Kapitel 7

Der Weg zur ungeordneten
Uberstruktur

In unseren Simulationen suchen wir Ubereinstimmung mit dem Experiment, welches auf unge-
ordnete Uberstruktur hinweist. Der Frage nach der Erzeugung der ungeordneten Uberstruktur
widmen wir uns in diesem Kapitel voll und ganz.

Worin der Grund dafiir liegt, dass wir in Kapitel 6 nur geordnete Uberstruktur sehen,
konnen wir erahnen, wenn wir uns Simulationen auf einer Kreisfliche anschauen. Damit wol-
len wir beginnen. Im Zuge unserer Uberlegungen werden wir auf Probleme der Simulation
aufmerksam, die wir erst eingehender untersuchen miissen, um danach Wege zu ihrer Besei-
tigung zu sehen. Dadurch gelingt es uns, die bisherigen Simulationen in einem klareren Licht
zu sehen. Zum Schluss erreichen wir unser Ziel, ungeordnete Uberstruktur zu erzeugen.

7.1 Simulationen auf der Kreisfliche

Ausgangssituation dieses Kapitels ist Abbildung 7.1. Die dort abgebildete Membran zeigt
zum ersten Mal in dieser Arbeit Uberstruktur, die wir ,,ungeordnet* nennen und mittels Si-
mulation erzeugt ist. Die Packungsordnung der Hoch- und Tiefpunkte ist nicht, wie in den
bisherigen Bildern, tetragonal, sondern die Extremalpunkte sind mit grosser Unregelméssig-
keit dicht iiber die Simulationsfliche verteilt. Séattel verlaufen dabei nicht, wie in den bisher
gesehenen Eierkartons, parallel zu den Flidchenrdndern, sondern sind in beliebigen Winkeln
zu diesen angeordnet. Einen wichtigen Punkt miissen wir zum Versténdnis der Simulation
dieser Abbildung nennen. Auffillig an ihr ist die hohe Stiitzstellendichte. Mit 96 Stiitzstellen
auf einer Kantenlénge von L = 36.0nm betréigt der Stiitzstellenabstand Ah = 0.375nm. Ver-
gleichen wir diesen Wert mit den Absténden der bisherigen Simulationen (Vgl. Kapitel 5), so
erkennen wir, dass wir es mit einem #usserst kleinen Wert fiir Ah zu tun haben.

Wie wir im Kapitel iiber die Einheitszelle sehen konnen, ist es schwierig, den Stiitz-
stellenabstand beliebig absinken zu lassen. Grund hierfiir ist der in Kapitel 4 hergeleitete
Korrekturterm der Kippung (4.13). Unser Ausgangsbild mit der ungeordneten Uberstruktur
(Abb. 7.1) folgt aus einer Simulation ohne diesen Korrekturterm. Die aus diesem Umstand
folgende Moglichkeit eines sehr kleinen Ah ist der auffilligste technische Unterschied zu den
bisherigen Simulationen. Dagegen halten wir die spezielle Berechnung der Determinante des
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114 KAPITEL 7. DER WEG ZUR UNGEORDNETEN UBERSTRUKTUR

Abbildung 7.1: Endstruktur einer Simulation, gerechnet mit einem Hamiltonian ohne den
Korrekturterm der Kippung (4.13), mit den Parametern kg = 0.03 - 10718J, x; = 0.011 -
10735 Jm?, kg = —0.7-10730 Jm? und k4 = 10-10~72Jm® auf einer Simulationsfliche von 96x96
Stiitzstellen bei einer Kantenlinge von L = 36.0nm (Stitzstellenabstand Ah = 0.375nm).
Die Starttemperatur des Laufs betrigt Ty = 304K, seine Endtemperatur Ty = 0.7K und der
Erniedrigungsfaktor fq = 0.75 bei einer Sweepzahl von 5'000 Stiick pro Temperaturschritt.
Die Uberschussfliche bei Laufende ist Areal/Aproj = 1.12, und die Energiedichte wird mit

u= —0.002J/m2 angegeben.
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metrischen Tensors mittels (Vgl. Anhang A)

1
Y= 145 [0u 1) + 0uz 12 + Doz 14 + (002 |-)7]
und auch das dusserst schwach gewéhlte k¢ fiir nebenséchlich.

Unser Ziel ist es, ungeordnete Uberstruktur mit dem Hamiltonian der bekannten Form

1 -
g= §m0J2 + k1 (VI)? 4+ ko K2 + sy K* — Ag(n) (7.1)

zu erhalten, wobei der letzte Summand wie tiblich fiir den Korrekturterm der Kippung

kT 142
Ag(y) = SAIZ -ﬂln{ 2\4/% } (7.2)

steht (Vgl. Kapitel 2 und Kapitel 4). Alle Simulationen dieses Kapitels (mit Ausnahme der
Simulation von Abbildung 7.1) werden daher mit der Energiedichte (7.1) durchgefiihrt.

FEin Verdacht, den man bei der Betrachtung der Bilder des vorhergehenden Kapitels nicht
los wird, ist, dass der Einfluss der periodischen Randbedingungen fiir die hohe Ordnung der
Uberstruktur verantwortlich sein kénnte. Um uns davon zu iiberzeugen, dass dies nicht der
Fall ist, simulieren wir in diesem Kapitel auf einer Kreisfliche ohne periodische Randbedin-
gungen (Abb. 7.2).
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Abbildung 7.2: Simulationen auf der Kreisfliche. Stiitzstellenpunkte mit dem Zeichen
0 kennzeichnen Stiitzstellen ausserhalb, wihrend mit +° eingezeichnete Stiitzstellen inner-
halb der Kreisfliche liegen, auf der wir simulieren.

Wird die Membranfliche mit Hilfe von N Stiitzstellen dargestellt (z(u,v), u,v = 1,... ,v/N),
so gehen wir derart vor, dass wir zu Beginn der Simulation einerseits den Mittelpunkt der
Membranflache, die berechnet werden soll, durch

-(£9)
2 2

festlegen, andererseits den Radius der Kreisfliche zu

_ VN4

R 2

(7.3)
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bestimmen. Aus dem Wert R fiir den Radius folgt, dass mindestens zwei Stiitzstellen jedes
Randes ausserhalb der Kreisfliche liegen (Abb. 7.2).

