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1.1 Wissenschaftliche Entwicklung des Sonder-
forschungsbereichs

In der dritten Arbeitsperiode des SFB 393 wurden die Grundlagenuntersuchungen und
Experimentalrealisierungen

e fiir die numerischen Grundprobleme bei moderner FEM und BEM und ihre schnel-
len Loser (Projektbereich A);

e zur Parallelisierung typischer Anwendungen (Projektbereich B);

e fiir die Anwendung auf numerische Simulationen der Physik (in Projektbereich C)
sowie

e fiir die Simulation kontinuumsmechanischer Fragestellungen (in Projektbereich D)

erfolgreich weitergefiihrt.

Dies betrifft zum einen disziplindre FErgebnisse in den einzelnen Teilprojekten, zum an-
deren sind die meisten Forschungsleistungen im SFB 393 durch das interdisziplinire
Zusammenwirken von Wissenschaftlern aus mehreren Fakultiten gekennzeichnet oder
wurden durch die Diskussionen im SFB-Seminar besonders befruchtet, was im folgen-
den Abschnitt genauer ausgefiihrt wird.

Im Projektbereich A wurden hauptséchlich
e adaptive Finite Elemente Techniken in ihrer Gesamtheit untersucht, einschlieflich

— neue Datenstrukturen z.B. zur Vergroberung,
— anisotrope Fehlerschéitzer/Netzsteuerungen,

— 2D-Implementierung fiir weitere Anwendungsklassen wie Kontakt mit varia-
blen Hindernissen, Rissfortschritt, gemischte Probleme

— parallele 3D-Implementierung mit Rebalancing.
o Wavelet-Galerkinverfahren fiir Integralgleichungen auf komplexen Oberflachen ent-

wickelt, mit biorthogonalen Waveletbasen fiir stiickweise glatte und Waveletkon-
struktionen nach Tausch/White fiir stiickweise linear approximierte Oberflichen.

e mit numerischen und analytischen Methoden die Resonanzen in der Eigenwertsta-
tistik zufélliger Matrizen mit singulirer Verteilung untersucht.

Im Projektbereich B wurde

e die adaptive 3D-FEM durch Schaffung einer ,communication engine“ in eine mo-
derne Parallelvariante fiir beliebige Clustersysteme und Rebalancierungstechniken
erhoben.
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Im Projektbereich C wurden

e clektrische und thermische Transporteigenschaften stark ungeordneter, quanten-
mechanischer Systeme mittels numerischer Verfahren untersucht, wobei der Ein-
fluss von Magnetfeld, Vielteilchenwechselwirkung, Potentialkorrelation und endli-
cher Phasenkohiirenzlinge an einem Metall-Isolator-Ubergang (MIU) im Mittel-
punkt standen,

e Relaxationmechanismen in komplexen Systemen effizient simuliert und analysiert,
wobei einerseits das Uberwinden von energetischen Barrieren und zum anderen die
Konnektivitit im Zustandsraum zu einer Reihe interessanter Effekte, wie z.B. den
Alterungsphénomenen fiihrte,

e die komplexe Strukturbildung an Grenzflichen zwischen Silizium und frithen Uber-
gangsmetallen einschliefilich amorpher Modifikationen untersucht, wobei zur Be-
rechnung elektronischer Bandstrukturen parallelisierte Programme unter Verwen-
dung einer gemischten Basis aus ebenen Wellen und lokalisierten Funktionen zum
Einsatz kamen,

e fiir nichtlineare dynamische Systeme mit vielen Freiheitsgraden die Aufdeckung der
Zusammenhénge zwischen charakteristischen Gréflen der nichtlinearen Dynamik,
wie z.B. Lyapunovspektren, und makroskopischen Grofien, wie z.B. Transportko-
effizienten, durch die Entwicklung von Langzeitalgorithmen vorangetrieben.

Im Projektbereich D

e ist die numerische Simulation nichtlinearer Materialmodelle der Festkorpermecha-
nik auf der Grundlage adaptiver FE-Algorithmen wesentlich effektiver gestaltet
worden. Neben der Anpassung von Fehlerschéitzern auf komplexe Problemstellun-
gen der Elasto-Plastizitéit grofier Verzerrungen und der Rissbruchmechanik wurden
neuartige Strategien zur Ubertragung von Feldgréfen bei Netzverfeinerung und
Netzvergroberung realisiert.

e wurde die Praxisrelevanz der entwickelten Software durch die Beriicksichtigung des
2D-Kontaktes gegen starre Hindernisse wesentlich erweitert.

e wurde die Simulation von Schidigungsrissen und Rissfortschritt mit adaptiver
Losertechnik durch eine spezielle Netzteilungsstrategie efolgreich ausgefiihrt.

e ist die numerische Simulation von dispersen Mehrphasenstromungen (Fluid-Fest-
stoff-Stromungen) mittels paralleler Euler-Lagrange—Verfahren im Wesentlichen
zum Abschluss gebracht worden.

e wurden gaskinetisch motivierte Simulationsmethoden mit neu formulierten ther-
mischen Randbedingungen erfolgreich an verschiedenen Problemen aus der kineti-
schen Theorie und Fluiddynamik getestet und FE-Formulierungen auf die Herlei-
tung der Methoden iibertragen.
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1.2 Entwicklung der Kooperation im Sonder-
forschungsbereich

Die interdisziplindre Zusammenarbeit von Wissenschaftlern verschiedener Fachdiszipli-
nen hat an der TU Chemnitz eine lange Tradition und wurde zu einem Hauptmerkmal
des SFB 393.

So sind die meisten Forschungsleistungen im SFB 393 durch das interdisziplindre Zu-
sammenwirken von Wissenschaftlern aus mehreren Fakultiten gekennzeichnet.

Dies bezieht sich erstens auf die gemeinsame Bearbeitung der Teilprojekte in D durch
Ingenieure, Naturwissenschaftler und Mathematiker. So wurde die erfolgreiche Simula-
tion von 2—dimensionalem Risswachstum durch die Kombination von adaptiven Finiten
Elementen und angepasster hierarchischer Losertechnik einerseits mit mechanisch rele-
vanten Rissfortschrittskriterien andererseits erreicht. Zweitens ergab die Zusammenar-
beit der Mathematiker mit den Informatikern (Tp. A3/A11/A12 mit B8) eine neue Paral-
lelrealisierung fiir effiziente 3D-Finite Elemente Rechnungen mit Adaptivitit. Drittens
war die Zusammenarbeit zwischen Kollegen aus der Physik (Projektbereich C) und der
Mathematik besonders in den Teilprojekten A13 und D5 manifestiert. Dies wird sich
in der Fortfiihrung neben D5 besonders in weiterer gemeinsamer Projektbearbeitung
innerhalb C8 ausdriicken.

1.3 Stellung innerhalb der Hochschule

An der TU Chemnitz werden im Berichtszeitraum vier Sonderforschungsbereiche von
der DFG gefordert. Der SFB 393 arbeitet auf dem auch international exponierten Wis-
senschaftsprofil des ,,High Performance Computing®, was nichtzuletzt durch groflziigige
Forderungen in den letzten 20 Jahren einen bedeutenden Aufschwung erlebt hat. Damit
ist in Chemnitz ein besonderes Kompetenzzentrum entstanden, was auch zu Koope-
rationsbeziehungen zu anderen Forschungseinrichtungen Sachsens (TU Dresden, TU-
Bergakademie Freiberg, Institut fiir Troposphérenforschung Leipzig, MPI Leipzig) sowie
Deutschlands fiihrte.

Innerhalb der TU Chemnitz zeichnet sich der SFB 393 durch seine Interdisziplinaritét
besonders aus.

Der SFB 393 kann auf eine gute Unterstiitzung von Seiten der TU Chemnitz und des
Séachsischen Staatsministeriums fiir seine bisherigen drei Antragsphasen zuriickblicken.
So war zuletzt der C4-Ruf von Prof. Benner auf die Professur ,Mathematik in Industrie
und Technik® mit seiner Bereitschaft zur Integration und Mitarbeit im SFB verkniipft.

Der SFB 393 bedankt sich auch bei der Verwaltung der TU Chemnitz fiir die zunehmend
konstruktive Zusammenarbeit bei Personalfragen und der Drittmittel-Verwaltungshilfe.
Eine besondere Rolle spielt der SFB 393 bei der Neukonzipierung eines TU-Parallelrech-
ners, wenn sich fiir unseren derzeit genutzten CLIC (528 Pentium III + Fast-Ethernet)
ein Modernisierungsschub notwendig macht.

Naturgemif sind die Wissenschaftler des SFB 393 die Hauptnutzer von Parallelrechen-
technik, deshalb wurde zur intensiven Vorbereitung dieser Erneuerung die so genannte
CHIC-Initiative, eine Arbeitsgruppe aus Mitarbeitern des Universititsrechenzentrums
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und weiteren 23 Professuren der TU Chemnitz (natiirlich darunter die des SFB 393)
gegriindet, die seit Beginn des Jahres 2003 strategische Planungen hierfiir leistet.
Dabei wurde deutlich, dass die Forschungsrichtung , Numerische Simulation / Hochleis-
tungsrechnen® aber ebenso ,, Mathematische Modellbildung“ wie auch andere (nichtnu-
merische) Simulationen einen iiberaus grofien Anteil an Forschungsleistungen in der TU
Chemnitz haben. Deshalb wird dies eine zukiinftige Profillinie innerhalb der TU Chem-
nitz zusétzlich zu den bisher formulierten sein. Dies wird als eine wesentliche Wirkung
der Arbeit des SFB 393 auf die gesamte Universitit verstanden.

1.4 Forderung der Lehre und des wissenschaftlichen
Nachwuchses

Die Untersuchungen im Sonderforschungsbereich beeinflussen naturgeméfl die Arbeiten
an den beteiligten Fakultdten und Instituten erheblich. Nicht nur die aus den Teilprojek-
ten finanzierten wissenschaftlichen Mitarbeiter, sondern auch die aus anderen Mitteln
finanzierten Wissenschaftler nehmen starken Anteil an den Themen und Veranstaltungen
des SF'B.

Besonderes Gewicht hat die Qualifizierung hauptséchlich von Promovenden innerhalb
der durch den SFB zustande gekommenen Forschungsgruppen. So entstanden unmittel-
bar aus den im SFB mitarbeitenden Arbeitsgruppen im Berichtszeitraum

in der Mathematik: 2 Promotionen
und 1 Habilitation,

in der Physik: 4 Promotionen
(3 verteidigt, 1 steht vor Abschluss)
im Maschinenbau: 2 Promotionen

und 1 Habilitation,

Der unmittelbare Einfluss auf die Lehre ist vor allem durch die Tétigkeiten der stu-
dentischen Hilfskrifte und durch Diplom- und Jahresarbeitsthemen gegeben. Besonders
konnten die umfangreichen Mittel fiir studentische Hilfskréfte die Arbeitsgruppen des
SEFB in die Lage versetzen, Studenten héherer Semester zielgerichtet in die Forschungs-
arbeit zu integrieren. Die Tétigkeit als studentische Hilfskraft hatte typischerweise stets
wissenschaftlichen Charakter, einige konnten nach Erwerb des Disploms fiir die weiteren
Projektarbeiten auf halben Stellen gewonnen werden. Insgesamt haben stindig etwa 15
Studenten im SFB mitgearbeitet (summarisch mehr als 25).

Vortrige von Gastwissenschaftlern aus dem In— und Ausland und Besuche an Institu-
tionen mit &hnlich gelagertem Forschungsprofil fiithren zu einem erheblichen Zuwachs an
Fachinformation, die die Forschung und Lehre der beteiligten Fachbereiche und Institute
befruchteten.
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2.1 Teilprojekt A3

Parallele adaptive Finite-Elemente-Algorithmen und Loser fiir symmetrische, positiv
definite Probleme

2.1.1 Antragsteller

PD Dr. Thomas Apel an Professur Numerische Analysis, TU Chemnitz
Doz. Dr. Michael Jung, Institut fiir Wissenschaftliches Rechnen, TU Dresden
Dr. Gerd Kunert an Professur Wissenschaftliches Rechnen, TU Chemnitz

2.1.2 Projektbearbeiter

Dr. Sven Beuchler / Professur Numerische Analysis, TU Chemnitz (bis Sept. 2003)
MSec. Sergej Grosman / Professur Numerische Analysis, TU Chemnitz

DM Gunter Winkler / Professur Numerische Analysis, TU Chemnitz (Jan. bis Dez. 2003)
DM Peter Steinhorst / Professur Numerische Analysis, TU Chemnitz (ab Okt.2003)
Prof. Arnd Meyer / Professur Numerische Analysis, TU Chemnitz

Dr. Matthias Pester / Professur Mathematik in Industrie und Technik, TU Chemnitz

2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

2.2.1 Adaptive anisotrope Netzsteuerung

Fiir Aufgaben mit anisotropem Losungsverhalten wie Kantensingularititen und Rand-
schichten sind l6sungsangepasste Diskretisierungen anisotrop. Die adaptive Steuerung
anisotroper Netze, insbesondere die automatische Erkennung von Anisotropierichtun-
gen im Laufe der Rechnung und eine entsprechende Ausrichtung der finiten Elemente
ist international noch nicht zufriedenstellend gekldrt und war ein Bearbeitungschwer-
punkt im Projekt. Dabei werden solche Strategien verfolgt, die hierarchische anisotrope
Netze liefern, so dass Multilevel-Verfahren zur effizienten Losung der Finite-Elemente-
Gleichungssysteme eingesetzt werden konnen. Wesentliche Fortschritte gibt es aber nicht
nur bei der Netzsteuerung, sondern auch bei einem anderen wichtigen Bestandteil adap-
tiver Verfahren, den a posteriori Fehlerschitzern, die fiir anisotrope Diskretisierungen
zunehmend besser verstanden werden.

2.2.2 Auflésungsverfahren bei anistropen Diskretisierungen

Die Entwicklung effizienter Loser fiir die bei anisotropen Diskretisierungen entstehenden
Finite-Elemente-Gleichungssysteme ist ein weiteres Ziel im Projekt.

In einer Reihe von Arbeiten werden Losungsalgorithmen fiir anisotrope Differentialglei-
chungen, zum Beispiel der Gestalt —a(z, y)uzy — b(x, y)uy, = f, wobei einer der beiden
Koeffizienten a oder b klein ist, diskutiert (siche z.B. [BZ01, Hac85, KW98, Pl98]). In
diesen Arbeiten wird besonderes Augenmerk auf die Auflésung gelegt, aber es werden
nicht der singuldr gestorte Charakter derartiger Aufgaben und adéquate Diskretisierun-
gen beriicksichtigt. Im Teilprojekt sollen schnelle Loser auf der Basis von Multilevel-
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Algorithmen entwickelt werden, die bei adaptiven anisotropen Diskretisierungen zum
Einsatz kommen.

2.2.3 Auflosungsstrategien fiir Verfahren hoherer Ordnung

In der Antragsperiode 1999-2001 wurde fiir einen Gebietszerlegungs-Vorkonditionie-
rer fiir zweidimensionale Randwertaufgaben ein suboptimaler Multigrid-Loser fiir die
Probleme im Inneren der Teilgebiete konstruiert und analysiert. Dieser Vorkonditionie-
rer sollte zusammen mit dem Vorkonditionierer von Korneev [IK95a], [IK95b] fiir das
Schur-Komplement in das Programm SPC-PM-Po2p implementiert werden. Dieser Vor-
konditionierer sollte auch fiir Netze bestehend aus Rechteckelementen mit einem starken
Streckungsverhiltnis ausgetestet und gegebenenfalls modifiziert werden.

Ein weiterer Schwerpunkt bestand darin, das bestehende Programm SPC-PM-3AdH
auf die Diskretisierung von Randwertproblemen mittels FEM unter Verwendung eines
Polynomgrades p > 2 zu erweitern und zu parallelisieren.

Fiir dreidimensionale Probleme war die Entwicklung eines Vorkonditionierers fiir die
Probleme im Inneren der Teilgebiete noch nicht ausreichend geklért. Diese Fragestellung
sollte in einem dritten Schwerpunkt bearbeitet werden.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

2.3.1 Adaptive anisotrope Netzsteuerung

Eine adaptive anisotrope Netzsteuerung erfordert im Laufe der Rechnung ein automa-
tisches Erkennen der Anisotropierichtungen sowie das Anpassen der Elemente entlang
dieser Richtungen. Dabei ist es formal und praktisch giinstig, die adaptiven Schritte
aufzuteilen in die Aspekte Informationsgewinnung und Netzgenerierung/-verfeinerung.

Bei der Informationsgewinnung sucht man diejenigen Informationen, die ein anisotro-
pes Element beschreiben, ndmlich Streckungsrichtungen, Streckungsverhdltnisse und Ele-
mentgréfie. Giinstigerweise sollten diese Informationen von einem geeigneten anisotropen
Fehlerschitzer bereitgestellt werden. Leider gelingt dies im Allgemeinen nur fiir die letz-
te Information, die Flementgrdfie (Volumen). Fehlerschétzer nehmen natiirlich trotzdem
eine zentrale Rolle ein, da sie nicht nur zur Bestimmung einer geeigneten Elementgrofie
dienen, sondern die Grundlage jeglicher Zuverldssigkeits- und Effizienzbetrachtungen von
Diskretisierungsmethoden sind. Obwohl es im Antrag nicht ausdriicklich formuliert wur-
de, wurden von G. Kunert und S. Grosman entsprechende Vorarbeiten zu anisotropen
Fehlerschitzern [Kun99, Kun00a, KV00, Kun00b, Kun0la, Kun01b, Kun0lc, Kun01d,
Kun02] weitergefiihrt, wobei unerwartete Resultate erzielt werden konnten.

Die ersten beiden Informationen Streckungsrichtungen und Streckungsverhdltnisse kon-
nen (bisher) nicht aus Fehlerschitzern extrahiert werden. Der in der Literatur am héu-
figsten genutzte Ansatz verwendet die Matrix der zweiten Ableitungen, d. h. die Hesse-
Matrix der FEM-Losung [PVMZ87, Sim94, Dol98, D’A99, BD97, CHM95, HDB*00,
RGK93]. Von G. Kunert wurde gezeigt, dass die auf dieser Basis konstruierten anisotro-
pen Netze auch fiir die untersuchten Fehlerschitzer geeignet sind [KunOOb].

Nachdem die gewiinschten anisotropen Netzinformationen bestimmt wurden, erfolgt die
anisotrope Netzgenerierung/-verfeinerung. Den meisten anisotropen Methoden liegt
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eine lokale anisotrope Transformation zugrunde. Beispielhaft seien hier die Ubersich-
ten in [Sim94] oder [BH96] und Arbeiten der Gruppe um Borouchaki/George genannt
[BGM97, BGH97, GB9S].

Eine andere Gruppe von Methoden umfasst Algorithmen zur Netzverbesserung und /oder
Netzverfeinerung. Netzverbesserung im engeren Sinne wird durch Netzglittung (d. h.
Knotenverschiebung) erreicht. Netzverfeinerung geschieht durch Operationen wie das
Einfiigen/Loschen/Tauschen von mesh entities (Netz-Strukturen) wie Knoten, Kanten,
Flichen und Elementen, siehe z. B. [Dol98, CHM95, BD97, BH96, FPZ01, SR99].

Die genannten Arbeiten verdeutlichen, dass anisotrope Netzgenerierung/-verfeinerung
schon intensiv untersucht wurde, besonders in 2D. In 3D ist die gesamte Problematik
erst ansatzweise diskutiert und insbesondere im anisotropen Kontext weniger verstanden.
Die von uns angestrebten Beitrige umfassen vor allem folgende Punkte:

e Es sollen die Grundlagen der Fehlerschiitzung auf anisotropen Diskretisierungen aus-
gebaut werden. Dabei ist an weitere Fehlerschitzer (postprocessing basierte Feh-
lerschétzer nach Zienkiewicz und Zhu, Fehlerschitzer auf der Basis lokaler Neumann-
probleme, hierarchische Fehlerschitzer) gedacht.

e Die in der Antragsperiode 1999-2001 begonnenen Untersuchungen iiber die Hessian-
Strategie zur Generierung anisotroper Netze und die Beziehung zur anisotropen
Fehlerschitzung [Kun00c| sollen ausgebaut und vertieft werden.

e Essollen Algorithmen zur Erkennung von Anisotropierichtungen und zur Generierung
anisotrop ausgerichteter Netze entwickelt werden. Um Multilevel-Verfahren einsetzen
zu konnen, sollen hierarchische anisotrope Netze konstruiert werden.

e Alle entwickelten Algorithmen sollten implementiert und getestet werden.

e Der dreidimensionale Fall, der in der Literatur weniger tief bearbeitet ist, soll ange-
gangen werden.

Neuland wird hier vor allem beim dritten genannten Punkt betreten. Vom methodi-
schen Ansatz her sollte das Grobnetz einer anisotropen Netz-Hierarchie entweder mit
einem anisotropen Advancing-Front-Algorithmus oder iiber anisotrope Delaunay-Trian-
gularisierung erfolgen. Die Verfeinerung soll so geschehen, dass die Hierarchie weitgehend
erhalten bleibt. Werden bei der Verfeinerung des Netzes neue Knoten eingefiigt, so ist
eine (kleine) Abweichung vom Mittelpunkt der Vaterknoten erlaubt (z. B. durch Netz-
Glattung). Wenn schon existierende Knoten verschoben werden miissen, um ein hinrei-
chend ausgerichtetes anisotropes Netz zu erhalten, so konnen auch die vorangehenden
Netze modifiziert werden.

2.3.2 Auflésungsverfahren bei anistropen Diskretisierungen

Als erstes Modellbeispiel fiir die Konstruktion schneller Loser bei anisotropen Diskreti-
sierungen wird das Randwertproblem —cAu +u = f in Q = (0,1)? und u = 0 auf 9
(e < 1) betrachtet. Bei diesem Beispiel treten Randschichten auf, so dass eine Dis-
kretisierung in Randnéhe mittels anisotropen Elementen erfolgen muss. Auf der Basis
von Gebietszerlegungsverfahren und Multilevel-Algorithmen wird fiir dieses Problem ein
schneller Loser vorgeschlagen. Die hierbei gewonnen Erfahrungen werden bei der Kon-
struktion von Multilevel-Losern in den adaptiven Algorithmen genutzt.
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2.3.3 Auflosungsstrategien fiir Verfahren hoherer Ordnung

Zur Losung von Finite-Elemente-Gleichungssystemen, die bei der p- bzw. hp-Version
entstehen, wurden in der Periode 1999-2001 schnelle Auflésungsverfahren entwickelt.
Im Berichtszeitraum bestand das Ziel darin, diese schnellen Loser in das Programm
SPC-PM-Po2p zu implementieren. Als Modellproblem wurde das Randwertproblem

—Au=f in Q, u=0 auf 00

betrachtet, wobei €2 ein aus Vierecken zusammengesetztes Gebiet ist. Zur Diskretisie-
rung wurden stiickweise polynomiale Funktionen p-ten Grades verwendet. Zur Definiti-
on der Ansatzfunktionen iiber jedem Teilgebiet wurden dabei die integrierten Legendre-
Polynome genutzt. Nummeriert man die Freiheitsgrade in der Reihenfolge: Freiheitsgrade
in den Eckknoten der Vierecke, Freiheitsgrade auf den Kanten der Vierecke, Freiheits-
grade im Inneren der Vierecke, dann hat die FE-Steifigkeitsmatrix K die Blockstruktur

KV KVE KVI
KIV KIE KI

Hierbei steht ,, V* fiir die Eckknoten (vertices), ,E“ fiir die Freiheitsgrade auf den Kanten
(edges) und ,,I“ fiir die inneren Freiheitsgrade. Zur Definition einer Vorkonditionierungs-
matrix wurde in [IK95a] der folgende Weg vorgeschlagen. Zunéchst wird die Matrix

_ KV 0 . (1 _ KE KEI
KI,V = ( 0 K(l) ) mit K = KIE KI (22)
betrachtet, fiir die die Spektraldquivalenzungleichungen

c

—— K v<K<2K 2.3
1+logp LV =& =28y (2.3)

gelten. Zur Definition einer Vorkonditionierungsmatrix fiir die Matrix A muss somit
noch ein Vorkonditionierer fiir K" gefunden werden. Den Ausgangspunkt fiir dessen
Definition bildet die Faktorisierung

Iz Kg K" S 0 1 0
(1) _ E EI{ [ E E
s ( 0 4 > ( 0 K > ( K[ 'K & > 24

der Matrix K mit dem Schurkomplement S = Ky — KEIKI_IKIE. Zur Konstrukti-
on eines Vorkonditionierers der Matrix K(!) unter Nutzung der obigen Faktorisierung
benotigt man einen Vorkonditionierer fiir das Schurkomplement, einen Fortsetzungsope-
rator von den Kanten ins Innere der Vierecke und einen Vorkonditionierer fiir die Matrix
K[.

Die Matrix K7 ist eine Blockdiagonalmatrix. Jeder Block korrespondiert zu einem Ele-
ment. Daher ist die Diskretisierung von

—Au = f inRg=(-1,1)%

u = 0 aufdRy (2:5)
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mit der p-Version der FEM unter Nutzung des einen Elements R4 das typische Modell-
problem fiir den Léser der Subprobleme in 2D (d = 2) und 3D (d = 3). Das Rand-
wertproblem (2.5) wird mit der p-Version der FEM diskretisiert. Als Ansatzraum M, 4
wird

M,y = {u € Hy(Ra),u € span{x’ - -z’ 1?

11 5ee0y8g =0

gewahlt. Dann lautet die Galerkin-Projektion des Problemes (2.5) auf M, 4:
Suche u, € M, 4, so dass

a(uy,v,) = Vu, - Vv, = fo, Vu, € Mgy (2.6)
R4 Ra
gilt. Als Basis im Raum M, ; werden Tensorprodukte der integrierten Legendrepolynome
L;(z) eingefiihrt, siehe [JK97]. Mit L;, ;. (x1,...,24) = L;, (21) -+ L;,(x4) gilt nun
. P
M, 4 = span {Li1 ..... id}.

Dann ist (2.6) dquivalent zum Losen eines linearen Gleichungssystems Kqu = f mit der
Steifigkeitsmatrix

Kq= |:a(Li1 ..... igr Ljr..., jd)]
Die Matrix K ist dabei eine Blockdiagonalmatrix aus 2¢ Blocken, d.h.

K4 = Pblockdiag [K; 4>, P, (2.7)

1

wobei P eine bekannte Permutationsmatrix ist. Die Blocke K; 4 sind untereinander spek-
traliquivalent, d.h. es gilt K; 4 ~ K4 fiir 7, j = 1,...,2% Damit geniigt es, einen effek-
tiven Vorkonditionierer fiir K 4 zu finden, wobei

Kig= Ed: ((jgll) F1> ® Dy ( é F1> (2.8)

j=1 \k= k=j+1
mit
1 —C9 0 0
1 —C4 - d2 0
F1 = 1 —Cg e und D1 = 0 d4
SYM "-. 0 0
—Cp—2 1

und den Koeffizienten

C':\/(2¢—3)(2¢+5) o @i=3)2i+

(20 — 1)(2i + 3) 5 )

siehe [JK97].
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2.4 Ergebnisse

2.4.1 Adaptive anisotrope Netzsteuerung
Anisotrope Fehlerschiatzung

Die oben genannten anvisierten Ziele konnten erreicht werden. Wie gewohnt, konnten
fiir eine Reihe von Fehlerschiitzern lokale Abschétzungen nach unten gezeigt werden. Die
globalen Fehlerabschitzungen nach oben sind alle von der Form

Globaler Fehler < Alignment Measure - Fehlerschétzer

Diese Struktur der Fehlerschranke war nach unseren Vorarbeiten zu erwarten, siehe
z. B. [Kun99]. Das Alignment Measure misst dabei die Ausrichtung des anisotropen Net-
zes mit der anisotropen Losung. Fiir isotrope Netze sowie gut ausgerichtete anisotrope
Netze ist das Alignment Measure in der Grofienordnung 1 (in numerischen Experimenten
~ 1.5 ...4). An dieser Stelle soll darauf nicht weiter eingegangen werden; wir verweisen
auf [Kun99] fiir eine ausfiihrliche Diskussion.

Um die Methodik zur Konstruktion und zum Beweis der Eigenschaften anisotroper Feh-
lerschitzer auf ihre Grenzen zu untersuchen, wurden auch weitere Aufgaben betrachtet.
Im Folgenden werden wesentliche Ergebnisse und die entsprechenden Arbeiten benannt.

Fehlerschitzer auf der Basis lokaler Neumannprobleme (equilibrated residual me-
thod) Fiir das singulir gestorte Reaktions-Diffusions-Problem

—?Au+rKu=f inQ

mit gemischten Randbedingungen wurde in [AB98] fiir ¢ = 1 ein Fehlerschitzer vorge-
stellt, der auf isotropen Netzen zuverlédssig und effizient ist, wobei die Konstanten in den
Abschétzungen unabhéingig vom Stoérungsparameter x sind. S. Grosman hat diesen Feh-
lerschétzer im Kontext anisotroper Netze untersucht [Gro02]. Wesentliche Teilresultate
sind:

e Definition eines Fortsetzungsoperators, der die Ergebnisse der Originalarbeit so ver-
schirft, dass anisotrope Elemente verwendet werden kénnen,
e Beweis der Zuverlassigkeit des Fehlerschitzers,

e Analyse der Effizienz des Fehlerschéitzers, wobei ein Faktor (,lokale Matching-Funk-
tion“) auftritt, der bei stark anisotropen Netzen anwachsen kann,

e cin numerischer Test, der zeigt, dass der Fehlerschétzer den tatsidchlichen Fehler wirk-
lich um so stérker iiberschéitzt, je grofler das Streckungsverhiltnis der Elemente wird,

e cine Analyse der Steifigkeitsmatrizen fiir die lokalen Probleme, die zeigt, dass die
Probleme auf stark anisotropen Netzen schlecht gestellt sind.
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S. Grosman ist es dann gelungen, eine Modifikation dieses Fehlerschitzers vorzuschlagen
und zu analysieren, der die Méngel des originalen Fehlerschétzers iiberwindet. Auch hier
sollen die wesentlichen Teilresultate aufgezdhlt werden:

e Analyse der Zuverldssigkeit, wobei ein Faktor (,,globale Matching-Funktion®) auftritt,
der bereits aus den Arbeiten von G. Kunert bekannt ist und kontrolliert werden kann,

e Beweis der Effizienz,

e cin numerischer Test, der zeigt, dass der modifizierte Fehlerschétzer bessere Ergeb-
nisse als der originale Fehlerschétzer liefert,

e cine Analyse der Steifigkeitsmatrizen fiir die lokalen Probleme, die zeigt, dass die-
se auf stark anisotropen Netzen bessere Eigenschaften im Vergleich zum originalen
Fehlerschitzer haben.

In [AGJMO01] wurde dieser Fehlerschétzer mit weiteren Fehlerschitzern verglichen.

Hierarchische Fehlerschitzer Ein beliebter, weil einfacher Fehlerschétzer ist der so
genannte hierarchische Fehlerschitzer. Dieser wurde von S. Grosman in [Gro04] analy-
siert. Zur Beschreibung der wesentlichen Resultate seien folgende Bezeichnungen ein-
gefiihrt. Sei V7 C H}(Q) der Raum der stiickweise linearen Finite-Element-Funktionen
und Vo = Vi@V, C H}(Q) ein angereicherter Raum. Im isotropen Fall wird V; gewdhn-
lich mit den quadratischen Kanten-Blasenfunktionen angereichert, diese sind jedoch hier
ungeeignet. Weiterhin seien mit uy € V; und us € V5 die Finite-Element-Losungen be-
zeichnet.

Wesentliche Teilresultate sind:

e die Definition von gequetschten Blasenfunktionen (squeezed bubbles) zur Anreiche-
rung von V, so dass eine Fehlerreduktionseigenschaft (error reduction property, auch
saturation assumption) erfiillt ist und us — uy ein Fehlermaf fiir u — u; darstellt,

e der Beweis einer verschiirften Cauchy-Ungleichung fiir die Riume V; und V5, so dass
es moglich ist, eine globale Schitzfunktion fiir den Finite-Element-Fehler in V, zu
berechnen,

e der Beweis, dass diese global definierte Schitzfunktion durch eine Summe lokal {iber
den Kanten berechenbarer Anteile approximiert werden kann,

e der Beweis der oben genannten Abschétzungen (lokale Abschidtzung von unten, glo-
bale Abschitzung mit Alignment Measure von oben) fiir einen abgeleiteten lokalen
Fehlerschitzer.

In Testrechnungen zeigte sich, dass das Alignment Measure notwendigerweise in die
Konstante der Fehlerreduktionseigenschaft eingeht: Ist das Netz unangemessen stark
anisotrop, dann strebt das Alignment Measure gegen Unendlich und die Konstante in
der Fehlerreduktionseigenschaft gegen Eins.

Zienkiewicz-Zhu Fehlerschdatzung Die so genannten Zienkiewicz-Zhu Fehlerschétzer
beruhen auf einem Postprocessing und sind aufgrund ihrer Einfachheit und relativen
Robustheit recht beliebt. Die theoretische Analyse fiir anisotrope Netze war bisher nur
ungeniigend gekldrt. In einer gemeinsamen Arbeit mit S. Nicaise [KN04]| wurden etliche
theoretische Fortschritte erzielt, so dass ein Zienkiewicz-Zhu Fehlerschitzer fiir anisotro-
pe Netze formuliert und analysiert werden konnte.
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Konvektions-Diffusions-Probleme mit dominanter Konvektion Um die Methodik
zur Konstruktion und zum Beweis der Eigenschaften anisotroper Fehlerschitzer auf ihre
Grenzen zu untersuchen, wurden auch Konvektions-Diffusions-Probleme mit dominanter
Konvektion betrachtet. Es gelang, die bekannten isotropen Fehlerschétzer auf anisotrope
Netze zu iibertragen [Kun03b]. Dabei stellte sich heraus, dass die Schwierigkeiten &hnlich
wie im isotropen Fall liegen. Sie sind daher auch weniger durch die anisotropen Netze
bedingt, sondern vor allem durch die zugrunde liegende Differentialgleichung. In gewissen
Aspekten besitzt eine anisotrope Diskretisierung sogar Vorteile: z.B. kann man praktisch
auf eine Stabilisierung der numerischen Methode verzichten, wenn das anisotrope Netz
passend gewahlt wird.

Wie von anderen Problemen bekannt und auch hier erwartet, konnten lokale Fehler-
schranken nach unten und globale Fehlerschranken nach oben bewiesen werden. Fiir
die Qualitdt der Fehlerabschidtzung ist zum einen eine anisotrope Peclet-Zahl wichtig.
Ist diese in der Groflenordnung von 1 oder kleiner, so entsprechen sich die obere und
untere Fehlerschranke. Andernfalls klafft zwischen beiden Schranken eine Liicke. Dieses
Verhalten ist vollkommen analog zum isotropen Vorbild, d.h. nicht der Netz-Anisotropie
geschuldet.

Zum anderen hingen die Fehlerschitzer von der Anisotropie des Netzes ab, und zwar
genauso wie von anderen Differentialgleichungen gewohnt [Kun03b, Kun99]. Ausgedriickt
wird dies tiber das schon erwihnte Alignment Measure. Fiir eine ausfiihrliche Diskussion
verweisen wir deshalb auf die zitierte Literatur.

Stokes Gleichungen In Kooperation mit E. Creuse und S. Nicaise (Valenciennes,
Frankreich) konnten eine Reihe von Resultaten fiir das Stokes-Problem bewiesen werden
[CKNO03]. Da die Stokes-Gleichungen ausfiihrlich im Teilprojekt A1l besprochen sind,
werden hier nur die wesentlichsten Errungenschaften vorgestellt.

e Die Voraussetzungen an die Diskretisierung wurden detailliert untersucht und so
wenig restriktiv wie moglich formuliert. Damit sind viele Element-Paare abgedeckt.

e Der 2D-Fall und der komplexere 3D-Fall wurden untersucht.

e Konforme und nichtkonforme Diskretisierungen sind analysiert worden. Der letzte-
re Fall ist wesentlich technischer; betrachtet wurden so genannte Crouzeix-Raviart
Elemente.

e Viele Element-Typen wurden behandelt (Dreiecke, Vierecke, Tetraeder, Pentaeder,
Hexaeder).

e Fehlerabschéitzungen nach oben und unten konnten erreicht werden. Dabei war die
Analyse zum Teil wesentlich technischer als von skalaren Gleichungen gewohnt (be-
dingt u.a. durch die verwendete gemischte Formulierung). Insgesamt sind die Resul-
tate etwas weniger vorteilhaft als z. B. fiir die Poisson-Gleichung.

Fehlerabschdtzungen fiir Finite-Volumen-Verfahren Fiir das singuldr gestorte Re-
aktions-Diffusions-Problem wurde von G. Kunert, Z. Mghazli und S. Nicaise auch eine
Finite-Volumen-Diskretisierung auf anisotropen Gittern analysiert [IKMNO03]. Ein Resi-
duenfehlerschitzer wurde vorgeschlagen und analysiert, wobei Zuverléssigkeit und Effi-
zienz bewiesen werden konnten.
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Generierung adaptiver anisotrope Netze

Einen wichtigen Platz nahmen die Untersuchungen zur effektiven Steuerung der Netzver-
feinerungstechniken ein mit dem Ziel, notwendige Anisotropien in der lésungsangepass-
ten Ausrichtung zu erhalten. Die Ergebnisse sollen hier in drei Unterpunkten dargestellt
werden:

e theoretische Ergebnisse,
e Implementation und Tests mit Vierecksnetzen,

e Tests mit Dreiecksnetzen.

Theoretische Ergebnisse Wie bereits in Abschnitt 2.3.1 dargelegt wurde, erfordert
die adaptive anisotrope Netzsteuerung Informationen iiber Streckungsrichtungen und
Streckungsverhéltnisse der Elemente, die oft aus einer Naherung der Hesse-Matrix der
Losung gewonnen werden. G. Kunert ist es in [Kun02] gelungen zu zeigen, dass die
so generierten Netze auch eine effiziente und zuverldssige Fehlerabschétzung erlauben.
Damit wurde die Berechtigung sowohl der Hessian-Strategie als auch der anisotropen
Fehlerschétzer (und der verwendeten Methoden) bestétigt. Fiir Details verweisen wir
auf die Originalarbeit [Kun02].

Obwohl adaptive Strategien international schon seit etwa 25 Jahren entwickelt und be-
nutzt werden, ist ein Konvergenzbeweis fiir adaptive Strategien erst in den letzten Jah-
ren gelungen [Dor96, MNSO00]. Dabei wurden isotrope Vernetzungen zugrunde gelegt.
S. Grosman konnte nun den Konvergenzbeweis auf spezielle anisotrope adaptive Strate-
gien iibertragen. Von ihm konnte auch gezeigt werden, dass die zugrunde gelegte adaptive
Strategie fiir einzelne Klassen von Funktionen quasi-optimale Netze produziert. Beide
Ergebnisse werden in seiner Doktorarbeit enthalten sein, die etwa Ende des Jahres 2004
fertiggestellt sein wird.

Netzsteuerung — Implementation und Tests mit Vierecksnetzen SPC-PM 2Ad ist
ein im SFB 393 seit langem (weiter-)entwickeltes Finite-Elemente-Programm zur Losung
von zweidimensionalen Reaktions-Diffusions-Aufgaben und linearen Elastizitdtsproble-
men, siehe auch Abschnitt 2.4.4. Um einfache Hierarchien der Kanten zu erhalten, war
seit jeher die Teilung eines Vierecks stets die Halbierung — eine Viertelung entsteht durch
Nacheinanderausfiihren von Halbierungen in 2 Raumrichtungen. Dies kann elegant zur
Erzeugung von anisotropen Netzen genutzt werden, indem der Fehlerschitzer / Feh-
lerindikator nicht nur ein Element zur Verfeinerung (Teilung) markiert, sondern durch
zusitzliche Untersuchung festgelegt, ob Kante 1 und 3 oder Kante 2 und 4 zu teilen sind
(oder alle vier).

Bevor der von uns verwendete Algorithmus angegeben wird, soll jedoch zunéchst die
Berechnung einer Niherung des Hessians im lokalen Elementkoordinatensystem erldutert
werden, da diese Information zur Teilungsentscheidung bendétigt wird, um die markierten
Elemente richtungsabhéngig zu halbieren. Hierzu wird als Ndherung fiir den Hessian

H(z) = ( 8;’_25;_) in einem kleinen Gebiet €y C €2 iiblicherweise die Matrix

H:/H(x)v(x)dQ //v(x)dQ
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fiir eine beliebige Funktion v(z) € H' () vorgeschlagen. Diese ist konstant in €. Nach
Anwendung des Gaufischen Satzes kann die Approximation der 2. Ableitungen entfallen:

H= / v (n(Vu)' + Vun®) ds — /VUVUT + VuVoldQ //de.
Qo Q0

Qo

Diese Form wird von verschiedenen Autoren mit unterschiedlicher Wahl von Qg und v
benutzt. Fiir die Approximation von H(z) im Element K entsteht mit v(z) = 1 und
)y = K die einfache Formel

H = /(nVuT + Vun’) ds / meask ,
oK

was mit Trapezregel zur Integration iiber die 4 Kanten E; einfach berechenbar ist:

4

1 = 1

HO = Z 2|E_: |EiL(ganf,i + gend,z’)T; H= §(H() —+ HOT)
i=1 i

mit gane,; UNd geng; den Ndherungen fiir Vu am Kantenanfangs— und Kantenendknoten,
die nach einer iiblichen Gradientenmittelung als knotenorientierte Daten vorliegen. Diese
Approximation von H ensteht aber zunéchst im globalen Koordinatensystem und wird
nun noch in ein noch zu definierendes elementorientiertes Koordinatensystem transfor-
miert.

Die Festlegung dieses elementorientierten Koordinatensystems muss stabil erfolgen und
andererseits auf die interne Nummerierung der Kanten Riicksicht nehmen. Deshalb sei
(gegeniiberliegende Kanten werden der Einfachheit halber als gleichorientiert angenom-
men):

E, +E L L.
@=———= und q=q beilE +E|>|E+E
|E) + Es|
andernfalls
Es+E
Q2:# und Q1:q;-
|Ey + Ey|

Mit @ = (g1} q2) wird hiernach H durch QT HQ ersetzt.
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Zur adaptiven anisotropen Netzverfeinerung hat sich folgender Algorithmus bewéhrt:

1. Auf der Basis der anisotropen Fehlerschitzer werden einige Elemente zur Verfeinerung
markiert.

2. Zur Teilungsentscheidung wird eine Ndherung des Hessians im lokalen Elementkoor-
dinatensystem berechnet.

3. Teilungsentscheidung:

o Ist |h2,| groB gegen |hi; - hasl, dann teile alle Kanten (Element schlecht ausge-
richtet)

e sonst: Halbiere so, dass das Streckungsverhiltnis a = |E, + Es|/|Ey + Ey

moglichst mit y/hq1/hos iibereinstimmt.
Mit a = a® + |hy1|/|hoe| wurde

a>3 = teilenur Ei, F;
a < % = teile nur F,, Iy
sonst : = teile alle 4 Kanten

realisiert.

Diese Vorgehensweise erzeugte nahezu ideale Netzverfeinerungen an Randschichten. Die
automatisch erzeugten Anisotropien lagen immer in der problemangepasst richtigen
GroBle. Dies wird durch die Experimente mit kiinstlich beschrinkter Anisotropie be-
statigt, die man in ihrer Gesamtheit auf

http://www.tu-chemnitz.de/ amey/adaptiv-2D/

dokumentiert findet.

Es wurde hierzu vorrangig an Viereckselementen die Hessian-Strategie zur Entschei-
dung iiber Halbierung der Elemente (mit moglicher Verdoppelung des , aspect ratio“ pro
Schritt) untersucht und passend zur adaptiven Datenstruktur implementiert. Analoge
Ergebnisse fiir Dreiecksnetze sind bei weitem schwieriger zu erhalten, weil dazu Knoten-
verschiebungstechniken oder ,Edge—swapping® zur Zerstorung wichtiger hierarchischer
Datenstrukturen fiithren. Die Experimente mit Viereckselementen zeigen eindrucksvoll,
dass bei Randschichten (z. B. singulér gestorter Probleme) die anisotropen Netze gerade-
zu notwendig sind, um einen analogen Fehlerverlauf bei Verfeinerung zu erhalten wie bei
klassischen Problemen ohne Randschichten. Ebenso haben diese Tests die Effizienz und
Robustheit der neuen anisotropen Fehlerschétzer von G. Kunert unter Beweis gestellt.

Netzsteuerung — Tests mit Dreiecksnetzen Bei Dreiecksnetzen ist die beliebige Erho-
hung des Streckungsverhéltnisses nicht ohne weiteres méglich. Bei ‘roter’ Teilung ist sie
ausgeschlossen, bei fortgesetzter ‘griiner’ Teilung entstehen zwar anisotrope Elemente,
jedoch ist deren Ausrichtung mangelhaft, da die Richtung der Kanten im Ausgangs-
netz und nicht die Anisotropie der Losung die Streckungsrichtungen bestimmt. Vie-
le Autoren verwenden deshalb Knotenverschiebungen und/oder das so genannte ‘edge
swapping’. Ersteres schlielt die stabile Berechnung des Jacobians durch einfache Ver-
erbung aus (siehe Abschnitt 2.4.4), das zweite steht im Widerspruch zu den einfachen
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hierarchischen Datenstrukturen, insbesondere eines Kantenbaumes zur Nutzung in den
Multilevel-Losern.

Die von uns entwickelte Idee bestand nun darin, das Grobnetz einer anisotropen Netz-
Hierarchie nach Anlauf der Rechnung auf der Basis der bis dahin gewonnenen Informa-
tionen iiber die Losung neu zu generieren, gegebenenfalls sogar wiederholt. Die Verfei-
nerung soll so geschehen, dass die Hierarchie weitgehend erhalten bleibt. Werden bei
der Verfeinerung des Netzes neue Knoten eingefiigt, so ist eine (kleine) Abweichung vom
Mittelpunkt der Vaterknoten erlaubt.

Die Verfolgung dieser Idee fiihrte zu zunéchst zu zwei Erkenntnissen.

e Die Neugenerierung von Netzen auf der Basis von Informationen iiber die zu appro-
ximierende Losung ist eine anspruchsvolle Aufgabe, zu der es in mehreren Gruppen
weltweit intensive, oft jahrelange Forschung gibt. Mit den vorhandenen personellen
Moglichkeiten ist es nicht moglich einen vergleichbaren Netzgenerator neu zu entwi-
ckeln. Wir konnten jedoch zwei dieser Netzgeneratoren testen, den von V. Dolejsi
(Karls-Universitit Prag) und BAMG von P. L. George (INRIA, Fankreich).

e Das Zulassen, neue Knoten nicht im Kantenmittelpunkt einzufiigen, sondern leicht
davon abzuweichen, liefert zwar mehr Freiheiten zur Optimierung des Finite-Elemen-
te-Netzes, aber die numerischen Tests unserer theoretischen Untersuchungen, wo die
neuen Knoten positioniert sein sollten, lieferten nicht die gewiinschte Verbesserung
der Approximation. Deshalb haben wir diese Versuche wieder eingestellt.

Als positives Resultat sollen jetzt einige Testergebnisse prisentiert werden, bei denen
das urspriinglich uniforme Startnetz durch Iteration der Schritte

1. Berechnung der Finite-Elemente-Losung der Aufgabe
1 fiirz <0.3(y+1),
0 fiirz > 0.3(y+ 1),

u = 1 an der Kante x =0,
an der Kante x =1,
O,u = 0 an den Kanten y =0 und y =1,

10 %Au+u = f :{

8
|

2. Konstruktion eines neuen Netzes mit BAMG unter Verwendung der berechneten
Losung auf dem vorherigen Netz,

in ein anisotropes Startnetz fiir die eigentliche Finite-Element-Rechnung iiberfiihrt wur-
de. Tabelle 2.1 zeigt die Entwicklung der Knoten- und Elementzahlen. Die Bilder 2.1
und 2.2 zeigen die Losung und das Netz am Beginn und nach der 5. Iteration. Man
erkennt, dass man mit wenigen Iterationen eines nahezu nichts kostenden Algorithmus
(man bachte die geringen Knotenanzahlen) ein sehr giinstiges anisotropes Startnetz er-
stellen kann, das geeignet ist, mit hierarchischer weiterer Verfeinerung bessere Lésungen
zu produzieren, als es mit dem uniformen Ausgangsnetz moglich gewesen wiére.

Zusammenfassung Insgesamt zeigten die theoretischen und praktischen Untersuchun-
gen der Hessian-Strategie, dass diese fiir die adaptive Generierung anisotroper hierar-
chischer Netze geeignet ist. Dabei wurden sowohl Vierecks- als auch Dreiecksnetze am
Beispiel von Reaktions—Diffusions—Aufgaben mit extremen Rand- oder inneren Schich-
ten getestet. Ein Vergleich ist schwer moglich, da die verwendeten Programme sehr
unterschiedliche Entwicklungsstufen haben.
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Schritt Knoten Dreiecke

o

1681
680
1604
2452
2432
1895
1743
1683
1621
1556

1
2
3
4
5
6
7
8
9

Tabelle 2.1: Knoten- und Elementzahlen bei der Startnetz-Generierung mit Hilfe von
BAMG

Abbildung 2.2: Lésung und anisotropes Netz nach 5 Iterationen

3200
1326
3172
4876
4836
3750
3456
3335
3208
3074

f F

31
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Weitere Ergebnisse

Uberblicksartikel FEin zusammenfassender Artikel iiber anisotrope Diskretisierungen
des Poisson- und des Stokesproblems in Gebieten mit Kanten wurde in [ANSO01] veroffent-
licht.

Fiir die 2004 erscheinende Encyclopedia of Computational Mechanics wurde Th. Apel ge-
beten, einen Artikel iiber Interpolation in Finite-Element-Riumen zu schreiben. Die Ar-
beit [Ape04] gibt einen Uberblick iiber verschiedene Interpolationsoperatoren und lokale
Abschétzungen des entsprechenden Interpolationsfehlers. Die Darlegung beschrankt sich
auf die h-Version der Finite-Element-Methode, diskutiert aber verschiedenste Element-
typen (Dreiecks-, Vierecks-, Tetraeder und Hexaederelemente; affine und nicht-affine
Elemente, isotrope und anisotrope Elemente, Lagrange- und andere Elemente).

Transformation von Hexaeder- in Tetraedernetze Th. Apel und N. Diivelmeyer ha-
ben sich mit Algorithmen zur Umwandlung von Hexaeder- in Tetraedernetze beschiftigt,
wobei keine neuen Knoten eingefiihrt werden. Die bisher bekannten Algorithmen nutzen
nur die topologische Struktur des Netzes, jedoch keine geometrischen Informationen.
In der entstandenen Arbeit [AD03] wird ein Algorithmus beschrieben, der es erlaubt
Qualitétskriterien fiir die Teilung von Vierecksflichen zu fordern.

Implementierung der Singuldrfunktionenmethode FEckensingularititen kénnen nu-
merisch mit der Singulidrfunktionenmethode behandelt werden. Die Idee ist dabei, sin-
guldre Losungsanteile explizit in den diskreten Raum aufzunehmen. Im Zweidimensio-
nalen ist das seit den 70er Jahren bekannt. Da wir auch Singulirfunktionen zu Polyeder-
ecken im Dreidimensionalen berechnen kénnen und weil wir die Hoffnung auf eine zur
FEM mit ausschlielicher Netzverfeinerung konkurrenzfihige Methode haben, wurde die
Singuldrfunktionenmethode von Chr. Gay in das von Th. Apel entwickelte 3D-Finite-
Element-Paket FEMPS3D implementiert [Gay02]. S. Trebesius setzt die Arbeiten derzeit
fort und untersucht theoretisch und numerisch entsprechende a posteriori Fehlerschétzer.

2.4.2 Auflosungsverfahren bei anistropen Diskretisierungen

Von Jung, Schlémer und Sohn (Institut fiir Wissenschaftliches Rechnen, TU Dresden)
wird ein schneller Loser fiir das Randwertproblem —eAu +u = fin Q = (0,1)% und
u = 0 auf 00 (¢ < 1) entwickelt. Da bei diesem Problem in Randnihe Randschichten
auftreten, miissen lings des Randes bei der Finite-Elemente-Diskretisierung anisotrope
Elemente eingesetzt werden (siche Abbildung 2.3).

Auf der Basis einer nichtiiberlappenden Gebietszerlegung, im Beispiel einer Zerlegung in
neun Teilgebiete, wird ein Gebietszerlegungsvorkonditionierer konstruiert. Zur Losung
der Teilprobleme im Inneren der Teilgebiete werden Mehrgitterverfahren angewendet.
In den anisotrop vernetzten Teilgebieten kommen dabei Linienglédtter zum Einsatz. Bei
der Konstruktion des Schurkomplement-Vorkonditionierers werden Ideen aus [KW98] ge-
nutzt. Die bei der Konstruktion dieses Losers gewonnen Erfahrungen bilden eine Grund-
lage fiir die Entwicklung schneller Loser in den adaptiven Algorithmen. Da die Ent-
wicklung der speziellen Loser fiir die anisotropen Diskretisierungen derzeit noch nicht
abgeschlossen ist, werden wir theoretische und numerische Resultate am Ende der Lauf-
zeit des Teilprojektes prisentieren.
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v §

Abbildung 2.3: Anisotrope Diskretisierung

Fiir anisotrope Vernetzungen in der Umgebung von Kanten wurden schnelle Auflosungs-
verfahren untersucht. Von Apel und Schoberl wurde in [AS02] dazu ein Mehrgitterverfah-
ren vorgeschlagen, bei dem Semicoarsening senkrecht zur Kante mit einem Linienglétter
in Kantenrichtung kombiniert wurde. Die optimale Konvergenz des Verfahrens konnte
bewiesen werden.

In der Diplomarbeit [Sei02] wurde eine Multilevel-Vorkonditionierung fiir das Verfahren
der konjugierten Gradienten untersucht. Im Vorkonditionierungsschritt miissen statt des
groflen Gleichungssystems viele kleinere Gleichungssysteme gelost werden. Diese sind
zum Teil gleich, weshalb auch direkte Verfahren zur Losung in Betracht gezogen werden
kénnen. Fiir den Vorkonditionierer wurde in der vorliegenden Diplomarbeit analog zu
[Zha92] gezeigt, dass die Konditionszahl des vorkonditionierten Problems unabhéngig
von der Diskretisierungsschrittweite beschrinkt ist. Wenn die kleinen Gleichungssysteme
mit optimaler Komplexitit gelost werden kénnen (was nicht klar ist), kann also auch
das Ausgangsgleichungssystem mit optimaler Komplexitit gelost werden.

2.4.3 Auflosungsstrategien fiir Verfahren hoherer Ordnung
Vorkonditionierung fiir p-Versions Elementmatrix in beliebigen Dimensionen

Die von S. Beuchler im Antragszeitraum 1999-2001 entwickelten Vorkonditionierer fiir
die Elementsteifigkeitsmatrix K o, also fiir d = 2, basieren auf Interpretationen der
Matrix K » als Diskretisierungsmatrix eines degenerierten elliptischen Problems zweiter
Ordnung. Eine analoge Interpretation ist sowohl fiir K 4 als auch fiir die in (2.8) invol-
vierten Matrizen F} und D; mdoglich:

Dazu betrachte man die Randwertaufgabe 2. Ordnung:

Suche v € H{((0,1)), so dass

ar(u, ) :/0 u' (z)v' (1) + w?(x)u(z)v () :/0 g(@)v(z) Yove Hy((0,1) (2.9)

gilt.

Problem (2.9) wird mit stiickweise linearen finiten Elementen auf dem Netz { (-1, £) }?:1

diskretisiert, wobei n = 2! und [ das Level der Verfeinerung ist. Als Basisfunktionen
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werden die Hiitchenfunktionen

nr—(i—1) auf 7}

¢§1’l)(1'): (z—{—l)—n:lf auf Tz'l—l—l VZ:L,TL—l
0 sonst

n—1

des [-ten Levels gewdhlt. Weiterhin sei U; = span {qﬁgl’”} . Dann ist die Galerkin-
i=1

Projektion von (2.9) auf U, dquivalent zum Losen des linearen Gleichungssystems

(Mw"i_Tw:l)Q = g, wobei

g =[] T = [y e

Q=1 ij=1
1
mit  (u,v), = / w?(z)u(z)v(z) do
0
als das gewichtete Lo, ((0, 1))-Skalarprodukt. In [Beu03c| wird nun gezeigt, dass
Dy ~6n°M?_, und 2nFy ~ T, (2.10)

d.h. die in (2.8) eingefiihrten Matrizen F; und Dy, vgl. Abschnitt 2.3.3, haben eine
Interpretation als h-Versions Finite-Element-Massen- und Steifigkeitsmatrix. Fiir die
Matrix K 4 ist eine analoge Interpretation moglich. Wir verweisen exemplarisch fiir die
Fille d = 2 und d = 3 auf [BSS04].

In einem weiteren Schritt wird nun eine Multilevelbasis {1/1;‘7 }e<t C U gesucht, in der die

Matrizen TJ_, = [{(4), (w§)1>w:1}k7k,§l und MY = [(¢¥, wﬁw]k,k'gz spektraldquivalent

zu den beiden Diagonalmatrizen Dy = diag [22], _, und D,,» = diag [w?(27%j)], _,
sind, d.h. es gilt - N -
Ty~ Dys  und MY~ Dy (2.11)

In Zusammenarbeit mit Reinhold Schneider (TU Chemnitz, Teilprojekte A7, A12, A13)
und Christoph Schwab (ETH Ziirich) (Besuche von Schwab in Chemnitz 20.-23.11.2001
und 7.-8.7.2002, Beuchler in Ziirich 8.-13.9.2002) konnte fiir eine biorthogonale Wave-
letbasis {1%}r<; C Uy, d.h. ( f,q/?f,’) = Oprdjy, und eine Gewichtsfunktion w, die die
Annahmen

o [ v 5~ 3200 32 v, w) P ~ 3202, 305 1w, wi) P Vo € L((0,1))

o [lF~ 2" Z (v, vf)* Vv e Hy((0,1)) (2.12)

o gt e WIR((0,1), 3 € W((0,1)
o UF ~ 2P beix =0, 1/;;“%955 bei z = 0,
o w(z) € WH*((6,1)) mit einem gewissen ¢ > 0,

e w(x)~ az® bei z =0,
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e a+B>-05 —a+8>-05
erfiillen, gezeigt werden, dass

MY ~ Dy (2.13)

gilt. Aus (2.12) und (2.13) folgen nun sofort die Beziehungen (2.11), da § = 5 = 1
und « = 1, d.h. alle Annahmen erfiillt sind, und es stiickweise lineare biorthogonale
Waveletbasen gibt, die die verbleibenden Bedingungen erfiillen. Ein Beispiel sind die
Waveletfamilien 156 mit 2 verschwindenden Momenten auf primaler und 6 verschwin-
denden Momenten auf dualer Seite. Daraus ldsst sich ein Vorkonditionierer fiir K 4
entwickeln. Die Herangehensweise wird am Beispiel d = 2 erldutert und ldsst sich mit
analogen Tensorproduktargumenten auf den allgemeinen Fall {ibertragen.

Mit Q) bezeichnen wir die Basistransformationsmatrix zwischen der Wavelet-Basis {wé?}kgl

und {@ } . Dann gilt

Ko, = Fi®D1+D1®F
~ 377/2 <T¢ 1 ® Mf:m + Mcf::v ® Tu(lbil)

= 3’ (QTIL QT QML QT + QT MLQT @ QT Q ™)
= 32 (QTeqQT) (T;”:1®M¢ + MY, ®T )(Q ®Q™")

2 -T -T —1 —1
~ 32 (QTeQT) (DTLI ® Dy + Dy ® DTLI) Q'eQ™
= 3n%CY. (2.14)

Die Operation CJw = r kostet O(n?) = O(p?) arithmetische Operationen, ist also
optimal. Analog l&dsst sich nun ein Vorkonditionierer C;/’ fir K 4 entwickeln.

Aufbauend auf diesem Resultat konnte in [Beu03c| mit &hnlichen Argumenten auch die
Spektraléquivalenzbeziehung 2nFy ~ szl (2.10) gezeigt werden, die eine Verschirfung
der Abschitzung 7% | < 2nF; < (14 logn)T?_, ist, vgl. Arbeits- und Ergebnisbericht
SFB 393 1999-2001. Die Beziehung (2.10) bewirkt auch die Verschéirfung der Konditi-

onszahlabschitzungen in [Beu02] von K/((MS)_%KQ(MS)_%) =< (1 + logp) fiir die Mul-

tigridvorkonditionierer fiir K, auf m((MS)féKQ(MS)fé) = O(1). Die Resultate aus
[Beu03c], [BSS04] bildeten nun die Grundlage fiir die Definition eines geeigneten Fort-
setzungsoperators, welcher in (2.4) die Matrix K| 'Kz durch eine Matrix —F ersetzt,
[BS03]. Diese Konstruktion ldsst sich auch auf den 3D-Fall iibertragen.

Die Tabellen 2.2 und 2.3 zeigen Iterationszahlen und Rechenzeiten des PCG-Verfahrens
zum Losen von Kgu = f, d = 2,3 mit verschiedenen Waveletvorkonditionierungen mit
einer relativen Genauigkeit von 107! in der vorkonditionierten Energienorm. Es wurden
die Waveletfamilien 9; mit zwei verschwindenden Momenten auf primaler und ¢ =
2, 4,6 verschwindenden Momenten auf dualer Seite benutzt. In Abbildung 2.4 ist jeweils
ein Wavelet der entsprechenden Familien abgebildet. Die Vorkonditionierung mit dem
Wavelet 199 zeigt dabei in Bezug auf Rechenzeit und Iterationszahlen, die geringfiigig

ansteigen, die besten Ergebnisse. Fiir das Wavelet 154 sind die Iterationszahlen relativ
hoch.
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p a9 oy | o
Zeit in sek. | It.

7 0.000 | 41 7 7

15 0.000 | 22 22 22
31 0.031 | 30 38 30
63 0.094 | 36 51§) 72
127 0.406 | 42 81 | 141
255 2.220 | 46 | 115 | 296
511 11.000 | 51 | 147 | 489
1023 48.600 | 55 | 175 | 752
2047 241.000 | 58 | 200 | 963

Tabelle 2.2: Iterationszahlen der Wavelet-VK fiir Kou = f.

p (o as | Yo
Zeit in Sek. | It.

7 0.004 3 19 19
15 0.266 | 41 41 41
31 3.480 | 50 67 | 49
63 38.200 | 56 | 104 | 164

127 447.000 | 64 | 160 | 446
255 4293.000 | 72 | 228 | 996

Tabelle 2.3: Iterationszahlen der Wavelet-VK fiir Ksu = f.

77Z}22 77Z}24 77Z}2(5
Abblldung 2.4: Wayvelets 1/)22, w24, wgﬁ.
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Implementierung des D D-Vorkonditionierers in 2D

Wir betrachten die Poisson-Gleichung in einem Gebiet ) = U?:ell Q; mit Q;NQ; =0 fiir
i # j. Dann lisst sich fiir die in Abschnitt 2.3.3 beschriebene Matrix KV (2.2) folgender
Vorkonditionierer entwickeln.

C(l): ]E KEIKfl CS,E 0 ]E 0
0 0 C || K'Kg I |

Dabei ist C1 der Vorkonditionierer fiir den Loser der Teilgebiete. Als Wahlmoglichkeiten
bieten sich der von Sven Beuchler im Rahmen seiner Promotion [Beu03b] entwickelte

Multigrid-Vorkonditionierer M?, d.h. C} = blockdiag [AM?* ]7:811 oder der in (2.14) entwi-
ckelte Wavelet-Vorkonditionierer C an, d.h.

nel
i=1

C1 = blockdiag [W"]

4
mit W = 3n2Pblockdiag [C;”] pr (2.15)
=1

und der Permutationsmatrix P aus Beziehung (2.7). Dann gelten fiir beide Vorkon-
ditionierer die Spektraldquivalenzbeziehungen C7 ~ Aj, [Beu03c|. Als Vorkonditionie-
rer fiir Sg werden die in [JK97] beschriebenen Vorkonditionierer benutzt. Zusitzlich
wurde fiir den Block Ky der Matrix K ein Yserentant-Vorkonditionierer mit Grobgit-
terloser benutzt, falls eine Diskretisierung mittels Ap-Version der FEM vorliegt. Diese
Domain-Decomposition Vorkonditionierer wurden von Sven Beuchler im Berichtszeit-
raum in das bestehende parallele Programm SPC-PM-Po2p implementiert und auf dem
Chemnitzer Linux Cluster (CLiC) auf ihre Effizienz hin in verschiedenen Beispielen
untersucht. Exemplarisch seien hier die Beispiele hufen und qual aufgefiithrt. Abbil-

hufen - Level 0 qual - Level O

hufen - Level 2 o qual - Level 2 dUrdx

Abbildung 2.5: Beispiele hufen (links) und qual (rechts).



38 A3 Apel/Jung/Kunert

Levels of refinement Levels of refinement
0 1 2 3 4 0 1 2 3 4
2 10 16 20 24 2 10 16 20 25
11 21 27 31 34 10 20 28 32 35
15 25 32 35 38 13 25 31 36 40
9116 29 36 40 43 9114 28 34 41 44
15|18 31 37 44 46 15 | 15
25120 34 39 47 50 25 | 17
33122 35 40 49 52 33 | 18

ol W |3
ot W RS

45 124 36 42 45 1 19
63 | 27 40 43 63 | 21
125 | 30 125 | 23
243 | 34 243 | 24
013 | 36 013 | 26

Tabelle 2.4: Iterationszahlen des PCG-Verfahrens bei den Beispielen hufen (links) und
qual (rechts).

dung 2.5 zeigt die Vernetzung des Gebietes im Level 0 (Grobnetz) und das Verhal-
ten der Losung, Tabelle 2.4 die ITterationszahlen des PCG-Verfahrens mit einer rela-
tiven Genauigkeit von 107° in Abhingigkeit vom Polynomgrad (p-Verfeinerung) und
der Anzahl der Levels (gleichméBige h-Verfeinerung). Dabei ist ein moderates Anwach-
sen der Iterationszahlen beziiglich p in allen Levels festzustellen. Die Ursache fiir die-
ses Anwachsen ist in der Abschétzung (2.3) und in den Konditionszahlabschiitzungen
K(CsyE_%SECSyE_%) < (14 logp)®* mit & = 1 begriindet.

Weitere Experimente sind in der Arbeit [Beu03a] und unter der Homepage

http://www.tu-chemnitz.de/stb393 /software /p-version-2D

zu finden. Dabei ist ein dhnliches asymptotisches Verhalten beziiglich anwachsendem
Polynomgrad wie in den anderen Beispielen festzustellen, die absoluten Iterationszahlen
sind jedoch teilweise sehr verschieden.

Vorkonditionierung bei entarteten Elementen in 2D

Kritisch waren vor allem Elemente, die in ihren geometrischen Abmessungen sehr stark
vom Quadrat abweichen, wie z.B. ein Rechteck mit den Seitenléingen a und b mit a > b.
Dann flieBen in die Konditionszahlabschitzungen fiir C; ' Ay die Parameter a und b ein.
Im Falle des Rechteckes mit den Seitenléingen ¢ und b lisst sich mittels

_ (@ b _ _
Chap =30 (@@ Q™) (3DT;”1 © Dyy_, + P, © DTZf’l) (@7 eQ™)
anstelle von CY (2.14) ein optimaler Wavelet-Vorkonditionierer konstruieren, bei dem
die Konditionszahl der vorkonditionierten Systemmatrix unabhéngig vom Polynomgrad

und den Parametern o und b ist, [BSS04].
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2.4.4 Software
Uberblick

In Kooperation mit den Teilprojekten A3 — A1l — A12 — D1 (im Wesentlichen) sind
Programmrealisierungen entstanden, die konsequent auf gleichartigen Grundbibliothe-
ken basieren. Die im Folgenden aufgelisteten Experimentalprogramme unterscheiden sich
somit lediglich in ihrer konkreten Aufgabenverfolgung, nicht aber im Aufbau aus hoch-
gradig gleichen Bausteinen (Modul-Bibliotheken). Deshalb wurden sie mit folgender
Namensgebung belegt:

SPC- fiir scientific parallel computing in Chemnitz
PM fiir Programm—Modul
Name mit der Spezifikation der Leistung.

Im Einzelnen entstanden:

SPC-PM 2Ad adaptives 2D-FE-Programm fiir Reaktions—Diffusions-
aufgaben und lineare Elastizitét
Zusatz: Kontakt, Rissfortschritt, Rotationssymmetrie
SPC-PM 3Ad adaptives 3D-FE-Programm fiir Reaktions-Diffusions-
aufgaben und lineare Elastizitét
Parallelversion mit Balancierung aus Tp. B8
SPC-PM 2Ad Nl adaptives 2D-FE-Programm fiir Deformationsprobleme
mit nichlinearem Materialverhalten
SPC-PM AdSt adaptives 2D-FE-Programm fiir das Stokes-Problem
SPC-PM AdMiz adaptives 2D-FE-Programm fiir allgemeinere gemischte
FE-Formulierungen

SPC-PM AdPl adaptives 2D-FE-Programm fiir die Mindlin—Reissner—
Plattengleichung mit MITC-Elementen
SPC-PM Po2p nichtadaptives, paralleles 2D-Programm fiir Laplace mit

beliebigem Polynomgrad

Die geschilderten numerischen Experimente wurden mit dem Programmbaustein SPC-
PM 2Ad (,Programm-Modul 2D-adaptive FEM fiir Potential- und Elastizitdtsproble-
me*) durchgefiihrt, der (schon konzipiert in der vorangegangenen Phase, siehe Arbeits—
und Ergebnisbericht SFB 393 1999-2001) wesentlich weiter verbessert und komplettiert
wurde. Neue Bestandteile sind:

e Netzvergroberung — erreicht durch eine zusétzliche, aber sehr sparsame Datenstruktur
des ,,Elementebaums®,

e Stabile Rechnung auch bei sehr starken Verfeinerungen, z.B. an Singularititen (s.u.),
e Signorini-Kontakt mit beliebig geformten Hindernissen (s. Tp. A12),

e  Risswachstum® — Aufreiflen des Netzes zum Schlitzgebiet unter Erhalt der hierar-
chischen Datenstrukturen (s. Tp. D1).
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Stabile adaptive Rechnung

Fiir die hier geschilderten Ergebnisse ist insbesondere die Stabilisierung der numerischen
Rechnung bei extremen Verfeinerungen von Wichtigkeit. Immer wenn Gradienten im
Element zu berechnen sind, wird von der iiblichen Transformation eines Masterelements
auf das Weltelement Gebrauch gemacht und der Jacobian dieser Abbildung bendétigt.
Dies tritt unumgénglich bei den Elementroutinen auf (Gradienten der Formfunktionen
in Gaupunkten zu berechnen) und im Post—Processing v.a. bei Fehlerschétzern (z.B.
Sprung von (Vu)-n iiber einer Elementkante). Die klassischen Finite Elemente Routinen
berechnen diese Jacobi-Matrix mit der Formel

J =Y (VN;)2®"
i=1

aus den Knoten z() des Elements und den Formfunktionen des Masterelements N;(%).
Dabei treten stets Differenzen von Knotenkoordinaten auf (z.B. im einfachsten Falle

des linearen Dreiecks J = (22 — 212 — z0NT ) Da bei jeder Kantenteilung die
neuen Knoten eine Bitrepriasentation ihrer Mantisse erhalten, die um 1 Bit mehr mit
der ihrer Viter iibereinstimmt, fiihrt die adaptive Teilung nach etwa 20 Schritten zu
Instabilitdaten, weil J wegen drastiger Mantissenausloschung nicht mehr genau genug
berechenbar ist.

Dies wurde in [Mey03b] fiir Dreiecke und Vierecke sowie fiir 3D-Elemente besonders
untersucht. Es wurde eine ,,Vererbung®“ der Matrix J bei der Teilung der Elemente
angegeben, die diese Instabilitéit vollstindig beseitigt. Eine Ausdehnung auf gekriimmte
Rénder ist in [Mey03a] angefiigt.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Das Teilprojekt A3 soll in der néchsten Antragsperiode nicht wieder beantragt werden.
Das ergibt sich zum einen aus dem Weggang der Antragsteller Th. Apel und G. Kunert,
die vor allem auf dem Gebiet der anisotropen Diskretisierugen in den letzten Jahren
viel Arbeit geleistet haben, die auch international Anerkennung gefunden hat. Zum
anderen wurde das Teilthema Auflosungsstrategien fiir Verfahren héherer Ordnung vor
allem von S. Beuchler bearbeitet, der die TU Chemnitz ebenfalls verlassen hat. Der Ruf
von Th. Apel auf eine Professur, die Habilitation von G. Kunert und die Promotion
von S. Beuchler bescheinigen dem Projekt eine erfolgreiche Arbeit, die von der bereits
abzusehenden Promotion von S. Grosman noch ergidnzt wird.

Natiirlich gibt es noch offene Fragen. Nach der ersten Arbeit von Gerd Kunert zu aniso-
tropen Fehlerschéitzern beim Stokes-Problem sollen weitere Systeme partieller Differen-
tialgleichungen angegangen werden. Dabei ist zunéchst an ein singuldr gestortes System
von zwei partiellen Differentialgleichungen gedacht, von denen eine 2. Ordnung und eine
4. Ordnung ist. Dazu wird Th. Apel einen DFG-Einzelantrag stellen, wobei S. Grosman
als Bearbeiter vorgesehen ist.

Interessant ist auch die Erweiterung der Fehlerschitzer fiir die Navier-Stokes-Gleichun-
gen, da dort ebenfalls anisotrope Randschichten entstehen kénnen. Bei beiden Systemen
kénnte jedoch die bisherige Herangehensweise an ihre Grenzen stoflen, so dass alternative
Methoden untersucht werden sollten.

Weiterhin muss die numerische Validierung der Fehlerschitzer weitergefiihrt werden, um
den Einfluss der Alignment Measures zu belegen.
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2.1 Teilprojekt A7

Gebietsadaptierte Wavelets und parallele Multiskalenmethoden fiir Randintegralopera-
toren
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Prof. Dr. Reinhold Schneider Prof. Dr. Guido Brunnett
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Chemnitz

2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Eine Reihe praxisrelevanter Randwertprobleme, wie beispielsweise Auflenraumproble-
me der Akustik und der Elektrostatik, sowie Randwertprobleme der Elastizitéitstheorie
und der Stromungsmechanik, lassen sich mittels Randintegralgleichungsmethoden bzw.
durch Kombination von Finite-Element- und Randintegralgleichungsmethoden vorteil-
haft behandeln. Solche Randintegralmethoden fiihren jedoch iiblicherweise auf vollbe-
setzte Matrizen. Die Behandlung vollbesetzter grofdimensionierter Gleichungssysteme
verbietet sich naturgemifl wegen des enormen Bedarfs an Speicherplatz und Rechenzeit.
Moderne Ansitze wie das Panel-Clustering—Verfahren [HN], die schnelle Multipolent-
wicklung [GR], oder zu diesen verwandte Verfahren wie #-Matrizen [HK] oder die Ad-
aptive Cross Approzimation [BR], versprechen einen Ausweg aus dieser Situation. Ein
weiterer Zugang sind Multiskalen- oder Waveletapprozimationsmethoden [BCR, S|, wel-
che auf der Verwendung von Multiskalenbasen oder biorthogonalen Waveletbasen zur
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Diskretisierung der Integralgleichungen beruhen. Die dadurch entstehenden Systemma-
trizen sind quasi-diinnbesetzt, d.h. sie lassen sich ohne Verlust an Genauigkeit durch
diinnbesetzte Matrizen ersetzen. Zudem konnen sie leicht vermittels Diagonalskalierung
vorkonditioniert werden [DKU]J.

Die Aufgabenstellung dieses Teilprojektes bestand darin, Wavelet—Galerkin—Verfahren
dahingehend weiterzuentwickeln, dass sie sich zur Losung von Randintegralgleichungen
auf komplexen Oberflichen eignen. Dabei sollten sowohl Oberflichen, die aus stiickweise
glatten Teilflichen bestehen, als auch polygonal approximierte Flichen betrachtet wer-
den. In der letzteren Situation sollte die Wavelet-Konstruktion nach Tausch/White zum
Einsatz kommen.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

2.3.1 Weiterentwicklung des Wavelet-Galerkin-Verfahrens fiir
stiickweise glatte Oberflachen

Fiir die Anwendung der Wavelet-Matrixkompression nach Schneider auf Probleme mit
komplexen Geometrien war es notwendig, die zum Antragszeitpunkt vorhandenen Me-
thoden in verschiedener Hinsicht weiterzuentwickeln. Dabei wurden insbesondere die
folgenden Fragestellungen betrachtet:

e Definition von biorthogonalen Waveletbasen auf Oberflichen,

e Entwicklung geeigneter Kompressionskriterien, die entscheiden, ob ein Matrixko-
effizient benotigt wird,

e Entwicklung geeigneter numerischer Integrationsmethoden zur effizienten Berech-
nung der benotigten Matrixkoeffizienten,

e Adaptive Losung der Randintegralgleichungen.

2.3.2 Vorverarbeitung der Geometriedaten

Sollen Integralgleichungen auf realistischen Geometrien gelost werden, so ist davon aus-
zugehen, dass das geometrische Modell unter Einsatz eines kommerziellen Modellierungs-
werkzeuges (CAD-System) erstellt wurde und der Export in das System zur Losung der
Integralgleichung (Solver) iiber ein normiertes Austauschformat erfolgt. Die zentrale Auf-
gabe bestand in der Realisierung von Softwareprozeduren, die diesen Datentransfer au-
tomatisieren und dafiir sorgen, dass die exportierten Daten vom Solver auch tatséchlich
verarbeitet werden koénnen. Fiir diese Arbeiten wurde das weitverbreitete Austauschfor-
mat IGES (Initial Graphics Exchange Specification) ausgewihlt.

Weitere fiir die Geometrieverarbeitung benétigte Funktionen betreffen die geeignete Dis-
kretisierung der Flichenstiicke, die Flachenanpassung an diskrete Daten sowie die Seg-
mentierung der Oberfliche etwa an scharfen Kanten.



A7 Schneider/Brunnett 47

2.3.3 Ein Wavelet-Galerkin-Verfahren fiir polygonale Oberflachen

Verfeinerungsstrategien, wie sie sonst zur Konstruktion von Wavelets verwendet wer-
den, lassen sich auf polygonal approximierten Oberflichen nicht anwenden. Stattdessen
kann man durch Vergroberungsstrategien ebenfalls eine Hierarchie verschiedener Skalen
schaffen. In [TAW] wurde eine konkrete Konstruktion angegeben, die die Problematik in
beinahe idealer Art und Weise 16st. Diese Konstruktion kann auf eine weitgehend beliebig
gegebene Diskretisierung angewandt werden und liefert Basisfunktionen mit verschwin-
denden Multipolmomenten, bzw. solche, die orthogonal auf Polynomen im Raum stehen.

Das Ziel bestand darin, diese Wavelets zu konstruieren und sie als Grundlage fiir ein
Galerkin—Verfahren basierend auf der Standardform zu verwenden. Die entstehende Sy-
stemmatrix wurde vom Antragsteller R. SCHNEIDER bereits eingehend untersucht [DPS2,
DPS3, PS1, S|. Diese Matrix ist im Gegensatz zu den in der Regel vollbesetzten Sy-
stemmatrizen von traditionellen Einskalen—Galerkin—Verfahren quasi-diinnbesetzt. Dies
bedeutet, dass sie mittels der sogenannten Matrixkompression auf eine diinnbesetzte
Matrix komprimiert werden kann, ohne dass es zu Verlusten bei Stabilitit oder Kon-
vergenz kommt. Da die benétigten Koeffizienten a-priori bekannt sind, miissen nur die
nichtverschwindenden Eintrige der Systemmatrix berechnet werden. Das Aufstellen der
komprimierten Systemmatrix ist jedoch keineswegs einfach zu bewerkstelligen. Daher
war ein grofler Teil der Arbeit dem mdglichst schnellen und effektiven Berechnen der
Systemmatrix gewidmet. Die Fragen der Konvergenz des komprimierten Verfahrens, der
Vorkonditionierung, sowie entsprechender Abschitzungen (Approximationseigenschaft
und inverse Ungleichung), wie sie fiir biorthogonale Waveletbasen bekannt und grund-
legend sind [D, S], bedurften fiir diese neuartigen Basisfunktionen ebenfalls noch einer
genaueren Untersuchung.
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2.4 Ergebnisse

2.4.1 Weiterentwicklung des Wavelet-Galerkin-Verfahrens fiir
stiickweise glatte Oberflachen

Die durchgefiihrten Arbeiten zur Thematik von Waveletbasen auf Oberflaichen haben
dazu gefiihrt, dass deren Konstruktion im Wesentlichen verstanden und realisiert ist.
Unsere Erfahrung zeigt, dass Wavelets mit moglichst kleinem Triger auf die besten
Kompressionsergebnisse fithren und die Performance des Wavelet—Galerkin—Verfahrens
erheblich verbessern. Gegeniiber ersten Ansétzen sind gerade hier grofie Fortschritte
erzielt worden: die (vereinfachten) Tensorproduktwavelets vom Typ II und III kénnen
durch ein wesentlich kleineres Wavelet (optimiertes Wavelet vom Typ II) ersetzt werden
ohne die Multiskalenrdume zu verdndern, vergleiche Abbildung 2.1. Fiir weitere Details
und Vergleichsrechnungen sei auf [HS3] verwiesen.

