip
];

    
  

f
o
r

 (
jj=

1
; 
jj<

=
u

p
p

e
r_

ve
rl
e

t[
ip

];
 jj

+
+

) 
  
 

  
  
  
{ 

jp
 =
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a

b
_

ve
rl
e

t[
ip

][
jj]

;
  
  
  
  
kp

 =
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a

r
) 
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p
e
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o
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p
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n

e
w

_
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e
w

_
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2

,
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q
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p
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kp
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p

L
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;
  
  
  
  
W

W
2

_
p
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−
ip

−
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] 
=
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_
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p

;
  
  
  
  
e

_
fie

ld
[ip

] 
+

=
 e

_
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p
;

  
  
  
  
e

_
fie

ld
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] 
+

=
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_
tm

p
;

  
  
  
}
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 W

ir
d

 n
u

r 
vo

n
 k

o
n
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u

ie
rl
ic

h
e

n
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o
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m
e
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o
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e

ru
fe
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 vo
id

 
s
v
m
_
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
a
n
g
_
e
n
e
r
g
i
e
s

(c
o

p
o

)
d

o
u

b
le

 *
c
o
p
o

;
{   
  
  
  

in
t

 
i
1

,i2
,i3

;
  
  
  
  

d
o

u
b

le
 
u
b
x

,u
b

y,
u

b
z,

u
b

d
; 
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d
o

u
b

le
 
l
b
x

,lb
y,

lb
z,

lb
d

;

  
  
  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
  
  
 {

 c
o

p
o

[i1
]=

0
.;
 }
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u
f 
N

u
ll 
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e
se
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e

n
  
*/

  
  
  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
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<
n

p
m

; 
i1

+
+

) 
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e
b

e
r 

a
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e
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e

n
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{ 
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 =

 i1
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p
m

;
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x 
=

 x
tr

a
n

s[
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+
1

]−
xt

ra
n
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/*
 u

n
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r 
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o

n
d
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y 
=

 y
tr

a
n
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+
1

]−
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ra
n

s[
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];
  
  
  
  
  
  
lb

z 
=

 z
m

m
[i3

+
1

]−
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m
[i3

];
  
  
  
  
  
  
lb

d
 =

 s
q

rt
(l
b

x*
lb

x 
+

 lb
y*

lb
y 

+
 lb

z*
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; 
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o
r
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=
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; 
i2

<
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m
−

1
; 
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+
+
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n
e
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o
n
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 =
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p

m
+
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;

  
  
  
  
  
  
  
  
u

b
x 

=
 x

tr
a

n
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+

1
] 
−

 x
tr

a
n

s[
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];
  
  
  
  
  
  
  
  
u

b
y 

=
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a

n
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+

1
] 
−
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tr

a
n

s[
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u

b
z 

=
 z

m
m

[i3
+

1
] 
−

 z
m

m
[i3

];
  
  
  
  
  
  
  
  
u

b
d

 =
 s

q
rt

(u
b

x*
u

b
x 

+
 u

b
y*

u
b

y 
+

 u
b

z*
u

b
z)

; 
  
  
  
  
 

  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 a

_
ve

c 
* 

b
_

ve
c 

 =
  
|a

| 
* 

|b
| 
* 

co
s(

a
,b

) 
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 B

o
n

d
−

W
in

ke
lp

o
te

n
tia

l =
 c

o
sp

r 
* 

( 
1

−
co

s(
B

o
n

d
w

in
ke

l)
 )

  
  
*/

 
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 w

ir
d

 im
 c

o
p

o
−

A
rr

a
y 

je
w

e
ils

 d
e

m
 K

n
ic

k−
M

o
n

o
m

e
r 

zu
g

e
o

rd
n

e
t 
*/

  
co

p
o

[i3
]=

co
sp

r*
(1

−
(l
b

x*
u

b
x 

+
 lb

y*
u

b
y 

+
 lb

z*
u

b
z)

/(
lb

d
*u

b
d

))
;

  
  
  
  
  
  
  
  
lb

x 
=

 u
b

x;
  
lb

y 
=

 u
b

y;
  
lb

z 
=

 u
b

z;
  
lb

d
 =

 u
b

d
;

  
  
  
  
  
  
 }

  
  
  
  
}

  
  
  
  

r
e
t
u
r
n

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 A
u

sw
e

rt
u

n
g

 a
lle

r 
B

o
n

d
p

o
te

n
tia

le
 d

e
r 

K
e

tt
e

n
  
 e

in
e

r 
b

e
st

. 
K

o
n

fig
. 
  
 *

/
/*

 u
n

d
 A

u
fr

u
f 
zu

r 
A

u
sw

e
rt

u
n

g
 d

e
r 

L
J−

P
o

te
n

tia
le

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 D
ie

se
 V

e
rs

io
n

 w
ir
d

 b
e

i k
o

n
tin

u
ie

rl
ic

h
e

n
 V

o
lu

m
e

n
−

M
o

ve
s 

a
u

fg
e

ru
fe

n
. 
  
*/

/*
 H

ie
r 

w
e

rd
e

n
 d

ie
 W

W
s 

in
 T

a
fe

l W
W

2
 g

e
sc

h
ri
e

b
e

n
, 
fa

lls
 d

e
r 

M
o

ve
 a

kz
e

p
−

 *
/

/*
 t
ie

rt
 w

ir
d

, 
w

e
rd

e
n

 n
u

r 
d

ie
 P

o
in

te
r 

a
u

f 
W

W
1

 u
n

d
 W

W
2

 v
e

rt
a

u
sc

h
t.
  
  
  
*/

vo
id

 
s
v
m
_
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
e
n
e
r
g
y

(n
e

w
_

ss
x,

n
e

w
_

ss
y,

n
e

w
_

co
sa

2
,e

g
y)

d
o

u
b

le
 
n
e
w
_
s
s
x

,n
e

w
_

ss
y,

n
e

w
_

co
sa

2
,*

e
g

y;
{   

in
t

 
i
1

,h
it0

;
  

d
o

u
b

le
 
d
x

,d
y,

d
z,

rd
is

t,
e

_
tm

p
;

  
f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

) 
e

g
y[

i1
]=

0
.0

;

  
f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

) 
  
  
  

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

  
  
M

o
n

o
m

e
re

 *
/

  
  
{ 

h
it0

 =
 i1

%
lp

m
; 
  
  
  
  
  
  
 

/*
 M

o
d

u
lo

 −
−

>
 P

o
si

tio
n

 im
 M

o
n

o
m

e
r 

 *
/

  
  
  

  
  
  

i
f

 (
h

it0
<

lp
m

−
1

) 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 >

>
>

 a
lle

 a
u

ss
e

r 
E

n
d

m
o

n
o

m
e

r 
<

<
<

 *
/

{ 
d

x 
  
 =

 x
tr

a
n

s[
i1

+
1

]−
xt

ra
n

s[
i1

];
 

/*
 A

b
st

d
. 
zu

m
 B

o
n

d
n

a
ch

b
a

rn
 a

u
s 

 *
/

d
y 

  
 =

 y
tr

a
n

s[
i1

+
1

]−
yt

ra
n

s[
i1

];
 

/*
 n

ic
h

t−
p

e
ri
o

d
. 
K

o
o

rd
in

a
te

n
 !
  
*/

 
d

z 
  
 =

 z
m

m
[i1

+
1

]−
zm

m
[i1

];
rd

is
t 
=

 s
q

rt
(d

x*
d

x 
+

 d
y*

d
y 

+
 d

z*
d

z)
;

  
  
  
  
  

i
f

 (
(r

d
is

t>
b

o
n

d
_

m
a

x)
||(

rd
is

t<
b

o
n

d
_

m
in

))
  
  
  
  
  
  
{ 

e
_

tm
p

 =
 L

J_
cl

ip
; 
}

  
  
  
  
  

e
l
s
e

  
  
  
  
  
  
{ 

e
_

tm
p

 =
 b

o
n

d
_

la
e

n
g

e
n

_
p

o
te

n
tia

l(
rd

is
t)

; 
}

  
  
  
  
  
*W

W
2

_
in

[i1
] 
=

 e
_

tm
p

;
  
  
  
  
  
e

g
y[

i1
] 
+

=
 e

_
tm

p
; 
 e

g
y[

i1
+

1
] 
+

=
 e

_
tm

p
; 

  
  
  
  
}

  
  
} 

/*
 n

e
xt

 i1
 ,
 n

e
xt

 M
o

n
o

m
e

r 
*/
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/*

 A
u

sw
e

rt
u

n
g

 a
lle

r 
L

J−
W

W
 z

w
is

ch
e

n
 a

lle
n

 M
o

n
o

m
e

re
n

, 
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  

/*
 S

p
e

ic
h

e
ru

n
g

 in
 W

W
−

T
a

fe
l W

W
2

, 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  

/*
 S

u
m

m
a

tio
n

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
r−

G
e

sa
m

te
n

e
rg

ie
n

 e
g

y,
 in

cl
. 
B

o
n

d
la

e
n

g
e

n
  
  
 *

/

  
sv

m
_

ca
lc

_
a

ll_
lj(

e
g

y,
n

e
w

_
ss

x,
n

e
w

_
ss

y,
n

e
w

_
co

sa
2

);
  
  

  
  
  
  

  
r
e
t
u
r
n

;
} #
e
l
s
e

 

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
vh

_
e

.c
" 

 
/*

 f
a

lls
 V

o
lu

m
e

n
−

M
o

ve
s 

in
 b

e
id

e
 R

ic
h

tu
n

g
e

n
 g

e
w

o
llt

  
*/

#
e
n
d
i
f
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/*
 A

b
w

e
ic

h
e

n
d

 v
o

n
 d

e
r 

V
e

rs
io

n
 [
H

a
a

s,
L

a
n

g
e

] 
w

ir
d

 je
d

e
r 

K
e

tt
e

 e
in

 a
xi

a
le

r 
  
*/

/*
 V

e
kt

o
r 

(x
a

x,
ya

x,
za

x)
 z

u
g

e
o

rd
n

e
t 
u

n
d

 N
e

ig
u

n
g

sw
in

ke
l u

n
d

 −
ri
ch

tu
n

g
  
  
  
 *

/
/*

 w
e

rd
e

n
 d

a
ra

u
s 

ze
n

tr
a

l b
e

re
ch

n
e

t 
u

n
d

 in
 n

ct
h

,n
p

h
i g

e
sp

e
ic

h
e

rt
. 
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 V

e
rw

e
n

d
e

t 
m

a
n

 a
ls

 a
xi

a
le

n
 V

e
kt

o
r 

e
in

fa
ch

 d
e

n
 E

n
d

e
−

K
o

p
f−

V
e

kt
o

r 
d

e
r 

  
  
 *

/
/*

 K
e

tt
e

n
  
 e

rh
a

e
lt 

m
a

n
 d

a
s 

a
lte

 E
rg

e
b

n
is

. 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 A
lte

rn
a

tiv
 w

ir
d

 h
ie

r 
d

ie
 "

kl
e

in
st

e
" 

H
a

u
p

t−
T

ra
e

g
h

e
its

a
ch

se
 d

e
r 

K
e

tt
e

n
  
 *

/
/*

 a
ls

 A
xi

a
l−

V
e

kt
o

r 
b

e
n

u
tz

t.
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 D

ie
 R

o
u

tin
e

n
 z

u
r 

H
a

u
p

ta
ch

se
n

−
T

ra
n

sf
o

rm
a

tio
n

 s
ta

m
m

e
n

 a
u

s 
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 [
P

re
ss

, 
F

la
n

n
e

ry
, 
T

e
u

ko
ls

ky
, 
V

e
tt
e

rl
in

g
] 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 N

u
m

e
ri
ca

l R
e

ci
p

e
s.

 T
h

e
 A

rt
 o

f 
S

ci
e

n
tif

ic
 C

o
m

p
u

tin
g

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
sw

itc
h

b
o

a
rd

.h
"

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

m
a

llo
c.

h
>

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

st
d

io
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

m
a

th
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

tim
e

.h
>

#
i
n
c
l
u
d
e

 
<

st
d

lib
.h

>
#
i
n
c
l
u
d
e

 "
r2

5
0

.h
"

#
i
n
c
l
u
d
e

 "
m

a
tr

ix
.h

"
#
i
n
c
l
u
d
e

 "
M

C
.h

"
#
i
n
c
l
u
d
e

 "
p

o
ly

_
a

xi
s.

h
"

vo
id

 
s
p
e
r
i
o
d
_
d
i
s
t
_
m
i
n

(p
d

x,
p

d
y,

d
x,

d
y,

in
v_

ss
x,

in
v_

sh
y,

ct
g

_
a

lfa
)

d
o

u
b

le
 *
p
d
x

,*
p

d
y,

d
x,

d
y,

in
v_

ss
x,

in
v_

sh
y,

ct
g

_
a

lfa
;

{   
d

o
u

b
le

 
d
_
e
t
a

,d
_

ks
i;

  
d

_
e

ta
 =

 (
d

x−
ct

g
_

a
lfa

*d
y)

*i
n

v_
ss

x;
  

/*
 g

e
sc

h
e

rt
e

 R
e

la
tiv

ko
o

rd
in

a
te

n
 *

/
  
d

_
ks

i =
  
d

y 
  
  
  
  
  
  
*i

n
v_

sh
y;

  
d

_
e

ta
 =

 d
_

e
ta

−
flo

o
r(

d
_

e
ta

+
0

.5
);

  
d

_
ks

i =
 d

_
ks

i−
flo

o
r(

d
_

ks
i+

0
.5

);

  
*p

d
y 

=
 S

H
Y

*d
_

ks
i;

  
*p

d
x 

=
 S

S
X

*d
_

e
ta

 +
 c

tg
_

a
lfa

*S
H

Y
*d

_
ks

i;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 S
p

e
ic

h
e

rp
la

tz
 f
u

e
r 

d
ie

 z
u

m
 M

e
ss

e
n

 b
e

n
o

e
tig

te
n

 P
o

in
te

r 
b

e
le

g
e

n
  
  
  
 *

/

vo
id

 
a
l
l
o
c
a
t
e
_
m
s
r
_
m
e
m
o
r
y

()
{   

in
t

  
  

h
s
i
z
e

;
  
si

ze
_

t 
s_

n
p

m
,s

_
n

p
m

2
;

  
s_

n
p

m
  
 =

 (
si

ze
_

t)
 n

p
m

;
  
s_

n
p

m
2

  
=

 (
si

ze
_

t)
 (

2
*n

p
m

);

  
  
 

/*
 a

llo
ca

tio
n

 o
f 
m

e
m

o
ry

 f
o

r 
m

e
a

su
re

m
e

n
t 
a

rr
a

ys
  
 *

/

 
xn

2
t 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
p

m
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

; 
/*

 e
n

ts
p

re
ch

e
n

d
e

  
  
*/

 
yn

2
t 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
p

m
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

; 
/*

 M
o

m
e

n
ta

n
−

  
  
  
  
*/

 
zn

2
t 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
p

m
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

; 
/*

 k
o

o
rd

in
a

te
n

  
  
  
*/

 
xe

n
d

t=
 (

d
o

u
b

le
 *

) 
ca

llo
c(

s_
n

p
m

2
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

;
ye

n
d

t=
 (

d
o

u
b

le
 *

) 
ca

llo
c(

s_
n

p
m

2
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

;
ze

n
d

t=
 (

d
o

u
b

le
 *

) 
ca

llo
c(

s_
n

p
m

2
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

; 
    
  
  
  
xa

x 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
p

m
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

; 
/*

 A
xi

a
le

r 
V

e
kt

o
r 

*/
  
  
  
  
ya

x 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
p

m
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

; 
/*

 d
e

s 
K

e
tt
e

  
  
  
*/
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za

x 
=

 (
d

o
u

b
le

 *
) 

ca
llo

c(
s_

n
p

m
,s

iz
e

o
f(

d
o

u
b

le
))

;

  
  
  
  
n

ct
h

 =
 (

d
o

u
b

le
 *

) 
ca

llo
c(

s_
n

p
m

,s
iz

e
o

f(
d

o
u

b
le

))
; 

/*
 c

o
s(

N
e

ig
u

n
g

sw
in

ke
l)
*/

  
  
  
  
n

p
h

i =
 (

d
o

u
b

le
 *

) 
ca

llo
c(

s_
n

p
m

,s
iz

e
o

f(
d

o
u

b
le

))
; 