Stehen diese beiden Werte fest, startet der Lauf. Wahrend in den iibrigen Kapiteln dieser
Arbeit der Algorithmus derart abgearbeitet wird, dass an jeder Stiitzstelle der Fliche ohne
Ausnahme gleich oft Anderungsvorschliige in z-Richtung gemacht werden (Vgl. Kapitel 3),
also gewackelt wird, gehen wir hier anders vor. Wir lassen ausschliesslich an Stiitzstellen
Wackeln zu, deren Distanz vom Mittelpunkt, gegeben durch

D(u,v) = /(M —u)? + (M, — v)?
kleiner ist als der Radius der Kreisscheibe, auf der wir rechnen (Abb. 7.2)
D(u,v) <R .

Gilt fiir eine Stiitzstelle D(u,v) > R, so gehen wir iiber sie hinweg, wir lassen ihre z—
Auslenkung unveréndert auf dem Wert

z(u,v) =0, Yu,v , fiir die D(u,v) > R .

Dies ist fiir den hiesigen Abschnitt der einzige Unterschied, wenn wir den Algorithmus der bis-
herigen Kapitel mit dem Algorithmus dieses Kapitels miteinander vergleichen. Insbesondere
weisen wir explizit darauf hin, dass wir keinerlei Stetigkeitsbedingung an die Membranflidche
beim Ubergang des frei fluktuierenden Flichenbereichs zum festgehaltenen Flichenbereich
stellen. Ein stetiger Ubergang am Rand von der freien Fliche in den festgehaltenen Bereich
stellt sich von alleine ein (Vgl. Abb. 7.3, links). Dies ist versténdlich, wenn wir den Ener-
gieausdruck (7.1) beachten. Fiir diesen ist unstetiges Ubergehen von der Simulationsfliche
in die flache Membran mit hohen Kriimmungen verbunden. Hohe Kriimmungen wiederum
fithren zu einem starken Anstieg des Kriimmungsausdrucks der ersten Entwicklungsordnung
J2.

Betrachten wir eine typische Endstruktur, wie sie aus Simulationen mit Hilfe des Para-
metersatzes von Tabelle 7.1 resultieren (Abb. 7.3). In der Hohenliniendarstellung (Abb. 7.3,
rechts) erkennen wir - bis auf die Tatsache, dass wir auf einem Kreis simulieren - eine Mem-
branfliiche mit geordneter Uberstruktur, wie wir sie im Kapitel iiber die Phaseniiberginge
(Kapitel 6) zeigen. Dabei fillt die Anordnung der Hoch- und Tiefpunkte der Fliche auf. Sie

Kantenlédnge 66.0nm
Stiitzstellenzahl pro Kantenléinge | 80 Stiick
Fléchenform Kreisfliche
Module ko = 0.05-10718]

k1 = 0.01 - 10736 Jm?
Ko = —0.9 - 10736 Jm?
Ky =9-10"72Jmb

Temperaturintervall Endtemperatur: Ty = 0.7K
Erniedrigungsfaktor: f; = 0.75

Sweepzahl 100’000 Stiick

Ausgangssituation Flache Membran

Tabelle 7.1: Simulationsparameter, die zur Simulation auf einer Kreisfiiche dienen.
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Abbildung 7.3: Darstellung der Endstruktur eines Laufs mit dem Parametersatz der Tabelle
7.1. Die Starttemperatur der abgebildeten Simulation liegt bei Ty = 434K.

ist wie gewohnt tetragonal, wobei die Ausrichtung der Extremalpunkte parallel zum Rand
der quadratischen Membranfléche ist.

Da wir auf einer Kreisfliche simulieren, ohne den Einfluss periodischer Randbedingun-
gen also, gibt es keinen triftigen Grund fiir eine Ausrichtung der Hoch- und Tiefpunkte auf
Geraden, die parallel zu den Riandern der Membran verlaufen. Die periodischen Randbedin-
gungen sind daher nicht fiir die geordnete Uberstruktur verantwortlich. Als Grund fiir die
Ausrichtung der Extremalpunkte kann eine Anbindung der Uberstruktur an das Gitter der
Simulation zumindest nicht mehr ausgeschlossen werden. Der Frage nach der Stérke einer
solchen Anbindung gehen wir im Folgenden nach.

7.2 Die Gitteranbindung der Simulation

Als Test zur Bestimmung der Gitteranbindung der Sattelstruktur wéhlen wir zwei Vorgehens-
weisen. Einerseits verschieben wir die Gitterpunkte einer errechneten Einheitszelle mittels
reiner Translation durch die Membranfliche. Andererseits verschieben wir die Gitterpunkte
durch eine reine Rotationsbewegung des Gitters um den Mittelpunkt der Membranfliche. Die
folgenden Unterabschnitte enthalten die Resultate dieser beiden Vorgehensweisen.

7.2.1 Translation des Gitters

Wenden wir uns der ersten Variante zu, wobei wir der Einfachheit halber eine Translations-
bewegung entlang der z—Achse betrachten wollen. Eine Translation entlang der y—Achse ist
vollkommen analog. Wir erinnern uns daran, dass die Form der Membranfliche in Monge—
Darstellung beschrieben wird (Vgl. Anhang A). Ein Punkt auf der Fldche hat somit die
Parameterbeschreibung (u, v, z(u,v)), wobei fiir die Parameter u,v = 1,...,v/N gilt, mit
einer Stiitzstellenzahl von N. Weiter gibt z die Auslenkung der Fliche an diesem Punkt an.
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Aus den Parameterwerten folgen die tatsdchlichen x- und y—Werte der Membranfldche.
Es gelten die Beziehungen

1 1
x(u) = (u - 5) Ah und y(v) = (v - 5) Ah (7.4)
und wir kénnen die Fldchenauslenkung schreiben als

2(2,y) = 2(x(u), y(v)) -

Dabei ist Ah der Abstand zwischen zwei Stiitzstellen, den wir in u Intervalle gleicher Grosse
zerlegen Ah, = Ah/u. Die Translation unseres Gitters gestalten wir so, dass wir die er-
rechnete Form der Fliche festhalten und ausgehend von den urspriinglichen Gitterplatzen die
neuen, realen x—Komponenten der Fliche durch Addition eines ganzzahligen Vielfachen von
Ah,, berechnen

zneu(u) = (z(u) + jAh,) mod L | j=0,....p.

