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Obwohl das Schmelzen von Festk�rpern bereits seit Jahr-
hunderten experimentell untersucht wird, sind die zugrun-
deliegenden Mechanismen nach wie vor nicht zufriedenstel-
lend gekl�rt, und die Untersuchung des Schmelzverhaltens
bleibt ein faszinierendes Unterfangen.[1] Die Vorhersage von
Schmelzpunkten ist nicht trivial: Standard-Computerverfah-
ren beruhen auf der Auswertung der freien Energien der
festen und fl�ssigen Phasen, die unabh�ngig voneinander
durch thermodynamische[2] oder durch Gibbs-Duhem-Inte-
gration[3] erhalten werden, was die Schwierigkeit einer exak-
ten Kalibrierung mit sich bringt. Koexistenzmethoden
m�ssen dagegen die Phasengrenze explizit beschreiben[4] und
zeigen oft Stabilit�tsprobleme.[5] Ein alternativer Zugang, den
wir in dieser Arbeit w�hlen, beruht darauf, Informationen
�ber das Schmelzen aus dem Studium endlicher Atomhaufen
(Cluster) zu gewinnen, indem man die Clusterergebnisse auf
unendlich ausgedehnte Systeme extrapoliert. Hier werden
zum ersten Mal theoretisch berechnete Schmelztemperaturen
gezeigt, die experimentelle Genauigkeit erreichen und durch
Monte-Carlo(MC)-Simulationen an NeN- und ArN-Clustern
mit „magischen Atomzahlen“ N (N = 13, 55, 147, 309, 561,
923) sowie durch periodische Festk�rperrechnungen erhalten
wurden. Die hohe Genauigkeit wurde durch die Verwendung
von sehr pr�zisen Wechselwirkungspotentialen erreicht, die
an Ab-initio-Daten angepasst wurden und dieselbe compu-
tertechnische Effizienz wie die weitverbreiteten empirischen
Lennard-Jones(LJ)-Potentiale aufweisen. Auf die Verwen-
dung von experimentellen Daten konnte bei der Berechnung
vollst�ndig verzichtet werden.

Argon und Neon kristallisieren beide in der kubisch
dichtesten Atompackung (fcc); die stabilsten Konfiguratio-
nen der Cluster mit N< 1000 Atomen sind dagegen voll-
st�ndige Mackay-Ikosaeder. Die Zahl der Clusteratome ent-

spricht f�r die ersten sechs Schalen den „magischen Zahlen“

N = 1 + 2
Pn

k¼1
(5k2+1) = 13, 55, 147, 309, 561 und 923.[6] Diese

Clustergr�ßen findet man in Massenspektren von „Free-Jet“-
Expansionen der Edelgascluster.[7,8] Ihre außergew�hnliche
Stabilit�t gr�ndet darauf, dass die ersten 1–6 Schalen um das
Zentralatom herum komplett gef�llt sind (siehe den Einschub
in Abbildung 1).[6]

Unter fr�heren Arbeiten auf dem Gebiet der Schmelz-
kurvenbestimmung von Edelgasclustern sind Monte-Carlo-
Simulationen von Labastie und Whetten[9] (N = 13, 55, 147)
zu nennen. Sie fanden wohldefinierte Maxima in der W�r-
mekapazit�t, die mit steigender Clustergr�ße an Intensit�t
und Sch�rfe zunehmen. Die vermutete einfache Konvergenz
zum Festk�rper-Limes wurde allerdings von Noya und
Doye[10] infrage gestellt, die f�r den Cluster mit 309 Atomen
ein zus�tzliches Vorschmelzsignal fanden. Wie wir hier zeigen

Abbildung 1. Atomare W�rmekapazit�ten f�r NeN- (oben) und ArN-
Cluster (unten) mit den „magischen Atomzahlen“ N = 13, 55, 147,
309, 561 und 923. Die Einsch�be zeigen typische Konfigurationen des
Clusters mit 147 Atomen in der festen (oben) und fl�ssigen Phase
(unten).
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werden, bleibt das Maximum des Schmelzpunktes selbst aber
wohldefiniert, obwohl komplizierte Vorschmelzph�nomene
f�r alle gr�ßeren Cluster gefunden werden. Soweit uns be-
kannt ist, stellt der Cluster mit 309 Atomen den gr�ßten
bisher untersuchten Cluster dar. Wir werden demonstrieren,
dass Cluster mit zwei weiteren Schalen notwendig sind, um
den Schmelzpunkt des Festk�rpers aus den Clusterdaten zu
ermitteln.