/*
 N

e
ig

u
n

g
sr

ic
h

tu
n

g
  
 *

/
 h

si
ze

 =
 c

e
il(

2
0

.*
b

o
n

d
_

m
a

x*
(l
p

m
−

1
))

;

  
  
  
  
h

is
to

xy
 =

 (
u

n
si

g
n

e
d

 
lo

n
g

 *
) 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
ca

llo
c(

(s
iz

e
_

t)
 (

h
si

ze
*h

si
ze

),
si

ze
o

f(
u

n
si

g
n

e
d

 
lo

n
g

))
;

  
  
  
  
h

is
to

z 
=

 (
u

n
si

g
n

e
d

 
lo

n
g

 *
) 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
ca

llo
c(

(s
iz

e
_

t)
 (

lp
m

*h
si

ze
),

si
ze

o
f(

u
n

si
g

n
e

d
 

lo
n

g
))

;

  
  
  
  
h

is
to

p
h

i =
 (

u
n

si
g

n
e

d
 

lo
n

g
 *

) 
  
  
  
  
 

/*
 8

0
0

 K
a

e
st

ch
e

n
 f
u

e
r 

3
6

0
 G

ra
d

 *
/

  
  
  
  
  
  
  
  
  
ca

llo
c(

(s
iz

e
_

t)
 8

0
0

,s
iz

e
o

f(
u

n
si

g
n

e
d

 
lo

n
g

))
; 

/*
 N

.−
R

ic
h

tu
n

g
 *

/

  
  
  
  
h

is
to

th
e

 =
 (

u
n

si
g

n
e

d
 

lo
n

g
 *

) 
  
  
  
  
 

/*
 1

0
0

 K
a

e
st

ch
e

n
 f
u

e
r 

 9
0

 G
ra

d
 *

/
  
  
  
  
  
  
  
  
  
ca

llo
c(

(s
iz

e
_

t)
 1

0
0

,s
iz

e
o

f(
u

n
si

g
n

e
d

 
lo

n
g

))
; 

/*
 N

.−
W

in
ke

l  
 *

/

  
  
  
  
h

is
to

d
st

 =
 (

u
n

si
g

n
e

d
 

lo
n

g
 *

) 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
ca

llo
c(

(s
iz

e
_

t)
 1

0
0

1
,s

iz
e

o
f(

u
n

si
g

n
e

d
 

lo
n

g
))

;

  
  
  
  
h

is
to

rp
vf

 =
 (

u
n

si
g

n
e

d
 

lo
n

g
 *

) 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
ca

llo
c(

(s
iz

e
_

t)
 1

0
0

1
*3

,s
iz

e
o

f(
u

n
si

g
n

e
d

 
lo

n
g

))
;

  
 

i
f

 (
xn

2
t 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
yn

2
t 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
zn

2
t 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
xe

n
d

t 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
ye

n
d

t 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
ze

n
d

t 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

  
  
  
  

i
f

 (
xa

x 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

  
  
  
  

i
f

 (
ya

x 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

  
  
  
  

i
f

 (
za

x 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

  
  
  
  

i
f

 (
n

ct
h

 =
=

 N
U

L
L

) 
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

  
  
  
  

i
f

 (
n

p
h

i =
=

 N
U

L
L

) 
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
h

is
to

xy
 =

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
h

is
to

z 
=

=
 N

U
L

L
) 

p
ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
h

is
to

p
h

i =
=

 N
U

L
L

) 
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
h

is
to

th
e

 =
=

 N
U

L
L

) 
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
h

is
to

d
st

 =
=

 N
U

L
L

) 
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;

i
f

 (
h

is
to

rp
vf

 =
=

 N
U

L
L

) 
p

ri
n

tf
("

A
L

L
O

C
A

T
IO

N
 E

R
R

O
R

 in
 m

sr
 \
n

")
;
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−
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−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
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/
/*

 S
ch

re
ib

t 
d

e
n

 K
o

p
f 
d

e
r 

M
e

ss
u

n
g
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a

te
ie

n
 1

..
1

3
 a

n
a

lo
g

 z
u

r 
K

o
n

fig
u

ra
tio

n
s−

  
 d

a
te

i *
.c

n
f 
 [
d

ie
 w

ic
h

tig
st

e
n

 P
a

ra
m

e
te

r 
d

e
r 

S
im

u
la

tio
n

] 
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
w
r
i
t
e
_
m
s
r
_
h
e
a
d
e
r

(f
)

F
IL

E
 *
f

;
{   
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
D

A
T

A
 F

O
R

 %
s 

C
R

E
A

T
E

D
 B

Y
 M

C
.e

xe
\n

",
sw

tc
h

[1
])

;
  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

\n
")

;
  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
d

im
  
  
  
 n

p
m

  
  
  
 lp

m
  
  
  
 m

cs
m

a
x 

  
 t
e

m
p

  
  
  
p

re
ss

u
re

\n
")

;
  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
%

−
9

d
 %

−
9

d
 %

−
9

d
 %

−
9

ld
 %

−
9

.5
f 
%

−
9

.5
f\
n

",
d

im
,n

p
m

,lp
m

,(
lo

n
g

)m
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m
a

x,
te

m
p

,p
re

ss
u

re
);

  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
b

o
n

d
_

m
in

  
b

o
n

d
_

m
a

x 
 h

va
r 

  
  
 v

o
lv

a
r 

 a
lp

h
va

r\
n
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;

  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.5
f 
%

−
9

.5
f 
%

−
9

.5
f\
n

",
b

o
n

d
_

m
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,b
o

n
d

_
m

a
x,

h
va

r,
vo

lv
a

r,
a

lp
h

va
r_
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);

  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
u

0
  
  
  
  
sp

rn
g

  
  
 c

o
sp

r 
  
  
ljm

in
  
  
 lj

cu
t\
n

")
;

  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f\
n

"
  
  
  
 

,u
0

,s
p

rn
g

,c
o

sp
r,

ljm
in

,lj
cu

t)
;

  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
u

0
_

h
h

  
  
 lj

m
in

_
h

h
  
ljc

u
t_

h
h

\n
")

;
  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f\
n

"
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,u
0

_
h

h
,lj

m
in

_
h

h
,lj

cu
t_

h
h

);
  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
u

0
_

h
m

  
  
 lj

m
in

_
h

m
  
ljc

u
t_

h
m

\n
")

;
  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f 
%

−
9

.3
f\
n

"
  
  
  
 

,u
0

_
h

m
,lj

m
in

_
h

m
,lj

cu
t_

h
m

);
  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
%

c 
: 
h

e
a

d
g

ro
u

p
s 

fix
e

d
 (

0
) 

o
r 

m
o

va
b

le
 (

1
) 

\n
",

h
e

a
d

s)
;

  
 f
p

ri
n

tf
(f

,"
 \
n

")
;

  
 f
p

ri
n

tf
(f
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n
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;

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
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/*
 H

is
to

g
ra

m
m

−
Z

a
e

h
le

r 
h

is
to

z,
 h

is
to

xy
, 
h

is
to

p
h

i, 
h

is
to

th
e

, 
h

is
to

d
st

  
 u

n
d

 h
is

to
rp

vf
 d

u
rc

h
 N

u
llu

n
g

 in
iti

a
lis

ie
re

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
i
n
i
t
i
a
l
i
z
e
_
h
i
s
t
o

()
{   
  

in
t

 
i
1

,i2
,h

si
ze

;

  
  
h

si
ze

 =
 c

e
il(

2
0

.*
b

o
n

d
_

m
a

x*
(l
p

m
−

1
))

;
  
  

  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
h

si
ze

; 
i1

+
+

)
  
  
  
 {

  
  
  
  
 

f
o
r

 (
i2

=
0

; 
i2

<
lp

m
; 
  
i2

+
+

) 
h

is
to

z[
i1

+
i2

*h
si

ze
]=

0
;

  
  
  
  
 

f
o
r

 (
i2

=
0

; 
i2

<
h

si
ze

; 
i2

+
+

) 
h

is
to

xy
[i1

+
i2

*h
si

ze
]=

0
; 

  
  
}

  
  

  
  

f
o
r

(i
1

=
0

;i1
<

8
0

0
;i1

+
+

) 
h

is
to

p
h

i[i
1

]=
0

;
  
  

f
o
r

(i
1

=
0

;i1
<

1
0

0
;i1

+
+

) 
h

is
to

th
e

[i1
]=

0
;

  
  

f
o
r

(i
1

=
0

;i1
<

1
0

0
0

;i1
+

+
) 

h
is

to
d

st
[i1

]=
0

;

  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
3

; 
i1

+
+

)
  
  
  
  

f
o
r

 (
i2

=
0

; 
i2

<
=

1
0

0
0

; 
i2

+
+

) 
h

is
to

rp
vf
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0

0
1

*i
1

+
i2

]=
0

;
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is
to

g
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p
h

is
ch

e
 B

e
h

a
n

d
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n
g

 d
e

r 
K

e
tt
e

n
−

A
ch

se
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 u

n
d

 d
e

r 
ve

rt
ik

a
le

n
 S

ch
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h
tu

n
g

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
re

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
a
d
d
_
t
o
_
h
i
s
t
o

()
{   
  

in
t

 
i
i

,jj
,k

k,
jj_

p
rt

,k
k_

p
rt

,im
x,

im
y,

im
z,

h
si

ze
,ib

in
,ii

_
o

ff
se

t;
  
  

d
o

u
b

le
 
m
x

,m
y,

m
z,

x,
y,

d
is

tx
,d

is
ty

,d
is

t,
d

x,
d

y,
  
  
  
  
  
 x

cm
_

j,x
cm

_
k,

xc
t_

j,x
ct

_
k,

  
  
  
  
  
 y

cm
_

j,y
cm

_
k,

yc
t_

j,y
ct

_
k,

cu
t_

p
la

n
e

,r
e

l;

  
  

/*
 b

o
n

d
_

m
a

x*
(l
p

m
−

1
) 

is
t 
n

ic
h

t 
n

u
r 

d
ie

 m
a

xi
m

a
le

 L
a

e
n

g
e

 e
in

e
r 

K
e

tt
e

  
*/

  
  

/*
 s

o
n

d
e

rn
 a

u
ch

 M
a

xi
m

a
lw

e
rt

 d
e

r 
K

o
m

p
o

n
e

n
te

n
 d

e
s 

K
o

p
f−

E
n

d
−

V
e

kt
o

rs
  
 *

/
  
  
h

si
ze

 =
 c

e
il(

2
0

.*
b

o
n

d
_

m
a

x*
(l
p

m
−

1
))

;
  
  

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 K
e

tt
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
) 

  
  
  
 {

 m
x 

=
 x

e
n

d
t[
2

*i
i] 

−
 x

e
n

d
t[
2

*i
i+

1
];
 

/*
 v

o
n

 E
n

d
e

 n
a

ch
 K

o
p

f 
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
 m

y 
=

 y
e

n
d

t[
2

*i
i] 

−
 y

e
n

d
t[
2

*i
i+

1
];

  
  
  
  
 m

z 
=

 z
e

n
d

t[
2

*i
i+

1
] 
−

 z
e

n
d

t[
2

*i
i];
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 v
o

n
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o
p

f 
n

a
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 E
n

d
e
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*/

/*
 m

x,
m

y 
in
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−

b
o

n
d

_
m

a
x*

(l
p

m
−

1
);

+
b

o
n

d
_

m
a

x*
(l
p

m
−

1
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/
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u

flo
e

su
n

g
 in
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E
b

e
n

e
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 1

0
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a
e

st
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e
n
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o

n
d

_
L

a
e

n
g

e
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=

 c
e
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0
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m
x 

+
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o
n

d
_

m
a

x*
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p

m
−

1
))
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y 
=

 c
e

il(
1

0
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m
y 

+
 b

o
n

d
_

m
a

x*
(l
p

m
−

1
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);
/*
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−

d
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n

d
e

x 
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 d
e

r 
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−
E

b
e

n
e
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is
to
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h
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+

; 
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o
p
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p
p
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n

 s
o

w
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1
−

E
b
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n

e
 f
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a
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g
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m
m

 d
e
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K
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/*
 m

z 
in

 [
0

;b
o

n
d

_
m

a
x*

(l
p

m
−

1
)]

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
 im

z 
=

 c
e

il(
2

0
*m

z)
;

  
  
  
  
 h

is
to

z[
im

z]
+

+
;

   
  
  
  
 

f
o
r

 (
jj=

1
; 
jj<

lp
m

; 
jj+

+
) 

  
  
  
  
  
  
{ 

m
z 

=
 z

m
m

[jj
+

ii*
lp

m
] 
−

1
.;

  
  
  
  
  
  
  
im

z 
=

 c
e

il(
2

0
*m

z)
;

  
  
  
  
  
  
  

/*
 O

ff
se

t 
’jj

*h
si

ze
’ t

re
n

n
t 
d

ie
 M

o
n

o
m

e
r−

S
ch

ic
h

te
n

  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
  
h

is
to

z[
im

z+
jj*

h
si

ze
]+

+
;

  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
 }

  
  

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/
  
  

/*
 r

a
d

ia
le

 P
a

a
rv

e
rt

e
ilu

n
g

sf
u

n
kt

io
n

 d
e

r 
K

o
e

p
fe

 (
2

−
d

im
) 

  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
ii_

o
ff
se

t 
=

 0
;

  
  

f
o
r

 (
jj=

0
; 
jj<

n
p

m
; 
jj+

+
)

  
  
  
{ 

jj_
p

rt
 =

 lp
m

*j
j;

  
  
  
  
x 

=
 x

b
o

x[
jj_

p
rt

];
  
y 

=
 y

b
o

x[
jj_

p
rt

];

  
  
  
  

f
o
r

 (
kk

=
jj+

1
; 
kk

<
n

p
m

; 
kk

+
+

)
{ 

kk
_

p
rt

 =
 lp

m
*k

k;

  
  
  
  
  
  
d

is
tx

 =
 x

b
o

x[
kk

_
p

rt
]−

x;
  
  
  
  
  
  
d

x 
  
 =

 S
S

X
*(

d
is

tx
−

flo
o

r(
d

is
tx

+
0

.5
))

;
  
  
  
  
  
  
d

is
ty

 =
 y

b
o

x[
kk

_
p

rt
]−

y;
d

y 
  
 =

 S
S

Y
*(

d
is

ty
−

flo
o

r(
d

is
ty

+
0

.5
))

;
  
  
  
  
  
  
d

is
t 
 =

 s
q

rt
(d

x*
d

x 
+

 d
y*

d
y 

+
 c

o
sa

2
*d

x*
d

y)
;

  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  
  

/*
 K

a
st

e
n

−
S

ys
te

m
 :
 0

 <
 r

 <
 1

0
, 
  
1

0
0

 B
in

s 
/ 
L

E
  
*/

  
  
  
  
  
 ib

in
 =

 m
in

(1
0

0
0

,it
ru

n
c(

1
0

0
.0

*d
is

t)
);

  
  
  
  
  
 h

is
to

rp
vf

[ii
_

o
ff
se

t+
ib

in
]+

+
;

  
  
  
  
 }

  
  
  
 }

  
  

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/
  
  

/*
 r

a
d

ia
le

 P
a

a
rv

e
rt

e
ilu

n
g

sf
u

n
kt

io
n

 d
e

r 
S

ch
w

e
rp

u
n

kt
e

 (
2

−
d

im
) 

  
  
  
 *

/
  
  
ii_

o
ff
se

t 
=

 1
0

0
1

;

  
  

f
o
r

 (
jj=

0
; 
jj<

n
p

m
; 
jj+

+
)

  
  
  
{ 

jj_
p

rt
 =

 lp
m

*j
j;

  
  
  
  
xc

m
_

j =
 y

cm
_

j =
 0

.0
;

  
  

  
  
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

lp
m

; 
ii+

+
)

{ 
xc

m
_

j +
=

 x
m

m
[jj

_
p

rt
+

ii]
; 
 y

cm
_

j +
=

 y
m

m
[jj

_
p

rt
+

ii]
; 
}

  
  
  
  
xc

m
_

j /
=

 (
d

o
u

b
le

) 
lp

m
; 
 y

cm
_

j /
=

 (
d

o
u

b
le

) 
lp

m
;

  
  
  
  

f
o
r

 (
kk

=
jj+

1
; 
kk

<
n

p
m

; 
kk

+
+

)
{ 

kk
_

p
rt

 =
 lp

m
*k

k;
  
  
 

  
  
  
  
