KONWIHR Gaste

9.7.2001 Dr. Li-Shi Luo, (NASA ICA-
SE, Langley, USA): Einen kurzen Auf-
enthalt verbrachte Dr. Li-Shi Luo am
LSTM-Erlangen, um iiber neuere Er-
kenntnisse und FErgebnisse auf dem
Gebiet der Lattice-Boltzmann-Verfahren
vorzutragen.

Prof. Dr. G. Biswas, (University Kan-
pur, India) ist sein 14.12.2001 als Gastdo-
zent an der Universitdt Erlangen-Niirn-
berg und der TU-Miinchen, um auf dem
Gebiet der Turbulenzsimulation in For-
schung und Lehre zu arbeiten. Der Auf-
enthalt wird gemeinsam von DAAD und
KONWIHR finanziert.

Bitte notieren:

Neue Antrige und Verlingerungsan-
trage fir KONWIHR Projekte kénnen
bis 1.3.2002 bei einer der Geschéftsstel-
len eingereicht werden.

Die néchste Sitzung des KONWIHR-
Beirates findet am 19.4.2002 in Er-
langen statt. Bei dieser Gelegenheit fin-
det die Begutachtung der abgelaufenen
Projekte sowie der Neu- und Verldnge-
rungsantriige statt. Nédhere Informatio-
nen werden schriftlich versandt.

Vom 25. bis 28. Mirz 2002 findet
in KONWIHR-Landen, genauer an der
Universitdt Augsburg, die Jahrestagung
2002 der Gesellschaft fiir Ange-
wandte Mathematik und Mechanik
(GAMM) statt. Nithere Informationen
gibt’s unter gamm2002.uni-augsburg.de.

Ubrigens...

Zitat des Quartals: ,,Once you step in,
you realize that the water is deeper
than expected.® (Li-Shi Luo anléflich
seines Aufenthaltes in Erlangen iiber die
“Vorziige” der Lattice-Boltzmann Ver-
fahren).
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Editorial

Von Verbrechern weifl der oft zitierte Volksmund, dass sie immer
wieder an den Ort ihrer Untaten zuriickzukommen pflegen.
Ahnliches scheint fiir den Editorial-Schreiberling des Quartls zu
gelten — insbesondere, wenn aus der Ex-Heimat sanfter Druck
ausgeiibt wird. Da trifft es sich gut, dass sich das Léndle in
puncto Sottisen-Quell als Bayern durchaus ebenbiirtig erweist.
Diesmal ist die wohlwollende Aufmerksamkeit des Editorials
der Deutschen Telekom gewidmet. Wen das im KONWIHR-
Organ verbliifft, der sehe in der TOP 500-Liste der weltweit
leistungsstiarksten Rechner nach und vergewissere sich anhand
der aktuellen Ausgabe, dass
wir uns sehr wohl in HPSC-
Gefilden bewegen®.

In unseren modernen Zeiten
bringt ein Umzug neben allerlei
anderem Vergniiglichem auch
den Gang zur Telekom mit
sich. Zweck meines Besuchs am
22.9.2001 in Boblingen: ein
Antrag auf Freischaltung eines
bereits vorhandenen Festnetz-Telefonanschlusses. Was mit einem
freundlich gefloteten und ur-schwébischen ,,Hallochen“ beginnt,

endet nach neun durchaus konstruktiven Minuten mit ,So mit
etwa acht Arbeitstagen miissen Sie aber rechnen®. Am 4.10. trifft
dann ein Brief ein, betreffend ,Ihren Antrag vom 28.(!) 9. 2001%.

?auf Platz 194 (die Red.)

: .
— das Quart:1/4 Kanne= 0.27 | N\N

(Brockhaus Enzyklopédie 1972) AN
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Darin wird der Besuch eines Telekom-
Monteurs ,,am 17. 10. ab 12 Uhr® avisiert
(also so grob acht Arbeitstage nach An-
tragstellung). Nur wenn der Termin ganz
und gar unmoglich sei, solle man sich
melden. Komisch — der Anschluss ist doch
schon da? Ein 19-miniitiger Anruf bei der
Service-Hotline bringt die niederschmet-
ternde Erkenntnis, dass der Vormieter
kein Telefon hatte und der freizuschalten-
de Anschluss somit nicht zu identifizie-
ren ist — ein klarer Fall fiir den Monteur!
Also rasch die Nachbarin um Wahrung
der aufoktroyierten Présenzpflicht gebe-
ten (so leicht konnte man sich nicht mal
als ,,DiMiDo“ an einem Mittwoch ,,ab 12
Uhr* wegstehlen) und hinreichend Zettel
an die Tiir geklebt. Dann der 17.10., ein
durchaus ereignisreicher Tag. Ein Ereig-
nis allerdings trat nicht ein — der Besuch
des Telekom-Monteurs.

Wie hiel es doch in dem Schreiben:
,Um Ihren Auftrag piinktlich ausfithren
zu kénnen, bitten wir Sie, diesen ver-
emnbarten Termin unbedingt einzuhalten.
Dafiir schon jetzt herzlichen Dank. — Bit-
te sehr! Also die Nachbarin dreimal um
Entschuldigung gebeten und wieder zum
Horer gegriffen; am 22.10. endlich ge-
lingt die Kontaktaufnahme zur Service-
Hotline. Auf meine kurz zusammengefas-
ste Leidensgeschichte folgt zunéchst ein
»Ja, der Vorgang ist noch offen — ko-
misch®, dann ein ,Moment, ich versuche
das schnell fir Sie zu kldren, bleiben Sie
bitte dran“ und schliellich — nach eini-
gem Geknackse — das Freizeichen. Na gut,
zweiter Anlauf. Scheint wenig los zu sein
heute, ich komme auf Anhieb durch. Lei-
densgeschichte die 2.; dummerweise hatte
ich den Namen meiner ersten Gespréichs-
partnerin nicht verstanden, er war eben-

so rasend schnell abgespult worden wie
der des jetzigen Hotliners. Raten Sie mal,
was folgt — richtig! Erstens ein ,Ja, der
Vorgang ist noch offen — merkwirdig®,
zweitens ein ,Moment, ich versuche das
schnell fiir Sie zu kldren, bleiben Sie bitte
dran“ und drittens Geknackse sowie Frei-
zeichen.

