PROFIL 6

Der dritte Weg: Hochleistungsrechner-Simulation

Profillinie 6: Modellierung, Simulation, Hochleistungsrechnen

Rechnersimulationen haben
sich in den vergangenen 25 Jahren
zu einer anerkannten dritten wissen-
schaftlichen Methode entwickelt, die
die bisherigen beiden Methoden
Theorie und Experiment sinnvoll er-
ganzt. An der Technischen Universi-
tat Chemnitz wie auch weltweit set-
zen Forscher immer mehr auf die
Rechenleistung von Grofirechnern,
um komplexe realitdtsgetreue Modell-
systeme untersuchen zu kdnnen. Mit
der Installation des Hochleistungs-
Clusterrechners “CLiC” an der TU
Chemnitz wurde dafiir bereits vor
fiinf Jahren der Grundstein gelegt.
Ein wesentlich leistungsstarkerer
Nachfolger “CHiC” ist bereits in der
Planung und wird inshesondere
einem Konsortium aus 23 Professu-
ren bzw. Instituten zur Verfiigung
stehen.

Um die Leistung derartiger, ty-
pisch hochparalleler Rechner nutzen
zu kénnen, ist eine starke interdiszi-
plindre Zusammenarbeit zwischen
“Anwendern”, Algorithmenentwick-
lern und Informatikern unabdingbar.
Denn um eine Simulation mdglichst
schnell abschlieflen zu kdnnen - das
heifdt zum Beispiel in nur wenigen
Stunden oder Tagen - miissen effi-
ziente parallele Algorithmen entwi-
ckelt und der Computer auch richtig
programmiert werden. Zum Vergleich
sei ein Formel-1-Bolide herangezo-
gen: Ein ungeiibter Nutzer bleibt
immer im ersten Gang.

An der TU Chemnitz haben sich
seit iber zwei Jahrzehnten die Ge-
biete der rechnergestiitzten Wissen-
schaften (Computational Science)
sowie des parallelen und verteilten
Hochleistungsrechnens mit zuneh-
mender Verzahnung entwickelt. Die
Koordinierung und Biindelung ent-
sprechender Forschungsarbeiten in
der Profillinie 6 “Modellierung,
Simulation, Hochleistungsrechnen”
wird es ermdglichen, im internatio-
nalen Wettbewerb des Wissens mit-
zuhalten.

In den folgenden Schwerpunkten
sind Forschungsaktivititen aus allen
Fakultdten eingebunden, wobei die
Fakultdten fiir Naturwissenschaften,
fiir Mathematik und insbesondere
auch fiir Informatik die tragenden
Saulen sind.

Simulation in Technik und
Naturwissenschaften

Simulationen praxisorientierter
Probleme im Bereich neuer (Nano-)
Materialien (siehe auch Profillinie 1,
Seiten 3 - 10), der Strémungs- und
Festkorpermechanik, der theoreti-
schen Physik und Chemie erfordern
hdchsten Rechenaufwand. Insheson-
dere stellen atomskalige Simulatio-
nen neuartiger Dielektrika extreme
Anforderungen an die Rechenkapa-
zitdt. Die Anwendung quantenme-
chanischer Methoden zur Lésung
chemischer Fragestellungen auf

Detlef Heine, Mitarbeiter des Universitatsrechenzentrums, beim Test des Hochleistungsrech-
ners CLiC, Forschungsgegenstand und Werkzeug in der Profillinie 6
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Grofirechnern ermdglicht neuartige
Untersuchungen.

Rechnergestiitzte Optimierung
im nichttechnischen Bereich

Die Optimierung realitdtsnaher
Probleme im nichttechnischen Be-
reich basiert auf zunehmend kom-
plexen Modellbildungen und ent-
sprechend umfangreichen Simulatio-
nen. Beispiele sind Simulationen in
den Bereichen Wirtschaftspolitik,
Finanzwirtschaft, Sportwissenschaft,
Psychologie und der kiinstlichen
Intelligenz. Beispielhaft seien Simu-
lationen dynamischer Systeme fiir
Konjunktur- und Wachstumsmodelle
genannt.

Algorithmen fiir
Hochleistungsrechnen

Die Entwicklung numerischer
Verfahren zur Lsung praktischer
Problemstellungen auf der Basis
abstrakt-mathematischer Modellbe-
schreibungen fiir verschiedene wis-
senschaftliche und technische An-
wendungen erfordert inshesondere
hinsichtlich der an der TU Chemnitz
verfiigharen Rechentechnik hochpa-
rallele mathematische Algorithmen.
Neuartige numerische Techniken
sind mit entsprechendem Informatik-
Know-how zu verbinden, um auf
parallelen Hochleistungsrechnern
effiziente, realitdtsnahe Simulations-
rechnungen durchfiihren zu kdnnen.

Hard- und Software-Systeme

Im Mittelpunkt stehen informati-
sche Fragestellungen hinsichtlich
kosteneffizienter Parallelrechner-
architekturen, adéquater Systemsoft-
ware, effizienter Kommunikations-
middleware sowie grofier Datenver-
waltungssysteme. Ebenso ist der
Bereich verteilter eingebetteter bzw.
paralleler rekonfigurierbarer Systeme
von Bedeutung. Zur Unterstiitzung
der Parallelisierung von Algorithmen

Prof. Dr. Wolfgang Rehm,
Sprecher der Profillinie 6 und Inhaber der
Professur Rechnerarchitektur
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und Anwendungen wird die Entwick-
lung entsprechender Tools und Um-
gebungen notwendig. Die Beantwor-
tung theoretischer Fragestellungen
zur Analyse von Giite und Laufzeiten
von Algorithmen sowie der Simula-
tion von Strukturen und Fehlertole-
ranzen fordert effiziente Lésungsan-
satze.

Visualisierungstechniken

Die Zielsetzung der Virtual-
Reality-Technologie besteht darin,
rechnerinterne Modelle dreidimen-
sionaler Welten durch den Einsatz
spezieller multimedialer Ein- und
Ausgabegerate fiir den Menschen
weitgehend real erfahrbar zu
machen. Verschiedenste wissen-
schaftliche Anwendungen (zum
Beispiel VR im Maschinenbau, siehe
auch Profillinie 2, Seiten 11 - 17)
machen von dieser Art der Ergebnis-
visualisierung zunehmend Gebrauch.

Prof. Dr. Wolfgang Rehm
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ANZEIGE

Linux Cluster beschleunigen Forschung und Entwicklung

Dort wo die Leistung einzelner
Computersysteme heute nicht mehr
ausreicht, bedient man sich zuneh-
mend einer grofReren Anzahl ver-
netzter PC-Systeme, die mit speziel-
len Netzwerkkomponenten, dem
Betriebssystem Linux und entspre-
chenden Softwarebibliotheken ein
super-schnelles Parallelrechnersys-
tem bilden. Auf die Entwicklung,
den Vertrieb und Service solcher
Clustersysteme hat sich vor ein paar
Jahren die Chemnitzer MEGWARE
Computer GmbH spezialisiert. Dabei
konnten die Mitarbeiter auf ihre Er-
fahrungen bei komplexen Netzwer-
ken und Storage-Systemen aufbauen.

