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apitel 1 

Vorbemerkung 
B e r i h t a h r 1992 arbeitete da Konrad-Zuse-Zentrum um e r t e Mal 

in seier jungen Geschichte mit nun stailisierter Organiationsstruktur. I 
Bereich Forschung und Entwicklung hat ch wiederum das seit Jahren 
e r f r e i c h e Konzept bewährt: awedungsorientierte matheatische Gund­
l a g e s c u n g , Entwickung leistungsfähiger Sftware, Afbau scheller Net 
ze fü qu Zugriff sowie als Ziel die ooperation mit Anweder der 
Natu un Ingenierwissnschafte i Hochschule und ustrie ehen da­

ei eine Synthee ein. Sichtbares Zeihe der A e r n n u n g von ußen war die 
uszeichnung von zwei Dissertation Herr F nn, Ateilung Nu­

merik; Fra Stoer, Abteilung Kombinatrische Optimierung). Darüber 
h i u s h a n s erfreulicherweie i vergangnen Jahr erade die Indu­
striekontakte züg ntwickelt Da edoch auch in wihti ustriezweien 
derzeit an Forschungsrdermitteln gespart wird könn Industriekontakte 
alleine die Verknappung von Mitteln de Landes Berlin und von staatliche 
Drittmitteln keineswegs affangen - w o r c h die Manvrierfähigkeit des ZI 
erheli eingeschränkt i Weitere (absehbare Reduzierungen werden 
den k o m m d e Jahren an die Substa ehe Die E insh t , daß das ZIB 
d i e s Schicksal it etaliertere Fschungseirichtung teilt, tröstet die 
Mitglieder e i s noch i bfindliche ns t i t tes ncht ausreichen 

Bereih Rechenzentrum wurde (edlich) e i e abgetimmte Gesamtpla­
nung des L a d e für die "Ausstattung der Hochschlen mit Geräte der 
Informations- un ommunkationstech ertellt (und im April 1993 vom 
S e a t von Berlin beschloss) . Diese Planung l e t fet , daß der Landehöchst 
le iungsrehner für Berlin vom ZIB zu betreibe ist - womit die Rolle des 
ZI nun auch i diesem S e o r gelär t is Darüber h i u s hat der Verwal­
tungsrat de ZIB schlossen, daß künfti ein Gremum von wissenschaft 
lichen Gutachtern über die V e r b e von Rehenzeit fü rößere P r o j t e 
ntscheiden soll - auch die Meinung des ZI ei ationalen un 
nterationale Vergleih l ngs überfälliger Shri t t 

Der Erfolg des ZIB al Ganzem b e r h t atürlih auf der Aktivität und Ori 
nalität aller einzeln Mitarbeiter un Mitarei ter innn de Hauses sowie 

uf der ö g l i s t reibungsfreie Abstimmung innerhal der Entscheidungs 
r e i e Es b t e h t aller G u n , de eingschla g mit E e r i e un 
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apitel 

as ZIB ufgaben und iele 

Das Konrad-Zuse-Zentrum für I f o r a t i o n s t e c h n i k Berli ist ei ßer 
universitäre Foschungseinrichtung des L a d e Berlin betreib n enger 
fächerübergreifeder Kooperation mit de Hocschule und wissnschaftli 
chen Ei r ich tunge Berli Forschung und Entwicklung auf de G e i e t 
der I n f o r m a t i o n s t e k , v r z u g s w e i e i nweungsor ien t ie r te r algorithmi 
scher Mathematik. Zuglei ietet es ö c s t l e i u n g s r e e r k a p a z i t ä t al da­
zugehörige Dienstleistung Da ZI rde 1984 d etz al nstalt 
de ffentliche R e h t s g ü n d e t 

Struktur des ZIB 

Ver walt ungsr at * 
TUB (2x) 
FUB (2x) 

BAM/HMI (Ix) 
Senat von erlin (2x) 

Wissenschaftlicher 
Beirat 

Präsident 
P. Deuflhard 

(Lehrstuhl Scientific Computing 
an der FU Berlin) 
Vizepräsident 

M. Grötschel 
(Lehrstuhl Diskrete Mathematik 

an der TU Berlin) 

Scientific 
Computing 
Deulhard 
Gröschel 

Verwaltung 

hie 

Wissenschaft lieh 
Technische 

Dienste 
dre 

Rechenzentru 

schewsk 



Der V e r w u n g s r a t hat empfohlen, die B e g u n g der HUB am ZI dur die dafür 

erforderliche Gesetzesänderung einzuleiten. 



Forschung und Entwicklung: Scientific Computing 

chwerpunkt der F s c u n g s und Entwickungsareite de ZI t da e­
iet Scientic C i n g Die iet umfaßt 

die theretische Analyse athematischer Modelle, welhe komplexe 
naturwissenschaftlihe, t e n s c h e , ellschaftlihe der ökonomsche 
Przess der P h n o m schrei 

die Entwicklung effizienter Algorith numerische Simulation 
der p t i i e rung derartier Mdelle 

die msetzung der Algorith le iungsfähie Comte rcode 

Theorie- und Algorithnentwickung, die rechentechsche Erprobung der 
Algorithmen an leistungsfähign C o m t e r n un der Test der mathemati 
schen Mdelle a f ihre pratische Braucarke i t solle d a e i e i e Synthe 
eingehe 

Anwendungsbezogene Forschung, Kooperationen 

Da ZI leistet Beiträe zur Lösung drängender Fragen n Wssenschaft 
T e n i k , Umwelt der Gsellschaft, die mit herömmliche Methde icht 

elöst werden önnen, aber mathematischer A a l e zugänglich nd Der 
nteil des ZIB b t e h t dabei i der Entwickung nnovativer Algori then 

und dem Einsatz von Höch t le i s tungs ree r in enger u s m m a r b e i t mit 
Par te rn aus Wssenschaft Wirtschaft un Gesellschaft. Neb Kooperati 

n mit wissenschaftlichen Eirichtungen betreibt da ZIB zur Zeit mein 
same P r e k t e it Pa r t e rn aus den Bereichen: Telekommunkation Gesund­
heitswesen, öffetliher Nahverkehr, Chemie-, Elektro un Compterindu 
strie, Maschinen und Fahrzeugbau Da ZI t für die D h f ü h r u n g wei 
terer wissnschaftliher Projkte ffe 

upercomputing als Dienstleistung 

Das ZI betreibt Höchstleistungsrehner (sogennnte Supercomuter, der 
zeit de Herstellers CRAY als Dienstleiung für Hochsculen und wissn 
schaftliche Eirichtungen i Land Berlin. Diese Kapazität steht in b r e z ­
tem mfang auch Benutzern us alle andere, insbesondere den nuen Bun 
d e l ä d e r ur Verfügung Das ZIB ü b e r m m t dabei die facspezifische Be­
ratung und Betreuung von Benutzern ausgewählter wissenschaftlicher Di 
ziplinen sowie die Entwickung, Bereittellung un ge der erforderlihe 

ftwareprdukte. I Rahmen von Kooperationn könn Anweder aus 
ndustrie und ade re Bereiche f die H ö c t l e i u n g s r e e r de ZIB z 
reife 



liederung des Bereiches cientific Computing 

Die Fschungs un twickungsareit de ZI wird n den Bereiche 
merischsymbolische Methden und Diskrete Metden eleitet 

umerisch—symbolische ethoden 
Abteing Nmerik. Aufgabe i t die Forscung un Entwicklung im Berei 
der algorithisch rientierte umerische Mathemati Die A r e i t konzen 
triert ich auf aptive Multevel-Agrithmen ewöhnliche und partielle 
Differet ial leihungn mit Shwerpunk ße un htlieare Syte 

bteing Numerische oftware-Entwickng. Aufgabe ist die ntwickung 
von Anwenderprogramm us Foschungscode, welche a ZI t a d e 
i . chwerpunkte sind effektive mplementierungn und anwenderfnd 

che Syte Die Ateilung b e t r e t die Programmbiblithek CdeLi 

Abteing Symbolik Aufgabe i t die Entwickung von effetiven und a 
wedungsorientierte Verfahren r die Bearbeitung symbolischer Daten 
trukuren. hwerpunkte sind Algorithm der Computeralebra, gemischt 

symbolisch-numerische Verfahren und t e n i s c h e Expertensteme. Die Ab 
teilung t a der Entwickung de o m t e r a l r a t e m s REDUCE e­
teili 

iskrete ethoden 
Abteing Kombinatrische Optimierng Der Schwerpunkt der F s c u n g 
liegt im Bereich Algorithmische Diskrete Mathematik, ei der ntersuchung 
praxisrelevanter schwieriger ("NP-schwerer") kombnatorischer Optimierungs 
p rob lee . Ziel i t die athematische A n a l e der hier auftretende Mo 
delle und - da ra f aufbaued - die Entwickung und Implen t i e rung ef 

zienter Verfahre. Der Algorithmenentwrf konzentriert derzeit auf 
i t t een und Branch&Cu-Verfahren Diese werden d h Heristi 

n öglihst mit ü t e a r a t i e - z r approxiative Lösung sehr ßer 
wedungsfälle e r z t 

bteilung Visualisierng nd Parlleles Rechnen. e der Gruppe Vi 
sualisierung ist die Entwicklung und Impleentierung von Dartellungsme­
thoden der wissenschaftlichen Visualisierung, die Bereitstellung geeigneter 
VisualisierungsHardware und -Software sowie die tertützung hausinter 

er A w e d e r . A g e der Gruppe Parallele R e e n t die Entwicklung 
un plementierung von parallelen Algorithmen aus den Gebiete diskrete 
un numerische Mathea t ik sowie wissenschaftliche Visualiierung Schwer 
punkte d ichtunifme P rob lee , adaptive Methden und Algorith 
der k o m a t r i s c h e p t i i e rung 

Abteilung Softwarformatin. g e n die Entwickung un der 
Einsatz der eLib un der Knoten von netlib und REDUCE Networ Li 

rary Als Dienstleistung fü mathematische Fachereiche und Instittione 
in Deuschland wird hier auch da Projekt " F a c h i n a t i o n " der D e s c h e 
Matheat iker-Vereigung fahli b l e i t e t und d e f ü h r t 
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apitel 

Forschun un ntwiclung 
Wie ereit vorig Kapitel ausgeführt, schäftig sch der Bereich F r 
schung un Entwickung schwerpunkäßig mit Sientific o m t i n g un 
zwar i den Richtungn Numerisch-symbolische Metoden und Diskrete Me 
thoden. Leistungen von ZIB-Mitarbeitern innerhalb der Kooperation mit 

M D - F K U S , die von rt wissnschaftlich z verantwrten s , werde 
in den n t sprehede ublikationen der GMD mit da rg te l l t und leibe 
deshalb hier unerwähn Im foende werden eizelne P r t e dargetellt 
die im Jahre 1992 earbeitet wrden, und zwar getrennt h G u n d l a e n 
und Anwendungsprojten — it a t u r ä ß ießede Übergäng Bei 
e i g e n schungs und Entwicklungsprojete e r g e n sch zudem Ü e r 
s c e i d u n g P r o j t e de Bereiche Rehezentrum (iehe Kapitel ). 

3.1 Zusaenfassung 

Z Orientierung innerhalb der zahlreiche E i z e l p r o j t e eie hier v r a 
e i g e Schwerpunkte gesetzt. 

Berei umerisch—symbolische ethoden mit de Abteilungen 
merik, Numerische Softwareentwicklung und Symbolik - hat sich das über 

geordnete Großprojekt "Adaptive Multilevel Fiite-Elemente-Methoden für 
partielle Differetialleichungn" auch den räumlich dreidimnsionale Fall 
oll erschloss Komplizierte 3D-Gometrien bei elliptische Differential 
leichungn und ei H i d e r p r o b l e n sind in ncht dageweseer Effizie 
eherrscbar ewrde Al o n s q u z dieer Entwickung h a n s h In 

itiativen zr Gründung vn zwei Snderforschungsbereichen ergeben ("Ma­
thematik und Simulation technoogischer Modelle" "Hyperthermie). Die 
entwickelte Methde urde bereit von der ustrie (Elektrtechnik 
Chemie hgefragt un h a n 1992 u gmeinsamen P r o k t e n geführt 
Auch im Gebiet der tehnischen Verbrennung sollen Methde dieer B a a r t 
eingesetzt werden dazu ware jedoch im Berichtszeitraum zun umfang 
reiche Software-Apassungen erforderli Das zweite G o ß p r e k t "Adapti 
ve diskrete G a l e r n - M e t h d e für makromolekulare Prozesse hat zu einer 
fü uns neuartign Konsqunz geführt: ein Mitareiter hat da ZI verla 

n und selbst eine Firma g r ü n d e t , die auf dem ntsprehende now-how 
f b t . Die im Jahre 1991 gegründete in tere Arbei tsgppe Numerik dy­

namscher Systeme hat im Berichtzeitraum scöne Erflg ei der schnellen 
B e r e n u n g peridischer Lösung von d y s c h e S y t e , der Behad-



lung von S y m m e t r i e b u n g bei Zwei-Parameter-Systmen sowi der Ent 
wicklung von artigen Glättungsmethden für P r o b l e e der Quntenche­
mie erringen können Mit dem N e u f b einer P rog rammbl i the C++ 
für die Vielfalt der e p r e h e d e Fragtel lung rde gonn 

L a f der letzten Jahre wuch unehmen die Einsiht, daß Lehrbücher 
moder Zuscnitts mit Ausprägung cientific Comuting zur wissenschaft 
lichen Nachwucförderung dringend n t i g s d . Erfrelicherweise hat bereit 
der e r t B a d Numerische M a t h e a t i derart Anklang gefunden, daß 
1992 mit e i m Nachfolg gonn rde. f die Weise wurde zu 
leich die enge V e r h t u n g von Fschung ZI un univeritärer Lehre 
o k u m t i e r t 

Der erwünschte Wissensuß von nnovativer F s c u n g über Sftwareent 
wicklung ustrie-Kooperation i t im Jahr 1992 bsonders augenfälli 

eworde So sind etwa die aus dem ZI kommede adaptive L i i e 
e thden für partielle Differentialgleichungn izwischen in der Verfahrens 

technik ein begehrte Simulationswerzeug gewrde Adaptive Mltilevel 
Methden i der Integrierten Optik hab eine Rl le g p i e l t ei der Konkre­
tisierung eine technologische Patente Glättungsalgorithmen spiele ei 
wichtige Rl le ei der quatenchemischen Beeinflussung von Reation z 
Hertellung von Materialie, dere Synthe her schwierig oder unmögli 
war. m Entwurf von Hchleistngstransistren sowie von Miniatlasern 
wrden w i h t i e E r k n n i s s e d h die H i z i e h u n g von Simulation de 
ZI gewonn 

Der i Herbst 1991 neu g r ü n d e t e Berei iskrete ethoden e­
tehe us de teilung Kombinatrische Optimierung oftwarIn 

formation, Visuaisierung und Paralleles Rechnen - hat d c h die im Be­
richtzeitraum e r f l t e Beetzung aller vorhandenen Stellen seine A r e i t i 
vollem Umfang aufneh könne Drittmittel der DFG, de BMFT, des 
Lades Berlin und insbsondere von industriellen Par t e rn ( Cray, Sie­

ns, SNI, Bell Communiation R e e a r h Norwegia Telecom haben die 
A f a h m e weiterer Forschungsprojkte un die Bescäftigung usätzlicher 
wissnschaftlicher Mitareiter ermöglicht. Durch Dokoraden mit DAAD-
Promotionsstipedien konnte da Mi t a r e i t e rpe t rum e r g z t werde 

Der Bereih st national akti Rahmn de DFG-Schwerpunktes "An 
weungsorientierte Opt i ierung un Steuerung, der f r weitere zwei Jah­
re g e h i g t wurde, dur die Leitung des BMFT-Pro j t e s "Fahinfor 
mation in der M a t h e m a t i , das 1992 unter Beteiligung von 51 d e s c h e 
Ma thema t i -Fabe re ihen anlief, in Berlin dur Beteiligung m Gradu 
iertenkolle "Algorithische Diskrete Mathematik in Z u s a m m a r e i t it 
FU, HU und U und a f eopäischer E e n e d c h die Beteiligung an ei 

w i n n n g - P r k it P a r t e r SCICE-Prog ramm der E 



Ei wen t l che r Teil der Foschungsanstrengungn i Bereih Diskrete Me 
thden t a f die Lösung schwerer, praxisrelevanter kombinatorischer Op­
tiierungsprobleme gerichtet D a e i tehe algorithmische Methode wie 

hni t tebenverfahre , Branch-and-Cu und L P - i e r t e Heuristiken 
Vorderrund, die auf polyedertheretische Untersuchung ugehörier P 
l y tpe beruhen. der Entwicklung allgemeiner Methodikn un Werzeug 
dieer Art ist ein roßteil der Mitareiter beteiligt, die dann i orschungs 
ntensive Spezialuntersuchung die msetzung der a l l m e i n Methodik 

r Lösung konkreter Awendungsprobleme vorantrei Hier d insbe­
sondere Erfolge bei der Untersuchung der Faettialstruktu von Polyedern 

berihten, die d h verschiedee Verson von Clustering-, Partitions-, 
Zuordnungs-, Zusammenhangs und Steierbaum-Packungsproblemen defi 

iert sind. Die Theorie i t bereit .T. d c h die Entwicklung von Separie-
ungsverfahren algorithmisch u m g e t z t worde U konnten mit den neu 

entwickelten Verfahre verschiede konkrete Anwendungsprobleme zum er 
ste Mal p t i a l gelöst werden und dies in zeptablen Rechezeite au 
Standard-Wokstations. Besonder zu e r w ä h n s d hier E r f e im Be­
reih de Entwrfs ausfallcherer Telekommunkationsnetzwer it hohe 

usammhangsorderunge , de Verdrahtens i VLSI-Desgn un bei ver 
schiede ptiierungsproble der Fertigung un Prduktionsstee­
ung 

eben die anwedungsorientierte Forschungn werden weitere athe­
matische Gundlagenprojekte b e t r i e , die - aus der Siht der Anwender -
eher prospektiven Charakter h a e n und Möglihkeite usloten, einige Ent 
wickungen i der r e i n Mathematik für die oben g n n t e Zieletzungen 
zu erschließe Hierz zähle insbesondere Untersuchunge m iet der 
algbraische Topologie, z r Therie rientierter Matroide und zur komi 
natrische A a l e von lyedern und omplexe diesem Bereich 
e i i g ahnbrechende E r b n s s e erzielt worden rch die Entwickung 
e i e r euen DiagrammTechk und die Aleitung nue r Homoogie- und 
Homotopieformeln. Aus diesen Ergebnssen konnten bereits komplexitäts 
theoretische Resultate abgeleitet werden wie z.B. die Betimmung unterer 

hrank für de M i d e t a f w a timmter Berenungsproble 

Das ZI verfügt z noc ht über e i en eigeen P a r a l l e l r e e r Den 
noch wurde "in ereitung uf e i e z erwartede Anschaffung ereit 
ein scungsprojekt b e g o n n , da um Ziel hat geeignete Werkzeuge zur 
Lösung kombinatorischer Optimierungsproblee a f Parallelrechnern bereit 
ustelle, die weitgehed arhitekurunabhäng s i d . onkret wird a der 

Entwicklung eines Rahmns für ei vielfältig einsetzares paralleles Branch-
and-C-Verfahren gearbeitet un an der Implemtierung verschiedener 
dabei no twed ie r Algorith us der l ieare A l r a un der l ieare 

p t i i e rung 
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3.2 rundlagenojekte 

Adaptive ösung skalarer Erhaltungssätze in einer Raumdimension 

Bearbeiter nn 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die Lösungsstrukr hyperboli 
scher Erhaltungssätze mit Schock und Verdünnungswellen und ihrer I t e r 
aktion läßt den Einsatz adaptiver Methde bsonders attraktiv erscheien 
Dem teht a e r ei spezifische Problemati en: Explizite Zeitdiskre-
tisierungen koppeln den Zeitschritt a die kleinste Maschenweite der Ort 
diskretiierung (CFL-Bedingung, was im Falle e i e r adaptiven ösung 
eines Schocks zu effizie kleine Schrittweiten der Zeit fh r t . Implizi 
te Zeitdiskretisierungn modelliere die im Problem dlihe Ausbreitungs 

schwidigkeit von nformation durch eine instantan globale algeraische 
opplung, was g l e i e d e u t e n d mit e i e r parabolische Regularisierung nu 
erische Dissipation um Effet hat, d scharfe Sockfronte werde ver 

s c i e r t 

Demgegeüber erlaubt die direkte Behadlung des Evt ionsopera tors in 
der Zeit d h Approxiation des Transrtverhaltens, s h von der CFL-
R e t r i t i o n zu befreie n die Methodenklass fallen die "large time-step 
G o u n o " Verfahre von LeVeque und Verfahren, die die klassische Charak 
teristikenmethde modifiziere Die typische Schwierigkeit des Chara te r i t i 

nverfahrens is n e b n der Lösung der afallende nichtlieare Gleichungs 
systeme, daß diee eindeuti lösbar nur nd, solange eine klassische Lösung 
existiert Ein S o c k , in de ich C h a r a t e r i t i n s c e i d e , führt sodann 

e i e r ehrdet i Lösungsstrukur 

Das in [1] neu vorgeschlagen Verfahre löst diese Probleme fü konvexe 
Fluß durch die Verwenung e i e r probleangepaßten, stückweie monotonen 
nterpolation der Anfangsdaten. Diee is so gewählt, daß der harakteristi 

sche T r a n s r t , d.h. das Lösen der chtlinearen Gleichungen, auf eine zentri 
sche Streckung der Interpolationsbschitte führt, die s i h effizient in bary-
zentrische Koordiate realiiere läßt. chde auf die Weie die exakte 
mehrwertige Lösung des charateristischen T r a n s r t e s der modifizierten A 
fangsdaten berehnet ist, erlaubt die L a x - p f Formel die Auswahl der ein 
d e u t i , rechtsseitig stetigen Entropielösung. Die Lax-Hopf Formel i t fü 
die v s c h l a g e n e Interplation effizient auswertbar sobald die L e d r e -
Transformierte der Flußfunktion zur Verfügung steht. Hierzu könne 
bolische Methden oder die schelle diskrete L e d r e - T r a n s f a t i o n von 
Y Brennier [2] gnutzt werde 

Durch die exakte Realiierung des Transportes der modifizierten Daten i 
eder Zeitschritt ögli we der ontrativität der Ha lbgppe , t e 
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keinen Fehlerestadteil in der Zei O finden übliche T e k e n der ad­
aptive Interplation Verweung . Abbildung ze i t die berechete Lösung 
einer Interaktion von Verdünnungswelle mit ein Scock für den Flu M 4 /4 . 
Zur Darstellung der Lösung i t e i e adaptive tückweie l ieare Interplation 
ewählt wrden Abbildungen 2 und zei die E v t i o n der erechneten 