Die a-priori Kompressionstrategie, die in [S] entwickelt wurde, ist durch eine zusétzliche
a-posteriori Kompressionstrategie ergéinzt worden [DHS]. Wie numerische Ergebnisse
belegen [DHS, HS1, HS4], verbessert diese die Wavelet—Matrixkompression zusétzlich
um einen Faktor 2-4. Um die Effizienz des Verfahrens kurz darzustellen, fiihren wir bei-
spielhaft die numerischen Ergebnisse fiir die Einfachschichtgleichung des Laplace [DHS]
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Tensorproduktwavelets

Wavelet vom Typ I Wavelet vom Typ 11 Wavelet vom Typ I1I
vereinfachte Tensorproduktwavelets

Wavelet vom Typ I Wavelet vom Typ 11 Wavelet vom Typ I11
optimierte Wavelets

Wavelet vom Typ I Wavelet vom Typ 11

Abb. 2.1: Ubersicht zur Konstruktionen der stiickweise bilinearen Wavelets mit vier ver-
schwindenden Momenten.
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kurz auf: Auf einer Kugel (parametrisiert via 6 Patches) bzw. einer Kurbelwelle (pa-
rametrisiert via 142 Patches, vergleiche auch Abbildung 2.3) sind pro Zeile im Durch-
schnitt nur 254 bzw. 406 Eintréige a-priori relevant. A-posteriori reduziert sich deren
Zahl sogar auf 130 bzw. 139 relevante Eintrége, ohne die Genauigkeit des Galerkin Ver-
fahrens zu beeintrichtigen. Diese FErgebnisse wurden erzielt im Falle von 1.6 bzw. 2.3
Mio. Unbekannten. Abbildung 2.2 visualisiert zusétzlich in beiden genannten Fillen das
asymptotische Verhalten der Kompressionsstrategie. Uns ist bislang kein Verfahren be-
kannt, das bei Randintegralgleichungen hinsichtlich der Kompression eine vergleichbare
Datenreduktion bietet.

Matrix compression with respect to the sphere Matrix compression with respect to the crankshaft
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Abb. 2.2: Kompressionsraten beziiglich der Einheitssphére und einer Kurbelwelle.

Der grofite Anteil an Rechenzeit wird nach wie vor zur Berechnung der relevanten Ma-
trixeintrége bendtigt, das heifit fiir die numerische Quadratur. Zwar ist es inzwischen
verstanden, dass theoretisch jede exponentiell konvergente hp—Quadratur auf eine insge-
samt lineare Komplexitat fiihrt, jedoch wird in unseren Beispielen diese Asymptotik noch
nicht erreicht. Hinsichtlich der Berechnung der Matrixkoeffizienten sehen wir noch Ver-
besserungsbedarf. Die aktuelle Realisierung basiert auf Tensorprodukt—Gaufl-Legendre—
Quadraturformeln kombiniert mit dem Duffy—Trick fiir die auftretenden singuléren Inte-
grale [DHS, HS5]. Die in [BBDMK] untersuchten Alternativen scheinen allerdings keinen
groflen Leistungssprung zu ermdglichen. Es sei allerdings auch angemerkt, dass wir seit
den ersten Ergebnissen in [S] bis heute unser Verfahren durch algorithmische und ma-
thematische Verbesserungen (die verbesserte Rechentechnik ist hierbei ausgeklammert)
um einen Faktor 40-50 beschleunigt haben.

Die Vorkonditionierung der Systemmatrizen von Operatoren positiver oder negativer
Ordnung ist mit Wavelets aufgrund der Norméquivalenzen einfach durch eine Diagonal-
skalierung durchfiihrbar. Eine Verbesserung dieser zwar asymptotisch optimalen, prak-
tisch aber oftmals unzufriedenstellenden Vorkonditionierung ist in [HS4] vorgeschlagen
worden. Es darf an dieser Stelle auch auf [BSS] hingewiesen werden, in dem vermit-
tels Waveletbasen sogar degenerierte elliptische Operatoren erfolgreich vorkonditioniert
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Abb. 2.3: Parametrische Darstellung der Kurbelwelle und adaptive Netzverfeinerung.

worden sind. Mit Hilfe der Norméquivalenzen konnte auch ein modifiziertes Verfahren
zur Regularisierung schlecht gestellter oder inverser Probleme entwickelt werden. Hierzu
muss die Regularitit der Losung a-priori nicht bekannt sein. Eine quasi-optimale Losung
kann durch eine Selbstregularisierung fiir Operatoren negativer Ordnung gefunden wer-
den [HPS]. Zur effzienten Berechnung kann ein Wavelet-Matrixkompressionsverfahren
vorteilhaft angewendet werden.

Erste Fortschritte bei der Umsetzung eines adaptiven Wavelet—Galerkin—Verfahrens wur-
den in [HS2, HS4] erzielt. Im Vergleich zum nichtadaptiven Verfahren wird bei weitaus
geringerem Aufwand die gleiche Genauigkeit erzielt. Allerdings ben6tigt der Konvergenz-
beweis bisher noch die Saturationsannahme und die Optimalitéit des Verfahrens ist nicht
sichergestellt. An einer Einarbeitung der neueren Entwicklungen von [CDD1, CDD2]
wird derzeit gearbeitet. Eine adaptive Netzverfeinerung beziiglich der Kurbelwelle ist in
Abbildung 2.3 (rechts) dargestellt.

Erwihnenswert ist ebenfalls die (Least—Squares—) Kopplung von Finiten Elementen und
Wavelet—Randelementen, die theoretisch grundlegend untersucht und zumindest in 2D
auch realisiert worden ist [HPPS1, HPPS2, GHS]. Eine Realiserung in 3D ist langfristig
geplant.

Erfolgreich wird das vorliegende Wavelet—Galerkin—Verfahren zur Shape-Optimierung
angewandt [EH1, EH2, EH3, EH4, EH5|, bei der zur Gradienten— und Hessiansberech-
nung Dirichlet— oder Neumann-Daten und fiir Verfahren zweiter Ordnung sogar noch
héhere Ableitungen der Zustandsgleichung effizient berechnet werden miissen.

Zusammenfassend kann gesagt werden, dass die Multiskalendiskretisierung von 2D und
3D Randwertproblemen durchgefiihrt wurde. Die Ergebnisse spiegeln die theoretischen
Resultate wider und zeigen, dass fiir stiickweise parametrische Geometriedarstellungen
mit, bis zu 1000 einzelnen Patches ein sehr leistungsfahiges Wavelet—Galerkin—Verfahren
enstanden ist, das eine wesentliche Einsparung an Speicherplatz und Rechenzeit erbringt.
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2.4.2 Vorverarbeitung der Geometriedaten

Die zentrale Aufgabe der Geometrievorverarbeitung besteht darin, eine im IGES-Format
spezifizierte Oberflichenbeschreibung so aufzubereiten, dass das System zur Losung
der Integralgleichung (Solver) auf die Fldchenelemente direkt zugreifen kann. Nach der
Analyse der Struktur eines IGES-Files wurden Routinen erstellt, die aus einem belie-
bigen IGES-File die relevanten Daten extrahieren (Anzahl und Art der vorhandenen
Flachenstiicke und ihre Randkurven, spezifizierende Daten der Parametrisierung) und
dem Solver zufiihren. Fiir alle 30 Elemente der Entity Class ,,Curve and Surface Geome-
try“ wurden Auswertungsprozeduren erzeugt, die fiir einen Punkt im Parametergebiet
der Fliche (Kurve) den zugehorigen Flachenpunkt (Kurvenpunkt) und die zugehorigen
Ableitungen zuriickliefern (Beispiel: de-Boor-Algorithmus fiir B-Spline-Flichen). Damit
kann der Solver die durch IGES spezifizierte Geometrie grundsétzlich in vollem Umfang
verarbeiten.

Eine besondere Schwierigkeit bei der Realisierung dieser Arbeit stellte die Behandlung
der ,Trimmed Surface Entity* (Entity Type 144) dar. Bei einer getrimmten Fliche
handelt es sich um eine beliebige Flichenparametrisierung iiber einem Standardparame-
tergebiet, wobei durch Angabe geschlossener Kurven innerhalb des Parametergebietes
gewisse Bereiche als ,ungiiltig® erklédrt sind. Die IGES-Spezifikation erlaubt eine belie-
bige Anzahl derartiger Begrenzungskurven unter der Voraussetzung, dass sie keine Dop-
pelpunkte besitzen, sich gegenseitig nicht schneiden und ihr Inneres paarweise disjunkt
ist. In CAD Konstruktionen kommen getrimmte Fléchen als Resultat von Flichenver-
schneidungen oder Blendingoperationen sehr hiufig vor.

Da die Waveletkonstruktion von Schneider das Vorliegen des Standardparametergebietes
[0,1]? annimmt, ist es notwendig, das Parametergebiet einer getrimmten Fliiche in Teile
zu zerlegen, die sich diffeomorph auf das Einheitsquadrat abbilden lassen. Das von uns
entwickelte Verfahren vollzieht sich in einer Zerlegungs- und einer Konstruktionsphase
[RBS].

In der Zerlegungsphase werden die Randkurven des Parametergebietes zunéchst diskre-
tisiert. Das dadurch entstandene mehrfach zusammenhéngende Polygon wird dann in
mehreren Schritten zunéichst in eine Menge von einfach zusammenhingenden Polygo-
nen, dann in eine Menge konvexer Polygone und schliefflich in eine Menge vierseitiger
Polygone zerlegt. Dabei ist darauf zu achten, dass die Zerlegung so erfolgt, dass die
nachfolgende Ersetzung der Polygonseiten durch die entsprechenden Abschnitte der ur-
spriinglichen gekriimmten Kurven in korrekter Weise moglich wird.

In der Konstruktionsphase wird mit Hilfe eines transfiniten Interpolationsschemas fiir
jedes vierseitige Teilgebiet (mit gekriimmten Randkurven) ein Diffeomorphismus auf das
Einheitsquadrat generiert. Dabei ist es unter Umstidnden notwendig, das vierseitige Teil-
gebiet weiter zu zerlegen, um zu garantieren, dass die erzeugte Abbildung tatsichlich
ein Diffeomorphismus ist. Fiir den wichtigen Spezialfall von Randkurven, die in Be-
zierdarstellung gegeben sind, wurden zu diesem Zweck notwendige und hinreichende
Bedingungen fiir die zuléssige Lage der Bezierpunkte abgeleitet [RaB5].

Zu den benotigten Funktionen der Geometrieverarbeitung gehort dariiber hinaus ein
Werkzeug zur Diskretisierung der Oberflichen. In [RaB1] berichteten wir iiber die Ent-
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Abb. 2.4: Zerlegung in vierseitige Teilgebiete

wicklung einer derartigen Funktion, die fiir beliebige im IGES-Format spezifizierte FI4-
chenverbinde ein konsistentes Dreiecksnetz mit Fehlerkontrolle erzeugt. Hierbei wird
zunédchst jede Teilfliche unter Einsatz der Delaunay—Triangulierung in Dreiecke zerlegt.
Jedes dieser Ausgangsnetze wird anschliefend unter Einsatz einer lokalen Fehlerfunktion
verfeinert. Im abschlieflenden Schritt werden die einzelnen Netze zu einem konsistenten

Netz verschmolzen.
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Abb. 2.5: Automatische Netzgenerierung fiir Oberfléchen

Fiir sehr komplexe Modelle wird eine akzeptable Laufzeit des Verfahrens zur Losung der
Integralgleichung nur durch eine Simplifizierung der Oberflichenbeschreibung zu erzie-
len sein. Eine derartige Vereinfachung wird auf der Anpassung von Flichenstiicken an
diskrete Daten, die von der Oberfliche der Originalgeometrie gewonnen wurden, basie-
ren. Es wurde deshalb ein Verfahren zur Anpassung von NURBS-Flichen an diskrete
Daten realisiert, bei dem die Knoten der Splinedarstellung als freie Parameter betrachtet
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werden [RaB2]. Aufgrund des hohen Bedarfs an Rechenzeit wurde in [RaB3, RaB4] eine
parallele Implementierung dieser Methode mit Lastbalancierung vorgestellt.

Besitzt das zu approximierende Objekt scharfe Kanten, so ist es notwendig den Verlauf
dieser Kanten zu detektieren, bevor eine Flichenanpassung durchgefiihrt werden kann.
Hierzu wurde in [RaBr| ein Verfahren vorgestellt, das unter Einsatz von Waveletfunk-
tionen Kantenverldufe in diskreten Daten detektiert.

2.4.3 Ein Wavelet-Galerkin-Verfahren fiir polygonale Oberflachen

Ausgangspunkt der Betrachtungen ist die Geometrie, gegeben als stiickweise linear ap-
proximierte Oberfliche. Sowohl zur Konstruktion der Wavelets als auch zur Umsetzung
des Konzeptes hierarchischer Matrizen und der Multipol-Methode wird eine hierarchi-
sche Unterteilung der polygonal gegebenen Oberfliche benétigt, der so genannte Clus-
terbaum. Zur Generierung des Clusterbaums wurde sowohl eine hierarchische raumliche
Unterteilung als auch eine weitere Strategie realisiert, die auf der Zusammenfassung
benachbarter Elemente in den Knoten des Baums beruht.
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Abb. 2.6: Hierarchische Unterteilung des 'Orbitals’

Basierend auf der hierarchischen Unterteilung (Abbildung 2.6) lassen sich die Wavelets
nach J. TAuscH UND J. WHITE [TAW], die orthogonal auf den Spuren von Poly-
nomen im Raum stehen, rekursiv aus stiickweise konstanten bzw. stiickweise linearen
Ansatzfunktionen erzeugen. Bei dieser Vergroberungsstrategie enstehen in jedem Re-
kursionsschritt Waveletfunktionen sowie Skalierungsfunktionen (Abbildung 2.7), die zur
Erzeugung von Wavelets auf dem groberen Level weiterverwendet werden.

Die jeweiligen Multiwavelets spalten sich dabei erst durch die Singuldrwertzerlegung
lokaler Momentenmatrizen ab. Dieses Prinzip wurde in der Diplomarbeit von T. WEBER
[Webe] durch Verwendung von einfachen QR-Zerlegungen verbessert, da die neuen Wave-
letfunktionen sogar eine ansteigende Anzahl von verschwindenden Multipolmomenten
besitzen.

Die so enstandene Multiwaveletbasis (Abbildung 2.8) wurde als Grundlage fiir ein Galer-
kin—Verfahren verwendet. Stellvertretend fiir verschiedene Randintegralgleichungen rea-
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Abb. 2.7: Skalierungs- (links) und Waveletfunktion (rechts) fiir das in Abbildung 2.6
dargestellte Orbital

lisierte U. KAHLER [K&h] das Wavelet—Galerkin—Verfahren fiir die indirekte Formu-
lierung zur Losung der Laplace-Gleichung. Dazu wurden das Einfachschicht- und das
Doppelschichtpotential in 2 Raumdimensionen umgesetzt.

transformation matrix

100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

Abb. 2.8: Koeffizientenmatrix der Wavelets in rekursiver (links) bzw. nach Leveln ge-
ordneter Struktur (rechts)

Dabei werden mittels der a-priori-Kompression [HS4] die zu berechenenden Eintrige
der Systemmatrix bestimmt und anschliefend mit Hilfe einer Reihenentwicklung ana-
log zur Fast—Multipole-Methode berechnet. Zur effizienten Bestimmung der benotig-
ten Polynomgrade dieser Reihen wurde ein a-posteriori-Fehlerkriterium verwendet, das
H. HARBRECHT in seiner Dissertation [H] entwickelt hat. Es ist zu beachten, dass im Ge-
gensatz zu anderen schnellen Verfahren die Systemmatrix explizit aufgestellt wird (Ab-
bildung 2.9).Sie benétigt jedoch durch ihre diinnbesetzte Struktur (Abbildung 2.10) bei
weitem nicht den Speicherplatz der Systemmatrix eines klassischen Einskalen-Verfahrens.

Die fiir dieses Verfahren notwendigen Untersuchungen der verwendeten Wavelets hin-
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Abb. 2.9: Systemmatrix des Wavelet-Galerkin-Schemas in rekursiver (links) bzw. Fin-
gerstruktur (rechts)
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Abb. 2.10: Verteilung der nichtverschwindenden Eintrige innerhalb der Systemmatrix
(links) und die zugehorigen Kompressionsraten bzgl. des Einfachschicht- und
des Doppelschichtpotentials (rechts)

sichtlich der Approximationseigenschaft und der inversen Ungleichung wurde in [HKS2]
fiir beliebig viele Raumdimensionen durchgefiihrt. Es konnten hier aber auch die in [I&h]
gemachten Aufwandsabschétzungen auf den allgemeinen n-dimensionalen Fall ausgewei-
tet werden.

Da zur Bestimmung der Systemmatrixeintriige bereits Teile des Fast-Multipole—Verfah-
rens verwendet wurden, war es naheliegend das Wavelet—Verfahren mit dem klassischen
Einskalen—Verfahren und dem Multipol-Verfahren zu vergleichen. Die numerischen Er-
gebnisse zeigen die Konkurrenzfihigkeit des Wavelet—Galerkin—Verfahrens mit anderen
schnellen Verfahren und lassen die Nach- und Vorteile des Verfahrens erkennen.

In Abbildung 2.11 erkennt man die asymptotische Unterlegenheit des klassischen Ein-
skalen—Verfahrens gegeniiber den anderen beiden Verfahren. Die Abbildung zeigt aber
auch, dass das Wavelet—Verfahren in der gegenwirtigen Implementierung noch etwa um
den Faktor drei langsamer ist als das Fast-Multipole—Verfahren. Die Ursache dafiir liegt
in der Verwendung der Multipole-Methode innerhalb des Wavelet-Verfahrens. Abbil-
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Abb. 2.11: Vergleich der Rechenzeiten des klassischen Einskalen—Verfahrens, des
Multipol-Verfahrens und des Wavelet—Galerkin—Verfahrens fiir das
Einfachschicht- (links) bzw. Doppelschichtpotential (rechts)
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Abb. 2.12: Vergleich der Rechenzeiten zum Aufstellen der Systemmatrix und des an-
schliefenden Losens des enstandenen Gleichungssystems im Fall des Wavelet—
Galerkin—Verfahrens (links) und Vergleich der Vorbereitungs- und der Iterati-
onsphase im Fall der Fast-Multipole-Methode (rechts) fiir das Doppelschicht-
potential

dung 2.12 illustriert die Vorteile des Wavelet—Galerkin—Verfahrens im Hinblick auf das
Losen von Randintegralgleichungen mit verschiedenen rechten Seiten. Da beim Wavelet—
Verfahren fiir jede neue rechte Seite nur ein diinnbesetztes Gleichungssystem gelost wer-
den muss, ist der Mehraufwand verschwindend gering. Beim Multipol-Verfahren wird
dagegen, dhnlich wie bei anderen schnellen Verfahren, fiir jede neue rechte Seite die
Iterationsphase erneut durchlaufen. Hierbei ist zusétzlich zu beachten, dass beim Multi-
polverfahren die fiir die Iterationsphase bendtigte Rechenzeit stark abhéngig ist von der
Konditionierung des Problems.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Ein augenblicklich aktives Forschungsfeld ist die Einarbeitung der Ideen und Entwicklun-
gen von [CDD1, CDD2] in den bisher vorhandenen adaptiven Algorithmus fiir stiickweise
glatte Oberflichen. Realisiert werden soll ein effizienter adaptiver Algorithmus, der ohne
Saturationsannahme mit optimaler Komplexitit die beste n-Term Approximation an die
Losung einer Randintegralgleichung berechnet. Gerade hierfiir ist die Beschreibung von
Geometrien mit Hilfe von CAD-Programmen hilfreich und erméglicht die Behandlung
praxisrelevanter Probleme.

Aus dem Prinzip der separaten Verarbeitung der Teilflichen ergibt sich, dass die An-
wendbarkeit des Verfahrens abhéingig ist von der Anzahl gegebener Patches. Fiir sehr
komplexe Modelle wird eine akzeptable Laufzeit des Verfahrens nur durch eine Simpli-
fizierung der Oberflichenbeschreibung zu erzielen sein. Es ist deshalb geplant ein Clus-
terverfahren zu entwickeln, das abhéingig von anwendungsrelevanten Parametern eine
Reduzierung der Teilflichenanzahl durch Zusammenfassung von Patches durchfiihrt.

Ferner wird an der Realisierung des Wavelet—Galerkin—Verfahrens zur Losung weiterer
Gleichungen gearbeitet, wie zum Beispiel der Helmholtz—Gleichung. Eine ebenfalls sehr
interessante Aufgabenstellung ist die schnelle Losung der Radiosity—Gleichung. Hierbei
ist allerdings die effiziente Umsetzung der Sichtbarkeitsfunktion eine nichttriviale Auf-
gabe.

Der Ansatz von J. Tausch und J. White ist bisher nur fiir geschlossene Oberflichen
formuliert worden. Deshalb soll das Verfahren so modifiziert werden, dass es fiir belie-
bige Flachenverbéinde einsetzbar wird. Aus der vorliegenden 2D-Implementierung des
Verfahrens ist bekannt, dass eine Clusterbildung, die auf Zusammenfassung benachbar-
ter Elemente beruht, der hierarchischen rdumlichen Unterteilung iiberlegen ist. Deshalb
soll als Alternative zur hierarchischen Raumunterteilung eine Clusterstrategie entwickelt
werden, die das Prinzip der Zusammenfassung von Nachbarelementen auf die Ober-
flichensituation verallgemeinert.

Wir erwarten eine Reduzierung der Rechenzeit durch eine Beriicksichtigung der ver-
schwindenden Multipolmomente der Wavelets aus [Webe] bei der Reihenentwicklung
der verwendeten Fast—Multipole-Methode. Durch diesen reduzierten Entwicklungsauf-
wand konnte das Wavelet—Verfahren im Falle dreier Raumdimensionen auch weniger
Rechenzeit bendtigen als das schon deutlich griindlicher erforschte Multipol-Verfahren.
Im Anschluss an die sequentielle Realisierung des Tausch/White-Verfahrens in 3D ist
die parallele Implementierung dieses Verfahrens vorgesehen.
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2.1 Teilprojekt All

Gemischte Formulierungen: adaptive anisotrope finite Elemente und parallele Léser

2.1.1 Antragsteller

Prof. Dr. Arnd Meyer, TU Chemnitz, Professur Numerische Analysis

PD Dr. Thomas Apel, TU Chemnitz, an Professur Numerische Analysis

Thomas Apel ist Ende 2003 ausgeschieden, da er eine Professur an der Universitit der
Bundeswehr Miinchen angenommen hat.

2.1.2 Projektbearbeiter

PD Dr. Gerd Kunert, Professur Wissenschaftliches Rechnen (bis September 2003)
M.Sc. Sviatoslav Derezin, Professur Numerische Analysis

M.Sc. Alexander Smuglyakov (ab April 2002), Professur Numerische Analysis
Dipl.-Math. Peter Steinhorst (ab Okt. 2003), Professur Numerische Analysis

2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Gegenstand dieses Teilprojekts sind gemischte Finite-Elemente-Diskretisierungen fiir das
Stokes- und das Reissner-Mindlin-Problem. Wir hatten uns zum Ziel gestellt, effizien-
te Simulationssoftware zu entwickeln, die auf theoretisch fundierten effizienten, d. h.
adaptiven und l6sungsangepassten, parallelen Lésungsstrategien beruht.

Bei der Simulation der Stromung viskoser Fluide entstehen Losungen mit anisotropem
Verhalten durch Kantensingularitdten oder Randschichten. Losungsangepasste Diskre-
tisierungen sind folglich auch anisotrop. Unser Ziel bestand darin, Elementepaare auf
deren Eignung bei Diskretisierungen auf anisotropen Netzen zu untersuchen und a pos-
tertori Fehlerschitzer fiir das Stokes-Problem mit anisotropen Netzen herzuleiten.

Die numerische Berechnung der Verformung von Platten und Schalen wurde im SFB
393 bisher mit den symmetrischen, positiv definiten Formulierungen nach Kirchhoff und
Koiter untersucht. Wesentlich akzeptierter im Ingenieurbereich ist jedoch das Reissner-
Mindlin-Plattenmodell in gemischter Formulierung, wobei insbesondere MITC-Elemente
und deren stabilisierte Versionen verwendet werden. Im Rahmen des Projekts sollten fiir
isotrope Vernetzungen parallele Auflosungsmethoden mit dem Bramble-Pasciak-Ansatz
und a posteriort Fehlerschitzer entwickelt werden.

Auf die beiden Teilaufgaben wird im Folgenden durch die Kurztitel Stokes und Platten-
probleme Bezug genommen.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden
2.3.1 Stokes

Fiir effiziente, 16sungsangepasste Algorithmen miissen Elemente mit beliebig grofiem
Streckungsverhiltnis, anisotrope Elemente, zugelassen werden. Das fiihrt zu einer Reihe
bisher noch unbefriedigend geklarter Fragestellungen. Der Kenntnisstand zum Zeitpunkt
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der Antragstellung sowie die daraus fiir das Projekt abgeleiteten Fragestellungen werden
in den folgenden Abschnitten besprochen.

Stabilitdt

Fiir die Stabilitit gemischter Methoden miissen die approximierenden Rdume eine dis-
krete Inf-Sup-Bedingung erfiillen, wobei die Konstante im Fall anisotroper Netze un-
abhéngig vom Streckungsverhéltnis der Elemente von der Null weg beschrénkt sein muss.
Zum Zeitpunkt der Antragstellung gab es dazu fiir den zweidimensionalen Fall eine Reihe
geeigneter Elemente niedriger Ordnung, siehe Becker und Rannacher [BR95, Bec95], und
hoher Ordnung, siehe z. B. Ainsworth/Coggins [AC00] und Schétzau/Schwab/Stenberg
[SS98, SSS99]. Im Dreidimensionalen war als Element niedriger Ordnung nur das nicht-
konforme Crouzeix-Raviart-Element als positives Beispiel bekannt, siehe Acosta/Durdn
[AD99] und Apel/Nicaise/Schéberl [ANSO1]. Erste 3D-Ergebnisse zu hp-Methoden wur-
den in [T'S03] angegeben.

Die Fragestellung im Teilprojekt bestand darin zu klidren, welche Elementepaare fiir das
angestrebte Ziel geeignet sind, d. h. eine stabile Diskretisierung auch bei der Verwendung
anisotroper Netze liefern.

A posteriori Fehlerschitzer fiir die Stokes-Gleichungen

Eine wesentliche Aufgabe in diesem Teilprojekt ist die Herleitung von a posteriori Feh-
lerschitzern fiir die Stokes-Gleichungen, die auch auf anisotropen Diskretisierungen zu-
verldssig und effizient sind. Insbesondere fiir solche Finite-Elemente-Paare, fiir die Sta-
bilitit bewiesen wurde, sollen Fehlerschitzer hergeleitet werden. Die Voraussetzungen
an die Diskretisierung sollen analysiert und so wenig restriktiv wie méglich formuliert
werden.

Besondere Betonung soll auf eine umfassende und allgemeine Analysis gelegt werden,
die sowohl den zwei- als auch den dreidimensionalen Fall sowie konforme und nichtkon-
forme Diskretisierungen umfassen soll. Die Elementtypen sollen méglichst Dreiecke und
Vierecke (in 2D) sowie Tetraeder, Pentaeder (Prismen) und Hexaeder (in 3D) beinhalten.
Von der methodischen Seite soll mit Fehlerschétzern vom Residuentyp begonnen wer-
den, da diese relativ einfach und gut erforscht sind. Insbesondere existieren isotrope
Fehlerschiitzer fiir die Stokes-Gleichungen. Techniken zur Herleitung anisotroper Feh-
lerschétzer sind fiir andere Differentialgleichungen u.a. von Kunert entwickelt worden.
Je nach den Ergebnissen wird sich die weitere Ausrichtung der Forschung gestalten.

Loser

Zur Auflésung von symmetrischen, indefiniten Gleichungssystemen, wie sie bei der Dis-
kretisierung des Stokes-Systems entstehen, gibt es im Wesentlichen zwei M6glichkeiten.
Beim Uzawa-Algorithmus werden die Geschwindigkeitsfreiheitsgrade aus dem System
eliminiert und ein positiv (semi-)definites Gleichungssystem fiir den Druck gelést. Einen
anderen Weg haben Bramble und Pasciak [BP88] beschrieben, indem sie zeigten, dass
man ein positiv definites System in einem angepassten Skalarprodukt erhalten kann.
Dieser Bramble—Pasciak—CG ist effizient, wenn man einen optimalen Vorkonditionierer
fiir die Diskretisierung des Laplace-Operators zur Verfiigung hat. Fiir einige konforme
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anisotrope Diskretisierungen mit Elementen niedriger Ordnung sind solche Vorkonditio-
nierer bekannt. Je nachdem, welche stabilen Elementepaare fiir das Stokesproblem ein-
gesetzt werden sollen, kénnen diese Vorkonditionierer verwendet werden oder es miissen
modifizierte Vorkonditionierer entwickelt werden.

Implementierung

Die angestrebten Untersuchungen zu stabilen Elementen fiir das Stokes-Problem als
Prototyp gemischter FEM erfordern ein Experimentalprogramm, das die wesentlichen
Eigenschaften der Fehlerschétzer, der Netzsteuerung und der schnellen Losung der (hier
indefiniten) Gleichungssysteme leicht illustrieren kann.

2.3.2 Plattenprobleme

Bei der numerischen Berechnung von Schalen- und Plattendeformationen steht am An-
fang eine Hypothese iiber den Verlauf der Verschiebungen (und evtl. Spannungen/Ver-
zerrungen) iiber die Dicke. Die so genannten hierarchischen Modelle wéhlen polyno-
miale Ansdtze. Das einfachste Modell hieraus setzt einen linearen Verschiebungsver-
lauf iiber die Dicke an und ergibt die Reissner-Mindlin-Formulierung, bei zusétzlicher
Kirchhoff-Hypothese entsteht die Kirchhoff-Platte (4. Ordnung) bzw. das Koitersche
Schalenmodell. Fiir alle diese Modelle liegt der numerische Vorteil darin, dass (nach
Dicken-Integration) eine mehr oder weniger komplizierte Differentialgleichung im Zwei-
dimensionalen {ibrig bleibt. Ebenfalls gibt es fiir alle diese Modelle die iiblichen Unter-
suchungen zur Konvergenz von Finite-Elemente-Nédherungen und viele davon werden im
Ingenieurbereich extensiv genutzt [Ber96].

Allerdings sind die numerischen Eigenschaften der resultierenden linearen Gleichungs-
systeme erheblich ungiinstiger als bei vergleichbaren Differentialoperatoren 2. Ordnung,
so dass fiir ihre schnelle Lésung nach wie vor kaum etwas bekannt ist. Erste Ergeb-
nisse, die bekannte Multilevel-Techniken auf den Fall der Kirchhoff-Gleichung bzw. des
Koiter-Modell iibertragen, wurden in den vergangenen Jahren auch im SFB 393 er-
zielt [Mat97, The98]. Allerdings bezogen sich diese Ergebnisse auf eher selten benutzte
Bogner-Fox-Schmidt- und Adini-Rechteck-Elemente (immerhin 12 bzw. 9 Freiheitsgra-
de pro Knoten bei Schalen, kubische Polynome). Ein weiterer Nachteil im behandelten
Modell liegt in der Unmdoglichkeit, Randschichten zu repriisentieren.

Hier bringt die Hinwendung zum Reissner-Mindlin-Modell die Vorteile von einfacheren
Riumen (2. Ordnung). Es ist wieder moglich, Dreiecksvernetzungen zu nutzen. Im Ge-
gensatz zu einfachen (nicht immer stabilen) Ansétzen fiir die Finite-Elemente-Réume,
hat sich in den letzten Jahren auch im Ingenieurbereich die MITC-Elemente-Familie
als ein erfolgreiches Werkzeug erwiesen [BBF89, CS98, LSV93, SS97]. Hiermit sind
die gewiinschten Fehlerabschitzungen garantiert. Obwohl die Matrix der resultieren-
den Gleichungssysteme wieder positiv definit ist (mit Teilblocken zu den verschiede-
nen Freiheitsgraden), wurde dieses Problem hier aufgenommen, weil die Beweise dieser
Fehlerabschitzungen auf dquivalente Sattelpunktsprobleme zuriickgreifen miissen. Die
Zielstellung fiir das Projekt bestand darin, hierarchische Loser eventuell auf Grundla-
ge des Bramble-Pasciak-CG fiir die einfachsten MITC-Elemente zu entwickeln und zu
implementieren.

Ein weiteres Problem besteht im Auftreten von Randschichten bei kleiner Plattendicke.
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Daher ist die adaptive Arbeitsweise fiir die Auflésung der Randschichten bedeutsam; als
Zielstellung sollte mit der Herleitung von Fehlerschitzern begonnen werden.

Aus der Analogie mit der singulir gestorten Reaktions-Diffusionsgleichung wird eine
adiquate losungsangepasste Diskretisierung anisotrop sein. Es sollte untersucht wer-
den, welche Elementtypen sich dafiir eignen, d. h., bei welchen Elementen die Inf-Sup-
Konstante gleichméfig beziiglich des Streckungsverhéltnisses der Elemente von der Null
weg beschrinkt ist.

Literaturverzeichnis zu 2.3 (eigene Vorarbeiten und Fremdliteratur)
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2.4 Ergebnisse
2.4.1 Stokes

Stabilitdt

Fiir ein gegebenes Finite-Elemente-Netz bezeichnen X, und M, die Finite-Elemente-
Raume zur Approximation von Geschwindigkeit und Druck. Die Grofle

fQ pp, div uy,

vp = inf sup ol
h

0£PHhEMh 0£upeX), |Uh

1,0 0,0

bezeichnet die (netzabhingige) Inf-Sup-Konstante, die durch Losung eines Eigenwert-
problems berechnet werden kann. Stabilitit der Diskretisierung bedeutet, dass diese
netzabhingige Grofle fiir beliebige Finite-Elemente-Netze nach unten von der Null weg
beschriankt ist,

Jy>0: v >v Vh>0.

Im Folgenden soll dargestellt werden, fiir welche Elementepaare und Vernetzungsstrate-
gien wir in den letzen drei Jahren Ergebnisse erzielt haben.

Konforme Elemente niedriger Ordnung nach Fortin und Bernardi/Raugel

Das tiefgehendste Stabilitdtsresultat wihrend der Bearbeitungsphase wurde von Apel
und Nicaise fiir konforme Elemente niedriger Ordnung erzielt und in [AN03] versffent-
licht. Es soll im Weiteren erlautert werden.

Betrachtet wird ein zweidimensionales Polygongebiet, das zunéchst grob mit Vierecken
und Dreiecken in Teilgebiete zerlegt wird. In jedem Teilgebiet kann eine aus drei mogli-
chen Vernetzungsstrategien gewéhlt werden, die man mit (a) keine Verfeinerung, (b)
anisotrope Verfeinerung zu einer Kante hin und (c) anisotrope Verfeinerung zu zwei
Kanten hin beschreiben kann. Diese Vorgehensweise folgt der Arbeit [SSS99], geht aber
insofern dariiber hinaus, dass auch (nicht-affine) Trapezelemente zugelassen werden. Fiir
Ilustrationen verweisen wir auf die Originalarbeit [AN03].

Der Raum zur Approximation der Geschwindigkeit besteht aus stetigen Vektorfunktio-
nen, die elementweise wie folgt beschrieben werden konnen. Fiir Dreieckelemente ist der
Raum neundimensional und durch

PT = Plz D Span {n(l))\g/\g, n(2)/\3)\1, n(3))\1/\2}
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definiert, wobei ); die linearen Ansatzfunktionen und n(¥ die #uBeren Normalen an die
Dreiecksseiten bezeichnen, ¢ = 1, 2, 3. Der zwolfdimensionale Raum fiir das Vierecksele-
ment ist analog auf der Basis von Q; definiert. Zur Approximation des Drucks werden
jeweils elementweise konstante Funktionen verwendet. Die Freiheitsgrade werden in der
iiblichen Notation in folgender Zeichnung dargestellt.

Diese Réume gehen auf die Arbeiten [For81] und [BR85] zuriick, weswegen wir die Ele-
mente auch als Bernardi-Fortin-Raugel-Elemente bezeichnen.

Durch Angabe eines Fortin-Operators wurde zunichst die Stabilitdt lokal in Teilgebie-
ten mit den Vernetzungsstrategien (a) und (b) gezeigt. Daraus konnte mit Hilfe einer
Substrukturtechnik die Stabilitéit in Teilgebieten mit der Vernetzungsstrategie (c) gefol-
gert werden. Nochmalige Anwendung der Substrukturtechnik fiithrte dann zum globalen
Stabilitéatsresultat.

Das Resultat kann nicht mit der gleichen Technik auf den dreidimensionalen Fall verall-
gemeinert werden, da sich die ben&tigten Eigenschaften und Gleichungen, die im Zweidi-
mensionalen auf Kanten gelten, im Dreidimensionalen teilweise auf Kanten und teilweise
auf Seitenflachen beziehen.

Die Paare P, — Py, Q2 — Qp und Q5 — Q

Aus dem von uns gezeigten Stabilitédtsresultat folgt die Stabilitéit aller Elementpaare mit
dem gleichen Raum zur Approximation des Drucks und einem umfassenderen Raum fiir
die Geschwindigkeit, wie Py — Py, Q2 — Qo und Qf, — Qp. Dabei ist festzuhalten, dass
die Paare Py — Py und Qs — Qg bereits in [SS98, SSS99] untersucht wurden, dort aber
keine anisotropen Trapezelemente zugelassen wurden.

Taylor—Hood-Elemente

Die Untersuchung von Taylor-Hood-Elementen wurde von Herrn Randrianarivony im
Rahmen seiner Masterarbeit begonnen [Ran01], weitere Ergebnisse sind in [AR03] doku-
mentiert. Auf einigen Folgen von Finite-Elemente-Netzen (Vernetzungsstrategien) wur-
den die oben definierten Groflen ~;, berechnet. Durch Angabe von Beispielen, in denen
v gegen Null konvergierte, konnte gezeigt werden, dass das Paar P, — P; im Allge-
meinfall nicht stabil ist. Fiir einige der in oben fiir das Bernardi-Fortin-Raugel-Element
beschriebenen Vernetzungsstrategien konvergierte 7y, jedoch nicht gegen Null. Es ist uns
jedoch nicht gelungen, einen theoretischen Beweis dafiir zu finden.

Die numerischen Untersuchungen wurden wéhrend des Aufenthalts von Herrn Apel an
der Otto-von-Guericke-Universitdt Magdeburg in Zusammenarbeit mit Gunar Matthies
auch auf Taylor-Hood-Elemente hherer Ordnung ausgedehnt. Dabei ergab sich ein dhn-
liches Bild. In den folgenden Tabellen sind Grenzwerte fiir ;, bei verschiedenen Netz-
verfeinerungsstrategien zusammengefasst:
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Paar Paar
Py — P 0.33 0.35 Qs — Q) 0.46 0.44
P3 — P 0.23 0.25 Qs — Oy 0.42 0.42
Q4 — Qs 0.39 0.39
Qs — Qy 0.37 0.37
Qs — Qs 0.36 0.36
Q7 — Qg 0.34 0.34
Qs — Q7 0.33 0.33
Qg — Oy 0.29 0.29

Es sei noch bemerkt, dass das Paar P;” — Py, bei dem der Geschwindigkeitsraum in jedem
Element mit einer Blasenfunktion (bubble) erweitert wird, in allen numerischen Expe-
rimenten (einschlieBlich der Verfeinerungsstrategien, die fiir das Taylor-Hood-Element
Gegenbeispiele liefern) stabil war (v, > v > 0). Eine theoretische Durchdringung steht
jedoch weiterhin aus.

Elemente hoherer Ordnung mit unstetigem Druck

Abschlieflend sei noch erwihnt, dass die ebenfalls von Matthies (Magdeburg) getesteten
Elementpaare Py —Pis¢ Qy — P und QF — P selbst auf den in den obigen Tabellen
angefiihrten sehr regelméfligen anisotropen Netzen instabil sind, v, — 0.

All diese Ergebnisse wurden auf verschiedenen internationalen Konferenzen vorgestellt
(z. B. MAFELAP 2003, ENUMATH 2003) und haben zu interessanten Gesprichen mit
international anerkannten Fachkollegen wie Franco Brezzi, Rolf Stenberg und David
Silvester gefiihrt.

A posteriori Fehlerschdtzer fiir die Stokes Gleichungen

Die Untersuchungen wurden in Zusammenarbeit mit E. Creuse und S. Nicaise (beide
Valenciennes) durchgefiihrt (2002 bis Anfang 2003). Sie miindeten in der Publikation
[CKNO03], auf die sich alle weiteren Erlduterungen beziehen. Diese Arbeit bildet auch
einen wesentlichen Teil der Habilitation von Herrn Kunert [Kun03]. Insgesamt gestalte-
ten sich die Untersuchungen teilweise schwieriger als zunéchst angenommen.

Es stellte sich schnell heraus, dass die Analyse von Fehlerschétzern fiir gemischte For-
mulierungen andere Verfahren erfordert als fiir skalare Gleichungen. Da ein Diskreti-
sierungsfehler in den zwei Termen fiir Geschwindigkeit und Druck vorliegt, musste die
Theorie modifiziert werden.

Bei einer konformen Diskretisierung waren die notigen Anderungen relativ gering, so
dass die Analyse nahezu wie fiir skalare Gleichungen erfolgen konnte.

Bei einer nichtkonformen Diskretisierung dagegen sind bedeutende Modifikationen er-
forderlich. Am erfolgversprechendsten erschien es, den Geschwindigkeitsfehler iiber eine
Helmholtz-Zerlegung aufzuspalten (fiir isotrope Vorbilder siche [DDP95, CF01]). Diese
Helmholtz-Zerlegung ist unabhéngig davon, ob isotrope oder anisotrope Elemente ver-
wendet werden. Andererseits wurde sie bisher nur im 2D-Fall verwendet und untersucht.
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Deshalb haben wir die Zerlegung auf den 3D-Fall erweitert, was aber zu qualitativ neuen
Phénomenen fiihrte: Aus Vektorgroflen im 2D-Fall wurden nun Matrixgréfien im 3D-Fall.
Weiterhin unterscheidet sich die Analysis im Detail fiir die unterschiedlichen Element-
Typen (Dreiecke, Vierecke, Tetraeder, Pentaeder, Hexaeder). Im Folgenden sollen die
Ergebnisse vorgestellt werden.

Die Diskretisierung muss nur relativ schwache Voraussetzungen erfiillen:

e Der diskrete Geschwindigkeitsraum Vielo, muss gross genug sein (effektiv manch-
mal etwas grosser als sonst {iblich).

e Bei nichtkonformen Diskretisierungen werden Crouzeiz-Raviart Elemente betrach-
tet, bei denen das Integral iiber den Sprung der diskreten Geschwindigkeit iiber
eine Fliche (in 3D) verschwindet:

[ [l =o

e Die Element-Paare sollten stabil sein fiir anisotrope Diskretisierungen, d.h. eine
diskrete LBB-Bedingung erfiillen. Zu beachten ist allerdings, dass diese Forderung
nicht vom Fehlerschéitzer kommt, sondern von der Forderung nach einer stabilen
Diskretisierung.

Insgesamt deckt unsere Analysis viele Element-Paare ab (sowohl bekannte als auch ge-
genwirtig untersuchte) bzw. gibt Hinweise, wie sie zu modifizieren sind [CKN03, Ab-
schnitte 5 und 3.4].

Die erhaltenen Fehlerschétzer sind alle vom Residuentyp und beinhalten das Elementre-
siduum und die Spriinge iiber eine Kante (2D)/Fliche (3D). Bei nichtkonformen Diskre-
tisierungen kommt noch der Sprung der Tangentialableitung entlang einer Kante/Fliche
hinzu. Aufgrund der sehr grolen Vielfalt der moglichen Diskretisierungen (2D /3D, kon-
form /nichtkonform, Dreiecke ... Hexaeder) unterscheiden sich sowohl die Fehlerschiitzer
als auch ihre Analysis mehr oder weniger stark. Deshalb werden hier nicht alle Ergebnisse
aufgelistet, sondern nur wesentliche Errungenschaften.

Abschitzung der Fehlers nach unten

Wie auch bei anderen Differentialgleichungen gewohnt, konnten lokale Abschédtzungen
nach unten gezeigt werden. Die einzige Ausnahmen sind nichtkonforme 3D Diskreti-
sierungen, die viereckige Flichen haben (also fiir Pentaeder-/Hexaeder-Elemente). In
diesem Fall konnte nur eine schwichere globale Fehlerschranke gezeigt werden. Wir ver-
muten, dass dieses Resultat verbessert werden kann.

Abschdtzung der Fehlers nach oben
Die globalen Fehlerabschidtzungen nach oben sind alle von der Form

Globaler Fehler < Alignment Measure - Fehlerschitzer

Diese Struktur der Fehlerschranke war nach den Vorarbeiten zu erwarten, siche z.B.
[Kun99|. Das Alignment Measure misst dabei die Ausrichtung des anisotropen Netzes
mit der anisotropen Losung. Fiir isotrope Netze sowie gut ausgerichtete anisotrope Netze
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ist das Alignment Measure in der GréBenordnung 1 (in numerischen Experimenten =
1.5 ...4). An dieser Stelle soll darauf nicht weiter eingegangen werden; wir verweisen
auf [Kun99] fiir eine ausfiihrliche Diskussion.

Fiir die untersuchten Stokes-Gleichungen sind jetzt mehrere Abweichungen von der bis-
her bekannten Theorie bedeutsam:

e Statt eines Alignment Measures tauchen nun mehrere Alignment Measures auf.

e Die Alignment Measures beziehen sich zum Teil auf Funktionen, von denen man
nur die Existenz kennt, nicht aber die konkrete Gestalt.

Beide Unterschiede sind Nachteile. Moglicherweise erreicht die bisherig verwendete Me-
thodik zum Herleiten anisotroper Fehlerschétzer ihre Grenzen.

Léser, Implementierungen

Die in den vorherigen Abschnitten dargestellten Untersuchungen zu stabilen Elementen
und zu Fehlerschitzern fiir das Stokes-Problem als Prototyp gemischter FEM erfordern
ein Experimentalprogramm, das die wesentlichen Eigenschaften der Fehlerschétzer, der
Netzsteuerung und der schnellen Losung der (hier indefiniten) Gleichungssysteme leicht
illustrieren kann. Dies wurde in einer ersten Version als SPC-PM-AdSt (,,Programm-
Modul adaptiv Stokes“) unter Nutzung der im SFB entwickelten Bibliotheken und in
Verallgemeinerung von SPC-Ad2D (vgl. Tp. A3) erhalten. Neu ist dabei, dass mehrere
Elementmatrizen zu berechnen sind (wegen der zusiitzlichen Bilinearform b(p, u)) und
dass der Loser vom bekannten vorkonditionierten Verfahren der konjugierten Gradienten
(PCG) zu einer Verallgemeinerung des Bramble-Pasciak-CG [BP88, MSO01] zu dndern
ist. Dieses Programm bildet die Grundlage fiir die folgenden Experimente.

2.4.2 Plattenprobleme

Die Behandlung der Reissner-Mindlin-Plattengleichung wurde in dieses Teilprojekt auf-
genommen, weil hier ebenfalls die Stabilitdt gemischter Finiter Elemente eine grofle Rol-
le spielt. Allerdings hat sich bei der Sichtung der Verdffentlichungen der letzten Jahre
deutlich gezeigt, dass dies nur fiir die Beweise von giinstigen FE-Formulierungen benutzt
wird, nicht aber fiir die wirkliche numerische Rechnung.

Vielmehr fiihren die Arbeiten zum richtigen Verstindnis der zugrunde liegenden Riume
und miinden in eine (leicht abgeénderte) positiv definite Bilinearform der Plattenglei-
chung zuriick:

a(w, 8,v,0) = 12a1(0,9) + pse{ Rp(Vw — 8), Ryp(Vv — 1) )

mit einem besonderen Projektor R, der das sonst iibliche , Locking“ beseitigt.

Aus diesem Grund wurde die Bearbeitung dieses Teilthemas modifiziert fortgefiihrt.
Zum einen hat sich Herr Derezin auf die Randschichtenproblematik aus analytischer
Sicht konzentriert. Er hat versucht verschiedene dquivalente Formulierungen zu finden,
die besonders geeignet wéren ein Randschicht—Verhalten aufzudecken. Gleichzeitig ist
in einer Diplomarbeit mit der Implementierung und numerischen Experimenten zu den
MITC3 und MITC7-Elementen (fiir Dreiecke) sowie MITC4/9-Elementen (fiir Vierecke)
begonnen worden. Beide Arbeiten sind noch nicht abgeschlossen.
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Randschichten bei Platten

Es wurde das Problem der Randschichten anders als traditionell (Asymptotiken beziiglich
Plattendicke) analysiert.

Durch Helmholtz—Zerlegung des Rotationsvektors bzw. der Scherkraft (abhingig von
Randbedingungen) erhilt man eine Représentation durch transversale Verschiebung und
lokale Verdrehung

DA?w=p
A+ R =0

77ZJ ~ lZ 901 _ 903
2 Oxo ox1

Also die transversale Verschiebung ist durch die biharmonische Gleichung, die lokale
Verdrehung durch eine Reaktions—Diffusions—Gleichung bestimmt. Letztere reprisentiert
die Randschichten. Die Kopplung beider geschieht durch 3 Randbedingungen.

Nahezu die gleichen Herangehensweisen fithrten Brezzi/Fortin [BF86] zu 2 elliptischen
Gleichungen und einem (gestorten) Stokes—Problem. Unser System ist dquivalent hierzu.
Mit Hilfe von konstitutiven Gleichungen fiir die Spannungen sowie einem Analogon der
Beltrami-Michell-Kompatibilitit (siehe [DZ98]) erhélt man explizite Abhéngigkeitsfor-
meln von der Spannung (,,Primale Gréflen® der Losung) als Funktion des obigen Feldes
Y (,,Randschichten-Funktion“). Dies konnte zur Steuerung eines adaptiven Algorith-
mus fiir Randschichten dienen, da hiermit auf einfache Weise das Auftreten von Rand-
schichten (oder nicht) in den einzelnen Komponenten der Biegungsmomente und der
Scherkréfte aufgedeckt wird.

Weitere Ergebnisse

M. Jung hat in [Jun03] die parallele Losung von Finite-Elemente-Gleichungssystemen,
die bei der Diskretisierung einer gemischten Variationsformulierung des ersten bihar-
monischen Randwertproblems entstehen, diskutiert. Zur Diskretisierung wurden Drei-
eckselemente mit stiickweise linearen Ansatzfunktionen genutzt. Die Losung der in-
definiten Finite-Elemente-Gleichungssysteme erfolgte mittels vorkonditionierter Schur-
Komplement-CG-Verfahren, CG-Verfahren vom Bramble-Pasciak-Typ und Multigrid-
Verfahren. In [KNJ03, KNJO4] (am Institut fir Wissenschaftliches Rechnen der TU
Dresden) wurde die Parallelisierung von direkten und iterativen Losungsalgorithmen fiir
verschiedene gemischte Variationsformulierungen von Plattenproblemen untersucht.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

In der letzten Bearbeitungsphase wurde die Stabilitdt von mehreren Elementepaaren
theoretisch untersucht, ohne zu einem abschliefenden Beweis zu kommen. Dabei han-
delt es sich um das Bernardi—Fortin—Raugel-Element im Dreidimensionalen, die Taylor—
Hood-Elemente P, — P; und Q, — Q; und das P, — P;-Element (alle zunichst 2D). Die
Hauptursache fiir den bislang ausgebliebenen Erfolg liegt sicher darin, dass dieses Vor-
haben sehr ambitioniert ist. Es bleibt auch weiterhin eine interessante Herausforderung.
An allen drei Fragestellungen hat aufler Herrn Apel der von der DFG finanzierte Pro-
jektbearbeiter Alexander Smuglyakov mitgearbeitet. Der urspriinglich vorgesehene Be-
arbeiter Maharavo Randrianarivony, der durch Vorarbeiten bestens fiir das Projekt ein-
gearbeitet war, hat sich kurzfristig wissenschaftlich umorientiert und ist als Bearbeiter
im Teilprojekt A7 bei der Informatik eingestiegen.

Daher musste die Stelle kurzfristig ausgeschrieben werden; der neue langfristige Bear-
beiter Smuglyakov ab April 2002 benétigte natiirlich eine lingere Einarbeitungszeit.
Die numerischen Untersuchungen zu den Fehlerschitzern beschrinken sich momentan auf
ein relativ einfaches, akademisches Testproblem. Hier besteht noch grofler Forschungs-
bedarf, der mit den Partnern in Valenciennes (E. Creuse, S. Nicaise) angegangen werden
sollte. Insbesondere muss untersucht werden, ob der aus theoretischer Sicht nachteilige
Einfluss mehrerer Alignment Measures sich auch in der numerischen Praxis zeigt.

In der Fortfiihrung dieses Teilprojektes konnen diese Ergebnisse fiir praxisrelevantere
Simulationsrechnungen genutzt werden. So tritt bei Deformationsproblemen mit (fast
oder in Teilen) inkompressiblen Materialien ein Sattelpunktsproblem auf, das etwa glei-
che Eigenschaften wie das Stokes—Problem hat. Deshalb kann die bisherige Experimen-
talsoftware (etwa SPC-PM AdStund SPC-PM AdMiz, vgl. Tp.A3) sofort auf diese Fille
verallgemeinert werden.
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2.1 Teilprojekt A12

Finite-Elemente-Methode vom Nitsche-Typ fiir nichtkonforme Gebietszerlegungen

2.1.1 Antragsteller

Prof. Bernd Heinrich Prof. Arnd Meyer Prof. Reinhold Schneider

12.10.1943 08.03.1952 20.03.1957

Angewandte Mathematik Numerische Analysis Numerische Mathematik

Fak. fiir Mathematik Fak. fiir Mathematik Fak. fiir Mathematik

TU Chemnitz TU Chemnitz TU Chemnitz

09107 Chemnitz 09107 Chemnitz 2002 — September 2003

Tel.: (0371) 531-2659 (0371) 531-2659

Fax: (0371) 531-2657 (0371) 531-2657 ab Oktober 2003 in Kiel:

b.heinrich@mathematik. a.meyer@mathematik. rs@numerik.uni-kiel.de
tu-chemnitz.de tu-chemnitz.de

2.1.2 Projektbearbeiter

Mitarbeiter der Grundausstattung:
Prof. Bernd Heinrich (Angewandte Mathematik)
Prof. Arnd Meyer (Numerische Analysis)
Prof. Reinhold Schneider (Numerische Mathematik, 2002 bis Sept. 2003)
PD Dr. Thomas Apel (Numerische Analysis, 2002 bis Dez. 2003)
Dipl.-Math. techn. Roman Unger (Numerische Analysis)

Mitarbeiter der Ergénzungsausstattung:
Dipl.-Math. techn. Kornelia Ponitz (2002 bis August 2003)
Dipl.-Math. techn. Roman Unger

2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Nitsche—Mortaring

Fiir die effiziente numerische Losung elliptischer Probleme mittels Finite-Elemente Me-
thode (FEM) auf Parallelrechnern sind Gebietszerlegungsmethoden von besonderem In-
teresse. Die gleichzeitige Anwendung nichtkonformer Teilgebietstriangulationen sowie
einer abgeschwichten und koppelnden Stetigkeitsbedingung an den Teilgebietsridndern
wird durch so genannte Mortar-Methoden mdoglich, die hdufig {iber ein Sattelpunktspro-
blem fiir die Losung u der Randwertaufgabe und einem Lagrange-Parameter A realisiert
werden.

Auf einer Idee von Nitsche (1971, cf. [Nit71, Tho97]) beruhend, wurde u.a. durch Sten-
berg (1998, vergl. auch [Ste98, Arn82]) ein zur Mortar-Methode verwandter Zugang
zur Kopplung nichtkonformer Triangulationen (non-matching meshes) und unstetiger
Finite-Elemente-Ansétze vorgeschlagen, das so genannte ,,Nitsche-type mortaring®. Die-
ser Zugang behandelt die Kopplung nicht wie bisher iiber Nebenbedingungen, sondern
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vereinfachend mittels eines Kopplungstermes, der die Bilinearform des Ausgangspro-
blems erweitert. Das Verfahren ist dann als Galerkin-Verfahren fiir die durch den Kopp-
lungsterm modifizierte Variationsgleichung iiber dem Raum unstetiger Finite-Elemente-
Funktionen interpretierbar. Die Finite-Elemente-Methode vom Nitsche-Typ sollte in drei
wesentlichen Linien behandelt werden.

1. Analyse der FE-Schemata nach Nitsche als FE-Approximation auf nichtkonformen
Teilgebietstriangulationen, insbesondere beziiglich Stabilitdt und Konvergenzraten
der Ndherungslosung, bei schwierigen und anwendungsrelevanten Parametersitua-
tionen:

e komplizierte Geometrie des Randes 0 (Ecken, Kanten), unstetige Koeffizi-
enten, kleine Diffusionskoeffizienten und daraus resultierende L&sungssingu-
laritéten sowie Anisotropie in der Losung u des Randwertproblems,

e nichtkonforme Kopplung unregelméfliger Netze mit lokal verfeinerten (gradu-
ierten) sowie anisotropen Netzen.

2. Behandlung von Aufgaben des elastischen Kontaktes, unter besonderer Beriick-
sichtigung des Koppelterms und der effizienten Auflésung der Diskretisierungs-
schemata, auch unter Einbeziehung der FE-Methode vom Nitsche-Typ.

3. Verallgemeinerung der Nitsche-Methode auf den Fall der schwachen Kopplung der
Néaherungslosung auf dem Skelett aller Elementkanten einer gegebenen Gebietstri-
angulation (Discontinuous Galerkin Method), einschlieBlich Methoden der effizien-
ten Auflosung der linearen Gleichungssysteme mittels Multiskalenmethoden.

Kontaktsimulation

Die numerische Simulation reibungsfreier Kontaktprobleme zwischen einem elastischen
Korper und einem starren Hindernis wird meist duch die Losung der resultierenden
Variationsungleichungen, z.B. mittels Strafmethoden, ausgefiihrt.

Kernpunkt unserer Forschung war die Entwicklung geeigneter Projektionsmethoden zur
Losung des folgenden Problems im 2D-Fall.

Problem 1 Gesucht ist das Verschiebungsfeld u(x) fir einen elastischen Korper €, so
dass die Lamégleichung mit Lamé-Konstanten \, p und dem Spannungstensor o

—pAu — (A+p)grad divu = f
u(x) = gp auf I'p

ou)-n = gy auf Iy

erfillt wird, und alle Punkte von Q auferhalb eines vorgegebenen starren Hindernisses
verbleiben (siehe Abbildung 2.1 )
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Abbildung 2.1: Das Kontaktproblem

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

2.3.1 Teilaufgabe: Analyse des Nitsche-Mortaring fiir verschiedene
elliptische Randwertaufgaben

Ein wesentliches Ziel dieser Teilaufgabe bestand in der Analyse der Finite-Elemente-
Methode nach Nitsche (Nitsche-Mortaring). Fiir verschiedene Modellaufgaben mit el-
liptischer Differentialgleichung zweiter Ordnung war das Finite-Elemente-Schema nach
Nitsche als nichtkonforme Finite-Elemente-Approximation auf nichtkonsistenten Teil-
gebietstriangulationen zu entwickeln und aus der Sicht der Numerischen Analysis ma-
thematisch zu behandeln. Dabei waren schwierige und anwendungsrelevante Parame-
tersituationen der Randwertaufgabe, wie Ecken, springende Koeffizienten und kleine
Parameter (singuldre Stérungen) zu beriicksichtigen, die Stabilitit sowie die optima-
le Konvergenz der Nidherungslosung zu garantieren. Die Durchfiihrbarkeit und Vorteile
sowie die Anwendungsbreite der Methode waren theoretisch und durch die numerische
Realisierung relevanter Beispiele aufzuzeigen. Vorarbeiten bestanden u.a. darin, bekann-
te Aussagen zu den klassischen Mortar-Methoden (vergl. etwa [BD98, BDW99, Bel99,
BMP90, LW03, Woh98, Woh99a, Woh99b, Woh00]) sowie zur Regularitéitstheorie der
betrachteten Randwertaufgaben, einschliellich des besonderen Verhaltens der Losung
in der Umgebung von Ecken, Kanten und Randschichten, in der Literatur zu sichten.
Weiter waren die modifizierten Variationsgleichungen nach Nitsche, bisher fiir die Pois-
songleichung bzw. verwandte Probleme bekannt (vergl. [ABCMO00, Arn82, BH, BH99,
BHS03, Ste95, Ste98]), fiir andere elliptische Probleme mit komplizierteren Parametern
passend zu erweitern. Die Hilfsmittel fiir Fehlerabschiitzungen (unter anderem inverse
Ungleichungen und Spursiitze) waren auf entsprechende Klassen anisotroper und gra-
duierter Netze, in Kopplung mit isotropen Netzen, zu iibertragen, die Fehler waren in
H'-shnlichen Normen und in der L,-Norm abzuschiitzen. Weiterhin waren Implemen-
tierungen der Nitsche-Mortar-Methode zu realisieren, Testbeispiele zu entwickeln und
numerische Experimente durchzufiihren.

Die bisher betrachteten Problemklassen umfassten:

e die Poissongleichung mit Dirichlet’schen Randbedingungen,

e die Poissongleichung mit gemischten Randbedingungen iiber polygonalen Gebie-
ten,

o Interfaceprobleme mit unstetigen Koeffizienten,

e singulér gestorte Reaktions-Diffusions-Probleme.
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2.3.2 Teilaufgabe: Discontinuous Galerkin Methode

Konstruktion von unstetigen Multiwaveletbasen auf hierarchischen Triangulationen, die
geeignet fiir DG-Methoden sind, einschliefilich ihrer Untersuchung und Anwendung auf
Randwertaufgaben im Rahmen des nichtkonformen Zugangs nach Nitsche. Die unsteti-
gen Multiwaveletbasen sollen orthogonal oder im wesentlichen orthogonal beziiglich des
(gebrochenen) H'-Skalarproduktes sein.

Dariiber hinaus sind fiir die Vorkonditionierung Norméigquivalenzen fiir die Spuren auf
den Koppelrdndern zu beweisen, die der Schliissel fiir den effizienten Einsatz der Wave-
letbasen sind. Die Methoden und Resultate zum Nitsche-type mortaring sind auf ihre
Verallgemeinerbarkeit fiir den Fall zu untersuchen, dass eine schwache Stetigkeitsbedin-
gung auf allen Elementkanten moglich ist, so dass damit der Zusammenhang zu DG-
Methoden hergestellt werden kann.

2.3.3 Teilaufgabe: Kontaktbehandlung
Projektionsmethoden fiir hangende Knoten

Die grundlegende Idee zur Nutzung von Projektionsmethoden stammt aus dem Problem,
in einem adaptiven FEM-Algorithmus hingende Knoten effektiv zu behandeln.

Fiir effektive Vorkonditionierer werden hierarchische Netze gebraucht, bei Verwendung
von Rot-Griin- Verfeinerungstechniken geht die Hierarchie durch Entfernung griiner Ele-
mente vor der ndchsten Verfeinerung jedoch verloren.

Ein Weg, dieses Problem zu umgehen, ist mit den hdngenden Knoten zu arbeiten und
mittels Projektionstechniken korrekte Losungen zu erzwingen.

Als ein einfaches Beispiel betrachte man die folgende Abbildung.

i
Abbildung 2.2: Ein Beispiel fiir hingende Knoten
Der Wert im Mittelknoten u; ist nicht frei, sondern duch die Werte in u; und uy, festgelegt.

Der Einbau dieser Information in den Gleichungssystemloser wird mit einem geeignet
definierten Projektor

0
T

N | =
N |

mit % an den Spalten 7 und & sowie 0 in allen anderen Spalten der Zeile 5 vorgenommen.
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Wird solch ein Projektor in den Vorkonditionierer des CG-Losers eingebaut, also die
Berechnung des Korrekturvektors w von

w:=C"1r
7u
w:= PC~'P'r

abgedndert [Mey99] und auBlerdem sichergestellt, dass die Startlosung konform ist
(u® € Im(P) ), so liegen auch alle Tterierten u* und somit die Lésung u in Im(P).

Zu einer detaillierten Beschreibung dieser Methode zur Behandlung hingender Knoten
siehe [Mey99, Mey02].

Im Folgenden soll die Erweiterung dieser Idee zur Behandlung einiger Arten spezieller
Randbedingungen und Riickfiihrung des Kontaktproblems auf ein Problem mit derarti-
gen Randbedingungen beschrieben werden.

Projektoren fiir verschiendene Arten von Randbedingungen

Einige Arten von Randbedinguingen sind durch Projektoren behandelbar, so zum Bei-

spiel periodische Randbedingungen mit ;e ¢; = tigns am linken und rechten Randbereich
in Abbildung 2.3

Uleft = Uright

Abbildung 2.3: Periodische Randbedingun-
gen Abbildung 2.4: Rutschrandbedingungen

Eine andere Art von Randbedingungen sind die so genannten ,, Rutschrandbedingun-
gen® (slip-boundary-conditions), bei denen im Gegensatz zur Dirichletbedingung u(x)
nicht vollig fixiert ist, sondern gefordert wird, dass der zugehorige Knoten in einem ein-
dimensionalen Unterraum zu verbleiben hat und dort seine energieminimale Position
einnimmt. ( Siehe dazu Abbildung 2.4 )

Diese Art von Randbedingungen wird zur Behandlung des Kontaktes genutzt.

Der Rutschrand ist durch Fixierung eines Punktes sy und einer Richtung s wohldefiniert
(|ls|]] = 1 ). Die Verschiebung u wird in zwei orthogonale Komponenten @ entlang
des Randes und @ orthogonal zum Rand zerlegt und die Randbedingung als 4 = 0
verstanden.
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Somit ist fiir alle Knoten z; auf dem Rutschrand der Projektor eine Blockdiagonalmatrix
mit 2 x 2 Blocken ss’, wobei s die Rutschrichtung des Knotens z; ist.

Ebene Halbraumhindernisse

Analog zu den Rutschrandbedingungen lassen sich durch Angabe eines Punktes sy und
einer Richtung s mit ||s|| = 1 Halbraumhindernisse definieren.

Die Behandlung des Kontaktes besteht aus zwei Teilen, dem Erkennen des Eindringens
von Knoten in das Hindernis sowie der Korrektur der Verschiebungen fiir diese Knoten
durch gezieltes Einschalten von Projektoren.

Sei x ein kontaktverdichtiger Knoten auf dem Rand von €2, n die innere Normale des
Hindernisses und a := (z + u) — $p.

. T+ au 2 ‘ o
° Q+u() )
s 1 o * OBSTACLE b . °
* Y5 sg ®

Abbildung 2.6: Endliches ebenes Hindernis
Abbildung 2.5: Halbraumhindernis

Der Eindringungstest besteht aus der Berechnung von (n, a)
(x+u) dringtein << (n,a) >0 (2.2)
Ist dieser Test erfiillt, muss einerseits (z + u) zu (x + au) mit

(so — z,m)

“T T )

korrigiert, sowie der entsprechende Projektor analog (2.1) eingeschaltet werden.

Diese beiden Schritte des gesamten Algorithmus erzwingen, dass keine Knoten in das
Hindernis eindringen; es kann jedoch passieren, dass an den Enden der (a priori unbe-
kannten) Kontaktzone Knoten ,eingefangen® werden.

Um dies zu verhindern, schliefit sich nach dem Ld&sen des FE-Gleichungssystems mit
aktiven Projektoren ein weiterer Test an.
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Eine einfache Moglichkeit besteht darin, den Kontaktdruck in der aktuellen Kontaktzone
zu berechnen und alle Knoten freizugeben (also die zugehorigen Projektoren auszuschal-
ten), fiir die sich ein negativer Kontaktdruck ergibt.

Man beachte, dass der PCGM-Loser mit einem zuléssigen Startvektor beginnt und durch
die Projektionen fiir die Kontaktknoten nur zuléssige Korrekturen bestimmt. Dadurch
bleibt auch die Losung zuléssig.

coarse mesh / task infos |
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error
error :
estimator | ¥ estimator | (4

Abbildung 2.7: Normaler Losungszyklus
Abbildung 2.8: Der gesamte Zyklus

Der gesamte Algorithmus mit Eindringungstest, Schalten der Projektoren und Testen
des Kontaktdruckes ist in Abbildung 2.8 zu sehen, in Abbildung 2.7 ist der normale
Zyklus fiir einen adaptiven FE-Algorithmus aufgefiihrt.

Endliche ebene Hindernisse

Um neben den Halbraumhindernissen auch endliche ebene Hindernisse behandeln zu
konnen, (siehe Abbildung 2.6 ) muss der Algorithmus nur ein wenig im Eindringungstest
abgedndert werden.

Nur fiir Knoten zwischen den Enden s; und s, des Hindernisses darf der Test das Er-
gebnis ,Knoten eingedrungen® liefern.

Alle anderen Teile des Algorithmus bleiben unveréndert.

In Abbildung 2.22 ist ein Beispiel fiir ein endliches Hindernis zu sehen.

Beschreibung des Hindernisses mit impliziten Funktionen

Eine Beschreibung des Hindernisses mit impliziten Funktionen ermoglicht die Bearbei-
tung krummlinig berandeter Hindernisse bei gleichzeitig sehr einfachen Eindringungs-
tests.
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Sei F' : R? — R eine gegebene Funktion von z € €. Das Hindernis ist dann definiert
durch

=0 auf dem Hindernisrand
F(z){ <0 innerhalb des Hindernisses
> 0 auflerhalb des Hindernisses

Somit kann durch Einsetzen von z 4+ u in F' getestet werden, ob ein Eindringen des
Knotens vorliegt oder nicht.

Falls der Knoten eindringt, ist durch Losung einer eindimensionalen, nichtlinearen Glei-
chung

o:=F(z+au)=0 (2.3)

ein Parameter o zu bestimmen, so dass x + au auf den Rand des Hindernisses kommt.
Dies kann z.B. mittels Bisektion erfolgen, gut geeignete Startwerte sind dabei o = 0 und
a =1, weil diese Werte unterschiedliche Vorzeichen von o garantieren.

Mit diesem Parameter o wird ein eindimensionaler (affiner) Unterraum fiir den zugehori-
gen Knoten definiert und gefordert, dass er auf der Tangente im Punkt x + au auf dem
Hindernisrand verbleibt.

In der Implementierung wird diese Tangente (aus VF(x + au) berechnet) analog zu
einem Halbraumhindernis fiir diesen einen Knoten behandelt.

Zu berechneten Beispielen siehe Abbildungen 2.23 und 2.24

Hindernisbeschreibung mit Splinekurven

Implizite Funktionen ermdglichen zwar eine einfache Implementierung, sind aber nicht
sehr gut geeignet um praktisch relevante Konturen, z.B. von Umformwerkzeugen, zu
modellieren. Fiir diese Zwecke besser geeignet ist eine Beschreibung des Hindernisses
durch Splinekurven.

Definition 1 (Splinekurve) Sei {(xi,zd), (2% 22)... (27, 2%)} eine Menge gegebener

Kontrollpunkte und seien in den Punkten (z},x)) und (27, 2%) geeignete Randbedingun-
gen festgelegt.

Mit diesen Werten und einem Parameter t € [0, 1] sind zwei kubische Splines Sy (t) und
So(t) fiziert.

Somit definiert die Abbildung

L:[0,1] = R* mit T(t) ;:[ (2.4)

in der Ebene eine Splinekurve.

So kann eine Werkzeugkontur mit Angabe einiger Kontrollpunkte und Randbedingungen
im ersten und letzten Kontrollpunkt festgelegt werden.

Bei Verwendung von Splinekurven zur Beschreibung des Hindernisses ist, wie auch in
den bisherigen Fillen, ein Eindringungstest durchzufiihren, wobei die Tangentenrichtung
wieder nebenbei abfillt.
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Hierzu sei die folgende (nichtlineare) Abbildung R* — R?

(1'1 + Oé’LLl) — Sl(t)

o(a,t) = (29 + qug) — So(t)

(2.5)

mit Knotenkoordinaten x = [z, z,]", Verschiebung u = [uy, us]” und der Splinekurve
S(t) = [Si(t), S2(t)]F definiert.

Somit ist die Berechnung des Schnittpunktes des Hindernisrandes mit der Verschiebungs-
richtung des Knotens x ein Nullstellenproblem von o.

L

Abbildung 2.9: Eindringungstest und Berechnung des Randpunktes

Mit der Losung [av, to] wo o(ag, tg) = 0 kann die Entscheidung, ob der Knoten eindringt
folgendermaflen getroffen werden.

e Fiir £y < 0 oder £y > 1 gibt es keinen Schnitt zwischen der Linie x + au und dem
Hindernis und der Knoten dringt somit nicht ein. In diesem Falle gibt es nichts zu
tun, und der Wert von «g muss nicht beachtet werden.

e Fiir op > 1 ist der Knoten auflerhalb des Hindernisses und muss nicht korrigiert
werden

e Fiir oy < 1 dringt der Knoten ein, die Verschiebung v muss zu v := x + agu
korrigiert und der Projektor eingeschaltet werden. Als zur Definition des Projektors
benétigte Normalen- und Tangentenrichtungen am Hindernisrand kénnen dabei
die bereits berechneten Ableitungen der Splinekurve verwendet werden. ( s =

$i(to), Sa(to)] )

Prinzipiell ist es moglich, das nichtlineare Nullstellenproblem fiir die beiden Unbekann-
ten ¢ und « mittels Voriteration durch einige Schritte einer Gradientenmethode und
anschliefender Newtoniteraiton zu 16sen. Mit einigen Annahmen an den Hindernisrand-
punkt kann es jedoch in ein (nichtlineares) 1D-Problem transformiert werden.
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2.4 Ergebnisse

2.4.1 Teilaufgabe: Analyse des Nitsche-Mortaring fiir verschiedene
elliptische Randwertaufgaben

Einleitend sei bemerkt, dass die Hauptbearbeiterin dieser Teilaufgabe, Frau K. Ponitz,
wegen Schwangerschaft /Mutterschaftsurlaub nur im Zeitraum Januar 2002 bis August
2003 an der Projektarbeit teilnehmen konnte. Die Dokumentation der in dieser Zeit er-
zielten Resultate liegt aus diesem Grund nur partiell vor. Die Resultate zur Teilaufgabe
sind in [HP02, HN03, Hei02, Hei03, HP03, Poe04] dargelegt.

Die Herangehensweise sowie einige Resultate werden hier nochmals in skizzierter Form
dargelegt. Wir betrachten das Nitsche-Mortaring anhand der Poissongleichung mit ge-
mischten Randbedingungen. Bei den weiteren Aufgabenstellungen wird dann nur noch
auf Besonderheiten und Neuerungen eingegangen. Die Resultate zu den gemischten
Randbedingungen iiberdecken den Fall der Randbedingungen 1. Art, der in [HP02] be-
schrieben ist. Nachfolgend wird die Bezeichnung H*(X) (X ein Gebiet, H® = L) fiir
Sobolevraume der Ordnung s € R benutzt, || ||, x = [|. || gs(x) P2w. [ |, x = [ [po(x)
bezeichnen die dazugehorigen Normen und Seminormen. Die Konstante C' wird generell
als generische und von dem Diskretisierungsparameter A unabhéngige Konstante verwen-
det, mit der Symbolik ¢ ~ b die Aquivalenz im Sinne der Ungleichungen Cha < b < Csa.

Gemischte Randbedingungen

Die Poissongleichung mit gemischten Randbedingungen (homogenen Dirichlet- und in-
homogenen Neumannrandbedingungen) wird {iber beschrinkten Gebieten Q C R? mit
polygonalem Rand 0f2 betrachtet,

—Au = f inQ,
v = 0 aufDp, (2.6)
ou
m g auf 'y,

wobei mit I'p C 92 der Randabschnitt mit Dirichletrandbedingungen und mit I'y C 92
entsprechend der Neumanrand bezeichnet wird (Tp UTy = 9Q und T'p N Ty = ().
Weiterhin sei T'p # 0, f € Ly(Q) und g € H2(T;) fiir alle geradlinigen Randsegmente
Fj C I'y.

Das Gebiet (2 wird entsprechend der nichtiiberlappenden Gebietszerlegungsmethode in
disjunkte Teilgebiete zerlegt, die selbst wieder polygonal seien. Der Einfachheit halber
werden nur zwei Teilgebiete 2; und €2, betrachtet, so dass Q=0,UQ und Q1NQy =10
gilt. Der Schnittrand der beiden Teilgebiete wird mit I' bezeichnet: I' = Q; N Q.

Es kann nun eine zu Problem (2.6) dquivalente Aufgabe {iber den einzelnen Teilgebieten
formuliert werden, wobei an den Schnittflichen (Interfaces) Kompatibilitétsbedingungen
(Interfacebedingungen, Transmissionsbedingungen) zu formulieren sind. Gesucht ist u =
(ul,u?) (verallgemeinert im ’gebrochenen’ H'), so dass

—Aut = f inQ,, 1=1,2
. . ut = u? auf I,
v = 0 aufod;NTp, 1=1,2 und oul 2 (2.7)
ou’ — = —— aufT,
= g auf o NTy, i=1,2 ony dny

3ni
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gilt, mit u® := u]Q und n; als d&uflerer Normale an den Rand 0€);, i =1, 2.

Mit dieser Aufgabe wird eine diskrete Variationsformulierung assoziiert, die die Stetig-
keitsforderung u! = «? auf I' nur approximativ beriicksichtigt und eine Niherung u, der
Losung u definiert. Dazu sei

Vi={v' € H'(Q) : v'| . € Pu(T) VT € Ty, v'| 5.0, = 0} (2.8)

der gewohnlichen Finite-Elemente-Raum mit Polynomgrad k iiber der Triangulation
T.0 .= Tn(%) (i = 1,2) bestehend aus Dreiecken T'. Der Raum V}, sei definiert durch Vj, =
V,} x V2. Die Knoten der Dreiecke der Triangulationen 7," und 7,2 auf dem Schnittrand
' miissen dabei nicht zusammenpassen, es entstehen fiir 7, := T;' U 7,2 so genannte
,,hon-matching meshes“.

Die FE-Approximation nach Nitsche ist definiert durch (u},u?) = uj, € Vj, so dass

Bh(uh,vh) = fh(’Uh) Yo, € Vi, (29)

gilt. Die Bilinearform B (.,.) und die Linearform der rechten Seite F;(.) sind dabei wie
folgt definiert:

up, vp) = E Vu, , Vui), —{(og=—=2 —ag—"2, 05 — v .
AR Th 1 h h) 0 1(9711 28%2 f f T
vfll U]?L 1 2 —
_{a vy —a Wi 1 E Byl — 2 ol — 2

und F,(vy) = S0, ((f, i), + (9, Vi) aq.ry ) - Es bezeichnet (.,.) das Ly-Skalarpro-

dukt fiir X € {Q, B} und {.,.)y das (H- *, H?)-Dualititsprodukt auf T. Weiterhin sei:
& Zerlegung des Interfaces I' in Intervalle F, hy die Lange eines Elementes E € &, a;
und s (0 < oy < 1, ag + g = 1) zwei Parameter, 7 eine hinreichend grofie positive Kon-
stante. Eine Motivation fiir diesen Ansatz wird bei (2.15)—(2.17) fiir eine allgemeinere
Parameterkonstellation im Hauptteil des Operators gegeben.

Es wurde gezeigt, dass die Variationsformulierung konsistent mit der Losung u der Rand-
wertaufgabe ist, d.h. es gilt: By(u,v,) =0 Vo, € Vj,. Somit gehort das Nitsche-Morta-
ring nicht zu den “inneren Penalty-Verfahren”, denen es auf den ersten Blick dhnelt. Die
Konstante « in der Bilinearform (2.10) dient der Stabilisierung des Verfahrens, hingt
nicht von h ab, kann aber in Abhéngigkeit von der Gestaltsregularitéit der Netzelemente
am Interface abgeschétzt werden.

Fiir die weiteren Betrachtungen wird eine netzabhéingige Norm eingefiihrt. Diese wird

mit || [[, , bezeichnet und ist fiir v; € V}, folgendermafien definiert:
2
2 i 112 _ 2
lonlls =D 1 Veilla, + D bz lloh = villos- (2.11)
=1 Ee&y

Die Bilinearform ist beziiglich dieser Norm gleichméfig V}-elliptisch und Vj-beschrénkt,
wobei fiir die Giiltigkeit der V,-Elliptizitdt der Parameter v geniigend grofl gewihlt
werden muss, genauer gesagt: v > (7, aber unabhingig von h ist. Die Konstante Cy
stammt dabei aus der Ungleichung (Typ einer inversen Ungleichung)

2
<Cr Y |[Voillen, YuweVa (2.12)
E i=1
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Abbildung 2.10: Beispiele fiir C; (links: C; = 2, Mitte: C; = \/ig, rechts: C; = 4)

und kann leicht bestimmt werden. Zum Beispiel gilt fiir den Fall linearer Ansatzfunk-

tionen und &, = &' (Einschrinkung von T auf T) sowie a; = 1 fiir i € {1,2}:
C7 = 2 sup max (Z—E), wobei hp die Linge der Dreiecksseite E und h; die Hohe des
h<ho BECE, \7F

Dreiecks Ty iiber dieser Seite bezeichnet, siche Abbildung 2.10.

