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Verallgemeinertes technologisches Fachwissen und
konkretisiertes Orientierungswissen im Stoffmodul der
Materialtechnik zur Konstituierung einer allgemeinen
Stofftheorie — Tendenzen und Probleme

1 Grundlegende Aspekte einer allgemeinen Stofftheorie

Stoffe haben in den verschiedensten Technologien eine Doppelfunktion. Sie
sind Arbeitsgegenstinde, die bearbeitet, verarbeitet oder/und in ihrer inneren
physikalischen, chemischen, biotischen, ... Struktur gewandelt (konvertiert)
werden. Sie fungieren in fortgeschrittenen Technologien — ebenso wie Ener-
gien und Informationen — {iberdies als Arbeitsmittel, als Agentia (wirken ein,
bewirken) und pragen zunehmend die Qualitdt und Effektivitit der Material-,
Energie- und Informationstechnologien (siche Abbildung 1).

Beide Aspekte gilt es in einer allgemeinen Stofftheorie (AST) aufzuhe-
ben, wenn — ohne sie zur ,,Supertheorie” gestalten zu wollen — in einem
standigen Prozess empirisches Wissen in theoretisches Wissen {iberfiihrt
bzw. aus deduktiven Teilen (theoretischen Konzepten) der allgemeinen
Stofftheorie* konkretisiertes Orientierungswissen abgeleitet werden soll.

Die AST muss — wie jede Theorie — als systematisch geordnete und ver-
flochtene Menge hinreichend verifizierter und begriindeter Aussagen bzw.
Aussagesdtzen in Form von Hypothesen, Algorithmen, Axiomen, Regeln,
Gesetzen, GesetzmaBigkeiten begriffen werden, die einen definierten Be-
reich der objektiven Realitét erfasst und sich dabei zumeist eines Ensembles
charakteristischer Methoden bedient.

Schon unter tradierten verfahrens-, verarbeitungs- und fertigungstechni-
schen Gesichtspunkten gehdren zu den Materialien Rohstoffe, Werkstoffe,
Betriebsstoffe und Hilfsstoffe, aber auch Bauteile und Baugruppen verschie-
dener Integrationsgrade. Diese durchaus nicht vollstindigen, iiberwiegend
nach der technologischen Funktion benannten Elemente der Materialpalette
werden mit dem wissenschaftlich-technischen Fortschritt quantitativ und
qualitativ insbesondere um biotische Komponenten, wie z. B. biomolekulare
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Funktionseinheiten, sowie um die ubiquitdre Elektronik bereichert. Deren
Bauelemente sind schon integrierte Systeme, z. B. aus Nanostrukturen beste-
hende, mit Nanotechnologien gefertigte Sensoren und/oder Aktoren.

Abbildung 1:  Struktur und innere Beziehungen der Technologie sowie
lebensmitteltechnologische Beispiele operationeller Stoffe,
Energien und Informationen
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Obwohl die wichtigsten Bestandteile einer Theorie deren Gesetze sind, ent-
hélt sie auch Aussagen, die sich auf einzelne Sachverhalte beziehen. Das
betrifft unmittelbarer — jedoch keineswegs zwingend — die aus Beobachtun-
gen und Erfahrungen gewonnenen empirischen Theorien in stirkerem Mafle
als die deduktiven Theorien oder gar die Metatheorien.

Theorien enthalten durchaus a-priori-Gesichtspunkte sowie prétheoreti-
sches Wissen: ,,Jede wissenschaftliche Aussage ist stets eine weit reichende
Generalisierung, die System und Zusammenhang in die Beobachtungen
bringt. Die Theorie stellt immer auch das Element freier Schopfung des
menschlichen Geistes dar” (Treder 1980, S. 96).

Wie prinzipiell fiir jede Generalisierung und Abstraktion gilt auch fiir
eine allgemeine Stofftheorie (AST): Das Allgemeine existiert nur in den und
mit den speziellen (besonderen, einzelnen) materialwissenschaftlichen Theo-
rien. Die AST kann sich nur im Wechselspiel zwischen den idealisierten
Polen zweckbezogener induktiv-generalisierender und deduktiv-konkretisie-
render Vorgehensweisen konstituieren (vgl. Banse 2002). Sie enthdlt dem-
gemdl aktuell und mehr noch potenziell, d.h. als Ergebnis und als ange-
strebtes Ziel, aus Vergleichen und Klassifizierungen gewonnenes, integrier-
tes, verflochtenes (komplexeres), zunehmend transdisziplindr, d.h. auch
pragmatisch-synthetisch verallgemeinertes Fachwissen (z.B. als analytisches
Fundament Stoff(klassen)modelle fiir innere Strukturen, Zustands- und Pro-
zesscharakterisierungen unterschiedlicher Komplexitits- und Abstraktions-
grade, thermische, energetische, rheologische Zustandsgleichungen, Struk-
tur-, Eigenschafts- und Verhaltensrelationen, Simulations- und Optimie-
rungsstrategien, Praparations-, Charakterisierungs-, Fertigungs- und Konver-
sionsmethoden, materialwissenschaftliche Theorien) und konkretisiertes
Orientierungswissen, das aus {ibergeordneten theoretischen Entwiirfen (u.U.
auch aus der philosophischen Ebene) untersetzt, prazisiert, eingegrenzt wird.

Erinnert sei in diesem Zusammenhang daran, dass der aristotelische
Substanzbegriff ousia — eine philosophische Kategorie — noch all das um-
fasst, was im eigentlichen Sinn seiend ist und dem lateinischen materia
(Stoff, Material, Materie) entspricht. Die sich herausbildende AST besteht
als Theorie-System zukiinftig m.E. zwingend aus Modulen unterschied-
lichen Typs: inter- sowie transdisziplindre Theorie-Module und — aus einem
sich abzeichnenden Paradigmenwechsel resultierende — transdisziplindre
theoretische Elemente (wie Mem’s, prazisen Metaphern, ...) und mehrdimen-
sionale Verflechtungsmodelle.
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Die gewiss nicht vollstidndige, 9-strahlige Matrix aktueller materialwis-
senschaftlicher Aspekte (siche Abbildung 2), die wir in bemerkenswerter
Weise theoretischen Physikern und Physikochemikern verdanken (vgl. Go-
pel/Ziegler 1996), lasst erahnen, um welche Mannigfaltigkeiten, Verschie-
denartigkeiten, Variabilitidten und Korrelationen von Strukturen, Zustinden,
Prozessen sowie praktischen und theoretischen Methoden es sich dabei han-
delt. Sie kann als Orientierung und Anregung empfohlen werden.

Abbildung 2:  Aspekte der Materialwissenschaften
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Quelle: Nach Gopel/Ziegler 1996, S. 23

2 Generelle Entwicklungstendenzen der AST

Einige grundlegende, entwicklungstypische Aspekte und Tendenzen der
AST seien hervorgehoben:

e Die AST interagiert als Theorie-System wissenschaftlicher Erkenntnisse
und Methoden hoher Komplexitit mit wiinschenswerten emergenten
Eigenschaften, als Wissens- und Prozess-System mit der gesamten Wis-
senschafts- und Technikentwicklung.
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e Sie ist ein wesentliches Ergebnis und Mittel solcher charakteristischen
Prozesse der wissenschaftlich-technischen Entwicklung wie Physikalisie-
rung, Chemisierung, Biotisierung, Mathematisierung, Technisierung etc.

e Kennzeichnend fiir die AST ist neben ihrer ausgepragten Mathematizitdit
die bemerkenswert zunehmende Diversitdt ihres wissenschaftlichen Fun-
daments mit daraus resultierenden Forderungen zur Transdisziplinaritdt
beim Erfassen der Erkenntnis- und Gestaltungszusammenhénge in ada-
quaten Begriffen, einer adaptierten Semantik und hochdimensionalen
Modellen.