Gleich der erste Linux Cluster
mit dem Namen CLIC, der im Jahr
2000 gemeinsam mit der TU Chem-
nitz realisiert wurde, hat in Fach-
kreisen eine sehr hohe Beachtung
gefunden und konnte sich mit sei-
nen 528 Nodes im gleichen Jahr auf
Platz 126 der weltweit anerkannten
Top500-Rangliste fiir Supercomputer
behaupten. In enger Zusammenar-
beit mit den Informatikern der TU
entstand der zur damaligen Zeit leis-
tungsfahigste Cluster in Europa, der
aus standardisierten PC-Komponen-
ten gebaut wurde, und das System
mit dem weltweit besten Preis-Leis-
tungsverhaltnis.

Heute profiliert sich MEGWARE
mit seinen 60 Mitarbeitern durch
liberzeugende und hoch skalierbare
Linux Cluster-Losungen fiir Anwen-
dungen in Industrie und Forschung.
Der eigens dafiir geschaffene Ge-
schaftsbereich, in dem auch ehema-
lige Studenten der TU Chemnitz tatig
sind, hat seit dem Jahr 2000 iiber
180 Clustersysteme mit insgesamt
mehr als 4.000 Nodes und ber
7.000 CPUs ausgeliefert. Anfang des
Jahres 2003 implementierten die Ent-
wicklungsingenieure von MEGWARE,
als einer der ersten Losungsanbieter
liberhaupt, die revolutionére Infini-
Band-Technologie in ein fiir Wissen-
schaftler nutzbares Linux Cluster.

Alle Cluster werden bereits im
eigenen Fertigungsbereich in Chem-
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nitz-Rohrsdorf komplett betriebsfer-
tig installiert und bis ins Detail ge-
priift, bevor die Auslieferung an den
Auftraggeber erfolgt. Ein siebentégi-
ger Belastungstest bringt die Gewiss-
heit, dass alle verwendeten Kompo-
nenten den hohen Anforderungen
des 24-Stunden-Dauerbetriebs eines
Clustersystems standhalten. Die Zer-
tifizierung nach EN ISO 9001:2000
verpflichtet zu einem hohen Quali-
tatsstandard in allen Unternehmens-

bewerbsféhiges Arbeitsmittel zur
Verfiigung. Die Forscher untersuchen
damit zum Beispiel kleinste Protein-
strukturen, simulieren die Entwick-
lung kosmischer Hohenschauer in
der Erdatmosphare und die Dynamik
von Kollisionen schwerer Ionen, bei
denen fiir eine kurze Zeitspanne
Systeme erzeugt werden, die dem
Zustand des Universums direkt nach
dem Urknall entsprechen.

Im laufenden Geschéftsjahr

Mitarbeiter des MEGWARE-Projektteams bei der abschlieBenden Qualitdtskontrolle an einem

Linux Cluster

bereichen und garantiert den Kun-
den Investitionssicherheit.

An eine besonders hohe techni-
sche Herausforderung denken die
Spezialisten von MEGWARE noch
heute mit groflem Stolz. Im vergan-
genen Jahr entwickelten und liefer-
ten sie ein Highperformance Linux
System an das Center for Scientific
Computing der Universitat Frankfurt/
Main. Das Herzstiick dieser Anlage
besteht aus 566 Prozessoren in mo-
dernster 64bit-Architektur und
einem Plattenspeichersystem mit
insgesamt 22 TeraByte Speicherka-
pazitat. Die totale Rechenleistung
dieses Parallelrechners, basierend
auf Einzelprozessoranwendungen,
betrdgt 1,7 TeraFlop pro Sekunde -
1,7 Billionen FlieRkommarechnun-
gen pro Sekunde. Mit diesem Super-
computer steht den Wissenschaftlern
im hessischen Hochleistungsrech-
nerverbund ein international wett-
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2005 kann MEGWARE auf interes-
sante und anspruchsvolle Auftrage
verweisen. In den ersten sechs
Monaten dieses Jahres wurden
schon zahlreiche Linux Cluster an
namhafte Universitaten und Institute
ausgeliefert. In diesem Monat er-
weitern die Ingenieure und Techni-
ker ein bereits vor zwei Jahren gelie-
fertes Clustersystem am Albert-Ein-
stein-Institut in Golm bei Potsdam.
Der bestehende Hochleistungsrech-
ner mit 128 Prozessoren wird um
weitere 96 CPUs und einem Storage-
System mit 4,8 TeraByte Speicher-
kapazitdt vergrofiert. Albert Einstein
zweifelte damals noch stark, ob es in
den Tiefen des Weltalls wirklich
Schwarze Locher gibt. Jetzt kdnnen
mit diesem Cluster die weltweit fiih-
renden Kopfe der Gravitationsfor-
schung das Zusammentreffen von
zwei Schwarzen Lochern simulieren
und am Monitor genau demonstrie-

ren, was bei einem Aufprall passiert.

Auch die Industrie benétigt fiir
ihre Produktentwicklungen sehr
hohe Rechenleistungen, deren Be-
darfin den nachsten Jahren noch
rasant ansteigen wird. Dieser Trend
lasst sich deutlich in der Fahrzeug-
industrie erkennen, wo Crashsimu-
lationen und Designvisualisierungen
in den Produktentwicklungsprozess
eingebunden sind. Die Volkswagen
AG nutzt fiir diese Aufgaben bereits
Linux Cluster von MEGWARE. An-
wender in der Industrie profitieren
vor allem von den umfangreichen
Erfahrungen des Unternehmens aus
Chemnitz und erhalten eine ausge-
feilte, praxiserprobte Technologie.
Gerd Rybarczyk, Geschéftsfiihrer der
Petrologic Geophysical Services
GmbH, bringt das mit wenigen Wor-
ten zum Ausdruck: “Wir sind mit
dem Durchsatz und auch mit der
Qualitat der Ergebnisse bisher sehr
zufrieden, was auf optimale Soft-
ware/Hardware Abstimmung zuriick-
zufiihren ist.”

Highperformance Computing
Systeme von MEGWARE stehen an
Instituten, Universitaten und in der
Industrie von Valencia bis Bern, in
Nikosia, Rom, Ziirich und Abu Dhabi,
und natiirlich auch in Deutschland.
Momentan entwickelt das séchsische
Unternehmen ein komplexes Mana-
gement-System, welches zukiinftig
die Administrierung und Bedienung
der Cluster noch weiter vereinfacht.
Dieses System wurde wahrend der
diesjahrigen Supercomputing
Conference in Heidelberg einem
internationalen Anwenderkreis vor-
gestellt und fand bereits erste
Interessenten.

MEGWARE Computer GmbH
Geschéftshereich HPC & Linux Cluster
Nordstrafie 19

09247 Chemnitz OT Rhrsdorf

Telefon 03722/528-0

Fax 03722/528-15

E-Mail bernd.schache@megware.com
Www.megware.com



Simulation gegen Verbrennungen

Per Hochleistungsrechner wird Schutzbekleidung iiberpriift

Bei Arbeiten an elektrischen An-
lagen wie zum Beispiel Schaltkésten
treten immer wieder Niederspan-
nungs-Storlichtbégen auf: Die explo-
sionsartige Energiefreisetzung kann
dabei zu Unféllen mit schweren Ver-
brennungen fiihren. Fiir besonders
gefahrdete Personen gelten deshalb
strenge Sicherheitsnormen, zu denen
auch das Tragen von Schutzbeklei-
dung zahlt.