In obiger Bezichung ist L die Kantenlinge der Membran und durch den Modulo—Operator
(mod) wird ein periodisches Fortsetzen der Fldche bewirkt. Dem neuen Wert fiir die z—
Komponente der Stiitzstelle muss bei gleichbleibender y—Komponente und rdumlich festge-
haltener Fliche ein neuer Auslenkungswert, also ein neuer z—Wert, zugeordnet werden. Es
gilt der Ubergang

z2(2(u),y(v)) — z(zneu(w), y(v)) -

Da wir mit den neuen Werten fiir die z—Komponente in der Regel (ausser in den beiden
Féllen j = 0 und j = p) zwischen zwei Stiitzstellen des urspriinglichen Gitters liegen, muss
die z—Auslenkung dort mittels Interpolation bestimmt werden.

Im Rahmen dieser Arbeit verwenden wir zur Stiitzstelleninterpolation die Bikubische In-
terpolation [69]. Diese hat den Vorteil, dass mittels Ableitungen héherer Ordnung die Glatt-
heit der zu interpolierenden Fliche gewéhrleistet bleibt. Fiir eine ausfiihrlichere Besprechung
der Bikubischen Interpolationsmethode verweisen wir auf [69].

Bewegen wir alle z—Komponenten des Gitters in p+ 1 Schritten von ihren urspriinglichen
Werten zu den Werten ihrer Nachbarn (2(u) — 2((u + 1)modv/N), Vu = 1,... ,v/N) und
bestimmen in jeder neuen Konfiguration die Energie der Membran, so kénnen wir anhand des
Verlaufs der entstehenden Energiekurve bestimmen, wie gross die Anbindung der Form der
Membranfliche an die einzelnen Gitterpunkte ist. Die so entstehenden Werte vergleichen wir
mit Werten fiir die Verschiebung der y-Komponenten des Gitters (y(v) — y((v+4 1)modv/N),
Vo = 1,...,V/N). Schlussendlich ldsst sich noch Diagonalverschiebung (z(u) — 2((u +
1)mody/N) und gleichzeitig y(v) — y((v 4+ 1)modv/N), Vu,v = 1,... ,+/N) untersuchen.

Als Untersuchungsobjekt wihlen wir die Einheitszelle der Uberstruktur, wie wir sie in
Kapitel 5 fiir die Parameter der Tabelle 5.3 besprechen (Abb. 5.3). Dabei gehen wir so vor,
dass wir u = 100 wéhlen, jeden Stiitzstellenpunkt des Gitters somit in Hundertstelschritten
zu seinem Nachbarn erst in z-, dann in y—Richtung und zum Schluss diagonal in x- und y—
Richtung bewegen und dabei bei jeder entstehenden Stiitzstellenverteilung die innere Energie
und die Energiedichte der Membran bestimmen. Dabei verwenden wir zur Energieberechnung
den Hamiltonian (7.1) ohne den Entropieterm (7.2).

Die Auswertung unseres Beispiels (Abb. 7.4) zeigt bei Translation des Stiitzstellengitters
einen symmetrischen Verlauf um den Verschiebungswert Ah/2. Die Energiedichte nimmt bei
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Abbildung 7.4: Dargestellt ist der Verlauf der Energiedichte in Abhdngigkeit einer Verschie-
bung des Stiitzstellengitters wm die Distanz des Stiitzstellenabstands Ah. Die beiden Kurven
mit den kleineren Amplituden stammen von der Verschiebung des Stiitzstellengitters in x- bzw.
in y—Richtung, wihrend die Kurve mit der grosseren Amplitude von der Diagonalverschiebung
stammg.

Erreichen einer Verschiebungsdistanz, die einem halben Stiitzstellenabstand entspricht, einen
deutlich hoheren Wert an im Vergleich zum Wert des unverschobenen Gitters. Wir schliessen
daraus, dass die Struktur der Membranfliche an die Gitterpunkte des Stiitzstellengitters
angebunden ist.

7.2.2 Fazit aus der Gitterpunktanbindung

Was unsere Beobachtungen beziiglich ungeordneter Uberstruktur betrifft, so erwarten wir von
Simulationen mit Gitterpunktanbindung der Membranfléche keine gravierenden Unterschiede
zu Simulationen ohne Gitterpunktanbindung. Auf der Suche nach der ungeordneten Uber-
struktur schenken wir dem Effekt der Gitterpunktanbindung daher keine weitere Beachtung.

Die gefundene Gitterpunktanbindung wirft jedoch ein neues Licht auf den ersten Pha-
seniibergang, wie wir ihn in Kapitel 6 besprechen. Vergleichen wir fiir 32 x 32-Stiitzstellen-
gitter den Energiedichteverlauf in Abhéngigkeit einer Stiitzstellengitterverschiebung von Si-
mulationsbildern oberhalb, inmitten und unterhalb des ersten Phaseniibergangs miteinander,
so fallt ein Unterschied zwischen den einzelnen Phasenbereichen auf. Bei Bildern von Laufen
unterhalb des ersten Phaseniibergangs errechnen wir typischerweise Energiedichteverlaufe,
wie wir sie fiir die 8 x 8-Stiitzstelleneinheitszelle erhalten (Abb. 7.4). Der einfache, sym-
metrische Kurvenverlauf dort besteht aus einem Hochpunkt bei einer Verschiebungsdistanz
von Ah/2 und einem Tiefpunkt bei der nichtverschobenen Gitteranordnung. Dieses Bild be-
ginnt sich zu dndern, je mehr wir uns dem ersten Phaseniibergang nidhern. Analysieren wir
Bilder von Laufen mit Temperaturen aus dem Phaseniibergangsbereich selber, so kénnen wir
in zunehmendem Masse Energieverlaufskurven erkennen, die ihre Symmetrie verlieren. Bei
Temperaturen oberhalb des ersten Phaseniibergangs sind die meisten errechneten Energie-
verlaufskurven asymmetrisch, wobei sich meist mehr als ein Hochpunkt ausbildet. Auch ein
Absinken der Energie zu einem globalen Minimum bei Ah/2 kann beobachtet werden, wobei
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der Hochpunkt in diesen Fillen bei der Verschiebung j = 0 zu liegen kommt.

Betrachten wir als typisches Beispiel die Auswertung eines Zwischenbildes des Laufs bei
T = 492K, wobei sich dieser Lauf mit seiner Temperatur deutlich im Bereich der zweiten
Phase befindet (Abb. 7.5). Dieser Lauf wird in Kapitel 6 besprochen.
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Abbildung 7.5: Dargestellt ist der Verlauf der Energiedichte in Abhdngigkeit einer Ver-
schiebung in x—Richtung, in y—Richtung und in diagonaler Richtung des Stiitzstellengitters
um die Distanz des Stiitzstellenabstands Ah fir das erste Bild von Abbildung 6.12.

