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Appendix I

Intermolecular pair potential functions

Intermolecular pair potential functions employed in the LiCI/H,O/NH,OH

ar-cr

Vaa = 2330271/r 0619095 [ (4.86/r)"% - (4.86/r)°
L v— g .,i-'l

Via = m -332.330271/r + 0.073755 '. 5 [ (3.83/)% - (3.83/n)° ]

ﬂﬂﬂ’)ﬂﬂﬂ?ﬂﬂ’]ﬂ‘i

H;0 H20

@A TRLUNAIRHIA Y

- 0.250076008 {exp[-4(r-3.4)"]+exp[-1.5(-4.5)’]}

Veii -72.3002007/r + 6.2374949/7°2

- 9.9972782/{ 1+ exp[40(r-1.05)]}
- 4.0046734/{ 1+ exp[5.493(2.2)]}

Vix = 36.1428977/r + 100.2176721/{ 1+ exp[29.9(r-1.968)]}



NH,0H -NH,OH

Wiw " = 77.17142964/r - 38.21393#3 +22039.10274/°
ARG 84.05601776/r - 275.24918/F + 30223.48495/¢°
Viesan = = 48.19211685/r - 11,1649/ + 1049.88991/7°
Vingy = -64.8432137r +9.50863/r° + 107.3018/¢°

Voo = | ///358/r3+ 13130.35297/F°
Voo = 9141 8/:@6/? +134.28470/7°
Vo, = J r’ +121.38345/°
Vagouey = 07712 \\ +4.07493/r°
Poives = 337619 \\«, 6518 + 1.51723/¢°
Vaomo) = + 42.20302/°
NH,0H - H,0

b
Xt
if' 81.781055361015/r'2
i

¢ .h+ 958. 1899785&53236exp(-2.289576175038605r)

vl W B Do T Eldtsabsn

R el

Voo = 115.0625737/r - 669.9111986997827/°
+4671.42094925515/r® + 27.65235453608738/r'2

+139.636123171862exp(-0.6733788519395670r)




Vou = == -57.53128684/r - 88.5951318324213/#°
+318.249044936195/+° + 4.68595232196771/r*
+ 34.65534699660206exp(-0.7678584659676180r)

Voo = -65.96920892/r - 147.1486538024156/7°

}63079961/r‘ + 107.661737127527/r'2

@exp(—5.61329889206091r)

846042 6/rﬂ1679413945/r3

499587135%z° + 2.814228190014940/r12

Vepon =

(51.6005843204247397)
Wi = 624 .90, 50806853630839/7°
l A ¥ + 8.147607592682787/r"2
(-3.233407216555994r)
Vaou = .48670529661016/1‘3

8Ir8+2 1157735693481683/r'

2077733 16328812r)

Lﬂuﬂ'ﬁ ﬂﬂ'ﬂiﬂiﬂﬂ‘ﬁ
g Sy A

277/r + 56.6704502/7 + 275.14123exp(-5.87r)

8. CI'-H,0
Vecio s 219.248666/r - 0.26073593/r* + 8974.5019exp(-3.287)
Ve = -109.60999277/r - 4.033484/7* + 2620.32407exp(-3.314r)

. P



Li* - NH,OH

Vio = -174.3790781/r + 438.151/r"* - 7202.369/¢"
+ 553645.735exp (-4.8297)
Vun = -160.0966013/r - 2490.941/r* + 4743.527/r"

VLo

VMo =

Ve

i¢

Vemoy = 9997 (3/r-,1421.366/r* + 1826.340/r

AL INLNINGINT
AmanSETe Ty

02244r)



Appendix IT

Explanations to input-variables for MC92I programme

USED MC92-PARAMETER SETTING ( DEFINES SIZE OF ARRAYS ) : MNS = 5

TITLE ... NAME OF ATION -> FOR NTATION ONLY.
MAX.: 70 » : AN
DEFAULT =

DEFAULT = 0

= éﬁﬁ“ﬁw ﬁ%*%’mﬁ‘ﬁ i e

KANTENLAENG§ DER ELEME ARZELLE IN WSTROEM

’Q"W"Tﬂgﬂﬂim NW]’JWEI’] 3 El

YOU HAVE TO SPECIFY EITHER DEN OR ELB .GT. 0.0 !!!

