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VORWORT

Wie in den vorigen Jahren legt das Konrad-Zuse-Zentrum flir Informationstechnik Berlin, kurz:
Zuse-Institut Berlin (ZIB), auch fiir 2009 seinen Jahresbericht vor — diesmal aber in einem neuen
Gewand! Grund fiir diese Neuerung ist, dass das bisherige Format im Laufe der Jahre aus allen
N&hten geplatzt war — mit dem Effekt, dass die Ubersicht auch fiir gutwillige Leser verloren gegan-
gen war. Im neuen Konzept stellen wir lhnen nun nur noch ausgewahlte Leuchtturmprojekte aus
unseren Abteilungen vor, detaillierte Hintergrundinformationen finden sich dann in unseren Web-
seiten, die wir ebenfalls einer griindlichen Uberarbeitung unterzogen haben. Diese Neuerungen
sind zugleich ein Zeichen, dass sich das ZIB mit unserer neuen Administrativen Geschaftsfiihrerin,
Frau Annerose Steinke, nach aul3en farbiger, straffer und klarer darstellen und fiir einen breiteren
Leserkreis 6ffnen will.

Auch im vergangenen Jahr war das ZIB erfolgreich in einer Fllle von Projekten aus den Anwen-
dungsschwerpunkten der Mathematik und Informatik: im Bereich Numerische Mathematik z.B.
in der virtuellen Medizin, der mathematischen Systembiologie, des mathematischen Molekiil-
Entwurfs sowie der Visualisierung und Datenanalyse; im Bereich Diskrete Mathematik z.B. in der
Optimierung von Gasnetzen, der Verkehrsplanung und Logistik; im Bereich Informatik z. B. mit den
Themen verteiltes Datenmanagement, Skalierbarkeit und hardwarenahe Algorithmen.

Auch 2009 war das ZIB wiederum auf3erordentlich erfolgreich in der Einwerbung von Drittmitteln,
mit 6.476 TEuro dem besten Ergebnis in unserer Geschichte. Dabei haben die Auftrage aus Wirt-
schaft und Industrie kraftig zugelegt (um 763 TEuro). In diesen Zahlen driickt sich aus, dass das
Institut in wachsendem Mal3e ein gefragter und erfolgreicher Partner fir innovative Unternehmen
ist. Generell spielte das ZIB weiterhin eine wichtige Rolle als ,ehrlicher Makler” in zahlreichen Ver-
bundprojekten mit den drei Berliner Universitaten TU, FU und HU sowie mit der Charité und vielen
aulBeruniversitdaren Forschungseinrichtungen. Das DFG-Forschungszentrum MATHEON, das vom
ZIB gemeinsam mit TU, FU, HU und WIAS getragen wird, wurde zu Beginn dieses Jahres von einer
internationalen Gutachtergruppe positiv evaluiert; unter den international als herausragend beur-
teilten Themen sind solche, bei denen das ZIB aktiv beteiligt ist. Am 30. April 2010 hat der Senat
der DFG die Bewilligung zur Forderung des MAaTHEON flir weitere vier Jahre beschlossen. Zugleich
eroffnete eine 2009 von den funf Tragerinstitutionen unterzeichnete Verwaltungsvereinbarung die
Moglichkeit einer Weiterflihrung des MATHEON jenseits einer dritten Férderperiode.

Erfolgreiche Verbundprojekte, die im Bereich , Service” des ZIB angesiedelt sind, sind weiterhin
der Kooperative Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV), das landeseigene Wissenschafts-
netz BRAIN sowie zahlreiche GRID-Projekte.

Im Jahr 2009 wurde eine weitere Ausbaustufe des HLRN-II Supercomputers in Betrieb genommen.
Die Rechenkapazitat der Maschine wird bereits so stark nachgefragt, dass auch 2009 nicht alle
Anfragen potentiell interessierter Nutzer aus der Wissenschaft befriedigt werden konnten. Fiir den
Ausbau der Archivierung wissenschaftlicher Daten erhielt das ZIB im Jahr 2009 Mittel aus dem
Konjunkturprogramm Il; diesen hochwertigen Service kdnnen wir deshalb nun auch externen Ber-
liner Forschungseinrichtungen anbieten.

Der Wissenschaftliche Beirat des ZIB tagte am 29. und 30. Juni 2009. Auch fiir dieses Berichtsjahr
stellte er dem Institut ein eindrucksvolles Zeugnis aus. Insbesondere lobte er die wachsende Zu-
sammenarbeit zwischen Forschung und Industrie mit den Worten ,Das ZIB schafft durch seinen
integrierten Ansatz, was Berlin schon immer wiinscht.” Wir nehmen das als Ansporn fiir die vor
uns liegenden Jahre.

Berlin, im Mai 2010

P Q@\/\K(Ao@/\

Prof. Dr. Dr. h.c. Peter Deuflhard
Prasident
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EXCECUTIVE SUMMARY

FAST ALGORITHMS - FAST COMPUTERS

In the course of the more than twenty years of
its existence, the Zuse Institute Berlin (ZIB) has
become an international trademark. Driven by
challenging applications from science and en-
gineering, economy, or information technology
— preferably at the present border of computa-
tional complexity — our focus is on the theoreti-
cal derivation and practical development of ef-
ficient algorithms and their analysis. Our pride
is in superceding the technological speed-up
of computers by the computational speed-up
through our algorithms — and eventually in ad-
ding to both of them. In the best spirit of our
namesake Konrad Zuse we do not cultivate any
segregation between mathematics and com-
puter science: On its top level, our structure is
divided into the research areas Numerical Ma-
thematics, Discrete Mathematics, and Compu-
ter Science — each headed by a professorship
fully integrated into one of the universities FU,
TU, and HU. In each of these areas we develop
fast algorithms applicable and actually app-
lied in hard real-life problems. In a bunch of
collaborative joint projects, ZIB understands
its role as that of an honest enabler aiming at
a win situation for all partners. Perhaps the
most visible one among these projects is the
DFG Research Center MATHEON, where ZIB is
one of the five supporting institutions (besides
the mathematics faculties at TU, FU, HU, and
WIAS).

In close connection with computer science
research, we work hard to deliver top quality
service in high performance computing at our
fast computer, to which only top scientists get
access. Once users have passed the filter of the
external Evaluation Committee, they are sup-
ported by our internal “HPC pilots”. A further
highly visible service, also closely coupled with
research, is performed by our Scientific Infor-
mation Systems department.

NUMERICAL MATHEMATICS

This area divides into the departments Nume-
rical Analysis and Modelling and Visualization
and Data Analysis thus covering the main re-
search fields necessary for scientific and engi-
neering computing.

Out of the 2009 highlights from Numerical
Analysis and modelling we just mention three.
(a) Our function space oriented adaptive nite
element methods together with recent theore-
tical results on non-convex, state and control
constrained optimal control problems allowed
us to reach a final state in the planning of the
cancer therapy regional hyperthermia; our cor-
responding software is now ready to be han-
ded over to the clinical environment. (b) Our
concept of conformation dynamics has grossly
matured on the basis of new theoretical results
so that “real” drug design came into reach of
our algorithms. For example, a potential pain
relief drug has been designed in our compu-
ters that is presently under in-vitro and in-vivo
testing at Charite (patent pending). (c) Based
on our mathematical “pole condition” concept
an adaptive PML-method has been worked out
that has proved to be a genuine door-opener
for nano-optical components.

From the many 2009 highlights in Visualiza-
tion and Data Analysis let us also just mention
three. (a) As in 2008, we again won the first pri-
ze in the international MICCAI competition on
automatic segmentation; our software tools are
now as good as a human expert. (b) The close
cooperation with the Max-Planck Institutes in
Martinsried and in Florida has drastically inten-
sified, especially in the field of neuronal net-
works with their challenging multiscale struc-
ture. Particular recent progress has been made
in the extraction microtubuli (certain cellular
structures) on the basis of electron tomogra-
phy. (c) In cooperation with a former spin-off
company, we developed improved versions of
our worldwide reputed software environment
Amira.
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DISCRETE MATHEMATICS

The decision made by the Department of Op-
timization many years ago to independently
develop software for the solution of mathema-
tical optimization problems has proved to be
farsighted and extremely important. An out-
standing example in this context is SCIP, a tool-
box for the solution of mixed-integer programs
(MIPs), which successfully integrates tech-
niques for so-called constraint programs and
SAT problems into the MIP methodology (cut-
ting planes, etc.). The innovative SCIP develop-
ment has gained the attention of academic and
commercial users and was honoured by very
prestigious international scientific awards. To-
gether with the LP solver SoPlex and the mo-
deling language ZIMPL, SCIP forms the basis
of the ZIB Optimization Suite, which we are
currently expanding to also include nonlinear
and stochastic components and massive paral-
lelization. The entire development is driven by
extremely exciting research projects in trans-
portation, logistics, traffic, telecommunication,
and energy, in which new and challenging sci-
entific questions arise. Due to the flexible SCIP
design we can integrate our research results
without difficulty into problem-specific codes.
Nearly all of the practical problems we investi-
gate are of sizes that lie far beyond the reach of
standard software. It is therefore necessary to
develop special techniques based on problem-
specific mathematical research (polyhedral
combinatorics, non-differentiable optimization,
graph-theoretical algorithms). In our projects,
the analysis of practical questions, mathemati-
cal theory, the development of special-purpose
software, and the implementation into general
solution tools are treated in an integral way.
This enables us to face great challenges from
practice with a good chance of success.
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COMPUTER SCIENCE

This area performs research on the theory and
practice of parallel and distributed systems
and provides services for high performance
computing and long-term data storage.

The research highlights in 2009 include new al-
gorithms for our distributed data management
systems XtreemFS and Scalaris. Both have
been developed in-house over several years
and they now serve as research platforms for
the verification of new theoretical concepts.
XtreemFS is an object-based file system with
replication and striping for fast data access in
Grid environments. Our fault-tolerant FLeases
protocol for negotiating leases among sto-
rage devices uses a modified Paxos protocol
to achieve consensus on concurrent accesses
to replicated data. Log-structured merge trees
manage meta-data and enable consistent
snapshots for distributed backups.

Our second distributed data management sy-
stem, Scalaris, is not a full-fledged database,
but a key/value store. With its unique trans-
action layer, it is worldwide the only key/
value store that provides strong data consi-
stency with transactions on overlay networks.
Interestingly, Amazon, which used to promo-
te ‘eventual data consistency’ as sufficient for
most applications, just recently (March 2010)
announced to also support strong consistency
in their SimpleDB.

Since August 2009, when the second part of
the HLRN supercomputer was installed, our su-
percomputing department hosts — for the first
time — more than 10.000 processor cores. With
the help of our “HPC pilots” many users were
able to adapt their applications to efficient-
ly utilize several thousand processors. Along
with the increase in computing capacity, we
also extended our data archive to ten PetaByte
of tape storage.
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KONRAD Z2USE -
DER NAMENSPATRON DES Z2IB

Konrad Zuse, geboren 1910 in Berlin, ist der Namenspatron des Konrad-Zuse-Zentrums fur
Informationstechnik Berlin (ZIB). Nach dem Abitur studierte er Maschinenbau und Architektur
am Vorlaufer der heutigen TU Berlin. Mit der Z3 entwickelte er 1941 den weltweit ersten frei
programmierbaren Computer. Nach Ende des Zweiten Weltkriegs baute er seine eigene Firma
auf, die Zuse KG. Nach seiner Pensionierung widmete er sich vermehrt seiner zweiten Leiden-
schaft: der Malerei. Konrad Zuse, der selbst nie promoviert hat, erhielt zahlreiche Ehrendoktoren
und Auszeichnungen. Er verstarb 85-jahrig in Hiinfeld bei Fulda. Im Jahr 2010 wird anlasslich
des 100. Geburtstages von Konrad Zuse mit vielen Veranstaltungen deutschlandweit an sein
Wirken erinnert.

Konrad Zuse, heute bekannt als der Erfinder des weltweit ersten frei programmierbaren
Computers, ist der Namenspatron des ZIB.

BERUFUNG ZWISCHEN KUNST UND TECHNIK

Konrad Zuse wurde 1910 in Berlin geboren. Er besald eine ausgepragte Begabung fiir Technik
und Kunst und machte schon als Kind erste intelligente Erfindungen. So entwarf er bereits in der
Schulzeit ein StraBensystem flir seine visionare Zukunftsstadt, inspiriert durch den Film ,Metro-
polis” (unser heutiges ZIB-Logo). Er versuchte sich an einem ,automatisierten Fotolabor” und an
einem ,Geld wechselnden Warenautomaten”.

1928 legte er sein Abitur in Hoyerswerda ab und nahm an der Polytechnischen Hochschule Berlin-
Charlottenburg (Vorlaufer der TU Berlin) zunachst das Studium des Maschinenbaus auf, wechsel-
te dann aber schnell zur Architektur und schlie3lich zum Bauingenieurwesen. Diese Kombination
deckte beide Interessengebiete ab, die ihm wichtig waren, damit konnte er zugleich Ingenieur und
Kunstler sein.

COMPUTERBAU IM WOHNZIMMER

Nach dem Abschluss seines Ingenieurstudiums arbeitete er als Statiker bei den Henschel Flug-
zeugwerken in Schonefeld, gleichzeitig baute er im Wohnzimmer seiner Eltern eine ,Erfinder-
werkstatt” auf. Er sammelte Geld von Freunden und in der Familie, um das Werkzeug und die
Bauteile bezahlen zu konnen. Das Resultat war der 1938 fertig gestellte, zunachst noch vollmecha-
nische, programmierbare Ziffernrechner Z1, der seine Befehle von Lochstreifen ablas. Erstmals
verwendet er das binare Zahlensystem, um die Programme zu steuern. Der Ingenieur Zuse ver-
stand schon friih die Einheit von arithmetischen und logischen Operationen. Das Versuchsmodell
Z1 war wegen der in der Praxis fehlenden Genauigkeit seiner mechanischen Bauteile jedoch nie
funktionsfahig.

1940 erhielt er von der Aerodynamischen Versuchsanstalt (Gottingen) Unterstlitzung. Er baute
die Z2, eine verbesserte Version der Z1 mit Telefonrelais, im gleichen Jahr griindete er die ,Zuse
Apparatebau”, um programmierbare Rechner herzustellen. Es folgte 1941 die Entwicklung der
Z3 in einer kleinen Wohnung in der Berlin-Kreuzberger Methfesselstral3e. Die Z3 gilt heute als
erster funktionstiichtiger Computer der Welt. Zwischen 1945 und 1947 entwickelte Konrad Zuse
auch den Plankalkiil, die erste objektorientierte Programmiersprache der Welt, die allerdings erst
Jahrzehnte spater publiziert wurde.
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KONRAD ZUSE ALS UNTERNEHMER

1945 wurde die Z3 durch Bomben zerstort. Die zu diesem Zeitpunkt teilweise fertig gestellte Z4
war rechtzeitig von seinen Mitarbeitern zerlegt, verpackt und nach Siiddeutschland, in ein Dorf im
Allgau, in Sicherheit gebracht worden. Dort besuchten ihn die Schweizer Mathematiker Eduard
Stiefel und Christian Rutishauser und schauten sich den Rechner an, der in einer Scheune stand.
Die Z4 war die einzige in Europa verfligbare Maschine. Konrad Zuse erhielt 30.000 Franken, die
Z4 wurde fertig gestellt und an der ETH Zirich installiert. Es war das erste Mal, dass ein Rechner
seinem Schopfer wirtschaftlichen Erfolg bescherte.

1949 griindete Konrad Zuse in Neukirchen die Zuse KG. Bis 1967 baute die Firma insgesamt 251
Computer. 1964 verlie3 Konrad Zuse sein Unternehmen, es wurde zunachst von der BBC Mann-
heim, Anfang 1967 dann von Siemens Gbernommen.

DER KUNSTLER KUNO SEE

Nach seiner Pensionierung widmete er sich seiner zweiten gro3en Leidenschaft — der Malerei. Un-
ter dem Pseudonym , Kuno See” schuf er abstrakte Bilder und Portraits beriihmter Zeitgenossen.
Zwei seiner Bilder hangen heute in den Raumlichkeiten des ZIB.

Konrad Zuse erhielt zahlreiche Wiirdigungen, u. a. wurden ihm das Bundesverdienstkreuz, zahl-
reiche Ehrendoktortitel und zwei Ehrenprofessuren verliehen. Er erlebte die Vorplanungen fiir das
neue Gebaude des Konrad-Zuse-Zentrums fiir Informationstechnik Berlin noch mit, ein Jahr nach
seinem Tod wurde das neue Gebaude in Berlin-Dahlem eingeweiht.

Quellen

Konrad Zuse, Der Computer: Mein Lebenswerk, Berlin 1984.

Wolfgang K. Giloi, Die Ungnade der frithen Geburt. Vortrag, gehalten am 12.12.1996 in memoriam Konrad Zuse.
Jirgen Alex, Hermann Flessner, Wilhelm Mons, Horst Zuse: Konrad Zuse: Der Vater des Computers. Fulda 2000.
Raul Rojas (Hrsg.): Die Rechenmaschinen von Konrad Zuse. Springer, Berlin 1998.

Hadwig Dorsch: Der erste Computer. Konrad Zuses Z1 - Berlin 1936. Beginn und Entwicklung einer technischen
Revolution. Mit Beitragen von Konrad Zuse und Otto Liihrs. Museum fiir Verkehr und Technik, Berlin 1989.

Clemens Kieser: ,Ich bin zu faul zum Rechnen” - Konrad Zuses Computer Z22 im Zentrum fir Kunst und

Medientechnologie Karlsruhe. In: Denkmalpflege in Baden-Wiirttemberg, 4/34/2005, Esslingen am Neckar, S. 180-184.

Arno Peters: Was ist und wie verwirklicht sich Computer-Sozialismus: Gesprache mit Konrad Zuse.
Verlag Neues Leben, Berlin 2000.

Paul Janositz: Informatik und Konrad Zuse: Der Pionier des Computerbaus in Europa — Das verkannte Genie
aus Adlershof. In: Der Tagesspiegel Nr. 19127, Berlin, 9. Marz 2006, Beilage Seite B3.

Friedrich Christian Delius: Die Frau, fiir die ich den Computer erfand. Biographischer Roman,
Rowohlt, Reinbek bei Hamburg 2009.
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DIE GESCHICHTE DES ZIB-LOGOS

Das auf das Deckblatt gepragte Logo des Konrad-Zuse-Zentrums fiir Informationstechnik Berlin
(ZIB) ist nicht irgendein Design-Element — es wurde vielmehr vom Namenspatron des ZIB als Ju-
gendlicher eigenhandig entworfen und vom Griinder des ZIB erkannt und durchgesetzt.

Konrad Zuse war damals 16 Jahre alt und sein Ziel war, Ingenieur zu werden. Obwohl er einen kla-
ren Berufswunsch hatte, entdeckte er an sich weitere Talente. Das Zeichnen ,, ging ihm flott von der
Hand” und eine zeitlang ,stritt nun der Ingenieur mit dem Kiinstler”. Die Zeichnungen aus dieser
Zeit — vor allem Karikaturen - flillten ganze Mappen. Am Ende siegte der Ingenieur in ihm und er
plante, nach dem Abitur in seiner Geburtsstadt Berlin zu studieren.

Nachdem er ,Metropolis” von Fritz Lang im Kino gesehen hatte, war er wie elektrisiert. Die Stadt
der Zukunft sollte nicht so verbaut sein wie Berlin. Als Jahresarbeit flir die Oberprima fertigte der
junge Konrad Zuse einen kithnen Entwurf fiir ,,sein Metropolis”: eine 35-Millionen-Stadt, durchge-
plant nach verkehrstechnischen Gesichtspunkten.’

In den 20er Jahren gab es zwei dominierende Muster der Stadtplanung, zum einen das ameri-
kanische Schachbrettmuster, zum anderen ein rein zentrales System. Konrad Zuse wahlte eine
Kombination beider Formen, bei der sich das daul3ere zentrale StraBensystem im Zentrum in ein
homogenes System mit Sechsersymmetrie auflost.

Sein genialer Entwurf hat fiir das ZIB heute vier Bedeutungen:

 ein StralRen- und Verkehrsnetz,

« ein Finite-Elemente-Netz,

» Lese-, Schreib- und Kontrolldraht in einer Zwischenphase der
Computerentwicklung (Ferritkern-Wicklung),

» ein meditatives Mandala.

Konrad Zuse ist leuchtendes Beispiel dafiir, dass die Verbindung von logischem Denken, Kreativitat
und strukturiertem Arbeiten zum Erfolg flihrt, wenn sie geférdert wird. Was lag also naher, als das
~Metropolis-StraBensystem” zum Logo zu erheben.

' Konrad Zuse, Der Computer — Mein Lebenswerk. Berlin, Heidelberg 1984, S. 10.
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ZUSES WERK WEITERDENKEN

,Zuses Werk weiterdenken” — dies ist der Leitsatz fiir die Forscherinnen und Forscher, die am
Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informationstechnik Berlin (ZIB) tatig sind. Dabei wird dem Weiterden-
ken breiter Raum eingerdaumt: nicht enges Verfolgen der tradierten gedanklichen Linien, sondern
Nachfolge im Werk, Ubernahme der geistigen Haltung, des Musters, welches Konrad Zuses Arbeit
zugrunde lag. In diesem Sinne verstehen wir am Konrad-Zuse-Zentrum Nachfolge als Hineinneh-
men der inneren Gestalt Zuse in unser Werk.

Pioniere wie Zuse stof3en ein Tor auf, von dem aus zahlreiche Wege weiterflihren — es ist gerade
diese Eigenart ihres Werkes, die ihnen historische Bedeutung zukommen lasst. In diesem Zusam-
menhang ist es auch Mathematikern maoglich, Zuse nachzufolgen, der ja selbst stolz war, Ingeni-
eur zu sein. Die Mathematik ist im Werk des Ingenieurs Zuses tief verankert. Man denke nur an
seine beriihmte Tagebuchnotiz vom 20.6.1937:

,Die Elementaroption heil3t: Vergleich zweier Sekundalziffern auf Gleichheit.
Resultat ist zweifach variabel, also ebenfalls eine Sekundalziffer.”

An diesem Satz wiirden wir heute lediglich den Ausdruck ,Sekundalziffer” ersetzen durch den
Ausdruck ,Binarziffer”. Ansonsten steht er wie damals, ein Satz von eherner Grof3e, ein zutiefst
mathematischer Satz des Ingenieurs Konrad Zuse. Dieser Satz er6ffnet simultan die Moglich-
keiten zu automatisierter numerischer wie symbolischer Rechnung. An ihm lasst sich in nuce
erkennen, in welch souveraner Weise Pioniere die engen akademischen Fachergrenzen sprengen
und dadurch neue Bereiche 6ffnen.

Konrad Zuse war zeitlebens ein Verfechter der Interdisziplinaritat, wie wir sie am ZIB pflegen.
Er brachte die Mathematik, die manchmal versucht ist, an sich unwichtige Fragen mit hochster
technischer Brillanz und Akribie zu klaren, und die Ingenieurwissenschaften, die dazu tendieren,
rasche Losungen von Tagesproblemen ohne die notwendige wissenschaftliche Fundierung anzu-
streben, zusammen. Er ist der Initiator des neuen Dialogs zwischen Mathematikern und Ingeni-
euren, aus dem echte Innovationen entstehen kdnnen.

Zuse entwickelte zuerst den Computer, das mechanische Hirn, dann wandte er sich den Pro-
grammiersprachen zu. Mit dieser Innovation wandelt sich schlielich auch die Mathematik der
Losungsmethoden. Zuerst in den angelsachsischen Landern, spater auch in Deutschland — der
mathematische Gehalt wird nun an praktischer Relevanz gemessen. Es entsteht eine nie gekannte
Dynamik: Anwendungsprobleme motivieren die Konstruktion neuer Rechner, neue Rechner er-
schlieBen neue Anwendungsprobleme und verandern die mathematischen Losungsmethoden.
Immer komplexere Anwendungsprobleme generieren immer bessere Losungsmethoden.

Konrad Zuse hat mit seinem Werk einen Stein ins Wasser geworfen, der auch heute noch Wellen
wirft. Am ZIB arbeiten exzellente Teams von Wissenschaftlern und Wissenschaftlerinnen aus ver-
schiedenen Fachrichtungen an anwendungsorientierten Fragestellungen aus Mathematik und In-
formatik. Sie I6sen gemeinsam Probleme und schaffen Neues — ganz im Sinne von Konrad Zuse.
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DAS ZUSE-INSTITUT-BERLIN
..SCHNELLE ALGORITHMEN - SCHNELLE RECHNER”

ORGANISATIONSSTRUKTUR DES ZIB STRUKTUR UND ZIELE
Das Konrad-Zuse-Zentrum fir Informationstechnik Berlin (ZIB) wurde 1984 durch Gesetz als
Anstalt des offentlichen Rechts als aul3eruniversitare Forschungseinrichtung des Landes Berlin
gegriindet. Das Zuse-Institut betreibt in enger facheriibergreifender Kooperation mit den Hoch-
4 N\ schulen und wissenschaftlichen Einrichtungen des Landes Forschung und Entwicklung auf dem
Gebiet der Informationstechnik, vorzugsweise in anwendungsorientierter algorithmischer Mathe-
VERWALTUNGSRAT matik und Praktischer Informatik. Zugleich bietet es Hochleistungsrechnerkapazitat und langfri-
Freie Universitat Berlin (FUB) stige Datenhaltung als die dazugehérige Dienstleistung an.
Humboldt-Universitat zu Berlin (HUB)

Technische Universitat Berlin (TUB)

Bundesanstalt fiir Materialforschung und -priifung (BAM) FORSCHUNG UND ENTWICKLUNG
Helmholtz-Zentrum Berlin fiir Materialien und Energie GmbH Schwerpunkte der Forschungs- und Entwicklungsarbeiten des ZIB sind die Gebiete Numerische
Max-Delbriick-Centrum fiir Molekulare Medizin (MDC) Mathematik, Diskrete Mathematik und Informatik. Diese Gebiete umfassen:

Senat von Berlin — Wissenschafts- und Wirtschaftsverwaltung

+ die theoretische Analyse mathematischer Modelle, welche komplexe naturwissenschaftliche,

- J technische, gesellschaftliche oder 6konomische Prozesse beschreiben,
* + die Entwicklung effizienter Algorithmen zur Simulation und Optimierung derartiger Modelle,
4 ) 4 h » die Umsetzung der Algorithmen in leistungsfahige Computercodes.
WISSENSCHAFTLICHER BEIRAT WISSENSCHAFTLICHER
M. Hofmesister | Miinchen AUSSCHUSS DES HLRN Theorie- und Algorithmenentwicklung, die Erprobung der Algorithmen an leistungsfahigen Com-
Th. Liebling | Lausanne C.W. Bérning | Kiel putersystemen und der Test der mathematischen Modelle auf ihre praktische Brauchbarkeit ge-
AK. Louis | Saarbriicken G Brenner | Clausthal hen dabei eine nachhaltige Synthese ein.
J. Sack | Ottawa W. Fennel | Rostock
Ludger D. Sax | Essen - Frank | Hannover ANWENDUNGSORIENTIERTE FORSCHUNG UND KOOPERATIONEN
H.D. Simon | Berkeley W. Glatzel | Géttingen ) o . . K . A
R. Uppenkamp | Berlin B. Hartke | Kiel Das ZIB leistet Beitrage zur Losung drangender Fragen in Wissenschaft, Technik, Umwelt und Ge-
W. Koch | Frankfurt/Main sellschaft, die mit herkdmmlichen Methoden nicht geldst werden kdnnen, aber mathematischer
\ P, V. Linke | Berlin Analyse zuganglich sind. Der Anteil des ZIB besteht dabei in der Entwicklung innovativer Algo-
S. Raasch | Hannover rithmen und dem Einsatz von Hochleistungsrechnern in enger Zusammenarbeit mit Partnern aus
Th. Rung | Hamburg Wissenschaft, Wirtschaft und Gesellschaft.

A. Schmidt | Bremen

Die Finanzierung der Forschungsarbeiten erfolgt im Rahmen der Grundfinanzierung des Landes
\ / Berlin und - iberwiegend — durch eingeworbene Drittmittel. Neben Kooperationen mit wissen-
schaftlichen Einrichtungen betreibt das ZIB zurzeit gemeinsame Projekte mit Partnern aus den
e ~ Bereichen Telekommunikation, Medizintechnik, Biotechnologie, Systembiologie, Offentlicher Per-
. sonennahverkehr, Transport und Logistik, Fahrzeugbau, Chemie-, Elektro- und Computerindustrie,
PRASIDENT Energieversorgung und Nano-Optik. Das ZIB ist zudem, neben den drei Berliner Universitaten FU,
Peter Deuflhard TU und HU sowie dem WIAS, eine der funf Institutionen, die das von der DFG gefdrderte For-
schungszentrum MatHEON ,, Mathematik fiir Schlisseltechnologien: Modellierung, Simulation und
Optimierung realer Prozesse” tragen.

VIZEPRASIDENT

Martin Grotschel

SUPERCOMPUTING
Das ZIB betreibt in Berlin im Rahmen des Norddeutschen Verbundes fiir Hoch- und Héchstlei-
stungsrechnen (HLRN) als Dienstleistung flir Hochschulen und Wissenschaftliche Einrichtungen in

\ [ - Norddeutschland ein Hochleistungsrechnersystem. Ein identisches System ist am HLRN-Standort
| | | | \ 4 Hannover installiert. Die Zuteilung von Rechenzeit an GroRprojekte erfolgt nach wissenschaft-
lichen Kriterien der DFG durch einen vom ZIB unabhéngigen Wissenschaftlichen Ausschuss. Alle
VERWALTUNG NUMERISCHE DISKRETE INFORMATIK beflirworteten Projekte werden je durch einen Fachberater (,HPC-Lotsen”) begleitet.
MATHEMATIK MATHEMATIK
Annerose Steinke Peter Deuflhard Martin Groétschel Alexander Reinefeld LANGFRISTIGE DATENHALTUNG ALS DIENSTLEISTUNG

Im Jahr 2008 sind im ZIB zwei neue Datenrobotorsysteme eingeweiht worden. Flir den Ausbau der
Archivierung wissenschaftlicher Daten erhielt das ZIB im Jahr 2009 Mittel aus dem Konjunktur-
programm Il und war somit in der Lage, diesen hochwertigen Service auch tiber die Grenzen des
Instituts Berliner Forschungseinrichtungen anzubieten.
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GLIEDERUNG DER
WISSENSCHAFTLICHEN BEREICHE

Im Jahr 2009 wurden die Abteilungen und Arbeitsgruppen der Bereiche entsprechend den
aktuellen Forschungsschwerpunkten neu gegliedert wie folgt:

Diskrete Mathematik

Numerische Mathematik

Numerische Analysis Visualisierung OreiEfEnm Wissenschaftliche Parallele und
und Modellierung und Datenanalyse p 9 Information verteilte Systeme

Berliner
Supercomputer Massendatenspeicher Wissenschaftsnetz
BRAIN

NUMERISCHE MATHEMATIK

Der Bereich Numerische Mathematik gliedert sich in zwei Abteilungen:

* Numerische Analysis und Modellierung
 Visualisierung und Datenanalyse

Aufgabe der Abteilung Numerische Analysis und Modellierung ist die Forschung und Entwicklung
im Bereich der algorithmisch orientierten Numerischen Mathematik mit Schwerpunkt nichtlineare
Modelle, insbesondere Differentialgleichungsmodelle. Ziel ist die Konstruktion von effizienten und
verlasslichen Algorithmen zur Simulation, Identifikation und Optimierung (inklusive optimaler Steu-
erung) bei komplexen technologischen Problemen. Dabei sind Fragen der mathematischen Model-
lierung haufig zwingend mit einzubeziehen. Die Abteilung gliedert sich in die vier Arbeitsgruppen:

* Virtuelle Medizin

* Mathematischer Molekil-Entwurf
* Mathematische Nano-Optik

» Mathematische Systembiologie

Ziel der Forschungsarbeiten in der Abteilung Visualisierung und Datenanalyse ist die Entwicklung
neuer, effektiver Verfahren zur Visuellen Datenanalyse. Hierfiir werden Algorithmen aus den Be-
reichen Bild- und Datenanalyse, Geometrieverarbeitung, Computergrafik und Visualisierung ent-
wickelt. Die Abteilung gliedert sich in die vier Arbeitsgruppen:

 Visualisierungsalgorithmen
» Visualisierungssysteme

* Medizinische Planung

» Vergleichende Visualisierung

Die entwickelten Verfahren finden Anwendung in der Molekilphysik, der Neuro- und Pflanzenbio-
logie, der medizinischen Therapieplanung, der computergestiitzten Chirurgie, der Geo- und Astro-
physik sowie der Stromungsanalyse. Die Abteilung stellt Visualisierungs-Software und -Hardware
(z.B. das Studio da Vinci) zur Verfigung und unterstiitzt Anwender bei der Realisierung komplexer
Visualisierungsprojekte.
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DISKRETE MATHEMATIK

Der Bereich Diskrete Mathematik gliedert sich in die Abteilungen:

* Optimierung
» Wissenschaftliche Information

Geforscht wird in der Abteilung Optimierung in den Bereichen algorithmische Diskrete Mathema-
tik sowie lineare und nichtlineare ganzzahlige Optimierung. Ziel ist die mathematische Analyse
und, darauf aufbauend, die Entwicklung und Implementierung effizienter Verfahren zur Lésung
von schwierigen praxisrelevanten Problemen, bei denen diskrete Entscheidungen getroffen wer-
den missen. Die Abteilung gliedert sich in die drei Arbeitsgruppen:

* Verkehr und Logistik
+ Lineare und nichtlineare ganzzahlige Optimierung
* Telekommunikation

Anwendungsschwerpunkte sind die Optimierung von Gas-, Telekommunikations-
und Verkehrsnetzen.

Die Abteilung Wissenschaftliche Information beschaftigt sich mit der Konzeption, Entwicklung
und Realisierung mathematischer Informationssysteme. Beispielhaft fiir Internet-basierte Infor-
mationstechnologie sind die Projekte ,Informationsdienste fiir die Mathematik im Internet (Math-
Net)” und , Informationstechnische Werkzeuge fliir Museen” sowie der ,Kooperative Bibliotheks-
verbund Berlin-Brandenburg (KOBV)*“.

INFORMATIK

Der Bereich Informatik untergliedert sich in die Abteilungen:

» Parallele und Verteilte Systeme
* Supercomputing und IT-Service

Im Zentrum des Forschungsinteresses liegt die Theorie und Praxis paralleler und verteilter Sys-
teme. Profitiert wird dabei vom Zugriff auf modernste Hochleistungsrechner und Cluster, die im
ZIB als Dienstleistung fiir die Wissenschaft betrieben werden. Die Erfahrungen aus dem Produk-
tionsbetrieb der Parallelrechner bilden den Hintergrund fiir die Entwicklung zuverlassiger, ska-
lierbarer Dienste in verteilten Systemen. Zurzeit liegt der Forschungsschwerpunkt der Abteilung
im Management sehr groRer Datenmengen in Grid-Systemen, einer Problematik, die in unserer
vernetzten und mobilen Welt zunehmend an Bedeutung gewinnt.

Zu den Hauptaufgaben der Abteilung Supercomputing und IT-Service gehéren Auswahl, Bereit-
stellung und Betrieb von Hochleistungsrechnerkapazitat sowie die fachliche Beratung der Anwen-
der zur effizienten Nutzung der Systeme, insbesondere bei Neuentwicklungen und Anpassungen
der Codes an die spezifischen Eigenschaften der im Norddeutschen Verbund fiir Hoch- und
Hochstleistungsrechnen (HLRN) betriebenen Systeme. Die Abteilung koordiniert auch das Berli-
ner Wissenschaftsnetz BRAIN und betreut den Wissenschaftlichen Ausschuss des HLRN.

Weiterhin werden in der Abteilung hochwertige IT-Services zur Verfligung gestellt. Aufgabe der
Mitarbeiter und Mitarbeiterinnen ist es, die Forschungsarbeiten im ZIB durch Planung, Beschaf-
fung und Wartung der Ausstattung mit Software und Hardware zu unterstlitzen. Hierzu zahlen
samtliche im Haus betriebenen Arbeitsplatzsysteme, Server, Netzkomponenten, Peripheriegeréate
sowie Web- und Mail-Services. Ferner berat und betreut die Abteilung die Nutzer der langfristigen
Datenhaltung im Haus. Diesen Service stellt das ZIB seit 2009 auch externen wissenschaftlichen
Einrichtungen zur Verfligung.
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ORGANISATIONSSTRUKTUR DES Z2IB

ORGANIGRAMM

Diskrete Mathematik

Verwaltung

Numerische Mathematik

Numerische Analysis Visualisierung Optimierung Wissenschaftliche Parallele und Supercomputer Technische
und Modellierung und Datenanalyse Grotschel/Borndérfer Information verteilte Systeme und IT-Service Infrastruktur
Deuflhard/Weiser Hege Koch Reinefeld/Schintke Busch, Pyszkalski
( ( 4 ) ) (
Virtuelle Medizin Visualisierungs- Verkehr und Information und Verteiltes Supere Bibliothek
Weiser, Zachow —1 algorithmen — Logistik Kommunikation — Datenmanagement Fachberat
Hege Borndorfer Dalitz Schintke Busch
\§ J J
( ( ( ) 4
Mathematischer Visualisierungs- Lineare und Nichtlineare Skalierbare Supercomputer-
— Molekiil-Entwurf — systeme — Ganzzahlige Optimierung — Algorithmen Systeme
Weber Prohaska Koch Schiitt
. Y, s
(" (" (" ) 4
Mathematische Medizinische Telekommunikation Hardwarenahe Berliner Wissenschaftsnetz
— Nano-Optik — Planung | Martens — Algorithmen BRAIN
Schmidt Zachow T. Steinke
\§ J
Mathematische Vergleichende Massendaten- Interner IT-Service
— Systembiologie — Visualisierung speicher
Roblitz Hotz

AM ZIB ARBEITEN FORSCHUNG UND SERVICE ENG ZUSAMMEN.

Im Jahr 2009 wurden die Abteilungen und Arbeitsgruppen der Bereiche

entsprechend den aktuellen Forschungsschwerpunkten gegliedert.

@ Forschung (Bereiche und Abteilungen)
Forschung (Arbeitsgruppen)
@ Service (Abteilungen und Arbeitsgruppen)
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WIRTSCHAFTLICHE SITUATION

DRITTMITTELEINNAHMEN ZIB NACH HERKUNFT:

928.510 EUR
15 %

1.625.612 EUR BMBF/BMWI

26 %

Wirtschaft/Industrie

2.008.355 EUR
32%

1.090.178 EUR DFG

18 %
Sonstige 6ffentliche Mittel
554.060 EUR

9%

EU/ESA

Als Anstalt des o6ffentlichen Rechts und Institut des Landes Berlin finanziert das ZIB seine wissen-
schaftliche Arbeit vor allem aus zwei Quellen, zum einen aus der Grundfinanzierung des Landes
zum anderen aus eingeworbenen Drittmitteln. Auch im Jahr 2009 setzte sich der Trend fort, dass
die Finanzierung des Instituts aus Offentlichen Mitteln zuriickgeht und der Anteil der Drittmittel
Uiberproportional steigt. Bemerkenswert ist diese Entwicklung vor allem vor dem Hintergrund der
allgemeinen Wirtschaftskrise. Die Arbeit der Wissenschaftler und Wissenschaftlerinnen des ZIB
wurde im Jahr 2009 zu drei Viertel aus Drittmitteln finanziert. Die Zahlen belegen, dass das Institut
in wachsendem Mal3e ein gefragter und erfolgreicher Partner fiir innovative Unternehmen ist.

Aufgrund der schwierigen finanziellen Situation des Landes Berlin wurden auch im Jahre 2009
die Mehraufwendungen des ZIB vor allem im Personalbereich nicht kompensiert. Durch die seit
Sommer 2003 geltende Absenkung des BAT und die damit verbundene spiirbare Kiirzung der Ge-
halter der Angestellten des Offentlichen Dienstes hatte das Institut Schwierigkeiten, qualifizierten
Nachwuchs zu gewinnen. Dass dies trotzdem gelang, liegt am ausgezeichneten Ruf des ZIB bei
jungen Wissenschaftlern, die erkennen, dass das Institut mit seinen anspruchsvollen Projekten
ein Sprungbrett sowohl fiir eine Karriere im wissenschaftlichen Bereich als auch in der Wirtschaft
bietet. In das Gesamtbild passt dennoch, dass das ZIB 2009 im Vergleich mit dem Wirtschaftsjahr
2008 im Schnitt mit weniger Personal eine hohere Anzahl von Projekten bearbeitet hat.

In 2009 konnte der HLRN-II nahezu vollstandig installiert werden. Eine noch fehlende Komponen-
te wird den Rechner in 2010 komplettieren. Flir den Ausbau der Archivierung wissenschaftlicher
Daten erhielt das ZIB im Jahr 2009 Mittel aus dem Konjunkturprogramm II; diesen hochwertigen
Service kann das Institut deshalb nun auch externen Berliner Forschungseinrichtungen anbieten.

Das Land Berlin leistete 2009 einen ausgabewirksamen, konsumtiven Zuschuss in Hohe von
7.074 T EUR (ohne BRAIN- und KOBV-Anteile), der investive Bereich des ZIB wurde mit 435 T EUR
unterstlitzt. Die Drittmitteleinnahmen sind von 5.90 Mio. EUR in 2008 auf 6.47 Mio. EUR in 2009
gestiegen. Innerhalb der eingeworbenen Drittmittel stiegen die Mittel aus Industrieprojekten von
1.130 T EUR in 2008 auf 1.893 T EUR in 2009. Der Anteil der 6ffentlich geforderten Drittmittel sank
von 4.776 T EUR in 2008 auf 4.584 T EUR in 2009. Die Drittmitteleinnahmen lagen damit auf dem
hochsten Stand seit Griindung des ZIB.
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DRITTMITTELEINNAHMEN IN EUR:
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PERSONELLE ENTWICKLUNG

Die Personalmittel fir die planmafigen Mitarbeiter in Hohe von 80,5 Stellen sind aufgrund einer
Anderung der gesetzlichen Grundlagen seit 1997 im Wirtschaftsplan des ZIB ausgewiesen. Durch
die deutlich iber dem Durchschnitt liegende Altersstruktur im Bereich der unbefristet beschaf-
tigten Belegschaft besteht im Personalhaushalt eine besondere finanzielle Belastung, die auch
2009 durch personalwirtschaftliche MaBnahmen und Drittmitteleinnahmen abgefedert werden
musste. Die erhebliche Steigerung der vom Arbeitgeber aufzubringenden Umlage fiir das VBL-
Sanierungsgeld und der dadurch entstandenen Mehrbelastung des ZIB-Haushalts ist nur teilwei-
se durch eine moderate Erhohung des Landeszuschusses ab 2008 ausgeglichen worden.

ZAHL DER BESCHAFTIGTEN IM JAHR 2009 IM VERGLEICH ZUM VORJAHR:

01.01.09 01.01.10
davon davon
gesamt unbefristet befristet gesamt unbefristet befristet

Leitung 4 4 0 4 4 0
Vr\lrirssenschaftrlér 93 . 17 . 76 . 95 . 19 o 76
Sre;vice—Perscr)VnraI 46 . 44 . 2 . 40 . 36 o 4
K”OVBV—ZentraVItrar 17 . 7 . 10 . 14 . 7 - 7
Srtrurdenten/AlrjrsVzubiIdenér. 57 . 0 . 57 . 53 . 0 o 55
Total 217 72 145 206 66 140
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ORGANISATION

Das Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informationstechnik, Berlin (ZIB) wurde durch Gesetz Giber das

Zentrum fir Informationstechnik (ZInfG) vom 17. Juli 1984 gegriindet. Das ZIB ist eine rechts-
fahige Anstalt 6ffentlichen Rechts mit kaufméannischer Buchfiihrung. Zur Erfiillung seiner Auf-
gaben erhalt das ZIB einen Zuschuss des Landes Berlin, das auch Dienstherr und Arbeitgeber
fir die Beschaftigten des ZIB ist.

ORGANE
Organe des ZIB sind der Prasident und der Verwaltungsrat.

Prasident des ZIB ist Prof. Dr. Dr. h.c. Peter Deuflhard.
Als Vizeprasident amtiert Prof. Dr. Dr. h.c. mult. Martin Grotschel.

Der Verwaltungsrat setzte sich 2009 wie folgt zusammen:

* Prof. Dr. Michael W. Linscheid, HUB Vorsitzender

* Prof. Dr. Johann Képpel, TUB, stellvertretender Vorsitzender

* Prof. Dr. Jochen Schiller, FUB

» Bernd Lietzau, Senatsverwaltung fiir Bildung, Wissenschaft und Forschung

* Ingrid Walther, Senatsverwaltung fiir Wirtschaft, Technologie und Frauen

* Prof. Dr. Manfred Hennecke, Bundesanstalt fiir Materialforschung und -priifung

* Prof. Dr. Anke Pyzalla, Helmholtz-Zentrum Berlin fiir Materialien und Energie (HMI)
* Prof. Dr. Jens Reich, Max-Delbriick-Centrum fiir Molekulare Medizin

Der Verwaltungsrat tagte am 13. Februar und am 09. Juli 2009.

SATZUNG

Die vom Verwaltungsrat in seiner Sitzung am 30.06.2005 beschlossene Satzung legt Funktion
und Verfahrensweise der einzelnen Organe des ZIB fest, definiert die Aufgaben in Forschung
und Entwicklung sowie die Dienstleistungsfunktionen und regelt die Zusammensetzung und
Aufgabenstellung des Wissenschaftlichen Beirats.

WISSENSCHAFTLICHER BEIRAT

Aufgabe des Wissenschaftlichen Beirats ist die Beratung des ZIB in wissenschaftlichen und tech-
nischen Fragen sowie die Unterstiitzung und Forderung der Arbeit des ZIB bei der Herstellung
und Aufrechterhaltung von Kooperationen mit Universitaten, Forschungseinrichtungen und der
Industrie. Der Verwaltungsrat hat als Mitglieder des Wissenschaftlichen Beirats bestellt:

» Prof. Dr. Alfred Louis, Universitat des Saarlandes, Saarbriicken, Sprecher des Beirats

* Prof. Dr. Michael Hofmeister, Siemes AG, Miinchen

+ Prof. Dr. Thomas Liebling, Ecole Polytechnique Fédérale de Lausanne, Lausanne-Ecublens, Schweiz
» Prof. Dr. Jorg-Rudiger Sack, Carleton University, Ottawa, Kanada

* Dipl.-Math. Ludger D. Sax , E.ON Gastransport GmbH, Essen

» Dr. Horst D. Simon, NERSC, Lawrence Berkley, National Laboratory Berkley, USA

» Dr. Reinhard Uppenkamp, Berlin Chemie AG, Berlin

Der Wissenschaftliche Beirat tagte am 29. und 30. Juni 2009 im ZIB.
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MITGLIEDSCHAFTEN
Das ZIB ist Mitglied in folgenden Organisationen:

* DFN - Verein zur Férderung eines Deutschen Forschungsnetzes e.V.

* DMV - Deutsche Mathematiker-Vereinigung

* ECMI - European Consortium for Mathematics in Industry

* FAV - Forschungs- und Anwendungsverbund Verkehrssystemtechnik Berlin
* Forum fiir Zukunftsenergien e.V.

* DW - Informationsdienst Wissenschaft e.V.

» Konrad-Zuse-Gesellschaft e.V.

* NAG Users Association

» OpTecBB - Optische Technologien aus Berlin und Brandenburg

* PlanatLAB

» SIAM - Society for Industrial and Applied Mathematics

* ZKl - Zentrum fir Kommunikation und Informationsverarbeitung in Lehre und Forschung e.V.
» Zuse-Park e.V.

ZIB-FELLOWS
Prasident und Vizeprasident vergeben an wenige ausgewahlte Wissenschaftler das Konrad-
Zuse-Fellowship, in dessen Rahmen im Jahre 2009 die folgenden Projekte bearbeitet wurden:

SENIOR-FELLOWSHIP
Prof. Dr. Dietrich Braess (Ruhr-Universitat Bochum)
Nichtlineare Mechanik und Locking-Phadnomene

Prof. Dr. Herbert W. Franke
~Math goes Art”

JUNIOR-FELLOWSHIP
Prof. Dr. rer.nat. Reinhard Hochmuth (Universitat Kassel)
Mathematische Multiskalen-Modellierung in der Neurobiologie

Dr. Arie M.C.A. Koster (RWTH Aachen)
Diskrete Optimierung fur Multi-Layer Telekommunikationsnetze

Prof. Dr. Sven O. Krumke (TU Kaiserslautern)
Online-Disposition von Einsatzfahrzeugen

Prof. Dr. Marc Pfetsch (TU Braunschweig)
Nichtlineare Ganzzahlige Optimierung
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Prof. Dr. Marc Steinbach (Leibniz Universitat Hannover)
Optimierung in Energie- und Versorgungswirtschaft

Prof. Dr. Gerd Teschke (Hochschule Neubrandenburg)
Inverse Probleme und Signal Analyse in der Meteorologie

Prof. Dr. Max Wardetzky (Universitat Gottingen)
Geometrische Variationsmethoden in der Flachenbearbeitung

Prof. Dr. Thomas Wolf (Brock University, Ontario, Canada)
Symbolische Losung von Differentialgleichungen und Differentialgleichungssystemen;
symbolisches Rechnen in der allgemeinen Relativitatstheorie

SELBSTVERWALTUNG
Der Personalrat des ZIB setzt sich wie folgt zusammen:

Wolfgang Dalitz (Vorsitzender)
* Marlies Engelke

* Bodo Erdmann

* Dirk Krickel

* Marika Neumann

* Uwe Pohle

* Dr. Stefan Zachow

Uta Kaminsky (Frauenvertreterin)
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SPIN-OFF-FIRMEN

MITARBEITERINNEN UND MITARBEITER DES ZIB HABEN BISHER DIE FOLGENDEN FIRMEN AUSGEGRUNDET:

Computing in Technology GmbH (CIT) | 1992
Modellierung und Entwicklung von numerischer Software fiir die technische Chemie
www.cit-wulkow.de

RISK-CONSULTING Prof. Dr. Weyer GmbH | 1994
Database Marketing flir Versicherungen
www.risk-consulting.de

Intranetz GmbH | 1996
Softwareentwicklung fiir Logistik, Database Publishing, eGovernment
www.intranetz.de

AktuarData GmbH | 1998
Entwicklung und Vertrieb von Risikobewertungssystemen zur Krankenversicherung
www.aktuardata.de

Visage Imaging GmbH (hervorgegangen aus dem Spin-Off Indeed-Visual Concepts GmbH) | 1999
Visualisierung und Datenanalyse (Amira etc.), Medizinische Visualisierung (RIS=Radiology Information System,
PACS=Picture Archiving and Communication System), Virtual Reality System Integration (friiher)
www.visageimaging.com

atesio GmbH | 2000

Entwicklung von Software und Dienstleistungen fiir die Planung, Konfiguration und
Optimierung von Telekommunikationsnetzen

www.atesio.de

bit-side GmbH | 2000
Mobiltelefon-Anwendungen, Visualisierung
www.bit-side.com

JCMwave GmbH | 2005
Simulationssoftware fiir optische Komponenten
www.jcmwave.com

Lenné3D GmbH | 2005
3D-Landschaftsvisualisierung, Softwareentwicklung und Dienstleistungen
www.lenne3d.com

onScale Solutions GmbH | 2006
Softwareentwicklung, Beratung und Dienstleistungen fiir parallele und verteilte Speicher- und Rechnersysteme
www.onscale.de

molConcept GmbH | 2008
Mathematische Konzepte fiir molekulares Design, Softwareentwicklungen fiir den computergesttitzten Wirkstoffentwurf
www.molconcept.com

Laubwerk - Digital Botany | 2009
Erstellung von digitalen Pflanzenmodellen
www.laubwerk.com
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NUMERISCHE ANALYSIS UND MODELLIERUNG

LEITUNG: Prof. Dr. Dr. h.c. Peter Deuflhard, Dr. Martin Weiser
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/Numerik

MISSION

Die Effizienz numerischer Algorithmen spielt in
vielen Problemen der Natur- und Ingenieurwis-
senschaften eine Schliisselrolle. Allerdings gilt:
Je intensiver Numeriker mit Vertretern der An-
wendungsdisziplinen kooperieren, desto wich-
tiger werden auch Fragen der mathematischen
Modellierung. Diesem Zusammenhang tragt
der Name der Abteilung Rechnung. Dabei be-
zeichnet ,Numerische Analysis” schwerpunkt-
malig die theoretische Herleitung und Analyse
von Algorithmen, wahrend ,,Modellierung” die
mathematische Problemformulierung wie die
numerische Simulation (oft auch ,numerische
Modellierung” genannt) im Anwendungskon-
text umfasst. Im letzten Punkt kooperiert die
Abteilung eng mit der Abteilung ,Visualisie-
rung und Datenanalyse”.

STRUKTUR
Die Abteilung gliedert sich derzeit in die vier
Arbeitsgruppen:

Virtuelle Medizin

(Ltg. Dr. Martin Weiser)

» Mathematischer Molekil-Entwurf
(Ltg. Dr. Marcus Weber)

» Mathematische Nano-Optik
(Ltg. PD Dr. Frank Schmidt)

+ Mathematische Systembiologie

(Ltg. Dr. Susanna Roblitz)

SPIN-OFFS

Sowie im Zuge einer Kooperation die Resultate
unserer Forschung ,reif” sind fiir einen Uber-
gang in den kommerziellen Bereich, denken
wir an die Ausgrindung einer Firma. Von den
im Web aufgefiihrten Firmen' sind fiinf aus der
Abteilung entstanden, die erste bereits 1992,
die bisher letzte 2008.
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AUSZEICHNUNGEN UND RUFE

Peter Deuflhard wurde 2009 als SIAM Fellow
ausgezeichnet. Achim Schéadle hat einen W2-
Ruf an die Universitat Disseldorf angenommen.

