NOBELPREIS I

Wanderungen in zerkllfteten
Energie-Landschaften

Giorgio Parisi erhdlt eine Halfte des diesjahrigen Physik-Nobelpreises

fiir seine Theorien komplexer Systeme.
Kurt Binder

Mit dem Nobelpreis fiir Physik 2021 wird der italie-
nische Physiker Giorgio Parisi ausgezeichnet fiir ,die
Entdeckung des Zusammenspiels von Unordnung und
Fluktuationen in physikalischen Systemen vom atoma-
ren bis zum planetarischen Maf3stab”. Sein zentraler
Beitrag besteht darin, eine Molekularfeldtheorie fiir
Spinglaser entwickelt zu haben [1].

m Giorgio Parisis Leistung moglichst verstand-
lich zu erldutern, muss hier etwas weiter ausgeholt
werden: Spinglédser sind magnetische Materialien,
die erst seit rund 50 Jahren bekannt sind, das Phinomen
des Ferromagnetismus dagegen seit Jahrtausenden. Jedem
geldufig ist die Magnetnadel im Kompass, die im Magnet-
feld der Erdkugel die Richtung zum Nordpol anzeigt. Seit
der Weiss’schen Molekularfeldtheorie (1907) wissen wir,
dass die magnetischen Momente der Eisen-Atome durch
Wechselwirkungen gekoppelt sind. In der Folge richten sich
diese Momente spontan parallel aus. Erst bei hohen Tem-
peraturen, oberhalb der Curie-Temperatur T, zerstoren
thermische Fluktuationen diese magnetische Ordnung.
Werner Heisenberg (1928) erklirte diese Wechselwir-
kung mittels Quantenmechanik. Die Kopplung kann auch
das umgekehrte Vorzeichen haben, was eine antiparallele
Ausrichtung benachbarter magnetischer Momente (die
wir hinfort als ,,Spins“ bezeichnen wollen) hervorruft, also
Antiferromagnetismus. Methoden wie Neutronenbeugung
konnen die Bragg-Reflexe dieser Uberstruktur des Kristall-
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Im Jahr 2011 zeichnete die DPG - vertreten durch ihren damaligen
Prasidenten Wolfgang Sandner (rechts) — Giorgio Parisi mit der
Max-Planck-Medaille aus.

gitters nachweisen [2]. Bei Anndherung an die Néel-Tem-
peratur Ty, unterhalb der diese Ordnung der Spins auftritt,
zeigt sich diese Phasenumwandlung auch durch eine Spitze
der magnetischen Suszeptibilitit bei Tx [3]. Diese Kenn-
grofie misst die Magnetisierung, die ein kleines angelegtes
Magnetfeld in einem Material bewirkt.

1971/72 wurden solche Spitzen in der Suszeptibilitit auch
bei nichtmagnetischen Metallen wie Cu, Ag oder Au gefun-
den, wenn dort wenige Atomprozent magnetischer Atome
als (statistisch verteilte) Verunreinigung im Kristallgitter
enthalten waren [4]. Anders als bei Antiferromagneten
gaben Untersuchungen mit Neutronenbeugung keinen
Hinweis auf irgendeine Art von kooperativer Ausrichtung
der Spins. Andererseits haben Methoden, die dynamische
Groflen messen, eine klare Evidenz fiir einen Ubergang bei
der Temperatur T¢der Suszeptibilitits-Spitze gefunden, z. B.
die frequenzabhingige Suszeptibilitat, Mossbauer-Effekt,
magnetische Kernresonanz oder Myon-Spin-Relaxation
[5, 6]. Besonders interessant ist der Befund, dass das Spek-
trum der Relaxationszeiten der Spins, die weit oberhalb von
Trim Bereich von Pikosekunden liegen, sehr breit wird und
bei Tr makroskopische Zeitskalen erreicht. Dies ist analog
auch vom Ubergang einer unterkiihlten Fliissigkeit zum
festen, amorphen Glas bekannt: Im Glas sind die Positi-
onen der Atome in einer unregelmafligen Anordnung ein-
gefroren, statt ein regelméfliges Kristallgitter zu bilden [7].
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Die analytischen Ergebnisse der Molekularfeldtheorie fiir die Suszeptibilitdt eines Spinglases als Funktion der Temperatur (in Ein-