Beide erw�hnten Ver�ffentlichungen, wie �berhaupt die
meisten Literaturbeitr�ge auf dem Gebiet der Edelgas-
Thermodynamik, nutzen das Lennard-Jones-Potential, um
die Wechselwirkungen zwischen Atompaaren zu beschreiben.
Das LJ-Potential ist computertechnisch sehr effizient, fußt
aber auf empirischen Daten (in der Originalarbeit von Len-
nard-Jones wurden die r�6- und r�12-Terme rein empirisch
eingef�hrt, um analytische Ausdr�cke f�r experimentelle
Festk�rperergebnisse von Koh�sionsenergien zu erhalten).
Es ist daher erstaunlich, dass das LJ-Potential zu einer guten
�bereinstimmung mit experimentellen Messungen der
Dampfdruck-Koexistenzkurve f�hrt,[11] insbesondere wenn
man diese Ergebnisse mit sehr viel genaueren Rechnungen
vergleicht, die auf dem Aziz-Potential[12,13] mit Dreik�rper-
korrekturen[14] beruhen. Dies ist h�chstwahrscheinlich darauf
zur�ckzuf�hren, dass die Parametrisierung des LJ-Potentials
mithilfe von Hochtemperatureigenschaften erfolgt ist, k�nnte
aber ebenso auf Unzul�nglichkeiten in den zuletzt genannten
Rechnungen zur�ckzuf�hren sein.[11] Der Einsatz des LJ-Po-
tentials wird noch deutlich fragw�rdiger f�r Clusterberech-
nungen, in denen quantitative Genauigkeit angestrebt wird.
Gl�cklicherweise konvergiert die Vielk�rperentwicklung f�r
Edelgase schnell in den wichtigen Bereichen der Teilchen-
wechselwirkungen bei Normaldruck und -temperatur.[15, 16] In
der Tat ist die Cauchy-Identit�t C12 = C44 f�r die Elastizi-
t�tskonstanten von Neon und Argon gut erf�llt. F�r eine
Beschreibung der Wechselwirkungen zwischen Edelgas-
atomen reichen daher im Allgemeinen Zweik�rperwechsel-
wirkungen aus, allenfalls ist die Einbeziehung von Dreik�r-
pertermen notwendig.

Hier untersuchen wir das thermische Verhalten von
Edelgasclustern mit „magischen Atomzahlen“ mithilfe von
Monte-Carlo-Simulationen, die im kanonischen Ensemble
unter Verwendung der „Parallel-Tempering“-Methode[17,18]

durchgef�hrt werden. Abbildung 1 zeigt die W�rmekapazit�t
in Abh�ngigkeit von der Temperatur Cv(T) f�r die Cluster
NeN und ArN mit N = 13–923. Die Kurven ergeben Schmelz-
temperaturen im Bereich von 10–22 K f�r Ne und von 35–
70 K f�r Ar, deutlich unter den experimentell ermitteltenen
Festk�rper-Schmelztemperaturen der beiden Elemente
(24.56 bzw. 83.85 K). Das Maximum in der W�rmekapazit�t,
das dem Schmelzen zugeordnet werden kann, wird mit stei-
gender Clustergr�ße immer sch�rfer. Dieser Trend wird nur
durch das Einsetzen von Vorschmelzph�nomenen unterbro-
chen, die man deutlich am Auftreten zus�tzlicher Maxima bei
tieferen Temperaturen erkennen kann. Durch dieses Vor-
schmelzen konvergieren die gesamten Cv(T)-Kurven langsa-
mer in den Simulationen. Gl�cklicherweise wird aber die
Konvergenz der Schmelztemperatur selbst hiervon nicht we-
sentlich beeinflusst, wie bereits Noya und Doye in ihrer Un-
tersuchung des LJ309-Clusters[10] sowie Mandelshtam und

Mitarbeiter im Fall von LJ75[19] festgestellt hatten. In unserer
Studie haben wir sichergestellt, dass die Position der Haupt-
maxima in der W�rmekapazit�t bereits nach 10 Millionen
MC-Zyklen so gut konvergiert ist, dass wir Tm mit einer Ge-
nauigkeit von � 0.5 K erhalten.