Fiir die Giiltigkeit der Ungleichung (2.12) sowie der spiteren Fehlerabschitzungen wird
noch eine lokal wirkende Vertriglichkeitsannahme der Triangulationen 7;' mit der Zer-
legung &, von T' vorausgesetzt (auf die hier nicht eingegangen wird, siehe etwa [HP02,
HNO03]), die aber noch gewisse nicht quasi-uniforme Netze, wie z.B. graduierte Netze in
der Umgebung von Ecken, zul&sst.

Es ist bekannt, dass die Losung von Aufgabe (2.6) iiber polygonalen Gebieten lokale
Singularitdten aufweist. Jedoch kann die Losung in einen reguliiren und einen singuliren
Anteil zerlegt werden, wobei der Grad der Singularitit von den Innenwinkeln w und
der Art der anliegenden Randbedingungen an den Ecken P abhingt. Fiir die Losung
von (2.6) gilt v = e + ug mit dem reguliren Anteil u,, € H*(Q) und dem singuliren
Losungsanteil ug € H'°(Q), wobei A € (0,1) der Singularitéitenexponent ist, § €
(0, A).

Fiir die Fehlerabschitzungen beim Mortaring nach Nitsche sind unter anderem Dua-
litatsprodukte der Art <§—:Z,wh>E (wy, stiickweise polynomial, g—;fsz Spur der partiel-

len Ableitung) fiir Intervalle E C 2 abzuschétzen. Da auf Grund der geringen Re-
gularitéit der Losung u € H'™9(Q) im Allgemeinen 837“3 ¢ Lo(FE) gilt, werden fiir
Singularitdtsexponenten A < % Lo-Riume mit Potenzgewichten des Eckenabstandes

r verwendet. Fiir u folgt dann 7"5597“5 € Ly(E), falls 5 > 1 — A+ 6 und r der Ab-

stand zur Ecke P ist. Ebenfalls ldsst sich r=%w;, € Ly(E) fir 8 < 1 zeigen. Damit
kann fiir die beim Mortaring nach Nitsche zu betrachtenden Dualitdtsprodukte fiir

B e (% — %) die Cauchy-Schwarz-Ungleichung mit gewichteten Normen benutzt wer-
den, also | <§—£,wh>E\ < Hrﬁgg s Hr‘ﬁwhHO’E.

Wie bekannt, vermindert die geringere Regularitit der Losung von Problemen mit Ecken-
singularitdten die Konvergenzordnung und vergroflert i.a. auch den lokalen Fehler der
Finite-Elemente-Approximation. Zur Kompensation gibt es mehrere Moglichkeiten, von

denen hier die Verwendung lokal graduierter Netze betrachtet wird. Diese werden mit
Hilfe eines reellen Parameters p € (0, 1] beschrieben, und zwar derart, dass fiir den
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Abbildung 2.11: Graduiertes Netz

Durchmesser hr der Elemente 7' der Triangulationen die Beziehung

h% firrr =0
hy ~ T%F_”h fiir 0 <rp < Ry
h fir r+ > R;

gilt. Hier bezeichnet r den Abstand des Elementes T' von der einspringenden Ecke,
R; den Radius des Sektors um die einspringende Ecke, in dem das Netz verfeinert
wird. Der Parameter g gibt den Grad der lokalen Netzverfeinerung an. Fiir p = 1
ist das Netz nicht graduiert und quasi-uniform, und fiir 0 < g < 1 wird die lokale
Maschenweite zur einspringenden Ecke hin immer kleiner, siehe Abbildung 2.11, vergl.
auch [Ape99, Hei96, HNWO00].

Fiir den Verfahrensfehler ||u — uyl|; , der Finite-Elemente-Approximation nach Nitsche
up € Vi, geméB (2.9), mit Polynomgrad k = 1 auf graduierten Dreiecksnetzen, wurde die
Abschétzung

)

unter der Voraussetzung v € H'**~%(Q) bewiesen, mit einer von A unabhingigen Kon-
stante C' und der Funktion

= wnllyp <C ) (1 oo + ol

B filr A < pu < 1
k(h, )= 1< hlln h]% fiir =\ (2.13)
h fir0<pu< A<l

Dabei ist h der Diskretisierungsparameter (h < hg), A der Singularitéitsexponent und pu
der Graduierungsparameter des Netzes.

Somit werden beim Mortaring nach Nitsche dieselben Konvergenzraten wie bei klas-
sischen Finite-Elemente-Methoden auf konformen Triangulationen und bei regulérer
Losung u € H?(Q2) erreicht. Insbesondere ist der Approximationsfehler fiir Netze oh-
ne Graduierung (¢ = 1), wie bei Eckensingularititen zu erwarten, nur von der Ordnung
O(h*). Fiir ausreichend graduierte Netze (1 < \) wird hingegen die optimale Fehlerord-
nung O(h) angenommen.

Die Abschitzung des Fehlers [|u — upl|, , kann in mehrere Teilschritte gegliedert werden.
Zuerst wird dhnlich wie beim Lemma von Céa der Approximationsfehler gegen den
Interpolationsfehler beschrénkt, allerdings in einer weiteren netzabhéngigen Norm, die
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Abbildung 2.12: Berechnungsgebiet Abbildung 2.13: Losung u auf nichtgradu-

iertem hs-Netz

die Normalenableitung des Interpolationsfehlers lings I' enthélt. Diese Norm wird dann
jeweils fiir den regulidren und den singuldren Losungsanteil (u., und ug) abgeschitzt und
schliefllich gegen die Daten beschrinkt. In den Beweisen wurden noch einige Hilfsséitze
fiir den Umgang mit gewichteten Normen benétigt, wie sie beispielweise auch in [HNO03]
gezeigt wurden.

Der Fehler u — u, wurde ebenfalls in der Lo-Norm abgeschiitzt; es gilt hier

s = unllogg <C (1) (11l + lolls v, ).

mit x(h, ) wie in (2.13) gegeben. Der Fehler in der Lo-Norm konvergiert also, wie
erwartet und auch in numerischen Experimenten beobachtet, doppelt so rasch wie der
Fehler in der ||. ||, ,-Norm.,

Das Berechnen der Systemsteifigkeitsmatrix erfordert die Berechnung von Gebietsinte-
gralen wie beim klassischen Galerkin-Verfahren, wegen der Mortar-Terme in der Biline-
arform zusétzlich auch von Kurvenintegralen lings I'. Die entstehende Matrix ist aber
ebenfalls symmetrisch und positiv definit, und die Konditionszahl ist von der Ordnung
O(h™2), auch fiir die hier betrachteten nichtkonsistenten und graduierten Netze.

Die Ergebnisse von experimentellen Tests werden hier am Beispiel der Aufgabe (2.6)
iiber dem Gebiet Q = (—a,a) x (0,b) C R? (a = b = 1) mit Neumannrandbedingungen
auf 'y = {(z,y) € R*: y =0, = € (—a,0)} und homogenen Dirichletrandbedingungen
auf dem {ibrigen Rand, also auf I'p, = 9Q \ 'y, dargestellt. Dabei seien die rechte Seite
f und die Randdaten g so gewéhlt, dass fiir die exakte Losung

u=4(2* — a*)(y — b) r* sin(\p)

gilt, wobei (7, ) die Polarkoordinaten an dem singuldren Punkt P = (0,0) sind und
A = £ = 1 gelte, siche Abbildung 2.12 und 2.13.

Fiir die Mortar-Methode nach Nitsche wird das Gebiet €2 in zwei Teilgebiete 2 =
(—a,0)x (0,b) und Q3 = (0,a) x (0,b) zerlegt, die unabhéingig voneinander vernetzt wer-
den, so dass Anfangsnetze mit dem Diskretisierungsparameter hg, wie in Abbildung 2.14
dargestellt, entstehen, deren Knoten auf der Schnittkante I' nicht zusammenfallen. Fiir
die durchgefiihrten Berechnungen werden diese Anfangsnetze verfeinert, in dem der Dis-

kretisierungsparameter h jeweils halbiert wird. Bei den Netzen mit lokaler Graduierung
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Abbildung 2.16: Fehler in verschiedenen Normen auf Netzen ohne Graduierung (links)
und mit Graduierung (rechts) (v =7, a; =1, &, = &})

wird neben der gewohnlichen Viertelung der Dreiecke aulerhalb des Graduierungsgebie-
tes, innerhalb mit © = 0.9X = 0.45 graduell verfeinert (sieche Abbildung 2.15).

Da die Losung u explizit bekannt ist, konnen der Fehler v — u; der Ndherung u; in
verschiedenen Normen angegeben und die Konvergenzrate beziiglich / ndherungsweise
berechnet werden. In Abbildung 2.16 ist der Fehler © —w;, in der Norm || . ||, , sowie auch
in der Ls- und L,-Norm iiber der Anzahl N der Dreieckselemente T' € '77; abgetragen.
Die eingezeichneten Dreiecke sollen die Anstiege der Fehlerkurven verdeutlichen und
ermdoglichen das Ablesen der Konvergenzordnung beziiglich h. Man erkennt, dass die im
Experiment beobachteten Konvergenzraten in der Norm || .||, , und der L,-Norm gut
mit den theoretisch bewiesenen iibereinstimmen. Das heif3t, fiir nicht graduierte Netze
und in der Norm [|. ||, , hat der Exponent 8 der Konvergenzrate O(hP) ungefihr den
Wert 8 ~ A = 0.5 und fiir Netze mit Graduierung gilt 5 ~ 1. Die Konvergenzraten
O(hP) in der Ly-Norm sind jeweils doppelt so groB, also 8 ~ 2\ = 1 (ohne Graduierung)
und S & 2 (mit Graduierung).

In Abbildung 2.17 wird der Einfluss der Singularitit und die Verringerung des absoluten
Fehlers bei Verwendung von graduierten gegeniiber quasiuniformen Netzen ebenfalls gut
sichtbar.
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Abbildung 2.17: Punktweise Fehler auf dreimal verfeinerten Netzen (links ohne und
rechts mit Graduierung)

Singuldr gestorte Reaktions-Diffusions-Probleme

In [HP03] wird das Nitsche Mortaring fiir singulir gestorte Diffusions-Reaktionsprobleme
vom Typ —e?Au+cu = f in Q, u = 0 auf 99, entwickelt, wobei €2 ein Rechteckgebiet
ist. Das bei kleinem Parameter ¢ (0 < ¢ < 1) entstehende Randschichtgebiet R der
Breite O(eline|) wird mit anisotropen Dreiecken vernetzt, das Restgebiet Q \ R mit
isotropen Dreiecken. Am Interface I' der Gebietszerlegung, das den inneren Teil Q \ R
des Gebietes vom Randschichtbereich R trennt, stoflen isotrope und anisotrope Dreiecke
aneinander. Fiir diese Kombinationen nichtkonsistenter isotroper und anisotroper Netze
werden Finite-Elemente-Ndherungen der RWA vom Nitsche-Typ aus der Sicht der Nu-
merischen Analysis begriindet. Die Resultate und der Zugang zum Nitsche-Mortaring,
die im Folgenden skizziert werden, sind in [HPO03] fiir Rechtecke € sowie reguldre Losun-
gen u € H?(Q) dargelegt und werden durch numerische Beispiele illustriert.

Betrachtet wird das Modellproblem einer Reaktions-Diffusions Gleichung auf einem
Rechteck €2 wie folgt:

Lu=—c*Au+cu = f inQCR?

0 on 0. (2.14)

u =

Dabei wird angenommen, dass 0 < ¢ < 1 and 0 < ¢y < ¢(x) (x € Q) gelten, f hinreichend
glatt sei, mindestens f € Ly(Q2). Fiir kleine Werte von ¢, 0 < ¢ < 1, zeigt die Losung u
i.a. Randschichtverhalten. Das Gebiet {2 wird wieder in nichtiiberlappende Teilgebiete €2,
und € zerlegt, so dass die RWA #quivalent zu folgender Aufgabe ist. Finde u = (u', u?)
derart, dass die Gleichungen

—2Au' + et = f' in €, u = 0
oul  ou?
—+— =0 fT b= 2
on, + o aut [, U U

auf 0€2; N 01,
auf I,

fiir i = 1,2,
(2.15)

erfiillt sind, wobei n; die Auflennormale an 9Q; NI (i = 1,2) ist. Wir verwenden nach-
folgend V := V' x V2, wobei Vi := {0’ : v' € H' (), v'|yon9q, = 0} fiir 92N 0Q; # 0,
V= H'(,) fiir 92N 0Q; = () definiert ist. Dann kann die folgende Variationsgleichung



94 A12 Heinrich/Meyer/Schneider

notiert werden,

(/-

%

(Vu', Vv') do + /

Q;

ouwr . 2 .
cuv dr — { & ,’UZ> )z / flv'de YveV.
(2.16)
dul! dul! o . Ou®

Wegen gi- = a1 51— — axgh- = — g fiir beliebiges a; > 0 (1=1,2) mit ag +ay =1 ist
die folgende Glelchung aquwalent Zur vorangegangenen:

2
Z / 2 (Vui,Vvi) dz +/ cuvdx | — a1628i — ane? ai vl —0?
¢ Q. Q; 8n1 ang

i=1 M ) r (2.17)
<041628” — 042628—02 ul — u2> + / o (ul — u2) (v1 - 112) ds:Z/ fivi dz.
0 n anQ’ T T i—1 Q;

Es sei bemerkt, dass die zwei zusétzlichen Terme, die u' —u? enthalten, hier beide gleich
Null sind, in der Approximation nicht verschwinden und kiinstlich aus folgendem Grund
eingefiihrt worden sind. Der erste bewirkt die Symmetrie, der zweite penalisiert (nach
der Diskretisierung) den Sprung der N#herungslgsung und garantiert die Stabilitdt im
Fall einer geeignet gewédhlten Gewichtsfunktion o > 0. Die Finite-Elemente-Methode
nach Nitsche ist durch die Diskretisierung der obigen Gleichung gegeben. Dabei wird ein
Finite-Elemente-Unterraum V}, von V' benutzt, der nichtkonforme Triangulationen und
Unstetigkeiten der finiten Elemente lings T’ zuléisst. Die Funktion o wird mit ve2h~!(z)
angesetzt, wobei v > 0 eine hinreichend grole Konstante ist, h(z) eine Maschenparame-
terfunktion auf I'.

Der Finite-Elemente-Raum V;' (Unterraum von V?) von Funktionen v* auf §; wird wie
folgt eingefiihrt: Vy:={v' € H'(Q;) : v'[; € Po(T) VT € T}, v*|yq,n00 = 0}, der Raum
Vi durch Vi,:=V! x V2= {v), = (v, v}) : v, € VI, v} € V;2} definiert. Fiir die Approxima-
tion von u auf V), fixieren wir eine positive Konstante v sowie reelle Parameter aq, s
und fiihren die Bilinearform By(.,.) auf V}, x V}, und die Linearform F,(.) auf V}, wie
folgt ein:

. . . . 8 1 8 2
Bh(up,vp) = Z <62 (Vu}l,vaL)Qz_ + (cuﬁl,v}.b)Q) — <a15281:b’; — a252a—zz,v}l — v,%>

i=1 r
0 0

(@S - T~ ) ey ! (uh - ook - oR),.
0 1 0 r Ec&y

2 .

Fin(vp) = Z(f,v}l)ﬂi. (2.18)
i=1

Die Gewichte im vierten Term von By, approximieren die Funktion 0 = ve?h~!(x) und
garantieren die Stabilitéit der Methode, falls 4 hinreichend grof§ gew#hlt wird (v > Cf ).
Die Nitsche-Finite-Elemente-Approximation u;, der Losung u ist definiert durch u;, =
(up,u?) € V! x V2 als Losung von

Bh(uh,vh):}"h(vh) Vo, €V, (219)
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Zur optimalen Approximation der Losung in der Randschicht werden anisotrope Dreie-
cke benutzt ([AN98, Ape99]). Die Gebietszerlegung kann so gewéhlt sein, dass anisotrope
und isotrope (gestaltsregulire) Dreiecke nichtkonsistent aneinander stofflen. Die Unglei-
chung (2.12) gilt im Fall isotroper Netze unverindert. Im Fall anisotroper Netze bleibt
diese Ungleichung ebenfalls giiltig, falls die Voraussetzung hp/hy < C < oo fiir alle
Dreiecksseiten F' mit Kontakt zum Interface I' erfiillt ist. Fiir Details siehe [HP03]. Zur
Herleitung der Stabilitéit der Bilinearform By, (. ,.) filhren wir die diskrete Energie-dhnli-
che Norm ||. ||, , ein, die von £?, ¢(x) und vom Netz abhingt:

2
loall? =Y (52 Voilleq, + Hﬁugujﬂi) +e2 > gt Jon = 3lls - (2.20)

i=1 E€&),

In dieser Norm konnen Stabilitit und Beschrinktheit der Bilinearform gleichméfig
beziiglich £ und h bewiesen werden. Die Fehlerabschétzungen basieren auf der in [HP03]
bewiesenen Ungleichung

HU_UhH1,h SCHU_IhuHh,Q’ (2.21)
mit C' unabhéngig von von h € (0, hg] und £ € (0,1). Hier wird eine zweite diskrete
Norm || .|, o verwendet, die von der Bilinearform Bj,(.,.) abgeleitet ist:

= 2 2 ov' ||*
) . .
||UHh,Q = Z (52 valHovﬂi + H\/EUZHO,Qi +e” Z hi O‘i% )
i=1 Eeg, Lo,k
£ > gt ot = vl - (2:22)
Ecé&y, 7

Unter der Annahme realistischer Glattheitsvoraussetzungen iiber die Lésung w in Abhén-
gigkeit von ¢, vergl. etwa [Ape99], kann die folgende Abschitzung fiir den Fehler u — wy,
(up, von (2.19)) bewiesen werden, die zugleich die Konvergenz gleichmiflig beziiglich des
Parameters £ ausweist:

lu— unlf;, <C (e nel’ B> + ')

Die Konstante C' ist unabhingig von h € (0, ko] und € € (0,1).
Zur Tllustration der theoretischen Resultate zur Konvergenz wird in [HP03] folgendes
Randwertproblem betrachtet:

—e?Au+u=0 in Q, u=—ef—e = on 09, (2.23)
wobei © durch = (0,1)? C R? gegeben ist. Das Gebiet wird wie in der Abbildung
ersichtlich vernetzt. Die Experimente zeigen, dass selbst fiir sehr kleine Werte von &
die theoretisch bewiesenen Konvergenzraten erreicht werden, wenn die Breite der Rand-
schicht addquat gewahlt wird.

Interface Probleme

In [HNO3] (siehe auch [Hei03] fiir eine kurze Ubersicht) wird die Mortar-Methode nach
Nitsche fiir Interfaceprobleme mit unstetigen Koeffizienten und Transmissionsbedingun-
gen betrachtet. Die Interfaces fiir Gebietsdekomposition und die Transmissionsbedin-
gung diirfen hier zusammenfallen. Die Transmissionsbedingungen lassen im Allgemeinen
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Abb. 2.18: Losung u auf dem hz-Netz Abb. 2.19: hy-Netz, Randschichtbreite a
fiir e = 1072
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Abb. 2.20: Punktweiser Fehler uj, — u fiir ¢ = 1072 und fiir &, = &7 (g = 1) auf Netzen
mit a = ¢ |lne| (links) und a = 2¢ |In¢| (rechts)
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Abbildung 2.21: Beobachteter Fehler u — up, in der Lo, Loo- und |[|. ||, ,-Norm fiir £ =
1075, @ = 0.5 (links) und a = ¢ |In¢g| (rechts)
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nur Losungen u des Randwertproblems zu, fiir die gilt: u € H'T(£2), § > 0, § beliebig. In
[HNO03] werden fiir die Behandlung der Normalenableitung (g_Z‘F ¢ Ly(T), T Interface)
Sobolevriume mit Potenzgewichten r? (3 reell) angewendet und neue Werkzeuge (Feh-
lerfunktionale, Spursiitze) fiir die Fehlerabschidtzung entwickelt. Diese fiihren auch bei
verminderter Glattheit der Losung zu optimalen Fehlerabschitzungen in einer diskreten
H'-shnlichen und der L,-Norm. So kénnen fiir stiickweise lineare Ansétze, die unstetig
auf polygonalem Interface ' sind, die Konvergenzraten O(h) bzw. O(h?) nachgewiesen
werden. Im Ergebnis numerischer Experimente werden Aussagen zu den Konvergenz-
raten gemacht, die in guter Ubereinstimmung mit den theoretischen Resultaten liegen.
Die Methode reagiert auf die Wahl von + (oberhalb des theoretischen Minimalwertes:
v > C7) nicht sensitiv, der Verfahrensfehler ist fiir sehr grofie Bereiche von v fast kon-
stant.

2.4.2 Teilproblem: Discontinuous—Galerkin Methode

Der betreuende Bearbeiter dieses Teilthemas, Prof. Schneider, konnte wegen Rufannah-
me in Kiel nur im Zeitraum 2002 — September 2003 in Chemnitz im SFB mitarbei-
ten. Im Berichtszeitraum ist eine Diplomarbeit entstanden, die sich mit der Realisie-
rung der im Antrag vorgeschlagenen Multiwavelets beschiftigte. Gemeinsam mit den
Gésten Prof. Aihui Zhou und Dr. Li von der Chinesischen Akademie der Wissenschaf-
ten in Peking wurde im Berichtszeitraum in der Arbeitsgruppe Schneider ebenfalls an
Discontinuous Galerkin und geeigneten Multiwaveletbasen gearbeitet. Die Diplomandin
Claudia Franken hat in ihrer Diplomarbeit [Fra03] anstelle eines Discontinuous-Galerkin-
Ansatzes mit stiickweise linearen Ansatzfunktionen eine schwache Kopplung zwischen
den Elementen analog zu den Mortarmethoden verwendet. In diesem Fall ist es im Prin-
zip sogar moglich die Kopplungsnebenbedingung zu eliminieren, man endet dann bei
Crouzieux-Raviart-Elementen, wovon aber kein Gebrauch gemacht wurde. Von den vor-
geschlagenen Multiskalenbasen sind unter Weglassen eines Types alle Basisfunktionen
orthogonal beziiglich der durch den gebrochenen Laplace-Operator definierten Bilinear-
form, d.h. innerhalb der Elemente. Die Kopplungsnebenbedingungen bestimmen jedoch
die Kondition des Systems. Diese Kopplungsnebenbedingungen mussten explizit auch
iiber eine Multiskalenbasis iiber dem Skelett der Elementkanten realisiert werden. So
konnte eine Vorkonditionierung realisiert werden, die noch (wie die numerischen Ergeb-
nisse belegen) auf ein logarithmisches Wachsen hindeutet. Diese Vorkonditionierung hat
sich jedoch bislang noch nicht auf das Discontinuous Galerkin iibertragen lassen. Auch
hinsichtlich der Theorie konnte die Situation bislang nicht geklart werden. Das Weglas-
sen des einen Basistyps erfordert erneut den Nachweise einer diskreten LBB-Bedingung
fiir die verwendeten Ansatzriume. Hier liegt nun aufgrund der Multiskalenbasis eine
vollkommen neuartige Situation vor, die bislang noch nicht behandelt ist. Fiir Multiwa-
veletbasen gibt es bis dato keine der Norméquivalenz entsprechenden Aussagen, so dass
die Behandlung elliptischer Randwertprobleme, insbesondere die Vorkonditionierung mit
unstetigen Multiwavelets im Zusammenhang mit Discontinuous Galerkin, bislang noch
nicht geklért ist. Erfahrungen und Ergebnisse hinsichtlich Multigridlésern von Kamschat
zeigen, dass die Situation hier durchaus schwieriger ist. Zusammenfassend muss gesagt
werden, dass erste Resultate erzielt wurden, es aber hierbei noch nicht ganz gelungen
ist, alle grundlegenden Probleme zu l6sen.

Wihrend eines Gastaufenthaltes von Prof. Aihui Zhou wurde mit der Frage der a poste-
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riori Fehlerschitzer begonnen. A priori Fehlerschranken fiir Discontinuous Galerkin sind
hinlénglich bekannt. Auch die Entwicklung von a posteriori Fehlerschétzern ist relativ
klar vorgezeichnet, als Summe lokaler Residuen plus Kantenspriingen der Normalablei-
tung, und das ist die Besonderheit bei Discontinuous Galerkin, Spriinge der Ldsung
selbst. Die wesentliche Schwierigkeit ist aber nun das explizite Auftreten der Norma-
lenableitung, die in H~'/? abgeschiitzt werden miisste. Unter einer kleinen Zusatzan-
nahme konnte dann Effizienz und Verlésslichkeit des Fehlerschétzers gezeigt werden.
Diese Arbeit schlieit Liicken einer Arbeit von Becker und Hansbo. Zusétzlich wurden
lokale Abschitzungen gezeigt. Fiir die Resultate siehe [SXZ04].

2.4.3 Teilproblem: Kontakt

Die folgenden Grafiken sollen die Ergebnisse der Vorgehensweise aus Abschnitt 2.3.3
illustrieren.

Ebene Hindernisse

15 T T T T
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Abbildung 2.22: Beispiel fiir ein endliches Hindernis
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Hindernisse mit impliziten Funktionen

15

Abbildung 2.23:
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Abbildung 2.24:

Hindernisbeschreibung mit impliziten Funktionen 2
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Hindernisse mit Splinekurven
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Insgesamt muss bemerkt werden, dass die Einbettung des Kontaktalgorithmus in die
adaptive Finite Elemente Technik einen sehr robusten Gesamtalgorithmus liefert. Wie
folgender Plot des Fehlerschiitzers iiber die Freiheitsgrade zeigt, entsteht insgesamt ein
Aufwand, der kaum grofler ist als bei einem einfachen linear elastischen Deformations-
problem ohne Kontakt.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Kontaktsimulation

Die guten Ergebnisse der 2D—-Simulation legen die Verallgemeinerung ins 3-Dimensionale
nahe, was auch bei Anwendungen im Ingenieurbereich die eigentliche Herausforderung
darstellt. Technisch erfordert dies keine wesentlichen Anderungen, weil die Projektions-
operatoren analog als T —nn” definiert werden konnen (mit n der lokalen Normalen am
Hindernis).

Wesentlich komplizierter stellt sich der 2-Ko6rperkontakt (also deformierbares Hindernis)
dar. Wihrend die Projektoren relativ leicht verallgemeinerbar sind, ist insbesondere der
Durchdringungstest von wesentlich h6herem Aufwand. Dies sollte in Fortsetzung dieses
Projektes aufgenommen werden.

Nitsche-Mortaring

a) Fiir singulir gestorte Diffusions-Reaktionsprobleme vom Typ —¢?Au + cu = f in Q,
u = 0 auf 012, bisher auf Rechtecken betrachtet, wiren Finite-Elemente-Methoden vom
Nitsche-Typ fiir Gebietszerlegungen im Fall allgemeiner polygonaler Gebiete €2 aus der
Sicht der Numerischen Analysis zu begriinden, etwa unter Nutzung von Regularitéits-
resultaten aus [Mel02]. Hier sind dann Eckensingularititen und zugleich Randschichten
der Losung zugelassen. Dazu wiren Kombinationen von nichtkonsistenten isotropen und
anisotropen Netzen zu betrachten, mit lokal verfeinerten Netzen in der Umgebung der
Ecken. Unter diesen sehr schwachen und anwendungsrelevanten Voraussetzungen inter-
essiert der Nachweis von Konvergenzraten, wie diese von reguldren Losungen und kon-
formen finiten Elemente her bekannt sind.

b) Fiir die Lamé’schen Gleichungen mit gemischten Randbedingungen iiber allgemei-
nen polygonalen Gebieten 2 C R? wiire die Finite-Elemente-Methode vom Nitsche-
Typ (Nitsche-Mortaring) aus der Sicht der Numerischen Analysis zu begriinden (erste
Ansiitze dazu liegen vor) und auf ihre Eignung fiir Kontaktaufgaben zu untersuchen. Die
wesentlichen Ungleichungen/Abschéitzungen, die fiir den Fall der Poissongleichung be-
kannt sind, miissten auf den Fall der Lamé’schen Gleichungen iibertragen werden, auch
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unter der Voraussetzung, dass die verwendeten Netze am Interface I' der Gebietszerle-
gung nicht quasi-uniform sind. Gleichzeitig wiren Losungssingularititen, bedingt durch
Knickpunkte des Randes bzw. durch gemischte Randbedingungen, mittels graduierter
Netze so zu behandeln, dass Konvergenzraten — wie von reguliren Losungen und kon-
formen finiten Elementen her bekannt — nachgewiesen werden konnen.
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2.1.2 Projektbearbeiter
Dipl.-Math. techn. Tino Eibner (seit September 2002)

2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Eine Vielzahl von Problemen in den Naturwissenschaften und der Technik werden als
elliptische Randwertaufgaben formuliert. Ihre effiziente numerische Losung ist deshalb
ein wichtiges Forschungsgebiet. Die wichtigsten Vertreter von Losungsmethoden sind die
Finite-Elemente-Methode (FEM) und die Randelementmethode (BEM) [Hac95, Ste03].
Wihrend bei erster eine Diskretisierung des gesamten betrachteten Gebietes Q@ C RY
benétigt wird, geniigt bei zweiter eine Diskretisierung des Randes 0¢). Da daher bei der
BEM nur Mannigfaltigkeiten der Dimension d — 1 diskretisiert werden miissen, kann
die BEM effizienter als die klassische FEM sein. Ein weiterer Vorzug der BEM ist die
Moglichkeit, Auflenraumprobleme zu behandeln. Ein klassischer Nachteil der BEM be-
steht darin, dass die Steifigkeitsmatrix a priori voll besetzt ist, so dass Kompressions-
techniken (Wavelets [Sch98al, Panel Clustering [HN89], multipole expansions [GR97]| und
neuerdings H- und H?-Matrizen [Hac99, GH03, HKS00]) zum Einsatz gebracht werden
miissen. Weiterhin baut die BEM auf einer Umformulierung eines Randwertproblems auf
eine auf dem Rand 0f) gestellten Integralgleichung auf. Fiir diese Umformulierung wird
die Fundamentallésung/Singuldrfunktion der Differentialgleichung explizit benétigt; da
in der Praxis diese nur fiir Differentialgleichungen mit konstanten Koeffizienten bekannt
ist, ist die BEM nicht bei bei Differentialgleichung mit variablen Koeffizienten einsetzbar.
Die randkonzentrierte FEM, [KMO03] verbindet die Flexibilitéit der klassischen FEM mit,
den guten Eigenschaften bzgl. Komplexitit der BEM. Ziel des Teilprojekts A13 ist,
diese neue Methode genauer zu untersuchen. Insbesondere soll zum einen ein besseres
Verstindnis der Approximationseigenschaften der Methode erarbeitet werden und zum
anderen sollen Fragen ihrer effizienten Implementierung beantwortet werden.
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107 :
_107F :
e
®
(]
=
T 1073 i
° 10

—< local H' error
101 = local L error i
— N2
—e— energy norm
— NO6
1075 3 ‘ 4 ‘ 5 6
10 10 10 10

Abbildung 2.1: Beispiel eines randkonzentrieren Gitters und des Fehlerverhaltens.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

Konvergenz der FEM kann prinzipiell auf mehrere Arten erzielt werden: Man kann die
Approximationsordnung festhalten und Konvergenz durch Gitterverfeinerung erreichen
(h-FEM); andererseits kann man die Approximationsordnung erhéhen und das Gitter
festhalten (p-FEM). Wird sowohl das Gitter (zumindest lokal) verfeinert als auch die
Approximationsordnung erhoht, so spricht man von der hp-FEM, [Sch98b, KS99]. Bei
der randkonzentrierten FEM liegt eine Variante der hp-FEM vor: Es wird in Randnéhe
das Gitter verfeinert und die Approximationsordnung niedrig gehalten; im Inneren des
Rechengebietes wird das Gitter festgehalten und Konvergenz durch Erhohen der Appro-
ximationsordnung erzielt. Im Fall von Differentialgleichungen mit analytischen Koeffizi-
enten konnte in [KMO03] gezeigt werden, dass die geeignete Gitterwahl und Verteilung
der Approximationsordnung folgende, einfache Bedingungen erfiillen miissen:

hi ~ h+ dist(K,0Q), (2.1)
pk ~ «alog(hi/h). (2.2)

Hier steht K fiir ein Element des Gitters, hx fiir seinen Durchmesser und pg fiir die
Approximationsordnung, die auf Element K verwendet wird. Fiir ein typisches Gitter
verweisen wir auf Abb. 2.1; man beachte, dass die Bedingung (2.1) dazu fiihrt, dass
ein quasi-uniformes Gitter mit Maschenweite h in Randn#he vorliegt. Der Parameter
a > 0, der in (2.2) auftritt, muss problemabhingig geeignet gew#hlt werden. Bezeichnet
man mit Vy den hp-FEM Raum, der auf solchen Gittern und Polynomgradverteilun-
gen basiert, so konnte in der Arbeit [KMO03] fiir elliptische Probleme (mit analytischen
Koeffiziente) in 2D gezeigt werden, dass gilt:

N = dimVy ~ h™' ~ Gitterpunkte auf 0, (2.3)
lu—unllai@ < CON°, (2.4)

wobei die Losung u € H'*°(Q), § > 0, angenommen wird. Driickt man die Konvergenz
als “Fehler gegen Problemgréfie” aus, so sieht man ein Konvergenzverhalten, wie man
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es von einer BEM kennt. Als FEM hat die randkonzentrierte FEM z.B. die Eigenschaft
geerbt, diinn besetzt zu sein: da der maximale Polynomgrad p,., = O(|Inh|) = O(In N)
ist (vgl. 2.2), ergibt sich in 2D, dass jede Zeile der Steifigkeitsmatrix hochstens O(In* N)
Eintrige hat.

2.3.1 Implementierung, schnelle Loser, hp-Adaptivitat

Wie im Antrag [Ant01] fiir die Periode 2002-2004 beschrieben, sollte in einem ersten
Schritt die Methode vorerst in 2D implementiert werden. Dabei sollte nicht nur der
Frage nachgegangen werden, wie die Gitter zu erzeugen seien, sondern es sollte auch
untersucht werden, wie effiziente Quadraturen auf Dreiecken (mit der Moglichkeit der
Erweiterung auf Tetraeder) zu bewerkstelligen sind. Dies ist von Interesse, da bei der
hp-FEM typischerweise die Quadraturen beim Aufstellen der Steifigkeitsmatrix einen
erheblichen Anteil an den Gesamtkosten haben. Fiir Referenzelemente, die Tensorpro-
duktstruktur haben (z.B. das Quadrat in 2D und den Wiirfel in 3D), wurde bereits
in [MGS01] ein Algorithmus vorgestellt, mit dem in optimaler Komplexitit die Stei-
figkeitsmatrix (hinreichend genau) bestimmt werden kann. Ein analoger Algorithmus
fiir Dreiecke und Tetraeder sollte im Rahmen dieses Projekts entwickelt und untersucht
werden.

Die “Formel” (2.2) mit dem geeignet zu wihlenden Parameter « stellt das optimale
Konvergenzverhalten O(N~°) in (2.4) sicher. Eine adaptive Strategie zur Wahl der Gitter
und der Polynomgradverteilung ist dennoch von Interesse: Zum einen ist die genaue Wahl
des Parameters « a priori nicht bekannt, zum anderen ist die optimale Wahl des Gitters
und der Polynomgradverteilung problemabhingig. Die Frage nach hp-Adaptivitit sollte
deshalb in Betracht gezogen werden.

Weiter sollte in dem Zeitraum 2002-2004 die Frage effizienter Loser angegangen werden.
Hier konnen sowohl direkte wie auch iterative Verfahren zum Zuge kommen. Es konnte
bereits in [Yse99, KMO03] gezeigt werden, dass bei Dirichletproblemen die Konditions-
zahl der Steifigkeitsmatrix nur polylogarithmisch von der Problemgrofie abhéingt. Das
Gleichungssystem ist somit gut konditioniert und einfache Iterationsverfahren wie das
CG-Verfahren reichen aus. Bei anderen Randbedingungen wird jedoch Vorkonditionie-
rung bzw. ein Multilevelansatz benétigt.

2.3.2 Lokale Fehleranalyse

Im Rahmen des Projektziels, die Eigenschaften der randkonzentrierten FEM besser zu
verstehen, steht eine Analyse ihres lokalen Verhaltens. Als Motivation fiir solche Fra-
gestellungen moge noch einmal der oben gemachte Vergleich mit der Galerkin-BEM
dienen. Bei der Galerkin-BEM ist bekannt, dass Einsetzen der BEM-Losung in die
Greensche Darstellungsformel zu punktweisen Approximationen im Gebiet fiihrt, die
im Wesentlichen doppelt so schnell konvergieren wie die BEM in der Energienorm (siehe
z.B. Abb. 2.1, 2.5). Eine solche Verdopplung der Konvergenzgeschwindigkeit in inneren
Punkten beobachtet man auch bei der randkonzentrieren FEM, und sowohl die nume-
rische als auch theoretische Untersuchung dieses Phinomens war Teil der Forschung im
Antragszeitraum.
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2.4 Ergebnisse

2.4.1 Implementierung, schnelle Loser, hp-Adaptivitat
Implementierung

Die Implementierung der randkonzentrierten FEM in 2D wurde in dem Paket BC-
FEM2D realisiert.
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In einem ersten Schritt wurde die Erzeugung geeigneter Gitter in Angriff genommen.
Im Prinzip gibt es mehrere Zugangsmoglichkeiten, z.B. Verfahren, die auf Quadtrees
basieren und Verfahren vom advancing front Typ. Implementiert und untersucht wurden
zwei verschiedene Techniken: zum einen wurden mit einem advancing front Algorithmus
Gitter ausgehend von einer Triangulierung des Randes erzeugt, wobei die gewiinschte
GroBe der zu generierenden Elemente in der front mit Hilfe von (2.1) gesteuert wird; zum
anderen wurden Gitter durch Verfeinerung eines Grobgitters erzeugt. Letztere, schnellere
Technik, fiihrt zudem in natiirlicher Weise auf Hierarchien von Gittern, die (2.1) erfiillen.

In einem zweiten Schritt wurde dann die hp-FEM variabler Ordnung realisiert; variable
Ordnung bedeutet hier, dass jedem Element K sein individueller Polynomgrad zuge-
wiesen werden kann und die Erzeugung von H!-konformen Formfunktionen im Rahmen
der Assemblierung sichergestellt wird. Verschiedene Wahlen von Polynombasen wurden
zugelassen, insbesondere solche, die auf integrierten Legendrepolynomen und solche, die
auf Lagrangeschen Interpolationspolynomen (z.B. in GauB-Lobatto-Punkten) basieren.

Einer der Griinde, warum Basisfunktionen, die auf Lagrangeschen Interpolationspoly-
nomen beruhen, beriicksichtigt wurden, war die dadurch gegebene Moglichkeit, die nu-
merische Quadratur wesentlich zu beschleunigen. In [MGS01] wurde diese Option fiir
Referenzelemente mit Tensorproduktstruktur untersucht. Dort wurde gezeigt, dass man,
falls die Formfunktionen als Lagrangeinterpolationspolynome in den Quadraturpunkten
gewahlt werden, optimale Komplexitét fiir das Aufstellen der Steifigkeitsmatrix erhélt.
Es wurde fiir skalare elliptische Probleme zweiter Ordnung gezeigt, dass exponentielle
Konvergenz, die bei exakter Auswertung aller Integrale erzielt werden kann, auch hier
gewahrleistet ist. Im Rahmen des TP A13 wurden diese Ideen auf Dreiecke iibertragen.
Die Grundidee ist dabei folgende: Die Quadratur auf einem Dreieck wird mit Hilfe der
sog. Duffy-Transformation auf eine gewichtete Quadratur auf einem Viereck iiberfiihrt;
fiir diese Quadratur auf dem Viereck werden dann Tensorproduktquadraturformeln vom
Typ GauB-Lobatto/GauB-Jacobi-Lobatto (aufgrund des Gewichtes) eingesetzt. Die Ver-
wendung von Lagrangeinterpolationspolynomen in den zugehorigen Quadraturpunkten
liefert dann wieder eine Methode optimaler Komplexitét. Fiir einen effizienten Finsatz in
einem hp-FEM-Code mit variablem Polynomgrad sind noch weitere Techniken wie z.B.
die sum factorization von Karniadakis/Sherwin [KS99] vonndten. Abb. 2.2 zeigt erste
Ergebnisse dieser Implementierung. Verglichen wird die “Standardquadratur”, welche
in 2D Komplexitit O(p®) hat, mit der Beschleunigungstechnik der sum factorization,
die Komplexitit O(p®) hat, sowie mit der neuen Routine, die die optimale Komple-
xitdt O(p?) erreicht. An dieser Stelle sollte erwiihnt werden, dass der neue Algorithmus
einen Ansatzraum verwendet, der mehr “innere Formfunktionen” benutzt (im Wesent-
lichen werden so viele Formfunktionen verwendet wie auf einem Viereck). Da diese in-
neren Freiheitsgrade typischerweise mit Hilfe von statischer Kondensation bereits auf
Elementebene entfernt werden, wurde die Rechenzeit fiir die statische Kondensation in
Abb. 2.2 zu Vergleichszwecken ebenfalls aufgefiihrt. Die Erweiterung des vorgeschlage-
nen Algorithmus auf Tetraeder ist prinzipiell méglich. Diese Erweiterung sowie genauere
Untersuchungen werden Bestandteil der Dissertation von Tino Eibner [Eibit] sein. Wei-
terhin wurden inzwischen die Datenstrukturen des Codes so angelegt, dass Experimente
zu hp-Adaptivitdt im Verlauf des Jahres 2004 durchgefiihrt werden konnen.
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Abbildung 2.3: Links: Gebiet. Rechts: Konditionszahlen in Abhéngigkeit von Randbe-
dingungen.

Loser

Wie bereits in [Yse99, KM03] bemerkt, wichst bei Dirichletproblemen die Konditions-
zahl k nur polylogarithmisch, d.h. & = O(log” N), wobei § > 0 von der genauen Wahl
der Polynombasis abhingt. Fiir andere Randbedingungen muss mit einem O(N log? N )
gerechnet werden. Das verschiedene Verhalten wird in Abb. 2.3 illustriert.

Im Rahmen des Projektes wurde in [KMO02] fiir zweidimensionale Probleme ein direkter
Loser vorgestellt. Das wesentliche Element des vorgeschlagenen Profillosers ist ein Al-
gorithmus zur Nummerierung der Unbekannten mit der Eigenschaft, dass der Speicher-
bedarf O(Nlog* N) und die Rechenzeit fiir die Cholesky- bzw. die LU-Faktorisierung
O(Nlog® N) betriigt. Fiir den speziellen Fall p = 1 vereinfachen sich die Aufwands-
abschitzungen zu O(N log? N) und O(nlog* N); diese wurden numerisch in [KM02]
getestet; ein Beispiel findet sich in Abb. 2.4.

Es ist geplant, die Moglichkeiten eines effizienten Multilevel-Losers zu untersuchen. We-



A13 Hackbusch/Melenk/Schneider 113

Work Cholesky factorization for clover leaf

10 : ‘ ‘
—e— Clover leaf
o || — Niog*(N)
10° | f
10° b 1

Abbildung 2.4: CPU-Zeit in Sekunden gegen Problemgrofie fiir Faktorisieren nach ge-
eigneter Nummerierung der Unbekannten.

sentliche Vorarbeiten sind hierfiir bereits getétigt: Wie oben beschrieben kann eine ge-
schachtelte Gitterhierarchie von randkonzentrierten Gittern erzeugt werden, welche die
Moglichkeit bietet, effiziente Loser fiir den Fall stiickweise linearer Approximationen zu
konstruieren. Hier bestehen enge fachliche Ankniipfungspunkte an TP A12. Ein einfacher
moglicher Gléatter im Kontext von hp-FEM kénnte im Losen von lokalen Problemen auf
iiberlappenden Patches (d.h. der Vereinigung von Elementen, die sich einen gemeinsa-
men Knoten teilen) sein. Zumindest im zweidimensionalen Fall (mit Elementen variabler
Ordnung) konnte in [EM04] das wesentliche Werkzeug fiir die Analyse dieser Glétters,
die Existenz von stabilen Zerlegungen, bereitgestellt werden.

Weiterhin wurden erste Erfahrungen mit der Verwendung von H-Matrizen zum Ldosen
der bei der randkonzentrierten FEM entstehenden Gleichungssysteme gemacht. Nume-
rische Experimente zeigen, dass die berechnete H-Matrix-Inverse sehr schnell mit dem
Blockrang k gegen die exakte Inverse konvergiert. Die Erweiterung des Resultats von Be-
bendorf/Hackbusch [BHO03], welches dieses Verhalten fiir den Fall der klassischen FEM
(stiickweise lineare Ansatzfunktionen, quasiuniforme Gitter) erklért, auf den vorliegen-
den Fall hoher Approximationsordnung und nicht quasiuniformer Gitter ist beabsichtigt.

2.4.2 Lokale Fehleranalyse

Bei der Galerkin-BEM ist bekannt, dass durch Auswertung von linearen Funktionalen
wie Punktauswertungen oder Auswertungen von Ableitungen im Inneren des Gebietes
eine Verdopplung der Konvergenzgeschwindigkeit erhofft werden kann. Erste numerische
Ergebnisse zeigen ein dhnliches Verhalten der randkonzentrierten FEM (vgl. Abb. 2.1
und Abb. 2.5). In den theoretischen Untersuchungen in [EM04] konnte dann fiir Dirich-
letprobleme auf kompakten Teilmengen Q) CC Q tatsiichlich eine verbesserte Konver-
genzordnung gezeigt werden. Genauer: Es existiert ein § > 0 und ein Cg, > 0, so dass



114 A13 Hackbusch/Melenk/Schneider

local error behavior, H?-solution

10° + .
10° ¢ .
S
5]
10—107 i
—e— error at int. point
. derivative error at int. point
—_ O(N?
-15
10 : 2 ‘ 4 6
10 10 10

N

Abbildung 2.5: lokales Konvergenzverhalten einer Losung mit H2-Reglaritit.

im Falle von Energienormkonvergenz ||u — uy||g1q) < CN7? gilt:

max [|u — UNHWIc,oo(K) < C} 5(log N)QHQN_é_ﬁ. (2.5)
KcQ ’

Numerisch beobachtet man in den Abbildungen 2.1, 2.5 sogar § = §. Zum Beweis dieses
Resultates sei angemerkt, dass die klassischen dualititsbasierten Argumente, die auf
H?-Regularitit und (lokalen) Approximationseigenschaften des Ansatzraumes basieren,
nicht ausreichen, denn im vorliegenden Fall liegt zwar H 2—Reglilaritét im Inneren des
Gebietes vor, jedoch haben nach (2.1), (2.2) die Elemente K C Q die Grofle hx = O(1)
und einen Polynomgrad px = O(log N). Damit ist ein Faktor N=” nicht zu erreichen.
Um dieses Problem zu umgehen, wurde in [EMO04]| mit geeigneten Gewichtsfunktionen
gearbeitet, was jedoch den Einsatz von Hardyungleichungen erforderlich machte. Die
Verwendung letzterer ist der Grund fiir die Restriktion auf Dirichletprobleme.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Verschiedene Aspekte der randkonzentrierten FEM, wie z.B. ihre effiziente Implementie-
rung und das Losen der entstandenen Gleichungssysteme, wurden in Angriff genommen.
Erkenntnisse, die insbesondere der Projektbearbeiter Tino Eibner beim Entwickeln und
Untersuchen der Methode gewonnen hat, kénnen sehr gut in andere Teilprojekte einflie-
Ben. Z.B. konnen Varianten der randkonzentrierten FEM fiir die in TP A12 betrachteten
Kontaktprobleme eingesetzt werden. Bei Kontaktproblemen (linear) elastischer Korper
ist eine relativ hohe Auflésung der Lésung in Randnéhe hilfreich, um die genaue Kontakt-
fliche zu finden; im Inneren der elastischen Korper ist die Losung typischerweise glatt, so
dass hohe Approximationsordnungen sehr effizient sind. Man kann also erwarten, dass die
randkonzentrierte FEM hier gut funktioniert. Wenn die genaue Kontaktfliche im Laufe
der Iteration gefunden wird, reicht natiirlich eine lokale Verfeinerung. Hier gliedern sich
die Fragestellungen der hp-Adaptivitit gut ein. In Hinblick auf eine verstiarkte Anwen-
dung der randkonzentrierten FEM in Bereichen wie Kontaktproblemen wire ein Ausbau
der vorhandenen Implementierung auf 3D sehr wiinschenswert. Dies betrifft sowohl die
Erzeugung der Gitter als auch das effiziente Aufstellen der Steifigkeitsmatrizen.

Wie in Abschnitt 2.4.1.2 erwihnt, ist die Erfahrung mit Multilevellosern aus TP A3
wichtig fiir die Entwicklung von schnellen Losern fiir die randkonzentrierte FEM.
Weitere Problemstellungen, in die die gewonnenen Erkenntnisse der randkonzentrierten
FEM einflieen konnen, sind Kontrollprobleme mit Randkontrolle; hier gibt es natiirliche
Ankniipfungspunkte an TP A15.
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2.1 Teilprojekt Al4

Feinstruktur der Resonanzen im Bernoulli-Anderson—Modell

2.1.1 Antragsteller

PD Dr. Rudolf A. Rémer Prof. Dr. Peter Stollmann
22.02.1966 10.01.1961

Professur Theoretische Physik TIT  Professur Analysis
(Theorie ungeordneter Systeme)

Institut fiir Physik Fakultét fiir Mathematik
Technische Universitdt Chemnitz Technische Universitit Chemnitz
D-09107 Chemnitz D-09107 Chemnitz

Tel.: (0371) 531-3146 Tel.: (0371) 531-4126

Fax: (0371) 531-3151 Fax: (0371) 531-2141

r.roemer@physik.tu-chemnitz.de  peter.stollmann@mathematik.tu-chemnitz.de

2.1.2 Projektbearbeiter

Dipl.-Math. Steffen Klassert

2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Der Effekt von Verunreinigungen in Festkoérpern ist von fundamentaler Bedeutung fiir
die Physik, sowohl in praktischer als auch in theoretischer Hinsicht. Die bahnbrechen-
den Arbeiten von P.W. Anderson [And58] sowie N.F. Mott und W.D. Twose [MT61]
wurden aufgrund ihrer prinzipiellen Einsicht in diesen Themenkreis mit dem Nobelpreis
gewiirdigt.

Abhéngig von der Dimension d des Systems erwartet man durch Unordnung eine mehr
oder weniger drastische Verringerung der Mobilitdt, d.h. eine Unterdriickung der ma-
kroskopischen Transporteigenschaften [KM93]. Dabei geht man bei d = 1, 2 von Lokali-
sierung (kein Transport) und fiir d > 3 von einem Metall-Tsolator-Ubergang (MIU) aus.
Letzteres bedeutet, dass es sowohl Energiebereiche mit lokalisierten als auch solche mit
ausgedehnten Zusténden gibt.

Die rigorose analytische Behandlung dieses Phénomens ist sehr schwierig. Fiir das Auf-
treten von Energiebereichen mit gutem Transport gibt es noch keinen mathematischen
Anhaltspunkt, obwohl sowohl die experimentellen als auch die numerischen Daten [KM93]
iiberwiltigende Hinweise darauf geben. Die ersten Lokalisierungsbeweise gehen auf Gold-
sheidt, Molchanov und Pastur [GMP77] in einer Dimension und Frohlich und Spencer
in d > 2 [FS83| zuriick. Dabel muss man in letzterer Situation eine duflerst schwierige
Multi-Skalen-Analyse bemiihen. Fiir viele wichtige Modelle steht der Beweis fiir Lokali-
sierung noch aus. Fiir den aktuellen, mathematischen Kenntnisstand verweisen wir auf
[Sto01].
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Die Beschreibung ungeordneter Festkorper erfolgt typischerweise im Rahmen der Quan-
tenmechanik unter Verwendung von Hamiltonoperatoren der Form

H(w) = Hy+V,, (2.1)

die in L?(R?) (kontinuierlich) bzw. 1?(Z¢) (diskret) wirken. Der Einfachheit halber be-
schrinken wir uns in der folgenden kurzen Beschreibung auf letzteren Fall. Dabei ist H
der diskrete Laplaceoperator,

Hou(n)= > u(k), uel(Z%, (2.2)

|[k—n|=1

bei dem an jedem Punkt nur der Einfluss der ndchsten Nachbarn eine Rolle spielt.
Das zufillige Potential V,, reprisentiert die Verunreinigung bzw. die Unordnung. Der
Zufallsparameter w durchliduft dabei einen Wahrscheinlichkeitsraum €2, dessen Maf} wir
mit P bezeichnen. In der Zuordnung w +— V,, wird das spezielle Modell der Unordnung
kodiert. Es handelt sich also in Wirklichkeit um eine ganze Klasse von Modellen, denn die
Wahrscheinlichkeitsverteilung von V,(0) kann durch ein beliebiges Maf} gegeben sein. Ein
besonders wichtiges Modell ist das Anderson-Modell, bei dem die Werte von V,, an den
einzelnen Gitterpunkten unabhingig und identisch verteilt sind. Gebréduchlich ist hier
die Gleichverteilung auf dem Intervall [—W /2, W/2], wobei W die Stérke der Unordnung
parametrisiert. Wir bezeichnen dieses Modell im Folgenden als gleichverteiltes Anderson-
Modell (GAM).

Ein besonders attraktives Modell zur Beschreibung von Kristallen mit Defekten oder von
metallischen Legierungen ergibt sich, wenn man fiir V,,(0) nur zwei Werte annimmt, o.E.
—1 und 0, mit jeweils Wahrscheinlichkeit 1/2. Dabei bedeutet V,,(k) = 0 gerade, dass z.B.
am Gitterpunkt k kein Defekt-Ton sitzt. Da die Folge der V,,(k), k € Z% in diesem Fall
einen Bernoulli-Prozess darstellt, spricht man vom BAM, welches in der physikalischen
Literatur auch unter den Stichworten bindres Anderson-Modell und bindre Unordnung
zu finden ist.

Ein wichtiger Schritt in Lokalisierungs-Beweisen ist unter dem Namen Wegner-Un-
gleichung bekannt [Weg81] und bedeutet eine Abschitzung, dass in gewissen Energie-
Intervallen die zufilligen Eigenwerte nur moderate Resonanzen aufweisen. Dies ist eng
mit einer gewissen Glattheit der Zustandsdichte verbunden. Solche Ungleichungen sind
fiir das GAM leicht zu zeigen [Sto00], fiir das BAM in d = 1 aber sehr schwer [CKM87,
SVW98|. Fiir d > 2 war kein solcher Beweis bekannt. Dies war der Ausgangspunkt des
vorliegenden Antrags, bei dem durch numerische Simulation die Grundlage fiir einen
rigorosen Beweis geschaffen werden soll.

Da beim erst kiirzlich gelungenen Beweis von Lokalisierung fiir das kontinuierliche BAM
in einer Dimension [DSS04] festgestellt wurde, dass resonante Ausnahmeenergien mit
ausgedehnten Zustinden auftreten kdnnen, bestand die Frage, ob solche Resonanzen der
integrierten Zustandsdichte auch in héheren Dimensionen auftreten kénnen.

Diese Frage sollte unter Einsatz numerischer Simulationen in Verbindung mit analyti-
schen Techniken geklért werden.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

Es sollten im Rahmen des vorliegenden Teilprojekts durch eine Abschétzung von Spit-
zen in der Zustandsdichte die numerischen Grundlagenuntersuchungen fiir einen mathe-
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matisch rigorosen Beweis von Lokalisierung (oder eben Delokalisierung in bestimmten
Energiebereichen) mit Hilfe der Wegner-Ungleichung durchgefiihrt werden.
Das haben wir im Antrag in folgende Einzelziele gegliedert:

e Numerische Uberpriifung der Grundlagen zu einem analytischen Beweis fiir die
Giiltigkeit der Wegner-Ungeichung (und damit von Lokalisierung) im diskreten
BAM in d = 2, 3.

e Entwicklung und Parallelisierung eines neuen Verfahrens zur Berechnung der Ei-
genwertverteilung des BAM und Vergleich mit den bereits fiir das GAM verwen-
deten parallelen Algorithmen.

e Gibt es in d = 2, 3 resonante Ausnahmeenergien und/oder ausgedehnte Zustinde?

e Falls es solche ausgedehnten Zustinde gibt, konnen diese ein Spektrum tragen,
d.h., kann man Wellenpakete konstruieren, die zu einem endlichen Transport von
Ladung fiihren?

e Welche Unterschiede ergeben sich zwischen diskretem und kontinuierlichem BAM?
Fiihren diese zu anderen Aussagen bzgl. der Lokalisierungseigenschaften?

Hierbei sind in den verschiedenen Punkten analytische und numerische Fragen kombi-
niert. Ausgehend von bekannten und bewdhrten Verfahren sollte eine neue Methode zur
effizienten parallelen Berechnung der Eigenwerte im BAM entwickelt werden, die, wie
im Antrag beschrieben, die spezielle Struktur des BAM nutzt. Gleichzeitig war es das
Traumziel, aus den so gewonnenen Einsichten iiber die Struktur der Eigenwertverteilung
im BAM einen rigorosen Beweis fiir Lokalisierung zu erhalten.
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2.4 Ergebnisse

Bereits im ersten Jahr des Berichtszeitraumes, Oktober 2002, hat PD R. Rémer einen
Ruf an die University of Warwick angenommen, was die Schwerpunkte im vorliegenden
Teilprojekt erheblich verschoben hat. Er hat, wie im Antrag ausgefiihrt, mafigeblich die
numerische Kompetenz eingebracht und sein Fehlen hat die Arbeit an diesem Teil stark
verzdgert.

Numerische Ergebnisse

Zu untersuchen ist die Eigenwertverteilung (Zustandsdichte) des Bernoulli-Anderson-
Modells in Dimensionen d = 1, 2, 3. Es sind die Eigenwerte einer Matrix zu berechnen, die
durch Einschrinkung eines zufilligen diskreten Schrédingeroperators auf einen Wiirfel
mit Kantenlidnge L entsteht. Zur Anwendung sollten iterative Verfahren wie z.B Lanczos,
Arnoldi kommen. Hierfiir wurde die numerische Funktionsbibliothek Arpack eingesetzt.
Desweiteren wurden direkte Loser benotigt. Hierfiir wurde SuperLU eingesetzt. Zur Ver-
ringerung der effektiven Matrixgroflen sollte ein diskretes Birmann-Schwinger-Prinzip
zur Anwendung kommen.

Das Programmierproblem ist in 3 Schritte unterteilt:

e Berechnung der Eigenwerte des BAM-Modells mit Hilfe der implicity restarted
Arnoldi Method (Arpack standard mode)

e Berechnung der Eigenwerte des BAM-Modells mit Hilfe der implicity restarted
Arnoldi Method (Arpack shift and invert mode)

e Berechnung der Eigenwerte des BAM-Modells mit Hilfe der oben genannten Ver-
fahren und des Birmann-Schwinger-Prinzips

Die Programmierarbeiten fiir den ersten Schritt sind weitgehend abgeschlossen. Das
Programm ist lauffihig auf den HP-UX und Linux Rechnern (PIIT 500MHz) der Physik
sowie auf dem Itanium [TA64 basierten 4 Prozessorsystem der Fakultét fiir Mathematik.
Die maximale Matrixgréfle, fiir die das Programm Ergebnisse liefert, liegt in Abhéngig-
keit von der gewéhlten Anzahl der zu berechnenden Eigenwerte und der Anzahl der
verwendeten Lanczos-Basisvektoren bei ca. 8000 x 8000. Dies entspricht einem BAM-
Modell mit Kantenldnge L = 20.

Da die implicity restarted Arnoldi Method nur an den Réndern des Spektrums effizi-
ent rechnet, wurde im zweiten Schritt die implicity restarted Arnoldi Method im shift
and invert mode verwendet. Hier werden beliebige Portionen des Spektrums an den
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Rand geshiftet, berechnet und wieder zuriick transformiert. Fiir diese Methode werden
Funktionen benétigt, die Matrix-Vektor-Multiplikationen durchfiihren und Gleichungs-
systeme losen. Hierfiir wurde die Funktionsbibliothek SuperLU benutzt. Als Grundlage
diente hier das Programm aus Schritt 1.

Wir konnen mit dieser Methode Ergebnisse erzielen fiir Matrixgréfien 36000 x 36000.
Dies entspricht etwa einem dreidimensionalen Modell mit Kantenldnge L = 33. Hier ist
jedoch zu erwarten, dass man durch einige systematische Anderungen im Programm und
durch den Austausch der Funktionsbibliothek SuperLU gegen UMFPACK auch gréfiere
Modelle berechnen kann.

Fiir die Realisierung des dritten Programmierschrittes wurden die Programme aus Schritt
1 und 2 benétigt. Hier wurden grundlegende numerische und analytische Uberlegungen
zur numerischen Realisierung des diskreten Birmann-Schinger Prinzips angestellt. Durch
anfinglich massive Probleme mit der Funktionsbibliothek SuperLLU und durch den Wech-
sel von PD R. Romer an die University of Warwick im Oktober 2002 hat sich der Zeitplan
verschoben. Daher ist dieser Programmteil zur Zeit noch nicht einsetzbar.

Es waren umfangreiche Programmieraufgaben zu erledigen, die sich in einigen tausend
Zeilen Code substantiieren. Zur Illustration mogen einige Beispielsamples dienen, die in
den Abbildungen graphisch dargestellt sind. Hierbei sind verschiedene Realisierungen
des Zufallspotentials gerechnet worden. Die Berechnungen sowie die Auswertung der Er-
gebnisse werden geméafl dem urspriinglichen Antrag weitergefiihrt und in die Dissertation
[Klang] von S. Klassert einflieflen.

Abbildung 2.1: Eine Dimension, Kantenlinge 1000
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Abbildung 2.2: Drei Dimensionen, Kantenldnge 10, Realisierung 1
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Abbildung 2.3: Drei Dimensionen, Kantenlénge 10, Realisierung 2
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Abbildung 2.4: Drei Dimensionen, Kantenldnge 10, Realisierung 3
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Weitere Ergebnisse sind in [PRS03] veroffentlicht. Mit den analytischen Grundlagen zu
Wegner-Ungleichungen und Lokalisierung sind die Arbeiten [dMS03a, dMS03b, dMSS04,
BKS03, Stont] befasst. Die Kooperation, die zum Teil diesen Arbeiten zugrunde liegt,
wurde innerhalb des SFB geférdert.

Ein Schritt in die Richtung, geeignete Stetigkeitsaussagen der integrierten Zustandsdich-
te fiir singulidre Mafle zu erhalten, wurde in der Arbeit [HKNT04] geleistet.

Das spektakuldrste Ergebnis im Zusammenhang mit dem hier vorliegenden Teilprojekt
wurde aber aulerhalb des SFB erzielt. Mit J. Bourgain (Tréiger der Fields-Medaille) und
C. Kenig haben zwei herausragende Mathematiker die positive Losung des Problems
angekiindigt, [BK04]: Auch in d > 2 liegt im kontinuierlichen Bernoulli-Anderson-Modell
Lokalisierung fiir kleine Energien vor.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Es stehen noch Antworten auf einige der Fragen aus dem zugrunde liegenden Antrag aus.
Nach Beheben der Probleme im Zusammenhang mit der Programmierung sollen nun die
geplanten Produktionslaufe stattfinden. Auch nach der Losung des Ausgangsproblems
durch Bourgain und Kenig bleiben wichtige Fragen offen, da dort ausschliellich das
kontinuierliche Modell behandelt wurde.
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2.1 Teilprojekt B8

Parallelisierung irreguldrer numerischer Algorithmen

2.1.1 Antragsteller

Prof. Dr. Gudula Riinger
08.08.1959

Professur Praktische Informatik
Fakultat fiir Informatik

Technische Universitdt Chemnitz
09107 Chemnitz

Tel.: (0371) 531-1794

Fax: (0371) 531-1803
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2.1.2 Projektbearbeiter

Dipl. Inf. Judith Hippold, Professur Praktische Informatik, Projektstelle seit 01,/2002
Dipl. Inf. Robert Reilein-Ruf}, Professur Praktische Informatik, Grundausstattung
Dr. Klaus Hering, Professur Praktische Informatik, Grundausstattung bis 10/2002

2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Gegenstand des Teilprojektes ist die effiziente parallele Realisierung irregulérer Algo-
rithmen auf Rechnern mit verteiltem Speicher, Clustern oder Clustern von SMPs (sym-
metric multiprocessor). Die Klasse der irreguldren Algorithmen umfasst dabei Proble-
me mit unregelméfligen oder laufzeitabhingigen Berechnungs- und Kontrollstrukturen,
fiir die Standardparallelisierungstechniken, wie datenparallele oder SPMD-Abarbeitung,
nicht die gewiinschte Effizienz und Skalierbarkeit aufweisen oder die sich einer solchen
regelméfligen Parallelisierung ganz entziehen. Griinde fiir irregulédres Verhalten sind
vielfdltig und umfassen diinn-besetzte, blockstrukturierte, adaptive oder hierarchische
Anwendungsprobleme und Algorithmen mit sehr unterschiedlichen dynamischen Eigen-
schaften der zu Grunde liegenden Daten- und Berechnungsstrukturen. Entsprechend der
Auspriagung der Irregularitit variieren auch die Parallelisierungsmethoden fiir die jewei-
lige Anwendungsklasse, die vom Einsatz alternativer Programmiermodelle mit planbaren
Eigenschaften bis hin zu vollstdndig dynamischen Abarbeitungskonzepten zur Laufzeit
reichen.

Ziel des Projektes war es, die Parallelisierung irreguldrer Algorithmen insbesondere hin-
sichtlich der Moglichkeiten zur effizienten Realisierung der laufzeitabhéngigen Kompo-
nenten auf Rechnern mit verteiltem Adressraum zu untersuchen und hierbei die Aspekte
geeigneter Datenstrukturen und Analysefunktionen, den Einsatz von Task Pools fiir das
Scheduling und Lastverteilung sowie Kommunikationsoptimierung schwerpunktmafig
zu beriicksichtigen. Neben der Entwicklung dieser Konzepte und ihrer Einbettung in
die jeweilige Anwendung sollten Methoden entwickelt werden, die Eigenschaften eines
speziellen Anwendungsalgorithmus zur Effizienzverbesserung in die parallele Softwareer-
stellung ergénzend einbringen kénnen. Als Anwendungsalgorithmen sollten das hierar-
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chische Radiosity-Verfahren, adaptive gitterbasierte Losungsverfahren fiir partielle Dif-
ferentialgleichungen, strukturiert irreguldre Probleme sowie Berechnungen im Zusam-
menhang mit nichtlinearen dynamischen Systemen untersucht werden, wobei letztere
als Kooperationen mit anderen Teilprojekten angesiedelt sind. Die Untersuchung dieser
Anwendungsklassen miindet in die Teilaufgaben:

Task Pool Teams zur Parallelisierung hierarchischer Algorithmen,
Daten- und Kommunikationsschicht fiir adaptive Algorithmen,
Kommunikationsbibliothek fiir orthogonale Prozessorgruppen,
Bibliotheksunterstiitzung fiir hierarchische Multi-Prozessor Tasks,

Parallelisierung im Bereich nichtlinearer dynamischer Systeme.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

2.3.1 Task Pool Teams zur Parallelisierung hierarchischer
Algorithmen

Zur Parallelisierung hierarchischer Algorithmen oder baumartiger Branch & Bound Al-
gorithmen wurde das Konzept der Task Pool Teams entwickelt, modular realisiert und
auf verschiedene Anwendungsalgorithmen und parallele Plattformen angewendet. Als
konkretes Beispiel wurde insbesondere der hierarchische Radiosity Algorithmus, ein
globales Beleuchtungsverfahren der Computergrafik zur Simulation der Beleuchtung 3-
dimensionaler Szenen in geschlossenen Rdumen, betrachtet. Aufgrund des hierarchischen
Berechnungsansatzes erfolgt eine unregelméflige Verfeinerung der zu Grunde liegenden
Datenstrukturen, die stark von der Eingabeszene des Algorithmus abhéngt und eine par-
allele Umsetzung erschwert. Fiir Architekturen mit gemeinsamem Speicher sind bereits
parallele Implementierungen erfolgt [WOT*95, KR02, PRR98, KR04]. Dabei wurde der
Algorithmus in Berechnungsaufgaben, so genannte Tasks, unterteilt und diese mit Task
Pools [But97, RR00c, SHT*95] abgearbeitet. Task Pools werden zur dynamischen Reba-
lancierung der Last eingesetzt. Die Task Pool Datenstruktur dient hierbei zum Speichern
und Verwalten der Tasks. Eine feste Anzahl von Threads kann aus dem Pool Tasks ent-
nehmen und dynamisch neue Tasks einstellen. Bei entsprechendem Scheduling der Tasks
auf die Prozessoren erfolgt eine effiziente Auslastung, da nach Abarbeitung eines Tasks
automatisch ein neuer Task aus dem Pool entnommen wird. Je nach Anwendungsproblem
kénnen verschiedene interne Umsetzungen der Task Pools von Nutzen sein. Géngig sind
Pools mit einer zentralen Taskqueue aber auch mit mehreren Taskqueues. Vorteilhaft
beim Einsatz mehrerer Taskqueues sind die fehlenden Zugriffskonflikte durch gleichzeitig
zugreifende Threads. Um hier jedoch Lastbalancierung zu erreichen, sind zusétzliche Me-
chanismen, z. B. Task Stealing, bei dem nach dem Leerlaufen der eigenen Taskqueue ein
Thread versucht aus anderen Taskqueues Tasks zu stehlen, notwendig. Ein detaillierter
Leistungsvergleich verschiedener Implementierungen ist in [KR02, KR04] zu finden.

Eine Implementierung fiir Rechner mit verteiltem Speicher gestaltet sich komplexer, da
die dynamischen Datenzugriffsmuster variieren und auch Zugriffe auf Daten im Speicher-
bereich anderer Prozessoren nach sich ziehen kénnen, was zu irreguldren Kommunika-
tionsmustern fithrt. Fiir hybride Architekturen, wie z. B. SMP-Cluster, erscheint daher
ein hybrides Programmiermodell geeignet, bei dem die Kommunikation mittels Message-
Passing nur zwischen den Clusterknoten erfolgt, SMP-intern jedoch mehrere Threads
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verschiedene Tasks iiber derselben Datenmenge bearbeiten. Damit ergibt sich die An-
forderung der Realisierung von multi-threaded, asynchronen Kommunikationsroutinen
und zusétzlichen, geeigneten, verteilten Verwaltungsdatenstrukturen fiir die effiziente
Identifikation von Daten in entfernten (remoten) Speicherbereichen.

2.3.2 Daten- und Kommunikationsschicht fiir adaptive
Algorithmen

Adaptive Probleme zeichnen sich durch sich dynamisch verfeinernde, unregelméflige Git-
terstrukturen aus, auf denen Berechnungen ausgefiihrt werden, die die dynamische Ver-
feinerung hervorrufen. Ein typisches Anwendungsbeispiel sind adaptive Finite Elemente
Methoden (FEM). Eine Haupt-Herausforderung der parallelen Realisierung adaptiver
gitterbasierter Losungsverfahren fiir partielle Differentialgleichungen bildet die durch
eine Verteilung der adaptiven Gitterstrukturen auf die Prozessoren notwendige Organi-
sation eines effizienten Datentransfers. Datenstrukturbestandteile des Gitters, die sich
(bzw. deren {iber- oder untergeordnete Strukturen) nach einer Verteilung im Speicherbe-
reich verschiedener Prozessoren befinden, erfordern zumeist eine global einheitliche Sicht,
variieren aber gleichzeitig durch die adaptive Anpassung des Gitters in den lokalen Spei-
chern. Als besonders kostenintensiv haben sich hierbei komplex strukturierte Gitter in
drei Dimensionen mit hingenden Knoten herausgestellt. Hier sind fiir die resultieren-
de unregelmiflige Kommunikation geeignete Kommunikationsprotokolle und geeignete
verteilte Verwaltungsdatenstrukturen notwendig, die die aufkommenden Kommunikati-
onsanforderungen realisieren, verringern und optimieren. Darauf aufbauend werden Me-
chanismen zur Lastbalancierung benétigt, die eine Umverteilung der Daten berechnen
und vornehmen. Ersteres kann auf das NP-vollstindige Graphpartitionierungsproblem
zuriickgefiihrt werden, fiir das eine Reihe von Algorithmen [KL70, PSW93, PSL90,
KK99, KK98, HL.93a, SKK00] und Werkzeuge [KK95, HL93b, KSK02] existieren. Die
tatsdchliche effiziente Umverteilung anhand der neu berechneten Partitionen liegt dann
meist in der Verantwortung des Anwendungsprogrammierers.

Mit Hinblick auf die variable Einsetzbarkeit adaptiver gitterbasierter Losungsverfahren
bietet ein gekapselt implementierter Lésungsansatz oben genannter Probleme erhebliche
Vorteile. So kénnen Erweiterungen und Optimierungen leichter eingebracht, Plattform-
unabhéngigkeit erzielt und der Anwendungsprogrammierer von der Realisierung effi-
zienter Kommunikationmechanismen und verteilter Datenstrukturen entlastet werden.
Systeme mit Unterstiitzung irregulirer Anwendungen durch Aufsetzen eines globalen
Adressraummodells sind beispielsweise Titanium [YSP98] oder TreadMarks [ACD*96].
Die Sicht auf einen verteilten Adressraum fiir den Anwender zu erhalten, bietet jedoch
durchaus Vorteile, da vom Anwendungsprogrammierer anwendungs-spezifische Details
und Optimierungen speziell fiir verteilte Berechnungen eingebracht werden kénnen. Zu-
dem existiert meist bereits eine sequentielle Programmversion, die mit nicht zu umfang-
reichen Modifizierungen auf verteilten Speicher portiert werden kann.

2.3.3 Kommunikationsbibliothek fiir orthogonale Prozessorgruppen

Obwohl die parallele Programmierung im SPMD-Stil mit Standardkommunikationsbi-
bliotheken wie MPI oder PVM fiir unregelméflige Anwendungsprobleme hiufig zu guten
Parallelisierungsergebnissen auf Rechnern mit verteiltem Speicher fiihrt, kann dies auf
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Maschinen mit sehr grofler Prozessoranzahl Skalierbarkeits- und Effizienzprobleme verur-
sachen, insbesondere wenn kollektive Kommunikationsoperationen eingesetzt werden, et-
wa fiir Konvergenztests oder zur Akkumulation lokaler Teilergebnisse. Ein Grund ist die
Ausfiihrungszeit kollektiver Kommunikationsoperationen, die logarithmisch oder linear
in der Anzahl der teilnehmenden Prozesse steigt, so dass Kommunikation auf kleineren
Teilgruppen von Prozessoren ausgefiihrt werden sollte, wenn dies aus algorithmischen
Griinden moglich ist. Eine solche algorithmische Eigenschaft weisen Algorithmen mit
zwei- oder héher-dimensionalen Taskgittern auf, in denen Berechnungs- und Kommuni-
kationsphasen der Abarbeitung so strukturiert sind, dass Tasks jeweils nur mit Tasks
innerhalb eines (oder weniger) Teilgitters kooperieren und kommunizieren. Hier kann
es zu erheblichen Effizienzgewinnen kommen, wenn die Zuordnung von Tasks zu Pro-
zessoren diese Eigenschaft durch Kommunikation auf Teilgruppen von Prozessoren wi-
derspiegelt [RRO0b]. Das Programmiermodell der Orthogonalen Prozessorgruppen stellt
ein zwei- oder hoher-dimensionales Prozessorgitter bereit, fiir das eine feste Anzahl von
Prozessorpartitionen betrachtet wird, die jeweils disjunkten mehrdimensionalen Teilgit-
tern entsprechen. Ein entsprechendes Mapping von Tasks zu Prozessoren fiihrt so zu
Berechnungs- und Kommunikationsphasen auf den alternativ zur Verfiigung stehenden
Partitionen im Gruppen-SPMD-Stil. Zur Programmierung solcher Programmstruktu-
ren wird eine komfortable Programmierumgebung bendétigt, die einerseits eine leichte
Sperzifikation der Task-, Partitions- und Mappingstruktur erlaubt und andererseits die
benotigten Gruppen, Kommunikatoren und Zuordnungen im Hintergrund effizient auf-
baut und verwaltet.

2.3.4 Bibliotheksunterstiitzung fiir hierarchische Multi-Prozessor
Tasks

Multi-Prozessor-Tasks (M-Task) bezeichnen Teilaufgaben eines Anwendungsalgorith-
mus, die jeweils auf mehreren Prozessoren ausgefiihrt werden kénnen. Der gesamte
Algorithmus kann aus einer Menge von solchen Multi-Prozessor-Tasks bestehen, die
miteinander kooperieren und so die Gesamtstruktur des Programms bestimmen. Die
M-Task-Struktur kann gewisse unregelméiflige Strukturen aufweisen und spiegelt modu-
lare Eigenschaften der Anwendung wieder, die in einen M-Task-Graphen mit Abhéngig-
keiten dargestellt werden kénnen. Solche, auch als strukturiert irreguldr bezeichnete,
Strukturen finden sich in groflen gekoppelten Anwendungsalgorithmen, aber auch in
neuen parallelen Losungsverfahren fiir gewohnliche Differentialgleichungssysteme oder
in grobkornigen hierarchischen Algorithmen wie der Strassen-Multiplikation. Je nach
Anwendung liegt eine M-Task-Struktur statisch fest und kann durch Scheduling und
Laufzeitvorhersagemechanismen zur Planung einer effizienten Realisierung genutzt wer-
den, wobei auch hier Skalierbarkeit und Effizienz durch Prozessorteilgruppen erreicht
werden konnen. Zur Programmierung werden eine Reihe von Ansétzen vorgestellt, u. a.
Fx [SSOG93, SY97], Paradigm [BCG195, RSB97], Braid, Opus und Orca [BH98]. Einen
Uberblick gibt [BH98]. Die Ansitze haben spezifische integrierte Kostenmodelle mit de-
ren Hilfe geeignete Implementierungen gewihlt werden kénnen. Dabei kénnen Schedu-
lingalgorithmen fiir Multiprozessor-Task-Scheduling genutzt werden [TWY92, TLW 194,
RR96, RR00a).

Eine weitere Herausforderung ist die dynamische Entstehung von M-Task-Strukturen,
beispielsweise bei hierarchischen Algorithmen. Hierfiir muss die Kreierung und Abarbei-
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tung von M-Tasks mit Abhéngigkeiten zur Laufzeit moglich sein, was die dynamische
Kreierung von Prozessorteilgruppen und Kommunikationsstrukturen einschlief3t.

2.3.5 Parallelisierung im Bereich nichtlinearer dynamischer
Systeme

In Kooperation mit Teilprojekt C8 wurde die Parallelisierung eines sequentiell vorlie-
genden Programms zur Bestimmung von Lyapunovexponenten und -vektoren in groflen
nichtlinearen dynamischen Systemen betrachtet. Die grobe Struktur des Anwendungs-
programms besteht in der simultanen Integration zweier grofler Systeme von linearen
bzw. nichtlinearen gewdhnlichen Differentialgleichungen, deren Integrationszeitschritte
periodisch durch notwendige Reorthogonalisierungen der Vektoren unterbrochen wird.
Genau dieser Reorthogonalisierungsschritt stellt im sequentiellen Programm den zeitauf-
wendigsten Anteil dar, so dass die Ausnutzung paralleler Abarbeitung insbesondere im
Hinblick der Losung groBerer Probleme wesentlich ist. Die Aufgaben der Uberfiihrung
in eine effiziente parallele Bearbeitung umfassen die programmtechnische Analyse des
sequentiellen Algorithmus sowie die darauf aufbauende modulare Parallelisierung, was
die Reorthogonalisierung selber als auch die parallele Schnittstelle zum Integrationsteil,
also die periodisch wiederkehrende Kopplung verschiedener Programmierparadigmen,
beinhaltet. Wichtiger Aspekt ist hierbei die Lastbalancierung im Integrationsteil, die
Parallelisierungsstrategie der Reorthogonalisierung und die méglicherweise mit Kommu-
nikation verbundene Gestaltung der Schnittstelle gegeneinander abzuwégen, um zu einer
persistenten Leistung zu gelangen.
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2.4 Ergebnisse

2.4.1 Task Pool Teams zur Parallelisierung hierarchischer
Algorithmen

Zur parallelen Abarbeitung des hierarchischen Radiosity Verfahrens und &hnlicher Algo-
rithmen wurde das hybride Programmiermodell der Task Pool Teams entwickelt. Task
Pool Teams [HRO03a, Hip01] stellen ein Programmierkonzept fiir verteilten Adressraum
bzw. hybriden Adressraum dar und kénnen als eine Erweiterung und Verallgemeinerung
des Task Pool Konzeptes verstanden werden. Dem Nutzer werden Task Pool Teams iiber
eine einfache Schnittstelle zur Verfiigung gestellt. Das hybride Programmiermodell [HR]
kombiniert Shared-Memory Programmierung mittels von mit Pthreads realisierten Task
Pools und Message-Passing Programmierung durch bereitgestellte asynchrone Kommu-
nikationsroutinen. Das Konzept der Task Pools wird fiir Plattformen mit gemeinsamem
Speicher zur dynamischen Rebalancierung der Last eingesetzt werden. Task Pool Teams
stellen verschiedene Task Pool Realisierungen (zentrale, verteilte Task-Schlangen, LI-
FO/FIFO Zugriffsprinzip fiir die Task-Schlangen, Taskstealingmechanismen) zur Aus-
wahl, die je nach Anwendungsproblem ausgew#hlt werden konnen.
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Da an die Kommunikation in Task Pool Teams Anforderungen wie multi-threaded und
asynchron gestellt werden und diese durch die meisten Implementierungen des MPI bzw.
MPI-2 Standards nicht unterstiitzt werden, Plattformunabhéngigkeit aber erzielt wer-
den soll, wurde durch den Einsatz eines expliziten Kommunikationsthreads die benotig-
te Funktionalitdt hergestellt und iiber entsprechende Schnittstellenfunktionen an den
Nutzer weitergegeben. Als Implementierungsbasis dient eine Kombination aus Pthreads
und MPI. Durch den expliziten Aufruf der Kommunikationsroutinen konnen die task-
verarbeitenden Threads Datenanforderungen oder Informationen an Task Pools auf an-
deren Clusterknoten senden. Diese werden von den Kommunikationsthreads nach Nut-
zervorgaben ermittelt und riickgesendet bzw. verarbeitet. Es stehen verschiedene Kom-
munikationsprotokolle zur Auswahl, die den Anforderungen der unterschiedlichen An-
wendungen gerecht werden sollen [HR03b].