heiten der Einfriertemperatur, a) stimmen qualitativ gut mit den experimentellen Ergebnissen fiir ein CuMn-Spinglas (b) iberein. Unterhalb
der Spitze, die an der Einfriertemperatur auftritt, ist zu unterscheiden zwischen der Suszeptibilitdit gemessen bei langsamer Abkiihlung im
angelegten kleinen Magnetfeld (obere Kurven) und der Suszeptibilitat bei Abkiihlung ohne angelegtes Feld (untere Kurven).

Daher nannte man diese ungeordneten magnetischen Sys-
teme ,,Spinglédser” und hoffte, mit ihrer Untersuchung Ein-
sichten zu gewinnen iiber den Ubergang von Fliissigkeiten
zum strukturellen Glas, der in vieler Hinsicht theoretisch
unverstanden war — und noch immer ist [8].

Nach ihrer Entdeckung stieflen Spingldser auf sehr
grofies Interesse. 1975 lieferten Sam F. Edwards und Philip
W. Anderson fiir sie die erste Theorie [9]. Im Jahr 1977
wurde Anderson — zusammen mit N. E Mott und J. H. van
Vleck - mit dem Physik-Nobelpreis ausgezeichnet ,,fiir fun-
damentale theoretische Untersuchungen der elektronischen
Struktur magnetischer und ungeordneter Systeme®

Wie in der Theorie tiblich wurde das Problem zuniachst
radikal vereinfacht durch Weglassen von Details, die als
weniger relevant galten. Die Kopplung zwischen weit ent-
fernten Spins im Metall entsteht durch Leitungselektronen.
Das Vorzeichen der Kopplung oszilliert mit dem Abstand
auf der Skala der Fermi-Wellenldnge, und die Starke klingt
mit der inversen dritten Potenz des Abstands ab. Edwards
und Anderson betrachteten das Modellproblem von Spins
auf allen Gitterplatzen i, j mit gauflverteilten Austausch-
kopplungen Jj; also entsprechend der Wahrscheinlichkeit
P(J;) oc exp [- %/ 2(AJ)*] [9]. Selbst fiir dieses vereinfachte
Modell ist die Molekularfeldnédherung nicht einfach: Man
muss die freie Energie F des Modells berechnen,

F=-ksTln Z, )

wobei kg die Boltzmann-Konstante ist, T die absolute Tem-
peratur und Z die Zustandssumme fiir eine gewahlte Reali-
sierung {/;} aller statistisch gewéhlten Kopplungen. Danach
ist die Mittelung mit obiger Verteilung P(J;;) auszufiihren,
was nicht ohne Weiteres losbar ist [5, 6].

Daher griffen die Autoren [9] auf die ,,Replica Methode®
zuriick. Edwards hatte sie 1971 bereits fiir seine Arbeiten
zur Theorie der Gummielastizitit benutzt [10]. Hier liegt
ein Ensemble einander durchdringender Knéuel langer
Ketten flexibler Makromolekiile vor, die durch statistisch
verteilte kovalente chemische Verkniipfungsbindungen
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zwischen verschiedenen dieser Polymere (crosslinks) ein
ungeordnetes Netzwerk bilden. Zu mitteln ist hier tiber die
Zufallspositionen dieser Verkniipfungspunkte. Die Replica-
Methode geht von der Formel aus

n

anzlgrolZn_l, 2)

denn die Potenz Z" lasst sich schreiben als
expmlnZ)=1+nlnZ+ ...