Da der Anteil der Oberfl�chenatome mit wachsender
Clustergr�ße abnimmt, erwartet man, dass die Schmelztem-
peratur linear mit dem Verh�ltnis aus Oberfl�che und Volu-
men ansteigt, d.h. mit N�1/3, dem Kehrwert des Clusterradi-
us.[20] Dies wurde bereits fr�h in Experimenten von Buffat
und Borel an abgelagerten Goldclustern gezeigt[21] und beruht
auf der Tatsache, dass das Schmelzen an der Oberfl�che
einsetzt. F�r die hier betrachteten ikosaedrischen Cluster f�llt
der Anteil von Oberfl�chenatomen vom kleinsten bis zum
gr�ßten Cluster von 92 auf 39%. In Abbildung 2 sind die aus
den Simulationen abgeleiteten Schmelztemperaturen gegen
N�1/3 aufgetragen.

Wie nach den beschriebenen Skalierungsargumenten er-
wartet, finden wir sowohl f�r die Neon- als auch f�r die Ar-
goncluster mit N� 147 ein fast lineares Verhalten des Pro-
dukts Tm(N�1/3). Die Werte der kleinsten Cluster, insbeson-
dere f�r N = 13, weichen stark von der linearen Angleichung
ab. Dies ist auf Effekte h�herer Ordnung zur�ckzuf�hren,
d.h. auf den Einfluss von Kanten (N�2/3 Korrektur) und Ecken
(N�1 Korrektur), die in diesen F�llen eine wichtige Rolle
spielen. Eine lineare Angleichung der Daten aus Abbildung 2
f�r die gr�ßeren Cluster und die Extrapolation zum Fest-
k�rper-Limes N�1/3!0 f�hrt zu Schmelztemperaturen von
Tm = 26.9 K f�r Ne und Tm = 90.6 K f�r Ar. Diese Werte
liegen bereits nahe an den experimentellen Daten von
24.56 K f�r Ne und 83.85 K f�r Ar.[22]

Wir haben auch das Schmelzen von Argon- und Neon-
kristallen direkt unter Verwendung von fcc-Zellen mit ku-

Abbildung 2. Abh�ngigkeit der Schmelztemperatur Tm von der Cluster-
gr�ße f�r Neon (oben) und Argon (unten) unter Verwendung des klas-
sischen ELJ-Zweik�rperpotentials (Kreuze). Die Abbildung enth�lt
ebenfalls Ergebnisse der Festk�rpersimulationen von Zellen mit 256
Neon- und 108 Argonatomen. F�r Neon sind quantenkorrigierte Ergeb-
nisse als Dreiecke gezeigt, w�hrend die Ergebnisse mit Dreik�rperkor-
rekturen von Argon durch Quadrate wiedergegeben werden. Die expe-
rimentellen Schmelzpunkte[22] sind durch senkrechte gepunktete Linien
dargestellt.
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bisch periodischen Randbedingungen simuliert. Da die un-
tersuchten Cluster in der Gasphase vorliegen, wurde eine
Variation des Zellvolumens unter konstantem Druck zuge-
lassen, um einen angemessenen Vergleich zu erm�glichen.
Typische Cv(T)-Kurven sind in Abbildung 3 f�r Zellen mit 32

(Ar), 108 und 256 (Ne) Atomen gezeigt. Im Unterschied zu
den Clustern f�hrt hier die endliche Gr�ße dazu, dass die
Konvergenz gegen den Schmelzpunkt von h�heren Tempe-
raturen her erfolgt. Obwohl die untersuchbaren Zellgr�ßen
noch keine Extrapolation zum makroskopischen Grenzwert
von Tm hin zuließen, sind die Resultate der Zelle mit 256
Atomen konsistent mit den Ergebnissen der Clusterextrapo-
lation: f�r Neon finden wir 27.1 K, f�r Argon 90.4 K unter
Verwendung des erweiterten Lennard-Jones-Potentials (ELJ)
[siehe Gl. (2)]. Die kleineren Zellen mit 108 Atomen �ber-
sch�tzen den Schmelzpunkt um weitere 0.7 und 1.1 K f�r die
beiden Edelgase.

Die Konvergenz der aus den Clusterdaten gewonnenen
Schmelzpunkte ist �berraschend gut, wenn man bedenkt, dass
die Cluster nicht die kubische Symmetrie des Kristalls auf-
weisen. Wir erkl�ren uns die gute �bereinstimmung mit der
Tatsache, dass beide Systeme dieselbe lokale Koordinations-
zahl von 12 aufweisen, obwohl die ikosaedrischen Cluster
nat�rlich der langreichweitigen Ordnung entbehren.