Die Priifung und Zertifizierung
von Schutztextilien sowie Forschung
auf dem Gebiet der Hitzeschutzklei-
dung ist Bestandteil der Arbeit des
Sachsischen Textilforschungsinstituts
(STFI) Chemnitz. In Kooperation mit

dem STFI entstand an der TU Chem-
nitz ein Simulationsprogramm zur
Abschétzung des thermischen
Schutzverhaltens von Textilien bei
Storlichtbogeneinwirkung.

Zundchst wurde ein mathemati-
sches Modell fiir den Wérmetrans-
port betrachtet, wobei eine nichtli-
neare Warmeleitgleichung mit
Strahlungsquellterm zum Einsatz

kam:
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Der Versuchsaufbau in der schematischen Darstellung und eine Hitzeschutzjacke nach dem Versuch

im betrachteten Objekt aus den
gegebenen Parametern, wurde ein
numerischer Losungsalgorithmus
implementiert. Mit der einwirkenden
Gastemperatur G(t) war allerdings
eine wesentliche Parameterfunktion
unbekannt, welche aus gegebenen
Messdaten zu rekonstruieren war.
Eine solche Riickwértsherechnung
bezeichnet man als inverses Pro-
blem. Um eine physikalisch plausi-
ble und gegeniiber Datenfehlern
moglichst wenig storanféllige
Losung des inversen Problems zu
erhalten, wurden hierbei Regulari-
sierungstechniken verwendet und

am konkreten Beispiel untersucht.

Quelle: Fakultét fiir Mathematik

Neue Probleme verlangen neue Losungen

Professur Praktische Informatik erstellt Softwareentwicklungswerkzeuge fiir das Hochleistungrechnen

Neue Anforderungen und Frage-
stellungen in Naturwissenschaft und
Technik fiihren zu immer gréfieren
Rechenzeitanforderungen, wenn zu-
satzlich zu Experiment oder Theorie-
bildung computergestiitzte Simula-
tionen zum Einsatz kommen. Durch
eine Vielzahl neuer Technologien
steht dem Applikationsprogrammierer
dafiir heute eine breite Palette an
hoher Rechenleistung zur Verfiigung.

Neben innovativen Parallelrech-
nern wie beispielsweise dem IBM
BlueGene umfassen diese Techno-
logien immer mehr auch heteroge-
ne, verteilte Cluster-Systeme bis hin
zu Grid-Umgebungen, die iiber das

Internet den Zusammenschluss von
Ressourcen und Informationen un-
terstutzen.

Gegeniiber der Programmierung
skalierbarar Parallelitat auf bekann-
ten herkémmlichen Parallelrechnern
ist die Nutzung dieser neuen verteil-
ten Rechenplattformen jedoch um
ein Vielfaches komplexer, was zu der
derzeit noch geringen Inanspruch-
nahme solcher Systeme fiihrt.

Neue Werkzeuge notwendig

Dies erzeugt die Notwendigkeit
zur Schaffung neuer machtiger Soft-
wareentwicklungswerkzeuge, die den

Applikationsprogrammierer weitge-
hend von der parallelen und verteil-
ten Entwicklungsarbeit befreien,
aber trotzdem eine hohe Leistung
der Applikationsprogramme garan-
tieren. Ziel ist eine Entkopplung der
Programmierung der Simulationsan-
wendung von der Programmierung
der parallelen und verteilten Abar-
beitungsstrategien, so dass sich der
Anwender vollstandig auf sein jewei-
liges Anwendungsproblem und die
Algorithmengestaltung konzentrieren
kann.

Fiir die Informatik stellt diese
Herausforderung ein innovatives For-
schungsgebiet der Softwareentwick-
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Die numerische Praxis bei Um-
setzung der Simulation ist dabei
durch folgende Problemanforde-
rungen gekennzeichnet:

e Wegen des zeitlichen Verlaufs
der Temperaturentwicklung mit teils
sehr schnellen Anderungen muss
eine Zeitintegration mit vielen klei-
nen Zeitschritten durchgefiihrt wer-
den.

® Pro Zeitschritt ist ein nichtlinea-
res Gleichungssystem durch Line-
arisierungsschritte iterativ zu losen.
e Wegen der schwierig zu bestim-
menden Funktion G(t) erfordert die
Behandlung der inversen Aufgabe
eine grofle Zahl von Vorwaértsrech-
nungen.

Insgesamt ergibt sich die Not-
wendigkeit, viele Tausend grofier
Gleichungssysteme numerisch zu
l6sen. Eine solche praktische Auf-
gabenstellung wére ohne den intel-
ligenten Einsatz von effektiven
numerischen Algorithmen sowie von
Hochleistungsrechentechnik mit
Parallelarchitektur, wie sie an der
Technischen Universitdt Chemnitz zu
finden ist, nicht loshar.

Prof. Dr. Bernd Hofmann, Professur Analysis-
Inverse Probleme, Prof. Dr. Arnd Meyer,
Dipl.-Math. Peter Steinhorst, Professur
Numerische Mathematik & Dr. Wilfried
Weinelt, Professur Analysis

lung dar, das sich zum Ziel gesetzt
hat, diese neuen Fragestellungen
des Hochleistungsrechnens mit
méachtigen Unterstiitzungswerkzeu-
gen zur parallelen und verteilten
Softwareentwicklung zu beantworten.
Die Mitarbeiter der Professur Prakti-
sche Informatik der TU Chemnitz
sind hieran aktiv beteiligt. Es entste-
hen neuartige Programmiersprachen,
Compiler- und Transformationswerk-
zeuge, verteilte Laufzeitumgebungen,
Visualisierungswerkzeuge und viel-
faltige Informationstools.

Prof. Dr. Gudula Riinger
Professur Praktische Informatik
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News

Thermodynamiker nutzen
Simulation

Viele Jahre dominierten auf dem
Gebiet der Technischen Thermody-
namik Zustandsbeschreibungen von
Systemen unter der Annahme von
Gleichgewichtszustanden, die zu
mehreren bekannten, fiir die Inge-
nieurarbeit geeigneten Diagrammen
fiihrten. Erganzend dazu wird in
jlingster Zeit die Beschreibung von
Nichtgleichgewichtsprozessen mit
einer hohen Auflosung der Vorgange
in Raum und Zeit sowie die Betrach-
tung immer komplizierterer Systeme
wichtiger. Die Losungen fiir diese
Aufgabenstellungen sind beinahe
ausschlieBlich nur noch auf numeri-
schem Wege erreichbar.

Beitrdge der Professurin den
vergangenen Jahren waren zum Bei-
spiel die numerische Simulation auf
massiv parallelen Rechnern, wobei
effiziente parallele Algorithmen fiir
die numerische Simulation stark
phasengekoppelter, disperser Mehr-
phasenstromungen erstellt wurden,
wie beim Einspritzen von Diesel
vorkommen.

Auflerdem wurde eine Datenba-
sis zur kritischen Uberpriifung von
CFD-Ergebnissen fiir komplexe Innen-
raumstromungen aufgebaut. Die
Verhéltnisse in Mikroreaktoren wur-
den berechnet, die Stromung und
Warmeiibertragung in pordsen Stoff-
systemen simuliert und eine 6kono-
mische Bewertung thermodynami-
scher Systeme durchgefiihrt. Hierbei
wurde die wirtschaftlich optimale
Auslegung einer komplexen Kalte-
versorgungsanlage in Abhangigkeit
von ihrer Dimensionierung gesucht.

