Abb.1 3000 Pré-
zisionsstahlkugeln
in einer vertikal
geruttelten Schale
bilden ein granu-
lares Fluid, das bei
Zugabe von wei-
teren Teilchen
kristallisiert. Die
Bewegung der
Kugeln ist durch
zwei parallele
Glasplatten auf
zwei Dimensionen
beschrankt. (Foto:
R.Ingale, CUNY)
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Rock‘n’ Roll in der Petrischale

Neue Experimente mit einem Granulat aus geriittelten Stahlkugeln zeigen einen
zweidimensionalen Phaseniibergang in einem Nichtgleichgewichtssystem und bereiten
damit vielleicht den Weg zu einer Theorie der,Granulodynamik”.

ranulare Materie — dazu ge-

héren z. B. Schiittgiiter in der
Industrie oder Sandmeere in der
Wiiste - zeichnet sich u. a. da-
durch aus, dass die einzelnen
Korner viel zu grofi sind, um
durch thermische Anregung in
Bewegung versetzt zu werden.
Deshalb ist es im Gegensatz
zu den aus Molekiilen beste-
henden Fluiden fiir granulare
Systeme noch nicht gelungen, ein
fundamentales ,Werkzeug“ wie die
Navier-Stokes-Gleichung zu finden.
Es gibt ernstzunehmende Stimmen,
die ein solches Ziel fiir aussichtslos
halten, weil die kornige Struktur ei-
nen Kontinuumsansatz unmoglich
machen konnte.

In der klassischen Thermo-
dynamik wird ein System als im
Gleichgewicht bezeichnet, wenn
seine Gesamtentropie maximal
ist. Dann gibt es keine treibenden
Gradienten mehr, keine makrosko-
pischen Material- oder Energiefliis-
se. Ein Beispiel ist die Milchflasche
im Kiihlschrank, deren Zustand
durch wenige Grofien wie Masse,
Temperatur oder Druck eindeutig
bestimmt ist. Im Gegensatz dazu
bildet z. B. kochendes Wasser auf
dem Herd ein offenes, dissipatives
System, durch das stindig Energie
gepumpt wird. Viele Informationen
sind notwendig, um die darin ent-
stehenden turbulenten Stromungs-

bewegungen zu beschreiben. Sie
bilden ein sog. Flief3gleichgewicht
im Sinne von Ilya Prigogines Nicht-
gleichgewichtsthermodynamik.

In diese Klasse von Nichtgleich-
gewichtssystemen gehoren Granu-
late schon deshalb, weil die mitei-
nander wechselwirkenden Kérner
durch Reibung und inelastische
Kollisionen standig mechanische
Energie dissipieren und nur durch
dufere mechanische Anregungen
wie Scherung oder Vibration in Be-
wegung gehalten werden konnen.
In den vergangenen Jahren haben
aufwindige Computersimulationen
von Systemen mit harten Kugeln
den grofiten Fortschritt gebracht.
Die einzig halbwegs tiberzeu-
genden Experimente zu Teilchen
mit vergleichbaren Potentialen
(,hard sphere®) wurden bisher mit
Kolloiden durchgefiihrt [1], d. h. auf
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lisiert das Granulat vollstandig aus.
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mesoskopischer Langenskala unter
Verlust der direkten Sichtbarkeit
der Partikeln.

Daher kommt eine aktuelle

Arbeit von Pedro Reis und seinen
Kollegen von der City University
in New York zur rechten Zeit [2].
Sie verwendeten eine Apparatur,
die aus Arbeiten anderer Kolle-
gen [3] als eine Art ,,Drosophila®
der Granulatforschung bekannt
ist, ndmlich eine horizontale Mono-
lage von Kugeln unter vertikaler
Vibration (Abb.1). Der Clou besteht
nun darin, dass der Koautor Mark
Shattuck die vibrierende Bodenplat-
te kurzerhand in seiner Garage mit
einem Sandstrahler traktierte und
damit ihre Oberfliche in zufilliger
Weise aufraute. Dadurch geschieht
die Energieeinkopplung in das gra-
nulare System durch eher stochas-
tisch verteilte schrége anstatt rein
vertikale Stof3e. Eine einzelne Stahl-
kugel vollfithrt in diesem System
eine Art Brownsche Molekular-
bewegung. Daher ist das Ensemble
von mehreren tausend Kugeln eine
ideale Testapparatur, um Analogien
zwischen einem thermodynami-
schen Gleichgewichtssystem und
dem hier realisierten, von aufien
homogen geheizten Nichtgleich-
gewichtssystem zu finden.