In Kapitel 6 stellen wir uns die Hoch- und Tiefpunkte als Atome vor, die sich in ei-
nem Lennard—Jones—Potential bewegen. Den abstossenden Anteil dieses Potentials nehmen
wir dabei ab einer gewissen Hohe als abgeknickt an. Dadurch konnen sich die Teilchen bei
Temperaturen oberhalb des ersten Phaseniibergangs gegenseitig durchdringen. Den ersten
Phaseniibergang interpretieren wir als Temperaturbereich, wo zum ersten Mal ein gegenseiti-
ges Durchdringen der Teilchen moglich wird, die abstossende Kraft der Teilchen untereinander
also aufgehoben ist. Unsere Untersuchungen der Gittertranslation, nach der am ersten Pha-
seniibergang die Gitterpunktanbindung aufgehoben wird, werten wir als Bestétigung dieser
Interpretation.

7.2.3 Rotation des Gitters

Wenden wir uns jetzt dem zweiten Verfahren zur Abschétzung der Anbindung der Mem-
branform an das Gitter zu und betrachten die Rotation des Gitters um den Mittelpunkt der
Flache. Damit wir uns nicht um die periodischen Randbedingungen kiimmern miissen, be-
schranken wir die Membranflache, die durch das zu drehende Gitter dargestellt wird, auf eine
Kreisscheibe (Abb. 7.6). Ausserhalb dieser Kreisscheibe nehmen wir die Membranauslenkung
iiberall z(u,v) =0 (Vu,v, mit D(u,v) > R) an (Vgl. Abschnitt 7.1).

Ausgangspunkt sind auch hier, analog wie in Unterabschnitt 7.2.1, die realen z- und
y—Koordinaten des Gitters, gegeben durch die Beziehungen (7.4). In einem ersten Schritt
bestimmen wir den realen Wert fiir den Mittelpunkt der Membranfléiche zu

(8)-1(2)- ()
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Abbildung 7.6: Drehung des Gitterkreuzes. Die Stiitzstellenkennzeichnung ist analog zu der
in Abbildung 7.2.

In einem zweiten Schritt legen wir den Nullpunkt des zu drehenden Koordinatensystems in
den Mittelpunkt der Membranfliche. Die neuen Koordinatenwerte driicken wir mit Hilfe der
Koordinaten des urspriinglichen Gitters aus zu

X(u)zx(u)—x<@> und m):y(v)_y(@),

mit u,v = 1,... ,v/N. Das neue Koordinatensystem drehen wir um den Winkel o mit Hilfe
der Drehmatrix [50]

sin(a) cos(a)

Dla) = ( cos(a) —sin(a) ) ’

indem wir fiir alle realen X- und Y—Werte auf der Kreisscheibe der Membran neue Werte

berechnen mittels
Xneu(w) \ [ cos(a) —sin(w) X (u)
( Yneu(v) ) N < sin(a)  cos(a) > . < Y (v) > '

Bei rdumlich festgehaltener Membranfléche liegen die neuen, realen Werte Xney(u) und
Yneu(v) in der Regel irgendwo zwischen vier Stiitzstellenpunkten des ungedrehten Gitters.
Fiir diese vier Gitterstiitzstellen sind je die z—Auslenkungen bekannt, und mit ihrer Hilfe
lasst sich die z—Auslenkung beim Punkt (Xney(u), Yneu(v)) interpolieren. Als Interpolati-
onsmethode verwenden wir hierbei analog zum vorhergehenden Unterabschnitt die Bikubische
Interpolation [69].

Uberlegen wir uns, welcher Eindruck von der Membran entsteht, wenn wir das urspriing-
liche Koordinatenkreuz drehen. Da wir die neuberechneten z—Werte der Membran auf den
durch die Parameterwerte (u,v) gegebenen Gitterplatz des ungedrehten Gitters zuriickspei-
chern (Vgl. Anhang A), sehen die Bilder der Membran so aus, als wiirden wir die Mem-
branfliche um den Winkel —a, also im Uhrzeigersinn, drehen (Vgl. Abb. 7.6). Drehen des
Gitterkreuzes und Drehen der Figur hinterlésst somit bis auf die Drehrichtung den gleichen
Eindruck.

Mit unserem Drehalgorithmus wollen wir das Verhalten der mit den Parametern von Ta-
belle 5.3 errechneten Einheitszelle (Abb. 5.3) untersuchen (Vgl. Kapitel 5). Um Randeffekte
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so klein wie moglich zu halten, vervielfdltigen wir die Einheitszelle zehnmal pro Kantenldnge
(also insgesamt 10 x 10 = 100-mal) und betrachten nur den Teil der Uberstruktur, der im
Innern der Kreisscheibe liegt. Am Rand der Kreisscheibe wird die Membran abgeschnitten
und féllt an den Hoch- bzw. Tiefpunkten steil auf z(u,v) = 0 ab. Das stért uns nicht weiter,
denn wir interessieren uns im Fall des Drehens fiir das Flécheninnere der Kreisscheibe und
rechnen die Energiedichtewerte von dort weg, bis auf zwei Stiitzstellenreihen vor ihrem Rand.
Die Energieberechnung in der Auswertung erfolgt mit Hilfe von Hamiltonian (7.1), ohne den
Entropieterm (7.2).

Drehen wir das Gitterkreuz in Winkelschritten von Aa = 1° im Intervall [0°,90°] und
tragen die Energiedichte in Abhéngigkeit des Drehwinkels in einem Diagramm auf (Abb. 7.7).
Nach einem Sprung bei der Drehung um den Winkel a = 1° erhalten wir einen Verlauf, den
wir fiir die Werte bis zum Winkel o = 89° mit einer phasenverschobenen Cosinus—Funktion
vergleichen kénnen. Am Schluss erreicht die Energie ihren urspriinglichen Wert wieder durch
einen Sprung.

eo Rotation =
- acos(2m/90)+c
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Abbildung 7.7: Dargestellt ist der Verlauf der Energiedichte in Abhdngigkeit des Drehwin-
kels bei Rotation des Stitzstellengitters um den Winkel o. Das gedrehte Stiitzstellengitter
stellt das 100—fache der berechneten Einheitszelle der Uberstruktur dar, wie sie mit den Pa-
rametern von Tabelle 5.3 gefunden wird. Die tiber den Verlauf der Punkte gelegte Kurve ist
eine phasenverschobene Cosinus—Funktion.