Trotz der hohen Genauigkeit der verwendeten Zweik�r-
perpotentialkurven �bersch�tzt das ELJ-Potential die
Schmelzpunkte von Neon und Argon sowohl f�r die Cluster-
extrapolationen als auch f�r die periodischen Festk�rper-
rechnungen. Ungenauigkeiten der klassischen Paarpotentiale

sind f�r Edelgase wohlbekannt und wurden unter anderem
schon in den bahnbrechenden Arbeiten von Barker und
Klein[23] diskutiert. Andere wichtige, bisher vernachl�ssigte
Effekte betreffen Vielk�rperwechselwirkungen f�r schwerere
Atome, w�hrend f�r leichtere Atome durch Schwingungsde-
lokalisierung hervorgerufene Quanteneffekte zu ber�cksich-
tigen sind.

Die wichtigsten Dreik�rperkorrekturen V(3) werden durch
die Tripeldipol-Axilrod-Teller(AT)-Wechselwirkungen[24] be-
schrieben, deren Ber�cksichtigung im allgemeinen f�r
Rechnungen mit niedrigen Dr�cken ausreichend ist. Ge-
nauere Formeln f�r Dreik�rperwechselwirkungen wurden
von Lotrich und Szalewicz mithilfe von symmetrieadaptierter
St�rungstheorie (SAPT)[25] hergeleitet. Wir haben die Simu-
lationen der Zelle mit 32 Atomen unter Verwendung des AT-
sowie des SAPT-Potentials wiederholt. F�r diese Rechnungen
wurden die Dreik�rperwechselwirkungen jeweils bis zu
einem Atomabstand von 5.8 � ber�cksichtigt. Die Kurven
der W�rmekapazit�t im unteren Teil der Abbildung 3 zeigen
deutliche Ver�nderungen, sobald Dreik�rperwechselwirkun-
gen einbezogen werden: der Schmelzpunkt sinkt um 3.8–4 K.
Die beiden mit den AT- und SAPT-Potentialen berechneten
Kurven zeigen keine nennenswerten Unterschiede, was
darauf hinweist, dass AT-Wechselwirkungen f�r das vorlie-
gende Problem hinreichend sind. Eine Begr�ndung hierf�r
liegt in einer partiellen Kompensation von Beitr�gen h�herer
Ordnung in der Mehrk�rperentwicklung.[26]

F�r die kleinsten Argoncluster mit bis zu 147 Atomen und
f�r die Zelle mit 108 Atomen haben wir zus�tzliche Simula-
tionen unter Einbeziehung des AT-Potentials durchgef�hrt
(siehe Abbildung 2). Bedingt durch zu großen Rechenauf-
wand konnten wir keine hinreichende Konvergenz f�r die
Zelle mit 256 Atomen erreichen. F�r die Cluster Ar13, Ar55

und Ar147 fanden wir Schmelzpunktserniedrigungen von 3.2,
3.6 und 3.8 K; die lineare Extrapolation dieser Werte ergab
eine Abweichung von DTm =�4.3 K f�r den makroskopi-
schen Grenzfall, d.h. eine Schmelztemperatur von Tm =

86.3 K. Auch f�r die Festk�rpersimulation fanden wir eine
Verschiebung des Schmelzpunktes um ungef�hr 4.1 K und
damit eine Schmelztemperatur von Tm = 87.4 K, die ebenfalls
deutlich n�her am experimentellen Wert liegt.

Dreik�rperwechselwirkungen sollten f�r das weniger po-
larisierbare Neon deutlich geringere Bedeutung haben. Dies
wurde durch Rechnungen an Ne13 und Ne55 unter Ber�ck-
sichtigung von AT-Beitr�gen best�tigt, die nur zu einer sehr
geringf�gigen Ver�nderung des Schmelzpunktes um jDTm j<
0.05 K f�hren. Dasselbe Verhalten ist auch f�r die gr�ßeren
Cluster zu erwarten. Dagegen sind beim leichteren Neon
Einfl�sse durch Schwingungsdelokalisierung nicht zu ver-
nachl�ssigen. Der De-Boer-Parameter L = �h/req

ffiffiffiffiffiffiffi
me
p

mit dem
Gleichgewichtsabstand req und der Potentialtiefe e des
Zweik�rperpotentials erlaubt ein gute Absch�tzung der Be-
deutung von Quanteneffekten. F�r Neon ergibt sich ein Wert
von LNe = 0.078, was quasiklassisches Verhalten nahelegt,
wohingegen Argon bedenkenlos rein klassisch behandelt
werden kann (LAr = 0.025).