VIRTUELLE MEDIZIN

Diese AG kooperiert sehr eng mit der AG ,,Me-
dizinische Planung”. Mathematisches Funda-
ment sind die am ZIB seit Jahren theoretisch
vorangetriebenen und bis zu einer gewissen
algorithmischen Reife entwickelten funktio-
nenraumbasierten adaptiven Mehrgitterme-
thoden flr partielle Differentialgleichungen.
Im Berichtszeitraum lag der Schwerpunkt auf
zustands- und steuerungsbeschrankter Opti-
mierung. Hier gibt es einen naturlichen Ge-
sprachsfaden mit der Abteilung OPTIMIERUNG
im Bereich DISKRETE MATHEMATIK. Die Pla-
nung in der Krebstherapie Hyperthermie (Ko-
operation Wust, Charité) wurde im Rahmen von
MaTtHEON und eines DFG-Einzelprojektes bear-
beitet. Die entwickelten Algorithmen erlauben
mittlerweile eine mathematisch zuverlassige
Optimierung der nichtkonvexen, zustands-
und steuerungsbeschrankten Probleme. Die
dabei gewonnenen Erfahrungen fanden auch
Eingang in Identizierungsprobleme der zersto-
rungsfreien Prifung mittels Thermographie
(Koop. BAM?). Zur effizienten Speicherung
grofBer Zustandstrajektorien wurden neue ad-
aptive Kompressionstechniken entwickelt. Fir
diese Projekte wurde der bewahrte FE-Code
Kardos eingesetzt sowie die neu entwickelte,
auf Dune aufsetzende FE-Bibliothek Kaskade 7.
Die fur eine Frakturheilung wichtige Simulati-
on des menschlichen Gangs (Koop. AG Korn-
huber, FU Mathematik) wurde im SFB 760°
sowie im Rahmen von MaTHEON bearbeitet.
Die Anwendungsproblematik flihrte dabei auf
mathematisch aul3erst subtile Fragestellungen
bei dynamischen Kontaktproblemen, die 2009
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in wichtigen Aspekten erfolgreich angegangen
werden konnten. Mathematik hat sich hierbei
als Stolperstein fur Entwicklungen in der virtu-
ellen Unfallchirurgie erwiesen.

MATHEMATISCHER MOLEKUL-ENTWURF
Mathematische Ausgangsbasis dieser AG ist
die Ende der 90er Jahre am ZIB erfundene
Konformationsdynamik  (Deuflhard/Schiitte).
Ziel der AG war seitdem die algorithmische
Beschleunigung hin zu realistischen Anwen-
dungen im Bereich der Chemie und Pharma-
zie. Im Rahmen von MaTHEON wurde 2009 der
ursprunglich von Schitte stammende Transfer-
operator fur Markovprozesse durch einen maf3-
geschneiderten Generator ersetzt; dadurch
sind nun wirkliche Probleme des Molekul-Ent-
wurfs in Reichweite unserer Methoden gekom-
men. Mit unserer Software ZIBgridfree wurde
2009 ein erstes Medikament am Rechner konzi-
piert, das sich inzwischen in der Patentierungs-
phase befindet (Koop. Ch. Stein, Charité, An-
asthesiologie). Innerhalb des SFB 765* konnten
wir durch Anpassung unserer Methodik an die
chemische Fragestellung eine neue Methode
zur Bestimmung von Entropieunterschieden
vorschlagen. Im Berichtszeitraum wurden eine
Reihe technologisch relevanter Projekte mit
der BAM durchgefiihrt. Bereits 2008 wurde die
Firma moLCoNcEPT als Spin-Off des ZIB ausge-
grindet.

MATHEMATISCHE NANO-OPTIK

Diese AG ist aus dem mathematischen Funda-
ment der , Pol-Bedingung” gewachsen, die am
ZIB erfunden und theoretisch wie algorithmisch
aulerst erfolgreich vorangetrieben worden ist.
Sie bildet ein Dachkonzept fiir sehr allgemeine
Streuprobleme in unbeschrankten Gebieten,
z.B. auch fir die oft verwendete PML-Metho-
de, die auf dieser Basis signifikant verbessert
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werden konnte (Dissertation L. Zschiedrich).
Bereits 2002 wurde die Spin-Off Firma JCM-
wave (JCM fur James Clerk Maxwell) aus der
Abteilung ausgegriindet. Funktionenraumba-
sierte adaptive Mehrgittermethoden fiir die
Maxwell-Gleichungen flihrten zum Aufbau
des in internationalen Benchmarks fiihrenden
Softwaresystems JCMsuite. Im Rahmen von
MaTtHEON werden FEM fiir nanooptische Pro-
bleme untersucht, z.B. nanophotonische Meta-
materialien und Resonatoren in Koop. mit dem
CEN Karlsruhe,® Dunnschicht-Solarzellen in
Koop. mit PVYComB Berlin,® VCSEL-Strukturen
im SFB 787’ oder nichtlineare plasmonische
Phanomene an Metall-Luft-Grenzschichten im
DFG-SPP 1391% (Koop. AG Knorr, TU Berlin,
Nichtlineare Optik und Quantenelektronik). In
einem von IBB und EU gemeinsam geforderten
Projekt Schnelle Online-Simulation werden Al-
gorithmen entwickelt, die komplexe, parame-
trisierte 3D-Probleme im Sekundentakt 16sen.

MATHEMATISCHE SYSTEMBIOLOGIE

Diese Arbeitsgruppe ist Ende 2009 entstan-
den als ZIB-interne Ausgriindung auf der Ba-
sis von Vorarbeiten einerseits zur effizienten
numerischen Losung der chemischen Master-
gleichung (AG ,Mathematischer Molekul-Ent-
wurf”) und andererseits zur mathematischen
Modellierung des (menschlichen) weiblichen
Zyklus (Software GynCycle). Unsere ersten
Arbeiten haben bereits zu einer substantiellen
Férderung durch internationale Pharma-Firmen
gefuhrt. Eine gewiss ungewohnliche Modifika-
tion unserer Modellierung fiihrte zu einem Ko-
operationsprojekt Uber Milchkiihe — so etwas
gibt es nur in der Mathematik! Innerhalb von
MatHEON konnte fiir die nachste Antragsphase
ein neues Projekt eingeworben werden.

! www.zib.de/General/Adm/spinoff/index.en.html ? Bundesanstalt fiir Materialforschung und -priifung, Berlin ® SFB 760: Biomechanics and Biology of * SFB 765: Multivalenz als Organisations- und Wirkprinzip ° DFG-Forschungszentrum fiir funktionelle Nanostrukturen e Kompetenzzentrum Diinnschicht-

Musculoskeletal Regeneration und Nanotechnologie fiir Photovoltaik Berlin ’ SFB 787: Halbleiter-Nanophotonik ? SPP 1391: Ultrafast Nanooptics
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EINE NEUE SICHT DER
KONFORMATIONSDYNAMIK

BEARBEITET VON: Marcus Weber, Alexander Bujotzek, Martina Klimm, Vedat Durmaz, Olga Scharkoi,

Karsten Andrae, Ole Schiitt, Peter Deuflhard

KOOPERATIONEN: Bundesanstalt fiir Materialforschung und -priifung (BAM) und Anasthesiologie der Charité Berlin
FORDERUNG: BAM, DFG-Forschungszentrum MATHEON (Projekt A4) und SFB-765 , Multivalenz” (Projekt C2)
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/Numerik/projects/compDrugDesign

Seit 1998 wurde am ZIB in Kooperation mit
der FU Berlin die Konformationsdynamik ent-
wickelt. Mit dieser Methode ist es mdglich, die
dynamischen Vorgange eines Molekiilsystems
als Markovschen Sprungprozess zwischen
metastabilen Konformationen zu beschreiben.
Metastabile Konformationen sind geome-
trische Auspragungen des Molekiilsystems,
die unter der betrachteten Dynamik lange be-
stehen bleiben, bevor das System eine andere
geometrische Form annimmt. In der Konfor-
mationsdynamik bestimmt man die Sprung-
und die Aufenthaltswahrscheinlichkeiten des
Systems in den metastabilen Konformationen.
In der Vergangenheit wurde in der Arbeits-
gruppe bereits beschrieben, wie sich geringe
Sprungwahrscheinlichkeiten zwischen den
Konformationen auf die Kondition der Be-
rechnung der Aufenthaltswahrscheinlichkeiten
auswirken. Es wurde festgestellt, dass sich die
relevanten GroBen der Konformationsdynamik
nicht effizient aus molekildynamischen Lang-
zeitsimulationen bestimmen lassen.®®" Bereits

in den Vorjahren wurde daher ein adaptives
und hierarchisches Verfahren entwickelt, das
nicht auf Langzeitsimulationen basiert, son-
dern viele gutkonditionierte Kurzzeitsimula-
tionen zu einem Gesamtbild zusammenfasst.
Im Berichtszeitraum ist es uns mit diesem Ver-
fahren gelungen, eine wichtige mathematische
Besonderheit der Konformationsdynamik zu
beweisen.® Diese ergibt sich im Zusammen-
hang mit der Identifikation der metastabilen
Konformationen ulber die am ZIB entwickelte
Robuste Perron Cluster Analyse (PCCA+). Wur-
de bisher angenommen, dass sich Konforma-
tionsdynamik als Markovkette darstellen lasst,
die zufallig zwischen verschiedenen metasta-
bilen Konformationen springt, hat sich gezeigt,
dass eine mengenbasierte Zerlegung des Kon-
formationsraumes die Markov-Eigenschaft der
zugrunde liegenden Dynamik stort. Der Grund
liegt darin, dass eine Zerlegung des Konforma-
tionsraumes aus mathematischer Sicht eine
Projektion auf einen niedrigdimensionalen
Raum darstellt. Die Dynamik einer Aufenthalts-

Zwei Bindungsstudien unter-
schiedlicher Wirkstoffkandi-
daten an das sogenannte Fab-
Fragment des Anti-Morphin
Antikorpers (PDB: 9B1). Eine
lokalisierte Aufenthaltswahr-
scheinlichkeitsdichte indiziert
einen guten Bindungspartner
fir den Antikﬁrper.7

KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

NUMERISCHE ANALYSIS UND MODELLIERUNG | 27

DAS PROJEKT IN KURZE: Um Molekiile mit spezifischen Wirkungen entwerfen zu kénnen,
miussen grofl3e Molekiilsysteme im Computer simuliert werden. Selbst informationstechnisch
optimierte Verfahren benétigen hierzu noch Rechenzeiten, die nur auf den gré3ten weltweit ver-
flgbaren Supercomputern bewaltigt werden kénnten. Das ZIB hat einen mathematischen Ansatz
entwickelt, der das Simulationsproblem fiir handelsiibliche Rechner I6sbar macht.

wahrscheinlichkeitsdichte in einem kontinuier-
lichen Raum wird auf eine endlichdimensio-
nale Dynamik zuriickgefiihrt. Eine Projektion,
die die Markov-Eigenschaft erhalt, muss einen
endlichdimensionalen, invarianten Unterraum
des kontinuierlichen Problems bewahren. Nur
die PCCA+ ist in der Lage, eine entsprechende
Projektion zu liefern. PCCA+ basiert dabei nicht
auf Teilmengen des Konformationsraumes,
sondern stellt einen funktionenbasierten An-
satz dar. Mit der neuen Mathematik erhoffen wir
uns, in Zukunft noch effizientere Algorithmen
zu formulieren. Im Berichtszeitraum wurde die
Konformationsdynamik bereits erfolgreich auf
grolBe molekulare Systeme ausgedehnt.? In
Zusammenarbeit mit Teilprojekten aus dem
SFB 765 trugen wir mit unseren Simulations-
methoden zu dem Design von verbriickten
Wirkstoffmolekllen bei, die erfolgreich zur
Hemmung des Ostrogenrezeptors verwendet
werden. Weiterhin war es uns maoglich, einen
neuen Wirkstoffkandidaten fiir die Behandlung
von Entziindungsschmerzen zu entwerfen,
der im Berichtszeitraum erfolgreich in Tier-
versuchen getestet wurde und eine selektive
Wirkung in entziindetem Gewebe aufweist.’
Die gutkonditionierte Berechnung von Aufent-
haltswahrscheinlichkeitsdichten war hier eine
wichtige Anforderung. In der Abbildung links
ist eine entsprechende Analyse von zwei ver-
schiedenen Schmerzmittelkandidaten an ein
vorgegebenes Target dargestellt. Konzentriert
sich die Aufenthaltswahrscheinlichkeitsdichte
eines Kandidaten bei der Simulation auf die Bin-
dungsstelle, dann ist die Bindungsaffinitat des
Wirkstoffkandidaten erwartungsgemaf3 grof3.
Ist die Aufenthaltswahrscheinlichkeitsdichte
des vorgeschlagenen Wirkstoffmolekiils jedoch
nicht auf die beabsichtigte Bindungsstelle kon-
zentriert, so lasst sich im Experiment auch kei-
ne ausreichende Bindung erhoffen. Ahnliche

Bindungsstudien wurden in Kooperation mit
der Bundesanstalt fir Materialforschung auch
fir Abbauprodukte des Flammschutzmittels
HBCD an den humanen Transthyretin-Rezeptor
(hTTR) durchgefiihrt.">® Diese Bindungsstu-
dien lassen sich dazu verwenden, um uber das
toxische Potential chemischer Strukturen Aus-
sagen zu treffen.®* Bindet namlich ein Molekdl
an einen humanen Hormonrezeptor besser als
der natiirliche Ligand, so kann dieser Stoff den
Hormonhaushalt des Menschen stéren und ein
toxisches Potential entwickeln. Aufgrund der
erfolgreichen Zusammenarbeit mit der Bun-
desanstalt fir Materialforschung (BAM) auf
diesem Gebiet konnten wir fir die BAM mit
unseren Simulationsansatzen weitere Kurzzeit-
projekte im Bereich des Molekiildesigns aus-
fihren, die bereits nach kiirzester Zeit zu einer
erfolgreichen Veroffentlichung in einem Jour-
nal der analytischen Chemie fiihrten.*

SONSTIGE VEROFFENTLICHUNGEN: ° M. Weber, V. Durmaz, R. Becker: Predictive Identification of Pentabromocyclododecane (PBCD) Isomers with high
Binding Affinity to hTTR (eingereicht zur Verdffentlichung). ° M. Weber: A Subspace Approach to Molecular Markov State Models via an Infinitesimal Gene-
rator. ZIB-Report ZR-09-38, 2009. " 0. Scharkoi: Conformation Dynamics Design of Pain Relief Drugs, Masterarbeit, FU Berlin, Bioinformatik, 2009. 8 V. Durmaz:
Theoretical Investigations on HBCD and PBCD: Interconversion Rates and Receptor Binding Processes, Masterarbeit, FU Berlin, Bioinformatik, 2009.
VORTRAGE: ° M. Weber: Recent Progress in Conformation Dynamics, IMA workshop Chemical Dynamics, Minneapolis, USA, Januar 2009. '° M. Weber:
Adaptive Methods in Conformation Dynamics Il, Molecular Kinetics 2009, Berlin, Mai 2009.

VEROFFENTLICHUNGEN IN JOURNALEN: 'R. Kdéppen, R. Becker, M. Weber, V. Durmaz, I. Nehls: HBCD stereoisomers: Thermal interconversion and enan-
tiospecific trace analysis in biota, Organohalogen Compounds 70: 910-913, 2008. ZA. Bujotzek, M. Weber: Efficient Simulation of Ligand-Receptor Binding
Processes Using the Conformation Dynamics Approach, Journal of Bioinformatics and Computational Biology 7(5): 811-831, 2009. ® M. Weber: Spurenstoffe
im Trinkwasser - Risikoqualifizierung im Rechner? In: Schriftenreihe des Vereins fiir Wasser-, Boden- und Lufthygiene e.V. 134 (CD-ROM), L. Dunemann and
0. Schmoll (eds.), 2009. “ D. Siegel, K. Andrae, M. Proske, C. Kochan, M. Koch, M. Weber, I. Nehls: Dynamic covalent hydrazine chemistry as a specific extrac-
tion and cleanup technique for the quantification of the Fusarium mycotoxin zearalenone in edible oils (akzeptiert).
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KREBSTHERAPIE - REGIONALE HYPERTHERMIE

BEARBEITET VON: Martin Weiser, Anton Schiela, Peter Deuflhard, Maximilian Ranneberg

KOOPERATION: P. Wust, J. Gellermann (Charité)

FORDERUNG: DFG Forschungszentrum MATHEON (Projekt A1), DFG Einzelprojekt WU 235/3-1
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/Numerik/projects/Matheon-A1 und www.zib.de/Numerik/projects/Hyper-OC

Das Ziel der Therapieplanung in der regio-
nalen Hyperthermie ist die Bestimmung von
Amplituden und Phasenu € C™fiir die einzel-
nen Antennen eines Ringapplikators, so dass
eine maximale Tumortemperatur erzielt wird.
Dabei darf die Temperatur in gesundem Ge-
webe nicht zu hoch werden. Die Temperatur-
verteilung wird durch die Bio-Warmeleitungs-
gleichung

~div(RVT) + (1) (T = Th) = 2|V’

beschrieben, so dass die Therapieplanung auf
ein PDE-beschranktes Optimalsteuerungspro-
blem flihrt. Mathematische Herausforderungen
sind die punktweisen Zustandsbeschran-
kungen T < Tj;, im gesunden Gewebe sowie
die Nichtkonvexitat des Problems, die durch
den nichtlinearen Zusammenhang zwischen
Steuerungsparametern und Temperaturvertei-
lung hervorgerufen wird.

NICHTLINEARE PROGRAMMIERUNG

Zur Losung dieses Optimalsteuerungspro-
blems wurde ein Optimierungsverfahren ent-
wickelt, das einerseits speziell auf die PDE-
Struktur angepasst ist, andererseits Ideen
aus der nichtkonvexen Optimierung verwen-

det und verfeinert. Zur Behandlung der Zu-
standsbschrankungen wurde in den letzten
Jahren eine funktionenraumbasierte Innere-
Punkte-Methode entwickelt, die zunéachst als
lokale Methode konzipiert war."? Diese wurde
nunmehr erganzt durch eine Globalisierungs-
strategie, welche als Composite-Step SQP-
Methode bezeichnet werden kann. Der Opti-
mierungsschritt wird hier zusammengesetzt
aus einem ,Normalenschritt”, der den Fehler
in den Nebenbedingungen reduzieren soll,
und einem ,Tangentialschritt” zur Reduktion
des Zielfunktionals. Beide Schritte werden auf-
grund eines linear beschrankten quadratischen
Modells berechnet und jeweils mit Damp-
fungsfaktoren versehen. Dabei orientiert sich
die Bestimmung des Normalenschrittes an
affin-kovarianten Newton-Verfahren flir unter-
bestimmte Gleichungssysteme,’ wahrend der
Tangentialschritt nach der Idee der kubischen
oberen Schranke* konstruiert wird. In der
Nahe der Losung kombinieren sich die beiden
Schritte zu einem Newton-Schritt, so dass die
Methode lokal schnell konvergiert. Dieses Ver-
fahren wurde in Kaskade 7° implementiert, ver-
sehen mit effizienter paralleler Assemblierung
der Systeme und strukturangepasster linearer
Algebra.

Durch die adaptive Innere-
Punkte-Methode berechnete
Temperaturverteilungen fir
unterschiedliche Homotopie-

parameter.

' A. Schiela: Barrier Methods for Optimal Control Problems with State Constraints. SIAM J. Optimization 20(2): 1002-1031, 2009. ? A. Schiela, A. Giinther:
Interior Point Methods in Function Space for State Constraints — Inexact Newton and Adaptivity, ZIB-Report 09-01, 2009. ° P. Deuflhard, Newton Methods
for Nonlinear Problems. Springer Series in Computational Methematics 35, 2004. * M. Weiser, P. Deuflhard, B. Erdmann. Affine conjugate adaptive Newton
methods for nonlinear elastomechanics. Opt. Meth. Softw. 22(3): 413-431, 2007. ° www.zib.de/Numerik/numsoft/kaskade7
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DAS PROJEKT IN KURZE: Regionale Hyperthermie ist eine Krebstherapie, die darauf abzielt,
grof3e und inoperable Tumoren zu erhitzen, um sie fiir eine begleitende Strahlen- oder Chemo-
therapie zu sensibilisieren. Die Warme entsteht im Korper durch Absorption interferierender
Radiowellen, die von einem amplituden- und phasengesteuerten Ringapplikator ausgehen. Auf-
gabe der Therapieplanung ist die Berechnung optimaler Phasen und Amplituden der einzelnen
Antennen, so dass der Tumor moglichst warm, gesundes Gewebe aber nicht durch zu hohe

Temperaturen geschadigt wird.

Fehler der Temperaturvorher-
sagen Uber den Messungen
fir alle Kombinationen von

Regularisierung und Berlick-

sichtigung der Warmeleitung.

Der Rauschpegel in den
Messdaten liegt bei 0.01.

ZIELORIENTIERTE ADAPTIVITAT

Die Losung der Optimalsteuerungsprobleme
muss genau genug, aber moglichst nicht zu
aufwendig sein. A-posteriori Fehlerschatzer
werden einerseits zur Sicherstellung der Ge-
nauigkeit verwendet, andererseits auch zur
Reduktion der ProblemgroRe durch adaptive
Gitterverfeinerung. In Optimierungsproblemen
ist der Wert des Zielfunktionals ein geeignetes
Fehlermal3.® Der im Vorjahr entwickelte Ansatz
zur Verwendung des reduzierten Zielfunkti-
onals’ wurde auf zustandsbeschrankte Pro-
bleme erweitert. Insbesondere fir Probleme
mit endlichdimensionaler Steuerung, wie der
Hyperthermie-Therapieplanung, ergeben sich
erhebliche Vorteile gegenliber der ublichen
Verwendung des nichtreduzierten Zielfunktio-
nals.
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ADAPTION VON ANTENNENPROFILEN

Eine wesentliche Fehlerquelle der Therapie-
planung sind Modellierungsfehler, die durch
nicht exakt reproduzierte Patientenlagerung,
variierende Reflexionen im Ubertragungsnetz-
werk und unbekannte Gewebeeigenschaften
zu fehlerhaft vorhergesagten elektrischen
Feldern Vder einzelnen Antennen, den Anten-
nenprofilen, fihren. In hybriden MR-Hyper-
thermiesystemen 1al3t sich wahrend der rund
zweistlindigen Therapie aus MR-Messdaten
die aktuelle Temperaturverteilung berechnen.
Der Vergleich von vorhergesagter und gemes-
sener Temperatur fihrt auf ein nichtlineares
Ausgleichsproblem fiir die Antennenprofile,
das jedoch wegen der beschrankten Anzahl an
Messungen stark unterbestimmt ist. Es wurde
daher ein Adaptionsverfahren entwickelt, das
die Ergebnisse einer Planungsrechnung wah-
rend der Therapie anpasst. 2009 wurde das
Verfahren um die Beriicksichtigung der War-
meleitung und der Perfusion sowie um eine
Regularisierung erweitert, was zu einer deut-
lichen Verbesserung der Temperaturvorher-
sagen fiihrte (siehe Abbildung). Besonderes
Augenmerk wurde auf die Echtzeitfdhigkeit
des Verfahrens gelegt, was insbesondere die
Lésung eines groBen gekoppelten Ausgleichs-
systems ausschlie3t. Stattdessen werden die
Ausgleichsprobleme voxelweise voneinander
unabhangig gelost, wahrend die approxima-
tive Simulation des Warmetransports schon
vor und wahrend der Messung erfolgen kann.?

® R. Becker, H. Kapp, R. Rannacher. Adaptive finite element methods for optimal control of partial differential equations: basic concepts. SIAM J.Control
Optim., 39: 113-132, 2000. ' M. Weiser. On goal-oriented adaptivity for elliptic optimal control problems. ZIB Report 09-08, 2009. ° M. Ranneberg, M. Weiser,
M.Weihrauch, V. Budach, J. Gellermann, P. Wust. Regularized Antenna Profile Adaptation in Online Hyperthermia Treatment (eingereicht).
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ECHTZEITSIMULATION NANO-OPTISCHER

3D-STRUKTUREN

BEARBEITET VON: Jan Pomplun und Frank Schmidt

KOOPERATION: Frank Scholze, Physikalisch-Technische Bundesanstalt Berlin, JCMwave GmbH

FORDERUNG: Investitionsbank Berlin

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/Numerik/projects/ProFIT_RB

Oftmals werden in den optischen Technolo-
gien Komponenten oder Systeme betrachtet,
die ein gegebenes, grundlegendes Layout
und eine begrenzte Anzahl variabler Geome-
trie- und Materialparameter haben. Beispiels-
weise hangt bei der nanometer-genauen Be-
stimmung der Position von Halbleiterchips auf
Wafern das optische Mess-Signal von der Po-
sition und Form der Marke ab. Fiir die Compu-
tersimulation solcher Messaufgaben werden
im Allgemeinen sehr viele Simulationslaufe
benotigt, die die gesamte Komplexitat des un-
tersuchten Systems berlicksichtigen und daher
sehr aufwandig sind. Zudem besteht insbeson-

dere in Produktionsumgebungen oft die Forde-
rung nach Echtzeitlosungen, was Rechenzeiten
von Sekunden oder weniger bedeutet. Vor
allem fiir 3D-Probleme sind die Zeiten fiir die
Berechnung einer einzigen Vorwartslésung da-
fur jedoch oft schon zu lang. Andere Beispiele,
bei denen die Variation von Parametern und
die schnelle Berechnung der zugehorigen Lo-
sung eine sehr wichtige Rolle spielt, sind die
Optimierung von gegebenen Strukturen in der
Sensorik oder der Halbleitertechnologie.

Die Abbildung links veranschaulicht die Pro-
blemstellung an einem einfachen, aber prak-
tisch wichtigen Beispiel aus der nanooptischen
Lithographie. Ziel ist die Optimierung von
Photomasken, die zur Herstellung von inte-
grierten Schaltkreisen in allen informations-
technischen Produkten verwendet werden.
Die Serifen an den Ecken des , Kontaktloches”
sollen so dimensioniert werden, dass das hin-
durchtretende Licht eine moglichst rechteckige
Intensitatsverteilung hat. Fur das Auffinden
der optimalen Parameter muss die Photomas-
ke mehrmals mit verschiedenen Serifenformen
simuliert werden. Die Zeit fir eine einzige
Rechnung liegt dabei jedoch bereits in der Gro-
Benordnung einer Stunde, so dass eine kon-
ventionelle Optimierung extrem lange dauert.

Die Idee der Reduzierten-Basis-Methode ist
es, den LOsungsprozess eines parametrisier-
ten Problems in einen langsamen Offline- und
einen schnellen Online-Schritt aufzuspalten.’
In der Offline-Phase wird die reduzierte Basis
selbstadaptiv aufgebaut. Dafliir wird das zu
Grunde liegende Problem mehrmals rigoros
gelost, wobei langere Rechenzeiten in Kauf ge-
nommen werden. Diese Losungen bilden die
Basis des reduzierten niedrigdimensionalen
Systems, das man durch Projektion aus dem

Ziel der Reduzierten-Basis-
Methode ist die schnelle
Simulationen parametrisier-
ter Systeme. Die Abbildung
zeigt die Optimierung einer
Photomaske als Beispiel:

Die Form der Serifen an den
Ecken eines Kontaktloches
soll so gestaltet werden, dass
die Intensitatsverteilung des
hindurchtretenden Lichtes
moglichst rechteckig ist.
Ohne die Hilfsstrukturen er-
geben sich stark abgerundete
Ecken (sogenanntes , Corner
Rounding”). Die optimierte
Lichtverteilung ist unten
gezeigt. Mit der Reduzierten-
Basis-Methode kann die ge-
zeigte Photomaskenoptimie-
rung in der GréBenordnung
von Sekunden durchgefiihrt
werden, im Beispiel fast
10000-mal schneller als die
Berechnung des vollen Aus-

gangsproblems.

' G. Rozza, D.B.P. Huynh and A.T. Patera, ,,Reduced basis approximation and a posteriori error estimation for affinely parametrized elliptic coercive partial
differential equations: Application to transport and continuum mechanics”, MIT Pappalardo Graduate Monographs in Mechanical Engineering (2006).
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DAS PROJEKT IN KURZE: Modellierung und Simulation bilden Grundpfeiler der Entwicklung
moderner optischer Technologien. Simulationen helfen, Systeme besser zu verstehen, zu desig-
nen, zu optimieren oder zu charakterisieren. In Anwendungsfeldern wie der Optimierung oder der
optischen Messtechnik missen in der Regel sehr viele Simulationen flir verschiedene Systempara-
meter durchgefiihrt werden. Jede einzelne dieser Rechnungen, insbesondere fiir 3D Strukturen, ist
im Allgemeinen sehr zeitaufwandig. Durch die Methode der Reduzierten Basen kann der Aufwand
soweit reduziert werden, dass sogar Echzeitldsungen in Produktionsumgebungen moglich werden.

Elektronenmikroskopische
Aufnahmen von typischen
Absorberstrukturen auf
Photomasken. Mit Hilfe

von Scatterometrie und
Reduzierte-Basis-Rechnungen
kann die Geometrie in Echt-

zeit rekonstruiert werden.

urspriinglichen Problem erhéalt. Im Online-
Schritt kann das reduzierte Problem in Sekun-
denbruchteilen gelést werden. Die Reduzierte-
Basis-Methode liefert aber nur approximative
Losungen des urspriinglichen, aufwandigen
Problems. Um die Qualitat und Verlasslich-
keit der Ergebnisse sicherzustellen, ist es von
grofBer Bedeutung, rigorose Fehlerschatzer zu
konstruieren und den Aufbau des reduzierten
Systems so zu gestalten, dass vorgegebene
Fehlertoleranzen strikt eingehalten werden.
Des Weiteren ist fiir die praktische Anwendung
wichtig, dass die Offline-Zeit zur Konstruktion
der reduzierten Basis nicht zu lang wird.

Speziell haben wir optische Streuprobleme,
also die Maxwellschen Gleichungen, auf unbe-
schrankten, geometrisch parametrisierten 3D-
Gebieten betrachtet. Neben einem allgemeinen
Verfahren zur geometrischen Parametrisierung
haben wir ein neues Verfahren zur a posteriori
Fehlerschatzung entwickelt. Bisherige ,State-
of-the-Art” Reduzierte-Basis-Methoden waren
aufgrund des sehr hohen Aufwands zur a pos-
teriori Fehlerschatzung praktisch nicht in rea-
listischen Situationen in 3D anwendbar. Unser
neues Verfahren erlaubt es, den Rechen- und
Speicheraufwand um mehrere GroRBenord-

nungen zu verringern. Der neue Fehlerschatzer
wendet Gebietszerlegungsmethoden, die flr
die Fehlerschatzung von Finite Elemente LO-
sungen entwickelt wurden, sinngemal auf die
Problemstellung der reduzierten Basen an.?®
Des Weiteren wurde eine neue Technik fir die
Reduzierte-Basis-Methode entwickelt, die es
erlaubt, die Reaktion von Systemen unter dem
Einfluss einer Vielzahl von Quellen sehr effizi-
ent zu berechnen. Dies ist eine typische Situ-
ation in vielen nanooptischen Anwendungen,
z.B. in der Lithographie, wo komplexe Masken-
beleuchtungen eingesetzt werden.

Neben der Optimierung von Photomasken*
wurde die Reduzierte-Basis-Methode auf die
inverse Scatterometrie von EUV (extrem ultra-
violetten) Masken angewandt. Dabei wurden
aus gemessenen Daten durch den Vergleich
zur Simulation Geometrieparameter rekon-
struiert. Diese Arbeiten wurden in Kollabora-
tion mit der Physikalisch-Technischen Bundes-
anstalt (PTB) am Berliner Elektronensynchro-
tron BESSY Il (experimentelle Messungen) und
dem Advanced Mask Technology Center Dres-
den (Herstellung einer EUV Testmaske und Mi-
kroskopie) durchgefiihrt. Die Abbildung links
zeigt typische, vermessene Maskenstrukturen,
deren Geometrie mit dem neuen Verfahren in
Echtzeit bestimmt werden kann.

Die erzielten Ergebnisse zur schnellen Losung
nanooptischer Probleme sind sehr vielverspre-
chend. Es ist unsere Absicht, die Methode the-
oretisch weiterzuentwickeln und in einem Ko-
operationsprojekt mit der Firma JCMwave zur
kommerziellen Produktreife zu bringen.

2 M. Ainsworth and J. T. Oden, ,, A Posteriori Error Estimation in Finite Element Analysis”, 1st Edition, John Wiley and Sons, 2000. 2. Pomplun and

F. Schmidt, ,,Accelerated A Posteriori Error Estimation for the Reduced Basis Method with Application to 3D Electromagnetic Scattering Problems”, SIAM
Journal on Scientific Computing 32(2) (2010). * J. Pomplun and F. Schmidt, ,Reduced basis method for computational lithography”, Photomask Technology,
Proc. SPIE, Vol. 7488, 74882B (2009).
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MATHEMATISCHE SYSTEMBIOLOGIE
MODELLIERUNG UND SIMULATION DES WEIBLICHEN HORMONZYKLUS

BEARBEITET VON: Susanna Roblitz, Claudia Stétzel, Peter Deuflhard
KOOPERATIONEN: Pharmazeutische Industrie, M. Boer, H. Woelders, R. Veerkamp (U Wageningen, NL), A. Bockmayr, H. Siebert (FU Berlin)

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/Numerik/CompSysBio

Der derzeitige Schwerpunkt der Arbeitsgruppe
Mathematische Systembiologie liegt auf der
Modellierung und Simulation des weiblichen
Zyklus. In der wissenschaftlichen Literatur
gibt es in dieser Richtung bisher nur wenige
Arbeiten. Darin werden allenfalls Teilaspekte
des Zyklus behandelt, etwa nur die hormo-
nelle oder nur die biologisch/physiologische
Seite. Um jedoch der Realitat hinreichend
gerecht werden zu kdénnen, bendtigt man ein
umfangreicheres Modell, das alle beteiligten
Regelkreise erfasst, die zum Zyklus wesentlich
beitragen. Ziel ist zunachst einmal, ein mog-
lichst genaues Verstandnis des Netzwerkes von
gekoppelten Vorgangen in der gesunden Frau
zu erreichen. Darauf aufbauend mochten wir
in der Lage sein, externe Manipulationen des
Zyklus ausreichend detailliert zu simulieren.
Dazu gehoren die Verabreichung von Medika-
menten, die Gestaltung von Hormontherapien
oder, allgemein, Therapien zur Bekdmpfung
von Krankheiten.

Die Abbildung veranschaulicht das dem weib-
lichen Zyklus zugrunde liegende Kompart-
mentmodell mit den Kompartimenten Hypo-
thalamus, Hypophyse und Ovarien, verbunden
durch den Blutkreislauf. Das Modell beschreibt
qualitativ den folgenden Regelkreis: Im Hypo-
thalamus wird das Hormon GNRH (Gonadotro-
pin-freisetzendes Hormon) gebildet, das Uber
das Pfortensystem in Form von Impulsen in
die Hypophyse gelangt und dort die Freiset-
zung der Gonadotropine LH (luteinisierendes
Hormon) und FSH (Follikel-stimulierendes Hor-
mon) in den Blutkreislauf hinein stimuliert. Die
Gonadotropine regulieren die Vorgénge in den
Ovarien, d.h. den mehrstufigen Reifungspro-
zess der Follikel, den Eisprung und die Entwick-
lung des Gelbkorpers, welche die Synthese der
Steroide Progesteron (auch Gelbkdérperhormon

inhitdn
activin = (=) estmadial
fafistatin progriincone

OVARIES = { : eatradhol

‘slogeiterone |

CORPUS LUTEUM

genannt) und Estradiol sowie des Hormons In-
hibin steuern. Diese wiederum gelangen Uber
das Blutsystem zum Hypothalamus und zur
Hypophyse, wo sie die Bildung von GNRH, LH
und FSH beeinflussen.

Solche Reaktionsmechanismen werden quan-
titativ mit Hilfe von Differentialgleichungen
modelliert, welche die Konzentrationen der
beteiligten Stoffe in Abhéangigkeit von der
Zeit beschreiben. Teilweise werden auch ver-
zOgerte (retardierte) Differentialgleichungen
verwendet, um Transportzeiten durch das Blut
oder die Regenerierung von Rezeptoren zu be-
ricksichtigen. Fir die Losung von retardierten
Differentialgleichungen im Computer benutzen
wir derzeit den Code RADARS." Allerdings sind

Physiologisches Modell des
weiblichen Hormonzyklus.

ZIEL

Umfangreiches Modell fiir die
detaillierte Simulation des
weiblichen Zyklus einschlief3-
lich externer Manipulationen

Quantitative Modellierung
mit Hilfe von retardierten

Differentialgleichungen.

'N. Guglielmi, E. Hairer: Implementing RADAU IIA methods for stiff delay differential equations. Computing, Bd. 67, pp. 1-12, 2001.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Im Vordergrund der systembiologischen Forschung am ZIB
steht die mathematische Modellierung des weiblichen Hormonzyklus und seine effiziente
Simulation. Obwohl weltweit etwa 100 Millionen Frauen regelmalig ,die Pille” einneh-
men, wurde diesem Thema aus Sicht der Mathematik bisher zu wenig Aufmerksamkeit
gewidmet. Insbesondere reichen bisherige Modelle nicht aus, um etwa die Gabe von Me-
dikamenten ausreichend genau zu simulieren. Im Idealfall kbnnen mathematische Modelle
dazu beitragen, klinische Studien gezielter und zugleich kostenglinstiger durchzufiihren.

Parameteridentifizierung
als mathematische Heraus-

forderung.

die exakten Reaktionsmechanismen selten
bekannt. Haufig weild man nur, ob bestimmte
Hormone einen stimulierenden oder einen in-
hibierenden Einfluss auf andere Hormone ha-
ben. Bei der halb-quantitativen Modellierung
eines solchen Schalterverhaltens kommen Hill-
Funktionen zum Einsatz,

STL

h+(S;T,n) = Tnt gn

h=(S;T,n) =1—h*(S;T,n),
wobei S > 0 die Konzentration des beeinflussen-
den Hormons bezeichnet, T € R, den Schwell-
wert und n den Hill-Koeffizienten. Falls die Re-
aktionsmechanismen genauer bekannt sind,
bspw. aus der KEGG PATHWAY Datenbank,? kann
man auch detailliertere Gleichungen aufstel-
len. Die Expertise zum Losen gro3er Systeme
von Differentialgleichungen ist am ZIB vorhan-
den. Als Beispiele seien hier die Programme
LIMEX (fiir Deskriptorsysteme) und LARKIN
(zur Simulation von LARGE chemical KINETICS)
genannt.?

Aus mathematischer Sicht liegen die Schwie-
rigkeiten nicht in der Simulation der Systeme,
sondern in der Identifizierung der in den Mo-
dellen auftretenden Parameter. Nur wenige von
ihnen sind messbar, von einigen kennt man im-
merhin den ungefahren Wertebereich, von an-
deren hingegen sind nicht einmal die GrofR3en-
ordnungen bekannt. Ziel ist, Parameterwerte
interpretierbar zu bestimmen, d.h., dass nicht
nur die modellierten Konzentrationsverlaufe
gut zu den vorgegebenen Messwerten pas-
sen, sondern dass auch Vorhersagen (iber den
durch Messungen nicht abgedeckten Bereich
zulassig werden. Da die Zahl der Messwerte in
der Regel deutlich groRer ist als die Zahl der
Parameter, haben wir es hier mit einem (ber-
bestimmten nichtlinearen Ausgleichsproblem
zu tun,

|7 («)||3 = min,

wobei z € D C R? den Parametervektor bezei-
chnet und F die Differenz zwischen den Mes-
sdaten und einer nichtlinearen Modellfunk-
tion (). Zur Minimierung dieses Funktionals
eignen sich affin kovariante Gauss-Newton-
Verfahren,* wie sie zum Beispiel in dem Soft-
warepaket NLSCON® implementiert sind. Im
Gegensatz zu anderen Verfahren berlicksichti-
gen die am ZIB verwendeten Methoden auch
Rangdefekte, die sich aus Abhangigkeiten zwi-
schen den Parametern ergeben, und gestatten
Aussagen (ber die Kompatibilitat zwischen
Modell und Daten.

Die beschriebenen Mechanismen und mathe-
matischen Methoden bilden die Grundlage
des Modells GynCycle, das von I. Reinecke im
Rahmen ihrer Dissertation® am ZIB entwickelt
wurde und rasch auf grofl3es Interesse bei der
pharmazeutischen Industrie stiel3. Wie weiter-
gehende Studien im vergangenen Jahr gezeigt
haben, ist dieses Modell jedoch noch nicht aus-
gereift. Insbesondere konnten wir die Modellie-
rung der GNRH-Regulation substantiell verbes-
sern, wodurch wir nun in die Lage kommen, die
Verabreichung von GNRH-Agonisten und Anta-
gonisten zu simulieren. Die dazu notwendigen
Daten werden uns unter anderem im Rahmen
eines Kooperationsvertrages von einem Phar-
makonzern (Geheimhaltungsvereinbarung) zur
Verfligung gestellt. Darliber hinaus wollen wir
in Zukunft nicht nur den idealisierten Zyklus ei-
ner ,idealisierten Frau” modellieren, sondern
individuelle , virtuelle” Patientinnen durch be-
lastbare Modelle beschreiben.

? www.genome.jp/kegg/pathway.html * www.zib.de/nowak/codes.html * P. Deuflhard: Newton Methods for Nonlinear Problems, Springer, 2004.
® www.zib.de/Numerik/numsoft/CodeLib/nonlin.en.html ° I. Reinecke: Mathematical modeling and simulation of the female menstrual cycle,

Dissertation, FU Berlin, 2008.
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PROJEKTE DER ABTEILUNG NUMERISCHE ANALYSIS UND MODELLIERUNG

ALLE PROJEKTE IM NETZ AUSFUHRLICH UNTER: www.zib.de/Numerik/projects/index.de.html

DIE MATHEMATIK BIOMOLEKULARER
FLEXIBILITAT

URL: www.zib.de/Numerik/projects/Matheon-A4
Bearbeitet von: A. Bujotzek, S. Roblitz,

M. Weber, M. Klimm, P. Deuflhard
Kooperation: C. Schiitte (FU Berlin)
Forderung: MATHEON, Projekt A4

Inhalt: In diesem Projekt wird die Markov-
Eigenschaft biomolekularer Prozesse
untersucht. Es werden Methoden zur
statistischen Umgewichtung von Zeitrei-
hendaten entwickelt. Dies ist eine mathe-
matisch anspruchsvolle Aufgabe, wenn
bei der Simulation der Systeme ,explizi-
tes” Wasser eine Rolle spielt.

MODELLIERUNG VON
BINDUNGSAFFINITATEN

URL: www.zib.de/Numerik/projects/bamCoop
Bearbeitet von: V. Durmaz, K. Andrae,

M. Weber, B. Kallies, O. Scharkoi
Kooperation: R. Becker, C. Piechotta (BAM)
Férderung: BAM

Inhalt: In verschiedenen Projekten werden
Wechselwirkungen von kleinen Molekilen
mit humanen Hormonrezeptoren simu-
liert oder die Trenneigenschaften chiraler
Phasen in HPLC-Anlagen untersucht. Hierzu
werden auf Basis molekularer Simulationen
theoretische Deskriptoren der Molekiilsy-
steme entwickelt. Mittels Parameterschat-
zung und experimenteller Daten kdnnen

so pradiktive mathematische Modelle
bestimmt werden.

ENTROPIEUNTERSUCHUNG
MULTIVALENTER SPACER

URL: www.zib.de/Numerik/projects/SFB-765
Bearbeitet von: A. Bujotzek, O. Schiitt,

K. Andrae, S. Roblitz, M. Weber,

P. Deuflhard

Forderung: SFB 765, Projekt C2

Inhalt: Spacer werden in der Chemie
benotigt, um mehrere gleichartige Wirk-
stoffmolekiile miteinander zu verbinden.
Hierdurch entsteht ein kooperativer Effekt
bei der Bindung dieser Systeme an ein
Target-Protein, die Bindungsstarke nimmt
liberproportional zu. In dem Projekt wird
der entropische Einfluss der Spacer auf die
Wirkstoffbindung untersucht und simuliert.
Die Schéatzng von Entropie-Werten aus
Konformationsdynamiksimulationen wird
erforscht.

DESIGN VON OPIOIDEN

URL: www.zib.de/Numerik/projects/
compDrugDesign

Bearbeitet von: M. Weber, O. Scharkoi,

P. Deuflhard

Kooperation: C. Stein (Charité Berlin),

C. Zollner (Universitatsklinikum Hamburg-
Eppendorf)

Inhalt: Das Ziel des Projekts ist das Design
eines Schmerzmittels, das nur im entzlinde-
ten Gewebe aktiv ist und somit verminderte
Nebenwirkungen im Vergleich zu gan-
gigen Opioiden hat. Es ist uns gelungen,
einen Kandidaten zu entwickeln, welcher
synthetisiert wurde und derzeit in vitro und
in vivo Experimenten an der Charité Berlin
unterzogen wird.

PRASELEKTION VON ANTIKORPERKLONEN
URL: www.zib.de/Numerik/projects/ChemReact
Bearbeitet von: M. Berg, U. Nowak,

S. Roblitz

Kooperation: aokin AG

Inhalt: In diesem Projekt geht es um die Ent-
wicklung eines Verfahrens zur Bestimmung
der Bindungseigenschaften von Antikérpern
mittels kinetischer Fluoreszenz-Polarisation.
Um den hohen Messaufwand und Stoffbe-
darf zu reduzieren, soll ein kinetisches Reak-
tionsmodell erstellt und simuliert werden.
Durch Abgleich des Modells mit den Mess-
werten sollen die unbekannten Parameter,
soweit moglich, identifiziert werden.

MODELLIERUNG UND SIMULATION

DES WEIBLICHEN HORMONZYKLUS

URL: www.zib.de/Numerik/projects/
MenstrualCycle

Bearbeitet von: C. Stotzel, S. Roblitz,

P. Deuflhard

Kooperation: Zentrum fiir Tierzucht und
Genomik, Universitat Wageningen, NL,
Pharmazeutische Industrie

Forderung: Pharmazeutische Industrie
Inhalt: Ziel des Projektes ist die Erstellung
eines mathematischen Modells, mit dem
externe Manipulationen des Zyklus, wie z.B
die Gabe von Medikamenten qualitativ und
quantitativ beschrieben werden kénnen.
Bereits existierende Modelle sind dazu
nicht in der Lage. Die von den Kooperati-
onspartnern zur Verfligung gestellten Daten
dienen als Grundlage fiir eine Paramete-
ridentifizierung, bei der zahlreiche am ZIB
entwickelte mathematische Methoden zum
Einsatz kommen.

GITTERFREIE DISKRETE GALERKIN-
VERFAHREN FUR DIE CHEMISCHE
MASTERGLEICHUNG

URL: www.zib.de/Numerik/projects/Matheon-A13
Bearbeitet von: S. Réblitz, M. Weber,

P. Deuflhard

Kooperation: T. Jahnke (TH Karlsruhe),

M. Wulkow (CiT GmbH), W. Huisinga
(Hamilton Institute, Dublin)

Foérderung: MATHEON, Projekt A13

Inhalt: Die chemische Mastergleichung be-
schreibt Reaktionssysteme, bei denen sto-
chastische Einfllsse bertlicksichtigt werden
miussen. Aus mathematischer Sicht ist dies
eine diskrete partielle Differentialgleichung,
deren Dimension sehr groB3 sein kann. Ziel
ist die Erweiterung des diskreten Galerkin-
Verfahrens auf gitterfreie Ansatzfunktionen.

BERECHNUNG VON ERWARTUNGS-
WERTEN IN DER MOLEKULAREN
QUANTENDYNAMIK

URL: www.zib.de/Numerik/projects/QuantDyn
Bearbeitet von: S. Roblitz

Kooperation: C. Lasser (FU Berlin)

Inhalt: Im Mittelpunkt dieses Projektes
steht eine Partikelmethode zur Berechnung
von Erwartungswerten fiir die Losung

der nuklearen Schrodingergleichung. Der
Vorteil des von uns entwickelten Algorith-
mus gegenliber anderen Verfahren besteht
insbesondere in der sehr kurzen Rechenzeit
sowie der Moglichkeit der Fehlerkontrolle.
Die analytisch vorausgesagte Genauigkeit
des Verfahrens konnte mit Hilfe nume-
rischer Experimente verifiziert werden.

QUANTITATIVE DEFEKTREKONSTRUK-
TION IN DER AKTIVEN THERMOGRAPHIE
URL: www.zib.de/Numerik/projects/
BAM-Thermography

Bearbeitet von: S. Gotschel, B. Erdmann,
M. Weiser

Kooperation: C. Maierhofer (BAM)
Foérderung: BAM

Inhalt: Thermographie wird zur Erkennung
von Fehlstellen in verschiedenen Materi-
alien verwendet. Wir entwickeln neuartige
adaptive numerische Methoden zur zuver-
lassigen Simulation der Impuls-Thermogra-
phie sowie zur quantitativen Bestimmung
von Tiefe und Form von Fehlstelle.

MODELLIERUNG UND SIMULATION

DES MENSCHLICHEN GANGES

URL: www.zib.de/Numerik/projects/MATHEON-
A2-HUMOT

Bearbeitet von: C. Klapproth, A. Schiela,
P. Deuflhard
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Kooperation: R. Kornhuber (FU Berlin)
Férderung: MATHEON, Projekt A2

Inhalt: Eine computergestiitzte Planung
orthopadischer Operationen erfordert die
Simulation von elastischen Spannungen
und Deformationen im Kniegelenk, die
durch ein dynamisches Kontaktproblem
modelliert werden. Aufbauend auf Konsis-
tenzresultaten flr das kontaktstabilisierte
Newmark-Verfahren in einer speziellen
Norm wurde eine adaptive Zeitsteuerung
des Verfahrens entwickelt.

MEHRKORPER-ALGORITHMEN FUR DAS
MUSKULOSKELETALE SYSTEM DES MEN-
SCHEN

URL: www.zib.de/Numerik/projects/SFB-C5
Bearbeitet von: R. Ehrig

Kooperation: G. Duda (Charité)

Forderung: SFB 760, Projekt C5

Inhalt: Es werden Methoden zur Bestim-
mung der skelettalen Kinematik aus
optischen oder fluoroskopischen Marker-
daten entwickelt. Wesentlich ist die
Unterdriickung von Weichteilartefakten bei
der Bestimmung von Gelenkzentren und
-achsen. Das patentierte Verfahren liefert
ausreichende Genauigkeit flr chirurgische
Eingriffe.

TRAJEKTORIENKOMPRESSION

URL: www.zib.de/Numerik/projects/Matheon-F9
Bearbeitet von: S. Gotschel, M. Weiser
Kooperation: K. Polthier (FU Berlin)
Férderung: MATHEON, Projekt F9

Inhalt: Die Berechnung reduzierter Gra-
dienten flir grof3e, nichtlineare und zeit-
abhangige Optimalsteuerungsprobleme
durch adjungierte Methoden erfordert
die Speicherung umfangreicher Zustand-
strajektorien. Wir untersuchen verlustbe-
haftete Kompressionsverfahren, die auf
hierarchischer Interpolation in adaptiv
verfeinerten Gittern basieren.

KREBSTHERAPIE REGIONALE
HYPERTHERMIE

URL: www.zib.de/Numerik/projects/Matheon-A1/
und www.zib.de/Numerik/projects/Hyper-OC
Bearbeitet von: M. Weiser, A. Schiela,

P. Deuflhard, M. Ranneberg, J. Gellermann
Kooperation: P. Wust (Charité)

Forderung: MATHEON, Projekt A1,

DFG EP WU 235/3-1

Inhalt: Die Therapieplanung flihrt auf

ein zustandsbeschranktes Optimalsteu-
erungsproblem. Daflir werden adaptive
Innere-Punkte-Methoden entwickelt, die
fur nichtkonvexe Probleme geeignet sind.

Weiterhin wurden echtzeitfahige Verfahren
zur ldentifikation von Antennenprofilen ent-
wickelt, die eine Online-Nachoptimierung
anhand von MR-MeRdaten wahrend der
Therapie ermdglichen.

SIMULATION DER ELEKTRISCHEN
HERZERREGUNG

URL: www.zib.de/Numerik/projects/cardio
Bearbeitet von: M. Weiser, B. Erdmann,

P. Deuflhard

Kooperation: L. Pavarino (U Milano),

G. Seemann (KIT)

Inhalt: Die Erregung des Herzmuskels wird
durch ein System von Reaktions-Diffusions-
Gleichungen beschrieben, deren nume-
rische Loésung aufgrund stark unterschied-
licher Zeit- und Ortsskalen herausfordernd
ist. In diesem Projekt entwickeln wir
strukturausnutzende Verfahren zur Reduk-
tion des Rechenaufwands bei gleichzeitiger
Kontrolle des Diskretisierungsfehlers.

THEORIE DER RAUM-ZEIT
AUFGELOSTEN OPTISCHEN DYNAMIK
IN HYBRID-NANOSTRUKTUREN

URL: www.zib.de/Numerik/projects/SPP-1391
Bearbeitet von: J. Pomplun, A. Schliwa,

F. Schmidt

Kooperation: M. Richter, A. Knorr

(TU Berlin)

Foérderung: DFG SPP139

Inhalt: Wir untersuchen (a) den Transfer
auf nm-Skalen in Metallen und Halbleitern,
und (b) die interne Dynamik von zusam-
mengesetzten Elementaranregungen. Dazu
wird eine Hierarchie von Modellen fiir die
Materialgleichungen aufgestellt und deren
Eigenschaften mittels Simulation unter-
sucht. Fir die zeitabhangige Rechnung der
optischen Felder wird ein Discontinuous-
Galerkin-Verfahren implementiert.

MODELLIERUNG UND SIMULATION

VON VCSELN

URL: www.zib.de/Numerik/projects/SFB-787-B4
Bearbeitet von: J. Pomplun, F. Schmidt
Kooperation: A. Mielke, U. Bandelow,

Th. Koprucki (WIAS Berlin)

Forderung: DFG SFB 787 /Projekt B4
Inhalt: In einer Kooperation von WIAS und
ZIB werden semiklassische Modelle fiir 3D
VCSEL-Strukturen entwickelt, analysiert
und implementiert. Das Projekt beinhaltet
die Entwicklung einer Modellhierarchie fiir
eine selbstkonsistente Beschreibung von
Ladungstransport, Temperaturverteilung
und optischen Feldern und eine adaquate
Umsetzung in numerische Algorithmen.
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FUNKTIONALE NANOSTRUKTUREN

URL: www.zib.de/Numerik/projects/
MATHEON-D15FuncNanoStruct

Bearbeitet von: B. Kettner, F. Schmidt
Kooperation: H. Kalt, M. Wegener

(CFN Karlsruhe), JCMwave GmbH
Férderung: MATHEON, Projekt D15

Inhalt: Im Fokus stehen Untersuchungen zu
Metamaterialien und Nano-Resonatoren.
Metamaterialien bilden eine neue Klasse
von Werkstoffen, mit denen man die klas-
sische Auflésungsgrenze optischer Abbil-
dungen umgehen kann. Nano-Resonatoren
sind Grundbausteine zukilinftiger quanten-
optischer Informationsverarbeitungs-
systeme. Mathematik liefert hier die Grund-
lage flir die technologische Entwicklung.