Kiinftig werden die Mitarbeiter
der Professur schwerpunktméafiig an
der Simulation von Anlagensystemen
im Bereich der Solarthermie und der
Kraft-Warme-Kélte-Kopplung sowie
an der detaillierten Nachbildung
und der Optimierung von Be- und
Entladesystemen thermischer Ener-
giespeicher arbeiten.

Prof. Dr. Bernd Platzer & Dr. Thorsten
Urbaneck
Professur Technische Thermodynamik
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Damit virtuelle Welten echter aussehen

Mit clusterbasierter Echtzeitvisualisierung lasst sich visuelle Qualitat steigern

Der aktuelle Stand der Technik begrenzt bei der
Visualisierung komplexer virtueller Welten sowohl die
Geschwindigkeit als auch die Auflosung und Gréfie der
Darstellungen. Zur Losung dieser Probleme muss der
Ubergang zu einem synchronisierten, parallelen Bild-
erzeugungsprozess vollzogen werden.

Die Professur Graphische Datenverarbeitung und
Visualisierung erforscht dabei die Parallelisierung auf
zwei verschiedenen Ebenen: die ereignisgesteuerte Vor-
verarbeitung graphischer Modelle zum Zweck der Redu-
zierung ihrer Komplexitdt sowie die clusterbasierte An-
steuerung segmentierter Anzeigen zum synchronisierten
Rendern der so vereinfachten Modelle. Die Reduktion
graphischer Modelle erfolgt objektweise auf Knoten
eines homogenen PC-Clusters in Abhangigkeit von den
aktuellen Sichtparametern unter Anwendung hardware-
beschleunigter Verfahren. Im Ergebnis stehen Modelle
zur Verfiigung, die trotz der deutlich verringerten Kom-
plexitt eine gleich bleibend hohe Ahnlichkeit zum
Original garantieren.

Die visuelle Darstellung solcher Modelle auf seg-
mentierten Anzeigen erfordert einen so genannten Ren-
der-Cluster, dessen Knoten jeweils die Erzeugung eines
Bildausschnitts und die Ansteuerung jeweils eines Seg-
ments der Anzeige vornehmen. Die an der Professur ent-
wickelte parallele Renderingschnittstelle ermdglicht be-
liebigen OpenGL-Anwendungen die Bilderzeugung mit
nahezu gleich bleibender Geschwindigkeit bei einer vari-
ablen Anzahl von Segmenten. Die Schnittstelle tibernimmt

=

Die Bilder zeigen die fertig gerenderten Abbildungen der Original-
szene (l.) und der vereinfachten Représentation (r.) jeweils als schat-
tierte Graphik (oben) und als Drahtmodell (unten). Trotz erheblicher
Reduzierung des Datenumfangs darf das gerenderte Ergebnis nicht
wesentlich vom Original abweichen.

Quelle: Karsten Hilbert, Guido Brunnett “Hybrid LOD Based Rende-
ring Approach for Dynamic Scenes”, Proc. CGI 2004, IEEE Comp.
Soc., pp. 274-277, ISBN 0-7695-2171-1

die Kommunikation der Knoten, die Synchronisation des
Bildaufbaus fiir stereoskopische Anwendungen sowie die
Anpassung der Bilderzeugung an nichtebene Bildflachen.

Damit ist erstmals die Voraussetzung zur Ansteue-
rung solcher Anzeigesysteme in beliebiger Auflosung
und Diagonale geschaffen worden. Die gemeinsame
Anwendung beider Verfahren erméglicht die grofiflachige
Visualisierung komplexer Modelle mit einer hohen visu-
ellen Qualitdt in Echtzeit.

Dr. Mario Lorenz
Professur Graphische Datenverarbeitung und Visualisierung

Koordinierte Kommunikation

Eine Hochleistungs-Message-Passing-Bibliothek unterstiitzt “Kollektive Operationen”

Parallele Algorithmen verlangen
haufig koordinierte Kommunikations-
operationen zwischen parallelen Re-
chenprozessen. Zum Beispiel kann
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Kollektive Operationen
Grafik: Wolfgang Rehm

es sein, dass alle Prozesse kooperie-
ren miissen, um eine verteilte Matrix
zu transponieren. Diese globalen
Operationen kénnen von einem Pro-
grammierer unter Verwendung ein-
facher Sende- und Empfangsfunkti-
onen implementiert werden. Moder-
ne Hochleistungs-Kommunikations-
netze fiir Parallelrechner bieten je-
doch Unterstiitzung fiir spezielle
“Kollektive Operationen”, um we-
sentlich optimierte Implementierun-
gen realisieren zu kdnnen. Dazu
muss die gegebene Hardwareunter-
stiitzung von der verwendeten Kom-
munikationsbibliothek - wie bei-
spielsweise die sich aktuell in der
Entwicklung befindliche Open MPI-

Bibliothek - geschickt verwendet
werden, um den gewiinschten Opti-
mierungseffekt erzielen zu kénnen.
Die damit verbundene Forschungs-
aufgabe ist iiberaus komplex und
markiert ein innovatives Feld auf
dem Gebiet hoch skalierender Paral-
lelrechnerarchitekturen bzw. Hoch-
leistungscluster. Inshesondere wer-
den Konzepte und Bibliotheksmodule
zur Optimierung nicht blockierender
kollektiver Operationen im Rahmen
der Open MPI-Entwicklung realisiert:
einer Open “Source High Performan-
ce Message Passing”-Bibliothek.

Prof. Dr. Wolfgang Rehm
Professur Rechnerarchitektur



Das Ausfallrisiko begrenzen

Finanzwissenschaftler nutzen Hochleistungsrechner zur Portfoliooptimierung

Seit der Entwicklung der moder-
nen Portfoliotheorie durch Harry
Markowitz 1952 ist die Berechnung
optimaler Portfolios ein schwieriges
Thema. Der erste, der mit dem Be-
rechnen Probleme hatte, war Marko-
witz selbst. Ihm gelang es zwar, seine
Theorie so plastisch zu beschreiben,
dass sie sich schnell durchsetzte;
aber wirklich berechnen konnte er
mit den damaligen Computern ein
optimales Portfolio nicht. Seinen
Versuch mit nur zehn Wertpapieren
brach er ab.

Trotz groer Leistungssteigerun-
gen der Rechner sieht es heute nicht
wesentlich anders aus. Noch immer
sind die Rechenleistungen der Com-
puter die wichtigste Begrenzung in
der Erforschung der vielen Facetten,
welche die Portfoliotheorie in sich
birgt. Die Doktorandin an der Profes-
sur Finanzwirtschaft und Bankbe-
triebslehre, Denisa Cumova, musste
deshalb fiir ihre Forschungszwecke
die beschankten Kapazitaten der

Mit reduzierten Modellen gegen Komplexitat

Professur verlassen und sich den
leistungsfahigsten Rechnern der
Universitdt zuwenden. Damit konnte
sie zwar immer noch nicht all das
rechnen, was sie gern berechnet
hatte, denn jede neue Variante be-
anspruchte eine Rechenzeit von
liber acht Stunden; aber sie erzielte
spektakuldre Ergebnisse, die eine
fruchtbare Grundlage fiir die weitere
Forschung an noch leistungsstérke-
ren Rechnern darstellen.