Der Sprung der Energiedichte zu Beginn und am Ende der Drehung ist klar. Er entspricht
dem Anstieg der Energiedichte, den wir aus der Gitterpunktanbindung kennen. Bei der
Drehung des Gitters um den ersten Winkelgrad 16sen wir die Hoch- und Tiefpunkte schlagartig
aus ihren Gitterpunktpositionen, in denen sie verankert sind. Die Struktur ist danach frei
von ihren Gitterpunkten.

Aus der deutlichen Zunahme der Energiedichte erkennen wir, dass die Energie der Uber-
struktur nicht invariant gegeniiber einer Drehung des Gitterkreuzes ist. Wir kénnen schlies-
sen, dass die Uberstruktur eine zusiitzliche Anbindung an das Simulationsgitter erfihrt. Die
Uberstruktur ist an die Achsen ihres Gitters angebunden.
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7.2.4 Fazit aus der Gitterachsenanbindung

Wir vermuten, dass die Gitterachsenanbindung verantwortlich dafiir ist, dass wir nur geord-
nete und keine ungeordnete Uberstruktur sehen. Wenn wir mit dieser Vermutung richtig
liegen, dann muss mit zunehmender Stiitzstellendichte die Anbindung an die Gitterachsen
verschwinden, wie das Bild mit ungeordneter Uberstruktur zeigt (Abb. 7.1). Die Hohe der
Energiezunahme bei Drehen des Gitters nimmt auch tatséchlich ab, testen wir Einheitszellen
mit 12 x 12 Stiitzstellen, wie wir sie in Kapitel 5 erhalten. Simulationen mit sehr kleinem Ah
wéren also erstrebenswert. Da wir aber mit Korrekturterm (7.2) rechnen, miissen wir die Git-
terachsenanbindung auf andere Weise beseitigen. Bevor wir uns Gedanken dariiber machen,
wollen wir noch eines der bisherigen Resultate unter dem Aspekt sowohl der Gitterpunkt- als
auch der Gitterachsenanbindung betrachten.

Erinnern wir uns an die Resultate von Kapitel 5 zuriick. Beim Abschnitt iiber die Varia-
tion der Stiitzstellendichte sehen wir bei kleiner Stiitzstellenzahl pro Kantenlénge eine breite
Streuung, sowohl der optimalen Kantenléinge als auch der errechneten Energie in Abhéngig-
keit der Stiitzstellenzahl (Abb. 5.10). Das Auffillige an der Breite dieser Streuung ist, dass
die Gitter mit einer geraden Anzahl Stiitzstellen und die Gitter mit einer ungeraden An-
zahl Stiitzstellen je getrennt auf einer Kurve verlaufen, wobei sich diese beiden Kurven mit
zunehmender Stiitzstellenzahl aneinander annihern. Betrachten wir die errechneten End-
bilder der Simulationen, die mit einer kleinen, ungeraden Anzahl Stiitzstellen erzeugt wer-
den, so stellen wir fest, dass dort Membranformen entstehen kénnen, die unsymmetrisch im
Gitter liegen. Wir halten dies fiir eine Konsequenz der Tatsache, dass die beiden Gitteran-
bindungen, also sowohl Gitterpunkt- als auch Gitterachsenanbindung, die Membranstruktur
am Simulationsgitter festhalten und ihr dadurch eine Asymmetrie aufzwingen. Da wir eine
Doppelschichtmembran, bestehend aus zwei gleichen Monoschichten betrachten, diirfen sich
aus Symmetriegriinden die Hoch- und Tiefpunkte der Membranfliche nicht voneinander un-
terscheiden. Wir gehen daher von einer hoheren Verlésslichkeit bei Simulationen mit einer
geraden Anzahl Stiitzstellen pro Kantenldnge aus.

Uberlegen wir uns, wie wir die Gitterachsenanbindung in unseren Simulationen beseitigen
konnen. Die einfachste Moglichkeit ist, wihrend der Simulation das Gitter zu drehen. Der
Grundgedanke dabei ist, wihrend der Simulation in regelmé&ssigen Schritten das Simulations-
gitter um solche Winkel zu drehen, dass sich die Differenz der Energiedichte Au zwischen
dem tiefsten und dem hochsten Punkt ihres Verlaufs bei Drehung wegmittelt. Dazu miissen
wir uns iiberlegen, welche Drehwinkel geeignet sind.

Betrachten wir die Kurve der Energiedichte (Abb. 7.7) etwas genauer. Dabei interessiert
uns weniger die Grosse von Awu bei Drehung des Gitters (bei Zimmertemperatur kénnen
wir aus dem Verlauf der Energie E bei Drehung diesen Anstieg zu AE > 10kT fiir eine
Einheitszelle abschétzen), sondern vielmehr ihr Verlauf. Versuchen wir ndmlich, eine Cosinus—
Funktion mittels geeigneter Amplitude a = Awu/2 und einer Nullpunktsverschiebung an den
Energiedichteverlauf anzulegen, so erkennen wir gute Ubereinstimmung bis auf einen Bereich
in den ansteigenden und abfallenden Flanken des Verlaufs (Abb. 7.7). Die Abweichung dort
bekommen wir durch die néchsthéhere Fourierentwicklungsmode gut in den Griff. Mit der
Amplitude b < @’ (a — o’ < a) setzen wir fiir den Verlauf der Energiedichte an

2m 2m
A = —d — —2 ki . .
u(a) a' cos (90 a> + bcos (90 a> + konst (7.5)

Betrachten wir vorerst nur die erste Fouriermode. Rotieren wir wahrend der Simulation
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das Stiitzstellengitter nach gleichen Zeitschritten um A« = 45°, so simulieren wir abwechs-
lungsweise im Tiefpunkt des Energieverlaufs

— cos (3—3@) =-1 bei «a =0°,90°,180°,270°

und in seinem Hochpunkt
27T . (o] (o] (o] (o]
— cos (%a> =+1 bei « =45°,135",225°,315° .

Die Gitterachsenanbindungsenergie Aw sollte sich dadurch nach einigen Drehschritten weg-
mitteln.