DESIGN NANOPHOTONISCHER
BAUELEMENTE

URL: www.zib.de/Numerik/projects/MATHEON-
D9PhotonicDevices und www.zib.de/Numerik/
projects/MATHEON-D9PhotonicFields
Bearbeitet von: T. Pollok, A. Schadle,

F. Schmidt

Kooperation: JCMwave GmbH
Forderung: MATHEON, Projekt D9

Inhalt: Wir bearbeiten folgende Probleme
des Entwurfs optischer Chips: (a) die
zeitharmonische Streuung von Strahlen an
beliebigen Objekten, (b) die Berechnung
von Feldern entlang optischer Wellenlei-
ter. Dazu wird ein FE-Paket zur Lésung
der Maxwellschen Gleichungen in 3D
entwickelt, das Streuung in heterogenen
unbeschrankten Raumen berechnen kann.
Theoretische Grundlage hierfiir sind die
von uns entwickelte Polbedingung und
eine darauf aufbauende PML-Variante.

ECHTZEITSIMULATION NANOOPTISCHER
3D-STRUKTUREN

URL: www.zib.de/Numerik/projects/ProFIT_RB
Bearbeitet von: J.Pomplun, F. Schmidt
Kooperation: F. Scholze (Physikalisch-
Technische Bundesanstalt Berlin),
JCMwave GmbH

Forderung: Investitionsbank Berlin

Inhalt: Fir die Entwicklung neuester
optischer Technologien sind numerische
Simulationen unerlésslich. In diesem
Projekt werden Methoden entwickelt, die
es erlauben, komplexe optische Probleme
in Echtzeit mit kontrollierter Genauigkeit
zu l6sen. Anwendungsfelder sind z.B. die
Optimierung nanooptischer Systeme.
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VISUALISIERUNG UND DATENANALYSE

LEITUNG: Hans-Christian Hege
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/visual

Visualisierungsmethoden spielen eine Schlis-
selrolle bei der Analyse von Daten aus Com-
putersimulationen und Messungen. Die Daten-
visualisierung hat sich zu einer eigenstandigen
Forschungsdisziplin an der Schnittstelle von
Computergrafik, Mensch-Computer-Interaktion
und Datenanalyse entwickelt — mit dem Ziel,
die Visualisierungspipeline unter technischen,
algorithmischen, perzeptuellen und kognitiven
Gesichtspunkten zu verbessern. In der Ausrich-
tung unserer Forschungsthemen spiegeln sich
allgemeine Trends wider:

1. Aussagekraftige Visualisierungen erfordern
eine Analyse der darzustellenden Daten; die
algorithmische Datenanalyse steht heute
haufig im Vordergrund.

2. Der Wert von Visualisierungstechniken be-
misst sich an ihrer Effektivitat in konkreten
Anwendungen; Fortschritte sind daher oft
an spezifische Analysefragen in definierten
Anwendungsszenarios geknupft.

3. Bilddaten stellen eine Hauptquelle von Infor-
mationen dar; deshalb sind Techniken der
Bildverarbeitung wichtig, was zu dem erwei-
terten Fach ,Visual Computing” fihrte. Da
auch geometrische Objekte berechnet, ana-
lysiert und dargestellt werden, spielt die Geo-
metrieverarbeitung eine ebenso wichtige
Rolle. Auf eine enge Verzahnung von Data-
Mining, Visualisierung und Interaktionstech-
niken zielt das junge Teilgebiet , Visual Ana-
lytics”.

4. Die Analyse groRRer Datensatze erfordert eine
effiziente Nutzung von programmierbaren,
massiv-parallelen Grafikarchitekturen.

STRUKTUR
Die Abteilung gliedert sich derzeit in vier
Arbeitsgruppen:

* Visualisierungsalgorithmen
(Ltg. Hans-Christian Hege)

* Visualisierungssysteme
(Ltg. Dr. Steffen Prohaska)

* Vergleichende Visualisierung
(Ltg. Dr. Ingrid Hotz)

* Medizinische Planung
(Ltg. Dr. Stefan Zachow)

SPIN-OFFS
Aus der Abteilung entstanden bisher vier Aus-
grindungen, die jingste (das Start-Up ,Laub-
werk — Digital Botany”) zum Jahreswechsel
2009/2010.

VISUALISIERUNGSALGORITHMEN

Ein neues Forschungsprojekt widmet sich der
Visualisierung von Daten mit statistischen Un-
sicherheiten. Fir die Analyse von Stromungs-
feldern wurden Verfahren entwickelt, die aus
Stromungsdaten koharente, langlebige Struk-
turen herausfiltern (SFB 557'). In Kooperati-
on mit Quantenchemikern (Manz, Paulus; FU
Berlin) und Mathematikern (Lasser; FU Berlin)
wurden Verfahren zur Darstellung von Simu-
lationsresultaten erarbeitet und Effekte der
gekoppelten Kern- und Elektronenbewegung
analysiert. Flir die Neurobiologie (Koop. Sak-
mann; MPI Florida®) wurden Verfahren zur
Rekonstruktion von neuronalen Netzen aus
3D-Mikroskopieaufnahmen und fiir die Zellbio-
logie (Koop. Hyman; MPI CBG?) zur Extraktion
von Mikrotubuli aus Elektronentomogrammen
entwickelt.
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VISUALISIERUNGSSYSTEME
Visualisierungsverfahren werden in die Soft-
waresysteme Amira (Koop. VI*) und Avizo
(Koop. VSG®) integriert. Kooperationspartner
des ZIB erhalten diese kostenfrei.® Amira und
Avizo wurden zur Analyse des Porenraums
in CT-Aufnahmen von Bodenproben (Koop.
BAM’), zur Analyse von Aktinfilamenten in
Elektronentomogrammen (Koop. Baumeister,
MPI Biochemie?®), zur Analyse von Stromungs-
daten, um eine effiziente GPU-basierte Darstel-
lung von Molekiilen und um den Export von Kli-
mavisualisierungen zur Darstellung in Google
Earth (Koop. Planetarium Hamburg) erweitert.
Das Visualisierungssystem Biosphere3D® zur
interaktiven Darstellung von Landschaften
wird im Rahmen des Berliner Skulpturennetz-
werks — eines Folgeprojektes des Exzellenz-
clusters TOPOI - erweitert, um das antike Per-
gamon im raumlichen Umfeld darzustellen.

VERGLEICHENDE VISUALISIERUNG

Um Daten in ihrer Gesamtheit zu verstehen ist
es wichtig, die Daten ,spielerisch” zu analy-
sieren; dazu sind spezifische Merkmale zu
extrahieren und grafisch darzustellen. In die-
sem Kontext wurde ein Modul zur Explorati-
on von Tensorfeldern entwickelt. Das zentrale
Prinzip ist die Darstellung der Daten aus ver-
schiedenen ,Perspektiven”: (i) raumliche, (ii)
statistische, (iii) topologische und (iv) — fiir aus-
gewahlte Daten - auch physikalische. Durch
eine Verlinkung dieser Darstellungen wird eine
interaktive Merkmalsdefinition unterstitzt.
Zum merkmalsbasierten Vergleich von Vektor-
feldern wurden topologische Verfahren und
Mustererkennungsmethoden weiterentwickelt.
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MEDIZINISCHE PLANUNG

Aus medizinischen Bilddaten werden mit Me-
thoden der Bild- und Geometrieverarbeitung
verlassliche 3D-Modelle individueller anato-
mischer Strukturen rekonstruiert. Solche Mo-
delle werden zur interaktiven Therapieplanung
sowie zur Analyse und visuellen Bewertung
von simulierten therapeutischen Effekten in
medizinischen Anwendungsgebieten einge-
setzt. Dazu gehoren u.a. (a) die funktionelle
Rhinochirurgie, bei der untersucht wird, wie
operative Veranderungen der nasalen Atem-
wege die Nasenstromung beeinflussen, (b)
die Kopfchirurgie, bei der Auswirkungen von
Verédnderungen der knéchernen Anatomie auf
umliegende Weichgewebe bewertet werden,
und (c) die orthopadische Chirurgie, bei der
anatomische Modelle gezielt verandert werden
und mit numerischen Simulationen eine funk-
tionelle Analyse durchgefiihrt wird (DeSSOS,"
SFB 760™).

¢ Visage Imaging, www.amira.com ® VSG, Visualization Sciences Group, www.vsg3d.com ® Webseite des ZIB zur Software Amira: www.amira.zib.de

’” Bundesanstalt fiir Materialforschung und -prifung, www.bam.de 9 Max-Planck-Institut fir Biochemie, www.biochem.mpg.de ? www.biosphere3d.org

' EU-Projekt DeSSOS - Decision Support Software for Orthopaedic Surgery "' SFB 760 — Biomechanik und Biologie der muskuloskeletalen Regeneration —
von der Funktion zur gesteuerten Geweberegeneration

' SFB 557 - Beeinflussung komplexer turbulenter Scherstrémungen * Max Planck Florida Institute, www.maxplanckflorida.org * Max-Planck-Institut fiir
Molekulare Zellbiologie und Genetik, www.mpi-cbg.de
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MERKMALSEXTRAKTION UND
VISUALISIERUNG FUR STROMUNGSFELDER

BEARBEITET VON: Jens Kasten, Christoph Petz, Daniel Baum, Ingrid Hotz, Hans-Christian Hege, Steffen Prohaska
KOOPERATION: Bernd R. Noack (Institut P, CNRS — Université de Poitiers — ENSMA), Tino Weinkauf (Courant Institute of Mathematical Sciences)

FORDERUNG: DFG SFB 557 Beeinflussung komplexer turbulenter Scherstromungen,
DFG Emmi-Noether Nachwuchsgruppe, VSG Visualization Sciences Group, Bordeaux, Frankreich

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/visual/projects/flowanalysis2

HINTERGRUND

In den letzten zwei Jahrzehnten wurden com-
putergrafische Verfahren zur Visualisierung
von stationaren und instationaren Stromungs-
phanomenen in 2D und 3D erforscht. Die ent-
wickelten Methoden werden heute in der For-
schung und Industrie zur visuellen Analyse von
Stromungsdaten eingesetzt. Trotz fortschritt-
licher Visualisierungstechniken sind komplexe
Stromungsphanomene haufig nur schwer zu
erfassen. Weiterhin wachst mit zunehmender
Grole und Komplexitat von Stromungsdaten
der Bedarf an Werkzeugen zur automatisierten
Analyse und effektiven Visualisierung.

In einschlagigen Fachblichern und Journalen,
wie etwa dem verbreiteten Lehrbuch ,,Bounda-

"1

ry layer theory”' oder dem renommierten Jour-
nal of Fluid Mechanics finden sich meisterhafte
Handzeichnungen, die typische Stromungs-
charakteristiken bildhaft vermitteln. Ziel un-
serer Arbeit am ZIB ist, Verfahren zur Visuali-
sierung und Datenanalyse zu entwickeln, die
aus simulierten oder gemessenen Stromungs-
daten ahnlich aussagekraftige Darstellungen
moglichst automatisch erzeugen. Die wesent-
lichen Charakteristika von Stromungen, oft
~Merkmale” genannt, werden als 1-, 2- oder
3-dimensionale geometrische Objekte definiert
und stehen fiir Konzepte aus der Stromungsfor-
schung, wie etwa Staupunkte, Wirbelkernlinien
oder Wirbelregionen. Stromungsexperten ent-
wickeln im Laufe ihrer Ausbildung ein intuitives
Verstandnis fiir derartige Konzepte anhand von

Automatisch ermittelte
Wirbelregionen am Modell
eines Flugzeugdfliigels; die
Hierarchiestufen sind durch
Einfarbungen kenntlich
gemacht.

Lagrangesche Stromungs-
merkmale hinter einem um-
stromten Zylinder, dargestellt
durch den Ljapunow-Expo-
nent flr begrenzte Zeitinter-
valle — Separation in rot und
Konvergenz in blau.

' H. Schlichting: Boundary-Layer Theory. McGraw-Hill (1979).
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DAS PROJEKT IN KURZE: Stromungen spielen eine wichtige Rolle in naturwissenschaftlichen,
technischen und medizinischen Anwendungen. Wir entwickeln Methoden zur merkmalsbasierten
Analyse von Stromungen und zur Visualisierung von Stromungscharakteristiken mit dem Ziel,

die typischen Charakteristika, wie Staupunkte, Wirbelkernlinien oder Wirbelregionen, bildhaft zu
vermitteln. Unser Schwerpunkt ist die robuste Erkennung von relevanten Merkmalen in zeitab-
hangigen Stromungen. Erfolgreiche Verfahren integrieren wir in das Visualisierungssystem Avizo,
wodurch eine Vielzahl von Stromungsexperten sie direkt nutzen konnen.

Benutzerinterface des
Visualisierungssystems

Avizo.

Beispielen; eine mathematische Definition fehlt
jedoch haufig. Es ist daher ein wesentlicher Teil
unserer Forschung, solche mathematischen
Definitionen zu entwickeln. Ist eine eindeutige
mathematische Charakterisierung gefunden,
mussen Algorithmen entwickelt werden, die
solche Merkmale in Strdémungsdaten effizient
und robust erkennen. Im letzten Schritt werden
Visualisierungstechniken entwickelt, mit denen
sich die detektierten Merkmale effektiv darstel-
len lassen.

FORSCHUNGSERGEBNISSE

Auf der Konferenz EuroVis 2009, die die Ab-
teilung Visualisierung und Datenanalyse des
ZIB federfiihrend organisierte, prasentierten
wir ein Verfahren zur Extraktion von hierar-
chischen Wirbelregionen,” wie in der Abbil-
dung links oben zu sehen. Eine Methode zur
aussagekraftigen Platzierung von Stromlinien
stellten wir auf dem IEEE Pacific Visualization
Symposium 2009 vor.®

B OEED B

Im Fokus unserer Arbeit standen Verfahren
zur Erkennung von koharenten Strukturen
und zur Verfolgung ihrer zeitlichen Entwick-
lung. Eine wesentliche Neuentwicklung war
die Einflihrung der Lagrangeschen Gleichge-
wichtspunkte (lokale Minima der Beschleuni-
gung). Durch Herausfiltern von langlebigen
Strukturen mit niedriger Beschleunigung kon-
nen unter anderem die zeitabhangigen Wir-
belkernlinien gefunden werden.* Ein weiteres
Verfahren, das koharente Strukturen erkennt,
nutzt den Ljapunow-Exponenten fiir begrenzte
Zeitintervalle.® Eine entsprechende Visualisie-
rung (siehe Abbildung links unten) wurde von
der Gallery of Fluid Motion der amerikanischen
Fachorganisation American Institute of Physics
ausgezeichnet.® Ein Uberblick zu unseren Re-
sultaten findet sich in der Arbeit von J.Kasten,
T. Weinkauf et al.’

TECHNOLOGIETRANSFER

Erprobte Verfahren integrierten wir zusammen
mit unserem Kooperationspartner VSG Visu-
alization Sciences Group in das kommerzielle
Visualisierungssystem Avizo (siehe Abbildung
links). So stehen jetzt moderne Visualisierungs-
verfahren, die wir in den Vorjahren entwickelt
hatten, einem breiten Nutzerkreis in einer in-
tegrierten Softwareumgebung zur Verfligung.
Dieser Erfolg bot die Grundlage fiir eine Er-
weiterung der industriellen Zusammenarbeit:
zusatzlich zum etablierten Technologietransfer
vereinbarten wir mit VSG eine Kooperation
zur Analyse von zeitabhangigen Stromungen,
in deren Rahmen wir die oben beschriebenen
Verfahren nun ebenfalls einer breiten Nutzer-
basis zuganglich machen werden. Davon pro-
fitieren auch die Partner des ZIB, die Avizo im
Rahmen von Forschungskooperationen nutzen
konnen.

% C. Petz, J. Kasten, S. Prohaska, H.-C. Hege: Hierarchical Vortex Regions in Swirling Flow. Computer Graphics Forum, Vol. 28 (3), pp. 863-870, 2009.

0. Rosanwo, C. Petz, S. Prohaska, I. Hotz, H.-C. Hege: Dual Stream-line Seeding. Proc. IEEE Pacific Visualization Symposium, pp. 9-16, 2009. * J. Kasten,

I. Hotz, B. Noack, H.-C. Hege: On the Extraction of Long-living Features in Unsteady Fluid Flows. Topology-Based Methods in Visualization Ill, Springer (in
press). ® J. Kasten, C. Petz, I. Hotz, B.R. Noack, H.-C. Hege: Localized Finite-time Lyapunov Exponent for Unsteady Flow Analysis. Proc. Vision Modeling and
Visualization, pp. 265-274, 2009. ® J. Kasten, C. Petz, |. Hotz, G. Tadmor, B.R. Noack, H.-C. Hege: Lagrangian Feature Extraction of the Cylinder Wake. Gallery
of Fluid Motion Award, American Physical Society, Division of Fluid Dynamics, Minnesota, MN, U.S.A., 2009. " J. Kasten, T. Weinkauf, C. Petz, |. Hotz,

B. R. Noack, H.-C. Hege: Visualization and Analysis of Actuated Flows. Proc. Active Flow Control I, 2010 (in press).
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MODELLGESTUTZTE ANATOMIEREKONSTRUKTION

BEARBEITET VON: Dagmar Kainmiiller, Hans Lamecker, Heiko Seim, Stefan Zachow

Jalda Dworzak, Bertram Woelk, Antonia Wittmers, Jana Malinowski, Max Kahnt und Matthias Bindernagel
KOOPERATION: Charité Berlin — Universitatskliniken: Wien, Hannover, KéIn und weitere — Universitat Southampton,
School of Bioengineering — Philips Research Hamburg - Stryker Trauma Kiel — und weitere

FORDERUNG: durch die Europaische Union, die Deutsche Forschungsgemeinschaft und durch industrielle Drittmittel

aus dem Bereich der Medizintechnik

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/visual/medical

Medizinische Operationsplanung am Computer
umfasst die Arbeitsschritte Visualisierung und
zielgerichtete Modifikation von anatomischen
Modellen sowie Simulation und Visualisierung
des daraus resultierenden Ergebnisses. Die
ZIB-Arbeitsgruppe Medical Planning beschaf-
tigt sich mit der Konzeption, Implementierung
und Anwendung von grafisch-interaktiven,
modellgestiitzten Planungswerkzeugen fur kli-
nisch relevante Aufgabenstellungen — vorran-
gig der orthopadischen und der plastisch-as-
thetischen Chirurgie. Fir die modellgestitzte
Planung werden Verfahren zur geometrischen
3D-Rekonstruktion individueller anatomischer
Strukturen aus medizinischen Bilddaten ent-
wickelt. Die geometrische Modellierung um-
fasst dabei die Erstellung von Oberflachenver-
netzungen und Volumengittern mit probleman-
gepasster, adaptiver Steuerung der Auflésung,
sowie deren Anpassung an problemspezifische
Anforderungen fur die numerische Losung von
partiellen Differentialgleichungen.*?

Zur Rekonstruktion von anatomischen Struk-
turen aus medizinischen Bilddaten werden
innovative Verfahren der Bild- und Geometrie-
verarbeitung entwickelt, die auf Formwissen
basieren. Dieses Formwissen wird (ber eine
reprasentative Stichprobe unterschiedlicher
Formen ein und derselben Struktur gewonnen
und durch ein statistisches 3D Formmodell
reprasentiert. Solche 3D-Formmodelle liefern
eine Aussage Uber die mittlere Form sowie die
Variationsbreite aller auftretenden Formen der
zugrundeliegenden Stichprobe.

Bereits 2007 konnte mit Hilfe statistischer 3D-
Formmodelle erfolgreich demonstriert wer-
den, wie in automatisierter Form die Leber aus
kontrastverstarkten CT-Aufnahmen segmentiert
werden kann. Nachfolgend wurde die automa-

tische Segmentierung kontinuierlich verbes-
sert und heuristische Ansatze durch robuste
Algorithmen ersetzt. Ein Formmodell wird aus-
gehend von seiner mittleren Form, durch Vari-
ation seiner Formparameter algorithmisch an
die Bilddaten angepasst. Diese Anpassung er-
folgt anhand eines AhnlichkeitsmaBes zwi-
schen der im Modell gespeicherten Bildinfor-
mation und den vorliegenden Bilddaten und ist
auf den jeweils zuladssigen, d.h. aus den Trai-
ningsdaten resultierenden Formenraum der
jeweiligen Struktur beschrankt.

Fir den typischen Fall, dass sich die Struktur
in den Bilddaten nicht vollstandig tber den
gespeicherten Formenraum beschreiben lasst,
erfolgt im Anschluss eine Feinanpassung des
Formmodells. Diese wird durch Bildstérungen
oder mangelnden Kontrast erschwert. Ziel ist,
eine Balance zu finden zwischen der Einschran-
kung der Modellanpassung, die durch einen
vordefinierten Formenraum gegeben ist, und
einer regularisierten Deformation des Modells

ABBILDUNG LINKS
3D-Rekonstruktion des
knéchernen Thorax aus
2D-Rontgenprojektionen
(in Kooperation mit Philips
Research Hamburg).

1. Platz beim MICCAI 2007
Wettbewerb zur automa-
tischen Segmentierung der
Leber

' Zachow et al.: 3D Reconstruction of Individual Anatomy from Medical Image Data: Segmentation and Geometry Processing. ZIB-Report 07-41 (2007).

? Lamecker, Mansi, Relan, Billet, Sermesant, Ayache, Delingette: Adaptive Tetrahedral Meshing for Personalized Cardiac Simulations. MICCAI Workshop on
Cardiovascular Interventional Imaging and Biophys. Modeling (CI2BM), pp. 149-58 (2009). ? Zachow, Muigg, Hildebrandt, Doleisch, Hege: Visual Analysis
of Nasal Airflow. IEEE Transactions on Visualization and Computer Graphics, 15(8), pp. 1407-14 (2009). * Kainmiiller, Lamecker, Zachow, Hege: An Articu-
lated Statistical Shape Model for Accurate Hip Joint Segmentation. |[EEE Eng. in Med. and Biol. Conf. (EMBC), pp. 6345-51 (2009). ° Kainmiiller, Lamecker,
Zachow: Multi-object Segmentation with Coupled Deformable Models. Annals of the British Machine Vision Assoc. (BMVA), Vol. 2009, No. 5, pp. 1-10 (2009).
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DAS PROJEKT IN KURZE: Medizinische Operationsplanung am Computermodell eines Pati-
enten ermoglicht es, unterschiedliche Behandlungsvarianten risikolos und kostengtinstig auszupro-
bieren und zu vergleichen. Computergestiitzte Planung geht durch die Verfligbarkeit von speziellen,
problemangepassten Software-Assistenten weit tber die Moglichkeiten einer konventionellen
Planung hinaus. Effiziente Simulationen auf Basis individueller Patientenmodelle liefern bereits vor
einem medizinischen Eingriff Erkenntnisse Gber das zu erwartende Behandlungsergebnis. Mittels
modellgestutzter Operationsplanung lassen sich optimale Behandlungskonzepte entwickeln.

ABBILDUNG RECHTS

Die AG Medical Planning

(im Bild Dagmar Kainmller
und Heiko Seim in London)
erzielten den 1. Platz beim
internationalen Wettbewerb
der MICCAI 2009 zur automa-
tischen Segmentierung des
Unterkiefers aus CT Daten.

Mit Hilfe einer genauen Seg-
mentierung lassen sich neben
der Anatomie auch weitere,
planungsrelevante Daten aus
den Bilddaten extrahieren.
Dazu zéhlen anatomische
Landmarken, wie z.B.
Gelenkzentren, anatomische
und mechanische Achsen
oder auch Ansatzflachen fir
Muskeln und Bander fiir die
funktionelle Planung und die

biomechanische Simulation."?

First Prize .
I Segrrmniation in the Clinic
A Grand Challenge B
2 PHILIPS

o P el s
L T L s s

i mIGGAl i _-l-‘!-. = l--_“- |:“'T"-EJ_

tiber dessen Formenraum hinaus. Hier liegt
ein Entwicklungsschwerpunkt, bei dem u.a.
graphenbasierte Minimierungsverfahren zum
Einsatz kommen.*®

Selbst flr radiologische Experten stellt die
manuelle Segmentierung benachbarter Struk-
turen, deren Bildinformation aufgrund eines
zu geringen Intensitatsunterschiedes schwer
abzugrenzen ist, ein Problem dar. Typische Bei-
spiele sind schmale Gelenkspalte, kontrastver-
starkte GefalRe, die nah an kndchernen Struk-
turen verlaufen oder Organe mit vergleichbarer
Rontgendichte. Diese Schwierigkeit lbertragt
sich auch auf automatische Segmentierungs-
verfahren. Im SFB 760 wird daher an Multi-
Objekt-Segmentierungsverfahren geforscht,

bei denen Gelenkfreiheitsgrade separat model-
liert und gelenkig gekoppelte Formmodelle
benachbarter Strukturen gemeinsam an die
Bilddaten angepasst werden, was eine tberlap-
pungsfreie Segmentierung unter Nutzung von
raumlicher Kontextinformation ermoglicht.*>®

Auch 2009 erzielte die AG Medical Planning
mit ihrem modellgestiitzten Verfahren den er-
sten Platz bei einem internationalen Wettbe-
werb zur automatischen Segmentierung des
Unterkiefers aus CT-Daten (Abbildungen auf
der rechten Seite). Die Ergebnisse decken sich
weitgehend mit denen von radiologischen Ex-
perten.” Fir die Anwendung in der dentalen
Implantologie wurde das Verfahren dahinge-
hend erweitert, dass zusatzlich zum Unterkiefer
auch der Mandibularnerv automatisch und mit
hoher Genauigkeit rekonstruiert wird.’”

Zur bildgestitzten Diagnose und Therapie-
planung werden im medizinischen Alltag statt
tomografischer Verfahren oft radiografische
Standardverfahren (Projektionsrontgen) ein-
gesetzt. Dies liegt an den weitaus geringeren
Kosten, der breiten Verfligbarkeit von Rontgen-
geraten und der geringeren Dosis an ionisie-
render Strahlung. Aus diesem Grund werden
am ZIB auch Verfahren untersucht, mit denen -
unter Nutzung von statistischen 3D-Form-
modellen — bereits aus einer oder wenigen
Projektionsaufnahmen eine 3D-Rekonstruktion
der durchleuchteten anatomischen Struktur
erfolgen kann. Neben der erfolgreichen Rekon-
struktion des Beckenknochens wurden aktuell
auch viel versprechende Ergebnisse bei der
Rekonstruktion des kndchernen Thorax erzielt
(Abbildung auf der linken Seite).?

® Kainmiiller, Lamecker, Seim, Zachow: Multi-object segmentation of head bones. Contribution to MICCAI Workshop — Head and Neck Auto-Segmentation
Challenge, Accepted for Publication in MIDAS Journal (2009). ’ Kainmiiller, Lamecker, Seim, Zinser, Zachow: Automatic Extraction of Mandibular Nerve and
Bone from Cone-Beam CT Data. MICCAI, Springer LNCS 5762, pp. 76-83 (2009). % Dworzak, Lamecker, von Berg, Klinder, Lorenz, et al: 3D Reconstruction of
the Human Rib Cage from 2D Projection Images using a Statistical Shape Model. Int. Journ. of Computer Assisted Radiology and Surgery, Springer,

pp. 111-24 (2009). ? Seim, Kainmiiller, Heller, Zachow, Hege: Automatic Extraction of Anatomical Landmarks from Medical Image Data: An Evaluation of
Different Methods. IEEE Int. Symp. on Biomed. Imag. (ISBI), pp. 538—41 (2009).
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3D-REKONSTRUKTION VON GROSSEN
NEURONALEN NETZEN

BEARBEITET VON: Vincent J. Dercksen, Hans-Christian Hege

KOOPERATION: Marcel Oberlander, Bert Sakmann (Max Planck Florida Institute, Jupiter, FL, USA), Stefan Lang (IWR, Universitat Heidelberg)
FORDERUNG: Max-Planck-Institut fiir Neurobiologie, Martinsried
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/visual/projects/cortexinsilico

Es ist eine der gro3en Herausforderungen der
Neurobiologie, die neuronale Informationsver-
arbeitung zu verstehen — etwa wie sensorische
Informationen empfangen und verarbeitet
werden und wie daraus Verhalten entsteht.
Ein haufig verwendetes Modellsystem zur Un-
tersuchung solcher Fragen ist das sogenann-
te ,Whisker-Barrel-System” der Ratte. Ratten
nutzen bewegliche Barthaare (whiskers) als
Sinnesorgane. Diese Barthaare ermaoglichen
es den Tieren, sich raumlich zu orientieren und
die Textur von Oberflachen zu analysieren. Zu
jedem Barthaar korrespondieren eindeutig ab-
grenzbare Bereiche im Thalamus und Kortex,
in denen die sensorische Information verar-
beitet wird. ,Kortikale Saule” oder ,barrel”
bezeichnet das einem Barthaar zugeordnete
Neuronenaggregat im Kortex. Anhand dieses
Modellsystems konnen Prozesse der Informa-
tionsverarbeitung von der molekularen Ebene
bis hin zur Verhaltensebene erforscht werden.
Durch 3D-Modellierung der zugehoérigen neu-
ronalen Schaltkreise und numerische Simulati-
on ihrer Aktivitat, erhofft man sich Erkenntnisse
Uiber Prozesse, die mit traditionellen in-vivo/in-

vitro Methoden nicht zu erreichen waren. Es ist
unser Ziel im Verbundprojekt ,cortical column
in silico”, Werkzeuge fiir die Rekonstruktion
von anatomisch realistischen neuronalen Net-
zen und die visuell unterstiitzte Analyse von
Simulationsdaten zu entwickeln.

Um ein neuronales Netz zu modellieren, muss
man zunachst die Anzahl der Nervenzellen im
untersuchten Gehirnbereich ermitteln. Zusam-
men mit dem MPI haben wir eine automatische
Methode entwickelt, die gefarbte Zellkérper
(Somata) in 3D-Bildern detektiert und zahlt."
Das Verfahren funktioniert flir NeuN-gefarbte
Somata in der Konfokalmikroskopie wie auch
flir Ca2+-gefarbte Somata in der 2-Photonen-
mikroskopie.? Das Verfahren nutzt Bildfilter
zur Separation der Somata vom Hintergrund,
eine Wasserscheidenmethode zur Trennung
benachbarter, im Bild verbundener Somata
und eine statistisch basierte Zerlegung der
Cluster, die immer noch verbunden sind. Das
vollautomatische Verfahren liefert mit manu-
eller Zahlung vergleichbare Ergebnisse und
bietet erstmals die Mdglichkeit Gehirnvolumi-

Ganz links: kortikale Saule,
bestehend aus verschiedenen
Schichten.

Links: Rattenhirn mit dem
Ubertragungsweg (blau) der
sensorischen Information
von einem Barthaar zum
korrespondierenden Bereich
im Thalamus (2, VPM) und
Kortex (3).*

' Automated three-dimensional detection and counting of neuron somata, M. Oberlaender, V.J. Dercksen, R. Egger, M. Gensel, B. Sakmann, H.-C. Hege,
Journal of Neuroscience Methods, Vol. 180 (1), pp. 147-160, 2009. * Transmitted light brightfield mosaic microscopy for three-dimensional tracing of single

neuron morphology, M. Oberlaender, R. M. Bruno, B. Sakmann, and P. J. Broser. Journal of Biomedical Optics, 12(6): 1-19, 2007.
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Aktivitat zu visualisieren.

DAS PROJEKT IN KURZE: Wie arbeitet das Gehirn? Wie schaffen es Verbiinde von Nerven-
zellen Lernen, Denken und Handeln hervorzubringen? Die Neurobiologie versucht Antworten auf
diese Fragen zu finden, indem sie die Funktionsweise natlrlicher neuronaler Netzwerke analysiert.
Ein Forschungsansatz ist, anatomisch und elektrophysiologisch realistische Modelle neuronaler
Netze zu erstellen und deren Aktivitat numerisch zu simulieren. Wir entwickeln Methoden, um
neuronale Netze aus 3D-Mikroskopieaufnahmen zu rekonstruieren und den zeitlichen Verlauf ihrer

Automatisch detektierte
Neuronsomata (griin) in
einer kortikalen Saule. Die
Zellkorperdichte ist sehr
unterschiedlich in den ver-
schiedenen Schichten
(Daten: M. Oberlander,

Max Planck Florida Institute).

3D-Morphologierekonstruk-
tionen unterschiedlicher
Neurontypen: VPM-Axon
(blau) und basale (rot) sowie
apikale Dendriten (rosa)
verschiedener L5-Zellen
(Daten: M. Oberlander,

Max Planck Florida Institute).

na mit zehntausenden Zellen, wie zum Beispiel
das einer kortikalen Saule, vollstandig auszu-
zahlen. Um die Morphologie aller involvierten
Zelltypen zu erfassen, wurde eine Verarbei-
tungskette entwickelt, mit der sich die Gestalt
einzelner Neurone, inklusive der diinnen, weit-
laufigen Axone, aus Hellfeldmikroskopiedaten
rekonstruieren lasst: Zunachst wird ein Ge-
hirnbereich, in dem ein gefarbtes Neuron liegt,
dinn geschnitten und mikroskopiert. Daraus
entstehen diinne aber dreidimensionale Bilder.
In einer visuell unterstiitzten 3D-Editier-Umge-
bung kénnen die neuronalen Aste automatisch
segmentiert, fragmentierte Linien interaktiv
verbunden und Falschsegmentierungen ent-
fernt werden; weiterhin konnen die Schnitte
raumlich exakt ausgerichtet werden.® Im Ver-
gleich zur herkdmmlichen Rekonstruktion mit
Hilfe eines software-gesteuerten Mikroskops,
ermoglicht unser Verfahren objektivere Axon-
und Dendritsegmentierungen. Es wird auch ein
hoéherer Durchsatz erreicht, da die Bildverar-
beitung von der Aufnahme getrennt und weit-
gehend parallelisierbar ist.

Die so rekonstruierten anatomischen Daten
werden in einem Netzwerk zusammenge-
fligt, das eine kortikale Saule im somatosen-
sorischen Kortex der Ratte reprasentiert. Der
Nachbau dieses Schaltkreises resultiert in
einem zylinderformigen Netzwerk-Modell,
bestehend aus ca. 15.200 exitatorischen kor-
tikalen Neuronen, verbunden mit ca. 285 pra-
synaptischen thalamischen Neuronen. Mit
einem am IWR neu entwickelten, hoch-paralle-
lisierten Simulationssystem soll die ,kortikale
Saule in silico” auf Basis von gemessenen An-
regungsmustern numerisch simuliert werden.
Unsere Aufgabe ist nun die Entwicklung visuell
unterstiitzter Werkzeuge zur Analyse grolder
neuronaler Netze in Aktion.

* Automatic alignment of stacks of filament data, V.J. Dercksen, B. Weber, D. Giinther, M. Oberlaender, S. Prohaska, H.-C. Hege, Proc. IEEE International
Symposium on Biomedical Imaging: From Nano to Macro, pp. 971-974, Boston, USA, 2009. * Bild aus: M. Helmstaedter, et al., Reconstruction of an average

cortical column in silico. Brain Research Reviews, 55(2): 193-203, 2007.
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TOPOLOGISCHE ANALYSE DISKRETER DATEN

BEARBEITET VON: Jan Reininghaus, David Giinther, Ingrid Hotz, Hans-Christian Hege
ARBEITSGRUPPEN: Vergleichende Visualisierung, Visualisierungsalgorithmen
FORDERUNG: DFG-Emmi-Noether Nachwuchsgruppe, DFG-SFB 557

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/visual/projects/cvt

Ziel dieses Projektes ist es, aus Daten verschie-
dener Anwendungen extremale Strukturen
automatisch und robust zu extrahieren."*?
Bei eindimensionalen Daten bestehen extre-
male Strukturen aus Minima und Maxima. Bei
zweidimensionalen Daten, wie z.B. dem Ho6-
henprofil einer Berglandschaft, kommen noch
Sattelpunkte hinzu. Des Weiteren beinhalten
zweidimensionale Daten auch extremale Lini-
en, Separatrizen genannt, die die Sattelpunkte
mit den Minima und Maxima verbinden. Fur
das Beispiel einer Berglandschaft sind diese
Linien durch Bergkdamme und Talsohlen gege-
ben. Eine computergestlitzte Berechnung der
Extremalstrukturen, auch in héheren Dimensi-
onen, ermdoglicht es, grol3e Datenmengen ab-
strakt zu reprasentieren, quantitativ zu analy-
sieren und objektiv zu vergleichen.

Bisherige Methoden zur Ermittlung von Extre-
malstrukturen verwenden héufig Ableitungen.
Bei verrauschten Daten ist dies problematisch,
da sich die Eingangsfehler beim Differenzieren
verstarken. Im vorliegenden Projekt werden
daher kombinatorische Algorithmen entwi-
ckelt, die ohne Differentiation auskommen und
die parameterfrei sind. Der kombinatorische
Ansatz erhalt automatisch topologische Inva-
rianten, z.B. die Homologie der zugrundelie-
genden Geometrie. Dieses tragt wesentlich
zur Robustheit der Algorithmen bei. Zudem
ermoglicht die kombinatorische Herangehens-
weise eine natiirliche Gewichtung der Extre-
malpunkte. Das Wichtigkeitsmal} erlaubt es,
Rauschen in den Daten von ,echten’ Strukturen
zu unterscheiden.

ABBILDUNGEN

1. ROBUSTHEIT BEZ.
RAUSCHENS

Ein Testdatensatz zur lllustra-
tion der robusten Berechnung
von Minima (blau), Maxima
(rot) und Sattelpunkten
(gelb). Trotz eines hetero-
genen Rauschens kdonnen die
dominanten Extremalpunkte
mit Hilfe einer kombinato-
rischen Analyse zuverlassig
ermittelt werden.

2. GRABENSYSTEM MARS
Eine hoch aufgeldste Darstel-
lung der Marsregion Noctis
Labyrinthus.* Eine klassische
topologische Analyse des
Hoéhenprofils liefert eine
Obermenge der Bestandteile
des Grabensystems, die sehr
komplex wirkt. Durch Bewer-
tung mit Separatrixpersistenz
wurde diese Menge auf die
wesentlichen, hier gezeigten
Strukturen reduziert. Das
blaue Netzwerk, welches das
zerkliiftete Grabensystem
reprasentiert, kann nun hin-
sichtlich der Verzweigungen
und regelmaBigen Strukturen
quantitativ charakterisiert

werden.

! Separatrix Persistence: Extraction of Salient Edges on Surfaces Using Topological Methods, T. Weinkauf und D. Giinther, Computer Graphics Forum 28(5),
pp. 1519-1528, 2009. ? Combinatorial 2D Vector Field Topology and Simplification. J. Reininghaus, |. Hotz. Best Paper Award at TopolnVis 2009. Topology-
based Methods in Visualization, Mathematics + Visualization, Springer, 2010. (to appear). ? Fast Combinatorial Vector Field Topology. J. Reininghaus, I. Hotz.,
C. Loewen. (eingereicht bei Trans. Visual. Comput. Graph.). * Daten bereitgestellt vom Projekt Mars Orbiter Laser Altimeter (MOLA) der NASA
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DAS PROJEKT IN KURZE: Bei der Analyse von Daten sind haufig bedeutungstragende Strukturen
herauszufiltern. Hier gezeigte Bsp. sind Grabensysteme in Aufnahmen der Marsoberflache und Wirbel-
strukturen in meteorologischen Klimasimulationen. Wir haben eine kombinatorische Methode entwi-
ckelt, mit der solche Strukturen selbst aus stark verrauschten Daten extrahiert werden konnen. Eine
besondere Starke des Ansatzes besteht darin, die resultierenden Strukturen auf Basis eines Wichtig-
keitsmal3es zu hierarchisieren und fiir eine folgende quantitative und qualitative Analyse bereitzustellen.

3. KLIMASIMULATION
Momentaufnahme des
Windrichtungsfeldes in 10 m
Bodenhdhe aus einer Klima-
simulation® des Max-Plank-
Instituts fiir Meteorologie.
Die Farbgebung des Wind-
richtungsfeldes entspricht
dem Luftdruck in Meeres-
hohe. Die weiRen Kugeln
zeigen die kritischen Punkte
des Feldes, die mit einem
kombinatorischen Ansatz
berechnet wurden. Die GroR3e
der Kugeln entspricht der
Relevanz der Extremalpunkte
im Windrichtungsfeld. Daraus
ergeben sich die dominanten
Hoch- und Tiefdrucksysteme;
weiterhin kénnen verschie-
dene Wetterszenarien quanti-
tativ verglichen werden.

SEPARATRIXPERSISTENZ

Im Zuge des Projekts hat sich herausgestellt,
dass das Wichtigkeitsmal3 fiir Extremalpunkte,
im folgenden ,Persistenz’ genannt, fiir die Be-
wertung von Extremallinien nicht ausreicht.
Die Relevanz entlang einer Extremallinie ist im
Allgemeinen nicht konstant. Um die raumlich
veranderliche Relevanz zu berlcksichtigen,
wurde die Persistenz von Punkten auf Linien
erweitert. Die Persistenz eines Minimums zum
Sattelpunkt ist definiert als Hohenunterschied
der beiden Punkte. Betrachtet man die Bedeu-
tung einer Separatrix, lasst sich ein ahnliches
MaR3 fir Linien motivieren: Eine Separatrix
trennt immer zwei Extremalregionen, die nicht
durch einen monotonen Weg verbunden wer-
den kénnen. Die Starke dieser Trennung ist die
Grundlage fiir die Definition von ,Separatrix-
persistenz’: Sind m;und ms, zwei Minima und
S eine trennende Separatrix, so ist die Separa-
trixpersistenz 7 eines Punktes x auf der Sepa-
rationslinie durch den kleinsten Hubunter-
schied des Punktes zu den beiden Minima ge-
geben:

R(z) = min (z —mq,z — ma)
mi,ma2

Ahnlich wie Persistenz besitzt auch Separa-
trixpersistenz einen globalen Charakter und
ist daher, im Vergleich zu lokalen Grof3en, ein
sehr robustes Mal3. Ein Beispiel ist in Abb. 2
gezeigt. Hier werden aus Fotografien der Mars-
oberflaiche werden automatisch Grabensys-
teme ermittelt. Die berechneten Linien sind als
explizite Geometrie, versehen mit einem Wich-
tigkeitsmal3, gegeben und bilden eine Grund-
lage fir weitere quantitative oder qualitative
Analysen. Das Verfahren hat grundlegenden
Charakter und kann als Baustein in einer Viel-
zahl von Anwendungen verwendet werden.

KOMBINATORISCHE
VEKTORFELD-TOPOLOGIE

Die Nullstellen eines Vektorfeldes, sogenann-
te kritische Punkte, weisen ahnlich den Extre-
malpunkten im Skalarfeld ein senken-, quel-
len-, oder sattelahnliches Verhalten auf. An
die Erfolge der kombinatorischen Anséatze bei
der Analyse von skalaren Feldern anknipfend
wurde eine kombinatorische Methode zur Ex-
traktion der Extremalstruktur von Vektorfeldern
entwickelt. Basierend auf den theoretischen
Arbeiten zur kombinatorischen Vektorfeldtopo-
logie von Forman® erstellten wir einen algorith-
mischen Rahmen zur Analyse von vektoriellen
Daten. Zur Bestimmung der Extremalpunkte
und deren Persistenz muss ein Graphenpro-
blem geldst werden, das sich wie folgt darstel-
len lasst. Sei G ein bipartiter Graph mit Kanten-
gewichten w und bezeichne M die Menge aller
Paarungen (matchings) in diesem Graphen, so
suchen wir die Folge gewichtsmaximaler Paa-
rungen

Vi = argmax w(M)
MeM,|M|=k

Dieses Graphenproblem kann mittels der Un-
garischen Methode mit einem Aufwand von
O(n*/?log(n)) gelést werden, wobei . die Zahl
der Knoten in G ist. Da dies fuir Daten aus prak-
tischen Anwendungen zu aufwandig ist, wur-
de ein approximativer, parallelisierbarer Al-
gorithmus mit einer empirischen Laufzeit von
O(n?log(n)) entwickelt. Um die Persistenz der
kritischen Punkte gut zu approximieren, war
es hierbei entscheidend, dass die Konkavitat
der Folge w(V})in der Approximation erhal-
ten bleibt. Unser approximativer Algorithmus
ermoglicht es, grofBe Vektorfelder, wie sie z.B.
in der Klimaforschung auftreten (siehe Abb. 3)
zu analysieren.

® Daten bereitgestellt vom Deutschen Klimarechenzentrum (DKRZ) ® Combinatorial Differential Topology and Geometry. Forman, R. New Perspective in
Geometric Combinatorics MSRI Publications, 1999, 8, pp. 177-206.
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PROJEKTE DER ABTEILUNG VISUALISIERUNG UND DATENANALYSE

ALLE PROJEKTE IM NETZ AUSFUHRLICH UNTER: www.zib.de/visual/projects/index.de.html

3D TENSORFELD-EXPLORATION

URL: www.zib.de/visual/projects/Tensor
Visualization

Bearbeitet von: A. Kratz, N. Kettlitz, I. Hotz
Forderung: DFG Emmy Noether

Inhalt: Entwicklung von Visualisierungs-
und Explorationsmethoden zur interaktiven
Analyse von 3D-Tensorfeldern

AMIRA

URL: www.zib.de/visual/projects/amira
Bearbeitet von: D.Baum, S. Prohaska
Kooperation: Visage Imaging, Berlin;

VSG Bordeaux

Forderung: Visage Imaging, VSG Bordeaux
Inhalt: Technologietransfer: Kooperation
mit Software-Firmen zur Uberfiihrung
neuer Algorithmen in die kommerzielle
Software Amira/Avizo

AMR

URL: www.zib.de/visual/projects/amr
Bearbeitet von: R. Kahler, H.-C. Hege
Kooperation: MPI Gravitationsphysik,
Golm; Kavli Institute for Particle Astrophy-
sics and Cosmology, Stanford University
Forderung: MPI Gravitationsphysik

Inhalt: Visualisierung von Daten aus
allgemein-relativistischen Simulationen,
insbesondere solchen auf adaptiv ver-
feinerten Gittern; Entwicklung neuer Visua-
lisierungstechniken

BIOSPHERE3D

URL: www.zib.de/visual/projects/biosphere3d
Bearbeitet von: M. Clasen,

S. Prohaska, H.-C. Hege

Kooperation: Lenné3D Berlin

Inhalt: Entwicklung eines Softwaresystems
zur interaktiven Visualisierung von Land-
schaften mit neuen Level-of-Detail-Verfah-
ren unter besonderer Berlicksichtigung der
Vegetation

CAS

URL: www.zib.de/visual/projects/cas
Bearbeitet von: J. Malinowski, A. Wittmers,
D. Kainmdiiller, H. Lamecker, P. Deuflhard,
S. Zachow

Kooperation: Universitatskliniken Stock-
holm, Wien, Berlin, Hannover, KéIn
Forderung: Universitatsklinikum Wien
Inhalt: Entwicklung von Methoden fiir die
Planung komplexer Operationen in der
Kopfchirurgie

CEREBRAL ANEURYSMS

URL: www.zib.de/visual/projects/colorwash
Bearbeitet von: C. Petz, O. Rosanwo,

I. Hotz, H.-C. Hege

Kooperation: Charité Berlin;

Helios Klinikum Berlin

Inhalt: Entwicklung von Methoden zur
Anatomie-Rekonstruktion und zur Analyse
von Stromungsfeldern fiir die patienten-
spezifische Analyse der Himodynamik
zerebraler Aneurysmen

CORTEX IN SILICO

URL: www.zib.de/visual/projects/cortexinsilico
Bearbeitet von: V. Dercksen, M. Gensel,
H.-C. Hege

Kooperation: MPI Florida; MPI Neuro-
biologie Martinsried; Uni Heidelberg
Forderung: MPI Neurobiologie
Martinsried

Inhalt: Entwicklung von Verfahren zur
Rekonstruktion und Visualisierung des neu-
ronalen Netzwerks einer kortikalen Saule

CRYOREC

URL: www.zib.de/visual/projects/cryorec
Bearbeitet von: D. Glinther, H.-C. Hege,

S. Prohaska

Kooperation: MPI Biochemie Martinsried;
Uni Saarland

Forderung: MPI Biochemie Martinsried
Inhalt: Entwicklung von Verfahren zur bild-
basierten Rekonstruktion von biologischen,
subzellularen Strukturen in Cryo-ET-Auf-
nahmen

CVT

URL: www.zib.de/visual/projects/cvt

Bearbeitet von: J.Reininghaus, C. Lowen,

I. Hotz

Forderung: DFG Emmy Noether

Inhalt: Entwicklung von numerisch stabilen
Verfahren zur Analyse und zum Vergleich
von Vektorfeldern unter Nutzung der kombi-
natorischen Vektorfeld-Topologie

EU FP6: DESSOS

URL: www.zib.de/visual/projects/dessos
Bearbeitet von: H. Seim, S. Zachow,
H.-C. Hege

Kooperation: Universitaten Southampton
HU Berlin, Leiden, Zaragoza; ESI Group;
Finsbury Orthopaedics; Pera Innovation;
DePuy International

Forderung: EU FP6

Inhalt: Entwicklung bildbasierter Planungs-
software flr die orthopadische Chirurgie

DIGINEURO

URL: www.zib.de/visual/projects/DigiNeuro
Bearbeitet von: A. Kul3, M. Gensel,

H.-C. Hege

Kooperation: MPI Neurobiologie
Martinsried; Universitaten FU Berlin, Arizo-
na State, Marburg

Forderung: MPI Neurobiologie Martinsried,
DFG

Inhalt: Entwicklung von Verfahren zum Er-
zeugen, Aktualisieren und Visualisieren von
digitalen Gehirnatlanten und der Integrati-
on von semantischer Information

ECHOBETONVIZ

URL: www.zib.de/visual/projects/EchoBetonViz
Bearbeitet von: O. Paetsch, S. Prohaska
Kooperation: BAM Berlin

Férderung: BAM Berlin

Inhalt: Adaption von Visualisierungsver-
fahren zur Analyse von Echomessungen an
Betonbauteilen

SFB 557: FLOW ANALYSIS Il

URL: www.zib.de/visual/projects/flowanalysis2
Bearbeitet von: J. Kasten, T. Weinkauf,

I. Hotz, H.-C. Hege

Kooperation: Uni Magdeburg, TU Berlin,
SFB 557

Forderung: DFG SFB 557

Inhalt: Entwicklung von Methoden zur
merkmalsbasierten Analyse und zum
Vergleich von Strukturen in parame-
terabhangigen, insbesondere aktuierten
Stromungen

GLYPH PLACEMENT

URL: www.zib.de/visual/projects/Anisotropic
Sampling

Bearbeitet von: A. Kratz, N. Kettlitz, I. Hotz
Kooperation: IDAV, University of California
Davis

Forderung: DFG Emmy Noether

Inhalt: Verfahren zur Erzeugung von Punkt-
verteilungen fiir die glyphbasierte Tensor-
feldvisualisierung und Texturgenerierung

KML

URL: www.zib.de/visual/projects/kml
Bearbeitet von: C. Petz, S. Prohaska
Kooperation: Planetarium Hamburg;
DKRZ Hamburg

Forderung: Planetarium Hamburg

Inhalt: KML-Export zeitabhangiger Klima-
simulationsdaten zur Présentation von
Ergebnissen der Klimaforschung
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MATHEON-F2:

ATLASBASIERTE 3D SEGMENTIERUNG
URL: www.zib.de/visual/projects/seg3d
Bearbeitet von: H. Lamecker, B. Weber,
H.-C. Hege, P. Deuflhard

Kooperation: Charité Berlin; AO Foundation
Schweiz: Visage Imaging, Berlin; MATHEON
Projekte F1, F4, F5, A1, A2

Forderung: DFG MATHEON

Inhalt: Entwicklung von Methoden zur auto-
matischen und modell-basierten Segmen-
tierung in medizinischen Bilddaten, insbe-
sondere flr die Anatomie-Rekonstruktion

MICROTUBULES

URL: www.zib.de/visual/projects/microtubules
Bearbeitet von: B. Weber, S. Prohaska,
H.-C. Hege

Kooperation: MPI molekulare Zellbiologie
und Genetik

Forderung: MPI molekulare Zellbiologie
und Genetik, Dresden

Inhalt: Entwicklung von automatischen Ver-
fahren zur Identifikation von subzelluldren
Strukturen, insbesondere von Mikrotubuli
in Elektronentomogrammen

NOSE

URL: www.zib.de/visual/projects/nose
Bearbeitet von: B. Woelk, S. Zachow
Kooperation: Asklepios Klinik Birkenwer-
der; CFX Berlin, Klinikum Karlsruhe
Foérderung: Klinikum Karlsruhe,
Asklepios Klinik Birkenwerder

Inhalt: Entwicklung von Verfahren zur com-
putergestlitzten Planung in der
HNO-Chirugie unter Berlcksichtigung
der optimalen Nasenatmung

PERGAMON

URL: www.zib.de/visual/projects/pergamon
Bearbeitet von: M. Clasen, O. Rosanwo,

S. Prohaska, H.-C. Hege

Kooperation: FU Berlin; Pergamonmuseum,
Berlin; DAI Berlin; TU Cottbus; Uni KoIn;
Lenné3D Berlin

Foérderung: BMBF

Inhalt: Virtuelle Rekonstruktion des antiken
Pergamon und Kontextualisierung von
Skulpturen

PROVENANCE

URL: www.zib.de/visual/projects/provenance
Bearbeitet von: B. Meyer, S. Prohaska,
H.-C. Hege

Inhalt: Visualisierung von Datenherkunft
zur Unterstlitzung von komplexen visuellen
Datenanalysen

MatHEON-F7: QM MOL

URL: www.zib.de/visual/projects/molgm
Bearbeitet von: F. Marquardt, M. Koppitz,
C. Lasser, H.-C. Hege

Kooperation: FU Berlin

Forderung: DFG MatrHEON; FU Berlin CSS
Inhalt: Entwicklung von Methoden zur Visu-
alisierung quantenmechanischer Prozesse
in Molekilen

PORE SPACE

URL: www.zib.de/visual/projects/porespace
Bearbeitet von: U. Homberg, S. Prohaska
Kooperation: BAM Berlin; Uni Weimar;
FH Leipzig

Férderung: BAM Berlin

Inhalt: Entwicklung von Methoden zur
bildbasierten Analyse von Geflige- und
Porenstrukturen

SFB 760: SIBILL

URL: www.zib.de/visual/projects/sfb760
Bearbeitet von: D. Kainmdiller,

H. Lamecker, S. Zachow, H.-C. Hege
Kooperation: Charité Berlin; FU Berlin
Foérderung: DFG SFB 760

Inhalt: Entwicklung von Methoden zur
bildbasierten, patientenspezifischen
Rekonstruktion der Anatomie des
Beins fiir Biomechanik-Simulationen

TENSORFELD-SEGMENTIERUNG

URL: www.zib.de/visual/projects/Tensor
Segmentation

Bearbeitet von: C. Auer, V. Zobel, |. Hotz
Kooperation: IDAV,

University of California Davis

Forderung: DFG Emmy Noether

Inhalt: Entwicklung von topologischen
Methoden zur Segmentierung von Tensor-
feldern

UNCERTAINTY-VIS

URL: www.zib.de/visual/projects/uncertainty
Bearbeitet von: K. P6thkow, H.-C. Hege
Kooperation: U Magdeburg

Inhalt: Entwicklung von Methoden zur
Extraktion und Visualisierung von un-
scharfen Merkmalen in fehlerbehafteten
Daten, insbesondere in Skalar-, Vektor- und
Tensorfeldern
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EU FP6: VIRTUE

URL: www.zib.de/visual/projects/virtue
Bearbeitet von: C. Petz, S. Prohaska,

H.-C. Hege

Kooperation: HSVA Hamburg; Principia,

La Ciotat, Frankreich; Uni Strathclyde, UK;
FRIEND-SHIP Systems, Potsdam
Foérderung: EU FP6

Inhalt: Visualisierung und Analyse von Stro-
mungsdaten der Schiffshydro-dynamik

3D FROM X-RAY

URL: www.zib.de/visual/projects/x-ray-3d
Bearbeitet von: J. Dworzak, H. Lamecker,
S. Zachow, H.-C. Hege

Kooperation: Philips Hamburg

Inhalt: Entwicklung von Verfahren zur at-
lasbasierten 3D-Rekonstruktion des Thorax
aus 2D-Roéntgenbildern


http://www.zib.de/visual/projects/TensorVisualization/
http://www.zib.de/visual/projects/TensorVisualization/
http://www.zib.de/visual/projects/AnisotropicSampling
http://www.zib.de/visual/projects/AnisotropicSampling
http://www.zib.de/visual/projects/TensorSegmentation
http://www.zib.de/visual/projects/TensorSegmentation
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OPTIMIERUNG

LEITUNG: Prof.Dr.Dr. h.c.mult. Martin Grétschel, Dr. habil. Ralf Borndorfer

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/Optimization

MISSION

Auf dem Gebiet der Optimierung sind in den
letzten Jahren enorme Fortschritte erzielt wor-
den. Wir kénnen heute Probleme in Dimensi-
onen l6sen, die noch vor kurzem undenkbar
waren. Als besonders erfolgreich erweist sich
die Verwendung von allgemeinen L&sungs-
Frameworks, durch die sich Erkenntnisse fiir
einzelne Probleme unmittelbar fiir andere
Fragestellungen nutzen lassen. Die Abteilung
Optimierung treibt diese Entwicklungen auf
den Gebieten der kombinatorischen, linearen
und nicht-linearen, gemischt-ganzzahligen und
der Constraint-Optimierung mit voran. Hier-
durch eroffnen sich neue Perspektiven in den
Anwendungen.