Ihr Projekt in Kurzform: Die
Portfoliotheorie von Markowitz ist in
den beiden Variablen w und o ver-
ankert, was sich bei normal verteil-
ten Renditen auch im normativen
Sinne bewahrt. Liegen stochastische
Prozesse mit bestimmten abweichen-
den Verteilungen vor, dann kann
man aber mit Ausfallvarianzen bes-
sere Ergebnisse erzielen. Die Dokto-
randin iiberpriifte diese These mit
realen Daten des globalen Finanz-
markts, die sie aus dem Informati-
onssystem der Nachrichtenagentur

Reuters gewann. Sie schrieb ein Op-
timierungsprogramm und suchte da-
mit die optimalen Portfolios, einmal
mittels klassischem w-o-Ansatz, ein
weiteres Mal mit ihrem eigenen aus-
fallrisikobasierten Ansatz. Die Er-
gebnisse entsprachen den Erwartun-
gen: In Markten mit tendenziell nor-
malverteilten Renditen bringt der
klassische Ansatz zufrieden stellende
Ergebnisse. Dort aber, wo die von
Frau Cumova als interessant einge-
schétzten Verteilungen liegen, zeigte
sich in der ex post-Analyse eine ge-
waltige Uberperformance bis zum
Faktor Fiinf. Da der Ansatz der Dok-
torandin in keinem Fall schlechtere
Ergebnisse liefert als der klassische
Ansatz, kann den Banken deshalb
empfohlen werden, im Bereich der
Portfoliooptimierung regelmafig die
Uberpriifung mit Hilfe von Ausfall-
risikomafien durchzufiihren.

Prof. Dr. Friedrich Thie8en
Professur Finanzwirtschaft und Bankbe-
triebslehre

PROFIL 6

OPAS-Objekte

Zentraler Server
fur dezentrale Arbeit

Weil Softwarefirmen zunehmend
dezentral arbeiten, steigt der Bedarf
an Servern, auf denen Daten zentral
gespeichert sind: Repositorys. Dazu
benotigt man Werkzeuge fiir eine
vernetzte Mehrbenutzerumgebung.
Sequenzielle Server haben hierbei
Leistungsgrenzen, Technologien zur
parallelen und verteilten Datenver-
arbeitung dagegen werden immer
billiger und zugénglicher.

Im Projekt OPAS wurde der Pro-
totyp eines objektorientierten Paral-
lelservers fiir den Cluster an der TU
Chemnitz entworfen und implemen-
tiert. Dieser kann als Repositorium
fiir Objekte dienen. Die Methoden,
Konzepte und Algorithmen kdnnen
auch in die kiinftige CHiC-Cluster-
Umgebung iibertragen werden, da
OPAS mit Hilfe aspektorientierter
Technologie programmiert wurde,
dies erleichtert seine Portierung.

Prof. Dr. Petr Kroha
Professur Informationssysteme und Soft-
waretechnik

Mit Verfahren der Numerischen Mathematik lasst sich der Rechenaufwand bei Simulationen verringern

In den Natur- und Ingenieur-
wissenschaften ersetzt die Compu-
tersimulation zunehmend das Expe-
riment. Dabei wachst die Komplexi-
tat der zu simulierenden technisch-
physikalischen Vorgange stetig, ins-
besondere wenn neben der Simu-
lation auch eine Optimierung, Rege-
lung oder Steuerung des dynami-
schen Verhaltens erwiinscht ist.
Vergleicht man die Komplexitat fiir
eine Optimierung oder Steuerung
eines physikalischen Vorgangs mit
der fiir die Simulation desselben
Prozesses, so steigt bei Verwendung
herkémmlicher Algorithmen haufig
die Rechenzeit mindestens quadra-
tisch oder kubisch, der Speicherauf-
wand quadratisch an.

In der Arbeitgruppe “Mathema-
tik in Industrie und Technik” werden

Algorithmen untersucht, mit denen
dieser “Curse of Dimensionality”
durch Verwendung moderner Tech-
niken der Numerischen Mathematik
und Numerischen Linearen Algebra
gebrochen werden kann.

Ein Schwerpunkt der Forschung
sind Methoden der optimalen Steue-
rung und Regelung instationarer
Prozesse, die durch gewdhnliche
oder partielle Differentialgleichun-
gen beschrieben werden. In einigen
Bereichen konnten bereits Algorith-
men angegeben werden, die die
Komplexitét stark reduzieren und zu
Rechenzeiten fiihren, die sich denen
fir die Simulation anndhern. Ein
Beispiel ist die Steuerung von War-
meleitungsvorgangen wie zum Bei-
spiel der optimalen Abkiihlung von
Stahlprofilen. Dabei wird durch den

Einsatz geregelter Diisen eine deut-
lich schnellere Abkiihlung als an Luft
erreicht, wobei verschiedene Steue-
rungsstrategien zu verschiedenen
Endtemperaturverteilungen fiihren.
Ein weiterer Ansatz zur Ver-
ringerung der Komplexitat bei der
Optimierung und Regelung, aber
auch der Simulation, besteht darin,
bereits bei der Modellbildung eine
Reduktion der Freiheitsgrade vorzu-
nehmen. Solche Verfahren der Mo-
dell- bzw. Dimensionsreduktion stel-
len einen weiteren Arbeitsschwer-
punkt dar. In den vergangenen Jah-
ren wurden zahlreiche Verfahren
entwickelt und in Softwarebibliothe-
ken (www.tu-chemnitz.de/~benner/soft-
ware.php) implementiert, die es
erlauben, reduzierte Modelle hoch-
komplexer Problemstellungen mit

vorgegebenen Fehlertoleranzen zu
berechnen. Die reduzierten Modelle
erlauben dann oft eine Simulation
oder Optimierung des Systemver-
haltens in Echtzeit. Einige der zurzeit
in Untersuchung befindlichen An-
wendungen - zum Beispiel die
Steuerung einer Werkzeugmaschine
unter Einbeziehung ihres vollstandi-
gen FEM-Modells oder der Schalt-
kreisentwurf fiir VLSI/ ULSI Chips -
werden dabei vom Einsatz des zu-
kiinftigen Chemnitzer Parallelrech-
ners CHiC derart profitieren, dass
erstmalig vollstandige Computersi-
mulationen fiir solche Vorgange
moglich werden.

Prof. Dr. Peter Benner
Arbeitsgruppe Mathematik in Industrie und
Technik
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Gegen Rillen

Modellierung des abrasiven
Wasserstrahlschneidens

Wasserabrasivstrahlschneiden
ist eine innovative und flexible Tech-
nologie zur Bearbeitung verschie-
dener Materialien wie Keramik,
Stein, Stahl, Titan oder Verbundma-
terialien. Es kommt zum Beispiel im
Automobilbau oder in der Raum-
fahrtindustrie zur Anwendung. Ein
begrenzender Faktor fiir die Schnitt-
geschwindigkeit und die Schnitt-
qualitét ist die Ausbildung von Rie-
fen und Rillen an der Schnittkante,
die bei zu hohen Vorschubgeschwin-
digkeiten entstehen. Trotz intensiver
Forschungen wurde dieser Struktur-
bildungsprozess bis vor kurzem
nicht gut verstanden.