o Hinsichtlich der experimentellen Charakterisierung der Materialien von
den phanomenologischen mechanischen, thermischen, elektrischen, die-
lektrischen, magnetischen, optischen, chemischen, biotischen Eigenschaf-
ten bis zu den Nanodimensionen iiberragen hoch auflésende Methoden
der Licht- und Elektronenmikroskopie, der Spektroskopie in verschiede-
nen Zeit- und Wellenldngenbereichen (UV, VIS, IR) sowie die Atomic
Force Microscopy (AFM) und leistungsfiahige automatische Bildanalyse-
systeme.

e Von besonderem Wert fiir die Qualitiit der Theorie sind die Fortschritte
der Formalwissenschaften Mathematik und mathematische Logik sowie
der Kybernetik bzw. der Second-Order Cybernetics als evolutionére Sys-
temtheorien. Wahrend die ,,klassische* Kybernetik die Beziehungen zwi-
schen Strukturen, Funktionen und Verhalten sowie die GesetzméBig-
keiten informationsverarbeitender, sich selbst organisierender und selbst
regelnder dynamischer (auch hoch abstrakter) Systeme untersucht, kons-
tatiert die Amercan Society for Cybernetics, ,,the cybernetics of obser-
ing systems*: ,,Cybernetics is a way of thinking, not a collection of facts*
(zit. in Goldammer/Kaehr 2006, S. 45).

o Hinsichtlich der Entwicklung und Anwendungen neuer, auch ,,intelligen-
ter" Materialien wachsender Vielfalt und Vielseitigkeit bis zu biomole-
kularen Funktionseinheiten ragen die Katalyse, die Sensorik (weiter ex-
poniert die Biosensorik), die Mikro- und Optoelektronik, die Molekular-
elektronik und die Mikromechanik heraus. Biotische und medizinische
Aspekte haben dabei eine rasch wachsende Bedeutung.

o Das atomistische Verstindnis der Strukturen und ihrer Interaktionen
sowie die statistische Beschreibung der Zustdnde und Prozesse fungieren
als wesentliche Voraussetzung fiir die Modellierung, die Gestaltung und
Optimierung neuer Materialien — insbesondere solcher mit extremen
Eigenschaften — und fiir die Interpretation ihrer Verhaltensmuster.
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3 Die Konstituierung der Bio- und
Lebensmittelmaterialwissenschaft

Zu den spezielleren, dennoch typischen und herausragenden Entwicklungs-
tendenzen der AST gehort die Herausbildung und Integration grundlagenori-
entierter Teile der Bio- und Lebensmittelmaterialwissenschaften.

Das schlieft (fiir beide hoch komplexe Stoffklassen) die Aufklarung und
bewusste Nutzung der Zusammenhinge von Struktur-Zustands-Anderungen
der Substrate im Kontext mit der Anderung funktioneller Eigenschaften
in Verarbeitungs- und Applikationsprozessen ein (woraus sich auch die
materialwissenschaftliche Bezeichnung Lebensmittelfunktionalitét erklart).
Funktionelle Eigenschaftsgruppen sind z.B. das Bindungsvermégen fiir
Wasser, Fett und Aromen, die Strukturierungsneigungen zu Emulsionen,
Suspensionen, Gelen, Plaques, Schaumen und deren Stabilitét.

Von besonderem Stellenwert sind die wechselseitigen Abhingigkeiten
biotischer Eigenschaften (darunter die physiologischen) und ,klassischer,
abiotischer Materialeigenschaften. Mehr und mehr wird das herkommliche
materialwissenschaftliche Eigenschaftsspektrum iiberdies um biotische
Aspekte erweitert und die AST um unentbehrliche neue wissenschaftliche
Module, wie z.B. die Bio-Analytik zur Gen-Charakterisierung, zum Erfassen
der Polysaccharid- sowie Protein-Konfigurationen und -Konformationen in
Sekundér-, Tertidrstrukturen der Biopolymere sowie der Anordnung als
Helices, Faltblatter etc. im Raum (Quartéarstruktur) und der intra- bzw. inter-
chenaren Wechselwirkungen, ergénzt. Die Bio-Informatik dient der Auswer-
tung analytischer, struktureller und prozessualer Daten in multivarianten
Korrelationen sowie in Verteilungsfunktionen molekularer Parameter. Die
abiotische und biotische Nanoscience wirkt vor allem als neues Konzept der
Forschung und Entwicklung.

Zur detaillierteren Strukturaufkldrung einzelner Strukturelemente in ato-
maren und molekularen Groflenordnungen bewahrt sich insbesondere die
AFM. Selbst weit entwickelte Lebensmitteltechnologien, wie die Zucker-
technologie, bediirfen fiir bestimmte Analysen der Rasterelektronen- und
Atom-Kraft-Mikroskopie, z.B., um die Adsorption und Inklusion geruchs-
aktiver Stoffe mit Geruchsschwellen im ppb-Bereich und kristallisationsre-
levante Wirkungen von Fremdatomen auf die Kristallgitter zu untersuchen.
Abbildung 3 zeigt mit zunehmender Auflésung — bis zur AFM im linken
unteren Bildteil — die Oberfldchentopographie eines im Kiihlungskristallisa-
tor geziichteten und mit Isopropanol mehrfach gewaschenen Zuckerkristalls.
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Im 2. und 3. Teil der Bildfolge sind reich strukturierte Oberflichen mit zahl-
reichen anhaftenden Mikropartikeln erkennbar. Aber nur die AFM-Auf-
nahme verdeutlicht in neuer Qualitit das typische Schichtenwachstum, die
Schraubenversetzungen und die aktiven Zentren — die Stufen der Terrassen
mit 0,63 nm Hoéhe, die Kanten und Kinken.

Abbildung 3:  Oberflachentopographie eines Zuckerkristalls

Quelle: Fleischer/Ruprecht 2006, S. 41
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Abbildung 4: Biomolekulare Funktionseinheiten und ihre potenziellen
Anwendungen
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Biomolekulare Funktionssysteme werden erfolgreich als technische Funk-
tionssysteme in den verschiedensten Technologien genutzt und besitzen
enorme Anwendungspotenziale (siche Abbildung 4).

Die Bio-Materialwissenschaft hat es vor allem mit statistisch breit ver-
teilten, hdufig hochkomplexen Makromolekiilen zu tun. Die spezifische
dreidimensionale Struktur der Proteine, die vor allem als Struktur- und
Funktionsproteine Lebensfunktionen in Zellen tragen, muss beispiclsweise
auf vier Strukturebenen — als Primérstruktur (Aminoséduresequenzen in der
Kette), als Sekundér- und Tertidrstruktur (Anordnung der Aminosiuren im
Raum — Konformation) sowie als Quartirstruktur (rdumliche Anordnung der
Faltstrukturen: Helices, Faltbltter, ...) — beschrieben werden. Die iiber die
chemischen Eigenschaften hinausgehenden, auch aus der kombinatorischen
Vielfalt der Strukturelemente resultierenden Eigenschaften werden primér
von den energetischen Wechselwirkungen der Partikel bzw. Polymere (ins-
besondere der Proteine und Polysaccharide sowie deren Komposite) unter-
einander und mit den umgebenden Stoffen geprigt. Eigenschaften disperser
Stoffsysteme — darunter der Food Hydrocolloids — werden stiarker von den
Wechselwirkungen zwischen den Komponenten als von deren individuellen
Eigenschaften beeinflusst (vgl. Tolstoguzov 2003). Zahlreiche dieser Mole-
kiile zeigen Bioaktivititen eines breiten Wirkungsspektrums, fungieren als
Rezeptoren, Promotoren, Inhibitoren, aber auch als Regulatoren. Das Prinzip
der Phosphoreszenz nutzende Bioassays mit funktionalisierten anorgani-
schen Molekiilen (z.B. Europium) emittieren beispielsweise Licht im Milli-
sekunden-Bereich.