Lösung un der Gitterpunkte der problemangepaßten monoon terpla­
tion. Die konstante Zeitschritte die e i z i der Dartellung un cht 
B e t a d t e i l de Algorithmus 

1.25A 

Literatur 

Lösung für t = 

nn: Aaptive olon of OneDimensiona calar ser 
vat ws with Cnvex Fl ZIB, Preprint SC 9 2 1 1992 

2] Brennier: U rithme Rapide pou Calc de Transformees de 
egendrFenche iscretes C R A a d Pari 308 Serie I, pp. 5 7 
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E v t i o n der e r e t Lösung 

E v t i o n der i t e r u n k e der pezielle n t e r l a t i o n 
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Analysis optimaler Vorkonditionierungen elliptischer andwertpro 
bleme 

Bearbeiter nn 

Kooperation Yerentant ( i v e r i t ä t übngen , P. Owald iver 
ität J e , A unoth (FU Berli Dam (RWT Aache 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die s c e l l e iterative Lösung von 
Finite-Elemente Gleichung h Multilevel-Vorkonditionierunge war im 
Berichtzeitraum weiterhi egenstad intensiver Fschung . Bei de BPX-
Typ Vokonditionierunge 1], die ich d h Unterraum-Zerlegungen ittel 
L2orthogonaler Pro jk t ionn bschreiben lassen, wurde die Frage, ob sic 
die Konditionszahl unabhängig von der Verfeinerungstiefe beschränk läßt 
von P. Owald 2] ittels tiefiegender Methden der Funktionraumthe 
rie für de Fall äquidistanter Gitter positiv eantwortet. A unoth un 
W D a h n [ ] behandelte mittels lokaler Whitey-Typ Abschätzung 
de Fall htäquiditanter Gitter Der Bewei d i e s Resultates konnte von 
F B o r e m n n und Yseretant duch Verwendung elementarer E inschaf 
ten des sogenannten Ü'-Funktionals w e s t l i h vereinfaht werde Z d e m 
w r d e der für Anwenung wihtige Fall gemischter Radbedingungn mit 
einbezog un die A a l Mehritterverfahre it lokale Glätter 
übertra [4] 

Literatur 

B r a b l e , , Pasciak, J . , X , J. arll Muleve recnditio-
ers Math om 55, pp. 122 1990) 

2] wald, P iscrete rm Estimates late ltieve 
conditione in the Finite Element Methd. n: Proc onf on 
tr The ry f Functions, V a r / B l a r i a 1991 

Dahmen, W , unoth, A Multieve recnditining umer Math 
63, pp. 315344 (1992 

nn, F e r e t a H.: A Basic Norm Eqivalence for the 
Thery of Multlevel Methds Z I , Preprint SC 9 2 1 1992, erschei 

Numer Math. 1993. 
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umerische Pfadverfolgung bei stationären Problemen 

Bearbeiter nn, P D e h a r d , C K l e i - R o b b h a a r 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Ziel die undlagenprojektes 
t die Aalyse stationärer Lösung parameterabhängiger Differentialglei 

hungn h h e r Dimension. hwerpunkt im Berihtszeitraum 1992 waren da­
ei hochdimensonale Systeme, typischerweie aus der Elektrotechn, deren 
röße die Behandlung it den biher i dem Programmpaket ALCON e­

nutzten Methde (z.B. QR-Zerlegung ur Berechnung der P d o n v e r s e ) 
unmögli acht. Bei der Lösung der auftreteden unterbestimmten linea­
ren Gleiungssysteme könn jedoch Spezialtrukturen mit Hilfe von Lösern 
für dünnbe tz te Matrize ausgenutzt werde Für die Berecnung von Ver 
zweigungsunkte gilt e dabei auch Syteme mit Rangdefekt rößer zu 
behandeln. Dazu wurde von Klein-Robbnhaar ein einheitlicher Zugang nt 
wickelt, der die B e r e n u n g der P d n v e r e n einer Matrix für beliebge 
Zerlegungen zuläßt und alle uns b k a n n t e ) Verfahren einschließt Dieser 
Ansatz wurde in einem fwendige Programmpaket softwaretechsch rea­
liiert. Bei Einsatz von Sparse-Lösern ind allerdings usatzfunktion 
n ö t i , die in den Stadardpaketen n ih t enthalten d Beispiel eine 
der gängigsten Programme aus d i e m Bereich (MA28 von ff, Harwell 
konnte diee Erweiterung e r f l r e i demonstriert werde 

Der etzige Stand der Entwickung läßt t r t z der ßer t umfangreiche 
p l en t i e rungsa re i t e ei Abschlß i k o m m d e Jahr erwarte 

Literatur 

K l e i - R o b b h a a r Numerische verfolgng Systeme hher 
Dimensin unter Asnzung arseMatriTechniken, Diplom 
arbeit F Berl i , i V e r e i t u n g 
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umerische imulation periodischer Prozesse 

Bearbeiter D e h a r d , A nn, C lf 

Kooperation Fiedler (Matheatische n s t i t , U ive r i t ä t S t t t a r t 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die numerische Simulation peri 
odischer Przesse gewinnt zunehend Bedeutung in t e n o o g i s c h wichtig 
Bereiche, insbesondere der c h e s c h e Verfahrenstechnik und der Ele t ro 

Da r u n d l a n p r o k t hat ch zum Ziel gesetzt, derartie Proble it 
n n numerischen Methoden schnell un verläßlich zu löse . usgngspunk 
te sind dabei zum ei leiungsfähige Integratoren für die (zumei teifen 
Differentialgleichungen und um nderen ( i e x a t e Newtonteniken, mit 
den die ei der matheatische Beschreibung teheden nchtl ieare 

leihung gelöst werde 

Im Berichtszeitraum t es gelungen, ei Programmpaket zur B e r e n u n g pe­
riodischer Lösung onomer ewöhnlicher Differentialleichungen u nt­
wickel. Dabei kommen sowohl gobale Newtonverfahre wie auch Fortet 
zungsmethde für periodische Lösung p a r a e t e r a h ä n g g e r S y t e e zum 
Einsatz. nsbesondere hat h in diesem Zusmmenhang die echn der 
impliziten Reparametrisierung bewährt, die es uch z ä ß t Umkehrpunkte 
eine Pfade peridischer Lösung ezüglih des g P a r a e t e r 

ere 

. Wulf st e ferer i ihrer Diplomareit e l u n g , die Konzepte der Sym 
etrieausnutzung ei tationären Lösungen (iehe undlagnproje e­

mscht symbolisch-numerische Lösung nchtlinearer Gleichungssteme mit 
Symmetrie") auf den periodische Fall z übertragn. Dadrch konnte die 
Effektivität der Methde erheblich esteiert werde, z.B. ei der Simula­
tion von elektronschen Ringoszillatren. Abbildung 2 veranschaulicht den 
numerischen Symmetrieansatz fü 5 nverter (n 5 nur z r Illustration; der 
realitische Fall lie Gl Tl £ 2000). T a t h l i c h lassen sic mit dem Ver 
fahre chwingkreise mit tausnde von MOSFET-Inverter, wie ie in der 
Praxis auftreten, mit ein R e h e f w a n d von 0() tatt ( n ) imulieren 
Ferner e r ö g l i h t dieser Zugang uc die Berehnung symmetrierechender 
Verzweigung periodischer Lösungn Abbildung 1 ze i t e i n S-äquivari 

te Hpfpunk ei 4-Zelle-Brusselat 

Literatur 

lf Numerische Pfadverfolgung v periodischen ngen mit 
mmetrie, Diplomareit FU Berl i , i bereitung 
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U 

chwingkreis mit SFE-Inverter nur z r Illustration 
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Transparente Randbedingungen für die chrödingergleichung 

Bearbeiter F idt, F nn, P D e h a r d 

Da P r o j t w r d e d c h die D e s c h e u n d e o s ELE efrdert 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Viele Probleme i der F e ö r p e r 
phyik, der Akustik oder der interierten pti bei denen e i e Wellen 

usbreitung auftritt, lasse ich d leichungen vom hrödingertyp be­
schreibe Der numerischen Berecnung der W e l l e p h n o m e wird in der 
Regel ei reduzierte Simulationsgebiet zugrunde gelegt, von de a priori 
nicht b n n t i ob während des betrachteten Zeitraum von z. e­
t r e t en Wellenteilen verlassen wird der icht Verlassen aber i r 

sprünglichen Proble solche Welle da f e g e l e t e iet so sollte da dur 
die S i l a t i o n nagebi lde t werden könne Damit k n n man die Randedi 
gungn er icht ehr für die gesamte Simulation fest vorschrei sondern 
sie üsse für jeden Ausbreitungsschritt u b e r e n e t werde N dieser 
Fragetellung, die die rihtige Mdellierung de usgngsproblems betrifft 
zeigte sch bei den Berehnung z Welleusbreitung omponnte 
der i t e r i e r t en Opti nnerhalb des g le ihnmig Anweungsprojekte 
daß die Verwedung der transpareten Ranedingungen in viele 
Fällen auc eine erhebliche Beschleungung der Rechnung erreiht werde 
kann. Reflektieren nämlich die Ränder künstli Wellenanteile z ü c k in da 
Simulationsgiet, wird dort i der Ree l ei komplizierte Welleninterfere 
erzeugt, die zu bere ei höheren numerische ufwad erfrdert 

Es w r d e ei Prinzip frmuliert, mit dess Hilfe geeignete nihtlokale Rand­
bedingungn für die Schrödingergleichung konstruiert werden könne Die 
Ergebnisse sollen m kommenden Berichtjahr publiziert werden V r a b ei 
e die Resultate a n h a d zweier Abbildungen illustriert. Sie z e i n die In 
tensitätsverteilung ein Liht t rahls , der auf den linke Rand de Simulati 
onsgebietes trifft. Bei Anwendung der transparente R a e d i n g u n g wird 
dieser passiert, als ob er ht v r h a d e wäre. Wendet m n dagegen omo 
g e e Dirihlet-Radbedingunge an und fixiert die Radintensität z Null 
erfolgt eine vollständie Reflexion des Lichts. Im er te Beipiel etrug die 
Reheze i t nur etwa 1% von der i zweite Fall t i t e 



S i l a t o n mit t r n s p a r n t e R a e d i n g u n g ke ie Reexion 

Simulation mit l l r a e d i n g u n g : Reexion 
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Adaptive ultilevel-Finite-Elemente—Methoden in drei aumdi 
mensionen 

Bearbeiter: P. Deuhard, F nn, B E r d n n , R huber 
i tzsc, M Seeaß 

Kooperation G. Wittum, P Bat ia ( Inst i t t f r angewadte M a t h e a ­
ti Univerität Heidelerg) 

e r e n t a , J Bey, P Lei (Matheatische Fakultät iverität üb 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Das Projekt i t die Frtsetzung 

des gleichna Vorhabens aus de Berichtsjahr 1991. G u n d u s t e i je­

des adaptiven Mltilevel-Verfahrens s d Verfeinerungsalgorithmus scnel 
ler Löser und a-posteriri Fehlerschätzung Wie scon im Jahresberiht 1991 
beschrieben wurde, ist die stabile Verfeinerung von Tetraedern ein ncht 
triviales Proble Mit der Arbeit von J. B E Y 1991) steht izwischen ei 
theretisch abgcher te r , effizienter Algorithmus zur Verfügung, welcher in 
da Programmsystem KASKADE Eingang gefunden hat. Die Interpretati 
on des verwendete BPX-Vokonditionierer als ein additive hwarzsches 
Verfahre hat ge für die Iplementierung: Die Anwenung de Resi 
duums auf die a u p a n n n d e n obgitterbasisfunktion erfolgt wie bei de 
hierarchischen Bas durch die kanonsche Restriktion vom Feingitterraum 
Die eizelnen Beiträge werden zwischengepeichert un ach Diagonalskalie­
ung uf die Feingitterpunkte interpoliert und aufsummiert [1]. Zusammen 

mit einer geeignete Abschätzung der Anzahl der Beiträge ist d a i t die Ef 
z iez der Implen t i e rung g i h e r t (liearer A f w a d i der Azah l der 
n b n n t e ) . 

Die auf DEUFLHARD/LEINEN/YSERENTANT zuückgehede, antenorien 
tierte Fehlerschätzung zur adaptive Gitterteuerung hat h i einer Reihe 
von Anwenungsbeipielen bewährt (siehe Abbildungen). Um e ien Vergleich 
mit anderen elementorientierte Fehlerschätzern i Sinne von BABUSKA/ 

RHEINBOLDT der B A N K / W E I S E R ZU erögliche solle sprechede 
tersuchung te B e r i h t a h r i Angrif nomm werde 

Literatur 

nn, B E r d n n , R. Konhuber aptive MulevelMethds 
in Three Space imensi Preprint SC 9214 Konrad-Zuse-Zentrum 
Berli (1992) 
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e r h e der A n g s n g u e r u n g ei hädels m Hi un Tumo 

itt d h da adaptiv verfeier i t e r von noche schwar Hir 
(weiß un Tumo ra 
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Adaptive u l t i l e v e l e t h o d e n zur ösung freier andwertproble 
me 

Bearbeiter uber, B E r d n n , R itzsc 

Kooperation: R.HW. Hoppe (Matheatisches Instit ünche 
erenta (Matheatische Fakultät iverität übng 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Das Projekt i t die Fortetzung 
des g l e i m i r h a n s aus de Berichtahr 1991. usgehed von de 
Ergbnss de u n d l a g p r o j t e aptive MulevelFinit-Elemente 
Methden in drei mdimensien [1] wurde der im Jahresbericht 1991 be­
schriebene Zugang adaptiven Multilevel-Methde H i d e r p r o b l e 

f drei R a u m d i n s o n erweitert [2] 

h wie v r erfolgt d a e i die Lineariierung des d r c h FE-Diskretiierung 
entstandenen, edlichdimnsonalen, konvexen Optimierungsproblems u r h 
eine a t ive Mengenstrateie Bei der Vkonditionierung der resultierende 
linearen ubprobleme versa allerdings die i zwei Raumdiensionen ver 
wendete hierarhischen Basen, was a f die Instabilität des Interplations 

pera t rs m IR und damit letztlich auf den Sobolevsche Einbettungssatz 
rückgeht Demgegenüber ist die Stabilität der L - P r o j t i o n dimensions 

unabhäng , wa die Effiziez des resultierenden BPX-Vorkonditionierers i 
3 R a u m d i n s o n n nach s h zieht Im Falle der hier betrachteten l ieare 
Subprobleme kommt allerdings die Shwierigkeit h i , daß im allemei 
da e p r e c h e d e reduzierte Rechengebiet auf dem obgitter nicht aus 
reiched reproduziert wird, e i e Sitation, die d c h a u s uc ei anderen 
G e l e h e i t e , etwa bei i e x a t e r Grobgittertriangulierung von Rehenge­
bieten mit komplexer Rageomet r ie aftreten k n n Die erfordert eine M 
difikation des BPX-Vkonditionierer in der Umgbung des freien Rades 
Nur G o b g i t t e r b f u n k t i o n n , deren Träger g a z i reduzierten Rechenge­
biet lieen, dürfen zur Vorkonditionierung beitragen Bei der A n a l e dieer 
Stöung ze i t s h , daß die n o t w e d i e Stabilität der -Prjektion nur un 
ter gewissen Regularitätsforderung n den freien Rand e s he r t i Trete 
null der eindimensionale K o m o n n t e n des freien R a d e mu 

it e i e r Verschlechterung der Vkonditionierung re 

Die wesentlihe Resultate aus 2] zum s i - l o k a l e n und lokalen Fehlerschät 
zer s i d dimnsionsunabhängig. Praktisc taltet sich die Lösung der mi 
okalen Defektprobleme in drei Raumdimensionen allerdings zu afwendig 

Ausgehend vom lokale Fehlerschätzer als Startwert wird der Defet jeweil 
nur d c h ei Iterationsschritt der a t ive Mengnstrateie approxiiert 
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Die nahfolgede A b b u n g zeigt den v e r e i b d e n elastische Berei bei 
der e l a - p l a t i s c h e ion ei S t a s mit quadratische e r s c i t t 

Die E r b n s s e werde Jahr 1993 ublizier ] 
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Glättende Integrationsalgorithmen für Evolutionsprobleme der uant 
enchemie 

Bearbeiter Ch chütte, P D e h a r d 

Kooperation M a z , B ust (Freie iverität Berli 

Beschreibung der Forschungsarbeit Die numerische Simulation quant 
enchescher V o r n g e werden n dem mit de Shlagwort "Mlecular M 
delling" b e n n t e n Tnologiebereich zunehm wihtiger 
Der Arbeitsgruppe um M a z an der FU Berlin ist e in de letzten Jahren 
gelungn z z e i g , wie n ittels kurzer L a s e r p e e i e elektive Anre­
gung e i z e l e r Bindung n ei Molekül erreichen k n n . Simulation der 
ablaufede Przesse (durch Lösen der zeitahäng hrödingergleiung) 
erreiche he Komplexität, weil die V o ä n g e a f sensiblem Zusammnspiel 
ein hocoszillierede Sytems beruhen Der A f w a d l i e t h e t e scon bei 
kleinste Moleülen am R a d e de Rechenbaren. 
Signifiknte Rechenzeitgewinne i diesem Gebiet der Comutational Phy-
sics können nur erzielt werde, wenn alle für den gobal ablaufeden Prozess 
irrelevaten, aber hochfrequenten Przesskomonente m algori thschen 

blauf geglättet werde um de eingesetzte Integrationsalgorithmus maxi 
male Zeitschritte zu ermögl ihe . Für ei solche adaptive Elimination d r c h 
Glättung solle Algorith twickelt und in modere I n t e r a t r e te­
riert werden. 

In Modellversuchen mit e i e r er ten algori thschen Grundidee konnte gu 
te Erfol it Zeitewinnen um einen F a t o 100 erreiht werde In den 
o l d e n Abbildungn s i d ei prüngliche und die zugehöri lättete 

T r a r i e a e t r a 

Literatur 
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Adaptive gewichtete a l e r k i n - e t h o d e n für Licht-MolekülWech 
selwirkung 

Bearbeiter Ch chütte, M ko 

Beschreibung der Forschungsarbeit Bei zeitabhäng Probleme der 
Quantenphysik muß die Schrdingergleichung gelöst werde Wenn der E e r 
ieoperator des Problems ei diskretes Spektrum hat, so ist diee A u b e 

äquivalent zur Lösung ei Anfangwertproblems für ein Sytem e w ö l i 
cher Differetialgleihungn sehr hoher (eveuel l undl icher ) Dimenson 

den letzten Jahren konnte P. Deufhard und M Wulkow zeien, daß man 
zu ßer effektive Lösungsverfahren für solche Differentialleichungssy­
teme komm, wenn man ihre diskrete a t r d w e u n g diskreter 
ewichteter Galerki-Verfahre ausnutzt 

Im Rahme diese Grundlagenprojetes wurde die S t r u k r v e r w a s c h a f t 
der algorithmische Idee und der phykalischen dellierung an einem Bei 
piel aus dem Bereich L i c h t - M o l e l e l w i r k u n g demonstriert: Beschrei 

bung de Zeitverhaltens der Aregung von tationsspektre von l e l e 

ter Verwenung des gnannten Algorithmus gelang , die Zeitentwick 
lung des nfrar-Emssionsspetrums bis i de e x p e r i n t e l l w h l n n 
ten stationäre u s t a d h i e i u simuliere 
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Entwicklung adaptiver Multilevel-Verfahren zur Berechnung von 
Reaktions— Difusionsgleichungen 

Bearbeiter D e h a r d Lang, A Walter 

Kooperation U. Maa Wara tz (Inst i t t f sche Verrennung 
iverität S t t tga r t 

Das Pro je t wurde da BMF nnerhal der Are i t sge inscha f t 
ECFLAM efrdert 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Das im rigem Jahr entwickelte 
räum und zeitadaptive Fiite-Elemente-Verfahre r Lösung von ncht 
lineare System von Reations-Diffusonsgleichungen urde i Hinsicht 
auf Robustheit un Awendbarkeit a f ehrere Spezies weiterentwickelt 
Dabei wrden u n s t mehrere zweistufig s i - i p l i z i t e Runge-Kutta-
Verfahren a n h a d von zahlreichen de l l p rob l en für zwei Spezies mit un 
terschiedlichen Schwierigkeitsgraden getestet Besondere ugenmerk lag 
der volle Adaptivität des Algorithmus, die ch v r alle bei der Auflösung 
von ehr sensiblen nichtliearen Effekten g g n ü b e r v e r g l e i a r e Metho 
den ewährt hat. Die Ergebnsse wurden in einer Publikation usammnge­
faßt [1]. Ei zweiter Schritt t a d in der tiefgreifenden Versserung der 
ugundeliegnde Datenstrukturen, die die Flexibilität des gsamten Pr 
rammpakets w e n t l i h erhöhte Das von Roitzsch 2] erareitete, eu 

Knotenkonzept konnte unmittelbar dazu genutzt werde, e i en effiziente 
Löser für elliptische partielle Differetialgleichungssystee in einer Raum 
dimenson bereitzustelle. Das so entstandene SYSKASK einhaltet ße 
Teile de von ihm entwickelten SYSKASK2 für zweidimnsonale A a b e n 
tellunge D a i t ist ei solide software-tehsche A u s g a n g s b s für die 
obuste I p l e t i e r u n g von adaptiven Zeitintegrationsverfahren geschaffe 

rde An einem weiterführede usb für die Zeitkomonnte wird 
om earei tet 
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oftware—Implementierung adaptiver ultilevel FE—Methoden 

Bearbeiter i tzsc , B E r d n n , F nn, J Lang 

Kooperation L e i , H erenta (Matheatische Fakultät iver 
ität übng 

Beschreibung der Forschungsarbeit Im Mittelpunkt standen die Pfle­
ge- und Weiterentwickungsareiten n der KASKADE-Familie adaptiver 
F i i t e - E l e n t e - P r o g r a m m Wichtigste Erweiterungen de Programmier­

u k t e n s s i d die M d l e zur Verwaltung von S y s t e n und der Nut 
ung hherer Ansatzelemente Daz haben wir ei neue Abstraktionsschiht 
Knoten eingefüg um die Lösungsverfahre von der Dartellung der 
etrie z t rennn. Die K n o t e n i f a t i o n kann an den geometrischen 
kten (Punkte, Kanten, Dreiecke gespeihert werde Der Zugriff erf 
it der iher verwendete h n i t t s t e l l e n t e , also d c h A n w e u n g von 

Funktion u K n o t e e l e n t e Mit d i e n neue Datenstrukturen sind die 
rhadenen lineare leichungslöser auch a f Systeme von Differentialglei 
ungen oder höheren Ansatzfunktion w e a r , fall die e p r e c h e d e 
raussetzung erfüllt i 

Für die Benutzerscnittstelle i t ein Anschluß an die t l o m m n d o s p r a c h e 
eingeareitet Die Graph ikmole verweden jetzt al Grundlae die Mini 
Graphik. D a i t steht ein Xl lTreiber zur Verfügung, der sich ereits bei 
der Prtierung f ade re ix-Syte (Iri HP) bewährt hat 

ch der D-Verson rde parallel die Entwicklung einer D-Systemversion 
begonne Ebnso bgann die mstellung der zeitabhängen KASKADE-
Variate KASTIO) und der Hiderproblem-Var iante K A S ) . 