Schnitt durch gehéarteten Stahl von etwa
zwei Zentimetern Dicke. Die charakteristi-
schen Riefen und Rillen sind deutlich zu

erkennen. Foto: Fraunhofer IPA

In Kooperation mit dem Fraun-
hofer-Institut fiir Produktionstechnik
und Automatisierung (IPA, Stuttgart)
und der Universitat Miinster ent-
wickelt und untersucht die Professur
Komplexe Systeme und Nichtlineare
Dynamik der TU Chemnitz Modell-
gleichungen (nichtlineare, partielle
Differentialgleichungen vom Kura-
moto-Sivashinski-Typ), die einerseits
dieses Phanomen erklaren kénnen
und andererseits Methoden bereit-
stellen, um die Riefenbildung zu
unterdriicken.

Ahnliche Gleichungen beschrei-
ben verschiedene Wachstums- und
Abscheideprozesse, so dass die ge-
wonnenen Resultate auch in diesen
Gebieten relevant und zu einem
gewissen Grad iibertragbar sind.

Prof. Dr. Giinter Radons
Professur Komplexe Systeme und Nicht-
lineare Dynamik
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Die Losung fiirs “Handelsreisendenproblem”

Physiker erproben parallele Optimierungsverfahren

Verfahren zur Losung komplexer
Optimierungsprobleme, wie sie zum
Beispiel fiir die optimale Steuerung
von Verbrennungsprozessen in Mo-
toren vorliegen, sind ein wichtiger
Baustein technologischen Fortschritts.
Dabei hat sich die Anwendung von
Konzepten der statistischen Physik in
den vergangenen Jahren als eine
sehr wirkungsvolle Methode gezeigt.

Die Aufgabe besteht darin, aus
einer sehr grofien Menge von Kom-
binationen diejenige zu finden, die
eine als ‘Kosten’ oder auch ‘Energie’
bezeichnete Funktion minimiert.
Problematisch sind dabei die auf
Grund der Aufgabenstellung oft in
grofier Zahl auftretenden lokalen
Minima dieser Funktion, die durch
Barrieren voneinander getrennt
sind. Die Barrieren werden {iber-

wunden, indem das “Energiegebir-
ge” mittels sehr vieler “Zufallswan-
derer” erkundet wird, die mit einer
bestimmten Wahrscheinlichkeit aus
lokalen Minima entkommen kdnnen.
Die Gesetze der statistischen Physik
und die geschickte Steuerung der
Zufallswanderer {iber so genanntes
“Simulated Annealing”, “Threshold
Accepting” und “Extremal Optimiza-
tion” erlauben es, das globale Mini-
mum mit grofRer Wahrscheinlichkeit
zu finden.

Zur Verbesserung dieser so ge-
nannten “Stochastischen Optimie-
rungsverfahren” untersuchen Physi-
ker der Technischen Universitat
Chemnitz, wie die Steuerung der
Zufallswanderer nachweisbar opti-
mal gestaltet und somit leistungsfa-
hige Optimierungsverfahren ent-

wickelt werden kdnnen. Dies er-
fordert die Untersuchung einer gro-
en Anzahl an Optimierungslaufen
mit verschiedenen Steuerungsme-
thoden, wozu parallele Simulationen
auf Clustern durchgefiihrt werden.
Die in Chemnitz weiterentwickelten
Ensembleverfahren haben sich als
besonders effektiv bei ihrer Imple-
mentierung fiir die an der Univer-
sitdt vorhandenen Cluster-Rechner
erwiesen. Im Ergebnis konnte fiir
verschiedene Optimierungsverfahren
nachgewiesen werden, wie eine
optimale Anwendung moglich ist.
Beispielsweise konnen nun sehr
grofie “Handelsreisendenprobleme”
geldst werden.

Dr. Steffen Seeger
Professur Theoretische Physik

Ohne Kittel und Bunsenbrenner

Chemiker berechnen mit Computersimulationen den Mikrokosmos

Bei Chemie denkt man gewéhn-
lich an Labors und Wissenschaftler
mit Schutzbrille und Kittel. In der
Theoretischen Chemie sieht es aber
ganz anders aus: Hier sind Rechner,
Tastatur und Monitor die Arbeitsge-
rate. Methoden zur Berechnung der
Elektronenstruktur von Molekiilen
entwickelt eine Arbeitsgruppe, die
seit April 2004 an der Technischen
Universitdt Chemnitz besteht.

Vielfalt an Maoglichkeiten

Die Grundlagen der Theoreti-
schen Chemie stammen aus der
Theoretischen Physik. Die Lésung
der Gleichungen ist nur mittels Ver-
fahren aus der numerischen Mathe-
matik moglich, die in Form von
Computer-Programmen umgesetzt
werden. So umspannt die Theoreti-
sche Chemie ein breites Themen-
spektrum, wobei die generelle Regel
lautet: Je genauer die Ergebnisse
sein sollen, desto komplizierter ist

das Modell dahinter und desto langer
ist die Rechenzeit. Mit modernen
Rechnern ist es beispielsweise mog-
lich, die Eigenschaften von noch nicht
existierenden Verbindungen vorher-
zusagen. Vor allem aber hat das
Computermodell den Vorteil, dass
man - anders als in ein echtes Mole-
kiil - in das Modell “hineinschauen”
kann. So kénnen iiber die Theorie
Einblicke gewonnen werden, die zu
tieferem Verstandnis und zu neuen
Ideen in der Forschung fiihren.

Im Mittelpunkt der Forschungs-
arbeiten an der TU Chemnitz stehen
die so genannten korrelierten ab-
initio-Methoden, die in den vergan-
genen 20 Jahren wegen ihrer hohen
Genauigkeit stark an Popularitat ge-
wonnen haben. Der immense Re-
chenaufwand verhinderte bislang
jedoch die Anwendung auf grofiere
Molekiile, wie sie besonders fiir
Biochemiker, in den Materialwissen-
schaften oder in der Nanotechnologie
von Interesse sind.

Deshalb wird intensiv an Metho-
den gearbeitet, die iiber neue An-
satze mit geringem Rechenaufwand
eine hohe Genauigkeit liefern. Neben
der Entwicklungsarbeit spielt auch
die Anwendung vorhandener Me-
thoden eine wichtige Rolle. Die so
genannte Dichtefunktionaltheorie,
deren Entdecker im Jahr 1998 den
Nobelpreis fiir Chemie erhielten, er-
laubt es beispielsweise, auch kom-
plexere Strukturen auf molekularer
Ebene zu untersuchen oder gar zu
entwickeln.

So haben heute die “Computer-
Experimente” der Theoretiker in vie-
len Bereichen der Chemie und Physik
Einzug gehalten und die Entwick-
lung neuer, leistungsfahiger Metho-
den wird in Zukunft immer mehr
Tiiren fiir den Blick in den Mikrokos-
mos, in die Welt der Atome und
Molekiile 6ffnen.

Dr. Alexander A. Auer
Juniorprofessur Theoretische Chemie



Alles in Unordnung

Professur Theorie ungeordneter Systeme untersucht, wie

Elektronen gerinnen

Kristalle wie zum Beispiel Dia-
manten sind meist wunderschon,
was schon Marilyn Monroe in ‘Blon-
dinen bevorzugt’ besang: “Diamonds
are a girl’s best friend”. Auch fiir
Festkérperphysiker waren kristalline
Substanzen Jahrzehnte lang gute
Freunde, besonders fiir Theoretiker,
weil die hohe Symmetrie und Ord-
nung der Atome in Kristallen viele
Berechnungen stark vereinfacht.
Andererseits sind gerade ungeord-
nete Systeme besonders interessant,
denn hier gerinnen die Elektronen.