»Falsch® gefaltete Proteine, unldsliche multimere Proteinaggregate und
faserige Proteinablagerungen sind medizinisch relevant, sie induzieren und
manifestieren Krankheiten wie Diabetes mellitus Typ II, Parkinson, Alzhei-
mer-Demenz, BSE etc.

Solche essenziellen Ursache-Wirkungs-Ketten von Strukturen, Eigen-
schaften und Funktionen/Wirkungen konnten bisher nur in ersten Ansétzen
aufgeklart werden.

Noch fundamentaler, {iber die Erfordernisse der Lebensmittel- sowie
Biomaterialwissenschaften weit hinausreichend, sind die Notwendigkeiten,
die von Kréften bzw. Wechselwirkungen verursachten physikalischen Effekte
(und darauf aufbauende Folgen fiir die Eigenschaftsspektren) mathematisch
basiert zu erfassen.

In ihrer klassischen und/oder quantenmechanischen Auspriagung liefern
physikalische Feldtheorien fur Skalar- und Vektorfelder prinzipiell einen gut
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geeigneten mathematischen Unterbau. Diese zentralen Bestandteile der theo-
retischen Physik bieten zudem Chancen fiir systematische Untersuchungen
von Symmetrien und Bewegungsgrofien der AST.

4 Die Komplexitéat als Quelle und Attraktor der AST-
Entwicklung

Die Tendenzen und Probleme der Herausbildung einer AST lassen sich
anhand zahlreicher wissenschaftlicher, technischer und technologischer
Entwicklungslinien skizzieren.

Das Primat gebiihrt allerdings der Komplexitdt der Gegenstéinde und der
AST als komplexem System. Der Begriff komplexes System kennzeichnet
(frei nach Werner Ebeling) generell die Qualitit und eine (gegen Unendlich
gehende) Anzahl von Elementen und die Binnenstruktur pragender Relatio-
nen sowie die Quantitit und Qualitdt der systemimmanenten hierarchischen
Ebenen. Vermutlich resultiert daraus die Meinung, dass Komplexitét nur mit
Hilfe der Technik, insbesondere der Computertechnik, zu beherrschen sei.
Pointiert — jedoch ohne den autologischen Begriff definieren zu wollen —
bedeutet Komplexitdt: Vielfalt von Beziehungen (multiplicity) zumeist in
Netzwerken unterschiedlicher Dimensionen und Genesen, in geordneten
Gesamtheiten verflochtener (kombinierter, integrierter) und interagierender
(interaction) Konstituenten (parts) groBer Anzahl, die infolge der strukturel-
len/funktionellen Verbindungen bestimmter Wertigkeit und Menge (Kom-
pliziertheit) auf den néchst hoheren Organisationsniveaus der Hierarchien
emergente Eigenschaften (das Neue, neue Qualititen mit dufleren Wirkun-
gen) hervorbringen. Besonders hervorzuhebende Merkmale der Komplexitét
sind demgemaf die Vernetzungen und die Emergenz. ,,The term ,emergence’
is used primarily in three different ways: (1) something surprising and not
fully understood, (2) a property of a system not contained in anyone of its
parts, (3) behaviour that is not preprogrammed that arises from agent-
environment interaction* (Pfeifer/Schreier 1999, p. 124).

Die Clusterphysik z.B. beschreibt die spontane oder evolutionire Her-
ausbildung der Eigenschaften bestimmter Festkorper, neuer, in den basie-
renden Strukturelementen (Atomen, Molekiilen) nicht hervortretender Quali-
titen, infolge der wachsenden Anzahl der interagierenden und aggregieren-
den Konstituenten der Cluster und ihrer VergroBerung als Emergenz.



Verallgemeinertes technologisches Fachwissen ... 51

Netzwerkarchitekturen gehdren wahrscheinlich zu den allgemeinen, ska-
leninvarianten Struktur- und Funktions-(Organisations-)Prinzipien natiirli-
cher, technischer, ideeller und anderer komplexer multikomponentiger Sys-
teme im Moglichkeitsfeld von Chaos und Kosmos — um die altgriechischen
philosophischen Ordnungstermini zu gebrauchen.

Deren meist selbst dynamischen Elemente (z.B. die themenrelevanten
organischen und anorganischen Makromolekiile, Assoziate, Aggregate, z.B.
Cluster, Helices, Zellen, biofunktionellen Einheiten, ...) sind iiber perma-
nente oder sich zeitlich &ndernde Beziehungen natiirlich bzw. synthetisch
(technisch-konstruktiv) vernetzt. Natiirliche Vernetzungen folgen — in be-
stimmten physikalischen Systemen bereits gut erkennbar, vollig ausgeprigt
jedoch in biomolekularen Systemen — der ersten Stufe evolutiver Strategien
(vgl. Tembrock 1990): der systemimmanenten Strategie der Selbstorganisa-
tion und Selbstinformation.

Selbstorganisierende Systeme sind notwendigerweise komplex, zudem
selbstreferenziell (das Systemverhalten ist riickkoppelnd und determiniert in
operationaler Geschlossenheit seinen Zustand), autonom (das System be-
stimmt seine charakteristischen internen Relationen und Interaktionen selbst,
obwohl es stofflich, energetisch und gegebenenfalls informationell mit der
Umgebung interagiert), redundant (die Systemelemente sind ohne Hierar-
chie und Differenzierung potenziell multifunktionell organisierende, gestal-
tende, steuernde, regelnde Aktoren).

Die Komplexitdit mit all ihren Merkmalen ist als Attraktor jeder Evolu-
tion — damit auch der evolvierenden modularen AST — sowohl deren funda-
mentale Tendenz als auch deren dominantes theoretisches und praktisches
Problem. Auf Losungen dridngen in diesem Sinn — wie oben bereits ange-
deutet — die Bestimmungsprobleme als Beschreibungs-, Erklarungs-, Bewer-
tungs-, Explikations- und Definitionsproblem (vgl. Parthey 1990) sowie
verschiedene Entwurfsprobleme. Dabei ist die Komplexitéit unter mindestens
zwei — liberdies gekoppelten, sich wechselseitig bedingenden — Aspekten zu
erfassen und zu beherrschen: der Komplexitdit der inneren Strukturen der
Stoffe sowie der Theorienmodule und mit steigender Tendenz des Theorien-
gebdudes der AST, und der dufSeren Komplexitdt der physikalischen, chemi-
schen, biotischen, technischen und technologischen Rand- bzw. Umgebungs-
bedingungen (wie Hochvakua, experimenteller Anordnungen, Reinstrdume,
Gene, Zellbestandteile, Zellen, Zellkulturen, Geweben, Organen, technische
Artefakte, Stoff-, Energie-, Informationstechnologien).
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Die Komplexitiit der inneren Strukturen der perfekten (idealisierten) oder
imperfekten (realen) Stoffe reicht in einem kontinuierlichen Spektrum der
Komplexititsgrade von (quasi)idealen Gasen und fehlordnungsfreien, abso-
lut reinen, perfekten Einkristallen, einkristallinen Schichten, definierten
Grenzflachen iiber ideale niederdimensionale Systeme (wie Nano-, Sub-
mikro- und Mikrostrukturen, ideale Fluide, ...) bis zu natiirlichen und syn-
thetischen Polymeren, polykristallinen Schichten, amorphen Materialien,
Glédsern, Netzwerken, Clustern, starren und deformierbaren multikomponen-
tigen, auch mehrphasigen dispersen Systemen (wie Biomaterialien und
Lebensmitteln). Diese Vielfalt und Verschiedenartigkeit muss der aktuelle
Materialbegriff der hochkomplexen AST auf der Suche nach dem Einheitli-
chen umfassen.