Ein n H a b u c h i t i A r e i t 
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Etrapolationsverfahren für gewöhnliche Dferentialgleichungen und 
diferentiell—algebraische ysteme 

Bearbeiter wa Pöhle, A nn, C lff, P D e h a r d 

Kooperation: Ch Lub (Inst i t t f r Angewandte Mathematik und Sta­
t i t i Univerität Würzbug , Ch ngstier (Inst i t t f r Ma thea t ik un 

ometrie, U ive r i t ä t Innsbuck 

Beschreibung der Forschungsarbeit Im Rahme der usammearbeit 
mit Ch. Lubich und Ch ngstier wurden die Arei ten am Code M E 2 1 
einem Verfahren r Lösung von differentiell-albraische P rob leen aus 
der Mehrkörperdynik, zu ei vor l f ige bschluß r a h t [1] Da 
e ig t l iche Integrationsverfahre wurde um einen Algorithmus zu Betim 
mung von lösungsabhängi chaltpunkte erweitert. A ß erde rde 
die Darstellung e i e r zeitlic kontinuierlichen Lösung ("dense Output) 
plementiert, was z. ein eifaches und effizientes graphisches Postproces 

ng erlaub Mit de ntwickelten Sftwarepaket konnten kritische Proble­
me aus de wendung e r f r e i h gelöst werden, so etwa die Simulation 
des Schwingungsverhaltens ei L a t w a n s bei Fahre über ei un 
Straß e 

N diesem Areitsschwerpunkt w r d e die über die Cdelib bereits seit 
einige Jahren ugng l ihe ORTRAN-Codes z r Lösung von gewöhnliche 
Differetialgleichungn un von liear-implizite differentiell-algbraische 
Syte mit i d e x < 1 e p g un s o f t w a r e t e s c h weiteretwickelt 

Ei zweiter Schwerpunkt der A r e i t war die völlig mpleentierung 
von Extraplationsverfahre 2] Rahm de rundlagenprojkte 
Numerische Simulaton periodischer Prozesse e r g b sich die otwendigkeit 
die biher getrennt implemetierte Extrapolationsverfahre zur Integration 
gewölicher Differentialgleiung z vereinheitliche, um sie dann al us 
t a u s c a r e Bausteine in den übergeordneten Verfahre einsetzen zu könn 
Dazu rde der Kern dieer Verfahre, die rdnungs un chrittweite 
steerung bei Extraplationsverfahren unter Ausnutzung ein rmations 
theretischen Verleicsmodell , herausgearbeitet und al fü stehende 
M d u l realisiert Analog rden die für Anfangswertproblee notwedige 
Przeduren, einschließli kalierung und Lösen der Variationsgleihung, in 
einem weiteren M d u l zusammengetellt. Die verschiedenen tegratoren ent 
tehen nun, indem die unterschiedliche Diskretisierungsscheata (expliziter 

E le r , s i - impl i z i t e r Euler, Trapezregel) diee M l e koppelt wer 
d e . Verbesserungn der Schrittweitensteerung kommn so aomat i sch al 
len darauf a u b e n d e Programmen ugute Die so tande Progra 

e w r d e ( abgehe von der Anwedung n o b n g n n t e undla 
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projekt) ereit für die Simulation schwierger P r o b l e e aus der Laerphy 
und der M l e l d y k e r f r e i e inge tz t 3] 

P l a r L a w a n m o d e l 
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Entwicklung eines Simulationspaketes für makromolekulare Reak 
tionen einschlie lieh chemischer Reaktionskinetik 

Bearbeiter c k e r n n , M Marti owa 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Im Berichtszeitraum w r d e da 
Programmpaket MACRON (Veron 2 weiterentwickelt Dabei wurde das 
numerische Verhalte des Programms für die Anfangsphase ve r s se r t , i der 
die diskrete Galerkin Methde Approxiationsprobleme h a b n kann n der 
Anfangsphase wird da Problem nun d u h eine direkte Interation gelöst 
Die Konzetration eines Polymers der Länge i e p r i c h t dabei jeweils ei 

er Komponnte des Differentialleichungssystems m Sinne der adaptiven 
Rothe-Methde wird n a h jede chritt geprüft, ob die gewählte m a x i a ­
le Kettelänge ausreichend i und der Zeitschritt wird falls notwendig mit 
erhöhter aximaler Kettelänge wiederholt (siehe Bild). Die Steerung der 
m a x i a l e Kettenläng i t für jede Plymerspezies u n h ä n g g von de 
Kettenlängn nderer l e r s p e z i e Wird die D i e n s o n de Problems 

einer solhe direkten Fmulierung it anwacsende Kettelänge zu 
ß , i t ein automatisches Umschalten uf die diskrete Galer Methode 

möglic Auß erdem wurde die Klasse der b e h a d e l a r e Reaktionstypen er 
weitert und die M a x i a l a z a h l der Reationen ist nun lediglih durch de 
Speicher de jeweilige R e e r s beschränk Für das Programm w r d e eine 
auf Xview und den Ztools b s i e r e d e berfäche entwickelt, die ei i 
tiven mgang mit de Programm ermöglichen soll Erste Testrechnungen 
wurden für A n w e u n g us de Berei der T s c h e C h e i e d c h ­

eführt 

Z e i w i c k u n g e i e r P e r v e r e i u n g der A n g s p h a 
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n—invariante ewton—Codes für nichtlineare partielle D 

Bearbeiter w a , L W e i n n , P D e h a r d 

Beschreibung der Forschungsarbeit Schwerpunkt der A r e i t war die 
Weiterentwickung des Programmpakete IANT 1] (mnmotechnisch f 
Gobal nexa A f e invariant ewton n q u ) , einem Verfahren ur 
Lösung sehr ß er nichtlinearer leichungssysteme. Derartige Systeme ent 
tehe B. n h Ortdiskretiierung stationärer partielle Differentialgleiun 

n Raumdimension Dabei werde die a f t r e t eden liearen lei 
ungssyteme it Hilfe von iterative Lösern nur is a f eine gewisse Ge­

igkeit (inexakt) gelöst Die von den iterativen linearen Lösern gelieferte 
G e i g k e i t e p r i h t jedoch oft nicht der e f rde r t e , wa dann on 
vernzproble ewtonverfahre führen kann. 

Es wurde daher verschiedene Ansätze zur a posteriori Gnaugkeitsschätzung 
dieer, vom linearen Löser gelieferten, Lösunge innerhalb des Newtonverfah­
ren ntwickelt, implementiert und etetet D a e i hat ch allerdings gezeigt 
daß verlaß l ihe Shätzungen einen i.a. u hen Aufwand erfordern, so 
daß e i e da ra f a b a d e adaptive Steerung der t a t ch l i ch erreichte 

gkeit un ht nur der efrderte nur fü ehr ritische Syte 
nswert i 

Ei weiterer Shwerpunkt der Arbeit lag der A n b d u n g des Softwarepa­
kets SPCG 2] an GIANT Damit stehen nun n e b n den b h e r alternativ 
verwedbare iterativen Löser (der SLAP-Löser MRES un der ZIB-
Code BIT1) e i e Vielzahl von weitere iterative ösern und Vkondi t i 

ierer nnerhal von IANT r Verfügung 
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Adaptive Linienmethoden für parabolische ysteme in einer aum 
dimension 

Bearbeiter w a , P D e h a r d 

Beschreibung der Forschungsarbeit: rde it den abschließ n 
den Entwicklungsareiten an de m Anweungsproje "Effiziente nume­
rische Simulation von Verrennungsprozessen" erwähnte Experimntalcode 
PDEX1 begonn Der algorithmische Hin te rund diees Verfahrens ist ein 

lassische Linienmethode, ei der jedoch nach jedem Integrationsschritt da 
Ortdiskretiierungsgitter lokal angepaß t wird Zu Zeitintegration wird ei 
Extrapolationsverfahren ( C d e LIME verwendet. Die Adaptierung des fü 
e i n Zeitschritt dann fete itters geschieht auf der Bass von, e f a l l s 
duch Extrapolation g e w o n n n , Schätzung des Ortsdiskretiierungfeh-
lers. Da in vielen Anwendung eine i Ort rasch wandernde Front af t r i t t 
bietet da Verfahre die Möglikeit , durch ei sog. "Moving rid 
dieser Front auch innerhalb eines Zeitschrittes mit den Gitterlinien zu folg 
Dadurch können dann oft ehr viel groß ere Schrittweiten verwendet werden 
als bei völli fete der nur statisch angepasstem Gitter. I Berichtszeit 
raum wurde neben der Weiterentwicklung der Software, insbesondere ei 
nige spezielle Gitterankopplungstechniken untersucht un getestet. Für den 
oft probleatische Fall, daß eine wanderde Front a den Rand des be­
trahtete biete trifft, wurde eine Variante gefunden, die, insbesondere 

Zusammenspiel mit de tatischen Regridding, eine deutlich erhöhte Ro 
bustheit besitzt. der Abbildung ist der Verlauf der itterlinien für ei 
derarti Problem dargstellt E i e Publikation der gsamte Methode ist 
für de nähste Berihtzeitraum voresehe Die A l g o r i t h n werden be­
reit n der c h e s c h e ustrie und i der A u s t r i e h ö c t e r f r e i 
e inge tz t 

n o ß i e i e r x-t-E 
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Iterative ösung sehr g r o e r linearer leichungssysteme 

Bearbeiter D e h a r d , M ngel, A nn, R uber 

Kooperation ouis (Mathematisches nstitut, U ive r i t ä t S a a r ü c k 
H p p e (Matheatische Instit ünche 

Beschreibung der Forschungsarbeit Im Berichtszeitraum konzetrier 
te das nteresse a f die Etwicklung iterativer Löser für symmetrisch 
indefinite l ieare Gleihung h h e r Dimenson Dabei wurde peziell a 
die Verwendbarkeit innerhal e i e s adaptive Multilevel-FE-onzeptes für 
partielle Differetialleichungn geachtet nnerhalb de ZIB s d unmittel 
bare nwendung ei Eienwertproblemen die S c h r d i n g e r l e i u n g 
(Diplomarbeit T Grande) ei FE-Diskretisierung der Helol tz-Gleichung 
un bei Sattelpunktprobleme (wie etwa S t o k l e i h u n g der Hinderi 
probleme). Ei neuerliche eingehende Untersuchung b k n n t e r alter on 
zepte förderte neue Resultate zutage, die z u m d e s t eine biher ungewh 
ten Blickwinkel eraben: so wurde das n-dimensionale Problem der Lanczos 
Iteration rückgpielt a f die Betrachtung e i e r adjungierten skalare Drei 
Term-Rekurion f dieser Bass scheinen s h auch n e algorithmische 
Möglikeiten aufzutun. E r t e Resultate, die Afang 1993 ubliziert werde 
solle vielverprehe 
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Polyedertheoretische ethoden in der kombinatorischen Optimie 
rung 

Bearbeiter N. Ascheuer, R. rndörfer, C Ferreira, M röschel 
Löbel, A Mar t i , M Ste r , R Weismntel 

Beschreibung der Forschungsarbeit Viele kombnatrische Optimie­
rungsprobleme lassn sich als l ieare Programme (LP) mit ganzzahlien Va­
riablen beschreib Zwar lassen sich lineare Programme effiziet löse , aber 
die Frderung der nzzahligkeit führt i allgemein u NP-schweren Pr 
b l e e n , für die keine sehr effiziente Lösungsmethoden zur Verfügung stehen 
Als brauchar zur Lösung von Problem in praxirelevante Groß enord-
nung hat si jedoch der plyedrische Ansatz herausgtell t I ihm werde 
die Gzzahligkeitsbedingung d u h l ieare Ungleihungn eretzt, die fü 
alle ganzzahligen Lösung de Problems gültig s d Da heiß , man s 
diert da lyeder, dessn cken die gazzahli ösungn s d . Allerdings 

nnt man in den wegs ten Fällen alle Ungleihung die Plyeder Der 
olyedrische Ansatz begnnt damit, für ein g e b n e s komba t r i s che Pr 

blem möglichst viele Klass gltiger linearer Ungleihung u b t i m m e n 
Eine wentliche Fragestellung bei der pratische Umsetzung de plyedri 
schen Ansatze teht dari s o g n n t e Separationsalgorithmen (ex­
akte Verfahren und Heuristiken) u finden, die Ungleichungen us diesen 
Klassn geeriere Diese Separationsalgorithn bilde de "problemspezi 
fische Ker de Lösungsverfahre 

1. Betimme e i e Auswahl von g l t i ng l e iung 

2. öse das u g e h r i e LP t die LP-Lösung s s , dann ferti 
nsonste 

3. Generiere Ungleichunge, die d die LP-Lösung verletzt , füg 
ie de LP h i , löse e us 

Dieses Lösungssche (das s o g n n t e chnittebenenverfahren hat f l 
de Vrteile: 

Man k n n theretisch, fall ei "effektive enerierung verletzter n 
le ihungn möglih i , da mtproble "effe t i" lös iehe 1] 

Der Wert der op t i a l en Lösung des kombnatorische Problems lieg 
stets zwischen de Wert der ggenwärti LP-Lösung und de Wert 
einer guten (d H e r i s t i n gefundenen) ganzzahligen Lösung un 
diees Itervall kann jedem Schritt nur verleinert werde. Man kann 
also, wenn die ewünschte Approxia t ionsgte erreiht ist, aufhöre 
Die V e h e erzeugt also äherungslösungn mit alitätsgara 
tie 
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Man kann das Verfahrn m t e i e m Enumera t ionsscheBranch ing 
Methode) v e r d e n um arat ier t optimale Lösungen u erhalte 

nsere Abbildung ze i t den (star vereifachte Ablafpla e i s kom 
i ier te "Branch& C t - Verfahrens 

D u h Verbesserung der LP-Löser 2], der Separationsroutinen und der 
Branching-Strateie t es möglih, das mtverfahren praktisch ef 
izient zu gestalte un so i viele Fällen g ß e reale Anweungsfälle 
p t i a l z lös 

hnittebenverfahren s d fü edes komnatorische Optiierungsproble 
anwedbar und w r d e uc vielen unserer P r a x i p r t e it Erf 
verwedet 
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Verallgemeinerte Zuordungsprobleme ntersuchung einiger pe 
zialfälle 

Bearbeiter d e l H a i d , M röschel 

Kooperation S i e n s ixdrf I a t i o n s s t e e , Augsbu 

Beschreibung der Forschungsarbeit: uordnungproblee und ihre Ver 
a l l e i e r u n g trete verschiedensten mathematischen und anwendungs 

e z o g n Z u s m m h ä n g e n Zum Beispiel tellte sich i ein Projekt 
r Simulation un Opt i ierung der PC-Fertigung bei S ( S i e n s Nix­

d r f Infmationsysteme) Augsburg das ende P r o b l e : Gegeben ist 
eine Menge von Behältern und eine Menge von Laerplätzen. Jeder Behälter 
hat ein gewisse Größe, jeder Laerplatz hat e i e timmte Kapazität. Be­

nnt ist auch der Zeitverbrauch für die E i l a e r u n g betimmter Behälter 
die verschiede Lagerplätze Im Rah der p t i i e rung de PC-

ochreal laer ist nun ei effektive (d mögli schell erreichbare) 
uordnung von Behältern zu Laerplätzen gefrat, so daß jedem Behälter 
na ei Lagerplatz ugewiesen wird Dabei müsse atürlih die "phy­

skalischen Bedingungen" erfüllt werden: die Behälter müss auch auf die 
ihnen zugedachten Lagerplätze passn. Mathematisch ehe t d i e s pra 
tische Problem ei Spezialfall des verallgemeinerten Zuordungsproblems 
Es läßt sich z e i , daß auch der Spezialfall schwieri (im Sinne der Kom 
plexitätstherie NP-schwer) ist. Um es mit e i e m ittebnen-Ansatz 
(siehe Proj "Plyedertheretische Methode in der kombatorische Op­
timierung" behandel önnen, w r d e i Rahme die Projekts ein 

l y t p studiert, desse Eck den lässigen uordnung der Behälter 
Lagerplätze nprechen s gelang, die D i n s o n u b s t i m m n un 

auc Klass von faetten-definierender Ungleichungn und anderer "schar 
fer Ungleichungn u finde D a e i s i d die E r b n i s s e teilweise auch für 
andere "verallmeinerte Zuordnungsproble n w e a r Auf Bas der 
theoretische Untersucunge haben wir ei i t t ebn-Ver fahren 
Lösung diees Problem impleentiert. Die (noch vorläufige Verson diese 
Verfahrens t in der Lage, alle bei SNI auftreteden praktischen P r o b l e e i 
kurzer Zeit o p t i a l z l ö s . Die theretischen und praktischen E r b n s s 
und die I p l e t a t i o n de Algorithmus werde i d a r t e l l t 

Literatur 

A. A b d e l H a i d Optimization Aspects of Aumatic Strage Systems 
Dissertation ische U ive r i t ä t Berl i , i V e r e i t u n g 

39 



Polyedertheoret ische ntersuchungen zu e t - P a r t i t i o n i n g - P r o b l e 
raen 

Bearbeiter dörfer, M röschel 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Viele i der Praxi auftretende 
"D ipos i t i onsp rob l em, insbsondere der Personal un Fahrzeugeinsatzpla­
nung, lassen s i h wie f g t frmulieren. G n seien nforderungn un 
ei ewöhnlih extre große) zahl n von Handlungsalternativen, von 
d e e n ede e i e der A o r d e r u n g e erfüllt und dere D h f ü h r u n g gewisse 
Koste verursacht esucht i t d i e g e o m b a t i o n von Hadlungsal ter 

a t i v e , die alle A n r d e r u n g e n g n a u einmal un unter eringstmöglichen 
G e m t k o s t e erfüllt Beim Telebus-Projekt (vg den entsprechende Bei 
t r a ) etwa sind die A r d e r u n g e die Fahrtwünsche der Behider ten , die 
Handlungsalterat iven sind mögliche E insa tzp läe für einzelne Fahrzeuge, 
die dann jeweils gewisse Fahrtwünsche befriedigen und dabei entsprehe 
de Betriebs und Personalkoste verursachen Der Name "Set-Partitioning 
P r o b l e " für diese Fragetellung rührt daher, daß die Meng der von de 
H a d l u n g s a l t e r a t i v e e i e r Lösung des Problems überdeckte rderun 
g n e i e Partition der nge der A f r d e r u n g n bilde 

M a t h e a t i s c h läßt ch da Proble als 
n cxi + cn 

a ^ 2a;2 H (SP 
^ • e { 0 , l } Vj 

b e s c h r e i , wobei die a^ V e k t r e n aus {0 ,1 } m und die Cj nchtnegative 
Zahlen s d , die eweils die j - t e Handlungsalterat ive und ihre Kosten be­
schreiben; üi zw. 1 e d e t e t , daß die i-te A r d e r u n g von Al t e ra t ive 

e r f l l t wird 

ir diere da Se t -Pa r t i t i onng-Po ly tp , dess c k n genau die Lösun 
gen von (SP ind sowie die zugehöri Set-Packng und Set-Covering 
Relaxierunge d i e e erhält man, wenn man in (SP) da Gleichheitzeiche 

ch k l e i e r bzw größergleich e r e t z t Ziel i t das den von Klas 
sen facet tedef iniereder U n g l e i h u n g n und die tersuchung der Komple­
xität der zugehörige Separierungsprobleme. Von esondere nteresse ind 
auch die E i l ü s s e sogennnter Base C o n s t r a i s auf die S t r u k t r der Poly­
eder, welche bei F l i h t - S h e d l i n g P r o b l e n mit de H e i a t t a r t e der 
Crews verbunde 

Weiterhin betrachte wir Klassen von M a t r i z e , für die die LP-Relaxierunge 
von (SP) sowie der nnte Packng un overing-Proble zzahli 
i 

Diese Untersuchungen sind die undlage für die Entwicklung ei Branchf 
t-Algorithmus r Lösung von Set-Part i t ionng-Proble 
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ehrfach—Partitionierungsprobleme in raphen und ypergraphen 

Bearbeiter Ferreira, A Mar t i , R Weismntel 

Kooperation: Cid De Souza, Larenc ey, C R E , Uive r i t ä t Louvai 
l a - v e , Belgie 

Diees Projekt wird von der E p ä i s c h e Ge inscha f t im Rahmen de 
TWINNING-Projekt "Algorith Approache L a r e a d Complex Com 

a t r i a l p t i iza t ion Problems" gefördert 

Beschreibung der Forschungsarbeit Mehr fah-S i t tp rob leme tre­
ten überall dort auf, wo e i e (kombnatorisc gegebene, d.h. ndliche) Struk 
tur in Teile zerlegt werden soll. D a e i treten viele verschiedene wichtige Va­
rianten af : je nachdem ob n zwei oder ehrere Teile a e t e i l t werden soll 
wie die Anzahl der Teile beschränkt ist, ob die Aufteilung n g e a u oder un 
gefähr gleih g ß e Teile e r f e n soll, e t . Damit erhält n al Spezialfälle 
da Maxialscnit tproblem (siehe auc da Projekt " S i t t e und Metri 
en" , das balancierte Sci t tproblem un das m e h r d i n s o n a l e S i t t p r 

blem Die Mtivation für unsere ntersuchungn kommt aus den f o d e n 
zwei A w e n u n g n : der Plazierung von Zellen im VLSI-Deign und de nt 
wurf von Prozessoren für Mainframe-Comter (iehe die unten a n g g b e 
Literat sowie da Pr "Da Plazierungsproble VLSI-Degn"). 