Aber man weif} ja, dass aller guten Din-
ge drei sind. Diesmal eine neue Strate-
gie: Vor meiner Leidensgeschichte bitte
ich meine jetzige Rettung in spe, mich
diesmal nicht aus der Leitung zu wer-
fen. Obwohl ich ihre Frage nach den Na-
men meiner bisherigen Gespréachspartner
wieder nicht bentworten kann, schlagt
Frau Kurkewitz (man lernt ja dazu!) vor,
mich nach Klarung des Falles zuriick-
zurufen. Als naiver Mensch glaube ich
ihr — eine Woche lang passiert nichts.
Dann versucht Ende Oktober eine um
drei Ecken Bekannte, bei der Telekom
tétig, ihr Gluck. Auch sie hat Proble-
me mit der Identifikation des Anschlusses
und bittet um weitere Namen von Vor-
mietern.

Der Dame kann geholfen werden. Unter
Zuhilfenahme eines dicken Ordners or-
ganisiert meine Vermieterin zwei weitere
Namen — ,,Die haben beide einen Telefon-
anschluss gehabt, das weif$ ich bestimmt*.
Nur weifl dummerweise der Telekom-
Computer (Nr. soundso in der Welt-
rangliste) absolut nichts davon. Dafiir
weifl meine hilfsbereite Bekannte am
14.11., dass mein Auftrag seitens der
Telekom zwischenzeitlich storniert wor-
den ist — ,Kunde hat auf Schreiben
trotz Aufforderung nicht reagiert®, so
lautet der Eintrag. Womit alles wieder
von vorne beginnen wiirde, inklusive der

8-Arbeitstage-Regel. ,, Wir begriiffen Sie

sierungsschemata im Detail beschrie-
ben. Erginzend zur Erlduterung der
Grundgleichungen der Strémungsmecha-
nik wird die Modellierung und numeri-
sche Implementierung typischer Phéno-
mene wie Turbulenz oder Warme- und
Stoffiibertragung dargestellt. Neu auf-
genommen wurden zusétzlich zwei Vorle-
sungen iiber gekoppelte Probleme (Fluid-
Struktur-Wechselwirkung und Aeroaku-
stik).

Der Kurzlehrgang wendet sich an all
diejenigen, die selbst Rechenprogramme
fir Stromungssimulationen entwickeln
oder aber kommerzielle Softwarepake-
te anwenden. Programmentwickler finden
durch die detaillierte Behandlung aller
Einzelschritte, die zur Programmerstel-
lung notwendig sind, wertvolle Hilfestel-
lung. Anwender haben die Gelegenheit,
die wesentlichen Bestandteile eines kom-
pletten Berechnungsverfahrens und des-
sen Funktionsweise kennenzulernen; dies
ist sowohl fiir die Anwendung als auch
fiir die kritische Interpretation der Er-
gebnisse von Softwarepaketen unverzicht-
bar. Besonders niitzlich und reizvoll fiir
alle Teilnehmer sollte nicht zuletzt die
Moéglichkeit sein, durch Diskussionen mit
den Vortragenden Informationen iiber die
neuesten Entwicklungen auf dem Ge-
biet der Numerischen Stréomungsmecha-
nik aus erster Hand zu bekommen. Weite-
re Infos und Anmeldeformulare finden Sie
auf der unten angegebenen WEB—Page.
Termin 18.-21. Mérz 2002

Ort LSTM Erlangen

Anmeldung ab sofort

(bis 1.2.2002 Preisnachlaf})
Dr.—Ing. M. Breuer

Dipl.—Ing. D. Stojkovic

email: numet2002@Qlstm.uni-erlangen.de

Leitung

URL: www.lstm.uni-erlangen.de/numet2002

.. und noch’n Lehrgang:
Numerische Methoden zur
Losung von
Ingenieurproblemen in der
Strémungs- und
Strukturmechanik

Unterstiitzt durch KONWIHR und den
DAAD findet an der Technischen Univer-
sitdt Miinchen von 18.-21. Februar 2002
ein Workshop statt, der zum Ziel hat,
das Basiswissen zu verstéirken, um nume-
rische Verfahren in der Stromungs- und
Strukturmechanik zu verstehen und an-
zuwenden. Dieser Lehrgang wendet sich
vornehmlich an Studenten und Graduier-
te, die slbst numerische Verfahren ent-
wickeln oder als kommerzielle Program-
me nutzen. Programmentwickler finden
durch die detaillierte Darstellung der we-
sentlichen Elemente eines Simulations-
verfahrens wertvolle Hilfestellungen. An-
wender erhalten Gelegenheit, die wesent-
lichen Bestandteile eines Berechnungs-
verfahrens und dessen Funktionsweise
kennen zu lernen. Neben Vorlesungen
wird der Lehrgang durch Demontratio-
nen und Vorstellungen von kommerziel-
len Programmpaketen ergénzt. Weitere
Infos finden sich im WWW.

Termin: 18.-21.2.2002
Ort: TU-Miinchen
Anmeldung: ab sofort
Leitung: Dr. M. Emans

email: emans@in.tum.de
URL: wwwzenger.in.tum.de/info/kurzl



falls eine Forschergruppe etabliert, de-
ren Arbeiten vor allem die Hochleistungs-
rechneraspekte beriicksichtigen soll.