  
  
xc

m
_

k 
=

 y
cm

_
k 

=
 0

.0
;

  
  
  
  
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

lp
m

; 
ii+

+
)

{ 
xc

m
_

k 
+

=
 x

m
m

[k
k_

p
rt

+
ii]

; 
 y

cm
_

k 
+

=
 y

m
m

[k
k_

p
rt

+
ii]

; 
}

  
  
  
  
  
  
xc

m
_

k 
/=

 (
d

o
u

b
le

) 
lp

m
; 
 y

cm
_

k 
/=

 (
d

o
u

b
le

) 
lp

m
;

  
  
  
  
  
  
sp

e
ri
o

d
_

d
is

t_
m

in
(&

d
is

tx
, 
&

d
is

ty
, xc

m
_

k−
xc

m
_

j, 
yc

m
_

k−
yc

m
_

j,
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in
v_

S
S

X
, 
in

v_
S

H
Y

, 
ct

g
_

a
lp

h
a

);
  
  
  
  
  
  
d

is
t 
 =

 s
q

rt
(d

is
tx

*d
is

tx
 +

 d
is

ty
*d

is
ty

);

  
  
  
  
  
  

/*
 K

a
st

e
n

−
S

ys
te

m
 :
 0

 <
 r

 <
 1

0
, 
  
1

0
0

 B
in

s 
/ 
L

E
  
*/

  
  
  
  
  
 ib

in
 =

 m
in

(1
0

0
0

,it
ru

n
c(

1
0

0
.0

*d
is

t)
);

  
  
  
  
  
 h

is
to

rp
vf

[ii
_

o
ff
se

t+
ib

in
]+

+
;

  
  
  
  
 }

  
  
  
 }

  
  

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/
  
  

/*
 r

a
d

ia
le

 P
a

a
rv

e
rt

e
ilu

n
g

sf
u

n
kt

io
n

 d
e

r 
S

ch
w

e
rp

u
n

kt
e

 (
2

−
d

im
) 

  
  
  
 *

/
  
  
ii_

o
ff
se

t 
=

 2
0

0
2

;

 c
u

t_
p

la
n

e
 =

 3
.0

;

  
  

f
o
r

 (
jj=

0
; 
jj<

n
p

m
; 
jj+

+
)

  
  
  
{ 

jj_
p

rt
 =

 lp
m

*j
j;

  
  
  
  

/*
 A

n
n

a
h

m
e

 :
 I
n

 je
d

e
r 

K
e

tt
e

 n
u

r 
e

in
 S

ch
n

itt
p

u
n

kt
 m

it 
d

e
r 

E
b

e
n

e
 *

/
  
  
  
  

f
o
r

 (
ii=

1
; 
ii<

lp
m

; 
ii+

+
)

i
f

 (
zm

m
[jj

_
p

rt
+

ii]
 >

 c
u

t_
p

la
n

e
) 

b
r
e
a
k

;

  
  
  
  

i
f

 (
ii<

lp
m

) 
{ 

re
l =

 (
cu

t_
p

la
n

e
  
  
  
−

 z
m

m
[jj

_
p

rt
+

ii−
1

])
 /
 

(z
m

m
[jj

_
p

rt
+

ii]
 −

 z
m

m
[jj

_
p

rt
+

ii−
1

])
;

  
  
  
  
  
 

  
  
  
  
  
  
xc

t_
j =

 r
e

l *
 x

m
m

[jj
_

p
rt

+
ii]

  
+

  
(1

.0
−

re
l)
 *

 x
m

m
[jj

_
p

rt
+

ii−
1

];
  
  
  
  
  
  
yc

t_
j =

 r
e

l *
 y

m
m

[jj
_

p
rt

+
ii]

  
+

  
(1

.0
−

re
l)
 *

 y
m

m
[jj

_
p

rt
+

ii−
1

];

  
  
  
  
  
  

f
o
r

 (
kk

=
jj+

1
; 
kk

<
n

p
m

; 
kk

+
+

)
{ 

kk
_

p
rt

 =
 lp

m
*k

k;

  
  
  
  
  
  
  
  

f
o
r

 (
ii=

1
; 
ii<

lp
m

; 
ii+

+
)

i
f

 (
zm

m
[k

k_
p

rt
+

ii]
 >

 c
u

t_
p

la
n

e
) 

b
r
e
a
k

;

  
  
  
  
  
  
  
  

i
f

 (
ii<

lp
m

) 
{ 

re
l =

 (
cu

t_
p

la
n

e
  
  
  
−

 z
m

m
[k

k_
p

rt
+

ii−
1

])
 /
 

(z
m

m
[k

k_
p

rt
+

ii]
 −

 z
m

m
[k

k_
p

rt
+

ii−
1

])
;

  
  
  
  
  
 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 x

ct
_

k 
=

 r
e

l *
 x

m
m

[k
k_

p
rt

+
ii]

  
+

  
(1

.0
−

re
l)
 *

 x
m

m
[k

k_
p

rt
+

ii−
1

];
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 y

ct
_

k 
=

 r
e

l *
 y

m
m

[k
k_

p
rt

+
ii]

  
+

  
(1

.0
−

re
l)
 *

 y
m

m
[k

k_
p

rt
+

ii−
1

];

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 s

p
e

ri
o

d
_

d
is

t_
m

in
(&

d
is

tx
, 
&

d
is

ty
,

xc
t_

k−
xc

t_
j, 

yc
t_

k−
yc

t_
j,

in
v_

S
S

X
, 
in

v_
S

H
Y

, 
ct

g
_

a
lp

h
a

);
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 d

is
t 
 =

 s
q

rt
(d

is
tx

*d
is

tx
 +

 d
is

ty
*d

is
ty

);

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

/*
 K

a
st

e
n

−
S

ys
te

m
 :
 0

 <
 r

 <
 1

0
, 
  
1

0
0

 B
in

s 
/ 
L

E
  
*/

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 ib

in
 =

 m
in

(1
0

0
0

,it
ru

n
c(

1
0

0
.0

*d
is

t)
);

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 h

is
to

rp
vf

[ii
_

o
ff
se

t+
ib

in
]+

+
;

} 
 

}
}

  
  
  
}

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

M
C
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/*
 A

lte
 H

is
to

g
ra

m
m

e
 e

in
le

se
n

 u
n

d
 f
o

rt
sc

h
re

ib
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
r
e
a
d
_
h
i
s
t
o

(
in

t
 *
i
s
a
m
p

)
{   
  
F

IL
E

 *
f1

;
  
  

ch
a

r
 
f
n
a
m
e

[3
0

],
ze

ile
[1

6
0

];
  
  

in
t

 
i

,jj
,ix

,iy
,iz

,h
si

ze
,e

rr
_

cn
t,
id

u
m

m
y;

  
  

d
o

u
b

le
 
x

,y
;

  
  

/*
 in

 F
O

R
T

R
A

N
 w

u
e

rd
e

 e
in

e
 k

le
in

e
 im

p
liz

ite
 D

O
−

S
ch

le
ife

 g
e

n
u

e
g

e
n

..
. 
*/

  
  

u
n

si
g

n
e

d
 

lo
n

g
 
u

[1
4

];

  
  
e

rr
_

cn
t 
=

 0
;

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/

  
  
sp

ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
h

is
tx

y.
d

a
t

",
sw

tc
h

[1
])

;
  
  
f1

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
r

")
; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  

i
f

 (
f1

 =
=

 N
U

L
L

) 
  
  
  
{ 

p
ri
n

tf
("

E
R

R
O

R
 o

p
e

n
in

g
 %

s\
n

",
fn

a
m

e
);

 e
rr

_
cn

t+
+

; 
}

  
  

e
l
s
e

  
  
  
{ 

f
o
r

(i
=

0
; 
i<

1
5

; 
i+

+
) 

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
1

);
  
 

  
  
  
  
fg

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
1

);
  
  
  
  
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
d

\n
",

&
id

u
m

m
y)

;

  
  
  
  
h

si
ze

 =
 c

e
il(

2
0

.*
b

o
n

d
_

m
a

x*
(l
p

m
−

1
))

;
  
  
  
  

f
o
r

 (
ix

=
0

; 
ix

<
h

si
ze

; 
ix

+
+

)
  
  
  
  
  
 

f
o
r

 (
iy

=
0

; 
iy

<
h

si
ze

; 
iy

+
+

)
  
  
  
  
  
  
{ 

fg
e

ts
(z

e
ile

,1
6

0
,f
1

);
ss

ca
n

f(
ze

ile
,"

%
lf 

%
lf 

%
lu

\n
",

&
x,

&
y,

&
h

is
to

xy
[ix

+
iy

*h
si

ze
])

;
  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
fc

lo
se

(f
1

);
  
  
  
}

  
  
*i

sa
m

p
 =

 id
u

m
m

y;
/*

 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/

  
  
sp

ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
h

is
tz

.d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
;

  
  
f1

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
r

")
; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  

i
f

 (
f1

 =
=

 N
U

L
L

) 
  
  
  
{ 

p
ri
n

tf
("

E
R

R
O

R
 o

p
e

n
in

g
 %

s\
n

",
fn

a
m

e
);

 e
rr

_
cn

t+
+

; 
}

  
  

e
l
s
e

  
  
  
{ 

f
o
r

(i
=

0
; 
i<

1
6

; 
i+

+
) 

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
1

);

  
  
  
  
h

si
ze

 =
 c

e
il(

2
0

.*
b

o
n

d
_

m
a

x*
(l
p

m
−

1
))

;
  
  
  
  

f
o
r

 (
iz

=
0

; 
iz

<
h

si
ze

; 
iz

+
+

)
  
  
  
  
 {

 f
g

e
ts

(z
e

ile
,1

6
0

,f
1

);
  
  
  
  
  
 id

u
m

m
y 

=
 s

sc
a

n
f(

ze
ile

,
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 "

%
lf 

%
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
lu

 %
l

u
",

&
x,

&
u

[0
],
&

u
[1

],
&

u
[2

],
&

u
[3

],
&

u
[4

],
&

u
[5

],
&

u
[6

],
&

u
[7

],
&

u
[8

],
&

u
[9

],
&

u
[1

0
],
&

u
[1

1
],
&

u
[1

2
],
&

u
[1

3
])

;
i
f

 (
id

u
m

m
y!

=
lp

m
+

1
) 

{ 
e

rr
_

cn
t+

+
; 

c
o
n
t
i
n
u
e

; 
}

  
  
  
  
  
 

f
o
r

 (
jj=

0
; 
jj<

lp
m

; 
jj+

+
) 

h
is

to
z[

iz
+

jj*
h

si
ze

] 
=

 u
[jj

];
  
  
  
  
 }

  
  
  
  
fc

lo
se

(f
1

);
  
  
  
}

/*
 .
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
..
 *

/

  
  
sp

ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
h

is
ta

n
g

.d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
;
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f1

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
r

")
;

  
  

i
f

 (
f1

 =
=

 N
U

L
L

) 
  
  
  
{ 

p
ri
n

tf
("

E
R

R
O

R
 o

p
e

n
in

g
 %

s\
n

",
fn

a
m

e
);

 e
rr

_
cn

t+
+

; 
}

  
  

e
l
s
e

  
  
  
{ 

f
o
r

(i
=

0
; 
i<

1
6

; 
i+

+
) 

fg
e

ts
(z

e
ile

,8
0

,f
1

);

  
  
  
  

f
o
r

 (
jj=

0
; 
jj<

1
0

0
; 
jj+

+
)

  
  
  
  
  
{ 

fg
e

ts
(z

e
ile

,1
6

0
,f
1
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h
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0
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&

h
is
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h
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3

0
0
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&

h
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p

h
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4

0
0
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&

h
is
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p

h
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5

0
0
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&

h
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p

h
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6

0
0
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&

h
is
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p

h
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0
0
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&
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&

h
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e
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;
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a
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;
  
  
f1

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
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;
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f
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=
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U

L
L
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{ 

p
ri
n
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E
R

R
O

R
 o

p
e

n
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g
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n
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fn

a
m

e
);

 e
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_
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+

; 
}

  
  

e
l
s
e

  
  
  
{ 

f
o
r
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=

0
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1
6
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+
) 
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0
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1
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r
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1
0

0
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+
)
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e
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e
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n
a

m
e

,"
%

s_
h

is
tr
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a
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;

  
  
f1

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e
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r

")
;

  
  

i
f

 (
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 =
=

 N
U

L
L

) 
  
  
  
{ 

p
ri
n
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E
R

R
O

R
 o

p
e

n
in

g
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n
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fn

a
m

e
);

 e
rr

_
cn

t+
+
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}

  
  

e
l
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e

  
  
  
{ 

f
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=

0
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1
6

; 
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+
) 
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e
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e
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0
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1

);
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0
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1
0
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+
)
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e
ts
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e
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1
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&
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to
rp

vf
[jj
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h
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+
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/
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p
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h
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n

 d
e
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a
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n
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g
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m
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;
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o

u
t)
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;

  
  
  
  
in
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a

liz
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_
h
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;

  
  
  
}
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 d
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vo
id

 
p
r
i
n
t
_
h
i
s
t
o
x
y

(
in

t
 
i
s
a
m

)
{   
  
F

IL
E

 *
f1

;
  
  

ch
a

r
 
f
n
a
m
e

[2
0

];
  
  

in
t

 
i
x

,iy
,h

si
ze

;
  
  

d
o

u
b

le
 
x

,y
;

  
  
sp

ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
h

is
tx

y.
d

a
t

",
sw

tc
h

[1
])

;
  
  
f1

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
  
<

−
−

 a
p

p
e

n
d
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*/

  
  
w

ri
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_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f1
);

   
  
fp

ri
n

tf
(f

1
,"

%
d
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 n

u
m

b
e

r 
o

f 
sa

m
p

le
s\

n
",

is
a

m
);

  
  
h

si
ze

 =
 c

e
il(

2
0

.*
b

o
n

d
_

m
a

x*
(l
p

m
−

1
))

;
  
  

f
o
r

 (
ix

=
0

; 
ix

<
h

si
ze

; 
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+
+

)
  
  
  
 {

 
f
o
r

 (
iy

=
0

; 
iy

<
h

si
ze

; 
iy

+
+

)
  
  
  
  
  
  
{ 
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o

o
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a

te
n

 d
e
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H
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−
K

a
e
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e
n

s 
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+
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] 
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x 

=
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 c
e
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1

0
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b
o

n
d

_
m

a
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p

m
−

1
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=
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 c
e

il(
1

0
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b
o

n
d

_
m

a
x*
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p

m
−

1
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);
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%
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%
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%
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+
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;
  
  
  
  
  
  
}
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1
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−
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is

to
g

ra
m
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 d

e
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e
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e
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−
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ch
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−
H

o
e
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e

n
 u
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d

 d
e

r 
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a
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vo
id

 
p
r
i
n
t
_
h
i
s
t
o
z

(
in

t
 
i
s
a
m

)
{   
  
F

IL
E

 *
f1

;
  
  

ch
a

r
 
f
n
a
m
e

[2
0

];
  
  

in
t

 
j
j

,iz
,h

si
ze

;
  
  

d
o

u
b

le
 
z

;

  
  
sp

ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
h

is
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.d
a

t
",

sw
tc

h
[1
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;

  
  
f1

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w
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;

  
  
w

ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f1
);

   
  
fp

ri
n

tf
(f

1
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%
d
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 n

u
m

b
e

r 
o

f 
sa

m
p

le
s\

n
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a

m
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h

si
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 =
 c

e
il(

2
0
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b

o
n

d
_

m
a
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(l
p

m
−

1
))

;
  
  

f
o
r

 (
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=
0

; 
iz

<
h

si
ze

; 
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+
+

)
  
  
  
 {

  
z 

=
 0

.0
5

*i
z;

 
  
  
  
  
  
fp

ri
n

tf
(f

1
,"

%
f 
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z)

;
  
  
  
  
  

f
o
r
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0
; 
jj<
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m

; 
jj+

+
)

  
  
  
  
  
  
 {

 f
p

ri
n

tf
(f

1
,"

%
lu
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h
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to
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iz
+

jj*
h

si
ze
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; 
}

  
  
  
  
  
fp

ri
n

tf
(f

1
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;
  
  
  
 }

  
  
fc

lo
se

(f
1

);
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 H
is

to
g

ra
m

m
e

 d
e

r 
N

e
ig

u
n

g
sw

in
ke

l, 
−

ri
ch

tu
n

g
 u

n
d

 B
o

n
d

w
in

ke
l  

  
  