In der sich strukturierenden inneren Hierarchie der Theorienmodule und
im Theoriengebdude, der inneren Komplexitdt der AST, sind empirische
Regeln, ab-initio-, ad-hoc- und semiempirische Theorien als erkenntnistheo-
retische Friihstadien und Bindeglieder ebenso unverzichtbar wie jene mit
einem wesentlich hdheren Abstraktionsniveau, d.h. physikalische Feldtheo-
rien, die Molekulardynamik, die Kinetik, die phinomenologische und statis-
tische Thermodynamik sowie Algorithmen fiir Beobachtungen, Experimente
und deren addquate Widerspiegelung in Modellen.

Der phénomenologische Reichtum, die riesige Mannigfaltigkeit mogli-
cher und als Auswahl unter bestimmten Grenzbedingungen realisierter,
stofflich relevanter Zustdnde, Strukturen und Prozesse unterschiedlichster
Organisationsebenen bedarf — im Interesse der Zugénglichkeit, Verstind-
lichkeit, Gestaltbarkeit und Beherrschbarkeit — der wissenschaftlichen Me-
thode, die, wie Ludwig Boltzmann betonte, als ,,Skelett den Fortschritt der
gesamten Wissenschaft triagt™ (zit. nach Rompe/Treder 1980, S. 18).

5 Aspekte der Dialektik von Empirie und Theorie, Teil und
Ganzem in der Stoffkunde

Ohne die inneren Strukturen sowie theoretischen Zusammenhénge zwischen
stofflichen Strukturen, Eigenschaften und Funktionen zu kennen, wurden
iber mehrere Jahrtausende teils Epoche pridgende und frilhe Phasen der
Zivilisationsgeschichte periodizierende Materialien (insbesondere Werkstof-
fe) erzeugt und mehr oder minder umfassend oder effektiv genutzt. Gedacht
sei an die Stein-, Bronze- und Eisenzeit. Seit wenig mehr als einem Jahrhun-
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dert und in jlingster Zeit entwicklungsdominant tragen wissenschaftliche
Methoden systematisch zum vertieften bis atomistischen und statistischen
Verstiandnis der festkorperphysikalischen, fluiddynamischen, thermodyna-
mischen, chemischen, biotischen und technischen Phianomene sowie deren
kausaler Strukturen und Eigenschaften bei.

Poetisch metaphorisch charakterisiert der zweite Spruch des Konfuzius
von Friedrich Schiller treffend die Ziele und Mittel dieses Erkenntnisprozes-
ses im Raum mit dem ,,dreifachen Mal3*:

Musst ins Breite dich entfalten,

soll sich dir die Welt gestalten;

in die Tiefe musst du steigen,

soll sich dir das Wesen zeigen.

Nur Beharrung flihrt zum Ziel,

nur die Fiille fithrt zur Klarheit,

und im Abgrund wohnt die Wahrheit.
Das zunéchst empirisch-intuitiv Beherrschte, also Beobachtete, Gesammelte
und Beschriebene, gilt es — so weit wie moglich und nétig — fachtheoretisch
bis mathematisch-theoretisch basiert zu durchdringen und zu vertiefen.

Zwangsldufig 16sen sich bei der Herausbildung der grundlagenorien-
tierten ,, Materials Science’ unter der Zielstellung der Entwicklung, des
Designs, der Charakterisierung und Optimierung von Materialien die Gren-
zen zwischen Physik, Chemie, Biologie und bestimmten Technikwissen-
schaften partiell auf. Dennoch determinieren einige relativ eigenstindige
Wissenschaftsgebiete das theoretische Niveau in besonderer Weise. Was fiir
das grundlegende Verstindnis der persistenten Physik die theoretische Phy-
sik leistet, iibernimmt nicht nur fiir die Chemie — so wie es schon Jacobus
Henricus van’t Hoff erkannte — die physikalische Chemie.

Die physikalische Chemie fungiert iberdies als ,, theoretische Physik*
der Materialwissenschaften.

Auch die Mathematik iibernimmt als Wissenschaft ,,aller denkmdglichen
Welten bei der Theorienbildung im Sinne der mathematisch-theoretischen
Durchdringung mindestens zwei Schliisselfunktionen, wofiir naturgeméf
auch auflerhalb der Materialwissenschaften und -technik zahllose geschicht-
liche und aktuelle Tatbestinde zeugen. Sie ist zum einen das praziseste
Kommunikationsmittel bei der schopferischen Theorienbildung und zum
anderen Mittel zur Erkenntnis (Formalisierung, Algebraisierung, Verifizie-
rung, Modellierung, Simulation, Optimierung, Axiomatisierung) des ,,Denk-
moglichen® und objektiv Realen, der Strukturen, Prozesse und Zusténde.
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6 Fundamentale Theorienkerne der AST
6.1 Partielle GroRen

Ein theoretischer Baustein und Theorienkern mit Folgerungen fiir die Mess-
konzepte und Berechnungsverfahren der AST, sozusagen ein Mem (von
»mimema“ fiir ,,etwas Imitiertes*) der AST, das — wie vom realen biotischen
Analogon zu dieser ,,Gedankeneinheit, vom Gen, bekannt — sich vervielfal-
tigen (reproduzieren) ldsst und iiberdies als Vervielfdltiger (Replikator)
wirkt, ist mit den partiellen molaren bzw. partiellen spezifischen Grifen
gegeben. Auf die realen Zustdnde sowie die Stoff &ndernden und Stoff wan-
delnden Prozesse mit mehreren Komponenten — k =1, 2, ... K — und allen
Formen von Reaktionen ldsst sich das — weil fast archetypisch — in einem
kleinen Exkurs skizzierte, einfache und niitzliche Additivititskonzept der
idealen Gemische (dem Resultat) und den Mischungen (dem Prozess) an-
wenden, wenn fiir die realen Gemische partielle molare (z, ) bzw. partielle
spezifische GroBen (zy) definiert werden. Nach diesem bekannten, mathema-
tisch leicht handhabbaren Konzept von Gilbert N. Lewis und Merle Randall
gilt per definitionem fiir die ,,formalen‘ (d.h. algorithmischen) Groflen:

_ 0z 0z
k7| Bn “lox
k P,T,njik kJp,T

bzw.

" __( oz J [ oz J
(91‘1‘11( p’T’mj;:k 65"1( P,T,E)j;tk

Xjzk

Waihrend sich die extensiven thermodynamischen ZustandsgroBen idealer
Gemische additiv aus den gewichteten Anteilen der reinen Komponenten
(Zox bzw. zg, ) nach

id _
ZM = ZHkZOk = ka .ZOk

ergeben, folgt fiir reale Gemische aus den gewichteten Anteilen der partiel-
len molaren bzw. partiellen spezifischen Groflen z, bzw. z nach dem Addi-
tivitatsprinzip

Zy =Xy 7 =Xmpzy
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und fiir die, auf die Gesamtmengen n = X n; bzw. -massen m = X m, nor-
mierten molaren bzw. spezifischen Gemischgroflen

Z=2x 7 baw. z=X§& 7 .

Fiir jede extensive und daraus iiber Normierungen ableitbare thermodynami-
sche Zustandsgrofie (Replikation) existieren derartige Gemisch- und Mi-
schungsgrofien.

Fiir die integralen Prozessgrofen der realen Mischungen gilt:
AMZ:=Zym - ZnkZok
AMZ = EnAmZg = Tk (Z ~Zok ).

um nur eine Notation der Mischungsfunktion mit Parts im Molenbild anzu-
fithren.