Um innerhalb der DFG-Forschergruppe
und in KONWIHR das bestehende
Wissen auf dem Gebiet der Lattice
Boltzmann-Automaten einflieen zu las-
sen, wurde in der Zeit vom 26. bis 28.
Mérz 2001 ein internationaler Workshop
an der Friedrich-Alexander Universitiit
Erlangen-Niirnberg durchgefiihrt. Durch
einfithrende Vorlesungen wurde die Theo-
rie der numerischen Berechnungen auf
Basis der Lattice-Boltzmann Gleichung
prasentiert, so dass auch unerfahrene
Interessenten von dem Programm pro-
fitierten. Die von international aner-
kannten Experten prisentierten Beitréige
zum Stand der Entwicklungen von Latti-
ce Boltzmann-Methoden fiir numerische
Stromungsberechnungen, erlaubten den
methodisch orientierten Teilnehmern, ei-
gene Fachkenntnisse zu vertiefen und An-
regungen fiir weitere Arbeiten zu erhal-
ten.

Mit 83 Teilnehmern war der Workshop
iiberaus gut besucht. Aus dem Ausland
kamen insgesamt 16 Teilnehmer. Eine
Statistik der Teilnehmer des Workshops
zeigt auf, dass Lattice-Boltzmann Metho-
den nicht nur an Hochschulen an Interes-
se gewonnen haben bzw. weiterhin gewin-
nen, sondern dass auch die Industrie dar-
an interessiert ist, diese Verfahren fiir nu-
merische Stromungsberechnungen einzu-
setzen. Die Teilnehmer aus der Industrie
kamen vorrangig aus den Bereichen Au-
tomobilbau und Chemie bzw. Anlagen-
bau.

G. Brenner, LSTM-Erlangen
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Ankiindigung:
Kurzlehrgang NUMET 2002
18.-21. Marz 2002

Nach dem groflen Erfolg in den Jah-
ren 1998 und 2000 wird der Kurzlehr-
gang NUMET auch 2002 wieder in
Erlangen stattfinden. Der Lehrstuhl fiir
Stromungsmechanik an der Universitét
Erlangen-Niirnberg, fithrt diesen Kurs
nun bereits zum neunten Mal durch.
Auch fiir NUMET 2002 konnten interna-
tional anerkannte Experten auf dem Ge-
biet der Numerischen Strémungsmecha-
nik fiir die Vorlesungen gewonnen wer-
den. Die Vortragenden besitzen Erfah-
rung sowohl in der Grundlagenforschung
zur Entwicklung von Berechnungsverfah-
ren als auch in der Erstellung und An-
wendung von Software fiir die industrielle
Praxis. Zwei der Vortragenden sind Lei-
ter der Entwicklungsabteilungen fiihren-
der CFD—Software—Anbieter.

Der Kurzlehrgang gibt eine Einfiithrung
in die numerische Losung von Stromungs-
und Wirmeiibertragungsproblemen.
In 22 einstiindigen Einzelvorlesungen
und zusédtzlichen Computerdemonstra-
Grundlagen der
Finite-Volumen-, der Finite-Differenzen-,
der Finite-Elemente- und der Lattice-

tionen werden die

Boltzmann-Berechnungsverfahren  ver-
mittelt und  verschiedene  Anwen-
dungsmoglichkeiten vorgestellt. In den
Vortrédgen werden alle Schritte von der
Diskretisierung iiber den FEinbau der
Randbedingungen bis zur gekoppelten
Losung der Erhaltungsgleichungen be-
handelt. Neben den zugrundeliegenden
Ideen werden die gebréduchlichen Ap-

proximationsmethoden und Diskreti-

herzlich als Kunden und freuen uns auf
eine langjihrige, erfolgreiche Geschdfts-
beziehung“, so hatte es im Brief der Te-
lekom vom 1.10. geheilen. Oh Ron, lass
Sommer werden! Ich verzichte auf derar-
tige Beziehungen und beschliele, in mei-
nem Boblinger Interimsquartier bis April
2002 ohne Festnetzanschluss auszukom-
men — bestimmt zur Freude von T-Mobil!

Ubrigens, damit keine Missverstindnisse
entstehen: Einen treueren Telekom-Fan
als mich kann ich mir kaum vorstellen.
Kleinaktiondr der ersten Stunde, noch
immer im Besitz der Papiere und trotz
aller Erlebnisse nicht an ein Uberlaufen
zur Konkurrenz denkend — in Stunden
der Not ist eben uneingeschrinkte Soli-
daritét gefragt! Auch oder gerade, wenn'’s
verdammt schwer fallt.

Hans-Joachim Bungartz

Numerische Simulationen von
Wellenausbreitung in seismisch
aktiven Zonen

Die Erforschung von Erdbeben pro-
fitiert von der steigenden Dichte
und Qualitidt globaler Datensitze
und der Moglichkeit, realistische
Erdbebenszenarien numerisch zu
simulieren. Letzterer Ansatz, die
Vorwiartsmodellierung, kann hel-
fen, die verschiedenen Teilberei-
che der seismischen Wellenausbrei-
tung getrennt zu betrachten und
zu analysieren sowie wertvolle In-
formation fiir seismische Gefihr-
dungsabschitzung zu gewinnen. Da
deterministische Erdbebenvorher-
sage nach momentaner Kenntnisla-
ge nicht moglich ist, hat sich der
Schwerpunkt zunehmend auf die

Betrachtung von mdoglichen Erbe-
benszenarien und die Abschitzung
der davon zu erwartenden Bo-
denbewegung und des resultieren-
den Schadens verlagert. Aus den
Aufzeichnungen von friiheren Erd-
beben lassen sich die Parameter
und die Untergrundstrukturen der
zu untersuchenden Region ablei-
ten. Durch Simulationen vieler ver-
schiedener Beben kénnen beson-
ders gefihrdete Gebiete bestimmt
werden. Ziel unseres Projektes ist
es, eine Methode zur Modellierung
realistischer Erdbebenszenarien zu
entwickeln und anzuwenden.