Task Pool Teams wurden bereits fiir eine Umsetzung des hierarchischen Radiosity Algo-
rithmus und eines baumartigen globalen Optimierungsverfahren auf verteilten Speicher
eingesetzt [HR02]. Zur Erfassung der dynamisch variierenden Kommunikationsmuster
wurden zusédtzlich verteilte Verwaltungsdatenstrukturen entwickelt und in den Radiosi-
ty Algorithmus eingebracht. Dadurch konnten die durch Task Pool Teams bereitgestell-
ten Kommunikationsroutinen, z.B. durch vorgezogenes Laden von spiter benétigten
Informationen oder die Zusammenfassung von Datenanforderungen, effizient ausgenutzt
werden. Als weitere anwendungs-spezifische Optimierung wurde ein Software-Cache im-
plementiert, der entfernte Daten mit hohen Zugriffsraten im lokalen Speicher dupliziert
und in festgelegten Abstidnden aktualisiert.

2.4.2 Kommunikations- und Datenverteilungsschicht fiir adaptive
Algorithmen

Im Teilprojekt wurde eine Datenverteilungs- und Kommunikationsschicht entwickelt, die
die verteilte Adressraumsicht fiir den Anwender erhilt, und in Zusammenarbeit mit Pro-
jektbereich A an einer adaptiven FEM mit hexaedrischen Elementen getestet [HMROA4].
Die software-technischen Prinzipien der Datenverteilungsschicht [HR04a] zur Erzeugung
so genannter Kohirenzlisten basieren auf den bereits bei den verteilten Verwaltungs-
datenstrukturen des hierarchischen Radiosity Algorithmus eingesetzten Methoden. Die
Kohérenzlisten spiegeln die Interaktion zwischen denen im Speicherbereich verschiede-
ner Prozessoren befindlichen duplizierten Datenstrukturen wider und ermdoglichen eine
effiziente remote Identifikation dieser Datenstrukturen. Die interne Realisierung der Lis-
ten ist vollstindig gekapselt, durch den Nutzer aber iiber eine Schnittstelle zugreifbar.
Die dynamische Anpassung aufgrund adaptiver Verfeinerung erfolgt aus Sicht des An-
wenders automatisch und wird durch Schnittstellenaufrufe des Nutzers ausgeltst. Intern
werden durch die Schnittstellenaufrufe korrektheitserhaltende Verédnderungen der Da-
tenstrukturen vorgenommen. Die Kohérenzlisten enthalten weitere Informationen iiber
die sich dynamisch dndernden Hierarchien zwischen den Datenstrukturen.

Der Austausch von Daten ist in eine gekapselte Kommunikationsschicht eingebettet.
Durch die bereitgestellten Schnittstellenfunktionen zum Senden und Empfangen von
Daten kann der Nutzer Daten zwischen den verschiedenen Prozessen austauschen, oh-
ne sich um deren Verteilung auf die Prozessoren und ihre Identifikation kiimmern zu
miissen. Die benétigten Informationen fiir Datentransfers werden aus den Kohérenzlis-
ten innerhalb der Kommunikationsschicht ermittelt.
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Die gesamte Kommunikations- und Datenverteilungsschicht wurde hinsichtlich der Funk-
tionalitdt so gestaltet, dass eventuelle, zur Lastverteilung notwendige Umverteilungen
moglich sind. Die parallele Abarbeitung der FEM Implementierung wird insbesonde-
re auf SMP Clustern durch eine Vielzahl von Hardware und anwendungs-spezifischen
Faktoren beeinflusst. Zur effizienten Ausfithrung und fiir dynamische Rebalancierungs-
entscheidungen wurden diese Faktoren und ihre Abhéngigkeiten ermittelt [HRO04b)].

2.4.3 Kommunikationsbibliothek fiir orthogonale Prozessorgruppen

Zur effizienten Implementierung von Algorithmen, die in Form eines zwei- oder mehr-
dimensionalen Taskgitters spezifiziert werden kénnen, wurde das Programmiermodell
Orthogonale Prozessorgruppen entwickelt [RRR01a, RRR04] und als Bibliothek umge-
setzt [RRRO1b]. Algorithmen kénnen unter Verwendung der Bibliotheksfunktionen in
Abschnitte mit orthogonaler Taskstruktur zerlegt werden, in denen jeweils ausgewahlte
Teilgitter des zu Grunde liegenden Taskgitters aktiv sind. Die Abschnitte werden zur
Ausfiihrung auf Hyperebenen eines Prozessorgitters abgebildet, wobei die Auswahl der
Hyperebenen durch ein entsprechendes Schnittstellendesign unterstiitzt wird. Die Bi-
bliothek beinhaltet dafiir Funktionen zum Aufbau von orthogonalen Zerlegungen des
Prozessorgitters und fiir die Zuordnung von Tasks zu Prozessoren. Die Schnittstelle der
ORT Bibliothek ist an den Pthread Standard angelehnt. Sie bietet so dem Benutzer die
Moglichkeit der Strukturierung des Algorithmus durch die Spezifikation von Abschnitten
mit orthogonaler Taskstruktur als separate Funktionen.

Anhand einer Variante der LU-Zerlegung und eines explizit-iterierten Runge-Kutta Ver-
fahrens zur Loésung von gewohnlichen Differentialgleichungssystemen wurden die Ein-
satzmoglichkeiten der Bibliothek untersucht und fiir verschiedene parallele Plattformen
mit verteiltem Speicher getestet [RRRO1c|. Fiir beide Beispiele konnte eine deutliche
Verbesserung der Laufzeit gegeniiber Implementierungen erreicht werden, welche auf
herkémmlichen parallelen Implementierungen beruhen.

2.4.4 Bibliotheksunterstiitzung fiir hierarchische
Multiprozessor-Tasks

Zur Abarbeitung modularer Programme mit hierarchisch strukturierten dynamisch ent-
stehenden M-Tasks wurde die Laufzeitbibliothek TLib entwickelt [RR02]. Das bereitge-
stellte Bibliotheks-API bietet im Wesentlichen zwei Arten von Funktionen an: Funktio-
nen zur dynamischen Erzeugung von hierarchischen Prozessorgruppen, wobei verschiede-
ne, gleichzeitig existierende Hierarchien fiir dieselbe Prozessormenge moglich sind, sowie
Funktionen zur Koordination und Kooperation paralleler, geschachtelter M-Tasks. Fin
Ineinanderschachteln von Funktionen beider Gruppen ist méglich, d.h. neue erzeug-
te M-Tasks kénnen wiederum Gruppen-Splittings initiieren, auf denen wiederum M-
Tasks ausgefiihrt werden. Ebenso werden durch den dynamischen Charakter rekursive
Gruppen-Splittings erméglicht, so dass rekursive Algorithmen oder Divide & Conquer-
Verfahren in natiirlicher Weise ausgedriickt und entsprechend parallel abgearbeitet wer-
den konnen. Der dabei entstehende Verwaltungsoverhead ist marginal. Als Anwendun-
gen werden neuere Verfahren zur Losung gewohnlicher Differentialgleichungssysteme be-
trachtet [RRO4] sowie hierarchische Strukturen bei unterschiedlichen Verfahren zur par-
allelen Matrix-Matrix-Multiplikation [HRR04b, HRRO04a], die das derzeit schnellste par-
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allele Verfahren an Effizienz iibertreffen. Grundlage der Programmierung mit M-Tasks
ist eine inhérente M-Task-Struktur, die jedoch durchaus auf verschiedene Arten in einem
parallelen Programm realisiert werden kann. Die Gestaltung von M-Task-Programmen
kann durch eine vorgeschaltete Spezifikationsphase erginzt werden. In [ORR04] wird
ein funktionaler Ansatz vorgestellt, der die auszunutzende modulare Struktur zunéchst
wiedergibt, um dann eine effiziente Abbildung auf M-Tasks vorzubereiten und durch
Transformationen bereitzustellen. Die prinzipielle Vorgehensweise eines solchen Trans-
formationsansatzes wird in [OR04] vorgestellt.

2.4.5 Parallelisierung im Bereich nichtlinearer dynamischer
Systeme

Die durchgefithrten Arbeiten konzentrierten sich auf parallele Orthogonalisierungsver-
fahren in Isolation und deren Einbindung in die Programmumgebung, wobei verschiede-
ne Varianten entworfen, realisiert und getestet wurden. Zur Orthogonalisierung wurden
parallele Versionen der Gram-Schmidt Orthogonalisierung und der QR-Dekomposition
realisiert, in die effiziente Basisoperationen aus BLAS eingebunden wurden. Zum Ver-
gleich wurden Algorithmen aus Bibliotheken wie ScaLAPACK herangezogen. Die paralle-
len Varianten unterscheiden sich hinsichtlich der Datenaufteilungen in spalten- und /oder
zeilenweise Blockverteilung der Eingabematrix auf einem logisch zweidimensionalen Pro-
zessorgitter. Die Einbindung der Reorthogonalisierungskomponente bendétigt je nach Da-
tenverteilung einen nicht unerheblichen Kommunikationsaufwand zur Erhaltung einer
Datenverteilungsvariante fiir die korrekte Programmabarbeitung. Je nach Kommunikati-
onsoverhead der Schnittstelle und paralleler Kosten der Reorthogonalisierung kann auch
eine suboptimale Orthogonalisierungskomponente zur besten Gesamtleistung fiihren.
Stark beeinflusst wird dies auch durch die genutzte parallele Hardware und es wur-
den daher Experimente auf verschiedenen Rechnern durchgefiihrt, dem Beowulf-Cluster
CLiC, einem Dual-XEON-Cluster und dem IBM Regatta-System des NIC [RRSY04].
Die entstandene Bibliothek von parallelen Orthogonalisierungsverfahren und zugehori-
gen Schnittstellen [Sch04] erlaubt eine flexible, modulare Zusammensetzung des Gesamt-
programms zur effizienten Nutzung der Hardware.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Die Betrachtung und Untersuchung verschiedener irregulérer Algorithmen hinsichtlich
ihrer effizienten Parallelisierung auf Rechnern mit verteiltem Speicher bzw. Clustern
oder Clustern von SMPs hat zur Entwicklung der oben aufgefiihrten Programmierum-
gebungen, -komponenten und -bibliotheken gefiihrt, die jeweils charakteristische Merk-
male in der Parallelisierung unterstiitzen. Dabei konnten verschiedene Klassen von ir-
reguliren Anwendungen identifiziert werden, deren jeweiliger Grad an Irregularitéit in
die entsprechende Softwareentwicklungsstrategie eingeflossen ist, etwa in Form speziel-
ler Kommunikationsprotokolle oder zusétzlicher Verwaltungsdatenstrukturen, wodurch
fiir jede Klasse die Moglichkeit zur Entwicklung effizienter paralleler Programme be-
reitgestellt wurde. Die tatséchlich resultierende Effizienz héngt zuletzt jedoch immer
noch vom jeweiligen Anwendungsalgorithmus und dem verwendeten parallelen Hardwa-
retyp, ja sogar der speziellen parallelen Maschine, ab. Bei den Task Pool Teams etwa
hat die Cachestruktur Einfluss auf die zu verwendende Taskqueue-Variante oder bei
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adaptiven Verfahren ist die Netzgeschwindigkeit fiir Lastbalancierung einzubeziehen.
Ebenso hat die Netzwerk- und Prozessorgeschwindigkeit Auswirkungen fiir die effizien-
te M-Task-Programmierung und die Ausnutzung von M-Tasks. Dies gilt auch fiir die
dargestellte Einbindung von Orthogonalisierungsalgorithmen in komplexe Gesamtalgo-
rithmen. Ausfiihrliche Tests haben diese und weitere Phinomene gezeigt und zum Tuning
der jeweiligen Anwendung mit der passenden Programmierumgebung bzw. -bibliothek
gefiihrt. Eine weiterfithrende Fragestellung ist nun, wie diese jeweils separat durchgefiihr-
ten Tuningschritte in Softwareentwicklungsumgebungen, -werkzeuge und -komponenten
aufgenommen werden kénnen.

Software, die charakteristische Merkmale einer parallelen Plattform zun#chst ermittelt
und dann fiir eine effiziente Abarbeitung nutzt, wird auch selbstadaptierend genannt
und wurde bisher eher fiir regelméfliige Probleme eingesetzt, etwa zur Cacheausnutzung.
Selbstadaptierende Software fiir irregulire Probleme bzw. fiir auszuwéhlende Teilklassen
stellt hier eine Herausforderung dar. Adaptives Verhalten der Software sollte Speicher-
hierarchien und Parallelitdt beriicksichtigen und ist mit dem hierarchischen und adapti-
ven Verhalten des eigentlichen Algorithmus abzustimmen. Besondere Wichtigkeit kommt
adaptiver Software auf heterogen parallelen Plattformen zu.
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2.1 Teilprojekt C1

Lokalisierung elektronischer Zustdnde in amorphen Materialien
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2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Gegenstand dieses Teilprojektes ist die computergestiitzte Untersuchung des durch Un-
ordnung induzierten Metall-Isolator-Ubergangs in ungeordneten und amorphen Mate-
rialien. Das Auftreten des Phaseniibergangs und das kritische Verhalten in seiner Néhe
wird durch hochst prazise numerische Methoden analysiert und charakterisiert. Es wur-
den die folgenden physikalischen Fragestellungen untersucht: Andert sich das universelle
Verhalten fiir ungeordnete Systeme, wenn man das zu Grunde liegende Anderson-Modell
der Lokalisierung veriindert? Haben Anderungen der Topologie des zu Grunde liegen-
den Gitters einen Einfluss? Gibt es Abweichungen von den universellen Vorhersagen
der Theorie der Zufallsmatrizen, wenn man sich dem Phaseniibergang nahert? Wie
wirkt sich Vielteilchenwechselwirkung zwischen den elektronischen Zustdnden auf die
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Lokalisierungseigenschaften in ungeordneten Systemen aus? Wie lassen sich thermische
und andere Transportgréfien im Anderson-Modell numerisch berechnen? Lasst sich der
Lokalisierungs-Delokalisierungs-Ubergang beim ganzzahligen Quanten-Hall-Effekt mit
den von uns beim Anderson-Ubergang benutzten Methoden beschreiben?

Die numerische Charakterisierung der elektronischen Zusténde geschieht durch Bestim-
mung der Lokalisierungsldngen und des kritischen Exponenten durch die Transfer-Matrix-
Methode mit anschliefendem “finite-size-scaling”, durch Untersuchungen des multifrak-
talen und statistischen Verhaltens der Wellenfunktionsamplituden sowie durch Analyse
der Energieniveaustatistiken, wofiir die Eigenwerte und Eigenzustinde mit dem Lanczos-
Algorithmus bestimmt werden. Der Einfluss der Wechselwirkung wird ebenfalls mit ex-
akten Diagonalisierungsverfahren, aber auch mit einer speziellen Dezimationsmethode
und mit Renormierungsgruppen-Methoden behandelt. Der Renormierungsgruppenan-
satz wird auch bei der Beschreibung des Quanten-Hall-Effektes benutzt. Die direkte
Berechnung der thermischen Transportgréfien geschieht mit Hilfe der linearen Antwort-
Theorie.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

2.3.1 Teilaufgabe “Test und Entwicklung von Algorithmen”

Wie wir bereits in der vergangenen Forderperiode gezeigt hatten, ldsst sich der Hamilton-
Operator des Anderson-Modells der Lokalisierung sehr effektiv durch den Lanczos-Al-
gorithmus in der Cullum-Willoughby-Implementation diagonalisieren. Obwohl verschie-
dene andere Algorithmen getestet wurden, hat sich der Lanczos-Algorithmus bisher als
die beste zur Verfiigung stehende Methode bewihrt. Fiir wechselwirkende Elektronen
mussten aufwindigere Algorithmen entwickelt werden.

2.3.2 Teilaufgabe “Anisotrope Systeme und Schichtsysteme”

Im Anderson-Modell wird den Transferintegralen, die das Hiipfen der Elektronen zwi-
schen benachbarten Gitterpliatzen beschreiben, iiblicherweise ein konstanter Wert zuge-
wiesen. Die Abweichung vom kristallinen, perfekt geordneten System wird dann durch
die zuféllige Wahl der potentiellen Energien an den Gitterpldtzen modelliert. Im Rah-
men dieser Teilaufgabe haben wir die Frage untersucht, inwieweit sich die Lokalisie-
rungseigenschaften dndern, wenn wir andere physikalisch mindestens genauso relevante
Arten von Unordnung oder Stérungen der Transferintegrale im System beriicksichti-
gen. Dabei wurden zunichst anisotrope periodische Systeme untersucht, bei denen die
Transferintegrale in einer oder in zwei Richtungen wesentlich kleiner als in den verblei-
benden Richtungen gew#hlt werden. Dadurch werden schwach gekoppelte Ebenen bzw.
schwach gekoppelte Ketten simuliert. Dies ist von experimenteller Relevanz, da eine Rei-
he von Messungen zum kritischen Verhalten uniachsiale Druckverdnderung nutzten, was
anisotropen Anderungen der Transferintegrale entspricht. Interessant ist hierbei unter
anderem die Frage, ob durch geniigend schwache Kopplung zwischen den Ebenen ein
quasi-zweidimensionales Verhalten erreicht werden kann. Dies ist von besonderer Rele-
vanz, um den Phaseniibergang zu beschreiben, der experimentell in zweidimensionalen
Systemen gefunden wurde. In diesem Zusammenhang stellt sich natiirlich auch die Frage,
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ob ein derartiger Phaseniibergang im Anderson-Modell beobachtet werden kann, wenn
man Schichtstrukturen endlicher Dicke simuliert.

2.3.3 Teilaufgabe “Nichtdiagonale Unordnung”

Das Anderson-Modell mit zufillig gewdhlten Transferintegralen modelliert sehr gut die
unterschiedlichen Hiipfraten auf Grund variabler Atomabstéinde in amorphen Substan-
zen. Im entsprechenden zweidimensionalen Modell ohne Potentialunordnung ist die Lo-
kalisierungsldnge der elektronischen Zustéinde im thermodynamischen Limes wesentlich
grofer als im Fall reiner Potentialunordnung. In der Mitte des Bandes divergiert die
Lokalisierungsldnge sogar, es ergibt sich ein kritischer Zustand, der jedoch bereits durch
kleine zusétzliche Potentialunordnung lokalisiert wird.

2.3.4 Teilaufgabe “Topologische Unordnung”

Quasiperiodische Systeme stehen gewissermaflen zwischen geordneten Kristallen und
ungeordneten Strukturen, da sie deterministisch aufgebaut sind, aber keine Translati-
onsinvarianz zeigen. Diese topologische Unordnung hat Einfluss auf die Lokalisierungsei-
genschaften der elektronischen Zustéinde, beispielsweise treten an den Bandkanten ver-
gleichsweise ausgedehnte Zustédnde auf, wihrend in der Bandmitte extrem lokalisierte
Zusténde gefunden werden. Die Energieniveaustatistik von zweidimensionalen quasipe-
riodischen Systemen zeigt bereits kritisches Verhalten, ohne dass Potentialunordnung
eingefiihrt werden muss.

2.3.5 Teilaufgabe “Wechselwirkende Systeme”

Der in zweidimensionalen Elektronensystemen mit hoher Ladungstragerbeweglichkeit
experimentell gefundene Metall-Isolator-Ubergang wird vermutlich durch die Coulomb-
Wechselwirkung induziert, denn eine einfache Abschitzung der relevanten Energieska-
len ergibt bereits, dass die charakteristische Coulomb-Energie wesentlich grolier als die
Fermi-Energie ist. Die Frage, ob die Coulomb-Wechselwirkung zwischen zwei Elektro-
nen zu einer VergroBerung der Lokalisierungsldnge fiihrt und damit moglicherweise in
zweidimensionalen Systemen ein Metall-Isolator-Ubergang auftritt, ist in der Vergangen-
heit kontrovers diskutiert worden. Interessant sind in diesem Zusammenhang auch eini-
ge quasiperiodische Systeme, bei denen ein Metall-Isolator-Ubergang bereits fiir nicht-
wechselwirkende Elektronen auf eindimensionalen Strukturen auftritt.

Fiir sehr grofle Systeme, insbesondere im thermodynamischen Grenzfall, erscheint jedoch
die Untersuchung von zwei wechselwirkenden Teilchen uninteressant, vielmehr stellt sich
die Frage, wie sich eine grofle Zahl wechselwirkender Teilchen verhilt. Da die Anzahl der
Vielteilchenzustinde in derartigen Systemen allerdings mit der Zahl der betrachteten
Teilchen stark anwéchst, ist die Grofle der Systeme, die numerisch behandelt werden
konnen, stark eingeschrénkt.

2.3.6 Teilaufgabe “Transporteigenschaften”

Die Thermokraft ist ein Beispiel einer Transportgrofie, deren Verhalten am Anderson-
Ubergang noch nicht gut verstanden ist, obwohl zahlreiche experimentelle Resultate
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vorliegen. Die Temperaturabhéngigkeit der Thermokraft kann ebenso wie die Tempera-
turabhéngigkeit der Leitfdhigkeit im Rahmen der linearen Antwort-Theorie beschrieben
werden.

Fiir eindimensionale Strukturen kann man Transporteigenschaften leicht mit Hilfe der
Transmissionswahrscheinlichkeit iterativ bestimmen. Dies haben wir fiir den Magneto-
transport eines mesoskopischen Systems von in einer Kette angeordneten Ringstrukturen
benutzt.

2.3.7 Teilaufgabe “Quanten-Hall-Effekt”

Der unordnungsgetriebene Lokalisierungs-Delokalisierungs-Ubergang beim quantisierten
ganzzahligen Hall-Effekt kann durch das Netzwerkmodell von Chalker und Codding-
ton simuliert werden. Mit Hilfe eines Renormierungsgruppenansatzes berechnen wir die
Statistik von Transmissionsamplituden. Die Motivation der Untersuchung basiert auf
experimentellen Arbeiten, in denen Abweichungen vom erwarteten Skalenverhalten ge-
funden wurden. Insbesondere stellt sich die Frage, ob derartige Abweichungen durch
makroskopische Inhomogenititen innerhalb der Probe hervorgerufen werden.

2.3.8 Teilaufgabe “Statistik der Wellenfunktionen von seltenen
Zustanden”

Die Verteilung der Wellenfunktionsamplituden im metallischen Bereich des Anderson-
Modells ist ndherungsweise durch die Porter-Thomas-Verteilung gegeben. Sie folgt aus
der Annahme, dass die Quantenlokalisierung, die mit wachsender Unordnung schliefilich
zum Phaseniibergang fiihrt, vernachléssigbar ist. Fiir endliche Werte des Unordnungs-
parameters gibt es natiirlich Abweichungen von der Porter-Thomas-Verteilung auch im
metallischen Bereich. Auflerdem treten so genannte anormale Zustinde auf, die Loka-
lisierung zeigen und sich stark von den typischen ausgedehnten Wellenfunktionen un-
terscheiden. Sie verursachen grofle relative Abweichungen in den Ausldufern der Vertei-
lungsfunktionen. Das Ziel unserer entsprechenden Untersuchungen ist es, durch Vergleich
der numerischen Daten mit analytischen Vorhersagen die mikroskopische Elektronenbe-
wegung in ungeordneten Metallen besser zu verstehen. Die analytischen Vorhersagen be-
ruhen auf dem nicht-linearen Sigma-Modell, das den Elektronentransport semiklassisch
beschreibt, wobei sich die Elektronen lokal diffusiv bewegen, aber der Quantenlokalisie-
rung unterliegen.

2.4 Ergebnisse

2.4.1 Teilaufgabe “Test und Entwicklung von Algorithmen”

Wir fiihrten noch einige abschlieBende Arbeiten zur Parallelisierung durch [CMRSO01,
CMRS02, cmrs01, s02c, ske™02]. Untersuchungen von Mehrgitterverfahren zeigten er-
neut, dass eine derartige iterative Herangehensweise mit den derzeit vorhandenen Glét-
tungsverfahren keinen effizienten Ersatz fiir den Lanczos-Algorithmus ermoglicht. Zur
Beschreibung von Vielteilchensystemen mit Wechselwirkung ist ein Diagonalisierungs-
verfahren entwickelt worden [SV03], das nur eine Teilmenge der energetisch giinstigsten
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Zustande beriicksichtigt, aber die Wechselwirkung zwischen diesen Zustdnden dann ex-
akt enthalt.

Eine neuartige Transfer-Matrix-Methode, bei der die Konvergenz durch vielfaches Be-
trachten desselben ungeordneten quasieindimensionalen Systems ereicht wird, haben wir
entwickelt, um langreichweitig korrelierte Unordnungspotentiale im Anderson-Modell
verwenden zu konnen [NRS04, nrs03a]. Auf diese Weise ist es moglich geworden, die
Abhéngigkeit des kritischen Exponenten von der Potenz, mit der die Korrelationsstéirke
des Potentials abfdllt, zu bestimmen. Es zeigt sich, dass fiir feste Unordnung ein kriti-
scher Wert dieser Potenz existiert, oberhalb dessen der kritische Exponent dem des Mo-
dells mit unkorrelierter Unordnung entspricht, was mit dem erweiterten Harris-Kriterium
ibereinstimmt [nrs03b, nrsO4a).

Die iiblicherweise verwendete Transfer-Matrix-Methode haben wir andererseits erwei-
tert auf ein dreidimensionales Anderson-Modell mit zwei Béindern, wobei ein binéres
Unordnungspotential benutzt wurde, um mit experimentellen Ergebnissen fiir amorphe
metallische Legierungen vergleichen zu kénnen [PRS03].

Einen Uberblick auch iiber die methodischen Aspekte geben die Ubersichtsartikel [RS03,
SMO02].

2.4.2 Teilaufgabe “Anisotrope Systeme und Schichtsysteme”

Bei den Untersuchungen des Metall-Isolator-Ubergangs im Anderson-Modell der Lokali-
sierung mit anisotropen Transferintegralen wurde in allen Féllen die Giiltigkeit der Ein-
parameterskalenhypothese bestitigt. Die Abhéngigkeit der Mobilititskante von der Ani-
sotropie wurde bestimmt [MRSO01, smr01, sr02, s02b]. Dabei wurden neben der Niveau-
Abstandsverteilung auch die Varianz, die die globale spektrale Steifheit misst, und deren
Ableitung zur Beschreibung des Phaseniibergangs und zur Bestimmung der kritischen
Exponenten eingesetzt [NRS02, NRS03, nrs01, nrs02].

Schichtstrukturen unterschiedlicher Dicke wurden mit Hilfe der Transfer-Matrix-Methode
untersucht [SK01, SK02, SK04]. Dabei wurde bereits fiir relativ diinne Schichten ein
Metall-Tsolator-Ubergang gefunden.

2.4.3 Teilaufgabe “Nichtdiagonale Unordnung”

Fiir das Anderson-Modell mit zufillig gewéhlten Transferintegralen wurden die Zu-
standsdichte und die multifraktalen Eigenschaften der Eigenzustdnde auf zweidimen-
sionalen Quadratgittern berechnet [ers02a]. Dabei wurde auch der Spezialfall eines bi-
partiten Systems analysiert, der in die so genannte chirale Universalititsklasse fillt
[ERSO1a]. Durch Skalierung der Zustandsdichte in der Bandmitte wurde die Bestim-
mung des kritischen Exponenten in einem Modell mit zufilligem magnetischem Fluss
vorgenommen [Cer01], was die bisher einzige quantitative Abschéitzung der Divergenz
der Lokalisierungsldnge in der Bandmitte fiir dieses Modell ist. Eine Skalierung der Lo-
kalisierungsldngen fiihrte dabei nicht zu einer genaueren Bestimmung des Wertes des
Exponenten, da die Lokalisierungslingen sehr grofl werden. Trotzdem konnte das Pha-
sendiagramm des Modells in zwei Dimensionen bestimmt werden [Cer01].
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2.4.4 Teilaufgabe “Topologische Unordnung”

Die Energiespektren und Eigenzustinde von quasiperiodischen Systemen wurden mit
Hilfe der Multifraktalanalyse und der Energieniveaustatistik beschrieben [s01c], wodurch
sich die universellen Eigenschaften der Spektren nachweisen lieBen [GS03, gs03]. In drei-
dimensionalen Systemen deuten erste Rechnungen zur Propagation von Wellenpaketen
[CGS04, cgs03, cgs04, s01b] moglicherweise auf eine Mobilitéitskante hin.

2.4.5 Teilaufgabe “Wechselwirkende Systeme”

Fiir das Problem von zwei wechselwirkenden Teilchen in einem Zufallspotential auf einer
linearen Kette haben wir die Dezimationsmethode benutzt. Wir konnten zeigen, dass ei-
ne wechselwirkungsinduzierte Vergroflerung der Lokalisierungsldngen auftritt, dass die
Starke der Delokalisierung jedoch weniger dramatisch ist als in analytischen Abschétzun-
gen vermutet [s02a]. Die numerisch sehr anspruchsvolle Erweiterung dieser Arbeiten
auf zweidimensionale Systeme zeigte eine vollstindige Delokalisierung der Zweiteilchen-
Lokalisierungsldngen fiir bestimmte Zustinde [RSVO01, rsv01].

Auch in quasiperiodischen Systemen, die einen Metall-Isolator-Ubergang schon in einer
Dimension aufweisen, wie die Aubry-Andre-Kette, haben wir die Lokalisierungseigen-
schaften mit Hilfe der Dezimationsmethode untersucht [ERS01b, ERS02, ers02b, ers03,
s1s02]. Eine Anderung des kritischen Verhaltens wurde dabei nicht beobachtet. Dies gilt
auch fiir entsprechende Untersuchungen mit Hilfe eines Dichtematrix-Renormierungs-
gruppen-Ansatzes, mit dem es moglich ist, eine endliche Dichte von wechselwirkenden
Teilchen zu beschreiben [SRS02, SRS03, erss01].

Ein anderer Zugang zur Beschreibung der Lokalisierung von wechselwirkenden Viel-
teilchensystemen, der in der vergangenen Férderperiode im Rahmen des nicht weiter-
gefithrten Teilprojektes C2 entwickelt worden war, beruht auf der exakten Berechnung
der niederenergetischen Vielteilchenzustinde [EKS*01, VS01, svin01]. Die bisherigen
Untersuchungen zum Quanten-Coulomb-Glas [mrs01], bei dem die Wechselwirkung sehr
vieler Elektronen untereinander mit Unordnung konkurriert, wurden auf Systeme mit
Beriicksichtigung des Spins ausgedehnt [VS01]. Dabei wurden auch die Transporteigen-
schaften bestimmt [EKST01]. Es hat sich gezeigt, dass im stark lokalisierten Bereich
die Wechselwirkungen zur Erhohung der Leitfdhigkeit fithren, wogegen sie fiir schwache
Unordnung die Leitfdhigkeit verringern. Diese Methode wurde nun auch fiir die Be-
schreibung von mehreren wechselwirkenden Elektronen in Quantenpunkten eingesetzt

[SSVO01a, SSVO1b, SSVO01c, s01a, ssv01, svs01].

2.4.6 Teilaufgabe “Transporteigenschaften”

Mit Hilfe der Greensfunktionsmethode konnten wir die thermoelektrischen Transport-
eigenschaften von amorphen Systemen in der Nihe des Metall-Isolator-Ubergangs un-
tersuchen und deren kritisches Verhalten beschreiben [VRSMO1, crms04, vrsm01lal. Alle
kinetischen Koeffizienten der linearen Antwort-Theorie lassen sich durch eine rekursive
Formulierung der Methode berechnen [VRSMO1, rsvm01, vrsm01b, vrsm02].

Ein anderer Zugang wurde benutzt, um Magnetotransport auf mesoskopischen Struktu-
ren zu beschreiben, wobei der Transmissionskoeffizient berechnet wurde [CRS03, crs02,
crs03).



C1 Schreiber/Rémer 155

2.4.7 Teilaufgabe “Quanten-Hall-Effekt”

Der Phaseniibergang beim ganzzahligen quantisierten Hall-Effekt wurde fiir ein lang-
reichweitig korreliertes Unordnungspotential beschrieben [CRSRO1, crrs01, crs01]. Zur
Charakterisierung des Ubergangs wurde auch die Energieniveaustatistik benutzt [crrs02,
crrs03a, crsr02]. Dabei wurde wieder ein Renormierungsgruppenansatz verwendet [crsr03,
crs04, crrs03b).

2.4.8 Teilaufgabe “Statistik der Wellenfunktionen von seltenen
Zustanden”

Wir haben die Verteilung von Wellenfunktionsamplituden im Anderson-Modell unter-
sucht [UMSO01]. Dabei wurden auch Korrekturen zu den aus der Zufallsmatrizentheorie
gewonnenen Resultaten beriicksichtigt. Insbesondere wurde der Giiltigkeitsbereich von
storungstheoretischen Korrekturen analysiert [URS02]. In ihren Ausldufern kann die
Verteilung der Intensitdten der Eigenzustédnde in quasieindimensionalen Systemen gut
durch die Zufallsmatrizentheorie mit den erwéhnten Korrekturen wiedergegeben werden,
in zweidimensionalen Systemen stimmt die Verteilung mit Ergebnissen der Methode op-
timaler Fluktuationen iiberein [ums01]. Fiir dreidimensionale Systeme zeigen numerische
Untersuchungen ebenfalls die Giiltigkeit der Methode optimaler Fluktuationen [NCO02],
obwohl nur kleine Systemgroflen im metallischen Bereich untersucht wurden.

Die rdumliche Struktur der anormalen lokalisierten Zusténde grofler dreidimensionaler
Systeme wurde ebenfalls numerisch bestimmt [UMS02, umrs01, rusm01], dabei wurden
insbesondere die Intensititen auflerhalb des anormalen Bereiches untersucht und mit
analytischen Resultaten verglichen. Es zeigt sich, dass der Einfluss von ballistischen Ef-
fekten auf die statistischen Eigenschaften der Wellenfunktionen in quasieindimensionalen
Systemen wichtig sein kann [UMSO01].
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Die bisherigen Untersuchungen sollen fortgesetzt und erweitert werden. In zweidimen-
sionalen und quasizweidimensionalen Systemen soll das Wechselspiel zwischen der Topo-
logie des Gitters, der Schichtdicke und der Anisotropie genauer analysiert werden, dabei
sollen insbesondere auch Systeme mit einem Magnetfeld parallel zu den Schichten be-
schrieben werden. Die bisherigen Untersuchungen zu Schichten endlicher Dicke kommen
wahrscheinlich zu falschen Ergebnissen, da die fiir das “finite-size-scaling” benutzten
Rohdaten wahrscheinlich nicht konvergiert waren, bzw. viel zu kleine Systeme berechnet
wurden. Andere topologische Strukturen, beispielsweise das Modell eines Netzwerkes fiir
eine “kleine Welt”, in dem ein bestimmter Anteil der Transferintegrale zwischen den
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nichsten Nachbarn durch langreichweitige Transferterme zu zufillig ausgewihlten Git-
terplitzen ersetzt wird, sollen in Zukunft ebenfalls betrachtet werden. Mit wachsender
Zahl derartig langreichweitiger Verbindungen im Netzwerk ist eine wachsende Deloka-
lisierung der Eigenzustédnde zu erwarten, so dass das System moglicherweise in einen
Phaseniibergang getrieben werden kann. GGenauere numerische Untersuchungen fiir die
verschiedenen Varianten des Anderson-Modells sind geplant fiir die Energieniveausta-
tistik an der Mobilitdtskante und deren Abhéngigkeit von der Verteilung der zufillig
gewihlten Matrixelemente.

Eine genauere Analyse der Umsténde, die zum Auftreten der anormalen lokalisierten
Zusténde erforderlich sind, soll zu einer besseren quantitativen Beschreibung fiihren,
so dass ein Vergleich mit verschiedenen analytischen Resultaten moglich wird. Fiir die
Charakterisierung der Transporteigenschaften sollen die diffusiven Eigenschaften bei der
Dynamik von Wellenpaketen berechnet werden, insbesondere die anormale Diffusion,
die im kritischen Bereich des Delokalisierungsiibergangs auftritt. In quasiperiodischen
Systemen zeigt sich hier ein Ubergang zwischen ballistischem und diffusivem Verhalten,
der sicherlich durch die Hinzunahme von Potentialunordnung beeinflusst werden kann,
wobei die Unordnung entweder durch Storstellen oder auch topologisch, also durch Pha-
sonen eingefiihrt werden kann.

In allen Féllen wird die Charakterisierung der elektronischen Zustinde und die Beschrei-
bung des kritischen Verhaltens am Phaseniibergang wesentliches Ziel unserer zukiinftigen
Untersuchungen sein.
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2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Das Projekt befasst sich mit dem Relaxationsverhalten komplexer Systeme [Pal82, Hof99].
Diese sind durch einen Zustandsraum charakterisiert, der viele lokale Minima der Ener-
giefunktion enthélt, die ihrerseits durch energetische Barrieren unterschiedlicher Héhe
getrennt sind. Zudem wird die Bewegung im Zustandsraum nicht nur durch diese energe-
tischen Barrieren, sondern auch durch die Konnektivitit der Zustdnde und damit durch
die Mobilitdt zwischen verschiedenen Zustandsraumbereichen beschrinkt.

Diese Einfliisse bestimmen das thermische Relaxationsverhalten der komplexen Systeme,
welches als Hiipfen zwischen den Zustinden beschrieben werden kann. Die Zeitskalen,
auf denen solche Prozesse ablaufen, sind sehr grof3 verglichen mit den typischen, fiir expe-
rimentelle Untersuchungen verwandten Zeiten. Dies fiihrt zu einer Vielzahl interessanter
experimenteller Befunde; insbesondere werden Nichtgleichgewichtsphinomene beobach-
tet. In Spin-Glésern driicken sich diese besonders durch das so genannte Aging-Verhalten
aus [LSNB83, GSN*t88, SGN*87, HLO"92, VHO"97, JVHT98, MJN*02, JYNO02].

Ziel dieses Teilprojektes ist es, u. a. diese Nichtgleichgewichtsphdnomene auf der Ba-
sis komplexer Zustandsrdume zu modellieren. Wegen der extrem hohen Anzahl von
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Zusténden selbst relativ kleiner Systeme kann eine erfolgreiche Modellierung in der Re-
gel nicht im vollstindigen Zustandsraum erfolgen. Statt dessen hat es sich als fruchtbar
erwiesen, diesen auf eine handhabbare Anzahl sogenannter Cluster zu vergrobern. Dies
sind Zusammenfassungen sehr vieler energetisch dicht beieinander liegender benachbar-
ter Zustande, die untereinander schnell ins Gleichgewicht kommen.

Bei der Modellierung von Aging-Phinomenen in sogenannten Temperature-Step-Expe-
rimenten [VHO91, GSN*88, LHOV94, HSS97] zeigte es sich, dass die Beriicksichtigung
von kinetischen Faktoren notwendig ist, die in vergroberter Weise die Konnektivitdten im
Zustandsraum wiedergeben. Um die durch die Konnektivitdten bedingten Relaxationsei-
genschaften besser modellieren zu konnen, haben wir unsere Forschungen zur Relaxation
in selbstdhnlichen, fraktalen Strukturen vertieft. Bei diesen ist die Relaxation nicht durch
die Energielandschaft, sondern ausschliellich durch die Topologie des Zustandsraumes
bestimmt.

Basierend auf einer schon frither entwickelten Beschreibung von Fraktalen, die eine effek-
tiv randlose Simulation der Diffusion von Zufallswanderern moglich macht, implemen-
tierten wir nun eine paralleliserte Variante, die die Grundlage des Langzeitstudiums der
Diffusion auf Fraktalen bildet. So konnten wir die anomalen Diffusioneigenschaften sehr
genau charakterisieren.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

2.3.1 Teilaufgabe Zustandsraumstruktur und langsame Relaxation
bei Spingldsern und anderen Systemen

Die Struktur des Zustandsraums komplexer Systeme bildet die Basis fiir die dynamische
Beschreibung solcher Systeme. Dabei wird der Zustandsraum héufig durch ein Energie-
gebirge visualisiert [Hof02, HS02]. Diese Zustandsraumstruktur fiir ausgewéhlte, physi-
kalisch relevante Modellsystems wie Ising-Spins zu analysieren, war zentrales Ziel unserer
Untersuchungen, da sie in Verbindung mit weiteren Einfliissen Ursache einer Reihe von
thermodynamischen Nichtgleichgewichtsphinomenen ist.

Die in den vorhergehenden Bewilligungsperioden begonnenen Arbeiten zur Zustands-
raumstruktur von Ising-Spinglésern wurden fortgesetzt. Dabei wurden inshesondere Spin-
gliaser mit gleichverteilten Wechselwirkungen benutzt. Ziel unserer Untersuchungen war
die Charakterisierung durch Enumeration im niedrigenergetischen Bereich und die Ge-
winnung von Zustandsdichten auch fiir hhere Energien sowie die Frage einer angemes-
senen Vergroberung zur Beschreibung der Dynamik.

Wichtiges Teilziel war dabei, den Zugriff auf die globale Zustandsdichte komplexer Syste-
me zu verbessern. Unbekannt ist z. B. die genaue Energieabhingigkeit in Spinglidsern mit
verschiedenen Wechselwirkungen. Hierzu entwickelten wir einen parallelen Algorithmus,
der die Ubergangsmatrix eines Systems sukzessive approximiert. Unsere Implementation
ist besonders gut fiir Rechner-Cluster geeignet.

Mittels eines rekursiven, speziell dem Problem angepassten Branch-and-Bound-Verfah-
rens, das in dieser Antragsperiode weiter optimiert wurde, katalogisierten wir die niedrig-
energetischen Teile des Zustandsraums und ermittelten so seine Struktur. Insbesondere
bei unseren Forschungen zur Vergroberung von Zustandsrdumen konnten auf diese Weise
realistischere Bilder der Konnektivitdten und Energieabhingigkeiten gezeichnet werden.
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Bei der Vergroberung von Zustandsrdumen treten eine ganze Reihe von Problemen auf,
da hierbei einerseits Effizienz (starke Reduktion der Freiheitsgrade), andererseits aber
Wirkungsgleichheit (im dynamischen Verhalten) einander widersprechende Forderungen
sind. Als Basis hierzu konnten wir mit Hilfe der neu gewonnenen Daten die Barrieren-
struktur von Spingldsern charakterisieren und Aussagen zur Verteilung lokaler Mini-
ma treffen. Dies versetzte uns dann in die Lage, eine automatische Vergroberung des
Zustandsraums zu implementieren. Hierbei ergaben sich eine Reihe interessanter Er-
kenntnisse, die insbesondere zu verbesserten Modellen komplexer Zustandsrdume fiithren
werden.

Zur Ergidnzung studierten wir auch den Zustandsraum kontinuierlicher Systeme. Bei der
Analyse des Zustandsraumes solcher Systeme besteht die Grundidee darin, die Berei-
che des Zustandsraumes zu definieren, die intern so schnell relaxieren, dass sie als ein
diskreter Zustand in einem méglichst einfachen System solcher diskreter Zusténde be-
handelt werden konnen. Dabei ist natiirlich zu beriicksichtigen, dass auch hier eine ganze
Hierarchie von Relaxationszeiten auftritt.

Zunichst werden typischerweise die lokalen Minima der Energie im Zustandsraum auf-
gesucht. Die Einzugsbereiche (Energietiler) dieser Minima werden dann dadurch cha-
rakterisiert, dass Sattelpunkte der Energiefliche bestimmt werden, die den Péssen der
Energielandschaft entsprechen [DWB90, HKQ91]. In einer vorhergehenden Arbeit hatten
wir so die optimale Abkiihlung eines Clustersystems untersucht, das durch Vergroberung
des Zustandsraums eines Argon-19-Clusters entstanden war [KBHB9S].

Befindet sich das System in einem solchen Minimum, dann kann sein Verhalten in
Abh#ngigkeit von der Temperatur weiter untersucht werden. Dadurch gelingt es ers-
tens, die Hohen der Barrieren fiir den Ubergang zu Nachbarzustinden zu ,,messen®. Die
fiir diesen Ubergang bendtigte mittlere Zeit charakterisiert aber auBerdem auch eine von
kinetische Grofen und Zusammenhangsverhiltnissen abhiingige Ubergangswahrschein-
lichkeit. Unter Benutzung dieser Daten kann nun die Dynamik des Systems modelliert
werden. Ziel unserer Untersuchungen war es, unter Verwendung der schon entwickelten
Programme diese Fragen fiir amorphe Halbleiter zu analysieren.

2.3.2 Teilaufgabe Relaxationsverhalten auf Fraktalen

Die Dynamik eines Systems wird nicht nur durch energetische Barrieren, sondern auch
von der Zusammenhangsstruktur des Zustandsraums selbst wesentlich beeinflusst. Infol-
gedessen setzten wir unsere Arbeiten zur Untersuchung von Relaxationsvorgéingen auf
Fraktalen fort. Diese dienen einerseits als Zustandsraummodell eines komplexen Sys-
tems, andererseits als Realraummodell z. B. poroser Materialien. Die besondere Art von
Konnektivitidt zwischen den Zustéinden verlangsamt i. Allg. die Bewegung von Zufalls-
wanderern bzw. die Diffusion von Teilchen.

Im Mittelpunkt unserer Untersuchungen stand die Aufgabe, diese anomale Diffusion
moglichst exakt zu charakterisieren. Technisch standen wir vor der Frage, wie sich die
von uns implementierten, bisher nur seriellen Algorithmen effektiv parallelisieren lassen.
Um die Dynamik der Wahrscheinlichkeitsdichteverteilung auf verschiedenen Sierpinski-
Teppichen zu berechnen, miissen effektiv randlose Fraktale verwendet werden. Dies ge-
lang uns durch einen Algorithmus, in dem nur die schon mit Wahrscheinlichkeit belegten
Teile des Fraktals gespeichert werden. Um nun Langzeitstudien durchfiihren zu kénnen,
muss die Beschrankung durch Speicherausbau und CPU-Leistung umgangen werden.
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Hierzu bietet sich die Benutzung von Compute-Clustern an. Auch bei der Verfolgung
von Random Walkers treten &hnliche Probleme auf; wir erwarteten, diese auf eine ana-
loge Weise 16sen zu konnen.

Jedoch zeigte sich, dass die Parallelisierung unseres Algorithmus héchst komplex ist. Dies
resultiert aus der Notwendigkeit, sehr eng miteinander verflochtene Daten — Generatoren
und enthaltene Wahrscheinlichkeiten — zu synchronisieren, die aber auf eine Vielzahl
von Compute-Nodes einer Distributed-Memory-Architektur verteilt sind. Dies gelingt im
Moment nur durch einen grofien Kommunikationsaufwand, der das Speedup-Verhalten
verschlechtert.

2.3.3 Teilaufgabe Modellierung von Aging—Experimenten in
Spingldsern

Zur Beschreibung von Spinglas-Aging-Experimenten sind bisher zum einen Clustermo-
delle und zum anderen hierarchisch organisierte Modelle verwendet worden. Gerade die
letzteren waren in der Lage, einige der wichtigen Eigenschaften der Experimente zu re-
produzieren. Dabei wurden sehr vereinfachte Baummodelle mit einer Mastergleichungs-
dynamik versehen, die zum Teil sogar eine analytische Losung zulieBen. Zusammen mit
einer Modellierung der magnetischen Uberlappfunktion, die alle fiir den Einsatz der Re-
sponsetheorie notwendigen Informationen iiber die magnetischen Eigenschaften des Sys-
tems enthélt, konnten so die einfachen Agingexperimente mit ihrem charakteristischen
Buckel in der Relaxationsrate angendhert werden.

Unklar ist immer noch, inwieweit die verwendeten Baummodelle die wirkliche Zustands-
raumstruktur repréisentieren. Sicher ist, dass einige Eigenschaften der Experimente nicht
richtig oder nicht vollstéindig wiedergegeben werden. Typischerweise steigen z. B. die
theoretischen Kurven wieder an, wihrend die experimentellen dies nicht tun. Es ist un-
bekannt, wie dieser Effekt vermieden werden kann.

Eine interessante Klasse von Experimenten sind solche, bei denen die Temperatur in der
Wartezeit veréindert wird. Diese so genannten ,temperature-cycling® Arbeiten zeigen
verschiedene Verhaltensweisen, fiir die unklar ist, ob sie im Rahmen der hierarchischen
Baummodelle modelliert werden kénnen.

Ziel unserer Untersuchungen war daher, mit dem von uns entwickelten und oben erwéhn-
ten NB-Clustering Aging-Experimente zu modellieren. Wir haben dazu aus dem Real-
raumhamiltonian ein Zustandsraummodell abgeleitet und auf dieser Basis einige der an
den heuristischen Baumstrukturen durchgefiihrten Modellierungen wiederholt [SHO4].
Dabei konnten wir durch den direkten Zusammenhang zwischen der untersuchten ver-
groberten Zustandsraumstruktur und dem zugrundeliegenden Realraumhamiltonian ei-
nes Ising-Spinglases die grundsétzliche Richtigkeit der hierarchischen Baummodelle zei-
gen, es bieten sich aber auch Ansatzpunkte fiir eine Reihe von Fortentwicklungen. Diese
Arbeiten sind wichtiger Bestandteil der noch erforderlichen Vorarbeiten fiir die Model-
lierung der verbliebenen, noch nicht behandelten ac-Suszeptibilitdtsexperimente.
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2.4 Ergebnisse

2.4.1 Teilaufgabe Zustandsraumstruktur und langsame Relaxation
diskreter Systeme

Fiir die Untersuchung der Zustandsraumstruktur von Ising-Spinglésern mit Néchster-
Nachbar-Wechselwirkung verwendeten wir im Wesentlichen zwei Algorithmen. Erstens
wurden in der Umgebung lokaler Minima der Energie die Zusténde katalogisiert; dazu
implementierten wir einen auf einem umgekehrten Sintflut-Verfahren basierenden par-
allelen Algorithmus. Damit wurde die lokale Zustandsdichte bestimmbar: wir konnten
zeigen, dass diese mit der Energie subexponentiell zunimmt.

Zweitens benutzten wir rekursive Branch-and-Bound-Methoden, um alle Zustdnde un-
terhalb einer festgelegten oberen Schranke der Energie zu finden. Dabei werden auch die
Zustinde gefunden, die durch Barrieren getrennt sind, die hoher als dieser Maximalwert
sind. Im Unterschied zu obigem Algorithmus wird die globale Zustandsdichte ermittel-
bar. Auf Basis der so gewonnenen Daten konnten wir schon frither zeigen, dass diese
unterexponentiell anwéchst [KSH98] und bis dahin vertretene anders lautende Meinun-
gen widerlegen [SS94, Sib98§].

Die globale Zustandsdichte ist auch berechenbar, wenn die Ubergangsmatrix des Sys-
tems bei unendlicher Temperatur bekannt oder gut approximiert ist [AHMT88]. Sie
ergibt sich dann als rechter Eigenvektor zum Eigenwert 1. Auf dieser Basis implemen-
tierten wir einen parallelen Algorithmus, der sehr gut skalierbar ist [HH04]. Dieser so
genannte par(-Algorithmus benutzt ein Ensemble von Zufallswanderern, die auf belie-
big viele Rechenknoten eines Compute-Clusters verteilt werden konnen: Abb. 2.1 zeigt
das Speedup-Verhalten auf zwei Compute-Clustern mit unterschiedlich vielen Random
Walkers.

Mit steigender Schrittzahl liefern diese immer besser gendherte Matrixeintrige. Wir be-
nutzten diesen Algorithmus zunéchst, um ferromagnetische Ising-Spinsysteme zu unter-
suchen. Fiir diese existiert ein von Beale geschaffenes Mathematica-Programm [Bea96],
das fiir zweidimensionale Ising-Gitter exakte Zustandsdichten berechnet und deshalb
zu Vergleichen herangezogen werden kann. Unser Algorithmus ist mindestens so per-
formant wie die besten zurzeit existierenden Konkurrenzalgorithmen (z. B. [WLO01]).
Hierzu wird in Abb. 2.2 die Auswirkung von verschiedenen Anzahlen von Sweeps fiir
einen 32 x 32-Tsingferromagneten auf die Giite der berechneten Zustandsdichte vergli-
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Abbildung 2.1: Laufzeiten und Speedup unseres par@-Algorithmus auf dem gruppenin-
ternen Cluster (a) und auf dem CLiC (b). Unterschiedliche Zahlen von
Random Walkers (RW) fiithren zu unterschiedlichem Skalierungsverhal-
ten. In Teilabbildung (b) sind zwei verschiedene Fits an die Rohdaten
durchgefiihrt worden.

chen. Mit steigender Anzahl verkleinert sich der relative Fehler in Bezug auf die exakt
berechnete Zustandsdichte.

Zur detaillierten Untersuchung energetischer Barrieren und Konnektivitdten entwickel-
ten wir ein Verfahren, welches den Zustandsraum eines Systems vergrobert (Coarse
Graining). Dazu werden Zustandsraumbereiche, die leicht miteinander ins Gleichgewicht
kommen [Hof99], zu so genannten No-Barrier-Clustern zusammengefasst [SHO4b)|.
Hierzu werden die Zusténde eines Spinglas-Edwards- Anderson-Hamiltonian mit Nahbe-
reichswechselwirkung

7’[: Z Jijsisj_ZHsi (21)

<iy> i
in Reihenfolge aufsteigender Energie betrachtet und entsprechend ihrer Nachbarschafts-
relation zu allen Zustédnden geringerer Energie in dynamisch erzeugte Cluster eingeord-
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Abbildung 2.2: Zustandsdichteapproximation eines 32 x 32-Isingferromagneten und re-
lativer Fehler in Bezug auf die exakte Zustandsdichte in Abhéngigkeit
der durchgefiihrten Sweeps.

net. Dabei sind s die Spins und J;; die Wechselwirkungskonstanten zwischen diesen, H
ist ein dufleres Magnetfeld, das entsprechend der experimentellen Vorgehensweise ge-
steuert wird. Die entstehende vergroberte Struktur, bestehend aus so genannten ,local
minimum clusters“ und ,,barrier clusters®, kann durch eine Mastergleichung beschrieben
werden, um z. B. Aging-Phénomene nachzubilden. Dazu wurde auch die Dynamik selbst
vergrobert, indem effektive kinetische Faktoren aus der mikroskopischen Dynamik ab-
geleitet wurden, die die Ubergangsraten zwischen benachbarten Clustern beschreiben.
Dabei ist die mittlere Energie des Clusters als

. 1 1
Ey=——In|—) e (2.2)
6 " JeCy

und der effektive kinetische Faktor zwischen den Clustern C), und C, als

. e er tii min (e PP e B
qu _ Zjqu,zECp vy ( ) (23)

min (e—ﬁéz’, e‘ﬁEq)

definiert, wobei 3 die inverse Temperatur, E; die Energie des Zustandes i, 7, die Anzahl
der Zustdnde im Cluster C), sowie t;; ein kinetischer Faktor ist.

Mit Hilfe dieser Vorgehensweise lassen sich detaillierte Informationen gewinnen und in
den vergroberten Zustandsraum {ibertragen. Dies ist z. B. die Anzahl der vom globa-
len Minimum aus erreichbaren lokalen Minima, wenn eine gewisse Barrierenhéhe nicht
iberschritten werden darf; Abb. 2.3 zeigt eine Mittelung iiber 88 Spinglasrealisationen
der Grofle 8 x 8.

Ebenfalls wurde die Dichte der entstehenden Cluster untersucht. Diese ist von Bedeutung
fiir die Einschitzung der Giite von z. B. hierarchischen Modellen fiir Zustandsridume.
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Abbildung 2.3: Lokale Minima, die vom globalen Minimum aus erreichbar sind, ohne
eine Barriere grofler Ej zu iiberqueren. Die gestrichelte Linie markiert
einen Fit ~ E}7.
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Abbildung 2.4: Anzahl der local minimum clusters und barrier clusters mit Energie
kleiner £, die hier relativ zur Energie des globalen Minimums gemessen
wurde.

Hierzu wird in Abb. 2.4 die Abhéngigkeit der Anzahl der zwei Clusterarten von der
Energie dargestellt und ein subexponentieller Anstieg nachgewiesen.

Die oben schon angesprochenen kinetischen Faktoren haben wir gleichfalls sehr detailliert
untersucht. Zur Abhéngigkeit dieser Faktoren von der Energiedifferenz zweier Cluster
zeigt Abb. 2.5 die mittleren kinetischen Faktoren von 131 Spinglasrealisationen. Energe-
tisch kurze Verbindungen sind nachweislich stérker. Die grofle Standardabweichung wird
nicht durch einen breiten Peak um den mittleren Wert verursacht, sondern durch die
Verteilung der Verbindungen selbst, s. Abb. 2.6. Diese Ergebnisse bestétigen die bisheri-
gen Arbeiten, insbesondere aber die Richtigkeit einiger Annahmen zu den hierarchischen
Modellen. [HS88, SH91, UHS95].

Ein noch detaillierteres Ergebnis zeigt Abb. 2.7: Hier haben wir die Abhéingigkeit des
mittleren kinetischen Faktors zwischen zwei Clustern gegen die Energiedifferenz aufge-



174 C3 Hoffmann

orT
(o2 I
o O
\ \

o) =

2 3 4
Energy difference AE

Abbildung 2.5: Mittlere kinetische Faktoren zwischen zwei Clustern als Funktion ihrer
Energiedifferenz.
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Abbildung 2.6: Anzahl der Verbindungen zwischen zwei Clustern als Funktion des ki-
netischen Faktors im Energieintervall (AE, AE 4 0.25). Die breite Ver-
teilung ist Ursache der groflen Standardabweichungen in Abb. 2.5.

tragen, wobei der Cluster mit geringerer Energie zu einem gewissen Energieband gehort.
Wir fanden, dass im Mittel die Verbindungen bei kleineren globalen Energien stérker
sind als die bei grofieren globalen Energien. Dieser Eigenschaft wird bisher in heuristi-
schen Modellen nicht Rechnung getragen, konnte aber eine verbesserte Modellbildung
zur Folge haben.

Der Ausgangspunkt bei der Untersuchung des dynamischen Verhaltens kontinuierlicher
Systeme war die Grundidee, den kontinuierlichen Zustandsraum auf einen diskreten
Raum abzubilden. Diese Aufgabe wurde durch eine bereits im vorhergehenden Bericht
grundlegend beschriebene parallele Master-Slave-Implementierung geldst, bei der syste-
matisch der Zustandsraum durchwandert und an vielen Stellen durch Slave-Prozesse ge-
nauer untersucht wird. Diese Implementierung wurde in diesem Berichtszeitraum mehr-
fach optimiert und zur Anwendungsreife gebracht. Eine entscheidende Bedeutung besitzt
in diesem Algorithmus die so genannte Escape-Zeit, die das System bei einer bestimmten
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Abbildung 2.7: Mittlerer kinetischer Faktor zwischen zwei Clustern in Abhéngigkeit
ihrer Energiedifferenz, wobei die Energie des tiefer liegenden Clusters im
angegebenen Intervall liegt.

Temperatur im Mittel bendtigt, um aus einem lokalen Minimum der potentiellen Ener-
gie zu entkommen. Diese Escape-Zeit erlaubt eine Abschétzung der Tiefe eines lokalen
Minimums.

Auf diese Weise entsteht eine Statistik von Minima mit bestimmten Eigenschaften, die
sich katalogisieren und in Gruppen einordnen lassen. Es gelang, dies fiir eine in den
letzten Jahren besonders interessante Klasse von Systemen, die amorphen Halbleiter,
zu realisieren. Es wurde eine optimale Strategie fiir das Aufsuchen von besonders tief
liegenden Minima der potentiellen Energie von Systemen mit gegebener atomarer Zusam-
mensetzung gefunden. Abbildung 2.8 zeigt beispielhaft das Ergebnis fiir einen Cluster
aus amorphem Kohlenstoff, nachdem dessen wesentliche Eigenschaften des Zustandsrau-
mes auf eine durch Barrieren verbundene Struktur von diskreten Zustdnden abgebildet
werden konnte [BH03]. Die Methode ist ohne weiteres auch auf Systeme aus anderen
Atomsorten mit anderen Wechselwirkungspotentialen {ibertragbar.

2.4.2 Teilaufgabe Relaxationsverhalten auf Fraktalen

Um den Einfluss der Konnektivitdten im Zustandsraum eines komplexen Systems auf
dessen thermisches Relaxationsverhalten zu verstehen, haben wir unsere Untersuchungen
der Diffusion auf Fraktalen fortgesetzt. Wir beschréinkten uns auf Sierpinski-Teppiche,
da hierfiir sowohl ein von uns entwickelter effizienter Algorithmus zur Simulation der
Diffusion auf ,finitely ramified Teppichen existiert [SFSHO1], andererseits aber auch
komplementire Methoden zur Bestimmung der Random-Walk-Dimension solcher Struk-
turen zur Verfiigung stehen. Die Teppiche werden in unserem Algorithmus folgender-
maflen realisiert: nur der Generator wird, verbunden mit einer hierarchischen Notation
der Koordinaten des Walkers, gespeichert. Das entstehende Fraktal wird dabei dyna-
misch erzeugt und wéchst im Verlauf der Simulation. Damit werden im Gegensatz zu
herkémmlichen, bitmap-orientierten Algorithmen Randeffekte vermieden und wesentlich
genauere Werte fiir die Random-Walk-Dimension ermittelbar. Als Beispiel zeigt Abb. 2.9
die Entstehung eines ,finitely ramified“ Teppichs von Stufe 1 bis 3.
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Abbildung 2.8:

Abbildung 2.9:
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Entstehung eines typischen Sierpinski-Teppichs. Die kleinen Quadrate
markieren die Verbindungen zum Rest der Struktur.

Die Parallelisierung des Algorithmus fiir Compute-Cluster wurde von uns in der vergan-
genen Periode in Angriff genommen. Dabei ergaben sich mehrere Herausforderungen.
Erstens musste eine effektive, iiber mehrere Compute-Nodes verteilbare dynamische Da-
tenhaltung implementiert werden. Dazu haben wir die dynamisch generierten Fraktal-
teile in einer verteilten Liste abgelegt. Zweitens miissen alle Compute-Nodes dariiber
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informiert werden, wo welcher Teil des Teppichs verwaltet wird. Hierzu miissen nach
Generierung eines neuen Teils umfangreiche, prozessgruppenweite Kommunikationen
stattfinden, um die Daten auf allen Knoten zu synchronisieren. Drittens darf ein neu
zu generierender Teil nicht gleichzeitig mehrfach erzeugt werden: dieses Problem tritt
z. B. in den Zeitschritten auf, in denen Random Walkers, die in verschiedenen Richtungen
um eine Pore des Fraktals herum wanderten, sich wieder treffen.

Beispielhaft zeigt Abb. 2.10, wie die sich ausbreitende Wahrscheinlichkeitsdichte auf
einem Fraktal nach und nach die Erzeugung neuer Fraktalteile notwendig macht. Ausge-
hend vom Zentrum des Fraktals lauft diese breit, jedoch existiert eine Vorzugsrichtung
(hier die x-Achse), auf der dies schneller geschehen kann. Daher ist das entstehende
(Pseudo)-Fraktal in diese Richtung weiter ausgedehnt.

Abbildung 2.10: Durch Breitlaufen einer urspriinglich scharf konzentrierten Wahrschein-
lichkeitsdichte entstehendes Fraktal. Je heller der Teil, desto spater wur-
de dieser in die schon bestehende Struktur eingefiigt.

Diese Aspekte machten es notwendig, strikt zwischen den Teilen Generation von neuen
Teppichteilen, Schrittausfiihrung der Random Walker und Kommunikation zu unter-
scheiden und ein Ausfithrungsschema zu entwickeln, welches die Daten synchron hilt.
Alle drei Teile sind aber sehr eng miteinander verkniipft und bedingen teilweise einander.
Der dadurch entstehende grofle Kommunikationsaufwand bietet uns einen Ansatzpunkt
fiir weitere Verbesserungen. In Zusammenarbeit mit Frank Mietke aus dem neu bean-
tragten TP B10 wurde eine Zeitmessung durchgefiihrt, die in Abb. 2.11 dargestellt ist.
Hier ist der relative Anteil der Kommunikation via MPI an der Gesamtlaufzeit als Funk-
tion des Iterationsschrittes wihrend der Berechnung einer Dichteverteilung auf einem
Fraktal dargestellt.

Dariiber hinaus wurden von uns erginzende Methoden zur Bestimmung der Random-
Walk-Dimension untersucht, angewandt und weiterentwickelt: Iteration der Masterglei-
chung und Resistance Scaling. Zur Untersuchung der Diffusion mittels Mastergleichung
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Abbildung 2.11: Relativer Anteil der Kommunikation via MPI an der Gesamtlaufzeit
einer Wahrscheinlichkeitsdichteberechnung als Funktion des Iterations-
schrittes.

entwickelten wir basierend auf der ,Exact Enumeration Method“ [HBAS87| einen Al-
gorithmus, der die zeitabhingige Wahrscheinlichkeitsverteilung auf dem untersuchten
Fraktal dynamisch speichert [FSSH00]. Auch hier verfolgten wir das Ziel, diesen zu par-
allelisieren und eine fiir Compute-Cluster optimal angepasste Implementation zu finden,
um Speicherplatzbeschrinkungen zu umgehen. Unsere Idee war, nur die besuchten Teile
des Fraktals zu speichern. Hier treten im Prinzip die gleichen Probleme auf wie auch
schon bei der oben beschriebenen Parallelimplementation der Random-Walk-Variante.
Es kommt aber noch hinzu, dass CPU-Last und Kommunikationsaufwand mit der Lauf-
zeit steigen konnen. Die Konnektivitdt zwischen den Teilen des Fraktals muss deshalb
besonders sorgfiiltig mit der Inter-Node-Kommunikation verkniipft werden, um ausrei-
chende Effizienz zu gewihrleisten. Auflerdem muss eine leistungsfihige Lastverteilung
kreiert werden. Zur Zeit gibt es eine erste Implementation.

Analytische Untersuchungen starteten mit der Einsicht, dass die Brownsche Bewegung
auf einem Substrat und der Stromfluss durch ein entsprechendes Widerstandsnetzwerk
eng gekoppelt sind [FSHO1]. Skalierungsuntersuchungen des Gesamtwiderstands erlau-
ben Berechnungen der Random-Walk-Dimension mit beliebiger Genauigkeit. Dies wurde
mit einem entsprechenden Mathematica-Programm umgesetzt [SFHO0] und fiir die Be-
rechnung chemischer Dimensionen erweitert [FSH02]. Diese drei Methoden — Verfolgung
von Random Walkers, Iteration der Mastergleichung, Widerstandsskalierung — wurden
gegeniibergestellt in einer Zusammenfassung [FSSH02].

Die Moglichkeit einer Kontinuumsbeschreibung der Diffusion auf Fraktalen wurde auch
in der vergangenen Antragsperiode weiter untersucht. Neben einer Reihe von schon exis-
tierenden Arbeiten [HES98, ESFH00, SEDT00, DEST01, EDST01], jedoch ist diese Frage
im Wesentlichen ungeklirt und weiterhin Gegenstand intensiver Forschung.

2.4.3 Modellierung von Aging—Experimenten in Spinglasern

Nachdem in der Vergangenheit hierarchische Baummodelle verwendet wurden, um Alte-
rungseffekte bei Spinglasern zu erkldren, haben wir einen ersten Versuch unternommen,
um eine Modellierung zu finden, die direkt auf dem Realraumhamiltonian eines Ising-
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Spinglases aufbaut [SHO4a|. Ausgehend von den Daten des enumerierten Zustandsraumes
fiihrten wir eine Vergroberung des Zustandsraumes durch, bei der auch die magnetischen
Eigenschaften beriicksichtigt wurden. Das von uns entwickelte NB-Clustering-Verfahren
lieferte dann einen mesoskopischen Zustandsraum, auf dem mittels Mastergleichungsdy-
namik das zeitliche Verhalten mit und ohne Magnetfeld modelliert werden konnte. Im
Einzelnen konnten so Simulationen durchgefiihrt werden, die den Aging-Experimenten
entsprachen.

Eine der damit untersuchten experimentellen Situationen ist das ZFC-Experiment. Da-
bei wird das System ohne dufleres Magnetfeld abgekiihlt und kann anschliefend fiir eine
Zeit t, relaxieren. Danach wird ein kleines, konstantes Magnetfeld eingeschaltet und die
zeitliche Entwicklung der Magnetisierung gemessen. Dabei betrachten wir zur besseren
Ubersicht die Ableitung der Magnetisierung nach dem Logarithmus der Zeit, als Relaxa-
tionsrate bezeichnet, S(t) = dM(t)/d log(t), wobei t = 0 der Zeitpunkt der Einschaltens
des Magnetfeldes ist. Aus Abb. 2.12 geht dabei klar hervor, dass jeweils Sy = S(t & ty,)
gilt. Das wiederum bedeutet, dass man aus dem Zeitverlauf der Relaxationsrate das Alter
des untersuchten Systems ableiten kann.

Relaxation Rate S(t)

3
log, ()

Abbildung 2.12: Relaxationsrate S(t) = dM (t)/d log(t), gemittelt iiber 500 Realisierun-
gen des vergroberten Spinglases. Das System wird abgekiihlt, und nach
Verstreichen der Wartezeit t,, legt man ein konstantes schwaches Ma-
gnetfeld an und misst den Zeitverlauf der Magnetisierung. Dabei findet
man, dass die Zeitpunkte der Maxima der Relaxationsrate genau wie
im Experiment mit den Wartezeiten korrespondieren.

Eine Modifikation dieses Experimentes ist das ZFC-Experiment mit Temperaturstufe.
Der prinzipielle Ablauf dieses Experimentes ist gleich dem obigen mit dem kleinen aber
wesentlichen Unterschied, dass die Temperatur wihrend der Wartezeit t,, um AT nied-
riger als zur Messzeit ¢ ist. Der Effekt der Temperaturstufe ist, dass die Ergebniskurven
mit niedrigerer Temperatur wihrend der Wartezeit jiinger erscheinen, d. h. das Maxi-
mum der Relaxationsrate ist nach links verschoben, wie Abbildung 2.13 deutlich zeigt.
Technisch gesehen ist die scheinbare Wartezeit oder das scheinbare Alter eines Systems
durch die Position des Maximum der Relaxationsrate definiert. Stellt man, wie in Ab-
bildung 2.14, die scheinbare Wartezeit als Funktion der Temperaturstufe AT dar, findet
man eine exponentielle Abhingigkeit, wobei der Betrag des Koeffizienten mit steigender
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Relaxation Rate S(t)

35

Abbildung 2.13: Relaxationsrate S(t) = dM(¢)/d log(t) des ZFC-Experimentes mit
Temperaturstufe unter dem Einfluss unterschiedlicher Temperaturab-
senkung AT wéhrend konstanter Wartezeit ¢, = 1000. Dabei finden
wir, dass die Zeitpunkte der Maxima der Relaxationsrate mit steigen-
dem AT nach links verschoben werden, ein Effekt den man auch als
geringeres scheinbares Alter verstehen kann.

Wartezeit zunimmt.

Dabei zeigen sich fiir grofle AT, insbesondere bei langen Wartezeiten, Abweichungen vom
exponentiellen Verhalten. Diese resultieren aus den Ubergangsraten, welche fiir die Dy-
namik wihrend der Wartezeit benutzt werden. Wie aus den Gleichungen (2.2) und (2.3)
hervorgeht, ist die Vergroberung der Dynamik temperaturabhingig; aus Griinden der
Durchfiihrbarkeit wurden aber die gleichen Parameter sowohl wihrend der Wartezeit
als auch wiahrend der Messzeit verwendet. Fiir kleine AT ist diese Vereinfachung aber

moglich, und wir finden eine sehr gute Ubereinstimmung mit experimentellen Befunden
[GSNT8S].
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Die Arbeiten in diesem Teilprojekt dauern an; sowohl beziiglich der Zustandsraumauf-
klarung als auch der Spinglasmodellierung gibt es weiterhin eine Reihe offener Fragen:

e Kann eine Methode implementiert werden, die wahlweise mehr oder weniger detail-
liert den Zustandsraum eines Spinglases vergrébert? Wie muss die innere Struktur
sehr grofler Cluster beschaffen sein, damit dies moglich wird?

e Wie konnte eine solche Methode effektiv parallelisiert werden? Hierzu k&nnten
sich Schemata anbieten, die eine Gebietszerlegung im Zustandsraum benutzen,
um benachbarte Zusténde zusammenzufassen.

e Ist es moglich, den Zustandsraum von Spinglésern in der Umgebung lokaler Minima
soweit zu enumerieren, dass eine groflere Anzahl von Spinflips erforderlich ist, um
diesen Bereich zu verlassen?

e Wie kann das unterexponentielle Wachstum der Zustandsdichte am besten charak-
terisiert werden?

Auch zu den Forschungen auf dem Gebiet der Fraktale ergeben sich eine Reihe von
interessanten Fragestellungen:

e Wie wirkt sich die Mischung von unterschiedlichen Fraktalgeneratoren gleicher
Random-Walk-Dimension auf die Dimension des erzeugten Zufallsfraktales aus?
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e Was geschieht, wenn nunmehr Generatoren verschiedener Dimension verwendet
werden?

e Auch eine Energiefunktion kann auf Fraktalen definiert sein. Dann existieren Vor-
zugsrichtungen fiir Zufallswanderer auf diesen. Wie ist dann das Wechselspiel zwi-
schen Random-Walk-Dimension und Energiefunktion zu charakterisieren?

Im Bereich der Modellierung von Spinglasexperimenten verbleiben z. B. folgende Pro-
bleme:

e Kann man mit Hilfe der linearen Response-Theorie die ac-Suszeptibilitéit der hier-
archischen Modelle fiir die neueren Experimente mit Temperaturrampe bestimmen,
und darauf aufbauend die experimentell beobachteten Effekte reproduzieren?

e Lisst sich hierzu, basierend auf den Kenntnissen iiber die Temperaturabhéngig-
keit der Eigenwerte der Ubergangsmatrix, der Propagator fiir eine kontinuierliche
Temperaturrampe ermitteln?

Eine ausfiihrliche Darstellung der geplanten Projekte ist im Finanzierungsantrag 2005
2007, Teilprojekt C3, enthalten.
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2.1 Teilprojekt C7

Zweistufige Parallelisierung eines Bandstrukturprogramms und massiv parallele Anwen-
dung auf Amorphisierungsphinomene an inneren Grenzflichen

2.1.1 Antragsteller

Prof. Dr. Michael Schreiber Dr. Sibylle Gemming

22.04.1954 25.08.1968

Professur Theoretische Physik TI1 Institut fiir Physikalische Chemie
(Theorie ungeordneter Systeme) und Elektrochemie

Fakultét fiir Physik Fakultét fiir Naturwissenschaften
Technische Universitit Chemnitz Technische Universitdt Dresden
09107 Chemnitz 01062 Dresden

Tel.: (0371) 531-3142 (0351) 463-39449

Fax: (0371) 531-3143 (0351) 463-35953

schreiber@physik.tu-chemnitz.de sibylle.gemming@chemie.tu-dresden.de

Prof. Schreiber war von Februar 2002 bis Januar 2003 beurlaubt, um eine Professur an
der International University Bremen wahrzunehmen.

Dr. Sibylle Gemming (geb. Kostlmeier) war von August 2001 bis Mirz 2002 sowie von
Oktober 2002 bis September 2003 in Mutterschutz bzw. Elternzeit. Seit Januar 2004 ist
sie an der Technischen Universitdt Dresden beschéftigt. Sie hat ihre Habilitation im Mai
2004 an der Technischen Universitdt Chemnitz eingereicht.

2.1.2 Projektbearbeiter

Dr. Igor Chaplygin (04/02-07/03)
Dr. Rebecca Janisch (09/03-12/03)

2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Gegenstand des Teilprojekts ist die Untersuchung von Strukturbildungs- und Amorphi-
sierungsvorgingen an Metall-Halbleiter-Grenzflichen mit Hilfe von Dichtefunktional-
Bandstruktur-Rechnungen auf einer gestuft parallelen Plattform aus mehreren shared-
memory-Compute-Servern, die untereinander mit einem schnellen, internen Netzwerk
verbunden sind. Mit drei HP 9000 N4000 Enterprise-Servern mit je 8 Prozessoren verfiigt
die Arbeitsgruppe iiber eine geeignete Testplattform, und die gegenwértigen Entwicklun-
gen der Computertechnik hin zu Mehrprozessor-Rechnern bestétigen daher den gewéhl-
ten Ansatz. Das Teilprojekt verbindet informatisch-methodische Aspekte mit physikali-
schen und materialwissenschaftlichen Fragestellungen: inshesondere soll geklirt werden,
wie sich die inhdrente Struktur des physikalischen Problems optimal auf eine adapti-
ve Parallelisierung fiir homogene Cluster aus Mehrprozessor-Rechnern abbilden lassen
kann, so dass sich grofie Modellsysteme (mit bis zu 500 Atomen) genau und effizient
behandeln lassen, was einer Steigerung aktuell behandelbarer Systemgrofien um etwa
einen Faktor von 10 entspricht.
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Dazu mussten die folgenden Fragen beantwortet werden: Wie kann allein durch Re-
strukturierung des physikalischen Problems eine ausgewogenere Lastverteilung zwischen
den Clusterknoten erreicht werden? An welchen Stellen kénnen die bereits im Sonder-
forschungsbereich entwickelten parallelen Routinen direkt eingesetzt werden, und wo
bediirfen sie einer Anpassung? Die grundlegende Parallelisierungsstrategie war es, die
Stiitzstellen der numerischen Brillouinzonen-Integration auf verschiedene Clusterkno-
ten zu verteilen, das mit groflerem Kommunikationsaufwand verbundene Eigenwertpro-
blem an jeder Stiitzstelle aber lokal auf einer shared-memory-Mehrprozessormaschine
mit, parallelen Solvern zu l6sen und so eine zweistufige Parallelisierung zu erzielen. Diese
Strategie sollte im Projektverlauf gepriift werden, indem auch andere, potentielle Paral-
lelisierungsmoglichkeiten evaluiert werden sollten.

Als konkrete Anwendung des parallelen Rechnens wurde die Dichtefunktional-Band-
struktur-Untersuchung innerer Grenzflichen zwischen Silizium und Titan bzw. Vana-
dium geplant. Bei der Herstellung dieser Grenzflichen durch Molekularstrahlepitaxie
bilden sich amorphe Bereiche, die sich zu kristallinen Polymorphen umformen. Aus die-
sen Beobachtungen ergaben sich folgende materialwissenschaftliche Fragestellungen, die
mit, Hilfe von Dichtefunktional-Rechnungen zu geeigneten Modellsystemen zu klidren
waren: welche strukturell stabilen, bindren Silizidphasen existieren, und wie ist der Zu-
sammenhang zwischen den gebildeten Silizid-Polymorphen und der Temperatur? Gibt es
charakteristische, immer wiederkehrende lokale Strukturelemente, welche auch in amor-
phen Bereichen immer wieder beobachtet werden? Welche Wechselwirkungen dominieren
an der Titan-Silizium-Grenzfliche vor der temperatur-induzierten Silizidbildung? Wel-
che Wechselwirkung ist der Hauptgrund fiir die Bildung amorpher und/oder kristalliner
Silizid-Polymorphe an der Grenzfliche? Wie beeinflusst die reaktive Phase die Grenz-
flachenstabilitdt? Und welche Auswirkungen hat sie auf die elektronischen Eigenschaften
der gesamten Grenzflache?

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

Die Teilaufgaben 2.3.1 bis 2.3.3 sind verbunden mit den materialwissenschaftlichen Fra-
gestellungen, den Dichtefunktional-Bandstruktur-Rechnungen zur Strukturbildung und
Wechselwirkung an reaktiven Metall-Halbleiter-Grenzflichen. Teilaufgabe 2.3.4 ist ein
Beispiel dafiir, wie physikalische und informationstechnische Aspekte zur effizienten Par-
allelisierung kombiniert werden kénnen. Die Teilaufgaben 2.3.5 und 2.3.6 widmen sich
hingegen mehr der konkreten Programmentwicklung.