RCS ... CUTOFF-RADIUS FOR SHORT-RANGE POTENTIAL-TERMS IN ANGSTROEM.
SHOULD NOT BE SET LOWER THAN 7.0 ANGSTROEM !
GIBT AN, AB WELCHEM ABSTAND ( IN ANGSTROEM ) "NAHK AMPF"-
-POTENTIAL-TERME VERNACHLAESSIGT WERDEN KOENNEN.
DEFAULT =ELB/2.0



DMC ... MINIMAL DISTANCE OF 2 MOLECULAR CENTERS IN ANGSTROEM.

3-TIMES MINIMAL DISTANCE OF 2 MOLECULAR SITES.

IF YOU SPECIFY 0.0, THE DEFAULT-VALUE IS USED !

GIBT AN, AB WELCHEM ABSTAND IN ANGSTROEM SICH

ZWEI MOLEKUEL-ZENTREN SO NAHE SIND, DASS DIE KONFIGURATION

VERWORFEN WERDEN KANN.
DEFAULT = ELB/((NPSX(NPT)**(1/3))*SQRT(3))

( NPSX(NPT) = TOTAL NUM

, &
EWALD ... 0 : CALCULATION OF

BUT INC TION OVER-IA AGINARY-BOXES.

LUDING SUMMATION G

ALLE 1/R ﬂ?/;}lu \\ ) " | [E ABER MIT AUFSUMMIEREN

UEBERAIMAGINAERE BOXEN BERECHNET.

14 CALC 0/ R u:!; A t‘ﬁ\
EWALD-S 0N FOR ION-ION ENERGIES.

VM 4
BERECH] ‘#' 'R EWALDS ME FUER

ey ¥
2 : CALCULATONOF 1/R INTER/
i el

OF PARTICLES IN THE BOX )
ACTOR>10!)

.

INTERACTIONS WITHOUT EWALD-SUM

/R ION 77’4 ENERGIEN.

/ t Vil
11 IF POSSIBLE, USE ONLY "EWALD=0" OR "EWALD=3", .
OTHERWISE YOU GALCULATE AN ARBITRARY DIPOLEMOMENT-CONTRIBUTION !

nsvafdl PRI PARI G WA B s

11! DIESE/ARIABLE DARF NUR FUER ELEKTROSTATISCH NEUTRALE BOXEN
ot w2\ piod\yigioh 1ML

NIBD ... MAXIMUM NUMBER OF IMAGINARY-BOXES IN ONE AXIS DIRECTION(+/-)
FOR SUMMATION OF 1/R INTERACTIONS AND EWALD=0.
SUMMATION FROM OUTSIDE TO INSIDE ( SMALLER TERMS FIRST ! ).
NIBD=0 CORRESPONDS TO A TOTAL OF 1 BOX ( NO IMAGINARY-BOXES )
NIBD=1 CORRESPONDS TO A TOTAL OF 7 BOXES ( 6 IMAGINARY-BOXES )
NIBD=2 CORRESPONDS TO A TOTAL OF 33 BOXES




(32 IMAGINARY-BOXES ).

NIBD=3 CORRESPONDS TO A TOTAL OF 123 BOXES.

NIBD=4 CORRESPONDS TO A TOTAL OF 257 BOXES.

NIBD=5 CORRESPONDS TO A TOTAL OF 515 BOXES.

NIBD=6 CORRESPONDS TO A TOTAL OF 925 BOXES.

NIBD=7 CORRESPONDS TO A TOTAL OF 1419 BOXES.
- NIBD=8 CORRESPONDS TO A TOTAL OF 2109 BOXES.

ZLICHEN BOXEN IN EINER
ACHSENRICHTUYI

ER D E AUFSUMMIERUNG VON /R WW
OHNE EWALD#BIRAUFSUM v.-»-xe’*.:y WW UEBER DIE BOXEN

ERFOLG#MN g NAHER FOR} N NACH INNEN.

111 NIBD > 0 O L SYSTEMS !!!
1! DIESE VARIAB FUE , ‘i TATISCH NEUTRALE BOXEN
ALS SIMULATIONSS YSTEME > 0'GESETZT WFERDEN 11!