Neben dem exakteren Monte-Carlo-Ansatz unter Ver-
wendung von Pfadintegralen[27, 28] und dem N�herungsschema
der variationellen Methode beruhend auf Gauß�schen Wel-

Abbildung 3. W�rmekapazit�ten aus Festk�rpersimulationen mit peri-
odischen Randbedingungen und fcc-Gitter als Anfangskonfigurationen
bei konstantem Druck (p =0). Im oberen Teil der Abbildung sind Er-
gebnisse f�r Neon mit N = 108 bzw. 256, ohne (C) und mit (Q) Quan-
tenkorrekturen gezeigt. Im unteren Teil finden sich die Resultate f�r
eine Argonzelle mit 32 Atomen mit reiner Zweik�rperwechselwirkung
unter Verwendung des ELJ-Potentials (ELJ), unter zus�tzlicher Ber�ck-
sichtigung von Axilrod-Teller-Korrekturen (ELJ +AT, b) bzw. von
SAPT-Dreik�rperwechselwirkungen (d).
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lenpaketen von Mandelshtam und Frantsuzov[29] bietet sich
f�r die Behandlung von großen Systemen bei moderaten
Temperaturen der Einsatz von einfachen quantenkorrigierten
Potentialen an. In der vorliegenden Arbeit haben wir das
quasiklassische Feynman-Hibbs-Potential ṼELJ(r) = VELJ(r) +

�h2DVELJ(r)/24 mkB T verwendet, wobei DVELJ den Laplace-
Operator des ELJ-Potentials darstellt. Unter Verwendung
dieses Potentials wurde bereits f�r kleinere Cluster eine zu-
friedenstellende �bereinstimmung mit Ergebnissen aus aus-
gefeilteren Monte-Carlo-Quantenrechnungen erzielt.[30] Es
ist zu beachten, dass dieses effektive Potential temperatur-
abh�ngig ist. Daher ist es nicht m�glich, kontinuierliche ka-
lorische Kurven mithilfe der Histogramm-Methode[9] zu er-
halten.

Die Bedeutung von Quanteneffekten wird aus dem
oberen Teil der Abbildung 3 ersichtlich, in der die klassischen
W�rmekapazit�ten f�r Festk�rperzellen mit 256 Atomen mit
den Ergebnissen aus quantenkorrigierten Rechnungen ver-
glichen werden. Die korrigierten W�rmekapazit�ten zeigen
eine Absenkung des Schmelzpunktes um ungef�hr 1 K. Auch
f�r die Neoncluster findet man eine vergleichbare Korrektur
des Schmelzpunktes um 0.7–1 K (die Ergebnisse sind in Ab-
bildung 2 enthalten). Dieser Temperaturunterschied stimmt
mit Sch�tzungen aus anderen Arbeiten an kleinen Clustern
mit weniger als 39 Atomen �berein, die unter Verwendung
des LJ-Potentials erhalten wurden.[28, 31,32] Da die thermische
De-Broglie-Wellenl�nge nicht zu stark von der Clustergr�ße
abh�ngen sollte, k�nnen wir den Einfl�ssen der Schwin-
gungsdelokalisierung ohne Bedenken eine generelle Ver-
schiebung des Schmelzpunktes um DTm =�1 K zuordnen.
Hiermit erhalten wir aus der Clusterextrapolation einen
Schmelzpunkt von Tm = 25.9 K. F�r Argon sind die zu er-
wartenden Quanteneffekte deutlich kleiner als der Fehler aus
der Extrapolation.

Zusammenfassend m�chten wir festhalten, dass wir
Schmelzpunkte von Neon und Argon ohne jegliche experi-
mentelle Vorgaben unter Verwendung von Ab-initio-Poten-
tialen sowohl durch Extrapolation von Clusterdaten als auch
durch direkte Festk�rpersimulationen mit periodischen
Randbedingungen berechnet haben. Beide Methoden f�hrten
zu �bereinstimmenden Ergebnissen. Die Einbeziehung von
Quanteneffekten bei Neon und von Dreik�rperbeitr�gen bei
Argon f�hrte zu berechneten Schmelztemperaturen von 25.9–
26.0 K f�r Ne und 86.3–87.0 K f�r Ar, die sehr gut mit den
experimentellen Werten von 24.56 K bzw. 83.85 K �berein-
stimmen.[22] Den verbleibenden Unterschied f�hren wir
zur�ck auf Ungenauigkeiten im zugrundeliegenden Potential,
auf noch zu geringe Gr�ßen der betrachteten Systeme
(sowohl f�r die Cluster- als auch f�r die Festk�rperrechnun-
gen) und auf die Extrapolationsprozedur an sich, deren Un-
genauigkeit wir auf � 1 K sch�tzen.