Die elastische Wellengleichung wird mit
einem Finite-Differenzen-Schema hoher-
er Ordnung auf einem versetzten Git-
ter gelost. Das entwickelte FORTRAN-
Programm wurde mit Hilfe von "Messa-
ge Passing (MPI)’ parallelisiert und fiir
die Verwendung auf der Hitachi SR8000
am LRZ Miinchen optimiert. Die ver-
wendeten Algorithmen wurden durch den
Vergleich mit analytischen Losungen fiir
verschiedene einfache Modelle verifiziert.
Da fiir grossere Entfernungen die Erd-
kriitmmung beriicksichtigt werden muss,
16sen wir die Gleichungen in Kugelkoordi-
naten. Dabei erfordert der Erdbebenherd
besondere Beachtung. Die Versetzung
setzt abrupt ein, wenn sich der Bruch
aufgrund von Reibungsinstabilitéiten dy-
namisch iiber der Scherfliche ausbreitet.
Diese Bruchausbreitung wird gesteuert
durch das komplexe Zusammenspiel von
Spannungsverteilung, Reibungsgesetzen,
Inhomogenititen und kann zu signifikan-
ter Fokussierung von FEnergie auf be-
stimmte Standorte an der Erdoberfldche
fithren.



Modelldimension (6, ¢, r) 12°, 22°, 808 km
Modellgrosse (0, ¢, r) 721 x 1221 x 401
Zeitschritte 4200
Lange der Seismogramme 340 s
Arbeitsspeicher 70 GByte
Knoten (Hitachi SR8000) 13
Rechenzeit 10.5 h

Min. dominante Periode der Wellen 4s

Min. dominante Wellenlénge 10 km

Tab. 1: Simulationsparameter eines Subduktionszonenmodells.

Abb. 1: Rotationsanteil seismischer Geschwindigkeit orthogonal zur jeweiligen Fléche fiir
eine dominante Periode von 7s. Das Hintergrundmodell zeigt seismische Geschwindigkeiten,
die abtauchende Platte ist oberhalb durch eine Niedriggeschwindigkeitsschicht begrenzt. Die
Beschriftung bezieht sich auf Unterschiede zu dem Modell ohne diese diinne Schicht, S steht
fiir Scher-/Transversalwellen. Oben: Seismogramme vertikaler Bodengeschwindigkeiten der

Scherwelle (dominante Periode: 6s) entlang des durch graue Pfeile indizierten Bereiches.

Wendet man die Methode der Finiten
Differenzen an, so kann man die Bruch-
ausbreitung und die dadurch verursach-
te Abstrahlung von seismischen Wel-

len dreidimensional simulieren und die
Wechselwirkungen zwischen dem Bruch-
prozess und dem abgestrahlten Wellen-
feld studieren.

stellte. Sowohl Hitachi als auch Siemens-
Fujitsu hatten bedauerlicherweise ihre
Teilnahme abgesagt.

SchlieBlich waren auch noch Besuche bei
den Herstellern von Tools und Compi-
lern angesagt, da wir ja wissen wollten,
ab wann wir jetzt endlich auch das letz-
te Tropfchen an Performance aus unse-
ren neuen Pentium 4 Prozessoren heraus-
quetschen konnen.

Fiir das LRZ war die SuperComputing
2001 ein schoner Erfolg; schon wegen
des Nichterscheinens der Firma Hita-
chi war der eigene Messestand sehr not-
wendig, um zu zeigen, dass das Hoch-
leistungsrechnen auch in Europa weiter-
hin intensiv vorangetrieben wird. Und
das nicht nur als Nische fiir Spezialisten,
sondern eben auch mit ldngerfristigem
Blick auf die Einbettung in eine Grid-
Infrastruktur.

R. Bader, LRZ-Miinchen

DFG and
KONWIHR-Workshop -
Lattice Boltzmann Methods -
Theory and Applications in
Fluid Mechanics

Uberaus gut besucht war der Work-
shop iiber Theorie und Anwendun-
gen der Lattice Boltzmann Me-
thode in der Strémungsmechanik,
der zwischen dem 26. und 28.
Mirz 2001 in Erlangen abgehal-
ten wurde. Zahlreiche Teilnehmer
aus dem In- und Ausland, aus
Hochschulen und Industrie nutz-
ten die Gelegenheit, sich iiber den
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neuesten Stand der Moglichkeiten
von Lattice-Boltzmann Methoden
in der Stromungsmechanik zu infor-
mieren und um Kontakte zu hiesi-
gen Forschergruppen zu kniipfen.

Entwicklungen in der Numerischen
Stromungsmechanik haben sich in der
Vergangenheit verstdrkt auf Berech-
nungsverfahren konzentriert, die auf ei-
ner Diskretisierung der Navier-Stokes
Gleichungen mit finiten Volumen und
finiten Elementen basieren. Diese Me-
thoden sind heute, nicht zuletzt durch
die steten Entwicklungen im Rahmen
von FORTWIHR, auf einem sehr hohen
Niveau und werden in verschiedenen in-
dustriellen und grundlagenorientierten
Anwendungen eingesetzt.

Trotz dieser Erfolge gibt es Stromungs-
probleme, in denen der Einsatz von nu-
merischen Berechnungsverfahren auf der
Basis finiter Volumen, finiter Element-
oder Spektralverfahren, Nachteile mit
sich bringen. Eines dieser Gebiete ist
beispielsweise die Durchstromung von
extrem komplexen Geometrien, wie et-
wa Stromungen durch pordse Medien.
In solchen Anwendungen haben sich
Lattice Boltzmann-Verfahren als vorteil-
haft erwiesen, die in den letzten Jahren
verstirkt entwickelt und fiir numerische
Stromungsberechnungen zur Anwendung
gebracht wurden. Um Entwicklungen in
Deutschland zu verstiarken, wurde sei-
tens der Deutschen Forschungsgemein-
schaft eine iiberregionale Forschergrup-
pe eingerichtet, in der sechs Forscher-
gruppen zusammenarbeiten, um die Ent-
wicklung und Anwendung von Latti-
ce Boltzmann-Verfahren fiir numerische
Stromungsberechnungen voranzutreiben.