DEFAULT =0

,,,,,,

0.0 <=EPSC < 1.0 . EPSILON = INFINITE : METALLIC SURROUNDING.

o i) BB RN Y Bsmsovonc

ISTDIE DIELEKRTIZITAETSKONSTANTE ( EPSILON )

A AR DI T L]

DIESE VARIABLE DARF NUR FUER ELEKTROSTATISCH NEUTRALE BOXEN
ALS SIMULATIONSSYSTEME >= 0.0 GESETZT WERDEN !!!
DEFAULT = 0.0

MCY ... USE OF CF2-POTENTIAL (MCY=0 ) OR MCY-POTENTIAL (MCY=1)
FOR WATER-WATER-INTERACTIONS.
DEFAULT =0



DEFAULT = 0.05

NRDVS ... NUMBER OF STEPS FOR COLLECTION OF RDV'S
AND CALCULATION OF RDF'S.

BESTIMMT DIE ANZAHL DER PUNKTE FUER DIE AUFSUMMIERUNG DER

RDV'S UND DIE BERE

NRDVS 2 - 499

DEFAULT = z*P SQR

¢ o o
TSF ﬁmmmm JECTED CONFIGURATIONS
(ME s ' Y VARIABLE RRARC
THEY ARE JUST START-VALUES.

S ol e R b

VION AUFGENOMMENEN ZU VERWORFENEN KONFIGURATIONEN VERAENDERT
WERDEN.

DIE ANPASSUNG DIESER WERTE DURCH RRARC AN DIE AKTUELLE SITUATION
KANN AUTOMATISCH ERFOLGEN -> DANN SIND DIES NUR STARTWERTE !

RRARC ... REQUESTED RATIO OF ACCEPTED TO REJECTED CONFIGURATIONS.
USED FOR AUTOMATIC ADAPTION OF TSF AND ASF.



BESTIMMT DAS GEWUENSCHTE VERHAELTNIS VON
AUFGENOMMENEN ZU VERWORFENEN KONFIGURATIONEN.
DURCH DIESE VARIABLE KOENNEN TSF UND ASF
AUTOMATISCH NACHGESTELLT WERDEN !

RRARC <= 0.0 : NO AUTOMATIC ADAPTION OF TSF AND ASF.
OPTION AUSGESCHALTET, KEINE AUTOMATISCHE ANPASSUNG
VON TSF UND ASF, STARTWERTE WERDEN VERWENDET !
RRARC =3.0: 75% OF A J ] , ATIONS SHOULD BE ACCEPTED.
RRARC=1.0:50% O INFIGURATIONS SHOULD BE ACCEPTED.
RRARC =0.5: 33% ’4...‘.‘:_. "i,‘ ONS SHOULD BE ACCEPTED.

RRARC =0.3 : OULD BE ACCEPTED.
RRARC=0.1: 3 ONS SHOULD BE ACCEPTED.
%(ACCEPTED : a ARA +RRARC) !

DEFAULT =0

$SYS , A\

TITLE="LITHIUM CH' ORIDE & H GJ‘}H OF deg. C' 2/195/5 PARTICLES ',

TK=305.2,DEN=1.00G&8 | 2 =0.0,DM( . EWALD=3 NIBD=0,EPSC=75.91 =0,
wﬁ‘ 2l N e pa—r

o~

RDVRES=0.025,NRDVS=LTSE=0:0, A5}
$END v

PART 2 : PAR - NO'DEFAULT VALUES !
# o 2

| L
NPS(X) (X=1, 5)@ OF PAI OFTYme

ZAHL DER TEILCHEN VOM TYP X AN.

ﬁmmmmnﬁ
w«mﬁl’iﬁfﬁmummmaﬂ

X=5 : CHLORIDE
X=6 : HYDROXYLAMINE
$PAR
NPS(1)=195,
NPS(2)=0,
NPS(3)=2,
NPS(4)=0,
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NPS(5)=2,
NPS(6)=5,
$END

PART 3 : RUN

RSC ... DETERMINES, HOW STARTING CONFIGURATION IS OBTAINED.
ESTIMMT, WIEDIE s ‘
DEM PROGRAMM ZUGAENGLIGH.€ ACHT WIRD.
1: READ STAR' -r-..;';-‘ ATION-FROMFILE MC92SC.
STARTKONFIGURA' .e YIRD VOM FILE MC92SC EINGELESEN.