Drehung um A« = 45° ist nicht die einzige Moglichkeit, die zu einem Wegmitteln der
Anbindungsenergie fiihren muss. Es gilt

— Cos (3—30&) = —I—% bei a = 30°,60°,120°,150°,210°,240°,300°,330° .
Durch Drehen in Winkelschritten von Aa = 30° simulieren wir erst fiir die Linge eines
Zeitschritts im Tiefpunkt —1 des Energieverlaufs (bei o = 0°), danach fiir die Liange zweier
Zeitschritte auf dem Wert +1/2 (bei @ = 30° und bei a = 60°), anschliessend wieder im
Tiefpunkt —1 (bei o = 90°) usf.. Ausschlag fiir die Verwendung von A« = 30°~Drehschritten
gibt die zweite Fouriermode von Ansatz (7.5). Fiir diese gilt, d&hnlich dem Verhalten der
ersten Mode,

cos (3—7(;204) = —% bei « = 30°,60°,120°,150°,210°,240°,300°,330°

und

COS (3—32@) =+1 bei « =0°,90°,180°,270° .
Daraus kénnen wir erkennen, dass Drehungen um A« = 30° den Energieanstieg auch dieser
Mode gut rausmitteln miissen.

Diese Erkenntnis machen wir uns zunutze, indem wir Simulationen auf einer Kreisscheibe
starten und nach Abarbeiten einer festen Anzahl Sweeps das Gitter, durch das die Membran
dargestellt wird, um den Winkel Aa = 30° drehen.

7.3 Simulationen mit Drehung des Gitters

In diesem Abschnitt drehen wir das Stiitzstellengitter der Membran in regelméssigen Ab-
stdnden wéihrend der Simulation in festen Winkelschritten von Aa = 30°. Die periodischen
Randbedingungen eines ungedrehten Gitters sind nach dessen Drehung nur mittels komplizier-
ter Algorithmen einzuhalten. Daher simulieren wir hier der Einfachheit halber ausschliesslich
auf der Kreisflache.

Die Simulationen dieses Abschnitts teilen sich auf in zwei Gruppen. In der ersten Gruppe
starten wir bei Membranfléichen, die eine Uberstruktur der vervielfiltigten Einheitszelle als
Startsituation besitzen, wiahrend die zweite Gruppe die flache Membran als Ausgangssituation
hat.
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7.3.1 Phasenverhalten

In diesem Unterabschnitt betrachten wir Simulationen mit Moduln, wie sie in Tabelle 7.2
widergegeben sind. Von einer Membran mit diesen Moduln kennen wir die Einheitszelle der
Sattelstruktur aus Kapitel 5 (Abb. 5.3). Dies hat den Vorteil, dass wir durch Vervielfiltigung
der berechneten Einheitszelle eine quadratische Fliche mit geordneter Uberstruktur gewinnen
konnen. Nach der Vervielfédltigung schneiden wir aus dieser Flidche mit Sattelstruktur eine
Kreisfliche aus, die den Radius R besitzt, gegeben durch Beziehung (7.3). Alle Punkte
ausserhalb der Kreisfliche setzten wir zu z(u,v) = 0 (Vu,v mit dem Abstand D(u,v) > R).
Die entstandene Struktur wird zu Beginn jedes Laufs eingelesen und ist Ausgangssituation
der Simulationen dieses Unterabschnitts.

Kantenlédnge 33.0nm
Stiitzstellenzahl pro Kantenléinge | 40 Stiick
Fldchenform Kreisfliche
Module ko = 0.05-10718]

k1 = 0.01-10730Jm?
Ko = —0.9 - 10736 Jm?
Ky =9-10"72Jmb

Temperaturintervall Feste Lauftemperatur
Rotationswinkel 30°

Anzahl Rotationen 50 Stiick

Sweepzahl pro Rotation 5’000 Stiick

Ausgangssituation Eingelesene 5 x 5—fache Einheitszelle

Tabelle 7.2: Simulationsparameter, die zur Simulation auf einer Kreisfliche dienen, die
wahrend der Simulation um Aa = 30° gedreht wird.

Zu beachten ist, dass durch das Abschneiden der Membran Unstetigkeiten am Rand
des Kreises entstehen. Dies ist beispielsweise dort der Fall, wo eine Stiitzstelle (u;,v;) mit
D(u;,vj) < R auf einem Hochpunkt der Membranfliche liegt, wihrend ihre benachbarte
Stiitzstelle (wit1,vj41) mit D(uijp1,vj41) > R auf z(uijt1,vj41) = 0 abfillt. Dadurch kann
lokal starke Kriimmung entstehen. Dies ist aber nicht weiter schlimm, denn sobald wir die Si-
mulation starten, stellt sich in wenigen Simulationsschritten von alleine ein stetiger Ubergang
von der Kreisfliche mit Uberstruktur zum flachen Rand bei D(u,v) > R ein.

Nach ersten Testmessungen auf drehenden Gittern setzen wir eine Anzahl von 5000
Sweeps fest, nach deren Ablauf das Stiitzstellengitter der Membran um A« = 30° gedreht
wird. Durch wiederholtes Drehen des Stiitzstellengitters der Membran bei dieser Sweepzahl
wollen wir ihr keine Moglichkeit geben, sich festzusetzen und anzubinden.

Betrachten wir Simulationen der Gruppe, festgelegt durch die Parameter von Tabelle 7.2.
Bei den Simulationen dieser Gruppe fiihren wir insgesamt 50 Rotationen des Gitterkreuzes
durch. Wir betrachten drei verschiedene Temperaturbereiche.

Als Beispiel fiir einen Lauf bei tiefen Temperaturen zeigen wir eine Simulation bei T' =
289K. Der Verlauf der Energiedichte zeigt bei dieser Temperatur zu Beginn einen grossen
Sprung von einem hohen zu einem tieferen Wert (Abb. 7.8). Die entsprechenden Bilder
zeigen in diesem Bereich, dass die steilen Kanten am Rand der Kreisfliche mit Uberstruktur,
die durch das Abschneiden der Membran zustande kommen, abgeschwicht werden, bis sich
ein stetiger Ubergang von der Fliche mit Sattelstruktur in den flachen Rand einstellt. Nach
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Abbildung 7.8: Verlauf der Energiedichte des Laufs mit den Parametern von Tabelle 7.2
bei einer Temperatur T = 289K.

dem anfénglichen Sprung der Energiedichte sehen wir einen Verlauf, bei dem sie auf zwei
verschiedenen Niveaus fluktuiert. Ein hoheres Niveau, welches Winkeleinstellungen von o =
30°, a = 60°, a = 120°, ... und ein tieferes, welches Winkeleinstellungen von a = 90°,
o = 180°, ... zugeordnet werden kann. Mit zunehmender Sweepzahl nimmt der Unterschied
zwischen diesen beiden Niveaus erst ab, stellt sich gegen Ende jedoch auf einen konstanten
Wert ein.

