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Schwer gerechnet

In einer wegweisenden Simulation der Quantenchromodynamik auf dem Jilicher Superrechner JUGENE
ist es erstmals gelungen, die Massen leichter Hadronen ab-initio zu berechnen.

ell-Mann und Zweig fithrten

die leichten Valenzquarks up
(u), down (d) und strange (s) ur-
spriinglich nur als mathematisches
Hilfsmittel ein, um Buch zu fithren
iiber das reiche Spektrum an stark
wechselwirkenden ,,Elementar-
teilchen“ (Hadronen). Erst mit der
experimentellen Entdeckung punkt-
formiger Konstituenten der Nukleo-
nen wird den Quarks seit 1968 auch
eine physikalische Realitit als den
Bausteinen hadronischer Mate-
rie eingeraumt. Seit 1973 gilt die
Quantenchromodynamik (QCD)
als die fundamentale Theorie der
starken Wechselwirkung zwischen
diesen Bausteinen [1]. Aber anders
als im Falle der Atomspektren in
der Geburtstunde der Quanten-
mechanik geriet die genaue Berech-
nung des Hadronenspektrums aus
der QCD zu einer gewaltigen Her-
ausforderung fiir die theoretische
Physik. Nach einer iiber drei Jahr-
zehnte langen Odyssee ist es nun ei-
ner internationalen Forschergruppe
um Zoltan Fodor (Universitit Wup-
pertal) erstmals gelungen, die Masse
des Neutrons und anderer leichter
Hadronen ab-initio durch Simula-
tion der Quantenchromodynamik
(QCD) auf den Superrechnern des
John von Neumann-Instituts fir
Computing (NIC) am Forschungs-
zentrum Jiilich (FZ]) mit hoher
Genauigkeit zu bestimmen [2].

Die QCD fufdt ebenso wie die
Quantenelektrodynamik (QED) auf
dem Prinzip der Eichsymmetrie,
wobei die Elektronenladung der
QED zu einer dreiwertigen Farb-
ladung der Quarks verallgemeinert
wird. Wahrend das elektrisch neu-
trale Photon die elektromagnetische
Wechselwirkung vermittelt, kommt
die starke Wechselwirkung durch
acht farbuibertragende Gluonen
zwischen farbigen Quarks zustande.
Mathematisch gesehen ist die QCD
leichter Quarks eine elegante Verall-
gemeinerung der QED mit nur drei
freien Parametern (eine identische
Masse von u-, d-Quark, Masse des
s-Quarks sowie eine Lingenskala).”
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Abb. Die berechneten Hadronenmassen  um die drei freien Parameter der Quan-

stimmen gut mit den gemessenen Wer-
ten liberein. Die dunkelgriinen Kugeln
stehen fiir s-Quarks, die hellgriinen fur
u- bzw. d-Quarks. Die Massen von 1, K
und = (blaue Punkte) wurden verwendet,

Analytisch ldsst sich die Theorie je-
doch nur bei Abstdnden behandeln,
die wesentlich geringer sind als
die Ausdehnung der Hadronen, da
dann ihre effektive Kopplungsstirke
durch Quanteneffekte gegen null
geht (,asymptotic freedom® [3]).
Bereits 1974 zeigte Kenneth
Wilson, wie sich Eichtheorien auf
ein euklidisches Raum-Zeit-Gitter
diskretisieren lassen [4]. Damit wies
er einen prinzipiellen Weg, um
Quantenfluktuationen des QCD-
Grundzustands (-Vakuums) per
Monte-Carlo-Prozess stochastisch
zu verfolgen. 1979 gelang Michael
Creutz ein Durchbruch, der eine
Aufbruchstimmung ausléste [5]:
Er betrachtete statische Quarks in
einem Vakuum, das nur Quanten-
fluktuationen von Gluonen enthielt,
und zeigte numerisch, dass der
Kontinuumslimes von Wilsons
Gittereichtheorie tatsdchlich das
erwartete Skalenverhalten von
»asymptotic freedom” aufweist und
dass sich statische Quarks nicht als
freie Objekte isolieren lassen (,,con-
finement®). Dies entspricht der
Beobachtung, dass sich in der Natur
nur farbneutrale Hadronen als Bin-
dungszustdnde von Quarks finden.
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tenchromodynamik (QCD) zu fixieren.
Die roten Punkte sind Vorhersagen der
QCD nebst theoretischer Unbestimmt-
heit aus der Simulation. Resonanzbreiten
sind als Rechtecke markiert.