0 : START-CONE / / ENER. ATED.RAN DOMLY.
STAR ( JEBER ’3 N ZUFALLSZAHLENGENERATOR

BERECHNET
DEFAULT =0

USC ... DETERMINES | FILE MC925C.
BESTIMMT, Wi ’A N DE MC92SC ENTHAELT.
1 : MC925C WILI/BE PERIODICALLYUPDATED. THIS NEW COORDINATES

, a-"'l DER ALS NEUE,
VERBESSERTE STARTKONFIGURATION EINGELESEN WERDEN.
0 : MC92SC RETAINS ORIGINAL FORM.

ﬁ WW %%ﬂ!ﬁ;ﬁms SYSTEMS

ETRTSER T

WCON ... DETERMINES WHETHER FILE MCCON WILL BE WRITTEN OR NOT.
~ BESTIMMT, OB DER FILE MCCON BESCHRIEBEN WIRD ODER NICHT.
1: MCCON WILL BE EXPANDED EVERY MACRO-STEP.
DER FILE MCCON WIRD PRO MACRO-STEP ERWEITERT.
0 : MCCON WILL NOT BE WRITTEN,
DER FILE MCCON WIRD NICHT BESCHRIEBEN.



DEFAULT =1

RNGO ... RANDOM-NUMBER-GENERATOR OPTION ( CHOICE OF TYPE OF RNG ).
WAEHLT DEN ZUFALLSZAHLENGENERATOR ( RNG ).
1: INTERNAL RNG OF THIS PROGRAM ( NORMAL CASE ).
INTERNER RNG, IM PROGRAMM EINGEBAUT.
2 : CYBER 840 (NOS/VE) RNG.
CYBER 840 (NOS/VE) RNd | 4
DER WERTEBEREICH KANN T WERDEN, WENN AUCH DIE
DD RNGS UND RNGG

DEFAULT =1

HC.KLC .. OM-NUMBER-GENERATOR :

FOR32-
;

DEFAULT = 887
i
MAXCON ... TOTAL NUMBER OF CONFIGURATIONS FOR THIS SIMULATION.

o pt R koA AR AN 1L

ONEN ) AN.

ARSI T Ay

DEFAULT = 1000*NPSX(NPT)
( NPSX(NPT) = TOTAL NUMBER OF PARTICLES IN THE BOX )

NUPDAT ... NUMBER OF STEPS ( CONFIGURATIONS / MACRO-STEP ) FOR UPDATING
OF STATISTICAL DATA; ALSO THESE FILES WILL BE ACTUALIZED -
FILE MC928C ( FOR USC=1)
FILE MC92CV (FOR UCV=1)
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FILE MCENE

FILE MCCON ( FOR WCON=1)

FILE SRNG

FILE MC92IS ( RESTART-INFORMATION )
GIBT AN, NACH JEWEILS WIEVIELEN SCHRITTEN DIE STATISTISCHEN
MITTELWERTE ERNEUERT WERDEN SOLLEN; AUSSERDEM :

DER FILE MC92SC WIRD AKTUALISIERT ( WENN USC=1).

NCONB ... NUMBER OHSTEPS (- CONFI NS ) UNTIL THE SIMULATION BREAKS.
USE THIS FEAJURE FOR SUBMITEING NUMEROUS SHORT JOBS RATHER
THAN ONE LONG JOB-¥ . SET NCONB=+INTEGER*NUPDAT
{ ACCO ACHINE ) - TEST |
THE S ¢AN BE MANAGED
AUTOMAZ OCEDURE ETC

GIBT AN, 1 ‘ WIE VIELEN ¥FTEN DIE SIMULATION
UNTERBROCHEN WERDEN SOKL: DAS IST VOR ALLEM FUER MASCHINEN

@ DR EAR IR 1 T 3

DEFAULT = 0 (ONLY ONE BREAK AFTER INITIALIZING ( STEP 0:START-RUN))

vl b SALUKIANEIAY

RADIAL-DENSITY-FUNCTIONS ( INCLUDING INTEGRATIONS
-> COORDINATION-NUMBERS ) ARE EVALUATED OR NOT.
BESTIMMT, OB DIE RADIAL-DICHTE-VEKTOREN BERECHNET
WERDEN ODER NICHT.
1 : CONTINUOUS EVALUATION AND SUMMATION OF RDV'S.
RDV'S STORED IN FILE MC92CV. '
FORTLAUFENDE BERECHNUNG UND AUFSUMMIERUNG



DER RADIAL-DICHTE-VEKTOREN.
0 : NO RDV-EVALUATION.