2.3.1 Teilaufgabe “Bindre kristalline und amorphe Modifikationen”

Der Mitarbeiter der Ergdnzungsaustattung sollte sich mit Hilfe kleinerer Systeme in die
physikalischen Grundlagen einarbeiten und einen Uberblick iiber die Programmstruktur
erhalten. Dazu dienten die Element-Volumenkristalle und die kristallinen Modifikatio-
nen TiSi (B27 oder AG) und V3Si (A15) mit jeweils acht Atomen in der Einheitszelle,
um adiquate Pseudopotentiale und Konvergenzparameter fiir realistische Validierungs-
tests bereit zu stellen. Als Validierung und als Benchmark waren auch komplexere Kris-
tallstrukturen wie TiSi; (C54 und C49, 12 Atome), VSi, (C40, 9 Atome) und Ti;Sis
oder V5Siz (D8, 16 Atome) sowie amorphe Modifikationen zu berechnen. Dazu wer-
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den - analog zum Vorgehen bei der Untersuchung von quasiperiodischen Strukturen -
charakteristische Strukturelemente der amorphen Modifikation in groferen Superzellen
periodisch wiederholt. Durch sukzessive Vergroflerung dieser periodischen Approximan-
ten und durch Mittelung iiber verschiedene Konfigurationen sollen die Eigenschaften der
ungeordneten, amorphen Struktur gendhert beschrieben werden. Dabei miissen Eigen-
wertprobleme mit grofleren Matrizen an wenigen k-Punkten gelost werden, so dass diese
Fragestellung es erlaubt, die Performance von Maschinen mit verteiltem Speicher und
von shared-memory-Architekturen zu vergleichen.

2.3.2 Teilaufgabe “Ausgangsstruktur der Ti(0001)|Si(111)-
Grenzflache”

Ausgangs- und Referenzpunkte sind die Grenzflichen zwischen den Elementkristallen
Si(111)/Ti(0001) und Si(111)/V(0001), sowie die Grenzflichen von Ti(0001) und V(0001)
zu einer Modellstruktur fiir amorphes Silizium. Fiir diese Rechnungen werden Schicht-
modelle in groflen Superzellen periodisch wiederholt, und somit die Grenzflichen als
unendlich ausgedehnte planare Defekte beschrieben. Da die meisten experimentell be-
obachteten Systeme dieses Typs die Festphasen-Amorphisierung durchlaufen, gibt es
bislang wenige Daten zur Stabilitéit, zur lokalen geometrischen Struktur, oder zu den
elektronischen Wechselwirkungen an dieser Grenzfliche. Daher miissen diese Daten aus
molekularstatischen Modellrechnungen des Systems vor der Amorphisierung gewonnen
werden. Neben den bereits erwihnten Aspekten geben diese Rechnungen auch Aufschluss
iiber die Triebkraft der Strukturumwandlung. Mogliche Faktoren sind der Elektronega-
tivitdtsunterschied von Ti und Si, der eine Negativierung der Silizium-Ionen und damit
eine Silizid-Bildung bevorzugt. Dem gegeniiber steht die Fehlpassung der Gitterkonstan-
ten von Silizium und Titan (oder Vanadium), welche ungiinstige elastische Wechselwir-
kungen an der Grenzfliche induziert.

2.3.3 Teilaufgabe “Silizid-Bildung an der Ti(0001)|Si(111)-
Grenzflache”

Die Bildung der Niedertemperatur-Polytypen M3Si und MsSiz (M = Ti, V) kann mit Hil-
fe der Dichtefunktional-Molekulardynamik-Methode studiert werden. Dabei folgen die
Kerne den klassischen Newton’schen Bewegungsgleichungen auf der Born-Oppenheimer-
Oberfliache, die durch die quantenmechanische Wechselwirkung des Elektronensystems
bestimmt ist. So kann mit Hilfe geeigneter Strukturmodelle untersucht werden, wie sich
die relevanten Wechselwirkungsparameter, die Elektronegativitdt und die elastische Ver-
spannung mit zunehmender Temperatur veréndern, und abgewogen werden, welcher
Faktor bei welcher Temperatur dominiert.

Da TiSi, und VSi, als Endstufe des Auslagerns im hoheren Temperaturbereich (etwa 800
- 900 K) gebildet werden, sollten auch von diesen Polymorphen Grenzflichen zu Silizium
bzw. zum jeweiligen Metall untersucht werden. Eine Erweiterung auf Grenzflichen mit
den Niedertemperatur-Polytypen TizSi, V3Si, TizSiz und V;5Siz wurde zunéchst aufgrund
des eng gesteckten Zeitrahmens des Teilprojekts nicht geplant, da die im Projektverlauf
gesammelten Daten ausreichend sind, um aus dem Hochtemperaturverhalten auch auf
den Temperaturbereich von 300 - 800 K Riickschliisse zu erlauben.
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2.3.4 Teilaufgabe “Verbessertes Load-Balancing der
Parallelisierung iiber die Integrationsstiitzstellen”

Unter Verwendung periodischer Randbedingungen tritt bei der Berechnung der Gesamt-
energie und der davon abgeleiteten Gréflen mit Hilfe des Kohn-Sham-Formalismus eine
Integration iiber die erste Brillouin-Zone auf, welche durch Diskretisierung auf einem ge-
eignet gewdhlten Gitter aus Integrationsstiitzstellen ausgewertet wird. Entscheidend ist
dabei, dass hinreichend viele dieser Stiitzstellen, der £-Punkte, verwendet werden, und
dass sie den reziproken Raum mdglichst isotrop abdecken, um die Wechselwirkungen in
allen drei Raumrichtungen genau und gleichméflig zu beschreiben. Die konkrete Position
dieser Stiitzstellen ist daher nicht direkt physikalisch motiviert, sondern bietet einen An-
satzpunkt fiir die Programmoptimierung. In Standardverfahren fiir serielle Programme
wurde versucht, eine optimale Integration mit moglichst wenigen dieser Stiitzstellen zu
erreichen, da an jedem k-Punkt das zeitintensive Kohn-Sham-Eigenwertproblem geltst
werden muss. Die Wahl spezieller £-Punkte und dazu gehoérender Gewichtsfaktoren fiihrt
aber dazu, dass aus Symmetriegriinden nicht an jeder Stiitzstelle gleich viele Basisfunk-
tionen beriicksichtigt werden miissen, so dass die Grofle des Matrix-Eigenwertproblems
im Extremfall an jeder Stiitzstelle anders ist. Bei der bislang seriell ausgefiihrten Berech-
nung stellt dies kein Problem dar, fiir die Verteilung der Brillouinzonen-Integration auf
verschiedene parallele Prozessoren ist es jedoch von Nachteil. Der Effizienzgewinn, der
durch die gleichzeitige Behandlung mehrerer oder aller Stiitzstellen erzielt werden kann,
wird in diesem Fall durch den k-Punkt mit dem grofiten zu losenden Eigenwertproblem
(oder der niedrigsten Symmetrie im reziproken Raum) dominiert. Fiir extrem hetero-
gene parallele Architekturen kann dies ein Losungsansatz fiir eine optimale Lastver-
teilungsstrategie sein. Fiir Cluster aus gleichen shared-memory-Maschinen muss jedoch
die Rechenlast moglichst gleichméflig auf die Clusterknoten verteilt werden. Mdogliche
Ansitze dafiir sind Lastverteilungsalgorithmen iiber Taskschlangen, wie sie im SFB ent-
wickelt werden, oder die Wahl eines méglichst homogenen Stiitzstellennetzes, das noch
die physikalischen Anforderungen hinsichtlich Dichte und isotroper Verteilung erfiillt.

2.3.5 Teilaufgabe “Parallelisierung iiber die Bander”

Wie bereits in Teilaufgabe 2.3.4 beschrieben, ist an jeder der Integrationsstiitzstellen
ein Matrix-Eigenwertproblem mit Hilfe eines Selbstkonsistenzverfahrens zu lésen, das
die Gesamtenergie, die Krifte auf die Kerne im Potential der Elektronen, aber auch das
elektronische Spektrum in Kohn-Sham-N#herung liefert. Neben dem Index £ fiir die Inte-
grationsstiitzstelle tritt deshalb auch der Laufindex n auf, der die Energieeigenzustéinde
bzw. Bander durchzdhlt und die Grofe des zu losenden Eigenwertproblems bestimmt. Es
bietet sich deshalb an, auch iiber diesen Index zu parallelisieren, wobei aufgrund des zu
erwartenden hohen Kommunikationsaufwandes wiahrend des Selbstkonsistenzzyklus eine
parallele Bearbeitung nur auf einer shared-memory-Maschine aussichtsreich erscheint.

2.3.6 Teilaufgabe “Alternative Parallelisierungsansatze”

Neben den beiden Parallelisierungsansitzen gibt es alternative Ansatzpunkte, insbeson-
dere fiir die Parallelisierung fiir die shared-memory-Architektur. Da verschiedene Teile
des physikalischen Problems im Orts- oder im Impulsraum gelost werden, miissen die
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Ergebnisse durch Fourier-Transformation miteinander verbunden werden. Deshalb ist zu
priifen, ob die lokale Parallelisierung der Fouriertransformation mit Hilfe der im SFB
entwickelten parallelen Algorithmen eine bessere Effizienzsteigerung bewirkt als die Par-
allelisierung {iber den Bandindex. Eine Kombination der beiden alternativen Verfahren
erscheint wegen des zusétzlichen Kommunikationsaufwandes nicht sinnvoll.

2.4 Ergebnisse

In der laufenden Férderperiode erfolgte die optimierende Parallelisierung des Pseudo-
potential-Bandstruktur-Programms, das fiir die Berechnung der strukturellen und elek-
tronischen Eigenschaften der Metall-Halbleiter-Grenzflichen eingesetzt wird. So kann
auch die Gitterfehlanpassung, die durch die unterschiedlichen Gitterkonstanten von Ti-
tan bzw. Vanadium und Silizium an der M(0001)|Si(111)-Grenzfldche auftritt, addquat
mit groflen Superzellen mit vertretbarem numerischem Aufwand modelliert werden. Da-
zu wurde die in den numerischen Algorithmen des Programms vorliegende mehrstufige
Parallelitét iiber die Stiitzstellen bei der k-Raum-Integration, iiber die Bidnder und bei
der Fouriertransformation zwischen Orts- und Impulsraum genutzt.

2.4.1 Teilaufgabe “Binare kristalline und amorphe Modifikationen”

Zunidchst wurden die strukturellen und elektronischen Eigenschaften der verschiedenen
Silizid-Modifikationen in Analogie zu friiher publizierten Daten reproduziert [g03a, g03b,
ges03a, ges03b]. Diese Ergebnisse sind die Referenzdaten fiir die Berechnung der Grenz-
flachenstabilitéit sowie weiterer thermodynamischer Gréflen bei der grenzflichenindu-
zierten Silizidbildung. Sie dienen aber auch fiir die Parametrisierung eines einfachen
tight-binding-Modells, mit dem ein schneller, qualitativer Zugang zu Approximanten fiir
die amorphen Modifikationen und zum Hochtemperaturverhalten der Volumenkristalle
erschlossen wurde [ges04b, ges03b, g03a, g03b, g03c¢]. Damit konnten mehrere Piko-
sekunden lange Trajektorien fiir den strukturellen Phaseniibergang von der elektrisch
schlechter leitenden C49-Modifikation des TiSis zur gewiinschten, gut leitenden Ch2-
Modifikation bei erhhten Temperaturen simuliert werden [GCS04, gesO4a, ges04b). Die-
ser Phaseniibergang ist unter Parinello-Rahman-Randbedingungen mit einer geringfiigi-
gen Verdnderung der Gitterparameter verbunden. Die relevanten Abschnitte der Trajek-
torien werden zur Zeit mit Hilfe des Dichtefunktional-Bandstrukturprogramms nach-
gerechnet, so dass eine Mittelwertbildung auf voller Dichtefunktional-Basis erhalten
wird. Diese Arbeiten sind thematisch eingebettet in Untersuchungen zur Strukturbil-
dung und Thermodynamik in bindren Mischverbindungen. So konnte z.B. auch gezeigt
werden, dass sich das Mischungsverhalten bindrer Verbindungen auf der Nanometer-
skala grundlegend von den Verhéltnissen im ausgedehnten Volumenkristall unterschei-
det [GS03b, GSS04, gssO4a, gss04b, gssO4c, g03al. In einem Hauptgruppen-Silizid der
gleichen Stochiometrie wie die hier relevanten Verbindungen, dem CaSi,, wurde ferner
nachgewiesen, dass sich das Zintl-Konzept der Strukturbildung auch auf Nanostrukturen
iibertragen lisst [GS03a, gs03a, gs03b, gs03c].
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Abbildung 2.1: Das Grenzflichensystem Ti(0001)|Si(111): (a) Schematischer Aufbau des
Modellsystems und erste Schritte der temperatur-induzierten Silizidbil-
dung. (b) Bindungsladungsdichte vor der Grenzflichenreaktion in einer
Schnittebene parallel zur [100]-Richtung des Si, in der sich die meisten
bindenden Titan-Silizium-Kontakte ergeben. Abgebildet ist die Differenz
der Elektronendichte des Gesamtsystems, die 17 Konturlinien reichen
von —0.08 bis +0.08 e~ /bohr?. Dunkle Bereiche entsprechen einer Elek-
tronenverarmung, helle einer Elektronenanreicherung.

2.4.2 Teilaufgabe “Ausgangsstruktur der Ti(0001)|Si(111)-
Grenzflache”

Darauf aufbauend wurden Dichtefunktional-Bandstruktur-Rechnungen zu Superzellen
durchgefiihrt, welche die Grenzfliche Ti(0001)|Si(111) vor, wihrend und nach der Sili-
zidbildung reprisentieren. Aufgrund der Gitterfehlanpassung zwischen Titan (ag = 2.95
A) und Silizium (ag = 3.85 A) beinhalten gleiche Bereiche der Ti(0001)- und Si(111)-
Oberfléchen eine unterschiedliche Anzahl an Atomen mit einem Verhéltnis von Ti :
Si von etwa 16 : 9. Deshalb wurden Superzellen gewihlt, welche parallel zur Grenz-
fliche 4 ao(T) ~ 3 ag(Si) grof sind und senkrecht dazu sechs Lagen Titan und acht
Lagen Silizium (in vier Doppellagen) enthalten (siche Abbildung 2.1). Vor der Sili-
zidbildung betrigt die Energie der reinen Grenzfliche nur 0.28 J/m? [GS04, gesO4a,
g04, ges03a, ges03b, g03al. Dies deutet darauf hin, dass die Wechselwirkung vor der
Grenzflichenreaktion nur schwach attraktiv ist und von den wenigen direkten Ti-Si-
Bindungen vermittelt wird. Fiir ein kleineres Superzell-Modell, bei dem starke expansi-
ve Krifte auf Silizium und kontraktive Krifte auf Titan wirken, ist das System sogar
nichtbindend [gcs03b]. Diese Befunde stehen im Einklang mit fritheren Dichtefunktional-
Untersuchungen zur Titan-Spinell-Grenzfliche, an der ohne strukturelle Relaxation die
korrosive Oxidation der Titanschicht schon fiir niedrige Sauerstoffgehalte ein Versagen
der Grenzfliche prognostiziert wird, welches - neben elektronischen Faktoren - wie an der
Titan-Silizium-Grenzflache auf ungiinstige elastische Wechselwirkungen zuriickzufiihren
ist. [EK01, KEO1, gsc03, cgs02, ge01].

Die Geometrieoptimierung der Grenzfliche fiihrt zu einer Verbiegung der Titan-Ebene
an der Grenzfliche um 0.09 A. Durch diese Deformation gleichen sich die Ti-Si-Abstiinde
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fiir die verschiedenen Adhisionsplédtze an der Grenzfliche einander an, so dass sie im
Intervall 2.6 bis 2.7 A liegen. Die Siliziumlage an der Grenzfliche zeigt hingegen kei-
ne signifikante Aufrauung, aber der Abstand zur darunterliegenden Siliziumlage ist um
0.21 A vermindert. Dadurch bilden die beiden Siliziumlagen zusammen nicht mehr einen
idealen Cyclohexyl-artigen Ausschnitt aus dem Diamantgitter, sondern eine leicht abge-
flachte gewellte Sechseckstruktur, die auch in schichtartigen Siliziden wie CaSiy vorliegt
[GS03a]. Dadurch kommen die in den Liicken der ersten Siliziumlage stehenden Si-Atome
der zweiten Lage in ndheren Kontakt mit der Titanschicht und kénnen sich an der Wech-
selwirkung mit dem Titan beteiligen [GS04, gesO4a, g04, ges03al.

Die Differenz der Elektronendichte des Gesamtsystems und der der Uberlagerung der
Dichten der beiden einzelnen Teilschichten ist ebenfalls in Abbildung 2.1 gezeigt. Der
Schnitt entlang der [100]-Richtung, in der sich die meisten Titan-Silizium-Kontakte bil-
den, zeigt, dass die Titanschicht von der Wechselwirkung mit dem Silizium nur im un-
mittelbaren Bereich der Grenzfliche betroffen ist, wihrend in der mittleren Titanlage
vollstéindige Abschirmung auftritt. Im halbleitenden Silizium ist die Abschirmung weni-
ger stark, so dass die Elektronenanhiufung an den Si-Atomen der Grenzfliche (im Bild:
helle Bereiche) eine etwas weiterreichende Ladungsumordnung in der darunterliegenden
Schicht verursacht. Insgesamt bestétigt die Analyse der elektronischen Struktur aber ei-
ne Tendenz zur Silizidbildung durch die Elektronegativitdtsunterschiede der beteiligten
Komponenten [GS04, gesO4a, g04, ges03a).

2.4.3 Teilaufgabe “Silizid-Bildung an der Ti(0001)|Si(111)-
Grenzflache”

Dichtefunktional-Molekulardynamik-Simulationen auf der Born-Oppenheimer-Hyperfli-
che zeigten ferner, dass sich an der Grenzfliche amorphe Strukturen bei Temperaturen
ausbilden, bei denen die Volumenkristalle noch nicht schmelzen (siche Abbildung 2.1).
Die Grenzflichenreaktion fithrt zu einer Angleichung und Reduktion der Komponenten
des elastischen Spannungstensors, durch den die Fehlanpassung ausgeglichen wird. Durch
diesen Vorgang erhoht sich die Bindungsenergie signifikant auf 0.52 J/m?. Im Einklang
mit experimentellen Befunden wurde beobachtet, dass Silizium die mobilere Spezies
an der Grenzflache ist. Vorlaufige Ergebnisse fiir die Grenzflichen Ti—TiSi,—Si lassen
darauf schlieien, dass die fiir Kobalt berechnete Stabilisierung durch Silizidbildung auch
bei Titan erfolgt [gesO4a, g04, ges04b).

2.4.4 Teilaufgabe “Verbessertes Load-Balancing der
Parallelisierung iiber die Integrationsstiitzstellen”

Durch den Programmablauf und die Datenstruktur bedingt, erfordert die Parallelisie-
rung iiber die k-Punkte weniger Informationsaustausch zwischen parallelen Knoten als
die Parallelisierung iiber die Binder, die pro k-Punkt anfillt. Deshalb wurde die ein-
gangs beschriebene Strategie verfolgt, nur die k-Punkt-Parallelisierung fiir Maschinen
mit verteiltem Speicher vorzusehen, und fiir die zweite Stufe Mehrprozessor-Rechner
mit gemeinsamem Speicher einzusetzen. Auflerdem sollte zunéchst davon ausgegangen
werden, dass die verschiedenen Parallelknoten von gleichem Typ sind, so dass die Op-
timierung des Programms auf eine moglichst gleichméfBige Verteilung der Rechenlast
hinauslauft.
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Fiir die k-Punkt-Parallelisierung war dies auf einfache Weise mdéglich, indem geméfl den
Arbeiten von Moreno und Soler die k-Punkt-Netze moglichst gut gleichverteilt gewéhlt
wurden. Dabei wird eine Basistransformation der dreidimensional periodisch wieder-
holten Superzelle durchgefiihrt, so dass die dazu komplementére Zelle im Impulsraum
Basisvektoren hat, die moglichst genau ganzzahlige Vielfache einer Einheitslinge sind.
Dies fiihrt zu einem effizienten Sampling des Impulsraumes mit wenigen Stiitzstellen,
da Wechselwirkungen in allen drei Raumrichtungen gleich gut beschrieben werden und
nicht die Richtung mit dem schlechtesten Sampling die numerische Genauigkeit des Ver-
fahrens vorgibt. Fiir die hier zu l6sende Optimierungsaufgabe bietet das gleichverteilte
Sampling aber auch noch den Vorteil, dass die Figenwertgleichungen, die pro k-Punkt
zu 16sen sind, in etwa gleich grofle Matrizen beinhalten. Damit ist die Forderung nach
einer moglichst gleichméfigen Verteilung der Rechenlast fiir den Einsatz von homogenen
Architekturen erfiillt. Die zuséitzliche Implementation von Lastverteilungsalgoritmen ist
deshalb fiir diese Stufe der Parallelisierung auf homogenen Rechnerclustern nicht erfor-
derlich gewesen.

2.4.5 Teilaufgabe “Parallelisierung iiber die Bander”

Die Parallelisierung {iber den Bandindex wurde vorerst zuriickgestellt. Eine Analyse
der Daten- und Kommunikationsstruktur zusammen mit den Projektpartnern aus der
Informatik zeigte, dass die Parallelisierung der Fourier-Transformation der vielverspre-
chendere Ansatz fiir die lokale Parallelisierung innerhalb eines shared-memory-Knotens
ist.

2.4.6 Teilaufgabe “Alternative Parallelisierungsansatze”

Fiir die zweite Stufe der Parallelisierung der Fourier-Transformation werden derzeit ver-
schiedene Algorithmen zusammen mit den Projektpartnern aus der Fakultét fiir Infor-
matik erprobt.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

In der laufenden Férderperiode wurden die mikroskopischen Mechanismen aufgeklart,
welche zur Ausbildung amorpher und kristalliner Modifikationen an reaktiven Metall-
Halbleiter-Grenzflichen fiihren. Diese Ergebnisse zu Struktur und Thermodynamik die-
nen als Ausgangspunkt fiir die weitergehende Untersuchung des elektronischen Trans-
ports iiber Metall-Halbleiter-Grenzflichen. Konkret sollen fiir das System Ti(0001)]
Si(111) drei, teilweise komplementére theoretische Ansitze verfolgt werden: die Dichte-
funktional-Storungstheorie, mit der die Antwort des Systems auf ein externes elektri-
sches Feld oder auf die Verschiebung von Atompositionen berechnet werden kann, die
Beschreibung der Zweiteilchen-Streuung am Grenzflachenpotential durch die Losung der
entsprechenden Bethe-Salpeter-Gleichung und ein Verfahren zur Wellenpaket-Dynamik
auf den bereits berechneten Potentialhyperflichen, mit dem der Einfluss des phononi-
schen Hintergrunds auf den Elektronentransport modelliert werden kann.

Mit diesen Untersuchungen sollen drei experimentelle Beobachtungen erklidrt werden,
welche fiir die Anwendung von frithen Ubergangsmetallen als Haftvermittler an mikro-
und nanoelektronischen Gold-Silizium-Kontakten von Bedeutung sind: Warum zeigt nur
eine der beiden niederenergetischen kristallinen Modifikationen des TiSiy einen geringen
Kontaktwiderstand und wie verdndert sich der Widerstand, wenn (pseudo-)amorphe
Strukturen an der Grenzfiche vorliegen? Wie verstirken Dotieratome wie Niob den
Transport iiber die Grenzfliche? Und wie verdndert sich der Transport, wenn anstelle
von Titan eine Vanadiumlage verwendet wird, bei der ebenfalls Silizidbildung erfolgt?
Fiir Rechnungen mit der Dichtefunktional-Stérungstheorie soll das Bandstrukturpro-
gramm eingesetzt werden, dessen Parallelisierung in der laufenden Forderperiode fiir
homogene Architekturen erfolgt ist, und dessen weitergehende Optimierung fiir kom-
plexere Rechner-Architekturen in Zusammenarbeit mit den Teilprojekten aus der In-
formatik geplant ist. Fiir die anderen Ansétze sollen in der Arbeitsgruppe entwickelte,
zum Teil parallele Routinen adaptiert und auf eine weitere Parallelisierbarkeit getestet
werden.



Teilprojekt

C8

Langzeitverhalten groBer dynamischer Systeme







C8 Radons/Just/Latz

2.1 Teilprojekt C8

Langzeitverhalten grofler dynamischer Systeme

2.1.1 Antragsteller

Prof. Dr. G. Radons
16.08.1953

Theoretische Physik I

(Komplexe Systeme und

Nichtlineare Dynamik)

Fak. fiir Naturwiss.

TU Chemnitz

09107 Chemnitz

Tel.: (0371) 531-3205

Fax: (0371) 531-3233

radons@physik.
tu-chemnitz.de

PD. Dr. W. Just

19.06.1962

ehemals

Theoretische Physik I

(Komplexe Systeme und

Nichtlineare Dynamik)

Fak. fiir Naturwiss.

TU Chemnitz

09107 Chemnitz

(0371) 531-3040

(0371) 531-3233

just@physik.
tu-chemnitz.de

199

PD. Dr. A. Latz

06.02.1962

ehemals

Theoretische Physik I

(Komplexe Systeme und

Nichtlineare Dynamik)

Fak. fiir Naturwiss.

TU Chemnitz

09107 Chemnitz

(0371) 531-3292

(0371) 531-3233

arnulf.latz@physik.
tu-chemnitz.de

Wegen der derzeitigen hochschulpolitischen Situation, die insbesondere fiir den wissen-
schaftlichen Nachwuchs starke Unwigbarkeiten mit sich bringt, sahen sich zwei der An-
tragsteller, die auf zeitlich befristeten Stellen eingestellt waren, gezwungen, vorzeitig aus
dem SFB auszuscheiden. Um den neuen Beschriankungen, die das 5. Hochschulrahmenge-
setz mit sich brachte, zu entgehen, wurde das Arbeitsverhéltnis mit PD Dr. Arnulf Latz
im gegenseitigen FEinverstdndnis noch vor Ablauf des Jahres 2001 aufgehoben. Herr Dr.
Latz konnte daraufhin eine ldngerfristige Anstellung am Fraunhofer Institut fiir Techno-
und Wirtschaftsmathematik, Kaiserslautern, antreten. Ebenfalls vorzeitig und im ge-
genseitigen Einverstindnis wurde das Arbeitsverhiltnis mit PD Dr. Wolfram Just Ende
September 2003 aufgehoben, der daraufhin eine unbefristete Stelle als Lecturer im Be-
reich Applied Mathematics am Queen Mary College der University of London antreten
konnte. Beide Projektleiter standen und stehen weiterhin beratend zur Verfiigung.
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2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Die Theorie der nichtlinearen Dynamik verkniipft deterministische Bewegungsgleichun-
gen mit chaotischen, scheinbar stochastischen Phinomenen. Fiir einfache niedrigdimen-
sionale Systeme ldsst sich eine statistische Beschreibung aus dynamischen Eigenschaf-
ten ohne probabilistische Annahmen begriinden. Ergodisches und mischendes Verhalten
und der Zerfall von Zeitkorrelationen lassen sich dabei aus der dynamischen Instabilitét
von Trajektorien herleiten [K79]. Wahrend niedrigdimensionale Systeme auf diese Wei-
se intensiv untersucht worden sind [ER85], ist das Verstandnis von hochdimensionalen
Systemen noch immer unzureichend [CHJ.

Das langfristige Ziel dieses Teilprojekts ist es, ein tieferes Verstindnis statistischer Pro-
zesse in hochdimensionalen Systemen mit Mitteln der nichtlinearen Dynamik zu erhal-
ten. Dabei wird eine Verbindung zwischen dem Lyapunov-Spektrum und den Lyapunov-
Vektoren, die mikroskopisch die Instabilititen charakterisieren, und den makroskopi-
schen Systemeigenschaften wie den Transportkoeffizienten gesucht. Die Gaussche Ther-
mostatenmethode von Nosé, Hoover, Evans, Morriss et al.[E90, H91, H99] und einige
Arbeiten von Gaspard und Nicolis [G98, D99] konnten einen derartigen Zusammenhang
bereits nachweisen.

Unser besonderes Interesse gilt dabei glasartigen Zustinden [A95, DS01], die trotz ihrer
praktischen Relevanz immer noch nicht ausreichend verstanden sind [MO01]. Dabei erwar-
ten wir insbesondere durch numerische nichtlineare Stabilitdtsanalysen neue Einsichten.
Wir untersuchen die binére Lennard-Jones-Mischung, die als der Prototyp fiir die Simu-
lation der molekularen Dynamik von Glasern gelten kann [K95, K96, K00, S96, DST00].
Wir erwarten dabei, dass Unordnungsphinomene am Glasiibergang, sowie auch Alte-
rungsprozesse von Gliasern im Lyapunov-Spektrum und in den Lyapunov-Vektoren der
mikroskopischen Dynamik erkennbar sind.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

2.3.1 Nichtlineare und molekulare Dynamik

Mit molekulardynamischen Methoden lassen sich die Struktur und die Dynamik von
unterkiihlten Fliissigkeiten und Glésern untersuchen [AT87]. Dabei werden die Newton-
schen Bewegungsgleichungen der Atome numerisch integriert. Trotz der im Vergleich zu
realen Systemen kleinen Zahl N von Atomen und der relativ kurzen Simulationszeit las-
sen sich dadurch analytisch nicht zugéingliche Eigenschaften ermitteln. Die Lyapunov-
Exponenten sind hierbei das wichtigste Mittel zur Charakterisierung der chaotischen
Dynamik.

Molekulardynamische Simulationen fiir den Glasiibergang in einem d-dimensionalen Len-
nard-Jones-System mit N Teilchen (N = 100 —1000) sollten in diesem Projektteil durch
eine Lyapunov-Analyse der Instabilitdten ergdnzt werden. Die effizienteste Methode zur
Berechnung von Lyapunov-Exponenten und Lyapunov-Vektoren in hochdimensionalen
Systemen stammt von Benettin und Shimada [BGS76, SN79]. Dabei werden 2dN % 2dN
lineare und 2dN nichtlineare gewdhnliche Differentialgleichungen simultan integriert, um
die Dynamik der 2d/N Tangentialraumvektoren und der Trajektorie zu gewinnen.

Zur Berechnung der Lyapunov-Exponenten und Vektoren miissen die Vektoren peri-
odisch orthogonalisiert werden. Das geschieht entweder mit dem Gram-Schmidtschen
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Orthogonalisierungsverfahren oder durch eine QR-Zerlegung. Die Ergebnisse werden an-
schlieflend der Integrationsroutine der Molekulardynamik iibergeben, die den Ausgangs-
punkt der néichsten Orthogonalisierung liefert. Die Simulation auf hinreichend langen
Zeitskalen erfordert die Implementierung des Algorithmus auf einem Parallelrechner.
Die wiederholte Orthogonalisierung benétigt dabei den grofiten Teil der Rechenzeit und
erfordert bei der Programmentwicklung besondere Sorgfalt. Auflerdem erfordert in einem
Cluster von Rechnern der wiederholte Wechsel zwischen der Orthogonalisierungs- und
der Integrationsroutine zusétzliche Anstrengungen in Bezug auf Zuweisung von Rechen-
zeit und Speicherkapazitit. Die Parallelimplementierung des Programms sollte deshalb
in Zusammenarbeit mit Projekt B8 durchgefiihrt werden. Dieses Programm konnte er-
folgreich umgesetzt werden

Jedem der Lyapunov-Exponenten ist ein zeitabhingiger Lyapunov-Vektor zugeordnet
[068]. Abgesehen von einigen frithen Untersuchungen [PPP84, GP91, PP98, PEMEQO,
MPH98] wurde dieses zustandsabhiingige orthogonale Vektorsystem lange Zeit lediglich
als Hilfsmittel zur Berechnung von Lyapunov-Spektren angesehen. Dass diese Groflen
interessante strukturelle und dynamische Informationen enthalten, ist erst neuerdings
entdeckt worden [PH00, FHPHO04, H02], allerdings waren diese Resultate auf Hartkugel-
systeme beschrinkt. Erst durch Einfiihrung einer neuen Methode, die statische und dyna-
mische Korrelationen der Dichtefluktuationen der Lyapunov-Vektoren bestimmt, konnte
eine Kontroverse zur Existenz hydrodynamischer Lyapunov-Moden in Soft-Potential-
Systemen [PH00, FHPHO04, HO2] gelost werden. Diese von uns eingefiihrten Korrelati-
onsfunktionen stellen ein wesentliches Werkzeug fiir die getdtigten und noch anstehenden
Untersuchungen dar.

2.3.2 Entwicklung raum—zeitlicher Dynamik nach periodischen
Orbits, Altern und anomaler Transport

Die Idee dieses Projektteils bestand darin, die Moglichkeiten der Periodic-Orbit-Theorie
an einfachen Modellsystemen auszuloten und das anomale Zeitverhalten ungeordneter
dynamischer Systeme zu untersuchen. Diese Untersuchungen an idealisierten Systemen
sollten die Forschungsergebnisse der viel komplexeren nichtlinearen Dynamik von mo-
noatomaren und bindren Lennard-Jones-Fliissigkeiten von einer komplementiren Seite
beleuchten und ergédnzen. Die zu untersuchenden Modellsysteme sind durch ungeordnete
iterierte Abbildungen gegeben. In Spezialfillen, fiir die Markov-Partitionen existieren,
konnen diese Modelle auf bekannte Systeme der Statistischen Mechanik abgebildet wer-
den. Von Letzteren ist bekannt, dass sie Nichtgleichgewichtsphinomene wie Altern und
anomalen Transport zeigen. Im Riickschluss gilt dies auch fiir die zugeordneten dynami-
schen Systeme, und dariiber hinaus fiir eine noch viel groflere, noch nicht klar definier-
te Klasse von dynamischen Systemen, die nicht notwendigerweise Markov-Partitionen
besitzen. Dieser letzte Punkt ist allerdings bisher kaum untersucht worden. Wegen der
Wichtigkeit dieser Nichtgleichgewichtsphinomene ist jedoch ein tiefergehendes Versténd-
nis gefragt und sollte in diesem Projektteil erarbeitet werden.
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2.4 Ergebnisse

2.4.1 Nichtlineare und molekulare Dynamik

Die Grundlagen fiir diesen Projektteil wurden bereits in unseren Vorarbeiten zu zufillig
gekoppelten Phasenoszillatoren [SR98, SR00] gelegt. Dort wurde gezeigt, dass sich Nicht-
gleichgewichtsphaseniibergéinge aus einer dynamisch ungeordneten Phase in eine spin-
glasartige Phase mit eingefrorener Unordnung klar im Lyapunov-Spektrum niederschligt.
In Spezialfillen, wie dem Kuramoto-Modell, kénnen fiir derartige Systeme auch ex-
akte analytische Ergebnisse fiir die Lyapunov-Spektren gewonnen werden [R04b]. Das
theoretische Verstindnis des zu untersuchenden Glasiibergangs wurde in den Arbeiten
[L00, LO1, L0O2] geschaffen. Von diesem Hintergrund ausgehend wurde in der laufenden
Forderperiode die Lyapunov-Instabilitit von Lennard-Jones-Fliissigkeiten untersucht.
Basis fiir diese Untersuchungen war die Erstellung eines um die Tangentialraumdynamik
erweiterten Molekulardynamikprogramms, das auf dem konventionellen MD-Code von
Walter Kob aufsetzt. Ziel war es, fiir die bindre Mischung eine charakteristische Veridnde-
rung z.B. der Lyapunov-Spektren zu detektieren. Die Ergebnisse einiger Testldufe dieses
Programms in einer dreidimensionalen bindren Lennard-Jones Mischung mit 100 Teil-
chen sind in Abbildung 2.1 dargestellt. Dabei verwenden wir die von Kob und Anderson
zur Simulation von unterkiihlten Fliissigkeiten und Gasen eingefiihrte Parametrisierung
[K95]. Eine Abschitzung [KK95] ergibt in diesem Modell einen Modenkopplungsiibergang
bei T" = 0.435. Es ist bereits gezeigt worden, dass sich das Systemverhalten an diesem
Punkt erheblich &ndert, obwohl hier kein klassischer Phaseniibergangspunkt in einen
glasartigen Zustand vorliegt [DS01].

Aus den Simulationen fanden wir, dass sich das gesamte Lyapunov-Spektrum fiir sin-
kende Temperaturen nach unten verschiebt. Das ist vermutlich auf die mit sinkender
Temperatur sinkende Kollisionsrate zuriickzufithren. Die Symmetrieeigenschaften des
Spektrums sind zudem ein Beleg fiir die Funktionsfihigkeit unseres Programms. Mit
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Abbildung 2.1: Das Lyapunov-Spektrum A (links) und das normierte Lyapunov-
Spektrum A /A1) (rechts) fiir ein binires 3d Lennard-Jones-System
bei verschiedenen Temperaturen. Die Teilchenzahl ist N = 100 und Sys-
temgrofe ist L = 4.36.

sinkender Temperatur wird das Spektrum mehr und mehr gekriimmt. Unterhalb von
T = 0.466 dndert sich das normierte Spektrum nur wenig mit der Temperatur. Anschei-
nend spiegelt der grofite Lyapunov-Exponent A1) im Wesentlichen die kinetische Energie
der Atome wieder, wihrend das gesamte Spektrum die Konfiguration der Atome wieder-
gibt. Die Kriimmung des Spektrums folgt aus der Separation der schnellen Zeitskala der
Atomvibrationen und der langsamen Zeitskala der Relaxation der Atomkonfiguration.
Bei der durch die Berechnung auf nur einem Prozessor mdoglichen Systemgrofie und
Simulationsdauer sind endgiiltige Schlussfolgerungen noch nicht mdéglich. Insbesondere
bei niedrigen Temperaturen treten noch erhebliche Fluktuationen auf. Es musste daher
erst eine parallelisierte Version des Programms erstellt werden.
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Abbildung 2.2: Momentaufnahme LV-Dichte u(®(r,¢) fiir eine 1-d Lennard-Jones-

Fliissigkeit (N = 100), wobei der Lyapunov-Exponent A(®®) nahe Null

liegt. Die Auslenkungen uga) sind vertikal {iber der Teilchenposition R;

aufgetragen und zeigen eine wellenartige Struktur. Auflerdem ist der po-
sitive Zweig des Lyapunov-Spektrums dargestellt.

Unsere Ergebnisse fiir binére LJ-Systeme deuteten an, dass das Lyapunov-Spektrum al-
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lein nicht geniigend aussagekréftig sein wiirde, da es zu unsensitiv auf das Einfiithren von
Unordnung reagiert. Diese Tatsache brachte uns zu der Einsicht, dass die Untersuchung
der zugehorigen Lyapunov-Vektoren die Problematik 16sen konnte. Und in der Tat zei-
gen schon sehr einfache Gréfien, wie die Partizipationsverhiltnisse (participation ratios)
der Lyapunov-Vektoren, charakteristische Unterschiede zwischen Systemen mit und oh-
ne Unordnung. Diese Unterschiede betreffen stark lokalisierte Lyapunov-Vektoren, die zu
den maximalen Lyapunov-Exponenten gehoren. Interessanter sind jedoch die Lyapunov-
Vektoren, die zu Lyapunov-Exponenten nahe der Null gehoren, da diese fiir das Verstéind-
nis von Langzeitphinomenen wichtig sind. Dies konnte bereits durch Simulationen ein-
komponentiger Lennard-Jones-Fliissigkeiten gezeigt werden, was zudem nichttriviale Re-
sultate hervorbrachte. Fiir Hartkugelsysteme wurde kiirzlich die interessante Entdeckung
gemacht, dass Lyapunov-Vektoren, deren Exponenten nahe bei Null liegen, eine wellen-
artige Struktur aufweisen [PH00]. Diese so genannten hydrodynamischen Moden verhal-
ten sich sehr verschieden von den typischerweise lokalisierten Lyapunov-Vektoren, die zu
den grofiten Lyapunov-Exponenten gehoren [PPP84, GP91, MPH98|. In Folgearbeiten
[FHPHO04, EG00, MNMO01, WB, TM02] wurden diese Moden anhand von vereinfach-
ten Modellen auf der Basis von Zufallsmatrizen [EG00] untersucht, sie sind aber immer
noch nicht ausreichend verstanden. Beispielsweise existierte die durch plausible Argu-
mente unterstiitzte Meinung, dass solche hydrodynamischen Moden nur in Fliissigkei-
ten mit harten Potentialen existieren, nicht aber in Vielteilchensystemen mit weichen
Wechselwirkungspotentialen [PH00, FHPHO04, H02]. Auch in molekulardynamische Si-
mulationen von Soft-Potential-Systemen mit WCA-Wechselwirkungen wurden zunéchst
keine hydrodynamischen Lyapunov-Moden detektiert. Deren Existenz in Systemen mit
weichen Potentialen konnte erst durch unsere Arbeiten nachgewiesen werden.

S(acx)(k)

0.8

0.6

-3 -2.5 -2 -1.5 -1
Ioglo (k/2m)

Abbildung 2.3: Hohenlinien der statischen Korrelationsfunktion S (k) fiir eine 1-d
Lennard-Jones- Fliissigkeit (N = 100, L = 1000). Der Kamm bei kleinen
k— und A—Werten (angedeutet durch die gestrichelte Linie) zeigt die
Existenz hydrodynamischer Lyapunov-Moden.

Um hydrodynamische Lyapunov-Moden im Lennard-Jones-System detektieren zu kénnen,
fiihrten wir statische und dynamische Korrelationsfunktionen fiir die rdiumlichen Dichten
der Lyapunov-Vektoren ein. Dabei ist die rdumliche Dichte der Lyapunov-Vektoren als
u (r, ) =N uz(-a) (t) 6(r — R;(t)) definiert, wobei R; € R% der Ort des i-ten Teilchens
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Abbildung 2.4: Dispersionsrelation A(k) der hydrodynamischen Lyapunov-Moden, dar-
gestellt fiir verschiedene Teilchendichten und Temperaturen. Die Disper-
sionsrelation ist iiber einen weiten Parameterbereich unabhiingig von der
Temperatur.

und uga) (t) der rdumliche Anteil des a-ten Lyapunov-Vektors fiir das i-te Teilchen ist.
Wie in Abbildung 2.2 fiir L = 1000 und T = 0,2 gezeigt ist, fluktuiert u(®(r,#) in der
Zeit und im Raum.

Die riumlichen Korrelationen werden durch S (k), die gleichzeitigen Korrelationen
der Fourierkomponenten u(® (k,t) von u(®(r,t) erfasst. Zur Vereinfachung diskutieren
wir zunéchst die Resultate fiir eine eindimensionale Lennard-Jones-Fliissigkeit, fiir die
Sl (k) eine skalare GroBe ist. Abbildung 2.3 zeigt einen Grat (gestrichelt) bei klei-
nen A und k. Dementsprechend bedeutet die entsprechende Dispersionsrelation A(k),
dass die Lyapunov-Mode rdumlich oszillatorisches Verhalten zeigt. In Abbildung 2.4 ist
A iiber k. = argmaxy S(A, k) fiir Systeme mit verschiedenen Dichten und Tempera-
turen aufgetragen. Die Dispersionsrelation A(k) ist weitgehend unabhiingig von diesen
GroBen in dem Bereich, in dem A(k) wohldefiniert ist. Die gemeinsame Dispersionsrelati-
on A(k) ist linear in der doppellogarithmischen Darstellung, woraus sich ein Skalengesetz
Ak) ~ k" mit n = 1,2 £ 0,1 ergibt. Allerdings kann man aus diesen Daten auch eine
lineare Dispersionsrelation mit quadratischen Korrekturen nicht ausschliefen. Diese Re-
sultate zeigen eindeutig die Existenz hydrodynamischer Lyapunov-Moden in Lennard-
Jones-Fliissigkeiten.

Genauere Informationen kénnen aus der dynamischen LV-Korrelationsfunktion S (k, w)
gewonnen werden, die man durch zeitliche Fouriertransformation aus den ungleich-
zeitigen Korrelationen F@®(k,7) der Fluktuationen u(®)(k,t) erhilt. Diese Funktion
enthélt neben strukturellen auch zeitliche Korrelationen. Durch Frequenzintegration
Sa(k) = [S@(k w) dw kann wieder die statische Korrelationsfunktion S© (k)
gewonnen werden. In Abbildung 2.5 ist ein typisches Beispiel der Korrelationsfunktui-
on S (k,w) dargestellt. Sie besteht aus einem zentralen “quasi-elastischen” Maxi-
mum und schulterférmigen seitlichen Strukturen, die der dynamischen Strukturfunktion
S(k,w) von Fliissigkeiten dhneln. Die dynamische Information kann durch eine 3-Pol-
Approximation der Laplace-Transformation von F@® (k, 7) gewonnen werden, was einem
Fit der Funktion S@® (k, w) durch Lorentz-Funktionen bei w = 0 und bei w = 4w(k) ent-
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Abbildung 2.5: Dynamische Korrelationsfunktion S (k,w) fiir & = 96 und k = 27 /L.
Die durchgezogene Linie folgt aus einem Fit fiir die 3-Pol-Approximation.
Auflerdem ist die Zerlegung in drei Lorentz-Kurven dargestellt. Die kleine
Abbildung vergleicht die Fits fiir k = 27 /L, 47 /L, und 87 /L (von oben).

spricht. Diese Fits (Abbildung 2.6) beschreiben die Frequenzabhingigkeit von S (k, w)
recht genau. Mit Hilfe dieser Fits konnen die Dispersionsrelationen w(® (k) fiir jede
der hydrodynamischen Lyapunov-Moden mit dem Index a gewonnen werden. Diese
Lyapunov-Moden sind durch die Wellenlinge 27 /k()) und die typische Frequenz w(k()))
charakterisiert. Weil Z—“,: ungleich Null ist, liegen propagierende wellenartige Anregungen
vor. Die Herkunft der Frequenz w(k()\)) ist noch nicht vollstéindig aufgeklirt. Vermut-
lich spiegelt sie die Rotation des orthogonalen Bezugssystems {e(o‘) (t)} um die Refe-
renztrajektorie wieder. Die vollstdndige LV-Dynamik ist dagegen noch komplizierter.
Beispielsweise finden wir, dass die kohirente wellenartige Bewegung intermittent auf-
tritt. Dieses Phinomen ist vermutlich die Ursache fiir die Breite der ”inelastischen”
Peaks von S (k, w) bei w = +w(k).

Diese Resultate zeigen die Méchtigkeit der von uns eingefiihrten LV-Dichtekorrelations-
funktion bei der Quantifizierung raumzeitlicher Phinomene im Zusammenhang mit
Lyapunov-Vektoren. Dadurch ist es erstmalig moglich, hydrodynamische Lyapunov-
Moden und deren Dynamik in Systemen mit weichen Potentialen zu bestimmen. Wir
schlieflen daraus, dass Lyapunov-Moden universell und unabhingig von der speziel-
len Wechselwirkung in chaotischen translationsinvarianten Vielteilchensystemen auftre-
ten. Dieser Schluss wird auch durch die Beobachtung von hydrodynamischen Moden in
ein- und zweidimensionalen Fliissigkeiten mit einer Weeks-Chandlers-Anderson (WCA)
Wechselwirkung untermauert [P04].

Im Gegensatz zu den Systemen aus harten Kugeln, in denen die Lyapunov-Moden zu-
erst entdeckt wurden, ist das Lyapunov-Spektrum im Lennard-Jones-System nicht stu-
fenformig, obwohl die betreffenden Moden auch hier existieren (siehe Abbildung 2.2).
Die Lyapunov-Vektoren enthalten im Vergleich zum Lyapunov-Spektrum wesentlich de-
tailliertere Informationen, wobei die hydrodynamischen Lyapunov-Moden offensichtlich
ein robustes und universelles Phinomen darstellen. Folglich sind die Lyapunov-Vektoren
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Abbildung 2.6: Dispersionsrelationen w(® (k) (oben) und die k—Abhingigkeit der Breite
des zentralen Peaks (unten) fiir verschiedene Lyapunov-Vektoren in der
3-Pol-Approximation. Die verschiedenen Zeitskalen sind klar voneinan-
der getrennt.

wesentlich fiir unsere Suche nach Verbindungen zwischen mikroskopischen und makro-
skopischen Beschreibungen von Vielteilchensystemen.

Um den Mechanismus der hydrodynamischen Lyapunov-Moden weiter aufzukldren, be-
trachteten wir zusétzlich einfache gekoppelte, chaotische Abbildungen (CML, coupled
map lattice). Anhand dieser Modelle konnten wir einerseits das generische und universel-
le Verhalten der hydrodynamischen Lyapunov-Moden {iberpriifen. Andererseits konnen
CMLs einfach simuliert und modifiziert werden, was insbesondere fiir die Vorbereitung
von numerischen Experimenten in komplizierteren Systemen unter gut kontrollierten
Bedingungen niitzlich ist. Unsere vorldufigen Resultate zeigen, dass hydrodynamische
Lyapunov-Moden auch in CMLs existieren (siche Abbildung 2.7). Dies und die Arbeiten
[RUNO04, RU04a, RU04b] legen nahe, dass auch partielle Differentialgleichungen hydro-
dynamische Lyapunov-Moden aufweisen konnen. Das Beispiel zeigt, dass uns CMLs auch
in Zukunft, insbesondere bei der Untersuchung von Unordnungseffekten, niitzlich sein
diirften.

In Zusammenarbeit mit der Arbeitsgruppe von Professor Riinger (TP B8) konvertierten
wir das zuvor erstellte sequentielle Programm zur Berechnung von Lyapunov-Spektren
in eine parallelisierte Version unter Verwendung von MPI [GLS94]. In die Reorthogona-
lisierung, die der rechenzeitaufwéindigste Teil der Simulation ist, implementieren wir drei
Algorithmen: PCGS ist eine parallelisierte klassische Gram-Schmidt-Orthogonalisierung,
PICGS ist ein numerisch stabiler Gram-Schmidt-Algorithmus und PBQR ist ein QR-
Algorithmus fiir Blockmatritzen. Alle Parallelrechnungen basieren auf einem zweidi-
mensionalen Prozessorengitter mit einer entsprechenden blockzyklischen Datenvertei-
lung der Matrix der Offset-Vektoren. Zeilenzyklische und spaltenzyklische Verteilungen
entsprechen der Blockgrofle, die approximativ gewihlt werden kann. Das Programm
wurde sorgféltig modular aufgebaut, um auch fiir einfache sequentielle Operationen die
Prozessor- und Knotenarchitektur optimal ausnutzen zu kénnen. Das Interface zwischen
paralleler Reorthogonalisierung und Integration muss eine invariante Datenverteilung
gewahrleisten. Um verschiedene Parallelalgorithmen zur Orthogonalisierung zusammen
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Abbildung 2.7: Ergebnisse der Simulationen der gekoppelten Kreisabbildungen fiir

¢ = 2.3. a) Hohenlinien von Si”(k), b) Index o der LV als Funktion

von kyee, ¢) das Lyapunov-Spektrum. In b) sind die Ergebnisse fiir feste

(FIB), freie (FRB) und periodische (PEB) Randbedingungen dargestellt.
Die Systemgrofle ist L = 256.
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Abbildung 2.8: Rechendauer (abfallende Kurven) und Orthogonalisierungsgrad (anstei-
gende Kurven) als Funktion der Prozessorenzahl fiir das parallelisierte
Programm im Cluster CLIC der TU Chemnitz fiir eine Simulation ei-
ner 3d bindren Lennard-Jones-Fliissigkeit mit 80 A-Teilchen und 20 B-
Teilchen.

mit dem Integrationsalgorithmus effizient nutzen zu kénnen, kann eine automatische Da-
tenumverteilung noétig sein. Die Absicht dabei ist es, durch eine effiziente Kombination
von Standardroutinen und parallelen Orthogonalisierungsroutinen eine optimale Aus-
nutzung von Prozessoren, Knoten und Netzwerk zu erreichen. Dadurch kann die Berech-
nung von Lyapunov-Vektoren und Spektren so effizient durchgefiihrt werden, dass auch
Simulationen in sehr grofien Systemen moglich sind. Die Rechengeschwindigkeit wur-
de auf einem Beowulf-Cluster (Dual-Xeon-Knoten) und einer IBM SP4 am NIC Jiilich
bestimmt. Solche Tests sind auch wichtig, damit das Parallelprogramm zur Berechnung
der Lyapunov-Instabilitat auch von anderen Arbeitsgruppen auf anderen Rechenanlagen
effizient genutzt werden kann.
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Das in der laufenden Forderperiode entwickelte parallelisierte Programm wird auch in
der nichsten Antragsperiode von erheblicher Bedeutung sein. Erst dieses Programm
ermoglicht uns aussagekriftige und extensive Untersuchungen durch zuverléssige Be-
rechnungen in zwei- und dreidimensionalen Systemen mit ausreichend grofler Teilchen-
zahl. Insbesondere Nichtgleichgewichtsprozesse, wie die nichtlineare Alterungsdynamik,
kénnen nun zuverldssig untersucht werden. Der Projektbearbeiter Herr Dr. Yang arbei-
tet momentan Herrn Dipl. Phys. Christian Drobniewski in die Thematik ein, der ihn
dann im Fortgang des Projekts unterstiitzen soll.

2.4.2 Entwicklung raum—zeitlicher Dynamik nach periodischen
Orbits, Altern und anomaler Transport

In der laufenden Férderperiode konnte dieser Teil des TP C8 aufgrund der reduzier-
ten Mittelbewilligung (es wurde nur eine von zwei beantragten Personalstellen bewil-
ligt) lediglich eingeschrinkt mit Mitteln der Grundausstattung bearbeitet werden. In
den entsprechenden Arbeiten waren somit im Wesentlichen die Antragsteller involviert
[RO4a, J04, R04b, RJH04, MKJ01, MKJ02, BASJ02]. Zudem koénnen die Diplomar-
beiten von Herrn Fichtner [F03, FJR04] und Frau Hallerberg [HJR04] als Beitrag zu
diesem Themenkreis gerechnet werden. Seit Ende 2003 arbeitet sich Herr Fichtner als
wissenschaftlicher Mitarbeiter, iiber eine Haushaltsstelle (bis Ende 2004) finanziert, in
die konkreten Fragestellungen dieses Projektteils ein, um ihn in der kommenden Forder-
periode fundiert bearbeiten zu kénnen.

Aufgrund unserer Arbeiten kann die folgenden Zwischenbilanz gezogen werden. Erstens
konnten inzwischen der Ausgangspunkt und die moglichen Perspektiven dieses Projekt-
teils neu definiert und klar ausgearbeitet werden [R04a]. Insbesondere die Moglichkeiten
der Spektralanalyse der interessierenden dynamischen Systeme und des Escape-Rate-
Formalismus wurden in [R04a] ausgelotet. Damit wurde z.B. die Wichtigkeit der Zu-
standsdichte am Rande des Spektrums (Lifshitz- tails) fiir das Langzeitverhalten dieser
Systeme aufgezeigt. Daraus resultierte auch die Erkenntnis iiber den engen Zusammen-
hang dieser Problematik mit den in A14 behandelten mathematischen Problemen der
Zustandsdichte fiir das Anderson-Modell. Zweitens war urspriinglich vorgesehen die Me-
thoden der Periodic-Orbit-Theorie einzusetzen. In diesem Zusammenhang ist auch die
abgeschlossene Diplomarbeit von Herrn Fichtner zu sehen, in der er sich mit dem Auffin-
den und der Stabilsierung von periodischen Orbits mittels Riickkopplung beschéftigt hat
[FJRO4] und die noch laufende Diplomarbeit von Frau Hallerberg zur Periodic-Orbit-
Theorie der Zeta-Funktion an Phaseniibergéingen [HJR04]. Es stellte sich aufgrund der
Ergebnisse zu den Spektren des Frobenius-Perron-Operators fiir ungeordnete Systeme
[R04a] allerdings auch heraus, dass die Periodic-Orbit-Theorie nicht besonders geeignet
zu sein scheint oder zumindest zu grofle Probleme mit sich bringt, um die Beschreibung
der raum-zeitlichen Dynamik ungeordneter Systeme vorteilhaft zu erfassen. Daher soll
der Ansatz der Periodic-Orbit-Theorie in der kommenden Periode nicht weiter verfolgt
werden. Drittens hat Herr Fichtner bereits erste lauffihige Varianten (einer Untermen-
ge) der Programmpakete erstellt, die in der kommenden Foérderperiode zum Einsatz
kommen sollen.

Der wissenschaftliche Ausgangspunkt fiir diesen Projektteil bestand in der Erkenntnis,
dass schon einfache iterierte Abbildungen mit eingefrorener Unordnung einerseits anoma-
le Transporteigenschaften, wie dynamische Lokalisierung und anomal verlangsamte Drift,
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aufweisen konnen [R96a, R99], und andererseits eng damit verbunden Alterungsphéno-
mene auftreten [R99, R04a]. Diese Einsicht basiert auf dem engen Zusammenhang von
ausgedehnten dynamischen Systemen mit Markov-Modellen fiir Random Walks, falls
erstere so genannte Markov-Partitionen besitzen [R96b, R95]. Dies impliziert ferner die
Anwendbarkeit von fortgeschrittenen Methoden, z.B. des Thermodynamischen Forma-
lismus in beiden Systemklassen [R95, SSR95]. Damit lassen sich etwa Gleichgewichtsei-
genschaften fiir Random Walks in Random Environments, die man fiir endliche Systeme
auch analytisch berechnen kann [R98], auf dynamische Systeme iibertragen. Dasselbe
gilt fiir Nichtgleichgewichtseigenschaften wie das Altern oder den anomalen Transport
[RO4a, R04b]. Exemplarisch konnte dies an den spektralen Eigenschaften des Frobenius-
Perron-Operators deutlich gemacht werden.
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Abbildung 2.9: Das Spektrum eines dynamischen System vom Sinai-Typ. Die Eigenwerte
clustern bei A = 1 (und aus Symmetriegriinden auch bei A = —1). Sie
wurden durch Diagonalisierung der Ubergangsmatrix gewonnen.

Abbildung 2.9 zeigt das Spektrum {)\(a)} dieses Operators fiir ein einfaches ungeordne-
tes dynamisches System mit Markov-Partition. Die entsprechende Ubergangsmatrix des
so genannten Sinai-Modells kann mit einem Lokalisierungsproblem der Quantenmecha-
nik ungeordneter Systeme in Verbindung gebracht werden. Fiir das Langzeitverhalten
des dynamischen Systems ist das Clustern der Eigenwerte bei A\ = 1 verantwortlich.
Unsere Untersuchungen zeigten das entsprechende singuldre Verhalten der Zustands-
dichte auf. Dieses ist allerdings von den betrachteten Modellklassen abhingig. Es gibt
zudem einen Zusammenhang mit der Entweichrate eines geeignet konstruierten offenen
Systems, der auch nur fiir den Spezialfall des Sinai-Modells verstanden ist. Da diese
Eigenschaften sowohl fiir anomale Transporteigenschaften als auch fiir Alterungsphéno-
mene relevant sind, ist es notwendig diese Eigenschaften genauer zu untersuchen. Sol-
che Zusammenhénge bzw. Analogien zwischen Systemen der Statistischen Physik und
der Nichlinearen Dynamik wurden in der von uns im Jahr 2002 organisierten Heraeus-
Sommerschule thematisiert und sind in [RJH04] dokumentiert. Aus diesen Arbeiten
folgte jedoch auch, dass die Phénomenologie der nichtlinearen dynamischen Systeme
wesentlich reicher ist als die der bekannten Modelle der Statistischen Physik. Diese noch
unbekannten Aspekte dynamischer Systeme, insbesondere in Bezug auf Altern und an-
omalen Transport, bilden die zentralen Fragestellungen, die zukiinftig von Herrn Fichtner
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in diesem Projektteil bearbeitet werden sollen.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

1. Im Bereich der Nichtlinearen Dynamik von Lennard-Jones-Fliissigkeiten sind u.a.
noch die folgenden Fragen zu untersuchen:
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e Wir haben bereits gezeigt, dass hydrodynamische Lyapunov-Moden in einer Di-
mension in einkomponentigen Lennard-Jones-Systemen existieren, wobei wir das
Verhalten durch LV-Korrelationen charakterisiert haben. Diese Phdnomene bediir-
fen in zwei und drei Dimensionen noch einer genaueren Untersuchung.

e Durch welchen Mechanismus und unter welchen Umstédnden treten hydrodynami-
sche Lyapunov-Moden auf?

e Wie werden die Lyapunov-Moden durch statische Unordnung oder dynamisches
Rauschen beeinflusst?

e Wie beeinflusst das nichtergodische Verhalten im glasartigen Zustand die Lyapunov-
Moden? Wie verdndert sich das Lyapunov-Spektrum beim Ubergang vom ergodi-
schen in den nicht-ergodischen Zustand?

e Bisher haben wir Lennard-Jones-Fliissigkeiten im Gleichgewichtszustand unter-
sucht. Welche Auswirkung hat die Praparation des Systems in einem Nichtgleichge-
wichtszustand (Alterungsprozess) auf das Lyapunov-Spektrum und die Lyapunov-
Vektoren?

e Kann die numerische Algorithmik noch effizienter gemacht werden, z.B. durch
kontinuierliche Orthogonalisierungsverfahren?

2. Im Bereich der Nichtlinearen Dynamik des Alterns und des anomaler Transports
sind u.a. noch die folgenden Fragen zu untersuchen:

e Welche Systemklassen von ungeordneten dynamischen Systemen (iterierten Abbil-
dungen) existieren? Wie unterscheiden sie sich in Bezug auf die Alterungsdynamik
und die Transporteigenschaften?

e Wie ist das singuldre Verhalten der Zustandsdichte des Spektrums des Frobenius-
Perron-Operators in den verschiedenen Klassen zu charakterisieren?

e Welchen Einfluss haben Randbedingungen auf die spektralen Eigenschaften?

e Lassen sich das singuldre Verhalten beweisen und entsprechende Exponenten auch
analytisch berechnen?

e Gibt es immer einen Zusammenhang mit der Systemgréflenabhéngigkeit der Ent-
weichrate? Unsere Untersuchungen deuten darauf hin, dass in einfachen Systemen
ein einfacher Zusammenhang existiert, fiir komplexere Modelle zumindest dieser
einfache nicht mehr. Hier sind systematische Untersuchungen notwendig.

e Die Modelle reprisentieren die Dynamik von Zusténden in eingefrorenen, ungeord-
neten Umgebungen. Welche Auswirkungen haben dynamische Fluktuationen der
ungeordneten Umgebung?

Eine ausfiihrliche Darstellung der geplanten Vorhaben ist im Finanzierungsantrag 2005-
2007, Teilprojekt C8, enthalten.
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2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Die Anwendung numerischer Verfahren zur Berechnung des mechanischen Verhaltens
von Bauteilen und Konstruktionen hat eine wesentliche Effizienzsteigerung der Entwick-
lungsprozesse bewirkt. Insbesondere die Ablosung aufwindiger Versuchsreihen durch
numerische Fallstudien und Experimente auf der Basis computergestiitzter Simulati-
onstechniken hat dazu gefiihrt, dass der Einsatz der Finite-Element Methode (FEM)
mittlerweile zum Standard in nahezu allen Industriebereichen geworden ist. Daneben
gewinnt die FEM immer stirker in Forschungsgebieten wie z.B. der Biologie und Me-
dizin an Bedeutung, in denen bis dahin wegen der Komplexitéit der Problemstellungen
nur vereinzelt numerische Simulationen Anwendung fanden.

Bei der Entscheidung fiir eine spezielle Software stehen in der Praxis zwei Kriterien
besonders im Blickpunkt — Effektivitét (Zeitersparnis) und Genauigkeit. Die Untersu-
chungen im Rahmen des SFB zeigen den engen Zusammenhang dieser Merkmale. In den
ersten beiden Forderungsperioden stand die Effektivititssteigerung numerischer Simula-
tionen durch konsequente Parallelisierung der Algorithmen im Vordergrund. Die erzielte
Zeiteinsparung ermoglicht eine Approximation des realen Bauteilverhaltens durch kom-
plexere Modelle, womit die Genauigkeit der Berechnungen verbessert wird. Die Entwick-
lung und Nutzung moderner adaptiver Vernetzungsstrategien, denen in der vergangenen
und der laufenden Forderungsperiode verstiarkte Aufmerksamkeit gewidmet wurde, sind
anschaulicher Beweis fiir das Streben nach einem sinnvollen Kompromiss zwischen Ef-
fektivitdt und Genauigkeit einer numerischen Simulation. Das trifft besonders auf nicht-
lineare Problemstellungen zu, die eine immer groflere Praxisrelevanz erhalten.

Eine FE-Modellierung besteht im Wesentlichen aus drei groen Komplexen — der Geome-
triebeschreibung einschliellich Vernetzung, der Definition von Rand- und Anfangsbedin-
gungen sowie der Approximation des realen Werkstoffverhaltens durch Materialmodelle.
In der Praxis zeigt sich, dass gerade die Auswahl geeigneter konstitutiver Beziehungen
und die Identifikation darin enthaltener Parameter problematisch sind, und in ungiins-
tigen Fillen zu erheblichen Fehlern im Simulationsergebnis fithren konnen.

Die Entwicklung zweckméfiiger Materialgesetze der Elastoplastizitdt bei kleinen und
grofien Verzerrungen sowie zuverléssiger Algorithmen zur numerischen Bestimmung von
Werkstoffkenngréfien sind seit einer reichlichen Dekade Gegenstand der Forschungen am
Lehrstuhl Festkorpermechanik der TU Chemnitz. In den Bereichen Mathematik und
Informatik der TU Chemnitz werden seit mehreren Jahren Untersuchungen zum Auf-
bau und Transport effizienter Datenstrukturen sowie zur effektiven Lésung grof3dimen-
sionierter linearer algebraischer Gleichungssysteme durchgefiihrt. Basierend auf diesen
Entwicklungen war es das Ziel, im TP D1 des SFB ein FEM-Programm zur Lésung geo-
metrisch und physikalisch nichtlinearer Aufgaben der Festkorpermechanik fiir sequenzi-
elle und parallele Anwendungen zu realisieren und schrittweise fiir Praxisanwendungen
vorzubereiten. Im Mittelpunkt stand dabei zunéchst die Entwicklung effizienter Zeit-
diskretisierungsverfahren und Gleichungsléser. Ein weiteres Ziel der Untersuchungen im
Teilprojekt war, durch Einbettung des FEM-Programmes in einen Optimierungsalgorith-
mus die Anpassung von Materialmodellen an gemessene inhomogene Verschiebungsfelder
und somit eine verbesserte Materialparameteridentifikation zu erreichen. Ab der zweiten
Forderungsperiode wurden diese Berechnungsmethoden fiir die numerische Simulation
und die Parameteroptimierung durch Einbeziehung der TU Bergakademie Freiberg auf
Probleme der Schidigungs- und Bruchmechanik erweitert.
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Wihrend schnelle Loser bei 2D- und 3D-Elastizitdtsproblemen mit hierarchischen oder
BPX-Techniken seit lingerer Zeit bekannt und in verschiedenen Programmrealisierungen
des SFB integriert sind (vgl. TP A3), konnte die Eignung hierarchischer Techniken fiir
Probleme der ebenen Elastoplastizitit erstmals im Rahmen von Arbeiten der DFG-
Forschergruppe Scientific Parallel Computing gezeigt und mit dem Programm SPC-
PMEP in der zweiten Forderungsperiode des SFB verfiigbar gemacht werden. Damit
wurde eine Programmentwicklung fiir die Bearbeitung elastisch-plastischer Probleme
mit, isotroper, kinematischer und formativer Verfestigung bei kleinen Verzerrungen in
einer parallelen Version realisiert, die auch sequenziell abgearbeitet werden kann.

Der grofie Anteil rechenintensiver Prozesse, die unabhéngig voneinander an unterschied-
lichen Orten der Geometrie bearbeitet werden kénnen (z. B. wihrend der Assemblierung
in den Integrationsstiitzstellen der Elemente), bewirkt die natiirliche Effizienzsteigerung
einer FE-Berechnung durch deren Parallelisierung. Besonders deutlich wird dieser Vor-
teil gegeniiber der sequenziellen Vorgehensweise bei der Simulation nichtlinearer Modelle
mittels inkrementell-iterativer Algorithmen und der Losung von Optimierungsproblemen
mit der mehrfachen Wiederholung vollstdndiger Vorwértsrechnungen. In diesem Zusam-
menhang konnte das Programm SPC-PMEP erfolgreich fiir die Materialparameteriden-
tifikation durch Analyse inhomogener Verschiebungsfelder genutzt werden.

Reale Problemstellungen im Bereich der Elastoplastizitit sowie der Bruch- und Schadi-
gungsmechanik (z. B. Simulation von Umformvorgéngen, Crash u.a.), lassen sich in der
Regel nicht hinreichend zuverldssig mit geometrisch linearen Modellen beschreiben. Im
Rahmen der weiteren Untersuchungen zum Teilprojekt erfolgte somit konsequenterwei-
se die Realisierung eines FEM-Programmes zur Berechnung grofler elastisch-plastischer
Verzerrungen — des Programmes SPC-PMHP. Dabei wurde ein phianomenologisches Ma-
terialmodell unter Beriicksichtigung einer Substruktur entwickelt und implementiert, das
eine makroskopische Beschreibung von Vorgingen auf der Mikroebene ermoglicht. Ba-
sierend auf den Annahmen der rationalen Thermodynamik ergibt sich in diesem Zu-
sammenhang ein Satz von Evolutionsgleichungen fiir innere Variablen zur Beschreibung
einer allgemeinen plastischen Anisotropie, der fiir den Fall kleiner Verzerrungen in die
Gleichungen der klassischen Elastoplastizitit iibergeht.

Von ihrer Struktur her sind die entwickelten Evolutionsgleichungen der assoziierten
FlieBtheorie differenzialalgebraische Gleichungen (DAE). Die DAEs zur Beschreibung
des elastisch-plastischen Materialverhaltens bei grofien Verzerrungen sind vergleichbar
mit den entsprechenden Beziehungen im geometrisch linearen Fall. Daher konnte bei der
Entwicklung von SPC-PMHP auf den algorithmischen Grundstrukturen von SPC-PMEP
aufgebaut werden. Zur Losung des globalen Steifigkeitssystems wurden die aktuellen, ef-
fizienten Solver-Entwicklungen aus dem TP A3 genutzt. Die Linearisierungstechniken
zur Behandlung der DAEs beruhen wie bei kleinen Verzerrungen auf der Verwendung
impliziter Einschrittverfahren. Zur Verbesserung des globalen und lokalen Konvergenz-
verhaltens erwies sich die Entwicklung und Implementierung geeigneter Dampfungs-
algorithmen fiir die Linearisierungsverfahren als sinnvoll. Die Materialschnittstelle ist
wie bei SPC-PMEP so allgemein und umfassend gestaltet, dass Neuentwicklungen im
Bereich der Konstitutivgleichungen ohne massive Eingriffe in die Programmstruktur im-
plementiert werden kénnen. Dieser Umstand wurde bereits fiir die Einbeziehung von
Materialmodellen der duktilen Schidigungsmechanik erfolgreich genutzt. Die Untersu-
chungen zum elastisch-plastischen Materialverhalten bei grofien Verzerrungen wurden
letztendlich in der zweiten Férderungsperiode durch die Ubertragung und Anpassung der
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Algorithmen zur Materialparameteridentifikation auf den geometrisch nichtlinearen Fall
erweitert. Somit stand zu Beginn des laufenden Berichtszeitraums ein FEM-Programm
mit modernen, effizienten numerischen Algorithmen und einer flexiblen Materialschnitt-
stelle zur Verfiigung.

Neben der Auswahl geeigneter Materialmodelle hiingt eine realistische numerische Si-
mulation des mechanischen Verhaltens von Bauteilen und Baugruppen auch von der
Art der Vernetzung des Gebietes ab. Um eine geforderte Genauigkeit bei der Losung
des Anfangsrandwertproblems zu erreichen, ist es zweckméfig, in Gebieten mit grofien
Spannungsgradienten mit feineren Netzen zu arbeiten, wihrend dies in Regionen mit
kleineren Gradienten nicht unbedingt notwendig ist. Da die Lage und Gréfle der kriti-
schen Gebiete in der Regel nur qualitativ festliegt und/oder sich wihrend des Belas-
tungsvorganges verdndern kann, ist die Erstellung von a priori angepassten Netzen nicht
immer moglich. Aus diesem Grund haben adaptive Vernetzungsstrategien im letzten
Jahrzehnt eine immer gréflere Bedeutung erlangt. Hierbei ist zu erwidhnen, dass glo-
bale Neuvernetzungsanséitze wegen des kompletten Datentransfers auf das neue Netz
unter Einbeziehung von Suchstrategien gewohnlich nicht sehr effektiv und zudem mit
Fehlern behaftet sind. Leistungsfihigere Methoden sind lokale, adaptive Strategien zur
Netzverfeinerung und -vergroberung speziell im Fall von nichtlinearen, inkrementellen
Losungsverfahren.

Fiir eine effektive Modellierung mechanischer Probleme bei grofien Verzerrungen ist es
giinstig, die FE-Berechnung mit einem relativ groben Netz zu beginnen. Im weiteren
Belastungsverlauf wird das Netz in Abh#ngigkeit von den vorhandenen Spannungsgradi-
enten, die iiber spezielle Fehlerschiitzer angezeigt werden, angepasst. Die Moglichkeit zur
adaptiven Netzanpassung ist ein Merkmal hoher Leistungsstéirke von FEM-Programmen.
Aus diesem Grund stand im laufenden Forderungszeitraum die Weiterentwicklung adap-
tiver Vernetzungs- und Losungsstrategien fiir nichtlineare Probleme im Mittelpunkt der
Untersuchungen des Teilprojektes. Weiterhin sollte die Praxisrelevanz der FEM-Software
durch eine effiziente Modellierung des Kontakts gegen starre Hindernisse, verbunden mit
der adaptiven Vorgehensweise, wesentlich verbessert werden.

Die adaptive Netzverfeinerung, welche z. B. bei der Analyse eines sich schliefenden Kon-
takts und der genauen Erfassung plastischer Zonen sowie von Gebieten mit groflen Gra-
dienten in den Feldvariablen erforderlich ist, wurde bereits im vergangenen Férderungs-
zeitraum in enger Zusammenarbeit mit dem TP A3 fiir lineare Elastizitdt realisiert.
Bei der Behandlung nichtlinearer Aufgabenstellungen wird die duflere Last in einzelnen
Schritten aufgebracht. Es erfolgt eine ortliche und zeitliche Diskretisierung mit einer je-
weils iterativen Losung. In jedem Lastschritt muss das Materialgesetz auf der Ebene der
GauBpunkte integriert werden. Dabei setzen die verfiigbaren Zeitdiskretisierungsverfah-
ren fiir das lokale Anfangswertproblem das Vorhandensein der Feldgroflenwerte aus dem
vorangegangenen Lastschritt in den Stiitzstellen voraus. Somit ist es bei der adaptiven
Netzanpassung erforderlich, eine entsprechende Ubertragung der Zustandsgréfen vom
alten auf das neue Netz zu gewéhrleisten. Auf der Grundlage der Arbeiten zu effizienten
Solvern und adaptiven Techniken in A3 und des in SPC-PMHP realisierten Material-
modells fiir anisotropes elastisch-plastisches Werkstoffverhalten wurde das nichtlineare,
adaptive FEM-Programm SPC-PM2AdNI entwickelt. In diesem Zusammenhang konn-
ten neuartige Algorithmen zur Ubertragung der Feldgrofen realisiert werden, die auf
einer zusétzlichen Losung des Anfangswertproblems in den Elementknoten basieren.
Beispielsweise im Fall eines sich 6ffnenden Kontakts, sich bewegender Kontaktregionen
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und verdnderlicher plastischen Zonen ist es im Sinne einer effektiven Diskretisierung
notwendig, das Netz wieder zu vergrébern. Auf der Grundlage hierarchischer Daten-
strukturen wurden effiziente Vergroberungsstrategien einschliefllich der erforderlichen
Ubertragungsalgorithmen entwickelt und implementiert. Das Ausloschen von Elementen
bei Erreichung eines bestimmten Schidigungsgrades und das Auftrennen von Elementen
beim Risswachstum verkorpern weitere Aufgabenstellungen des Teilprojekts im Rahmen
der Rissbruchmechanik.

Die klassischen Fehlerschiitzer und -indikatoren zur adaptiven Netzanpassung (Minimie-
rung der Unstetigkeit der Feldgrofien an gemeinsamen Elementréndern) eignen sich fiir
die Simulation der Ausbreitung plastischer Zonen sowie des Wachsens von Rissen und
Schédigungszonen nur bedingt. Sie wurden deshalb durch 16sungsabhingige Indikatoren
erganzt.

Im Rahmen der Behandlung der Kontaktaufgabe erfolgte in Zusammenarbeit mit dem
TP A12 die Betrachtung des 2D-Problems bei einem starren Zielkoérper. Beginnend mit
der Begrenzung durch eine Gerade oder eine Kurve zweiter Ordnung wurde die Be-
schreibung der Kontakthindernisse im Verlaufe der Bearbeitung des Teilprojektes unter
Beriicksichtigung konkreter praktischer Erfordernisse auf kubische Splines erweitert. Die
zundchst nur fiir den Beginn der Férderungsperiode vorgesehene Beschrinkung auf rei-
bungsfreie Vorginge wurde ebenfalls aus praktischen Erwégungen fiir den betrachteten
ebenen Fall beibehalten. Sukzessive Erweiterungen, besonders auf 3D-Probleme, sollten
im Rahmen eines weiteren Forderungszeitraumes vorgenommen werden.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

Ein Hauptziel der Arbeiten in den beiden ersten Forderungsperioden des Teilprojek-
tes lag in der Entwicklung, Implementierung und praktischen Nutzung von Material-
modellen der Elastoplastizitit bei kleinen und grofien Verzerrungen einschliellich der
Materialparameteridentifikation. Eine besondere Aufmerksamkeit galt dabei der Model-
lierung einer plastischen Anisotropie.

Zur Beriicksichtigung spezieller anisotroper Verfestigungseffekte wurden zunéchst fiir
kleine elastisch-plastische Verzerrungen FlieBbedingungen unter Verwendung kubischer
Ansiitze [GKO1] und von Mehrflichenmodellen [KK00] untersucht. Bucher [Buch98],
[Buch01b] gelang die Herleitung eines thermodynamisch vollstindig konsistenten Mate-
rialmodells der finiten Elastoplastizitiat unter Beriicksichtigung einer Substruktur. Mit
diesem Konzept wird eine phinomenologische, makroskopische Beschreibung mikrostruk-
tureller Vorgéinge angestrebt und die Erfassung isotroper, kinematischer und formativer
Verfestigung im Rahmen einer quadratischen FlieBbedingung ermoglicht.

Das Materialmodell mit Substruktur wurde im Rahmen einer verallgemeinerten inkre-
mentell-iterativen Strategie zur Losung nichtlinearer Anfangsrandwertprobleme nume-
risch realisiert ([MM98], [GBKMO0O0b], [Mich01]). Die algorithmische Vorgehensweise ba-
siert auf einem gedampften Newton-Raphson-Verfahren mit konsistenter Linearisierung
und einfacher Lastschrittkontrolle zur numerischen Losung der Randwertaufgabe. Das
thermodynamisch konsistente Materialmodell liegt als System von Differential- und alge-
braischen Gleichungen (DAE) vor. Die Diskretisierung des Anfangswertproblems erfolgt
unter Verwendung von Einschritt-Standard-Verfahren. Zur Losung der lokalen, nichtli-
nearen algebraischen Gleichungssysteme dienen geddmpfte Newton-Methoden [BuchO1b).
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Die allgemeine Struktur der entwickelten Materialmodelle ermoglichte die Definition
einer einheitlichen Schnittstelle ([BuchOla], [BGKO01]), die offen ist fiir eine Vielzahl
analoger Formulierungen. Auf dieser Grundlage konnten beispielsweise die Schidigungs-
modelle von Gurson und Rousselier erfolgreich implementiert werden [MS01]. Auflerdem
finden die untersuchten Materialmodelle und numerischen Verfahren praktische Anwen-
dung im Rahmen der Parameteridentifikation durch Auswertung inhomogener Verschie-
bungsfelder ([Krei98a], [Krei98b], [KGK98], [KBGO00], [GBKO01], [SK03]).

Die erwidhnten Materialmodelle wurden zunéchst in das (nichtadaptive) FEM-Programm
SPC-PMHP fiir grofle elastisch-plastische Verzerrungen implementiert. Gleichzeitig fan-
den in verschiedenen Teilprojekten des Bereiches A Untersuchungen zur Adaptivitédt und
Kontaktmodellierung im Fall der linearen Elastizitit statt. In konsequenter Fortsetzung
der Aufgabenstellungen des SFB 393 bestand das Ziel des Teilprojekts D1 im laufen-
den Berichtszeitraum darin, zur Verbesserung der Praxisrelevanz der Programme die
adaptiven Methoden einschliefilich der Kontaktalgorithmen mit der nichtlinearen Mate-
rialmodellierung, der Rissausbreitung und der Schidigungssimulation zu kombinieren.

2.3.1 Adaptive Vernetzungsalgorithmen zur Elementteilung und
Kantenverdopplung

Fiir viele Aufgaben der Rissbruchmechanik (Risswachstum, Rissablenkung, Rissstopp)
sind analytische Losungen nicht verfiigbar, weshalb die Anwendung numerischer Metho-
den notwendig ist. Zur numerischen Simulation von Risswachstum hat sich die Finite-
Elemente-Methode als geeignetes Werkzeug etabliert. Bei der Simulation von Rissaus-
breitung entsteht algorithmisch und implementierungstechnisch das Problem der Bil-
dung neuer belastungsfreier Oberflichen. Der Stand der Forschung wird iiberwiegend
durch ingenieurméflige, pragmatische Algorithmen charakterisiert [TW03, FR2003], die
eine Verschiebung der Rissspitze und eine angepasste Neuvernetzung in ihrer Umge-
bung realisieren. In Verbindung mit adaptiven Losungs- und Vernetzungsalgorithmen
erweist sich die Modellierung von Risswachstum jedoch als ein anspruchsvolles, schwie-
riges Problem, das bisher noch wenig behandelt wurde. Insbesondere wenn moderne
Léser mit Multi-Level-Struktur verwendet werden sollen, darf bei der Elementteilung
und Kantenverdopplung die Hierarchie des Kantenbaums nicht verloren gehen, damit
die Leistungsfiahigkeit des iterativen PGCM-Losers erhalten bleibt [MRS04]. Durch An-
wendung einer speziellen Projektionstechnik konnte im Rahmen der Projektbearbeitung
ein neuer Loser mit Multi-Level-Struktur entwickelt werden, der bei Risswachstum ef-
fektiv eingesetzt werden kann.