Aber bestand eine echte Aussicht
darauf, die Hadronenmassen nume-
risch, ab-initio aus der QCD unter
realistischen Bedingungen, d. h. mit
leichten, dynamischen Quarks, be-
stimmen zu kénnen? Das Neutron
beinhaltet zum Beispiel ein kom-
plexes, hochrelativistisches Viel-
teilchen-System: Die drei leichten
Valenzquarks udd (mit Massen im
MeV-Bereich) bilden im Vakuum-
feld ein vergleichsweise schweres
Objekt von 939 MeV. Dies bedeutet,
dass sowohl Quantenfluktuationen
der Gluonen als auch die Erzeugung
und Vernichtung von virtuellen
Quark-Antiquark-Paaren (sog. See-
quarks) die Hadronenstruktur we-
sentlich bestimmen.” Wilson selbst
war pessimistisch und riet 1986,
sich erst einmal der makromoleku-
laren Physik zuzuwenden, bis IBM
den fiir QCD geeigneten Rechner
auf den Markt bringe.

Doch viele Teilchenphysiker sta-
chen in See mit einem Optimismus,
wie ihn der legendédre Mathemati-
ker und Computerpionier John von
Neumann Jahrzehnte zuvor bekun-
det hatte, als er schwiarmte, man
konne bald das Wetter iiber den
Vereinigten Staaten mit Computern



vorhersagen (er verfiigte seinerzeit
tiber 500 Flop/s Rechenleistung!).
Die ,Gitterphysiker“ vernachldssig-
ten jedenfalls erst einmal die See-
quarks und fanden nach mehreren
Computergenerationen (darunter
auch Eigenbauten), dass diese
Valenzquark-Naherung die Natur
nur auf 10 bis 20 Prozent genau
beschreiben kann.

Die Odyssee bedurfte weiterer
15 Jahre Anstrengungen in der
Community, gepragt durch eine
Vielzahl methodischer Einsichten
und Verbesserungen der Algorith-
men (last but not least auch die Su-
percomputer JUBL und JUGENE),
bis es der Gruppe um Fodor gelang,
die Dynamik leichter Seequarks zu
simulieren.

Um verlassliche Resultate auf
(stets endlichen!) Computern zu ge-
winnen, waren immense technische
Schwierigkeiten zu iiberwinden:

1. Die simulierten Systeme miis-
sen hinreichend grof} und die ge-
wihlten Gitterabstidnde gentigend
klein gewdhlt sein.

2. Die Vakuumfluktuationen
miissen alle drei leichten Quarks
(u, d, s) umfassen.

3. Der Monte-Carlo-Prozess muss
das QCD-Vakuum hinreichend
lange verfolgen.

4. Die verwendeten Quarkmassen
miissen hinreichend auf die physi-
kalischen Werte hin abgesenkt wer-
den, ohne dass der Monte-Carlo-
Prozess ineffizient wird.

Allentscheidend ist, ob es ge-
lingt, die systematischen Fehler
trotz endlicher Simulationszeit und
der unvermeidlichen Extrapolati-
onen (in Volumengrofle, Gitterab-
stand und Quarkmassen) in Schach
zu halten. Schliissel zum Erfolg sind
dabei Verbesserungen in Wilsons
Diskretisierung, die die Konvergenz
beschleunigen.