  
  
  
*/

/*
 −

−
−

>
  
M

E
A

N
p

h
i  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
p
r
i
n
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h
i
s
t
o
a
n
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(
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i
s
a
m

)
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F
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E
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;
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a

r
 
f
n
a
m
e
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in
t

 
j
j
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d
o

u
b
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p
h
i

;
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n
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n
a

m
e
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%
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h
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n
g

.d
a
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 =
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e
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n
a

m
e
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w
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_

h
e
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e
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n
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u
m
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e
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o
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m
p
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f
o
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)
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h
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 f
p
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1
,"

%
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p

h
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;
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o
r
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=
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; 
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; 
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)
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h
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h
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 }

  
  
  
  
 p
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P
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 f
p

ri
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;

  
  
  
  
 f
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h
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th
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])
;
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n
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;
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r
i
n
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o
d
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(
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i
s
a
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)
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F

IL
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 *
f1

;
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a
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f
n
a
m
e
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j
j

;
  
  

d
o

u
b
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d
s
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n
a

m
e
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%
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h
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.d

a
t
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;
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 =
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o

p
e

n
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n
a

m
e
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;

  
  
w
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h
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f1
);

   
  
fp

ri
n

tf
(f

1
,"

%
d

 :
 n

u
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e
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o
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m
p
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 d
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a
m
e

[2
0

];
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;
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n
a
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h
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p
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a
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 =
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;
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te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(
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*/

M
C
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7

 vo
id

 
p
r
e
p
a
r
e
_
m
s
r
_
f
i
l
e
s

()
{   
  
  
  
 

ch
a

r
 
f
n
a
m
e

[2
0

];

  
  
F

IL
E

 *
f1

,*
f2

,*
f3

,*
f4

,*
f5

,*
f6

,*
f8

,*
f9

,*
f1

4
,*

f1
5

;

  
  
  
  
sp

ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
b

.d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
; 

/*
 <

"B
ie

g
u

n
g

">
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
 f
1

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
u

.d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
; 

/*
 E

n
e

rg
ie

n
 :
 U

, 
..
.,
H

  
  
 *

/
  
  
 f
2

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
v.

d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
; 

/*
 B

o
x−

G
ro

e
ss

e
, 
F

l.−
D

ic
h

te
 *

/
  
  
 f
3

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
a

.d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
; 

/*
 A

kz
e

p
ta

n
z−

R
a

te
n

  
  
  
  
 *

/
  
  
 f
4

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
p

.d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
; 

/*
 <

K
e

tt
e

n
 −

A
ch

se
n

>
  
  
  
  
*/

  
  
 f
5

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
o

.d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
; 

/*
 <

R
_

xy
, 
O

>
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
 f
1

4
=

 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
t.
d

a
t

",
sw

tc
h

[1
])

; 
/*

 <
N

e
ig

u
n

g
>

 "
til

t"
  
  
  
  
*/

 
  
  
 f
6

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
n

.d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
; 

/*
 P

h
i_

6
 −

N
e

ig
u

n
g

sr
ic

h
tu

n
g

 *
/

 
  
  
 f
1

5
=

 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

  
  

i
f

 (
d

im
 =

=
 3

) 
  
  
  
{ 

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
l.d

a
t

",
sw

tc
h

[1
])

; 
/*

 K
o

p
fg

ru
p

p
e

n
−

G
itt

e
r 

  
  
 *

/
  
  
  
  
f8

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

sp
ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
sp

rp
r.

d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
; 

/*
 S

p
re

iz
d

ru
ck

  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
f9

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
w

")
;

  
  
  
}

  
  
w

ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f1
);

  
  
  
  
  
  
  
fc

lo
se

(f
1

);
  
  
w

ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f2
);

  
  
  
  
  
  
  
fc

lo
se

(f
2

);
  
  
w

ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f3
);

  
  
  
  
  
  
  
fc

lo
se

(f
3

);
  
  
w

ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f4
);

  
  
  
  
  
  
  
fc

lo
se

(f
4

);
  
  
w

ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f5
);

  
  
  
  
  
  
  
fc

lo
se

(f
5

);
  
  
w

ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f1
4

);
  
  
  
  
  
  
  
fc

lo
se

(f
1

4
);

  
  
w

ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f6
);

  
  
  
  
  
  
  
fc

lo
se

(f
6

);
  
  
w

ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f1
5

);
  
  
  
  
  
  
  
fc

lo
se

(f
1

5
);

  
  

i
f

 (
d

im
 =

=
 3

) 
  
  
  
{ 

w
ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f8
);

  
  

fc
lo

se
(f

8
);

  
 

w
ri
te

_
m

sr
_

h
e

a
d

e
r(

f9
);

  
  

fc
lo

se
(f

9
);

  
  
  
}

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 B
e

st
im

m
u

n
g

 d
e

r 
m

o
m

e
n

ta
n

e
n

 L
a

g
e

n
 d

e
r 

M
itt

e
l−

, 
K

o
p

f−
 u

n
d

 E
n

d
−

M
o

n
o

m
e

re
  
  
*/

/*
 u

n
d

 d
e

r 
S

ch
w

e
rp

u
n

kt
e

 d
e

r 
M

o
n

o
m

e
re

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
m
e
a
s
u
r
e
_
a
l
l

()
{ 

  
  
  

d
o

u
b

le
 
l
a
x

;
in

t
 
n
2

,ii
;
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M

C
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n

2
 =

 lp
m

/2
;

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
){

xe
n

d
t[
2

*i
i+

1
]

=
 x

m
m

[ii
*l

p
m

+
lp

m
−

1
];

ye
n

d
t[
2

*i
i+

1
]

=
 y

m
m

[ii
*l

p
m

+
lp

m
−

1
];
 

/*
 d

e
r 

E
n

d
−

M
o

n
o

m
e

re
  
*/

ze
n

d
t[
2

*i
i+

1
]

=
 z

m
m

[ii
*l

p
m

+
lp

m
−

1
];
  

} f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
){

xe
n

d
t[
2

*i
i]

=
 x

m
m

[ii
*l

p
m

];
ye

n
d

t[
2

*i
i]

=
 y

m
m

[ii
*l

p
m

];
  
  
  

/*
 d

e
r 

K
o

p
f−

M
o

n
o

m
e

re
  
*/

ze
n

d
t[
2

*i
i]

=
 z

m
m

[ii
*l

p
m

];
  
  
  
  
  
 }

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
){

  
  
  
  
  
  
  

/*
 m

o
m

e
n

ta
n

e
 K

o
o

rd
in

a
te

n
 :
 *

/
xn

2
t[
ii]

=
 x

m
m

[ii
*l

p
m

+
n

2
];

yn
2

t[
ii]

=
 y

m
m

[ii
*l

p
m

+
n

2
];
  

/*
 d

e
r 

m
itt

le
re

n
 M

o
n

o
s 

*/
zn

2
t[
ii]

=
 z

m
m

[ii
*l

p
m

+
n

2
];

  
  
  
  
  
 }

  
/*

 B
e

st
im

m
u

n
g

 d
e

r 
 K

e
tt
e

n
−

A
ch

se
n

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
)

  
  
{ 

p
o

ly
_

a
xi

s_
e

va
l(
ii,

lp
m

);
 }

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 <

p
o

ly
_

a
xi

s.
c>

 *
/

  
/*

 H
a

u
p

tt
ra

e
g

h
e

its
ri
ch

tu
n

g
 m

it 
u

n
b

e
st

. 
V

o
rz

e
ic

h
e

n
, 
 w

a
e

h
le

 z
>

0
, 
  
  
*/

  
/*

 s
o

n
st

 P
ro

b
le

m
 b

e
i W

in
ke

lb
e

st
im

m
u

n
g

 (
th

e
ta

 >
 p

i/2
 s

o
n

st
) 

  
  
  
  
 *

/
 

  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
)

  
  

i
f

 (
za

x[
ii]

<
0

) 
  
  
  
{ 

xa
x[

ii]
=

−
xa

x[
ii]

; 
ya

x[
ii]

=
−

ya
x[

ii]
; 
za

x[
ii]

=
−

za
x[

ii]
; 
}

  
/*

 A
lte

rn
a

tiv
 :
 [
H

a
a

s,
L

a
n

g
e

]−
V

e
rs

io
n

 :
 E

n
d

−
K

o
p

f−
V

e
kt

o
r 

  
  
  
  
  
  
 *

/
  

/*
 f
o

r 
(i
i=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
)

  
  
{ 

xa
x[

ii]
 =

 x
m

m
[ii

*l
p

m
+

lp
m

−
1

] 
−

 x
m

m
[ii

*l
p

m
];

  
  
  
ya

x[
ii]

 =
 y

m
m

[ii
*l

p
m

+
lp

m
−

1
] 
−

 y
m

m
[ii

*l
p

m
];

  
  
  
za

x[
ii]

 =
 z

m
m

[ii
*l

p
m

+
lp

m
−

1
] 
−

 z
m

m
[ii

*l
p

m
];

  
  
} 

*/

  
/*

 B
e

st
im

m
u

n
g

 d
e

r 
N

e
ig

u
n

g
sw

in
ke

l u
n

d
 −

ri
ch

tu
n

g
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
)

  
  
{ 

la
x 

=
 s

q
rt

(x
a

x[
ii]

*x
a

x[
ii]

 +
 y

a
x[

ii]
*y

a
x[

ii]
 +

 z
a

x[
ii]

*z
a

x[
ii]

);
 

  
  
  
n

ct
h

[ii
] 
=

 z
a

x[
ii]

/la
x;

  
  
  
n

p
h

i[i
i] 

=
 s

a
ve

_
a

ta
n

2
(y

a
x[

ii]
,x

a
x[

ii]
);

  
  
}

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 M

itt
e

lw
e

rt
 u

e
b

e
r 

d
ie

 D
u

rc
h

b
ie

g
u

n
g

 d
e

r 
 K

e
tt
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
b
e
n
d

()
{   
  

in
t

 
i
i

,b
o

n
d

s,
n

2
;

  
  

d
o

u
b

le
 
b
e
n
d

,f
a

c1
,f
a

c2
;

  
  

d
o

u
b

le
 
d
x

,d
y,

d
z;

  
  
n

2
 =

 lp
m

/2
; 
 

  
  
b

e
n

d
=

 0
.0

;
  
  
b

o
n

d
s=

 lp
m

 −
 1

;

  
  
fa

c1
 =

 (
(

d
o

u
b

le
) 

  
  
 n

2
  
 )

 /
 (

(
d

o
u

b
le

) 
b

o
n

d
s)

;
  
  
fa

c2
 =

 (
(

d
o

u
b

le
) 

(b
o

n
d

s−
n

2
))

 /
 (

(
d

o
u

b
le

) 
b

o
n

d
s)

;
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/*
 f
a

c1
*K

o
p

f 
+

 f
a

c2
*E

n
d

e
 −

−
>

 d
e

m
 M

itt
e

l−
M

o
n

o
m

e
r 

e
n

ts
p

re
ch

e
n

d
e

 L
a

g
e

 *
/

  
  

/*
 a

u
f 
d

e
r 

 K
e

tt
e

n
−

A
ch

se
; 
A

b
w

e
ic

h
u

n
g

 v
o

n
e

in
a

n
d

e
r 

e
n

ts
p

r.
 B

ie
g

u
n

g
  
 *

/
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
n

p
m

;ii
+

+
) 

{

  
  
  
  
d

x 
=

 f
a

c1
*x

e
n

d
t[
2

*i
i]+

fa
c2

*x
e

n
d

t[
2

*i
i+

1
]−

xn
2

t[
ii]

;
  
  
  
  
d

y 
=

 f
a

c1
*y

e
n

d
t[
2

*i
i]+

fa
c2

*y
e

n
d

t[
2

*i
i+

1
]−

yn
2

t[
ii]

;
  
  
  
  
d

z 
=

 f
a

c1
*z

e
n

d
t[
2

*i
i]+

fa
c2

*z
e

n
d

t[
2

*i
i+

1
]−

zn
2

t[
ii]

;

  
  
  
  
b

e
n

d
 =

 b
e

n
d

 +
 d

x*
d

x 
+

 d
y*

d
y 

+
 d

z*
d

z;
  
  
}

  
  
b

e
n

d
 =

 b
e

n
d

 /
 (

d
o

u
b

le
) 

n
p

m
;

  
  

r
e
t
u
r
n

(b
e

n
d

);
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 N
o

rm
ie

ru
n

g
 v

o
n

 R
_

xy
 z

u
m

 P
a

ra
m

e
te

r 
O

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
m
s
r
_
O

(
d

o
u

b
le

 *
O

,
d

o
u

b
le

 *
R
_
x
y

,
d

o
u

b
le

 *
n
n
r

)
{   
  

in
t

 
i
i

;
  
  

d
o

u
b

le
 
m
x

,m
y,

m
r,

d
x,

d
y;

  
  
m

x 
=

 m
y 

=
 m

r 
=

 0
.0

;
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
)

  
  
  
{ 

d
x 

=
 x

e
n

d
t[
2

*i
i]−

xe
n

d
t[
2

*i
i+

1
];

  
  
  
  
d

y 
=

 y
e

n
d

t[
2

*i
i]−

ye
n

d
t[
2

*i
i+

1
];

  
  
  
  
m

x 
+

=
 d

x;
  
  
  
  
m

y 
+

=
 d

y;
  
  
  
  
m

r 
+

=
 s

q
rt

(d
x*

d
x 

+
 d

y*
d

y)
;

  
  
  
}

  
 *

n
n

r 
=

 m
r/

n
p

m
;

  
  
d

x 
 =

 m
x/

n
p

m
;

  
  
d

y 
 =

 m
y/

n
p

m
;

  
 *

R
_

xy
=

 s
q

rt
(d

x*
d

x 
+

 d
y*

d
y)

;
  
 *

O
  
 =

 (
*R

_
xy

)/
(*

n
n

r)
;

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 M

itt
e

lw
e

rt
 u

e
b

e
r 

d
ie

 x
−

K
o

m
p

o
n

e
n

te
n

 d
e

r 
 K

e
tt
e

n
−

A
ch

se
n

  
  
  
  
  
  
  
 *

/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
x

()
{   
  

in
t

 
i
i

;
  
  

d
o

u
b

le
 
m
x

;

  
  
m

x=
 0

.;
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
) 

  
  
  
{ 

m
x 

=
 m

x 
+

 x
e

n
d

t[
2

*i
i]−

xe
n

d
t[
2

*i
i+

1
];
 }

  
  
m

x 
=

 m
x 

/ 
n

p
m

;
  
  

r
e
t
u
r
n

(m
x)

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 V
a

ri
a

n
z 

"s
ig

m
a

" 
d

e
r 

x−
K

o
m

p
o

n
e

n
te

n
 d

e
r 

 K
e

tt
e

n
−

A
ch

se
n

  
  
  
  
  
  
  
  
*/

 

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
s
i
g
x

()
{   
  

in
t

 
i
i

;
  
  

d
o

u
b

le
 
s
x

,m
x,

d
x;
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sx

=
 0

.;
  
  
m

x=
 0

.;
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
n

p
m

;ii
+

+
) 

{
  
  
  
  
d

x 
=

 x
e

n
d

t[
2

*i
i]−

xe
n

d
t[
2

*i
i+

1
];

  
  
  
  
m

x 
=

 m
x 

+
 d

x;
  
  
  
  
sx

 =
 s

x 
+

 d
x*

d
x;

  
  
}

  
  
sx

 =
 s

x/
n

p
m

 −
 m

x*
m

x/
(n

p
m

*n
p

m
);

  
  

r
e
t
u
r
n

(s
x)

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 M
itt

e
lw

e
rt

 u
e

b
e

r 
d

ie
 y

−
K

o
m

p
o

n
e

n
te

n
 d

e
r 

 K
e

tt
e

n
−

A
ch

se
n

  
  
  
  
  
  
  
 *

/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
y

()
{   
  

in
t

 
i
i

;
  
  

d
o

u
b

le
 
m
y

;

  
  
m

y=
 0

.;
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
n

p
m

;ii
+

+
) 

{
  
  
  
  
m

y 
=

 m
y 

+
 y

e
n

d
t[
2

*i
i]−

ye
n

d
t[
2

*i
i+

1
];

  
  
}

  
  
m

y 
=

 m
y 

/ 
n

p
m

;
  
  

r
e
t
u
r
n

(m
y)