Wire n ganzzahlig (n =1, 2, 3, ...), lie3e sich die Mit-
telung tiber die Unordnung relativ leicht ausfithren und
wiirde die Terme S7Sf (a = B) liefern. Die Replicas werden
also durch die Unordnungsmittelung gekoppelt. In der
Molekularfeldnaherung fithrt das auf einen ,,Ordnungs-
parameter [9, 11]

g% = (8:8F) (a # B), 3)

wobei die Klammern (...) die thermische Mittelung bedeu-
ten. Nachdem aber fiir Gleichung (2) die analytische Fort-
setzung von ganzzahligem n nach n > 0 postuliert wird,
erhebt sich die Frage, wie mit den Replica-Indizes «, § in
Gleichung (3) umzugehen ist.

Edwards und Anderson [9] und bald darauf Sherrington
und Kirkpatrick [11] lieflen im Limes n > 0 die Replica-
Indizes weg. In dieser ,replica-symmetrischen® Losung
gibt es nur einen einzigen Spinglas-Ordnungsparameter g.
Diese Theorie fand enormes Interesse; damals erschien in
den Zeitschriften iiber Festkorperphysik praktisch jeden
Tag ein neuer Artikel iiber Spinglédser, wenn die experi-
mentellen Arbeiten dazuzdhlen. Es stellte sich aber bald
heraus, dass die Theorie mit der Mathematik ,,zu freihdndig
umgegangen” worden war!

Schwankungsquadrate, die per definitionem positiv sein
miissten, waren in dieser Theorie negativ, was nicht sein
kann [12]. Dieses Versagen lag aber nicht an der Moleku-
larfeldndherung. Denn diese ist exakt fiir Modelle, in denen

© 2021 Wiley-VCH GmbH



jeder Spin mit jedem anderen Spin wechselwirkt, und zwar
mit einer Stdrke, die nicht vom Abstand abhingt [11].

Ein radikal neues Konzept

An dieser Stelle kam Giorgio Parisi ins Spiel: 1979/80 be-
endete er mit etwa einem halben Dutzend allein verfasster
Arbeiten mehrere Jahre des Ratselratens, ob und wie die
Replica-Methode zu ,,retten® sei. Die von Parisi mit beson-
derer Intuition gefundene Losung heif3t ,,Replica-Symme-
trie-Brechung“[1]: Wenn n > 0 geht, wird aus der Matrix
q** eine Funktion q(x) einer kontinuierlichen Variable x.
Um diese Funktion g(x) explizit zu finden, gibt es aber kein
offensichtliches Kriterium!

Es wiirde zu weit fithren, den von Parisi eingeschlagenen
Weg im Detail (siehe z. B. [5, 6, 13]) darzustellen, hier miis-
sen wir uns auf bruchstiickartige Hinweise beschrinken.
Die n x n-Matrix g* besitzt Diagonalelemente g™ = 0 und
wird systematisch iterativ in immer kleinere Untermatrizen
der Grofle me x m, aufgespalten. Bei groflem positiven n
gilt n > my > m, > ... > 1. Im Limes n - 0 kehren sich die
Ungleichungen um: 0 < m; < m, < ... <1. Bei unendlich vie-
len solchen Partitionierungen entsteht eine kontinuierliche
Variable m, > x, mit 0 < x < 1.

Die hier vorliegende physikalische Interpretation ist die
Existenz einer komplexen ,Landschaft® der freien Ener-
gie fiir T < Ty Es gibt viele ,Téler®, die durch unendlich
hohe ,,Gebirgsbarrieren® voneinander getrennt sind. Diese
»ldler” entsprechen den moglichen Ordnungszustinden
des Spinglases. Diese Zustande sind aber nicht orthogonal
zueinander, sondern konnen einen Uberlapp g besitzen.
Von zentraler Bedeutung ist hier die Wahrscheinlichkeit
P(q), dass ein Uberlapp der Grofle g vorkommt: P(q) =
dx(q)/dq. Werden die (diskret gedachten) Zustande nach
der Gro3e des Uberlapps geordnet dargestellt, entsteht eine
baumartige Struktur, man spricht von ,ultrametrischer
Symmetrie®

Diese Theorie war so bahnbrechend und innovativ, dass
es lange gedauert hat, rigoros zu beweisen, dass sie wirklich
die niedrigste freie Energie des Modells liefert [14]. Es zeigt
sich, dass die Molekularfeldtheorie der Spingldser deren
Suszeptibilitat in qualitativem Einklang mit den Experi-
menten beschreiben kann (Abb. 1).