Exzessgrofen © z der Gemische (thermodynamische Zustandsgréfen) und
der Mischung (thermodynamische Prozessgroflen) quantifizieren anschau-
lich die Abweichung von der Idealitit, die emergente Eigenschaft realer
Gemische, ein Resultat sich neu einstellender rdumlicher Verteilungen der
wechselwirkenden Komponenten:

©2.:="7 9 o ayyz-az =50, %7,

Thre Ermittlung und extrapolierbare mathematisch-physikalische Modellie-

rung gehort fiir die weit liberwiegende Mehrzahl der Stoffsysteme zur hohen

Kunst des Experimentators und den Herausforderungen des Theoretikers.
Eine Schliisselgrofe der Stofftheorie ist das chemische Potenzial, die

partielle freie Enthalpie. Sie nimmt im Kanon der partiellen GroBen eine

herausragende Rolle ein.

ﬁk - [ﬁ] ) [a_gj ) _k
. ong B OXk o ek
p’T’nj¢k p,T,Xj;tk

In den funktionellen Abhédngigkeiten der chemischen Potenziale der energe-
tisch wechselwirkenden einfachen Komponenten (freie Atome, lonenpaare,
Molekiile) oder der infolge stirkerer Wechselwirkungen gebildeten Assozia-
te, Komplexe, Cluster, ... treten als Variable die wirksamen Konzentratio-
nen, die ,,Aktivitdten* a, — Produkte der stochiometrischen Konzentrationen
und der Aktivititskoeffizienten — auf:

A (p. T.ax ) = Fok (p.T)+ RTInay, .



56 Lutz-Giinther Fleischer

Eine ausfiihrlichere Wertung kann im Rahmen dieses Beitrages nicht erfol-
gen. Dafiir sei auf die umfangreiche Spezialliteratur verwiesen.

6.2  Gleichgewicht, Nichtgleichgewicht

Hervorzuheben ist dennoch die Funktion des chemischen Potenzials fiir ein
weiteres Mem der AST: das Gleichgewicht (GG), das mechanische, thermi-
sche, chemische und die umfassenderen thermodynamischen Gleichgewich-
te in und zwischen physikalisch unterschiedlich strukturierten homogenen,
kontinuierlichen und heterogenen Phasen ebenso betrifft wie unter zeitlichen
Aspekten die statischen und dynamischen Gleichgewichte sowie die sta-
tiondren Zustidnde (steady states) und unter rdumlichen Aspekten (V bzw.
dV — 0) die globalen und lokalen Gleichgewichte. Der iiberragende Stel-
lenwert des chemischen Gleichgewichts (eines dynamischen Gleichge-
wichts, das Reaktions- und/oder Verteilungsgleichgewicht sein kann) ist
darin begriindet, dass die auf weit gefdcherten Zeitskalen ablaufenden Pro-
zesse ins thermodynamische Gleichgewicht (dF = 0, dG = 0, mit den frei
wandelbaren Energien F = U-TS, G = H-TS bzw. mit der Exergie E = H-
Ty S) nichttriviale Systemadnderungen enthalten (naturgeméaf auch das mate-
rialwissenschaftlich herausragende, bisher nicht geniigend erkundete und be-
herrschte Altern) mit teilweise signifikanten Eigenschaftsanderungen, die vor
allem den zeitabhéngigen Gebrauchswert, die Funktionssicherheit (safety)
und die Zuverlassigkeit (reliability) betreffen.

6.3  Entropien — Systemstrukturen und Bewertungskriterien
Experimentell gestiitzt gehoren die Gleichungen
SBp =-kZpj Inp;

bzw. im Sonderfall gleicher Wahrscheinlichkeiten
1

P1=p2=~~~=W

des Ensembles der W objektiv moglichen, axiomatisch definierbaren Eigen-
schaften (Zustdnde, Ereignisse)
SBP =kInW

zu den fundamentalen Postulaten der statischen Theorie der Materie (vgl.
Ebeling 1976, S. 12ff.). In der semantischen Ebene représentieren die p
— thermodynamisch betrachtet — Wahrscheinlichkeiten von Mikrozustinden,
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genauer: Sie erfassen die Wahrscheinlichkeitsverteilung der Energiezu-
stinde des materiellen Gesamtsystems. Wihrend die p; — informationstheo-
retisch betrachtet — Eintrittswahrscheinlichkeiten beliebiger, inhaltlich also
nicht weiter spezifizierter Ereignisse darstellen.

Die Boltzmann-Planck-Entropie Spp besitzt, gleich der konstruierten
Zustandsfunktion thermodynamische Entropie eines Systems aus Teilsyste-
men, die fundamentale Eigenschaft der Additivitdt und korreliert mit der
Strukturiertheit, mit dem Ordnungsgrad, des Systems unter den gegebenen
thermodynamischen Bedingungen: n, V, T, U (V, T ,n).

Wenn Information generell als zur Aufklarung, Regelung und Steuerung
von Systemen nutzbare Struktur aufgefasst wird, sind zudem Entropien und
Informationen urséchlich verbunden.

Das thermodynamische Gleichgewicht (GG), das auf dem Weg der
Minimierung der Energie und der Maximierung der Entropie erreicht wird,

S=Max =S dS=0

reprasentiert unter den vorgegebenen Bedingungen das Strukturminimum.
Strukturbildungsprozesse konnen im GG und im Nichtgleichgewichts-
zustand (NG) ablaufen. Bei der Kristallisation z.B., die stetig iiber Gleich-
gewichtsstrukturen (dg = 0) fiihrt, wird die Entropicabnahme von der Bin-
dungsenergie kompensiert. Fiir Strukturen, die im NG herausgebildet und
erhalten werden, gilt:

max °

S < S 48>0, o=%.0 -
dt

An die Stelle der Entropie im GG tritt im NG die Entropieproduktion o, die
nach dem 2. Hauptsatz der Thermodynamik iiber die Vorzeichenkonvention
fiir irreversible Prozesse jeder Genesis als positiv definite Grofle festgelegt
ist. Sie bilanziert die inneren Ursachen der ebenfalls additiven Entropieénde-
rung: die dissipativen Effekte und Ausgleichsprozesse sowie den zweiten,
den produktiven Aspekt der Irreversibilitit, die aktive und die passive Struk-
turbildung, insgesamt die internen (i) Prozesse.

Im Gegensatz dazu haben die {iber Warme- und Stofftransporte (d Q # 0,
d .ny # 0) — also iiber duBere Einfliisse mit charakteristischen Mechanismen
an freien und/oder permeablen Grenzflichen, externen (e) Prezessgrofien —
realisierten Entropieexporte und -importe zur Folge, dass d .S = 0 sein kann.
Eingeschlossen ist der Grenzfall der Adiabasie: d .S = 0. =

Die lokalen (dV, dV — 0) und globalen (V) Entropiebilanzen, die allen
Gesetzen und Konventionen des Bilanzierens unterliegen und prinzipiell aus
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den Gibbs’schen Gleichungen berechnet werden konnen, erfassen fiir diffe-
rentielle (dt) und beliebig groBe integrale Zeitbereiche (t) bzw. fiir Zeitpunkte
(dt — 0 und damit in Strombilanzen) die wegabhéngigen Entropieproduk-
tionen und die Entropieimporte als Anderungsursachen fiir die riumlich und
zeitlich genau gekennzeichneten realen oder virtuellen Systeme.