Innerhalb des KONWIHR wurde gleich-



Noch mehr Supercomputing Impressionen

reift jetzt zusehends fiir den Produktions-  Hochleistungsrechnern war im Ubrigen
einsatz heran. leider nur die Firma NEC angetreten, die

Von den japanischen Herstellern von ihren neuen Vektor-Rechner 5X-6 vor-
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In einer ersten Studie analysieren wir
den Einfluss von starken lateralen Hete-
rogenitaten wie Subduktionszonen, d.h.
die Regionen der stérksten Erdbeben
der Erde. Diese abtauchenden Platten
gibt es zum Beispiel in Siiddamerika, Ja-
pan, Alaska, Nordkalifornien, oder Neu-
seeland. Ein vereinfachtes, generiertes
Hintergrundmodell beschreibt allgemei-
ne Eigenschaften und gleichzeitig ty-
pische Szenarien eines starken Erdbe-
bens. Simulationsparameter sind in Ta-
belle 1 aufgelistet. Abb. 1 zeigt die
Wellenausbreitung durch den gesamten
Modellraum. Im oberen Teil der Abbil-
dung beschreiben Seismogramme der ver-
tikalen Bodengeschwindigkeit die Ampli-
tudeneffekte entlang des Profils (graue
Pfeile). Die Implementierung der Nied-
riggeschwindigkeitsschicht oberhalb der
subduzierten Platte hoher Geschwindig-
keiten induziert sekundére Scherwellen-
energie, die entlang der diinnen Schicht
gefithrt wird und etliche Sekunden nach
der direkten, langwelligeren Scherwelle
die Oberflache erreicht. Eine zweite Welle
breitet sich ostwérts (rechts) aus, nach-
dem sie am oberen Ende der Platte re-
flektiert wurde. Derartige Effekte wur-
den in realen Daten ebenfalls beobachtet
und sind wichtige Indikatoren, um den
Erdbebenherd zu lokalisieren und ana-
lysieren. Gefiithrte Energien und starke
Oberflachenwellen sind Faktoren, denen
bei der Gefihrdungsabschéitzung zentra-
le Bedeutung zukommt, da diese die
starksten Bodenbewegungen und daher
Schéden hervorrufen.

Eine weitere Untersuchung bezieht sich
auf den Bruchprozess selbst. Abbildung
2 zeigt die Verteilung der Versetzungs-
geschwindigkeit zu verschiedenen Zeit-

punkten eines sich ausbreitenden Bru-
ches. Er propagiert in diesem Beispiel auf
einer quadratischen, ebenen Schwéche-
zone und stdsst nach einiger Zeit an
einen nicht nachgebenden Rand. Aus-
gelost wurde der Bruchprozess durch ei-
ne kleine Spannungsspitze. Das hier ver-
wendete Reibungsgesetz ist eine Funktion
der Versetzung und der Versetzungsge-
schwindigkeit. Der Abfall der Scherspan-
nung auf der Bruchfliche (Abb. 3) folgt
auf eine leichte Spannungserhthung, die
im betrachteten Punkt die weitere Aus-
breitung erst ermoglicht.

"1 L
N N

Abb. 2: Verteilung der Versetzungsge-
schwindigkeit eines sich auf einer quadra-
tischen Schwichezone ausbreitenden Bru-
ches zu verschiedenen Zeitpunkten.

Zukiinftige Arbeit wird die Implementie-
rung von Storzonen in Kugelkoordinaten,
visko-elastische Wellenausbreitung und



Simulation verschiedener moglicher Erd-
bebenszenarien in seismisch aktiven Re-
gionen enthalten. Die Ergebnisse kénnen
lokalen Behorden, Firmen im Bereich des
Bauwesens und Versicherungen bei ihren
Planungen hilfreich sein.

Abb. 3: Abfall der Sacherspannung auf der
Bruchfliche eines sich ausbreitenden Bru-
ches.

T. Nissen-Meyer, G. Brietzke, H. Igel, Geo-
physik, Universitdt Miinchen, Projekt NBW

Mit statistischer
DNS-Datenanalyse der
Entstehung von Turbulenz auf
der Spur

Eine Verzogerung des Einsetzens
von Turbulenz ist fiir viele Berei-
che der angewandten Strémungs-
mechanik, allen voran die Aero-
dynamik, von groflem Interesse.
Ebenso ist auch der umgekehrte
Prozess der kontrollierten Entste-
hung von Turbulenz z.B. im Che-
mieingenieurwesen von Relevanz.
Am Lehrstuhl fiir Stréomungsme-
chanik Erlangen (Prof. Dr. Dr. h.c.
F.Durst) arbeitet eine Forscher-
gruppe um R. Hillerbrand und M. -

Pashtrapanska unter der Leitung
von Dr. J. Jovanovié¢ an der Bestim-
mung der kritischen Reynoldszahl
des laminar-turbulenten Umschlags
bei wandgebundenen Stréomun-
gen. Von zentraler Bedeutung sind
bei diesen Untersuchungen, ne-
ben den durch direkte numerische
Simulation (DNS) erzeugte Daten-
banken, die analytischen Hilfsmit-
tel der Zwei-Punkt-Korrelations-
technik und der Invariantentheorie.
Mit ihrer Hilfe sollen verbesserte
Moéglichkeiten zur Turbulenzmodel-
lierung entwickelt werden, die den
zentralen Einfluss der Anisotropie
beriicksichtigen.