Methoden
Im Rahmen der von uns eingesetzten Monte-Carlo-Methode[17, 18]

werden gleichzeitig 32 Trajektorien propagiert, die den Temperatur-
bereich des Schmelzens abdecken. Mit einer Wahrscheinlichkeit von
10% wird nach jedem MC-Zyklus ein Austausch (hinsichtlich der
Temperatur) benachbarter Trajektorien zugelassen. Als Ausgangs-

konfigurationen der Clustersimulationen haben wir jeweils die ent-
sprechenden Grundzustandskonfigurationen der Cluster, d.h. die
Mackay-Ikosaeder, verwendet. Verdampfung und Fragmentierung
der Cluster wurden dadurch verhindert, dass die Cluster in einer
harten Kugel mit dem Radius RN + re gehalten werden. RN ist dabei
der Radius des Grundzustands und re der Gleichgewichtsabstand des
Dimers.

In erg�nzenden Festk�rpersimulationen unter Verwendung pe-
riodischer Randbedingungen und der „Minimum-Image“-Konventi-
on wurden kubische Zellen mit 32, 108 und 256 Atomen betrachtet.
Zu Beginn waren die Atome auf einem fcc-Gitter verteilt. Eine Va-
riation des Zellvolumens unter konstantem Druck (p = 0) wurde zu-
gelassen. Die Wechselwirkungen zwischen den Atomen wurden bei
der halben Zellenl�nge abgeschnitten, und langreichweitige Wech-
selwirkungen wurden auf �bliche Weise einbezogen.[2]

Unsere Ergebnisse haben wir sorgf�ltig auf Konvergenz hin-
sichtlich der Zahl an MC-Zyklen �berpr�ft; falls notwendig wurde die
Zahl der Zyklen erh�ht. Alle Simulationen wurden mit 20% zu-
s�tzlichen �quilibrierungszyklen ausgef�hrt. Die Schmelztempera-
turen wurden aus der W�rmekapazit�tskurve Cv(T) gewonnen, die
beim Phasen�bergang ein Maximum aufweist. Die Breite des zuge-
h�rigen Schmelzpeaks wird durch Effekte der endlichen Systemgr�-
ßen bestimmt. Mithilfe von Histogrammtechniken[9] wurden konti-
nuierliche Funktionen in Abh�ngigkeit von der Temperatur aus den
Simulationsdaten erhalten.

F�r Cluster mit N Atomen nutzten wir eine abgeschnittene
Entwicklung des Mehrk�rperwechselwirkungspotentials, die im
Rahmen einer exakten Ab-initio-Theorie abgeleitet wurde [Gl. (1)].

V intðNÞ ¼
X

n

VðnÞðNÞ ¼
XN

i<j

Vð2ÞðrijÞ þ
XN

i<j<k

Vð3Þðrij,rik,rjkÞ þ . . . ð1Þ

Die von uns eingesetzten Zweik�rperpotentiale V(2)(rij) wurden
durch eine Angleichung an hochgenaue Ab-initio-Daten auf
CCSD(T)-Niveau (mit einem erweiterten aug-cc-pV5Z-Basissatz)[33]

gewonnen. Ein einfaches ELJ-Potential [Gl. (2)] wurde als Anglei-
chungsfunktion in Abh�ngigkeit des Atomabstands r gew�hlt.[15]

Vð2ÞELJðrÞ ¼
X8

k¼3

c2k r�2k ð2Þ

Hierbei sind ck die Angleichungsparameter. Details k�nnen
Lit. [15] entnommen werden. Das ELJ-Potential erreicht sowohl im
kurz- als auch im langreichweitigen Bereich die Genauigkeit des
Aziz-Potentials,[12, 13] erh�lt aber zugleich die computertechnische
Effizienz des einfachen LJ-Potentials.[34] Hierdurch wurden die MC-
Simulationen der relativ großen Cluster erm�glicht.
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