2.3.2 Adaptive Algorithmen und Kriterien zur Simulation der
Rissausbreitung

In der modernen Festigkeitsanalyse nimmt die Bewertung des Bruchverhaltens von Werk-
stoffen und Bauteilen eine zentrale Rolle ein. Die Bruchmechanik bildet deshalb einen
eigenen Forschungszweig der Festkdrpermechanik, um die Phdnomene von Rissinitiie-
rung, Rissausbreitung und Bruch in Bauteilen zu verstehen und zu bewerten. Das Ziel
ist die Entwicklung von Materialien und Bauteilen, die eine hohe Widerstandsfdhigkeit
und Sicherheit gegeniiber Bruchvorgingen aufweisen. Dabei spielt die Simulation von
Rissausbreitung eine entscheidende Rolle.
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Abbildung 2.1: Programmschema

Vernachléssigt man dynamische Effekte, so ist Risswachstum als eine Folge von lineari-
sierten quasi-statischen Randwertproblemen modellierbar und mittels FEM als eine Se-
quenz von Einzelrechnungen fiir unterschiedliche (d.h. stiickweise wachsende) Rissldngen
simulierbar. Die Belastung kann dabei schrittweise aufgebracht werden. Nach jedem
Schritt ist es erforderlich, die entsprechenden Bedingungen fiir Rissfortschritt an der
Rissspitze zu priifen. Sind diese Bedingungen erfiillt, wird der Riss um die inkrementelle
Lénge Aa in eine vorgegebene Richtung verldngert. Dabei sind Aa und die Richtung vor-
zugebende Parameter, deren Groflen aus kontinuumsmechanischer Sicht vom Material
und im Allgemeinen von der konkreten Problemstellung abhéingen.

Prinzipiell erfordert die FE-Simulation des Risswachstums die wiederholte Abarbeitung
folgender Teilschritte:

1. FE-Analyse der Struktur mit Riss

2. Berechnung der bruchmechanischen Kenngréfien

3. Berechnung der Groflen fiir den inkrementellen Rissfortschritt

4. Neuvernetzung der veridnderten Risskonfiguration (weiter mit Punkt 1)

Ein Ziel der Projektbearbeitung war die vollstindige Integration dieser Teilschritte zu
einem FE-Programm. Somit entstand ein effizientes Werkzeug zur Simulation von Riss-
wachstum, in dessen Rahmen adaptive und bruchmechanisch gesteuerte Vernetzungs-
strategien im Verbund mit modernen hierarchischen Gleichungssolvern angewendet wer-
den. Das entwickelte Programmschema, ist in Abbildung 2.1 zu sehen.

Folgende Teilaufgaben mussten dazu bearbeitet werden:
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o Weiterentwicklung der vorhandenen adaptiven Vernetzungs- und Losungsalgorith-
men, die eine effektive Simulation von Rissausbreitung ermoglichen

e Erarbeitung von geeigneten FEM-Techniken zur Bestimmung der bruchmechani-
schen Beanspruchungsparameter

e Festlegung/Findung eines geeigneten Kriteriums zur Rissausbreitung
e Erarbeitung einer bruchmechanisch gesteuerten Vernetzungsstrategie

e Einbau und Erprobung der erarbeiteten Techniken in adaptiv-hierarchische Léser

2.3.3 Realisierung von Algorithmen zur Ubertragung von
ZustandsgroBen bei adaptiver Netzverfeinerung

Bei geometrisch und physikalisch nichtlinearen Problemen wird die duflere Belastung
in einzelnen Lastschritten aufgebracht. Wegen der Abhéngigkeit von der Belastungs-
geschichte ist es bei einer Netzanpassung (Verfeinerung und/oder Vergroberung) im
Rahmen der nichtlinearen FEM erforderlich, die Zustandsgrofien (Spannungen, inne-
re Variablen) vom alten auf das neue Netz zu iibertragen. Jedes einzelne Lastinkrement
kann im Sinne einer adaptiven Strategie als separates Teilproblem angesehen werden,
das folgende Schritte beinhaltet:

e Losung des Anfangsrandwertproblems
e Fehlerschitzung
e Netzanpassung

o Ubertragung der Feldgrofen

In Abbildung 2.2 ist die adaptive Vorgehensweise fiir lineare und nichtlineare Probleme
schematisch dargestellt, wie sie in den FEM-Programmen SPC-PM2Ad (lineare Elas-
tizitdt) und SPC-PM2AdNI (Simulation groBer elastisch-plastischer Verzerrungen) des
SFB 393 realisiert wurde.

Vor allem in der Elastoplastizitidt grofler Deformationen (Umformtechnik) hat sich ein
Ubertragungsalgorithmus bewihrt, der besonders bei einer vollstindigen Neuvernetzung
Anwendung findet [Orti91, Four95]:

e [2-Projektion der Zustandsgréfien von den GauBpunkten auf die Knoten des bis-
herigen Netzes

e Generierung eines neuen Netzes, Ermittlung der lokalen Koordinaten der Knoten
des neuen Netzes im alten Netz (Suchprozess, inverse isoparametrische Abbildung)

e Bestimmung der Zustandsgréfen in den Knoten des neuen Netzes durch Interpo-
lation mit den Formfunktionen sowie den Zustandsgrofien in den Knoten des alten
Netzes

e Interpolation mit den Formfunktionen des neuen Netzes zur Berechnung der Zu-
standsgréfen in den Gauflpunkten des neuen Netzes
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Abbildung 2.2: Allgemeine Schemata adaptiver FE-Algorithmen: Lineares Problem
(links), nichtlineares Problem (rechts).

Bei den aus der Literatur bekannten adaptiven Vorgehensweisen erfolgt die Ubertragung
vom alten auf das neue Netz gewohnlich mittels spezieller Extrapolationsalgorithmen.
Zusétzlich wird an gemeinsamen Knoten unterschiedlicher Elemente eine Gléttung der
elementbezogenen Feldgrofien durchgefiihrt [SSO3].

In der laufenden Forderungsperiode wurde zur Ubertragung der FeldgroBen im Teil-
projekt D1 eine neue Strategie entwickelt. Sie unterscheidet sich von herkémmlichen
Vorgehensweisen hauptséichlich dadurch, dass das Anfangswertproblem nicht nur in den
Gauflpunkten integriert wird, sondern auch in den Elementknoten. Damit werden die
Feldgréflen in den Knoten konsistent zu denen in den Stiitzstellen mit der gleichen Ge-
nauigkeit ermittelt. Mit Hilfe der Formfunktionen erfolgt anschlieBend ihre Ubertragung
auf die neuen Knoten und Gauflpunkte des verfeinerten Netzes. Die ermittelten Knoten-
und GauBipunktwerte werden elementbezogen abgespeichert. Die Ubertragung der Zu-
standsgréfen fiithrt zur Verletzung des Gleichgewichts und moglicherweise zu lokal nicht
ausreichend gut erfiillten Fliebedingungen auf dem neuen Netz.

Erfolgt keine Wiederholung des Lastschrittes, basiert die weitere Berechnung auf einer
vom Fehlerschiitzer als zu ungenau identifizierten Losung. Wie beispielsweise Untersu-
chungen von Habraken und Cescotto [Hab90] ergeben haben, kann der Fehler dabei
erheblich sein. Zur Einstellung des Gleichgewichts lisst sich dem néchsten Lastschritt
ein Iterationsprozess vorschalten [Han99|, der einen entsprechenden numerischen Auf-
wand erfordert. Weiterhin ist es auch moglich, das “gestorte” Residuum im néchsten
Lastschritt zu beriicksichtigen.

Im Rahmen der in D1 verfolgten Strategie wird der aktuelle Lastschritt [t,, t,11] gene-
rell mit dem verfeinerten Netz wiederholt, wenn die Fehlerschiitzung eine unzureichende
Giite der Losung zum Zeitpunkt ¢,.; ergibt. Im Rahmen der verwendeten impliziten
Einschrittverfahren zur Zeitdiskretisierung miissen daher die Werte der Feldvariablen zu
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Beginn des Lastschrittes (bei ¢,) auf die Knoten und Gaufpunkte der neuen Elemen-
te iibertragen werden. Zusétzlich wird zur Verbesserung des Konvergenzverhaltens des
Randwertproblems eine Nachiteration zur Zeit ¢, unter konstanter duflerer Belastung
durchgefiihrt.

2.3.4 Adaptive Algorithmen zur Vergroberung von Vernetzungen

Bei adaptiver Netzverfeinerung werden Elementteilungen in Gebieten vorgenommen, die
durch die Fehleranalyse als kritisch identifiziert wurden. Andere, homogenere Regionen
kénnen mit groberen Netzen analysiert werden. In bestimmten Féllen kann sich die La-
ge der Zonen mit grofleren Gradienten wihrend der Belastung &ndern (Abrollvorgéinge,
Kontaktprobleme, Risswachstum, Schidigungszonen). Um nicht unnétig feine Netze bei-
zubehalten, gibt es in SPC-PM2AdNI die M6glichkeit, in vorangegangenen Schritten un-
terteilte Elemente wieder zusammenzufiigen und damit das Netz an weniger kritischen
Stellen zu vergrobern.

Bei der Vergroberung treffen an den Eckknoten der Kanten zwischen den urspriinglichen
Sohnelementen unterschiedliche Knotenwerte aufeinander. Mit dem arithmetischen Mit-
tel und der Methode der kleinsten Fehlerquadrate wurden zwei Verfahren untersucht,
sie zusammenzufiigen.

2.3.5 Fehlerschdtzung bei nichtlinearen Problemen

Im Teilprojekt A3 wurden in den bisherigen Forderungsperioden unterschiedliche Feh-
lerschitzer entwickelt und getestet. Im Rahmen der linearen Elastizitdt wurde dabei
insbesondere der residuale a posteriori Energienorm-Fehlerschéitzer untersucht:

h2 i h
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Eine verbesserte Version dieses Fehlerschédtzers beziiglich anisotroper Elemente wurde
in [Ku00a] veroffentlicht. Weiterhin wurde gemeinsam mit Verfiirth gezeigt, dass das
Elementresiduum vernachlissigt werden kann und somit allein die Kantenspriinge be-
stimmend sind [KV00]. Diese Aussage gilt bei finiter Elastoplastizitéit nur noch fiir die
Verwendung von Elementen mit linearen Formfunktionen. Daher ergibt sich bei Element-
ansitzen hoherer Ordnung und groflen elastisch-plastischen Verzerrungen die Notwen-
digkeit, beide Anteile des Fehlerschiitzers zu beriicksichtigen.

In der linearen Elastizitdt wird die materialabhéngige Konstante A\p gewdhnlich mit
dem Elastizitdtsmodul approximiert [AMWO93, GKZB83]. Eine exakte Angabe fiir diese
Interpolationskonstante ist im nichtlinearen Fall nicht méglich. Es ist aber zu erwarten,
dass sie in der gleichen Groflenordnung wie bei linearen Problemen liegt. Daher wird
auch im Rahmen des vorgestellten Modells der finiten Elastoplastizitit Ap durch den
Elastizitatsmodul angendhert. Da die Fehlerauswertung relativ zu einer vorgegebenen
Schranke erfolgt, spielt bei homogenem Material die Gréfle der Interpolationskonstante
keine Rolle fiir die Netzanpassung. Treten im betrachteten Gebiet beispielsweise elasti-
sche und plastische Regionen gleichzeitig auf, wird mit der genannten Approximation von
Ap der Fehler fiir plastifizierte Elemente unterschétzt. Ausgleichend dazu wurde deshalb
zusitzlich ein Fehlerindikator beziiglich der Erfiillung der Flielbedingung implementiert.
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2.3.6 Bearbeitung des Kontaktproblems unter Beriicksichtigung
von Adaptivitdat und Reibung

Beim Kontaktproblem muss das Verschiebungsfeld geeigneten geometrischen Kontakt-
bedingungen sowie Reibungsrandbedingungen geniigen. Die mathematische Formulie-
rung fiihrt gewohnlich auf Variationsungleichungen. Sie werden diskretisiert mit Finite-
Element- [Kiku88] und Rand-Element-Methoden, letztere vorwiegend fiir den elastischen
Kontakt. Fiir die Losung der beiden Ansétze werden unterschiedliche Verfahren wie
aktive-Mengen-Strategien [Kara89], Fixpunktiterationen [Neca80, Hasl83], Penalty- und
Newton-Methoden sowie die Methode der Lagrange-Multiplikatoren [Gwin83, Wrig85,
Curn88, Chris99] und auch die Methode der quadratischen Optimierung [Klar86] einge-
setzt. Im Falle des elastisch-plastischen Materialverhaltens erfolgte die Anwendung von
adaptiven Finite-Element-Methoden [Wrig95], bei speziellen Aufgaben aber auch der
Rand-Element-Methode [Hues94]. Die Kombination von Kontaktlosern und adaptiver
FEM wird ausfiihrlich in [CSW99] behandelt.

Unter dem Begriff Kontaktkinematik werden die Penetrationsfunktion und der relative
Gleitzustand beim reibungsbehafteten Kontakt zusammengefasst. Zur Beschreibung des
Kontaktes zweier Korper werden diese in einen Kontakt- und einen Zielkorper eingeteilt,
wobei {iberpriift wird, ob Knoten des Kontaktkorpers in den Zielkérper eindringen. Unter
Einfiihrung einer Abstandsfunktion (Ungleichungsnebenbedingung) kann zwischen den
Féllen “kein Kontakt”, “perfekter Kontakt” und “Penetration” unterschieden werden.
Von den eingangs beschriebenen Lésungsmethoden werden im Rahmen kommerzieller
Programme zumeist Penalty-Verfahren oder das Verfahren der Lagrange-Multiplikatoren
eingesetzt. In diesen Fillen werden die Ungleichungsnebenbedingungen als Gleichungs-
nebenbedingungen, die sich wihrend des inkrementellen Vorgehens dndern, dargestellt.
Aus der Variationsungleichung entsteht dann eine Variationsgleichung mit Kontaktbei-
tragen fiir die aktive Kontaktzone.

Als neue Variante fiir den Fall des reibungsfreien Kontaktproblems eines elastischen
Korpers mit einem festen Hindernis wurde in der laufenden Foérderungsperiode im TP A12
fiir die numerische Losung ein Projektionsverfahren entwickelt. Dieses nutzt die imple-
mentierten Projektionsmethoden fiir hingende Knoten [Mey99] und spezielle Klassen
von Randbedingungen [Mey02] sowie die Einbettung in die adaptive Netzverfeinerung
aus (siehe dazu auch die Ausfiihrungen zum TP A12). Im Zusammenwirken mit effek-
tiven Vorkonditionierern zur Losung des resultierenden Systems ergibt sich auf diese
Weise ein effizienter Algorithmus fiir das lineare Elastizitdtsproblem, der offen ist fiir
Erweiterungen auf geometrisch und physikalisch nichtlineare Modelle.

2.3.7 Adaptive Algorithmen zur Steuerung und Simulation der
Ausbreitung von Schadigungszonen

In den vergangenen zehn Jahren wurden verschiedene schidigungsmechanische Model-
le fiir die Beschreibung des duktilen Versagens metallischer Werkstoffe entwickelt. Am
bekanntesten sind die Modelle von Gurson-Tvergaard-Needleman und Rousselier, die
die Entstehung, das Wachstum und die Koaleszenz von Mikroporen bis zur makroskopi-
schen Anrissbildung als Folge der plastischen Verformung und Spannungsmehrachsigkeit
beschreiben. Diese Modelle wurden bereits erfolgreich auf die Simulation von Umform-
prozessen (Blechumformung, Massivumformung, Crashsimulation) und von duktilem,
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stabilen Risswachstum eingesetzt. Vor allem in der Zdhbruchmechanik konnten damit
wichtige Fragen des Einflusses der Mehrachsigkeit auf die duktilen Risswiderstands-
kurven in Bruchproben und Bauteilen gelést werden. Eine Kombination von adaptiver
Vernetzung und Schidigungsmechanik wurde bisher nur in wenigen Publikationen (sie-
he z. B. [Gel98]) vorgenommen, wobei es sich um das iibliche Remeshing nach grofien
Netzverzerrungen in der Massivumformung handelt.

Da beide Schidigungsmodelle im vorigen Antragszeitraum in SPC-PMHP implementiert
wurden und die Struktur der Materialgleichungen mit denjenigen der Elasto-Plasto-
Mechanik analog ist, konnen die dafiir im Teilpropjekt entwickelten adaptiven Tech-
niken 2.3.3 - 2.3.5 sinngemif {ibernommen und effektiv angewandt werden. Damit ist
es moglich, in Abhingigkeit vom Lésungsverhalten eines schidigungsmechanischen Pro-
blems, den lokalen Fehler a posteriori zu schétzen und das FE-Netz entsprechend zu
verfeinern bzw. wieder zu vergrobern und auch die schidigungsmechanischen Zustands-
variablen zu iibertragen. Diese Aufgabe des Projektes befindet sich z. Z. in intensiver
Bearbeitung und soll bis Mitte des Jahres abgeschlossen sein. Auf dieser Basis sind An-
wendungsrechnungen fiir Probleme mit geringen Gradienten durchfithrbar, z. B. in der
Umformtechnik, um die Ausbreitung von Schiadigungsgebieten effizient zu berechnen.
Schwieriger verhélt sich die Sache hingegen bei der Simulation der duktilen Ausbreitung
von Rissen, wo in der Schidigungszone starke Feldgradienten auftreten, die in Verbin-
dung mit den entfestigenden Schidigungsgesetzen zu Lokalisierungen, zum Verlust der
Elliptizitat [SMS94] und somit zur Netzabhéngigkeit der numerischen Losung fiihren, die
selbst mit Regularisierungsverfahren auf Basis nichtlokaler integraler oder Gradienten-
methoden nicht vollstindig vermeidbar sind, siehe z. B. [SR00, JK03, Reu03]. Deshalb
miissen neben numerischen Fehlerkriterien auch werkstoffmechanische Indikatoren fiir
die Netzanpassung formuliert werden. Das bedeutet im einfachsten Fall die Vorgabe ei-
ner einheitlichen, nach unten beschréinkten Elementgréfie in der Schidigungszone am
Riss, die mit einer physikalischen Werkstoffstrukturlinge korreliert. Vom Standpunkt
der Kontinuumsmechanik und Numerik wére es richtiger, aber auch weitaus komplizier-
ter, beim Erreichen des lokalen Versagens in einem Materialpunkt vor der Rissspitze,
das z. B. durch die Indefinitheit des akustischen Tensors angezeigt wird, den Bruchpro-
zess durch Trennung des Kontinuums auch im numerischen Modell zu vollziehen. Dafiir
bieten sich die in 2.3.1 erarbeiteten Algorithmen zur Elementteilung und Kantenver-
dopplung an. Es wird angestrebt, diese Aufgaben noch bis Ende des Projektzeitraums
zu losen.

Literaturverzeichnis zu 2.3

[AMWO93] T. Apel, R. Miicke and J.R. Whiteman. An adaptive finite element technique
with a-priori mesh grading. Report 9, BICOM Institute of Computational Ma-
thematics, 1993.

[BGKO1]  A. Bucher, U.-J. Gorke and R. Kreiffig. Development of a generalized material
interface for the simulation of finite elasto-plastic deformations. Int. J. Sol. Struct.,
38/01:9423-9436, 2001.



D1 KreiBig/Meyer/Kuna 233

[Buch98]

[BuchO1la]

[BuchO1b]

[Chris99]

[CSW99]

[Curn88]

[Four95]

[FR2003]

[GBKO1]

A. Bucher. Thermodynamisch konsistente konstitutive Gleichungen zur Beschrei-
bung finiter elasto-plastischer Deformationen. In: Modellierung und Identifikati-
on, S. Hartmann, P. Haupt and V. Ulbricht (Eds.), Tagungsband zum 2. Work-
shop der Graduiertenkollegs Identifikation von Material- und Systemeigenschaften
(Kassel) und Kontinuumsmechanik inelastischer Festkorper (Dresden/Chemnitz),
Gesamtschul-Bibliothek Kassel, 1998.

A. Bucher. Realisierung eines allgemeinen Materialteils fiir ein “paralleles”
FEM-Programm zur Berechnung grofler elastisch-plastischer Deformationen.
In: Tagungsband zum 8. Workshop der Graduiertenkollegs Identifikation wvon
Material- und Systemeigenschaften (Kassel) und Kontinuumsmechanik inelasti-
scher Festkorper (Dresden/Chemnitz), Gesamtschul-Bibliothek Kassel, 2001.

A. Bucher. Deformationsgesetze fiir grofie elastisch-plastische Verzerrungen un-
ter Berticksichtigung einer Substruktur. Dissertation, TU Chemnitz, Institut fiir
Mechanik, Bericht 4/01, 2001.

P.W. Christensen and A. Klarbring. Newton’s method for frictional contact pro-
blems, ECCM, 1999.

C. Carstensen, O. Scherf and P. Wriggers. Adaptive finite elements for elastic
bodies in contact. STAM Journal on Scientific Computing, 20/99:1605-1626, 1999.

A. Curnier and P. Alart. A generalized newton method for contact problems with
friction. J. Mech. Theor. Appl., 7/88:67-82, 1988.

L. Fourment and J.L. Chenot. Error estimators for viscoplastic materials, Appli-
cation to forming processes. Int. J. Num. Meth. Engng., 38/95:469-490, 1995.

M. Fullan and H.A. Richard. Finite-element-based fatigue crack growth simulation
in real structures. Key Engineering Materials, 251/252:79-84, 2003.

U.-J. Gorke, A. Bucher and R. Kreiflig. Ein Beitrag zur Materialparameteridenti-
fikation bei finiten elastisch-plastischen Verzerrungen durch Analyse inhomogener
Verschiebungsfelder mit Hilfe der FEM. TU Chemnitz, Preprint SFB393/01-03,
2001.

[GBKMOOb] U.-J. Gorke, A. Bucher, R. Kreilig and D. Michael. Ein Beitrag zur Losung von

[Gel98]

[GKO1]

[GKZB83]

[Gwin83]

Anfangs-Randwert-Problemen einschlieBlich der Materialmodellierung bei finiten
elastisch-plastischen Verzerrungen mit Hilfe der FEM. TU Chemnitz, Preprint
SFB393/00-09, 2000.

J.C. Gelin Modelling of damage in metal forming processes. Journal of Materials
Processing Technology, 80/81:24-32, 1998.

G. Grewolls and R. Kreiflig. Anisotropic hardening - numerical application of a
cubic yield theory and consideration of variable r-values for sheet metal. Eur. J.
Mech. (A/Sol.), 20/01:585-599, 2001.

J.P. Gago, D. Kelly, O.C. Zienkiewicz and 1. Babuska. A-posteriori error analysis
and adaptive processes in the finite element method. Part I: Error analysis. Part
IT: Adaptive processes. Int. J. Num. Meth. Engng., 19/83:1593-1656, 1983.

J. Gwinner. A penalty approximation for a unilateral contact problem in nonlinear
elasticity. Math. Meth. Appl. Sci., 11/83:447-458, 1983.



234

[Hab90]

[Han99]

[Hasl83]

[Hues94]

[JK03]

[Kara89]

[KBGOO]

[KGKOS]

[Kiku8s]

[KKO00]

[Klar86]

[Krei98a]

[Krei98b]

[Ku00a]

[KV00]

[Mey99]

D1 KreiBig/Meyer/Kuna

A. Habraken and S. Cescotto. An automatic remeshing technique for finite element
simulation of forming processes. International Journal for Numerical Methods in
Engineering, 30/90:1503-1525, 1990.

C.S. Han. Eine adaptive Finite- Element-Methode fiir elasto-plastische Schalenpro-
bleme 1m unilateralen Kontakt. Dissertation, Universitit Hannover, IBNM-Bericht
Nr. F99/2, 1999.

J. Haslinger. Approximation of the Signorini problem with friction obeying the
Coulomb law. Math. Meth. Appl. Sci., 5/83:422-437, 1983.

A. Huesmann and G. Kuhn. Behandlung elastoplastischer Kontaktprobleme mit
der Randelementmethode. ZAMM, 74/94:T254-T256, 1994.

J. Jackewiecz and M. Kuna. Non-local regularisation for FE simulation of damage
in ductile materials. Comp. Mat. Sci., 28/03:684-695, 2003.

G. Karami. Boundary Element Methods for Two Dimensional Contact Problems.
Springer, New York/Berlin/Heidelberg, 1989.

R. Kreilig, U. Benedix and U.-J. Goérke. About some statistical aspects of the iden-
tification of parameters of elasto-plastic material behaviour. Arch. Appl. Mech.,
71/01:123-134, 2001.

S. Kretzschmar, U.-J. Gorke and R. Kreiflig. Identifikation von Materialparame-
tern durch Auswertung inhomogener Verschiebungsfelder. ZAMM, 78/98:S559—
5560, 1998.

N. Kikuchi and J.T. Oden. Contact Problems in Elasticity: A Study of Variational
Inequalities and Finite Element Methods. SIAM, Philadelphia, 1988.

[.Yu. Kadashevich and R. Kreiflig. Description of cyclic torsion on the basis of the
multi-surface model with cross-links. In: Nelinejnye problemy mechaniki  fiziki
deformirujemogo tverdogo tela, K. F. Cernycha (Ed.), Universitit St. Petersburg,
2000.

A. Klarbring. A mathematical programming approach to three-dimensional con-
tact problems with friction. Comp. Meth. Appl. Mech. Engrg., 58/86:175-200,
1986.

R. Kreiflig. Auswertung inhomogener Verschiebungsfelder zur Identifikation
der Parameter elastisch-plastischer Deformationsgesetze. Forsch. Ingenieurwes.,
64/98:99-109, 1998.

R. Kreiflig. Numerische Methoden fiir die Parameteridentifikation. ZAMM,
78/98:5555—S558, 1998.

G. Kunert. An a posteriori residual error estimator for the finite element method
on anisotropic tetrahedral meshes. Numer. Math., 86(3):471-490, 2000.

G. Kunert and R. Verfiirth. Edge residuals dominate a posteriori error estimates
for linear finite element methods on anisotropic triangular and tetrahedral meshes.
Numer. Math., 86(2):283-303, 2000.

A. Meyer. Projected PCGM for Handling Hanging Nodes in Adaptive Finite
Element Procedures. TU Chemnitz, Preprint SFB393/99-25, 1999



D1 KreiBig/Meyer/Kuna 235

[Mey02]

[Mich01]

[MMOY8]

[MRS04]

[MS01]

[Neca80]

[Ortigl]

[Reu03]

[SK03]

[SMS94]

[SRO0]

[SS03]

[TWO03]

[Wrig85]

[Wrig95]

A. Meyer. Projection Techniques embedded in the PCGM for Handling Hanging
Nodes and Boundary Restrictions. In: Engeneering Computational Technology,
B.H.V. Topping and Z. Bittnar (Eds.), Saxe-Coburg Publ., Stirling, Scotland,
147-165, 2002.

D. Michael. Kontinuumstheoretische Grundlagen und algorithmische Behandlung
von ausgewéhlten Problemen der assoziierten Flieitheorie. TU Chemnitz, Preprint
SFB393/01-06, 2001.

D. Michael and M. Meisel. Some remarks to large deformation elasto-plasticity
(continuum formulation). TU Chemnitz-Zwickau, Preprint SFB393/98-28, 1998.

A. Meyer, F. Rabold and M. Scherzer. Efficient Finite Element Simulation of
Crack Propagation. Preprint SFB393/04-01, TU Chemnitz, 2004.

D. Michael and M. Springmann. Zur numerischen Simulation des Versagens duk-
tiler metallischer Werkstoffe. Preprint SFB393/09-01, 2001.

J. Necis, J. Jarusek and J. Haslinger. On the solution of the variational inequality
to the Signorini problem with small friction. Bolletino U.M.I., 17, 1980.

M. Ortiz and J.J. Quiqley. Adaptive mesh refinement in strain localization pro-
blems. Comp. Meth. Appl. Mech. Eng., 90/91:781-804, 1991.

F. Reusch. Entwicklung und Anwendung eines nicht-lokalen Materialmodells zur
Simulation duktiler Schddigung in metallischen Werkstoffen. Dissertation, Uni-
versitdt Dortmund, 2003.

M. Springmann, M. Kuna. Identification of material parameters of the Rousselier
model by non-linear optimization. Computational Materials Science, 26:202-209,
2003.

P. Steinmann, C. Miehe and E. Stein. Comparison of different finite deformation
inelastic damage models within multiplicative elasto-plasticity for ductile materi-
als. Comp. Mech., 13/94:458-474, 1994.

T. Svedberg and K. Runesson. An adaptive finite element algorithm for gradient
theory of plasticity with coupling to damage. Int. J. Sol. Struct., 48/50:7481-7499,
2000.

E. Stein and M. Schmidt. Adaptive FEM for Elasto-plastic Deformations. In:
Error-controlled Adaptive Finite Elements in Solid Mechanics, E. Stein (Ed.),
John Wiley & Sons, Chichester, 53-107, 2003.

A. Tabiei and J. Wu. Development of the DYNA3D simulation code with automa-
ted fracture procedure for brick elements. Int. J. Num. Meth. Engng., 57/03:1979—
2006, 2003.

P. Wriggers, J. Simo and R. Taylor. Penalty and Augmented Lagrangian Formula-
tions for Contact Problems. In: Proceedings of NUMETA Conference, J Middleton
and G. Pande (Eds.), Balkema, Rotterdam, 1985.

P. Wriggers and O. Scherf. An adaptive finite element algorithm for contact
problems in plasticity. Comp. Mech., 17/95:88-97, 1995.



236 D1 KreiBig/Meyer/Kuna

2.4 Ergebnisse

2.4.1 Adaptive Vernetzungsalgorithmen zur Elementteilung und
Kantenverdopplung

Weiterentwicklung der vorhandenen adaptiven Vernetzungs- und
L6ésungsalgorithmen

Das singulédre Losungsverhalten an der Rissspitze erfordert immer eine Verfeinerung des
Netzes in deren Umgebung, welche mit Hilfe einer adaptiven automatischen Verfeine-
rungstechnik realisiert wird. Hierzu wird ein fehlergesteuertes Verfahren angewandt, das
auch eine spitere Netzvergroberung ermdglicht, wenn sich die Rissspitze weiter bewegt.
Der allseits bekannte residuumbasierte Fehlerschétzer

=Y he llon] I, (2.2)

ECT

kommt als Fehlerindikator fiir jedes finite Element T" zum Einsatz. Er misst die Grofle
des Spannungssprungs [on| entlang der Kante F eines Elements. Im Falle isotroper
finiter Elemente ist die Wichtung hg gleich dem Verhiltnis der Kantenldnge zum Elas-
tizitdtsmodul. Dann gibt

1/2
n= (Z 77%) (2.3)

eine Niherung fiir die totale H!-FehlergroBe (bis auf eine unbekannte Konstante) an.
Folglich wird ein Element 7" mit

7]1% > Qlefine 7]2 (24)

verfeinert, bzw. falls

77%’ < Qlcoarse * 772 (25)

gilt, wird das Netz in der Umgebung des Elementes 7" vergrobert. Im Folgenden wihlen
WIr Qrefine & 0.8 und @parse & 1072, Falls nicht geniigend Elemente (=~ 10%) zur
Verfeinerung gefunden werden, wird oy fine schrittweise auf 0.05 reduziert. In Abbildung
2.3 sind die beiden implementierten Varianten zur Teilung von Dreieckelementen zu
sehen.

Bei der adaptiven Herangehensweise entsteht eine Folge von Netzen. Fiir jedes dieser
Netze muss ein lineares Gleichungssystem iterativ gelost werden. Deshalb wurde ein sehr
zeiteffizientes Losungsverfahren angestrebt, das in folgender Weise charakterisierbar ist
[MRS04, MeRaS04]:

e Fiir jedes Element werden nur die Elementmatrizen zusammen mit den Elementda-
ten gespeichert. Der Zusammenbau irgendeiner Gesamtsteifigkeitsmatrix ist nicht
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Abbildung 2.3: Elementteilungsvarianten: ,,griine“
Teilung (links) und ,rote* Teilung
(rechts)

notwendig. Der Losungsalgorithmus, beruhend auf der vorkonditionierten konju-
gierten Gradientenmethode (PCGM) , ,multipliziert einfach Element fiir Ele-
ment. Das besitzt den Vorteil, dass nur fiir neue Elemente, die wihrend des Ver-
feinerungsprozesses entstehen, Elementmatrizen generiert werden miissen.

e Der Vorkonditionierer nutzt die hierarchische Datenstruktur, die durch die Un-
terteilung der Kanten des Netzes entsteht. Fiir ebene Problemstellungen fiihrt
der einfache ,Hierarchische Basis“-Vorkonditionierer (HB) [Yser90] zu einem sehr
schnellen Solver, weil:

a) Alle Informationen zur Implementierung des HB, welche von der Netzverfei-
nerung genutzt werden, im ,Kanten-Unterteilungsbaum® enthalten sind.

b) Die Anzahl der arithmetischen Operationen gleich 3N fiir N Unbekannte im
vorliegenden Netz ist.

¢) Einerseits die Konditionszahl der vorkonditionierten Steifigkeitsmatrix (gleich
der Konditionszahl der finiten Elementsteifigkeitsmatrix in Bezug auf die hier-
archische Basis des Ansatzraumes) wie (log N)? wiichst. Andererseits liegt ein
sehr guter Startvektor vor, der in die adaptive Schleife auf jeder neuen Losung
eingebettet wird (nur hochfrequente Fehler). Dies fiihrt zu einer fast konstan-
ten Anzahl von Iterationen wihrend der Verfeinerung.

Rissausbreitung mittels adaptiv-iterativer Techniken

Durch die bruchmechanische Auswertung der FE-Losung erhélt man die nétigen Infor-
mationen fiir das inkrementelle Risswachstum, d.h. eine Richtung und eine Linge Aa,
durch die die neue Rissspitze definiert wird. Damit wird im aktuellen Netz von der aktu-
ellen Rissspitze P zur neuen Rissspitze P, eine Strecke L (|L| < Aa ) erzeugt, an der
die neue Rissfliche generiert werden soll. Dazu sind neue Knoten (und somit auch neue
Kanten) entlang der Strecke L zu definieren. Sie konnen zweierlei Art von Freiheitsgra-
den besitzen, die den Verschiebungen fiir die Rissflichen u; und u_ entsprechen. Ein
Rissuferelement, welches ,,—“-Freiheitsgrade enthélt, wird dann als ,,—“-Element bezeich-
net. Entsprechend enthalten ,,+“-Elemente an der gegeniiberliegenden neuen Rissfliche
,+“-Freiheitsgrade.

Der erste Schritt zur Modellierung der Rissausbreitung ist die Generierung solcher ,,—“-
und ,,+“-Elemente durch eine Teilung aller Elemente, die durch die Strecke L geschnit-
ten werden. Dabei wird fiir jede geschnittene Kante E=(a,b) (mit a,b € R? als die
Endknoten der Kante) des aktuellen Netzes folgender Algorithmus abgearbeitet:

Es wird der Schnittpunkt Q der Strecke L mit der Kante E berechnet, fiir den die
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Beziehung gilt:
Q=aa+(1—-—a)b. (2.6)

Wenn o =~ 1, dann wird der Endknoten a der Kante E auf den Schnittpunkt Q
verschoben. Ist a & 0, wird der Endknoten b nach @ verschoben. Trifft keine dieser

beiden Bedingungen zu, dann wird die Kante E in die zwei Kanten E;=(a,Q) und
E,=(Q,b) geteilt.

Durch das Verschieben der Endknoten der Kante zum Punkt () werden ungiinstige Ele-
mentformen, die durch die folgende Elementteilung entstehen, vermieden. Alle Elemente,
bei denen zwei Kanten durch die Strecke L geschnitten werden, sind durch eine gew6hnli-
che ,,rot“-Teilung zu verfeinern. Eine , griin“-Teilung erfolgt fiir die Elemente, welche nur
an einer Elementkante geschnitten werden. Die restlichen Elemente bleiben unverdndert.
Durch diesen einfachen Algorithmus erzeugt man entlang der Strecke L im Netz neue
Kanten. In Abbildung 2.4 ist ein entsprechendes Beispiel zu sehen. Abschlielend definiert
man an den neuen Knoten entlang der Strecke L die ,+“- und ,,—“-Freiheitsgrade.

Bis jetzt ist die hierarchische Datenstruktur durch den Teilungsbaum der Kanten vorge-
geben. Durch eine Kantenverdopplung entlang der Strecke L. wiirde diese Datenstruktur
zerstort werden, so dass kein effizienter hierarchischer Vorkonditionierer zur Verfiigung
stiinde. Deshalb werden nur die Kanten entlang der Strecke L definiert, die auf die
,—-Knoten verweisen. Fiir jeden ,,—“-Knoten existiert dann eine Kopie als ,,+“-Knoten
in der Knotenliste mit einem gegenseitigen Verweis. Ebenso verweist ein ,,—“-Element
auf den Freiheitsgrad eines gewohnlichen oder ,,—“-Knotens und die ,,+“-Elemente ver-
weisen auf gewohnliche oder ,+“-Knoten. Durch die zusétzliche Definition von ,,—“- und
»+“-Knoten erhélt man insgesamt folgende Unbekannte:

n Knoten mit 2n gewdhnlichen Knotenfreiheitsgraden

d ,,—“-Knoten mit 2d Knotenfreiheitsgraden und

d ,,+“-Knoten mit zusétzlichen 2d Knotenfreiheitsgraden.

Fiir das aktuelle Netz hat das lineare Gleichungssystem, welches nun gelést werden
muss, N = 2(n + d + d) Knotenfreiheitsgrade. Der hierarchische Vorkonditionierer C~!
[Yser90], verfiigbar durch die Informationen des Kantenbaums, funktioniert jedoch nur
fiir 2(n + d) Knotenfreiheitsgrade. Fiir die Entwicklung eines effektiven Losers diirfen

Abbildung 2.4: Netzbehandlung entlang der Strecke L: Element 1 wird ,,griin“, Elemente
2,3 ,rot“ und Elemente 4,5 wieder ,griin® geteilt, nachdem der Knoten
verschoben wurde
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diese hierarchischen Informationen nicht verloren gehen (wie oben erklirt). Deshalb wird
ein Restriktionsoperator R mit

1 0 i1 0
R=| 0 1 0 0. (2.7)
0O 0 0 I

definiert. Er bildet den fiktiven Raum mit 2(2n + 2d) Knotenfreiheitsgraden auf unseren
realen Raum mit 2(n + 2d) Knotenfreiheitsgraden ab. Somit kann der resultierende
Vorkonditionierer mittels

72< C@_)l 091 ) R (2.8)

in zweifacher Anwendung von C'~! fiir das Risswachstum eingesetzt werden. Die folgende
Vorgehensweise fiihrt zur iterativen Minimierung der Residuen innerhalb des PCGM:

Es sei r = (ZOT,ET,ESC)T der Residuen-Vektor in der k-ten Iteration im konjugierten
Gradienten-Algorithmus mit den Teilvektoren r, r_ und r_, die zu den normalen sowie
,— -Knoten und ,,+“-Knoten gehoren. Der Vorkonditionierer ermittelt das vorkonditio-

nierte Residuum w als

1

das zwei ,, Vorkonditionierungsaufrufe* enthélt:

< wwo,: ) = ! ( %ﬁf_‘) ) (2.10)

und (nach dem Kopieren der 7, zu den ,—“-Daten)

( Qwof ) =c ( %zio ) ‘ (2.11)

Dadurch werden zwei verschiedene Werte fiir die Residuen an den normalen Knoten
berechnet. Das Endresiduum innerhalb der behandelten Iteration ergibt sich dann als
deren Mittelwert:

%(M(H + Qo,f)
w= w . (2.12)

wy

Die zwei Solver in (2.10) and (2.11) sind die einfachsten hierarchischen Basis-Vorkonditio-
nierer, angewandt auf die Knotenfreiheitsgrade, welche von den Kantendaten (hierarchi-
sche Struktur) bezogen werden. Somit ist im Rahmen eines iterativen Gleichungssolvers
Risswachstum modellierbar, ohne die Hierarchie der Datenstruktur zu zerstoren. Dieser
Solver ist effektiv fiir bruchmechanische Aufgaben einsetzbar.
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2.4.2 Adaptive Algorithmen und Kriterien zur Simulation der
Rissausbreitung

Rissausbreitungskriterium

Bei der Betrachtung ebener Probleme der Rissausbreitung sind nur die Moden I und
IT von Bedeutung, Mode IIT entfillt. Der kritische Zustand (d.h. Bruch) an der Riss-
spitze folgt aus dem Zusammenwirken dieser beiden ebenen Moden. Zur Modellierung
von Risswachstum existieren eine Reihe von Hypothesen, die sich je nach betrachtetem
Material bzw. Versagensmechanismus voneinander unterscheiden. Fiir isotropes elasti-
sches Materialverhalten und ebene gemischte Beanspruchungen eignet sich das klassische
Kriterium der maximalen Umfangsspannung von Erdogan und Sih (1963) [ES63]. Es be-
stimmt die notwendigen Parameter (Grofle und die Richtung der Rissausbreitung sowie
die kritische Rissbelastung) anhand der Annahme, dass sich der Riss senkrecht zur maxi-
malen Umfangsspannung o, mee = 0,(o) ausbreiten wird, wenn der korrespondierende
Spannungsintensitéitsfaktor den Wert von K. (Materialparameter) erreicht. Somit ist
die Rissausbreitungsrichtung ¢y mit

1—-+v1 2 K
—+8k> . k=-U (2.13)

= 2arct = —.
©o arctan ( i K,
definiert. ¢y hingt vom Verhiltnis der beiden K-Faktoren ab und die Rissausbreitungs-
bedingung lautet

1 3 3
- | K; 3(:03@4—(:08ﬂ — Ky 38i11@+3$inﬂ — K;.=0. (2.14)
4 2 2 2 2

Letztendlich miissen die Spannungsintensititsfaktoren K; und K;; bestimmt und die
Rissausbreitungsbedingung (2.14) gepriift werden. (2.13) liefert dann in Zusammenhang
mit einem gegebenen Aa die neue Rissspitze.

Bestimmung der K-Faktoren

Zur Bestimmung der bruchmechanischen Beanspruchungsparameter K; und Kj;; wur-
den Zugéinge verwendet, die ihre Ermittlung unhabhéngig von der Struktur der Rissver-
netzung (z.B. beziiglich von Symmetrien, Elementgrofien, Knotenpositionen) gestattet.
Um eine weitgehend netzunabhingige und sehr genaue Bestimmung der K-Faktoren zu
erreichen, bietet sich die Berechnung des J-Integrals an. Dabei ist zu beachten, dass
die direkte Anwendung der J-Integraltechnik fiir Mixed-Mode Belastungen die Aus-
wertung der Spannungs- und Verschiebungsfelder direkt an der Rissspitze notwendig
macht (zo-Komponente des J-Integrals). Ohne Beriicksichtigung des konkreten asymp-
totischen Verhaltens werden diese Felder mittels FEM immer ungenau wiedergegeben.
Selbst durch eine intensive adaptive Netzverfeinerung um die Rissspitze herum kann
die Qualitdt der Approximation nicht entscheidend verbessert werden. Deshalb kam
die Interaction-Integral-Technik zum Einsatz. Beim Interaction-Integral werden der FE-
Losung (Index (1)) unterschiedliche asymptotische Losungen (Index (2)) iiberlagert und
nur die z1-Komponente verwendet. Somit kénnen die eben beschriebenen Probleme ver-
mieden werden, da eine J-Integral-Kontur direkt bis zur Rissspitze nicht mehr notwendig
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ist, d.h. das Rissspitzennahfeld wird von der Auswertung ausgeschlossen. Man erhiilt die
Bestimmungsgleichungen fiir die K-Faktoren der FE-Losung:

E*
KW = K@)/[ @5, — o >u<>—a§k>u1}nkdc (2.15)
2K |
C
o _ W5 _ U, @,0] e 516
1= ) Tij Cij 01k = Oy Uiyt — Oy Ugy Tk (2.16)
17 C

In (2.15) und in (2.16) werden jeweils entsprechend die Mode I - Eigenlésung und die
Mode II - Eigenlosung als Referenzlésung (Index (2)) verwendet (E* = E/(1 — v?) - fiir
ebenen Verzerrungszustand).

Bruchmechanische Vernetzungsstrategie

Das FE-Netz sollte wihrend der Simulation entsprechend der geforderten Genauigkeit
der bruchmechanischen Ergebnisse optimiert sein. Da das J-Integral von der Vernet-
zungstopologie eher unabhéngig ist, spielt nur die Netzfeinheit eine entscheidende Rolle.
Die Genauigkeit der Losung an der Rissspitze kann, neben dem verwendeten Element-
Fehlerschitzer, iiber die Auswertung der Wegunabhéingigkeit des J-Integrals beurteilt
werden. Hierbei handelt es sich um ein globales Fehlermafl. Das Netz wird bis zu dem
Niveau verfeinert, bei welchem die relative Abweichung des J-Integrals

_,MAX (J@, O JE) — MIN (J@, O, J©) -
= J@ 5 JO £ J© (2.17)

entlang der drei unterschiedlichen Konturen (a),(b) und (c) (siche Abbildung 2.5) kleiner
als ein vorgegebener Wert e ist.

Zur Erhohung der Genauigkeit wurde versuchsweise das Netz innerhalb der Berech-
nungskontur fiir das J-Integral zwingend verfeinert. Es zeigte sich aber, dass die normale
adaptive Verfeinerung um die Rissspitze oft ausreichend ist.

Abbildung 2.5: Finite-Element-Netz mit J-Integral-Konturen
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Rissfortschritt in einer symmetrisch belasteten Probe

Im Folgenden werden einige Testrechnungen von Rissausbreitungssimulationen vorge-
stellt.

AU
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A
] K;. = 450MPay/mm
1 Aa = 2.5mm
> & E = 2.10°MPa
Y v = 0.3
3 e = 1072
\ |
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Abbildung 2.6: Symmetrische Zugprobe
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o
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Abbildung 2.7: Phasen der Rissausbreitung unter symmetrischer Belastung

Das erste Testbeispiel betrifft Rissfortschritt in einer symmetrisch belasteten Probe
[RMSKO04]. In Abbildung 2.6 sind die Geometrie, die Startvernetzung sowie die verwen-
deten Materialparameter zu sehen. Die Probe wird durch eine gleichméfige Verschiebung
von u=0.05mm an der linken Seite der Probe belastet. Die aufgebrachte Belastung ruft
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Abbildung 2.8: Anderung des Spannungsintensititsfaktors wihrend des Risswachstums

ein sofortiges Risswachstum hervor und der Riss wichst kontinuierlich bis zum Rissstopp.
In der Abbildung 2.7 sind die adaptiv verfeinerten Vernetzungen der Probe fiir verschie-
dene Rissldngen zu sehen. Die Zahl unter den Bildern gibt die Anzahl der realisierten
FE-Rechnungen bis zur erreichten Risslinge an. Netzverfeinerung und Netzvergrobe-
rung wihrend des Risswachstums sind aus den Bildern ersichtlich. Man erkennt, dass
die Vernetzung an Stellen, die von der Rissspitze erreicht wurden, wieder vergrobert
wird, wenn ein bestimmter Abstand zur aktuellen Rissspitze iiberschritten ist. Das vier-
te Bild in Abbildung 2.7 zeigt die endgiiltige Position der Rissspitze fiir die vorgegebenen
Materialparameter und Belastung, d.h. der Riss hat angehalten. In Abbildung 2.8 ist die
Abhéngigkeit des Spannungsintensitéitsfaktors beziiglich der Rissldnge gezeigt.

600 ‘ ‘ ‘ ‘ 600 —— ‘ ‘ ‘ —
*
500 — 500 * ]
) [ ® *
S 400 4 S400- T .
s L ©
o 3
5300 4 53001 :
o o} |
o) Qo
E 200 4 E200F -
c c
100+ B 100+ B
0 L L L L | 0 1 L 1 L L L L L | L | L
0 20 40 0 80 0 20 40 60 80 100 120 140
accumulated number of PCGM-solutions accumulated number of PCGM-solutions
(a) € = 102 (b) e =103

Abb. 2.9: Anzahl der Iterationen des PCGM-Solvers pro FE-Losung fiir verschiedene ¢

Eine interessante Eigenschaft des PCGM-Solvers ist in Abbildung 2.9a zu sehen, in der
die Anzahl der Tterationen fiir jede FE-Losung wiahrend der Rissforschrittssimulation
dargestellt ist. Die markierten Punkte kennzeichnen die FE-Losung direkt nach einer in-
krementellen Rissverldngerung. Man erkennt, dass der Solver mehr Iterationen benotigt,
wenn die Rissspitze weiter bewegt wird und das FE-Netz entsprechend der neuen Riss-
oberfliche angepasst wird. Auf der anderen Seite fiihrt eine folgende Netzverfeinerung
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zu einem raschen Abfall der Iterationszahlen. Dieser Sachverhalt zeigt die hohe Effizienz
der angewandten Techniken.

Erhoht man die geforderte Genauigkeit von ¢ = 1072 auf ¢ = 1073, so wird eine noch
feinere Vernetzung um die Rissspitze erzeugt. Das zu l6sende Gleichungssystem enthilt
noch mehr Freiheitsgrade und ist demzufolge noch aufwindiger zu 16sen. Die Entwick-
lung der benétigten Tterationen zur Losung dieser grofleren Gleichungssysteme ist in Ab-
bildung 2.9b zu sehen. Im Unterschied zur Abbildung 2.9a steigen die PCGM-Iterationen
fiir den ersten Losungsschritt nach der inkrementellen Rissverlangerung ungefihr um das
Doppelte. Fiir die folgenden Verfeinerungsschritte fillt jedoch die Anzahl der Iteratio-
nen auf das gleiche Niveau wie in Abbildung 2.9a zuriick. Um zukiinftig die “Iterations-
spitzen” der Bilder 2.9a und 2.9b herabzusetzen, ist die korrekte asymptotische Losung
[SM96, Sch97, Sch99, Sch04] in den hierarchischen Loser einzubeziehen.

Ermiidungsrisswachstum in einer Querkraftbiegeprobe

Ersetzt man bei einer vorgegebenen zyklischen Belastung K;, K;; und Kj. durch die
entsprechenden Schwingbreiten der K-Faktoren AK;, AK; sowie AKy,, so lassen sich
die Gleichungen 2.13 und 2.14 auch auf Ermiidungsrisswachstum anwenden. Allerdings
konnen Effekte wie Rissschlielen dabei nicht beriicksichtigt werden. Als Simulations-
beispiel wurde die Querkraftbiegeprobe aus [TWB03] gewéhlt, da hierfiir entsprechende
experimentelle Vergleichsergebnisse fiir das Ermiidungsrisswachstum vorliegen. Die Geo-
metrie und die verwendeten Materialparameter sind in Abbildung 2.10 zu sehen. Fiir den
Schwellwert AKy, wird ein sehr kleiner Wert vorgegeben, so dass es in jedem Fall zum
Risswachstum wéahrend der Simulation kommt.

In Abbildung 2.11 sind die Ergebnisse fiir verschiedene Risslingen und den zugehéri-
gen, adaptiv erzeugten, FE-Netzen zu sehen. Netzverfeinerung und Netzvergroberung
wiahrend des Risswachstums sind deutlich zu erkennen. Die Vergroberung tritt vor allem
im Bereich der Locher auf, aber auch an den Rissflanken, kurz nachdem die Rissspitze
sich weiter bewegt hat. Im Gegensatz zum vorhergehenden Beispiel kann die Vernet-
zung entlang des entstandenen Risses nicht bis zur Startvernetzung zuriick vergrobert
werden. Dies ist in der Tatsache begriindet, dass der Riss nicht entlang vorhandener
Elementkanten des Ausgangsnetzes wichst. Durch die Teilung von Elementen beim in-
krementellen Risswachstum wird eine Vergréberung blockiert, da diese Elemente nicht
wieder zusammengefiigt werden diirfen.
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Abbildung 2.10: Querkraftbiegeprobe
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Der Vergleich des berechneten Risspfades mit dem experimentell ermittelten wird in Ab-
bildung 2.12 dargestellt. Die Simulation zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung mit dem
Experiment. Die geringen Abweichungen sind auf einen zu grof§ gewéhlten Parameter

Aa zuriickzufiihren.
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Abbildung 2.11: Phasen des Ermiidungsrisswachstums in der Querkraftbiegeprobe
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2.4.3 Realisierung von Algorithmen zur Ubertragung von
ZustandsgroBen bei adaptiver Netzverfeinerung

Die Integration des Materialmodells erfolgt im Rahmen der vorgestellten Algorithmen
nicht nur in den Gauflpunkten sondern zusitzlich auch in den Elementknoten. Die-
se Vorgehensweise erleichtert die Ubertragung der Knoten- und GauBpunktwerte vom
Vater- auf die Sohnelemente erheblich. In [GBKMO00a] und [GBK03] werden die in SPC-
PM2AdNI realisierten impliziten Projektionsalgorithmen zur lokalen Losung des An-
fangswertproblems fiir elastisch-plastisches Materialverhalten bei groflen Verzerrungen
ausfiihrlich dargestellt.

Allgemein lduft die Verfeinerung fiir alle realisierten Teilungsarten folgendermaflen ab:

1. Bildung der Sohnelemente (Definition der Kanten und Knoten).

2. Ubernahme der Knotenwerte vom Vater- auf die Sohnelemente fiir die Punkte, bei
denen Vater- und Sohnknoten exakt zusammenfallen.

3. Berechnung der Knotenwerte fiir die neu hinzugekommenen Sohnknoten mittels
der Formfunktionen des Vaterelements. Die Ubertragung der Knotenverschiebun-
gen

Nel

Song 67 th 57 Fath (2.18)

fiihrt auf Funktionen, die iiber die Elementkanten hlnweg kontinuierlich sind. Fiir
alle anderen Feldvariablen y; mit y = (y1, v, . ,yn) (auBer dem Verzerrungsten-
sor im ebenen Verzerrungszustand (EVZ)) ist die Ubertragungsvorschrift

Nel

y*oi (&) = th &n) yit (2.19)

eine sinnvolle Interpolationsmethode. Im Gegensatz zur Ubertragung der Knoten-
verschiebungen fiithrt der Transfer von y entlang der Elementgrenzen auf nicht
stetige Funktionen.

4. Nach der Ubertragung der Knotenwerte fiir die Sohnelemente werden die Werte in
ihren Gauflpunkten mit Hilfe der Formfunktionen dieser neu generierten Elemente
bestimmt.

Die detaillierte Beschreibung der Elementteilungsprozeduren kann [BMGKO04b] entnom-
men werden. An dieser Stelle sei noch ein Sekundérergebnis in Zusammenhang mit der
zusitzlichen Losung des Anfangswertproblems in den Elementknoten erwihnt. Durch
diese Vorgehensweise sind neben den Verschiebungen auch lokale Knotenvariablen (Ver-
zerrungen, Spannungen, innere Variablen) a priori verfiigbar. Das wurde zu einem Ver-
gleich unterschiedlicher Quadraturformeln fiir die benétigten Volumenintegrale genutzt.
Neben dem in der Regel verwendeten Gaufl-Schema gibt es vereinzelte FEM-Anwen-
dungen des so genannten Gauf-Lobatto-Verfahrens. Dieses zeichnet sich dadurch aus,
dass die Grenzen eines eindimensionalen Integrationsgebietes als Stiitzstellen vorgegeben
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sind. Die Anzahl und Position weiterer Integrationspunkte sowie die Integrationsgewich-
te werden in Abhéingigkeit von der zu errreichenden Genauigkeit optimiert. Folglich
liegen beim Gaufi-Lobatto-Verfahren einzelne Stiitzstellen auf den Kanten eines Finiten
Elementes. Insbesondere fallen die Eckknoten immer mit der Position von Integrations-
punkten zusammen. Damit reduziert sich die Anzahl der Stiitzstellen im Inneren des
Integrationsgebietes. Wie jedoch in Abbildung 2.13 am Beispiel eines vollstindig inte-
grierten 8-Knoten-Viereckelementes deutlich zu sehen ist, nimmt die Gesamtzahl der
Stiitzstellen gegeniiber dem Gauf-Verfahren bei gleicher Approximationsgiite fiir die
Berechnung der Integrale zu (16 Integrationspunkte bei Gaufi-Lobatto gegeniiber 9 bei

Gau).
® (e ® O . ? . S),
O nL& O Qe ”l_g A0

©——0O—2—® O S 9

Abbildung 2.13: Position der Integrationsstiitzstellen (o) und Elementknoten (Q) ei-
nes 8-Knoten-Viereckelementes bei vollstindiger Integration: Gauf-
Lobatto-Schema (links), Gau-Quadratur (rechts).

Numerische Beispielrechnungen mit den in Abbildung 2.13 gezeigten Elementen haben
eine sehr gute Ubereinstimmung der Simulationsergebnisse gezeigt. Die Verwendung ei-
nes reduzierten Gauf-Lobatto-Schemas fiihrte zu grofieren Losungsfehlern (vergleichbar
wiederum mit reduzierter Gaufi-Integration). Dem Vorteil der verbesserten Effektivitét
(acht Stiitzstellen fallen mit den Elementknoten zusammen, lediglich ein Integrations-
punkt — im Ursprung des lokalen Elementkoordinatensystems — wére zusétzlich zu be-
arbeiten) steht in diesem Fall die nicht akzeptable Genauigkeit gegeniiber. Andererseits
ist die Verwendung der Gaufi-Lobatto-Quadratur bei vollstindiger Integration sogar
mit einem zusétzlichen Aufwand verbunden, da das Anfangswertproblem in insgesamt
20 Punkten im Element zu 16sen ist (gegeniiber 17 beim Gauf3-Verfahren). Dabei ist zu
beriicksichtigen, dass im Rahmen der vorgestellten adaptiven Strategie Knotenvariablen
immer elementbezogen (und somit bis auf wenige Ausnahmen mehrfach) berechnet und
gespeichert werden. Die Unstetigkeiten in den Variablen werden somit bei deren Uber-
tragung auf neue Elemente bewusst beibehalten, um Fehler durch Glattungsalgorithmen
zu vermeiden.

2.4.4 Adaptive Algorithmen zur Vergroberung von Vernetzungen

Das FE-Programm SPC-PM2AdNI erlaubt nur das Vergrébern solcher Elemente, die
aus einer fritheren Unterteilung hervorgegangen sind. Das bedeutet nichts anderes, als
dass in dem Elementbaum, mit dessen Hilfe die Geschichte der Netzanpassung und die
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damit verbundene Entwicklung der Elementanzahl nachvollzogen werden kann, von den
Blittern zu den Zweigen zuriickgegangen wird (vgl. Abb. 2.14).

Abbildung 2.14: Elementbaum: Zweige und Blétter. Erste Elementverfeinerung - rot,
nachfolgende Unterteilungen - griin. Ziffern: Elementnummern.

Beim Vergrobern miissen Knotenwerte verschiedener Elemente, die zu ein und demselben
Knoten gehoren, wieder zusammengefiigt werden. Fiir die Art und Weise der Uber-
tragung der Sohnwerte auf das neue Vaterelement existieren verschiedene Methoden.
Hier wurden die folgenden zwei verwendet:

e Die Ubertragung der Sohnwerte auf das Vaterelement und das damit verbundene
Zusammenfiigen der Feldvariablen verschiedener Elemente in ein und demselben
Knoten erfolgt iiber das arithmetische Mittel. Diese Vorgehensweise ist die ein-
fachste Art der Ubertragung.

e Durch Anwendung der Methode der kleinsten Quadrate kann ein verbesserter Algo-
rithmus zur Bestimmung der Vaterknotenwerte abgeleitet werden. Bei dieser Ver-
fahrensweise ist es moglich, auch Werte von Sohnknoten mit einflielen zu lassen,
die im Weiteren durch die Elementvergroberung geloscht werden. Dieses Vorgehen
ist zweckméfBiger, da mehr Informationen fiir die Bestimmung der Vaterknoten-
werte ausgewertet werden.

Ein weiterer wichtiger Schritt des Vergroberungsalgorithmus ist die Berechnung der Feld-
gréflen in den GauBlpunkten des neu gebildeten Vaterelements. Diese Werte werden wie
bei der Elementverfeinerung basierend auf den Formfunktionen des neuen Elements er-
mittelt.

Die entwickelten Vergroberungsalgorithmen fiir Vier- und Dreieckelemente wurden in
[BMGKO4b] ausfiihrlich dargestellt.



D1 KreiBig/Meyer/Kuna 249

2.4.5 Fehlerschatzung bei nichtlinearen Problemen
Fehlerschidtzer beziiglich des Gleichgewichts

Fiir die Simulation des nichtlinearen Werkstoffverhaltens, basierend auf den in SPC-
PM2AdNI realisierten Materialmodellen der anisotropen Elastoplastizitéit unter Beriick-
sichtigung einer Substruktur (siehe dazu u. a. [Buch01b], [BGK04]) wird der residuale a
posteriori Fehlerschétzer gemifl Gleichung (2.1) verwendet.

Kantenorientierte Fehlerschitzer ng beziiglich der Unstetigkeit der Residualkréfte an
gemeinsamen Elementrdndern werden an den Einzelkanten in einer Schleife iiber alle
Elemente berechnet. Ein wichtiger Anteil eines elementorientierten Fehlerschitzers fiir
das Element T ist die Summe der Fehler iiber alle Kanten F, die die Elementberandung
0Q bilden (zweiter Teil von Gl. (2.1)):

hr
o= Y = Y lon) e
EcoQr Eeon, P
h
= > /\_T/H‘T(uh)nEHQdSE
Beos "P o

= I;_Z/([U(Uh)nE];[U(uh) ng)) dsg, (2.20)

EeoQr

(vgl. [Ku97, Ku00a, Ku0la, Ku0Olc]) mit dem Kantensprung der Spannungen [on]. Im
Weiteren kann der kantenorientierte Fehler nach Anwendung der Mittelpunktsregel fiir
die Integration vereinfacht werden zu

1
2 _ 1712
s = 5 B[, (2.21)

Hierbei sind @, die Koordinaten des Kantenmittenknotens. Der Vektor E= ist entlang
der Kantenaulennormale gerichtet. Sein Betrag entspricht der Kantenlénge.

An Kanten mit hingenden Knoten existieren gleichzeitig eine Vaterkante Epqy, (die
zu einem ungeteilten Element gehort) und ihre beiden Sohnkanten Eg,,1 und Eggyo,
die zu den neu entstandenen S6hnen des Nachbarelementes gehoren. Die Bestimmung
von Fehlerschétzern an solchen Kanten erfordert eine besondere Behandlung, da an der
Vaterkante beziiglich der Seitenmittenknoten der S6hne keine Werte fiir die Spannungen
vorliegen. Durch eine geeignete Approximation miissen diese ndherungsweise ermittelt
werden (siehe GroBen f g, und f gy in Abbildung 2.15).

Fiir die Berechnung der Fehlerschitzer fiir diese Vater- und Sohnkanten wird wie folgt
verfahren: Der Fehlerschiitzer der Vaterkante lautet

hr
U%Fath = ﬁ” [o-n]”%Q(EFath)

h
= e [lfon) P dsg,,
Ap

Erath

Q

[
Eram / lon] [ dsn,., (2.22)
)\D )

Erath
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EF ath

Abbildung 2.15: Kantenkrifte an hingenden Knoten.

Mit g, , = lgg,, = lrg,, = %ZEFM kann Gleichung (2.22) auch geschrieben werden
als

lE on
B = 252 [ [lon) Pdss,.,

Erath
[
= 2 —]i\sm /] lon] |*dsg,,,, + /| [on]|*dsg,, , (2.23)
D
Eson1 FEson2

Durch Anwenden der Mittelpunktsregel entsteht

2
n%?Fath = E {77?550711 + nQESon2} (224)

Bei Randkanten mit vorgegebenen Verschiebungsrandbedingungen wird kein lokaler Feh-
ler betrachtet. Der lokale residuale Fehler an Kanten mit Kraftrandbedingungen wird
aus dem Sprung der inneren und dufleren Krifte berechnet.

Fehlerindikator beziiglich der FlieBbedingung

Wie bereits erwahnt, wird durch den oben beschriebenen Fehlerschétzer bei Approxima-
tion von Ap mit dem Elastizitdtsmodul der Fehler in vollstindig oder teilweise plasti-
zierten Elementen unterschitzt. Aus diesem Grund wurde zusétzlich ein Fehlerindikator
beziiglich der FlieBbedingung in SPC-PM2AdNI implementiert, der besonders sensibel
auf die Entwicklung der plastischen Zonen reagiert.

Bei der thermodynamisch konsistenten Herleitung des Materialmodells der finiten Elas-
toplastizitit ergibt sich unter anderem die so genannte Kuhn-Tucker-Bedingung:

AF = 0 (2.25)

Wiéhrend wegen A = 0 im elastischen Fall, bei Entlastung und neutraler Belastung die
Bedingung (2.25) immer giiltig ist, fithren die verwendeten impliziten Iterationsverfahren
fiir die Losung des Anfangswertproblems bei Belastung im plastischen Fall nicht zu
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einer exakten FErfiillung der FlieBbedingung im Rahmen ihrer FE-Approximation Fj,.
Wie genau die plastische Zone im aktuellen FE-Netz abgebildet wird, kann mit Hilfe des
Fehlerindikators

Ny = IIAF = M3l 0y = I Fall?, ) (2.26)

beziiglich der Bedingung (2.25) angegeben werden. Die Verwendung dieses Fehlerindi-
kators fiihrt insbesondere an den Réndern der plastischen Zone zu einer Netzverfeine-
rung, wahrend in deren Kern Netzvergroberungen bis hin zum Ausgangsgitter auftreten
konnen.

Strategien zur Fehlerauswertung

In SPC-PM2AdNI wurden zwei Strategien zur Fehlerauswertung realisiert:
e kantenorientiert bzw.
e clementorientiert.

Wihrend der Gleichgewichtsfehlerschitzer im Rahmen beider Strategien eingesetzt wer-
den kann, ist der Flielbedingungfehlerindikator lediglich fiir die elementorientierte Feh-
lerauswertung geeignet.

Bei der kantenorientierten Vorgehensweise wird ausschliellich der Kantensprunganteil
des Gleichgewichtsfehlers ausgewertet. Alle Kanten, die die Beziehung

My > Trot - 11 (2.27)

erfiillen, werden fiir eine Unterteilung markiert. Als Vergleichswert 77 werden der maxi-
male Kantenfehler

= Max 1 (2.28)

oder alternativ die Fehlersumme

=Y (2.29)

E

genutzt. Die Art der Elementteilung ist abhéngig von der Anzahl und Lage der markier-
ten Kanten im Element.

Im Gegensatz zur kantenorientierten Strategie werden bei der elementorientierten Me-
thode die Elemente markiert. Hierbei kénnen der Fehlerschitzer nr in der Definition (2.1)
und der Fehlerindikator ngp nach (2.26) wahlweise einzeln oder gemeinsam (jedoch un-
abhéngig voneinander) ausgewertet werden. Markiert werden alle Elemente, deren Fehler
folgende Beziehungen erfiillen:

777% > TTolp * ﬁ%a 77§(T > TTolgr * fﬁ(T (230)

Entsprechend der Vorgehensweise beim kantenorientierten Fehlerschitzer kénnen 7jp
bzw. g den Summenfehler oder den Maximalfehler {iber alle Elemente darstellen.
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Beispiele

Der Test der beschriebenen adaptiven Vernetzungsalgorithmen wurde am Beispiel einer
gezogenen Scheibe mit Loch umfassend in [BMGKO04b] dokumentiert.

Der residuale Fehlerschitzer gemifl Gleichung 2.1 beinhaltet neben dem Anteil fiir die
Kantenspriinge zusétzlich einen Elementresiduumsanteil. Bei linearen Elementen entfillt
dieser Anteil wegen

dive =0, (2.31)

bei quadratischen Elementanséitzen kann er nicht a priori vernachlissigt werden. In Ab-
bildung 2.16 ist die Verteilung der beiden Anteile fiir das Problem der Scheibe mit Loch
dargestellt. Bei einer gleichbleibenden Vernetzung entwickeln sich die Anteile proportio-
nal zueinander, bei adaptiver Netzanpassung schwankt das Verhéltnis. In beiden Fallen
iiberwiegt das Elementresiduum klar.
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Abbildung 2.16: Scheibe mit Loch. Entwicklung der Fehleranteile Elementresiduum und
Kantensprung beim Grobgitter und bei adaptiver Verfeinerung (1330
Elemente im 20. LS). Verschiebung des oberen Scheibenrandes pro Last-
schritt um 1072 mm.

Die Effizienz adaptiver Vernetzungsalgorithmen wird anhand der Abbildung 2.17 ver-
deutlicht. Es ist leicht zu erkennen, dass bei der adaptiven Vorgehensweise eine drastische
Fehlerreduzierung bereits mit wesentlich weniger Elementen im Vergleich zu globalen
Verfeinerungen erreicht werden kann.
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Abbildung 2.17: Scheibe mit Loch: Entwicklung des maximalen Gesamtfehlers 72 bei
unterschiedlichen Vernetzungen

2.4.6 Bearbeitung des Kontaktproblems unter Beriicksichtigung
von Adaptivitdat und Reibung

Zu Beginn der Behandlung des Kontakts erfolgte die Betrachtung des 2D-Problems
bei einem starren Zielkdrper unter der Voraussetzung von Reibungsfreiheit. Fiir das
nichtlineare Materialverhalten wurden dabei die im TP A12 fiir das lineare Elastizitéts-
problem entwickelten hocheffizienten Kontaktalgorithmen angepasst. Deren theoretische
und algorithmische Grundlagen sind im Berichtsteil zu A12 und in [MeUn04] ausfiihrlich
dargestellt.

Im Rahmen der gewéhlten Vorgehensweise wird zu Beginn eines jeden Lastschritts fiir
alle noch freien Knoten auf Kanten, die als mogliche Kontaktrinder in Frage kommen,
gepriift, ob diese in das Hindernis eingedrungen sind. Hierzu wurde als starrer Zielkorper
zuerst der Halbraum mit konstantem Normalenvektor betrachtet. Weiterhin erfolgte die
Einarbeitung von gekriimmten Hindernissen in 2D als quadratische Form (F(z1, xz2) > 0)
und als Splinekurve.

Penetrierte Knoten werden exakt auf den Zielkérper zuriickgezogen. Anschlieffend wer-
den die Verschiebungen dieser Knoten mit einem Projektor auf spezielle Teilrdume (z. B.
Erfiilllung von homogenen Dirichlet-Randbedingungen) in Richtung der lokalen Tangen-
tialebene am Kontaktpunkt so lange restringiert, wie der Kontaktfall vorliegt. In Abbil-
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dung 2.18 ist beispielhaft der Kontakt einer gestauchten Scheibe mit einem durch Splines
begrenzten Hindernis dargestellt.
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Abbildung 2.18: Stauchen einer Rechteckscheibe gegen ein gekriimmtes, starres Hinder-
nis. Vernetzung einer Hilfte des Scheibenquerschnitts mit 64 Elemen-
ten und Geometrie des mit Splines beschriebenen Hindernisses (links).
Vertikalverschiebungen bei 40% Stauchung im Fall des reibungsfreien
Kontakts (rechts).

Durch die Projektion penetrierter Knoten auf das Hindernis und die damit verbundene
Anderung einzelner Komponenten des Verschiebungsvektors kommt es zu einer zusétz-
lichen, deutlichen Verletzung des zu Beginn des Lastschrittes in der Regel nicht aus-
iterierten Gleichgewichts. Zur Vermeidung von Oszillationen durch wechselweises Lsen
und Penetrieren wihrend der Gleichgewichtsiterationen (die im Extremfall eine Kon-
vergenz der Losung des Randwertproblems verhindern koénnen) werden Knoten, die
erstmals (bzw. erneut nach zwischenzeitlicher Freigabe) in Kontakt kommen, fiir den
gesamten Lastschritt als in Kontakt befindlich markiert und durch den Projektor im
PCG-Loser auf dem Hindernis gehalten. Dieser einfache und effiziente Algorithmus zur
iterativen Einstellung des Gleichgewichts, verbunden mit einer entsprechenden Korrek-
tur der Position aller inneren Netzknoten, hat sich bei moderaten Lastschrittgréfien als
auflerordentlich stabil erwiesen. Die Gréfle der Belastungsinkremente ist jedoch bei Kon-
taktproblemen ohnehin zur Vermeidung der Penetration innerer Netzknoten begrenzt.
Fiir Knoten, die sich bereits in Kontakt mit dem Zielkérper befinden, wird am Vorzeichen
der Normalkraft zu Beginn des Lastschrittes iiberpriift, ob sich diese unter Umsténden
wieder gelost haben. In diesem Fall werden die Verschiebungsrestriktionen aufgehoben
und im Verlauf der weiteren Iterationen des Randwertproblems im Belastungsinkrement
nehmen frei gegebene Knoten ihre Gleichgewichtslage ein.

Zum weiteren Vorgehen bei der Realisierung der Kontaktmodellierung im geometrisch
und physikalisch nichtlinearen Fall wird auf den Abschnitt “Offene Fragen / Ausblick”
verwiesen.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Entsprechend der Zielsetzung im Berichtszeitraum fiir das Teilprojekt D1 des SFB 393
der TU Chemnitz wurde die bisher entwickelte FEM-Software fiir geometrisch und phy-
sikalisch nichtlineare Aufgaben um adaptive Strategien zur Netzanpassung und effiziente
Methoden zur Kontaktmodellierung erweitert. Das in diesem Zusammenhang entstan-
dene FEM-Programm SPC-PM2AdNI zeichnet sich damit gegeniiber der Vorginger-
version SPC-PMHP durch eine deutlich verbesserte Praxisrelevanz aus. Basierend auf
thermodynamisch konsistenten Ansétzen der Elastoplastizitit grofler Verzerrungen mit
anisotropem Verfestigungsverhalten und unter Einbeziehung von Schidigungsmodellen
konnen vielfialtige Aufgaben der Struktur- und Rissbruchmechanik numerisch simuliert
werden.

Neuartige, knotenbasierte Algorithmen fiir die Ubertragung der Zustandsgrofen auf neu
generierte Elemente im Rahmen einer hierarchisch strukturierten Netzverfeinerung wur-
den entwickelt, in die inkrementell-iterativen Losungsverfahren integriert und erfolgreich
getestet. Der gréflere numerische Aufwand durch die zusétzliche Losung des Anfangs-
wertproblems in den Elementknoten ist deshalb gerechtfertigt, weil damit die Zustands-
grofien in den Elementknoten (als Basisvariablen fiir die Ubertragungsstrategien) mit
der gleichen Genauigkeit vorliegen wie in den Integrationsstiitzstellen. Es ist geplant,
durch vergleichende Untersuchungen mit anderen Ubertragungsmethoden (basierend auf
Extrapolationsalgorithmen und/oder Gliattung der Knotenvariablen) bis zum Ende der
Forderungsperiode den Nachweis zu erbringen, dass diese, theoretisch konsistentere, Ver-
fahrensweise auch zu numerisch genaueren Ergebnissen und einem verbesserten Konver-
genzverhalten fiihrt.

Der urspriinglich vorgesehene Fehlerschitzer zur Minimierung der Unstetigkeit der Span-
nungslésung an gemeinsamen Elementkanten wurde fiir die verwendeten Elemente mit
quadratischen Ansétzen um den Anteil des Elementresiduums ergédnzt. Losungsabhéngi-
ge Fehlerindikatoren, die eine verbesserte Erfassung der Grenzen plastischer Gebiete
und des Wachsens von Rissen und Schidigungszonen ermdoglichen, wurden implemen-
tiert und untersucht. Offen, und auch in der Literatur nicht beleuchtet, ist dabei die fiir
die Effizienz der Netzanpassung bei nichtlinearen Modellen wesentliche Frage der Wahl
geeigneter Abbruchschranken fiir die Fehlerschitzer und -indikatoren. Hier sind bisher
nur heuristische Vorgehensweisen mdoglich, die zudem stark problemabhéngig sind.
Nichtlineare Aufgabenstellungen sind nicht selten durch eine Ortsabhingigkeit kritischer
Regionen (die eine Netzverfeinerung erfordern) im Verlauf der Belastungsgeschichte ge-
kennzeichnet. Typische Beispiele sind die Bewegung der Kontaktzone beim Rollkontakt
oder die Ausbreitung von Rissen. Im Sinne einer effektiven Diskretisierung ist es somit
notwendig, an geeigneten Stellen das Netz zu vergrébern. Unter Nutzung der hierarchi-
schen Datenstrukturen erfolgt die Netzvergroberung in SPC-PM2AdNI durch Zusam-
menfiigen vorher geteilter Elemente. Die Bildung des arithmetischen Mittels und die
Methode der kleinsten Fehlerquadrate wurden fiir die Ubertragung der Zustandsgrofien
auf Knoten im Vaterelement, die aus mehreren Knoten friitherer Sohnelemente gebil-
det werden, untersucht. Fin Vergleich der numerischen Genauigkeit und des Einflusses
auf das Konvergenzverhalten dieser beiden Verfahren ist Gegenstand weiterer Untersu-
chungen. Im Rahmen der Aufgabenstellungen im Berichtszeitraum wurde weiterhin das
Ausloschen von Elementen bei Erreichung eines bestimmten Schidigungsgrades und das
Auftrennen von Elementen beim Risswachstum realisiert.
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Fiir die Kontaktmodellierung im nichtlinearen Fall wurde zunéchst das 2D-Problem bei
einem starren Hindernis betrachtet. Dabei wurden die im TP A12 fiir geometrisch und
physikalisch lineare Probleme der Elastizitit entwickelten effizienten Verfahren auf der
Grundlage geeigneter Projektoren fiir penetrierte Knoten erfolgreich in das Konzept
der inkrementell-iterativen Vorgehensweise bei groflen Verzerrungen integriert. Die ur-
spriinglich vorgesehene Begrenzung des Hindernisses mittels Geraden und Kurven zwei-
ter Ordnung wurde um deren Approximation durch kubische Splines erweitert. Aus-
schlaggebend dafiir waren praktische Erwégungen, die auch dazu fiihrten, auf die geplan-
te, sukzessive Erweiterung der Kontaktmodellierung zur Beriicksichtigung der Reibung
zu verzichten. Stattdessen wurden der verbesserten Beschreibung der Geometrie der
Hindernisse und der oben erwdhnten zusétzlichen Untersuchungen beziiglich der Feh-
lerschitzer und der Ubertragungsalgorithmen insbesondere bei Netzvergroberung der
Vorrang gegeben. Durch Verzégerungen der Arbeiten zur Losung des Kontaktproblems
durch FE-Diskretisierungen vom Nitsche-Typ im TP A12 (siehe dort) wurde auch die
vorgesehene Anpassung dieser Untersuchungen auf nichtlineare Probleme zuriickgestellt.
Beginnend mit der Ubertragung und Modifikation der Fehlerschiitzer an Kontaktkanten
aus den Untersuchungen zur linearen Elastizitdt im TP A12 wird gegenwértig die Kopp-
lung der Kontaktmodellierung mit der adaptiven Vorgehensweise fiir den nichtlinearen
Fall vorbereitet.

Mit SPC-PM2AdNI liegt ein FEM-Programm zur numerischen Simulation von ebenen
geometrisch und physikalisch nichtlinearen Problemstellungen vor, das sich auf der Ba-
sis hierarchischer Datenstrukturen durch schnelle Losungsverfahren, effiziente adaptive
Strategien zur Netzverfeinerung und -vergroberung und eine flexible Materialschnitt-
stelle auszeichnet, die mit verallgemeinerten, modernen numerischen Verfahren zur ite-
rativen Losung des Anfangswertproblems verkniipft ist. Damit lassen sich bereits jetzt
unterschiedliche praktische Aufgaben aus der Struktur- und Rissbruchmechanik 16sen.
Es liegt nahe, diese effektiven und anpassungsfihigen Programmstrukturen zu nutzen,
um in einer weiteren Forderungsperiode den Anwendungsbereich des Programmes zu
vergroflern. Dafiir bieten sich in Zusammenarbeit und basierend auf Vorarbeiten ande-
rer Teilprojekte eine Erweiterung der Materialbibliothek beispielsweise um gekoppelte
Aufgabenstellungen und eine Beriicksichtigung rdumlicher Probleme an. In diesem Zu-
sammenhang riickt auch die Frage der Parallelisierung des Programmes wieder verstérkt
in den Vordergrund.
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2.1 Teilprojekt D2

Effiziente parallele Algorithmen fiir die numerische Simulation stark phasengekoppelter,
disperser Mehrphasenstromungen

2.1.1 Antragsteller

Dr.-Ing. Thomas Frank * Prof. Dr. Giinter Wozniak
29.01.1963 28.06.1958

bis 2002:

Professur Technische Thermodynamik Professur Stréomungsmechanik

Forschungsgruppe Mehrphasenstrémungen

Fakultat fiir Maschinenbau und Verfahrenstechnik
Technische Universitidt Chemnitz
09107 Chemnitz

Tel.: (0371) 531-4643 (0371) 531-1707
Fax: (0371) 531-4644 (0371) 531-1847
Email: Dr'Th.Frank@arcor.de guenter.wozniak@mbv.tu—chemnitz.de

* Die Stelle von Herrn Dr. Th. Frank als wissenschaftlicher Assistent an der TU Chem-
nitz war befristet bis zum 30.09.2003, wobei er mit 1.1.2003 in die Industrie wechselte.