STRUKTUR

Die Abteilung wurde von Prof. Dr. Dr. h.c. mult.
Martin Grotschel geleitet. Sie bestand im Jahr
2009 aus den drei Arbeitsgruppen:

* Verkehr und Logistik
(Ltg. Dr. habil. Ralf Borndorfer, gleichzeitig
stellv. Abteilungsltg.)

* Lineare und nichtlineare ganzzahlige
Optimierung (Ltg. Dr. Thorsten Koch)

* Telekommunikation (Ltg. Dr. Maren Martens).

SPIN-OFFS

Aus der Abteilung sind bisher drei Spin-off-Fir-
men hevorgegangen, die in den Sparten Logistik,
Verkehr und Telekommunikation in Forschungs-
projekten entwickelte Methoden mit groRem
Erfolg in Beratungsprojekten und als Basis von
Softwareprodukten einsetzen. Wenn die Spin-
off-Firmen auf neue mathematische Fragestel-
lungen stoRRen, entstehen haufig interessante
Kooperationen. Drei Forschungsprojekte der
Berichtsperiode haben auf diese Art begonnen.

AUSZEICHNUNGEN UND RUFE

Ein Highlight des letzten Jahres war die Verlei-
hung des Beale-Orchard-Hays-Preises for Ex-
cellence in Computational Mathematical Pro-
gramming, einem der renommiertesten Preise
auf dem Gebiet der Optimierung, an Tobias
Achterberg fiir die Entwicklung des Frame-
works SCIP zur Lésung gemischt-ganzzahliger
Constraint Programme. Er hat dafiir auch den
Dissertationspreis 2009 der Association of Eu-
ropean Operational Research Societies und
den 2. Tucker Preis der Mathematical Program-
ming Society erhalten. Stefan Heinz, Thomas
Schlechte und Jonas Schweiger errangen den
1. Platz in der AIMMS-CPLEX/MOPTA Optimi-
zation Modeling Competition 2009, Markus
Reuther den Diplomarbeitspreis 2009 der Ge-
sellschaft fiir Operations Reserach, und Olga
Heismann den 3. Preis der International Ma-
thematics Competition for University Students
2009. Andreas Bley nahm einen Ruf auf eine
MatHEON-Nachwuchsgruppenleiterstelle an, M.
Grotschel wurde SIAM Fellow.

VERKEHR UND LOGISTIK

Die mathematische Basis der AG sind auf der
Biindelmethode basierende Verfahren zur Lo-
sung grolRer gekoppelter ganzzahliger Pro-
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Tobias Achterberg (Mitte)
gewinnt den Beale-Or-
chard-Hays-Preis 2009 der
Mathematical Programming
Society fir seine Arbeiten
zum CIP-Léser SCIP. Das Bild
zeigt ihn nach der Preisverlei-
hung beim 20. International
Symposium on Mathematical
Programming in Chicago
neben dem Vorsitzenden des
Preiskomitees Nick Sahinidis
(links) und dem Vorsitzenden
der Mathematical Program-
ming Society Steve Wright

(rechts).

Die MOPTA-Gewinner.

Ort-Zeitdiagramm eines
Flugplans; die Farbung
kennzeichnet die Verspa-
tungswahrscheinlichkeit (rot:
Verspatung wahrscheinlich,
grin: Verspatung unwahr-
scheinlich).
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Glasfaser-Telekommu-

nikationsnetz in Berlin-
Lichterfelde.

gramme in Verbindung mit neuartigen Kon-
figurationsmethoden, die eine Behandlung
komplexer Nebenbedingungen mit Hilfe von
erweiterten Formulierungen erlauben. Ein Ar-
beitsschwerpunkt lag auf der Untersuchung
von Themen der adaptiven Diskretisierung von
Modellen, die einen Anknipfungspunkt zur
Abteilung NUMERISCHE ANALYSIS UND MODEL-
LIERUNG bilden. Erfolge konnten wir hierbei
mit einer Studie zur Optimierung des Simplon-
tunnels und in ersten ICE-Umlaufplanungen
fir die DB Fernverkehr AG erzielen. Einen
zweiten Schwerpunkt bildet die Untersuchung
von Unsicherheit. Dort haben wir Approxima-
tionsmethoden zur Losung von robusten Op-
timierungsproblemen und von Markov-Ent-
scheidungsproblemen entwickelt, die z.B. zur
Flugzeugumlaufplanung und Aufzugsteuerung
eingesetzt werden.

LINEARE UND NICHTLINEARE

GANZZAHLIGE OPTIMIERUNG

Das Kernthema der AG ist die Integration
von Techniken der ganzzahligen Optimierung
(z.B. Schnittebenenverfahren, Primalheurist-
iken) und der Constraint-Programmierung (z.B.
Domainpropagierung, Konfliktanalyse), die im
Framework SCIP implementiert und in vielen
Anwendungsprojekten eingesetzt werden. Das
von der AG entworfene Paradigma der Cons-
traint-ganzzahligen Programmierung wurde im
Jahr 2009 erfolgreich auf die Lé6sung von Pro-
blemen mit kontinuierlichen Nichtlinearitaten
erweitert. Eine besondere Herausforderung
liegt dabei in der globalen Optimierung unter
nichtkonvexen Nebenbedingungen. Weitere
Schwerpunkte waren das Projekt Exakte Ganz-
zahlige Programmierung, in dem die Optimie-
rung unter exakter Arithmetik erforscht wird,
die polyedertheoretische Untersuchung kardi-
nalitatsbeschrankter Matroide und der Entwurf
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von effizienten Technologien zur massiven Par-
allelisierung von Baumsuch-Algorithmen. Mit
den dabei implementierten Verfahren konnten
auf den von der Abteilung HIGH PERFORMANCE
CoMPUTING betriebenen Hochstleistungsrech-
nern zwei bislang offene Instanzen der MIPLIB
2003' gelost werden.

TELEKOMMUNIKATION

Im Mittelpunkt der mathematischen Forschung
der AG stehen Techniken der gemischt-ganz-
zahligen Programmierung zur Losung von
Netzwerkdesignproblemen, wobei Schnitte-
benenverfahren und Dekompositionsansatze
eine zentrale Rolle spielen. Diese Arbeiten
sind auch Uber die Telekommunikation hinaus
von Bedeutung; so wurde 2009 ein auf der
Erkennnung von Netzwerkstrukturen basie-
render Separierer in den IP-Losern SCIP und
CPLEX implementiert. Neue Aspekte unserer
methodischen Arbeit sind die Behandlung von
Unsicherheiten tiber den Bedarf an Bandbrei-
te schon bei der Netzdimensionierung sowie
die schrittweise Ausbauplanung von Telekom-
munikationsnetzen (iber aufeinanderfolgende
Zeitraume hinweg. In diesem Zusammenhang
adaptieren und entwickeln wir im Gedanken-
austauch mit der AG VERKEHR UND LOGISTIK
Techniken der robusten sowie (mehrstufigen)
stochastischen Optimierung in Kombination
mit Ganzzahligkeitsbedingungen. Mit die-
sen Ansatzen behandeln wir in den Projekten
Fragen der Verkniipfung mehrerer Netzwerk-
schichten und Technologien.

! siehe http://miplib.zib.de
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Z1B OPTIMIZATION SUITE

BEARBEITET VON: Timo Berthold, Ambros M. Gleixner, Martin Grotschel, Stefan Heinz, Thorsten Koch, Kati Wolter
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP

Die ganzzahlige Optimierung beschaftigt sich
mit Problemen, bei denen bestmdgliche dis-
krete Entscheidungen getroffen werden. Zum
Beispiel kann eine UMTS-Antenne entweder
aufgestellt werden oder nicht, eine Firma kann
finf oder sechs, aber keine 5,2 Beschaftigte ein-
setzen, Buslinien sollen immer in bestimmten
Takten verkehren. Zunehmender Konkurrenz-
und Rationalisierungsdruck verstarken das
Interesse der Industrie an der Optimierung
solcher Entscheidungen und Prozesse, insbe-
sondere in den Bereichen Telekommunikation,
Logistik und Verkehr. SCIP vereint MIP-, CP-
und SAT-Techniken.

Derartige Praxisprobleme lassen sich als line-
are gemischt-ganzzahlige Programme (Mixed
Integer Programs, MIPs) formulieren. Das Ziel
der AG LINEARE UND NICHTLINEARE GANZZAH-
LIGE OPTIMIERUNG ist es, als MIP modellierte
Fragestellungen aus einer Bandbreite von In-
dustrieanwendungen so weit wie moglich mit-
tels eines allgemeinen, von der Problemstruk-
tur unabhangigen Algorithmus zu I6sen. Dabei
interessieren uns globale Optima bzw. Lo-
sungen mit kleiner Optimalitatsliicke.

In den letzten 15 Jahren wurden auf dem Ge-
biet der linearen gemischt-ganzzahligen Opti-
mierung enorme Fortschritte erzielt. Nach wie

vor gibt es aber viele Anwendungen, die As-
pekte enthalten, welche mit den derzeitigen
Werkzeugen nur schwer bearbeitet werden
konnen. Dazu zahlen insbesondere Probleme,
die sich nur schlecht linear modellieren lassen.
Hier hat sich die nichtlineare gemischt-ganz-
zahlige Optimierung (Mixed Integer Nonlinear
Programming, MINLP) zu einem sehr aktiven
Forschungsgebiet entwickelt. Aufbauend auf
den Erfolgen der linearen gemischt-ganzzah-
ligen und der globalen nichtlinearen Optimie-
rung untersuchen wir deshalb Methoden, mit
denen auch MINLPs effizient gelost werden
konnen.

Unsere Forschungsergebnisse flieBen direkt
in das Softwarepaket ZIB Optimization Suite
ein. Es unterstiitzt den kompletten Optimie-
rungszyklus von der Modellierung eines Pra-
xisproblems per Zimpl bis hin zur Loésung der
erzeugten Programme mit Hilfe von SCIP und
SoPlex.’

b
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ABBILDUNG

LINKS

MIP basiert auf dem Lésen
der LP-Relaxierung von
Teilproblemen, die durch
Schnittebenen verstarkt

werden.

MITTE

Domain-Propagierung fiir CPs
leitet aus reduzierten Werte-
bereichen weitere Einschréan-

kungen ab.

RECHTS

Die Starke des SAT-Ldsens
liegt in der Analyse von
Konflikten, die sich aus
Branching-Entscheidungen
ergeben.

Die neue ZIB Optimization
Suite 1.2 umfasst SCIP 1.2.0,
SoPlex 1.4.2 und Zimpl 3.0.0
(http://zibopt.zib.de).

SCIP vereint MIP-, CP- und
SAT-Techniken.

Durch ein Plugin-Konzept
besitzt SCIP eine modulare
Struktur, welche um eigene
Algorithmen individuell

erweitert werden kann.

' KOOPERATIONEN:

Georgia Institute of Technology (USA), Humboldt-Universitat zu Berlin, Technischen Universitat Carolo-Wilhelmina zu Braunschweig, Technische Universitat
Darmstadt, Tokyo University of Agriculture and Technology (Japan), Universidad de Chile, University of Melbourne (Australien), IBM Deutschland R&D GmbH,

Siemens AG (Corporate Technology, Software & Engineering)
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DAS PROJEKT IN KURZE: Im Mittelpunkt steht die Weiterentwicklung von Algorithmen zur effi-
zienten Losung linearer und nichtlinearer gemischt-ganzzahliger Programme, welche in vielfaltigen
Industrieanwendungen auftreten. Das Softwarepaket ZIB Optimization Suite vereint die im Projekt
erzielten Forschungsergebnisse. Das Herzstiick bildet SCIP, zur Zeit der schnellste nichtkommerzi-
elle Loser fiir lineare gemischt-ganzzahlige Programme. Unterstitzt wird diese ausgereifte Software
von SoPlex, einem Tool zur Losung linearer Programme. Abgerundet durch die Modellierungsspra-
che Zimpl bildet das Softwarepaket eine ideale Grundlage fur anspruchsvolle Forschung und Lehre.

SCIP 1.2.0 wurde im Septem-
ber 2009 veroffentlicht und
seitdem liber 2000 mal herun-
tergeladen (http://scip.zib.de).
SCIP befindet sich auch im

kommerziellen Einsatz.

SCIP-Team gewinnt Pseudo-
Boolean-Wettbewerb 2009 in
3 von 4 Kategorien
(http://cril.univ-artois.fr/PB09).
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ZIB Optimization Suite

SCIP

Gemischt-ganzzahlige Programme (MIPs), Con-
straint-Programme (CPs) und Erfullbarkeits-
probleme (Satisfiability problems, SAT) lassen
sich durch das gleiche Grundverfahren losen:
Man zerlegt die Probleminstanz sukzessive in
kleinere Teilprobleme, bis diese auf einfache
Weise zu I6sen sind. Zur Beschleunigung des
Losungsprozesses wird dieses Grundverfahren
fir MIPs, CPs und SAT-Probleme jeweils durch
sehr unterschiedliche Techniken erganzt.

Das Ziel der von uns eingefiihrten Constraint-
ganzzahligen Programme (Constraint Integer
Programs, CIPs) ist die Vereinigung von MIP-,
CP-und SAT-Konzepten. Dieser Ansatz profitiert
von der Modellierungsfreiheit der Constraint-
Programmierung und von den effizienten, auf
speziellere Strukturen abgestimmten MIP- und
SAT-Losungstechniken.

Die zugehorige Software SCIP (Solving Cons-
traint Integer Programs) ermoglicht zwei
Anwendungsarten: Zum einen kann sie als
Branch-and-Cut-and-Price-Framework zur Ent-
wicklung problemspezifischer Codes einge-
setzt werden. Zum anderen ist sie durch die be-
reits integrierten Standard-Plugins der derzeit
schnellste nichtkommerzielle MIP-Loser.

Im Berichtsjahr wurde die Performance von
SCIP weiter gesteigert. Beigetragen haben dazu
neue Heuristiken (ausgereifte LP-Rundeheuris-
tik und Startheuristik vor dem Wurzelknoten),
Verfeinerungen der Hybrid-Branching-Regel
[1], neue Preprocessing-Techniken, sowie di-
verse Verbesserungen in den wichtigsten LP-
Interfaces.

Auch die Funktionalitat wurde ausgebaut.
So unterstiitzt die Software nun Indikator-

Bedingungen und zwei neue LP-Loser. Bereit-
gestellt wird auBerdem die Maoglichkeit zur
Berechnung lexikographisch minimaler Sim-
plex-Basen, ein Feature, das die Generierung
effektiverer Schnittebenen beférdern soll. Die
sehr oft eingesetzte Pricing-Funktion von SCIP
wurde um die Handhabung von impliziten Va-
riablenschranken und die Mdglichkeit der vor-
zeitigen Terminierung erweitert.

Zusatzlich wurden im Rahmen einer Koopera-
tion mit IBM grundlegende Verbesserungen in
der Erkennung und Ausnutzung von Mehrgtter-
fluss-Strukturen in MIPs erzielt [2].

Um die Bandbreite der Anwendungen zu er-
hohen, fiir die SCIP eingesetzt werden kann,
haben wir im Berichtsjahr auRerdem unsere
Forschungsgebiete erweitert.

Dazu zahlen unter anderem generische Spal-
tengenerierung, exakte ganzzahlige Optimie-
rung, Parallelisierung auf Distributed-Memory-
Systemen, Zahlen von Losungen [8], nichtli-
neare Pseudo-Boolean-Optimierung [5] und
nichtlineare gemischt-ganzzahlige Optimierung
(MINLP).2

In der nichtlinearen Optimierung haben wir uns
auf die Klasse der gemischt-ganzzahligen qua-
dratisch-restringierten Optimierungsprobleme
(Mixed Integer Quadratically Constrained Pro-
grams, MIQCPs) konzentriert.

MIQCPs sind insbesondere fiir die Optimie-
rung von Gastransportnetzen bedeutend.
Daher ermdglicht die neue SCIP-Version die
Behandlung quadratischer und Second-Or-
der-Cone-Nebenbedingungen [6]. Um auch
nichtkonvexe quadratische Bedingungen be-
handeln zu kénnen, kann SCIP aul3erdem auf

? LITERATUR ZU SCIP:

1. T. Achterberg and T. Berthold. Hybrid branching. In CPAIOR 2009, volume 5547 of Lecture Notes in Computer Science, pp. 309-311. Springer, 2009.

2. T. Achterberg and C. Raack. The MCF-separator - detecting and exploiting multi-commodity flows in MIPs. ZIB-Report 09-38 (submitted to Mathematical
Programming Computation), 2009. 3. T. Berthold. RENS - Relaxation Enforced Neighborhood Search. ZIB-Report 07-28, 2007. 4. T. Berthold and

A. M. Gleixner. Undercover - a primal heuristic for MINLP based on sub-MIPs generated by set covering. ZIB-Report 09-40, 2009. 5. T. Berthold, S. Heinz, and
M. E. Pfetsch. Nonlinear pseudo-boolean optimization: relaxation or propagation? In SAT 2009, volume 5584 of Lecture Notes in Computer Science,

pp. 441-446. Springer, 2009. 6. T. Berthold, S. Heinz, and S. Vigerske. Extending a CIP framework to solve MIQCPs. ZIB-Report 09-23, 2009.
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kontinuierlichen Variablen branchen. Weiter-
hin wurden verschiedene Primalheuristiken
implementiert (neue sub-MIP basierte MINLP-
Heuristik [4] und Erweiterung von RENS [3] fiir
MINLPs [6]) und die Anbindung nichtlinearer
Loser ermdglicht.

Obwohl die Unterstiitzung von MINLPs in SCIP
erst am Anfang steht, konnten wir an praxisre-
levanten Anwendungen, u.a. Planungsproble-
men im Tagebau, zeigen, dass der universelle
Ansatz in SCIP eine mit problemspezifischen
Algorithmen vergleichbare Performance er-
reicht [7].

Insgesamt ist SCIP als Teil der ZIB Optimiza-
tion Suite ein leistungsstarkes Werkzeug, das
bereits mit sehr groRem Erfolg in unterschied-
lichsten Projekten inner- wie aullerhalb des
ZIBs und in der Lehre eingesetzt wird.

6.24X  6.10x
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® GLPK 4.39 SCIP 1.2 - CPLEX 12.1

® Ipsolve 5.5 CPLEX 12.1
Symphony 5.20 Gurobi 2.0.0

CBC 2.4

0.21x 0.13x SCIP 1.2 - SoPlex 1.4.2
2% @® SCIP 1.2 - CLP 1.10.1
SOPLEX

Der Losungsansatz von SCIP greift, insbeson-
dere zur Behandlung der MIP-Struktur eines
Constraint-ganzzahligen Programms, wesent-
lich auf die Losung Linearer Programme (LPs)
zuriick. Diese ergeben sich als Vereinfachung
des Original-Problems, indem die Ganzzahlig-
keitsbedingungen an die Variablen ignoriert
werden. Dazu besitzt SCIP Interfaces zu einer
Vielzahl von kommerziellen und nicht-kommer-
ziellen LP-Softwarepaketen.

SoPlex ist eine am ZIB entwickelte Impleme-
tation des revidierten Simplexverfahrens zur
Losung von LPs. Das Programm beinhaltet so-
wohl primale als auch duale Lésungsroutinen
und ist als Klassenbibliothek in C++ geschrie-
ben. Es kann als Unterroutine in anderen Pro-
grammen, wie SCIP, aber auch selbststandig
verwendet werden.

SoPlex wird in Zusammenarbeit mit der TU
Braunschweig und dem Industriepartner Sie-
mens AG laufend gewartet und verbessert. Die
Weiterentwicklung im Berichtszeitraum kon-
zentrierte sich vor allem auf erh6hte Benutzer-
freundlichkeit und Code-Stabilitat. Im Bereich
Forschung wurde die Zeilenreprasentierung
untersucht, eine SoPlex-Funktionalitat, die von
den wenigsten Simplex-Losern bereitgestellt
wird und fir LPs mit sehr vielen Nebenbe-
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VERGLEICH
Geometrische Mittel der
Laufzeiten von gangigen
MIP-Losern. Nicht geloste
Instanzen gehen mit zwei

Stunden ein (Zeitlimit).

SoPlex hat Nutzer in mehr
als 50 Landern und wurde im
Jahr 2006 in die renommierte
Benchmark-Suite SPEC
CPU2006 aufgenommen.
Diese wird zum Vergleich von
Architekturen und Compilern
von vielen groRen Herstellern

genutzt.

VERGLEICH

(Abbildung links unten)
Geometrische Mittel der
Laufzeiten von gangigen
MINLP-L&sern auf MIPs mit
quadratischen Bedingungen.
Nicht gelOste Instanzen
gehen mit einer Stunde ein

(Zeitlimit).

7. A. Bley, A. M. Gleixner, T. Koch, and S. Vigerske. Comparing MIQCP solvers to a specialised algorithm for mine production scheduling.
ZIB-Report 09-32, 2009. 8. S. Heinz and M. Sachenbacher. Using model counting to find optimal distinguishing tests. In CPAIOR 2009, volume 5547
of Lecture Notes in Computer Science, pp. 117-131. Springer, 2009.
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Zimpl-Modell und MPS-
Datei flir das ganzzahlige

Programm

min 2z 4 3y

s.t. z+y < 6
z,y > 0
var x;
var y;
minimize cost: 2 * x + 3 * y;
subto c0: x +y <= 6;
NAME exl.mps
ROWS
N OBJECTIV
L cO
COLUMNS
b3 0BJECTIV 2
b3 c0 1
y O0BJECTIV 3
y c0 1
RHS
RHS c0 6
ENDATA
CO@Work besuchten

106 Studenten, Doktoranden
und Postdoktoranden aus
24 verschiedenen Landern

(11 Amerikaner, 17 Asiaten,

3 Australier und 75 Europaer).

KOMMENTARE CO@WORK
.| really appreciate this
unforgettable three weeks.”
»This was the best course
I've ever attended.”
~Well organized,
| enjoyed it!”
. The course gave me

motivation!”

dingungen signifikante Performance-Vorteile
ermoglicht.

ZIVMIPL

Mit der am ZIB entwickelten Modellierungs-
sprache Zimpl wird das mathematische Modell
eines Problems in ein lineares oder gemischt-
ganzzahliges Programm Ubersetzt. Das Ergeb-
nis wird als MPS- oder LP-Datei ausgegeben
und kann dann von gangigen LP- und MIP-
Losern, wie SoPlex und SCIP, eingelesen und
gelost werden. Auch in diesem Berichtsjahr
wurde Zimpl wieder in mehreren Forschungs-
projekten und Vorlesungen erfolgreich ein-
gesetzt. Entsprechend den Anforderungen in
diesen Projekten und den Bedirfnissen der
Benutzer wird das Programm kontinuierlich
weiterentwickelt. Insbesondere unterstitzt die
neueste Zimpl-Version die Modellierung poly-
nomieller Nebenbedingungen.

CO@WORK

Am ZIB wurde 2005 die Lehrveranstaltung Com-
binatorial Optimization@Work ins Leben geru-
fen. Nachdem sie 2006 in Peking durchgefiihrt
wurde, fand sie nun wieder in Berlin statt.

Das Ziel dieses aul3ergewohnlichen Blockkurses
besteht darin, Studenten aus aller Welt die
kombinatorische Optimierung anhand unter-
schiedlichster Industrieprobleme naherzubrin-
gen. Hierbei wird viel Wert auf die Anwendung
des Gelernten in praxisnahen Ubungen gelegt.
Im Mittelpunkt stand dieses Mal die ZIB Opti-
mization Suite, welche die Madglichkeit bietet,
komplexe Probleme effizient zu modellieren
und die entwickelten Modelle mit Hilfe moder-
ner Software zu I6sen. Vom 21.09.2009 bis zum
9.10.2009 trafen sich 106 Teilnehmer aus 24
Landern in Berlin zu einem dreiwdchigen Work-
shop. Die Veranstaltung wurde in Zusammenar-
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beit mit der TU Berlin, dem MATHEON, der Berlin
Mathematical School und den Forschungszen-
tren MASCOS (Australien) und MITACS (Kana-
da) unter der Federfiihrung des ZIB organisiert
und durchgefiihrt.

Fir die Vorlesungen konnten flihrende Exper-
ten der jeweiligen Gebiete gewonnen werden.
Nach einer Einfliihrung in die kombinatorische
Optimierung wurden unter anderem aktuelle
Problemstellungen aus Logistik, Telekommu-
nikation und Verkehr behandelt. Zu den Vor-
tragenden gehorten Bob Bixby (USA), Martin
Grotschel, Martin Puterman (Kanada) und Ted
Ralphs (USA). Desweiteren nutzte die Industrie
die Chance, sich dem internationalen Publi-
kum zu prasentieren. Unter anderem stellten
FICO, Gurobi, IBM, Mosek und Siemens ihre
aktuellen Forschungsthemen vor. Abgerundet
wurde die Veranstaltung durch Exkursionen zu
Bayer Schering, dem HHLA Container Terminal,
Siemens und den Verkehrsbetrieben in Potsdam.

Alle Vorlesungen wurden von der Abteilung
Wissenschaftliche Informationssysteme auf-
gezeichnet. Das Vortrags- und Ubungsmate-
rial sowie ausgewahlte Videoaufzeichnungen
sind online verfligbar (http://co-at-work.zib.de/
berlin2009).
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DAS KOMNMUNUIKATIONSNETZ
DER DEUTSCHEN WISSENSCHAFT

BEARBEITET VON: Andreas Bley,' Martin Grotschel, Thorsten Koch, Sebastian Orlowski, Christian Raack, Roland Wessaly
WIETERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/Optimization/Projects/Telecom

Das deutsche Forschungsnetz (DFN) ist das
von der Wissenschaft selbst verwaltete Hoch-
leistungsnetz flir Wissenschaft und Forschung
in Deutschland. Es verbindet Hochschulen und
Forschungseinrichtungen in Deutschland un-
tereinander sowie mit den Wissenschaftsnet-
zen in Europa und auf anderen Kontinenten.
Das X-WiN, die nunmehr fiinfte Generation
des nationalen Forschungsnetzes, besteht aus
einer optischen Plattform aus tber 6000 km
Glasfaserverbindungen und zusatzlich ange-
mieteten Wellenlangen. Mit (Gber 500 ange-
schlossenen Einrichtungen und Anschlusska-
pazitaten von derzeit bis zu 10 Gbit/s zahlt es zu
den leistungsfahigsten Kommunikationsnetzen
weltweit.

Bei der Planung eines solchen Netzes missen
zahlreiche Entscheidungen getroffen werden,

um ein funktionstiichtiges, qualitativ hochwer-
tiges und wirtschaftliches Netz zu erhalten.

Eines der dabei untersuchten Teilprobleme
ist die Netzhierarchie- und Standortplanung.
Dabei ist zu entscheiden, wie viele Hierarchie-
ebenen das Netz haben soll, wie viele und wel-
che Kernnetzknoten eingerichtet und welche
Standorte an welche Kernnetzknoten angebun-
den werden sollen. Ziel der Optimierung ist die
Minimierung der Gesamtnetzkosten. Die Wahl
der Hierarchieebenen und der Kernnetzknoten
ist von auRerordentlicher Bedeutung, weil die-
se Entscheidungen extrem langfristig sind und
groBe Auswirkungen auf den Netzbetrieb und
alle nachfolgenden Planungsschritte haben.?

In der darauf folgenden langfristigen Netzaus-
bauplanung ist dann zu entscheiden, zwischen
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Gemeinsam mit dem
MaTHEON-Projekt B3 wurde
ein speziell auf die Situati-
on bei der X-WiN Planung
zugeschnittener Losungs-
ansatz zur Netzausbaupla-
nung entwickelt. Dabei wird
zunachst heuristisch eine
Menge geeigneter Lichtwege
erzeugt. In einem zwei-

ten Schritt wird dann mit
Methoden der ganzzahligen
Programmierung entschie-
den, welche dieser Lichtwege
mit welcher Ubertragungska-
pazitat eingerichtet werden
sollen. Die Abbildung zeigt
das Trassennetz des X-WiN
(links, blau: Fasern, griin:
Wellenldngen) und ein be-
rechnetes logisches Netz fiir
ein Planungsszenario (rechts,
grau: 20 Gigabit/s, blau: 10
Gigabit/s, griin: 1 Gigabit/s),
Stand Sommer 2005.

' Die im Rahmen dieses Projektes abgeschlossene Dissertation Routing and Capacity Optimization for IP Networks von A. Bley wurde mit dem GOR
Dissertationpreis 2007 und dem Dissertationspreis der INFORMS Telecommunication Section 2008 ausgezeichnet. ? Das gemeinsam mit dem DFN Verein
entwickelte Konzept fiir die redundante Anbindung von mehreren Knoten der mittleren Netzebene an verschiedene Knoten der hochsten Netzebene erlaubte
gegenlber der klassischen Doppelanbindungen der einzelnen Knoten grof3e Kosteneinsparungen. Seit 2006 unterstiitzt der DFN-Verein seine Nutzer auch bei
der Planung und Umsetzung dieses Nachbarlosungs-Konzepts auf lokaler Ebene fiir die ausfallsichere und kostengiinstige gemeinsame Anbindung mehrerer

Einrichtungen an das Kernnetz.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Im Projekt Optimierung des Deutschen Forschungsnetzes werden seit
Jahren mathematische Modelle und effiziente Algorithmen zur Optimierung des Netzaufbaus und
des Routings der Datenstrome im deutschen Forschungsnetz entwickelt. Die dabei auftretenden
Probleme umfassen unter anderem die Auswahl und Dimensionierung der Kernnetz-Standorte, die
Planung der Glasfaser-Trassen und Lichtwege fiir die optische Netzplattform sowie die Kapazitats-

und Routenplanung fiir den Internet Dienst.
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Die Abbildung oben zeigt die
Auslastung der Verbindungen
eines realen Netzes bei
Verwendung verschiedener
Routingmetriken. Fiir die op-
timierte Routingmetrik (ganz
oben) ist die Auslastung
wesentlich ausgeglichener
und im Maximum nicht
einmal halb so grof wie fiir
die netz- und verkehrsunab-
hangigen Standardmetriken.
Die bessere Nutzung der
verfliigbaren Kapazitaten fiihrt
zu einer splirbaren Verbesse-
rung der Ubertragungsquali-
tat im Netz.

welchen Netzknoten Glasfasern gemietet und
entlang welcher Wege im Glasfasernetz op-
tische Verbindungen, sogenannte Lichtwege,
geschaltet werden sollen. Prinzipiell kénnen
Lichtwege von jedem Knoten zu jedem ande-
ren Knoten entlang eines beliebigen Weges
im Glasfasernetz geschaltet werden. Dadurch
sind zwischen je zwei Netzknoten zahlreiche
unterschiedlich verlaufende Lichtwege mog-
lich. Diese kdonnen zudem mit unterschied-
lichen Kapazitaten betrieben werden. Je nach
verwendeter Kapazitat sind an den Endknoten
dafiir entsprechende optische Endgerate und
Router-Interfacekarten noétig. Das Ziel dieses
Teils der Netzoptimierung ist die Minimierung
der Kosten fiir gemietete Fasern, optische
Endgerate sowie Interfacekarten. Neben den
unterschiedlichen Technologien und den pro-
gnostizierten Verkehrsanforderungen muss
die Planung dabei auch die Ausfallsicherheit
des Netzes berucksichtigen. Das logische Netz
muss selbst dann noch verbunden bleiben und
genligend Bandbreite vorhalten, wenn einzel-
ne Glasfaserabschnitte oder Kernnetzknoten
ausfallen. Die am ZIB entwickelten Optimie-
rungsverfahren wurden bei der Ausschreibung
des X-WiN zur wirtschaftlichen Bewertung der
angebotenen Trassen genutzt und werden seit
dem regelmaRig zur Planung des Netzausbaus
verwendet.

Um einen qualitativ guten Betrieb des Netzes
gewahrleisten zu konnen, muss das Routing
schlieBlich regelmafRig auf die aktuellen Ver-
kehrsstrome abgestimmt werden. In diesem
«Traffic-Engineering” genannten Schritt mis-
sen die Routinglangen des fiir den Internet-
Verkehr verwendeten OSPF Protokolls (Open
Shortest Path First) an die Kapazitaten und Ver-
kehrsanforderungen angepasst werden.

Dabei wird fir jede Verbindung im Netz ein
Langenwert festgelegt, diese Ldngen formen
die sogenannte Routingmetrik. Die Datenstro-
me im Netz folgen dann dem jeweils kiirzesten
Weg beziiglich dieser Metrik. Die Schwierig-
keit bei der Optimierung solch eines Kiirzeste-
Wege-Routings besteht darin, dass sich die
Routingwege einerseits nur indirekt tber die
Routingmetrik beeinflussen lassen, so dass
die Wege verschiedener Verkehrsstrome nicht
unabhangig voneinander gewahlt werden kon-
nen. Mit den im Rahmen dieses Projektes ent-
wickelten Optimierungsmethoden kann man
eine Routingmetrik bestimmen, fiir die die ma-
ximale (relative) Auslastung der Verbindungen
minimal ist. Um einen stabilen und storungs-
freien Betrieb des Netzes zu gewabhrleisten,
werden auch mogliche Ausfalle von Knoten
oder Verbindungen berticksichtigt.

Die in der Praxis zu l6senden Planungspro-
bleme werden immer groBer und komplexer.
Neben den Fragen der klassischen Kapazitats-
und Routingoptimierung fir IP-Netze, wie zum
Beispiel der Auswahl geeigneter Routingge-
wichte, spielen mittlerweile auch Fragestel-
lungen aus der Multi-Layer-Netzplanung eine
entscheidende Rolle, so etwa die Einbettung
der optischen Verbindungen in das Glasfaser-
netz. Zudem werden durch die Weiterentwick-
lung der Ubertragungstechnologien die Gren-
zen zwischen Kern-, Metro- und Zugangsnetzen
immer unklarer und die moglichen Netzarchi-
tekturen immer komplexer. Dieser Entwicklung
wird durch die Projekte MatHEON B3, 100GET
und FTTX-Plan Rechnung getragen, welche
sich der Untersuchung dieser speziellen Frage-
stellungen widmen.
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EFFIZIENTER ALPENTRANSIT DURCH
DEN SIMPLONTUNNEL

BEARBEITET VON: Ralf Borndorfer, Martin Grotschel, Thomas Schlechte, EImar Swarat
WIETERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/Optimization/Projects/TrafficLogistic/TrassenB

Der Simplontunnel ist eine der wichtigsten Ei-
senbahnverbindungen in den Alpen. Seit 1905
flhrt die Strecke durch eine 20 km lange Dop-
pelrohre von der schweizerischen Stadt Brig
zum italienischen Ort Iselle und dann weiter
nach Domodossola. Neben Personen- und Gu-
terziigen wird die Strecke auch zum Transport
von PKWs und LKWs verwendet, die auf spezi-
elle Wagen verladen und in Auto- bzw. ROLA-
Ziigen (ROllende LAndstraBe) auf die andere
Seite der Alpen befordert werden. Aufgrund
der Lage des PKW-Verladebahnhofs miissen
die Auto-Ziige in Iselle das Gleisfeld queren,
das damit eine Zeitlang fiir den restlichen Zug-
verkehr gesperrt ist. Aufgrund ihres liberbrei-
ten Profils konnen die ROLA-Zige Kurven im
Tunnelabschnitt zwischen Iselle und Domodos-
sola in beiden Richtungen nur auf einem Gleis
durchfahren. Dies bedingt einen Slalomverkehr
mit mehrmaligem Spurwechsel. Aus dem glei-
chen Grund besteht auf einigen Teilstrecken
auch ein Begegnungsverbot fiir ROLA-Zlige.
Diese und andere Bedingungen miissen bei der
Fahr- und Fahrtrassenplanung beachtet und
sorgfaltig aufeinander abgestimmt werden.

Aufgrund des dichten Verkehrs und der hohen
Anforderungen an Sicherheit und Betriebssta-
bilitat ist diese Aufgabe eine standige Heraus-
forderung.

Trotz Computerunterstiitzung ist die Fahr- und
Trassenplanung bis heute Handarbeit ge-
blieben. Das soll sich nun andern: Ziel dieses
Projektes ist die Entwicklung eines mathema-
tischen Optimierungsverfahrens TS-OPT zur
Losung solcher Trassenallokationsprobleme,
um Eisenbahnen bei der Entwicklung von Be-
triebskonzepten und der Kapazitdatsplanung
zu unterstitzen. Dies ist uns 2009 in einer Stu-
die zur Berechnung der theoretischen Kapa-
zitdt der Simplonstrecke erstmals gelungen.
Untersucht wurde ein Betriebskonzept ohne
Pufferzeiten, ohne Beriicksichtigung von Zu-
laufkapazitaten in Brig und Domodossola und
mit hochgerechneten Nachfragedaten. Unter
diesen Bedingungen erganzt unser Plan in op-
timaler Weise 63 voreingelegte Fahrtrassen
durch 137 neu berechnete. Damit ist eine theo-
retische Kapazitat von 200 Ziigen pro Tag nach-
gewiesen. Trassenallokationsprobleme kénnen
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Ein ROLA-Zug (ROllende
LAndstralRe) am Simplon.
Bildquelle: http://commons.
wikimedia.org/wiki/File:
Rola_Loetschberg.jpg
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Makromodell des Simplon-
tunnels. Kartendaten © Open-
StreetMap und Mitwirkende,
CC-BY-SA.

Das Projekt Trassenborse ist
ein vom Bundesministerium
far Wirtschaft (BMWi) gefor-
dertes interdisziplinares Ver-
bundprojekt mit den Partnern
Institut fir Land- und Seever-
kehr, Fachgebiet Schienen-
fahrwege und Bahnbetrieb
(SFWBB), TU Berlin; Institut
fir Volkswirtschaftslehre und
Wirtschaftsrecht, Fachge-
biet fiir Wirtschafts- und
Infrastrukturpolitik (WIP), TU
Berlin; IMP ligmann, Miethner
& Partner Unternehmensbe-
ratung, Berlin; Institut fiir Ver-
kehrswesen, Eisenbahnbau
und -betrieb (IVE), Leibniz-
Universitat Hannover.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Hier geht es um die Berechnung konfliktfreier und effizienter Allokati-
onen von Fahrtrassen in Eisenbahnnetzen. Diese Probleme kénnen mathematisch als Pfadpackungs-
probleme in geeigneten Planungsgraphen aufgefasst werden. Das Problem: Diese Graphen werden
schnell grof3. Der Schliissel zur Losung liegt in der problemspezifischen Hin- und Riicktransformati-
on von Daten und Losungen zwischen einem betrieblich korrekten mikroskopischen Netz und einem
zur Optimierung verwendeten groberen makroskopischen Netz. Mit diesem Ansatz konnte 2009
erstmals eine Fahrtrassenoptimierung fiir 24 h Zugverkehr im Simplontunnel durchgefiihrt werden.

Planungsgraph zur
Trassenallokation.

———

>

Das Visualisierungstool
TrAVIs und die Problem-
bibliothek TTPLib unter der
Adresse http://ttplib.zib.de
wurden 2009 mehr als 100
mal heruntergeladen.

Die Infrastruktur des Simp-
lontunnels auf mikrosko-
pischer Ebene. Rechts:
Orts-Zeit-Diagramm eines
Fahrplans im Makronetz.

mathematisch als Probleme des Packens von
(den Trassen entsprechenden) Pfaden in
einem zeitexpandierten, dem Eisenbahnnetz
entsprechenden Planungsgraphen aufgefasst
werden. Das Problem: Diese Graphen werden
sehr grof3. Allein auf der kurzen Strecke von
Brig nach Domodossola gibt es 12 Bahnhofe,
100 Weichen und ber 200 Signale, das fiir die
betriebliche Simulation verwendete Mikronetz
hat 1154 Knoten und 1831 Kanten. Bei der ub-
lichen Zeitdiskretisierung von 6 Sekunden wére
mit diesem Ansatz bereits an eine Optimie-
rung der Tagesplanung nicht mehr zu denken.
Ein so feiner Detaillierungsgrad ist allerdings
gar nicht Gberall erforderlich. GroRBe Teile des
Netzes lassen sich ohne Informationsverlust zu
sogenannten FahrstralBenknoten zusammen-
fassen, und auch die Zeitdiskretisierung kann
an den meisten Stellen vergrobert werden. Der
Trick besteht also darin, aus den Mikrodaten
ein geeignetes Makronetz zu konstruieren, in
diesem die Planung durchzufiihren und das
Ergebnis wieder in die Mikrowelt zuriickzurech-
nen. Ahnlich wie bei der Gitterkonstruktion fiir
Finite-Elemente-Methoden muss diese Mikro-
Makro-Transformation auf eine Weise erfolgen,
die einerseits geniigend Freiheitsgrade be-
lasst, andererseits missen die Ergebnisse aber
auch einer anschlieBenden Betriebssimulation
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standhalten. Dies ist moglich; wir haben mit
der Entwicklung einer entsprechenden Metho-
dik begonnen und diese in einem MiMa-Trans-
formationstool NETCAST umgesetzt.

Es bleibt noch das Pfadpackungsproblem im
Makrographen zu I6sen. Das Hauptproblem ist
die Konfliktvermeidung zwischen den raum-
lich und zeitlich verschiebbaren Fahrtrassen.
Wir haben zu diesem Zweck ein neuartiges
Modell vom Typ einer Extended Formulation
entwickelt, in dem zulassige lokale Konfigura-
tionen von Trassen durch Variablen reprasen-
tiert werden. Dieses Modell ist flexibler und
leistungsfahiger als traditionelle, auf Schnitte-
benen basierende Ansatze. Es wird mit einem
Spaltenerzeugungsansatz gelést. Durch die
Verwendung eines Blindelverfahrens und ent-
sprechender IP-Techniken im algorithmischen
Kern kann unser Tool TS-OPT grof3e Instanzen
mit hunderten von Fahrtrassen optimieren.

Neben der Betriebsplanung wie beim Simplon-
tunnelkann TS-OPT auch bei einer Auktionierung
von Fahrtrassen, wie sie als Hochstpreisverfah-
ren in der deutschen Eisenbahninfrastruktur-
verordnung (EIBV)' zur L6sung von Streitféllen
vorgesehen ist, oder in hypothetischen Szena-
rien einer Netzvermarktung eingesetzt werden.

' §9 Absatz 5 EIBV, ,Héchste Summe der Regelentgelte”: Bei der Entscheidung zwischen gleichrangigen Verkehren nach Absatz 4 hat der Betreiber der
Schienenwege die Entgelte fiir die streitigen Zugtrassen gegeniiberzustellen und bei einem Konflikt zwischen zwei Zugtrassen der Zugtrasse den Vorrang
einzurdumen, bei der das hochste Regelentgelt zu erzielen ist, bei einem Konflikt zwischen mehr als zwei Zugtrassen den Zugtrassen den Vorrang einzu-
raumen, bei denen in der Summe das hochste Regelentgelt zu erzielen ist.
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PROJEKTE DER ABTEILUNG OPTIMIERUNG

ALLE PROJEKTE IM NETZ AUSFUHRLICH UNTER: www.zib.de/Optimization/Projects/index.de.html

MATHEON-B3:

INTEGRIERTE PLANUNG VON MULTI-
LAYER TELEKOMMUNIKATIONSNETZEN
URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
Telecom/Matheon-B3

Mitarbeiter: A. Bley, (-05/2009),

M. Groétschel, M. Martens, S. Orlowski
(-05/2009), C. Raack, R. Wessaly

Partner: atesio GmbH, DFN-Verein, Nokia
Siemens Networks GmbH, IBM/ILOG,
RWTH Aachen, Telecommunication Net-
works Group der TU Berlin, MATHEON-B15
Forschungsférderung: DFG-Forschungs-
zentrum MATHEON

Inhalt: In diesem Projekt sollen realistische
Modelle und geeignete Algorithmen zur
Netzplanung entwickelt und deren mathe-
matische Struktur untersucht werden.

MATHEON-B4:

PLANUNG UND KONFIGURATION DER
UMTS-FUNKSCHNITTSTELLE

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
Telecom/Matheon-B4

Mitarbeiter: A. Eisenblatter,

H.-F. Geerdes (-04/2009), M. Grotschel
Partner: atesio GmbH Berlin, EU COST
Action 293: Graphs and Algorithms in Com-
munication Networks (GRAAL), EU COST
Action 2100: Pervasive Mobile & Ambient
Wireless Communications, MATHEON-B7
Forschungsférderung: DFG-Forschungs-
zentrum MATHEON

Inhalt: In dem vorliegenden Projekt wird die
Aufgabe der Funknetzplanung fir UMTS,
also die richtige Einstellung der Antennen,
mit mathematischen Methoden geldst.

MATHEON-B12:

SYMMETRIEN IN DER

GANZZAHLIGEN PROGRAMMIERUNG
URL: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP/
Matheon-B12

Mitarbeiter: T. Berthold, M. Grotschel
Partner: TU Braunschweig, U Magdeburg,
Projekt Exakte ganzzahlige Program-
mierung, MATHEON-B14, MATHEON-B15,
MATHEON-D17

Forschungsférderung: DFG-Forschungs-
zentrum MATHEON

Inhalt: Das Ziel dieses Projektes ist die
Entwicklung struktureller Erkenntnisse, al-
gorithmischer Methoden und Software, um
heutige Loser ganzzahliger Optimierungs-
probleme bei der Behandlung symme-
trischer Problemstellungen zu verbessern.

MATHEON-B14:

KOMBINATORISCHE

ASPEKTE IN DER LOGISTIK

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
TrafficLogistic/Matheon-B14

Mitarbeiter: B. Hiller, M. Grotschel,

T. Klug, A. Tuchscherer

Partner: MATHEON-B12, MATHEON-D17,

TU Bayreuth, TU Kaiserslautern, Maastricht
University, Volkswagen AG, Kollmorgen
Steuerungstechnik GmbH, Siemens AG
Forschungsférderung: DFG-Forschungs-
zentrum MATHEON

Inhalt: Dieses Projekt befasst sich mit
Theorie und Algorithmen zur Erhéhung der
Leistungsfahigkeit von Logistiksystemen.

MATHEON-B15:

ANGEBOTSPLANUNG IM

OFFENTLICHEN NAHVERKEHR

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
TrafficLogistic/Matheon-B15

Mitarbeiter: R. Borndorfer,

M. Grotschel, R. Mohring (TU Berlin),

M. Neumann, S. Stiller (TU Berlin)

Partner: ViP Verkehrsbetrieb Potsdam
GmbH, IVU Traffic Technologies AG,

Stadt Potsdam, EPN Quito, MATHEON-B3,
MATHEON-B20, MATHEON-F4
Forschungsférderung: DFG-Forschungs-
zentrum MATHEON

Inhalt: Ziel dieses Projekts ist die Entwick-
lung und Verbesserung mathematischer
Optimierungsmethoden zur Entscheidungs-
unterstlitzung bei der Angebotsplanung im
offentlichen Nahverkehr.

MATHEON-B20:

OPTIMIERUNG VON
GASTRANSPORTNETZEN

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP/
Matheon-B20

Mitarbeiter: T. Achterberg, T. Berthold,

A. Figenschuh, M. Grotschel, A. Gleixner,
S. Heinz, R. Henrion (WIAS), T. Koch,

W. Rémisch (HU Berlin), S. Vigerske

(HU Berlin), K. Wolter

Partner: MATHEON-B15, MaTHEON-C7, For-
schungsnetzwerk NOPT, TU Braunschweig,
TU Darmstadt, HU Berlin, Siemens AG,
IBM, GAMS Development
Forschungsférderung: DFG-Forschungs-
zentrum MATHEON

Inhalt: Das Ziel dieses Projekts ist die Ent-
wicklung leistungsfahiger Techniken in einem
allgemeinen Framework zur Lésung von Op-
timierungsproblemen, wie sie im Gastrans-
port und anderen Anwendungen auftreten.
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MATHEON-D17:

CHIP DESIGN VERIFICATION

DURCH CONSTRAINT-INTEGER-
PROGRAMMIERUNG

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP/
Matheon-D17

Mitarbeiter: T. Achterberg, S. Heinz,

M. Grotschel, T. Koch

Partner: OneSpin Solutions, IBM/ILOG,
TU Darmstadt, MATHEON-A8, MATHEON-B3,
MATHEON-B12, MATHEON-B14, MATHEON-
B15

Forschungsférderung: DFG-Forschungs-
zentrum MATHEON

Inhalt: Das Ziel dieses Projektes ist die
Anwendung von ,Property Checking” auf
einer ,Register-Transfer-Ebene”, um die
spezielle Struktur der verschiedenen Ope-
rationen besser bei der Chip-Verifikation
ausnutzen zu kénnen.

EXAKTE GANZZAHLIGE OPTIMIERUNG
URL: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP/
ExactIP

Mitarbeiter: M. Grotschel, T. Koch,

K. Wolter

Partner: TU Braunschweig, U de Chile
(Santiago de Chile), MATHEON-D17
Forschungsférderung: DFG-Schwerpunkt-
programm 1307 , Algorithm Engineering”
Inhalt: Das Ziel dieses Projektes ist die
Entwicklung eines exakten IP-Losers.

ILOG/ZIB-KOOPERATION

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP
Mitarbeiter: C. Raack, M. Grotschel,

T. Berthold

Partner: IBM/ILOG

Forschungsférderung: IBM/ILOG

In dieser Kooperation sollen Forschungser-
gebnisse zur allgemeinen ganzzahligen Op-
timierung erzielt werden, die in den Ldsern
SCIP und CPLEX eingesetzt werden.

SIEMENS/ZIB-KOOPERATION

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP/
Siemens

Mitarbeiter: T. Berthold, A. Gleixner,

M. Grotschel, T. Koch

Partner: Siemens AG, TU Darmstandt
Forschungsférderung: Siemens AG

Inhalt: Die Kooperation zwischen Siemens,
dem ZIB und der TU Darmstadt dient der
Weiterentwicklung von LP- und IP-LOsungs-
software, insbesondere SCIP und SoPlex,
unter besonderer Berlicksichtigung von An-
forderungen, die bei Siemens entstehen.
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KARDINALITATSBESCHRANKTE
KOMBINATORISCHE OPTIMIERUNG
URL: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP/
CCCO

Mitarbeiter: R. Stephan

Partner: V. Kaibel (U Magdeburg),

J.F. Maurras (U de la Méditerranée)
Inhalt: In diesem Projekt werden polye-
drische Strukturen in Verbindung mit kar-
dinalitatsbeschrankten kombinatorischen
Optimierungsproblemen untersucht.

PROJEKTIONEN VON DP-BASIERTEN
ERWEITERTEN FORMULIERUNGEN

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP/
DPprojection

Mitarbeiter: Ridiger Stephan

Inhalt: Ziel des Projekts ist es, von einer er-
weiterten Formulierung von dynamsichen
Programmierungsproblemen durch Projek-
tion auf Facetten des assoziierten Polyeders
im Originalraum zu schlie3en.