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 M
itt

e
lw

e
rt

 u
e

b
e

r 
d

ie
 z

−
K

o
m

p
o

n
e

n
te

n
 d

e
r 

 K
e

tt
e

n
−

A
ch

se
n

  
  
  
  
  
  
  
 *

/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
z

()
{   
  

in
t

 
i
i

;
  
  

d
o

u
b

le
 
m
z

;

  
  
m

z=
 0

.;
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
n

p
m

;ii
+

+
) 

{
  
  
  
  
m

z 
=

 m
z 

+
 z

e
n

d
t[
2

*i
i]−

ze
n

d
t[
2

*i
i+

1
];

  
  
}

  
  
m

z 
=

 m
z 

/ 
n

p
m

;
  
  

r
e
t
u
r
n

(m
z)

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 M
itt

e
lw

e
rt

 <
K

o
si

n
u

s(
th

e
ta

)>
 d

e
r 

N
e

ig
u

n
g

sw
in

ke
l  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
 

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
c
o
s

()
{   
  

in
t

 
i
i

;
  
  

d
o

u
b

le
 
m
c
o
s

;

  
  
m

co
s 

 =
 0

.;
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
) 

  
  
  
{ 

m
co

s 
=

 m
co

s 
+

 n
ct

h
[ii

];
 }

  
  
m

co
s 

=
 m

co
s 

/ 
n

p
m

;
  
  

r
e
t
u
r
n

(m
co

s)
;

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 "

S
ic

h
e

re
" 

V
e

rs
io

n
 v

o
n

 a
ta

n
2

 :
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/

d
o

u
b

le
 
s
a
v
e
_
a
t
a
n
2

(
d

o
u

b
le

 
y

,
d

o
u

b
le

 
x

)
{

M
C
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/2

7

  
d

o
u

b
le

 
m
a
x
r
e
l

 =
 1

.0
e

4
;

  
i
f

 (
(x

=
=

0
.0

)&
&

(y
=

=
0

.0
))

 
r
e
t
u
r
n

(0
.0

);

  
i
f

 (
fa

b
s(

y)
 >

 f
a

b
s(

m
a

xr
e

l*
x)

)
  
  
{ 

i
f

 (
(y

<
0

)&
&

(x
<

0
))

{ 
r
e
t
u
r
n

( 
−

M
_

P
I_

2
 −

 a
ta

n
2

(−
x,

−
y)

 )
; 
}

  
  
  

e
l
s
e

  
  
  
  
{ 

r
e
t
u
r
n

( 
 M

_
P

I_
2

 −
 a

ta
n

2
(x

,y
) 

);
 }

  
  
}

  
e
l
s
e

  
  
{ 

r
e
t
u
r
n

(a
ta

n
2

(y
,x

))
; 
}

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 M

itt
e

lw
e

rt
 d

e
r 

N
e

ig
u

n
g

sr
ic

h
tu

n
g

e
n

 <
p

h
i>

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
p
h
i

()
{   
  

in
t

 
i
i

;
  
  

d
o

u
b

le
 
p
h
i

;

  
  
p

h
i =

 0
;

  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
) 

  
  
  
{ 

p
h

i =
 p

h
i +

 n
p

h
i[i

i];
 }

  
  
p

h
i =

 p
h

i /
 n

p
m

;
  
  

r
e
t
u
r
n

(p
h

i)
;

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 M

itt
e

lw
e

rt
 d

e
s 

N
e

ig
u

n
g

sw
in

ke
ls

 <
th

e
ta

>
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 is

t 
i.A

. 
ve

rs
ch

ie
d

e
n

 v
o

n
 a

rc
co

s(
 <

co
s(

th
e

ta
)>

 )
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
t
h
e
t
a

()
{   
  

in
t

 
i
i

,ih
is

t;
  
  

d
o

u
b

le
 
t
h
a
d
d

,t
h

e
ta

;

  
  
th

e
ta

 =
 0

.;
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
) 

  
  
  
{ 

th
a

d
d

 =
 a

co
s(

n
ct

h
[ii

])
;

  
  
  
  
th

e
ta

 =
 t
h

e
ta

 +
 t
h

a
d

d
;

  
  
  
  
  

  
  
  
  
ih

is
t 
=

 (
in

t
) 

(1
0

0
.*

th
a

d
d

/M
_

P
I_

2
);

  
 

/*
 H

is
to

−
K

a
e

st
ch

e
n

 b
e

st
. 
 *

/
  
  
  
  
h

is
to

th
e

[ih
is

t]
+

+
; 
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 E

in
fu

e
g

e
n

 in
s 

H
is

to
g

ra
m

m
 *

/
 

  
  
}

  
  
th

e
ta

 =
 t
h

e
ta

 /
 n

p
m

;
  
  

r
e
t
u
r
n

(t
h

e
ta

);
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 V
a

ri
a

n
z 

si
g

m
a

(t
h

e
ta

) 
=

 <
th

a
ta

^2
>

 −
 <

th
e

ta
>

^2
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
s
i
g
t
h
e

()
{   
  

in
t

 
i
i

;
  
  

d
o

u
b

le
 
i
n
v

,t
h

e
2

,t
h

e
ta

;

  
  
th

e
2

  
=

 0
.;

  
  
th

e
ta

 =
 0

.;
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

n
p

m
; 
ii+

+
) 

  
  
  
{ 

in
v 

=
 a

co
s(

n
ct

h
[ii

])
;
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th

e
ta

 =
 t
h

e
ta

 +
 in

v;
  
  
  
  
th

e
2

  
=

 t
h

e
2

 +
 in

v*
in

v;
  
  
  
 

  
  
}

  
  
th

e
2

 =
 t
h

e
2

/n
p

m
 −

 t
h

e
ta

*t
h

e
ta

/(
n

p
m

*n
p

m
);

  
  

r
e
t
u
r
n

(t
h

e
2

);
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 M
itt

e
lw

e
rt

e
 d

e
r 

re
la

tiv
e

n
 B

o
n

d
o

ri
e

n
tie

ru
n

g
e

n
 g

e
g

e
n

  
K

e
tt
e

n
−

A
ch

se
  
  
*/

vo
id

 
m
s
r
_
b
o
n
d
c
o
s

(
d

o
u

b
le

 
b
c
o
s

[]
)

{   
  

in
t

 
i
i

,jj
;

  
  

d
o

u
b

le
 
d
i
r
x

,d
ir
y,

d
ir
z,

ld
ir
,b

x,
b

y,
b

z,
lb

,S
i;

  
  

f
o
r

(i
i=

0
; 
ii<

lp
m

−
1

; 
ii+

+
) 

b
co

s[
ii]

=
0

.0
;

  
  

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 K
e

tt
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  

f
o
r

(j
j=

0
; 
jj<

n
p

m
; 
jj+

+
){

  
  
  
  
d

ir
x 

=
 −

xa
x[

jj]
;

  
  
  
  
d

ir
y 

=
 −

ya
x[

jj]
; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
d

ir
z 

=
 −

za
x[

jj]
; 
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
ld

ir
 =

 s
q

rt
(d

ir
x*

d
ir
x 

+
d

ir
y*

d
ir
y 

+
d

ir
z*

d
ir
z)

;

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

d
ie

 M
o

n
o

m
e

re
 e

in
e

r 
K

e
tt
e

  
  
(a

u
ss

e
r 

E
n

d
e

) 
  
 *

/
  
  
  
  

f
o
r

(i
i=

0
;ii

<
lp

m
−

1
;ii

+
+

){
  
  
  
  
  
 b

x 
=

 x
m

m
[ii

+
jj*

lp
m

] 
−

 x
m

m
[ii

+
jj*

lp
m

+
1

];
 

/*
 V

e
kt

o
r 

zw
is

ch
e

n
  
*/

  
  
  
  
  
 b

y 
=

 y
m

m
[ii

+
jj*

lp
m

] 
−

 y
m

m
[ii

+
jj*

lp
m

+
1

];
 

/*
 a

u
fe

in
a

n
d

e
r 

fo
l−

 *
/

  
  
  
  
  
 b

z 
=

 z
m

m
[ii

+
jj*

lp
m

] 
−

 z
m

m
[ii

+
jj*

lp
m

+
1

];
 

/*
 g

e
n

d
e

n
 M

o
n

o
m

e
re

n
 *

/
  
  
  
  
  
 lb

 =
 s

q
rt

(b
x*

b
x 

+
 b

y*
b

y 
+

 b
z*

b
z)

;
/*

 K
o

si
n

u
s 

d
e

s 
W

in
ke

ls
 z

w
is

ch
e

n
 B

o
n

d
−

b
 u

n
d

  
K

e
tt
e

n
−

H
a

u
p

t−
  
 *

/
/*

 R
ic

h
tu

n
g

−
d

ir
 w

ir
d

 a
u

sg
e

re
ch

n
e

t,
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 b

ild
e

t 
M

itt
e

lw
e

rt
 (

u
e

b
e

r 
a

lle
 K

e
tt
e

n
) 

  
d

e
r 

re
la

t.
 B

o
n

d
−

 *
/

/*
 r

ic
h

tu
n

g
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

  
  
  
  
  
 

/*
 A

C
H

T
U

N
G

 :
 v

o
rh

e
r 

  
<

 c
o

s(
a

b
w

) 
>

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
 

/*
  
  
  
  
  
 je

tz
t 
  
 <

 3
*c

o
s^

2
(a

b
w

)−
1

 >
/2

  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
 S

i =
 (

d
ir
x*

b
x 

+
d

ir
y*

b
y 

+
d

ir
z*

b
z)

/(
ld

ir
*l

b
);

  
  
  
  
  
 S

i =
 (

3
.0

*S
i*

S
i−

1
.0

)/
2

.0
;

  
  
  
  
  
 b

co
s[

ii]
 =

 b
co

s[
ii]

 +
 S

i;
  
  
  
  
}

  
  
}

   
 

f
o
r

(i
i=

0
;ii

<
lp

m
−

1
;ii

+
+

) 
b

co
s[

ii]
=

b
co

s[
ii]

/(
d

o
u

b
le

) 
n

p
m

;
} /*

 −
−
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−
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−
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−
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−

−
−

−
−
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−
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−
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−
−
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−
−

−
−

−
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−
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−
−
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−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 M
e

ss
u

n
g

 d
e

r 
B

e
itr

a
e

g
e

 z
u

m
 S

p
re

iz
d

ru
ck

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 A
u

fr
u

f 
m

it 
"m

sr
_

sp
re

a
d

_
p

re
ss

(p
p

r,
b

lp
r,

b
a

p
r)

" 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 T
h

e
o

ri
e

 v
g

l. 
[H

a
a

s]
 A

n
h

a
n

g
 B

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 I
n

d
iz

e
s 

[0
..
2

] 
e

n
ts

p
ri
ch

t 
T

e
n

so
rk

o
m

p
o

n
e

n
te

n
 {

xx
; 
yy

; 
xy

} 
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

 
m
s
r
_
s
p
r
e
a
d
_
p
r
e
s
s

(
d

o
u

b
le

 
p
r
e
s
s

[]
,

d
o

u
b

le
 
b
o
l
e
n
p
r
e
s
s

[]
,

d
o

u
b

le
 
b
o
a
n
g
p
r
e
s
s

[]
,

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

d
o

u
b

le
 
m
c
s

)
{   
  

in
t

 
i
i

,jj
,ip

,jp
,i1

,i2
,k

;
  
  

d
o

u
b

le
 
d
i
s
t

,s
q

d
is

t,
b

ln
,d

x,
d

y,
d

z,
a

re
a

,p
d

4
,p

d
7

,x
,y

,z
,r

d
st

;
  
  

d
o

u
b

le
 
d
x
1

,d
y1

,d
z1

,d
x2

,d
y2

,d
z2

,d
st

1
,d

st
2

,d
2

st
1

,d
2

st
2

,d
1

d
2

;

  
  

d
o

u
b

le
 
l
j
p
r
e
s
s
_
f
a
c

[3
];

  
  

f
o
r

 (
k=

0
; 
k<

3
; 
k+

+
) 

{ 
ljp

re
ss

_
fa

c[
k]

 =
 lj

u
0

[k
]/
ljm

q
[k

];
 }

M
C

_m
.c

16
/2

7

  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

3
; 
ii+

+
)

  
  
  
 {

 p
re

ss
[ii

] 
  
  
 =

0
.;

  
  
  
  
 b

o
a

n
g

p
re

ss
[ii

] 
=

0
.;

  
  
  
  
 b

o
le

n
p

re
ss

[ii
] 
=

0
.;

  
  
  
 }

  
  
a

re
a

 =
 S

S
X

*S
H

Y
;

  
  

  
  

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 M
o

n
o

m
e

re
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

to
t;
 i1

+
+

)
  
  
  
 

i
f

 (
(i
1

%
lp

m
)!

=
0

) 
  
  

/*
 K

o
e

p
fe

 h
a

b
e

n
 k

e
in

e
n

 u
n

te
re

n
 B

o
n

d
p

a
rt

n
e

r 
*/

  
  
  
  
 {

 i2
=

i1
−

1
;

  
  
  
  
  
 

/*
 (

d
x,

d
y,

d
z)

 −
−

>
  
A

b
st

a
n

d
sv

e
kt

o
r 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
  
 d

x 
=

 x
m

m
[i1

] 
−

xm
m

[i2
];

  
  
  
  
  
 d

y 
=

 y
m

m
[i1

] 
−

ym
m

[i2
];

  
  
  
  
  
 d

z 
=

 z
m

m
[i1

] 
−

zm
m

[i2
];

  
  
  
  
  
 d

is
t 
  
=

 d
x*

d
x 

+
 d

y*
d

y 
+

 d
z*

d
z;

  
  
  
  
  
 s

q
d

is
t 
=

 s
q

rt
(d

is
t)

;
  
  
  
  
  
 b

ln
  
  
=

 (
sq

d
is

t 
−

 b
o

n
d

_
le

n
g

th
);

/*
 (

P
)_

ij 
* 

A
  
=

  
N

* 
k_

B
 *

 T
  
+

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
  
 <

<
 S

u
m

_
{i

1
,i2

} 
F

_
{i

1
,i2

}^
i *

 (
r_

i1
 −

 r
_

i2
)^

j >
>

 *
/

/*
 F

_
{i

1
,i2

}^
x 

=
 −

 d
‘V

(d
_

ve
c)

/d
‘d

x 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 m

it 
(d

x,
d

y,
d

z)
 :
=

 (
r_

i1
 −

 r
_

i2
)_

ve
c 

  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 V

_
B

L
(d

) 
  
  
=

 b
o

n
d

_
la

e
n

g
e

n
_

p
o

te
n

tia
l(
d

) 
  
  
  
  
  
*/

/*
 d

‘V
_

B
L

/d
‘d

x 
=

 2
*s

p
rn

g
*(

d
−

b
0

) 
/ 
(1

−
(d

−
b

0
)^

2
/b

0
^2

) 
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
 *

 d
x 

/ 
d

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 (

P
_

B
L

)_
xy

 =
 S

u
m

_
{i

1
,i2

} 
d

y 
* 

d
‘V

_
B

L
/d

‘d
x 

 /
 A

  
  
 *

/
  
  
 

  
  
  
  
  
 b

o
le

n
p

re
ss

[0
] 
−

=
 d

x*
d

x*
b

ln
/(

1
.−

 b
ln

*b
ln

/b
o

n
d

_
lim

it_
q

u
a

d
ra

t)
/s

q
d

is
t;

  
  
  
  
  
 b

o
le

n
p

re
ss

[1
] 
−

=
 d

y*
d

y*
b

ln
/(

1
.−

 b
ln

*b
ln

/b
o

n
d

_
lim

it_
q

u
a

d
ra

t)
/s

q
d

is
t;

  
  
  
  
  
 b

o
le

n
p

re
ss

[2
] 
−

=
 d

x*
d

y*
b

ln
/(

1
.−

 b
ln

*b
ln

/b
o

n
d

_
lim

it_
q

u
a

d
ra

t)
/s

q
d

is
t;

  
  
  
  
 }

  

  
  
b

o
le

n
p

re
ss

[0
] 
*=

 2
.0

*s
p

rn
g

/a
re

a
;

  
  
b

o
le

n
p

re
ss

[1
] 
*=

 2
.0

*s
p

rn
g

/a
re

a
;

  
  
b

o
le

n
p

re
ss

[2
] 
*=

 2
.0

*s
p

rn
g

/a
re

a
;

  
  

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 M
o

n
o

m
e

re
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  

f
o
r

 (
ip

=
0

; 
ip

<
n

to
t−

1
; 
ip

+
+

)
  
  
{ 

/*
 .
..
..
..
.a

e
u

ss
e

re
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 M
o

n
o

m
e

re
..
..
..
..
 *

/
  
  
  
x 

=
 x

m
m

[ip
];
  

  
  
  
y 

=
 y

m
m

[ip
];
  

  
  
  
z 

=
 z

m
m

[ip
];

  
  
  
 

  
  
  

f
o
r

 (
jj=

1
; 
jj<

=
u

p
p

e
r_

ve
rl
e

t[
ip

];
 jj

+
+

) 
  
 

  
  
  
{ 

/*
 n

u
r 

u
e

b
e

r 
d

ie
 L

J−
P

a
rt

n
e

r,
 d

.h
. 
A

b
st

a
n

d
 <

 r
a

d
_

ve
rl
e

t 
! 
  