Heutiger Stand und weitere Anwendungen
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das von Parisi [1] geloste Edwards-Anderson-Sherrington-
Kirkpatrick-Modell [9, 11] zugrunde, in dem jeder Spin mit
jedem anderen wechselwirkt. Stattdessen kommt ein Mo-
dell zum Einsatz, bei dem Ising-Spins (S; = * 1) auf den
Plétzen eines einfach-kubischen Gitters mit ihren nachsten
Nachbarn gemaf3 statistisch gewahlter Kopplungen J; =+ ]
wechselwirken.

Dieses Modell wird mittels Monte-Carlo-Simulation
untersucht [16, 17, 19]. Monte-Carlo-Simulationen dieses
Modells wurden zwar schon seit Jahrzehnten versucht [5],
auch vom Autor dieses Artikels: Aber im letzten Jahrhun-
dert haben bei der Leistungsfahigkeit der Computer zu viele
Groflenordnungen gefehlt, um fiir derartige Simulationen
von Spinglésern schliissige Ergebnisse zu erhalten.

Die Ergebnisse der ,,JANUS-Kollaboration® [17] wa-
ren erst moglich durch den Aufbau eines fiir Spinglas-
Simulationen dedizierten Spezialrechners [20]. Wie zu
erwarten war auch bei dieser Entwicklung Giorgio Parisi
eine treibende Kraft: Sein Interesse, analytisch nicht 16s-
bare Probleme mittels Monte-Carlo-Simulation auf dedi-
zierten Spezialrechnern zu 16sen, reicht lange zuriick. Um
nichtperturbative Effekte in der Elementarteilchentheorie
mittels Gittereichtheorie zu studieren, initiierte er in den
1980er-Jahren das ,, APE Projekt® [21]. Dieses stief8 auch in
Deutschland auf grofies Interesse. In der Theorieabteilung
von DESY in Berlin-Zeuthen wurden spéter solche Rechner
installiert und betrieben. Dieses Gebiet der Gittereichtheo-
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Abb.2 Der nichtlineare Teil des Logarithmus’ der Relaxationszeit 5 skaliert
aufgetragen gegen die skalierte 4. Potenz des Magnetfelds H. Links sind experi-
mentelle Daten gezeigt, gewonnen an einem CussMns-Einkristall (T¢ = 31,5 K), bei
vier Temperaturen zwischen 28,5 und 29 K (Exp. 1, 2, 3, 4), mit Wartezeiten t,,von

10 000 bis 20 000 Sekunden. Die Korrelationsldange ¢ liegt bei 320 bis 390, gemessen
in Einheiten des mittleren Abstands der Mn-Atome. Die Dimension D ist 3 und der
,Replicon”-Exponent 6 hat etwa den Wert 0,34. Die Relaxationszeit wird normiert
mit ihrem Wert fiir H gegen Null, und ein Term proportional H> — mit einem durch
Fit bestimmten Koeffizienten a,(T) — muss vor der Skalierung abgezogen wer-
den. Rechts sind die Simulationen zu diesen Daten gezeigt, Ising-Spins auf dem
einfach-kubischen Gitter mit Wechselwirkung +J (T; = 1,102 J), Lineardimension
160 Gitterkonstanten, drei Monte-Carlo-Laufe jeweils bei T=0,9 Jund T=J, mit
Wartezeiten von 2% bis 2*2 versuchten Spin-Flips pro Spin. In der Simulation wurde
t5 bestimmt aus der Zeit, bei der ein Maximum der Spin-Korrelationsfunktion auf-
tritt. Das Vorhandensein der gezeigten Skalierung verifiziert die Vorhersagen der
analytischen Theorie.