OPTIMIERUNG VON
GASTRANSPORTNETZEN

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/MIP/
NOPT

Mitarbeiter: A. Fligenschuh, A. Gleixner,
M. Grotschel, B. Hiller, T. Koch

Partner: TU Darmstadt, U Hannover,

U Duisburg-Essen, HU Berlin,

TU Braunschweig, WIAS

Inhalt: Das Projekt NOPT beschaftigt sich
mit der Analyse und Optimierung von Gas-
transportnetzen.

100 GET

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
Telecom/100GET

Mitarbeiter: A. Bley (-05/2009),

M. Martens, M. Grotschel

Partner: atesio GmbH, T-Systems Nova
GmbH, Siemens AG, Alcatel Deutschland,
Ericsson GmbH, MaTHEON-B3, Projekt Eibo-
ne, TU Miinchen

Forschungsférderung: Programm EURE-
KA, Bundesministerium fiir Wirtschaft und
Technologie (BMWi)

Inhalt: Das Ziel dieses Projektes ist die
Entwicklung mathematischer Modelle und
Lésungsmethoden zur Optimierung von auf
der 100 Gbit/s Technologie aufbauenden
Core-Metro-Access-Netzen.

WERKZEUGE ZUR PLANUNG

VON FTTX-NETZEN

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
Telecom/FTTX

Mitarbeiter: M. Martens, A. Werner
Partner: atesio GmbH, Fraunhofer Institute
for Telecommunications — Heinrich Hertz
Institute, VPIsystems GmbH, MAaTHEON-B21
Forschungsforderung: Bundesministerium
fur Bildung und Forschung (BMBF)

Inhalt: Das Vorhaben FTTX-PLAN hat zum
Ziel, innovative Methoden und Werk-
zeuge zur modellbasierten Planung von
Breitbandzugangsnetzen zu entwickeln,
mit denen Analysen fiir die strategische
Entscheidungsfindung der Netzbetreiber
malgeschneidert erzeugt werden kénnen.

COST SHARING

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
TrafficLogistic/CostShare

Mitarbeiter: M. Grotschel, N.D. Hoang
Forschungsforderung: ZIB Stipendium
Inhalt: Die Fragestellung dieses Projektes
ist, wie gemeinsame Kosten einer Koopera-
tion fair auf die Mitglieder verteilt werden.

BETRIEBSHOFMANAGEMENT

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
TrafficLogistic/VPP

Mitarbeiter: R. Borndorfer, C. Cardonha,
M. Groétschel

Forschungsforderung: Conselho Nacional
de Desenvolvimento Cientifico e Tecno-
l6gico (CNPq, Brasilien)

Inhalt: Dieses Projekt befasst sich mit der
optimalen Zuweisung der Stellplatze fir
Fahrzeuge in einem Busbetriebshof, um
Rangieroperationen zu minimieren und um
den Kilometerstand der Fahrzeuge auszu-
balancieren.

ROBUSTE FLUGZEUGUMLAUFPLANUNG
URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
TrafficLogistic/LSB-rxOPT-tail

Mitarbeiter: |. Dovica, R. Borndorfer
Partner: Lufthansa Systems Berlin GmbH
Forschungsforderung: Lufthansa

Systems Berlin GmbH

Inhalt: In diesem Projekt werden Methoden
zur Konstruktion von verspatungsresi-
stenten Flugzeugrotationen entwickelt.
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OPTIMIERUNG DER SYSTEMKAPAZITAT
UND ENERGIEEFFIZIENZ VON AUFZUG-
GRUPPEN MIT ZIELRUFSTEUERUNG
URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
TrafficLogistic/KollmorgenCapacity
Mitarbeiter: M. Grotschel, B. Hiller,

T. Klug, A. Tuchscherer

Partner: Kollmorgen Steuerungstechnik
GmbH, MATHEON-B14
Forschungsforderung: Kollmorgen Steue-
rungstechnik GmbH

Inhalt: In diesem Projekt werden Methoden
zur Steuerung von Personenaufziigen entwi-
ckelt, die eine hohe Beforderungs-kapazitat
bei geringen Wartezeiten sowie eine gute
Energieeffizienz bieten.

FAHRZEUGUMLAUFPLANUNG IM
SCHIENENPERSONENFERNVERKEHR

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
TrafficLogistic/VehicleRotationPlanning
Mitarbeiter: R. Borndorfer, M. Reuther,

S. Weider

Partner: DB Fernverkehr AG
Forschungsforderung: DB Fernverkehr AG
Inhalt: In diesem Projekt wird ein Fern-ver-
kehrs-Umlaufoptimierer VR-OPT entwickelt.
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WISSENSCHAFTLICHE INFORMATION

LEITUNG: Dr. Thorsten Koch
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/SIS

Die Abteilung Wissenschaftliche Information
besteht aus den Arbeitsgruppen:

* Information und Kommunikation
(Wolfgang Dalitz)
(ehemals MatNet und Computeralgebra)

« Museumsinformation (Carlos Saro)

- Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin
Brandenburg (KOBV)

Aufgabe der Abteilung ist es, die schnelle und
vielfaltige Entwicklung der Informationsge-
sellschaft, insbesondere in Bezug auf die Wis-
senschaft, zu verfolgen und zu begleiten. So
verwundert es nicht, dass sich die Abteilung
~Wissenschaftliche Informationssysteme” wie
auch schon im vorherigen Jahr durch einen
starken Wandel auszeichnet. Dies wird sich
auch 2010 fortsetzen.

Im Jahr 2009 ist Joachim Lugger, der langjah-
rige Leiter der Abteilung, in den Ruhestand ge-
treten und hat die Abteilung Mitte des Jahres
an Dr. Thorsten Koch ubergeben.

Fir die Arbeitsgruppe ,Information und Kom-
munikation” hat sich durch die Einwerbung
von Mitteln aus dem Konjunkturprogramm |l
die Moglichkeit ergeben, die Forschung auf
die Bereiche ,elLearning” und ,Multimedia”
auszudehnen. Eine bedeutende Aktivitat stell-
te hierbei die Begleitung der Veranstaltung
,Combinatorial Optimization at Work II” dar.
Hier wurden alle innerhalb der dreiwochigen
Veranstaltung gehaltenen Vorlesungen aufge-
zeichnet und vielfaltige Erfahrungen in Bezug
auf Verfahren und Probleme bei der Weiterver-
arbeitung gewonnen.
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Ein Schwerpunkt der Arbeitsgruppe ist nach
wie vor die Arbeit im mathematischen Umfeld.
Folgende Web-Server werden am ZIB gehostet
und durch die Arbeitsgrupe luK betreut:

- International Mathematical Union (IMU)
www.mathunion.org

- Mathematical Programming Society (MPS)
www.mathprog.org

- Fachgruppe ,Information und Kommunika-
tion” der Deutschen Mathematiker-Verei-
nigung/Osterreichischen Mathematischen
Gesellschaft(DMV/OMG)
www.zib.de/luK-DMV

- Math-Net — Koordinierungsstelle der
Aktivitaten im luK-Bereich der Mathematik
www.math-net.org

Auch im Bereich ,Open Access Journale” gibt
es signifikante Fortschritte. In diesem Jahr sind
die ersten gedruckten Ausgaben des mitiniti-
ierten Open Access Journals ,Mathematical
Programming Computation” erschienen. Die
Arbeitsgruppe ,Entwicklung informationstech-
nischer Werkzeuge fir Museen” blickt eben-
falls auf ein erfolgreiches Jahr zurick, wie auf
den folgenden Seiten ausfuhrlich dargestellt
wird. Im Bereich des Kooperativen Bibliotheks-
verbundes Berlin Brandenburg wurde die Aus-
gestaltung der strategischen Allianz mit dem
Bibliotheksverbund Bayern (BVB) weiter vo-
rangetrieben. Insbesondere die bevorstehende
Einfihrung des MARC-Datenformates fiihrte
hier zu intensiven Konsultationen, die in eine
gemeinsame Arbeitsgruppe miindeten und so
die Ausgestaltung gemeinsamer Strukturen vo-
rantrieben. Allgemein wurde in der Abteilung
damit begonnen, die Zusammenarbeit der Ar-
beitsgruppen untereinander zu intensivieren.
Dies wird sich in der nachsten Berichtsperiode
in Ubergreifenden Projekten manifestieren.
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ENTWICKLUNG INFORMATIONSTECHNISCHER
WERKZEUGE FUR MUSEEN

BEARBEITET VON: Carlos Saro, Barbara Fichtl, Beate Jahn

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/SIS/Projects/Museum

SOFTWARE

Basissoftware fiir alle Projekte ist das urspriing-
lich von der britischen Museum Documentati-
on Association (MDA, inzwischen umbenannt
in Collection Trust') speziell fiir den Einsatz zur
Inventarisation und Dokumentation in Museen
entwickelte Datenbanksystem GOS. Es wird
seit 1981 vom ZIB weiterentwickelt und inte-
ressierten Museen zur Verfligung gestellt. GOS
ermoglicht die Verarbeitung komplexer, hie-
rarchisch gegliederter Informationsstrukturen
und erlaubt dadurch die Beschreibung auch
komplizierter Objektzusammenhange ohne
Informationsverlust. Im Gegensatz zu Biblio-
theken sind die Objekte in Museen komplexer
und heterogener und erfordern zu ihrer wis-
senschaftlichen Beschreibung entsprechende
Datenstrukturen, um so unterschiedliche Din-
ge wie eine Ritterrliistung, ein Filmplakat, eine
Blechdose oder eine Spielzeuglokomotive in
einer einheitlichen Datenbank beschreiben und
verwalten zu kdnnen.

DATENNUTZUNG

EinSchwerpunktbeiderEntwicklungistdiemog-
lichst vielseitige Verwendung einmal erfasster
Daten. So werden die bei der Inventarisation
der Objekte gewonnenen Daten flir verschie-
denste wissenschaftliche und verwaltungs-
technische Vorgange genutzt (Ausstellungs-
vorbereitung, Leihverkehr, Restaurierungspro-
tokolle,...). Ebenso kénnen die Daten auf un-
terschiedlichen Medien (Papier, CD bzw. DVD,
Internet, Multimediaanwendungen in Ausstel-
lungen) zur Verfligung gestellt werden, selbst-
verstandlich hat dabei die Publikation von
Sammlungsbestanden im Internet besondere
Bedeutung: Mit der bereits seit 1996 im Inter-
net zuganglichen Objektdatenbank des Deut-
schen Historischen Museums?zeichnet das ZIB
fir die technische Betreuung dieses nach wie

vor umfangsreichsten Angebots seiner Art in
Deutschland verantwortlich. Das Museums-
projekt unterstiitzt die Kooperationspartner
auch bei weiteren Vorhaben, wie z.B. aktuell
das Stadtgeschichtliche Museum bei einem
DFG-geforderten Projekt zur Erfassung von
Autographen. Da Vorhaben im Bereich der Mu-
seumsdokumentation im Allgemeinen auf groé-
Bere Zeitraume ausgerichtet sind, erwarten die
beteiligten Institutionen eine kontinuierliche
Zusammenarbeit. So besteht zwischen dem
ZIB und dem Institut fir Museumsforschung
der Staatlichen Museen zu Berlin — Stiftung
PreuBischer Kulturbesitz® bereits seit 1981 ein
mehrfach verlangerter Kooperationsvertrag.
Weitere wichtige Kooperationsvertrage gibt
es mit dem Deutschen Historischen Museum*
seit 1991), dem Bayerischen Nationalmuseum
in Miinchen®(seit 1995), dem Museum im Was-
serwerk Friedrichshagen® (seit 1998) und dem
Stadtgeschichtlichen Museum Leipzig’ (seit
2001) sowie mit einigen anderen Museen. Das
Projekt finanziert sich damit weitestgehend aus
Drittmitteln.

e L]

Datenblattausdruck aus der
Objektdatenbank des Deut-
schen Historischen Museums.
Das Datenblatt enthalt alle
Inhalte, die der Benutzer

mit seinen Berechtigungen
einsehen kann.

' http://collectionstrust.org.uk ° www.dhm.de/datenbank * http://smb.spk-berlin.de/ifm * www.dhm.de
° www.bayerisches-nationalmuseum.de ® www.museum-im-wasserwerk.de www.stadtgeschichtliches-museum-leipzig.de
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DAS PROJEKT IN KURZE: Das Museumsprojekt unterstiitzt im Rahmen von mehr als
10 Kooperationsvertragen unterschiedliche Museen bzw. museumsbetreuende Einrichtungen
beim Einsatz moderner informationstechnischer Methoden bei der Sammlungsdokumentation.™

,Drehbuchausdruck” fiir

die Dauerausstellung des
Deutschen Historischen
Museums. Das Drehbuch gibt
die inhaltliche Gliederung der
Ausstellung wieder und wird
vollstandig aus der Objekt-
datenbank erzeugt. Es dient
als wertvolles Hilfsmittel fir
Ausstellungsarchitekten und
Kuratoren.

STANDARDS

Der Nachhaltigkeit dient auch der zweite
Schwerpunkt der Arbeit des Museumsprojekts:
die Vermittlung und Verbreitung international
anerkannter Standards in die deutsche Muse-
umswelt. Durch enge Kontakte zu entschei-
denden Gremien, wie der Fachgruppe Doku-
mentation im Deutschen Museumsbund?® und
der CIDOC (Comité international pour la docu-
mentation des International Council of Muse-
ums?®), hat sich das ZIB im Bereich der Muse-
umsdokumentation als feste Grof3e etabliert.
Die von der genannten Fachgruppe Dokumen-
tation gemeinsam mit dem Institut fir Muse-
umsforschung jahrlich durchgefiihrte Herbst-
tagung zur Museumsdokumentation findet seit
mehr als 15 Jahren traditionell am ZIB statt.

An der im Rahmen der Fachgruppe Dokumen-
tation gegriindeten Arbeitsgruppe ,Datenaus-
tausch” nehmen Mitarbeiter des Museumspro-
jekts aktiv teil. Die Arbeitsgruppe beschaftigt
sich mit den Grundlagen der Strukturierung
der zur Inventarisation von Museumsobjekten
bendtigten Daten und untersucht (Metadaten)
Formate auf ihre Anwendbarkeit fir die Be-
dirfnisse der unterschiedlichen Sammlungen.
Grundlage dafiir ist das von der CIDOC entwi-
ckelte objektorientierte , Conceptual Reference
Model“™ (CRM), welches sich als ,domain

ontology” (im informationstechnischen Sinn)
versteht und 2006 als ISO-Standard ISO 21127:
2006 publiziert wurde. Das 2007 von der Ar-
beitsgruppe publizierte Datenpublikationsfor-
mat ,,MuseumDat“" wird inzwischen von meh-
reren Museumsportalen als Standardformat
genutzt. Auch Daten des Stadtgeschichtlichen
Museums Leipzig und des Deutschen Histo-
rischen Museums werden in diesem Format
vom ZIB an die Portale BAM™ sowie an die Euro-
paische Digitale Bibliothek europeana®geliefert.

VOKABULARKONTROLLE

Das ZIB war mal3geblich an der Griindung der
Initiative ,museumsvokabular.de”“™ beteiligt,
welche im Mai 2006 mit einer Online-Plattform
ans Netz ging und auf ein breites Interesse lber
die Fachgruppe Dokumentation hinaus stoft.
Ziel der Initiative ist die Bereitstellung, Weiter-
entwicklung und Angleichung von in der Muse-
umsdokumentation verwendeten kontrollierten
Vokabularen in einem gemeinsamen Portal.
Zur Vereinfachung des Software-unabhangigen
Einsatzes von Thesauri, Systematiken u.a. wur-
de vom ZIB insbesondere die Entwicklung eines
auf offenen und verbreiteten Standards basie-
renden WEB-Services vorgeschlagen (SKOS-
Simple Knowledge Organisation System zur
Datenstrukturierung, SOAP als Kommunika-
tionsprotokoll, XML als allgemeines Daten-
austauschformat). Der Service ermdglicht den
plattformunabhangigen Zugriff auf Vokabulare,
die von unterschiedlichen Einrichtungen und
mit verschiedenen DBMS bereitgestellt werden.
Nachdem vom ZIB bereits Anfang 2006 ein Pro-
totyp auf einem Workshop vorgestellt und eine
Schnittstellendefinition vorgeschlagen wurde,
fand im Sommer 2007 die Abstimmung mit
anderen Software-Herstellern statt. Inzwischen
kénnen fast alle namhaften Hersteller von Mu-
seums-Software den WEB-Service nutzen.

® www.museumsbund.de ° http://.cidoc.mediahost.org '’ http://cidoc.ics.forth.gr

1

13 14 15 - -
www.europeana.org www.museumsvokabular.de www.zib.de/SIS/Projects/Museum

" www.museumdat.org > www.bam-portal.de
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KOOPERATIVER BIBLIOTHEKSVERBUND
BERLIN-BRANDENBURG (KOBV)

BEARBEITET VON: Pascal-Nicolas Becker, Steffi Conrad-Rempel (seit 11/2009), Hildegard Franck, Thorsten Koch

(seit 07/2009), Renate Kraft, Monika Kuberek, Monika Lill, Stefan Lohrum, Joachim Liigger (bis 09/2009), Bettina Kasse,
Wolfgang Peters-Kottig, Raluca Radu (bis 09/2009), Beate Rusch, Sascha Szott, Doreen Thiede (seit 03/2009),

Sibylle Volz (bis 02/2009), Thomas Schwaier (bis 08/2009), Katja Nekolova (bis 08/2009)

KOOPERATION: Bibliotheken aus der Region Berlin-Brandenburg

FORDERUNG: Senatsverwaltung fiir Bildung, Wissenschaft und Forschung des Landes Berlin; Ministerium fiir Wissenschaft,

Forschung und Kultur des Landes Brandenburg
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.kobv.de

Ende 2007 ist der Kooperative Bibliotheksver-
bund Berlin-Brandenburg eine strategische Al-
lianz mit dem Bibliotheksverbund Bayern (BVB)
eingegangen mit dem Ziel, eine gemeinsame
Katalogisierungsdatenbank aufzubauen und in
Zukunftsfeldern gemeinsame Entwicklungspro-
jekte durchzufiihren. Diese institutionalisierte
Partnerschaft ist in der bundesdeutschen Ver-
bundlandschaft einmalig und kann als zukunfts-
weisend verstanden werden.

Mit dem Aufbau der gemeinsamen Katalogisie-
rungsumgebung haben die KOBV-Bibliotheken
die Moglichkeit, die Vorteile eines klassischen
Verbundkataloges zu nutzen. Konkrete Mehr-
werte ergeben sich durch kooperative Verfahren
zur InhaltserschlieBung (Digitalisierungen von

’%. . *-;.r:!’

g@f

Inhaltsverzeichnissen bzw. des Volltextes) und
einer zentralen Versorgung mit Metadaten fur E-
Books. Vorziige liegen auch in der Bereitstellung
von Online-Schnittstellen zur Zeitschriftendaten-
bank sowie zu den liberregionalen Normdateien.

Die aktive Teilnahme an einer zentralen Kata-
logisierungsdatenbank setzt die Migration der
Datenbestande aus der entsprechenden Bibli-
othek voraus. Diese Migration erfolgt in einem
abgestimmten, arbeitsteiligen Prozess zwischen
der BVB-Verbundzentrale in Miinchen auf der
einen und der KOBV-Zentrale und den betref-
fenden KOBV-Bibliotheken auf der anderen
Seite. In der Aufbauphase sollen die Datenbe-
stande von 17 Hochschulbibliotheken aus Ber-
lin-Brandenburg in die bestehende bayerische

Insbesondere fiir kleinere
Fachhochschulbibliotheken
bietet die gemeinsame
Katalogisierungsdatenbank
von BVB und KOBV Vorteile.
In diesem Sinne die Gliick-
wunschtorte anlasslich einer
erfolgreich abgeschlossenen
Datenmigration.

VEROFFENTLICHUNGEN:

Hildegard Franck, Thoralf Klein, Monika Kuberek, Stefan Lohrum, Gunar Maiwald: Automatisierte Fernleihe im KOBV - Handbuch fiir Bibliotheken -

3. Auflage, ZIB-Report 09-26. - September 2009

Monika Kuberek: Strategien fiir die Zukunft der regionalen Informationsinfrastruktur - Der Kooperative Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV),
In: Patrick S. Fohl, Iken Neisener (Hrsg.): ,,Regionale Kooperationen im Kulturbereich. Theoretische Grundlagen und Praxisbeispiele”, Bielefeld 2009,
S. 251-259. Langfassung veroffentlicht als: ZIB-Report 09-35. - Oktober 2009
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DAS PROJEKT IN KURZE: Der KOBV bietet den Zugang zu den Katalogen und Benutzerdiensten
zahlreicher Bibliotheken in Berlin und Brandenburg. Fiir ihre Bibliotheken wirkt die KOBV-Zentrale am
Zuse-Institut als Dienstleistungs- und Entwicklungszentrum. KOBV-Mitgliedsbibliotheken sind alle 21
Universitats- und Hochschulbibliotheken aus der Region, 2 Bibliotheken privater Hochschulen, beide
Landesbibliotheken, 7 Bibliotheken der Obersten Bundesbehorden und 44 Forschungs- und Spezialbi-
bliotheken. Dazu kommen als Partner der Verbund Offentlicher Bibliotheken Berlins und Verbund der
Offentlichen Bibliotheken des Landes Brandenburg.

DIENSTLEISTUNGEN

Im KOBV-Portal
http://digibib.kobv.de finden
Sie bequem einen Uberblick
iber die Bibliotheksbestande
in Berlin und Brandenburg.
Mit einer einzigen Suche
kann in zahlreichen Katalogen
gleichzeitig recherchiert und
anschlieBend eine Fernleihe
angestoRBen werden. Der
KOBV-Bibliothekenfiihrer
http://bibliotheken.kobv. de
spiegelt mit Gber 660
Beschreibungen die reiche re-
gionale Bibliothekslandschaft.
Anerkannte Dienstleistungen
sind die fach-spezifischen
Verbundkataloge Film
http://digibib.kobv.de/
vkfilm, Noten http://
digibib.kobv.de/vknoten

und auch Judaika http://
digibib.kobv.de/judaica

Verbunddatenbank eingespielt werden. Dabei
besteht der Anspruch, in einem automatisierten
Verfahren moglichst viele dublette Titeldaten zu
erkennen, die in den Daten vorhandenen Ver-
knGpfungsstrukturen zu bewahren, und nicht
zuletzt Ausfallzeiten moglichst gering zu halten.
Die Datenanalyse, notwendige Datenbereini-
gung sowie die Dublettenerkennung geschieht
in enger Abstimmung in der KOBV-Zentrale,
das eigentliche Laden der Daten in die Produk-
tionsdatenbank tbernehmen die bayerischen
Kollegen. Als problematisch haben sich die
Nummernverknipfungen zwischen Stiicktiteln
und Serien erwiesen, fiir die es keinen Standard
gibt. Erschwerend kommt hinzu, dass an den
eher schlanken Serienaufnahmen die Dublet-
tenprifungen oftmals scheitern.

Nach der Pilotierung durch die Bibliothek der
Europa Universitat Viadrina wurden in 2009
sieben weitere Kataloge mit insgesamt 3 Mil-
lionen Titeldaten in die gemeinsame Verbund-
datenbank eingespielt. Damit konnten folgende
Einrichtungen mit der zentralen Katalogisierung
beginnen: die Bibliotheken der Fachhochschule
Brandenburg, der Fachhochschule Eberswalde,
der Hochschule fiir Technik und Wirtschaft Ber-
lin, der Technischen Hochschule Wildau (FH),
der Brandenburgisch Technischen Universitat
Cottbus, der Technischen Universitat Berlin und
der Universitat der Kuinste Berlin. Die Migration
der weiteren Kataloge erfolgt nach Absprache
mit den Bibliotheken und dem BVB. Die Aufbau-
phase wird sich noch bis Ende 2010 erstrecken.

Systemtechnisch entkoppelt von der Katalogi-
sierungsumgebung sind die Dienstleistungen,
die die KOBV-Bibliotheken ihren Benutzern im
Internet zur Verfligung stellen. Zentraler An-
kniipfungspunkt dafiir ist nach wie vor der lo-
kale Online-Katalog, der fiir den regionalen

Nachweis in das KOBV-Portal integriert wird.
Bei den Benutzerdienstleistungen setzt auch
das Projekt Shibboleth-Rechtemanagement an,
das als gelungenes Beispiel fiir ein gemein-
sames Entwicklungsprojekt von BVB und KOBV
gelten kann. Der vom DFN-Verein unterstiitzte
Shibboleth Standard sieht vor, dass sich ein Be-
nutzer nur ein einziges Mal bei seiner Heimat-
einrichtung — der Universitat oder der Biblio-
thek —authentisieren muss (Single-Sign-On), um
dann ortsunabhangig auf zugriffsbeschrankte
Services zugreifen zu konnen. So wurden fir
die KOBV-Bibliothek des Leibnitz-Zentrums fir
Agrarlandschaftsforschung (ZALF) prototypisch
die lizenzpflichtigen Zeitschriftenangebote meh-
rerer Verlage angebunden.

In der Folge stand die Erarbeitung von Konzep-
ten fir die Shibbolethisierung von Verbund-
dienstleistungen im Fokus. Im KOBV betrifft
dies die Recherchedienste MetaLib und Primo;
Bibliotheksanwendungen, die jeweils eine inte-
grierte Suche Uber verschiedene Datenquellen
ermoglichen. Beide Anwendungen stehen in
der KOBV-Verbundzentrale als Hosting-Angebot
interessierten Bibliotheken in einer konsortialen
Umgebung zur Verfligung. Aber auch das von
den grofRen Berliner Universitaten eingesetz-
te Bibliothekssystem Aleph soll shibboletisiert
werden. Flr den BVB stehen flir Shibboleth die
Online-Fernleihe, das Gateway Bayern sowie der
Inhaltsverzeichnisdienst auf der Agenda. Nach-
dem Konzepte vorliegen, ist die Aufnahme des
Produktivbetriebs fiir das erste Halbjahr 2010
vorgesehen. Das Shibboleth-Projekt wirkt als
Katalysator Uber seine zweijahrige Projektlauf-
zeit hinaus. Die Bibliotheken beider Regionen
sind flir den Standard sowie eine enge Zusam-
menarbeit mit Rechenzentren und Verwal-
tungen sensibilisiert. Die KOBV-Zentrale steht
ihnen weiter als Partner beratend zur Seite.

Gunar Maiwald, Wolfgang Peters-Kottig: Ergebnisse aus dem BVB-KOBV-Entwicklungsprojekt ,Literaturverwaltung” - Handreichung fiir Bibliotheken,

ZIB-Report 09-16. - Mai 2009
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PROJEKTE DER ABTEILUNG WISSENSCHAFTLICHE INFORMATION

ALLE PROJEKTE IM NETZ AUSFUHRLICH UNTER: www.zib.de/SIS/Projects

COMPUTERALGEBRA (REDUCE)
URL: www.reduce-algebra.com
Mitarbeiter: Winfried Neun,
Herbert Melenk

MUSEUMSPROJEKT

URL: www.zib.de/SIS/Projects/Museum
Mitarbeiter: Barbara Fichtl, Carlos Saro,
Beate Jahn (extern)

COMBINATORIAL
OPTIMIZATION@WORK-II

URL: http://co-at-work.zib.de

Mitarbeiter: Thorsten Koch,

Susanne Gottwald, Uwe Pohle,
Winfried Neun, Jian Li, Mathias Hecht,
Wolfgang Dalitz

ELEKTRONISCHES JOURNAL
+MATHEMATICAL PROGRAMMING
COMPUTATION” (MPC)

URL: http://mpc.zib.de

Mitarbeiter: Thorsten Koch,
Wolfgang Dalitz

FACHGRUPPE IUK DER DMV/OMG
WEB-SERVER DER FACHGRUPPE
.INFORMATION UND KOMMUNIKATION"
DER DEUTSCHEN MATHEMATIKER-
VEREINIGUNG/OSTERREICHISCHEN
MATHEMATISCHEN GESELLSCHAFT
(DMV/OMG)

URL: www.zib.de/luK-DMV

Mitarbeiter: Uwe Pohle, Wolfgang Dalitz

MATH-NET KOORDINIERUNGSSTELLE DER
AKTIVITATEN IM

IUK-BEREICH DER MATHEMATIK

URL: www.math-net.org

Mitarbeiter: Wolfgang Dalitz

SERVER DER INTERNATIONAL
MATHEMATICAL UNION (IMU)
URL: www.mathunion.org
Mitarbeiter: Wolfgang Dalitz

ZENTRALE DES KOOPERATIVEN
BIBLIOTHEKSVERBUNDES
BERLIN BRANDENBURG (KOBV)
URL: www.kobv.de

Mitarbeiter: Beate Rusch
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PROJEKTE DER KOBV-ZENTRALE

ALLE PROJEKTE IM NETZ AUSFUHRLICH UNTER: www.kobv.de/kobv_projekte.html

IN 2009 ABGESCHLOSSENE PROJEKTE
KOBV-Volltextserver Version 2,

Karin Herm, Raluca Radu, Sascha Szott,
Doreen Thiede, Sibylle Volz,
http://volltexte.kobv.de, 2007-2009

Rechtemanagement-System ,ReMaS”,
Raluca Radu, Sascha Szott, www.kobv.de/
kobv_projekte_abgeschlossen.html,
2007-2009

OPUS 4 (DFG-Projekt mit der Universitats-
bibliothek Stuttgart, Bibliotheksservice-
Zentrum Baden-Wirttemberg, Sach-

sische Landesbibliothek — Staats- und
Universitatsbibliothek Dresden, Univer-
sitatsbibliothek Bielefeld, Saarlandische
Universitats- und Landesbibliothek, Univer-
sitatsbibliothek der Technischen Universitat
Hamburg-Harburg) Pascal-Nicolas Becker
www.opus-repository.org, 2008-2009

Rechtemanagement mit Shibolleth
(Gemeinsames Entwicklungsprojekt mit
dem BVB), Wolfgang Peters-Kottig,
Gunar Maiwald, www.kobv.de/projekt_
rechtemanagement.html, 2008-2009

LAUFENDE PROJEKTE

OpusSolr, Pascal-Nicolas Becker,

Sascha Szott, www.kobv.de/kobv_projekte_
laufend.html, 2009-2010

Aufbau einer Gemeinsamen Verbunddaten-
bank von KOBV und BVB, Hildegard Franck
Monika Lill, Beate Rusch, Katarina Nekolo-
va, Katja Schmidt, www.kobv.de/bvb_kobv_
verbunddatenbank.html, 2008-2011

ASP-Dienst Library Search Engine (LSE),
Thomas Schwaier, Sascha Szott,

Doreen Thiede, Sibylle Volz, www.kobv.de/
kobv_projekte_laufend.html und
waesearch.kobv.de, 2009-2010

BibDir (DFG-Projekt mit dem Hessischen
Bibliotheksinformationssystem und

dem Bibliotheksservice-Zentrum Baden-
Wiirttemberg), Julian Heise, Thoralf Klein,
Stefan Lohrum, Sascha Szott, www.hebis.
de/de/1ueber_uns/projekte/bibdir.php?,
2008-2010

DIENSTLEISTUNGEN FUR BENUTZER AUS
BILDUNG UND WISSENSCHAFT
KOBV-Bibliothekenfiihrer:
http://bibliotheken.kobv.de

KOBV-Portal mit Online-Fernleihe:
http://digibib.kobv.de

Virtueller Verbundkatalog Film
(Gesamtbestand):
http://digibib.kobv.de/vkfilm

Virtueller Verbundkatalog Film
(nur Filme):
http://digibib.kobv.de/vkfilm-filme

Virtueller Verbundkatalog Judaika:
http://digibib.kobv.de/judaica

Virtueller Verbundkatalog Noten:
http://digibib.kobv.de/vknoten

DIENSTLEISTUNGEN FUR BIBLIOTHEKEN
Automatisierte Fernleihe:
www.kobv.de/bib_ofl.html

ASP-Dienst Portale und SFX:
www.kobv.de/bib_konsortial.html

ASP-Dienst Opus-

und Archivierungsdienste:
www.kobv.de/bib_opus_
archvierung.html

ASP-Dienst Primo:
www.kobv.de/bib_primo.html

ASP-Dienst Verde:
www.kobv.de/bib_verde.html

Hosting fiir lokale Applikationen:
www.kobv.de/bib_hosting_
software.html

KOBV-Index:
www.kobv.de/kobvindex.html
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ABTEILUNG

)) PARALLELE UND
VERTEILTE SYSTEME
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PARALLELE UND VERTEILTE SYSTEME

BEARBEITET VON: Prof. Dr. Alexander Reinefeld, Dr. Florian Schintke

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/CSR

MISSION

Parallele und verteilte Systeme sind heute
allgegenwartig. Mit der Einflihrung von Mul-
ticore-Prozessoren und der zunehmenden Ver-
netzung von Computern stehen wir vor einem
Paradigmenwechsel von der sequentiellen hin
zur parallelen Programmierung.

Die Abteilung beschaftigt sich mit dem Ent-
wurf skalierbarer, fehlertoleranter, verteilter
Algorithmen. Ein Schwerpunkt unserer For-
schungsarbeiten liegt im Management sehr
grol3er verteilter Datenmengen. Grid- und
Cloud-Computing, Web-Services und Peer-to-
Peer-Protokolle haben aus dem Internet eine
interaktive Plattform mit vielfaltigen Dienst-
leistungen und einer grof3en wirtschaftlichen
Bedeutung gemacht. Unsere Forschung dient
dem besseren Verstandnis der theoretischen
Grundlagen und praktischen Implementation
adaptiver, skalierbarer Dienste.

STRUKTUR
Die Abteilung gliedert sich in drei
Arbeitsgruppen:

* Verteiltes Datenmanagement
(Ltg. Dr. Florian Schintke)

+ Skalierbare Algorithmen
(Ltg. Dr. Thorsten Schiitt)

+ Hardwarenahe Algorithmen
(Ltg. Dr. Thomas Steinke)

SPIN-OFFS

Es kann nicht Aufgabe eines Forschungsinsti-
tuts sein, Algorithmen bis zum marktfahigen
Anwendungsprogramm umzusetzen. Sobald
der ,Proof-of-Concept” einer neuen Methode
oder eines Algorithmus gelungen ist, geben
wir die Idee zur Weiterentwicklung und Ver-
wertung an Spin-Offs ab. Im Jahr 2006 wur-

de hierfiir die Firma onScale solutions GmbH
gegriindet, die, Nomen est Omen, skalierbare,
verteilte Software entwickelt und vertreibt.

VERTEILTES DATENMANAGEMENT

Diese AG entwickelt Methoden zur Verwaltung
global verteilter Daten. Replikation und Syn-
chronisation, Konsistenz und Fehlertoleranz
spannen die zentralen Problemfelder unserer
Forschung in diesem Gebiet auf.

Eines unserer Schliisselprojekte ist das objekt-
basierte Dateisystem XtreemFS, das wir im EU-
Projekt XtreemOQOS entwickelt haben. XtreemFS
verwaltet die Metadaten separat von den Ob-
jektdaten und realisiert Replikation und Stri-
ping fir einen schnellen und vor allem ausfall-
sicheren Datenzugriff im Internet. Trotz dieser
innovativen Eigenschaften, die bislang kaum
ein anderes verteiltes Dateisystem aufweist, ist
XtreemFS kein reines Forschungsprojekt, son-
dern wird seit 2009 auch im Produktionsbetrieb
eingesetzt.

Unser zweites Softwaresystem fir verteiltes
Datenmanagement heil3t Scalaris. Es ist der
weltweit erste verteilte Key/Value-Store, der
Transaktionen auf replizierten Daten in einem
strukturierten Overlay-Netzwerk realisiert. Erst
kiirzlich (Anfang 2010) hat Amazon, deren Dy-
namo-Datenbank bislang nur schwache Daten-
konsistenz garantiert, auch eine Erweiterung
flir strenge Konsistenz angekiindigt. Unsere
teilweise patentierte Scalaris-Software wurde
im Jahr 2008 mit dem ersten Preis des IEEE
Scalability Challenge ausgezeichnet.

SKALIERBARE ALGORITHMEN

Die Forschung dieser AG konzentriert sich auf
die Aspekte Skalierbarkeit, Zuverlassigkeit und
Effizienz. Unter Skalierbarkeit verstehen wir,

Scalaris wurde im internati-
onalen IEEE-Scale Challen-
ge 2008 mit dem 1. Preis
ausgezeichnet. Im Jahr 2009
haben wir fiir Scalaris neue
Lastverteilungsverfahren
und ein nochmals verbes-
sertes Transaktionsprotokoll
entwickelt.
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dass einer wachsenden Anfragelast durch Hin-
zufligen beliebig vieler Prozessoren begegnet
werden kann. Zuverlassig ist ein Algorithmus,
wenn einzelne Rechnerausfalle den Fortschritt
der Berechnung nur peripher beeinflussen und
effizient ist er, wenn er stets schnell ein Ergeb-
nis liefert.

Diese drei Eigenschaften lassen sich am besten
mit Peer-to-Peer-Algorithmen realisieren. Hier
wird der Algorithmus nicht funktional sondern
fraktal parallel auf gleichberechtigten Kompo-
nenten ausgefihrt. Im EU-Projekt SELFMAN
haben wir adaptive, fehlertolerante Algorith-
men entwickelt, die auf Basis von Scalaris
skalierbare, ausfallsichere Daten- und Rechen-
dienste im Internet anbieten.

Die Zuverlassigkeit von IT-Systemen kann auch
durch proaktive Modellierung verbessert wer-
den. Mit Methoden des Dataminings sind wir in
der Lage, den optimalen Zeitpunkt eines Neu-
starts von Servern zu berechnen, bevor es zu
kritischen Fehlern kommt. Dies ist bei langlau-
fenden Diensten wie z.B. Web-Servern wichtig,
deren Systemsoftware oftmals kleinere Fehler
enthalt (Speicherlecks, Prozessiiberlauf), die
das System im Laufe der Zeit zum Absturz brin-
gen kdnnen.

Ein weiteres Highlight ist unsere Forschung zu
skalierbaren Algorithmen flir massiv parallele
Rechner. Mit neuen MapReduce-Algorithmen’
flr baumstrukturierte Entscheidungsprobleme
konnten wir erstmals sehr umfangreiche
Losungsraume mit bis zu 2 Zustanden voll-
standig l6sen. Die retrograde Analyse des
Datenmaterials von 80 TByte erlaubt nun die
Entwicklung besserer Heuristiken flir noch effi-
zientere Suchalgorithmen.
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HARDWARENAHE ALGORITHMEN

Steigende Energiepreise und zunehmende
Kidhlungsprobleme machen den Betrieb von
Hochleistungsrechnern zunehmend unrenta-
bel. Als stromsparende und leistungsstarke
Alternative bieten sich Grafikprozessoren und
FPGAs? an. Diese sind allerdings aufwendig zu
programmieren und nicht fiir alle Problemklas-
sen geeignet. Wir evaluieren ihre Einsatzmog-
lichkeiten in verschiedenen Anwendungsge-
bieten wie z.B. der Simulation atomarer Pro-
zesse und molekularen Systeme. Als Mitbe-
grinder des OpenFPGA-Konsortiums® und der
OpenAccelerator-Initiative treiben wir die Ent-
wicklung einheitlicher Programmierstandards
voran.

Neben Reed-Solomon-Algorithmen zur Redun-
danzberechnung fiir Speichersysteme auf Gra-
fikprozessoren und FPGAs haben wir im Jahr
2009 auch Wear-Leveling-Algorithmen fir den
Einsatz von Flash-Speichern in RAID-Platten-
speichern untersucht. Flash-Speicher bieten,
genau wie FPGAs, einen hoheren Datendurch-
satz bei geringerer Stromaufnahme und wer-
den daher zunehmend in Standardprodukten
eingesetzt.

" A. Reinefeld, T. Schiitt. Out-of-Core Parallel Heuristic Search with MapReduce. High-Performance Computing Symposium HPCS 2009, Kingston, Ontario,
Kanada. Springer LNCS 5976, pp. 323-336. ° FPGAs (Field Programmable Gate Arrays) sind Spezialprozessoren, die keinen festen Instruktionssatz besitzen,
sondern auf der Ebene von Schaltkreisen programmiert werden. Ihre Programmierung ist zwar komplizierter als die eines Standardprozessors, der ausfiihr-
bare Programmcode ist aber in der Regel erheblich schneller. FPGAs haben zudem den Vorteil einer sehr geringen Stromaufnahme. 3 www.OpenFPGA.org

4
www.openaccelerator.org
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XTREEMFS: EIN SKALIERBARES,
VERTEILTES DATEISYSTEM

BEARBEITET VON: Jan Stender, Bjorn Kolbeck, Christian Lorenz, Felix Langner
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/CSR/Projects/xtreemos

XtreemFS ist ein verteiltes Dateisystem, so-
wohl die Server als auch die Clients kénnen
weltweit verteilt sein. Nutzer haben damit von
jedem Internetzugang der Welt Zugriff auf
XtreemFS Dateisysteme. Die eingebaute SSL-
Unterstiitzung sorgt flir die notige Zugriffssi-
cherung und Datenverschlisselung.

Ein weiterer Aspekt von XtreemFS ist die Re-
plikation der Daten lGiber mehrere Rechenzen-
tren hinweg. Mittels Datenreplikation stellt
XtreemFS sicher, dass Daten auch im Falle
von Ausféallen einzelner Rechner oder ganzer
Rechenzentren verfuigbar sind. Hierflr verfugt
XtreemFS {iber zwei Replikationsmechanis-
men. Die ,read-only” Replikation verteilt un-
veranderliche Dateien und unterstitzt insbe-
sondere einen hohen Verteilungsgrad und
partielle Replikate. Die ,read-write” Replikati-
on implementiert eine normale Dateisystem-
Semantik und sorgt fir die Konsistenz der
Replikate. Die Sicherstellung der Konsistenz
ist mit zusatzlichem Aufwand verbunden, wo-
durch diese Form der Replikation nur fiir einen
niedrigen Verteilungsgrad geeignet ist.
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XtreemFS gehort zur Gruppe der objekt-basier-
ten Dateisysteme. Bei diesem Konzept werden
die Datei-Inhalte von den Metadaten (z.B. Ver-
zeichnisbaum, Dateiname, Berechtigungen) ge-
trennt gespeichert. Die Metadaten werden vom
Metadata and Replica Catalog (MRC) verwaltet.
Dieser Ubernimmt auch die Authentifizierung
der Benutzer und die Uberpriifung der Zugriffs-
rechte. Die eigentlichen Lese- und Schreibo-
perationen werden dann direkt auf den Spei-
cherservern (Object Storage Devices, OSDs)
durchgefiihrt. Je nach Bedarf kann der Spei-
cherplatz und die Bandbreite jederzeit durch
das Hinzufligen weiterer OSDs erhoht werden.
Der XtreemFS-Client (ibersetzt die lokalen Dat-
eisystem-Operationen in die entsprechenden
XtreemFS-Befehle und fiihrt sie direkt auf dem
jeweiligen MRC oder OSD aus. Da XtreemFS
eine POSIX-kompatible Semantik bietet, kon-
nen Applikationen und Benutzer XtreemFS wie
ein lokales Dateisystem verwenden.

SKALIERBARES REPLIKATIONSPROTOKOLL
Die Replikation der Datei-Inhalte wird in
XtreemFS von den OSDs (ibernommen. Diese
sorgen ,hinter den Kulissen” fiir die Vertei-
lung der Daten und fiir die Konsistenz der Re-
plikate. Um die Konsistenz der Replikate auch
bei Anderungen an einer Datei sicherzustellen,
verwendet XtreemFS die sogenannte Primary-
Backup-Replikation. Dabei wird eines der Re-
plikate zum Primary gewahlt. Dieses Primary
stellt dann sicher, dass alle Schreiboperationen
in der richtigen Reihenfolge auf den anderen
Replikaten (Backups) ausgefiihrt werden.

Die Primary-Backup-Replikation bietet den Vor-
teil, dass ein einzelner Rechner die Reihenfolge
der Schreiboperationen festlegt; es ist keine
Koordination zwischen den Replikaten notig.
Dies fiihrt zu einer einfacheren Implementation

5,
Y
P

=
XTREEMFS §73

XtreemFS ist Open Source
Software und lauft auf Linux,
Windows und MacOS X.

Die Software kann unter
www.xtreemfs.org herunter-

geladen werden.

XTREEMFS@ZMILE.EU
Zmile.eu ist ein web-basiertes
Bildarchiv und wird im
Rahmen des XtreemOS
Projekts entwickelt. Flr die
Speicherung der Bilder wird
XtreemFS verwendet. Die
Replikation der Bilder durch
XtreemFsS bietet einen Schutz
vor Datenverlust und erhoht
die Ausfallsicherheit des
Web-Portals. Zudem kann

die XtreemFS Installation
entsprechend dem Bedarf

an Speicherplatz schnell und
einfach vergrof3ert werden.
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DAS PROJEKT IN KURZE: XtreemFS ist ein repliziertes Dateisystem fiir weltweit verteilte
Installationen wie z.B. beim Grid- oder Cloud Computing. Unser Fokus liegt auf der Erforschung
von skalierbaren und fehlertoleranten Algorithmen und Mechanismen fur die Sicherstellung der
Datenkonsistenz, Metadatenspeicherung und Backups. Ein weiteres Ziel von XtreemFS ist es, un-
sere Losungen im praktischen Einsatz zu verfizieren: XtreemFS ist Open Source Software und wird
in verschiedenen Projekten sowie von externen Benutzern in Produktionumgebungen verwendet.

XTREEMFS@MOSGRID

Im MOSGRID Projekt wird
XtreemFS verwendet, um
den Nutzern ein Zugriff

auf lhre Daten von jedem
Rechenzentrum aus zu
ermoglichen. Dafiir wird
eine XtreemFsS Installation
bereitgestellt, die Server in
flinf Rechenzentren der Teil-

nehmer in Deutschland nutzt.

Hier dient die Replikation

der Datensicherheit und der
Lokalitat um Zugriffe schnell
mit einem nahen Replikat zu

beantworten.

und effizienteren Kommunikation im Vergleich
zu Replikationsverfahren mit Koordination. Fiir
die Wahl das Primary Replikats verwenden wir
in XtreemFS den dezentralen Lease-Koordina-
tions Algorithmus Flease.** Die Replikate han-
deln mittels Flease untereinander eine Lease
aus, die einem Replikat die Primary-Rechte fir
einen begrenzten Zeitraum gibt. Fallt das Pri-
mary aus, so wird nach Auslaufen der Lease ein
anderes Replikat zum Primary gewabhlt.

Die Mehrheit der replizierten Dateisysteme ver-
wenden einen zentralen Konfigurations-Server,
um ein Primary zu wahlen. Damit ist aber die
Zahl der Dateien und Server und damit die Ska-
lierbarkeit des Gesamtsystems durch den zen-
tralen Dienst und dessen Durchsatz beschrankt
[6]. XtreemFS umgeht dieses Problem durch
den Einsatz von Flease und erreicht dadurch
echte Skalierbarkeit.

EFFIZIENTE METADATENVERWALTUNG
in-memory overlay trees

on-disk index  oveday tree(1)  overay tree(N-1) | overlay tree(N

read-anly read-wrile

Im Gegensatz zu den Datei-Inhalten werden
die Metadaten in XtreemFS zentral verwaltet.
Der Metadatenserver wird dadurch zu einer kri-
tischen Komponente mit Hinblick auf Leistung
und Skalierbarkeit des Systems. Um eine effi-
ziente Metadatenverwaltung in XtreemFS zu
gewabhrleisten, haben wir BabuDB' entwickelt,

eine Datenbank zur Speicherung von Schliissel-
Wert-Paaren. BabuDB basiert auf dem Konzept
der Log-Structured Merge Trees. Anderungen
von Schliissel-Wert-Paaren finden im Haupt-
speicher statt und werden lediglich zwecks
Wiederherstellung im Falle eines Fehlers oder
Neustarts in einem Log festgehalten. Die an-
sonsten groRtenteils unveranderlichen Schlis-
sel-Wert-Paare werden persistent in einer Datei
gespeichert, welche sich effizient mit wenigen
Festplattenzugriffen durchsuchen lasst.

BabuDB eignet sich besonders zur Verwaltung
von Dateisystem-Metadaten. Inbesondere kurz-
lebige Dateien (liber 50% der Dateien in einem
System) kann BabuDB effizient verarbeiten, da
das Anlegen und Léschen solcher Dateien
groRtenteils zu Anderungen im Hauptspeicher
und nicht auf Festplatte fiihrt. Im Gegensatz zu
den in vielen anderen Dateisystemen verwen-
deten B-Trees erfordert BabuDB zudem keine
aufwandigen Rebalancierungen persistent ge-
speicherter Baume, was sich positiv auf die
Leistung bei groRen Dateisytemen auswirkt.
Durch eine geeignete Abbildung von Datei-
system-Metadaten auf Schllissel-Wert-Paare
kann erreicht werden, dass Metadaten sowohl
fir einzelne Dateien als auch fir komplette
Verzeichnisse mit wenigen Datenbankzugriffen
gefunden und aktualisiert werden kdnnen. Ein-
zelheiten Uber BabuDB und desssen Verwen-
dung in XtreemFS werden in einer Publikation
beschrieben.?

! http://babudb.googlecode.com 2 J. Stender, B. Kolbeck, M. Hogqvist, F. Hupfeld. BabuDB: Fast and Efficient File System Metadata Storage, 6th IEEE
International Workshop on Storage Network Architecture and Parallel 1/0s (SNAPI 2010). ® B. Kolbeck, M. Hogqvist, J. Stender, F. Hupfeld. Fault-Tolerant and
Decentralized Lease Coordination in Distributed Systems, ZIB-Report 10-02, 2010. * F. Hupfeld, B. Kolbeck, J. Stender, M. Hogqvist, T. Cortes, J. Marti, and
J. Malo. FaTLease: Scalable fault-tolerant lease negotiation with Paxos. In: HPDC, 08: Proceedings of the 17th international symposium on High performance
distributed computing, Boston, 2008. ° M. K. McKusick, S. Quinlan. GFS: Evolution on Fast-forward. ACM Queue, vol. 7, no. 7, pp. 10-20, 2009.
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SCALARIS - TRANSAKTIONEN IN VERTEILTEN,

STRUKTURIERTEN OVERLAY-NETZWERKEN

BEARBEITET VON: Thorsten Schiitt, Florian Schintke, Alexander Reinefeld, Christian Hennig, Niko Kruber, Marie Hoffmann
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/CSR/Projects/scalaris
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DHT-Einbettung

Globale Informationsdienste, die aufgrund
wachsender Datenvolumina und hoher Zu-
griffsraten nicht langer von einzelnen zentra-
lisierten Servern realisiert werden koénnen,
sondern mit Hilfe vieler weltweit verteilter
Computer erbracht werden, bendtigen neue
Softwarearchitekturen, um Ausfalle einzelner
Systeme ohne Betriebsunterbrechung tolerie-
ren zu konnen.

Insbesondere sogenannte Peer-to-Peer-Sys-
teme und strukturierte Overlay-Netzwerke bie-
ten hierfiir eine attraktive Basis. Sie betrachten
jeden Computer (Peer) als gleichwertige Res-
source, die genutzt wird, um den geforderten
Dienst zu erbringen. Dadurch vermeiden sie
Verfligbarkeits- und Skalierbarkeitsengpasse,
die bei dedizierter Rollenzuweisung zwangs-
laufig entstehen wiirden. Durch Selbstregulati-
on und -Giberwachung passen sich strukturierte
Overlay-Netzwerke autonom den jeweils zur
Verfigung stehenden Ressourcen und Nut-
zungsbedingungen optimal an. Als Datenstruk-
tur betrachtet erlauben sie die Speicherung
von Schlussel-Wert-Paaren.

Paxos Commit

Mit Chord' und SONAR? haben wir zwei struk-
turierte Overlay-Netzwerke entwickelt, die ein-
und mehrdimensional auch Bereichsabfragen
auf Schliisseln unterstiitzen — was bisherige
Anséatze aufgrund der Nutzung von Hashing-
verfahren nicht leisten konnten.

Mit Scalaris® konnte das mogliche Anwen-
dungsspektrum von strukturierten Overlay-
Netzwerken zusatzlich um eine ausfalltolerante
Transaktionsschicht erweitert werden.

WIE HILFT SCALARIS?

Scalaris kann die aufwendigen Backends
heutiger Web 2.0-Anwendungen ersetzen,
indem es mit Peer-to-Peer-Algorithmen aus
unzuverlassigen Einzelsystemen einen aus-
falltoleranten, zuverlassigen verteilten Key-
Value-Store bildet. Dies spart Kosten fiir die
Serverinfrastruktur, macht sie ausfalltolerant
und vereinfacht durch Selbstkonfiguration den
Betrieb.

Im Gegensatz zu anderen Key-Value-Stores,
wie z.B. Dynamo, Hypertable oder CouchDB,

VORTEILE VON SCALARIS

Transaktionen

strenge Datenkonsistenz
Skalierbarkeit

geringer Wartungsaufwand
Selbstorganisation
Ausfalltoleranz

autom. Lastverteilung
Replikation
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Das Projekt in Kiirze: Scalaris erweitert das Anwendungsspektrum bisheriger Peer-to-Peer-
Systeme, die beispielsweise in Tauschborsen genutzt werden, um strenge Konsistenz und Trans-
aktionen, zwei Eigenschaften traditioneller Datenbankmanagementsysteme — ohne die Vorteile
des Peer-to-Peer-Computing wie Ausfalltoleranz und Skalierbarkeit aufzugeben. Dies gelingt durch
geschickte Einbettung ausfalltoleranter Algorithmen in die zugrundeliegenden strukturierten

Overlay-Netzwerke.

garantiert Scalaris eine strenge Datenkonsis-
tenz mit atomaren Transaktionen bei nebenlau-
figen Operationen (ACID-Eigenschaft).

Web 2.0 Anwendung

Transaktionsebene

Replikationsebene

Scalaris ist in drei Architekturebenen fir Ska-
lierbarkeit Replikation und Transaktionen reali-
siert. Die unterste Ebene bildet aus Einzelsyste-
men ein spezielles strukturiertes Overlay-Netz-
werk, das Flexibilitat flr Lastverteilung und Zu-
griffszeit-Optimierung bietet — beides wichtige
Aspekte fiir die dariiberliegenden Schichten.

Um Ausfallsicherheit gewahrleisten zu kon-
nen, werden Daten in der zweiten Ebene repli-
ziert gespeichert. Der Replikationsgrad fir ein
Scalaris-System kann je nach Bedarf gewahlt
werden.