2.1.2 Projektbearbeiter

Die Bearbeitung wurde von DI Klaus Pachler im Rahmen der im vorangegangenen An-
trag definierten Ziele weitergefiihrt, wobei sich der zu betrachtende Zeitraum von 2002
bis Mitte 2003 erstreckt.

2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Die Parallelisierung der Lagrange Methode fiir instationdre Vorginge mit starker Pha-
senkopplung wurde im Zeitraum 1999 bis 2001 erarbeitet. Dabei wurde gezeigt, dass
sowohl der Navier-Stokes Loser die erforderliche Genauigkeit erreicht, als auch dass
der Partikelloser instationdr verwendbar ist [8]. Daraus ergab sich die Anforderung
den aktuellen Algorithmus auch fiir andere Anwendungen, wie beispielsweise fiir die
Tropfenstromung mit Stoff- und Wirmeiibergang oder die “Large Eddy Methode®, zu
verwenden. Ein neues numerisches Verfahren muss vorallem anhand realer Berechnungs-
beispiele seine theoretischen Vorteile unter Beweis stellen. Gerade die Parallelisierung
von Stromungslosern liefert bei ingenieurtechnischen Anwendungen nicht immer die er-
warteten Effizienzsteigerungen.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

Die Vorgehensweise im Berichtszeitraum teilt sich in die Weiterentwicklung des Lagran-
ge Losers infolge eines Verdunstungsmodells fiir innermotorische Verbrennungsvorginge
und die Anwendung bei einer Kohlestaubeindiisung und bei einer LES-Simulation eines
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Gaszyklons, siehe Pachler [8].

Hier soll die algorithmische Implementierung eines Verdunstungsmodells exemplarisch
anhand eines Einkompomentenmodells (Uniform—Temperatur—-Modell) gezeigt werden,
wobei die Parallelisierung mit Hilfe von MPI beriicksichtigt wird. Es wird auf die Ansétze
von Dukowicz [9] und Ranz und Marshall [10] zuriickgegriffen. In diesem Modell wird
die Lewis—Zahl' fiir die Grenzschicht gleich eins gesetzt (wie beim d?-Gesetz), was die
Berechnung einer Diffusionszahl in diesem Modell iiberfliissig macht. Diese Annahme
ist eine starke Vereinfachung, weil sich im allgemeinen die Lewis-Zahl iiber die Trop-
fenlebensdauer und radial innerhalb des Tropfens von 50 bis etwa 1 verdndert. In der
Grenzschicht der Gasphase schwankt die Lewis—Zahl bezogen auf die Referenzwerte zeit-
lich von 3 bis 1, siche Kneer [11].

Der Wirmeiibergang eines Tropfens bei Zwangskonvektion wird durch folgende semi-
empirische Korrelation von Ranz und Marshall [10] beschrieben:

Nu = 240,6 Re'/? pr/? (2.1)

Gleichung (2.1) beschreibt einen stationiren Wirmeiibergang?, der auf einer globalen
Betrachtung des Partikelschwarms beruht. Die Berechnung behandelt jedoch diskrete
Tropfen innerhalb eines numerischen Gitters, was zu numerischen Problemen bei stark
transienten Verdunstungsprozessen fiihren kann. Auflerdem wird ein fiir den Zeitschritt
eingefrorenes Stromungsfeld angenommen, um eine explizite Kopplung Stréomung / Trop-
fen zu ermoglichen. Die daraus resultierenden Zeitschrittweiten werden jedoch aus Effi-
zienzgriinden nicht immer beriicksichtigt.

2.4.2.1 Erhaltungsgleichung fiir Enthalpie und Masse eines Tropfens

Die Verdunstungsmodellierung wird anhand der Filmtheorie, siche Baehr [12], unter
der Annahme einseitiger Diffusion durchgefiihrt. Die Tropfenenergiegleichung fiir das
Uniform-Temperatur-Modell lautet:

d _
_(md hd) = hys

dmd
" +Q (2.2)

dt

Gleichung (2.2) beschreibt die Anderung der mittleren Tropfenenthalpie infolge der zu-
gefiihrten Energie () und der Verdunstung, siehe erster Term auf der rechten Seite.

Die latente Wérme h; lésst sich als Enthalpiedifferenz zwischen der dampfférmigen und
der fliissigen Phase an der Grenzfliche (Tropfenoberfliche) darstellen (h, = hys — hys).
Wenn man die Dampfenthalpie h,s in Gleichung (2.2) einsetzt, die linke Seite von
Gleichung (2.2) nach der Kettenregel differenziert und die Annahmen des Uniform—
Temperatur-Modells, nimlich h, ~ hy, Ty ~ T,s und ¢y, = const fiir den ganzen
Tropfen, verwendet, erhélt man mit h, ~ cp 1y

de . dmd
(ma de)ﬁ = hLW +Q (2.3)

L' Le= ; ct > quantifiziert das Verhéltnis der thermischen zur stofflichen Diffusion.
2 Die Nusselt-Zahl kann auch iiber das Verhéltnis einer fiir den Wirmeiibergang charakteristischen

Lénge L zur thermischen Grenzschichtdicke ausgedriickt werden. Nu = L/é,
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Gleichung (2.3) verbindet die Energieerhaltung mit der Verdunstung. Die zugefiihrte
Wirme @ wird mit der Korrelation von Ranz und Marshall [10] und der Nusselt—Zahl
nach Gleichung (2.1) berechnet:

Q =T dd )\V,Tef(j—‘inf - TS) NU’ (24)

Die Bestimmung der Nusselt-Zahl in Gleichung (2.4) erfordert Referenzwerte nach Spar-
row [13] fiir die spezifische Wérme oder die thermische Leitfahigkeit.
Der Stoffiibergang dmyg/dt von Gleichung (2.3) wird nach Dukowicz [9] folgendermafien
umgeformt:

dmd mv,s dmd

d
i Q o5 wobei auch el 47rpd7"3ﬁ gilt (2.5)

my s ist der lokale Stofffluss, ¢g ist der lokale Warmestrom an der Phasengrenzfliche und
A ist die Tropfenoberfliche. Mit ) = —gs A und my = —rm, s A lisst sich Gleichung
(2.3) umformen:

dT,
(macp,) 7 = QL+ hy

mV’S

gs

) (2.6)

Der Dampfmassenstrom 1, s bzw. der Wirmestrom ¢g an der Tropfenoberflache ldsst
sich nach der Stofferhaltung bzw. dem Fickschen Gesetz iiber Gradientenansétze appro-
Ximieren:

Vs yy
1 —yvs

My,s = _(p F)S (2'7)

gs = —AsVgT (2.8)

Gleichungen (2.7) und (2.8) enthalten nur noch den unbekannten Temperaturgradienten
VT, der mit Hilfe der Filmerhaltungsgleichungen berechnet wird.

Die Modellierung von Dukowicz besteht im Wesentlichen aus der Formulierung von
Analogien zwischen Stoff- und Wéarmefluss im Bereich des den Tropfen umhiillenden
Dampffilms zur Bestimmung des Ausdrucks 1, s/gs in Gleichung (2.6). Die Erhaltungs-
gleichungen fiir Masse, Spezieskonzentration i (Luft und Dampf) und Energie im Film
nach Dukowicz [9] sind:

V(pd) = 0 (2.9)
(p¥) VY; = V (pI'VY)) (2.10)
(p@) Vh = V§Vh+V(pr— ?)ZhiVYZ- (2.11)

Wenn man die Gleichungen (2.9), (2.9) und (2.11) umformt und Le=1 annimmt, erhélt
man eine Beziehung zwischen Spezies— und Enthalpiegradienten. Damit ldsst sich nun
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der gesuchte Temperaturgradient V¢T ausdriicken, was folgende Beziehung fiir den Aus-
druck 7y 5/qs aus Gleichung ( 2.5) ergibt:

mv,s BY . YV,S - Yv,mf
P Py e N U ¢ S N e B
Im Programm ermdoglicht Gleichung (2.12) die Bestimmung der Durchmesser— bzw. Tem-
peraturdnderung, was numerisch mit einem Runge-Kutta—Algorithmus vierter Ordnung
durchgefiihrt wird. By wird als Masseniibergangszahl bezeichnet und auch zur Modifika-
tion des Warmestroms, Gleichung (2.4), infolge Verdunstung verwendet. Bei Erreichen
der Siedetemperatur des Tropfens geht die gesamte zugefiihrte Energie in den Verduns-
tungsprozess iiber, wobei der rechte Klammerausdruck in Gleichung (2.6) Null wird. Fiir
den Fall Yy ,,; = 0 und einer beliebigen Le—Zahl erhélt man fiir die Masseniibergangszahl:

A Naing — has
By = ’ . 2.1
v <prcp>s hi, ( 3)

(2.12)

2.4.2.2 Erhaltungsgleichung fiir den Speziestransport

Verdunstungsprozesse fithren zu einem Phaseniibergang, wobei die vorher fliissigen Trop-
fenanteile als Dampf im Tragerfluid eine eigene Spezies darstellen. Es gibt also neben
der urspriinglichen Spezies Luft, die wiederum im Wesentlichen aus rund 78% Stickstoff,
21% Sauerstoff und dem Rest aus Edelgasen besteht, eine zweite Spezies Dampf, die in
der Form eines Massenbruchs quantifiziert wird:

— omp

Y = SV (2.14)
p ist die Mischdichte bezogen auf ein Kontrollvolumen, die iiber eine modifizierte Gaskon-
stante berechnet wird, dm, ist die Dampfmasse, die aus der Verdunstung der Tropfen-
phase entstanden ist und Y ist der Massenbruch Dampfmasse bezogen auf die Gesamt-
masse des Kontrollvolumens. Um die rdumliche und zeitliche Ausbreitung der Dampf-
phase darzustellen, verwendet man eine Bilanzgleichung fiir Y in differentieller Form.
Es gelten die gleichen Regeln beziiglich Mittelung infolge der Turbulenzmodellierung,
wie beispielsweise fiir die Enthalpiegleichung oder die Turbulenzgleichungen (RANS—
Ansatz). Y ist der Mittelwert des Massenbruchs, siche Gleichung (2.14), a; ist die
Volumenfraktion der Fluidphase und o, ist die turbulente Schmidt-Zahl fiir die Spe-
ziesgleichungen:

o(arp¥) 0, 0 Y ov
ot N oz; (arpY) = Ox; {OZF <M+ O'_f> or;

J

} +Q,V(I+Y) (2.15)

@, ist der Stoffiibergang von der Partikel- in die Fluid-Phase. Der vorletzte Term in
Gleichung (2.15) ist der Quellen—Senkenterm der Speziestransportgleichung, wihrend der
letzte Term die Anderung der Gesamtfluidmasse (Luft plus Dampf) beriicksichtigt und
zum Polkoeffizienten addiert wird. Die Uberpriifung der korrekten Bilanzierung liisst sich
leicht iiber einen Vergleich zwischen dem Massenstrom aus der Tropfenphase und der im
Fluid vorhandenen Dampfmasse durchfiihren. In der Regel sind die verdunsteten Massen
recht klein gegeniiber der Gesamtgasmasse, was jedoch Fehler, vor allem in Hinblick
auf die Simulation von Ziind— und Verbrennungsvorgédngen, keineswegs vernachlassigbar
macht.
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2.4 Ergebnisse

Zur Validierung des Verdunstungsmodells wurde eine Dieseleinspritzung in einer Mess-
kammer nachgerechnet. Der Vergleich wurde anhand der Ergebnisse von zwei kommer-
ziellen CFD-Losern bzw. von Messungen durchgefiihrt. Abb. 2.1 zeigt das Berechnungs-
gitter und den fliissigen Dieselstrahl.

Abbildung 2.1: Berechnungsgitter mit Strahlstartposition

Klingsporn [14] hat in seiner Arbeit Berechnungen mit Fluent durchgefiihrt, die er mit
Messungen von Reuter [15], Ko [16] und Breuer [17] verglichen hat. In dieser Arbeit wer-
den Eindringtiefen mit obigen Messungen und Verdunstungsraten mit der Simulation von
Klingsporn [14] verglichen. Abb. 2.2 vergleicht berechnete Strahleindringtiefen von FIRE
und Mistral-3D mit Messdaten. Die Berechnung hinkt in der Zeit von 0,1 bis 0,5 ms der
Messung nach, was durch mégliche Unterschiede der Rand— und Anfangsbedingungen
zu erkliaren wére. Die Startphase der Einspritzung (bis etwa 0,1 ms) wird gut wiederge-
geben, wihrend der Mittelteil (von 0,1 bis 0,5 ms) eine zu kurze Eindringtiefe aufweist.
Der Endteil (von 0,5 bis 1,0 ms) zeigt wegen der Parallelitiit zwischen den Verldufen
von Rechnung und Messung eine gute Ubereinstimmung. Die Unterschiede zwischen
FIRE und Mistral-3D sind auf unterschiedliche Gasgeschwindigkeiten und Totalvisko-
sitdten zuriickzufiihren. Abb. 2.3 vergleicht Verdunstungsraten zwischen Fluent [14],
FIRE und Mistral-3D, wobei Fluent und Mistral-3D einen hoheren Stoffiibergang als
FIRE aufweisen. Als Referenz wird die akkumulierte Einspritzmenge dargestellt. FIRE
und Mistral-3D verwenden das gleiche Verdunstungsmodell, was hier gut zum Ausdruck
kommt, wobei, wie schon erwihnt wurde, FIRE die Gasphase realistischer abbildet.
Die Verteilung der totalen Viskositét erreicht die grofiten Werte in der Grenzschicht zwi-
schen Tropfen— und Gasphase wegen der grofien Geschwindigkeitsgradienten. Im Nah-
bereich des Spritzlochs bzw. des Einlasses bildet sich eine rotationssymmetrische Zone
erhohter turbulenter Viskositét, die dem Gebiet des gréfiten integralen Langen— bzw.
Zeitmafistabs entspricht.
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Abbildung 2.3: Vergleich der Verdunstungsraten

Mistral-3D zeigt sowohl in der Gas— als auch in der Tropfenphase ein dhnliches Verhalten
wie FIRE, wobei sich Unterschiede einerseits durch die unterschiedliche Behandlung der
Gasdichte, andererseits durch Unterschiede infolge der Turbulenzproduktionsrate erge-
ben. Die maximale Gasgeschwindigkeit von rund 50 m/s liegt deutlich unter dem Wert
von FIRE mit knapp 80 m/s, was Unterschiede im Tropfentransport verursacht. Das
Druckfeld beider Codes zeigt groBe Ubereinstimmung. In Abb. 2.4 werden die Gastem-
peratur, die etwas {iber den Werten von FIRE liegt, sowie der Kraftstoffmassenbruch
von der Dampfphase dargestellt.

Die Partikelphase wird nach einem Mittelungsprozess wie ein Kontinuum dargestellt,
wobei auch Schwankungsgréfien, wie die w—Geschwindigkeit in Abb. 2.6 angezeigt wer-
den. In Abb. 2.5 erkennt man aus der rdumlichen Tropfengréfienverteilung, dass die
grofiten Tropfen an der Strahlspitze zu finden sind, was typisch fiir eine vorgegebe-
ne Starttropfengréflenverteilung ist. Bei Verwendung eines Aufbruchmodells wiirde man
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mit MISTRAL-3D

VA
0

[T T T T T T i

My,
4.56E-05
4.41E-05
4.26E-05
4.11E-05
3.95E-05
3.80E-05
3.65E-05
3.50E-05
3.35E-05
3.19E-05
3.04E-05
2.89E-05
2.74E-05
2.59E-05
2.43E-05
2.28E-05
2.13E-05
1.98E-05
1.82E-05
1.67E-05
1.52E-05
1.37E-05
1.22E-05
1.06E-05
9.12E-06
7.60E-06
6.08E-06
4.56E-06
3.04E-06
1.52E-06

Vpass
163.19
157.75
152.31
146.87
141.43
135.99
130.55
125.11
119.67
114.23
108.79
103.35

97.91

92.47

87.03

81.59

76.15

70.71

65.27

59.83

54.40

48.96

43.52

38.08

32.64

27.20

21.76

16.32

10.88

5.44

[T T T T T T i

Abbildung 2.5: links mittlerer Tropfendurchmesser d,, rechts mittlere Tropfengeschwin-
digkeit bei 1 ms nach SOI, zur Orientierung vertikaler Maflstab in Meter,
Berechnung mit MISTRAL-3D

VA
0

\\\\l\\\\\/ly\\\\\l\\\\\\l\\\\\\l

[T T T T T

Temp,
5.13E+02
5.06E+02
4.99E+02
4.92E+02
4.85E+02
4.78E+02
4.71E+02
4.64E+02
4.57E+02
4.50E+02
4.43E+02
4.36E+02
4.29E+02
4.22E+02
4.15E+02
4.08E+02
4.01E+02
3.94E+02
3.87E+02
3.80E+02
3.73E+02
3.66E+02
3.59E+02
3.52E+02
3.45E+02
3.38E+02
3.31E+02
3.24E+02
3.17E+02
3.10E+02

N

IR T T T TTTTITIT T T T

W,
1.69E+01
1.63E+01
1.58E+01
1.52E+01
1.46E+01
1.41E+01
1.35E+01
1.29e+01
1.24E+01
1.18E+01
1.13E+01
1.07E+01
1.01E+01
9.56E+00
9.00E+00
8.44E+00
7.88E+00
7.31E+00
6.75E+00
6.19E+00
5.63E+00
5.06E+00
4.50E+00
3.94E+00
3.38E+00
2.81E+00
2.25E+00
1.69E+00
1.13E+00
5.63E-01
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zur Orientierung ver-
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keine so ausgeprigte Sortierung beziiglich der Lage anhand der Tropfengrofien feststellen
konnen.

Der maximale Impulseintrag vom Einspritzstrahl in die Gasphase kann nahe dem Spritz-
loch angenommen werden. Mit zunehmender Gasphasendichte werden die Tropfen stirker
abgebremst. Kleine Tropfen geben schneller als grofle Tropfen den Eigenimpuls an die
Gasphase ab. Am Ende der Einspritzung und im vorderen Bereich des Strahls wer-
den die Tropfen hauptsichlich von der vorher beschleunigten Gasphase transportiert,
wihrend sich stromaufwérts die Tropfenphase deutlich schneller als das Gas bewegt.
Ohne Phasenwechselwirkung wird die Eindringtiefe kiirzer, die Verdunstungsrate wegen
der fehlenden Kiihlung der Gasphase jedoch deutlich gréfier.

Die Simulation wurde mit einem einheitlichen Euler—Zeitschritt von At = 5.E-6 durch-
gefiihrt. Der Lagrange-Loser ben6tigte durchschnittlich 10 bis 20 Subzeitschritte fiir die
Integration der Tropfen. Die Anzahl der Subzeitschritte wird wesentlich von der Stérke
der Phasenwechselwirkung und der Stokes-Zahl bestimmt. Die maximale Anzahl der
Rechenpartikel betrug etwa 15 000. Die Berechnung mit Mistral-3D wurde auf dem
CLIC unter 8, 16 und 32 Prozessoren durchgefiihrt. Bei gleichbleibender Gesamtzahl
eingespritzter Tropfen wurden Effizienzen von 50, 30 und 12 % fiir den Partikelloser
erreicht. Der Grund fiir den starken Abfall der parallelen Leistung bei 32 Prozessoren
liegt in der geringen Gesamtlast, was wiederum zu groflen Lastunterschieden zwischen
den einzelnen Prozessoren fiihrt. Auflerdem musste fiir diesen Testfall aus technischen
Griinden auf das langsamere Fast-Ethernet Netzwerk ausgewichen werden. Trotzdem
erkennt man, dass durch das Verdunstungsmodell mehr Rechenleistung am Einzelkno-
ten notwendig ist, was die Effizienz bis zu einer gewissen netzwerkabhéngigen Anzahl
von Prozessoren verbessert.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

Die im Projekt D2 erbrachten Ergebnisse, vollstindige Parallelisierung des NS— als auch
des Lagrange-Losers, haben die praktische Durchfiihrbarkeit der Implementation eines
Stromungslosers fiir massiv parallele Rechencluster umfassend dargestellt. Es wurden
mit dem Programmpaket MISTRAL/PartFlow-3D sowohl Grundlagenexperimente, als
auch reale Anwendungen aus der Kraftwerkstechnik erfolgreich simuliert. Schnittstellen
fiir kommerzielle Netzgeneratoren und Postprozessoren machten Berechnungen von kom-
plexen Geometrien moglich und stellten die Robustheit dieses Programmpaktes unter
Beweis. Somit wurde gezeigt, dass die Lagrange Methode zur Simulation von Partikel-
stromungen auch im Wechselspiel mit einem Navier-Stokes-Loser effizient parallelisier-
bar ist ohne Einschrénkungen bei den zu modellierenden physikalischen Subprozessen
machen zu miissen [8].

Die Weiterentwicklung der LES-Methode mit dem instationiren Lagrange-Loser, wie
sie auf der Gasseite schon begonnen wurde [7], wére eine sehr interessante Aufgaben-
stellung. Dazu sind Modellierungsarbeiten beziiglich der Turbulenzwechselwirkung fiir
die Partikelphase notwendig (Subgrid scale models). Aulerdem muss die Zweiwegkopp-
lung disperse—kontinuierliche Phase beziiglich der direkt bzw. modellméiflig aufgelosten
Energiespektren untersucht werden. Der vorhandene inkompressible Loser konnte um
einen kompressiblen Ansatz erweitert werden, was bei grolen Dichte- oder Temperatur-
gradienten unerlésslich ist. Damit konnte erstmals eine Tropfenschwarmverdunstung mit
Hilfe der LES-Methode auf einem Parallelcluster untersucht werden. Es wére moglich
den Einfluss der Turbulenz einschliefllich den Stoff- und Wirmeiibergang besser als mit
dem aktuell verwendenten k-e-Modell zu simulieren. Aktuell laufen Programme zur Er-
forschung der Verbrennung im Bereich von Gasturbinen mit Hilfe der LES, die jedoch
keine Parallelisierung vorweisen kénnen. Eine Zusammenarbeit wire von beiderseitigem
Nutzen.
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2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

In bisherigen Arbeiten des SEB 393 wurde die Simulation von Stromungsprozessen an-
hand des Navier-Stokes-Systems durchgefiihrt. Fiir die numerische Behandlung dieses
Systems sind theoretisch fundierte, effiziente (d. h. adaptive, sich auf die Losung anpas-
sende) Losungstrategien bekannt. Diese Gleichungen werden mittlerweile routinemifig
gelost und bendtigen einen handhabbaren numerischen Aufwand.

Auf der anderen Seite bietet die kinetische Theorie mit der Boltzmanngleichung eine
gute Beschreibung fiir Stromungszustéinde von Fluiden, bei denen die Abweichung von
lokalen Gleichgewichtszustinden nicht mehr vernachlissigt werden kann, z. B. wenn
die mittlere freie Weglénge in der Groflenordnung charakteristischer Stromungsldngen
liegt. Im Vergleich zur Losung der Euler- und Navier-Stokes-Gleichung ist der Berech-
nungsaufwand zur Losung der Boltzmann-Gleichung immens, hauptséichlich durch die
Beschreibung durch Phasenraumdichten und numerische Steifheit.

Dies lédsst eine erhebliche Liicke in der M&glichkeit, numerische Ergebnisse fiir Stromun-
gen in dem zwischen den beiden oben genannten Berschreibungen liegenden Ubergangs-
regime zu erhalten. Dies sind Probleme, bei denen (in bestimmten Bereichen) eine Mo-
dellierung durch die Navier-Stokes-Gleichungen nicht mehr ausreicht, eine Beschreibung
mittels Boltzmann-Gleichung jedoch zu aufwendig ist. Oft beschrénkt sich die Notwen-
digkeit einer Fluidbeschreibung durch die kinetische Theorie auf einen vergleichsweise
kleinen Teil des Gesamtgebietes, z. B. dort, wo starke Gradienten in makroskopischen
Feldern auftreten. In vielen praktisch relevanten Anwendungen ist man jedoch nicht an
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solch detaillierter Beschreibung durch Phasenraumdichten f interessiert. Hier reichen
oft einige “wenige” Feldvariablen zur Charakterisierung der Strémungsverhéltnisse aus.
Es ist daher von grofiem Interesse, Methoden zu entwickeln, die eine systematische
Anpassung der Komplexitit in der Modellierung zwischen Boltzmann-Gleichung auf
der einen und Euler-Gleichungen auf der anderen Seite ermdoglichen. Diese Verfahren
miissen es erlauben, nicht nur die Gebietsdiskretisierung adaptiv an die Geometrie und
Stromungsverhéltnisse anzupassen, sondern auch — im Sinne einer adaptiven Approxima-
tion der Boltzmanngleichung — das zu 16sende System partieller Differentialgleichungen.
Wann diese Verfeinerung notwendig wird, und wie die Kopplung aneinandergrenzender
Modellierungsbereiche zu behandeln ist, stellen dabei interessante und neue Fragestellun-
gen dar. Hier haben Simulationsmethoden basierend auf gaskinetischen Modellierungen
in den vergangenen Jahren méogliche Ansatzpunkte aufgezeigt.

Das Teilprojekt D5 befasst sich mit eben dieser systematischen Ableitung von Fluid-
modellen aus der Boltzmann-Gleichung und deren numerischer Simulation. Die dabei
verwendete Kumulantenmethode erlaubt es ausgehend von der Boltzmann-Gleichung,
auf einfache Weise deterministische Modelle verschiedener Ordnung fiir die Bewegung
von Fluiden zu erhalten.

Ziel dieser Antragsphase war die Anwendung dieser Methode zur Modellierung von Flui-
den auf laminare 2D-Probleme und der Vergleich mit den Ergebnissen bekannter Metho-
den. Da die zu losenden Gleichungen in beliebiger Ordnung abgeleitet werden kénnen,
lassen sich diese zusammen mit dem verwendeten Ansatz als schrittweise Ndherung der
Boltzmann-Gleichung durch immer “detailliertere” Fluidmodelle auffassen. Die Betrach-
tung dieser Gleichungshierarchien soll langfristig die Entwicklung effizienter numerischer
Verfahren zur Losung von Strémungsproblemen im Ubergangsregime ermaglichen.

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

Grundlage einer gaskinetischen Modellierung einer chemisch nicht reagierenden Mi-
schung von N verschiedenen Spezies ist die Boltzmann-Gleichung [CIP94] fiir die ein-
zelnen Phasenraumdichten fs(t, z, ¢):

N
atfs+§'a§fs+g'agfs:Zsrs[fmfs]- (21)

Das Hauptproblem einer Losung dieser Integro-Differentialgleichung liegt darin, dass
zum einen N, Funktionen von 7 Verédnderlichen zu bestimmen sind und zum anderen
komplizierte Integrale {iber diese Funktionen bei der Auswertung der Kollisionsterme
S, zu berechnen sind. Eine Ubersicht iiber Losungsmethoden zur direkten numerischen
Integration dieser Gleichungen ist im Antrag und in [Ari01], [NGS91] gegeben. Im Ver-
gleich zu Strémungssimulationen nach dem Navier-Stokes-Modell sind diese Verfahren
jedoch extrem aufwendig, so dass ihre Anwendung nur im Regime stark verdiinnter Gase
lohnt, in denen die Kontinuumsné&herungen nicht anwendbar sind.

Ein weiterer Ansatz, der im letzten Jahrzehnt daher besonders stark verfolgt wird, ist
die Reduktion der Boltzmanngleichung auf fiir die makroskopische Dynamik relevan-
te Grofien [KNS00]. Hier haben Lattice-Boltzmann-Methoden (LBM) [Luo00], [Suc01]
vielversprechende Alternativen [KNS00], [TKSRO00], [JK00] zu bisherigen Methoden auf-
gezeigt. Die Grundidee der LBM besteht in einer radikalen Vereinfachung der Phasen-
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raumdichte f; so, dass gerade die klassischen Feldvariablen Dichte p, Stromungsgeschwin-
digkeit v und Spannungen 7 richtig reproduziert werden koénnen. Bei geschickter Wahl
der Ortsdiskretisierung ergibt sich durch das Modell diskreter Geschwindigkeiten ein
sehr schnelles numerisches Verfahren zur Simulation isothermer Stréomungen. Allerdings
lassen sich LBM nur schwer unter Beibehaltung ihrer guten Anwendungseigenschaften
auf Modelle hoherer Ordnung verallgemeinern, z. B. fiir nicht-isotherme Strémungen.

Kennt man die Phasenraumdichte f;(, z, ¢), lassen sich makroskopisch relevante Grofien

U(t,z) als Mittelwerte zugeordneter mikroskopischer Funktionen W(t, z, ) bestimmen,
fiir die aus (2.1) Bilanzgleichungen hergeleitet werden kénnen:

N
OV +0,-c¥ =Y wlfi,....fn]+ 0¥ +0,-c¥ — a,0.0 (2.2)

Eine besondere Rolle spielen dabei Momente ¥ = ¢, da aus diesen fiir &« = 0, 1, 2 gerade
die ‘klassischen’ Feldvariablen ps, v, und 7 berechnet werden konnen. Erweitert man
die Feldvariablen um héhere Momente, erhélt man eine Hierarchie von Bilanzgleichun-
gen, in welcher der Flux der n-ten Bilanzgleichung jeweils die Dichte in der (n + 1)-ten
Gleichung darstellt. Der Abbruch dieser Hierarchie nach N Momenten fiithrt zum Ab-
schlussproblem, d. h. es miissen die (/N + 1)-ten Momente und die Produktionsterme als
Funktionen der Momente bis zur Ordnung N ausgedriickt werden.

Die verschiedenen in der Literatur bekannten Ansétze erlauben einen Abschluss der Mo-
mentengleichungen durch Annahmen iiber die spezielle Form von f,. Bei der Momenten-
methode [Grab8| entwickelt man die Phasenraumdichte nach Momenten und bestimmt
die Entwicklungskoeffizienten aus der Forderung, dass die Ansatzfunktion und f, in den
ersten N Momenten iibereinstimmen sollen. Nach der Erweiterten Thermodynamik (ET)
[MR98] betrachtet man die Momentengleichungen als Nebenbedingungen zur Forderung
nach Existenz und Stabilitit des thermodynamischen Gleichgewichts. Man erhilt so aus
dem Formalismus der ET f, als Funktion von Lagrange-Multiplikatoren, die wieder aus
der Forderung nach Ubereinstimmung der ersten N Momente bestimmt werden. Eine
dhnliche Herangehensweise bietet die erweiterte Momentenmethode [Eu92]. Bei allen
Methoden muss jedoch letztlich die Annahme gemacht werden, dass das System sich
nahe am thermodynamischen Gleichgewicht befindet, da die Entwicklungskoeffizienten
bzw. Lagrange-Multiplikatoren nur in linearer Ndherung bestimmt werden konnen. Auch
gestaltet sich die Bestimmung der Momente des Kollisionsoperators als Funktion der NV
Momente schwierig, da dieser von zweiter Ordnung in den Phasenraumdichten ist. Wird
auch im Stooperator die Annahme gemacht, dass sich das Fluid nahe dem Gleichgewicht
befindet, lassen sich auch die Produktionsterme nidherungsweise bestimmen (linearisierte
Boltzmann-Gleichung) [Wal58]. Sowohl beim Abschluss der Momentengleichungen als
auch bei der Berechnung der Produktionsterme bestehen die Probleme hauptséchlich
darin, dass hohere Momente von Funktionen des Typs eP© mit einem Tensorpolynom
p(c) — sogenannten Normallosungen — bestimmt werden miissen. Die Tatsache, dass die
vernachldssigten Terme gerade bei Gaszustdnden ausserhalb des thermodynamischen
Gleichgewichts eine Rolle spielen (z.B. starke Temperatur-Gradienten), erfordert ent-
sprechende Sorgfalt bei der Interpretation der Ergebnisse aus Anwendungen auf Proble-
me, in denen viele Momente beriicksichtigt werden.
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2.4 Ergebnisse

Die in den Vorarbeiten zu diesem Bewilligungszeitraum entwickelte Kumulantenmethode
[SHOO], [SHO2] umgeht die Schwierigkeiten bei der Herleitung der Gleichungsysteme mit
den o.g. Momentenmethoden durch einen Kumulanten-Ansatz

Na .q
cm_ L 1 o fa
a=0
fiir die charakteristische Funktion
1 ix-c
Ps = W/dgfs(taLQ) etixe, (2-4)

Dadurch lassen sich die Bewegungsgleichungen fiir die Kumulanten durch einfache Dif-
ferentiation analytisch berechnen. Die erhaltenen Gleichungen wurden mit den aus Mo-
mentenmethoden erhaltenen verglichen und zeigen fiir niedrige Approximationsordnun-
gen die gleiche Form. Fiir hohere Ordnungen treten fiir die Kumulantengleichungen
jedoch zusétzliche, nicht-lineare Beitrage auf, wodurch die Advektionsform

Ns
ath +é5(gs) ) aﬁgs = ES + ZETS(QWQS) (25)

mit dem Advektionstensor A (C;), den externen Kréften E, und Produktionstermen

B,, cine besonders einfache, quasi-lineare Struktur hat, denn der Advektionstensor ist

linear in den Kumulanten und besitzt eine einfache Blockstruktur:

cc |l 1 oo o olo o0 0 o0
cow | ¢t 0o |1 0 0]0 0 0 0
cv | 0o ¢ |0 1 0[]0 0 0 0
cese [oces 0 ¢t 0 0 |1 0 0 0
coow | Cmo e | o ¢t 0 |0 1 0 0
4] cow | 0 20| 0 0 CT|0 0 1 0 (2.6)
"o omelaem 0 [sem 00 0 [er 0 0 o
Coey | acmy gmee | oo 9cmm 0 |0 O 0 0
coow | caw pcem | 0 20% ¢ |0 0 €T 0
cows| 0 3cw| 0 0 3¢W| 0 0 0 C°

Ausgehend von dem bestehenden MATHEMATICA-Paket [SHO2] zur Berechnung der Glei-
chungen wurde im letzten Bewilligungszeitraum ein erheblich verbessertes, modulares
Programmpaket erstellt [See03b], welches die automatisierte Erstellung der Kumulan-
tengleichungen fiir nichtreagierende Mischungen von Maxwell-Gasen bis zu hohen Ord-
nungen erlaubt. Durch Differentiation von (2.3) werden zunéchst die Beziehungen zwi-
schen Momenten und Kumulanten bis zur gewiinschten Ordnung bestimmt. Anschlielend
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Abbildung 2.1: Eigenwertspektrum der in den Kumulanten linearisierten Maxwell-
Produktionsterme bis zur 12. Ordnung. Fiir jede Ordnung « sind die
Eigenwerte des entsprechenden Blocks der Jacobi-Matrix gezeigt.

werden die Produktionsterme fiir die Momentengleichungen und daraus die Produkti-
onsterme fiir (2.5) abgeleitet. Dazu wird zuerst die Fourier-Transformierte des Stofi-
operators als Funktional der charakteristischen Funktionen berechnet. In Verbindung
mit dem Kumulantenansatz erhélt man wieder durch schrittweise Differentiation die
Produktionsterme fiir die Momentengleichungen als Funktion der Kumulanten. Da die
Abbildung der Kumulanten auf die Momente eineindeutig und analytisch invertierbar
ist, konnen im Anschluss die Formulierungen der Bewegungsgleichungen fiir die Momen-
te sowohl in Erhaltungs- bzw. Divergenzform als auch fiir die Kumulantengleichungen
in quasi-linearer bzw. Advektionsform bestimmt werden.

Betrachtet man die Gleichungen mit Produktionstermen fiir das Wechselwirkungsmo-
dell des Maxwell-Gases, so gibt die Betrachtung von in den Kumulanten linearisierten
Produktionstermen Aufschluss iiber den Bezug der Kumulanten zur klassischen, kon-
tinuumsmechanischen Fluid-Beschreibung. Interessanterweise ist die Jacobi-Matrix der
Produktionsterme beziiglich der Kumulanten im Gleichgewicht blockdiagonal. Dies fiihrt
dazu, dass entsprechende Eigenwerte und -variablen unabhingig von der Ordnung der
Kumulantengleichungen N, bestimmt werden kénnen [See03a]. Abbildung 2.1 zeigt das
so erhaltene Eigenwertspektrum. Die urspriingliche Motivation fiir die Kumulantenme-
thode zeigt sich bestétigt, denn die Eigenwerte (und damit die Relaxationsraten fiir die
entsprechenden Eigenvariablen) wachsen mit zunehmender Kumulantenordnung. Aller-
dings ist ein erheblicher Uberlapp der Eigenwertspektren verschiedener Ordnungen zu
beobachten. Die Eigenvariablen e,; lassen sich als Linearkombination der Kumulanten
berechnen, wobei die Relationen aufgrund der Blockdiagonalitéit der Jacobi-Matrix der
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Produktionsterme unabhéngig von der Ansatzordnung sind:

( eoo = co )

() - (5)
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Genauere Betrachtungen [See03a] zeigen drei verschiedene Arten von Eigenvariablen, die
man entsprechend der Zuordnung zu klassischen Variablen unterscheiden kann:

e cinzelne, energieartige Eigenvariablen e,g, welche immer zum niedrigsten Eigenwert
fiir geradzahlige Ordnungen « auftreten. Diese Eigenvariablen sind symmetrisch
beziiglich einer Vertauschung der Koordinatenachsen;

e paarweise flussartige Figenwerte ey, und e,,0, welche stets paarweise zu ungerad-
zahligen Ordnungen « auftreten und fiir die die Eigenvariablen ebenfalls symme-
trisch beziiglich einer Vertauschung der Koordinatenachsen sind;

e paarweise spannungsartige Eigenwerte e,,1 und e,,2, die zu geradzahligen « auftre-
ten und fiir deren Eigenvariablen sowohl symmetrisches als auch antisymmetrisches
Verhalten auftritt.

Schreibt man die Kumulantengleichungen in diesen Figenvariablen der Produktions-
terme, so kann man die Eigenvariablen niedrigster Ordnung als die Feldvariablen der
klassischen Hydrodynamik identifizieren [SH02]. Abbildung 2.1 verdeutlicht diese Zu-
ordnung der Eigenvariablen ey, zur Dichte n, ey; zur Stromungsgeschwindigkeit v, egq
zur spezifischen Energie ¢, €91; zum Spannungstensor g und e3;; zum Wérmestrom j. Da-
zu ist keine Kenntnis , klassischer® Modellierungen notwendig, denn es werden lediglich
Systeme nahe dem Gleichgewicht betrachtet, fiir die sich iiber den ersten Schritt einer
Maxwell-Iteration aus dem erhaltenen Differentialgleichungsystem direkt die Navier--
Stokes- bzw. Eulergleichungen ableiten lassen. Der Zusammenhang der Relaxationszei-
ten mit den Transportkoeffizienten ergibt dabei die Motivation fiir ein hyperbolisches
Equivalent zum Navier-Stokes-Modell.

Diese Herleitung des Bezugs zum Navier-Stokes-System iiber die Technik der Maxwell-
Iteration kann benutzt werden, um Randbedingungen fiir die Kumulanten zu konstru-
ieren: Fasst man sich im Fluid aufbauende Wérmestrome und Scherspannungen als Re-
aktion auf Gradienten in den Eigenvariablen niedrigerer Ordnung auf, so kann man
entsprechend der erhaltenen Beziehungen aus den Gradienten niedriger Ordnung die
Randwerte fiir Eigenvariablen htherer Ordnung rekonstruieren (sieche Abschnitt 2.4.3).
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Abbildung 2.2: Eigenvariable fiir die analytische und numerische BKW-Losung mit
nichtlinearen und linearisierten Produktionstermen. links: Zeitentwick-
lung fiir das Maxwell-Gas. rechts: zur Zeit t = 1 fiir eine bindre Mischung
bei verschiedenen Massenverhéaltnissen A.

2.4.1 Vergleich mit der analytischen Bobylev/Krook-Wu-Ldsung

Fiir den Fall einer rdumlich homogenen Mischung kann die einzige bekannte, nichttri-
viale, analytische Losung der Boltzmann-Gleichung angegeben werden, die so genannte
Bobylev/Krook-Wu-Losung [Bob75], [KW77]. Mit dieser lassen sich fiir bestimmte An-
fangsbedingungen explizite Losungen der raumhomogenen Boltzmanngleichung durch
elementare Funktionen angeben. In [SHO4b] wurde diese Losung auf den Kumulanten-
Ansatz {ibertragen und so die entsprechenden analytischen Losungen fiir die Kumulan-
ten bestimmt. Mittels einer Runge-Kutta-Integration 4. Ordnung wurde die numerische
Losung fiir die nichtlinearen und die in den Kumulanten linearisierten Produktionsterme
bestimmt und mit der analytischen Losung verglichen. Durch die hohe Symmetrie der
Losung haben zwar mehrere Kumulanten hoherer Ordnung eine nichttriviale Zeitent-
wicklung, betrachtet man jedoch die Zeitentwicklung der Eigenvariablen beziiglich der
linearisierten Produktionsterme, so sind nur die energieartigen Eigenwerte von Null ver-
schieden. Es zeigt sich eine sehr gute Ubereinstimmung mit der analytischen Losung bei
Verwendung der exakten, nicht-linearen Produktionsterme sowohl fiir das einkomponen-
tige Gas als auch fiir eine bindre Mischung iiber einen weiten Bereich unterschiedlichen
Massenverhiltnisses der Spezies (siehe Abbildung 2.2). Bei Verwendung der nach den
Kumulanten linearisierten Produktionsterme sind jedoch fiir Kumulanten héherer Ord-
nung Abweichungen zu beobachten.

2.4.2 Couette-Stromung mit adiabatischen Randern

In den Vorarbeiten zur letzten Antragsperiode wurden die aus der kinetischen Theo-

rie bekannten adiabatischen noslip-Randbedingungen fiir den Kumulantenansatz her-

geleitet: Bei adiabatischen noslip-Randbedingungen wird ein auf die Wand prallendes

A\ Teilchen elastisch retro-reflektiert, d. h. beide Geschwindigkeits-

/ komponenten normal und tangential zur Wand werden negiert.

Dadurch kénnen Normal- und Scherspannungen zwischen Fluid

n und Wand entstehen und das Fluid hat am Rand die Wandge-
schwindigkeit.
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Abbildung 2.3: Zeitentwicklung der Temperatur in der Mitte des Kanals fiir die Couette-
Stromung mit adiabatischen Randbedingungen. links: Temperatur T fiir
BGK- und Maxwell-Gas nach der Kumulantenmethode. rechts: Span-
nungskomponente 7., (fiir dieses Problem o T') als Ergebnis einer Monte-
Carlo-Simulation und die exakte Losung nach Truesdell [Cer00].

Aus diesen Annahmen folgen Symmetrieeigenschaften der Phasenraumdichte und damit
auch der charakteristischen Funktion, aus welchen Randbedingungen an die Werte und
Gradienten fiir die Kumulanten folgen [SHO00], [See03a).

Mit diesen adiabatischen noslip-Randbedingungen wurde das Problem der Couette-
Stromung simuliert [See03a] und mit Ergebnissen fiir den 3D-Fall nach [Cer00] ver-
glichen. Obwohl ein quantitativer Vergleich aufgrund unterschiedlicher Dimensionalitét
und Stromungsverhéltnisse nicht sinnvoll moglich ist, zeigen die Ergebnisse (siehe Ab-
bildung 2.3) eine gute qualitative Ubereinstimmung der Ergebnisse nach der Kumulan-
tenmethode, analytischer Ergebnisse der kinetischen Theorie und direkter Simulation
durch Molekulardynamik.

2.4.3 Thermische Randbedingungen

Ein wichtiges Ergebnis der Arbeiten in der letzten Antragsperiode sind Formulierun-
gen von Randbedingungen [See03a], [SHO4a] fiir die Kumulantengleichungen, welche
eine Simulation stationirer Stromungen mit dissipativen Effekten erlauben. Zum einen
thermische Randbedingungen, welche lediglich die Temperatur und Geschwindigkeit der
Wand in die Stréomung einpridgen und zum anderen Navier-Stokes-Randbedingungen,
bei denen Wéarmestrom und Impulsfluss am Rand konsistent zu den Gradienten der
entsprechenden Kumulanten niedriger Ordnung berechnet werden. Bei den thermischen
noslip-Randbedingungen werden Randpunkte im wesentlichen wie

t — innere Gitterpunkte behandelt: die Gradienten senkrecht zur
t+dt Wand werden durch einseitige Differenzen approximiert und die
,,/*HF Werte fiir die FEigenvariablen e;; und eyy durch die Komponenten

Tw /":‘\? der Wandgeschwindigkeit w bzw. aus der Wandtemperatur 7" be-

’ rechnete Werte ersetzt. AnschlieSend erfolgt ein Update wie fiir

einen normalen Fluidknoten.
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Abbildung 2.4: Temperaturprofil fiir die Poiseulle-Stromung. links: Kumulantenmetho-
de (N, = 3, fiir BGK- und Maxwell-Gas) rechts: Molekulardynamik-
Simulation (Punkte) und analytische Ergebnisse (Linie) nach [HMM99]

Bei den Navier-Stokes Randbedingungen werden zunéchst fiir den Randknoten und den
benachbarten Fluidknoten die Eigenvariablen beziiglich der Produktionsterme bestimmt.
Fiir die der Stromungsgeschwindigkeit und spezifische Energie

‘ | entsprechenden Eigenvariablen e;; und ey des Randkno-
t+dt o tens werden die Wandgeschwindigkeit w und die aus der
dpe, 000 = | | Wandtemperatur 7T berechnete spezifischen Energie ange-

/N0 A . nommen. Uber einseitige Differenzenquotienten zum Fluid-
/ \ / . . . . .

T.w j,a knoten werden die Gradienten in den Figenvariablen be-

rechnet und nach den aus der Maxwell-Iteration erhaltenen
Beziehungen die den Spannungen ¢ und dem Warmestrom j entsprechenden Eigenva-
riablen eq1; und ezy; bestimmt. Durch Riicktransformation erhiilt man die neuen Werte
fiir die Kumulanten am Randknoten.

Anhand von Couette- und Poiseulle-Strémungen wurden diese thermischen Randbe-
dingungen fiir verschiedene Gasmodelle untersucht [See03a] und es zeigt sich, dass fiir
beide die wesentlichen Eigenschaften (lineares bzw. parabolisches Profil der Stromungs-
geschwindigkeit, dissipative Effekte im Innern und Wirmetransport zu den Wénden)
qualitativ richtig wiedergegeben werden. Allerdings konnten bestimmte, fiir Strémun-
gen verdiinnter Gase typische qualitative Eigenschaften nur mit der einen oder anderen
Art Randbedingungen beobachtet werden. Trotzdem wird mit diesen Randbedingungen
ein direkter Vergleich der Implementation der Kumulantenmethode mit den in den A-
Teilprojekten verwendeten Verfahren moglich, welcher jedoch zum gegenwértigen Zeit-
punkt noch nicht vollstédndig abgeschlossen ist.

2.4.4 Poiseulle-Stromung

et it Fiir die durch eine konstante externe Kraft angetriebene Kanal-
T 7 stromung sagen Modelle basierend auf der kinetischen Theorie ein
lokales Minimum im Temperaturprofil quer zur Strémungsrichtung
voraus (siehe Abbildung 2.4).

Dieser qualitative Unterschied zum Navier-Stokes-Modell tritt bereits fiir laminare Stro-
mungen mit niedrigen Reynolds- und Machzahlen sowohl bei einer direkten Molekular-
dynamik-Simulation [MBG97] als auch bei einer stérungstheoretischen Betrachtung der
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Boltzmann-Gleichung mit BGK-Wechselwirkungsterm [TS94] und Momentenmethoden
[HMM99] auf. Diese qualitative Eigenschaft ist auch bei Antrieb der Kanalstromung
durch einen Druckgradienten vorhanden, obwohl hierbei eine bessere Ubereinstimmung
mit Navier-Stokes zu beobachten ist [ZGA03]. Auch bei Modellierung durch die Kumu-
lantenmethode wird dieses lokale Temperaturminimum reproduziert [See03a], allerdings
nur bei Verwendung der Navier-Stokes-Randbedingungen. Fiir die thermischen noslip-
Randbedingungen wird &hnlich zu Navier-Stokes ein Maximum im Temperaturprofil
beobachtet.

2.4.5 Couette-Stromung

Auch fiir die laminare Scherstrémung eines verdiinnten Gases zwi-
T N schen zwei unendlich ausgedehnten Platten, welche sich entgegen-
gesetzt mit der Geschwindigkeit w bewegen, werden verschiedene
' Eigenschaften der Stromung verdiinnter GGase durch das Navier-
Stokes-Modell falsch wiedergegeben.

Zum einen ist das Profil der z-Komponente der Geschwindigkeit sogar fiir die lineari-
sierte Boltzmanngleichung keine exakt lineare Funktion mehr [Wil62], zum anderen tritt
ein nicht verschwindender Warmestrom in Stromungsrichtung auf, obwohl kein Tempe-
raturgradient in dieser Richtung vorhanden ist. Auch diese durch Navier-Stokes nicht
beschriebene qualitative Eigenschaft wird durch direkte numerische Simulation [RC97],
Momentenmethoden [T'S95] und die kinetische Theorie [CC70] vorhergesagt. Abbildung
2.5 zeigt die Ergebnisse einer Molekulardynamik-Simulation fiir ein stark verdiinntes Gas
und einer Simulation mit der Kumulantenmethode [See03a]. Diese reproduziert die qua-
litative Eigenschaft etwa gleich starker Warmestromkomponenten, die Ausbildung einer
Randschicht ist jedoch nicht zu beobachten, wobei offen ist, ob dies an den verwende-
ten Randbedingungen oder der kleineren Knudsen-Zahl liegt. Interessanterweise werden
etwa gleich starke Warmestrome in z und y-Richtung bei Simulation mit der Kumulan-
tenmethode nur mit thermischen noslip-Randbedingungen beobachtet. Bei Navier-Stokes
Randbedingungen ist der Warmestrom quer zur Stromung um Groflenordnungen stérker
[See03a], das Wirmestromprofil entspricht also eher dem Navier-Stokes-Modell.

w

2.4.6 Stabilitat /Hyperbolizitdtsbereich

Fiir starke externe Krifte (Poiseulle) bzw. hohe Wandgeschwindigkeiten (Couette) treten
numerische Instabilitdten der verwendeten Verfahren auf. Ausgehend von der Beobach-
tung, dass diese sich von den Réndern aus in das Stréomungsgebiet hinein ausbreiten,
wurden Untersuchungen zum Hyperbolizititsbereich der Kumulanten-Gleichungen bis
zu hohen Ordnungen angestellt [See03a]. Dazu wurde das Eigenwertspektrum der Kom-
ponenten des Advektionstensors bei Variation der Eigenvariablen beziiglich der in den
Kumulanten linearisierten Produktionsterme betrachtet. Ein charakteristisches Spek-
trum ist in Abbildung 2.6 dargestellt. Fiir dieses wurde die der Warmestromkompo-
nente j, entsprechende Eigenvariable es;; variiert und fiir alle anderen Eigenvariablen
Gleichgewichtswerte angenommen.

Die Form der Spektren im Vergleich mit dem entsprechenden Profil aus der Stromungs-
simulation (siehe Abbildung 2.6) ldsst darauf schlieflen, dass diese Instabilitéten durch
zu hohe Wirmefliisse hervorgerufen werden. Dies kann zum einen dadurch bedingt sein,
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Abbildung 2.5:  Wiarmestromprofil (quer zur Stromung) fiir die Couette-Strémung.
links: Kumulantenmethode fiir BGK- und Maxwell-Gas (kleine Sym-
bole) mit thermischen Randbedingungen, rechts: Molekulardynamik-
Simulation mit thermischen noslip-Randbedingungen (nach kin. Theo-

rie) [CR96].
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Abbildung 2.6: Imaginérteil der Eigenwerte der z-Komponente des Advektionstensors.
links: Variation der Wirmestromkomponente j, (entspricht esy1). rechts:

Querschnitt iiber eine Couette-Strémung mit starker Scherung fiir BGK-
Gas (Kreise) und Maxwell-Gas (Punkte).

dass die Randbedingungen fiir solch starke Nichtgleichgewichtszusténde nicht geeignet
sind (die Navier-Stokes-Beziehungen wurden unter der Annahme von Zustdnden nahe
dem Gleichgewicht erhalten) oder die Ordnung der Kumulantengleichungen zu niedrig
ist. Dies muss in weitergehenden Arbeiten geklirt werden.

2.4.7 Effiziente Diskretisierung

In den parallel dazu durchgefiihrten Arbeiten zur Anwendbarkeit effizienter, d.h. ad-
aptiver Diskretisierungsstrategien fiir die Kumulantengleichungen zeigte sich [See03a],
dass sich eine wesentliche Voraussetzung fiir die Anwendbarkeit moderner Verfahren mit
dem bisherigen, nichtlinearem Ansatz fiir die charakteristische Funktion nur schwierig
erreichen lasst. Hauptproblem ist dabei die analytische Formulierung einer Entropie-
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dichte, mittels derer eine symmetrische Form der Gleichungen konstruiert werden kann,
fiir die sich die aus dem H-Theorem ableitbaren fundamentalen Stabilitétseigenschaf-
ten auf die diskrete Losung {ibertragen. Im Rahmen dieser noch andauernden Arbeiten
konnte gezeigt werden [See03al], dass Momenten- und Kumulantenmethoden als eine
spezielle Form der Methode der gewichteten Residuen (WRM) zur Diskretisierung der
Boltzmann-Gleichung aufgefasst werden kénnen. Allerdings gehen viele Eigenschaften
der WRM dadurch verloren, dass fiir die Momenten-/Kumulantenmethoden nichtlinea-
re Ansatzfunktionen fiir die Losung verwendet werden miissen. Vorbetrachtungen zei-
gen, dass bei geeigneter Wahl der Ansatzfunktionen fiir die charakteristische Funktion
eine analytische Form fiir die Entropiedichte und damit nach der Kumulantenmetho-
de symmetrische Gleichungen angegeben werden kénnen, die unter Beibehaltung der
Stabilitatseigenschaften diskretisierbar sind.
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2.5 Offene Fragen / Ausblick

In der letzten Bewilligungsphase ist eine verbesserte Implementierung eines Programm-
systems zur Losung der Kumulantengleichungen erfolgt. Die Validierung der Metho-
de anhand komplizierterer Testprobleme zeigt die grundsétzliche Anwendbarkeit der
Kumulanten-Methode, wirft aber auch neue Fragestellungen auf, die wir weiter untersu-
chen wollen.

Hauptziele fiir den abschliefenden Bewilligungszeitraum sind daher zum einen die An-
wendung einer aus der Kumulantenmethode abgeleiteten Gewichtete-Residuen-Formu-
lierung der Herleitung der Kumulantengleichungen und zum anderen die Herleitung ther-
modynamisch korrekt gestellter Randbedingungen, die parallel zueinander bearbeitet
werden sollen.

Zunichst soll ausgehend von den bisherigen Arbeiten zum Hyperbolizitéitsbereich der
Losung untersucht werden, inwieweit die an den Rindern auftretenden Phasenraum-
dichten durch den Kumulantenansatz richtig approximiert werden kénnen. Dabei soll
untersucht werden, wie sich aus der kinetischen Theorie bekannte Fomulierungen fiir
Randbedingungen an die Phasenraumdichte auf die fiir die Ableitung der Kumulanten-
gleichungen benoétigte charakteristische Funktion iibertragen lassen. Diese Untersuchun-
gen haben zum Ziel, Randbedingungen aus der mikroskopischen Beschreibung heraus
systematisch und theoretisch fundiert ableiten zu konnen. Auf der anderen Seite lassen
sich auch aus dem thermodynamischen Verstdndnis geschlossener bzw. offener thermo-
dynamischer Systeme Randbedingungen in Form von Extremalprinzipien ableiten. Diese
stellen eine alternative “makroskopische” Formulierung dar, welche jedoch eng an eine
praktisch benutzbare Formulierung der entsprechenden Groflen (z. B. Entropiedichte)
gekniipft ist. Die Untersuchungen zu dieser Herangehensweise und ihrer Anwendbarkeit
auf die Kumulantengleichungen sind eng mit den Arbeiten zur Formulierung méglicher
Entropiefunktionale verkniipft und sollen deshalb parallel verfolgt werden.

Gleichzeitig soll die Anwendung moderner numerischer Methoden auf die Losung der
raum-inhomogenen Kumulanten-Gleichungen weiter vorangetrieben werden. Es ist be-
kannt, dass bei Angabe einer Entropiedichte als Funktion der Ansatzparameter die Glei-
chungen symmetrisiert und damit unter Ubertragung der grundlegenden Stabilititsei-
genschaften auf die numerische Losung diskretisiert werden kénnen. Fiir Formulierungen
basierend auf einem Ansatz fiir die charakteristische Funktion sind Entropie-Funktionale
bisher in der Literatur jedoch nicht bekannt.

Um eine weitergehende Validierung der Kumulantenmethode und ihrer weiterentwickel-
ten Formulierung anhand komplizierter Anwendungsprobleme zu ermdoglichen, soll in
Fortfiihrung der zur Zeit noch andauernden Arbeiten fiir 1D Modellgleichungen ein ent-
sprechendes Programmsystem fiir den 2D-Fall fiir Parallelrechner implementiert werden.
Die symmetrische Konstruktion der Gleichungen wiirde zum einen eine stabile Diskreti-
sierung unter Verwendung adaptiver Techniken, als auch die gewiinschte Anpassung der
Detailliertheit des physikalischen Modells ermoglichen.

Zusammen mit den Ergebnissen aus den Untersuchungen zu méglichen Randbedingun-
gen koénnen so kompliziertere Anwendungs-Probleme gelost werden, anhand derer die
Anwendbarkeit dieser Herangehensweise weiter iiberpriift werden soll. Je nach Fortschritt
der Arbeiten konnten dabei zusammen mit anderen Forschergruppen folgende Probleme
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untersucht werden, z. B. um (I) Aussagen fiir die Anwendbarkeit mikro- und makrosko-
pisch motivierter Randbedingungen durch Vergleich mit Molekulardynamiksimulatio-
nen, Discrete-Velocity-Verfahren und den in den A-Teilprojekten verwendeten Navier-
Stokes-Formulierungen zu erhalten; (IT) die Genauigkeit von Losungen der raumhomoge-
nen Boltzmanngleichung durch Kumulantengleichungen hoher Ordnung mit etablierten,
deterministischen und stochastischen Losungsmethoden zu testen und (IIT) Simulationen
turbulenter Strémungen mit periodischen Randbedingungen und Gleichungen niedriger
Ordnung mit den Ergebnissen fiir Lattice-Boltzmann-Methoden zu vergleichen.
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3.1 Aktivitatenliste

3.1.1 Seminare, Vortrage und Prasentationen in Chemnitz

Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)

(Einrichtung)

27.04.01 Dr. C. Wieners (TU Chem- Effiziente Methoden in der Festkorperme-
nitz/Uni Heidelberg) chanik

11.05.01 Prof. P. Bastian Parallel simulation of multiphase flow in
(Uni Heidelberg) porous media

11.05.01 Dr. Alex Punnoose The 2D MIT: experimental facts and theo-
(Weizmann Inst, Israel) retical challenges

16.05.01 Dr. Arunava Chakrabarti On the existence of extended electronic
(Kalyani Univ., Indien) states in quasiperiodic and fractal lattices

18.05.01 Prof. Gudula Riinger Parallele Implementierung irregulérer Al-
(TU Chemnitz) gorithmen

23.05.01 Dr. Ulrich Ziilicke Quantum breakdown of the quantized
(Univ. Karlsruhe) Hall insulator

06.06.01 PD Dr. Christian Elséisser Atomistik und Elektronenstruktur an in-
(MPI Stuttgart) neren Kristallgrenzflichen

12.06.01 Dr. M. Dormanns Cluster Systeme in High-Performance E-
(DETECON GmbH, Bonn) Business Architekturen

13.06.01 Dr. Frank Grofimann Electron transport in nano-systems
(TU Dresden)

20.06.01 Dr. Ivan Barvik Energy transfer and relaxation in circular
(Karls-Uni Prag) purple bacteria antenna systems

22.06.01 Dr. Barbara Wohlmuth Nichtkonforme Gebietszerlegungsmetho-
(Uni Augsburg) den

26.06.01 Martin Schulz DSM  Softwarearchitekturen und Pro-
(TU-Miinchen) grammierumgebungen

27.06.01 Prof. Dr. Mikhail Raikh Anomalous Coherent Backscattering of
(University of Utah) Light from Photonic Crystals

03.07.01 Joachim Worringen Parallele Ein-/Ausgabe in Clustersyste-
(RWTH Aachen) men

04.07.01 Stefan Nufer (MPI Stutt- Variation of the ELNES under channeling
gart) conditions

06.07.01 Die Programmierer/Numeriker des SFB

393, Tag der Software

11.07.01 Dr. Heike Emmerich Das Stefan Problem im Oberflachen-
(MPIPKS Dresden) wachstum

13.07.01 Steffen Seeger Moglichkeiten und Praktische Anwendung

(TU Chemnitz)

freier Entwicklungs-Tools
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)

18.07.01 Nguyen, von Sou Small-Punch-Test zur Bestimmung me-
chanischer Modellparameter von Lotwerk-
stoffen

18.07.01 Dr. Prabasaj Paul Bands and bandgaps by variational me-

(University of Utah) thods
17.09.01 Dr. V. Dolejsi Mathematical Background of the Aniso-
(Prag) tropic Mesh Adaptation Technique
19.09.01 D. Silvester Preconditioners for Incompressible Stokes
(Manchester) and Navier-Stokes Equations (FEM Sym-
posium)
19.09.01 G. Stoyan Crouzeix-Velte Decomposition and Appli-
(Budapest) cations (FEM Symposium)
19.09.01 P. Knobloch Non-nested multi-level solvers for finite
(Praha) element discretizations of mixed problems
I (FEM Symposium)
19.09.01 V. John Non-nested multi-level solvers for finite
(Magdeburg) element discretizations of mixed problems
IT (FEM Symposium)
19.09.01 C. Wieners Taylor-Hood elements in 3D (FEM Sym-
(Chemnitz) posium)
19.09.01 A. Meyer Subspace cg for handling hanging nodes
(Chemnitz) and slip-boundary-conditions (FEM Sym-
posium)

19.09.01 . Haase An Additive Schwarz Preconditioner in an

(Linz) Ocean Modeling Code (FEM Symposium)

19.09.01 S. Reitzinger A General Concept for the Construction

(Linz) and Parallelization of Algebraic Multigrid
Methods (FEM Symposium)
19.09.01 O. Steinbach On the coupling of finite and boundary
(Stuttgart) elements for the Stokes problem (FEM
Symposium)
19.09.01 J. Brandts Superconvergence in mixed finite element
(Utrecht) methods (FEM Symposium)
19.09.01 L. Paquet Some mixed finite element methods on
(Valenciennes) anisotropic meshes (FEM Symposium)
19.09.01 A. Georgievich Finite-dimensional model for a system of
(Novosibirsk) the high-conducting dense packing partic-
les (FEM Symposium)
20.09.01 R. Stenberg Stabilized FE methods for the Reissner-
(Helsinki) Mindlin plate (FEM Symposium)
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)
20.09.01 J. Schoberl Residual-Based A Posteriori Error Esti-
(Linz) mate for a Mixed Reissner-Mindlin Plate
Finite Element Method (FEM Symposi-
um)
20.09.01 E. Rank General Concepts, Implementation
(Miinchen) Aspects and Numerical Results: High
Order Solid Elements for Thin-Walled
Structures (FEM Symposium)
20.09.01 M. Melenk A fully adaptive algorithm for hp-finite
(Leipzig) element methods (FEM Symposium)
20.09.01 E. Creuse Active control of a viscous compressible
(Valenciennes) flow over a dihedral plane (FEM Sympo-
sium)
20.09.01 H. Roos Finite elements for problems with parabo-
(Dresden) lic boundary layers (FEM Symposium)
20.09.01 H. Zarin A second order scheme for singularly per-
(Dresden) turbed differential equations with discon-
tonuous source term (FEM Symposium)
20.09.01 V. Dolejsi Anisotropic Mesh Adaptation - Method
(Praha) Independent Adaptive Technique (FEM
Symposium)
20.09.01 F. Hiilsemann Hybrid hierarchical grids: Bringing to-
(Erlangen) gether flexibility and high performance
(FEM Symposium)
20.09.01 P. Jimack A Multilevel Approach for Obtaining Lo-
(Leeds) cally Optimal Finite Element Meshes
(FEM Symposium)
20.09.01 G. Kunert Zienkiewicz-Zhu error estimators on ani-
(Chemnitz) sotropic tetrahedral finite element meshes
(FEM Symposium)
20.09.01 L. Laayouni Anisotropic a posteriori error estimation
(Rabat) for convection diffusion problem (FEM
Symposium)
20.09.01 S. Grosman The equilibrated residual error estimator
(Chemnitz) and its modification for anisotropic trian-
gular finite element meshes (FEM Sympo-
sium)
21.09.01 M. Berzins Positivity Preserving Mass Matrices and
(Leeds) Galerkin Methods for Transient Flow Pro-
blems (FEM Symposium)
21.09.01 M. Feistauer Discontinuous Galerkin methods for fluid

(Praha)

flow problems (FEM Symposium)
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)
21.09.01 R. Hartmann Adaptive Discontinuous Galerkin Finite
(Heidelberg) Element Methods for Nonlinear Hyperbo-
lic Conservation Laws (FEM Symposium)
21.09.01 G. Kanschat The local discontinuous Galerkin method
(Heidelberg) for incompressible viscous flow (FEM
Symposium)
21.09.01 T. Schnitzer The Discontinuous Galerkin Method app-
(Freiburg) lied to the MHD Equations (FEM Sym-
posium)
21.09.01 B. Heinrich Nitsche-type finite element method for el-
(Chemnitz) liptic problems with singularities (FEM
Symposium)
28.09.01 Arne Barinka Fast evaluation of nunlinear functionals of
wavelet expansions
19.10.01 2. Kolloquium Wissenschaftliches Rech-
nen in Sachsen
19.10.01 Gabriel Wittum Der Forschungsverband WiB Baden-
Wiirttemberg
24.10.01 Dr. Andrzej Eilmes (Kra- Microelectrostatics in molecular cry-
kow) stals: theory and how it works
05.11.01 D. Banabic (Technical Uni- Anisotropic yield criteria for sheet metals:
versity of Cluj-Napoca, Ru- theory and experiments
ménien)
07.11.01 Dr. Volker Meden (Univer- A single impurity in a Luttinger liquid:
sitdt Gottingen) How it “cuts® the chain
09.11.01 Dr. B. Steffen Subspace Methods for Large Sparse Inte-
(FZ Jiilich) rior Eigenvalue Problems
09.11.01 Jens Breuer Wavelet approximation of the symmetric
boundary integral formulation
12.11.01 Prof. P. Ciarlet Solving numerically Maxwell’s equations:
(ENSTA, Paris) The Singular Complement Method
14.11.01 Nihal Yapage (TU Chem- Error correcting codes
nitz)
23.11.01 Prof. C. Schwab Discontinuous Galerkin Time-stepping for
(ETH Ziirich) parabolic problems
28.11.01 Jiirgen Dietel Die Chern-Simons Theorie des fraktionel-
(Universitét Leipzig) len Quanten-Hall Effekts
30.11.01 Dr. D. Pleiter Teraflop Computers for Lattice Gauge
(DESY) Theory
05.12.01 Wolfgang Dahmen Adaptive multiscale techniques for nonli-

near variational problems
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)
05.12.01 Dr. Igor Goychuk Semiclassical electron transfer in strong
(Univ. Augsburg) periodic fields: beyond Golden Rule des-
cription
10.12.01 Heiko Knapp Optimierung von Wavelets
11.12.01 Thomas Kirner Biochemische Amplifikationsreaktionen in
diffusiv gekoppelten Mikroflussreaktoren
12.12.01 Rastko Sknepnek Coexistence of Superconductivity and Fer-
(TU Chemnitz) romagnetism
12.12.01 Uwe Zerbst SINTAP:Entwurf einer vereinheitlichten
europaischen Fehlerbewertungsprozedur
14.12.01 Prof. S. Funken Wie zuverldssig konnen numerische Simu-
(Erlangen) lationen sein?
18.12.01 Hans Diebner Adaptive Kognittionssysteme zur Dyna-
mikerkundung
20.12.01 Dr. Krause Nonlinear Monotone Multigrid Methods
(FU Berlin) for Contact Problems in Linear Elastici-
ty
20.12.01 J. Hippold Dezentrale Taskpools auf Rechnern mit
(TU Chemnitz) verteiltem Speicher
07.01.02 Florian Grond Algorithmen zur Berechnung von Lyapu-
novexponenten
09.01.02 Inna Plyushchay Properties and electronic structure of
(Univ. Kiev) transition-metal-based amorphous alloys
17.01.02 Prof. Dr. Robert Schrader Scattering theory approach to random
(FU Berlin) Schrodinger operators
18.01.02 Sergej Grosman, Dr. G. Ku- An overview of anisotropic mesh generati-
nert (TU Chemnitz) on programs
21.01.02 Dr. Michael Thoss Dynamical simulation of quantum dissi-
(TU Miinchen) pative systems: Application to ultrafast
electron-transfer processes in solution
23.01.02 Giinther Of Multipolmethoden fiir die symmetrische
Formulierung von Randintegralgleichun-
gen
30.01.02 M. Ndawana Finite-Size Scaling of the Level Compres-
(TU Chemnitz) sibility at the Anderson Transition
01.02.02 Prof. Schneider, Prof. Brun- Darstellung von Oberflichen und Wave-
nett (TU Chemnitz) letfunktionen auf Oberflichen fiir BEM
08.02.02 Dr. O. Steinbach Parallele Galerkin Randelementmethoden
(TU Chemnitz)
20.02.02 Prof. Dr. Angus MacKinnon The Physics of Micro-Electromechanical

(The Cavendish Laborato-
ry, Cambridge)

Systems
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)
08.03.02 Dr. G. Kunert Gauss, Triangulationen FEM, Historical
(TU Chemnitz) Roots, Modern Parallel Applications
17.04.02 G. Stolz Fractional Moments und Lokalisierung im
Kontinuum
23.04.02 Andreas Borck Einkoppelung von hochfrequenten Signa-
len in zweidimensionale Elektronengase
06.05.02 Vitali Liskevich On positive solutions of semilinear equa-
tions with measurable coefficients in un-
bounded domains
14.05.02 Prof. George Anisotropic mesh generation and related
(INRIA Rocquencourt) aspects
22.05.02 Dr. Erich Runge Quantum physics of disordered semicon-
(MPIPKS Dresden) ductor nano structures
07.06.02 Gunar Matthies Numerische Simulation des Verhaltens
(Otto-von-Guericke- von Ferrofluiden
Universitit Magdeburg)
11.06.02 Michael Schreiber QQuasikristalle-eine neue Form von Fest-
(TU Chemnitz) korpern
14.06.02 Volodymyr Myrnyy On optimized libraries in C++ for the li-
(TU Cottbus) near algebra
14.06.02 J. Miachel Johnson The radial basis function approach to
scattered data interpolation
21.06.02 Radu Todor Sparse FE for Stochastic Elliptic Pro-
(ETH Ziirich) blems
21.06.02 Dr. T. Frank Parallele Algorithmen fiir die numerische
(TU Chemnitz) Simulation dreidimensionaler, disperser
Mehrphasenstromungen und deren An-
wendung in der Verfahrenstechnik (Habi-
litation)
21.06.02 Dr. T. Frank Grundlagen der Partikelabscheidung in
(TU Chemnitz) Massenkraftabscheidern
24.06.02 Peter Bastian Simulation von Stromungs- und Trans-
portvorgdngen in porésen Medien
24.06.02 Olaf Ippisch Simulation stark gekoppelter Transport-
prozesse in pordsen Medien
03.07.02 Dr. Rochus Klesse Coulomb drag between Quantum wires
(Uni Kéln)
08.07.02 Prof. C. Schwab Two-scale regularity and sparse grids for
(ETH Ziirich) homogenization problems
10.07.02 Dr. Ludwig Schweitzer Kritische FEigenschaften beim QHE:

(PTB Braunschweig)

Frequenz-Skalierung und der Ubergang
zum Hall Isolator
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)
12.07.02 Thomas Grund, Dr. G. Ku- The STAM 100 digit challenge - Problems
nert (TU Chemnitz) and results
23.09.02 J. Schoberl Anisotropic mesh generation and mesh re-
(Linz) finement with Netgen (FEM Symposium)
23.09.02 V. Dolejsi An alternative formulation of the ani-
(Prague) sotropic mesh adaptation method (FEM
Symposium)
23.09.02 L. Formaggia Some anisotropic mesh adaption strate-
(Milano) gies for FEM (FEM Symposium)
23.09.02 Micheletti Some remarks on the stability coefficients
(Milano) on anisotropic meshes with application to
the advection-diffusion and Stokes pro-
blems (FEM Symposium)
23.09.02 G. Kunert A posteriori error estimation for the Sto-
(Chemnitz) kes problem on anisotropic FE discretiza-
tions (FEM Symposium)
23.09.02 T. Apel Stable finite elements for the Stokes pro-
(Chemnitz) blem on anisotropic meshes (FEM Sym-
posium)
23.09.02 G. Matthies The inf-sup condition for the family of
(Magdeburg) mapped Q/PY*¢ finite element pairs, k >
2 (FEM Symposium)
23.09.02 G. Lube Finite element calculation of incompres-
(Gottingen) sible flows using div-stable elements and
SUPG-stabilization (FEM Symposium)
23.09.02 T. Richter Parallel and adaptive finite elements for
(Heidelberg) the Navier-Stokes equation (FEM Sympo-
sium)
23.09.02 V. Heuveline On the numerical simulation of the free
(Heidelberg) fall problem (FEM Symposium)
23.09.02 M. Bause, F. Radu Finite Element Approximation of Variab-
(Erlangen) ly Saturated Subsurface Flow with Reac-
tive Transport (FEM Symposium)
23.09.02 M. Braack A posteriori control of modeling errors and
(Heidelberg) discretization errors (FEM Symposium)
23.09.02 O. Steinbach A robust boundary element method for
(Stuttgart) nearly incompressible linear elasticity
(FEM Symposium)
24.09.02 H. Blum A general concept for a posteriori error
(Dortmund) control for variational inequalities (FEM

Symposium)
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)
24.09.02 F. T. Suttmeier Error bounds for Finite Element Soluti-
(Dortmund) ons of Elliptic Variational Inequalities of
second kind (FEM Symposium)
24.09.02 R. Unger Projection methods for contact problems
(Chemnitz) in elasticity (FEM Symposium)
24.09.02 D. Braess Cascadic Aspects of Multigrid Methods
(Bochum) for Unilateral Problems (FEM Symposi-
um)
24.09.02 B. Heinrich Nitsche-type mortaring for a singular-
(Chemnitz) ly pertubed reaction-diffusion problem
(FEM Symposium)
24.09.02 B. Flemisch Coupling scalar and vector potentials on
(Stuttgart) non-matching grids for eddy currents mo-
delling in moving conductors (FEM Sym-
posium)
24.09.02 B. Lamichhane Higher Order Dual Lagrange Multiplier
(Stuttgart) Spaces for Mortar Finite Element Dis-
cretizations (FEM Symposium)
24.09.02 F. Hiilsemann Multigrid methods on hierarchical hybrid
(Erlangen) grids (FEM Symposium)
24.09.02 J. Kienesberger A Multigrid Preconditioned Solver for
(Linz) Elastoplastic Type Problems (FEM Sym-
posium)
24.09.02 C. Pester Efficient methods to solve a quadratic ope-
(Chemnitz) rator eigenvalue problem (FEM Symposi-
um)
24.09.02 M. Maischak Mixed FEM and BEM Coupling for a Li-
(Chemnitz) near Transmission Problem with a Signo-
rini Interface (FEM Symposium)
25.09.02 W. Dahmen (Aachen) Adaptive Techniques - Complexity and
Error Estimates (FEM Symposium)
25.09.02  H. Harbrecht (Chemnitz) Wavelet Based Fast Solution of BEM
(FEM Symposium)
25.09.02 R. Stevenson (Utrecht) Adaptive solution of operator equations
using wavelet frames (FEM Symposium)
25.09.02  S. Beuchler (Chemnitz) Multi-resolution weighted norm equiva-
lences and applications (FEM Symposi-
um)
25.09.02  G. Winkler (Chemnitz) Calculation of Call Prices under Stocha-
stic Volatility (FEM Symposium)
25.09.02 A. Rababah (Irbid) High accuracy piecewise approximation

for planar curves (FEM Symposium)
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)

25.09.02  B. Vexler, (Heidelberg) Adaptive Finite Element Methods for
Parameter Identification Problems (FEM
Symposium)

18.10.02 Dr. M. Breuer Large eddy simulation of turbulent flows

(Uni Erlangen-Niirnberg)
30.10.02 N.I. Stoilova Wigner Quantum Systems
13.11.02 H. Ries (Philipps- Thermodynamik von Licht, insbesondere
Universitit Marburg) der Erzeugung und Konversion von Strah-
lung
22.11.02 Prof. K. Siebert Konvergieren adaptive Finite Elemente
(Uni Augsburg) Methoden?
27.11.02 Klaus Osterloh (Uni Hanno- A Novel CFT Approach to Bulk Wave
ver) Functions in the Fractional Quantum Hall
Effect
06.12.02 U.-J. Goerke, A. Bucher, Adaptive FEM for Geometrically and
R. Kreiflig (TU Chemnitz)  Physically Nonlinear Problems in Solid
Mechanics (D2)
10.01.03 S. Seeger Numerik von Cumulanten- und Momen-
(TU Chemnitz) tengleichungen
17.01.03 Prof. W. Dérfler Zur Konvergenz der Adaptiven Finite Ele-
(Uni Karlsruhe) mente Methode
31.01.03 D. Leguillon A criterion for crack initiation at a v-notch
(Paris 6)
07.02.03 Prof. M. Kuczma Martensitic phase transformations as a va-
(Zielona Gora, Polen) riational inequality problem

19.02.03 Evgueni Tyrtyshnikov Tensor product appoximations with band-
low-rank for function-related matrices

25.02.03 Marco Laicini (Universita Spectroscopic properties of thiophene

Milano Bicocca)

09.04.03 Pavel Exner Singular Schrédinger operators: strong
coupling and geometrically induced spec-
trum

11.04.03 Prof. G. Zumbusch Parallel multilevel algorithms

(Uni Jena)
23.04.03 Dr. Heike Emmerich Quantum Dots als Mesoskopische Systeme
(Uni Dortmund)
25.04.03 Stefan Achatz Adaptive higher order finite elements over
(TU Miinchen) sparse grids for partial differential equati-
ons with variable coefficients

30.04.03  Dr. Alexei Sherman (Univ. Resonance peak in neutron scattering of

of Tartu, Estland) cuprate perovskites

14.05.03  Dr. Rudolf A. Rémer (Univ. A recursive formulation of thermoelectric

of Warwick, Coventry)

transport in disordered systems
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)
21.05.03 Joachim Brand Vortices in Bose-Einstein condensates
(MPIPKS Dresden)
11.6.03 Richard Klemm BISCCO C-axis twist Josephsonjunction
(MPIPKS Dresden) experiments: the superior phase-sensitive
test of orderparameter symmetry
18.6.03 P. Lipavsky (Academy of Collision delay and related phenomena
Science, Prag)
18.06.03 H.-D. Tietz (Westséichsische Entstehung, Messung und Berechnung
Hochschule Zwickau) von Eigenspannungen
01.07.03 Luise Blank Wavelet-Methoden in der Zustandsschiit-
zung
02.07.03 Dr. Uwe Grimm (The Open Kombinatorische Eigenschaften quasiperi-
University, Milton Keynes) odischer Parkettierungen
16.07.03  G. Riinger Parallele Programmiermodelle (CHIC-
(TU Chemnitz) Symposium)
18.07.03 Prof. R. Duduchava On the spatially homogeneous Boltzmann
(Thilisi/Saarbriicken) equation
22.09.03 U. Langer Sparse Algebraic Multigrid Preconditio-
(Linz) ners and their use in Boundary and Finite
Element DD Methods (FEM Symposium)
22.09.03 M. Jung Fast solvers for the first biharmonic boun-
(Dresden) dary value problem (FEM Symposium)
22.09.03 B. Khoromskij Hierarchical Tensor-Product Approxima-
(Leipzig) tion to Elliptic and Parabolic Solution
Operators in Higher Dimensions (FEM
Symposium)
22.09.03 S. Beuchler A DD-preconditioner for p-fem (FEM
(Chemnitz) Symposium)
22.09.03 J. Kruis Combination of Domain Decomposition
(Prague) Methods with Sparse Direct Solver (FEM
Symposium)
22.09.03 M. Mair Overlapping domain decomposition me-
(Stuttgart) thods for domains with holes based
on complementary decomposition (FEM
Symposium)
22.09.03 M. Dobrowolski The Ladyzhenskaja constant in the nu-
(Wiirzburg) merical analysis of the Stokes equations
(FEM Symposium)
22.09.03 V. Dolejsi The dicontinuous Galerkin method for
(Prague) the numerical solution of the compressi-

ble flows (FEM Symposium)




Seminare in Chemnitz

301

Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)
22.09.03 M. Braack Numerical parameter estimation for che-
(Heidelberg) mical models in multidimensional reactive
flows (FEM Symposium)
22.09.03 P. Skrzypacz Superconvergence of a 3d finite element
(Magdeburg) method for stationary stokes and navier-
stokes problems (FEM Symposium)
22.09.03 J. Novak Influence of Piezoelectricity on Resonance
(Liberec) Frequencies of Piezoelectric Resonators
(FEM Symposium)
22.09.03 B. Nkemzi The Fourier-finite-element method for the
(Trieste) Lame equations in nonsmooth axisymme-
tric domains (FEM Symposium)
22.09.03 R. Huang Finite Element of elasticity with couple-
(Shanghai) stress using the analogy between plane
couple-stress and Reissner/Mindlin plate
(FEM Symposium)
23.09.03 R. Duran Error estimates for an average interpolati-
(Buenos Aires) on on anisotropic (), elements (FEM Sym-
posium)
23.09.03 M. Picasso Anisotropic, adaptive finite elements for
(Lausanne) elliptic and parabolic problems (FEM
Symposium)
23.09.03 S. Grosman The robustness of the hierarchical a poste-
(Chemnitz) riori error estimator for reaction-diffusion
equation on anisotropic meshes (FEM
Symposium)
23.09.03 R. Rodriguez A posteriori error estimates for the finite
(Concepcion) element approximation of eigenvalues pro-
blems (FEM Symposium)
23.09.03 C. Pester A posteriori error estimation on spherical
(Chemnitz) domains (FEM Symposium)
23.09.03 M. Grajewski Numerical analysis and a-posteriori error
(Dortmund) control for a new nonconforming quadrila-
teral linear finite element (FEM Symposi-
um)
23.09.03 P. Jimack Adaptive finite element solution of time-
(Leeds) dependent PDEs based upon moving mes-
hes (FEM Symposium)
23.09.03  T. Hohage New methods for the construction of
(Gottingen) transparent boundary conditions (FEM

Symposium)
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)
23.09.03 T. Todorov A Study of the Constant in the Strengt-
(Gabrovo) hened Cauchy Inequality for 3D Elasticity
Problems (FEM Symposium)
23.09.03  U. Risch Superconvergence of a non-conforming
(Magdeburg) low order finite element (FEM Symposi-
um)
24.09.03 M. Melenk Boundary concentrated FEM (FEM Sym-
(Leipzig) posium)
24.09.03 G. Matthies A priori error estimates of higher order fi-
(Magdeburg) nite element methods for an equation of
mean curvature type (FEM Symposium)
24.09.03 M. Maischak hp-Version of BEM for Signorini problems
(Hannover) in 2 and 3 dimensions (FEM Symposium)
24.09.03 O. Steinbach Boundary FElement Tearing and Inter-
(Stuttgart) connecting Methods (FEM Symposium)
24.09.03 Z. Dostal Scalable algorithms for variational inequa-
(Ostrava) lities and contact problems (FEM Sympo-
sium)
24.09.03 O. Sander Fast Solving of Contact Problems on
(Berlin) Complicated Geometries (FEM Symposi-
um)
24.09.03 S. Hiieber A primal-dual active set strategy for non-
(Stuttgart) linear multibody contact problems (FEM
Symposium)
04.11.03 Nils Wagner Stabilitdt parameterabhingiger Polynom-
matrizen
07.11.03 Prof. G. Radons Lyapunov Instability of Lennard-Jones
(TU Chemnitz) Fluids (SFB C8)
12.11.03 Ivo Haering Streuung von Atomen an Bose-Einstein
(MPIPKS Dresden) Kondensaten
14.11.03 Dr. Thomas Apel Anisotrope finite Elemente: (Zwischenbe-
(TU Chemnitz) richt aus den Projekten A3 und A1l)
14.11.03 Beate Jung The Fourier Singular Complement Me-
thod for elliptic Boundary value problems
in axisymmetric domains it edges
26.11.03 R. Klages Chaotic diffusion in disordered dynamical
(MPIPKS Dresden) systems
03.12.03 Beate Paulus Ab-initio correlation treatment of solids
(MPIPKS Dresden) and its application to mercury
04.12.03 Arnd Meyer Moderene numerische Verfahren zur

(TU Chemnitz)

Losung partieller Differentialgleichungen
(Lehrstuhlseminar in Inst. f. Physik)
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)
(Einrichtung)

05.12.03 G. Brunnett, U. Kéhler, Ansétze zur schnellen Losung von Randin-
R. Schneider, M. Randria- tegralgleichungen auf realistischen Geo-
narivony metrien

15.12.03 M.A. Wimmer und U.-J. Mechanobiologische Aspekte des Tissue
Gorke (Rush Univ. Medical Engineering von Gelenkknorpel
Center Chicago/ TU Chem-
nitz)

09.12.03 Simon Chandler-Wilde A Generalized Collectively Compact Ope-

rator Theory and Applications to Integral
Equation

10.12.03 Amit Chattopadhyay A biological model of flagellar motion
(HMI Berlin)

12.12.03  Frank Rabold (TU Frei- Finite-Elemente-Simulation von  Riss-
berg), Prof. A. Meyer (TU wachstum mittels moderner adaptiv-
Chemnitz) iterativer Losungstechniken

18.12.03 Robert Plato Regularisierung ~ schwach singulédrer

Volterra-Integr.-Gleichungen erster Art
mittels gebr. Mehrschrittverfahren

06.01.04 Eberhard Béansch Finite element methods for curvature dri-

ven problems

09.01.04 Tag des SFB

16.01.04 Markus Melenk Randkonzentrierte FEM (Ergebnisse und

Ausblick zu A13)

21.01.04 Dr. Serguei Varlamov Incommensurate charge-density wave
(BTU Cottbus) scattering in high-Tc cuprates

23.01.04 Arnd Rosch FEM bei Optimalsteueraufgaben

16.02.04 Alexandru Nemnes Nonoscale Transistors in the Landauer-
(BTU Cottbus) Buettiker Formalism

05.04.04 S. Tarafdar (Jadavpur Uni- Viscous fingering (Workshop Relaxation
versity, Indien) Phenomena)

05.04.04 K. H. Hoffmann Relaxation Phenomena in Spin Glasses
(TU Chemnitz) (Workshop Relaxation Phenomena)

05.04.04 A. Fischer Transients in Anomalous Diffusion (Work-
(TU Chemnitz) shop Relaxation Phenomena)

05.04.04 F. Heilmann Finding Minima in Complex State Spaces
(TU Chemnitz) (Workshop Relaxation Phenomena)

05.04.04 S. Seeger Random Walks on Random Fractals
(TU Chemnitz) (Workshop Relaxation Phenomena)

05.04.04  A. Franz Work in Progress (Workshop Relaxation
(Philips Research) Phenomena)

06.04.04  Roland Duduchava (A Ra- Boltzmann equations without cutoff

zumadze Math. Inst. Geor-
gien)
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Datum  Referent(en) Thema (Bemerkung)

(Einrichtung)

23.04.04 Bernhard Mehlig (Chalmers Clustering of inertial particles in turbulent

Univerity Goteborg) aerosols

28.04.04 Prof. Ingrid Rotter Transmission of double quantum dots

(MPIPKS Dresden)

05.05.04 JProf. Dr. Alexander Auer  Future Perspectives in Accurate Electro-

(TU Chemnitz) nic Structure Calculations

3.1.2 Ubersicht iiber Workshops und Tagungen

Im Berichtszeitraum wurden vom Sonderforschungsbereich die folgenden Workshops und
Tagungen ausgerichtet. Ihr Inhalt und die Teilnehmer sind in den entsprechenden Ta-
gungsmaterialien und in den Webseiten

(erreichbar iiber: http://www.tu-chemnitz.de/sfb393/seminar)

dokumentiert.