Bei der Analyse ihrer Messdaten
gingen die Forscher mit grof3er
Sorgfalt vor. Gleich vier verschie-
dene Kriterien wurden angelegt,
um den Ubergang zwischen einer
fluiden Phase bei niedriger Pa-
ckungsdichte und der kristallinen
Phase bei hohem Fiillgrad zu cha-
rakterisieren. Geradezu klassisch
ist das Lindemann-Kriterium [4]:
Ein Kristall schmilzt, wenn die
thermischen Auslenkungen der
Atome einen kritischen Bruchteil
(typisch 10-15 %) des mittleren
Nachbarabstandes tiberschreiten.
Dies geschieht im betrachteten
System unterhalb einer kritischen
Packungsdichte von 0,719 (Abb. 2).
Das eher empirische Lindemann-



Kriterium liefert jedoch nur wenige
Informationen tiber Teilchenkon-
figurationen. Das Erreichen der in
Abb. 2 erkennbaren vollstdndigen
Fluidisierung fiir Packungsdichten
kleiner als 0,652 ldsst sich damit
nicht prazise bestimmen. Hierfiir
eignen sich die Paarverteilungs-
funktion und die Bindungsorien-
tierung besser. Diese beiden Ord-
nungsparameter wurden schon in
einer fritheren Arbeit diskutiert [5].
Dort wurde der Ubergangsbereich
zwischen Fluid und Kristall als
zweifacher kontinuierlicher Pha-
senlibergang interpretiert, bei der
die fluide Phase zuerst eine hexa-
tische Orientierungsfernordnung”
entwickelt, bevor sich im zweiten
Schritt der kristalline Zustand
vollstindig ausbildet. Ein dhnliches
Szenario ist von der in den 1970er
Jahren entwickelten Defekt-Theorie
des zweidimensionalen Schmelzens
bekannt (KTHNY-Theorie). Wie
genau diese Gleichgewichtstheorie
auf das hier vorgestellte granulare
System passt, lasst sich — wie Reis
und Kollegen zugeben - nur durch
genauere Untersuchungen der De-
fekttopologie im Ubergangsbereich
bei einem betréchtlich groler ge-
wihlten Bildausschnitt klaren.

In der aktuellen Veroffentli-
chung gehen die Autoren einen
Schritt weiter — aber in eine andere
Richtung: angeregt durch Monte-
Carlo-Simulationen eines Systems
aus harten Scheiben im thermody-
namischen Gleichgewicht [6] wurde
die zunehmende Ordnung bei Er-
hohung der Packungsdichte durch
einen neuartigen Ordnungspara-
meter charakterisiert. Wenn man
die Massenmittelpunkte der Stahl-
kugeln als Ausgangspunkte einer
Voronoi-Zerlegung” der Schalenfli-
che nimmt, dann lasst sich fir alle
so gefundene Polygone der ,,Form-
faktor { = U?/(4nA) als Maf} fiir
ihre Rundheit bestimmen. Das ist
das Verhiltnis aus dem Quadrat des
Polygonumfangs zur Polygonfliche.
Normiert mit dem Faktor 4m, ergibt
sich fiir den Grenzfall eines Kreises
(keeis = 1 und fiir regelmafige Sechs-
ecke Giesagon = 233/ = 1,103. Wenn
sich im Experiment mit den geriit-
telten Stahlkugeln durch Zugabe
weiterer Kugeln die granulare Pa-

ckung der Kristallstruktur annéhert,
zeigt sich eine charakteristische
Verschiebung der Wahrscheinlich-
keitsverteilung der Formfaktoren

zu einem deutlichen Maximum bei
(= Ctexagon- Dies ist eine bemerkens-
werte Ubereinstimmung mit den
numerischen Simulationen.

Wie die Autoren betonen, be-
steht der grofie Fortschritt ihrer
Studie darin, dass es hier erstmals
gelungen ist, die schon frither beo-
bachtete Kristallisation eines extern
angeregten Granulats in feinsten
Einzelheiten mit den Eigenschaften
eines Gleichgewichtsystems in
Ubereinstimmung zu bringen.
Hierfiir scheint die Homogenitét
der Energieeinkopplung wichtiger
zu sein als die Energieerhaltung im
System. Ob der untersuchte Pha-
seniibergang mit dem Prinzip der
Entropiemaximierung wie bei den
Harte-Kugel-Systemen erklart wer-
den kann, bleibt offen.

Wie weit die Analogie trégt,
miissen weitere Analysen z. B. der
Geschwindigkeitsverteilung der
Teilchen und daraus gewonnene
Erkenntnisse tiber Druck und gra-
nulare Temperatur zeigen. Letztlich
wire es erstrebenswert, fiir die Gra-
nulodynamik etwas Ahnliches wie
die Hauptsitze der Thermodyna-
mik zu finden. Ein erster Schritt auf
dem langen Weg dorthin ist getan.

Christof Kriille
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1) Hexatisch bedeutet,
dass beim Ubergang von
der vollig ,,amorphen*
Struktur des Fluids zum
Kristall zuerst eine

2) Bei der Voronoi-Zerle-
gung wird eine Fliche
komplett mit Polygonen
gefiillt. Alle Punkte in-
nerhalb einer Polygon-
flache liegen am nach-
sten zu dem Messpunkt,

Zwischenstruktur ent-
steht, bei der sich schon
sechs Vorzugsrichtungen der zentral in diesem
bzw. -winkel in der Fla-
che herausstellen, im
Nahbereich um jede ein-
zelne Kugel aber noch

Polygon liegt. In der Kris-
tallographie kennt man
das unter dem Namen
Wigner-Seitz-Zelle.
keine erkennbare Ord-

nung mit festem Kugel-

abstand zu erkennen ist.
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