Amorphe Materialien wie metal-
lische Legierungen, Gléser, Gele,
Keramiken, Gummi oder Plastik sind
von grofier technologischer Be-
deutung. Um Ordnung in die Be-
schreibung derartiger ungeordneter
Systeme zu bringen, werden im
Rahmen der Profillinie 6 einfache
Modelle mit Hilfe von umfangrei-
chen numerischen Simulationen
untersucht.

Auf Grund der Unordnung kén-
nen sich Elektronen nicht ungestort
bewegen, sondern zeigen mehr oder
weniger deutlich Lokalisierungsei-
genschaften, die sich mit Hilfe von
fraktalen Konzepten charakterisieren
lassen. Von besonderem Interesse ist
beispielsweise die elektronische
Leitféhigkeit, vor allem beim Phasen-
libergang zwischen isolierendem
und metallischem Verhalten. Da die
Elektronen in der Quantenmechanik
nicht (nur) als Teilchen, sondern
auch als elektronische Welle be-
schrieben werden miissen, kommt
es durch die unregelméafige Anord-
nung der Atome zu vielféltigen Re-
flektionsprozessen, wobei durch
konstruktive oder destruktive Inter-
ferenz mehr oder weniger starke
Lokalisierungseffekte auftreten. Die
Elektronenwelle verteilt sich dabei
unregelméfig und auf verschiede-
nen Grofenskalen tiber das amor-
phe Material.

Eines der benutzten Simula-
tionsverfahren beschreibt eine un-

geordnete Probe durch einen Wiirfel,
der aus bis zu 111 x 111 x 111 = 1.367.631
Einzelwiirfeln aufgebaut ist. Wird
die Unordnung zu stark und ist die
Energie des Elektrons zu hoch, dann
treten die genannten Lokalisierungs-
effekte auf. Anschaulich kann man
sich das etwa so vorstellen wie das
Gerinnen von Milch, die, wenn sie
zu sauer oder der Kaffee zu heif ist,
plétzlich ausflockt. Genauso flocken
die elektronischen Wellenfunktionen
aus, wenn man die Elektronen in

Multifraktale Elektronenflocken in einem
Computermodell amorpher Materialien. Die
Grauscala gibt die Aufenthaltswahrschein-
lichkeit des Elektrons an der jeweiligen
Raumposition wieder.

ein Material schiittet, das einen zu
geringen Ordnungsgrad aufweist.

Quantitativ kann man dieses
Phanomen durch fraktale Strukturen
beschreiben, die die Aufenthalts-
wahrscheinlichkeit der Elektronen
im Material wiedergeben. Das heifdt,
dass bestimmte Verteilungsmuster
auf unterschiedlichen GroRenskalen
immer wieder auftreten bzw. dass
sich die groRen Elektronenflocken
aus kleineren, immer wieder &hnlich
gestalteten Flocken aufbauen. Cha-
rakteristisch fiir solche Fraktale ist,
dass ihre Dimension, das ist eine
Zahl, die den Zerkliiftungsgrad des
fraktalen Musters beschreibt, keine
ganze Zahl mehr ist, sondern einen
gebrochenen, fraktalen Wert an-
nimmt.

Prof. Dr. Michael Schreiber
Professur Theorie ungeordneter Systeme

PROFIL 6

News
Arbeitsmarkt 2030

Die demographische Entwicklung hat gravierende Auswirkungen auf den
Arbeitsmarkt. Insbesondere kommt es aufgrund des Geburtenriickgangs zu
einer quantitativen Verringerung des Arbeitsangebots. Die Dynamik des Ar-
beitsmarktes wird aber durch eine Vielzahl weiterer Faktoren beeinflusst, zum
Beispiel durch Anderungen des Wanderungsverhaltens, der Pendlerstrome,
der Erwerbsbeteiligung usw. Der Einfluss dieser Faktoren soll an der TU Chem-
nitz umfassend in einem System Dynamics Modell dargestellt und simuliert
werden. Ziel ist es, die Entwicklung in den Jahren 2005 bis 2030 méglichst
genau zu beschreiben, die Grofe von Unsicherheitsbereichen abzuschatzen
und Optionen fiir die politische Beeinflussung des Prozesses aufzuzeigen.

Prof. Dr. Klaus Dieter John
Professur Wirtschaftspolitik

Numerische Berechnungen fiir die Nanoelektronik

Die Berechnung der elektronischen Eigenschaften von Materialien und
Strukturen fiir die Nanoelektronik fiihren in den atomaren Bereich, das heift
es miissen aus ersten physikalischen Prinzipien abgeleitete ab-initio-Metho-
den angewendet werden, bei denen es auf die Position und das Verhalten
jedes einzelnen Atoms ankommt. Dadurch steigt die Datenmenge und der
Rechenaufwand enorm an. Zur Bewaltigung dieser Berechnungen bedarf es
eines Hochstleistungsrechners. An der Technischen Universitdt Chemnitz
wird dafiir das Chemnitzer Linux-Cluster (CLiC) eingesetzt.

Vor zehn Jahren noch konnten die meisten ab-initio-Methoden nur Sys-
teme mit wenigen Atomen simulieren. Durch die Benutzung von Pseudo-Po-
tenzialen und durch die gesteigerte Rechenleistung heutiger Computersysteme
sowie die Verwendung effizienter numerischer Algorithmen ist es heute
moglich, Systeme mit wesentlich mehr Atomen numerisch zu simulieren.

Durch die enge Zusammenarbeit mit der Fakultét fiir Informatik und der
Halbleiterindustrie wird es maglich, diese Entwicklungen weiter voranzutrei-
ben. Dabei liegt der Schwerpunkt auf der Entwicklung neuer, hocheffizienter
paralleler Algorithmen zur Simulation einiger tausend Atome (siehe auch
Profillinie 1, Seiten 3 - 10).

Prof. Dr. Christian Radehaus
Professur Opto- und Festkorperelektronik

Verformung ohne Beriihrung

Fiir den Entwurf neuartiger Umformverfahren, die beriihrungslos iiber
die magnetische Kraftwirkung eine Verformung des Werkstiicks erzielen,
sind geeignete Berechnungsverfahren erforderlich, die eine Vorhersage iiber
die Strom- und Kraftverteilung beim Unformprozess ermdglichen. Die Profes-
sur Allgemeine und Theoretische Elektrotechnik stellt die Berechnung des
Schaltvorgangs fiir ein magnetisches Umformverfahren dar (transiente drei-
dimensionale Wirbelstromberechnung). Diese entstand in Zusammenarbeit
mit dem Fraunhofer-Institut Werkzeugmaschen und Umformtechnik (IWU).

An der Professur wurde ein alternatives Verfahren zur Berechnung von
Induktionsphd@nomenen entwickelt, die so genannte Finite-Netzwerk-Theorie
(FNM). Diese Methode besitzt den Vorteil, dass sie nur elektrisch leitende
Gebiete in die Berechnung einschlie3t. Die elektrisch leitenden Gebiete
werden in Widerstandselemente mit induktiver Kopplung zerlegt. Es entsteht
ein elektrisches Netzwerk mit induktiver Kopplung, in dem die Strome ein-
schliefilich der Wirbelstrome tber geeignete numerische Verfahren berech-
net werden konnen.