m Rahmen d i e s P r o j t s beschäftign wir uns mit der Entwickung eine 
polyedrische Ansatzes r Lösung von allgemeinen Mehrfach—Schnitt-
Problemen Diese lassen sch f o l d e r m a ß e n modelliere e n sei ei 

raph ( d e r Hypergraph) G (V E, eine Zahl m G Kostefunktion 
R^xi 1 ™} u n d d e RE esucht t e i e Afteilung der Knotenmeng 

von G, d , e i e Partition V ( V i . . . von so daß der " S i t t w e r t 

k= Vk £ö(V) 

m i n i a l ist und ewisse Nebnbedingung erfüllt werden Hierbei ezeich­
et SV) die Menge aller Kan te , dere knote verschiede Teile 

von P lie 

Grundlage unserer Untersucungn st da Polyeder, welche als konvexe 
Hülle aller Inzidezvetoren von zulässgn Mehrfachpartitionen in de ge­

raphen oder Hyperraphen definiert is Dies lyeder ha wir 
ngle iunge partiell schrieen. Die d a e i gewonnen E r n n n i s ­

se a b n uns nsbsondere ein bsseres Vertänd von balancierte Shnit t 
problemen und den ugehöri lyedern Darüber h i u s zeigte ch, daß 
Konzepte, welche für Graphe funktioniere ehr scön Hyperraphe 
v e r a l l e i e r t werden könn 
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Ein ulticommodity—Flow—Ansatz für chedulingprobleme 

Bearbeiter M röschel, A Löbel 

Da Projekt wird von der Detsche schungsgmeinschaft i Rahmen 
de hwerpunktprogramms "Anweungsbezog p t i i e rung und S tee­
ung" gefördert 

Beschreibung der Forschungsarbeit Ei Zeitungsschlazeile: "ie 
in der Krise vie (!) Fahrgäste, zu weni ahnen Die BG müßte 

sse nd ahnen kaufen" (Berlier M g p o s t vom 10. Januar 1993) 

Wie dieer Zeitungsartikel zeigt, ist w h l in den meiten großen Städten die 
Planung de öffentlichen Nahverkehrs u n r e i c h e o a n i i e r t Einsatzpläne 
werden meistens nur per Hand erstellt un ieten damit auc nur unufrie­
denstellende Lösungen an. Die Mathematik kann hier helfen! I d i e m Pr 
jekt werde Probleme der Fahrzeug-Einsatzplanung ("Shedulingprobleme) 
theoretisch untersucht und pratische Lösungsmethden entwickelt. Komple­
xitätstheoretisch i t da Problem, z ein gebe Fahrplan die Betriebs 
mitteleiheiten kostenmnimal zuzuweisen, bereits a zwei Betriebsmittel 
klassn NP-schwer, fall alle Betriebsmittel wieder zu ihre ursprüngliche 
Stadorten rückkehren müssen und verschiedee Betriebsmittelklassen ein 
und derselben Fahrt eines Fahrplans ugewie werden könnn. Im ffent­
liche ahverkehr beipielweise b t i m m n s die einzelne Betriebsmit 
tellassen urch die eizelnen D e p t a d o r t e und die e i n z e l n Bustypen 
Als mathematisches Modell wird von uns eine LP-Fmulierung für ein spe­
zielles Multicommodity-Flw-Problem verwendet, wobei jeder Betriebsmit 
telklasse e i e Commodity zugeordnet wird Die nbedingung der LP-
Relaxierung dieser Problemklasse zerfallen nun i K unbhängige 'Single-
Commodity-Flow-Probleme und in e i g e gmeinsme Nebenbedingung 
Dabei ist K die Anzahl der verschiedene eingetzten Betriebsmittelklass 
Mit Spezialalgorithmen der Graphentheorie könnn diee unbhängign Un­
terprobleme in Bruchteilen der benötiten Zeit und des Speicherplatzbedarf 
von LP-Solvern gelöst werden. Ziel d i e s Projekte ist es nun, ein effizientes 
Gamtverfahre r Lösung dieser Problemklass it Hilfe von Dekomposi 
tionsmethoden un ein Branch&Cut-Ansatzes z ntwickeln Dabei sollen 
außerde Möglichkeiten der Paralleliierbarkeit von Teile de Gesmtver­
fahrens ausgearbeitet werde n der e r t e Phase de Projekts wurden e i e r 
eits geeignete Dekompositionsverfahren r Lösung der LP-Relaxierung 

untersucht und adererseits eine s c e l l e Unterroutie z r Lösung der ei 
zel Single-Commodity-Flow-Problee entwickelt 
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Neue Ansätze zur ösung uadratischer O/1-Optimierungsproble 
me 

Bearbeiter Mar t i , R W e i s m t e l 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Im Rah die Projkts be­
scäfti wir uns mit dem de Proble (P) Gegeben seien Zahle 
n un sowie e i e Matrix Q Gsucht i t e i e Lösung de Pr 

ramms 

xT 

so daß für alle 1 , . . . 

£ {0,1 für alle 1 , . . . , k 1 , . . . 

Darüber h i u s betrachten wir Variante dieses Problems (Pm), mit Kon 
stante > 2. Falls zusätzli die Eigenschaft erfüllt i t , daß alle Matrix­
e i t r g e c h t g a t i v e der nicht-positive sind, so sprehe wir von ( P ) 
(P^) zw. (P~) un (Pm). Alle ob augeführten Variante dieses quadra­
tische ptiierungsproblems sind P-schwer Ferner laß t ich z e i , daß 
e für m > ke ie p lnomia len Algorithmen g , welche für alle Inp tda-
ten des Problems P£) ei beweisbar gute Lösung liefer sofer " P ^ 

rausgsetzt wird Diese Resultat ipl izier t , daß e für (P (Pm) und 
ebenfalls keine sochen Algorithme gi Da exitiere Algorith­

men, welche fü alle I t d a t e n der Proble ( ) , > p l n o m i a -
ler Laufzeit ein Lösung finden, die höchstens um den F a t o r 1 K von 
der pt ial lösung abweiht Ei weiterer Shwerpunkt i R a h e n die 
Projek betraf die Etwickung oberer und unterer Shranke zur Lösung 
der Proble (P£)m > 2. Um untere Schranken erhalten, entwickel 
te wir ei Larange-Relaxierungnsatz. Dieer Ansatz basiert f e i e r 
Modellierung de Problems P ) al lineares gzzah l ige Programm un 
der ntersucung des ugehörigen lyeders. D h heuritisch ewonnne 
Lösungen können wir obere S h r a n k n bleite Empirisch hat ich d a e i 
gezeigt, daß die von uns twickelten Her i t iken für Problembeispiele aus 
dem VLSI-Design gute bis sehr gute Lösung liefer Für weitere Details sei 

f die f d e Li teratr verwie 
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teinerbaumpackungs—Polyeder und chnittebenen 

Bearbeiter Mar t i , R W e i s m t e l 

Kooperation S i e n s , M ü n c h e p e r l a 

Beschreibung der Forschungsarbeit Im Mittelpunkt dieses Projek 
steht die Untersuchung des s o g n n t e n Steinerbumpackungs-Polyeder 
Dieses ist wie f t definiert. Gegeen t ei Graph G (V E) it K a t e 
kapazitäten e e £ sowie e i e Li te von Knotenmngn J {Ti, . . . T/v} 
TV > 1. Ei S t e i e rumpackung ist eine Li te von B ä u m , da rg te l l t 
al K a n t e n m e n g n , . . . SN SO daß edes k 1 , . . . , N}, die no 
te us Tk v e r b d e t un jede Kante h ö c t e n s c der Kantenmeng 

us S • • • orkommt. Da Steierbaumpackungs-Polyeder (i Zeihe 
STP (G c)) t definiert als die konvexe Hülle aller I z idezvekore von 
S te i e rumpackung G. Da Ziel d i e s Projeks i s , da Steinerbum 
packungsPlyeder dur gute" beziehungsweie facetten-definierede Un­
gleihungen u bschrei Diese Ungleichungn dien als Basis zur Ent 
wickung eines Schittebenenverfahrens, das r Lösung praktischer Pr 

l ebe ip i e l e verwedet werden kann (iehe Projek "Das Verdrahtungspro 
lem VLSI-Design). Die Betimmung solcher (faetten-definierender) 

Ungleichung erwei sich jedoc als nihttriviale f g e , insbsondere, 
da ereit da Problem, die D i n s i o n de Steinerumpackungs-Polyeder 
u bestimmen N P - v l l ä n d i g st E i s unserer wentliche Resultate sag 

aus, daß unter gewissen (schwahe) Voraussetzung jede ngleichung, die 
e i e Faet te für eine der einzelnen Steinerbaumpackungs-Polyeder ST (G 
{ T } ) , k G 1,... , , definiert, zu einer facette-definierede Unglei 
chung für da Steinerumpackungs-Polyeder de esamtproblems erwei 
tert werde kann Die impliziert, daß alle eizelne Steinerbaumlyeder 
vollständig vertande ein müssen, um eine v l l t ä d i e Beschreibung für 
das Steinerbaumpackungs-Polyeder z erhalte Von bsonderem there t i 
sche nteress d darüber h inus U n g l e i u n g e , die mehrere der g g e ­
n n Knotenmengen aus M iteiander k o m i i e r e Hier ist es uns gelung 
e i e Vielzahl a Klass von Ungleichung a n z u g , die unter b t i m m 
te Voraussetzung uch Faet te für da Ste ierumpackungs-Plyeder 
definiere 
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Arrangements und Konfigurationen kombinatorische Analyse to 
pologischer Daten 
Bearbeiter Zieler 

Kooperation er Stock 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Arrang von ( l i e a r e , affi­
en, p ro j t i ven oder sphärischen) nterräumen si g r u n d l e d e mathe­
atische O e k t e , und ereben sich i verschiedensten Sitationen der rei 

und angewadte Mathea t ik Al n t e r e s s t e Beipiele eie hier g e n n 

Hyperebenenarrangements, wie sie zum Beisel durch di ngleichungen 
von linearen Programmen definiert werden, 
Geraden-Konfigurationen im dreidimensionalen Raum, 
die Symmetrieebenen einer Segelungsgruppe, und deren omexifizierun-
gen, und 
di enge aller unkte im t k gleichen oordinaten 

Dabei interessiert n sich einerseit für die kombatorischen Invarianten 
solcher Arrangmen (wie die Halbordnung der Durcschnitte, Matroide, 
Zeil-Zerlegungen, etc.), ade re re i t für t o g s c h e Invarianten (wie den 
Homopietyp der Arrangeme und die Kohomoogie de o m p l e ) . 
Die kombatorische Beschreibung und alye von reellen Hyperebenen 
Arrangements wird duch die Theorie der "rientierte Matride" geleistet 
die wir i [1] ausührli twickelt un d a r t e l l t ha llig n e e Me­
t h d e r A a l e von exen Hyperebenenrrangements und von all 
gemeinen UnterraumArrangement haben wir i [2,3] entwickelt: d r t wird 
gezeig, daß auch diese mit Methde us der her ie der rientierte Matro 
ide e r f g r e i h ehandelt werden könne nsbsondere können d a i t Zeil 
Zerlegunge konstruiert werden, die dann von Apparate der Homologie­
theorie, der Komplexitätstheorie wie der Comutational Geometry verwen 
det werde Für de Fall, daß nu ehr ob Date über da chnittver 
halten der nterräume vorhanden snd, kann man immer noch mit Meth 
den der Homotopietherie arbeite Für affi Hyperebenen-Arrangm 

rde die zugehöri her ie in 2,4 ntwickelt Im Fall von a l lgee i 
terraum-Arrangeens konnte wir mit überraschedem Erf eine Dia 

grammTechnik nutzbar chen [2,5]. Mit dieer elemntargometrischen 
Methde erhielten wir kombatorische F e l r de omopie typ der 
Vereinigung ein Arrange us die Homotpiefomeln folen insbe­
sondere auch die e rümte omoogie-Fmeln, die Gresky &; MaPherson 

us ihrer stratfizierten rseTheorie bgeleitet haben. Interessterwei 
könn Homologie- und H o m o p i e f e l n genutzt werden, um untere 

Schrank für die Komplexität von bestimmten Rechnungsproblen zu er 
halten. rde i [6 damit die Azah l der Verleiche scharf abgeschätzt 
die ti um scheide ob unter Zahle leiche v r h a d e n s 
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Konstruktion und Analyse von Polytopen und K o m p l e e n 

Bearbeiter Zieler 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die Therie der konvexen Polyto­
pe hat i de letzten Jahren enorm und teilweie ehr überraschede F r t 
schritte macht (die wir teilweise in [1] darstelle). diesm 1992 gonne­
nen P r o t wird n drei innovative hwerpunkten geareitet um einen 
wird die komba t r i s che Analyse von Polytpen sudiert. ir konzentrie­
ren uns f D s s e r - F r a g e , die für die lineare Optimierung von Bede 
ung si und Zusammnhang mit der erühmten Hirsch-Vermuung 

von 195 tehe [1 Kapitel 3]. Hierbei fällt auf, daß viele der in der kombina­
rischen p t i i e rung sudierten Polyeder (iehe die Projekte "Polyedrischer 

Ansatz für kombinatrische Optiierungsprobleme" und " S i t t e und Me­
trik typischerweise sehr klei D u h m s s e r hab Dies k n n teilweise 
dire gezeigt werden, teilwei urch Scälbarkeit un Zerlegungstechni 

n (siehe [2] für den Fall von bipartite MatchingKomplexen). Zweiter 
hwerpunkt ist die Konstruktion von ly tpen mit spezizierter Kom 
a t r i k D a e i ist da Permutaeder PA ei klasssches ilde, dess 

ck de Permutation e i e r F l e von t e . . . prehe 

e M e t d e e rmögh ten di K o n s u k o n der ssziaeder , deren 
Eck de vollständigen Klammerung ei P r o u k ... an pre­
che und schließlich der Permo-Assoziaeder KPAn_i n [3], deren ck 
den geklammerte Permutationn ntspreche. Da Hap taugnmer lie 

ei dieser Arbeit auf allgemein einsetzbare Methde und Konstruktio 
n, insbesondere der Analyse der "Faser-Plytpe im Sinne von Billera 

& S t u f e l s [ Kapitel ]. Dritter Schwerpunkt unserer Arbeit is Univer 
salität Sinne von ev [1, Kapitel ]: hier werden die mögliche Struk 

r von onfigurations und Realiierungs-Rum a l i e r t und Auss 
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über de rn mögche omplexität e t f f e 
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ethoden zur Entwicklung paralleler Programme 

Bearbeiter rammel He 

Kooperation: T. nh (Institut fü c h s c h e In fora t i Berli 
Ehri ( Inst i t t fü heretische ati Berli 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die 1991 b e g o n n n Arei ten 
ur Untersucung von ntwrf und Spezifikationsmethde rde bge­

schloss 

Spezikation arMeier Programme male Methoden der Spezifikation und 
des Entwrfes sind für die Entwickung paralleler Programme vielfach besser 
geeignet un siherer al die im sequetiellen Fall übliche inforelle Dar 
tellung von Algorithm In einer Studienareit rde die Eignung von 

UNITY, e i m eifache perative Programmiermodell it zugehörig 
Beweissstem, das auf t e r a l e r Logk b i e r t untersucht UNITY erlaub 
e i e formale Dartellung von Programmn bezüglih Spezifikation, Etwick 
ung, Verifikation und Transfoa t ion und u n t e r t z t i c h t d e t e r s m u s 

und Parallelität. Zur Berteilung die Modells wrden Algorithmenklas 
en z r Lösung de Maximalßproblems spezifziert und deren Korrektheit 

bewies Wie si zeigte, önnen Krrektheitsbeweise ei verfeierte Spe­
zifikation f E t w r f ehr umfangrei werde 

Entwf parlleler Programme: Sogenannte olische Felder und Farmen 
stellen spezifische F m e n paralleler B e r e n u n g dar un önnen als Para­
digmen für den Entwrf paralleler Programme herangezogen werden Als sy­

olische Felder werden snchron getaktete, mehrdimensionale Pipeliestruk 
ren mit regulärer Kommunikationsographie beze ihe t . Farmen hinge­

ge führen e i e m Master-Slave-Ansatz, ierend auf e i e r Zerlegung 
des Datenraum Diee einfahen delle können verschiede variiert und 
verfeinert werden wurde äher untersucht, welche Einschafte die 
"Stadardmodelle auszeihnen, wie ie a f einen Lösungsnsatz ngewen 
det un wie sie effizient a f parallelen R e e r a r h i t e k r e , insbsondere 
T r a n s t e r t e p l e n t i e r t werde önn 
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Entwicklung eines parallelen Branch—and—Cut—Frameworks zur ösung 
g r o e r kombinatorischer Optimierungsprobleme 

Bearbeiter rammel Hee , R Wunderling 

Kooperation: Cray Reearch Inc ( E a , M i n n e a p l i , Pr Dr Bix-
(Ri iverity, ouson Texa 

Beschreibung der Forschungsarbeit Rahmen dieses Projetes wird 
ei parallele B r a n c h - a d - C t - F r a e w k ntwickelt, welhes die Lösung 

ßer kombnatrischer ptimierungsprobleme auf parallelen R e e r t e ­
me e r ö g l i h t Um die oberste Leistungsklasse von P a r a l l e l r e e r n fü 
diesen Anwendungsbereih zu erschließe, wird die Entwicklung ssiv­
parallele MIMD-Rechner it verteiltem Speicher ausgerihtet. 
Branch-ad-Cut-Verfahren (B&C) telle eine ussichtsreiche Interation 
verschiedeer Lösungsnsätze fü kombiatorische Optimierungsprobleme dar 

Rahmen ein Branch-and-Bound-Ansatzes (B&B) wird ein S c i t t e b e ­
nenverfahre eingesetzt Letzteres beteht in der wiederhlten Lösung linea­
rer Programme, die anschließend i einer Separierungspha so erweitert wer 
d e , daß ihre Lösung e i e r Lösung des kombat r i schen Optimierungspro 
blems immer näher kommt. Kann dabei kein sgnifiknter Frtschritt mehr 
erzielt werden, so wird ein Branching-Schritt erforderlic Daz teilt das 
Proble in mehrere Teilproblee af , die wieder it de h n i t t e e n v e r 
fahren behadelt werde Hat man anderereits e i e m Teilproblem ei 
Lösung gefunden, so könne alle anderen Teilproblee verworfe werde 
die die bereits erlangte Güte icht ehr erreichen können. A f alle E e n 
der dargetellten B&C-robstruktur b t e h e n Paralleliierungsmöglikei 
ten de oftwareentwrf der B & B - E e ergeben s sondere A r 
derungen durch da dynmische Erzeugn und Verwerfe von Teilproblem 
Die erfrdert a n g m e s s e La tausg le ihs -Mechasmn sowie eine B e r e 
zung de Kommunikationsfkommens. Weiterhin ist da Proble s o g n n 
ter Anomalie Beschleungungsverhalte u berückschtig 

Von zentraler B e d e u n g und Schwerpunkt der bisherign Are i t ist die effi­
ziente Paralleliierung des Simplex-Algorithmus, al Kern de hnittebenen 
verfahrens Er iert a f der Lösung von G l e i h u n g s s s t e n mit typischer 
weise 103 — 10 nbkannte und dünn sowie unregelmäßig b e t z t e r Keffi­
zientenmatrize E i e erste Impleentierung e i e r parallelen U-Zerlegung 
für MIMD-Recher mit verteiltem Speicher zeigte einen goße E i ß der 
zug runde l i ede Hardware- und Sytemsoftware-Charateriti f die 
Effizienz. 

r die Realisierung des g t e &C-Verfahrens sin die Paralleliie-
ungsnsätze der verschiede ei eiheitliche ftwareent 
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rf z v e r e i g e . Dazu bedarf e e i e s geeignet paralelen Programmer 
modells, da insbesondere der dynmischen Struktur de Problems gereht 
wird. Ein solhes wird furo die ZielarchitekturOay-MPP J^D in Zusmm 
a r e i t it de Herteller sntwickelt 

U-Zerlegung der Matri 
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Weiterentwicklung von ED 

Bearbeiter Melnk un 

Kooperation Anthony C. Hearn (Leitung de P r o j , R A , Santa 
o n a , Califoien) Jed B Marti, Stan Ka ( R A D ) , Jam Dave 
rt, John Fitch (Bath, England, Arthur Norman (Cambride, Engla 

berhard Schrüfer (GMD Bonn). Weitere Beiträge von zahlreichen Wisse 
schaftler us de USA J a p a , Australie un viele päische Läder 

Beschreibung der Forschungsarbeit: REDUCE t ei Programmsy­
te r die symbolische Bearbeitung mathematischer F e l Die Etwick 
ung von REDUCE urde Ende der sechziger Jahre von A.C. Hearn begon 

nen, und zwar zunächst für den Einsatz in der P h y k (vor allem Hochener 
giephysik). REDUCE entwickelte i ald zu ei univerellen Werzeug 
für die verschiedensten ngenie un Natrwissenschaften. Heute bietet 
REDUCE neb der klassische C o m p u t e r a l r a Hilfsmittel für zahlreihe 
mathematische Tei lereihe un für e i e w a d e Zahl von w e u n g s 

ereihe 

Shon seit einig Jahren hat A.C. Hear gund langjährier Zusmme 
a r e i t auswärti Gruppe an der Entwicklung von REDUCE beteiligt Eine 
dieer Guppe t die Ab Symboli de ZIB Nebn r e e l ä ß i perönli 
che onta ten bei Besuchen un agunge wird die ommunkation in 
dies Projkt primär über electronic Mail abgewickelt eins Qe l l 
datenbank mit wöchentlihe weltweite Update). 