1.
2.

3.

19.-21.09.2001, Chemnitzer FEM-Symposium 2001
19.10.01, 2. Kolloquium Wissenschaftliches Rechnen in Sachsen
23.-25.09.2002, Chemnitzer FEM-Symposium 2002

20.07.-03.08.2003, Workshop on Energy Landscapes: Structure, Dynamics and Op-
timization Algorithms, Telluride Science Research Center, Telluride.

22.-24.09.2003, Chemnitzer FEM-Symposium 2003

05.-06.04.2004, Workshop ,,Relaxation Phenomena in Complex Systems*, Institut
fiir Physik
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3.1.3 Gasteprogramm, wissenschaftliche Kontakte
3.1.3.1 Gastwissenschaftler

Géste 2001 (noch nicht im Bericht fiir 1999-2001 enthalten):
Prof. Dr. Vadim G. Korneev, University of Westminster Harrow, 04.05.-13.05.2001
Kob, Walter, Frankreich, 09.05.2001
Dr. Herbert Baaser, TU Darmstadt, 11.05.-18.05.2001

Xi-Wen Guan, Universidade Fereral do Rio Grande do Due, Brasilien, 15.06.-
14.07.2001

Tayebi, Lakhdar, Marokko, 30.07.-30.11.2001
auswirtige Teilnehmer des FEM Symposiums vom 19.—21.09.2001:

Prof. Martin Berzins, Leeds, UK

Dr. Jan Brandts, Utrecht,Niederlande

Dr. Emanuel Creuse, Valenciennes, Frankreich

Dr. Vit Dolejsi, Prag, Tschechien

Prof. Miroslav Feistauer, Prag, Tschechien

Dr. Alexander Georgievich, Novosibirsk, Russland
Dr. Gundolf Haase, Linz, Osterreich

DM Ralf Hartmann, Universitdt Heidelberg

Dr. Frank Hiilsemann, Universitit Erlangen—Niirnberg
Dr. Peter Jimack, Universitit Leeds, Grofbritannien
Dr. Volker John, Universitdt Magdeburg

Doz. Dr. Michael Jung, TU Dresden

Dr. Guido Kanschat, Universitidt Heidelberg

Dr. Peter Knobloch, Prag, Tschechien

Prof. Ulrich Langer, Linz, Osterreich

Dr. Markus Melenk, MPI-Leipzig

Prof. Luc Paquet, Valenciennes, Frankreich

Prof. Ernst Rank, Miinchen

Dr. Stefan Reitzinger, Linz, Osterreich

Prof. Hans-Georg Roos, TU Dresden

Thomas Schnitzer, Universitit Freiburg

Dr. Joachim Schéberl, Universitit Linz, Osterreich
Prof. David Silvester, Manchester, UK

Dr. Olaf Steinbach, Universitdt Stuttgart
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Prof. Rolf Stenberg, Helsinki, Finnland
Prof. Gisbert Stoyan, Budapest, Ungarn
Mr. Saqib Tufail, Sialkot, Pakistan

MSc Helena Zarin, TU Dresden

Yapage, Nihal, University Ruhuna in Mataru, Sri Lanka, 05.10.-15.12.2001
Prof. Ped Janssen, Universitdt Nijmegen, Niederlande, 15.10.-18.10.2001

Prof. Thomas Rauber, Martin-Luther-Universitit Halle-Wittenberg,
Okt. 2001 - Jan. 2002

Prof. Sergei Pereverzev, WIAS, 05.11.-06.12.2001
Prof. Alexandre Demidov, Lomonossow-Universitat Moskau, 07.11.-10.11.2001
Prof. Mihai Zelik, Lomonossow-Universitat, 07.11.-10.11.2001
Prof. Patrick Ciarlet, ENSTA Paris, 11.11.-16.11.2001
Prof. Periverzev, 26.11.-23.12.2001
Hassan Satori, Marokko, 30.11.2001-28.02.2002
Prof. Martin Costabel, IRMAR Rennes, Frankreich, 03.12.-09.12.2001
Prof. D. Banabic, Cluj-Napoca, Ruménien, 05.11.2001
Giste 2002:

Dr. Alexander Rusakov, Universitit fiir Luft- und Raumfahrt Samara, Russland,
09.03.-08.06.2002

Dr. Herbert Baaser, 18.03.-21.03.2002

Alexander Smuglyakov, Rostov, 29.03.-23.04.2002

Johannes Tausch, 02.04.-30.04.2002

Hans-Jiirgen Tausch, SMU Dallas, USA, 02.04.-30.04.2002

Giinther Stolz, 15.04.-19.04.2002

Prof. Serge Nicaise, Frankreich, 23.04.-26.04.2002

Tomas Barrios, Universidad de Concepcon, Chile, 02.05.-31.07.2002
Dr. Vitali Liskevich, University Bristol, 06.05.2002

Dr. Giinter Suschowk, NIS-Ingenieurgesellschaft mbH, 08.05.-09.05.02
Alexei Sherman, University of Dorto, 10.05.-09.08.2002, 01.04.-30.06.2003
Paul-Luis George, 13.05.-16.05.2002
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Prof. H. Bergander, Dresden, 24.05.2002

Samba Siva Rao Chinnamesetty, Battcpala Engeniering College, Indien,
01.06.-31.08.2002

Michael D. Weldom, University of Victoria, Canada, 03.06.-02.08.2002
Gunnar Matthis, 06.06.-07.06.2002

Radu-Alexandru Todor, ETH Ziirich, 17.06.-22.06.2002

Prof. Peter Salamon, San Diego State University, USA, 23.06.-02.07.2002
Eleonora Toulouza, University of Athens, Griechenland, 28.06.-27.08.2002
Dr. Inna Plyushachay, Universitéit Kiev, Ukraine, 02.07.-22.09.2002

Prof. Gabriel Gatica, Universidad de Concepcon, Chile, 12.07.-28.07.2002
Yoram Last, 20.07.2002

Prof. Paolo Sibani, Siiddénische Universitit Odense, 15.09.-19.09.2002
Sergej Solovyev, 22.09.-24.09.2003

auswirtige Teilnehmer des FEM Symposiums vom 23.—25.09.2002:

Dr. Markus Bause, Universitidt Erlangen

Prof. Heribert Blum, Universitit Dortmund

Dr. Malte Braack, Universitidt Heidelberg

Prof. Dr. Dietrich Braess, Ruhruniversitit Bochum
Prof. Dr. Wolfgang Dahmen, RWTH Aachen

Dr. Vit Dolejsi, Prag, Tschechien

MSc Bernd Flemisch, Universitit Stuttgart

Prof. Luca Formaggia, Milano, Italien

Dr. Vincent Heuveline, Universitiat Heidelberg
PhD Frank Hiilsemann, Erlangen

Dr. Michael Jung, TU Dresden

DI Johanna Kiensberger, Linz, Osterreich

MSc Bishu Prasad Lamichhane, Universitit Stuttgart
Dr. Yonhai Li, Beijing, China

Prof. Dr. gert Lube, Gottingen

DM Gunar Matthies, Universitit Magdeburg

Dr. Stefano Micheletti, Milano, Italien

Prof. Abedallah Rababah, Irbid, Jordan
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DM Florian Adrian Radu, Universitit Erlangen

Dr. Thomas Richter, Universitdt Erlangen

Dr. Joachim Schéberl, Universitit Linz, Osterreich

Dr. Olaf Steinbach, Universitdt Stuttgart

Dr. Rob Stevenson, Utrecht, Niederlande

Dr. habil Franz-Theo Suttmeier, Universitit Dortmund

DM Boris Vexler, Universitit Heidelberg
Dr. Jordan A. Denev, Universitdt Sofia, 15.10.-15.12.2002

Prof. T. D. Palev, Institute of Nuclear Research and Nuclear Engergy, Bulgarien,
05.10.-04.11.2002

Prof. Dr. Harald Ries, Philipps-Universitit Marburg, 13.11.-14.11.02

Prof. Yuri Karlovich, Universidad Autonoma del Estado de Morelos, Mexico,
14.11.-26.11.2002

Boniface Nkemzi, Univeristy of Buea, Kamerun, 24.11.-27.11.2002

Gaste 2003:

Dominique Leguillon, Paris 6, 29.01.-01.02.2003

Prof. Serguei Nepomnyaschik, Novosibirsk, 05.02.-16.02.2003, 25.07.-02.08.2003
M. Laicini, Politecnico di Milano, 16.02.-27.02.2003

Tulia Tregubleac, Universitdt Bukarest, Ruménien, 01.03.-30.06.03

Prof. Christopher Essex, University of Western Ontario, 17.03.-22.03.2003
Prof. Pavel Exner, Academy of Sciences Prag, 09.04.-10.04.2003

Prof. Peter Salamon, San Diego State University, USA, 19.05.-23.05.2003
Dr. Dirk Hundertmark, Urbana Champaijan, 20.05.-22.05.2003

Prof. H.-D. Tietz, Zwickau, 18.06.2003

Prof. G. Stolz, University of Alabama, 25.06.-11.07.2003

Victor Cerovski, Riverside, USA, 01.07.-30.09.2003

Dr. Ivan Veselic, California Institute of Technology, 15.07.-23.07.2003
Edem Kwabla Sosu, Universitdt Knust Accra, Ghana, 01.08.-30.09.2003
Khaoula Sellami, Univerisit ENITT Tunis, 01.08.-30.09.2003

Prof. Ingo Miiller, Technische Universitit Berlin, 09.09.2003
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auswirtige Teilnehmer des FEM Symposiums vom 22.-24.09.2003:

Florian Bachinger, Universitiit Linz, Osterreich

Dr. Almedin Becirovic, Universitiit Linz, Osterreich
Dr. Malte Braack, Uni Heidelberg

Dr. Manfred Dobrowolski, Wiirzburg

Dr. Vit Dolejsi, Prag, Tschechien

Prof. Zdenek Dostal, Ostrave, Tschechien

DM Matthias Grajewski, Dortmund

DM Stefan Hiiebener, Stuttgart

Dr. Torsten Hohage, Gottingen

Dr. Ruoyu Huang, Shanghai, China

Dr. Peter Jimack, Universitit Leeds, Grolbritannien
Dr. Michael Jung, TU Dresden

Dr. Beate Jung, Paris Cedex 15, Frankreich

Dr. Boris Khoromskij, MPI-Leipzig

Drs. Yaroslav Kondratyuk, Utrecht

Dr. Rolf Krause, Berlin

Dr. Jaroslav Kruis, Karls—Universitat Prag, Tschechien
Prof. Dr. Ulrich Langer, Universitit Linz, Osterreich
DM Michael Mair, Uni Stuttgart

PD Dr. Matthias Maischak, Universitdt Hannover
Dr. Markus Melenk, MPI-Leipzig

DM Volodymyr Myrnyy. TU Cottbus

Dr. Beniface Nkemize, Trieste, Italien

MSc Josef Novak, Liberec, Tschechien

Dr. Marco Picasso, Lausanne, Schweiz

Dr. Uwe Risch, Universitidt Magdeburg

Dr. Rudolfo Rodriguez, Concepcion, Chile

DInf Oliver Sander, FU Berlin

Dr. Joachim Schéberl, Universitit Linz, Osterreich
Dr. Olaf Steinbach, Universitdt Stuttgart

DM Marc Ulrich Stiller, Universitit Miinchen

Dr. Todor Todorov, Gabrovo, Bulgarien

Ing Richard Vondracek, Prag, Tschechien

Dr. Sabine Zaglmayr, Universitit Linz, Osterreich
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Dr. Todor Todorov, Technical University Gabrovo, Bulgarien, 24.09.-29.09.2003
Ricardo Duran, 24.09.-27.09.2003
Rodolfo Rodrigez, 24.09.-27.09.2003
Dr. Arnulf M6bius, IFW Dresden, 29.09.-03.10.2003
Dr. Christian Schon, MPT Stuttgart, 29.09.-03.10.2003
Dr. M.A. Wimmer, Chicago, USA 14.-16.12.2003
Giste 2004:
Brojen Singh, Indien 15.01.-31.05.2004
Jeffrey Schenker, 02.02.-07.02.2004
Prof. Dietmar Hoemberg, Weierstraf3-Institut Berlin, 12.02.-13.02.2004
Prof. Sujata Tarafdar, Jadavpur University, Indien, 02.03.-07.03.04
Dr. Astrid Franz, Philips Research Hamburg, 05.03.-06.03.04

Prof. Roland Duduchava, Razumadze Mathematical Institute, Georgien,
04.04.-07.04.2004
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3.1.3.2 Eigene Forschungsaufenthalte im Berichtszeitraum

Th. Apel, MPI Leipzig, 24.-26. Januar 2002

Th. Apel, Mini-Workshop Preconditioning in Eigenvalue Computations®, Ober-
wolfach, 3.-9. Méarz 2002, Vortrag: Efficient computation of eigenpairs of a qua-
dratic operator eigenvalue problem.

Th. Apel, GAMM-Jahrestagung, Augsburg, 24.-28. Marz 2002, Vortrag: Compu-
tation of 3D vertex singularities for linear elasticity.

Th. Apel, Vertretungsprofessur an der Otto-von-Guericke-Universitidt Magdeburg,
4/2002-8/2002

Th. Apel, Universitdt Magdeburg, 4. Juni 2002, Vortrag: Anisotrope finite Ele-
mente: Resultate und Herausforderungen.

Th. Apel, Universitat Rostock, 5. Juli 2002, Vortrag: Anisotrope finite Elemente:
Resultate und Herausforderungen.

Th. Apel, Universitit Magdeburg, 9. Juli 2002, Vortrag: How to compute 3D vertex
singularities?

Th. Apel, Universitit Valenciennes (Frankreich), 25.-29. August 2002

Th. Apel, DMV-Tagung Halle, 16.-20. September 2002, Vortrag: Computation of
3D vertex singularities for linear elasticity.

Th. Apel, Universitat der Bundeswehr, Miinchen, 1. Oktober 2002, Vortrag: Ani-
sotrope finite Elemente: Resultate und Herausforderungen fiir die numerische Ana-
lysis.

Th. Apel, TU Berlin, 26. Oktober 2002, Vortrag: Anisotrope finite Elemente: Re-
sultate und Herausforderungen fiir die numerische Analysis.

Th. Apel, Mini-Workshop Analytical and Numerical Treatment of Singularities in
PDE“, Oberwolfach, 3.—9. November 2002, Vortrag: Anisotropic finite elements:
results and challenges.

Th. Apel, Universitit Konstanz, 19.-20. November 2002, Vortrag: Anisotrope finite
Elemente: Resultate und Herausforderungen.

Th. Apel: Universitit Kassel, 25.-26. November 2002, Vortrag: Anisotrope finite
Elemente: Resultate und Herausforderungen.

Th. Apel, Mathematisches Institut der Akademie der Wissenschaften der Tsche-
chischen Republik, 28.-30. November 2002, Vortrag: Which Stokes elements can
be used on anisotropic finite element meshes?

Th. Apel, TU Braunschweig, 21. Januar 2003, Vortrag: Anisotrope finite Elemente:
Resultate und Herausforderungen.
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Th. Apel, MPT Leipzig, 24.-25. Januar 2003

Th. Apel, Universitit der Bundeswehr Miinchen, 16.—-17. April 2003, Vortrag: Be-
rechnung der Singularitdten an Riss-Spitzen bei sproden elastischen Materialien.

Th. Apel, TU Berlin, 24. April 2003, Vortrag: Berechnung der Singularititen an
Riss-Spitzen bei sproden elastischen Materialien.

Th. Apel, Universitit Stuttgart, 15.—16. Mai 2003, Vortrag: Anisotrope finite Ele-
mente: Resultate und Herausforderungen.

Th. Apel, Universitit Zielona Gora, 30. Mai 2003, Vortrag: Computation of 3D
vertex singularities for linear elasticity.

Th. Apel, MAFELAP, University of West London, Uxbridge, 20.-25. Juni 2003,
Vortrag: Stable finite elements for the Stokes problem on anisotropic meshes.

Th. Apel, ENUMATH, Prag, 17.-22. August 2003, Vortrag: Stable finite elements
for the Stokes problem on anisotropic meshes.

Th. Apel, GAMM-Seminar, MPI Leipzig, 25.-27. August 2003

Th. Apel, 303. WE-Heraeus-Seminar Adaptivity in Finite Element Analysis: Mo-
dels, Meshes and Polynomial Order, Bad Honnef, 7.—10. September 2003, Vortrag:
h-adaptivity in the context of anisotropic meshes.

S. Beuchler, Stidostdeutsches Kollogium zur Numerischen Mathematik, Leipzig,
20.4.2001

S. Beuchler, 9.-20.7.2001 Universite Montreal: Vortrag: Modern Methods in Scien-
tific Computing and Applications.

S. Beuchler, GAMM-Seminar, Leipzig, 24.-26.1.2002, Vortrag: Multi-grid solver for
the p-Version of the FEM .

S. Beuchler, WiR Sachsen, Freiberg, 24.6.2002

S. Beuchler, Sommerschule an der ETH Ziirich, 09.-13.09.2002, Vortrag: FEM for
PDEs with Multiple Scales.

S. Beuchler, Ehrenfriedersdorf, FEM Symposium 2002, Ehrenfriedersdorf,
23.-25.9.2002, Vortrag: Multiresolution weigthed norm equivalences and applicati-
ons.

S. Beuchler, Universitit Linz, 19.-22.3.03, Vortrag: Multi-level solver for the p-
Version of the FEM.

S. Beuchler, GAMM-Jahrestagung 2003, Abano Terme, 23.-27.3.2003, Vortrag:
Multi-grid solver for the p-Version of the FEM.

S. Beuchler, Siidostdeutsches Kollogium zur Numerischen Mathematik, Ilmenau,
9.5.2003
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S. Beuchler, 15th Intenational Conference on Domain Decomposition Methods,
Berlin, 21.-23.7.2003, Vortrag: A Dirichlet-Dirichlet DD-preconditioner for p-fem.

S. Beuchler, GAMM-Seminar, Leipzig, 26.8.03, Vortrag: Multiresolution weigthed
norm equivalences and applications.

S. Beuchler, FEM Symposium 2003, Ehrenfriedersdorf, 22.-24.9.03, Vortrag: A
DD-preconditioner for p-fem.

G. Brunnett, Dagstuhl-Seminar on Geometric Modelling, IBFI Schloss Dagstuhl,
Mai 2002, Vortrag: Reconstruction from contours-Boissonnat’s method revisited.

G. Brunnett, Cyberworlds 2002, Tokyo, November 2002, Vortrag: Towards Auto-
matic Segmentation in Reverse Engineering.

G. Brunnett, Department LiSI, Universitit Politecnica de Catalunya, Spain, 23.4.
2003, Vortrag: Polyhedral Reconstruction of Digitized 3D Objects.

G. Brunnett, Department LiSI, Universitit Politecnica de Catalunya, Spain, 24.4.
2003, Vortrag: Direct Segmentation of Algebraic Models in Reverse Engineering.

A. Bucher, U.-J. Gorke, I. Kadachevitch, R. Kreifiig, GAMM-Jahrestagung, Augs-
burg, 25.-28.03.2002, Vortrige:

- Ein Materialmodell fiir grofle elastisch-plastische Verzerrungen unter Beriick-
sichtigung einer Substruktur

- Parameteridentifikation bei finiten elastisch-plastischen Verzerrungen

- The application of a multisurface model with kinematical links to the des-
cription of elastic-plastic cyclic torsion

A. Bucher, U.-J. Gorke, R. Kreiflig, Tenth International Symposium on Plasti-
city and Its Current Applications, PLASTICITY’03, Quebec City, Canada, 07.-
11.07.2003 Vortrag: An Efficient Algorithm for the Integration of the Initial Value
Problem in Anisotropic Finite Elasto-Plasticity Considering a Substructure

A. Bucher, M. Lindner, U.-J. Gorke, S. Panhans, R. Kreiflig, GAMM-Jahrestagung,
Dresden, 21.-27.03.2004, Vortrige:

Ein spezieller Ubertragungsalgorithmus bei nichtlinearer adaptiver FEM

Eine inverse Methode zur Identifikation der plastischen Orthotropie im An-
fangszustand

Modellierung zyklischer Verfestigung bei groflen Verzerrungen mit einem Sub-
strukturmodell

Zur Ausrichtung der Fliefifliche beim Wechsel der Belastungsrichtung

A. Bucher, R. Kreiflig, 7. Workshop ,,Simulation in der Umformtechnik: Anisotropie
in der Blech- und Kaltmassivumformung*, 25.03.2004, Vortrag: Ein Materialmodell
mit Substruktur zur Beschreibung der plastischen Anisotropie.
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P. Cain, 12th Int. Winterschool New Developments in Solid State Physics, Mau-
terndorf, Osterreich, 25.02.-01.03.2002, Poster: Energy level spacing distribution
at the quantum Hall transition.

P. Cain, Spring Meeting German Physical Society, Regensburg, 08.-12.03.2004,
Vortrag: Renomalizing into the mesoscopic quantum Hall insulator.

V. Cerovski, Spring Meeting German Physical Society, Regensburg, 08.-12.03.2004,
Vortrag: Spectral properties and anomalous diffusion in octonacci quasicrystals.

A. Fischer, Conference on Modern Developements in Thermodynamics, Il Ciocco
(Italien), 11.-16.05.03, Poster: Endoreversible Models and Internal Combustion
Engines.

A. Fischer, Advanced School on New Perspectives in Thermodynamics, Udine (Ita-
lien), 27.-31.10.03

A. Fischer, Workshop on New Perspectives in Thermodynamics, Venedig (Ttalien),
01.-05.11.03, Vortrag: Endoreversible Engine Models.

S. Kostlmeier-Gemming, Symposium SFB 294: | Molecules in Interaction with In-
terfaces: Structure, Relaxation and Transport Processes at Interfaces with Various
Topologies and Properties®, Leipzig, 12.-14.09.2001, Vortrag: Electron Transfer
Patterns at Interfaces.

S. Gemming, MRS 2002 Spring Meeting, San Francisco (USA), 01.-05.04.2002,
Vortrag: Theoretical investigation of impurities and vacancies at nanostructured
perovskite grain boundaries.

S. Gemming, Euroconference on Structure and Composition of Interfaces in So-
lids, Kloster Irsee, 18.-23.08.2002, Vortrag: The Influence of Defects on the 3(111)
Boundary in Strontium Titanate.

S. Gemming / Santa Barbara (USA) / (2002) 3 Wochen

S. Gemming, Euroconference on Moving Interfaces in Solids, Kloster Irsee, 10.-
15.08.2003, Vortrag: Phase Transformations at the Titanium-Silicon Boundary.

S. Gemming, Physik-Kolloquium, Chouaib Doukkali University El-Jadida, Marok-
ko, 24.10.2003, Vortrag: Phase Transformations at the Silicon-Titanium Interface.

U.-J. Gorke, Rush University Medical Center Chicago, USA, 22.-27.11.2003, Vor-
trag:(mit M.A. Wimmer, Chicago): Tribological and Numerical Tools to Engineer
and Study Articular Cartilage.

U.-J. Gorke, Kolloquium des Instituts fiir Mathematik, TU Clausthal-Zellerfeld,
12.09.2002 Vortrag: Anwendung der FEM zur Identifikation von Materialparame-
tern bei finiten elastisch-plastischen Verzerrungen als nichtlineares Optimierungs-
problem.
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H. Harbrecht, Internal Mini-Workshop of the THP-Network Breaking Complexity:
Shape Optimization and Multiscale Methods, Bonn, Germany, Juli 2003, Vortrag:
Shape optimization using wavelet BEM.

H. Harbrecht, Workshop on Fast Boundary Element Methods in Industrial App-
lications, Hirschegg, Osterreich, Oktober 2003, Vortrag: Shape optimization using
wavelet BEM.

J. Hippold, 10th EuroPVM/MPI, Venedig, Italien, 29.9.-2.10.2003, Vortrag: A
Communication API for Implementing Irregular Algorithms on Clusters of SMPs.

J. Hippold, Dagstuhl Seminar, Dagstuhl, Deutschland, 18.-23.5.2003, Vortrag: Task
Pool Teams for Implementing Irregular Algorithms on Clusters of SMPs.

K. H. Hoffmann, Relaxation Processes in Complex Systems, San Diego (USA),
10.-17.01.2002

K. H. Hoffmann, UNESCO Thermodynamics Conference, Udine (Italien), 15.-
20.02.2002, Vortrag: Thermodynamics, Optimization and Information Theory.

K. H. Hoffmann, Deutsch-Vietnamesischer Workshop, Hue (Vietnam),
23.02.-04.03.2002, Vortrag: Slow Relaxation Dynamics in Spin Glasses.

K. H. Hoffmann, Complex Systems Workshop, Madrid (Spanien), 14.-15.03.2002,
Vortrag: Information Theory and Optimization Strategies.

K. H. Hoffmann, Inst. f. Physik, Augsburg, 13.05.2002, Vortrag: Quantentheorie
und Thermodynamik.

K. H. Hoffmann, Inst. f. Physik, Kalkutta (Indien), 02.-04.01.2003, Vortrag: Frac-
tional Diffusion and Entropy Production.

K. H. Hoffmann, Conference on Modern Developements in Thermodynamics, Il
Ciocco (Italien), 11.-16.05.2003, Poster: Endoreversible Models and Internal Com-
bustion Engines.

K. H. Hoffmann, Fischbach, 20.-22.07.2003, Vortrag: Einiges iiber diskrete Syste-
me.

K. H. Hoffmann, Workshop on Energy Landscapes: Structure, Dynamics and Op-
timization Algorithms, Telluride (USA), 20.07.-03.08.2003, Vortrag: Spin Glass
Relaxation Dynamics.

K. H. Hoffmann, Wadern, 14.-19.09.2003, Vortrag: Optimizing Stochastic Optimi-
zation Schemes.

K. H. Hoffmann, Advanced School on New Perspectives in Thermodynamics, Udine
(Italien), 27.-31.10.2003, Vortrag: Statistical mechanical optimization.

K. H. Hoffmann, Workshop on New Perspectives in Thermodynamics, Venedig
(Italien), 01.-05.11.2003, Vortrag: Anomalous Diffusion and Entropy Production.
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K. H. Hoffmann, Mexiko (Mexiko), 20.-31.01.2004, Vortrag: Endoreversible Ther-
modynamics.

K. H. Hoffmann, Hyke-Workshop on Numerical and Asymptotic Methods for Ki-
netic Equations, Saarbriicken, 23.-25.02.2004

M. Jung, Fachbereich Mathematik /Informatik, Universitit Gesamthochschule Kas-
sel, 05.03.2002 Vortrag: Effiziente Finite-Elemente-Simulationen physikalischer und
technischer Prozesse.

M. Jung, Institut fiir Numerische Mathematik, Johannes Kepler Universitét Linz,
Osterreich, 25.10.2002, Vortrag: Experimente mit Losern fiir das erste biharmoni-
sche Randwertproblem.

M. Jung, Oberseminar Analysis und Angewandte Mathematik, Fachbereich 17
Mathematik /Informatik, Universitit Kassel, 07.07.2003 Vortrag: Schnelle Loser
fiir das erste biharmonische Randwertproblem.

M. Jung, ParCo2003, International Conference on Parallel Computing, Dresden,
2.-5.9.2003, Vortrag: Fast parallel solvers for fourth-order boundary value pro-
blems.

M. Jung,Deutsch-Tschechischer Workshop Numerical Analysis 2004, Bad Gottleu-
ba, 7.-8.5.2004, Vortrag: Fast solvers for the first biharmonic problem.

W. Just, Dynamics Days Europe 2001, Dresden,0.5-08.2001, Vortrag: Stochastic
modelling: replacing fast degrees of freedom by noise.

W. Just, International Workshop and Seminar on Control, Communication, and
Synchronization in Chaotic Dynamical Systems, 11.-16.11.2001, Vortrag: Control
of chaos by time delayed feedback: theory and applications.

W. Just, International Workshop and Seminar on Microscopic Chaos and Trans-
port in Many-Particle Systems, 12.-17.8.2002, Vortrag: Equilibrium Phase Transi-
tions in Coupled Map Lattices: A Pedestrian Approach.

W. Just, Friihjahrstagung des Arbeitskreises Festkorperphysik (AKF) der DPG,
Dresden 24.-28.03.2003, Hauptvortrag: Control of chaos by time-delayed feedback:
a survey of theoretical and experimental aspects.

W. Just, Trends in Pattern Formation: From Amplitude Equations to Applications,
Dresden, 25.-29.8.2003, Vortrag: Control of chaos by time-delayed feedback.

W. Just, 01.-30.9. 2002, Institut fuer Theoretische Physik (Prof. Scholl), Techni-
sche Universitdt Berlin

I. Kadachevitch, International Conference of Temperature-Fatigue Interaction, Pa-
ris, Frankreich, 29.-31.03.2001, Vortrag: The temperature hardening effects descrip-
tion
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I. Kadachevitch, A. Bucher, U.-J. Gorke, R. Kreilig, Workshop des Graduierten-
kollegs ,, Kontinuumsmechanik inelastischer Festkorper®, Rabenau, 01.-02.10.2001,
Vortrag: (Kadachevitch): Erweiterungen der Mehrflichentheorie mit kinematischen
Bindungen einschliefilich der Parameterbestimmung

U. Kihler, Siidostdeutsches Kolloquium zur numerischen Mathematik, Ilmenau,
Mai 2003, Vortrag: Waveletbasierte Matrixkompression fiir Randintegralgleichung
auf komplizierten Oberfliachen.

U. Kéhler, Workshop on fast boundary element methods in industrial, Applicati-
ons, Hirschegg, Osterreich, Oktober 2003, Vortrag: Wavelet based matric compres-
sion for boundary integral equations on complex geometries.

U. Kéhler, Workishop on Fast Boundary Element Methods in Industrial Applicati-
ons, Hirschegg, Osterreich, Oktober 2003, Vortrag: Wavelet BEM on complicated
geometries.

U. Kahler, First Chilean Workshop on Numerical Analysis of Partial, Differen-
tial Equations, Concepcion, Chile, Januar 2004, Vortrag: Wavelet based matric
compression for boundary integral equations on complex geometries.

U. Kéhler, Gamm-Jahrestagung 2004, Dresden, Mérz 2004, Vortrag: Wavelet based
matric compression for boundary integral equations on complex geometries.

S. Klassert, Pasadena, Caltech und UAB, Birmingham/Alabama, 18.-30.03.2002
S. Klassert, Paris, Univ. Paris Nord, 02.-07.06.2002

U. Kleinekathofer, 100. Hauptversammlung der Deutschen Bunsengesellschaft, Stutt-
gart, 24.-26.05.2001, Vortrag: Theorie des photoinduzierten Elektronentransfers in
Betain-30.

U. Kleinekathofer, Computational Physics Seminar, Karls-Universitit, Prag,
23.11.2001, Vortrag: Dissipative Dynamics in Molecular Systems: Electron and
Exciton Transfer.

U. Kleinekathéfer, DPG-Friihjahrstagung des Arbeitskreises Festkérperphysik, Re-
gensburg, 11.-15.03.2002, Vortrag: Fluorescence depolarization in light-harvesting
systems of purple bacteria.

R. Kreiffig, A. Bucher, 7. Workshop Numerische Methoden der Plastomechanik
des Instituts fiir Mechanik der TU Hannover, Neustadt am Ruebenberge, 11.-
13.06.2001, Vortrag: Parameteridentifikation bei finiten elastisch-plastischen Ver-
zerrungen

R. Kreiflig, Seminar fiir rechnerunterstiitzte Mechanik, Universitdt Karlsruhe,
23.11.2001, Vortrag: Parameteridentifikation elastisch-plastischer Deformationsge-
setze durch Anpassung numerischer an experimentell ermittelte Verschiebungsfel-
der
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R. KreiBlig, SFB-Conference on ,,Computational Methods for Inverse Problems®,
Strobl, Osterreich, 30.08.2002, Vortrag: Parameter identification of elastic-plastic
deformation laws analysing inhomogeneous strain states.

R. Kreiflig, Mechanik-Kolloquium aus Anlass des 70. Geburtstages von Prof. Korte,
Jiilich, 29.11.2002, Vortrag: Parameteridentifikation elastisch-plastischer Deforma-
tionsgesetze durch Analyse inhomogener Verzerrungszustinde.

M. Kuna, 10th International Conference on Fracture ICF10, Honolulu 2001, Vor-
trag: Simulation of domain switch-toughening in ferroelectric ceramics.

M. Kuna, DVM-Weiterbildungsseminar Anwendung numerischer Methoden in der
Bruchmechanik, Freiberg 2002, Vortrag: Einfiihrung in die Finite-Element-Techni-
ken zur Analyse von Rissproblemen bei linear-elastischem Materialverhalten.

M.Kuna, 35. DVM-Tagung AK Bruchvorginge, Freiburg 2003, Vortrag: Entwick-
lung und Verifikation eines bruchmechanischen Bewertungssystems fiir Hochdruck-
Ferngasleitungen.

M. Kuna, DVM-Weiterbildungsseminar Grundlagen und Anwendung der Schédi-
gungsmechanik, Koéln 2004, Vortrag: Grundlagen der Schédigungsmechanik.

M. Lindner, R. Kreiflig, Meeting an der Middle East Technical University, Ankara,
Tiirkei, 14.07.2003, Vortrag: Numerische Methoden der Parameteridentifikation.

M. Lindner, R. Kreiflig, Sitzung des Arbeitskreises Grundlagen der Umformtechnik
des VDEh, Stuttgart, 10.10.2003, Vortrag: Erfassung der plastischen Anisotropie
von Metallen durch Eindringversuche — numerische Auswertung.

A. Meyer, Math. Kolloquium an Univ. des Saarlandes, 15.02.2002, Vortrag: Ad-
aptive Techniken der FEM und Anwendung beim Kontakt—Problem als ,adaptive
learning algorithm®.

A. Meyer, WiR-Sachsen, 3. Kolloquium Wissenschaftliches Rechnen in Sachsen,
Freiberg 24.06.2002

A. Meyer, 6th Int.Conf. on Computational Technology and 3rd Int.Conf. on Enge-
neering Technology, Prag 04.-06.09.2002, Vortrag: Projection techniques embedded
in the PCGM for handling hanging nodes and boundary conditions.

A. Meyer, CISC 2002 (Challenges in Scientific Computing) Berlin 02.-05.10.2002,
Vortrag: Projection techniques embedded in the PCGM for handling hanging nodes
and boundary restrictions.

A. Meyer, Dagstuhl Seminar 03111, Challenges in High Performance Simulations
for Science and Engeneering, Wadern 09.-14.03.2003

K. Morawetz, Spring Meeting German Physical Society, Regensburg, 08.-12.03.2004,
Vortrag: Bernoulli potential in type-I and weak type-II superconductors.
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M.L. Ndawana, DPG-Friihjahrstagung des Arbeitskreises Festkorperphysik, Re-
gensburg, 11.-15.03.2002, Vortrag: Finite Size Scaling of the Level Compressibility
at the Anderson Transition.

M.L. Ndawana, Imperial College, Bristol (United Kingdom), 12.-22.10.2002, Vor-
trag: The Anderson Model of Localization with Scale-Free Diagonal Disorder.

S. Panhans, R. Kreiflig, Tagung des GAMM-Fachausschusses Materialtheorie, Wit-
tenberg, 22.02.2003, Vortrag: Viskoplastisches Materialmodell mit nichtquadrati-
scher FlieBfunktion

S. Panhans, GAMM-Jahrestagung, Abano Terme, Ttalien, 24.-28.03.2003, Vortrag:
Ein viskoplastisches Materialmodell mit nichtquadratischer FlieSfunktion

C. Pester, Linz, Dezember 2002, 2 Tage, Vortrag: Efficient methods to solve a
quadratic operator eigenvalue problem.

M. Pester, Math. Kolloquium an Univ. des Saarlandes, 14.02.2002, Vortrag: Wis-
senschaftliches Rechnen auf dem Chemnitzer Linux-Cluster.

M. Pester, WiR Sachsen, 3. Kolloquium Wissenschaftliches Rechnen in Sachsen,
Freiberg 24.06.2002

F. Rabold, Seminar der AG-Mechanik, IMFD, TUBA Freiberg, 12.11.2003, Vor-
trag: Finite-Element-Simulation von Risswachstum mittels moderner adaptiv-ite-
rativer Losungstechniken.

F. Rabold, 5. Humboldt-Seminar, 21.11.2003, Vortrag: Finite-Element-Simulation
von Risswachstum mittels moderner adaptiv-iterativer Losungstechniken.

F. Rabold, 36 Tagung des DVM-Arbeitskreises Bruchvorgéinge, 17.02.2004,
Vortrag: Finite-Element-Simulation von Risswachstum mittels effizienter adaptiv-
iterativer Solver.

F. Rabold, 18. Sitzung der DVM-AG Mixed-Mode-Probleme, 23.04.2004,
Vortrag: Finite-Element-Simulation von Risswachstum mittels effizienter adaptiv-
iterativer Solver.

G. Radons, International Workshop and Seminar on Microscopic Chaos and Trans-
port in Many-Particle Systems, 12.-17.8.2002, Vortrag: Anomalous Transport in
Disordered Dynamical Systems.

G. Radons, XVI. Winterseminar auf dem Zeinisjoch, 7.-14.03.2004, Vortrag: Lyapu-
nov Modes in Extended Dynamical Systems.

M. Randrianarivony, Fifth International Conference on Curves and Surfaces, Saint-
Malo, France, Juni 2002, Vortrag: Multiresolution method for detecting higher
order discontinuities from irregular noisy samples.

M. Randrianarivony, Seventh International Fall Workshop on Vision, Modeling
and Visualization, Erlangen, November 2002, Vortrag: Approximation by NURBS
curves and surfaces with free knots.
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M. Randrianarivony, International Conference on Geometric and Graphics, Lon-
don, Juli 2003, Vortrag: Generating well behaved meshes for parameterised surfa-
ces.

R. Reilein, HPCN Europe 2001, Amsterdam, Niederlande, 25.-27.6.2001, Vortrag:
Orthogonal Processor Groups for Message-Passing Programs.

R. Reilein, ACM Symposium on Parallel Algorithms & Architectures (SPAA), Kre-
ta, Griechenland, 04.-06.07.2001, Vortrag: Library Support for Orthogonal Proces-
sor Groups.

R. A. Rémer / Cambridge (United Kingdom) / (2002) 6 Tage

R. A. Romer, }ch Int. Winterschool New Developments in Solid State Physics,
Mauterndorf (Osterreich), 25.02.-01.03.2002, P , Finite-Size Scaling of the Level
Compressibility at the Anderson Transition.

R. A. Romer, DPG-Frithjahrstagung des Arbeitskreises Festkorperphysik, Regens-
burg, 11.-15.03.2002, Vortrag: Exponents of the localization legnths in the Ander-
son model with off-diagonal disorder.

R. A. Romer, APS March Meeting, Indianapolis, USA, 18.-22.03.2002, Vortrag:
Finite-Size Scaling of the Level Compressibility at the Anderson Transition.

R. A. Romer / Warwick (United Kingdom) / (2002) 3 Tage
R. A. Romer / Edinburgh (United Kingdom) / (2002) 8 Tage

R. A. Romer, The 23rd International Conference on Low Temperature Physics,
Hiroshima (Japan), 20.-27.08.2002, Poster: Energy level spacing distribution at
the quantum Hall transition.

G. Riinger, Kolloquium Mississippi State University, USA, 22.02.2002, Vortrag:
Task and Data Parallelism in Scientific Applications.

G. Riinger, Kolloquium University of Texas at San Antonio, USA, 19.03.2002,
Vortrag: Task and Data Parallelism in Scientific Applications.

G. Riinger, Studieninformationstag der GI , Girls go Informatik: Schnelle Simula-
tionen in den Naturwissenschaften“, Universitit Leipzig, Deutschland, 04.05.2002

G. Riinger, ACM/IEEE Supercomputing Conf. (SC), Baltimore, USA, 16.-22.11.
2002, Vortrag: Library Support for Hierarchical Multi-Processor Tasks.

G. Riinger, 17th Int. Parallel & Distributed Processing Symposium (IPDPS), Niz-
za, Frankreich, 22.-26.04.2003, Vortrag: Task Pool Teams for Implementing Irre-
gular Algorithms on Clusters of SMPs.

G. Riinger, Dagstuhl-Seminar, Dagstuhl, Deutschland, 18.-23.5.2003

G. Riinger, Universitdt des Saarlandes, Deutschland, 30.05.2003, Vortrag: Trends
im parallelen und verteilten Hochleistungsrechnen.
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G. Riinger, Kolloquium Universitdt Paderborn, Deutschland, 15.07.2003, Vortrag:
Parallelisierung irregulérer Algorithmen.

G. Riinger. 6th Workshop on Advances in Parallel & Distributed Computatio-
nal Models (APDCM), IPDPS, Santa Fe, New Mexico, 26.-30.04.2004, Vortrag:
Functional Realization of Coordination Environments for Mixed Parallelism.

M. Scherzer, 10th ICF, Honolulu, 02.-6.12.2001, Vortrag: Coupling of asymptotic
solutions with finite elements at interface configurations in piezoelectric composi-
tes.

M. Scherzer, Kolloquium SFB 298, Darmstadt, 21.01.2002, Vortrag: Zur Berech-
nung elektromechanischer Felder in Compositen mit piezoelektrischen Interface-
konfigurationen.

M. Scherzer, DVM AG, Wittenberg, 20.02.2003, Vortrag: Zur Bedeutung des akus-
tischen Tensors in der Schidigungs- und Bruchmechanik.

M. Scherzer, ICEF Moskau, 23.-26.06.2003, Vortrag: Coupled analytical and nume-
rical solution technique of 2d piezoelectric interface corner configurations.

R. Schneider, ETH Ziirich, 02.-06.4.2002
R. Schneider, West, Virginia University, Morgantown, 28.04.-04.05.2002

R. Schneider, SAM Kolloquium an der ETH Ziirich, Ziirich, Schweiz, Januar 2003,
Vortrag: Wavelet based fast solution of BEM.

R. Schneider, Seminar der Arbeitsgruppe: Angewandte Analysis und Numerische
Mathematik an der Universitit Erlangen-Niirnberg, Erlangen, Germany, Januar
2003, Vortrag: Wavelet based fast solution of BEM.

R. Schneider, Kolloquium, Regensburg, 09.05.2003, Vortrag: Waveletmethoden zur
numerischen Behandlung von Operatorgleichungen.

R. Schneider, 2nd M.I.T. Conference on Computational Fluid and Solid Mechanics,
Boston, USA, 17.06.2003, Vortrag: Adaptive Fast Solution of Boundary Integral
Equations with wavelet BEM.

R. Schneider, Workshop on Nonlinear Approximations in Numerical Analysis, Mos-
kau, Russland, 22.06.2003, Vortrag: Adaptive Wavelet Methods for Boundary In-
tegral Equations.

R. Schneider, ICIAM 2003 5th Intern. Conference , Partial Differential Equations
on Industrial and Applied Mathematics®, Sydney, Australien, 07.07.2003, Vortrag:
Wavelet Based Adaptive Fast Solution of Boundary Integral Equations.

R. Schneider, DFG SPP, Bonn, Oktober 2003, Vortrag: Operator Calculus of Den-
sity Matrices and Sparse Wavelet Representations.

R. Schneider, Kolloquium, Marburg, 12.12.2003, Vortrag: Gebietsoptimierung mit
schnellen Wavelet-Randelementmethoden.
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R. Scholz, DIODE Workshop II, Aberystwyth, Grodbritannien, 19.-21.07.2001,
Vortrag: Experimental and theoretical analysis of the Stokes shift between op-
tical absorption and photoluminescence spectra of crystalline PTCDA: Evidence
for charge transfer?.

R. Scholz, Int. School of Physics ,,E. Fermi®, course CXLIX: Organic nanostructu-
res: Science and applications, Varenna, Italien, 31.07.-10.08.2001, Vortrag: Spec-
troscopic properties of a prototypic organic semiconductor: The case of PTCDA.

M. Schreiber, Dynamics Days Europe 2001, Dresden, 05.-08.06.2001, Vortrag: Ap-
plication of the Hartree-Fock based diagonalization algorithm to the quantum Cou-
lomb glass and to quantum dots.

M. Schreiber, Int. Conf. Dynamical Processes in Excited States of Solids, Lyon,
Frankreich, 01.-04.07.2001, P An open-system density matrix approach to photo-
induced electron injection from a surface attached molecule.

M. Schreiber, 21st IUPAP Int. Conf. Statistical Physics (STATPHYS21), Cancun,
Mexico, 15.-21.07.2001,

M. Schreiber, WE-Heraeus-Sommerschule Dynamics of Complex Systems: Classi-
cal and Quantum Aspects, Wittenberg,13.-25.08.2001 , Vortrag: Computer Simu-
lations of Dynamical Processes.

M. Schreiber, 3rd IMACS Seminar Monte Carlo Methods MCM2001, Salzburg,
Osterreich, 10.-14.09.2001, Vortrag: The Hartree-Fock based diagonalization - an
efficient algorithm for the exact treatment of many interacting disordered electrons
in solid state physics.

M. Schreiber, Sommeruniversitit der Studienstiftung des Deutschen Volkes, Rov-
inj, Kroatien, 16.-29.09.2001, Vortrige: Anderson Lokalisierung. und Quasikristal-
le.

M. Schreiber, International University Bremen, 05.10.2001, Vortrag: Quasicrystals.

M. Schreiber, Kolloquium, Universitéit Freiburg, 05.11.2001, Vortrag: Lokalisierung
elektronischer Zustédnde in ungeordneten Materialien.

M. Schreiber, 3rd TMR Workshoquuantum transport in the frequency and ti-
me domains, Bad Kleinkirchheim (Osterreich), 01.-06.01.2002 Vortrag: Correlated
electrons.

M. Schreiber, DPG-Friihjahrstagung der Arbeitsgruppe Physik-Informatik-Informa-
tionstechnik, Leipzig, 18.-22.03.2002, Vortrag: Computational Physics-Simulations-
verfahren zur Losung bisher nicht analytisch behandelbarer Probleme.

M. Schreiber, General Mathematics Colloquium, Department of Mathematics,
Heriot-Watt University, Edinburgh (United Kingdom), 07.-11.05.2002, Vortrag:
Localization of Electronic States in Disordered Materials.
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M. Schreiber, Conf. Current Trends in Theoretical Chemistry IV, Krakau (Po-
len), 14.-15.06.2002, Vortrag: Numerical simulation of time-resolved absorption
and emission spectra of betaine-30 in solution.

M. Schreiber, 5th Int. Conf. Excitonic Processes in Condensed Matter (EXCON’(02),
Darwin (Australien), 22.-26.07.2002, Vortrag: Dielectric response of the electronic
transitions in ultrathin PTCDA layers grown on Ag(111) and Ag(110) substrates.

M. Schreiber, 291. WE-Heraeus-Seminar Science on Cluster Computers, Bad Hon-
nef, 22.-24.08.2002, Vortrag: Simulation of electron transfer processes in disordered
systems and in molecular aggregates on large PC clusters.

M. Schreiber, 283. WE-Heraeus-Seminar Localisation, Quantum Coherence and
Interaction, Hamburg, 04.-06.09.2002, Vortrag: Numerical investigations of the An-
derson transition.

M. Schreiber, Alexander von Humboldt Seminar ,, The Scientific Community in
Russia and European Integration“, Moskau, Russland, 26.-28.09.2002, Vortrag:
Localization of electronic states in disordered systems.

M. Schreiber, Physikalisches Kolloquium, Universitit Ulm, 27.10.2003, Vortrag:
Quasi- kristall- Elektronische Zustinde und anormale Diffusion.

M. Schreiber, Institute of Physics, Charles University Prague,12.12.2003, Vortrag:
Quasicrystals - Insulating Metals with Five-Fold Symmetry.

S. Seeger, Hyke-Workshop on Numerical and Asymptotic Methods for Kinetic
Equations, Saarbriicken, 23.02.-25.02.2004, Vortrag: Cumulant Method.

P. Stollmann, Universitéit Prag, 10.-14.06.2002

P. Stollmann, Paris, Unesco-Tagung, 22.-27.07.2002

P. Stollmann, Blacksburg/Virginia, IWOTA und UAB Birmingham, 05.-15.08.2002
P. Stollmann, Accademia die Lincei Rom, 01.-04.12.2002

R. Unger, Sommerschule an der ETH Ziirich, 09.-13.09.2002, Vortrag: FEM for
PDEs with Multiple Scales

Hongliu Yang und G. Radons, 23th European Dynamics Days, Palma de Mallorca,
Spain, 24.-27.09.2003. Vortrag: Lyapunov Instability of One-dimensional Lennard
Jones Systems.

Hongliu Yang and G. Radons, 4. Dresdner Herbstseminar des Arbeitskreises Nicht-
lineare Physik, MPIPKS Dresden, 09.-12.11.2003, Vortrag: Dynamical Structures
of Lyapunov Vectors.
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3.1.4 Qualifikationen

Die Forderung des Sonderforschungsbereichs ,, Numerische Simulationen auf massiv par-
allelen Rechnern®“ trug wesentlich dazu bei, dass auf der Grundlage der gewihlten For-
schungsthemen die folgenden Qualifikationen im vorliegenden Berichtszeitraum abge-
schlossen werden konnten.

3.1.4.1 Studien-, Diplomarbeiten

N. Diivelmeyer, Zerlegung von Hexaedernetzen in Tetraedernetze, Studienarbeit,
TU Chemnitz, Januar 2002.

Andreas Fichtner, Chaoskontrolle mit zeitlich oszillierender zeitverzogerter Riick-
kopplung, Diplomarbeit, TU Chemnitz, Oktober 2003.

Andreas Fischer, Endoreversible Modelle fiir Verbrennungsmotoren, Diplomarbeit,
TU Chemnitz, Mérz 2002.

Christoph Forkmann, Auswahl und Bewertung von Optimierungsroutinen fiir die
Parameteridentifikation, Studienarbeit, TU Chemnitz, Juni 2003.

Claudia Franken, Multi-Wavelet-Basen fiir nicht-konforme Finite-Elemente, Di-
plomarbeit, TU Chemnitz, 2003.

C. Gay, Numerical solution of the Poisson problem in 3D polyhedral domains,
Studienarbeit (Projet de fin d’etudes), TU Chemnitz und ENSTA Paris, August
2002.

S. Grosman, Robust local problem error estimation for a singularly perturbed
reaction-diffusion problem on anisotropic finite element meshes, Masterarbeit, TU
Chemnitz, September 2001.

Jens Eller und Christoph Sohrmann, Optimierung von Schichtsystemen, Bakka-
laureusarbeit, TU Chemnitz, September 2003.

Hagen Goldmann, Simulated Annealing zur Parameterbestimmung von Korrek-
turschaltungen fiir elektro-akustische Wandler, Diplomarbeit, TU Chemnitz, Sep-
tember 2003.

Judith Hippold, Dezentrale Taskpools auf Rechnern mit verteiltem Speicher, Di-
plomarbeit, TU Chemnitz, 2001.

Ulf Kahler, Waveletbasierte Matrixkompression fiir Randintegralgleichungen auf
komplizierten Oberflichen, Diplomarbeit, TU Chemnitz, 2003.

Mario Lindner, Analyse des Einflusses der plastischen Orthotropie nach HILL auf
die Kraft-Verschiebungs-Kurven beim Stauchen, Diplomarbeit, TU Chemnitz, Sep-
tember 2002.

Cornelia Pester, A posteriori Fehlerschéitzer fiir ein quadratisches Rand-Eigenwert-
problem, Diplomarbeit, TU Chemnitz, Mérz 2002.
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Maharavo Randrianarivony, Stability of mixed finite element methods with aniso-
tropic meshes, Masterarbeit, TU Chemnitz, April 2001.

R. Schneider, Auslegung von Kurbelwellenhauptabmessungen unter Einsatz von
FEM auf Hexaedernetzen, Diplomarbeit, TU Chemnitz, August 2002.

J. Seidel, Eine Auflosungsmethode fiir das Finite-Elemente-Gleichungssystem bei
anisotroper Diskretisierung in der Umgebung einer Kante, Diplomarbeit, TU Chme-
nitz, Februar 2002.

S. Trebesius, Eine Singuldrfunktionenmethode fiir elliptische Randwertaufgaben
in dreidimensionalen Gebieten, Diplomarbeit, TU Chemnitz, Juni 2004 (in Vorbe-
reitung).

Volkhard Walther, Beschreibung der formativen Verfestigung bei groflen Verzer-
rungen mittels einer Entwicklungsgleichung fiir den Distorsionstensor vierter Stufe,
Diplomarbeit, TU Chemnitz, Mé&rz 2003.

T. Weber, Mutliwavelet Packets, Diplomarbeit, TU Chemnitz, 2003.
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3.1.4.2 Dissertationen, Habilitationen

Habilitationen:

Thomas Frank, Parallele Algorithmen fiir die numerische Simulation dreidimen-
sionaler, disperser Mehrphasenstromungen und deren Anwendung in der Verfah-
renstechnik, Habilitationsschrift, TU Chemnitz 2002, Shaker Verlag, Aachen, 2002
(ISBN: 3-8322-0532-2).

Gerd Kunert, Advances in a posteriori error estimation on anisotropic finite ele-
ment discretizations, 2003.

Dissertationen:

Sven Beuchler, Multilevel solvers for degenerated problems with applications to
p-versions of the fem, 2003.

Rajkumar Brojen Singh, Localization in thin films, 2004.

Josef Burzler, Performance Optima for Endoreversible Systems, Dissertation, TU
Chemnitz, Januar 2002.

Philipp Cain, Makroskopische Inhomogenititen am Quanten-Hall-Ubergang, Ar-
beit eingereicht, Verteidigung im Juli 2004.

Helmut Harbrecht, Wavelet Galerkin methods for 3D BEM.

[lja Yu. Kadashevich, Modellierung der zyklischen Verfestigung unter Verwendung
eines Mehrflichenmodells der Plastizitdt mit kinematischen Bindungen einschliefi-
lich der Parameterbestimmung, Dissertation, TU Chemnitz, November 2003.

Klaus Pachler, Parallele Berechnung 3-dimensionaler, instationirer Gas—Partikel—
Stromungen unter der Beriicksichtigung von Kollisionen und Aggregatzustandsén-
derungen®, Dissertation an der TU Chemnitz, eingereicht September 2003, Vertei-
digung Juli 2004.

Steffen Seeger, The Cumulant Method, Dissertation, TU Chemnitz, 2003.
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3.2 Ubersicht iiber die Veroffentlichungen

3.2.1 Referierte Literatur

Th. Apel and S. Nicaise and J. Schoberl, Crouzeiz-Raviart type finite elements on
anisotropic meshes, Numer. Math., 89, 193-223, 2001.

Th. Apel and S. Nicaise and J. Schoberl, A non-conforming finite element method
with anisotropic mesh grading for the Stokes problem in domains with edges, IMA
J. Numer. Anal., 21, 843-856, 2001.

Th. Apel and J. Schoberl, Multigrid Methods for Anisotropic Edge Refinement,
SIAM J. Numer. Anal., 40, 1993-2006, 2002.

Th. Apel, V. Mehrmann and D. Watkins, Structured eigenvalue methods for the
computation of corner singularities in 3D anisotropic elastic structures, Comput.
Methods Appl. Mech. Engrg., 191, 44594473, 2002.

Th. Apel, A.-M. Sindig and S. 1. Solov’ev, Computation of 3D vertex singularities
for linear elasticity: Error estimates for a finite element method on graded meshes,
Math. Modeling Numer. Anal. (M2AN), 36, 1043-1070, 2002.

Th. Apel and H. M. Randrianarivony. Stability of discretizations of the Stokes
problem on anisotropic meshes. Mathematics and Computers in Simulation, 61,
437447, 2003.

Th. Apel and N. Diivelmeyer, Transformation of hexahedral finite element meshes
into tetrahedral meshes according to quality criteria, Computing, 71, 293-304, 2003.

Th. Apel, S. Grosman and P. K. Jimack and A. Meyer, A new methodology for
anisotropic mesh refinement based upon error gradients, Appl. Numer. Math., To
appear.

Th. Apel and S. Nicaise, The inf-sup condition for some low order elements on
anisotropic meshes, Calcolo 2004, To appear.

A. Barinka, T. Barsch, S. Dahlke, M. Mommer, M. Konik. Quadrature formulas
for refinable functions and wavelets, II. Error analysis, J. Comput. Anal. Appl.,
4, 339-361, 2002.

M. Bebendorf and W. Hackbusch. Ezistence of H-matrixz approximants to the in-
verse FE-matriz of elliptic operators with L*-coefficients. Numer. Math., 95(1),1—
28, 2003.

K. Bernert, Th. Frank, H. Schneider and K. Pachler, Numerical Simulation of
Disperse Multiphase Flows With an Application in Power Engineering, Int. J. of
Num. Meth. in Fluids, John Wiley & Sons, Ltd. Vol. 41, Issue 12, pp. 1253-1271,
ISSN: 1097-0363, DOI: 10.1002/f1d.423, April 2003.
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S. Beuchler. Multi-grid solver for the inner problem in domain decompostion me-
thods for p-FEM. STAM J. Numer. Anal., 40(3), 928-944, 2002.

S. Beuchler. AMLI precoonditioner for the p-version of the FEM. Numer. Lin.
Algebra. Appl., 10, 721-732, 2003.

S. Beuchler, R. Schneider und C. Schwab. Multiresolution weighted norm equi-
valences and applications. Numerische Mathematik, 2004. (zur Verdffentlichung
angenommen).

P. Blaudeck, K. H. Hoffmann. Ground states for condensed amorphous systems:
Optimizing annealing schemes. Comp. Phys. Comm., 150(3), 293-299, 2003.

S. Borm, L. Grasedyck and W. Hackbusch. Introduction to Hierarchical Matrices
with Application, MPI Mathematik in den Naturwissenschaften, Preprint no. 18,
2002.

A. Boutet de Monvel, P. Stollmann, Dynamical localization for continuum random
surface models. Arch. Math. 80 ,87-97, 2003.

A. Boutet de Monvel and P. Stollmann: Figenfunction expansions for generators
of Dirichlet forms. J. Reine Angew. Math. 561, 131-144, 2003.

R. K. Brojen Singh and D. Kumar. Localization in thin films: Cross-over from two
dimensions to three dimensions. Int. J. Mod. Phys. B, 19, 2627-2639, 2001.

R. K. Brojen Singh and D. Kumar. Self-consistent study of localization in thin
films. Phys. Rev. B, 66:, 75123/1-5, 2002.

R. K. Brojen Singh and D. Kumar. Self-consistent study of localization in thin
films. Phys. Rev. B, 69, 115420/1-12, 2004.

A. Bucher, A. Meyer, U.-J. Gorke and R. Kreiflig. A contribution to hierarchical
adaptive strategies in nonlinear FEM, Computational Mechanics, 2003 (submit-
ted).

A. Bucher, U.-J. Gorke and R. Kreiffig. A material model for finite elasto-plastic
deformations considering a substructure. Int. J. Plast., 20/04, 619-642, 2004.

P. Cain, F. Milde, R. A. Romer and M. Schreiber. Applications of cluster compu-
ting for the Anderson model of localization. in Recent Research Developments in
Physics, ed. S. G. Pandalai. (Transworld Research Network, Trivandrum, Indien),
2, 171-184, 2001.

P. Cain, R. A. Romer, M. Schreiber and M. E. Raikh. Integer quantum Hall
transition in the presence of a long-range-correlated quenched disorder. Phys. Rev.
B, 64, 235326/1-9, 2001.

P. Cain, F. Milde, R. A. Romer and M. Schreiber. Use of cluster computing for
the Anderson model of localization. Comp. Phys. Comm., 147, 246-250, 2002.
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V. Z. Cerovski. Crritical exponent of the random fluxr model on an infinite two-
dimensional square lattice and anomalous critical states. Phys. Rev. B, 64,

161101(R)/1-4, 2001.

V. Z. Cerovski, U. Grimm and M. Schreiber. Spectral and diffusive properties of
silver-mean quasicrystals in 1,2, and 3 dimensions. Phys. Rev. B, 2004. (submitted
for publication).
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problem: Anisotropic and isotropic discretizations. Math. Models Methods Appl.
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2003
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34(41), 8397-8406, 2001.
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A. Franz, C. Schulzky, S. Tarafdar, K. H. Hoffmann. The pore structure of Sier-
pinski carpets. J. Phys. A: Math. Gen., 34(42), 8751-8765, 2001.
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A. Franz and K. H. Hoffmann. Optimal annealing schedules for a modified Tsallis
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01-01

01-02

01-03

01-04

01-05

01-06

01-07

01-08

01-09

01-10

01-11

01-12

01-13

01-14

01-15

01-16

G. Kunert. Robust local problem error estimation for a singularly perturbed pro-
blem on anisotropic finite element meshes. January 2001.

G. Kunert. A note on the energy norm for a singularly perturbed model problem.
January 2001.

U.-J. Gorke, A. Bucher, R. Kreilig. Ein Beitrag zur Materialparameteridentifi-
kation bei finiten elastisch-plastischen Verzerrungen durch Analyse inhomogener
Verschiebungsfelder mit Hilfe der FEM. Februar 2001.

R. A. Romer. Percolation, Renormalization and the Quantum-Hall Transition.
February 2001.

A. Eilmes, R. A. Romer, C. Schuster, M. Schreiber. Two and more interacting
particles at a metal-insulator transition. February 2001.

D. Michael. Kontinuumstheoretische Grundlagen und algorithmische Behandlung
von ausgewdhlten Problemen der assoziierten FlieBtheorie. Mérz 2001.

S. Beuchler. A preconditioner for solving the inner problem of the p-version of the
FEM, Part II - algebraic multi-grid proof. March 2001.

S. Beuchler, A. Meyer. SPC-PM3AdH v 1.0 - Programmer’s Manual. March 2001.

D. Michael, M. Springmann. Zur numerischen Simulation des Versagens duktiler
metallischer Werkstoffe (Algorithmische Behandlung und Vergleichsrechnungen).
Marz 2001.

B. Heinrich, S. Nicaise. Nitsche mortar finite element method for transmission
problems with singularities. March 2001.

T. Apel, S. Grosman, P. K. Jimack, A. Meyer. A New Methodology for Anisotropic
Mesh Refinement Based Upon Error Gradients. March 2001.

F. Seifert, W. Rehm. (Eds.) Selected Aspects of Cluster Computing. March 2001.

A. Meyer, T. Steidten. Improvements and Experiments on the Bramble—Pasciak
Type CG for mixed Problems in Elasticity. April 2001.

K. Ragab, W. Rehm. CHEMPT: Efficient MPI for VIA /SCI. April 2001.

D. Balkanski, F. Seifert, W. Rehm. Proposing a System Software for an SCI-based
VIA Hardware. April 2001.

S. Beuchler. The MTS-BPX-preconditioner for the p-version of the FEM. May
2001.
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01-17

01-18

01-19

01-20

01-21

01-22

01-23

01-24

01-25

01-26

01-27

01-28

01-29

01-30

01-31

Aktivitatendokumentation

S. Beuchler. Preconditioning for the p-version of the FEM by bilinear elements.
May 2001.

A. Meyer. Programmer’s Manual for Adaptive Finite Element Code SPC-PM 2Ad.
May 2001.

P. Cain, M.L. Ndawana, R.A. Rémer, M. Schreiber. The critical exponent of the
localization length at the Anderson transition in 3D disordered systems is larger
than 1. June 2001

G. Kunert, S. Nicaise. Zienkiewicz-Zhu error estimators on anisotropic tetrahedral
and triangular finite element meshes. July 2001.

G. Kunert. A posteriori H! error estimation for a singularly perturbed reaction
diffusion problem on anisotropic meshes. August 2001.

A. Eilmes, Rudolf A. Rémer, M. Schreiber. Localization properties of two inter-
acting particles in a quasi-periodic potential with a metal-insulator transition.
September 2001.

M. Randrianarivony. Strengthened Cauchy inequality in anisotropic meshes and
application to an a-posteriori error estimator for the Stokes problem. September
2001.

Th. Apel, H. M. Randrianarivony. Stability of discretizations of the Stokes problem
on anisotropic meshes. September 2001.

Th. Apel, V. Mehrmann, D. Watkins. Structured eigenvalue methods for the com-
putation of corner singularities in 3D anisotropic elastic structures. October 2001.

P. Cain, F. Milde, R. A. Romer, M. Schreiber. Use of cluster computing for the
Anderson model of localization. October 2001. Conf. on Comp. Physics, Aachen
(2001).

P. Cain, F. Milde, R. A. Rémer, M. Schreiber. Applications of cluster computing for
the Anderson model of localization. October 2001. Transworld Research Network
for a review compilation entitled “Recent Research Developments in Physics”,
(2001).

X. W. Guan, A. Foerster, U. Grimm, R. A. Rémer, M. Schreiber. A supersymmetric
Uq[(osp)(2—2)]-extended Hubbard model with boundary fields. October 2001.

K. Eppler, H. Harbrecht. Numerical studies of shape optimization problems in
elasticity using wavelet-based BEM. November 2001.

A. Meyer. The adaptive finite element method - Can we solve arbitrarily accurate?
November 2001.

H. Harbrecht, S. Pereverzev, R. Schneider. An adaptive regularization by projec-
tion for noisy pseudodifferential equations of negative order. November 2001.
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01-32

01-33

G. N. Gatica, H. Harbrecht, R. Schneider. Least squares methods for the coupling
of FEM and BEM. November 2001.

Th. Apel, A.-M. Sindig, S. I. Solov’ev. Computation of 3D vertex singularities for
linear elasticity: Error estimates for a finite element method on graded meshes.
December 2001.
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02-05

02-06

02-07
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02-09
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02-13

02-14

M. Pester. Bibliotheken zur Entwicklung paralleler Algorithmen - Basisroutinen
fiir Kommunikation und Grafik. Januar 2002.

M. Pester. Visualization Tools for 2D and 3D Finite Element Programs - User’s
Manual. January 2002.

H. Harbrecht, M. Konik, R. Schneider. Fully Discrete Wavelet Galerkin Schemes.
January 2002.

G. Kunert. A posteriori error estimation for convection dominated problems on
anisotropic meshes. March 2002.

H. Harbrecht, R. Schneider. Wavelet Galerkin Schemes for 3D-BEM. February
2002.

W. Dahmen, H. Harbrecht, R. Schneider. Compression Techniques for Boundary
Integral Equations - Optimal Complexity Estimates. April 2002.

S. Grosman. Robust local problem error estimation for a singularly perturbed
reaction-diffusion problem on anisotropic finite element meshes. May 2002.

M. Springmann, M. Kuna. Identifikation schiadigungsmechanischer Materialpara-
meter mit Hilfe nichtlinearer Optimierungsverfahren am Beispiel des Rousselier
Modells. Mai 2002.

S. Beuchler, R. Schneider, C. Schwab. Multiresolution weighted norm equivalences
and applications. July 2002.

Ph. Cain, R. A. Romer, M. E. Raikh. Renormalization group approach to energy
level statistics at the integer quantum Hall transition. July 2002.

A. Eilmes, R. A. Rémer, M. Schreiber. Localization properties of two interacting
particles in a quasiperiodic potential with a metal-insulator transition. July 2002.

M. L. Ndawana, R. A. Rémer, M. Schreiber. Scaling of the Level Compressibility
at the Anderson Metal-Insulator Transition. September 2002.

Ph. Cain, R. A. Rémer, M. E. Raikh. Real-space renormalization group approach
to the quantum Hall transition. September 2002.

A. Jellal, E. H. Saidi, H. B. Geyer, R. A. Romer. A Matrix Model for vy, = %
Fractional Quantum Hall States. September 2002.
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02-15

02-16
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02-18

02-19

02-20
02-21

Aktivitatendokumentation

M. Randrianarivony, G. Brunnett. Parallel implementation of curve reconstruction
from noisy samples. August 2002.

M. Randrianarivony, G. Brunnett. Parallel implementation of surface reconstruc-
tion from noisy samples. September 2002.

M. Morgenstern, J. Klijn, Chr. Meyer, R. A. Romer, R. Wiesendanger. Comparing
measured and calculated local density of states in a disordered two-dimensional
electron system. September 2002.

J. Hippold, G. Riinger. Task Pool Teams for Implementing Irregular Algorithms
on Clusters of SMPs. October 2002.

H. Harbrecht, R. Schneider. Wavelets for the fast solution of boundary integral
equations. October 2002.

H. Harbrecht, R. Schneider. Adaptive Wavelet Galerkin BEM. October 2002.

H. Harbrecht, R. Schneider. Wavelet Galerkin Schemes for Boundary Integral
Equations - Implementation and Quadrature. October 2002.

Preprintreihe des SFB 393 fiir 2003

03-01

03-02
03-03
03-04
03-05
03-06

03-07

03-08

03-09

03-10

03-11

03-12

E. Creusé, G. Kunert, S. Nicaise. A posteriory error estimation for the Stokes
problem: Anisotropic and isotropic discretizations. January 2003.

S. I. Solov’év. Existence of the guided modes of an optical fiber. January 2003.

S. Beuchler. Wavelet preconditioners for the p-version of the FEM. February 2003.
S. Beuchler. Fast solvers for degenerated problems. February 2003.

A. Meyer. Stable calculation of the Jacobians for curved triangles. February 2003.

S. 1. Solov’év. Figenvibrations of a plate with elastically attached load. February
2003.

H. Harbrecht, R. Schneider. Wavelet based fast solution of boundary integral equa-
tions. February 2003.

S. I. Solov’év. Preconditioned iterative methods for monotone nonlinear eigenvalue
problems. March 2003.

Th. Apel, N. Diivelmeyer. Transformation of hexahedral finite element meshes into
tetrahedral meshes according to quality criteria. May 2003.

H. Harbrecht, R. Schneider. Biorthogonal wavelet bases for the boundary element
method. April 2003.

T. Zhanlav. Some choices of moments of refinable function and applications. June
2003.

S. Beuchler. A Dirichlet-Dirichlet DD-pre-conditioner for p-FEM. June 2003.
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03-13

03-14

03-15

03-16

03-17

03-18

03-19

03-20

Th. Apel, C. Pester. Clément-type interpolation on spherical domains - interpola-
tion error estimates and application to a posteriori error estimation. July 2003.

S. Beuchler. Multi-level solver for degenerated problems with applications to p-
version of the fem. (Dissertation) July 2003.

Th. Apel, S. Nicaise. The inf-sup condition for the Bernardi-Fortin-Raugel element
on anisotropic meshes. September 2003.

G. Kunert, Z. Mghazli, S. Nicaise. A posteriori error estimation for a finite volume
discretization on anisotropic meshes. September 2003.

B. Heinrich, K. Ponitz. Nitsche type mortaring for singularly perturbed reaction-
diffusion problems. October 2003.

S. I. Solov’év. Vibrations of plates with masses. November 2003.

S. I. Solov’év. Preconditioned iterative methods for a class of nonlinear eigenvalue
problems. November 2003.

M. Randrianarivony, GG. Brunnett, R. Schneider. Tessellation and parametrization
of trimmed surfaces. December 2003.

Preprintreihe des SFB 393 fiir 2004

04-01

04-02

04-03

04-04

04-05

04-06

04-07

A. Meyer, F. Rabold, M. Scherzer. Efficient Finite Element Simulation of Crack
Propagation. February 2004.

S. Grosman. The robustness of the hierarchical a posteriori error estimator for
reaction-diffusion equation on anisotropic meshes. March 2004.

A. Bucher, A. Meyer, U.-J. Gorke, R. Kreiflig. Entwicklung von adaptiven Algo-
rithmen fiir nichtlineare FEM. April 2004.

A. Meyer, R. Unger. Projection methods for contact problems in elasticity. April
2004.

T. Eibner, J. M. Melenk. A local error analysis of the boundary concentrated FEM.
May 2004.

H. Harbrecht, U. Kéhler, R. Schneider. Wavelet Galerkin BEM on unstructured
meshes. May 2004.

M. Randrianarivony, G. Brunnett. Necessary and sufficient conditions for the re-
gularity of a planar Coons map. May 2004.
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3.2.4 Beitrage im Internet

Homepage des SFB 393
http://www.tu-chemnitz.de/sfb393

FEM-Symposium, aktuelle Ankiindigungen und bisherige Themen
http://www.tu-chemnitz.de/sfb393/fem-symposium/

CLIC — Chemnitzer LINUX Cluster
Homepage, Nutzung, Systemiiberblick, Installation, Fotos
http://www.tu-chemnitz.de/urz/clic/

CLIC Usage: Nutzung, Wissenswertes, Erfahrungen, Experimente
http://www.tu-chemnitz.de/ pester/CLIC/clic_usage.html

Resultate bei adaptiver FEM
http://www.tu-chemnitz.de/ amey/adaptiv-2D/

Examples for special face geometry by mesh refinement.
http://www.tu-chemnitz.de/ pester/facegeo.html

Bibliotheken zur Entwicklung paralleler Algorithmen.
http://www.tu-chemnitz.de/ pester/par_lib.html

3D FEM Mesh Viewer (Java applet).

http://www-usercgi.tu-chemnitz.de/ pester/meshes/showstd.cgi

2D FEM Mesh Viewer (Java applet).

http://www-usercgi.tu-chemnitz.de/ pester/meshes/shownets.cgi

Visualization of 2D domains - Help screen.
http://www.tu-chemnitz.de/sfb393/software/doc/vis2D/

SIVUS - Arbeitsgruppe Mehrphasenstromungen.
http://www.imech.tu-chemnitz.de

Preprintreihe des SFB393 (Internet) — ISSN 1619-7186
http://www.tu-chemnitz.de/sfb393/preprints.html

Der vorliegende Arbeits- und Ergebnisbericht des SFB 393 ist abschnittsweise unter der
folgenden Adresse im WWW verfiigbar. Die Abbildungen konnen dort in Originalfarben be-
trachtet werden:

http://www.tu-chemnitz.de/sfb393/bericht04
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