Fodors Kollaboration ist es ge-
lungen, die Passage zwischen all
jenen Klippen zu finden und die
berechnete Masse des Pions bis auf
50 MeV an seinen experimentel-
len Wert heranzufiithren. Dadurch
erzielten die Physiker eine bis dato
unerreichte Genauigkeit der extra-
polierten Endresultate (Abb.). Die
Rechnung liefert die Massen von
neun Hadronen in sehr guter Uber-

einstimmung mit der Natur und
bildet damit den Schlussstein in der
Validierung der QCD. Die Kosten
fir die Heimkehr nach Ithaka:
mehrere 10* Flop, die bei exklusiver
Nutzung etlichen Wochen Rechen-
zeit von JUGENE entsprechen.”
Bedenkt man, dass die sichtbare
Materie im Weltall nahezu vollstin-
dig aus Hadronen besteht, so wird
diese Pioniertat zu Recht als Mei-
lenstein der Grundlagenforschung
gepriesen [6]. Sie zeigt aber auch das
Potenzial computergestiitzter Wis-
senschaft als Erkenntnismethode;
selbst wenn wir beim Nukleon of-
fensichtlich auf eine Grenze des Re-
duktionismus stofSen, konnen wir
per Simulation den Blick hintiber-
werfen in die hadronische ,,Hohle®
d. h. auf die Konstituenten, derer
wir im Labor nicht einzeln habhaft
werden, weil sie per confinement
zur Virtualitat verdammt sind.
Der Weg ist damit er6ffnet fiir die
genauere Bestimmung schwacher
Quarkiiberginge aus schwachen
Hadronzerfillen - ein wichtiger
Schritt, um neue Physik jenseits des
Standardmodells der Elementar-
teilchen zu entdecken.
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Bei der Tour de France ist es ein ver-
trautes Bild: Wahrend die ,Wasser-
trdger” sich mit der Fihrungsarbeit
an der Spitze abwechseln, rollt der
Favorit im Windschatten mit und
schont sich flir den nachsten Pass-
anstieg. Selbst Hummer wissen um
die Vorteile des ,Windschattens”,
wenn sie gemeinsam auf Wande-
rung gehen. Aber profitieren davon
auch Fische, die in sich nicht starr
sind, sondern ihre Form je nach Stro-
mungsfeld @ndern? Wissenschaftler
aus New York untersuchten dazu
zwei jeweils zwei Zentimeter lange
und hintereinander angeordnete Fa-
den (rot in Abb.), die an einem Ende
befestigt waren und sich in einem
stromenden Seifenfilm befanden. Je
nach ihrem Abstand reduzierte sich
dabei der Stromungswiderstand fiir
den ersten Faden um bis zu 50 Pro-
zent. Das Nachsehen hatte jedoch
der Verfolger”, dessen Widerstand
um bis zu 50 Prozent anstieg. Falls
dies auch auf Fische oder Vogel
zutrifft, sollte sich deren Chef also
an die Spitze des Schwarms setzen.
L. Ristroph und J. Zhang, Phys. Rev.
Lett. 101, 194502 (2008)
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Vor dieser Perspektive weckt
der Erfolg am NIC den Wunsch
nach substanzieller Verbesse-
rung der Simulationstechniken.
Nobelpreistrager Wilczek mahnte
die Teilchenphysiker jiingst zu
gegenseitiger Befruchtung mit
der Methodenforschung fiir
Vielteilchen-Quantensysteme in
kondensierter Materie und Che-
mie: ,The consequences could be
enormous” [6]. Diese Idee stand in
der Tat Pate, als das NIC im Jahre
1987 von DESY und FZ] begriindet
wurde: Gemeinsam schufen sie
zwei interagierende Gastforscher-
gruppen, Tiir an Tiir. Man sollte das
Erfolgsmodell beibehalten.

Klaus Schilling
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