Diese Molekularfeldtheorie der Spinglaser und darauf
aufbauende Konzepte glasartiger Systeme haben sich als
auflerordentlich fruchtbar erwiesen, wie ein Blick auf die
umfangreiche weiterfithrende Literatur zeigt, beispielswei-
se [15]. In den letzten Jahren fanden langsame Relaxati-
onsprozesse besondere Beachtung, die bei der ,, Alterung®
auftreten. Damit sind Prozesse gemeint, die stattfinden,
wenn man ein System erst zur Temperatur T < T bringt
und dann erst eine (makroskopisch grofie) Zeit t,, abwar-
tet, bevor die Relaxation untersucht wird [16 — 19]. Im Jahr
2020 erschien eine Publikation [19] als Gemeinschaftsarbeit
von 28 Autoren, darunter neben Giorgio Parisi auch Expe-
rimentalphysiker [18] (Abb. 2). Allerdings liegt hier nicht
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rie wird weiterhin intensiv untersucht - heutzutage mithilfe
kommerzieller Supercomputer.

Auch abseits der Spingladser hat die Replica-Methode
einschlieflich der Replica-Symmetrie-Brechung auf breiter
Front Fortschritte ermdglicht, was sich hier nur andeuten
ldsst. Viele dieser Anwendungen gehen iiber die Probleme
traditioneller theoretischer Physik hinaus, z. B. Optimie-
rungsprobleme [22]. Ein bekanntes Beispiel ist das ,,Pro-
blem des fahrenden Héndlers®, der auf einer Reise N Orte
hintereinander aufsuchen soll. In diesem Modellproblem
fithren schnurgerade Straflen von jedem Ort zu jedem an-
deren, wobei die jeweiligen Entfernungen zwischen den
Orten bekannt sind. Nun stellt sich folgende Frage: Wie
verlduft die kiirzeste Route fiir diese Reise? Wahrend bei
der Suche nach einem Spinglas-Grundzustand eine Spin-
konfiguration gesucht wird, welche die Gesamtenergie des
Systems minimiert, ist hier das Minimum der gesamten
Streckenldnge gesucht.

Ein weiteres Gebiet, das von Konzepten der Spinglas-
Theorie sehr profitiert hat, ist die Funktionsweise neuro-
naler Netze [23 - 25]. Dariiber gibt es bereits inhaltsreiche
Biicher [26], weshalb dieses Beispiel hier nur beildufig
angefiihrt sein soll. Man denkt dabei weniger an reale
biologische Prozesse im Gehirn, die manche der Modelle
[23, 24] motiviert haben. Hauptanwendung ist die Infor-
mationsverarbeitung in kiinstlichen Netzen gebildet aus
einfachen Prozessoren [26]. Diese Netze lassen sich gewis-
sermafien mit in den Wechselwirkungen {J;;} ,,codierten®
Mustern ,trainieren®, was deren Wiedererkennung er-
moglicht. Sowohl zu den Optimierungsproblemen als
auch den neuronalen Netzen hat Giorgio Parisi mit seinen
Mitarbeitern viele wichtige Beitrdge geleistet, aber auch zu
vielen weiteren wichtigen Problemen: So ist beispielsweise
die KPZ-Gleichung [27] fiir getriebene Grenzflachen mit
seinem Namen verbunden.

Nur hochst selten finden sich theoretische Physiker mit
einem dhnlich eindrucksvollen (Euvre wie Giorgio Parisi.
Sehr bemerkenswert ist auch die Breite seiner wissenschaft-
lichen Interessen - sie reichen bis zum Flug der Staren-
schwirme tiber der Stadt Rom [28].
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