Das analysierte Datenmaterial umfasst
neben wandgebundenen Strémungen,
homogene Turbulenzfelder, abgelste
Stromungen, Stromungen mit schwa-
cher und starker Rotation, Stromungen
mit Warmetransport sowie Stromungen
wandgebundener nicht-newtonscher Me-
dien. Die durch DNS gewonnenen Ergeb-
nisse liefern wichtige Einblicke in die phy-
sikalische Natur turbulenter Stromungen
und der Entstehung von Turbulenz.

Da ein strenger mathematischer Beweis
nach wie vor aussteht, konnte erst mit
Hilfe der DNS gezeigt werden, dass al-
le Zusténde turbulenter Stromungen in-
nerhalb des ,Dreiecks“ aus Abb. 1 lie-
gen. In der Graphik sind die skalaren In-
varianten des Anisotropie-Tensors a;; =
;L;Zl — %(Sij, IIa = aijaji und IIIa =
a;k0k;a;5k, aufgetragen. u ist hierbei die
turbulente Schwankungsgeschwindigkeit,

wie sie bei der Reynoldsmittelung auf-
tritt, u;u; ist der Reynoldsspannungsten-
sor, wobei der Querstrich die zeitliche
Mittelung der lokalen Korrelation andeu-

Schnelle Rechner und Grids auf
der SC2001 in Denver

Trotz der FEreignisse des 11. Septem-
ber 2001 und Anthrax-Panik haben das
Leibniz-Rechenzentrum - vertreten durch
die Herren Reinhold Bader und Frank
Wagner - und KONWIHR - vertreten
durch Herrn Andreas Schmidt - daran
festgehalten, die diesjidhrige SuperCom-
puting 2001 in Denver, Colorado das er-
ste Mal mit einem eigenen Stand zu be-
suchen. Die Ausriistung konnte so dicht
gepackt werden, dass alles innerhalb der
fiir Flugreisen iiblichen Kontingente (2
Gepiickstiicke + 1 Handgepéck) blieb; so
brachen wir am Donnerstag, den 8. No-
vember in aller Frithe zum Transatlantik-
Flug auf, die 22-stiindige Reise verlief bei
gutem Flugwetter sehr ruhig. Zu unserem
Gliick war in Denver trotz der 1600 Meter
Seehohe - die Stadt heifit deswegen auch
“Mile High City” - das Wetter wihrend
des gesamten Aufenthalts auflerordent-
lich schon, mit Temperaturen von bis zu
20 Grad tagsiiber.

Freitag und Samstag nutzten wir dazu,
nach einigen Besorgungen - so musste et-
wa fiir die Projektion von Demos und
Présentationen eine Leinwand besorgt
werden - den mitgebrachten Messestand
aufzubauen sowie die Netzwerkverbin-
dung nach Europa einzurichten. Schlief3-
lich wollte das LRZ ja auch zeigen, dass es
nicht nur Hochleistungsrechnen betreibt,
sondern auch in der Lage ist, den von
ihm betriebenen schnellsten Rechner Eu-
ropas als Grid-Komponente zu verwen-
den! Zu diesem Zweck wurden auf den
LRZ-Rechnern die Software-Pakete Glo-
bus und UNICORE installiert, und es
gelang uns, vom Laptop am LRZ-Stand
eine graphische Demonstration zu star-
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ten, die auf der Hitachi erzeugte Daten
in Live-Bilder umsetzte. Der Messestand
selbst illustrierte die am LRZ betriebe-
ne Hitachi SR8000-F1 sowie Bilder von
auf ihr gewonnenen Forschungsergebnis-
sen und die Aktivitdten von KONWIHR.
Ausserdem beteiligte sich auch die Uni-
versitit Dresden, vertreten durch Herrn
Stephan Seidl am LRZ-Stand mit einem
Poster zur Performance-Messung mit der
VAMPIR Tracing- und Visualisierungs-
Software.

Montag abend war das LRZ+KONWIHR-
Team dann bereit: Das grofle Ereignis
konnte beginnen! Da der LRZ-Stand -
der {ibrigens mit 9 qm doch etwas zu
knapp bemessen war - in der European
Village stand, waren wir leider doch ein
wenig abseits von den Besucherstromen,
die sich meistens doch bei den grofien
Herstellern konzentrierten. Dennoch fan-

den sich zahlreiche Interessenten bei uns
ein, um mehr iiber den Stand des Hoch-
leistungsrechnens in Bayern zu erfahren.

Neben der Messe gab es viele interessan-
te Vortrége, jedoch zeigte sich bald, dass
man als Betreiber eines Standes nicht all-
zuviel Zeit hat, noch andere Dinge zu
tun. Immerhin bekamen wir mit, dass
das grofle Thema dieser Konferenz das
Grid-Computing war - allerorten gab es
Globus/Cactus-Demonstrationen zu se-
hen - , und viele Hersteller versuchen
jetzt, ihre Hardware als Infrastruktur-
Komponente in einem Grid an den Mann
zu bringen.

Daneben war nach wie vor Linux im
Hochleistungsrechnen ein Thema: Im-
mer mehr Hersteller bieten jetzt un-
Cluster an, und
auch Entwicklungs- und Management-
Software fiir solche Cluster-Losungen

ter Linux laufende



| System | #Prozessoren | T [s] || Speed-Up |

| CRAY T3E | 128 177 ] 10 ]
HLRB (Schritt 1) 128 135 1.3
HLRB (Schritt IT) 128 (=16 Knoten) 19.4 0.9

| HLRB (Schritt III) | 112 (=14 Knoten) | 5.3 || 3.3 |

Tab. 1: Produktionsbenchmark fir PARPHON. Als Maf fiir die Rechenzeit wurde die
Zeit fiir einen Matrix-Vektor Multiplikationsschritt (MVM) mit einer Matixdimension von
D ~ 10° angegeben. Typischerweise werden etwa 1000 MVMs pro Datenpunkt bendtigt.