Prof. Dr. Abbas Farschtschi
Professur Allgemeine und Theoretische Elektrotechnik
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Schnelle Grids

Optimierte Software beschleunigt
Hochleistungsrechner

Einen wesentlichen Platz in der Software-
hierarchie eines Hochleistungsrechners, einem so
genannten “Computing Grid“, nimmt das Betriebs-
system ein. Es ist verantwortlich fiir die Koordinie-
rung der parallelen Abldufe auf jedem Knoten-
rechner des Grids, verwaltet dessen Ressourcen
und stellt die Basis zur Sicherung der Systeminte-
gritat. Zusatzlich bietet das Betriebssystem auch
Dienste und Abstraktionen fiir h6here Schichten
an, um mit der Hardware zu kommunizieren, zum
Beispiel so genannte Geratetreiber.

Haufig wird Linux als Betriebssystem fiir die
Knoten eines Grids genutzt. Die freie Verfiigbar-
keit der Quelltexte sowie die Existenz ebenfalls frei
verfiigharer Softwarewerkzeuge wie der GNU
Compiler Collection erlauben es zum einen, Linux
an die Erfordernisse des Grid Computing optimal
anzupassen: So kénnen zum Beispiel nicht be-
nétigte Komponenten und Dienste eliminiert wer-
den, damit den Nutzerprozessen ein Hochstmaf}
an Rechenleistung und Speicherkapazitat zur
Verfiigung steht. Zum anderen aber kann das
Betriebssystem auch mit zusatzlichen Funktionen
erweitert werden, was Verdnderungen in seiner
Struktur zur Folge hat.

Mitarbeiter der Juniorprofessur Echtzeit-Sys-
teme sowie der Professur Rechnerarchitektur an
der Technischen Universitdt Chemnitz arbeiten
zurzeit gemeinsam an der Verbesserung der Kom-
munikationsinfrastruktur von zukiinftigen Grids.
Ausgangspunkt sind Dienste des Betriebssystems,
die fiir die Hochgeschwindigkeitskommunikation
notwendig sind, jedoch verhéltnisméfiig viel Aus-
flihrungszeit bendtigen und damit die erreichbare
Kommunikationsbandbreite beschranken. Diese
Dienste werden zunachst analysiert und dann
durch gezielte Manipulationen der Softwarestruk-
tur beschleunigt. Dariiber hinaus versuchen die
Wissenschaftler, durch die Verlagerung von Teilen
der Applikation in den privilegierten Modus des
Prozessors die Kommunikationshandbreite weiter
zu erhéhen.

Ziel der Forschungsarbeiten ist letztlich, die
durch das jeweilige Medium - beispielsweise die
populére InfiniBand-Schnittstelle - angebotene
Kommunikationsleistung bestmdglich an die
Rechenprozesse weiterzugeben und die Verluste
durch das Betriebssystem zu minimieren.

Dr. Robert Baumgart!
Juniorprofessur Echtzeit-Systeme &
Torsten Mehlan

Professur Rechnerarchitektur
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Diskretisierung bei komplizierten Daten

Angepasste Finite-Elemente-Methode zur numerischen Simulation

Die numerische Simulation eines technischen
oder naturwissenschaftlichen Problems fiihrt in
vielen Féllen liber die Modellierungsstufen “Phy-
sikalisch-technisches Modell”, “Mathematisches
Modell” und “Numerik des mathematischen Mo-
dells” zu einer auf dem Computer berechneten
Néherungslosung. Ziele der Simulation realer
Prozesse sind vor allem die genaherte Berech-
nung der ProblemgroRe (direkte Aufgabe), die
Modellbewertung sowie die Ermittlung von Para-
metern zur Anpassung des Modells an die Realitét
(inverse Aufgabe).

Eine groRe Zahl von Problemen der Praxis -
unter anderem in der Festkdrper- und Stromungs-
mechanik oder fiir die Warmeleitung - wird durch
Randwertaufgaben fiir partielle Differentialglei-
chungen beschrieben, die sowohl bei komplizier-
ten Daten als auch bei ihrer schnellen Losung auf
Hochleistungsrechnern eine besondere Heraus-
forderung darstellen.
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Zum Beispiel kann die Geometrie des Ge-
bietsrandes einer Randwertaufgabe Ecken (2D, 3D)
oder Kanten (3D) aufweisen, die zu Singularitaten
oder zu einer starken Anisotropie der Losung fiih-
ren. Das bedeutet, es treten groRRe und sehr un-
terschiedliche, zum Teil nicht beschrankte Ablei-
tungen der Problemgrofe in verschiedene Raum-
richtungen auf. Ebenfalls kann es passieren, dass
die Koeffizienten der Differentialgleichung wegen
abrupter Materialdnderungen einen Sprungcha-
rakter entlang eines geometrisch komplizierten
“Interface” haben und damit ebenfalls Singulari-
taten und Anisotropie bewirken.

Die Phdanomene sehr grofler oder sehr unter-
schiedlich grofier Ableitungen in verschiedene
Raumrichtungen sind typisch fiir Aufgaben der
Praxis. Sie vermindern die Genauigkeit von Stan-
darddiskretisierungen und erfordern angepasste
Finite-Elemente-Diskretisierungen. An der Pro-
fessur Angewandte Mathematik wurden solche

Diskretisierungen - zum Teil als Projektrealisie-
rung im SFB 393 mit weiteren Kollegen der Fakul-
tat - entwickelt, mathematisch begriindet und
implementiert:

L. Finite-Elemente-Diskretisierungen auf der Basis
der lokalen Netzverfeinerung fiir Gebiete mit ein-
springenden Ecken, desgleichen fiir Gebiete mit
einspringenden Kanten in 3D mittels anisotropen
Diskretisierungen.

2. Fourier-Finite-Elemente Approximationen
(Fourier Dekomposition kombiniert mit der Finite-
Elemente-Methode) zur optimalen Approximation
von Kanten- und Interfacesingularitdten in 3D
sowie gleichzeitig zur parallelen Losung dreidi-
mensionaler Probleme auf axialsymmetrischen
oder prismatischen Gebieten mit folgenden Vor-
teilen: Die 3D-Probleme werden auf endlich viele
Aufgaben in 2D zuriickgefiihrt. Diese sind entkop-
pelt und werden parallel gelost (Parallelrechner),
zum Beispiel bei der Berechnung des nichtaxial-
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symmetrischen Temperatur- und Verschiebungs-
feldes von Kolbenoberteilen (siehe linke Grafik).
3. Mortar-Methoden (approximatives “Verkleben”
unstetiger Finite-Elemente-Ansatze) fiir Zerlegun-
gen eines Gebietes in mehrere Teilgebiete, deren
Triangulationen auf dem inneren Rand der Ge-
bietszerlegung nicht konsistent in den Knoten sind
(“nonmatching meshes”). Mortar-Methoden zur
Kopplung geometrisch nichtkonformer Triangula-
tionen besitzen die Vorteile, dass die Netzgenerie-
rung in den Teilgebieten unabhangig voneinander
und damit parallel erfolgen kann, dass unter-
schiedliche Diskretisierungstechniken in den Teil-
gebieten verwendet werden konnen und isotrope
Netze mit anisotropen Netzen ohne Ubergangs-
zone - und damit sehr einfach - gekoppelt werden
konnen (siehe rechte Grafik).

Prof. Dr. Bernd Heinrich
Professur Angewandte Mathematik