*/

  
  
  
  
jp

 =
 t
a

b
_

ve
rl
e

t[
ip

][
jj]

;
  
  
  
  
k 

=
 lj

_
ty

p
e

[ip
][
jp

];
  
  
  
  
sp

e
ri
o

d
_

d
is

t_
m

in
(&

d
x,

&
d

y,
xm

m
[jp

]−
x,

ym
m

[jp
]−

y,
in

v_
S

S
X

,in
v_

S
H

Y
,c

tg
_

a
lp

h
a

);

  
  
  
  
d

z 
=

 z
m

m
[jp

] 
−

z;
  
  
  
  
d

is
t 
  
=

 d
x*

d
x 

+
 d

y*
d

y 
+

 d
z*

d
z;

  
  
  
  
  

  
  
  
  

i
f

 (
d

is
t 
<

 lj
cq

[k
])

  
  
  
  
  
{ 

rd
st

 =
 lj

m
q

[k
]/
d

is
t;

  
  
  
  
  
  
  
  
p

d
4

  
=

 r
d

st
*r

d
st

*r
d

st
*r

d
st

;
  
  
  
  
  
  
  
  
p

d
7

  
=

 r
d

st
*r

d
st

*r
d

st
*r

d
st

*r
d

st
*r

d
st

*r
d

st
;

  
  
  
  
  
  
  
  
p

re
ss

[0
] 
+

=
 d

x*
d

x*
(p

d
7

−
p

d
4

) 
* 

ljp
re

ss
_

fa
c[

k]
; 

  
  
  
  
  
  
  
  
p

re
ss

[1
] 
+

=
 d

y*
d

y*
(p

d
7

−
p

d
4

) 
* 

ljp
re

ss
_

fa
c[

k]
; 
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p

re
ss

[2
] 
+

=
 d

x*
d

y*
(p

d
7

−
p

d
4

) 
* 

ljp
re

ss
_

fa
c[

k]
; 

  
  
  
  
  
}

  
  
  
} 

/*
 n

e
xt

 jj
,jp

 *
/

  
  
} 

/*
 n

e
xt

 ip
 *

/
  
  

  
  
p

re
ss

[0
] 
*=

 1
2

.0
/a

re
a

;
  
  
p

re
ss

[1
] 
*=

 1
2

.0
/a

re
a

;
  
  
p

re
ss

[2
] 
*=

 1
2

.0
/a

re
a

;

  
  

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 K
e

tt
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  

  
 

  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

; 
i1

<
n

p
m

; 
i1

+
+

) 
  
  
  
  
 

/*
 S

ch
le

ife
 u

e
b

e
r 

a
lle

 B
o

n
d

w
in

ke
l d

e
r 

K
e

tt
e

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
 {

 
f
o
r

 (
i2

=
0

; 
i2

<
lp

m
−

2
; 
i2

+
+

)
  
  
  
  
  
  
{ 

/*
 u

n
te

re
r 

B
o

n
d

ve
kt

o
r 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
  
d

x1
 =

 x
m

m
[i1

*l
p

m
+

i2
] 
−

xm
m

[i1
*l

p
m

+
i2

+
1

];
  
  
  
  
  
  
  
d

y1
 =

 y
m

m
[i1

*l
p

m
+

i2
] 
−

ym
m

[i1
*l

p
m

+
i2

+
1

];
  
  
  
  
  
  
  
d

z1
 =

 z
m

m
[i1

*l
p

m
+

i2
] 
−

zm
m

[i1
*l

p
m

+
i2

+
1

];
  
  
  
  
  
  
  
d

2
st

1
 =

 d
x1

*d
x1

 +
 d

y1
*d

y1
 +

 d
z1

*d
z1

; 
  
 

  
  
  
  
  
  
  
d

st
1

  
=

 s
q

rt
(d

2
st

1
);

/*
 o

b
e

re
r 

B
o

n
d

ve
kt

o
r 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
  
  
  
d

x2
 =

 x
m

m
[i1

*l
p

m
+

i2
+

1
] 
−

xm
m

[i1
*l

p
m

+
i2

+
2

];
  
  
  
  
  
  
  
d

y2
 =

 y
m

m
[i1

*l
p

m
+

i2
+

1
] 
−

ym
m

[i1
*l

p
m

+
i2

+
2

];
  
  
  
  
  
  
  
d

z2
 =

 z
m

m
[i1

*l
p

m
+

i2
+

1
] 
−

zm
m

[i1
*l

p
m

+
i2

+
2

];
  
  
  
  
  
  
  
d

2
st

2
 =

 d
x2

*d
x2

 +
 d

y2
*d

y2
 +

 d
z2

*d
z2

; 
  
 

  
  
  
  
  
  
  
d

st
2

  
=

 s
q

rt
(d

2
st

2
);

  
  
  
  
  
  
  
d

1
d

2
  
=

 d
x1

*d
x2

 +
 d

y1
*d

y2
 +

 d
z1

*d
z2

;

/*
 (

P
_

B
W

)_
xy

 =
 −

( 
S

u
m

_
{i

jk
} 

d
y_

ij 
* 

d
‘V

_
B

W
/d

‘d
x_

ij 
+

  
  
  
*/

  
  
  
  
  
  
  

/*
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 d

y_
jk

 *
 d

‘V
_

B
W

/d
‘d

x_
jk

 )
 /
 A

  
 *

/

/*
 d

‘V
_

B
W

/d
‘d

x_
ij 

=
 [
d

x_
jk

 −
 d

x_
ij 

* 
(d

_
ij*

d
_

jk
)/

d
_

ij^
2

 ]
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
* 

−
co

sp
r 

/ 
(|

d
_

ij|
*|

d
_

jk
|)

  
  
  
  
  
  
*/

  

/*
 +

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
 A

C
H

T
U

N
G

 +
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 V

o
rz

e
ic

h
e

n
 w

u
rd

e
 b

e
ri
ch

tig
t 
! 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 +

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
+

+
 *

/
   
  
  
  
  
  
  
b

o
a

n
g

p
re

ss
[0

]=
 b

o
a

n
g

p
re

ss
[0

] 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 +

 (
2

.*
d

x1
*d

x2
 −

 d
x1

*d
x1

*d
1

d
2

/d
2

st
1

 −
d

x2
*d

x2
*d

1
d

2
/d

2
st

2
) 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
 /
 (

d
st

1
*d

st
2

);
  
  
  
  
  
  
  
b

o
a

n
g

p
re

ss
[1

]=
 b

o
a

n
g

p
re

ss
[1

]
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 +

 (
2

.*
d

y1
*d

y2
 −

 d
y1

*d
y1

*d
1

d
2

/d
2

st
1

 −
d

y2
*d

y2
*d

1
d

2
/d

2
st

2
)

  
  
  
  
  
  
  
  
  
 /
 (

d
st

1
*d

st
2

);
  
  
  
  
  
  
  
b

o
a

n
g

p
re

ss
[2

]=
 b

o
a

n
g

p
re

ss
[2

]
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 +

 (
d

y1
*d

x2
 +

 d
x1

*d
y2

 −
 d

y1
*d

x1
*d

1
d

2
/d

2
st

1
 −

d
y2

*d
x2

*d
1

d
2

/d
2

st
2

)   
  
  
  
  
  
  
  
  
 /
 (

d
st

1
*d

st
2

);
  
  
  
  
  
  
} 

/*
 n

e
xt

 i2
 *

/
  
  
  
 }

 
/*

 n
e

xt
 i1

 *
/

  
  
b

o
a

n
g

p
re

ss
[0

] 
*=

 c
o

sp
r/

a
re

a
;

  
  
b

o
a

n
g

p
re

ss
[1

] 
*=

 c
o

sp
r/

a
re

a
;

  
  
b

o
a

n
g

p
re

ss
[2

] 
*=

 c
o

sp
r/

a
re

a
;

  
  
p

re
ss

[0
]=

 p
re

ss
[0

] 
+

 b
o

le
n

p
re

ss
[0

] 
+

 b
o

a
n

g
p

re
ss

[0
];

  
  
p

re
ss

[1
]=

 p
re

ss
[1

] 
+

 b
o

le
n

p
re

ss
[1

] 
+

 b
o

a
n

g
p

re
ss

[1
];

  
  
p

re
ss

[2
]=

 p
re

ss
[2

] 
+

 b
o

le
n

p
re

ss
[2

] 
+

 b
o

a
n

g
p

re
ss

[2
];

  
  

/*
 z

u
m

 v
o

lls
t.
 D

ru
ck

 f
e

h
lt 

n
o

ch
 d

e
r 

T
e

rm
  
+

 N
 *

 k
_

B
*T

  
/ 
A

 *
 [
1

] 
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;
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;
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;
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;
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p

h
i+

2
0

.*
M

_
P

I,
2

.*
M

_
P

I)
/(

2
.*

M
_

P
I)

);
  
  
  
  
  
  
  
h

is
to

p
h

i[i
h

is
t+

4
0

0
]+

+
;

  
  
  
  
 

/*
  
  
h

is
to

g
ra

m
 f
o

r 
N

N
 p

h
i’s

  
  
 *

/
  
  
  
  
  
  
  
ih

is
t 
=

 (
in

t
) 

(1
0

0
.*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
fm

o
d

(n
so

rt
[ii

].
p

h
i−

tp
h

i+
2

0
.*

M
_

P
I,
2

.*
M

_
P

I)
/(

2
.*

M
_

P
I)

);
  
  
  
  
  
  
  
h

is
to

p
h

i[i
h

is
t+

6
0

0
]+

+
;

  
  
  
  
 

/*
  
  
h

is
to

g
ra

m
 f
o

r 
N

N
 p

h
i’s

 r
e

la
tiv

e
 t
o

 t
ilt

 p
h

i  
 *

/
  
  
  
  
  
  
} 

  
 

  
  
  
  
 

f
o
r

 (
ii=

1
; 
ii<

6
; 
ii+

+
)

  
  
  
  
  
  
{ 

ih
is

t 
=

 (
in

t
) 

(1
0

0
.*

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
fm

o
d

(−
n

so
rt

[ii
].
p

h
i+

n
so

rt
[ii

+
1

].
p

h
i+

2
0

.*
M

_
P

I,
2

.*
M

_
P

I)
/(

2
.*

M
_

P
I)

);
  
  
  
  
  
  
  
h

is
to

p
h

i[i
h

is
t+

7
0

0
]+

+
;

  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
 ih

is
t 
=

 (
in

t
) 

(1
0

0
.*

  
  
  
  
  
  
  
  
 f
m

o
d

(−
n

so
rt

[6
].
p

h
i+

n
so

rt
[1

].
p

h
i+

2
0

.*
M

_
P

I,
2

.*
M

_
P

I)
/(

2
.*

M
_

P
I)

);
  
  
  
  
 h

is
to

p
h

i[i
h

is
t+

7
0

0
]+

+
;

  
  
  
  
 

/*
  
  
h

is
to

g
ra

m
 f
o

r 
p

h
i’s

 b
e

tw
e

e
n

 N
N

’s
  
 *

/

/*
 H

is
to

g
ra

m
m

 f
u

e
r 

d
ie

 E
n

tf
e

rn
u

n
g

e
n

 z
u

 d
e

n
 6

 N
N

s 
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 e
rw

a
rt

e
te

r 
W

e
rt

 f
u

e
r 

G
itt

e
rk

o
n

st
a

n
te

 d
e

r 
K

o
e

p
fe

 :
 1

.0
  
  
  
*/

  
  
  
  
 

f
o
r

 (
ii=

1
; 
ii<

7
; 
ii+

+
) 

  
  
  
  
  
  
{ 

i
f

 (
n

so
rt

[ii
].
d

st
>

=
1

0
.0

) 
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h

is
to

d
st

[1
0

0
0

]+
+

; 
  

/*
 O

b
e

rg
re

n
ze

  
*/

  
  
  
  
  
  
  

e
l
s
e

 
  
  
  
  
  
  
  
  
{ 

ih
is

t=
 (

in
t

) 
(1

0
0

.0
*(

n
so

rt
[ii

].
d

st
))

;
  
  
  
  
  
  
  
  
  
h

is
to

d
st

[ih
is

t]
+

+
;

  
  
  
  
  
  
  
  
}

  
  
  
  
 

/*
  
  
h

is
to

g
ra

m
 f
o

r 
d

is
ta

n
ce

s 
to

 N
N

’s
  
  
 *

/
  
  
  
  
  
  
} 

  
  
} 

/*
 .
..
..
. 
i1

 S
ch

le
ife

 u
e

b
e

r 
a

lle
 K

o
p

fg
ru

p
p

e
n

 .
..
..
..
..
..
..
..
..
. 
 *

/

  
  
*m

d
is

t=
 *

m
d

is
t/
n

p
m

; 
  
  
  
  
  
 

/*
 M

itt
le

re
 E

n
tf
e

rn
u

n
g

  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
*m

S
2

co
s 

=
 *

m
S

2
co

s/
(1

2
.*

n
p

m
);

  
 

/*
 N

e
ig

u
n

g
sw

in
ke

l−
K

o
rr

e
la

tio
n

  
  
  
 *

/
 

  
  

/*
 m

itt
le

re
 L

a
g

e
 d

e
r 

6
 N

N
 a

u
f 
(1

|0
) 

g
e

d
re

h
t 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
; 
ii<

7
; 
ii+

+
) 

  
  
  
 {

 r
e

6
o

rd
[ii

] 
=

 r
e

6
o

rd
[ii

]/
(n

p
m

);
  
  
  
  
 im

6
o

rd
[ii

] 
=

 im
6

o
rd

[ii
]/
(n

p
m

);
re

6
_

p
h

i[i
i] 

/=
 (

d
o

u
b

le
) 

n
p

m
;

im
6

_
p

h
i[i

i] 
/=

 (
d

o
u

b
le

) 
n

p
m

;
  
  
  
 }

  
  
*r

e
_

p
h

i =
 *

re
_

p
h

i/(
d

o
u

b
le

) 
n

p
m

;
  
  
*i

m
_

p
h

i =
 *

im
_

p
h

i/(
d

o
u

b
le

) 
n

p
m

;
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 B
ild

e
t 
d

e
n

 M
itt

e
lw

e
rt

 d
e

s 
L

a
e

n
g

e
n

q
u

a
d

ra
ts

 d
e

r 
K

e
tt
e

n
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 L

a
e

n
g

e
 =

 A
b

st
a

n
d

 v
o

n
 K

o
p

f−
M

o
n

o
m

e
r 

zu
 E

n
d

−
M

o
n

o
m

e
r 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
  
  
  
  
 

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
e
n
d

()
{   
  

in
t

 
i
i

;
  
  

d
o

u
b

le
 
d
x

,d
y,

d
z,

e
n

d
;

  
  
e

n
d

=
 0

.;
  
  

f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
n

p
m

;ii
+

+
) 

{
  
  
  
  
d

x 
=

 x
e

n
d

t[
2

*i
i]−

xe
n

d
t[
2

*i
i+

1
];

  
  
  
  
d

y 
=

 y
e

n
d

t[
2

*i
i]−

ye
n

d
t[
2

*i
i+

1
];

  
  
  
  
d

z 
=

 z
e

n
d

t[
2

*i
i]−

ze
n

d
t[
2

*i
i+

1
];

  
  
  
  
e

n
d

 =
 e

n
d

  
+

  
d

x*
d

x 
+

 d
y*

d
y 

+
 d

z*
d

z;
  
  
}

  
  
e

n
d

 =
 e

n
d

 /
(

d
o

u
b

le
 )

 n
p

m
;