Herausragendes Ereignis im Berichtsahr war die Fertigstellung einer neue 
Verion REDUCE 3.4.1, die primär eine A u n d u n g der im Vojahr ertellten 

großen" Version dartellt, darüber h i a u s er auch substantielle athe­
atische Erweiterungn enthält so de erste Teil der i ZIB entwickelte 
usweitung de Löser für a lgraische l e i u n g s s t e m 

Die weitere Entwickung von REDUCE w r d e i ei Treffe der REDUCE-
ntwickler a b g t i m m 

Die Beiträe de ZIB z der Weiteretwicklung von REDUCE werde n er 
ter L i i e durc die Projekte g e t r i e n ; i vielen Fälle h a b n die Anorde­
ungen jedoch auc assive onsequezen für da Kernsystem, insbesondere 

Bereich der symbolisch-numerischen Verfahre, und ein erheblicher Vor 
ug von REDUCE i t hier die ffeheit de Sytems und die Flexiilität der 

En twick le rppe 
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ymbolische odellierung g r o e r chemischer Reaktionssysteme 

Bearbeiter Melenk 

Kooperation: J. Warnatz, F Behredt ( Inst i t t f sche Verre 
nung der iverität S t t t a r t 

Beschreibung der Forschungsarbeit Bei der numerische Simulation 
technischer V e r r e n n u n g s r g n g e zwecks Optimierung treten mit wachse 
der Verfeierung der zugunde elegte Mdelle immer mehr athematisch 
zu erückschtignde Komonenten au so daß e zunehm schwieriger 
wird, die Mde l lg l e iung fehlerfrei von Hand afzustelle Andererseit 

t es mit de ZIB gepfgten symbolischen Methoden gut möglic, dies 
g n g zu automatiieren und damit de Bereich der für die Simulation 

ugng l ihe Reationssyteme deutli erweiter 

Ausgehed von den molekularen raphe der a der Verrennung beteilig 
ten c h e s c h e n ubstazen werde aus den chemische Grundregel Reakti 
onsprdukte ermittelt und die entsprehenden Reationsgleihungen mir ih­
ren ket i sche Parametern usgewiesen. Die "erzeugten" ubstanze werden 
dann n einem rekuive Przeß der Deduktion erneut zugeführt, so daß die 
Gesmtheit der aus der "Eingbemiscung tehenden Reaktionskette 
errechnet wird. Die Bearbeitung der Molekle iert a f Mustererknnung 
Die für e i e Reation "interessante Partie eines Molek werden mit Hil 
fe e i e s Musters b s c h r i e , da onstanten und Varialen enthält und über 
de raphe de M o l e l s g s c o b wird Z r Steuerung wird eine Sprahe 

Form von wenn-dann-Reel enutzt ( ä h l i h einem Expertenstem) 
der die Graphe al 2 - d i n s o n a l e rafikn mit ASCIIZeihen codiert 

Nachdem scon im Vojahr it der Beareitung zylische Moleküle für die 
Pyrolyse von Kohlenwassersoffen b g o n n n worden war, bildete dieer Be­
re ih de Schwerpunkt der Entwickung Die Revision der ersten g e r i e r 
ten Reaktionsketten r die Pyrolyse d c h die C h e k e r fh r te z e i e r 
erhelichen Ausweitung der Reeltypen und Prädikate 

Insbsondere wurden Reaktion für die onstruktion und de Zerfall von 
eifachen und mehrfache Ringn mit häufigen Doppel inungen a g n o m 
men, die eine Erweiterung des graphentheretische nstrumntariums un 
der Musterernnung erfrder 
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Beispiel us de Zerfall ei Ring de 

= = - = - = -

teht d " t e ä r e fnung der D p p e l u n g 

ß ing le -Cßing le -Cßing le -Cßing le -Cßing le -Cßing le -Cßing le -

raus Ringschlß f a l die M l e l e 

^ 
|| ^ < H 2 

ßingfimgle ßingle un 

^ 

II ^ -
ßingle ßerfg*kouble 

ustande komme Diese Mleküle snd zwar chemisc quivalet, jedoch 
sind ihre Graphen ncht isomorph so daß für die Erkennung der Identität 
hier zusätzliche T r a n s a t i o n r Erzeugung e i e r knonsche 
erfrderli 
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ymbolische ösung algebraischer leichungssysteme 

Bearbeiter Melenk 

Kooperation ller (Fernuniverität Ha 

Beschreibung der Forschungsarbeit Ei wichtier Schwerpunk der 
Arbeite bolische Algorithme im ZIB ist das ntwickeln von Me­
t h d e r symbolischen Lösung cht linearer algraischer Gleihungssy­
ste Nach dem derzeiti Wissensstand ist der Bucherger-Algorithmus 
die beste algorithmische undlage für die plynomiale Sytem und die 
im ZIB i Lafe der letzte Jahre entwickelten Bausteine GROEBNER (Be­
re von Göbner Basen ür Polynomideale und verwandte Algorithme 
un SOLVEALG (automatisches Lösn algbraischer Systeme b i e r e d a 
GROEBNER n REDUCE estatte die vollauomatische Lösung polyno 
mialer Syte erweitert um trigonometrische Funktionn und Wurzelaus­
drücke. Aufgrund intensiver Diskussionn mit A w e d e r des Pakete r 
den weitere praxisorientierte Verfeinerungen vorgenommen, z . da uto 
matische E r n n n und Elimnieren redundanter Lösungsteile mit de Ziel 
e i s möglich kompakte Resultats. Daeben rde die Weiterentwickung 

uch massiv von de P r j OCCAL" getriebn, da den Löser als M d u 
m Stil einer "Black B " benutzt un besonders attraktive Einsatzfälle ge­

neriert Da Ech der Anweder e l e , daß diee Baustei ch wie v r z 
de leiungsfähigste a l l e i ugngl ihen smbolische ösern gehre 
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Automatische Entwicklung von Funktionen in aylor— und Laurent 
reihen 

Bearbeiter höpf 

Beschreibung der Forschungsarbeit Die symbolische Betimmung der 
Taylor der Laurentreihe einer gegebne analytische der eromorphe 
Funktion ist ei wihtig Hilfsmittel i e i e r Reihe von n w e u n g Für 
e i e Reihe von Funktionn ist dies uch ehr e i f a h öglic durch fort 
g e t z t e Differentiation und Einsetzen des ntwicklungspunktes. Diese Me­
thode v e r g t allerdings, wenn hebbare Singularitäten oder Pole aftreten 
Außerde könnn komplizierte Zwischeergebnisse auftrete ("intermediate 
expresson swell), wa die Effiziez de Verfahrens, insbsondere ei h h e r 

rdnung, einschränk 

Diese P r o b l e e führten bereit r eingen Jahre r Entwicklung ei 
REDUCE-Pakete z r Berechnung endlicher Taylor und Laurentpolnom 

eromorpher Funktionen Ein w i h t i e r Aspekt dabei ist die Möglihkeit 
aus der Taylrreihe e i e r Funktion ) fü ewisse Standardfunktionn g die 
Reihe fü g(f(x)) direkt zu bstimmen, was zu einer deutliche Erhöhung der 
Rehengeschwindigkeit führt E i e weitere Besonderheit dieses Paket i t die 
Möglichkeit der Betimmung der T a y l r p l n o m e aalytischer Funktion 

ehrere Variale 

Ein Problem bei der gnannten Methode i t da ftreten nchtanalytischer 
Teilausdrücke i nsonste alytische F u n k t i o n , wie zum Beipiel i der 
Funktion 

5/ 

) x ta 

s solle Methden ntwickelt werde solche Fälle auomatisch z erennen 
und e n p r e h e n d zu behadeln. Dies schließt insbesondere die symbolische 
Utersuchung solierter Singularitäte ei Falls möglih sollen die dabei ent 
wickelten Methde f die Behadlung von Funktionn mehrerer Variale 
erweitert werden 

Im Berichtszeitraum wurde die Betimmung der Reihe e i e r Funktion us 
der Reihe ihrer Umkehrfunktion m p l e n t i e r t . Ferer w r d e das Taylor 
Paket i de Stadardlieferumfang de o m t e r a l r a t e m s REDUCE 

nomm 

Mit Hilfe diese Paket konnten ßerdem die notwendien Bedingung 
für die Keffizienten eines Runge-t ta-Verfahrens beliebiger Ordnung un 
Stufe allgemein abgeleitet werde e daß e der sonst üblihen graphe 
theretische Methde edarf 



Gemischt symbolisch-numerische ösung nichtlinearer leichungs 
systeme mit ymmetrie 

Bearbeiter Kari a t e r n n 

Kooperation Werner (Inst i t t f r Angewandte M a t h e a t i iver 
ität H a m b u , B Fiedler (Math ns iverität S t t t a r t 

Beschreibung der Forschungsarbeit n Naturwissnschaft un ch­
nik trete Symmetrie urch natürliche geometrische Gegebhei te un 

ehen deshalb in die dellierung von Problemn al parae terabhngige 
nichtlineare Gleicungssysteme bzw. Differentialgleichungssteme ein. Die 
Symmetrieausnutzung edeutet f r die numerische Behandlung s o h e r equi 
varianter Syteme wesentliche Vrteile bzgl. Effizienz, Siherheit und Z 
verlässgkeit Da Ziel die Projektes t die Automation und anisation 
der numerische usnutzung dieer Einschaf t fü eliebie Symmetrien. 

Die P r j k t i t eine Frtsetzung eines P r e k t e s von 1991, i dem Andre­
as mann w e t l i h zur Iplementation beigetra hat Ausgehed von 
dem tehenden g e s c h t symbolisch-numerischen C d e S Y M C N wurde 
der ymbolische Teil komplett neu gestaltet, erweitert un n zwei Teile zer 
legt. Der erste Teil ist der ruppentheorie gewidmet, die cht vom Proble 

hängt Hier w r d e w e n t l i h e Fortschritte hinsichtlic der Automation 
gemacht. p r o b l e m h ä n g e n REDUCE-Teil i t es gelungen, die Eign 
schaft der i-Permutationseigenschaft auszunutzen, wa Effizienzsteie­
ung für den numerischen Teil bedete t und den Engpaß des Compilations 

schritte erweitert. Die Ausnutzung der Permutationseienschaft zeigt die 
Überlegeheit der Computer Algebra, die hier A b e n eines M a t h e a t i 
kers übernimm uch der numerische Teil wurde um eiige Berecnung 
erweitert Die komfrta lere Benu tze robe rhe rde a f da X - W i d 
Syte umgte l l t 

Die n e e Veron von SYMC teht seit Oktober 1992 der A l l e i h e i t 
unter anonnous ftp z r Verfügung und f a d weltweit Beahtung 

Literatur 

K. Gatermann Ctation of Bifurcation Graph onrad-Zuse-Zentrum 
für Iforationstechnik Berlin, Prepr i t SC 9213 1992 submitted t 
Expliting Symmetry in Applied an umerial A a l E Allgower 

, R Mirada (Ed 1993. 
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ymmetriebrechung bei 2-parametrigen leichungssystemen 

Bearbeiter Kar a t e r n n 

Kooperation Werer ( Inst i t t f r Angewadte M a t h e a t i iver 
ität Hambu 

Beschreibung der Forschungsarbeit Im Gegensatz zum Proje e­
mscht symbolisch-numerische Lösung nchtlinearer Gleichungssteme mit 
Symmetrie" werden hier leiungssyteme etrachtet, die von P a r a e ­
ter bhängen. Interaktionn von smmetriebrecheden Verzweigungspunk 
ten s d in 2-Parameter System generisc Die etscheidende Aussge ist 
daß d u r h die I t e r a t i o n auf de abgehenden sekunären Zweig kundäre 
Verzweigungsunkte tstehe Dieses allgemein gl t ige Phänom wurde 
für verschiedee Symmetrien in unterschiedlichen usprägungen tudiert 
Die E x i t e z von sekundäre Verzweigungunkten hängt von e i e r Interakti 
onsbedingung..ab. Hinreichende und notwendige Bedingungen wurde dafü 

f - 2 . 6 5 0 o d typisehe^Beispiele studiert. 
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Kalkülsystem für Probleme der Optimalen teuerung 

Bearbeiter höpf, P D e h a r d 

Kooperation erle ( Inst i t t f r Angewadte M a t h e a t i iver 
ität Hambu 

Beschreibung der Forschungsarbeit Optimale Steerung und ihre 
Berechnung trete in viele pratischen und industriellen wendung auf 
Al Beipiel seien hier die p t i a l e Bahnkurve ei Raumfahrzeugs oder 
der o p t i a l e Bewegungs l a f eines Roboters gnann Vom matheatischen 
Stadpunkt hade l t es s h um die Miniierung ein Funktionais unter e­

nbedingungen Um solche Probleme in numerisch ehandelare System 
überführen, ist ei erheblicher aalytischer Rehenafwand n t i , der fü 

d c h a u s realistische Beipiele zum Teil so umfangrei werden kann, daß 
er hne den Einsatz de Computers gar nicht mehr durchführbar i . er 
elbst für w e g e r aufwendie P r o b l e e i t dieer Shrit t der Problelösung 
ehr lä t ig un fehlerafälli 

Daher wurde an verschieden Orte nsätze unternommen, e i n Teil der 
A u e automatisch lös lassen m Gegensatz dazu soll ei Kalküly­
stem n h t einfach nur bekannte Lösungsschritte der Reihe nach vllziehe 
sondern e i e Aalyse der Problemstellung d h f ü h r e n , o n e daß von v 
herein der Gang der R e n u n g bekannt wäre Insbsondere solle dabei auch 
für die anschließede numerische Behandlung wesntliche I o r m a t i o n n ge­
wonnen werde so um Beipiel über die Art der ptimale Steuerung, die 
sich wiederum in e i e r automatische Wahl der Schal ts t rukr für die in 
direkte Methden niederschla könnte Im Berihtszeitraum rde der 
vor l iegde Prototyp de K a l ü y s t e m s OCCAL im Hinblick u ingulare 
Steuerung weiterentwickelt so daß jetzt auc ei P r o b l e n s o h e r Art 
die Steerung vollatomatisch bestimmt werden k n n Vrträge un ch dar 

us e r g d e Diskusson lieferten Aregunge I m e für die zukünftige 
Entwickung m die Zusmmenarbeit mit Anweder erleichter, w r d e 
außerdem eine Systemversion erstellt, die i Verbdung mit dem Comp 
teralebraystem REDUCE überall lauffähig und von de A r e n erhältli 

Wie auch im vergang Jahr flösse die dabei gewonnenen Erfahrung 
uch i die Weiterentwickung de Sytems REDUCE elbst ei 

R Schpf, P. Deuhard CCAL - a ixed symbolinumeri Op­
timal Control CALculat r Publikation eingereicht bei: C o m t e r 
A l r a Appliations ience, R Liska a d S Steinber, Edit 
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Beispiel: Singuare Steerung ei zweiar oboer Brson Wei 
re erle 
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Formale Entwicklung analyticher Funktionen in unendlche Laurent—, 
Puisieux— und Potenzreihen 

Bearbeiter: W. Neun 

Kooperation: Wolfram Koepf (FU Berlin) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Der von W. Koepf entwickelte Al 
gorithmus liefert eine Zuordung zwischen analytischen Funktionen und un­
endlichen Reihen. Also im einfachsten Falle: 

ex ^^Y — 

Das Neuartige dieses Algorithmus ist, daß auf Heuristiken verzichtet werden 
kann und keinerlei Tabellensuche stattfindet. Im Berichtszeitraum wurde an 
der Implementierung des Algorithmus in REDUCE begonnen; eine erste Ver 
sion soll im Frühjahr 1993 einsetzbar sein, anschließend sollen Erweiterunen 

zgl. der Menge der u bearbeitenden Funktionen durchgeführt werden. 

Die Implementierung in REDUCE ist aufwendig, da einige Basisoperatio­
nen, wie etwa das Lösen verschiedener Typen von Differenzengleichungen 
zunächst ur Verfügung gestellt werden müssen. Die symbolische Berechnun 
von Grenwerten in REDUCE bedarf ebenfalls einier Verbesserunen. 

1] W. Koepf: Power Series in Computer Algebra. J. Symb. Comp 13 
(1992) 
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Symbolische definite Integration a n a l t i c h e r Funktionen, auch mi 
unendlichem Integrationsintervall 

Bearbeiter: W. Neun 

Kooperation: V. Adamchik (Wolfram Research Inc.), S. Kameny (RAND) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die symbolische definite Integra­
tion ist im allgemeinen schwieri wenn das Integrationsintervall unendlich ist 
oder wenn die Funktion im Integrationsintervall Pole aufweist. Zur Zeit ibt 
es noch keinen algorithmischen Ansatz, der für alle möglichen Fälle die Exi 
stenz des Integrals und dessen Wert liefert. Der im Rahmen dieses Projektes 
verfolgte Ansatz erlaubt es, eine große Anahl von Interalen bestimmen. 
Es werden behandelt Interale des Typs 

xa x fA x f2)) d 

wobei / i oder /2 eine Heaviside Funktion sein darf und somit ein endliches In­
tegral berechnet werden kann. Falls für f\ und /2 eine Mellin Transformation 
(Meijer's G Funktion) bekannt ist, kann das obige Integral berechnet wer­
den. Das Resultat ist seinerseits eine G Funktion und muß rücktransformiert 
werden. 

Aus diesem Projekt sind ahlreiche Teilaufaben bereits erfolreich a b e 
schlossen worden: 

Simplifizierung häufig auftretender spezieller Funktionen als Teil des 
Projektes "Numerische Auswertunen in symbolischer Systemume 
bung" 

Simplifierun von Verallemeinerten Hypereometrischen Funktionen 

Simplifierun von Meijer's G Funktionen 

Weiterhin zu bearbeiten ist die Automatisierung der Mellin Transformation 
einer geebenen Funktion; das wird zur Zeit in nicht befriedigender Wei 
se erledigt. Außerdem muß noch ein Alorithmus efunden werden, der die 
Existen des Interals sicherstellt 



3.3 Anwendungsprojekte 

Effiziente numerische imulation von Verbrennungsprozessen 

Bearbeiter: P. Deuflhard, J. L a n , U. Nowak, A. Walter 

Kooperation: U. Maas, J. Warnatz (Institut für Technische Verbrennung 
Universität Stuttgart), G. Eigenberger, J. Frauhammer, U. Nieken (Institut 
für Chemische Verfahrenstechnik, Universität Stuttgart) 

Das Projekt wurde durch das BMFT innerhalb der Arbeitsemeinschaft 
TECFLAM efördert 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Im Rahmen der Zusammenarbeit 
mit dem Institut für Chemische Verfahrenstechnik sollen räumlich eindimen­
sionale Modelle zur katalytischen Abgasreinigung in Festbettreaktoren si­
muliert werden. Im Berichtszeitraum wurde der am ZIB entwickelte Expe 
rimentalcode PDEX1 (siehe Grundlagenprojekt "Adaptive Linienmethoden 
für parabolische Systeme in einer Raumdimension") für die dabei auftre 
tenden speziellen Bedürfnisse adaptiert und erweitert. So können nun auch 
Modelle mit inneren Randbedingungen durch ein Verfahren mit automati 
scher Wahl von Orts- und Zeitschrittweite effizient simuliert werden. Das 
entwickelte Softwarepaket [1] erlaubt eine robuste und schnelle Simulation 
einer ganzen Klasse von typischen Anwendungsproblemen bei gleichzeitig 
einfacher Handhabung durch den Ingenieur. Eine gemeinsame Publikation, 
in der die Vorteile der adaptiven Methode im Vergleich zu dem klassischen 
Ingenieursvorgehen herausearbeitet sind, wird in Küre erscheinen. 

Für viele Verbrennungsprozesse ist jedoch eine räumlich zweidimensionale 
Modellierung unerläß lieh. Hier bieten adaptive Multilevel-Finite-Elemente 
Verfahren, wie sie am ZIB in mehreren Grundlagenprojekten Gegenstand 
von Forschung und Entwicklung sind, langfristi die beste Perspektive. Im 
Berichtszeitraum wurden zunächst die Arbeiten an einen räum- und eit 
adaptiven 1-D-Forschungscode zu einem gewissen Abschluß gebracht [2] 
So konnte z.B. für das Dwyer-Sanders Flammenausbreitungsmodell, das be 
reits wesentliche Seiten der Entstehung und Ausbreitung von Flammenfron­
ten wiedergibt, auch für stark instationäre Flammenbewegungen eine ho­
he Auflösung der typischen steilen und wandernden Verbrennungsfronten 
erreicht werden. Der zugrundeliegende Algorithmus zur Lösung derartiger 
Probleme kann somit als gesichert angesehen werden. Die Erweiterung auf 
den räumlich zweidimensionalen Fall und die effiziente Behandlung mehrerer 
Spezies steht allerdings noch aus und ist als nichttrivial anzusehen. In der 
zweiten Berichtszeithälfte lag der Schwerpunkt der Arbeiten in der Entwick­
lun neuer Datenstrukturen, die es ermölichen werden, auch Probleme mit 
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Z w e i s u f r Autoabaskatalysator (Modellieun T. Kirhne 

Rohrreaktor mit periodisch wechselnder Strömungsumkehr 
(Matros-Reaktor, Modellierung U. Nieken), hier mit der Möglichkeit der 

Heiß- oder Kaltaseinspeisung oder des M i t t e n a b s von heißem 
Reaktionsas 

zahlreichen Spezies effektiv zu rechnen. Ebenso wird die Erweiterung auf de 
räumlich zweidimensionalen Fall durch diese teilweise Neuimplementierung 
stark vereinfacht. Bedingt durch den Weggang eines Mitarbeiters dieses Pro­
jektes konnten die Arbeiten nicht so schnell wie ewünscht voranetrieben 
werden. 
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Numeriche mulation von Relaxationsosziationen bei Laserpro­
zessen 

Bearbeiter: Ch. Schütte 

Kooperation: M. Dinand (Universität Paderborn) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Bei der technischen Konzeption 
von Wellenleiter-Lasern kommt der Simulation des Einflusses von techni 
schen Parametern und äußerer Steuerun eine wichtige Rolle u. 

Da bei der physikalischen Modellierung des Laserprozesses aber Unsicher 
heiten durch notwendige Abstraktionen auftreten, ist es besonders wichti 
die erstellten Modellgleichungen numerisch verläßlich und schnell lösen zu 
können. Bei der Beschreibung des Einschwingvorganges eines stationären La­
serzustandes erhält man hochdimensionale Differentialleichungssysteme, die 
phasenweise sehr steif sind. An der numerischen Lösung dieser Systeme mit 
wenig ausgefeilten Methoden scheiterten bislang alle Bemühungen um Fort 
schritte im Modellierungsbereich. Das Anwendungsprojekt hat zum Ziel, das 
im Softwareprojekt "Modulare Implementierung von Extrapolationsverfah­
ren in C" entwickelte Programmpaket für diese Probleme u nutzen. 

Durch den Einsatz des Integrators EULSIM konnte eine Modellierung für 
Relaxationsoszillationen in Laserprozessen in _Er-dotiertem Ti : LiNbO^ er 
stellt werden, deren Ergebnisse in sehr guter qualitativer Übereinstimmung 
mit den experimentellen Beobachtungen stehen. Die Abbildunen e ien die 
Laseramplitude au fe t r aen en die Zeit 
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x 104 

Ausschnitt aus der oberen Abbildung. Markiert sind die Startpunkte der 
einelnen Zeitschritte des steifen Interators EULSIM. 