Offene Systeme (d Q # 0, deng # 0, dW # 0) aller Organisationsebenen
konnen sich ohne Widerspruch zum 2. Hauptsatz strukturieren und ihre
Strukturen stabilisieren, wenn die realen Elementarteilchen, Atome, Mole-
kiile, Zellen, ... oder abstrakte Quasiteilchen (wie Phononen, Quanten) des
komplexen Systems sich zudem kohérent bewegen. Im natiirlich und tech-
nologisch gleichermaflen ausgezeichneten, zeitunabhédngigen stationdren

Zustand (steady state), im ,, Fliefsgleichgewicht“ bzw. im ,,Betriebszustand*
ds

—=0, o = Min,
dt

wird die fir Strukturen grundlegende Energiedissipation vom negativen
Entropieimport (Negentropie) zeitgleich quantitativ kompensiert:
diS  -deS

Tat dt

Der Ubergang in einen stationdren Zustand unterliegt demgemiB in allen
(auch den lebenden) Systemen duBleren Einfliissen, eingepragten thermody-
namischen , Kréiften“ X; = const. sowie den daraus resultierenden, konju-
gierten und gekoppelten Stromen (Fliissen) J; mit o =3X; J; .

Restimierend ist festzustellen: Auch unabhéngig von der, auf den Evolu-
tionsbiologen Richard Dawkins zuriickgehenden, durchaus zweckméBigen
und praktikabeln Bezeichnung Mem, erfillt die Entropie als theoretisches
Modell im Bereich der Analogien, im transdisziplindren Paradigma, alle
Kriterien eines sachgerechten ,,Denkmittels®.

Heute sind es hauptséchlich die Analogien zwischen Strukturiertheit,
Wert (in der Bedeutung von Erkenntnis-, Erhaltungs-, Verwandlungs-, Ver-
wendungswert, ...) und Entropie, die die Adaption des urspriinglich thermo-
dynamischen Begriffs fiir die verschiedensten Theorien und Praxisbereiche
basieren und stimulieren. John von Neumann riet schon Claude Shannon
nach dessen eigenem Bekunden fiir sein klassisches Mal} der Information:
»You should call it entropy. Nobody knows what entropy really is, so in a
debate you will always have the advantage® (zit. nach Tribus/Mclrvine
1971, p. 180). Solche Anspielungen auf eine gewisse Unverstindlichkeit
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bzw., wenn auf die klassischen mechanischen Modellvorstellungen redu-
ziert, wesensgemdB unterentwickelte Anschaulichkeit, hingen bereits der
in der Thermodynamik generierten GleichgewichtsgroBle an. Tatséchlich
lassen sich Entropien und mit ihnen korrelierte Grofen, wie die im Nicht-
gleichgewicht bestimmende FEntropieproduktion, vor allem messend und
rechnend begreifen. Am Beispiel einer Gel-Bildung wird das im Abschnitt 7
demonstriert. Das ist der erkenntnistheoretische ,,Normalfall“. Um Komple-
xitdten aller Art zu beschreiben, insbesondere zum Studium und zum Ent-
wurf komplexer Strukturen, zur exakten Abbildung (Widerspiegelung) und
Gestaltung (Konstruktion) komplizierter Strukturverhéltnisse, ist analoges,
von prizisen Metaphern unterstiitztes Denken unverzichtbar. Ohne Einheit
— und sei sie ,,nur” metaphorisch — kdnnen strukturelle und funktionelle
Mannigfaltigkeiten nicht bzw. nicht ausreichend gedacht werden. Prézise
Metaphern sind also weit mehr als Prothesen fiir semantische Leerstellen
im klassischen Wortschatz, sie fungieren als eigenstindige, pragmatische
Instrumentarien der Erkenntnis.

So, wie Giinter Ropohl das fiir das transdisziplindre Paradigma generell
ausweist (vgl. Ropohl 2005), tragen Entropiemodelle in besonderem Mafle
zum pragmatisch-synthetischen Erfassen von Verstehens- und Gestaltungs-
zusammenhédngen bei. Sie gehdren zu den ,,mehrdimensionalen multiperspek-
tivischen Verflechtungsmodellen®. Nicht nur deswegen stehen ihnen ohne
Einschrankung die Attribute der Anschaulichkeit, der Konstruktivitdt und
der Effektivitit zu. Der Thermodynamik eigene und aus ihr entlehnte Entro-
pien korrespondierender Konzepte haben sich prinzipiell als Qualitditsgrofien,
Prozessindikatoren und Ordnungsparameter bewahrt. Mit ihnen werden

e die Qualitit der Energieanteile (Zustandsgrolen der Speicherung) und
Energieformen (Prozessgrofien des Transportes und der Wandlung),

e der Charakter, die Richtung und Intensitit von Prozessen (charakteristi-
schen rdumlichen, zeitlichen und raumzeitlichen Systemverdnderungen),

e die Strukturiertheit und Anderungen im Ordnungszustand (Selbstorgani-
sation, Strukturdegradation)

bewertet — weit iiber das thermodynamische Ursprungsfeld hinausgehend
(vgl. Fleischer 1994). Dennoch gehort die systematische Analyse der Entro-
pie, ihrer Fliisse, Produktionen und Bilanzen in einigen wesentlichen Aspek-
ten immer noch zu den nicht ausreichend geldsten Fragen der Modellbildung
(vgl. Ebeling 1976, 1982).
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Zur Analyse der Entropie und deren Nutzung fiir die allgemeine Stoff-
theorie sollen die folgenden Uberlegungen beitragen. Uber die physikalisch
exakt begriindbare metrologische Revision der klassischen thermodynami-
schen Entropie mit der GroBengleichung

O=k-T=RT=T  mit  [6]=[T}=J-mor

lasst sich eine mafBtheoretisch dreidimensionale Thermodynamik ohne die in
den Naturwissenschaften irrlichternden metrologischen Korrektive k und R
aufbauen, in der dann die Temperatur — ihrer Natur entsprechend — eine
molare Energie reprasentiert und demzufolge im charakteristischen Produkt
aus revidierter Temperatur und revidierter Entropie (der gebundenen Ener-
gie) die dadurch anschaulichere revidierte Entropie s,q bzw. zur Zahlgrofie

[s:] = Stek., z. B. mol, bzw.
[s'] = 1 zur dimensionslosen GroBe

mutiert.

Dies ist eine theoretische Briicke zum Nachfolgenden. Denn — noch generel-
ler — kann eine material- und prozesswissenschaftlich ausgezeichnete dimen-
sionslose, ebenfalls additive Entropie S* als Maf fiir exponentiell verteilte
dimensionslose Eigenschaften f (vgl. Naue/Barwolff 1992, S. 58ff.) der
Wahrscheinlichkeitsdichte fs (S¥) definiert werden:

£())=2e4S0),

f reprisentiert, analog zu W in der kompatiblen Boltzmann-Planck-Entropie
Sgp, die Zahl der Realisierungsmdglichkeiten der Verteilung. Ohne prinzi-
pielle erkenntnistheoretische Einschrinkung darf A = 1 gesetzt werden. Lo-
gisch und anschaulich zugleich stellt f, als ,,dimensionsloser Abstand* zum
thermodynamischen Gleichgewicht S* — o und f — 0, einen normierten
Strukturfaktor (Strukturierungsgrad, aber — siche z.B. Abschnitt 6.4 — auch
einen energetischen Wirkungsgrad) und die komplementire Grofle f«(t) = 1-f
(t) einen normierten Dissipationsfaktor (Degradationsgrad, energetischen
Wirkungsgrad) dar.

Diese z.B. iiber Zeitreihenanalysen ermittelbaren prozess- und stoffspe-
zifischen Ordnungsparameter f und f: variieren in den Grenzen thermody-
namischer Wirkungsgrade
0<f<l 0<fi<l,
wobei allerdings der Grenzfall totaler ,,Unordnung™ f = 0 erfahrungsgemal
nicht nur mathematisch ausgeschlossen ist. Die experimentelle und die
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mathematische Methode bedingen sich im produktiven Verbund fiir solche
Analysen.