  
  

r
e
t
u
r
n

(e
n

d
);

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 n

u
r 

B
o

n
d

−
L

a
e

n
g

e
n

−
 u

n
d

 L
J−

W
W

−
E

n
e

rg
ie

 p
ro

 M
o

n
o

m
e

r 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

/*
 d

.h
. 
o

h
n

e
 B

o
n

d
−

W
in

ke
l−

P
o

te
n

tia
l  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
e

()
{

in
t

 
i
i

;
d

o
u

b
le

 
e

;

e
 =

 0
.;

f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
n

p
m

*l
p

m
;ii

+
+

){
e

 =
 e

 +
 e

n
e

rg
y[

ii]
;

  
  
  
  
}

e
 =

 e
 /
(n

p
m

*l
p

m
);

e
 =

 e
 /
 2

.;
r
e
t
u
r
n

(e
);

}
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/*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 B

o
n

d
−

W
in

ke
l−

E
n

e
rg

ie
 p

ro
 M

o
n

o
m

e
r 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
a
n
g
e
n
e

()
{

in
t

 
i
i

;
d

o
u

b
le

 
a
e

;

a
e

 =
 0

.;
f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
n

p
m

*l
p

m
;ii

+
+

){
a

e
 =

 a
e

 +
 c

o
sp

o
t[
ii]

;
  
  
  
  
}

a
e

 =
 a

e
 /
(n

p
m

*l
p

m
);

r
e
t
u
r
n

(a
e

);
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 b
e

re
ch

n
e

t 
g

e
sa

m
te

 I
n

n
e

re
 E

n
e

rg
ie

 p
ro

 M
o

n
o

m
e

r;
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 Z
a

h
l d

e
r 

M
o

n
o

m
e

re
 :
=

 n
p

m
*l

p
m

 =
 #

K
e

tt
e

n
  
 *

 K
e

tt
e

n
la

e
n

g
e

  
  
  
  
  
  
 *

/
/*

 G
e

sa
m

te
n

e
rg

ie
  
  
 :
=

 e
n

e
rg

y 
+

 c
o

sp
o

t 
=

 B
o

n
d

−
, 
L

J−
 u

n
d

 B
o

n
d

−
W

in
ke

l  
 *

/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
e
n
e
r
g
y

()
{

in
t

 
i
i

;
d

o
u

b
le

 
e

,c
o

se
n

e
;

e
 =

 0
.;

co
se

n
e

 =
 0

.;
f
o
r

 (
ii=

0
;ii

<
n

p
m

*l
p

m
;ii

+
+

){
e

 =
 e

 +
 e

n
e

rg
y[

ii]
;

  
 

co
se

n
e

 =
 c

o
se

n
e

 +
 c

o
sp

o
t[
ii]

;
  
  
  
  
}

e
 =

 e
 /
(n

p
m

*l
p

m
);

  
co

se
n

e
 =

 c
o

se
n

e
/(

n
p

m
*l

p
m

);

  
  
 

/*
 D

a
 a

lle
 M

o
n

o
m

e
r−

M
o

n
o

m
e

r−
W

W
 b

is
h

e
r 

b
e

id
e

n
 M

o
n

o
m

e
re

n
 z

u
g

e
o

rd
n

e
t 
 *

/
  
  
 

/*
 w

u
rd

e
n

, 
si

n
d

 s
ie

 in
 d

e
r 

S
u

m
m

e
 d

o
p

p
e

lt 
g

e
za

e
h

lt 
w

o
rd

e
n

 !
  
  
  
  
*/

e
 =

 e
 /
 2

.;
  
  
  
  
  
  
 

e
 =

 e
 +

 c
o

se
n

e
;

r
e
t
u
r
n

(e
);

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 M

itt
le

re
s 

B
o

n
d

−
L

a
e

n
g

e
n

−
P

o
te

n
tia

l p
ro

 M
o

n
o

m
e

r 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

d
o

u
b

le
 
m
s
r
_
b
o
n
d
e
n
e

()
{

in
t

 
i
1

,i2
;

  
  
  
  

d
o

u
b

le
 
b
e

,x
d

is
t,
yd

is
t,
zd

is
t,
d

is
t;

    
b

e
 =

 0
.;

  
  
  
  

f
o
r

 (
i1

=
0

;i1
<

n
p

m
;i1

+
+

){
f
o
r

 (
i2

=
0

;i2
<

(l
p

m
−

1
);

i2
+

+
){

  
  
  

xd
is

t 
=

 x
m

m
[i1

*l
p

m
 +

i2
] 
−

xm
m

[i1
*l

p
m

 +
i2

 +
1

];
  
  
  

yd
is

t 
=

 y
m

m
[i1

*l
p

m
 +

i2
] 
−

ym
m

[i1
*l

p
m

 +
i2

 +
1

];
  
  
  

zd
is

t 
=

 z
m

m
[i1

*l
p

m
 +

i2
] 
−

zm
m

[i1
*l

p
m

 +
i2

 +
1

];
d

is
t 
 =

 s
q

rt
(x

d
is

t*
xd

is
t 
+

yd
is

t*
yd

is
t 
+

zd
is

t*
zd

is
t)

;
  
  
  
  
  
  
  
  

i
f

 (
(d

is
t>

b
o

n
d

_
m

a
x)

||(
d

is
t<

b
o

n
d

_
m

in
))

{ 
b

e
 =

 b
e

 +
 L

J_
cl

ip
; 
}

  
  
  
  
  
  
  
  

e
l
s
e

  
  
  
  
  
  
  
  
  
{ 

b
e

 =
 b

e
 +

 b
o

n
d

_
la

e
n

g
e

n
_

p
o

te
n

tia
l(
d

is
t)

; 
}

  
  
  
  
  
  
}
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} b
e

 =
 b

e
/(

n
p

m
*l

p
m

);
  
  
  
  

r
e
t
u
r
n

(b
e

);
} /*

 −
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
 *

/
/*

 z
e

n
tr

a
le

r 
A

u
fr

u
f 
fu

e
r 

M
e

ss
u

n
g

e
n

 a
m

 S
ys

te
m

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

vo
id

  
m
e
a
s
u
r
e
m
e
n
t

(a
cc

p
t,
va

cc
p

tx
,v

a
cc

p
ty

,s
ki

n
_

ve
rl
e

t,
sh

ra
cp

t,
p

ta
cc

p
t)

d
o

u
b

le
  
  
  
  
  
  

a
c
c
p
t

,v
a

cc
p

tx
,v

a
cc

p
ty

,s
ki

n
_

ve
rl
e

t,
sh

ra
cp

t,
p

ta
cc

p
t;

{
ch

a
r

 
f
n
a
m
e

[2
0

];
  
  
  
  

in
t

 
i
i

;
  
  
  
  

in
t

 
m
d
e
f

;
  
  
  
  

d
o

u
b

le
 
S
2
c
o
s

,d
is

t,
re

6
[7

],
im

6
[7

],
p

p
r[

3
],
b

a
p

r[
3

],
b

lp
r[

3
],
p

b
co

[2
0

],
re

6
_

p
h

i[7
],
im

6
_

p
h

i[7
],
re

_
p

h
i,i

m
_

p
h

i;
  
  
  
  

d
o

u
b

le
 
e
n
t
h

,d
e

n
s,

in
n

e
re

_
e

n
e

rg
ie

,O
,R

_
xy

,n
n

r;
  
  
  
  
F

IL
E

 *
f1

,*
f2

,*
f3

,*
f4

,*
f5

,*
f6

,*
f8

,*
f9

,*
f1

0
,*

f1
1

;

  
  
  
  
sp

ri
n

tf
(f

n
a

m
e

,"
%

s_
b

.d
a

t
",

sw
tc

h
[1

])
;

  
  
f1

 =
 f
o

p
e

n
(f

n
a

m
e

,"
a

")
; 
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p
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;
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p
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n
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;
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n
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n
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m
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.d
a
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;
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p
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n
a
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;
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n
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n
a

m
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%
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p

.d
a
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;
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o

p
e

n
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n
a

m
e
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a
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;

sp
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n
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n
a

m
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%
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o

.d
a
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;
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p
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n
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;
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n
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n
a
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.d
a
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o

p
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n
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;
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n
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n
a
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d
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;
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o

p
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n
a

m
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;
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n
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a
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;
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p
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n
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n
a
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;
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f
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d
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a
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l.d
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;
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p
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;
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p
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;
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p
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a
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;
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/
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−
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p
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 d
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 d
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 d
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itt
e

n
a

b
w

e
ic

h
u

n
g

 d
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b
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;
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;
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lo
se

(f
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−
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/
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−
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−
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 d
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/
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/
  
  

/*
 m

sr
_

e
n

e
rg

y(
) 

g
ib

t 
In

n
e

re
 E

n
e
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o
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%
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%
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%
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_
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−
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/
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−
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−
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p
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n
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%
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%
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%
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%
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p
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p
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;
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−

−
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 d
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 d
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 d
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/
  
  
fp

ri
n

tf
(f

4
,"

%
f 
%
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m
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−
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/
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−
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ra
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/
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;
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−
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e
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%
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%
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%
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h
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;
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−
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 d
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h
l d
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K
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o
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−
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%
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%
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%
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%
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%
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S

S
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m
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d
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n
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h
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−
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−
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h
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=
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 d
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=
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n
a
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a

e
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d
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p
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p
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o
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e

r,
 m

itt
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A
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le

re
 L

a
g

e
 d

e
r 

6
 N

N
 (

a
u

f 
(1

|0
) 

g
e

d
re

h
t 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/
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;
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+
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;
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o
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+

+
) 
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 d
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=
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2
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/*
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n
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d
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g
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/
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+
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;
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+

+
) 
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+
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p
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p
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1
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p
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2
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b
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0
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b
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1
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b
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b

a
p
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0
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b

a
p
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1
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b

a
p
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2
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;
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−
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−

−
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/
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−
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/
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i
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d
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d
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r
v
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l
l
o
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d
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e
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n
e
w
b
l
c
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i
z
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l
d
b
l
c
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a
t
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l
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p
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d
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i
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u
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i
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 f
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d
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_
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/
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i
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i
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i
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u
d
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i m
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b
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d
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u
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u
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u
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d
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 p
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u
m

b
e
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/

/*
 h

a
t 
zw

e
i v

e
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d
e

n
e

 O
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e
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d
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d
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 D
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e
n

si
o

n
a
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a

e
t 
d

e
s 
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e
se
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ie
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n

d
e
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*/

/*
  
e

l_
si

ze
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 B
yt

e
g

ro
e

ss
e

 e
in

e
s 

e
in

ze
ln

e
n

 E
le

m
e

n
te

s 
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/
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 *
m
a
t
r
i
x
_
a
l
l
o
c

( 
si

ze
_

t 
d

im
, 
si

ze
_

t 
e

l_
si
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..
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m
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c
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si
ze

_
t 
ca

n
t_

le
n

g
th

[M
A

X
D

IM
];

va
_

lis
t 
p

va
r;

si
ze

_
t 
 i,

j;
si

ze
_

t 
 d

a
ta

_
m

e
m

,a
u

x_
m

e
m

,m
e

m
_

h
e

lp
,o

ff
se

t;
vo
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p
o
i
n
t
e
r

,*
p

tr
;

ch
a

r
*
b
l
o
c
k

, 
*a

d
d

re
ss

;

  
  
  
  

i
f

(d
im

<
0

 |
| 
d

im
>

M
A

X
D

IM
) 

r
e
t
u
r
n

(N
U

L
L

);

i
f

(d
im

=
=

0
) 

{
p

tr
=

(
vo

id
 *

)c
a

llo
c(

1
,e

l_
si

ze
);

  
  
  

/*
 p

a
th

o
lo

g
is
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e

r 
F

a
ll 

*/
  
  
  
  
m

a
llp

ro
t(

p
tr
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in

t
)e

l_
si

ze
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);
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u
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e
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 E
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m
e

n
t 
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a
ss

e
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N

U
L
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b
b

ru
ch

 m
it 

M
e

ld
u

n
g
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/

r
e
t
u
r
n

(p
tr

);
} va

_
st

a
rt

(p
va

r,
e

l_
si

ze
);

f
o
r

(i
=

0
;i<

d
im

;i+
+

) 
ca

n
t_

le
n

g
th

[i]
=

va
_

a
rg

(p
va

r,
si

ze
_

t)
;

i
f

(d
im

=
=

1
)

{
p

tr
=

(
vo

id
 *

)c
a

llo
c(

ca
n

t_
le

n
g

th
[0

],
e

l_
si

ze
);

  
  
  
  
m

a
llp

ro
t(

p
tr

,(
in

t
)(

ca
n

t_
le

n
g

th
[0

]*
e

l_
si

ze
),

p
tr

);
a

ss
e

rt
(p

tr
!=

N
U

L
L

);
r
e
t
u
r
n

(p
tr

);
} va

_
e

n
d

(p
va

r)
;

#
e
n
d
i
f
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i
f
d
e
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N
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D
A
R
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_
C
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m
a
t
r
i
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_
a
l
l
o
c
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_
a

lis
t 
)
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_
d
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{
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_

lis
t 
p

va
r;

si
ze

_
t 
d

im
;

si
ze

_
t 
e

l_
si

ze
;

si
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_
t 
ca

n
t_

le
n

g
th
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A

X
D

IM
];

si
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_
t 
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j;
si

ze
_

t 
 d

a
ta

_
m

e
m

,a
u

x_
m

e
m

,m
e

m
_

h
e

lp
,o

ff
se

t;

  
  
  
  

vo
id

  
  
**

p
o
i
n
t
e
r
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p

tr
;

ch
a

r
*
b
l
o
c
k
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a

d
d

re
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;
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_
st

a
rt
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va

r)
;

d
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=
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_
a
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r,
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_
t)

;
e

l_
si
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=
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_

a
rg

(p
va

r,
si

ze
_

t)
;

i
f

(d
im

<
0

 |
| 
d

im
>

M
A

X
D

IM
) 

r
e
t
u
r
n

(N
U

L
L

);
i
f

(d
im

=
=

0
) 

{
p

tr
=

(
vo
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a
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c(

1
,e

l_
si

ze
);

  
  
  
  
m

a
llp

ro
t(

p
tr

,(
in

t
)e

l_
si

ze
,p

tr
);

a
ss

e
rt

(p
tr
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N

U
L

L
);

r
e
t
u
r
n

(p
tr

);
} f
o
r

(i
=

0
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d
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+
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{
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n
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n
g
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[i]

=
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_
a
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_
t)

;
} i
f
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=
=

1
)

{
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p
tr

=
(
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)c

a
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n
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n

g
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e
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m

a
llp
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p
tr
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in

t
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n
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le

n
g

th
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e

l_
si
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p
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);
a
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e
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N
U

L
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r
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t
u
r
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e
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va

r)
;
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e
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R
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 d

im
 <

 M
A

X
D

IM
  
(S

o
llf

a
ll)

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

  
  
 

/*
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e
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n
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n
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* 
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n
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n
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] 
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/
d

a
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m

e
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;
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o
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=
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d
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d

a
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e
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n
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g
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d
a
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m
e
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e
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a
u
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e
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m

e
m

_
h

e
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=
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d
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m
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h
e
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n
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n
g
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+
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e
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u
x_

m
e

m
*=
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b
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=
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a
r

 *
) 

ca
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u
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+
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a
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u
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+

d
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=
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=
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+

)
{

o
ff
se

t=
ca

n
t_

le
n

g
th

[i]
*(

i<
(d

im
−

1
)?

si
ze

o
f(

vo
id

 *
):

e
l_

si
ze

);
m

e
m

_
h

e
lp

*=
ca

n
t_

le
n

g
th

[i−
1

];
f
o
r

(j
=

0
;j<

m
e

m
_

h
e

lp
;j+

+
)

{
*p

o
in

te
r+
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=
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=
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{
p

tr
=

(
vo

id
 *

)c
a

llo
c(

co
rd

_
le

n
g

th
[0

],
e

l_
si

ze
);

  
  
  
  
m

a
llp

ro
t(

p
tr

,(
in

t
)(

co
rd

_
le

n
g

th
[0

]*
e

l_
si

ze
),

p
tr

);
a

ss
e

rt
(p

tr
!=

N
U

L
L

);
r
e
t
u
r
n

(p
tr

);
} va

_
e

n
d

(p
va

r)
;