KEINE BERECHNUNG DER RADIAL-DICHTE-VEKTOREN.
DEFAULT =1

NCF ... SPEFIFIES HOW OFTEN RADIAL-DENSITY-FUNCTIONS ARE EVALUATED
AND UPDATED ON FILES MC92CFxxxx ( ONLY ACTIVE FOR UCV=1).
BESTIMMT, WIE OFT D \DIAL DICHTE-FUNKTIONEN BERECHNET

a7

UND DIE FILES \:::, RNEUERT WERDEN ( NUR WENN UCV=1).
NCF =1 : EVERY M# CRO-S

NCF = 10 : EVERY 10thdvi:

NCF = 100 : EVER Y100

DEFAULT =

Lt

MWCF ... MODE ¢FO
BESTIMMT, 1 ’:
BESCHRIEB
0 : PARALLE
1: SERIAL ( 3-

DEFAULT = 0

58S MC92CFxxxx.
; b\ S MC92CFxxxx

DEFAULT = !' I' --- STANDARD-FILE-NAME m
! THIS NAME'MAY BE CHANGEBDUN THE PROGRAM ONLY

AUINBNINETNT

UNIT10: MC921S: RESTART-INFORMATION FILE ( UNFORMA'ITED )

qmmmmmm il

! THIS NAME MAY BE CHANGED IN THE PROGRAM ONLY !

UNIT11: MC92SC: START-COORDINATES OF THE PARTICLES IN THE BOX
(FORMATTED ).
FILE BEINHALTET STARTKOORDINATEN DER TEILCHEN IN DER BOX
(FORMATIERT ).
DEFAULT = 'MC92SC'

E



UNIT12: MC92CV: RADIAL-DENSITY-VECTORS ( FORMATTED ).
FILE BEINHALTET RADIAL-DICHTE-VEKTOREN ( FORMATIERT ).
DEFAULT = 'MC92CV'

UNIT13: MCOUT: STANDARD-INFORMATION, STATISTICS, ERROR-MESSAGES ETC.
(FORMATTED, APPEND-MODE ).

( FORML

UNIT14: MCE N DA’ {D ENERGY DATA FOR GRAPHICS
\

it CoN 'ON/NUPDAT GEGEN ENERGIEN
ZUR GRATICHER DAaretEL hthr ;’}\;. ATIONSVERLAUFES
( FORNIA 2 (N 4 \ |

DEFAULT =

UNIT15: MCCON: DOQUMERTATION-OESIMULATION-RUN
@
M ( PER MACRO-STEP )

------------ ER_SIMULATIONS-ENTWICKLUNG
S o LY
RO-STEP )

DEFAULT ="MCCON.

ol b, QFJQEEJJ“ A0 flor ol
%ﬁéﬁ“ﬁ%m%i%ﬁﬁ%

UNIT22: SRNG: RESTART-INFORMATION FOR INTERNAL RNG ( UNFORMATTED ),
FILE BEINHALTET RESTART-INFORMATION FUER INTERNEN RNG
( UNFORMATIERT ).
DEFAULT = 'SRNG'
MNNNLC: MAXIMUM NUMBER OF NEAREST NEIGHBOUR LIGANDS CONSIDERED
DEFAULT = 20



SRUN .
RSC=1,USC=1,WCON=0,RNGO=1,lJC=10443 KLC=20054 EXPM=88.,

MAXCON=1000000,NUPDAT=1000,NCONB=0,UCV=1,NCF=10,MWCF=0,
MC92SC=MC92SC ', MC92CV=MC92CV ',

MCOUT=MCOUT ~ MCENE=MCENE 'MCCON-MCCON ',
STES='STES  'SRNG='SRNG  'MNNNLC=0,

SEND

AusAnenineIns
RANTUAMING1AY
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