Alle Datenbankanderungen werden in Transak-
tionen ausgefiihrt, so dass die Kopien der be-
teiligten Daten atomar geandert werden. Zur
Steuerung der Transaktionen wird der Paxos-
Commit-Algorithmus verwendet, der auch beim
Ausfall einzelner Server die effiziente und kor-
rekte Ausfihrung der Transaktionen garantiert.

Die Einbettung des Paxos-Commit konnte im
Jahr 2009 erneut verbessert werden (siehe
Abbildung), was die Zugriffs- und Latenzzeiten
auf das System weiter reduziert.

P2P IN RECHENZENTREN

Im Gegensatz zu P2P-Tauschborsen, die struk-
turierte Overlay-Netze zwischen den Rechnern
der Heimanwender aufbauen, nutzt Scalaris
die Vorteile dieser Systeme fiir Server in Re-
chenzentren. Wir erreichen dadurch ohne den
Einsatz teurer Spezialldsungen:

+ Selbstorganisation und -konfiguration
+ Skalierbarkeit
+ Ausfalltoleranz

EIN SCALARIS - MEHRERE ANWENDUNGEN
Um mehrere Anwendungen getrennt in einer
Scalaris-Instanz auszufiihren, wird jeder An-
wendung ein Teil des Overlays zugeordnet. Die
Trennung der Anwendungen in der logischen
Struktur erlaubt es dank der Flexibilitdt unseres
Overlays prazise einzelne Server den verschie-
denen Anwendungen zuzuordnen. Gleichzeitig
kann flexibler auf geanderte Leistungsanfor-
derungen reagiert werden, indem dynamisch
Server zwischen den Anwendungen ausge-
tauscht werden.

EIN SCALARIS - MEHRERE RECHENZENTREN
Fir global agierende Dienstleister kann Scala-
ris die Server mehrerer Rechenzentren effizient
zu einer groRen Datenbasis zusammenschlie-
Ben.* Durch die Trennung der Applikationen in
der logischen Ringstruktur des Overlay-Netz-
werks konnen individuell jedem Replikat und
jeder Anwendung Server in verschiedenen Re-
chenzentren zugeordnet werden, um die Daten
moglichst nahe beim Anwender zu speichern
und so die Zugriffszeit zu minimieren.

' T. Schiitt, F. Schintke, A. Reinefeld. Structured Overlay without Consistent Hashing: Empirical Results. GP2PC Workshop at the 6th IEEE International
Symposium on Cluster Computing and the Grid (CCGrid 2006), 1619 May 2006, Singapore. > T. Schiitt, F. Schintke, A. Reinefeld. A Structured Overlay for
Multi-Dimensional Range Queries. 13th Intl. Euro-Par Conference, Rennes, France, August 2007, Springer LNCS 4641, pp. 503-513. ° A. Reinefeld, F. Schintke,
T. Schiitt, S. Haridi. A Scalable, Transactional Data Store for Future Internet Services. In: G. Tselentis et al. (eds.) Towards the Future Internet — A European
Research Perspective, 10S Press, ISBN 978-1-60750-007-0, 2009, pp. 148-159.

“T. Schiitt, A. Reinefeld, F. Schintke, M. Hoffmann. Gossip-based Topology Inference for Efficient Overlay Mapping on Data Centers, 9th Int. Conf. on Peer-to-
Peer Computing, Seattle, September 2009.
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SCHNELL UND ENERGIESPAREND -
NEUE TECHNOLOGIEN FUR DAS HPC

BEARBEITET VON: Thomas Steinke, Kathrin Peter, Johannes Bock, Sebastian Borchert
WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/CSR/Projects/mc2

REED-SOLOMON-ENCODING AUF MANY-CORE-PLATTFORMEN
REED-SOLOMON-EFFIZIENZ

IBM Power Xcell8i, 4 SPUs (CellBE)
Xilinx XCV 4LX200 (FPGA)

ClearSpeed CSX600, 96 threads (SIMD)

NIVIDIA T10, 32 threads (GPGPU)

Intel X5570, 4 cores (x86)

In diesem Jahrzehnt steht man bei der Durch-
fihrung von Computersimulationen vor einer
der groRten Herausforderungen. Mit dem Ver-
schwinden von Einzelprozessorsystemen sieht
man sich gezwungen, die parallelen Rechen-
und Speicherressourcen auf allen Computern —
von mobilen Geraten bis zu den Hochleistungs-
rechnern (HPC) — effektiv zu nutzen. Wir stehen
in der Breite vor einem Paradigmenwechsel.
Um dem damaligen Bedarf an Rechenleistung
nachzukommen, ist man im HPC-Bereich schon
seit Mitte der 1990er Jahre den Weg in Rich-
tung massiv-paralleles Rechnen gegangen. Am
ZIB wird mittlerweile die 4. Generation eines
massiv-parallelen Rechners betrieben, der mit
10200 Rechenkernen und einer Datenspeicher-
kapazitat von 425 TByte'/2,5 PByte” ausgestattet
ist.

Derartige, auf Standardkomponenten beruhen-
de kiinftige Rechnersysteme stellen jedoch die
Betreiber aufgrund der Kosten fiir die Infrastruk-
tur (Stromverbrauch und Kihlung) vor hohe be-
triebliche Herausforderungen. Es zeichnet sich
ab, dass fiir die kommenden hochkomplexen
Simulationsszenarien im HPC- und Enterprise-
Computing energieeffiziente Losungen gefun-
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den werden miussen (Green IT). Wir evaluieren
daflir am ZIB neue energiesparende Technolo-
gien zur effizienten parallelen Verarbeitung und
Speicherung hochvolumiger Daten.

MASSIV-PARALLELES RECHNEN MIT HARD-
WARE-BESCHLEUNIGERN
Hardware-Beschleuniger eroffnen alternative
Wege, um eine hohe Anwenderleistung bei
gleichzeitig moderatem Stromverbrauch und
Kihlaufwand zu erzielen. Prominenteste Bei-
spiele fiir heutige Hardware-Beschleuniger sind
GPGPUs,* FPGAs* und Cell BE.* Rechen- oder
datenintensive Abarbeitungsschritte (Kernel)
konnen auf geeignete Hardware-Beschleuniger
migriert werden, um hoéhere Durchsatzraten zu
erzielen.

In 2009 haben wir sowohl rechenintensive Al-
gorithmen wie z.B. ein numerisches Integra-
tionsverfahren®’ oder Kernel fiir die Berech-
nung von Paarwechselwirkungen als auch da-
tenintensive Algorithmen wie den Reed-Solo-
mon-Algorithmus?® auf GPGPUs, FPGA, CellBE
und ClearSpeed® implementiert und die Platt-
formen evaluiert. Bei dieser Evaluierung spielen
neben der erzielten Anwenderleistung auch die

In der Abbildung ist eine SSD
mit den Flash-Speicherein-
heiten und dem Controller
gezeigt. (Quelle: ssd-solid-
state-drive.net)

Fehlertolerierende (Erasure)
Codes fligen zu einer Menge
von Originaldaten zusatzliche
redundante Daten hinzu, um
im Fehlerfall die verlorenen
Daten wiederherzustellen.
Reed-Solomon (RS) Codes
sind flexibel in der Wahl

des Kodierungsschemas

und gehoren zur Gruppe

der MDS-Codes (Maximum
Distance Separable). MDS
bedeutet, dass in einer Grup-
pe von k Datenworten und m
Redundanzworten bis zu m
gleichzeitige Ausfalle toleriert
werden kdnnen. Cauchy
Reed-Solomon verwendet im
Unterschied zum originalen
RS-Algorithmus nur XOR-
Operationen, die schnell auf
jedem Prozessor ausfiihrbar
sind. Dadurch kénnen selbst
komplexe Kodierungsschema
einfach und schnell berechnet
werden. Wir untersuchen
ausfalltolerierende Codes fiir
zwei Anwendungsgebiete:

1. die Verwendung von Codes
mit neuen Speichertech-
nologien wie Solid-State
Speicher und

! verfligbare Plattenspeicherkapazitat 2 verfiigbare Archivspeicherkapazitat ® General Purpose Graphics Processing Unit * Field Programmable Gate Array
® Cell Broadband Engine (IBM, Toshiba, Sony) ¢ C. J. Gillan; T. Steinke, J. Bock, I. Spence, N. S. Scott. Leveraging the synergy of Mitrion-C and the SGI RC-
100 to study evaluation of two dimensional numerical integrals. Many-Core and Reconfigurable Supercomputing Conference (MRSC '09), Zuse Institute Ber-
lin, Germany, March 2009. 7 C. J. Gillan, T. Steinke, J. Bock, S. Borchert, I. Spence, N. S. Scott. Programming challenges for the implementation of numerical
quadrature in atomic physics on FPGA and GPU accelerators. Frontiers of GPU, Multi-core and Many-core Systems (FGMMS 2010), accepted.

® K. Peter, S. Borchert, J. Bock and T. Steinke. Off-loading the Reed-Solomon algorithm to hardware accelerators. Many-Core and Reconfigurable Supercom-
puting Conference (MRSC 2010), accepted. ° SIMD-Prozessor der Fa. ClearSpeed

KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

PARALLELE UND VERTEILTE SYSTEME | 83

DAS PROJEKT IN KURZE: Mit Hardware-Beschleunigern wie GPGPUs und FPGAs sowie Flash-
Speichern als Alternative zu Festplattenspeichern stehen neue Technologien zur Verfligung, die
den steigenden Anforderungen an Rechenleistung, persistenter Speicherung und Energieeffizienz
besser gerecht werden kdonnen. Fur die produktive Nutzung von GPGPUs- und FPGAs sind noch
eine Reihe von Anforderungen an Standards und Werkzeugen zu erfillen. Die bei Flash-Speichern
vorzufindende Asymmetrie zwischen Lese- und Schreibgeschwindigkeit und die nutzungsabhéan-
gige Lebensdauer der Speicherzellen stellen neue Herausforderungen bei deren Einsatz dar.

N

. die Zuverlassigkeit der
Datenspeicherung in ver-
teilten Dateisystemen
(z.B. XtreemFS).

Wir haben den Cauchy-RS-Al-
gorithmus auf verschiedenen
Hardware-Beschleuniger-

Plattformen implementiert.

Die Effizienz unserer
Implementierung spiegelt
das Verhéltnis zwischen der
erzielten RS-Rate und der
theoretischen Bandbreite
zum Hauptspeicher wider
(s. Abb.).

Auf der QS22-Plattform mit
dem Power Xcell8i erreichen
wir die hochste Effizienz: Ein
SPU-Core liefert bereits eine
Rate von 5,6 Gbyte/s. Die
FPGA-Implementierung' auf
der RC100-Plattform erzielt
zwar nur 1,4 GByte/s, zeigt
jedoch — ahnlich zu der GPU-
Plattform — eine Effizienz von
mehr als 40%. Ein x86-Core
(Intel Nehalem) liefert mit ei-
ner Rate von 4,6 GByte/s den
zweithdchsten Durchsatz bei

einer Effizienz von 27%.

Einschatzung der Qualitat der Programmierum-
gebungen sowie der Aufwand bei der Nutzung
der jeweiligen Technologie eine Rolle.

PERSISTENTE DATENSPEICHERUNG

MIT FLASH-SPEICHERN

Flash-Speicher, genauer bezeichnet als Flash-
EEPROM,™ sind nicht-flichtige, elektronisch
wiederbeschreibbare Speicher, welche die In-
formationen ohne Energiezufuhr beibehalten.
Die Datenbits liegen als Ladung auf Floating-
Gate-Transistoren vor. Dies ermdglicht einen
robusten, leisen und energieeffizienten Be-
trieb ohne sich bewegende mechanische Teile.
Weitere Vorteile von Flash-Speichern sind die
deutlich héheren Leseraten beim wahlfreien
Zugriff und die sehr geringe Zugriffslatenz.
Auf der anderen Seite gibt es hardware-spe-
zifische Besonderheiten. Beispielsweise ha-
ben Flash-Speicher durch die Alterung der
Speicherzellen nur eine begrenzte Anzahl von
Wiederbeschreibzyklen. AulRerdem ist vor dem
(wiederholten) Beschreiben einer Speicherzel-
le eine grobgranulare Loschoperation notwen-
dig. Im sogenannten Flash-Translation-Layer
werden diese Besonderheiten durch spezielle
Algorithmen gehandhabt, die die Datenpla-
zierung bestimmen und somit die Zugriffsge-
schwindigkeit und Langlebigkeit der Speicher-
zellen beeinflussen. Flash-Speicher, speziell
in SSDs (Solid State Drives), stellen zwar eine
direkte Alternative zu Festplatten dar, konnen
jedoch diese bedingt durch ihre charakteri-
stischen Eigenschaften nicht immer optimal
ersetzen. Besonders beim sequentiellen Zugriff
konnen Magnetplatten ahnliche oder sogar ho-
here Lese- und Schreibraten erreichen.

Wir untersuchen, wie existierende Herange-
hensweisen zur parallelen Speicherung mit
Solid-State-Technologien angewendet werden

kénnen. Beispielsweise werden die Optionen
fir die Verteilung der Losch- und Schreibzyklen
in einer RAID-ahnlichen Anordnung der Flash-
Speicher betrachtet. Gleichzeitig sollen zur Er-
hoéhung der Zuverlassigkeit Erasure Codes zum
Einsatz kommen.

AUSBLICK

Der Einsatz von Hardware-Beschleunigern wie
GPGPUs in numerisch aufwendigen Simulati-
onen und FPGAs in datenintensiven Verarbei-
tungsprozessen ist ebenso vielversprechend
wie die schrittweise Substitution von Magnet-
platten durch Flash-Speicher zum Zwecke der
persistenten Datenspeicherung.

Implementierungen auf Hardware-Beschleuni-
gern sind allerdings zur Zeit nicht mit dersel-
ben Produktivitat umsetzbar wie man es von
der Software-Entwicklung auf Standardprozes-
soren kennt. Obwohl mit OpenCL erste Stan-
dardisierungen kirzlich verabschiedet wurden,
fehlen allgemein akzeptierte Standards und ro-
buste Werkzeuge.

Die persistente Datenspeicherung mit Flash-
Speichermedien ist im Vergleich zur traditio-
nellen Festplatte energieeffizienter und robuster.
Damit die Bandbreiten bei I/O-Operationen er-
hoht und die Grenzen bei der Zahl der Schreib-
zyklen ausgedehnt werden kénnen, werden da-
flir geeignete neue Algorithmen evaluiert.

0 Electronically Erasable Programable Read Only Memory " Der RS-Algorithmus fiir FPGAs wurde in der Hochsprache Mitrion-C formuliert und unter Ver-
wendung des Mitrionics SDK transparent in ein Hardware-Design libersetzt.
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STATISTISCHE MODELLIERUNG FUR
VERLASSLICHE COMPUTERSYSTEME

BEARBEITET VON: Artur Andrzejak

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/CSR/Projects/modeling
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Anzahl der zuverlassigen Ressourcen

Kosten: $4.3/h
Migrationsrate: 0.01

Wahrscheinlichkeit p

0.90-0.93
0.93-0.96
0.96-1.00

Kosten: $0/h

52 54 56 58

Gesamtzahl der Ressourcen

VORHERSAGE VON AUSFALLEN

Die Vorhersage von Ausféllen besitzt eine
grolRe Bedeutung flir das effiziente Systemma-
nagement in einer Vielzahl von Szenarien. So
erlaubt sie bei kritischen, hochzuverlassigen
Systemen praventive MalBnahmen (wie Daten-
und Prozesstransfer) noch vor dem Eintreten
eines Totalausfalls. Die schnelle Erkennung
von Lastédnderungen in grof3en, verteilten Sys-
temen (Cluster oder Grids) erleichtert das
Scheduling und kann Ausfalle durch Uberlast
verhindern. Dieses Szenario haben wir in einer
Studie zusammen mit Kollegen der UCY Zypern
untersucht. Dabei wurden vielfaltige System-
daten von 197 Grid Clustern des EGEE-Il Grids
tiber einen Monat gesammelt. Anschlieend
wurden diese Daten mit den Ausfallen einzel-

60 62 Migrationsrate: 0.1

ner Cluster mittels Klassifikationsalgorithmen
korreliert, um kurzzeitig vorherzusagen, wel-
che der Cluster in den nachsten 5-10 Minuten
ausfallen werden. Die Studie’ fokussierte sich
dabei auf die Wirkung der Datenverarbeitung,
der Klassifikationsalgorithmen, sowie der Para-
meter auf die Vorhersagegenauigkeit. Es zeigte
sich, dass die Genauigkeit der Vorhersagen
stark von der Auswahl der Eingabedaten und
ihrer Vorverarbeitung abhangt, jedoch weniger
von dem Typ des Klassifikationsalgorithmus.

SOFTWAREALTERUNG UND ,,REJUVENATION”
Das Phanomen der Softwarealterung fihrt
durch eine Akkumulierung von Zustandsfeh-
lern (insbesondere Speicherverlusten) zu einer
Verminderung der Anwendungsleistung oder

Um eine hohe kollektive
Verfligbarkeit einer Gruppe
von Ressourcen zu errei-
chen, werden den unzuver-
lassigen Ressourcen auch
zuverlassige (aber teurere)
Ressourcen beigemischt.
Die blaue durchgezogene
Kurve zeigt Pareto-optimale
Lésungen, bei denen die
kollektive Verfligbarkeit von
50 Servern Uber 4 Stunden
mit einer Wahrscheinlichkeit
von mindestens 0.96 erreicht
wird. Die Enden der Kurve
illustrieren den Trade-Off:
Eine Losung weist entweder
hohere Kosten und dafiir eine
geringere Migrationsrate auf
(links), oder sie hat geringe
Kosten, die mit einer héheren
Migrationsrate erkauft wer-
den missen (rechts). Die L6-
sungen sind Pareto-optimal:
Man kann in einer Gruppe
weder die Gesamtanzahl der
Ressourcen noch den Anteil
von zuverlassigen Ressour-
cen verkleinern, ohne die
vorgegebene Wahrschein-
lichkeit des Erreichens der
kollektiven Verfligbarkeit zu

unterschreiten.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Die statistische Modellierung wird zunehmend eingesetzt, um Fehl-
funktionen und Ausfélle groRBer IT-Systeme rechtzeitig zu erkennen. Sie ist somit einer der Grund-
bausteine zur Sicherstellung der Zuverlassigkeit von Softwaresystemen. In diesem Projekt werden
angewandte Statistik und maschinelles Lernen als Methoden benutzt, um folgende Lésungen zu
ermoglichen: Vorhersage von Ausfallen in grof3en verteilten Systemen, Modellierung von Leis-
tungsverlusten aufgrund von Softwarealterung, und Sicherstellung der Verfluigbarkeit in Pools von

unzuverlassigen Ressourcen, wie z. B. Bliro-PCs.

zu einem vollstandigen Funktionsausfall. Hier-
von sind haufig Dienste betroffen, die lange
Laufzeiten ohne Neustart aufweisen, wie z.B.
Webserver. Eine effektive Beseitigung dieses
Problems ist daher von hoher wirtschaftlicher
Bedeutung. In komplexen IT-Systemen ist die
Software-Rejuvenation? — d.h. der Neustart ei-
ner Anwendung, des Betriebssystems oder des
ganzen Clusters — immer noch die wichtigste
Malnahme zur Beseitigung von Softwarealte-
rung. Problematisch ist allerdings die Unter-
brechung der Verfligbarkeit und ein eventueller
Verlust der Arbeitsdaten. Unsere Forschung
nutzt Modelle der Systemleistung und der Sy-
stemumgebung, um die Rejuvenation adaptiv,
d.h. weder zu haufig noch zu spat auszufiihren,
wodurch die durchschnittliche Verarbeitungs-
rate des Servers maximiert wird.

Im Rahmen der Untersuchungen zu diesem
Thema wurden Experimentalumgebungen ent-
wickelt, die die Durchfiihrung komplexer Expe-
rimente ermoglichen.®? Eine solche Umgebung
besteht aus einem Lastgenerator (Stress Test
Tool) mit einer Mess- und Evaluierungsinfra-
struktur der zu untersuchenden Softwarekom-
ponente (in unserem Fall dem Anwendungs-
server des TPC-W Benchmarks), sowie einem
Modul zum Simulieren von Speicherlecks. Als
Lastgenerator wurde der Open-Source-Lastge-
nerator CLIF 1.3 eingesetzt, sowie die Erweite-
rung einer Stresstest-Software, die im Rahmen
der Kooperation mit UPC Barcelona entwickelt
wurde.* Eine weitere Umgebung namens RU-
BiS*® basiert auf der Simulation eines komple-
xen Auktionsdienstes. Sie erlaubt Experimente
mit einer Vielzahl unabhangiger Fehler oder
Quellen der Softwarealterung.

NUTZUNG KOSTENLOSER, UNZUVERLASSIGER
RESSOURCEN

Das dritte Thema in diesem Projekt ist die Nut-
zung der flir BOINC-Projekte® kostenlos von Pri-
vatpersonen zur Verfligung gestellten Ressour-
cen. Diese Ressourcen sind zwar kostenlos, aber
inharent unzuverlassig, da sie jederzeit ohne
Vorwarnung abgeschaltet werden kénnen. In
Zusammenarbeit mit dem BOINC/SETI@home-
Team der UC Berkeley und INRIA haben wir
untersucht, wie diese unzuverlassigen Ressour-
cen mit teuren, aber zuverlassigen Ressourcen
vermischt werden kénnen, um sowohl geringe
Kosten als auch eine hohe kumulative Verfig-
barkeit zu erreichen.” Als zuverlassige Ressour-
cen haben wir Systeme der ,Amazon Elastic
Computing Cloud” (EC2) verwandt.

In einem neu entwickelten Modellierungs-
verfahren berechnen wir Pareto-optimale L6-
sungen des Problems ,,Welche Redundanz und
welcher Anteil von verlasslichen Ressourcen
ist notig, um eine kumulative Verfligbarkeit
einer Gruppe von Ressourcen Ulber ein fest-
gelegtes Zeitintervall mit einer vorgegebenen
Wahrscheinlichkeit zu erreichen?” Ein Nutzer
dieser Ressourcen kann aus einer Menge die-
jenigen Losungen auswahlen, die flir seine An-
wendung bezuglich Kosten und Migrationsrate
ideal sind. Die Migrationsrate misst dabei den
Anteil der unzuverlassigen Ressourcen, die pe-
riodisch ersetzt werden miissen, um eine lang-
fristige kollektive Verfiigbarkeit mit einer vor-
gegebenen Wahrscheinlichkeit zu erreichen.

ZA. Andrzejak, Generic Self-Healing via Rejuvenation: Challenges, Status Quo, and Solutions, SASO Workshop on Architectures and Languages for Self-
Managing Distributed Systems (SELFMAN@SAS009), September 15, 2009. ° A. Casanovas, J. Alonso, J. Torres, A. Andrzejak, Building a Distributed Generic
Stress Tool for Server Performance and Behavior Analysis, Fifth IEEE International Conference on Autonomic and Autonomous Systems, ICAS 2009, Valencia,
Spain, pp. 342-345, April 20-25, 2009. * Ada Lho-la Casanovas Leon, Building a Generic Stress Tool for Server Performance and Behavior Analysis, Master
Thesis, Barcelona School of Informatics, UPC, September 2008. ° RUBIS: Rice University Bidding System, OW2 Consortium, http:/rubis.ow2.org ° D. P.
Anderson, BOINC: A System for Public-Resource Computing and Storage. In Proceedings of the 5th IEEE/ACM international Workshop on Grid Computing
(November 8, 2004). ' A. Andrzejak, D. Kondo, D. P. Anderson, Exploiting Non-Dedicated Resources for Cloud Computing,12th IEEE/IFIP Network Operations
and Management Symposium (NOMS 2010), Osaka, Japan, April 19-23, 2010.

' A. Andrzejak, D. Zeinalipour-Yatzi, M. D. Dikaiakos, Improving the Dependability of Computational Grids via Short-Term Failure Predictions, CoreGRID Work-
shop at Euro-Par 2009, Delft, Niederlande, August 24, 2009.
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PROJEKTE DER ABTEILUNG PARALLELE UND VERTEILTE SYSTEME

ALLE PROJEKTE IM NETZ AUSFUHRLICH UNTER: www.zib.de/CSR/Projects/index

XtreemFS - EIN SKALIERBARES,
VERTEILTES DATEISYSTEM

URL: www.zib.de/CSR/Projects/xtreemos
Mitarbeiter: B. Kolbeck, J. Stender,

C. Lorenz, F. Langner

Partner: NEC (Deutschland),

BSC (Spanien), ICAR-CNR (ltalien)
Forschungsférderung: EU, Integrated
Project XtreemOS

Inhalt: XtreemFS ist ein von uns entwi-
ckeltes, verteiltes, foderiertes und re-
pliziertes Dateisystem, das den Nutzern
verteilter Cluster-, Grid- oder Cloud-Infra-
strukturen einen einfachen und schnellen
Zugriff auf ihre Dateien ermdglicht. Global
verteilte IT-Systeme erfordern besondere
MaRnahmen, um den Ausfall einzelner
Komponenten (Datenserver, Netzwerkver-
bindungen) zu tolerieren, hohe Latenzzeiten
zu verbergen und unterschiedliche 1/O-
Bandbreiten auszugleichen.

SELFMAN - ALGORITHMEN FUR SELBST-
REGULIERENDE, VERTEILTE SYSTEME
URL: www.zib.de/CSR/Projects/selfman
Mitarbeiter: T. Schiitt, M. Hogqvist,

A. Andrzejak, A. Reinefeld, N. Kruber,

C. Hennig, M. Hoffmann

Partner: UCL (Belgien), KTH (Schweden),
INRIA (Frankreich), France Telecom,

NUS Singapur

Forschungsférderung: EU

Inhalt: SELFMAN ist ein forschungsori-
entiertes EU-Projekt, in dem Algorithmen
fiir das autonome Management global
verteilter Systeme entwickelt und analy-
siert werden. Die Grundlage dazu bilden
die Techniken zweier Forschungsbereiche:
strukturierte Overlay-Netzwerke und
fortgeschrittene Komponenten-Modelle.
Unser Beitrag in SELFMAN besteht in der
Entwicklung eines transaktionalen Key/
Value-Speichersystems, der gegen Kno-
tenausfalle weitestgehend resistent ist und
eine gute Lastverteilung garantiert.

D-GRID-PROJEKTE IN DEN BEREICHEN
MEDIZIN, BIOINFORMATIK UND LEBENS-
WISSENSCHAFTEN

URL: www.zib.de/CSR/Projects

Mitarbeiter: T. Steinke, K. Peter, M. Lindner
Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Wir sind an vier D-Grid-Projekten be-
teiligt, die dem Aufbau und der Etablierung
einer Grid-Infrastruktur flir Anwendungen
aus den Bereichen der Medizin, Bioinforma-
tik und den Lebenswissenschaften dienen.

Im MediGRID-Projekt (URL: www.medigrid.
de), haben wir dazu beigetragen, dass

fiir die biomedizinische Community in
Deutschland eine Infrastruktur geschaffen
wurde, auf der ausgewahlte Anwenders-
zenarien die Vorteile des Grid fiir diese
Community evaluieren konnten.

Die Projekte Services@MediGRID (URL:
http://services.medigrid.de) und MedInfo-
Grid (URL: www.medinfogrid.de) bauen
auf den erzielten Erfahrungen auf und
erweitern die MediGRID-Infrastruktur um
vertikale Grid-Dienste fiir Monitoring, Ac-
counting und Billing. Neue biomedizinische
Nutzergruppen werden aufgrund der
gesammelten Erfahrungen systematischer
und schneller in die Nutzung von Grid-
Infrastrukturen eingefiihrt.

Im PneumoGrid-Projekt

(URL: www.pneumogrid.de) stellen wir
Ressourcen fiir den Betrieb eines Bildar-
chivierungs- und Kommunikationssystems
(PACS) bereit, das medizinische Bilddaten
der Berliner Charité fur die Nutzer des
PneumoGrid bereithalt. Gemeinsam mit
der Charité werden Anwendungsszenarien,
die eine Visualisierung der Prozesskette
erfordern, auf dem Visualisierungscluster
am ZIB erprobt.

MoSGrid -

MOLECULAR SIMULATION GRID

URL: www.zib.de/CSR/Projects/mosgrid
Mitarbeiter: T. Steinke, N. Kruber,

P. Schafer

Partner: Universitaten Koln, Tiibingen,
Paderborn, Dresden; Bayer, BioSolvelT,
COSMOlogic, GETLIG & TAR, Origines,

FZ Jilich, Turbomole, Sun Microsystems,
Schrédinger

Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Das MoSGrid-Projekt ermoglicht die
Nutzung verteilter Systeme fiir Molekiilsi-
mulationen indem es Wissenschaftler aus
dem chemischen Umfeld bei der Ausfiih-
rung von Simulationsrechnungen im Grid
unterstiitzt. Uber ein webbasiertes Portal
wird den Nutzern Zugriff auf Anwendungs-
Workflows und Datenrepositorien gegeben.
Letztere beinhalten Molekildatenbanken,
um auf Simulationsergebnisse und -proto-
kolle fiir die bereitgestellten Anwendungen
zugreifen zu konnen. Unsere Aufgabe im
Projekt besteht in der Entwicklung von
Technologien zum Betrieb von chemischen
Datenrepositorien und deren technischer
Umsetzung.

ASTROGRID-D GERMAN

ASTRONOMY COMMUNITY GRID

URL: www.zib.de/CSR/Projects/astrogrid_d
Mitarbeiter: T. Roblitz, M. Hogqvist
Partner: Astrophysikalisches Institut Pots-
dam, MPI flr Gravitationsphysik, MPI fiir
Astrophysik, MPI fiir Extraterrestrische
Physik, TU Miinchen, Uni Heidelberg
Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Das Projekt AstroGrid-D stellt der
astrophysikalischen Forschergemeinde
eine kollaborative Arbeitsumgebung, basie-
rend auf Grid-Technologien, zur Verfligung.
Die Forschungsthemen der Astrowissen-
schaften decken ein weites Spektrum ab,
das von Simulationen der Sternenbildung
liber die Auswertung von Daten von
Satellitenmissionen bis hin zur verteilten
Beobachtung mittels robotischer Teleskope
reicht. Diese Aufgaben erfordern speziell
angepasste Dienste fiir die Verwaltung von
Daten, Ressourcen und Aktivitaten. Als
Kernkomponente, die von diesen Diensten
genutzt wird, haben wir den Informations-
dienst Stellaris entwickelt.
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DGI 2 -

D-GRID-INTEGRATIONSPROJEKT 2

URL: www.zib.de/CSR/Projects/dgi2
Mitarbeiter: F. Schintke, M. Hogqvist,

K. Peter

Partner: BusinessValues IT-Service, DESY,
DFN-CERT, FZ Jiilich, KIT, FhG, LRZ, ParTec,
RRZN, T-Systems Solutions for Research,
Uni Dortmund

Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Als Infrastruktur fir das Management
verteilter Daten im D-Grid-Verbund haben
wir Stellaris fir semi-strukturierte Daten auf
Basis des Resource Description Frameworks
(RDF) und das regelbasierte iRODS-Datenma-
nagementsystem des San Diego Supercom-
puting Centers flir unstrukturierte Daten
entwickelt, installiert, evaluiert, erweitert und
fir die Nutzer betrieben.

WISSGRID -

GRID FUR DIE WISSENSCHAFT

URL: www.zib.de/CSR/Projects/wissgrid
Mitarbeiter: F. Schintke

Partner: Universitaten Gottingen, Wup-
pertal, Dortmund, Heidelberg, KéIn, Trier;
Astrophysikalisches Institut Potsdam,
Staats- u. Universitatsbibliothek Gottingen,
Universitatsmedizin Gottingen, AWI Bre-
merhaven, DESY, DKRZ, Inst. fiir Deutsche
Sprache Mannheim

Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Als D-Grid-Projekt hat sich WissGrid
die nachhaltige Etablierung von organisato-
rischen und technischen Strukturen fir den
akademischen Bereich im D-Grid zum Ziel
gesetzt. Dabei blindelt WissGrid die hetero-
genen Anforderungen aus verschiedenen
wissenschaftlichen Disziplinen und entwickelt
so konzeptionelle Grundlagen fiir die nach-
haltige Nutzung der Grid-Infrastruktur sowie
IT-technische Losungen.

DGSI -

D-GRID SCHEDULER INTEGRATION

URL: www.zib.de/CSR/Projects/dgsi
Mitarbeiter: M. Hogqvist

Partner: Universitaten Paderborn,
Dortmund, Dresden, Heidelberg; GWDG,
LRZ, Platform Computing, FhG SCAI, FhG
FIRST, Bonn-Aachen Int. Center f. Informa-
tion Tech.

Forschungsfoérderung: BMBF

Inhalt: Das DGSI-Projekt beschéftigt sich mit
der Interaktion und Kooperation zwischen au-
tonomen Schedulern im Grid. Das Ziel ist die
Verbesserung der Ressourcenauslastung und
eine gerechtere Verteilung der Rechenzeit im
D-Grid-Verbund. Dazu sollen Meta-Scheduler
Uber zwei Delegationsmechanismen, der
Aktivitats-Delegation und der Ressourcen-
Delegation, miteinander kooperieren. Soweit
moglich werden in DGSI etablierte Standards
verwendet.

D-GRID KERNKNOTEN

URL: www.zib.de/CSR/Projects/dgrid_cluster
Mitarbeiter: F. Schintke, M. Beick,

M. Hogqvist, B. Kolbeck, D. Mauter,

K. Peter, T. Steinke

Partner: div. Partner des D-Grid-Verbunds
Forschungsfoérderung: BMBF

Inhalt: Als Teil der deutschlandweiten
D-Grid-Infrastruktur betreiben wir Speicher-
und Rechenressourcen mit ca. 350 TByte
Festplattenspeicher und 480 Rechenknoten,
sowie Archivkomponenten zur Daten-
sicherung auf Magnetbandern. Mit den
vom BMBF gefoérderten Ressourcen wird
erstmals in Deutschland eine einheitliche,
gemeinsam nutzbare Rechenumgebung
Uber sehr viele Standorte hinweg realisiert,
die auch wir fiir unsere Simulationen und
Praxistests verteilter und paralleler Anwen-
dungen nutzen.
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METRIK - MODELLBASIERTE ENT-
WICKLUNG VON TECHNOLOGIEN FUR
SELBSTORGANISIERENDE DEZENTRALE
INFORMATIONSSYSTEME IM KATASTRO-
PHENMANAGEMENT

URL: www.zib.de/CSR/Projects/metrik
Mitarbeiter: J. Geibig, T. Roblitz
Forschungsforderung: DFG Graduierten-
kolleg

Inhalt: Am METRIK-Graduiertenkolleg der
Humboldt-Universitat sind wir mit dem
Forschungsthema , Selbstorganisierende
Datenreplikation in drahtlosen Maschennetz-
werken” beteiligt. Dabei entwickeln wir ver-
teilte Algorithmen, die selbst bei korrelierten
Knotenausfallen (z.B. im Erdbebengebiet) die
Verfligbarkeit wichtiger Daten garantieren.

GRIDCHEM -

GRID COMPUTING IN CHEMISTRY

URL: www.zib.de/CSR/Projects/grid_chem
Mitarbeiter: T. Steinke, A. Reinefeld
Partner: ETH Zlrich, University of Cam-
bridge, Imperial College London, University
of Copenhagen, FAU Erlangen-Nirnberg,
Universidad de Sevilla
Forschungsforderung: European Science
Foundation (ESF)

Inhalt: Wir sind an der Arbeitsgruppe ,,Com-
putational Chemistry Workflows and Data
Management” (COST Action D37) beteiligt,
organisieren Workshops und haben in un-
serer Funktion als STSM-Officer alle Antrage
fir Short-Term Scientific Missions (STSM)

in der COST-Action D37 wissenschaftlich
begutachtet.




ABTEILUNG

) SUPERCOMPUTING
UND IT-SERVICE
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DER HLRN-Il SUPERCOMPUTER AM ZIB

BEARBEITET VON: Hubert Busch, Wolfgang Baumann, Hans-Hermann Frese, Isaac Hailperin, Detlef Kehl, Bernd Kallies,
Christian Schimmel, Manfred Stolle, Hinnerk Stliben, Thomas Steinke, Matthias Wittenberg, Stefan Wollny

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/HPC/serv

Das ZIB betreibt im Rahmen des Norddeut-
schen Verbunds fiir Hoch- und Hochstlei-
stungsrechnen HLRN ein massiv-paralleles
Supercomputersystem, das zu den leistungsfa-
higsten sowohl in Deutschland als auch welt-
weit gehort. In Verbindung mit wissenschaft-
licher Fachberatung stellt dieses System eine
zentrale Dienstleistung des ZIB fir Wissen-
schaft und Forschung dar.

DER HLRN-VERBUND

Der HLRN ist ein Zusammenschluss der sechs
Bundeslander Berlin, Bremen, Hamburg, Me-
cklenburg-Vorpommern, Niedersachsen und
Schleswig-Holstein." Der Verbund férdert das
Hoch- und Hdéchstleistungsrechnen durch die
Bereitstellung von Hochleistungsrechner-Infra-

struktur. Neben dem Rechnerbetrieb hat der
HLRN einen Kompetenzverbund fiir wissen-
schaftliches Rechnen aufgebaut, welcher in
besonderer Weise die notwendige Zusammen-
arbeit von fachspezifischer Forschung, mathe-
matischer Methodik und Informatik unterstitzt
und somit eine optimale Nutzung fir die unter-
schiedlichen Wissenschaftsgebiete gewahrleis-
tet. Das ZIB ist ein Betreiberstandort fiir den
HLRN-Supercomputer; der zweite Standort ist
das RRZN der Universitat Hannover.

AUSBAU DES HLRN-Il SYSTEMS IN 2009

In diesem Jahr wurde die zweite Ausbaustufe
des Hochleistungsrechners HLRN-II in Betrieb
genommen. Durch die Installation jeweils eines
weiteren Rechnersystems an beiden Standor-

RECHNERSYSTEM JEWEILS

MIT 4X DDR INFINIBAND-

NETZWERK FUR MPI UND

DATEN-1/O

« ICE1: SGI Altix ICE 8200
Plus: 320 Knoten mit je 8
Prozessorkernen Intel Xeon
Harpertown, Performance
30,7 TFlop/s, Hauptspeicher
5 TByte

+ XE: SGI Altix XE: 48 Knoten
mit je 8 Prozessorkernen
Intel Xeon Harpertown,
Performance 4,6 TFlop/s,
Hauptspeicher 3 TByte

- ICE2: SGI Altix ICE 8200
Plus: 960 Knoten mit je 8
Prozessorkernen Intel Xeon
Nehalem EP, Performance
90 TFlop/s, Hauptspeicher
45 TByte

FESTPLATTENSYSTEME

« Arbeitsspeicher: 810 TByte
RAID 6 Festplattensysteme
(2 globale Lustre-Dateisy-
steme a 405 TByte netto)

+ H20 TByte RAID 6 Festplat-
tensysteme fiir das

« Archivsystem mit einer
Kapazitat von derzeit 250
TByte (doppelt gespei-
chert) auf Magnetbandern
einschlie3lich eines ca. 100
TByte groRen Caches auf
Festplatten.

" www.hlrn.de
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DAS PROJEKT IN KURZE: Das ZIB betreibt gemeinsam mit dem RRZN Hannover das verteilte
Hochleistungsrechnersystem des HLRN, dem Norddeutschen Verbund fiir Hoch- und Hochstlei-
stungsrechnen. Im Jahr 2009 wurde die zweite Ausbaustufe des Rechnersystems installiert. In der
Liste der 500 weltweit leistungsfahigsten Computer belegen die baugleichen HLRN-Systeme am
ZIB und RRZN die Platze 4 und 5 in Deutschland sowie weltweit die Platze 39 und 40 (www.top500.

org, November-Liste 2009).

Optische Kabel und wasser-

gekiihlte Turen. Allein die
zweite Ausbaustufe hat 4.500
Kabelverbindungen mit einer
Gesamtlange von 45 km.

ten ist die gegenwartige Rechenleistung auf
das 45-fache des Vorgangersystems gestiegen.
Die beiden Systemkomplexe in Berlin und Han-
nover belegen in der Liste der 500 weltweit lei-
stungsfahigsten Computer mit einer jeweiligen
Rechenleistung von uber 100 TFlop/s die Platze
4 und 5 in Deutschland sowie weltweit die Plat-
ze 39 und 40.

Fir das verteilte Rechnersystem wurde eine
Systemsoftware zur Realisierung der ,Ein-
System-Eigenschaft” entwickelt, die die zen-
trale Annahme von Rechenauftrdgen und de-
ren Verteilung und Abarbeitung auf beiden
Teilsystemen ermdglicht. Durch replizierende
Dateisysteme fiir Heimatverzeichnisse und
Software-Installationen unterscheidet sich die
Nutzung des verteilten Systems kaum von
der eines Einzelsystems. Lediglich groRRe Da-
teien (etwa >1 GByte) missen an einem festen
Standort gespeichert werden. Um eine hohe
Datentransferrate zwischen den Standorten
sicherzustellen, sind die beiden HLRN-Stand-
orte durch eine vom DFN-Verein angemietete
Glasfaserverbindung des Wissenschaftsnetzes
mit einer Bandbreite von 10 Gbit/s miteinander
verbunden.

SYSTEMARCHITEKTUR DES HLRN-II

Die Auswahl der Systemarchitektur spiegelt
die Anforderungen der Wissenschaftler wider.
In beiden Ausbaustufen sind kleinere Teilsys-
teme flr Programme vorgesehen, die bei
moderater Parallelitdt einen grolRen gemein-
samen Hauptspeicher benoétigen. Die Haupt-
komponente ist in beiden Stufen ein massiv-
paralleles Cluster-System fiir Programme mit
hunderten bis tausenden parallelen Prozessen.
Die Systeme werden von der Supercompu-
terfirma SGI geliefert und integriert. Die er-
ste Ausbaustufe besteht pro Standort aus 48

Knoten vom Typ XE sowie 320 Knoten vom
Typ ICE, die zweite Ausbaustufe besteht aus
960 Knoten vom Typ ICE. Im kommenden Jahr
(2010) wird die zweite Ausbaustufe mit der
Lieferung weiterer Maschinen vom Typ Ultra-
Violet abgeschlossen. Diese haben die klas-
sische SGI-Architektur, bei der mehrere TByte
Hauptspeicher von einem einzelnen Prozess
angesprochen werden kénnen. Alle bisher in-
stallierten Knoten sind mit je zwei Quad-core-
Prozessoren von Intel ausgestattet. Insgesamt
sind pro Standort mehr als 10.000 Rechen-
kerne mit insgesamt knapp 55 TByte Haupt-
speicher installiert. Hinzu kommen Infiniband-
Netzwerke und 830 TByte Festplattenkapazitat.
Eine Besonderheit der zweiten Ausbaustufe ist
ein doppelt ausgelegtes (dual rail) Infiniband-
Kommunikationsnetzwerk. Beide Ausbaustu-
fen sind mit einem weiteren Infiniband-Netz-
werk fiir die Ein- und Ausgabe grol3er Daten-
mengen auf die globalen Festplattensysteme
ausgestattet. Zur Ausstattung am ZIB gehort
aulRerdem ein Magnetband-Archivspeicher.

Die ICE-Systeme der beiden Ausbaustufen
konnen auch als groRes, inhomogenes System
benutzt werden. Dies wurde von SGI bei der
Ausfiihrung des Linpack-Benchmarks fiir die
Top500-Liste ausgenutzt, bei dem das System
eine Effizienz von 89 % lieferte. Im Regelbetrieb
werden Rechenauftrage aber auf homogenen
Partitionen ausgefiihrt.
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HLRN-FACHBERATUNG UND SUPERCOMPUTING

BEARBEITET VON: Hubert Busch, Wolfgang Baumann, Hans-Hermann Frese, Isaac Hailperin, Detlef Kehl, Bernd Kallies,
Christian Schimmel, Manfred Stolle, Hinnerk Stiiben, Thomas Steinke, Matthias Wittenberg, Stefan Wollny

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/HPC

31,6% -
Erdsystemforschung

10,9 % Ingenieurwissenschaften

Das Wissenschaftliche Hochleistungsrechnen
gewinnt fiir zahlreiche naturwissenschaftliche
Forschungsgebiete immer mehr an Bedeu-
tung. Die Durchfliihrung groR3skaliger Compu-
tersimulationen bietet eine kostengiinstige und
haufig schneller realisierbare Alternative zu
teuren und zeitraubenden Experimenten. Als
Dienstleistung fiir Wissenschaft und Forschung
stehen dafiir am ZIB der HLRN-II-Supercompu-
ter (Komplex Berlin) und eine Nutzerberatung
durch promovierte Wissenschaftler— die Fach-
berater — zur Verfligung.

HLRN-FACHBERATUNG

Heutige Hochleistungsrechner besitzen, ver-
glichen mit den friheren Vektorrechnern, eine
weitaus komplexere Systemarchitektur mit bis
zu hunderttausend Einzelprozessoren, einem
schnellen Kommunikationsnetzwerk und ei-
nem ausgewogen konfigurierten System paral-
leler Ein-/Ausgabekanale. Fiir die Supercom-
puter-Nutzer wird es daher immer schwieriger,
ihre Programmcodes, die ihrerseits auch im-