Density matrix
renormalization

Lanczos &
Jacobi—Davidson
diagonalization

Polaron / Exciton

Self-trapping
Localization

| Tio, | [e-woy |

t
- T Strongly correlated
Lattice dimerization A electron systems
A U

cuprates
manganites

CuGeOg
Kernel—polynomial Maximum entropy
expansion method

Abb. 1: Uberblick iiber die verschiedenen Arbeitsgebiete der Arbeitsgruppe Fehske. Darge-
stellt sind die physikalischen Fragestellungen sowie die zum Einsatz kommenden numerischen
Algorithmen.

des HLRB ist eine nochmalige Verdoppe-
lung der Matrixdimension zu erwarten.

G. Wellein, RRZE-Erlangen, Projekt BAU-
WIHR
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tet. Aus der funktionalen Abhingigkeit
der Invarianten I, und III, fiir kleine
und mittlere Reynoldszahlen Re, darge-
stellt in Abb. 1 fiir verschiedene Simu-
lationen, lassen sich qualitative Aussa-
gen dariiber ableiten, ob und wie Fluk-
tuationen kleiner Amplitude in einer an-
fangs laminaren Grenzschicht angefacht
werden. Durch Interpolation des Schlies-
sungsansatzes der Reynoldsspannungs-
gleichungen von den Réndern des ,, Invari-
antendreiecks“ aus Abb. 1 ldsst sich vor-
hersagen, wie die Transition in Abhéngig-
keit von der Anisotropie der Fluktua-
tionen an der Wand und der mittle-
ren Stromung verzogert oder beschleu-
nigt werden kann.

— Re=100, Kasagi (1989)
L K, — - Re=150, Kasagi (1989)
02 7 ~ Re=180, Moser (2000)
F: Re=210, Gilbert (1991)

¥ - Re=395, Moser (2000)
7 Re=590, Moser (2000)
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Abb. 1: Graphische Darstellung der Inva-
rianten des Anisoptropie-Tensors a;; von
in DNS erhaltenen Daten wandgebundener
Stromungen

Ein erstes Experiment zur Bestdtigung
dieser Berechnungen wurde mit Un-
terstiitzung von E.Skalji¢, Universitiit
Tuzla, Bosnien-Herzegovina, im grofien
Windkanal des LSTM Erlangen durch-
gefithrt. Abb. 2 zeigt die Versuchsstrecke
des Windkanals mit einer vertikal befe-
stigten ebenen Platte entlang der sich ei-
ne laminare Grenzschicht ausbildet. Der
laminar-turbulente Umschlag wurde mit

Hilfe einer Hitzdrahtmesssonde beobach-
tet, die nah an der Plattenoberfléiche,
aber in 1m Entfernung von der An-
stromkante angebracht wurde.

Anstromkante der Platte

"
Abb. 2: Experimentierstrecke des Windka-
nals mit ebener Platte zur Untersuchung
des Transitionsprozesses in der anfangs la-
minaren Grenzschicht der Platte.

Die in der Grenzschicht nachgewiese-
nen Geschwindigkeitsfluktuationen, siehe
Abb. 3, zeigen, dass Transition bei einer
Reynoldszahl von Rer = 3.7 x 105 be-
ginnt. Hierbei ist Rer = %, wobei L
die Lauflinge und v die Viskositidt von
Luft bezeichnet. Weiterhin zeigen die ex-
perimentellen Ergebnisse deutlich, dass
das Einsetzen von Turbulenz nicht wel-
lenférmig geschieht, sondern in Form von
lokalisierten Turbulenzflecken, was sich
mit der klassischen hydrodynamischen
Stabilitédtstheorie nicht erkldren lésst.
Die Ursache der in Abb. 3 zu sehenden
kleinen Oszillationen, die auch bei klei-
nen Stromungsgeschwindigkeiten auftre-
ten, sind Vibrationen der Experimentier-
strecke. Diese kleinen Fluktuationen sind
folglich mit keinem Stromungsphinomen
verbunden.
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Abb. 3: Geschwindigkeitsfluktuationen in
der laminaren Grenzschicht in 1 m Entfer-
nung von der Anstromkante der Platte.

Die in diesem Experiment am LSTM
Erlangen gemessene kritische Reynolds-
zahl des laminar-turbulenten Ubergangs
liegt iiber dem Wert Rer ~ 2.8 X 109,
den Schubauer und Skramstad in ihrem
klassischen Experiment von 1948 erziel-
ten. Das hier gewonnene Resultat ist ver-
gleichbar mit den Ergebnissen der be-
sten bis heute durchgefithrten Messun-
gen (Rer ~ 3.4 x 10° NASA - Langley;
Rer =~ 4.3 x 10° Institute of Theoretical
und Applied Mechanics, Novosibirsk). Es
ist das Ziel zukiinftiger Forschung, noch
hohere Werte der Reynoldszahl fiir den
laminar-turbulenten Ubergang zu errei-
chen, die iiber dem bisher besten Ergeb-
nis Rer ~ 5.25x 10, gemessen 1968 von
Spangler und Wells, liegen. Dabei wird
insbesondere eine praktische Losung fiir
die Kontrolle der Erhaltung einer lami-
naren Grenzschicht angestrebt.