Betrachten wir Simulationsbilder zu diesem Lauf, wobei wir uns aus Griinden der Ver-
gleichbarkeit auf Bilder gleicher Winkeleinstellungen, némlich um o = 30° gedreht zur einge-
lesenen Membranstruktur, beschranken (Abb. 7.9). Wir erkennen bei allen Bildern geordnete
Uberstruktur, wobei das Auffilligste an den Bildern darin besteht, dass sich die Hoch- und
Tiefpunkte der Membran in ihrer Grosse leicht ausdehnen und gleichzeitig die Extremalpunk-
te deutlicher hervortreten. Bei einer genaueren Untersuchung stellen wir fest, dass die auf
dem Hohenlinienbild flach erscheinenden Extremalpunkte eine nichtflache Struktur besitzen.

Messen wir nach, ob es moglich ist, wihrend der Simulation bei festem Winkel ein Rotieren
der Uberstruktur selbst zu beobachten, so stellen wir fest, dass ein solches Rotieren - falls
iiberhaupt - nur schwer erkennbar ist. Wir schliessen, dass in diesem Temperaturbereich die
geordnete Uberstruktur stabil ist.

Begeben wir uns zu einem Lauf der Temperatur 7' = 470K. Der Verlauf der Energiedichte
zeigt zu Beginn das fiir den Lauf bei T" = 289K beschriebene Verhalten. Nach kurzer Zeit
jedoch pendelt sie sich auf einem Niveau ein, um dessen Mittelwert sie schwankt. Die einzelnen
Winkeleinstellungen sind dann nicht mehr voneinander unterscheidbar (Abb. 7.10).

Vergleichen wir den Verlauf der Energiedichte mit den Bildern der entstehenden Uber-
strukturen (Abb. 7.11). Zu Beginn der Simulation ist die eingelesene Sattelstruktur sichtbar.
Deren Ordnung beginnt immer mehr zu verschwinden, der Eierkarton beginnt zu schmelzen.
Nach 55’000 anféinglichen Sweeps und somit nach 10 Drehungen (Abb. 7.11, erstes Bild) sehen
wir noch Reste der eingelesenen Uberstruktur, die wenig spéter ebenfalls zu einem ungeord-
neten Zustand geschmolzen sind. Danach ist nur noch ungeordnete Uberstruktur vorhanden.
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Abbildung 7.9: Zeitlich geordnete Folge ausgewdhlter Bilder errechneter Strukturen fiir
einen Simulationslauf bei T = 289K. (Vgl. senkrechte Markierungen im Energieverlauf der
Abb. 7.8.

Die entstehenden Uberstrukturen stimmen recht gut mit unseren Erwartungen aus dem
Experiment iiberein. Die geschmolzene Uberstruktur bildet Hoch- und Tiefpunkte aus, die
sich vereinzelt zu gewundenen Hoch- und Tiefziigen zusammenschliessen. Dabei sind diese
Ziige nicht strukturlos, sondern sattelférmig eingeschnitten. Die Hoch- und Tiefziige entspre-
chen den experimentell gefundenen Linienstrukturen auf der Lipidmembran (Vgl. Kapitel
1). Dort ist die unregelméssige Anordnung von gewundenen Extremalstrukturen sehr gut
sichtbar. Bei unseren Bildern ist es wichtig zu sehen, dass die entstehenden Membranflachen
tatsdchlich aus einer ungeordeneten Ansammlung von Sattelpunkten besteht. Die von Stiitz-
stellenfluktationen befreite Energie fluktuiert um einen deutlich negativen Wert. Es sind die
Sattelpunkte, die sich durch diese negativen Energiewerte bemerkbar machen.

Betrachten wir Folgen von Bildern, wie sie wihrend der Simulation entstehen, so kénnen
wir erkennen, dass die Hoch- und Tiefpunkte leicht in Bewegung sind (im Gegensatz zu den Si-
mulationsbildern bei 7' = 289K). Sie konnen sich innerhalb der Membranebene frei bewegen,
sie entstehen, schliessen sich zusammen, verschwinden zum Teil auch wieder. Dabei sind diese
Bewegungen sehr langsam fliessend und kénnen klar von Fluktuationen unterschieden werden,
wie wir sie mittels Hiitchen und Superhiitchen bei der Diskussion in Kapitel 6 beschreiben.



128 KAPITEL 7. DER WEG ZUR UNGEORDNETEN UBERSTRUKTUR

0.007 |
0.006 :

0.005 [r: .

0.004

u [I/m?]

0.003 - ¢ B
0.002 - B

0.001 B

0 \ \ \ \ \ \
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 35

t [50 Sweeps]

\
00 4000 4500 5000

Abbildung 7.10: Verlauf der Energiedichte des Laufs mit den Parametern von Tabelle 7.2
bei einer Temperatur T = 470K.

Die Uberschussfliche stellt sich wihrend der Simulation auf Werte von Aleal /Aproj ~ 1.12
ein. Wir erkennen aus diesem geringen Fliacheniiberschuss, dass mit dem Schmelzen des Ei-
erkartons ebenfalls ein grosser Teil der in ihm gespeicherten Uberschussfliche verloren geht
(Vgl. Abb. 7.1).

Bei Simulationen mit héheren Temperaturen wird die Uberstruktur vollstéindig zerstort.
Als Beispiel erwidhnen wir einen Lauf der Temperatur T' = 630K. Bei diesem Lauf sehen wir
noch vereinzelte Fluktuationen, Hiitchen und Superhiitchen, wie wir sie bei der Diskussion
des Phasenverhaltens der Uberstruktur einfithren. Dabei treten Aggregate von Hiitchen und
Superhiitchen auf. Superhiitchen, die miteinander wechselwirken und sich fiir kurze Zeit zu
grossen Hoch- bzw. Tiefzligen zusammenschliessen, um danach wieder zu zerfallen.

Vergleichen wir unsere Temperaturbereiche mit dem Phasendiagramm von Kapitel 6 (Abb.
6.4 und 6.5). Bei der ersten von uns hier besprochenen Simulation handelt es sich um den Lauf
bei einer Temperatur, die sich im ersten Phasenbereich der Sattelstruktur befindet. Bei der
zweiten Simulation befinden wir uns bei einer Temperatur oberhalb des ersten Phaseniiber-
gangs und somit in der zweiten Phase der Uberstruktur. Wir vermuten, dass die ungeordnete
Uberstruktur somit dem zweiten Phasenbereich zugeordnet werden kann. Die Erméglichung
eines Durchdringens der Hoch- und Tiefpunkten kann mit dem Schmelzen des Eierkartons
verbunden sein.

