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Die Research Academy Leipzig

Devutsch-Franzésisches Dokioranden-
kollegium (DFDK) / Collége Doctoral
Franco-Allemand (CDFA) ,,Statisti-
sche Physik komplexer Systeme”

Die statistische Physik komplexer Systeme stellt ein
enorm weites Forschungsfeld dar, das sich iiber Quan-
tenphdnomene bis hin zum Konformationsverhalten
von Biomolekiilen erstreckt und daher die Anwen-
dung unterschiedlicher theoretischer Grundlagen
erfordert. Das Doktorandenkollegium soll in erster
Linie eine enge Zusammenarbeit der Doktorandin-
nen und Doktoranden aus Leipzig und Nancy be-
fordern. Indem wir die Kompetenz im Bereich der
analytischen Theorie aus Nancy und die langjdhrige
Erfahrung in hochentwickelter Computersimulation
aus Leipzig zusammenbringen, verspricht unser seit
Juli 2007 bestehendes Graduiertenkolleg einzigartige
Ausbildungsméglichkeiten in der Forschung dieser
wichtigen Fachrichtung.

Nach erfolgreicher Begutachtung im Jahr 2010 wird
das Doktorandenkollegium ab 2011 fiir weitere drei

Jahre fortgefiithrt wer-
den. Insbesondere hat
sich der Hochschulrat
der Deutsch-Franzo-
sischen  Hochschule
auf der Grundlage der
Ergebnisse der Gut-
achter, die unserem
Programm einen ex-

Anerkannt und gelbrdert
durch die Deutsch-
Franzdsische
Hochachule

e

3

zellenten und innova-

tiven Charakter beschieden haben, dafiir ausgespro-
chen, das Doktorandenkollegium durch zusitzliche
attraktive Auslandsstipendien im Vergleich zur ersten
Forderperiode deutlich starker zu unterstiitzen.

Wolthard Janke

Teilnehmer des DFDK (von links nach rechts): Professor Dr. Wolfhard Janke, Professor Dr. Malte Henkel (Nancy),
Monika Méddel, Dr. Dragi Karevski (Nancy), Dr. Christoph Chatelain (Nancy), Sebastian Schobl, Mario Collura
(Nancy/ Leipzig), Xavier Durang (Nancy).
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Ausgewadhlte Projektgruppe
Teilchentransport per Ratscheneffekt
M. Aust et al.

In diesem von der DFG-Forschergruppe FOR877 ko-
finanzierten Projekt wird ein neuer Typ einer soge-
nannten Temperaturratsche vorgeschlagen und the-
oretisch sowie experimentell untersucht. Das System
besteht aus eindimensionalen Nanoporen, deren
Durchmesser periodisch, aber unsymmetrisch va-
riiert (Sdgezahnprofil). In den Poren befindet sich
ein bindres Fliissigkeitsgemisch, das unterhalb einer
kritischen Temperatur Tc Phasenseparation zeigt.
Wird das thermische Gleichgewicht gestort, indem
periodisch zwischen Temperaturen tiber und unter Tc
gewechselt wird, so ist nach Curies Prinzip durch die
gebrochene Symmetrie ein Strom der beiden Fliissig-
keitskomponenten in jeweils unterschiedliche Rich-
tungen zu erwarten. Dieses System wurde als kollek-
tive Temperaturratsche mit entropischem Potential
klassifiziert und bildet somit ein neuartiges Modell.

Ausgewdhltes Promotionsprojekt

Tieftemperaturverhalten minimalistischer
Polymermodelle

Stefan Schnabel

Die Dissertation behandelt eine sehr anspruchsvolle
Themenstellung im Grenzgebiet zwischen Statisti-
scher Physik, Biophysik und Computational Physics,
wofiir eine souverdne Beherrschung moderner Simu-
lationsverfahren Voraussetzung ist. Die von Herrn
Schnabel geschickt weiterentwickelten Methoden er-
moglichen es, Fragestellungen im Zusammenhang mit
Polymeren erfolgreich zu behandeln, die an der Gren-
ze des derzeit numerisch Machbaren liegen. So kann
er z.B. experimentell beobachtete Faltungseigenschaf-
ten von Proteinen durch Computersimulationen sehr
gut verstehen. Und auch bei seinen Untersuchun-
gen der Kristallbildung einzelner Polymere beweist
Herr Schnabel mit der Identifizierung geometrischer
Grundzustandsstrukturen (Ikosaeder mit Mackay
oder Anti-Mackay Hiillen, Tetraeder, Dekaeder usw.)
und ,magischer” Kettenldngen, dass er schon jetzt
zum engsten Kreis der weltweiten Experten auf diesem
Gebiet der Computersimulationen gehort.

Stark vereinfachte Compu-
tersimulationen (,Random
Walks“) wurden durchge-
fihrt, um Parameter fur
das Porenprofil zu finden,
die resultierenden
Strom maximieren. Die
Simulationen fiir einzelne
Parametrisierungen  zeig-
ten, dass ein kleiner Strom

den

zu erwarten ist. Der Effekt

Geometrie des Modells

blieb in den Simulationen
allerdings zu klein, um dar-
aus die optimale Geometrie
bestimmen zu konnen.

Rmax
B

Abb.: Geometrie des vorgeschlagenen Ratschenmodells.
Die charakteristischen Parameter sind die Porenradien
Rmin und Rmax sowie die Segmentlinge L der drei-
dimensionalen Kandle. In den Computersimulationen
wurden Rmin=1, Rmax=5 und L=20 (in natiirlichen
Einheiten) gesetzt.
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