#
e
n
d
i
f

/*
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 *
/

/*
 a

lte
rn

a
tiv

e
r 

K
o

p
f 
fu

e
r 

h
a

rv
e

_
a

llo
c 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

#
i
f
d
e
f

  
N
O
_
S
T
A
N
D
A
R
D
_
C

vo
id

 *
h
a
r
v
e
_
a
l
l
o
c

( 
va

_
a

lis
t 
)

va
_

d
cl

{
va

_
lis

t 
p

va
r;

si
ze

_
t 
d

im
;

si
ze

_
t 
e

l_
si

ze
;

si
ze

_
t 
ca

n
t_

le
n

g
th

[M
A

X
D

IM
];

si
ze

_
t 
*c

o
rd

_
le

n
g

th
;

si
ze

_
t 
co

rd
s;

si
ze

_
t 
 i,

j;
si

ze
_

t 
 d

a
ta

_
m

e
m

,a
u

x_
m

e
m

,m
e

m
_

h
e

lp
,o

ff
se

t;
vo

id
  
  
**

p
o
i
n
t
e
r

,*
p

tr
;

ch
a

r
*
b
l
o
c
k

,*
a

d
d

re
ss

;
va

_
st

a
rt

(p
va

r)
;

d
im

=
va

_
a

rg
(p

va
r,

si
ze

_
t)

;
e

l_
si

ze
=

va
_

a
rg

(p
va

r,
si

ze
_

t)
;

i
f

(d
im

<
0

 |
| 
d

im
>

M
A

X
D

IM
) 

r
e
t
u
r
n

(N
U

L
L

);
i
f

(d
im

=
=

0
) 

{
p

tr
=

(
vo

id
 *

)c
a

llo
c(

1
,e

l_
si

ze
);

  
  
  
  
m

a
llp

ro
t(

p
tr

,(
in

t
)e

l_
si

ze
,p

tr
);

a
ss

e
rt

(p
tr

!=
N

U
L

L
);

r
e
t
u
r
n

(p
tr

);
} f
o
r

(i
=

0
;i<

d
im

−
1

;i+
+

) 
ca

n
t_

le
n

g
th

[i]
=

va
_

a
rg

(p
va

r,
si

ze
_

t)
;

co
rd

_
le

n
g

th
 =

 v
a

_
a

rg
(p

va
r,

si
ze

_
t 
*)

;
i
f

(d
im

=
=

1
)

{
p

tr
=

(
vo

id
 *

)c
a

llo
c(

co
rd

_
le

n
g

th
[0

],
e

l_
si

ze
);

  
  
  
  
m

a
llp

ro
t(

p
tr

,(
in

t
)(

co
rd

_
le

n
g

th
[0

]*
e

l_
si

ze
),

p
tr

);
a

ss
e

rt
(p

tr
!=

N
U

L
L

);
r
e
t
u
r
n

(p
tr

);
} va

_
e

n
d

(p
va

r)
;

#
e
n
d
i
f
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m
at

ri
x.

c
5/

8

/*
  
−

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 *

/
/*

 a
b

 h
ie

r 
g

e
m

e
in

sa
m

 w
e

ite
r 

m
it 

h
a

rv
e

_
a

llo
c 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

d
a

ta
_

m
e

m
=

0
;

co
rd

s=
1

;
f
o
r

(i
=

0
;i<

d
im

−
1

;i+
+

) 
co

rd
s*

=
ca

n
t_

le
n

g
th

[i]
;

i
f

(c
o

rd
s<

=
0

) 
r
e
t
u
r
n

(N
U

L
L

);
f
o
r

(i
=

0
;i<

co
rd

s;
i+

+
) 

d
a

ta
_

m
e

m
+

=
co

rd
_

le
n

g
th

[i]
;

d
a

ta
_

m
e

m
*=

e
l_

si
ze

;
a

u
x_

m
e

m
=

0
;m

e
m

_
h

e
lp

=
1

;
i
f

(d
im

>
2

) 
f
o
r

(i
=

0
;i<

d
im

−
2

;i+
+

) 
{

m
e

m
_

h
e

lp
*=

ca
n

t_
le

n
g

th
[i]

;
a

u
x_

m
e

m
+

=
m

e
m

_
h

e
lp

;
} a

u
x_

m
e

m
+

=
co

rd
s;

a
u

x_
m

e
m

*=
si

ze
o

f(
vo

id
 *

);
b

lo
ck

=
(

ch
a

r
 *

) 
ca

llo
c(

a
u

x_
m

e
m

+
d

a
ta

_
m

e
m

,1
);

  
  
m

a
llp

ro
t(

b
lo

ck
,(

in
t

)(
a

u
x_

m
e

m
+

d
a

ta
_

m
e

m
),

b
lo

ck
);

a
ss

e
rt

(b
lo

ck
!=

N
U

L
L

);
/*

a
ss

e
rt

(s
iz

e
o

f(
ch

a
r)

=
=

1
);

*/
i
f

(b
lo

ck
=

=
N

U
L

L
) 

r
e
t
u
r
n

(N
U

L
L

);
p

o
in

te
r=

(
vo

id
 *

*)
b

lo
ck

;
a

d
d

re
ss

=
b

lo
ck

+
ca

n
t_

le
n

g
th

[0
]*

si
ze

o
f(

vo
id

 *
);

m
e

m
_

h
e

lp
=

1
;

f
o
r

(i
=

1
;i<

d
im

−
1

;i+
+

)
{

m
e

m
_

h
e

lp
*=

ca
n

t_
le

n
g

th
[i−

1
];

o
ff
se

t=
ca

n
t_

le
n

g
th

[i]
*s

iz
e

o
f(

vo
id

 *
);

f
o
r

(j
=

0
;j<

m
e

m
_

h
e

lp
;j+

+
)

{
*p

o
in

te
r+

+
=

(
vo

id
 *

)a
d

d
re

ss
;

a
d

d
re

ss
  
+

=
o

ff
se

t;
}

} f
o
r

(i
=

0
;i<

co
rd

s;
i+

+
)

{
o

ff
se

t=
co

rd
_

le
n

g
th

[i]
*e

l_
si

ze
;

*p
o

in
te

r+
+

=
(

vo
id

 *
) 

a
d

d
re

ss
;

a
d

d
re

ss
+

=
o

ff
se

t;
} r
e
t
u
r
n

(b
lo

ck
);

} /*
 −

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

−
−

 *
/

/*
 U

e
b

e
rw

a
ch

t 
u

n
d

 u
e

b
e

rp
ru

e
ft
 d

ie
 F

u
n

kt
io

n
  
m

a
tr

ix
_

a
llo

c 
  
  
  
  
*/

/*
 w

a
ru

m
 is

t 
d

ie
s 

n
o

tw
e

n
d

ig
 ?

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
*/

vo
id

 
m
a
l
l
p
r
o
t

( 
vo

id
 *
n
e
w
b
l
c
k

, 
in

t
 
s
i
z
e

,
vo

id
 *
o
l
d
b
l
c
k

 )
{

st
a

tic
ch

a
r

*
b
l
o
c
k

[M
A

X
B

L
O

C
K

S
];

  
  
  
  

st
a

tic
  

in
t

  
  
 

s
i
z
e
s

[M
A

X
B

L
O

C
K

S
];

st
a

tic
in

t
i
n
i
t

=
0

;
in

t
i

,in
d

x=
0

,la
st

=
0

;
in

t
p
t
r
1
_
i
s
_
n
e
w

=
1

,p
tr

2
_

is
_

n
e

w
=

1
;

in
t

t
o
t
s
i
z
e

=
0

;

  
  
  
  

i
f

(i
n

it=
=

0
)

{ 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 b

e
im

 1
. 
A

u
fr

u
f 
*/

in
it=

1
;

m
at

ri
x.

c
6/

8

f
o
r

(i
=

0
;i<

M
A

X
B

L
O

C
K

S
;i+

+
)

{
b

lo
ck

[i]
=

N
U

L
L

;
si

ze
s[

i]=
0

;
}

} i
f

(n
e

w
b

lc
k=

=
N

U
L

L
||o

ld
b

lc
k=

=
N

U
L

L
)

{
p

ri
n

tf
("

 >
 m

a
llp

ro
t\
t\
t:
 a

llo
ca

tio
n

 f
a

ile
d

! 
(%

i b
yt

e
s)

\n
",

si
ze

);
ff
lu

sh
(s

td
o

u
t)

;
r
e
t
u
r
n

;
}

  
  
 

/*
 c

h
e

ck
 if

 p
tr

 a
re

 n
e

w
 *

/

f
o
r

(i
=

0
;i<

M
A

X
B

L
O

C
K

S
;i+

+
)

{
i
f

(n
e

w
b

lc
k=

=
b

lo
ck

[i]
)

p
tr

1
_

is
_

n
e

w
=

0
;

i
f

(o
ld

b
lc

k=
=

b
lo

ck
[i]

)
{ 

p
tr

2
_

is
_

n
e

w
=

0
; 
in

d
x=

i; 
}

i
f

(b
lo

ck
[i]

!=
N

U
L

L
)

la
st

=
i;

to
ts

iz
e

+
=

si
ze

s[
i];

} la
st

+
+

;

i
f

( 
p

tr
1

_
is

_
n

e
w

 &
&

 p
tr

2
_

is
_

n
e

w
 &

&
 s

iz
e

>
=

0
 )

  
/*

 a
llo

c 
*/

{
a

ss
e

rt
(n

e
w

b
lc

k=
=

o
ld

b
lc

k)
;

a
ss

e
rt

(l
a

st
<

M
A

X
B

L
O

C
K

S
);

#
i
f
d
e
f

 
P
R
O
T
O
C
O
L

  
/*

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 *
/

p
ri
n

tf
(

  
  
  
  
  
"

 >
 a

llo
c\

t\
t:
 %

i n
e

w
 b

yt
e

s 
=

=
>

 %
i t

o
ta

l b
yt

e
s\

n
",

si
ze

,t
o

ts
iz

e
+

si
ze

);
ff
lu

sh
(s

td
o

u
t)

;
#
e
n
d
i
f

  
  
  
  
  
 

/*
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 *

/
 

b
lo

ck
[la

st
]=

(
ch

a
r

 *
) 

n
e

w
b

lc
k;

si
ze

s[
la

st
]=

si
ze

;
} e
l
s
e

 
i
f

( 
!p

tr
2

_
is

_
n

e
w

 &
&

  
si

ze
>

=
0

 )
  
  
  
  
  
  
  
  

/*
 r

e
a

llo
c 

*/
{

i
f

(p
tr

1
_

is
_

n
e

w
) 

{a
ss

e
rt

(l
a

st
<

M
A

X
B

L
O

C
K

S
);

}
e
l
s
e

a
ss

e
rt

(n
e

w
b

lc
k=

=
o

ld
b

lc
k)

;

#
i
f
d
e
f

 
P
R
O
T
O
C
O
L

 
/*

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 *
/

p
ri
n

tf
(

  
  
  
  
  
  
"

 >
 r

e
a

llo
c\

t\
t:
 %

i b
yt

e
s 

=
=

>
 %

i t
o

ta
l b

yt
e

s\
n

",
si

ze
−

si
ze

s[
in

d
x]

,t
o

ts
iz

e
+

si
ze

−
si

ze
s[

in
d

x]
);

ff
lu

sh
(s

td
o

u
t)

;
#
e
n
d
i
f

  
  
  
  
  

/*
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 *

/

b
lo

ck
[in

d
x]

=
(

ch
a

r
 *

) 
n

e
w

b
lc

k;
si

ze
s[

in
d

x]
=

si
ze

;
} e
l
s
e

 
i
f

( 
!p

tr
1

_
is

_
n

e
w

 &
&

 !
p

tr
2

_
is

_
n

e
w

 &
&

 s
iz

e
<

0
 )

  
  
 

/*
 f
re

e
 *

/
{

a
ss

e
rt

(n
e

w
b

lc
k=

=
o

ld
b

lc
k)

;

#
i
f
d
e
f

 
P
R
O
T
O
C
O
L

 
/*

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 *
/

p
ri
n

tf
(
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m

at
ri
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c
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"

 >
 f
re

e
\t
\t
\t
: 
%

i b
yt

e
s 

=
=

>
 %

i t
o

ta
l b

yt
e

s\
n

",
si

ze
s[

in
d

x]
,t
o

ts
iz

e
−

si
ze

s[
in

d
x]

);
ff
lu

sh
(s

td
o

u
t)

;
#
e
n
d
i
f

  
  
  
  
  

/*
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 −

 −
 *

/

f
o
r

(i
=

in
d

x;
i<

M
A

X
B

L
O

C
K

S
−

1
;i+

+
)

{
b

lo
ck

[i]
=

b
lo

ck
[i+

1
];

si
ze

s[
i]=

si
ze

s[
i+

1
];

} b
lo

ck
[M

A
X

B
L

O
C

K
S

−
1

]=
N

U
L

L
;

si
ze

s[
M

A
X

B
L

O
C

K
S

−
1

]=
0

;
} e
l
s
e

 p
ri
n

tf
(

  
  
  
  
"

 >
 m

a
llp

ro
t\
t\
t:
 e

rr
o

r 
in

 m
a

llp
ro

t 
(%

i,%
i,%

i)
\n

",
n

e
w

b
lc

k,
si

ze
,o

ld
b

lc
k

); r
e
t
u
r
n

;
} /*

 #
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
#

#
 *

/
/*

 D
e

r 
R

e
st

 is
t 
a

u
sk

o
m

m
e

n
tie

rt
 !
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 *

/

#
i
f

(0
)

/*
in

t 
m

a
in

()
*/

/*
in

t 
te

st
_

m
a

tr
ix

_
a

llo
c(

)*
/

in
t

 
t
e
s
t
_
m
a
t
r
i
x
_
a
l
l
o
c

()
{

in
t

i
n
d
x

,i,
j,k

,l;
in

t
*
l
i
n
e
a
r

;
in

t
**

*
t
e
s
t

;
in

t
l
i
s
t
1

[1
]=

{3
},

su
m

1
=

3
;

in
t

l
i
s
t
2

[3
]=

{1
,2

,3
},

su
m

2
=

6
;

in
t

l
i
s
t
3

[3
][
5

]=
{1

5
,1

4
,1

3
,1

2
,1

1
,1

0
,9

,8
,7

,6
,5

,4
,3

,2
,1

},
su

m
3

=
1

2
0

;
in

t
*
c
r
u
m
m
0

,*
cr

u
m

m
1

,*
*c

ru
m

m
2

,*
**

cr
u

m
m

3
;

    
 t
e

st
=

(
in

t
 *

**
) 

m
a

tr
ix

_
a

llo
c(

3
,s

iz
e

o
f(

in
t

),
3

,5
,1

0
);

  
 li

n
e

a
r=

&
(t

e
st

[0
][
0

][
0

])
;

  
 

f
o
r

(i
n

d
x=

0
;in

d
x<

3
*5

*1
0

;in
d

x+
+

) 
  
 {

*l
in

e
a

r+
+

=
in

d
x;

  
 }

  
 

f
o
r

(i
=

0
;i<

3
;i+

+
)

  
 

f
o
r

(j
=

0
;j<

5
;j+

+
)

  
 

f
o
r

(k
=

0
;k

<
1

0
;k

+
+

)
  
  
  
p

ri
n

tf
("

%
ld

 %
ld

 %
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harmonische Näherung, 36–37
herringbone-Ordnung, 4, 8
Hessematrix,

sieheKopplungsmatrix
hexatische Phasen, 5, 78
Hysterese, 59, 72, 77–80, 84

I
Innerer Druck

Scherkomponenten des, 24
Tensor des, 13

Integration
thermodynamische, 44, 77, 90

Iteration des Grundzustands, 50

K
Kettenlängen-Abhängigkeit, 91
Kommensurabilität, 69
Koordinaten

schiefwinklige, skalierte, 23
Kopplungsmatrix, 37, 43, 47

Berechnung der, 109
Determinante der, 43

Kumulante 4. Ordnung, 14, 96

L
Landau-Theorie, 5
Langmuir-Blodgett, 3
Langmuir-Monolagen, 3
Laplace-Transformation, 106

176



INDEX 177

Lennard-Jones-Potential,
siehePotential, Lennard-Jones-

Linked-Cell-Algorithmus, 32
liquid condensed, 5
liquid expanded, 5

M
Metropoliskriterium, 12, 27
Micelles, 98
Mittelwerte, 14
Modell, 7
Modellparameter,

siehePotentialparameter
Modulation, 68–73
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