43,9 %
Materialwissenschaften,
Physik

......... 4,5 % Chemie
~~~~~~~~~~ 1,4 % Bioinformatik
................ 3,3 % Mathematik

4,4 % HLRN Fachberatung

mer komplexer werden, stets an den neuesten
Stand der Hardware und Systemsoftware an-
zupassen. Hier setzt unser Fachberaterkonzept
an, das jedem Nutzer unserer Supercomputer
einen Fachberater des jeweiligen Gebiets oder
eines verwandten Faches zur Seite stellt. Die
Fachberater unterstiitzen die Anwender in al-
len Fragen der Supercomputer-Nutzung.

Am HLRN werden zahlreiche Projekte aus
den Wissenschaftsdisziplinen Chemie, Physik,
Erdsystemforschung und Ingenieurwissen-
schaften betreut. Erstmals konnten 2009 auch
Projekte aus dem Bereich der mathematischen
Optimierung realisiert werden. Die Fachberater
installieren und pflegen fach- und systemspe-
zifische Softwarewerkzeuge und unterstitzen
bei der Optimierung, Parallelisierung und Por-
tierung der Anwendercodes. Daruber hinaus
bilden sie wissenschaftliche Nachwuchskrafte
in diesen Disziplinen aus und arbeiten eng mit
den Systembetreibern und Informatikern im
Hause zusammen.

AUSWAHL VON GROSSPRO-
JEKTEN AUF DEM HLRN-II
SYSTEM

» Physik: Probing the finite

temperature phase transi-
tion with O (a) improved
Wilson fermions at realistic
quark masses,

Uni Hamburg und DESY

» Erdsystemforschung:

Numerische Simulation zur
Wechselwirkung der Atmo-
sphéare mit der Tragflligel-
umstromung,

Uni Hannover

« Physik: Lattice QCD close

to and at the physical pion
mass, Uni Hamburg und
DESY

« Physik: Growth of ferroe-

lectric thin films on SrTiO,
HU Berlin

» Erdsystemforschung:

Turbulenzstruktur in der
urbanen Rauigkeitsschicht:
LES-Referenzstudien und
Vergleiche mit Windkanal-,
Skalenmodell- und Feld-

messungen, Uni Hannover

« Physik: 3D radiation trans-

port, Uni Hamburg
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DAS PROJEKT IN KURZE: Das ZIB ist seit den achtziger Jahren Zentrum fiir Supercomputing in
Deutschland. Seit dem Jahr 2002 betreibt das ZIB Supercomputer im Rahmen des HLRN-Verbunds.
In den Supercomputing-Aktivitaten spielt die Fachberatung eine zentrale Rolle. Die Beratung
erstreckt sich auf alle Fragen der Supercomputer-Nutzung. Schwerpunkte sind die Portierung, Par-
allelisierung und Optimierung von Programmcodes sowie die Aus- und Weiterbildung der Nutzer.

» Erdsystemforschung: Large
Eddy Simulation of the
Surface Boundary Layer for
Wind Energy Applications,

Uni Hannover

+ Mathematik: Lésung grof3-
er Probleme der gemischt
ganzzahligen Programmie-

rung, ZIB Berlin

* Ingenieurwissenschaften:
Numerische Analyse der
hydrodynamischen Stabi-
litat von Kristallschmelzen
wahrend der Zlichtung
oxidischer Kristalle,

HU Berlin.

» Erdsystemforschung: Aus-
wirkungen des Klimawan-
dels auf die Zirkulation des
Atlantischen Ozeans, Uni
Kiel und IFM-GEOMAR

Fachberater des ZIB bei einer
Ausbildungsveranstaltung
des HLRN an der TU-Harburg

Y

EFFIZIENTE NUTZUNG

DER SYSTEMARCHITEKTUR

Die Installation der zweiten Ausbaustufe, ein
ICE2-System mit Intel-Nehalem-Prozessoren
mit NUMA-Eigenschaft (Non-Uniform Memory
Access), stellte flr die Fachberatung eine neue
Herausforderung dar. Um die theoretisch ge-
genuber der ICE1 dreifach hohere Hauptspei-
cherbandbreite im realen Betrieb nutzen zu
konnen, ist die Herstellung von Prozessor- und
Speicheraffinitat erforderlich.

Entsprechende Erfahrungen wurden bereits auf
dem HLRN-I mit IBM-POWER4-Prozessoren ge-
sammelt. Im Allgemeinen kann die Prozessor-
und Hauptspeicheraffinitat transparent Uber
die Prozessverwaltung der verwendeten MPI-
Bibliothek realisiert werden. Wir haben einen
Algorithmus einwickelt, der fiir tbliche MPI-
Anwendungen eine glinstige Affinitaitsmaske
bestimmt, die von der aktuell auf einem Knoten
durch das BIOS vorgegebenen Core-Nummerie-
rung unabhangig ist. Dieser Algorithmus wird
auch auf den ICE1- und XE-Systemen zur besse-
ren Handhabung der gemeinsamen L2-Caches
der Harpertown-Prozessoren verwendet.

Am HLRN haben wir das Verfahren in die
Nutzerumgebung integriert, um geeignete
Standardeinstellungen fir die Prozessor- und
Hauptspeicheraffinitdt vorzugeben und die
Nutzung der heterogener gewordenen HLRN-
Hardware zu vereinfachen. Zusatzlich haben
wir den Algorithmus in die Open-Source-MPI-
Bibliothek MVAPICH2 integriert, um hetero-
gene Cluster unterstiitzen zu kdénnen. Diese
Affinitatsstrategie wird in kiinftigen Releases
dieser Software der MPI-Community zur Verfi-
gung stehen.’

Eine analoge Erweiterung der SGl-proprietaren
MPI-Bibliothek MPT haben wir dem Hersteller
vorgeschlagen. Fir die Hybrid-Codes CPMD,
VASP, und BQCD haben wir auch ein Affini-
tatsschema fiir die OPENMP-Threads eines MPI-
Tasks implementiert und flir die HLRN-Nutzer
verfligbar gemacht.?

Mit Installation der ICE2-Systeme stieg die
Anzahl der verfligbaren Rechenknoten auf
das 3,6-fache. Um die Skalierung des Batch-
systems zu gewahrleisten und die neuen Kno-
ten in das Batchsystem zu integrieren, waren
Konfigurationsarbeiten notwendig, die eben-
falls von der HLRN-Fachberatung am ZIB vor-
genommen wurden. Das bereits bestehende
Nutzungskonzept wurde um eine Auftrags-
schlange erweitert, die die ICE2 hoher skalie-
renden Anwendungen unter Verwendung von
mindestens 16 Knoten (128 cores) vorbehalt,
wahrend die ICE1 vorranging fiir moderat ska-
lierende Anwendungen von mindestens 4 Kno-
ten (32 cores) bis max. 64 Knoten (512 cores)
vorgesehen ist.?

Dadurch konnte ein guter Durchsatz mit mode-
raten Wartezeiten in den Warteschlangen auch
flir Jobs mit hohen Ressourcenanforderungen
erreicht werden. Seit der Inbetriebnahme der
ICE2 wurde ca. 50% der Leistung an Jobs ab-
gegeben, die weniger als drei Stunden warten
mussten, wahrend die Auslastung mit 80%
Uber der von den HLRN-Gremien geplanten
Maximalkapazitat lag. 70% der auf den ICE2
abgegebenen Jobs forderten mehr als 64 Kno-
ten pro Job an und waren damit entsprechend
der Batchsystem-Konfiguration nur auf den
ICE2-Systemen lauffahig.

! http://mvapich.cse.ohio-state.edu/download/mvapich2/changes.shtml ? www.hIrn.de/home/view/System/PlaceMe
* www.hlrn.de/home/view/System/BatchSystem




KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

IT-SERVICE

SUPERCOMPUTING UND IT-SERVICE | 94

BEARBEITET VON: Wolfgang Pyszkalski, Stefan Diring, Rainer Wesel

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: http://its.zib.de/Mitarbeiter

Die Abteilung IT-Service plant, beschafft, in-
stalliert und wartet die gesamte IT-Infrastruk-
tur im ZIB. Durch die enge Kooperation mit
fihrenden Herstellern besitzt die Abteilung
Zugriff auf neueste Produkte und kann diese
teilweise bereits vor der Markteinflihrung un-
ter praxisnahen Bedingungen evaluieren. Die
Ergebnisse kommen nicht nur den Herstellern
zugute, sondern dienen auch der Planung zu-
kiinftiger Erweiterungen der IT-Infrastruktur
am ZIB, das dadurch haufig eine Vorreiterrolle
bei der Einfiilhrung neuer Technologien spielt.
Unsere aktuellen Erkenntnisse bringen wir
zeitnah in die Lehre ein. In Zusammenarbeit
mit der Hochschule fiir Wirtschaft und Recht
in Berlin (HWR) bieten wir Ausbildungsplatze
fir die Fachrichtung Informatik mit dem Vertie-
fungsschwerpunkt Systemadministration an.

Das erworbene Wissen vermitteln wir auch in
unseren Veranstaltungen. Um die Forderung
des Austausches zwischen den [T-Diensten
wissenschaftlicher Einrichtungen bemiiht, or-
ganisieren wir als Plattform fir diesen Zweck
regelmafig gut besuchte Veranstaltungen, bei
denen jeweils etwa die Halfte der Zeit fiir Gast-
vortrage anderer wissenschaftlicher Einrich-
tungen vorgesehen wird.

IP-NETZWERK

Neben der zentralen Datenhaltung sind Da-
ten- und Speichernetzwerke ein besonderer
Schwerpunkt unserer Aktivitaten. Wahrend
alle Arbeitsplatze ausnahmslos mit Gigabit
Ethernet (GE) versorgt sind, ist unser IP-Netz
im Bereich der Server und AuRenanbindungen
auf 10 GE ausgelegt. Durch die dabei verwen-

Unser IP-Datennetz stellt mit
1.458 Gigabit Ethernet Ports
in den Netzkomponenten

fiir jeden Arbeitsplatz im

ZIB die erforderliche Zahl
von Anschliissen mit der
Geschwindigkeit von einem
Gigabit zur Verfligung. Im
Bereich der Server und
AuBenanbindungen stehen
im Netz Anschliisse mit einer
Geschwindigkeit von 10
Gigabit/s ber OM3 Lichtwel-
lenleiter zur Verfligung.

Zwei Switche mit 88 Ports
vom Typ 10 GE FCoE und

24 Fibre Channel Ports ver-
binden das IP-Netz mit dem
Fibre Channel Speichernetz-
werk (SAN).

Uber das Speichernetz-
werk mit seinen 576 Ports
sind derzeit 29 Server mit
1.814 Platten in 22 Arrays
verbunden. Einige der Server,
die Plattenkapazitat iber IP-
Protokolle bereitstellen, sind
liber das Speichernetzwerk
zusatzlich mit den Bandro-
botern verbunden, die mit
38 Laufwerken auf 12.400
Bander zugreifen.

Die Warmeabgabe ist neben
der Frage des Umwelt-
schutzes auch eine technisch
nicht zu vernachlassigende
GroRe. Da wir die neuen
Systeme selber installieren,
prifen wir auch, ob sich die

Weiterflihrende Informationen liber die Aktivitaten der Abteilung IT-Services, die verwendeten Techniken und Informationen lber unsere Projekte sind
in unserem WEB unter http://its.zib.de verfligbar. Dort befinden sich auch Hinweise auf Veranstaltungen, Kontaktadressen und technische Berichte tiber

durchgefiihrte Arbeiten.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Die Abteilung IT-Service plant, beschafft, installiert und wartet die
gesamte IT-Infrastruktur im ZIB. Durch die enge Kooperation mit fihrenden Herstellern, insbeson-
dere mit den Firmen Sun Microsystems und LS| Logic Corporation, ist die Abteilung in der Lage,
neueste Produkte teilweise bereits im Prototypstadium unter praxisnahen Bedingungen am ZIB zu
testen und so zur Verbesserung der Produkte beizutragen. Im Jahr 2008 ist die Abteilung als ,,Sun
Center of Excellence fiir Daten- und Speichermanagement” ausgezeichnet worden.

thermische Belastung inner-
halb eines Systemschrankes
in den erwarteten Grenzen
bewegt.

Die Bilder zeigen die Vermes-
sung eines Plattenschrankes
mit einer Warmebildkamera,
deren Messwerte anschlie-
Bend mit entsprechender
Software visualisiert werden.

dete Technik eines Virtual Switching Systems
(VSS) arbeiten die beiden raumlich entfernt
aufgestellten zentralen Router wie ein physika-
lisches System. Dies erhoht nicht nur die Aus-
fallsicherheit, sondern verdoppelte bei der Ein-
filhrung die Bandbreite im Backbone des ZIB
durch permanente Nutzung der bisher nur im
Fehlerfall aktiven redundanten Verbindungen.
Durch die Einsparung der bisher verwende-
ten Protokolle wie HSRP (Hot Standby Router
Protokoll) erfolgt bei Ausfall der aktiven Super-
visor Engine eines Routers die automatische
Umschaltung auf die Engine des anderen Rou-
ters jetzt so schnell, dass die meisten aktiven
Verbindungen unterbrechungsfrei weiterarbei-
ten kénnen.

SPEICHERNETZWERK

Grundlage fur den Zugriff unserer Server auf
den Plattenspeicher und das Bandarchiv ist
ein sehr leistungsfahiges Speichernetzwerk
auf der Basis von Fibre Channel (FC SAN),
das mit 4 und 8 Gb/s pro Verbindung arbeitet.
Ahnlich der Funktion eines IP-Datennetzes,
vermittelt das FC-Netz den Austausch von Da-
ten zwischen den Geraten, wobei ausschliel3-
lich SCSI Befehle Ubertragen werden. Das
Netzwerk regelt die Zugriffsrechte zwischen
den Endgeraten, wobei durch Anderung der
Konfigurationsregeln auf Kommandoebene
in den Plattenspeichern vorhandene virtuelle
Volumes flexibel zur Nutzung durch die Server
bereitgestellt werden konnen. Durch Biinde-
lung von Anschlissen pro Endgerat erzielen
wir in einigen, fir maximale Bandbreite ausge-
legten Segmenten, bis zu 3 GByte pro Sekunde
als aggregierte Bandbreite beim Schreiben auf
den Plattenspeicher.

IP- UND SPEICHERNETZWERK

WACHSEN ZUSAMMEN

Die beiden Welten unseres IP-Netzwerkes und
des Fibre Channel Speichernetzwerkes (FC
SAN) haben wir durch Einsatz von Netzkom-
ponenten verbunden, die momentan haupt-
sachlich als 10 GE IP-Switch arbeiten, bei de-
nen aber jeder der 10 GE-Ports auch mit dem
Protokoll FCoE (Fibre Channel over Ethernet)
arbeiten kann. Da jeder Switch sowohl liber 10
GE mit dem IP-Netz, als auch lber zusatzliche
FC-Ports mit dem SAN verbunden ist, kann ein
Server mit entsprechender Adapterkarte tber
eine Verbindung gleichzeitig FC und IP nutzen.
Der Switch vermittelt die Pakete dann jeweils
in das IP- oder FC-Netz. Momentan sind die Ar-
beiten mit dieser Technik eine Investition in die
Zukunft, in der die Welten von IP, Fibre Channel
und Infiniband womdéglich in einem einzigen
Netzwerk auf der Basis von Ethernet zusam-
menwachsen.

UMWELTSCHONENDE IT

Jede von uns eingesetzte Technik beurteilen
wir nicht nur nach der Leistung, sondern auch
nach ihrem Stromverbrauch und der Warme-
abgabe. Da diese Werte jedoch bei Speicher-
und Rechnersystemen sehr stark von Art und
Umfang der Nutzung abhangen, betreiben
wir einen hohen Aufwand in Form von Echt-
zeitmessungen des Stromverbrauches der
einzelnen Gerate und einer flachendeckenden
Messung der Warmeabgabe. Dies bietet nicht
nur die Moglichkeit von Langzeitanalysen als
Grundlage weiterer Planungen, sondern soll in
Zukunft auch die Option eines mdglichst noch
umweltschonenderen Betriebes der IT-Kompo-
nenten im ZIB eroffnen.
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ZENTRALE DATENHALTUNG IM
ZUSE-INSTITUT BERLIN

BEARBEITET VON: Wolfgang Pyszkalski, Dirk Krickel, The Anh Pham

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: http:/its.zib.de

Nach den Menschen sind die im ZIB gelagerten
Daten praktisch das wichtigste Gut. Entspre-
chend hoch ist der von uns betriebene Auf-
wand in Bezug auf Sicherheit, Geschwindigkeit
und Kapazitat der zentralen Datenhaltung.

Der Bedarf an Speicherkapazitat wachst ex-
ponentiell, so dass die Strategie einer bestan-
digen Erweiterung der Plattenkapazitaten kein
zukunftsweisendes Konzept darstellt. Insbe-
sondere der damit zunehmende Verbrauch von
Strom setzt hier Grenzen. Dies um so mehr, als
die bei Weitem (iberwiegende Zahl der Daten
nur relativ selten gelesen wird. Eine strom-
sparende Moglichkeit zur Speicherung selten
benutzter Daten ist die Ablage auf Magnetban-
dern. Strom wird immer nur dann verbraucht,

wenn Daten gelesen oder neu geschrieben
werden. Dieses Verfahren ist nicht nur kosten-
glnstig, sondern stellt auch einen schonenden
Umgang mit der Umwelt dar.

ENERGIESPARENDE SPEICHERHIERARCHIE

Das Grundprinzip unserer zentralen Datenhal-
tung besteht deshalb aus einem mehrstufigen
Speicherkonzept mit einem Verbund aus Plat-
ten- und Bandspeicher. Die zentralen Server
der Datenhaltung ermdglichen Anwendern auf
verschiedenen technischen Wegen Zugriff auf
zur Zeit etwa 1 Petabyte Plattenspeicher. Ohne
Aktion der Anwender werden neue Daten kon-
tinuierlich von dem Plattenspeicher in das Ban-
darchiv kopiert, wobei immer zwei Kopien auf
verschiedene Bander geschrieben werden. So-

Das Bild zeigt einen der
Gange im Bandarchiv, in
dem auf den Seiten die
Bandkassetten in Fachern
abgelegt sind. Der Transport
der Kassetten von ihren Fa-
chern zu den im Hintergrund
erkennbaren Bandlaufwerken

erfolgt durch Roboter.

Das Bandarchiv befindet sich
in einem Tresorraum, der
auch extremer Hitze mehrere
Stunden lang widerstehen
kann, ohne dass sich im
Innenbereich eine fiir die Ma-
gnetbander kritische Tempe-
ratur entwickelt. Im Alarmfall
wird der Tresor automatisch
versiegelt und vollstandig mit
Léschgas geflutet.

Weiterfilihrende Informationen (iber die zentrale Datenhaltung, die verwendeten Techniken und Informationen Uber unsere Projekte sind in unserem WEB
unter http://its.zib.de verfuigbar. Dort befinden sich auch Hinweise auf Veranstaltungen und Kontaktadressen.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Fiir die Arbeiten im ZIB und zur Nutzung durch andere wissenschaft-
liche Einrichtungen’ betreiben wir ein modernes Speichersystem. Unsere Server ermdglichen den
Zugriff auf etwa ein Petabyte? Plattenspeicher. Als Erweiterung des Plattenspeichers dient ein
Bandarchiv zur Langzeitspeicherung. Dieses Archiv ist ein ,Hochregallager” fir Bandkassetten,
die auf Anforderung der Server durch Roboter in die Bandlaufwerke geladen werden. Die Server
sorgen automatisch dafiir, dass sich auf dem Plattenspeicher immer die aktuell benutzten Daten
befinden, wodurch er den Anwendern praktisch als unendlich grof3 erscheint.

Eine Migration von Daten
erfolgte zuletzt Q4 2009, bei
dem in 4 Wochen 1.325 Ban-
der mit 300 TB von SGI/DMF/
Powderhorn/T9940B nach
Sun/SAM-FS/SL8500/T10000B
migriert wurden. Dies erfor-
derte nicht nur ein einfaches
Umbkopieren, sondern auch
den grundlegenden Wechsel
liber mehrere Technologien

und Formate.

Es ist zu erkennen, dass die
Geschwindigkeit dieser Mi-
gration au3erordentlich hoch
war. Aber wir waren nicht nur
schnell, sondern haben auch
durch doppelte Berechnung
von Prifsummen dokumen-
tiert, dass die Daten im Ziel
wirklich absolut unverandert

angekommen sind.

bald der Platz auf dem Plattenspeicher knapp
wird, erfolgt automatisch eine Léschung lange
nicht benutzter Daten auf den Platten, wobei
die Verwaltungsdaten erhalten bleiben. Ein An-
wender hat also den Eindruck, dass alle seine
jemals erzeugten Daten auf den Platten liegen.
Wenn auf eine so ausgelagerte Datei zugegrif-
fen wird, laden die Server die entsprechenden
Daten automatisch aus dem Bandarchiv auf die
Platten zurtick.

KOOPERATIONEN MIT HERSTELLERN

Fir die einzelnen Komponenten unserer Da-
tenhaltung nutzen wir etablierte Software und
Technik hochster Qualitat. Durch unser Ge-
samtkonzept, spezielle Konfigurationen und
einige Zusatze erreichen wir jedoch mehr Lei-
stung und Sicherheit, als die einzelnen Kom-
ponenten standardmafig bieten. Der Grad
unserer Fahigkeiten spiegelt sich nicht zuletzt
in dem Zustandekommen einer Kooperati-
on unter dem Titel ,Sun Center of Excellence
Daten- und Speichermanagement am Zuse-
Institut Berlin”, sowie einer Reihe formloser
Zusammenarbeiten zum gegenseitigen Nutzen
mit weiteren Herstellern wider. Dadurch, dass
uns Hersteller neueste, noch nicht auf dem
Markt verfligbare Produkte und technische Do-
kumentationen zur Verfligung stellen, kénnen
wir Verfahren und Musterldsungen entwickeln,
die einerseits die Datenhaltung im ZIB standig
verbessern, andererseits aber auch fir die Her-
steller und deren eigenen Entwicklungen inte-
ressant sind.

EWIGE SPEICHERUNG VON DATEN

Eine zunehmende Rolle spielt die Speicherung
von unwiederbringlichen Daten, wie z.B. Er-
gebnisse von Messungen aus physikalischen
Experimenten, digitalisierte Ansichten archa-
ologischer Artefakte und Dokumente. Fir sol-

che Daten nutzen wissenschaftliche Einrich-
tungen im Rahmen von Kooperationen unsere
Infrastruktur. Dafiir stellen wir ihnen auf leis-
tungsstarken Servern virtuelle Rechner zur
Verfligung, Uber die sie Zugriff auf Kapazitaten
unserer Datenhaltung haben. Wir stellen eine
bitgenaue Reproduzierbarkeit der Daten sicher,
ohne uns um deren Inhalte zu kimmern. Auch
ein durch die standige Weiterentwicklung be-
dingter Wechsel der zu Grunde liegenden Tech-
nik und das dadurch notwendigen Migrieren
von Daten erfolgt durch uns.

SCHUTZ UNWIEDERBRINGLICHER DATEN

Ein nicht zu unterschatzendes Problem bei der
Lagerung von Béandern ist eine Alterung des
Materials. Unser Ziel ist es, sich anbahnende
Probleme so friihzeitig zu erkennen, dass wir
die Lesbarkeit der Daten unabhangig vom
Grad der Nutzung Uber beliebige Zeitraume
garantieren kénnen. Dazu verfligen wir Uber
die Moglichkeit, Probleme beim Schreiben und
Lesen auf Bander zu erkennen, die als physika-
lisch bedingte, normale Ereignisse immer mal
wieder auftreten. Entsprechend werden solche
Ereignisse im Normalfall nicht an die Server ge-
meldet. Gleichwohl gibt es bei Problemen mit
dem Bandmaterial grenzwertige Situationen,
wo eine Vielzahl solcher Ereignisse auf ein sich
anbahnendes Problem hindeutet. Wirkungslos
ware diese Technik natlrlich bei Bandern, die
lange Zeit nicht gelesen wurden. Bander der
langfristigen Datenhaltung lesen wir deshalb
aullerhalb der normalen Anforderungen mit-
tels einer speziellen Uberwachung regelmaBig
zur Probe. Wenn dabei die erwahnten Fehler
auftreten, erfolgen entsprechende Alarme, da-
mit wir Gber das weitere Vorgehen entscheiden
und das Band gegebenenfalls rechtzeitig vor
dem Auftreten echter Probleme umkopieren
konnen.

! Wissenschaftlichen Einrichtungen wird im Rahmen von Kooperationen die Méglichkeit geboten, das Langzeitarchiv iiber unsere

Datennetze zu nutzen. Insbesondere im Bereich der im Prinzip ewigen Speicherung von ansonsten unwiederbringlichen Daten wird diese Mdglichkeit
zunehmend genutzt. ? Wenn man, um eine Vorstellung von den Datenmengen zu erhalten, 1 Byte (einen Buchstaben) als eine Sekunde annimmt,
entspricht ein Petabyte fast 36 Millionen Jahren.
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DAS BERLINER WISSENSCHAFTSNETZ

BEARBEITET VON: Hubert Busch, Ursula Droebes, Marek Frohlich, Stefan Wollny

WEITERE INFORMATIONEN UNTER: www.zib.de/brain

— Glasfasernetz
& Routerstandorte /
BRAIN-Kemnetz
B Behbrdenstandone

* Wissenschafisstandorte |

|

Topologie

upP

BRAIN' vernetzt aktuell 142 Standorte von 44
wissenschaftlichen, kulturellen oder Bildungs-
einrichtungen mit Sitz im Land Berlin und Pots-
dam Uber das landeseigene Glasfasernetz. Auf
dieser Grundlage wird den Teilnehmern am
BRAIN ein Hochgeschwindigkeits-Datennetz in
MPLS?*-Ethernet-Technik (BRAIN-Verbundnetz),
sowie Glasfasern und Bandbreiten zur dedi-
zierten Nutzung, z.B. zur Verbindung einzelner
Standorte, bereitgestellt. Flir den Betrieb des
X-WiN? in Berlin erhalt der DFN-Verein Fasern
aus dem BRAIN zur Verfligung stehenden Glas-
faser-Kontingent.

VERBUNDNETZ

Das BRAIN-Verbundnetz besteht aus dem ring-
formigen* Kernnetz mit zusatzlichen Querver-
bindungen zwischen den Netzknoten und den
Zugangsleitungen fiir Einrichtungen, die tber
Ethernet angebunden sind. Neun Uber Berlin

und Potsdam verteilte Netzknoten und de-
ren Verbindungen untereinander bilden das
Kernnetz. Jeder Netzknoten ist mit zwei bis
vier anderen Netzknoten verbunden. Dies ge-
wahrleistet den unterbrechungsfreien Betrieb
auch wahrend eines Leitungsschadens an ei-
ner beliebigen Stelle im Kernnetz. Uber das
BRAIN-Verbundnetz erfolgt der institutsinterne
Datenaustausch einer Einrichtung zu ihren ab-
gesetzten Standorten liber eigenstandige und
abgesicherte virtuelle Verbindungen (VLAN,®
VPLS®). So werden Netze geschaffen, die lo-
gisch sowie vom kundenseitigen Administra-
tionsaufwand einem einfachen LAN entspre-
chen, sich geographisch jedoch (iber Berlin
bzw. Potsdam erstrecken kénnen. Daruber hi-
naus wird der regionale IP-Verkehr der Teilneh-
mer untereinander mit hoher Geschwindigkeit,
unabhangig von ihrem derzeitigen Internet-
anschluss, ausgetauscht. Ist der Internet-An-

BRAIN-KERNNETZ

Das BRAIN-Kernnetz besteht
aus neun MPLS-fahigen
Netzknoten und deren
Verbindungen untereinander.
Die ringformige Struktur des
Kernnetzes und die Unabhan-
gigkeit der Netzknoten von-
einander sind die Grundlage
fir die hohe Verfligbarkeit der
angebotenen Dienste.

MPLS

Das Multi-Protokoll Label
Switching erméglicht die
verbindungsorientierte Uber-
tragung von Datenpaketen

in einem verbindungslosen
Netz entlang eines zuvor auf-
gebauten Pfades (Label-Swit-
ched Path, LSP). Die erforder-
liche Dienstgite (Quality of
Service, QoS) beispielsweise
fir Telefonie oder Multime-
dia-Anwendungen, kann
bereits bei der Signalisierung
eines LSP von den beteiligten
Netzknoten bereitgestellt
werden. Dienstglitemerkmale
wie geringe Latenz, feste
reservierte Bandbreiten und
Priorisierung der Datenpakete
sind fir jeden LSP separat
konfigurierbar.

VPLS

Die logische Zusammenschal-
tung der Standortanschliisse
einer Einrichtung zu einem
Virtual-Private LAN Segment
ist ein wesentliches Merkmal

' BRAIN: Berlin Research Area Information Network ° MPLS: Multi-Protokoll Label Switching * X-WiN: Bundesweite Netzinfrastruktur des DFN-Vereins u. a.
fiir den DFNInternet-Dienst * Bei der Vernetzung in Ring-Topologie werden jeweils zwei Netzknoten so miteinander verbunden, dass ein geschlossener Ring
entsteht. ° VLAN: Virtual Local Area Network ° VPLS: Virtual Private LAN Segment
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DAS PROJEKT IN KURZE: Seit 1994 dient BRAIN den Hochschulen, Forschungsinstituten,
Bildungs- sowie anderen offentlichen Einrichtungen in Berlin als Hochgeschwindigkeitsdatennetz.
Grundlage ist das landeseigene Glasfasernetz, das in enger Zusammenarbeit mit dem IT-Dienstlei-
stungszentrum Berlin (ITDZ) zur gemeinsamen Nutzung von Wissenschaft und Verwaltung stetig
weiter ausgebaut wird. BRAIN nutzt hiervon 2000 km Einzelfaser und bietet regionalen Wissen-
schaftseinrichtungen leistungsstarke Kommunikationsverbindungen untereinander, Zugang zum Ber-
liner Landesnetz (BeLa) und die Anbindung an das Internet tiber das Deutsche Forschungsnetz (DFN).

des BRAIN-Verbundnetzes.
Innerhalb des VPLS sind die
in der Stadt verteilten Stand-
orte der Einrichtung Gber
wVirtuelles” Ethernet (Layer2)
verbunden. Die einzelnen fiir
jede Einrichtung im Kernnetz
aufgespannten VPLS sind

vollig voneinander separiert.

FAST-ReROUTE

Zur Absicherung der
Datenstrome in einem MPLS-
Netzwerk werden neben den
priméren LSP redundant
verlaufende Backup-LSP si-
gnalisiert. Kommt es zu einer
Unterbrechung des priméaren
LSP werden séamtliche durch
diesen LSP verlaufenden Da-
tenstrome Uber den Backup-
LSP zum Ziel geleitet. Dieses
Umschwenken der Datenstro-
me (Fast-ReRoute) geschieht
Ublicherweise in weniger als
50 ms nach dem Ausfall des
priméren LSP.

WDM

Wavelength Division Multi-
plexing ermdglicht den Trans-
port hochbitratiger (bis zu
10Gbit/s) Datenstréme {iber
bis zu 40 parallelen Kanélen
unterschiedlicher Wellenlan-
gen in einem optischen Leiter

(Glasfaser).

schluss einer Einrichtung lGber das X-WiN des
DFN-Verein realisiert, kann im Fall und fur die
Dauer einer Storung dieses Anschlusses der
Internetverkehr (iber das BRAIN-Verbundnetz
gefihrt werden. Fir Teilnehmer, die einen
DFN-Portanschluss’ nutzen, kann das BRAIN-
Verbundnetz als Zuleitung zum DFN-Router im
ZIB genutzt werden. Ein weiterer BRAIN-Dienst
fiir Verbundnetzteilnehmer ist der lesende Web-
Zugriff auf Daten innerhalb des Berliner Landes-
netzes (BeLa). Da seit Anfang 2006 Verwaltungs-
anordnungen des Berliner Senats nur noch im
BelLa Online verfligbar sind, betreibt BRAIN ei-
nen eigenen HTTPS®-Proxy fiir den Web-Zugriff
auf die im Bela bereitgestellten Inhalte. Derzeit
wird dieser Dienst von mehr als 200 Mitarbei-
tern in den Verwaltungen der Wissenschaftsein-
richtungen genutzt — Tendenz steigend.

GLASFASER-KONTINGENT

Aus dem landeseigenen Glasfasernetz steht
BRAIN ein Kontingent von 2.000 km Einzelfa-
sern zur Verfiigung; dieses Kontingent wird
seit 2005 voll genutzt. BRAIN verwendet auf
aktuell 263 km Einzelfasern WDM?®-Technik, um
trotz Faserknappheit weitere Dienste (iber be-
reits bestehende Glasfaser-Verbindungen zu
realisieren. Ohne Einsatz von WDM-Technik
wiirden weitere 1.333 km Einzelfaser bendétigt.

MANAGEMENT UND SERVICE

Samtliche aktive Netzkomponenten (Netzkno-
ten, Switche und WDM-Gerate) werden zentral
von der BRAIN-Geschéaftsstelle aus admini-
striert und Uberwacht. Hierflir wird Gberwie-
gend Open-Source und am ZIB entwickelte
Individualsoftware eingesetzt, die sich Uber
Jahre bewahrt hat. Der aktuelle Status des
Kernnetzes kann (iber das Internet unter www.
brain.de/netzstatus eingesehen werden. Zu
den standigen Aufgaben des zentralen BRAIN-

Netzwerkmanagements gehdren das Schal-
ten und die Inbetriebnahme neuer Glasfaser-
Verbindungen, die Fehlersuche, Fehleranalyse
und ggf. Fehlerbehebung innerhalb der An-
bindungen der Standorte sowie insbesondere
auch die Beratung der Einrichtungen in allen
Fragen der Anbindung von entfernten Stand-
orten an das BRAIN.

DIE NEUEN NETZKNOTEN

Im Berichtsjahr wurde eine europaweite Aus-
schreibung zur Ersatzbeschaffung der aktu-
ellen Netzknoten durchgefiihrt. Die neue Tech-
nik unterstitzt alle Funktionen des bisherigen
BRAIN-Verbundnetzes, ist zusétzlich 710 Gigabit-
Ethernet-fahig, unterstitzt IPv6™ und bietet er-
weiterte Moglichkeiten der Verkehrsflusssteue-
rung fiir einzelne Klassen von Datenstrémen,
beispielsweise fiir Telefonie und Multimedia.
Seit Ende 2009 werden Tests mit den beschaff-
ten Geraten durchgefiihrt; die Inbetriebnahme
wird im ersten Quartal 2010 erfolgen.

NETZERWEITERUNG UND PROJEKTE

Wie in den Vorjahren wurde auch 2009 in Zu-
sammenarbeit mit BRAIN das Glasfasernetz
des Landes Berlin durch BaumalRnahmen er-
weitert. Die neu erschlossenen Standorte sind
das Deutsche Archaologische Institut mit sei-
nen zwei Standorten in Berlin-Dahlem, die Stif-
tung Deutsche Kinemathek mit dem Museum
flr Film und Fernsehen und dem Filmmuse-
um, das Institut fiir Okologie und Biologie der
Technischen Universitat und das Museum fiir
Fotografie der Stiftung PreuBischer Kulturbe-
sitz. Weiterhin stellt BRAIN seit 2009 im Rah-
men zweier D-GRID"-Projekte zwischen dem
ZIB und der Charité (MediGRID) und dem ZIB
und dem Astrophysikalischen Institut Potsdam
(AstroGRID) die physikalische Infrastruktur
zwischen den Standorten zur Verfligung.

’ DFN-Portanschluss: Bei dieser Art des X-WiN-Zugangs (<= 75 Mbit/s) muss die nutzende Einrichtung die Zuleitung zu einem DFN-Router selbst stellen.
® HTTPS: Protokoll zur gesicherten Kommunikation mit Web-Servern * WDM: Wavelength Division Multiplexing: Simultane Ubertragung von hochband-
breitigen Signalen lber optische Verbindungen (Glasfaser) “IPve: Nachfolger des gegenwartig im Internet verwendeten Internet-Protokolls IP

Version 4 (IPv4) ' D-Grid: www.d-grid.de
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Mitarbeiterinnen und Mitarbeitern des
ZIB liegt seit vielen Jahren am Herzen,
mehr qualifizierte junge Menschen
fir Mathematik und Informatik zu ge-
winnen. GroRen Zulauf erhélt das ZIB
nicht nur in der ,Langen Nacht der
Wissenschaften” und am ,,Girls’ Day”,
sondern auch bei vielen Besuchen und
Flihrungen fir Schiiler und Studieren-
de. Dariiber hinaus unterstiitzt das ZIB
Schulen mit fur Wissenschaftszwecke
nicht mehr bendtigter Hardware und
betreibt die informationstechnische In-
frastruktur flir den zentralen Server der
Berliner Schulen.

Wir gehen selbst an Schulen und wer-
den gerne von Schulen und Univer-
sitatskursen besucht. Im Jahr 2009
fanden 13 Veranstaltungen mit 290
Schilerinnen und Schiilern am ZIB
statt, 14 mal gingen Wissenschaftle-
rinnen und Wissenschaftler in Berliner
und Brandenburger Schulen, um von
ihrer Arbeit zu erzahlen. ZIB-Mitarbei-

ter boten gut besuchte Kurse im Rah-
men der FU-Sommeruni an und koope-
rierten mit der FU bei der Vorbereitung
der FU-Kinderuni. An dieser Aktivitat
nahmen 2337 Schiilerinnen und Schii-
ler teil.

Zum bundesweiten ,Girls’ Day” 2009
erhielten Madchen der 5.-10. Klasse Ein-
blicke in die am ZIB vertretenen Berufs-
felder. In den angebotenen Workshops
~Rechnerbasteln”, ,Wissenschaftskino”,
~Mathe gegen Krebs” und ,Suchrezepte
flir Computer” prasentierten vor allem
Mitarbeiterinnen des Instituts technische
Details und algorithmische Probleme
im Umgang mit Computern sowie In-
halte aktueller Arbeiten. Die 120 teilneh-
menden Madchen konnten das erlernte
Wissen in praktischen Ubungen auspro-
bieren.

Ein besonderer Hohepunkt war die
internationale Sommerschule fiir Stu-
denten und Post-Docs ,Combinatori-

al Optimization at Work 1I”, kurz co@
work, die vom 21. September bis 9. Ok-
tober 2009 in Kooperation mit MATHE-
ON am ZIB stattfand.

Die Veranstaltungen des ZIB im Rah-
men der ,Langen Nacht der Wissen-
schaften” waren mit 1971 Besuchern
wie schon seit Jahren gut nachgefragt.
Neben vielen Vortragen zu Themen
wie z.B. ,Literaturverwaltung auf dem
Desktop” oder ,Vom Regenbogen zur
Nano-Optik” waren die Fihrungen im
Rechnerraum zum Hochleistungsrech-
ner, Erlduterungen zur langfristigen
Datenhaltung sowie das 3-D-Wissen-
schaftskino im ZIB eigenen , Studio Da
Vinci“ besondere Highlights. Wie jedes
Jahr hielt Horst Zuse, der alteste Sohn
Konrad Zuses, Vortrage zur Geschichte
des Computers und zur Arbeit seines
Vaters, die auf groRes Interesse stiel3en.
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Jonas Schweiger

» Beale-Orchard-Hays-Preis der
Mathematical Programming Society 2009

» Tucker Prize der Mathematical
Programming Society 2009 (2. Preis)

» EURO Dissertation Award 2009

Andreas Bley

First prize in the MICCAI 2009 contest

»3D segmentation in the clinics: A grand
challenge”, category: automatic mandible
segmentation

Hans Lamecker

* Ruf auf MaTHEON-Nachwuchsgruppen-
leiterstelle (angenommen)

Peter Deuflhard

Internationaler Wissenschaftspreis des
ICIAM fur originare, tiefgreifende und
unvergleichliche Verdienste in der ange-
wandten Mathematik”

Martin Groétschel

First prize in the MICCAI 2009 contest

»3D segmentation in the clinics: A grand
challenge”, category: automatic mandible
segmentation

Jan Pomplun

» Best Poster Award der iNOW 2009,

Stockholm, Berlin, 2.-15.08.2009

Jan Reininghaus

» Fellow of the Society for Industrial and
Applied Mathematics (SIAM)

Stefan Heinz

* 1. Preis der AIMMS-CPLEX/MOPTA
Optimization Modeling Competition 2009

Olga Heismann

Best Paper Award, TopolnVis 2009 - To-
pological Methods in Data Analysis and
Visualization, fiir den Beitrag ,Combina-
torial 2D Vector Field Topology Extraction
and Simplification”

Markus Reuther

» 3. Preis der International Mathematics
Competition for University Students

Ingrid Hotz

* GOR-Diplomarbeitspreis 2009

Achim Schadle

» Best Paper Award, TopolnVis 2009 - To-
pological Methods in Data Analysis and
Visualization, fiir den Beitrag ,Combina-
torial 2D Vector Field Topology Extraction
and Simplification”

* Ruf auf eine W2-Professur der Universitat

Dusseldorf (angenommen)

Thomas Schlechte

* 1. Preis der AIMMS-CPLEX/MOPTA

Optimization Modeling Competition 2009

* 1. Preis der AIMMS-CPLEX/MOPTA
Optimization Modeling Competition 2009

Heiko Seim

* First prize in the MICCAI 2009 contest
»3D segmentation in the clinics: A grand
challenge”, category: automatic mandi-
ble segmentation

Britta Weber

» Best Poster Award 2nd Prize, GK-Sum-
merschool 2009 - Explorative Analysis
and Visualization of Large Information
Spaces, fiir das Poster ,Segmentation of
Microtubules from Electron Tomograms”

Stefan Zachow

* First prize in the MICCAI 2009 contest
»3D segmentation in the clinics: A grand
challenge”, category: automatic mandi-
ble segmentation
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Thorsten Koch

Ein Verzeichnis aller Titel mit Abstracts
ist im Anhang zu finden. Die Preprints
sind abrufbar tiber:

www.zib.de/bib/pub/index.de.html

MITHERAUSGABE
VON PUBLIKATIONEN

Artur Andrzejak

* Multiagent and Grid Systems -
An International Journal, I0S Press,
Amsterdam, Niederlande

Andreas Bley

» Technical Editor, Mathematical
Programming Computation, Springer-
Verlag, Berlin, Heidelberg, New York

Ralf Borndorfer

» Area Coordinator, Optimization Online,
Mathematical Programming Society

Peter Deuflhard

Journal of Computers & Mathematics

with Applications, Elsevier Science,

Niederlande

* Numerische Mathematik,
Springer International

» Computing and Visualization in Science,
Springer-Verlag, Berlin, Heidelberg,
New York

* Numerical Mathematics: Theory,
Methods and Applications (NM-TMA),
Global Science Press, Peking, China

« International Journal of Computer

Mathematics, Taylor & Francis,

Vereinigtes Kénigreich

Armin Figenschuh

» Technical Editor, Mathematical
Programming Computation, Springer-
Verlag, Berlin, Heidelberg, New York

Mathematical Methods of Operations
Research, Physica-Verlag, An Imprint of
Springer-Verlag GmbH, Heidelberg
Mathematical Programming A, Springer,
Berlin, Heidelberg, New York

Networks, John Wiley & Sons, New York,
USA

Operations Research Letters, Elsevier
Science Publishers, Amsterdam,
Niederlande

OR Transactions, Shanghai Scientific &
Technological Publishing House,
Shanghai, VR China

Acta Mathematica Vietnamica, published
under the auspices of the Institute of
Mathematics, Viethamese Academy of
Science and Technology, Hanoi, Vietham
Advances in Data Analysis and Classi-
fication (Theory, Methods, and Appli-
cations in Data Science) Springer-Verlag,
Berlin, Heidelberg, New York
Mathematical Programming Compu-
tation, A journal of the Mathematical
Programming Society, Springer-Verlag,
Berlin Heidelberg, New York

Hans-Christian Hege

Visualization and Mathematics, Springer-
Verlag, Berlin, Heidelberg, New York
VideoMATH, Springer-Verlag, Berlin,
Heidelberg, New York

EuroVis09 - Eurographics/IEEE Symposi-
um on Visualization 2009

Benjamin Hiller

Computer Graphics Forum, Special Issue:
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network problems!

Université Catholique de Louvain-la-Neuve,
Belgien

26.03.2009

How to solve real-world
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Bundesamt flr Guterverkehr, Kéln
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Rolling stock roster planning for rRailways
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Optimization overview
Kick-off-Workshop, Trenitalia S.p.A.,
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Umlaufoptimierung im SPFV
Kick-off-Workshop, DB Fernverkehr AG,
Frankfurt am Main
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Mutikriterielle Umlauf- und
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DB Stadtverkehr GmbH, Fulda
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Optimal rotations for ICE high speed trains
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Integrierte Mautplanung und -kontrolle
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Bundesamt flr Guterverkehr, Koln
07.07.2009

Multicriteria optimization in

public transportation

EURO 2009, Bonn

15.07.2009

Projekt Trassenborse, Teilprojekt
Mathematische Trassenoptimierung
Projektprasentation, TUV Rheinland, Bonn
22.07.2009

Gleichformige Umlaufplanung
Workshop, DB Fernverkehr AG,

Frankfurt am Main

13.08.2009

Optimierung der Fahrzeugunlaufplanung
fiir die DB Fernverkehr AG
Projektprasentation, DB Fernverkehr AG,
Frankfurt am Main
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25.08.2009

Multicriteria optimization in

public transportation

ISMP 2009, Chicago, USA

22.09.2009

Optimization overview

Workshop,

IVU Traffic Technologies AG, Berlin
23.09.2009

Combinatorial auctions

ZIB, Berlin

23.09.2009

Resource constrained shortest paths
ZIB, Berlin

30.09.2009

How to implement column

generation procedures

ZIB, Berlin

02.10.2009

Duty scheduling

ZIB, Berlin

03.10.2009

Vehicle scheduling

ZIB, Berlin

21.10.2009

Optimierung der Fahrzeugumlaufplanung
fiir die DB Fernverkehr AG
Projektprasentation, DB Fernverkehr AG,
Frankfurt am Main

06.11.2009

Revenue maximization in public transport
Posterprasentation, LAGOS 2009,
Gramado, Brasilien

20.11.2009

Multicriteria optimization in

public transportation

GOR Workshop 83: Mathematical
Optimization in People Transportation &
Column Generation in Airlines, Rail & Bus
Optimization Systems, Bad Honnef
27.11.2009

Die Abteilung Optimierung

Workshop, Daimler AG, Stuttgart
30.11.2009

Planung optimieren und automatisieren —
oder die Quadratur des Kreises

IVU Konferenz 2009: IT im OPV, Berlin

Manfred Brandt

08.07.2009

Insensitivity bounds for the moments of
the sojourn times in M/Gl systems under
state-dependent processor sharing
European Conference on Operational
Research 2009, Bonn

Alexander Bujotzek

27.05.2009

Conformation dynamics based calculations
on the entropies of multivalent spacers
Molecular Kinetics 2009,
Posterprasentation, Berlin

08.09.2009

Calculation of entropy differences

of multivalent spacers

Sfb-765 Doktoranden-Workshop,
Posterprasentation, Berlin

Sven Burger

18.04.2009

Finite-element simulations of light
propagation through subwavelength
apertures in metal films

XVIII International Workshop on
Optical Waveguide Theory and
Numerical Modelling (OWTNM), Jena
16.06.2009

3D FEM simulation of light scattering
of metallic nanostructures (invited)
SPIE Modeling Aspects in

Optical Metrology, Miinchen
08.07.2009

Simulating plasmonic devices with
JCMwave’s FEM package JCMsuite
5th Workshop on Numerical Methods
for Optical Nanostructures,

ETH Zirich, Schweiz

16.09.2009

Reduced basis method for
computational lithography

SPIE Photomask Technology,
Monterey, USA

18.09.2009

Simulating nanooptical devices with
JCMwave’s FEM package JCMsuite
Lawrence Berkeley National Laboratory,
Berkeley, USA

30.10.2009

Numerical investigation of silicon-on-
insulator 1D photonic crystal microcavities
Second InternationalWorkshop on
Theoretical and Computational Nano-
Photonics, Bad Honnef

Carlos Cardonha

06.03.2009

A binary quadratic programming approach
to the vehicle positioning problem
HPSCO09, Hanoi, Vietham

FAKTEN UND ZAHLEN | 114

08.07.2009

Solving the vehicle positioning problem
EURO 2009, Bonn

24.08.2009

A non-linear approach to the vehicle
positioning problem

ISMP 2009, Chicago, USA

04.11.2009

A set partitioning approach to shunting
LAGOS 2009, Gramado, Brasilien

Wolfgang Dalitz

24.06.2009

Internetsperren

Treffen der behordlichen Datenschutz-
beauftragten der wissenschaftlichen
Einrichtungen Berlins, ZIB, Berlin

Vincent Dercksen

01.07.2009

Automatic alignment of stacks

of filament data

IEEE International Symposium on
Biomedical Imaging: From Nano to Macro,
Boston, USA

07.09.2009

3D mapping of synaptic connections
within “in silico” microcircuits of full com-
partmental neurons in extended networks
on the example of VPM axons projecting
into S1 of rats.

2nd INCF Congress of Neuroinformatics,
Pilsen, Tschechien

Peter Deuflhard

27.02.2009

Mathematik in der Medizin: Krebstherapie
Hyperthermie und Mund-Kiefer-Gesichts-
Chirurgie

Vernetzungsworkshop Naturwissen-
schaften, Hans-Bdckler-Stiftung Berlin
03.03.2009

Conformation dynamics in
computational drug design

4th International Conference on

High Performance Scientific Computing,
Hanoi, Vietnam

07.05.2009

Towards adaptive integration of
dynamical contact problems
Mathematics Colloquium, DAMTP, Center
for Mathematical Sciences, University of
Cambridge, Vereinigtes Kénigreich
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27.05.2009

Adaptive methods in

conformation dynamics

International Workshop on Molecular
Kinetics 2009, FU Berlin

03.06.2009

Towards adaptive numerical integration
of dynamical contact problems
Max-Planck-Institut, Leipzig

03.06.2009

Mathematik in Hollywood

Offentlicher Vortrag, Mathematisches
Institut, Universitat Leipzig

09.06.2009

Towards adaptive numerical integration
of dynamical contact problems

Seminar, Sonderforschungsbereich 611,
Universitat Bonn

26.06.2009

Mathematik und Medizin ,, Mathematik
hinter dem virtuellen Patienten”
Symposium ,Mathematik — die verborgene
Struktur unserer Welt”, Stiftung Deutsches
Technikmuseum Berlin

28.07.2009

Conformation dynamics in computational
drug design

Hamilton Institute Seminar Series, National
University of Ireland, Dublin, Irland
14.09.2009

Mathematische Systembiologie am ZIB
6. Treffpunkt Bioinformatik: Bioinformatik
und Systembiologie - vom Detail zur Kom-
plexitat, Berlin

19.09.2009

Towards adaptive numerical integration
of dynamical contact problems
7thinternational Conference Numerical
Analysis and Applied Mathematics 2009
(ICNAAM 2009),

Rethymno, Kreta, Griechenland
25.09.2009

Medical simulation challenges
mathematical modelling

Plenary talk, European Conference on
Complex Systems 2009 (ECCS 2009),
Mathematics Department, University of
Warwick, Vereinigtes Kénigreich

Ivan Dovica

19.03.2009

Approach to robust tail assignment
Karls-Universitat, Prag, Tschechien
06.07.2009

Column generation approach

to robust tail assignment

EURO XXIII, Bonn

26.08.2009

Column generation approach

to robust tail assignment

ISMP 2009, Chicago, USA

17.09.2009

Column generation approach

to robust tail assignment

Conference on Transportation Scheduling
and Disruption Handling 2009, Prato, Italien
20.11.2009

Column generation approach

robust tail assignment

GOR Workshop 83: Mathematical
Optimization in People Transportation &
Column Generation in Airlines, Rail & Bus
Optimization Systems, Bad Honnef

Andreas Eisenblatter

18.02.2009

An interference coupling model

for adaptive soft frequency reuse in
OFDMA/LTE networks
COST2100/Socrates-Treffen,

TU Braunschweig

10.03.2009

Mathematische Optimierung in der Praxis
Besuch des MaTHEON durch Finanzsenator
Sarrazin, TU Berlin

14.07.2009

Foundations of automatic

WCDMA radio network planning

PhD Course in Telecommunication,
Universitat Malaga, Spanien

Hilde Franck

14.09.2009

Fernleihe im KOBV

Workshop fiir Mitarbeiter des Verbundes
der Offentlichen Bibliotheken Branden-
burgs, Potsdam

Armin Fagenschuh

22.04.2009

Discrete optimization: past and present
German-American Frontiers of Engineering
Symposium 2009, Potsdam

25.06.2009

Routing cars in rail freight service
Dagstuhl Seminar 09261/1: Models and
Algorithms for Optimization in Logistics,
Schlof3 Dagstuhl

08.07.2009

The coolest path problem EURO 2009,
23rd European Conference on Operational
Research, Bonn
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21.07.2009

Mathematische Optimierung bei der
Entwicklung spaltwalzfahiger Produkte im
DFG-Sonderforschungsbereich 666
Arbeitsgruppenseminar Diskrete
Optimierung an der

Technischen Universitat Braunschweig
27.08.2009

Solving nonlinear engineering

problems with piecewise-linear approxi-
mation techniques

ISMP 2009, Chicago, USA

20.11.2009

Scheduling of school buses

83. GOR-Arbeitsgruppensitzung Praxis

der mathematischen Optimierung, Logistik
und Verkehr, Bad Honnef

Hans-Florian Geerdes

29.01.2009

Schoner telefonieren: Planung von
Mobilfunknetzen mit Mathematik
Projekttag, OSZ Teltow-Flaming,
Ludwigsfelde

17.02.2009

An interference coupling

model for adaptive soft frequency

reuse in OFDMA/LTE networks

Cost 2100 7th MCM, Braunschweig
04.03.2009

UMTS radio network planning: mastering
cell coupling for capacity optimization
KiVS 2009, Kassel

19.03.2009

An interference coupling

model for adaptive soft frequency

reuse in OFDMA/LTE networks

ITG FG 5.2.1 Workshop , Ressource Alloca-
tion in Wireless Networks”, TU Chemnitz

Joanna Geibig

19.02.2009

Availability of data in

locality-aware unreliable networks
Metrik-Forschungsseminar,
Berlin-Adlershof

08.05.2009

Data availability in locality

aAware unreliable networks
Metrik-Evaluierungsworkshop, Dolinsee
20.06.2009

Availability of data in

locality-aware unreliable networks

The Second International Conference on
Advances in Mesh Networks (MESH 2009)
Athen-Glyfada, Griechenland
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16.07.2009

Self-organized data replication

for wireless multihop ad-hoc networks
Metrik-Forschungsseminar,
Berlin-Adlershof

21.11.2009

Self-organized data replication

for wireless multihop ad-hoc networks
Metrik-Evaluierungsworkshop, Délinsee
10.12.2009

Gossiping in wireless ad-hoc networks
Metrik-Forschungsseminar,
Berlin-Adlershof

Ambros Gleixner

06.07.2009

Using Lagrangean relaxation

of resource constraints for open pit
mining production scheduling

EURO XXIlII, Bonn

26.08.2009

Using Lagrangean relaxation

of resource constraints for open pit
mining production scheduling

ISMP 2009, Chicago, USA

01.10.2009

Solving large-scale open pit

mining production scheduling problems
by integer programming

DMV Studierendenkonferenz 2009, Bochum
28.09.2009

Open pit mine production scheduling.
IP modelling and solution techniques
ZIB, Berlin

Susanne Gottwald

02.10.2009

Planning teams with

semantic technologies
Gl-Jahrestagung Informatik 2009 —
Im Focus das Leben, Liibeck
30.11.2009

Die Wissensberechnungsmaschine
WolframlAlpha

ZIB, Berlin

Martin Groétschel

16.01.2009

Mathematische Optimierung
Bundesarbeitsgemeinschaft der Aufgaben-
trager im Schienenpersonennahverkehr
(BAGSPNV),Hannover

22.01.2009

Combinatorial optimization in action

MathAcrossCampus Colloquium,
University of Washington, Seattle, USA
02.02.2009

Mathematik und Telekommunikation
Mathematisches Kolloquium,

Universitat Kassel

06.02.2009

Practicing combinatorial

optimization today

ORBEL'09 - the 23rd Belgian Conference
on Operations Research, Lowen, Belgien
11.02.2009

Uberlegungen zur Algorithmengeschichte
Festveranstaltung zur Verabschiedung von
Eberhard Knobloch, TU Berlin

17.02.2009

Why do | do mathematics?

BMS Days, Berlin

02.03.2009

Combinatorial problems in

infrastructure planning

4th International Conference on High
Performance Scientific Computing HPSC
2009, Hanoi, Vietnam

04.03.2009

Mathematics in everyday life

Vietnam National University,

Hanoi, Vietnam

12.03.2009

E-Learning and the working mathematician
Tagung GML2 2009 - Grundfragen des
multimedialen Lehrens und Lernens, Berlin,
12.-13.03.2009, Berlin

09.04.2009

Path finding problems

Institute of Computational Mathematics
and Scientific/Engineering Computing of
the Chinese Academy of Sciences,
Peking, China

22.04.2009

Mathematical aspects of

infrastructure planning

Annual Meeting of the Chinese
Mathematical Society, Xiamen City, China
29.05.2009

Making good use of railroad tracks
INTEGER PROGRAMMING AT CORE,

May 27-29, 2009 Louvain-La-Neuve, Belgien
03.06.2009

Schlisseltechnologie Mathematik
Adolf-Martens-Kolloquium der Bundesan-
stalt fiir Materialforschung und -priifung,
Berlin

17.06.2009

Employing integer programming in
telecommunication and other application
areas Faculty of Electrical Engineering of
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the Czech Technical University and Tekelec
R&D department, Vorlesungsreihe ,,Brilli-
ance in Innovation”, Prag, Tschechien
08.09.2009

Modellieren, Simulieren, Optimieren: Was
ist das aus mathematischer Sicht?
ProcessNet Jahrestagung 2009, Mannheim
02.10.2009

Zuverlassige und kostengiinstige Telefon-
netze: Mathematische Modellierung und
Optimierung in der Telekommunikation
Jahrestagung der Leopoldina, Halle
09.12.2009

Implementing optimization methods in
public transport: the reality shock
TRANSLOG Transportation and Logistics
Workshop, Renaca, Chile