Welenausbreitung in Komponenten der Integrierten Opti 

Bearbeiter: F. Schmidt, F.A. Bornemann, P. Deuflhar 

Kooperation: H.P. Nolting, Heinrich-Hertz-Institut Berlin 

Das Projekt wurde durch die Deutsche Bundespost TELEKOM efördert 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Im Berichtszeitraum konzentrier­
te sich die Arbeit auf die Anwendung des 1992 entwickelten adaptiven Multilevel 
Programms AMIGO zur Lösung von praxisrelevanten Problemen. Die wich­
tigste dieser Aufgaben betraf die Optimierung eines neuartigen, im Heinrich 
Hertz-Institut erfundenen Wellenleiter-Tapers. Taper dienen als Übertra-
gungselemente zwischen den Glasfasern und dem Chip. Die Simulationen 
zeigten, daß sich die zugrunde gelegten physikalischen Funktionsprinzipien 
mit beherrschbaren Technologien durchaus in einem Bauelement realisieren 
lassen können. Allerdings mußten die ursprünglichen, von klassischen Ent­
wurfsverfahren eprägten Vorstellunen von der optimalen Geometrie des 
Tapers deutlich geändert werden, um zu einem funktionsfähigen Bauelement 
zu gelangen. Die ersten technologischen Schritte zur Herstellung des neuen 
Bauelements wurden bereits durchgeführt. Die Abbildung zeigt die Inten­
sitätsverteilung über einem lateralen Schnitt durch die Komponente. Auf der 
rechten Seite wird ein schmaler Laserstrahl hoher Intensität in den Taper ein­
gekoppelt. Beim Durchgang durch das Bauelement weitet sich ^il^(^ll^l^jffJ[M 

bis er den für eine verlustarme Ankopplun an eine Faser 
durchmesser aufweist 

Aufweitun des Laserstrahls (rechts) bis zum Fleckdurchmesser eines 
Faserstrahls (links) 
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mulation von ufheizprozesen in Hochle i tungstranstoren 

Bearbeiter: F. Bornemann, R. Roitsch, P. Deuflhard 

Kooperation: A. Maurer, G. Löbel (Siemens AG, Erlanen) 

Beschreibung: In Kooperation mit der Siemens AG sollte an einem typi 
schen, dort anfallenden Beispiel die Leistungsfähigkeit des adaptiven zeitab­
hängigen FEM-Proramms KASTI02 (F. Bornemann) gegenüber den zur 
Verfügung stehenden kommerziellen Programmen, wie z.B. ADINA-T, gete 
stet werden. Das Beispiel weist immense Skalenunterschiede sowohl im Ort als 
auch in der Zeit auf. Die Grundgittererzeugung konnte mit dem Programm 
BOXES von R. Kornhuber und R. Roitsch durchgeführt werden und führte 
zu einem problemangepaßten Gitter mit 354 Knoten. Demgegnüber hat das 
von Hand für ADINA-T erzeugte Gitter 1596 Knoten. KASTI02 rechnet 
mit variablen Zeitschritten und adaptiert das Ortsgitter in der wesentlichen 
Aufheizphase auf 583 Knoten. ADINA-T hat Probleme, eine numerisch sta­
bile Lösung in der Disspationschicht u berechnen; KASTI02 erfüllt stets das 
diskrete Maximumsprinip. Aus dem internen Abschlußbericht von Siemens 
sei itiert 

Die Vorbereitungszeit für die Dateneingabe ist bei KASTI02 erheblich 
kleiner (2 Minuten enüber 12 Stunden) 

Das Vertrauen in eine einmal efundene Lösun ist bei KASTI02 höher 

Die Recheneiten sind bei KASTI02 niedrier (unefähr einen Faktor 

3) 

Aus diesem erfolreichen Abschluß wird sich eine weiterreichende Koopera­
tion ereben. 



perthermie—Planung 

Bearbeiter: P. Deuflhard, F. Bornemann, B. Erdmann, U. Nowak, 
R. Roitsch, M. Seebaß 

Kooperation: R. Felix, J. Nadobny, P. Wust (Universitätsklinikum Rudolf 
Virchow, FU Berlin). 

Das Projekt wurde efördert durch die DFG und die Deutsche Krebshilfe. 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Im Rahmen der klinischen Hyper­
thermie sollen Krebstumore mittels gezielter Überwärmung therapiert wer 
den. Die Erwärmung wird durch elektromagnetische Strahlen (Mikrowellen) 
erzeugt. In Zusammenarbeit von ZIB und Universitätsklinikum Rudolf Vir 
chow wird an der Entwicklung von Software für die HyperthermiePlanung 
gearbeitet. Langfristiges Ziel des Projektes ist die patientenspezifische Op­
timierung der Temperaturverteilung im menschlichen Körper. Die einelnen 
Schritte einer HyperthermiePlanun sind: 

Generierung eines Finite-Elemente-Gitters auf der Basis von compu-
tertomoraphischen Schnittbildern des Patienten. 

Berechnun der Verteilun des elektrischen Feldes im Körper des Pati 
enten. 

Berechnun der Temperaturverteilun 

Die Schwerpunkte der Arbeit im Jahre 1992 lagen bei der Weiterentwicklun 
der 3-D-Gittergenerierung und der Feldberechnung. 
Gütergenerierung: Die meisten Teilaufgaben der Gittergenerierung wurden 
automatisiert; etwa die Zuordnung der Konturen von Schicht zu Schicht, die 
Generierung von Randpunkten auf den Konturen, die Generierung von 2-D-
Gittern und die Tetraedergenerierung für Teilgebiete. Für die Triangulierun 
der 3-D-Oberflächen der Gewebekompartimente, die im Falle von Verzwei 
gungen nicht vollständig automatisch ablaufen kann, wurde eine graphische 
Oberfläche eschaffen, die eine interaktive graphische Eingabe der benötigten 
Daten ermöglicht. Es wurde ein 3-D-Patientenmodell für die Simulation ei 
ner reionalen Hyperthermie erzeugt. Das Modell besteht aus 2.814 Knoten 
und 14267 Tetraedern. Abb. la zeigt die äussere Oberfläche des Modells 
Abb. lb die darin enthaltenen knöchernen Strukturen. Die Abbildung de 
monstriert, daß das Programm in der Lage ist, ein komplexes eometrisches 
Objekt wie den Beckenknochen zu diskretisieren. 
Feldberechnung: Die 3-D-Feldverteilung wird mittels eines Integralgleichungs 
verfahrens auf Tetraedergittern als Lösung der sogenannten Volume Surface 
Interal Equation berechnet. Innerhalb des Berichtseitraums wurde die 



Abb. 1: 3-D-Patientenmodell für regionale Hyperthermie 
a) äußere Oberfläche b) knöcherne Strukturen im Bereich des Beckens 

Behandlung von Mehrmedien-Ecken und 
-Kanten weiterentwickelt, so daß nun be­
liebige 3-D-Konfigurationen erfasst wer 
den können. Damit wurde es möglich, 
Feldberechnungen für das obengenannte 
3-D-Patientenmodell durchzuführen. Das 
Ergebnis einer solchen Berechnung zeigt 
Abb. 2. Im Länsschnit des Modells er 
kennt man den großen Einfluß, den die 
Grenzflächen zwischen Gewebekomparti 
menten mit unterschiedlichen elektrischen 
Eigenschaften (Fett-, Muskel- und Kno­
chengewebe) auf die Feldverteilung haben. 
Solche Grenzflächeneffekte können zu lo­
kalen Erwärmungen des Gewebes ("hot 
spots") führen, wie sie auch aus klinischen 
Beobachtunen bekannt sind. Diese Effek­
te treten in 2-D-Simulationen nicht auf; 
um sie zu erfassen, bedarf es der 3-D-
Simulation. 

Abb. 2: Elektri 
sche Feldverteilung für 
einen Längsschnitt des 
Patientenmodells 



Adaptive Finite—Elemente—Methoden zur Berechnung von Eigen 
werten der Schrödinger—Gleichung in der Quantenchemie 

Bearbeiter: J. Ackermann, R. Roitsch 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die quantenchemische ab initio 
Behandlung von Mehr-Elektronen Systemen beruht auf der Berechnung der 
Eigenwerte der entsprechenden Schrödingergleichung. Dies geschieht übli 
cherweise durch Ansätze mit analytischen Gauß - oder Slater-Funktionen. 
Finite Elemente haben demgenüber wesentlich güstigere lokale Approxi 
mationseigenschaften. Da im Hause seit Jahren Entwicklungen in diesem 
Bereich (KASKADE) betrieben werden, waren erste Tests für diese Pro­
blemklasse einfach möglich. Durch eine adaptive lokale Verfeinerung des Git 
ters sollte dabei nicht nur die sonst notwendie Wahl eines problemanepaß 
ten Koordinatensystems überflüssi und der Aufwand für die Lösung des 
Problems minimiert, sondern auch erstmals durch den Fehlerschätzer der 
"basis truncation error" zugänglich werden. Als erster Schritt wurde eine 
FE-Approximation mit linearen Ansatzfunktionen gewählt. Eigenwerte und 
Eigenfunktionen wurden mit Hilfe inverser Vektoriteration berechnet. Da­
bei erwies sich die LU-Zerlegung einer nach Cuthill McKee umgeordneten 
(Hamilton-)Matrix als beschleunigender Faktor. Bei adaptiver Verfeinerun 
wird für das H^ Molekül eine Genauigkeit von 5 • 10~5 mit 26000 Punkten 
erreicht. Der geschätzte Fehler liegt immer in der Groß enordnung über dem 
wahren Fehler. Allerdings wird mit wachsendem Level die Verfeinerung fast 
uniform und die Effektivität konvergiert gegen 1. Für eine gewünschte Ge 
nauigkeit von 10~6 wäre damit ein Gitter mit ca. 106 Punkten notwendig 
Solch ein Aufwand ist mit Sicht auf kompliziertere Systeme zu hoch. Nahe 
liegend ist jedoch, daß wesentlich genauere Ergebnisse mit Ansatzfunktionen 
höherer Ordnung erzielt werden können. Die entsprechenden Erweiterunen 
d a u stehen inwischen in KASKADE ur Verfüun 

Die Grundusandswellenfunktion des üt Moleküls 
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Lösung von ärmeleitungsproblemen n der Bauph 

Bearbeiter: R. R o i t c h , R. Kornhube 

Kooperation: R. Müller, R. Rudolphi (BAM) 

Beschreibung der Forschungsarbeiten: 
Die stationäre Wärmelei tunleichun für die Tem­
peratur 

A (—) — (—) = 
x J dy dyJ 

mit den Neumann- und Cauchy-Randbedinunen 

rad u • n 0 
rad • n + a av 

wurde mit KASKADE gelöst. Dabei sind die mate­
rialabhängige Wärmeleitungskonstante, v die vorge 
geben Temperaturen und a die Wärmeüberansko-
emzienten am Cauchy-Rand. 
Die Beispiele aus [1] und [2] wurden zur Kontrolle 
der Ergebnisse verwendet. Das nebenstehende Bei 
spiel aus [1] ze i t die Isothermen bei Glas-auf-Glas 
Randverbund. 
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Diskrete alerkin—Methode in der nwendung 

Bearbeiter: J. Ackermann, M. Martin, U. Nowak 

Kooperation: Mohamed el-Gamal, J. Warnat , (Universität S tu t t a r t 
Institut für Technische Verbrennung) 
P. Marquardt, K.H. Reichert (TU Berlin, Institut für Technische Chemie) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die Anwendungsbereiche der dis 
kreten Galerkin Methode sind vielfältig. Mit dem am Konrad-Zuse-Zentrum 
entwickelten Programmpaket MACRON ist diese Methode einfach für prak­
tische und praxisrelevante Fragestellunen nutzbar. Die Formulierung der 
Modellvorstellung des Anwenders durch Reaktionssysteme in der üblichen 
chemischen Notation macht auch komplexe Systeme einer numerischen Si 
mulation zugänglich. Die Modellierung und Simulation mit MACRON kann 
im allgemeinen vom Benuter selbständig durchgeführt werden. Für speziel 
le Anwendungen wurden im Berichtszeitraum zusätzliche Polymerreaktionen 
implementiert und die Flexibilität der Ausgaberoutinen erweitert. Diese Er 
weiterungen wurden für folgende Anwendungen benutzt 

Die Modellierung vom Ruß Wachstum während der Verbrennung von Aze 
tylen in einer Explosionskammer (Verbrennungsmotor) wird am Institut für 
Technische Verbrennung der Universität Stuttgart untersucht und modelliert 
Das Modell berücksichtigt mehrere hundert chemische Reaktionen, thermo-
dynamische Effekte sowie die Bildung von Rußteilchen durch zyklische Pro­
zeß e mit mehreren beteiligten Makroteilchenarten. Die Ergebnisse der Si 
mulation der zeitlichen Entwicklung des Modells mit MACRON wird mit 
entsprechenden experimentellen Resultaten verglichen und zur Verfeinerung 
oder Korrektur des theoretischen Modells benutzt. Die Entwicklun solcher 
Modellvorstellungen von den Vorgängen während der Verbrennun ist Vor 
aussetzung für eine effektive Optimierun in diesem Bereich. 

Ein weiteres Beispiel ist die Untersuchung der Polymerisation von Polybu-
tadien mit einem neuartigen Ziegler-Natta-Katalysator auf der Basis von 
Neodym. Polybutadien wird als Synthesekautschuk für die Herstellun von 
Autoreifen verwendet und am Institut für Technische Chemie der TU Ber 
lin in Zusammenarbeit mit der Bayer AG Dormagen untersucht. Durch die 
Gelpermeationschromatographie von während der Polymerisation gegenen 
Proben werden die Molmassenverteilungen u diskreten Zeitpunkten gemes 
sen. Zum Verständnis und zur Optimierung der ablaufenden Prozesse sollen 
diese mittels eines auf einem Reaktionsmechanismus basierenden Modells 
beschrieben werden. Auch hier sind die Ergebnisse der Simulation mit MA­
CRON im Verleich mit den experimentellen Daten ein nütliches Hilfsmittel 



imulation und O p t i i e r u n g von flexiblen F e r t i g u n g s s t e e n 

Bearbeiter: A. Abdel-Hamid, N. Ascheuer, M. Grötschel 

Kooperation: Siemens Nixdorf Informationssysteme, Ausbur 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Bei modernen Fertigungssyste­
men, die gemäß einem CIM/CAI-Konzept konzipiert und realisiert wor 
den sind, besteht im täglichen Produktivbetrieb ein erheblicher Bedarf an 
Echtzeit-Optimierungsverfahren, von denen viele mit Methoden der Kom­
binatorischen Optimierung bearbeitet werden können. Es handelt sich hier 
meist um äußerst komplexe Systeme, in denen ohne weitere Hilfsmittel nicht 
überschaubar ist, welchen Einfluß die Änderung einer Komponente auf das 
Gesamtsystem haben wird. Es ist deshalb notwendig das Gesamtsystem in 
geeigneter Art und Weise zu modellieren. Da es bei dem heutigen Forschungs 
stand nicht zu erwarten ist, ein mathematisches Modell für solch komplexe 
Fertiungssysteme zu finden, die die Abläufe und Interdependenzen hinrei 
chend genau beschreiben, entwickelten und implementierten wir das Simula­
tionspaket AMSEL, welches ein Framework zur ereignisorientierten Simula­
tion von Materialflußsystemen ist. Ein weiterer Vorteil eines Simulationspro­
gramms ist, daß mittels dieses Programms auch Experimente durchgeführt 
werden können, die im realen System zu gefährlich, zu teuer oder (noch) 
technisch unmöglich sind. Aufbauend auf dem Simulationsprogramm für den 
Materialfluß in einem PC-Werk der Siemens Nixdorf in Augsburg wurde ein 
Programmodul entwickelt, welches die Fahrbewegungen eines Bediengeräts in 
einem Hochregallaer optimiert. Anhand des Simulationsprogramms wurde 
im Hochlastbetrieb eine Einsparung von 30% der Leerfahrten nachgewiesen. 
Dieses Modul ist seit Anfang 1992 bei Siemens Nixdorf in sechs Hochregal 
lagern mit Erfolg im täglichen Produktivbetrieb in Einsatz. Die erwartete 
Einsparung konnte auch im Produktivbetrieb nachgewiesen werden. Weitere 
Optimierungsansäte, die momentan bearbeitet werden, sind u.a. die opti­
male Laerplatzvergabe in Hochregallagern und die optimale Fahrauftras 
uweisun für ein fahrerloses Transportsystem. 
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avelling a l e s a n Proble it ebenbedingungen 

Bearbeiter: N. Ascheuer, M. Grötschel, M. Stoer 

Kooperation: M. Jünger (Institut für Informatik, Universität zu Köln), 
G. Reinelt (Institut für Angewandte Mathematik, Universität Heidelber) 
M. Fischetti (Universität Bolona) 

Beschreibung der Foschungsarbeit: In vielen praktischen Anwendun­
gen tritt das inzwischen klassische "Travelling Salesman Problem" (Rund­
reiseproblem) nicht in seiner reinen Form auf, sondern in Zusammenhang 
mit weiteren Nebenbedingungen. Eine Art von Einschränkungen sind z.B. 
Präzedenzrelationen, die fordern, daß ein gewisser Ort erst besucht wer 
den kann, wenn ein anderer schon besucht wurde. Sie treten z.B. in der Fer 
tigungstechnik auf, wo aufgrund der Produktionstechniken gewisse Arbeiten 
an einem Werkstück abgeschlossen sein müssen, bevor andere Arbeiten aus 
geführt werden können. Auch bei der Fahrzeugeinsatplanun treten diese 
Nebenbedingungen auf, wo sie besagen können, daß an gewissen Orten zuerst 
Ladung aufgenommen werden muß , bevor sie an anderen Orten abeliefert 
werden kann. Genauso sind in manchen praktischen Situationen Zeitfenster 
vorgegeben, die besagen, daß ein gewisser Knoten nur in einen spezifizierten 
Zeitabschnitt besucht werden darf. Solche Zeitfenster treten bei der Fahrzeu­
geinsatzplanung auf, wo gewisse Kunden nur zu ewissen Zeiten erreichbar 
sind, aber auch bei der Abschätzung von "guten oder "optimalen Strate 
gien zur Lösung von On-line Traveling Salesman Problemen. Wir verwenden 
einen polyedrischen Ansatz, um diese Probleme im Rahmen eines Branch 
& Cut-Frameworks optimal zu lösen. Zur Bestimmung zulässiger Lösungen 
änderten wir TSP-Heuristiken dahingehend ab, daß die Präzedenzrelationen 
beachtet werden. Erste Rechentests zeigten jedoch, daß selbst Verfahren, die 
für das TSP gute Ergebnisse liefern, oft sehr schlechte Lösungen konstru­
ieren. Wir arbeiten momentan an der Implementierung zufriedenstellender 
Verfahren. Daneben versuchen wir durch die Entwicklung weitere Separie-
rungsroutinen die unteren Schranken zu verbessern. Eine Beobachtung war 
daß die Präzedenzrelationen sowohl theoretische als auch rechentechnische 
Schwierigkeiten mit sich bringen. So war es uns z.B. noch nicht gelungen, 
ein Problembeispiel mit 100 Knoten optimal zu lösen, obwohl dies für ver­
gleichbare TSP ohne Präzedenzrelationen keine beeindruckende Größenor-
dung mehr ist. Wir haben die Hoffnung, daß durch Verbesserung des Ver 
fahrens die uns vorlieenden praktischen Problembeispiele von bis 350 
Knoten elöst werden. 
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Telebus-Proek 
Bearbeiter: R. Borndörfer, M. Grötschel, F. Klostermeier, Ch. Küttner 

Kooperation: Berliner Zentralausschuß für Soiale Aneleenheiten (BZA) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Der BZA ist Betreiber des Tele-
bus-Fahrtdienstes für Behinderte. Berechtigte Behinderte können hierbei 
dem BZA über eine Telefonzentrale ihre Fahrtwünsche mitteilen, die je nach 
Art der Behinderung und des Umfangs der erforderlichen Ein und Aus­
stiegshilfe mit verschiedenen Typen von (Spezial-)Fahrzeugen mit entspre 
chender Bemannung erfüllt werden. Es ergibt sich das Dispositionsproblem, 
diese Fahrtwünsche möglichst schnell und pünktlich sowie mit minimalen 
Kosten z erfüllen, wobei eine Vielzahl von arbeitsrechtlichen und ande­
ren Bedingungen zu beachten sind. Probleme von der Grössenordnung die 
ses Telebus-Dispositionsproblems sind manuell nicht mehr befriedigend zu 
lösen. Ziel des TelebusProjektes ist zu eigen, daß und wie Methoden der 
kombinatorischen Optimierung zur Lösung derartiger Fragestellunen einen 
signifikanten Beitrag leisten können. Wir haben die Fragestellung als so 
SetPar t i t ioninProblem (vgl. auch das Projekt "Polyedrische Studien zu 
Set-PartitioningProblemen) modelliert. Die Behandlung erfolgt hierbei in 
zwei voneinander unabhängigen Phasen. In der ersten Phase erzeugt ein Ma­
trigenerator eine Vielzahl möglicher Handlungsalternativen, die jeweils Ein­
satzpläne für einzelne Fahrzeuge darstellen; die Generierung der Alterna­
tiven erfolgt in dem Sinne in repräsentativer Weise, als versucht wird si 
cherzustellen, daß die in der Optimallösung vorkommenden Einsatzpläne in 
den erzeugten Alternativen enthalten sind. In der zweiten Phase wird aus 
diesen Handlungsalternativen die optimale Kombination ermittelt. Hierzu 
wollen wir einen auf Erkenntnissen über das SetPartitioningPolyeder ba­
sierenden Branch& Cut-Algorithmus entwickeln und beim BZA installieren. 
Die Trennung des Algorithmus in die oben beschriebenen Phasen erlaubt es 
die komplexen Nebenbedingungen losgelöst von der Optimierung in der Ma-
trixgenerierung zu behandeln, was Problemstellungen dieser Art einerseits 
überhaupt erst behandelbar macht und andererseits eine große Flexibilität 
des Optimierungssystems gegenüber Änderungen der Rahmenbedingungen 

arantiert. Im Berichtszeitraum wurde eine Analyse der Betriebsbedingun­
gen beim BZA durchgeführt und mit der Entwicklung und Implementierung 
des Matrixgenerators im Rahmen von Diplomarbeiten von F. Klostermeier 
und Ch. Küttner sowie des Branch&Cut-Algorithmus begonnen. Erste Rech­
nungen an realen Daten des BZA sind sehr vielversprechend und deuten die 
Möglichkeit sowohl einer verbesserten Qualität der Behindertenbeförderung 
als auch erhebliche Kosteneinsparungen an. Insbesondere zeichnet sich be 
reits ein praktischer Einsatz von durch den Matr ienera tor ereugten heu­
ristischen Lösunen beim BZA ab. 
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Das lusteringproble 

Bearbeiter: A. Martin, R. Weismantel 

Kooperation: W. Hermann (Universität Ausbur 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Zur effizienten Lösung praktischer 
Plaierunsprobleme ur Beschreibung des Problems siehe Projekt "Das 
Plazierungsproblem im VLSI-Design") hat sich gezeigt, daß Dekomposi 
tionsmethoden unentbehrlich sind. Eine solche Dekompositionsmöglichkeit 
werden wir im folgenden kurz beschreiben. Sie führt uns zum sogenannten 
Clusteringproblem. Die grundlegende Idee der Methode besteht darin, in ei 
nem ersten Schritt mehrere Zellen zu einer soenannten Superzelle zusam­
menzufassen. Anschließend wird das Plazierungsproblem für die Liste der 
Superzellen gelöst. Dadurch wird sichergestellt, daß jeder Superzelle ein Ein­
bauplatz auf dem Chip zugeordnet wird. Im folgenden Schritt wird versucht 
ausgehend von der Plazierung der Superzellen eine zulässie Plazierun der 
Zellen zu finden. Die wesentliche Fragestellung bei diesem Ansatz bezieht 
sich darauf, welche Zellen zu einer Superzelle zusammengefaß t werden sollen. 
Da es unser Ziel ist, eine Plazierung mit geringer (abgeschätzter) Verdrah­
tungslänge zu erhalten, erscheint es nahelieend, die Zellen, die stark mit 
einander verbunden sind, zu derselben Superzelle zusammenzufassen. Dieses 
Problem laß t sich in einem Graphen formulieren und führt zu dem folgenden 
Problem: Geeben sei ein Graph G (V, E) mit Knotenewichten /j i 6 F , 
eine Zahl r 6 N, Kapazitäten Fk, k 1 , . . . , r und Kantengewichte ce, e <E E. 
Finde eine Partitionierung (Vi, . . . , Vr) von V, so daß Y,ievk fi < Fk für alle 
k 1 , . . . , r gilt und die Summe der Gewichte der Kanten, deren Endpunkte 
in verschiedenen Elementen der Partition sind, minimal ist. Zur Lösung die 
ses Problems haben wir verschiedene Heuristiken entworfen und in das von 
uns entwickelte Plazierungsprogramm integriert. Mit deren Hilfe ist es gelun­
gen, die Laufzeit praktischer Plazierungsprobleme um einen Faktor zehn zu 
reduzieren, wobei für einige dieser Beispiele Qualitätsverluste hingenommen 
werden müssen. Für theoretische Untersuchungen im Rahmen dieses Pro­
jekts verweisen wir auf das Projekt "MehrfachPartitionierunsprobleme in 
Graphen und Hyperraphen" 

iteratur 

1] W. Hermann: Clustering-Verfahren zur Plazierung von Zellen im Sea-
fcell Entwurfsverfahren. Diplomarbeit, Universität Ausbur 1992. 