Unsere Formulierung diesbeziiglich bleibt vorsichtig. Einen direkten Beweis fiir die Exi-
stenz eines Phaseniibergangs zwischen geordneter und ungeordneter Uberstruktur haben wir
nicht. Aufgrund des Verlaufs der Energiedichte wiahrend der Simulation ist es nicht moglich,
Phasendiagramme aus unseren Liufen zu erstellen, so wie wir dies in Kapitel 6 zeigen. Den-
noch sind die Uberlegungen, die wir anstellen, klar. Gehen wir bei tiefer Temperatur von der
Stabilitit der geordneten Uberstruktur auf dem drehenden Stiitzstellengitter aus, so erwarten
wir zwischen dieser und der hier gefundenen ungeordneten Sattelstruktur einen Phaseniiber-
gang. Der Ubergang von geordneter zu ungeordneter Phase entspricht dann einem Schmelzen
des Eierkartons.

Niitzlich fiir unsere Interpretation des ersten Phaseniibergangs als Schmelziibergang von
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Abbildung 7.11: Zeitlich geordnete Folge ausgewdhlter Bilder errechneter Strukturenm fiir
den Simulationslauf bei T = 470K. (Vgl. senkrechte Markierungen im Energieverlauf der
Abb. 7.10.)
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Kantenlédnge 66.0nm
Stiitzstellenzahl pro Kantenlénge | 80 Stiick
Fléchenform Kreisfliche
Module ko = 0.05-10718]

k1 = 0.01-10736Jm?
Ko = —0.9 - 10736 Jm?
Ky =9-10""2Jm"

Temperaturintervall Feste Lauftemperatur
Rotationswinkel 30°

Anzahl Rotationen 100 Stiick

Sweepzahl pro Rotation 5’000 Stiick
Ausgangssituation Flache Membran

Tabelle 7.3: Simulationsparameter, die zur Simulation auf einer Kreisfliche dienen, die
wéahrend der Simulation um Aa = 30° gedreht wird.

einer geordneten, tetragonalen zu einer ungeordneten Phase konnte die Bestimmung der Tem-
peratur des hier beobachteten Ubergangs sein. Eine exakte Ubergangstemperatur festzulegen,
ist jedoch schwierig. Bei den Simulationen dieses Unterabschnitts, also mit den Parametern
der Tabelle 7.2 kénnen bei einem Lauf der Temperatur 7" = 434K zum ersten Mal Anzeichen
eines beginnenden Schmelzens der Uberstruktur erkannt werden. Der Vergleich mit dem Pha-
sendiagramm (Abb. 6.4 und 6.5) von Kapitel 6 zeigt, dass wir mit dieser Temperatur gut im
Bereich des ersten Ubergangs liegen. Dies bestiitigt unsere Argumentationsweise.

Die dritte Phase, die durch Undulationen zerstorte Sattelstruktur wird auch hier von un-
seren Simulationen bestétigt. Wir nehmen diesen Phasenbereich daher als gesichert an, zumal
auch hier die Ubergangstemperatur gut mit dem Wertebereich aus Kapitel 6 {ibereinstimmt.

7.3.2 Ankniipfung an das Experiment

Die bisherigen Bilder stammen von Simulationen, die mit einer eingelesenen Uberstruktur
gestartet werden. Untersuchen wir zum Abschluss eine Simulation, die von der flachen Mem-
bran als Ausgangssituation startet. Dazu betrachen wir einen Lauf mit Parametern, wie sie
durch Tabelle 7.3 gegeben sind.

Wir interessieren uns fiir das Aussehen der ungeordneten Uberstruktur. Wir betrachten
einen Lauf bei der Temperatur 7' = 470K, die im Bereich der zweiten Phase liegt. Der
Energieverlauf zeigt nach einem Anstieg, der das Uberwinden der Energiebarriere zwischen
flacher und sattelférmig gekriimmter Membran anzeigt, Fluktuationen um ein Energieniveau
(Abb. 7.12). Aufgrund dieses Verlaufs gehen wir davon aus, dass wir es in dieser Simulation -
analog zu der Simulation des vorhergehenden Unterabschnitts - wieder mit der geschmolzenen
Uberstruktur zu tun haben.

Die Bilder bestitigen unsere Vermutung (Abb. 7.13). Es bildet sich keine geordnete
Sattelstruktur, diese ist vollsténdig geschmolzen. Die Extremalpunkte schliessen sich zu Hoch-
und Tiefzligen zusammen, was sich in Hohenlinienbildern durch gewundene Linienstrukturen
bemerkbar macht. Die Hohenliniendarstellung ohne Graufirbung einzelner Hohenbereiche
bietet geeignete, einfache Vergleichsmdoglichkeiten zu den Bildern des Experiments (Abb. 1.4
und 1.5). Dort erwéhnen wir, dass die Elektronen des Mikroskops in den steilen Flanken
der Hoch- und Tiefpunkte einen ldngeren Weg durch das Lipidmaterial zuriicklegen miissen
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Abbildung 7.12: Verlauf der Energiedichte des Laufs mit den Parametern von Tabelle 7.3
bei einer Temperatur T = 470K.

als bei Membranstiicken parallel zur Projektionsebene. Dies fiihrt zu den dunklen Linien
auf den Bildern des Elektronenmikroskops. Bei der Darstellung unserer mit dem Computer
erzeugten Bilder zeigen dichtliegende Hohenlinien steil ansteigende Flanken an. Dichtliegende
Hohenlinien fiihren optisch zu schwarzen Linienstrukturen.

Mit diesen Bildern, die erstmals die direkte Vergleichsmdoglichkeit mit dem Experiment
erdffnen, wollen wir schliessen.
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Abbildung 7.13: Zeitlich geordnete Folge ausgewdhlter Bilder errechneter Strukturem fiir
den Simulationslauf bei T = 470K. (Vgl. senkrechte Markierungen im Energieverlauf der
Abb. 7.12.) Dargestellt sind berechnete Strukturbilder, die nur mittels Héhenlinien, ohne
Graufirbung abgebildet sind. Diese Darstellungsweise ermdoglicht den direkten Vergleich mit
den Bildern des Experiments (Vgl. Kapitel 1 (Abb. 1.4 und 1.5) und [17, 20]). Die bei der Si-
mulation entstehenden Membranfiichen zeigen den geschmolzenen Fierkarton. Die Membran
weist die Kornigkeit der CryoTEM-Bilder auf.