Mit diesen Untersuchungen werden
technische  Losungen
Stromungsprobleme angestrebt. Neben
experimentellen und analytischen Unter-

fundamentaler

suchungen besteht ein weiteres wichti-
ges Hilfsmittel in der Verwendung von
Datenbanken, die durch Stréomungsbe-
rechnugen mit Hilfe von Supercom-

putern erzeugt werden, wie sie durch
das KONWIHR-Projekt “DiSiVGT”
gefordert werden. So werden in ei-
nem gemeinsamen Projekt von Prof.
Dr. R. Friedrich, TU Miinchen, und
Dr. J. Jovanovié, FAU Erlangen, durch
DNS erzeugte, hochauflésende Datenban-
ken verwendet, um ein Vier-Gleichungs-
Turbulenzmodell zu entwickeln, das Tur-
bulenz durch die turbulente kinetische
Energie k, die Dissipationsrate e so-
wie die Invarianten II, und IIl, des
Anisotropie-Tensors parametrisiert. Da-
mit wird durch die Beriicksichtigung des
zentralen Einflusses der Anisotropie tur-
bulenter Strémungen eine Verbesserung
bisheriger Turbulenzmodelle erreicht.

J.Jovanovi¢, R.Hillerbrand, M. Pashtra-
panska, LSTM Erlangen, Projekt DiSiVGT

10.000.000.000 und mehr -
Exakte Diagonalisierung
riesiger Matrizen auf dem
HLRB - ein cxHPC
Beratungsprojekt

Die Unterstiitzung von Wissen-
schaftlern bei der Programmierung
von Hochstleistungsrechnern ist ei-
ne grundlegende Voraussetzung fiir
die effiziente Nutzung moderner
Supercomputer. In der Errichtung
einer umfassenden HPC Benutzer-
beratung liegt daher die Hauptauf-
gabe des KONWIHR Projektes cx-
HPC. Schwerpunkt der cxHPC Ak-
tivitdten im vergangen Jahr wa-
ren Portierung und Optimierung
bestehender Programmpakete fiir
den HLRB. Exemplarisch fiir die

zahlreichen Projekte sollen im Fol-
genden die Arbeiten fiir das Pro-
grammpaket PARPHON der Ar-
beitsgruppe von PD Dr. Fehske
(Theoretische Physik, Universitit
Bayreuth) kurz skizziert werden.

Thematisch beschéftigt sich die Arbeits-
gruppe Fehske mit dem Wechselspiel von
Ladungs-, Spin- und Gitterfreiheitsgra-
den in Festkorpern. Grundlegende Be-
deutung besitzt diese Fragestellung beim
Verstéindnis physikalischer Eigenschaften
neuer, auch technisch interessanter Ma-
terialklassen, wie zum Beispiel den kol-
losalmagnetoresistiven (CMR) Mangana-
ten. Der Zugang zur physikalischen Pro-
blemstellung erfolgt dabei iiber einfache
mikroskopische Modelle. Die exakte Dia-
gonalisierung (ED) der zugrundeliegen-
den Hamiltonmatrizen fiir endliche Sy-
steme stellt derzeit die einzige ndherungs-
freie Losungsmethode dar. Dabei wird die
Qualitdt der Ergebnisse im Wesentlichen
durch die Dimension der diinn besetzten
Hamiltonmatrix bestimmt, was zu hohen
Anforderungen sowohl an die Rechenlei-
stung als auch an den verfiigharen Spei-
cher fithrt und damit den effizienten Ein-
satz der jeweils lesitungsfigisten Hochst-
leistungsrechner erfordert.

Die Arbeitsgruppe setzte in den vergan-
genen Jahren ihr eigenentwickeltes Pro-
grammpaket PARPHON vor allem auf
den CRAY T3E Systemen am NIC Jiilich
ein. Nicht selten wurden hier Produk-
tionsldufe auf 200 oder mehr Prozesso-
ren durchgefithrt. Performancekritische
Programmteile waren daher speziell auf
die CRAY Architektur zugeschnitten. In
einem ersten Schritt (I) wurden diese
Routinen an die HLRB Architektur an-
gepafit, was vor allem durch Pseudo-

Vektorisierung innerer Schleifen erfolg-
te und zu einer deutlichen Erhochung
der Einzelprozessorleistung (Faktor 3-4)
fithrte. Bei Verwendung groflerer Prozes-
sorzahlen traten jedoch im Gegensatz zu
den CRAY Systemen Skalierungsproble-
me auf. Diese konnten durch den Ein-
satz des hybriden Vektormodus des HL-
RB, das heifit Parallelisierung mittler-
er Schleifenebenen (Schritt IT), zunéchst
nicht reduziert werden. Eine deutliche
Verbesserung der Performance wurde
durch Kombination des Vektormodus mit
einer Modifikation des Kommunikations-
chemas und den Einsatz von Kommuni-
kationsbuffern erzielt (Schritt III). Da der
zusétzliche Speicherbedarf sich hier ne-
gativ auf die Grofle der diagonalisierba-
ren Hamiltonmatrix auswirkt kann diese
performanceoptimierte Version zur Zeit
nicht bei allen Produktionslidufen einge-
setzt werden.

Nach dem vorldufigen Abschlufi der Ar-
beiten ist die Arbeitsgruppe Fehske mit
Hilfe des HLRB in der Lage, die Dimensi-
on der Hamiltonmatrizen um einen Fak-
tor 5 erhohen. Die Schallmauer von
10.000.000.000 in der Matrixdimen-
sion konnte auf 70 HLRB Kno-
ten erstmals durchbrochen werden!.
Aktuell werden mit bayerischen (Augs-
burg) und internationalen (Los Alamos)
Kooperationspartnern mehrere wissen-
schaftliche Publikationen vorbereitet, de-
ren Grundlage die auf dem HLRB bisher
gewonnen Erkenntnisse bilden.

Ziel der im Jahr 2002 geplanten Arbei-
ten ist es, den Speicherbedarf der perfor-
manceoptimierten Version durch den de-
dizierten Einsatz eines Kommunikations-
prozesses pro Knoten zu minimieren. Mit
der dann abgeschlossenen Erweiterung