2] R. Weismantel: Plazieren von Zellen: Theorie und Lösung eines qua 
dratischen 0/1 Optimierungsproblems. Dissertation, Technische Univer 
sität Berlin 1992; Technical Report TR 9 2 3 , ZIB-Berlin 1992. 



as Verdrahtungsproble V L - D e s i g n 

Bearbeiter: M. Grötschel, A. Martin, R. Weismantel 

Kooperation: Siemens AG, München-Neuperlach 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Eines der wesentlichen Teilpro­
bleme beim Entwurf elektronischer Schaltungen ist das Verdrahtungspro­
blem. Grob gesprochen, besteht hier die Aufgabe darin, eine gegebene Anzahl 
von sogenannten Terminalmengen durch elektrische Leitungen auf einer vor 
definierten Fläche zu verbinden. Darüber hinaus müssen gewisse Entwurfs 
reeln sowie verschiedene Optimalitätskriterien berücksichtigt werden. Im 
allgemeinen ist das Verdrahtungsproblem zu komplex, um es direkt lösen z 
können. In Abhängigkeit von der vom Benutzer verwendeten Dekompositi 
on des Entwurfsproblems, von der zugrundeliegenden Technologie und von 
den gegebenen Entwurfsregeln lassen sich unterschiedliche Teilprobleme be­
trachten. Viele dieser Verdrahtungsprobleme können als (gewichtete) Steiner 
baumpackungs-Probleme formuliert werden. Das (gewichtete) Steinerbaum-
packunsProblem besteht darin, in einem Graphen G (V, E) mit Kan­
tenkapazitäten ce, e € E (und Kantenewichteten e,e € E) für eine gege 
bene Liste von Knotenmengen Jf = {Ti , . . . , TN}, N > 1, eine Steinerbaum­
packun (minimalen Gewichts) zu finden. Zur Definition einer Steinerbaum­
packung siehe Projekt "SteinerbaumpackungsPolyeder und Schnittebenen" 
Wir betrachten das SteinerbaumpackungsProblem aus polyedrischer Sicht 
und definieren ein Polyeder (das sogenannte Steinerbaumpackungs-Polyeder) 
dessen Ecken genau den Steinerbaumpackungen in G entsprechen. In dem 
bereits angesprochenen Projekt "SteinerbaumpackungsPolyeder und Schnit 
tebenen" haben wir mehrere Klassen von gültigen bzw. facetten-definierenden 
Ungleichungen beschrieben. Basierend auf diesen Ungleichungen entwickeln 
wir ein Schnittebenenverfahren. Dieses Verfahren laß t sich zur Lösung eines 
für die Praxis wichtigen Spezialfalls des Verdrahtungsproblems im VLSI 
Design, dem sogenannten Switchbox-Verdrahtungsproblem, verwenden. Wir 
haben unsere Algorithmen an vielen in der Literatur diskutierten Problem­
beispielen getestet. Bis auf wenie Ausnahmen konnten wir alle Beispiele 
optimal lösen. 



iteratur 

] M. Grötschel, A. Martin, R. Weismantel: Packing Steiner trees: a cut-
ting plane algorühm and computational results Preprint SC 92 Konrad 
Zuse-Zentrum Berlin 1992. 

2] M. Grötschel, A. Martin, R. Weismantel: Packing Steiner trees Sepa 
ration algorithms. In Vorbereitun 

3] A. Martin: Packen von Steinerbäumen: Polyedrische Studien und An­
wendung. Dissertation, Technische Universität Berlin 1992; Technical 
Report TR 9 2 , Konrad-Zuse-Zentrum Berlin 1992. 
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n—line Opti ierung 

Bearbeiter: N. Ascheue, N. Kamin 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Bedingt durch die rasante Wei 
terentwicklung von Hard und Software gewinnt der computerunterstütz 
te bzw. computergesteuerte Ablauf von technischen, naturwissenschaftlichen 
und auch wirtschaftswissenschaftlichen Prozessen immer mehr an Bedeutung 
Im Rahmen dieser Computersteuerung müssen häufig in vorgegebenen, sehr 
geringen Rechenzeiten Entscheidungen etroffen werden, die lediglich von 
dem momentanen Systemzustand abhängig sind. Da zum Zeitpunkt der Ent 
scheidung die weiteren Veränderungen meist nur sehr v a e oder auch gar 
nicht bekannt sind, können sie bei der Entscheidunsfindung nicht oder kaum 
berücksichtigt werden, d.h. man trifft Entscheidungen unter unsicherer Zu­
kunft. Diese lokal zu treffenden Entscheidungen sollen natürlich ewissen 
abstrakt formulierten, globalen Optimalitätskriterien genügen, wie z. B. ei­
ner optimalen Ausnutzung vorhandener Kapazitäten oder Ressourcen. Dabei 
ist es auf den ersten Blick nicht einsichtig, welche lokalen Entscheidungsstra­
tegien zu einem globalen Optimum (oder weniger anspruchsvoll: zu einem 
vom Anwender akzeptierbaren Verhalten) führen. Unter On-line Optimie 
rung verstehen wir die lokalen Entscheidungsstrategien unter unsicherer Zu­
kunft. Die On-Line-Optimierung ist erst in den letzten vier bis fünf Jah­
ren zunehmend zu einem Gegenstand der Forschun innerhalb der diskreten 
Mathematik geworden. Dementsprechend steckt die gegenwärtige Forschung 
auch noch in ihren Kinderschuhen, was bedeutet, daß keine befriedigende, 
geschweie denn umfassende, Theorie existiert. Jeder Anwender, der mit sol 
chen Fragestellungen konfrontiert wird, ist deshalb auf "Kochrezepte" an­
gewiesen. Er entwirft für sein speielles Problem ein spezielles Verfahren, 
welches vielleicht ansprechende Ergebnisse liefert, er ist jedoch weit davon 
entfernt, sagen zu können, warum er diese Ergebnisse erzielt hat oder war­
um er keine besseren Ergebnisse erzielen konnte. Wünschenswert wäre es 
auf eine mathematische Theorie zurückgreifen zu können und darauf basie 
rend Algorithmen zur Lösun der praxisrelevanten Probleme zu entwerfen. 
Daneben sollten Güteabschätzungen für diese Algorithmen gegeben werden 
können. Wir versuchen, für praktisch relevante Fragestellungen, wie zB . für 
die Online-Steuerun eines Hochreallagers oder die Online-Zuweisung von 
Aufträgen u Fahreuen , Verfahren u entwickeln, die beweisbar ute Lösun­

en liefern. 



usfallsichere Telekmunikat ionsnetzwerk it hohen u s e n 
angsanrderungen 

Bearbeiter: M. Grötschel, M. Stoer 

Kooperation: C. Monma, Bell Communications Research, Morristown 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Dieses Projekt hat sich aus ei 
nem Projekt mit Bell Communications Research entwickelt, in dem es um 
die mölichst billige Auslegung von Fiberglasnetzen für die Telekommunika­
tion ging mit der Anforderung, daß bei Ausfall eines einzelnen Kabels oder 
Knotens die wichtigsten Knoten noch miteinander verbunden sein sollen. Ka­
belkapazitäten spielen in diesem Modell keine Rolle. Die guten Erfahrungen 
mit praktischen Beispielen aus dem Telekommunikationsbereich veranlaß ten 
uns, unser Branch& Cut-Verfahren und die Lösungstheorie auf höhere Aus 
fallsicherheitsanforderungen zu verallgemeinern, nämlich, wenn bei Ausfall 
einer ggebenen Anzahl von Knoten und/oder Kabeln eine gewisse gegebe 
ne Menge von Knoten noch miteinander verbunden sein sollen. Die poly­
edertheoretischen Ergebnisse ließ en sich sehr gut verallgemeinern. Das ist in 
der Dissertation [1] von M. Stoer dargestellt, für die sie 1992 einen Disser 
tationspreis der GMOOR erhielt. Die praktischen Ergebnisse waren jedoch 
stark von den Problemparametern und von den Kosten abhängig. Das galt 
speziell für ein Anwendungsbeispiel von Bell Communications Research, das 
für verschiedene Sicherheitsanforderungen gelöst werden sollte. Einige Fälle 
konnten optimal gelöst werden, alle anderen innerhalb einer Schranke von 7% 
mit stark variierenden Rechenzeiten. Problembeispiele mit zufällig erzeugten 
Daten ließ en sich daegen im allgemeinen leicht optimal lösen. Die Rechen­
ergebnisse sind in [2] zu finden, eine kurze Zusammenfassung in [3] und ein 
Übersichtsartikel über Auslegung von ausfallsicheren Kommunikationsnetz 
werken im "Handbook in Operations Research and Management Science" ist 
in Bearbeitung. Das Bild zeigt eine optimale Lösung für eines der Anwen­
dungsbeispiele von Bell. Für die drei als Dreiecke dargestellten Knoten war 
Zusammenhang bei zwei ausfallenden Kabeln gefordert, und für alle Dreiecke 
und schwaren Kreise Zusammenhan bei einem ausfallenden Kabel 

iteratur 

1] M. Stoer: Design of Survivable Networks. Lecture Notes in Mathematics 
1531, Spriner-Verla, Berlin 1992. 

2] C. Monma, M. Grötschel, M. Stoer: Polyhedral and Computational In-
vestigations for Designing Communication Networks with High Survi 
vabüity Reuirements Preprint SC 92-24, ZIB-Berlin 1992. 



3] C. Monma, M. Grötschel, M. Stoer: A Polyhedral Approach to Networ 
Connectivity Problems Extended Abstract). Preprint SC 92-22, ZIB 
Berlin 1992. 
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as Pazierungsproble V L - D e s i g n 

Bearbeiter: A. Martin, R. Weismantel 

Kooperation: Siemens AG, München-Neuperlach 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Im Rahmen des vor drei Jahren 
begonnenen Projekts beschäftigen wir uns mit der Entwicklung eines neu­
en Ansatzes zur Lösung des Plazierungsproblems. Das Plaierungsproblem 
tritt als Teilproblem beim Entwurf elektronischer Schaltunen auf und laß 
t sich mathematisch folgendermaß en formulieren. Gegeben ist eine ebene 
Grundfläche, eine Menge von Neten sowie eine Menge von Zellen. Jede Zelle 
ist charakterisiert durch Breite, Höhe und Kontaktpunkte. Die Netze spezi 
fizieren, welche Zellen an welchen Kontaktpunkten miteinander verbunden 
werden müssen. Gesucht ist eine Anordnung der Zellen auf der Grundfläche, 
so daß je zwei Zellen nicht überlappen, gewisse technologischen Nebenbe 
dingungen erfüllt sind und alle Netze physikalisch (d.h. durch elektrische 
Leitungen) verbunden werden können. Die technologischen Nebenbedingun­
gen und Optimalitätskriterien hängen dabei von dem zugrunde liegenden 
Entwurfsstil ab. Das von uns entwickelte Verfahren beruht auf einer mathe 
matischen Modellierung des Plazierungsproblems als ganzzahliges quadrati 
sches Programm mit linearen Nebenbedingungen (siehe auch Projekt "Neue 
Ansätze zur Lösung quadratischer O/1-Optimierungsprobleme"). Für prak­
tische Problembeispiele führt diese Modell zu tausenden von ganzzahligen 
Variablen. Aus diesem Grund haben wir verschiedene Methoden entwickelt 
und etestet, welche das Ausgangsproblem in eine Folge "kleinerer" Probleme 
zerlegen. Jedes der Unterprobleme wird dann durch den Einsatz effizienter 
Heuristiken suboptimal elöst. Eine Dissertation über dieses Projekt 2] wur 
de 1992 fertiggestellt 

iteratur 

1] M. Jünger, A. Martin, G. Reinelt, R. Weismantel: Quadratic 0/1 op-
timization and a decomposüion approach for the placement problem 
electroni circuits. Preprint SC 9 2 - 1 , ZIB-Berlin 1992. 

2] R. Weismantel: Plazieren von Zellen: Theorie und Lösung eines Qua 
dratischen 0/1 Optimierungsproblems. Dissertation, Technische Univer 
sität Berlin 1992; Technical Report TR 9 2 3 , ZIB-Berlin 1992. 
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M U L U N O p t i a l e Kapazitätserweiterung in ausfallsicheren 
Netzwerken 

Bearbeiter: M. Stoer 

Kooperation: G. Dahl, Norweische Telekom 

Das Projekt wird von der Deutschen Forschungsgemeinschaft im Rahmen 
des Schwerpunktproramms " A n w e n d u n s b e e n e Optimierun und Steue 
rung" gefördert 

Beschreibung der Forschungsarbeit: MULTISUN steht für "Multicom-
modity Flow Survivable Network Design. Dabei geht es darum, ein existie 
rendes Telefonnetzwerk durch eine möglichst billige Kapazitätserweiterung 
dem erhöhten Kommunikationsbedarf anupassen. Das soll so geschehen, 
daß bei jedem möglichen Ausfall einer einzelnen Übertragungsstrecke oder 
eines Knotens der Gesamtverkehr aufrechterhalten werden kann. Für jede 
Strecke kann man eine Auswahl aus verschiedenen Kapazitätserweiterungen 
zu verschiedenen Preisen treffen. Mathematisch esehen hat man also für 
jede Strecke eine stückweise lineare Kapazitätszu-Kosten-Funktion. Wei­
tere Nebenbedingungen betreffen die Verkehrsrouten, die manchmal inner 
halb einer gewissen Region liegen und über mehrere kantendisj unkte Wege 
geführt werden sollen. Im Unterschied zu dem in "Ausfallsichere Telekom­
munikationsnetwerke mit hohen Zusammenhangsanforderungen" beschrie­
benen Problem geht es hier nicht nur um die Bestimmung, wo Kabel ge 
legt werden sollen, sondern auch, welche Kapazität sie haben sollen. Dieses 
Modell gibt natürlich die Realität etwas besser wieder als das vorige, ist 
dafür aber um einiges komplexer. Das Modell wurde in Zusammenarbeit mit 
G. Dahl und einigen Netzwerkplanern der norwegischen Telekom aufgestellt 
Es laß t sich vor allem bei der Planung des nationalen und der einzelnen 
regionalen Netzwerke verwenden, und es ist für verschiedene Multiplexer 
Technologien einsetzbar. Um solche Probleme praktisch zu lösen, erschien 
uns den Schnittebenen-Ansatz als vielversprechend. Wir stellten hierzu eini 
ge polyedertheoretische Untersuchungen an. Das Modell und der Algorithmus 
sind in [1] beschrieben. Eine Darstellung der polyedertheoretischen Ergebnis 
se wird folgen. Ein Schnittebenenverfahren, für das die norweische Telekom 
Daten ur Verfüun stellen wird, befindet sich in Entwicklun 

iteratur 

1] M. Stoer, G. Dahl: ULTISUN Mathematical Model and Algo 
rithms. Report TF R 6/92, Norwean Telecom Research Dept, 1992. 



3)-Gittereichtheorie-mulat ion au assiv-parallele ech 
n e r s t e 

Bearbeiter: H.C. He 

Kooperation: A. Nakamura, 1.0. Stamatescu (Universität Heidelberg) 
K. Akemi, M. Fujisaki, M. Okuda, Y. Tago (Fujitsu, Tokyo), Ph. deFor 
crand (ETH Zürich), T. Hashimoto (Fukui University), S. Hioki (Fukuyama 
University), O. Miyamura, T. Takaishi (Hiroshima University) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die starke Wechselwirkung, eine 
der vier fundamentalen Naturkräfte, wird durch die Quantenchromodyna-
mik (QCD), eine nicht-lineare Theorie mit unendlich vielen Freiheitsgraden, 
beschrieben. Sie liefert zunächst divergente Werte für physikalisch meßba­
re Größen. Durch Beschränkung der Impulse auf Werte unterhalb A < oo 
werden alle physikalischen Größen endlich (Regularisierung), hänen dann 
jedoch von dem willkürlichen Parameter A ab. Durch sogenannte "Renor 
mierung" läßt sich dies beheben: Man kann in der Theorie enthaltene, physi 
kalisch nicht meßbare Parameter als Funktionen von A derart wählen, daß alle 
physikalische Größen von A -unabhängig werden (auch im Limes A — oo). 
Eine mögliche Reularisierung ist die Diskretisierung von Raum und Zeit 
Im Falle der QCD gelangt man hierdurch und nach einer weiteren Appro­
ximation (Quarks nur als statische Quellen) zur sogenannten reinen SU(3)-
Gittereichtheorie. In numerischen Simulationen arbeitet man auf endlichen 
Raum-Zeitgittern und versucht, die Werte der Kontinuumstheorie durch Ex­
trapolation auf (a) unendlich ausgedehnte Gitter und (b) beliebig kleine Git 
terabstände - bei gleichzeitiger Justierung von Parametern der Theorie - zu 
gewinnen. Die soenannte /3-Funktion gibt an, wie die Eichfeldkopplun in 
Abhängigkeit vom Gitterabstand ^ u variieren ist 

Wir bestimmten durch Monte-Carlo-Renormierungsgruppen-Analyse die ß-
Funktion der reinen SU(3)-Gittereichtheorie bei kleinen Eichfeldkopplungen 
und untersuchten die Effekte auf Hadronen-Massen bei Variation der Gitter 
größe und der zeitlichen Randbedingungen. Weiterhin analysierten wir die 
Autokorrelationen (wesentliche Kenngrößen für die Effizienz von- Monte 
Carlo-Verfahren) verschiedener Observablen. Die Untersuchungen erforder­
ten hinsichtlich Rechenleistung und Hauptspeicher einen Rechner der ober 
sten Leistungsklasse. Sie wurden auf einem Parallelrechner (Fujitsu AP100 

12 SPARC-Proessoren, 8 Gbyte verteilter Speicher) durcheführt 



iteratur 

] K. Akemi, Ph. deForcrand, M. Fujisaki, T. Hashimoto, H.C. Hege, e 
al.: Autocorrelation in Updating Pure SU(3) Lattice Gange Theory by 
the Use of Overrelaxed Algorithms. Nuclear Physics B (Proc. Suppl) 
to appear 1993. 

2] K. Akemi, Ph. deForcrand, M. Fujisaki, T. Hashimoto, H.C. Hege, et 
al.: Study of Spatial Size Effects in Quenched Wilson Hadron Spectro 
scopy at ß 63 ibd. 

3] K. Akemi, Ph. deForcrand, M. Fujisaki, T. Hashimoto, H.C. Hege, et 
al.: Monte Carlo Renormalization Group Study at Large ß in the Con-
finement Region ibd. 
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nwendungen der Bundesansalt für ater ia lrschung und —prüfung 
M) 

Bearbeiter: S. Bartmann 

Kooperation: W. Müller, J. Zimpfer (BAM) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Die mit der BAM seit 1988 be 
stehende Kooperation konnte 1992 um weitere vier Jahre verlängert werden. 
Ziel der Zusammenarbeit ist der effektive Einsatz der Hochleistungsrechner 
des ZIB für einschlägige Forschungsaufgaben der BAM. Hierbei sollen sowohl 
die eingesetzten Modelle und Methoden in gemeinsamer Arbeit verbessert 
werden, als auch das informationstechnische Umfeld dem jeweiligen interna­
tionalen technischen Standard anepaßt werden. Die Kooperation berührt 
folende Teilebiete: 

Entwicklung und Erschließung moderner Rechenmethoden für ingeni 
eur-wissenschaftliche Anwendungen im Bereich der Materialforschung 
und -prüfun, einschließlich der Realisierun eines Musterarbeitsplat 
es 

Sicherstellung angemessener und stabiler Produktionsbedinunen für 
die Rechenaufträe der BAM 

Laufende Anpassung der technischen Dokumentation an den sachlich 
ebotenen technischen Stand 

Optimierun von Software für die Hochleistunsrechner 

Methodische und technische Unterstütun der Endbenuter 

Folende Forschunsaufaben wurden im Rahmen der Kooperation bearbei 
tet: 

Verifikation analytischer Funktionen durch FE-Modelle (Impedanen) 

Werkstoffmodellierunen im Hochtemperaturbereich 

Untersuchungen des Trag- und Verformungsverhaltens bei brandbe 
anspruchten Stahlkonstruktionen (thermo-elastisch-plastische Stabili 
tätsuntersuchunen) 

Rißwachstumssimulation an 2D- und 3D-Modellen von Bruchmecha­
nikproben mit Hilfe der FE-Methoden 
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Berechnung des nichtlinearen Last-Verfbrmun-Vehaltns von Tank­
böden bei unfallähnlicher Beanspruchun 

Verleichende Untersuchungen der FE-Programme ADINA und 
ABAQUS anhand bruchmechanischer Kennrößen. 