11.12.2009

Railway track auctioning

TRANSLOG Transportation and Logistics
Workshop, Renaca, Chile

David Giinther

17.04.2009

Extraction of actin filaments using
topological methods

BioPhys Seminar MPI Biochemistry,
Minchen, Germany

17.07.2009

Separatrix persistence: extraction

of salient edges on surfaces using topo-
logical methods

Symposium on Geometry Processing 2009,
Berlin, Germany

28.11.2009

Automatic reconstruction of

actin filaments

Retreat MPI Biochemistry, Seeon, Germany

Fiete Haack

08.08.2009

Representative spectral clustering for
large data sets

GPSDAA2009 German Polish Symposium
on Data Analysis and its Applications,
Aachen

Hans-Christian Hege

11.01.2009

Reconstruction of morphologies

in bioimaging

FEI Eindhoven, Niederlande
14.05.2009

Data analysis and visualization in life
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sciences

Department of Physiology, Anatomy and
Genetics, University of Oxford, Vereinigtes
Konigreich

18.06.2009

Features in uncertain data

Seminar ,Scientific Visualization”,
Schlof3 Dagstuhl

19.06.2009

Reconstruction, representation, utilization
and visualization of morphologies
Max-Planck-Institut fir Informatik/
Universitat Saarbriicken

21.06.2009

Features in uncertain tensor data
Seminar ,Visualization and Processing
of Tensor Fields”,

Schlof3 Dagstuhl

23.07.2009

The role of visualization in modeling large,
high-resolution-neuronal networks

2nd International Workshop on Visualiza-
tion in Medicine and Life Sciences (VMLS
2009), Bremerhaven

23.09.2009

Datenvisualisierung in der Schule?
(Hauptvortrag), INFOS 2009 - 13. Gl-Fach-
tagung Informatik und Schule, FU Berlin
22.10.2009

Visualization of quantum phenomena:
perspectives and limits

Workshop ,,Quantum Dynamic Imaging”,
Centre de Recherches Mathématiques
(CRM), Montreal, Kanada

Stefan Heinz

31.05.2009

Using model counting to find optimal
distinguishing tests

CPAIOR 2009, Tepper School of Business
Carnegie Mellon University,

Pittsburgh, PA, USA

02.07.2009

Nonlinear pseudo-boolean optimization:
relaxation or propagation?

SAT 2009, Swansea University,
Swansea, Wales, Vereinigtes Kdnigreich
21.08.2009

The flexibility of the constraint integer
programming solver SCIP

MOPTA 2009, Lehigh University,
Bethlehem, PA, USA

28.08.2009

Solving steel mill slab problems with
branch-and-price

ISMP 2009, Chicago, USA

22.09.2009

Basic concepts of SCIP

ZIB, Berlin

10.11.2009

(Winning) two and a half competitions
2009

Optimization Seminar ZIB, Berlin

Julian Heise

09.09.2009

A reporting framework for Verde,
zusammen mit Stefan Lohrum, 4th 1GeLU
Conference, Helsinki, Finnland

Benjamin Hiller

21.04.2009

Elevator group control using exact
reoptimization algorithms

Universitat Maastricht, Niederlande
24.06.2009

Reoptimization algorithms for passenger
elevator control

Seminar ,Models and Algorithms for
Optimization in Logistics”,

Schlof3 Dagstuhl

29.06.2009

Stochastic dominance analysis of online
bin coloring algorithms

MAPSP 2009, Kerkrade, Niederlande
27.08.2009

Exact reoptimization algorithms for the
control of elevator groups

ISMP 2009, Chicago, USA

01.10.2009

Online optimization, elevator and service
vehicle scheduling

ZIB, Berlin

Nam Dung Hoang

02.03.2009

Cost allocation problem: fair ticket prices
in public transport

HPSC 2009, Hanoi, Vietham

Mikael Hogqvist

19.02.2009
Parallel data analysis with MapReduce
Potsdam

Dagmar Kainmiiller

16.06.2009
Automatic 3D geometry reconstruction
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from image data

Workshop Anatomical Models, INRIA
Sophia Antipolis, Frankreich

05.09.2009

An articulated statistical shape model for
accurate hip joint segmentation
31stAnnual International Conference of the
IEEE Engineering in Medicine and Biology
Society, Minneapolis, Minnesota, USA

Jens Kasten

24.02.2009

On the extraction of long-living features
in unsteady fluid flows

TopolnVis 2009, Snowbird, Utah, USA
03.04.2009

On the extraction of long-living features
in unsteady fluid flows
Doktorandenkolloquium der Sonderfor-
schungsbereiche SFB 557 und 686, Loccum
07.05.2009

Merkmalsbasierte Analyse und
Vergleich von Grobstrukturen in para-
meterabhangigen Stromungen
Statusseminar 2009 des SFB 557, Berlin
17.11.2009

Localized finite-time Lyapunov
exponent for unsteady flow analysis
Vision, Modeling, and Visualization
Workshop 2009 in Braunschweig

Uta Kaminsky

12.02.2009

Das ERM-System Verde

Staatsbibliothek zu Berlin, Kolloquium fiir
Berliner Bibliotheksreferendare, ZIB, Berlin
21.04.2009

Das Verde-Statistik-Modul

3. FAK-Konsortialtag ,Nutzungsdaten —
Raum fiir Kreativitat?”

Hertie School of Governance

03.06.2009

Electronic Resource Management

mit Verde von Ex Libris

Standvortrag beim 98. Deutschen
Bibliothekarstag, Erfurt

Corinna Klapproth

05.05.2009

Auf dem Weg zur adaptiven
numerischen Integration von
dynamischen Kontaktproblemen
WIAS, Berlin
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Torsten Klug

Anja KuBB

02.07.2009

Improving the performance of
elevator systems using exact reopti-
mization algorithms

MAPSP 2009, Kerkrade, Niederlande
03.08.2009

Improving the performance of
elevator systems using exact reopti-
mization algorithms

PhD course on Applications of Vehicle
Routing, Universitat Aarhus, Danemark

Thorsten Koch

06.03.2009

Extending SCIP to solve quadratic MINLPs
4th International Conference on

High Performance Scientific Computing
(HPSC 2009), Hanoi, Vietnam
10.06.2009

LP/MIP/MINLP challenges

MIP 2009, University of California,
Berkeley, USA

24.08.2009

SCIP/SoPlex/Zimpl -

The ZIB optimization suite

ISMP 2009, Chicago, USA

22.09.2009

Real world data

ZIB, Berlin

Michael Koppitz

22.10.2009

Visualization of data from
quantum mechanical simulations
Quantum Dynamic Imaging,
Montreal, Kanada

23.09.2009

Der Sound des Vakuums

Urania Potsdam

Monika Kuberek

12.02.2009

Der KOBYV - der regionale Bibliotheks-
verbund fiir Berlin und Brandenburg.
Zielsetzungen, Selbstverstandnis,
Strategien fiir die Zukunft
Kollogquium fiir Berliner Bibliotheks-
referendare, ZIB, Berlin

10.06.2009

Visual accentuation of spatial
relationships between filamentous and
voluminous surface structures

Poster Session at 11thEurographics/IEEE
Symposium on Visualization, Berlin
07.09.2009

Using ontologies for the visualization of
hierarchical neuroanatomical structures
2ndINCF Congress of Neuroinformatics,
Pilsen, Tschechien

26.11.2009

Knowledge representation for

digital brain atlases

1stWorkshop of the Working Group
»~Ontologies in Biomedicine and the Life
Sciences”

Hans Lamecker

01.01.2009 -31.12.2009
Forschungsaufenthalt

Asclepios Research Project,

INRIA Sophia Antipolis, Frankreich

Stefan Lohrum
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Fachhochschule KoIn Geisteswissenschaft-
liches Zentrum (GW2)

14.10.2009

Vom Aufbau des gemeinsamen
Verbundkataloges von BVB und KOBV -
ein Statusbericht

(zusammen mit Beate Rusch) SISIS-Anwen-
derforum Berlin-Brandenburg, Potsdam

Gunar Maiwald

18.02.2009

SingleSignOn fiir Bibliotheken:
Gemeinsames Entwicklungsprojekt von
BVB und KOBV

Treffen des AK MetaDirectory im BVB,
Wiirzburg

13.06.2009

Literaturverwaltung auf deinem Desktop
9. Lange Nacht der Wissenschaften,

ZIB, Berlin

03.07.2009

Rechtemanagement mit Shibboleth:
Zwischenstand zum gemeinsamen
Entwicklungsprojekt von KOBV und BVB
7. KOBV-Forum, ZIB, Berlin

Maren Martens

18.03.2009

Bibliotheken virtualisiert -

Container mit Aussicht!

10. Sun Summit , Digitalisieren,
Archivieren, Publizieren”, Kassel
11.05.2009

Primo-Einfiihrung im KOBV
Aleph-DACH-Tagung der deutsch-
sprachigen Aleph-Anwender, KoIn
03.06.2009

BibDir - eine Informationsinfrastruktur
der deutschen Bibliotheksverbiinde und
ihre Nutzung in der Praxis

Workshop Oracle-Administration, FU Berlin
03.07.2009

Geoinformationen im
KOBV-Bibliothekenfiihrer

7. KOBV-Forum, ZIB, Berlin

09.09.2009

A reporting framework for Verde
zusammen mit Julian Heise, 4th IGeLU
Conference, Helsinki, Finnland
09.09.2009

Consortial Primo installation at KOBV
4th 1GeLU Conference, Helsinki, Finnland
22.09.2009

Technik und Betrieb der KOBV-SFX-Instanz,
SFX-Anwendungen in Bibliotheken,

21.05.2009

A simple greedy algorithm for the
k-disjoint Flow Problem

6th Annual Conference on Theory and
Applications of Models of Computation
(TAMC), Changsha, China

27.08.2009

Dimensioning multi-level
telecommunication networks:

integer programming approaches
ISMP 2009, Chicago, USA

13.11.2009

2-interConnected facility location
Colloquium on Combinatorics, Magdeburg

Marika Neumann

31.03.2009

Service Design in public transport
MatHEON CenterDays, TU Berlin
23.06.2009

Line planning and connectivity
Seminar, Dagstuhl, Schlof3 Dagstuhl
24.08.2009

The steiner connectivity problem
ISMP 2009, Chicago, USA
02.10.2009

Line planning in public transport
ZIB, Berlin

KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

Winfried Neun

22.09.2009

Was kommt nach Google? -

Trends bei Suchmaschinen
DMV/OEMG-Tagung Graz, Osterreich

Sebastian Orlowski

30.03.2009

Integrated planning of multi-layer
telecommunication networks
MATHEON-Zentrumstage, TU Berlin
28.04.2009

On the complexity of column generation in
survivable network design with pathbased
survivability mechanisms

International Network Optimization
Conference INOC 2009, Pisa, Italien

Wolfgang Peters-Kottig

12.02.2009

Services des KOBV

aus Benutzerperspektive

Kolloquium fiir Berliner Bibliotheks-
referendare, ZIB, Berlin

03.06.2009

Ranking und Impact-Faktor von Zeit-
schriften - ein Projekt im Rahmen des
Masterstudiums der FH Koln

98. Deutscher Bibliothekarstag, Erfurt
13.06.2009

Forschen tiber Forschung - Wie wird
Qualitat von Wissenschaft(lern) gemessen
9. Lange Nacht der Wissenschaften,
ZIB, Berlin

03.07.2009
Literaturverwaltungsprogramme

7. KOBV-Forum, ZIB, Berlin

Christoph Petz

11.06.2009
Hierarchical vortex regions in swirling flow
EuroVis 2009, Berlin

Jan Pomplun

19.03.2009

Reduced basis method for fast solution
of electromagnetic scattering problems
(invited)

PTB Seminar on scatterometry and
ellipsometry on structured surfaces,
Braunschweig

23.03.2009

Numerical simulation of tilted wave lasers
DPG Friihjahrstagung, Dresden

16.06.2009

Reduced basis method for fast and

robust simulation of electromagnetic
scattering problems

SPIE Europe, Optical Metrology, Miinchen
05.08.2009

Finite element analysis of novel
semiconductor lasers

International nano-optoelectronic
Workshop (iNOW), Stockholm, Schweden
16.09.2009

Accelerated a posteriori error

estimation for the reduced basis

method with applicationn to 3D electro-
magnetic scattering problems

Model Reduction of Parametrized Systems
(MoRePaS), Miinster

Wolfgang Pyszkalski

30.03.2009

Integrated Planning of Multi-layer
Telecommunication Networks
MATHEON-Zentrumstage, TU Berlin

Christian Raack

16.01.2009

Finding embedded multi-commodity
flow submatrices in MIPs and separation
of cutset inequalities

13th Combinatorial Optimization
Workshop, Aussois, Frankreich
27.04.2009

A packing integer program arising in
two-layer network design
International Network Optimization
Conference (INOC), Pisa, Italien
15.-26.06.2009

Gastaufenthalt

RWTH Aachen

25.08.2009

Exploiting multi-commodity flow
structures in mixed integer programs
ISMP 2009, Chicago, USA
22.09.2009

Introduction to porta

ZIB, Berlin

16.-27.11.2009

Gastaufenthalt

RWTH Aachen
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Raluca Radu

03.07.2009

ReMa$S - Rechte-Management-System
im KOBV-Volltextserver

7. KOBV-Forum, ZIB, Berlin

Alexander Reinefeld

11.02.2009

A self-managing, transactional data store
Google Faculty Summit, Ziirich
15.02.2009

The future of grid computing

Seminar, Schlof3 Dagstuhl

09.03.2009

A scalable, transactional data store

for future internet services

Kolloquium, European Media Lab,
Heidelberg

24.03.2009

Future of Storage and Data Management
Sun Education Conference, Berlin
04.05.2009

Implementing fault tolerant services on
structured overlay networks - part 1 of the
messy details

Seminar, Schlof3 Dagstuhl

12.05.2009

Distributed data management for future
internet services

Tag der Informatik, HU Berlin

Jan Reininghaus

23.02.2009

Combinatorial 2D vector field topology
extraction and simplification
TopolnVis 2009, Snowbird, Utah, USA

Markus Reuther

08.07.2009

Distance-constrained vehicle routing
EURO 2009, Bonn

23.09.2009

Resource constrained shortest paths
Ubung, ZIB, Berlin

30.09.2009

How to implement column generation
Procedures

Ubung, ZIB, Berlin
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Susanna Roblitz

Olga Scharkoi
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Florian Schintke

09.02.-10.03.2009

Gastaufenthalt in der

Arbeitsgruppe von Vijay Pande
Universitat Stanford, USA

04.03.2009

Hierachical refinement

in conformation dynamics

SIAM Conference on Computational
Science and Engineering, Miami, USA
27.05.2009

Statistical error estimation & hierarchical
refinement in conformation dynamics,
molecular kinetics 2009,
Posterprasentation, Berlin

18.09.2009

Computing expectation values for
molecular quantum dynamics
ICNAAM, Rethymnon, Griechenland

Beate Rusch

03.06.2009

Vom Aufbau des gemeinsamen
Verbundkataloges von BVB und KOBV
98. Deutscher Bibliothekarstag, Erfurt
03.07.2009

Karrnerarbeit Datenmigration

7. KOBV-Forum, ZIB, Berlin

08.09.2009

Our Wiki at EL Commons - A second visit
4th 1GeLU Conference, Helsinki, Finnland
09.12.2009

Gemeinsam auf dem Weg zum
Katalogisierungssystem der Zukunft

9. BVB-Verbundkonferenz Goethe-Forum
Miinchen

14.10.2009

Vom Aufbau des gemeinsamen
Verbundkataloges von BVB und KOBV -
ein Statusbericht

(zusammen mit Stefan Lohrum) SISIS-
Anwenderforum Berlin-Brandenburg,
Potsdam

Carlos Saro

02.03.2009

Digitale Langzeitarchivierung in Museen
und Archiven - Konzepte und Strategien
Nestor-Konferenz, Leipzig

12.10.2009

Sammlungen im Netz -

Was und wem bringt das etwas?
Herbsttagung zur Museumsdokumentation,
ZIB, Berlin

26.03.2009

Computationally aided design of opioids
Forschungsseminar , Inflammation and
pain”, Charité Campus Benjamin Franklin,
Berlin

Anton Schiela

27.01.2009

Interior point methods in function space -
Newton path-following and adaptivity
Workshop, Oberwolfach

10.02.2009

Algorithmic variants of interior point
methods in function space

GAMM 2009, Danzig, Polen

24.04.2009

Techniques for the analysis of semi-smooth
Newton methods

Kolloquium, TU Chemnitz

28.05.2009

Techniques for the analysis of semi-smooth
Newton methods

Kollogquium, TU Berlin

04.06.2009

Inexact algorithms in function space
and adaptivity

GAMM-Workshop, Trier

12.06.2009

Inexact algorithms in function space
and adaptivity

Kolloquium, HU Berlin

27.07.2009

State constrained optimal control with
states of low regularity

IFIP 2009, Buenos Aires, Brasilien
26.08.2009

Interior point methods in function space
for hyperthermia treatment Planning
ISMP 2009, Chicago, USA

15.09.2009

Interior point methods in function space
for hyperthermia treatment Planning
BFG 2009, Léwen, Belgien

20.10.2009

Techniques for the analysis of path-
following methods in function space
Kollogquium,

RICAM Linz, Osterreich, 10/2009
04.12.2009

Regularity issues in

state contstrained optimal control
WIAS, Berlin, 12/2009

04.05.2009

Implementing fault tolerant services on
structured overlay networks - part 2 of the
messy details

Seminar, Schlof3 Dagstuhl

09.06.2009

Scalaris - methods for a globally distribut-
ed key-value store with strong consistency
Eingeladener Vortrag, 2ndinternational-
Workshop on Data-aware Distributed
Computing at HPDC09, Miinchen

Thomas Schlechte

16.01.2009

Projekt Trassenborse
Bundesarbeitsgemeinschaft Schienen-
personennahverkehr (BAG-SPNV), Hannover
10.02.2009

Optimisation of macroscopic train
schedules via TS-OPT

SBB, Ziirich, Schweiz

12.02.2009

Optimisation of macroscopic train
schedules via TS-OPT

3rd International Seminar on Railway
Operations Modelling and Analysis
(ISROR), Ziirich, Schweiz

03.05.2009

Discrete mathematics for the TTP
DFG-Graduiertenkolleg AlgoSyn, RWTH
Aachen

06.07.2009

A bundle approach for solving large scale
train timetabling problems

23rd European Conference on
Operational Research, Bonn

15.07.2009

Mathematische Trassenoptimierung
TUV Rheinland Consulting GmbH und
BMWi, Koln

25.08.2009

A bundle approach for path coupling
problems

ISMP 2009, Chicago, USA

17.09.2009

Branch and price for the train timetabling
problem

Conference on transportation scheduling
and disruption handling, Prato, Italien
20.10.2009

Modelling and optimising the Simplon
corridor

SBB, Bern, Schweiz

30.10.2009

Exercise: how to implement column

KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

generation procedures (part 3)

ZIB, Berlin

03.11.2009

Lecture: railway track allocation

ZIB, Berlin

03.11.2009

Exercise: railway track allocation

ZIB, Berlin

20.11.2009

Branch and price for the train timetabling
problem

GOR Workshop — Mathematical optimi-
sation in transportation - airline, public
transport, railway handling, Bad Honnef

Frank Schmidt

02.03.2009

Transparent boundary conditions for the
Schrodinger equation based on the pole
condition (invited)

SIAM CSE, Miami, USA

15.06.2009

Design of nano-photonic devices
MATHEON-Beirat

16.09.2009

Reduced basis method for 3D
electromagnetic scattering problems
Oberseminar Institute of Analysis and Sci-
entific Computing (invited), EPFL Lausanne

Heiko Seim

01.10.2009

A system for unsupervised extraction of
orthopaedic parameters from CT data

Gl Workshop Softwareassistenten — Com-
puterunterstiitzung fiir die medizinische
Diagnose und Therapieplanung, Liibeck
28.11.2009

Rapid generation of models -

The DeSSOS approach

Patient-centred orthopaedic surgery,
challenges, emerging technologies and
future concepts, EU DeSSoS Symposium,
Southampton, Vereinigtes Kénigreich

Rudiger Stephan

14.01.2009

Polyhedral aspects of cardinality
constrained combinatorial optimization
13th Combinatorial Optimization Work-
shop, Aussois, Frankreich
17.-18.03.2009

Gastaufenthalt

Center for Operations Research and
Econometrics, Université catholique de

Louvain, Louvain-la-Neuve, Belgien
17.03.2009

Polyhedral aspects of cardinality
constrained combinatorial optimization
Mathematical Programming Seminar,
Center for Operations Research and
Econometrics, Université catholique de
Louvain, Louvain-la-Neuve, Belgien
04.06.2009

Classification of 0/1-facets of the hop
constrained path polytope defined on an
acyclic digraph

Cologne-Twente Workshop on Graphs and
Combinatorial Optimization Ecole Polytech-
nique and CNAM, Frankreich
03.-07.08.2009

Gastaufenthalt

Center for Operations Research and
Econometrics, Université catholique de
Louvain, Louvain-la-Neuve, Belgien
27.08.2009

Characterization of 0/1/-1 facets

of the hHop constrained path polytope

by dynamic programming

ISMP 2009, Chicago, USA

14.-17.09.2009, 21.-24.09.2009
Gastaufenthalt

Center for Operations Research and Econo-
metrics, Université catholique de Louvain,
Louvain-la-Neuve, Belgien

05.-09.10.2009, 19.-23.10.2009
Gastaufenthalt

Center for Operations Research and Econo-
metrics, Université catholique de Louvain,
Louvain-la-Neuve, Belgien

Hinnerk Stiiben

11.06.2009

A short introduction to parallel

and GPU computing Mini-workshop:
simulationson GPU

Institut fiir Theoretische Physik,
Universitat Leipzig

22.09.2009

Die neuen SGI ICE-Systeme am HLRN -
Rechenleistung von Anwendungen
Treffen der Deutschen SGI User Group
(DESUG), ZIB Berlin

Elmar Swarat

20.10.2009

Projekt Trassenboérse,

Teilprojekt MTO Simplon
Arbeitsgruppentreffen bei der SBB,
Bern, Schweiz
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20.11.2009

Polyedrische Untersuchungen fiir das PESP
Studierendenkonferenz Dies Mathematicus
2009, Institut fiir Mathematik, TU Berlin
04.12.2009

Mikro-Makro-Transformation

anhand des Simplon-Korridors

ZIB-interner Workshop

Sascha Szott

03.07.2009

Ein Blick hinter die Kulissen

des neuen KOBV-Volltextservers

7. KOBV-Forum, ZIB, Berlin

14.10.2009

(Fast) alles unter einem Hut -

die auf Lucene basierende Bibliotheks-
suchmaschine des KOBV

25. SISIS-Anwenderforum
Berlin-Brandenburg, Potsdam
07.12.2009

(Fast) alles unter einem Hut -

die auf Lucene basierende Bibliotheks-
suchmaschine des KOBV

Workshop Suchmaschinentechnologie fir
Bibliotheken, ZIB, Berlin

Doreen Thiede

03.07.2009

KOBV-Volltextserver 2 live

7. KOBV-Forum, ZIB, Berlin

07.12.2009

Die LSE aus bibliothekarischer Sicht
Workshop Suchmaschinentechnologie

fiir Bibliotheken

ZIB, Berlin

07.12.2009

Auswertung der Umfrage zum Einsatz

der LSE und Vorstellung eines Fragen-
katalogs zum Einsatz von Suchmaschinen-
technologie in Berliner und Brandenburger
Bibliotheken

Workshop Suchmaschinentechnologie fir
Bibliotheken, ZIB, Berlin

Marcus Weber

14.01.2009

Recent progress in conformation dynamics
eingeladener Vortrag, IMA Workshop on
Chemical Dynamics, Minneapolis, USA
27.01.2009

Calculation of entropy differences

for multivalent spacers using conformation
dynamics
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Kurzvortrag, SFB 765-Workshop, Berlin
27.05.2009

Adaptive methods in

conformation dynamics Il

eingeladener Vortrag, Molecular Kinetics
2009, Berlin

17.06.2009

Conformation dynamics in
computational drug design
eingeladener Vortrag,

Graduate School GRK 782,
Georg-August-Universitat Gottingen
16.09.2009

Domain decomposition in
computational drug design
eingeladener Vortrag,Max-Planck Institute
for Biophysical Chemistry,

AG Helmut Grubmdiller, Gottingen
04.11.2009

Spurenstoffe im Trinkwasser -
Risikoqualifizierung im Rechner?
eingeladener Referent und Vorsitzender
einer Diskussionsrunde, WaBoLu Fort-
bildungstagung fiir Wasserfachleute,
UBA Berlin

25.11.2009

In-Silico-Toxikologie

eingeladener Vortrag, Workshop , Trans-
formationsprodukte”, Wasserchemische
Gesellschaft and DWA, Koblenz
08.12.2009

Conformation dynamics based calculations
of the entropies of multivalent spacers,
eingeladener Vortrag, SFB 765-Symposium,
Berlin

Martin Weiser

30.10.2009

Pointwise nonlinear scaling of
cardioelectric equations

Bidomain 2009 SFB Workshop,

Graz, Osterreich

26.08.2009

On goal-oriented adaptivity for elliptic
optimal control problems

International symposium of mathematical
programming, Chicago, USA

25.06.2009

Pointwise nonlinear scaling

for reaction-diffusion equations

TU Miinchen

08.06.2009

Adaptive integration

of cardioelectric excitation

Mathematical modeling and computing in
electrocardiology, Nantes, Frankreich

30.01.2009

On goal-oriented sdaptivity

in optimal control

Conference numerical techniques
for optimisation problems with PDE
constraints, Oberwolfach

Axel Werner

05.06.2009

What s ... a flag vector?

+What is ...?” — Seminar,

Institut fir Mathematik, FU Berlin
22.09.2009

Introduction to polymake

ZIB, Berlin

Roland Wessaly

24.06.2009

Model-based network optimization
Statusseminar 100GET

16.12.2009

Methoden zur Planung und Optimierung
von FTTx-Netzen

ITG-Fachtagung Kommunikations-
kabelnetze

Kati Wolter

25.03.2009

Integer programming

PhD-meeting DFG Priority Programme
~Algorithm Engineering”, Heringssand
07.05.2009

SCIP - solving constraint integer programs
Workshop ,, Algorithm Engineering

for Integer Programming”,
Christian-Albrechts-Universitat zu Kiel
03.06.2009

Exact integer programming

Annual meeting DFG Priority Programme
~Algorithm Engineering”, TU Dortmund
24.08.2009

Exact integer programming in SCIP
ISMP 2009, Chicago, USA

26.09.2009

Branching, presolving,

and constraint handlers

ZIB, Berlin

30.09.2009

Cutting planes and primal heuristics
ZIB, Berlin
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Stefan Zachow

11.01.-16.01.2009

Gastaufenthalt

vr.vis und SimVis GmbH, Wien, Osterreich
09.03.2009

Computer-assisted, model-guided
reconstruction of facial trauma

European Academy of Facial Plastic Surge-
ry (EAFPS), 12. Winter Meeting in honour
of Prof. G. Nolst-Trenite, Laax, Schweiz
11.03.2009

Analysis of mandibular shape variability:

a statistical 3D shape model

European Academy of Facial Plastic Surge-
ry (EAFPS), 12. Winter Meeting in honour
of Prof. G. Nolst-Trenite, Laax, Schweiz
24.07.2009

Mathematical modeling in medicine

BSRT International Summer School on
Innovative Approaches in Regenerative
Medicine, Berlin-Brandenburg School for
Regenerative Therapies (BSRT), zusammen
mit Martin Weiser am ZIB

15.10.2009

Visual exploration of nasal airflow

IEEE VisWeek, Atlantic City,

New Jersey, USA

28.11.2009

3D reconstruction of individual anatomy
from medical image data Patient-centred
orthopaedic surgery, challenges, emerging
technologies and future concepts,

EU DeSSoS Symposium,

Southampton, Vereinigtes Kénigreich

Lin Zschiedrich

19.01.2009

Numerical concepts beyond the

PML method

MatHEON-Workshop Transparent
boundary conditions, ZIB

13.08.2009

Computation of resonances for Maxwell’s
equations: transparent boundary condi-
tions and goal oriented error estimation
(invited)

Workshop Linear and Nonlinear Eigen-
problems for PDEs, Oberwolfach
27.10.2009

Resonanzen der Schrodingergleichung
Disputation, Fachbereich Mathematik und
Informatik, Freie Universitat Berlin
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VORLESUNGEN UND SEMINARE

Artur Andrzejak: HU Berlin

WS 08/09 Data Mining mit Anwendungen
in der Finanzwirtschaft (Seminar)

SS 09 Verteilte Systeme

(Vorlesung und Ubung)

WS 09/10 Debugging und Fehlerdiagnose
in Verteilten Systemen (Seminar)

Wolfgang Baumann:

Jacobs University Bremen

WS 08/09 Parallel Programming with MPI
and OpenMP (Lehrveranstaltung und Kurs,
zusammen mit Hinnerk Stiiben)

Wolfgang Baumann: TU Berlin

WS 08/09 Einfliihrung in die parallele
Programmierung mit MPI und OpenMP
(Lehrveranstaltung, zusammen mit
Hinnerk Stiiben)

Wolfgang Baumann: TU Hamburg-Harburg
SS 09 Parallel Programming Workshop
(Kurs, zusammen mit Hinnerk Stiiben)

Wolfgang Baumann: ZIB Berlin

WS 08/09 Einfliihrung in die parallele
Programmierung mit MPI und OpenMP
(Kurs, zusammen mit Hinnerk Stiiben)

Andreas Bley: TU Berlin

WS 08/09 Mathematical Tools for
Engineering and Management
(Vorlesung mit Rechnerlibungen)

Ralf Borndorfer: TU Berlin

SS 09 Methoden der nicht-differenzierbaren
Optimierung (Seminar, zusammen mit
Martin Grotschel und Markus Reuther)

WS 09/10 Diskrete Optimierung
(Projekt-Seminar, zusammen mit

Armin Fligenschuh, Martin Grétschel,
Benjamin Hiller und Elmar Swarat)

Manfred Brandt: HU Berlin
SS 09 Ausgewahlte Kapitel der
Funktionentheorie (Vorlesung)

Peter Deuflhard: FU Berlin

WS 08/09, SS 09 Oberseminar Scienti-

fic Computing (zusammen mit Carsten
Carstensen (HUB), Herbert Gajewski (FUB/
WIAS), Rupert Klein (FUB), Ralf Kornhuber
(FUB), Volker Mehrmann (TUB),

Sebastian Reich (Universitat Potsdam),
Konrad Polthier (FUB), Christof Schiitte

(FUB), Joachim Sprekels (HU/WIAS), Fredi
Troltzsch (TUB), Harry Yserentant (TUB))
WS 08/09, SS 09 Seminar fir Diplomanden
und Doktoranden (zusammen mit

Rupert Klein (FUB), Ralf Kornhuber (FUB),
Christof Schiitte (FUB))

WS 08/09 Mathematische Modellierung
und Simulation in Medizin und Biologie
(Projektseminar, zusammen mit

Martin Weiser)

SS 09 Numerik lll: Numerical Solution of
Partial Differential Equations (Vorlesung,
zusammen mit Carsten Graser (FUB))

Armin Figenschuh: TU Berlin

WS 09/10 Mathematical Tools for
Engineering and Management
(Vorlesung und Ubung)

WS 09/10 Diskrete Optimierung
(Projekt-Seminar, zusammen mit
Ralf Borndorfer, Martin Grotschel,
Benjamin Hiller und Elmar Swarat)

Martin Grotschel: TU Berlin

SS 09 Graphen- und Netzwerkalgorithmen
(ADM 1) (Vorlesung)

SS 09 Methoden der nicht-differenzierbaren
Optimierung (Blockseminar, zusammen mit
Ralf Borndorfer und Markus Reuther)

WS 09/10 Lineare und ganzzahlige
Optimierung (ADM II) (Vorlesung)

WS 09/10 Diskrete Optimierung (Projekt-
Seminar, zusammen mit Ralf Borndorfer,
Armin Fligenschuh, Benjamin Hiller und
Elmar Swarat)

WS 09/10 Combinatorial Optimization at
Work () (Blockkurs am ZIB, gemeinsame
Veranstaltung mit dem MaTHEON und der
BMS, zusammen mit Thorsten Koch)

Hans-Christian Hege:

Babelsberg Film School

WS 08/09 Wissenschaftliche Visualisierung
und Simulation (Vorlesung)

SS 09 Wissenschaftliche Visualisierung und
Simulation (Vorlesung)

Benjamin Hiller: TU Berlin

WS 09/10 Diskrete Optimierung (Projekt-

Seminar, zusammen mit Ralf Borndorfer,
Armin Fligenschuh, Martin Grétschel und
Elmar Swarat)

Mikael Hégqvist: HU Berlin

SS 09 Aktuelle Forschungsarbeiten im
Peer-to-Peer-Computing (Seminar,
zusammen mit Alexander Reinefeld)

FAKTEN UND ZAHLEN | 123

Ingrid Hotz: FU Berlin

WS 08/09 Introduction to Real-Time Volume
Graphics (Proseminar)

WS 08/09 Ausgewahlte Themen aus der
Visualisierung (Seminar)

SS 09 Image Processing and Analysis
(Vorlesung und Ubung an der FU Berlin fiir
Studenten der Informatik und Mathematik)
WS 09/10 Introduction to Data Visualization
(Proseminar)

WS 09/10 Visualization Topics (Seminar)

Thorsten Koch: TU Berlin

WS 09/10 Combinatorial Optimization at
Work () (Blockkurs am ZIB, gemeinsame
Veranstaltung mit dem MatHEON und der
BMS, zusammen mit Martin Grotschel)

Kathrin Peter: HU Berlin

SS 09 Fehlertolerante Codes fiir parallele
Speichersysteme (Seminar, zusammen mit
Alexander Reinefeld)

Alexander Reinefeld: HU Berlin

SS 09 Aktuelle Forschungsarbeiten

im Peer-to-Peer-Computing

(Seminar, zusammen mit Mikael Hogqvist)
SS 09 Fehlertolerante Codes fiir parallele
Speichersysteme

(Seminar, zusammen mit Kathrin Peter)
WS 09/10 Programmierung von Hardware-
beschleunigern (Vorlesung und Praktikum,
zusammen mit Thomas Steinke)

WS 09/10 Forschungsseminar Parallele und
Verteilte Systeme (Seminar)

Markus Reuther: TU Berlin

SS 09 Methoden der nicht-differenzier-
baren Optimierung (Seminar, zusammen
mit Ralf Borndorfer und Martin Grotschel)

Susanna Roblitz: FU Berlin

SS 09 Simulation von Biomolekilen
(Vorlesung)

WS 09/10 Fortgeschrittene Methoden in der
Simulation von Biomolekilen (Seminar)

Anton Schiela: FU Berlin

SS 09 Hohere Analysis (Vorlesung)
SS 09 Numerik im Funktionenraum
(Vorlesung)

Thomas Steinke: HU Berlin

WS 09/10 Programmierung von Hardware-
beschleunigern (Vorlesung und Praktikum,
zusammen mit Alexander Reinefeld)
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Riidiger Stephan: TU Berlin
SS 09 Graphen- und Netzwerkalgorithmen
(ADM 1) (Ubung)

Hinnerk Stiiben: HU Berlin
WS 09/10 Hochleistungsrechnen fiir
Naturwissenschaftler (Vorlesung)

Hinnerk Stiiben: Jacobs University Bremen
WS 08/09 Parallel Programming with MPI
and OpenMP (Lehrveranstaltung und Kurs,
zusammen mit Wolfgang Baumann)

Hinnerk Stiiben: TU Berlin

WS 08/09 Einflihrung in die parallele
Programmierung mit MPI und OpenMP
(Lehrveranstaltung, zusammen mit
Wolfgang Baumann)

Hinnerk Stiiben: TU Hamburg-Harburg
SS 09 Parallel Programming Workshop
(Kurs, zusammen mit Wolfgang Baumann)

Hinnerk Stiiben: ZIB Berlin

WS 08/09 Einflihrung in die parallele
Programmierung mit MPI und OpenMP
(Kurs, zusammen mit Wolfgang Baumann)

Elmar Swarat: TU Berlin

WS 09/10 Diskrete Optimierung
(Projekt-Seminar, zusammen mit

Ralf Borndorfer, Armin Fligenschuh,
Martin Grotschel und Benjamin Hiller)

Andreas Tuchscherer:
HWR Berlin, Fachbereich Berufsakademie
WS 09/10 Graphentheorie (Vorlesung)

Marcus Weber: FU Berlin

SS 09 Simulation von Biomolekulen
(Vorlesung)

SS 09 The Hybrid Monte Carlo Method

(im Rahmen der Ringvorlesung im SFB 765)
WS 09/10 Fortgeschrittene Methoden in der
Simulation von Biomolekilen (Seminar)

Martin Weiser: FU Berlin

WS 09/10 Numerische Methoden

der stochastischen Optimierung
(Seminar, zusammen mit lllia Horenko)
WS 08/09 Mathematische Modellierung
und Simulation in Medizin und Biologie
(Projektseminar, zusammen mit

Peter Deuflhard)

Axel Werner: TU Berlin

WS 09/10 Lineare und ganzzahlige
Optimierung (ADM II)

(Ubung, zusammen mit KatiWolter)

Kati Wolter: TU Berlin

WS 09/10 Lineare und ganzzahlige
Optimierung (ADM II)

(Ubung, zusammen mit AxelWerner)

MITVERANSTALTER
AUSWARTIGER TAGUNGEN

Artur Andrzejak
10.-15.05.2009 Self-Healing and Self-Adap-
tive Systems, Seminar, Schlo3 Dagstuhl

Wolfgang Dalitz

20.-25.09.09.2009 luK-Fachgruppentagung,
17. Jahrestagung der DMV/OMG an der
TU Granz

Joanna Geibig

08.-10.06.2009 Metrik-Workshop des
Informatik-Graduiertenkollegs 2009
in Dagstuhl, Schlof3 Dagstuhl

Hans-Christian Hege

02.-05.02.2009 17thinternational Confe-
rence in Central Europe on Computer Gra-
phics, Visualization and Computer Vision

— WSCG 2009 (Member of the International
Programme Committee), University of West
Bohemia, Pilsen, Tschechien

23.-24.02.2009 Topological Methods in

Data Analysis and Visualization: Theory,
Algorithms and Applications — TopolnVis'09
(Member of the International Programme
Committee), Snowbird, Utah, USA
10.-12.06.2009 Eurographics/IEEE Sym-
posium on Visualization — EuroVis 2009
(Symposium Co-Chair), Berlin
15.-17.07.2009 Symposium on Geometry
Processing — SGP 2009 (Member of Local
Organising Committee), Berlin
22.-24.07.2009 Visualization in Medicine
and Life Sciences 2009 - VMLS 2009
(Symposium Co-Chair), Bremerhaven
01.10.2009 Workshop Softwareassistenten
in der Medizin — Computerunterstiitzung flr
die medizinische Diagnose und Therapie-
planung (Member of Program Committee),
Jahrestagung der Gesellschaft fir Informa-
tik e. V. (Gl), Universitat Libeck
16.-18.11.2009 Vision, Modeling, and Visua-
lization Workshop 2009 - VMV'09
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(Member of the International Programme
Committee), Braunschweig
29.12.-02.12.2009 2nd Workshop ‘3D Physi-
ological Human’ (Member of the Internatio-
nal Programme Committee),

Zermatt, Schweiz

Mikael Hégqvist
09.-10.09.2009 DGSI workshop, ZIB, Berlin
04.-05.11.2009 DGSI workshop, ZIB, Berlin

Ingrid Hotz

10.-12.06.2009 Eurographics/IEEE Sym-
posium on Visualization — EuroVis 2009
(Symposium Co-Chair), Berlin, Germany

Ralf Kahler

10.-12.06.2009 Eurographics/IEEE Symposi-
um on Visualization — EuroVis 2009

(Poster Chair), Berlin

Wolfgang Pyszkalski

02.-03.12.2009 Storage Summit, Neue
Techniken zur Bewaltigung des Umganges
mit sehr groRen Datenmengen, Berlin

Alexander Reinefeld

03.-08.05.2009 Fault Tolerance in High-Per-
formance Computing and Grids, Seminar,
Schlof3 Dagstuhl

Susanna Roéblitz

04.03.2009 Minisymposium ,Domain De-
composition Methods in Molecular Dyna-
mics”, SIAM Conference on Computational
Science and Engineering, Miami, USA

Thomas Steinke

24.-26.03.2009 MRSC: Many-Core and Re-
configurable Supercomputing Conference,
ZIB, Berlin

Marcus Weber

04.03.2009 Minisymposium ,Domain De-
composition Methods in Molecular Dyna-
mics”, SIAM Conference on Computational
Science and Engineering, Miami, USA

Stefan Zachow

23.-27.06.2009 Computer Assisted Radio-
logy and Surgery (CARS) 2009 (Member of
the Programme Committee), Berlin
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TAGUNGEN UND GASTE AM ZIB

GASTVORTRAGE

26.01.2009

Patrick Baudisch

(Hasso-Plattner-Institut, Potsdam):
Back-of-Device Interaction Allows Creating
Very Small Touch Devices

26.01.2009

Jorn Behrens

(Alfred-Wegener-Institut fiir Polar- und
Meeresforschung, Bremerhaven):
Mathematische Modellierung fiir das
deutsch-indonesiche Tsunami-Frithwarn-
system

09.02.2009

Tamar Schlick

(Courant Institute of Mathematical
Sciences, New York University, USA):
Enhanced sampling methods for
biomolecules: an overview

23.03.2009

Mirela Ben-Chen

(Technion - Israel Institute of Technology,
Haifa, Israel):

Variational Harmonic Maps for Space
Deformation

18.05.2009

Leif Kobbelt

(RWTH Aachen):

Computer Graphics as Applied Basic
Research

30.06.2009

Alfred K. Louis

(Universitat des Saarlandes):
Feature Rekonstruktion in der
Tomographie

23.07.2009

Dan Steffy

(Georgia Institute of Technology, School
of Industrial and Systems Engineering,
Atlanta, USA):

Solving Exact IPs and LPs: problems,
questions, and implementations

21.09.2009

Chandrajit Bajaj

(Center for Computational Visualization,
University of Texas at Austin, USA):
Structure Elucidation and Visualization
from 3D Electron Microscopy

23.09.2009

Tony Brewer

(Conway Computer Corporarion):

The new era of hybrid-core computing:
the architecture of the CONVEY HC-1.

19.10.2009

Christian Gasser

(KTH Solid Mechanics, Stockholm, Schweden):
Anisotropic constitutive modeling of soft
biological tissues based on finite deforma-
tion continuum mechanics

GASTAUFENTHALTE

Volkard Linke
(Berlin)
01.01.-31.12.2009

Andreas Giinther
(Universitat Hamburg)
05.01.2009

Dan Davidov
(Hebrew University, Jerusalem, Israel)
07.-12.01.2009

Yair Neve-Oz
(Hebrew University, Jerusalem, Israel)
07.-12.01.2009

Rudolf Ressel
(Gottingen)
09.01.2009

Thomas Hagstrom

(Southern Methodist University,
Dallas, USA)

17.-21.01.2009

Imbo Sim
(Universitat Basel, Schweiz)
18.-21.01.2009

Jorn Behrens
(Alfred-Wegener-Institut, Bremerhaven)
26.01.2009

Mirela Ben-Chen

(Technion, Israel Institute of Technology,
Haifa)

26.01.2009

Tamar Schlick
(New York University, USA)
07.-10.02.2009
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Erik Mucha
(Dresden)
16.02.-03.07.2009

Markus Scheinert

(IfM-GEOMAR, Leibniz-Institut flr
Meereswissenschaften, Kiel)
06.03.2009

Sebastian Koke
(Max-Born-Institut, Berlin)
15.03.2009

Giinter Steinmeyer
(Max-Born-Institut, Berlin)
15.03.2009

Lothar Nannen
(Universitat Gottingen)
17.03.2009

Enrico Goldhan
(Mittweida)
23.03.-07.08.2009

Renaud Nédélec
(Marseille, Frankreich)
01.04.-31.07.2009

Julian Lamberty
(TU Miinchen)
06.04.2009

Thomas McCormick
(Sauder School of Business,
Vancouver, Kanada)
08.04.-10.04.2009

Thomas Wolf

(Brock University, St. Catharines,
Ontario, Kanada)

25.-30.04.2009

Michal Piéro

(Warsaw University of Technology,
Warschau, Polen)

03.-05.05.2009

Fernando Solano

(Warsaw University of Technology,
Warschau, Polen)

05.05.2009

Marc Shapiro

(INRIA Rocquencourt & LIP6, Paris,
Frankreich)

17.05.-20.05.2009
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Leif Kobbelt
(RWTH Aachen)
18.05.2009

Hendrik W. Lenstra
(Universiteit Leiden, Niederlande)
29.05.2009

Melissa Cederqvist
(Wittenberg University, Ohio, USA)
01.06.-31.07.2009

Nina Engelhardt

(ENS Cachan, Antenne de Bretagne,
Bruz, Frankreich)

01.06.-31.07.2009

Rachel Saylor
(Wittenberg University, Ohio, USA)
01.06.-31.07.2009

Jesco Humpola
(Universitat Bonn)
05.06.2009

Pat Hanrahan
(Stanford University, USA)
09.-12.06.2009

Helmut Grubmiiller

(Max-Planck-Institut fir Biophysikalische
Chemie, Gottingen)

12.06.2009

Daniel Steffy

(Georgia Institute of Technology,
Atlanta, USA)

14.06.-08.08.2009

Pietro Belotti
(Lehigh University, Bethlehem, USA)
29.06.-12.07.2009

Michael Hofmeister
(Siemens AG, Miinchen)
29.-30.06.2009

Thomas Liebling

(Ecole Polytechnique Fédérale de
Lausanne, Schweiz)
29.-30.06.2009

Alfred Louis
(Universitat des Saarlandes, Saarbriicken)
29.-30.06.2009

Jorg Sack
(Carleton University, Ottawa, Kanada)
29.-30.06.2009

Ludger Sax
(E.ON Gastransport GmbH, Essen)
29.-30.06.2009

Jacint Szabo

(E6tvos Lorand University, Budapest,
Ungarn)

29.06.-03.07.2009

Christine Woodin

(California Institute of Technology,
Los Angeles, USA)
01.07.-31.08.2009

Erika Kovacs

(E6tvos Lorand University, Budapest,
Ungarn)

09.07.-07.08.2009

Olivia J. Madill
(University of Melbourne, Australien)
31.08.-19.09.2009

Marike Boer

(Animal Breeding and Genomics Centre,
Lelystad, Niederlande)
07.09.-11.09.2009

Henri Woelders
(Wageningen University, Niederlande)
07.-11.09.2009

Veronica Albanese
(La Sapienza Universita di Roma, Italien)
14.09.-31.12.2009

Christina Burt

(ARC Centre of Excellence for Mathematics
and Statistics, Carlton, Australien)
20.09.-10.10.2009

Yao-Ban Chan

(ARC Centre of Excellence for Mathematics
and Statistics, Carlton, Australien)
20.09.-10.10.2009

Chandrajit Bajaj

(Center for Computational Visualization,
University of Texas at Austin)
21.09.2009
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Tobias Schwarz
(Berlin)
21.09.-07.10.2009

Robert E. Bixby
(Rice University, Houston, Texas, USA)
23.09.-30.09.2009

Hans D. Mittelmann
(Arizona State University, Tempe, USA)
23.09.-10.10.2009

Ted Ralphs
(Lehigh University, Bethlehem, USA)
26.09.-30.09.2009

Chen Zhiming

(Chinese Academy of Sciences,
Peking, China)
27.09.-29.09.2009

Amir Sedighi
(Teheran, Iran)
29.09.-31.12.2009

Yuji Shinano

(Tokyo University of Agriculture and
Technology, Japan)
01.10.-31.12.2009

Martin Putermann

(UBC Centre for Health Care Management,
Vancouver, Kanada)

05.-11.10.2009

Mark Barrenechea
(SGI, Fremont, USA)
08.10.2009

Song Li
(Stanford University, USA)
12.10.-31.12.2009

Thomas Sturm

(Departamento de Matematicas,
Estadistica y Computacion Universidad
de Cantabria, Santander, Spanien)
18.10.-23.10.2009

Christian Gasser (KTH Solid Mechanics,
Stockholm, Schweden)
19.-20.10.2009
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Thomas Sturm
(Universidad de Cantabria,
Santander, Spanien)
19.-23.10.2009

Fatma Kilinc-Karzan

(Georgia Institute of Technology,
Atlanta, USA)

25.10.-31.10.2009

Jirgen Christof

(Staats- und Universitatsbibliothek
Hamburg)

09.11.2009

Tjark Vredeveld
(Maastricht University, Niederlande)
15.-16.12.2009

Seif Haridi

(Swedish Institute of Computer Science,
Kista, Schweden)

16.-17.12.2009

TAGUNGEN UND
VERANSTALTUNGEN

12.02.2009

Kolloquium fiir Berliner Bibliotheks-
referendare: ,,Der KOBV - der regionale
Bibliotheksverbund in Berlin und
Brandenburg”

Veranstalter: KOBV-Zentrale

18.02.2009
OCLC: WorldCat.org
Veranstalter: KOBV-Zentrale

24.-26.03.2009

MRSC: Many-Core and Reconfigurable
Supercomputing Conference
Veranstalter: Thomas Steinke

03.07.2009
7. KOBV-Forum
Veranstalter: KOBV-Zentrale

31.08.2009
KOBV-Fernleihe - Workshop
Veranstalter: KOBV-Zentrale

09.-10.09.2009

D-Grid Scheduler Interoperability
(DGSI) meeting

Veranstalter: Mikael Hogqvist

21.09.-09.10.2009
Herbstschule

Veranstalter: Martin Grotschel,
Thorsten Koch

21.-22.09.2009
Deutsche SGI User Group (DESUG)
Veranstalter: Hinnerk Stiiben

22.-23.10.2009
Arbeitskreis Supercomputing des ZKI
Veranstalter: Hubert Busch, Hinnerk Stiiben

04.-05.11.2009
DGSI meeting
Veranstalter: Mikael Hogqvist

23.11.2009

HLRN User workshop

Intel Nehalem Update”
Veranstalter: Wolfgang Baumann

02.-03.12.2009

Storage Summit

(Sun Microsystems GmbH
Veranstalter: Wolfgang Pyszkalski

07.12.2009

Workshop Suchmaschinentechnologie
fiir Bibliotheken

Veranstalter: KOBV-Zentrale

FAKTEN UND ZAHLEN | 127



KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

SOFTWARE UND SERVICE

FOLGENDE SOFTWARE WURDE IM ZIB ENTWICKELT UND WIRD LIZENSIERT:

NUMERISCHE ALGORITHMEN

VISUALISIERUNG
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MIPLIB 2003

CodelLib

Amira

CodeLib umfasst Newton,
Gauss- und IVP-Codes.
Ansprechpartner: Martin Weiser
(weiser@zib.de)

JCMsuite

JCMsuite ist ein kommerziell vertriebenes
Softwarepaket zur rigorosen Lésung der
Maxwell’'schen Gleichungen fiir optische
Anwendungen.

Ansprechpartner: Lin Zschiedrich
(zschiedrich@zib.de)

Kardos

Kardos ist ein FE-Paket zur Losung para-
bolischer Differnzialgleichungssysteme.
Ansprechpartner: Bodo Erdmann
(erdmann@zib.de)

KASKADE 7

Amira ist ein modulares, objektorientiertes
Softwaresystem mit vielfaltigen Funkti-
onen zur Bildverarbeitung, Bildanalyse,
Geometrie-Rekonstruktion und Daten-
visualisierung.

Ansprechpartner: Steffen Prohaska
(prohaska@zib.de), Daniel Baum
(baum@zib.de)

Lenné3D-Player

Lenné3D bezeichnet die am ZIB entwi-
ckelten Landschaftsvisualisierungssysteme.
Der Lenné3D-Player stellt Szenen realis-
tisch, skizzenhaft oder gemischt dar, bietet
Kamerapfade und Videoexport fiir Offline-
Darstellungen.

Ansprechpartner: Malte Clasen
(clasen@zib.de), Steffen Prohaska
(prohaska@zib.de)

Biosphere3D

KASKADE 7 ist eine flexible C++-Bibliothek
zur FE-Losung partieller Differentialglei-
chungssysteme.

Ansprechpartner: Martin Weiser
(weiser@zib.de)

NewtonLib

NewtonLib beinhaltet Software zu Peter
Deuflhard ,,Newton Methods for Nonlinear
Problems-Affine Invariance and Adaptive
Algorithms”.

Ansprechpartner: Martin Weiser
(weiser@zib.de)

ZIBgridfree

ZIBgridfree ist eine Software zur thermody-
namischen Simulation von Wirkstoffmole-
kiilen und Wirkstoff-Target Komplexen.

Ansprechpartner: Marcus Weber
(weber@zib.de)

Biosphere3D ist das Nachfolgesystem
zum Lenné3D Player und ermdglicht Vege-
tationsdarstellung in gréBeren Szenarien.
Ansprechpartner: Malte Clasen
(clasen@zib.de), Steffen Prohaska
(prohaska@zib.de)

OPTIMIERUNG

ZIB Optimization Suite

Die ZIB Optimization Suite umfasst die Teil-
produkte SCIP, Soplex und Zimpl. Die drei
Produkte sind in einem Paket zu erhalten
unter zibopt.zib.de, sind aber auch einzeln
erhaltlich

SCIP (Mixed Integer Program Solver)
SoPlex (Implementierung des revidierten
Simplexverfahrens zur Lésung von linearen
Programmen)

Zimpl (Programmiersprache, um das math.
Modell eines Problems in ein lineares

oder gemischt-ganzzahliges Programm zu
Uibersetzen)

Ansprechpartner: Thorsten Koch
(koch@zib.de)

Bei diesem Programm handelt es sich um
ein Standard-Test-Set flir den Vergleich von
MIP-Losern.

Ansprechpartner: Thorsten Koch
(koch@zib.de)

SteinLib Testdata Library

Es handelt sich um eine Bibliothek von
Steinerbaumprobleminstanzen, die bestan-
dig aktualisiert und erweitert wird.
Ansprechpartner: Thorsten Koch
(koch@zib.de)

Sndlib -
Survivable Network Design Library

Sndlib ist eine Bibliothek von standardi-
sierten Testdatenséatzen fir die Festnetz-
planung.

Ansprechpartner: Ralf Borndorfer
(borndoerfer@zib.de)

ttplib -
Library for Train Timetabling Problems

Die Zielsetzung von ttplib ist es, mathe-
matische Modelle und Algorithmen fiir
das Fahrplanungssystem im Bahnverkehr
evaluieren zu kénnen.

Ansprechpartner: Ralf Borndorfer
(borndoerfer@zib.de),

Thomas Schlechte (schlechte@zib.de)

MCF - Netzwerksimplexalgorithmus

MCEF ist einer der schnellsten Implementa-
tionen des Netzwerksimplexalgorithmus,
er ist eines der Standardprogramme zum
Testen neuer Mikroprozessoren.
Ansprechpartner: Andreas Lobel
(loebel@zib.de)

ZIB Traffic Optimization Suite

Die ZIB Traffic Optimization Suite ist eine

Sammlung von mathematischen Optimie-

rungstools zur LOsung von Planungspro-

blemen im Nah-, Bahn, und Luftverkehr.

Sie umfasst folgende Tools:

* VS-OPT (Optimierungstool zur Fahrzeu-
gumlaufplanung)

* DS-OPT (Optimierungstool zur Dienstpla-
nung im 6ffentlichen Nahverkehr)
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» IS-OPT (Optimierungstool zur gleich-
zeitigen Planung von Fahrzeugumlaufen
und Fahrdiensten im OPNV)

» CS-OPT (Planung des Einsatzes von
Flugzeugbesatzungen)

* TS-OPT (Optimierungstool zur Allokation

von Eisenbahnfahrtrassen)

Veranstaltungsplaner fiir die

~Lange Nacht der Wissenschaften”

DISCNET (Optimierungstool zur

Konfiguration und Planung von Kommu-

nikationsnetzen)

Ansprechpartner: Ralf Borndorfer

(borndoerfer@zib.de)

COMPUTERALGEBRA

MetalLooper
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KOBV-DIENSTE

Meta Looper ist ein Framework, das die
Durchfiihrung und Konfiguration von
numerischen Simulationen vereinfacht.
Ansprechpartner: Artur Andrzejak
(andrzejak@zib.de)

Stellaris

Stellaris ist ein Service flr das
Management von Metadaten im
Grid auf der Basis von RDF.
Ansprechpartner: Mikael Hogqvist
(hoegqvist@zib.de)

Theseus

REDUCE

Es handelt sich um ein Programmsystem
fir symbolische Mathematik.
Ansprechpartner: Winfried Neun
(neun@zib.de)

INFORMATIK

Theseus ist ein Framework zur Erkennung
des Faltungstyps von Proteinen.
Ansprechpartner: Thomas Steinke
(steinke@zib.de)

INFORMATIONSDIENSTE

Math-Net-Informationsserver

XtreemFS

XtreemFsS ist ein Dateisystem fiir verteilte
IT-Infrastrukturen mit Methoden fiir einen
hohen Datendurchsatz verbesserter Daten-
verfligbarkeit durch Replikation.
Ansprechpartner: Bjorn Kolbeck
(kolbeck@zib.de)

Scalaris

Scalaris ist ein transaktionaler, verteilter
Key/Value-Store auf Basis eines Peer-to-
Peer Systems.

Ansprechpartner: Florian Schintke
(schintke@zib.de), Thorsten Schiitt
(schuett@zib.de)

GNDMS

GNDMS ist ein flexibles Datenmanage-
mentsystem flir den Einsatz im Grid-Com-
puting. Neben einem Workspace-Konzept
bietet es einen erweiterbaren Task-basier-
ten Mechanismus zum Bereitstellen und
Verteilen von Daten.

Ansprechpartner: Stefan Plantikow
(plantikow@zib.de), Maik Jorra (jorra@zib.de)

Unter der Adresse www.math-net.org
befindet sich das Portal des Math-Net. Am
ZIB selbst werden die Math-Net-Dienste:
Math-Net-Navigator, Math-Net-Links sowie
Math-Net-Software angeboten.
Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz

Informationsdienste des eLib-Servers

Auf dem eLib-Server werden verschiedene
Informationsdienste angeboten:

www.math-net.de/links
(Math-Net-Links)
http://elib.zib.de/ICM98

(International Congress of Mathematics)
http://webdoc.gwdg.de/ICM98
Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz

Server der International Mathematics
Union (IMU)

Das ZIB betreut technisch und inhaltlich
den Web-Server der IMU. Neben allgemei-
nen Informationen beinhaltet der Server
auch die neusten Bulletins der verschie-
denen Kommissionen der IMU sowie den
elektronischen Rundbrief.
Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz

Der KOBV betreibt Informationsdienste flr
Bibliothekarische Angebote im Internet mit
Schwerpunkt auf Berlin und Brandenburg.
Dartiber hinaus ist der KOBV regionaler
Dienstleister fiir die Bibliotheken.

www.kobv.de
(KOBV-Informationsserver)

http://digibib.kobv.de
(KOBV-Portal Digitale Bibliothek
Berlin-Brandenburg)

http://digibib.kobv.de/vkfilm
(Verbundkatalog Film, Literatur,
DVD, Videos)

http://digibib.kobv.de/vkfilm-filme
(Verbundkatalog DVDs und Videos)

http://digibib.kobv.de/judaica
(Verbundkatalog Judaica)

http://digibib.kobv.de/vknoten
(Verbundkatalog Noten)

http://volltexte.kobv.de
(KOBV-Volltextserver)

http://bibliotheken.kobv.de
(Bibliothekenfiihrer)