Die Strukturbildung und -bewertung sowie der Strukturerhalt gehdren zu
den zentralen Problemen der Materialwissenschaften und demzufolge einer
evolvierenden AST. Fiir die strukturrelevante dimensionslose Entropiepro-
duktion des vorgeschlagenen Konzeptes gilt:

_qtt
dO':S# -df:—lnf-df:—S# -e S ~dS#.
Nach der bestimmten Integration von S# bis zum Gleichgewicht S# = o
resultiert

R(S#):FF(S#]: O'(S#): s (s# +1) bzw. off)=f(1-Inf)

und fiir die Informationsentropie

Olnf = s” -e_S# =—fInf>0.

Sie reprisentiert die Wahrscheinlichkeitsdichte einer Gammaverteilung fiir
die ZufallsgroBe S* mit dem Gestaltparameter 2, dem Skalenparameter 1,
dem Modalwert s* =1, f=exp(-1) und dokumentiert die Verminderung der
Unbestimmtheit des Systemzustandes fiir einen Systembeobachter.

R(S%), o S#) , f(S") und F(S*), f. (S") sind Verteilungsfunktionen, d.h.
theoretisch kumulierte Wahrscheinlichkeiten und empirisch relative Haufig-
keiten. Genauer gesagt: Aus den relativen Haufigkeiten lassen sich mit
geeigneten Modellen die Eintrittswahrscheinlichkeiten der untersuchten
Ereignisse und die Wahrscheinlichkeiten zu bewertender energetischer Zu-
stinde approximieren. Materialwissenschaftlich noch anschaulicher mit der
Zuverldssigkeitstheorie als Struktur-Funktions-Beziehungen bzw. mit dem
Warteschlangenmodell der Bedienungstheorie interpretiert — sind das im
., Ereignisbild “ die Ausfallwahrscheinlichkeitsfunktion (failure probability)

F(S")=1-R(s")=1-0(5
und die Zuverlissigkeitsfunktion (reliability function)
R(S*) = (SY).

Im ,, Energiebild “ gilt fir das gleichgewichtsferne (rein exergetische) Struk-
turmaximum

o(S*=0,f=1)=1
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und fiir das gleichgewichtsidentische (rein anergetische) Strukturminimum
o(S" — oo, f— 0)=0.

Es kann eine dimensionslose Exergie = Energie - Anergie (eine Zustands-
groBBe 2. Ordnung) definiert werden, fiir die das Gleichgewicht den Refe-
renzpunkt einer Skala von 0 bis 1 bildet.

7 Die Gelbildung - eine typische Applikation des
entropischen Strukturkonzepts

Eine Anwendung dieses grundlegenden entropischen Strukturkonzeptes sei
fiir den Sol-Gel-Ubergang am Beispiel einer Zeitreihenanalyse der rheolo-
gisch mit mechanisch-dynamischen Beanspruchungen (stresskontrollierten
Oszillationsversuchen) verfolgten kiihlungsinduzierten Gelbildung eines
2. Abzuges einer alkalisch prozessierten Gelatine (M, =183.1 kDa, M,/
M, = 2.3) skizziert. Das visko-elastische System ist mit

e dem Speichermodul G’ (im mechanischen Modell eine Feder),
e dem Verlustmodul G" (im mechanischen Modell ein Ddmpfer),
e dem Verlustwinkel 9,

"

e dem Verlustfaktor tans = % ,

e dem komplexen Modul G* = G'+iG" bzw. entsprechenden Viskositdten
— der Blind-, Wirk- und der komplexen Viskositét —

beschreibbar.

Die Module sind Energiedichten und auf #=k-T=RT= T normierbar. Uber
das konkrete Stoffsystem hinausgehend lésst sich das Materialverhalten
eines groBen Teils natiirlicher und synthetischer Polymerer und gummiarti-
ger Substanzen in zahlreichen Anwendungsféllen als visko-elastisch charak-
terisieren.

Fiir den Strukturfaktor gilt dann stets
2

_ _ 00525 = Blm.dlel.srung 2
* Scheinleistung

und fiir den ebenfalls anschaulichen Dissipationsfaktor
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2

feo=| 2| —sin2s= 1 Wirkleistung .2 '

1+ tanz S B Scheinleistung

Offenkundig beschreiben
f=1: G'=G,S'=-Inf=0, o=1

das physikalisch-chemische Strukturmaximum unter den vorgegebenen Be-
dingungen, die reversible Speicherung der Deformationsenergie im ideal
elastischen (Hooke’schen) Stoffsystem. Im Realfall der nichtlinearen elasti-
schen Deformation resultiert die Gesamtdeformation aus elastischen, plasti-
schen und thermischen Anteilen.

f—0 (dquivalent fx — 1):  iG"=G", S* — 00,6 =0
kennzeichnen das physikalisch-chemische Strukturminimum unter den vor-
gegebenen Bedingungen, die vollstindig irreversible Dissipation der Energie
im ideal viskosen (Newton’schen) oder visko-plastischen Stoffsystem. Die
Abbildungen 6 und 7 verdeutlichen anhand der erorterten rheologischen und
thermodynamischen Strukturindikatoren die Sachverhalte in ihrer Zeit- bzw.
Temperaturabhéngigkeit fiir die lineare Abkiihlung

9, =40°C — 9, =20 °C mit %:0,0166K»s_1

eines viskosen, glycerinhaltigen (6 w/w %), pH-gepufferten Sols definierter
Ionenstérke (0.15 m NaCl) mit dem Feuchtegehalt

Xi=—W__ 4

moG
(d.h. einer industriell vereinbarten Standardkonzentration von 6 */; w/w %
Gelatine). Der Prozess fiihrt iiber ein transientes Lyogel — den charakteristi-
schen Gel(bildungs)punkt — nach der kiithlungsinduzierten Helicierung und
Vitrification infolge attraktiver Wechselwirkungen zum visko-elastischen
Gelatine-Wasser-Glycerin-Gel.

Die inhédrente Vernetzung folgt — wie oben bereits ausfiihrlich erdrtert —
der 1. Stufe evolutiver Strategien, der systemimmanenten Strategie der Selbst-
organisation und Selbstinformation im komplexen, autonomen, selbstrefe-
renziellen und redundanten kolloidalen System. Mit der Strukturbildung im
System aus zahlreichen, energetisch interagierenden, sich individuell zu
neuen operationalen Gesamtheiten (z.B. Kettenaggregationen, Netzwerken
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mit junction zones, Helices) ordnenden priméren Strukturelementen (z.B.
Molekiilketten) sinkt wegen des Entropieexportes die Entropie, steigt die
Entropieproduktion. Werner Ebeling bezeichnet, Ilya Prigogine folgend,
derartige rdumlich, zeitlich oder raumzeitlich organisierte Zusténde, die
durch einen kinetischen Phaseniibergang — eine Diskontinuitdt — vom ther-
modynamischen Gleichgewicht getrennt sind, als dissipative Strukturen (vgl.
Ebeling/Feistel 1982, S. 42). Zustinde, die iiber kontinuierliche Deformatio-
nen aus dem Gleichgewicht hervorgehen folgen nach Prigogine dem ther-
modynamischen Prozesszweig. Die Selbstorganisation setzt infolge der
dufleren und inneren Systembedingungen ein, wenn in nichtlinearen Syste-
men bestimmte Abstinde vom Gleichgewicht (GG) charakteristische kriti-
sche Werte der Kontrollparameter iiberschritten werden (vgl. Ebeling/
Freund/Schweitzer 1988). Das Fliegleichgewicht des Ausgangszustandes
wird dann instabil, es bildet sich ein neuer stationdrer Zustand heraus, in
dem die ganzheitlichen Gruppen unterschiedliche Strukturen und Funktiona-
lititen haben kdnnen (z.B. partiell kristallisierte Kompartimente mit einge-
schlossenen amorphen Bereichen aus kurzkettigen Komponenten). Unter
den skizzierten Bedingungen verlduft die Strukturierung nach einer quantifi-
zierbaren lag-Phase — so wie im rechten Weg der Abbildung 5 dargestellt —
iiber die intermolekulare Nukleation zu Dreierketten, die Herausbildung und
dem Wachstum von junction zones sowie einem ldnger wahrenden, weiter
strukturierenden Anneling (Gele sind nie ,fertig”). Die Ketten erstrecken
sich von einer Netzstelle (junction) zu den ndchsten Knoten im Netzwerk
mit prozessbedingt abnehmender Maschenweite (siche Abbildung 7).

Auf diese im Netzwerk verkniipften, flexiblen Ketten ist aus molekularer
Sicht die Entropie-Elastizitit zuriickzufiihren. Als Beleg fiir die Entropie-
Elastizitdt sind auch die negativen thermischen Ausdehnungskoeffizienten
anzufiihren, die wir bei der Strukturbildung in wéssrigen Gelatine-Solen
dilatometrisch ermittelten. Mit sinkender Temperatur sinken die Entropie
und der Dissipationsfaktor, wahrend — wie oben theoretisch begriindet — die
Entropieproduktion (reliability function) infolge der Strukturbildung zu-
nimmt und damit die Zuverldssigkeit steigt. Die Ausbildung und Konsolidie-
rung des dreidimensionalen geordneten Netzwerkes (infolge der Solidisie-
rung, d.h. Helicierung, Vitrification, u.U. auch Phasenseparation) mit amor-
phen Bereichen im pseudobindren, mehrphasigen, halb-festen System ist das
Ergebnis kooperativer Wechselwirkungen von Protein-Protein- und Protein-
Wasser-Interaktionen. Uberlappungen, van-der-Waals-Krifte sowie der intra-
und intermolekularen Quervernetzungen.
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Abbildung 5:  Strukturierung von Gelatine-Gelen (schematisch)
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Abbildung 6:  Strukturindikatoren versus dimensionslose Zeit

1-10° e ——
= S Eﬁl&lm — 1
- ..f o - ! ”
A M ”'m“‘“@#i.‘
{ ff TP ma
100 s 0.8
. i
1 I
— ——
PP A
1y
5 W A P = 0
p=] ] -
g i ottt N
E T Wi 5
=l % 5
= f: -\E!
7%} 1 — ‘H 04 &
1
p Fi
F §
Ik
orl I\ :
—
|l
1y
7 S
,I',[Ir f‘ Wahrscheinlichkeitsdichte
O.OI—M ]

=2 0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 2 M4 26
(t)
dimensionslose Zeit

Strukturindikatoren vs. dimensionslose Zeit

Quelle: Archiv des Autors

Urséchlich sind das im oberen Temperaturintervall vor allem hydrophobe
P-P-Wechselwirkungen, mit der Abkiihlung sich stabilisierende H-Briicken-
bindungen zwischen den funktionellen Gruppen der Aminosduren und den
Bestandteilen des verwendeten Losemittels sowie Disulfid-Briicken.

Die Prozess-Phasen und deren oben erdrterten Strukturindikatoren sind
fiir das Beispiel bewusst teilweise in ihrer Zeit- bzw. Temperaturabhingig-
keit wiedergegeben. Der ,,pragmatische Gelpunkt®, der crossover point cr
(f=1+=1/2), ist in beiden Darstellungen markiert. Die ebenfalls strukturin-
duzierende FlieBaktivierungsenergie wird in kJ abgebildet. Die Wendepunkte
der f-Graphen (statistisch interpretiert: die Modalwerte der Verteilung) tren-
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nen die Prozess-Phasen der Entwicklung und Produktion. Zur Approxima-
tion der Eintrittswahrscheinlichkeit der strukturierenden Transformation,
zugleich des neuen energetischen Zustandes f — des Strukturfaktors- bzw.
der Gegenwahrscheinlichkeit f«—d.h. semantisch zugleich des Dissipa-
tionsfaktors — wurden die in der Zuverlédssigkeits- und Bedienungstheorie
bewihrten Gammaverteilungen — allerdings mit dimensionslosen Zeiten
r =ko-(t—kg) — verwendet.

Abbildung 7:  Strukturindikatoren versus Temperatur
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ko ist eine Geschwindigkeitskonstante, k, die ebenfalls von den Prozess-
bedingungen abhingende Induktionszeit, bei der die Gelbildung infolge der
Selbstorganisation gerade einsetzt. Sehr gute — auch iiber das wiedergegebe-
ne Beispiel hinausreichende — Fits ergaben sich mit dem Gestaltparameter 3
und dem Skalenparameter 1 der Gammaverteilung. Daraus resultiert im
dimensionslosen Zeitbild als Scharmittel der Erwartungswert EX = 3 und
der Modalwert 2. Der Gelpunkt cr. hat fiir diese Verteilung generell den
Abzissenwert .= 2.674 und iber die Kiihlrate des Beispiels berechnet,
aber auch mit dem Peltierelement des Rheometers direkt bestimmt, singuldr
die Temperatur 6. = 29.33°C. Vergleichbar qualifizierte Approximationen
fiir die ins Entropiekonzept transformierten Zeitreihen lassen sich — wegen
der strukturellen Dichotomie — mit verschiedenen sigmoiden Wachstums-
funktionen, mit der aus der Kernphysik stammenden Bateman-Funktion der
Pharmako-Kinetik iiber deren Invasion- und Eliminationskonstanten, mit der
formalen Mehr-Treffer-Theorie der quantentheoretisch fundierten Strahlen-
biologie, mit verallgemeinerten Gompertz- und u.U. mit Hill-Funktionen
erzielen. Als niitzliche Interpretationshilfe kann zudem die logit-Funktion
In(f/fx) verwendet werden. Unsere umfangreichen experimentellen Untersu-
chungen der Gelbildung fiir verschiedene Biopolymere und deren mathema-
tisch-physikalischen Auswertungen belegen diese Tatbestinde. In Messrei-
hen haben wir die chemischen Strukturen der Polymere, die Extraktions-
bedingungen natiirlicher Makromolekiile, deren mittlere Molmassen und
Polydispersititskoeffizienten, die Konzentrationen, prozesstechnische und
stoffliche Einfliisse (wie die Zugabe von H-Briicken-Inhibitoren und -Pro-
motoren), die thermodynamischen Bedingungen, die Milieus, die Kiihlraten,
die Probengeometrien etc. gezielt variiert und mit diesem Konzept der
dimensionslosen Entropie unter theoretischen und pragmatischen Aspekten
einheitlich bewertet und verglichen.

Resitimierend erweist es sich, dass das Konzept der dimensionslosen Ent-
ropie im Verbund mit der flexibel eingesetzten Statistik eine ausgezeichnete
Moglichkeit zur explorativen Datenanalyse und zur systematischen Verbin-
dung von Empirie und Theorie bietet. So werden das Verstdndnis fiir Struk-
turen sowie Prozesse und die Modellfindung erheblich gefordert und als
kooperative Elemente in die gegenwdrtig rasch evolvierende allgemeine
Stofftheorie integrierbar.

Wenn nicht selten hinsichtlich des Wertes jeglicher Theorie Johann
Wolfgang von Goethe mokant und skeptisch mit dem Satz zitiert wird ,,Grau
teurer Freund, ist alle Theorie. Und griin des Lebens goldner Baum®, dann
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sollten die Skeptiker beachten, dass er diese im ,,Faust™ geduBerte Meinung
vorsétzlich Mephistopheles in den Mund legt.
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