Für die wissenschaftlich-methodische Unterstützung und die Beantwortun 
wissenschaftlich-technischer Fraen stehen den Endbenutzern in der BAM 
im Rahmen der Kooperation einige wissenschaftliche Mitarbeiter des ZIB ur 
Verfügung. Der im Kooperationsvertrag vorgesehene "Musterarbeitsplat für 
Inenieure" konnte 1992 bereits weitehend realisiert werden: 

Es wurde eine Workstation der Firma Silicon Graphics beschafft und 
in der BAM aufestellt 

Diese Workstation wurde mit einer direkten P-Verbindun den 
Cray-Computern des ZIB versehen. 

Softwarepakete ur Visualisierun wurden auf der Workstation instal 
liert 

Im Rahmen der wissenschaftlichen Kooperation wurden drei konkrete Pro­
jekte ausgewählt, die emeinsam von der BAM und dem ZIB bearbeitet 
werden sollen. 



nticklung i n a t i o n s t e c h n i s c h e r rundlagen für die Museu 
dokuentation 

Bearbeiter: C. Saro, B. Schröder, K. Mader 

Kooperation: C. Wolters (Institut für Museumskunde, Staatliche Museen 
u Berlin), H. Klemens (Institut für Museumswesen) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Zwischen dem ZIB und dem In­
stitut für Museumskunde der Staatlichen Museen zu Berlin - Preußischer 
Kulturbesit (IfM) besteht seit 1981 eine vertragliche Zusammenarbeit, wel 
che 1992 um weitere fünf Jahre verlängert werden konnte. Im Rahmen dieser 
langfristigen Kooperation wurden mehrere Projekte zum Computer-Einsatz 
im Museumsbereich (besonders bei der Inventarisierung und Dokumentati 
on) durchgeführt. Als Basissoftware wird dazu das ursprünglich von der bri 
tischen Museum Documentation Association entwickelte Programmsystem 
GOS benutzt. Das Datenbankprogramm GOS wurde von Anfang an spe­
ziell zur Unterstützung der Inventarisation und Dokumentation im Muse 
um entwickelt. Es bietet Datenstrukturen und Verarbeitungsmoduln an, die 
den komplexen Informationstrukturen in diesem Bereich besonders angepaßt 
sind. Außerdem ist GOS sehr modular aufgebaut und dadurch leicht erweiter­
bar. GOS wird vom ZIB kontinuierlich weiterentwickelt, wobei eine einheit 
liche Bedieneroberfläche auf den verschiedenen HardwarePlattformen und 
Betriebssystemen sehr wichtig ist. Da GOS verstärkt auch in großen Museen 
eingesetzt wird, mußte die bisherige Datenverwaltung von GOS durch eine 
mehrplatzfähige Version ersetzt werden. Außerdem standen bei der Weiter 
entwicklun Vereinfachungen bei der Dateneingabe im Vordergrund. Bei der 
großen Menge der zu erfassenden Objekte wirken sich selbst kleine Rationa­
lisierungen bei der Eingabe sehr stark auf die Dauer bzw. die Kosten eines 
Projektes aus. Wichtig ist dabei eine Übernahme von vorhandenen Kartei 
en oder Erwerbungsbüchern, möglichst ohne inhaltliche Überarbeitun, da 
diese an Fremdfirmen delegiert werden kann. In engem Zusammenhang da­
mit steht die Möglichkeit eines sinnvollen Retrievals auf nicht bei der Ein­

abe vereinheitlichten Daten z.B. durch einen Thesaurus. GOS ermöglicht 
z.B. eine Recherche nach Möbeln, ohne daß der einzelne Benutzer wissen 
muß, welche Objektbezeichnungen zu diesem Thema in der Inventardatei 
vorhanden sind. Ein weiterer Entwicklungsschwerpunkt ist die Verarbeitung 
ungenauer Informationen. Im kulturhistorischen Bereich ibt es häufig nicht 
exakt quantifizierbare Angaben (z.B. Datierung: Anfang 19. Jahrhundert 
Herkunft: niederrheinisch etc.) oder widersprüchliche Quellen, welche nur mit 
großem Aufwand in herkömmlichen Datenbanksystemen verarbeitet werden 
können. 



apitel 4 

issenschaftliche ienstleistungen 
Berliner w a r e - n t i c k l u n g s und T e s t u e b u n g BER 

Bearbeiter: H.H. Frese, C. Jarst 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Ziel des Projektes BERSET ist 
die Entwicklung und Bereitstellung einer verteilten Programmentwicklungs­
und Testumgebung mit grafischer Benutzeroberfläche für die Benutzer der 
Berliner Supercomputer. BERSET unterstütt in der Prorammentwicklun 
die Phasen 

Codierung 

Modultest 

Integration 

Systemtest 

Leistunsanalyse 

des Software-Lebenszyklus und faßt dabei alle benötigten W e r k e u e unter 
einer gemeinsamen grafischen Benutzeroberfläche usammen. 

Nach dem koneptionellen Entwurf des BERSET-Schichtenmodells 

+ + 

I Display Manager | 

+ + 

+ + + + 

I Tool Manager | | File Manager | 

+ + + + 



+ + + + 

I Tools | D e n b a s i s 

+ + + + 

wurden im Berichtszeitraum die einzelnen BERSET-Komponenten entwickelt 
und implementiert. Sämtliche BERSET-Komponenten sind in ANSI C im­
plementiert. Die zentrale Steuerung und die Kommunikation zwischen BER-
SET und dem Benutzer erfolgt durch den BERSET Display Manager, des­
sen auf X Window basierende grafische Benuteroberfläche mit dem Athe 
na Widget Set implementiert wurde. Ein integrierter BERSET Tool Ma­
n a e r mit offener Werkeugschnittstelle erlaubt eine flexible Anpassung der 
eingebundenen Werkzeuge durch den Benutzer und die Integration weiterer 
durch den Benutzer oder den Systemverwalter definierter Werkzeuge sowie 
den Austausch vorhandener Werkzeuge. Sämtliche für die Programmentwick­
lun benötigten Daten werden in einer gemeinsamen Datenbasis durch den 
integrierten BERSET File Manager verwaltet 

Im Berichtszeitraum wurde zunächst ein Prototyp entworfen und dann zu ei 
ner einsatzfähigen Produktionsversion weiterentwickelt. Implementierungen 
für die Betriebssystem SunOS, UNICOS und IRIX stehen ur Verfüun 
weitere Implementierungen sind eplant. 

Im Folgezeitraum soll BERSET zu einer verteilten Entwicklungsumgebun 
weiterentwickelt werden, wobei die Implementierungsphase (Codierung und 
Modultest) auf der lokalen Workstation und die Testphase (Systemtest und 
Optimierung) auf dem Supercomputer realisiert werden sollen und der Benut­
zer beim Werkzeugeinsatz zwischen der Workstation und dem Supercomputer 
durch die Entwicklunsumebung geführt wird. 



Verteilte nwenungen heterogenen echnernetz un auf Par­
allelrechnern 

Bearbeiter: H.-H. Frese, H.C. He 

Kooperation: J. Diemer (Hahn-Meitner-Institut Berlin GmbH) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Im Rahmen der Kooperation 
"Scientific Workstation (SWS) wurde in Zusammenarbeit mit dem HMI die 
Realisierung von parallelem und verteiltem Rechnen im heterogenen Rech­
nernetz unter Ausnutung von freien Workstation-Kapazitäten und vorhan­
denen Vektorrechnern sowie dem Einsatz von massiv parallelen Rechnern 
untersucht. Als Planungsgrundlae für das Projekt "SWS 92/93 wurde zu 
Anfan des Berichtszeitraums ein Phasenplan erstellt, der sich auf Anwen­
dungen am Beispiel des aus der kombinatorischen Optimierung stammenden 
Branch-and-Cut-Framework und eines Programmpaketes zur Analyse und 
Visualisierun von mehratomigen Clustern und deren Verteilung mit Hilfe 
eines einzusetenden Softwaresystems beieht. Zum Ende des Berichtszeit­
raums wurde zwischen dem HMI und dem ZIB ein neuer Kooperationsver 
trag geschlossen, dessen Ziel die Forschung auf dem wissenschaftlichen Gebiet 
"Methoden der verteilten und parallelen Datenverarbeitung" und der Einsatz 
dieser Methoden im Bereich Scientific Computin ist. Als Schwerpunkte der 
Kooperation wurden definiert: 

Untersuchun des Einsates unterschiedlicher MP-Systeme 

Untersuchun unterschiedlicher Prorammiermethoden für parallele An­
wendunen 

Parallele Nutun von Workstationkapaitäten u Leereiten 

Lastausleich bei paralleler Nutun von Rechnern. 

Einen weiterer Schwerpunkt wird die Untersuchung von Prorammiermodel 
len, -Werkzeugen und -Umebunen für den u beschaffenden Parallelrechner 
des ZIB bilden. 



Z u g a n g s s t e RJ Tool für ie Berliner u p e r c p u t e r 

Bearbeiter: H.H. Frese, T. Klinski 

Kooperation: J. Diemer (Hahn-Meitner-Institut Berlin GmbH) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: Das im Rahmen einer Diplomar 
beit in Zusammenarbeit mit dem Fachbereich Informatik der Technischen 
Fachhochschule Berlin und der Hahn-Meitner-Institut Berlin GmbH ent 
wickelte Zuganswerkzeug RJE Tool für die Supercomputer im HMI und 
im ZIB wurde zu einer Produktionsversion weiterenwickelt und auf unter 
schiedlichen Server- und WorkstationPlatformen implementiert. Für die 
Rückübertragung der Auftragsausgabe wurde ein asynchrones Übertragungs 
verfahren entwickelt und in das RJE Tool integriert. Die auf der Basis von 
Open Look realisierte Benutzeroberfläche wurde für den Athena Widget Set 
portiert. Für Workstations ohne grafische Benuteroberfläche wurde eine 
kommandozeilenorientierte Version entwickelt. 

Es stehen j e t t Implementierunen für die folenden Systeme ur Verfüun 

i n o w Version: 

Sun SPARCstation und SPARCserver mit SunOS 1.1 oder SunOS 
41.2 und X11R vom MIT 

Silicon Graphics IRIS mit IRI 

CDC mit E / I 

DECstation mit ULTRI 

DELL PC mit UNI 

Open Look Version: 

Sun SPARCstation und SPARCserver mit SunOS 1.1 oder SunOS 
41.2 und Open Windows 3.0 

K o a n z e i l e n v e r s i o n : 

für die o . . Systeme und usätlich für IBM RS mit AI 3. 

Der RJE Server wurde für CRAY X-MP und CRAY Y-MP mit UNICOS 
6.1 und UNICOS 7.0 implementiert. Eine Version für UNICOS Multi Level 
Security (MLS) ist ebenfalls verfübar 



Verteilte S y t e auf Grötrechnern 

Bearbeiter: G. Maiehöfe 

Kooperation: Reionales Rechenentrum der Universität S tu t t a r t (RUS) 

Beschreibung der Forschungsarbeit: In Zusammenarbeit mit dem RUS 
wurde ein Konzept für eine leistungsfähige Kopplung der Supercomputer bei 
der Rechenzentren erarbeitet. Als Netzverbindung sollten am RUS entwickel­
te Komponenten oder Industrielösungen auf der Basis von VBN (Vorläufer 
Breitbandnetz der Deutschen Bundespost Telekom) mit einer Bandbreite von 
144 MBit/Sek. verwendet werden. Nach Gesprächen mit der Telekom, der In­
dustrie und dem RUS wurde ein FDDI-Ring am ZIB zu Testzwecken instal 
liert. Als Testinstallation wurden die beiden Supercomputer des ZIB und bis 
zu vier Ethernet-Subnetze über den FDDI-Rin verbunden und Messunen 
durchgeführt, um die Funktionalität und Leistung aller Netzkomponenten zu 
erproben. Meßergebnisse für ähnliche Konfigurationen lagen in [1], [2] und [3] 
vor. In Zusammenarbeit mit der CRAY Research GmbH wurden die für den 
Netanschluß relevanten Systemparameter optimiert. Danach ergaben Mes 
sungen, daß der FDDI-Ring gegenüber dem Ethernet-Backbone des ZIB 
eine Leistungsverbesserun um eine Größenordnung erbringt (Ethernet ca. 
500kByte/Sek., FDDI-Rin ca. 5 MByte/Sek.). Diese Verbesserung gilt so­
wohl für einzelne Verbindungen als auch für den Gesamtdurchsatz. Mitte des 
Jahres 1992 entschied die Telekom, daß VBN nicht mehr für die Datenübert 
ragung zur Verfügung gestellt werden würde. Damit bestand zunächst kei 
ne Möglichkeit mehr, das erarbeitete Kopplungskonzept zwischen Stuttgart 
und Berlin zu realisieren. Auf Anreung der Deutschen Bundespost Telekom 
wurde ein Antrag auf Teilnahme am ATM-Pilotprojekt der Telekom (Beginn 
1994) estellt, um dann auf dieser Basis eine Größtrechnerkopplung zu ver 
folgen. Parallel zu den Arbeiten an der Hardwareverbindung zwischen den 
Standorten wurden Softwarewerkeuge für verteilte Systeme getestet und die 
Voraussetzungen auf der Seite der Betriebssysteme und der Rechenzentrums 
organisation untersucht. Diese Arbeiten können im Rahmen der sonstigen 
Aktivitäten des ZIB auf dem Gebiet der verteilten Systeme genutzt wer 
den und werden später, im Rahmen des ATM-Pilotprojektes, wieder in das 
durch die Absage der Bundespost ins Stocken geratene Projekt der Kopplung 
mit der Universität Stuttgart einfließen. Die Erprobung schneller Netzkom­
ponenten im Rahmen dieses Projektes führte unmittelbar zur Einführung 
von schnellen Netzwerkkomponenten der Firma Network Systems Inc. in die 
aktuelle Konfiuration des Berliner Landeshöchstleistunsrechners 
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lektronische ibliothek für a t h e a t i s c h e ware 

Bearbeiter: W. Dali t , J. Lügger, M. Mayer 

Kooperation: R. Boisvert (National Institute of Standards and Technolo­
gy - NIST, Center for Computing and Applied Mathematics, Gaithersburg 
USA), E. Grosse (AT&T Bell Labs, New Jersey, USA), A.C. Hearn (The 
Rand Corporation, Santa Monica, USA), Fachgruppe "Numerische Software" 
von Gl, GAMM und DMV, Fachgruppe "Computeralgebra" von Gl, GAMM 
und DMV, G. Schneider (Institut für Experimentelle Mathematik, Univer 
sität Essen) 

Beschreibung Die elektronische Bibliothek eLib ist jetzt schon seit 3 Jah­
ren im Einsatz und bietet der mathematischen Community einen kosten­
freien Zugriff auf nun über 10000 mathematischen Algorithmen und Doku­
mente aus allen Bereichen des wissenschaftlichen Rechnens. Insbesondere die 
hauseigenen Softwareentwicklungen werden hierüber der wissenschaftlichen 
Öffentlichkeit zur Verfügung gestellt. Besonders sei aber hier erwähnt, daß 
vermehrt die an die Mathematik angrenzenden Naturwissenschaften (Physik, 
Chemie, E-Technik, Ing.-Wiss.) diesen Dienst nutzen. Zunehmend wird die 
eLib auch als allgemeines Informationsmedium eingesetzt, d.h. bestimmte 
Bereiche in der eLib werden dazu benutzt, Informationen (Tagunsveran­
staltungen, Reviews, etc.) für eine spezielle Benutzergruppe dort abzulegen, 
die auch nachträglich (im Sinne eines Archivs) eingesehen werden können. 
Darüber hinaus kann diese Leistung sogar für spezielle Benutzergruppen ex­
klusiv bereitgestellt werden. Auf diese Weise stellt die eLib z.B. ZIB-eigene 
Dokumentationslisten und Software-Bibliotheken nur für die Mitarbeiter des 
Hauses zur Verfügung. Im Zuge der vermehrten Anbindung der wissenschaft 
lichen Institutionen an das Internet wurde ein zusätlicher Zugriff auf die 
Resourcen der eLib über einen "anonymen ftp-Server realisiert. Damit ist 
die eLib nicht nur über praktisch jedes wissenschaftliche Netz erreichbar 
sondern es werden auch die international verbreiteten Internet-Dienste un­
terstützt. Diese Politik der "Unterstützung verbreiteter Net-Dienste wird 
auch weiterhin verfolgt. Insbesondere seit das ZIB über sogenannte High 
Speed-Verbindungen verfügt, konnte eine deutliche Zunahme des Zugriffs 
über den Internet-Dienst "ftp" festgestellt werden. Innerhalb der eLib wur­
de im Berichtszeitraum auch ein "Fortran-nach C" Konverter bereitgestellt 
Dieser erlaubt einem Benutzer, die vorwiegend in Fortran bereitstehenden 
Programmquellen nach C zu konvertieren. Damit wird der zunehmenden Be 
deutung der Programmiersprache C auch innerhalb der Mathematik Rech­
nung getragen, und die schon bestehenden "Grundbibliotheken" brauchen 
nicht neu (in C) programmiert zu werden. Da die eLib als Verbundbibliothek 
mit den international bekannten Software-Bibliotheken NetLib (J.J. Don-



garra, E. Grosse) und Reduce Network Library (A.C. Hearn) realisiert ist 
kommt dem Update-Service eine besondere Bedeutung zu. Insbesondere wur 
den bezüglich der NetLib neue Wege beschritten, die es heute ermöglichen, 
den kompletten Softwarebestand der amerikanischen Netlib mit dem am ZIB 
bestehenden automatisch u synchronisieren. Bei der Reduce Network Libra­
ry ist hierfür schon seit längerem ein Mechanismus etabliert, der den Update 
über eine Mailschnittstelle automatisiert. Technisch wurde auch eine Anlei 
chung der beiden NetlibProzessoren vorgenommen, so daß jetzt am ZIB so­
wohl beide Mailknoten (NetLib und Reduce Network Library), als auch der 
Aufruf der entsprechenden Prozessoren innerhalb eines eLib Zugriffs, über 
dasselbe Programm realisiert sind. Ein Hauptproblem im Berichtsjahr war 
die quantitativ zunehmende Aufgabe, Informationen in die eLib zu integrie 
ren, die von außenstehenden Benutzergruppen herangetragen wurden. Hier 
wurde ein neues Konzept entwickelt, das im Kern ein dezentrales Mainte 
nieren der Informationen in der eLib und der entsprechenden eLib-Menüs 
beinhaltet, die jetzt automatisch erzeugt werden. Über eine Mailschnittstelle 
werden Informationen in die eLib geschickt, die daraufhin die Information ins 
eLib-Archiv integriert und den entsprechenden Teilbereich ihrer nach außen 
sichtbaren Menüs neu aufbaut und einen Preview hierauf ermöglicht, bevor 
der deentral Verantwortliche seinen Bereich für die "Öffentlichkeit frei ibt 
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as elektronische Diskussionsforu O p t N e t 

Bearbeiter: . Lügger W. Dalit 

Kooperation: U. Zimmermann, M. Dowling und Mitarbeiter des Is t i tu ts 
für Angewandte Mathematik er Uiversität Braschwei - F a c h p p 

O p t i m i e r g " der DMV 

Beschreibung der Forschungsarbeit: fan Dezember wurden die Ar 
be i tn am orgnisatorischn und technisch Konzept eines elektroischen 
Diskussionsforms als Modellntwurf für d Einsat neuerer elektronischer 
Kommikat ionstechik in de Fachgruppe der Deutschen Mathematiker 
Vereiigung (DMV) aufgenommn. Das Opt-Net soll das elektroische Fo­
ru der Fachgruppe Optimierung" der DMV sein u d am ZIB techisch 
eingerichtet werden. Das Opt-Net wird von der F a c h g p p e O p t i m i e r g " 
inhaltlich b e t r e t es soll aber nicht auf die Fachuppe "Opt imie rg" e 
schränkt sein, sondern - internatioal - all Wissenschaftlern und Studenten 

us Mathematik, Wirtschaftswissenschafte, Elektrotechnik und Informatik 
zur Verfü stehen, die a der Optimierung interessiert s i d oder di nt 
spreche formatio nu k ö . Es soll beihal t 

ei moderiertes Diskssionsform (Maili List) 
ei wöchntlichen Digest der Beiträg 
E-mail-Adressn für alle Teilehmer (virtelle Mailbox 
ei WhitePage-Service mit whois-Abfraemöglichkeit 
ei Schlüssel für d nteraktiv gang z r eLib des ZIB 

• ei Opt-Net-Archiv der eLib mit diverse Suchmöglichkeitn. 
Über die elektronische Bibliothek eLib für mathematische Software des ZIB 
soll jeder Opt-Net-Teilehmer - aktiv oder passiv nu k 

den Dialog-Zuang zur NetLib und r Reduce Network Library (Red-
Lib), mit einer umfassen Samml mathematischer Softwar 
einen Distributions-Service für Dokmente (PostScript, TgX), Pro­
gramme ( Q u e l l , Biaries), D a t n und Reports (PostScript, TgX) 
die automatische Ankündigun von eiträ im I e r e t d im USE 
NET (Archie, WAIS, Gopher nd IMP) 

den Zuriff aus dem ernet (telnet, mail, ftp) und a s allen Wissen 
schafts und Pos te t ( D a t P , X 4 0 ) a f alle i der eLib archi 
viert formatio 

Die über das Opt-Net verbreitet Informatione stehen der Öffntlichkeit 
zur Ver füng . Verkehrssprache im Opt-Net ist E l i s c h . Die Teilahme am 
Opt-Net d die Mitliedschaft s i d kos t f re i 



n i a t i o n vo u l a t i o n s e l l e n 

Bearbeiter: . A s , B. Kirkorowic 

Beschreibung er Forschungsarbeit: In einem Kooperationsprojekt mit 
der Firma Siemens Nixdorf Iformationssysteme, Augsbug, ist das Simula­
tiospaket AMSEL ntstanden, welches für die Simlation eines fahrerlosen 
Transportsystems und der Fahrbewegug des Bedingerätes eines Hochre 
gallaers verwndet wird. Die Simulationsprogramme, di ursprüglich a 
e i e m Siemens PC MX300 entwickelt worden sind, werd jetzt im ZIB auf 
SUN-Workstatios weiterentwickelt. Zur Verdeutl ichg der Simulationser 
gebnisse sollte eine graphische Oberfläche geschaff werden. Die Graphik 
sollte möglichst kompatibel sein, also abhängig von derer Software, und 
auch für ade re Simulatiosprojekte, z.B. für das Telebusprojekt, einsetzbar 
sein Im H a s e wurde scho e i e Graphikschnittstelle a f der Basis der Biblio­
thek Xlib entwickelt, die MiniGraphik. Sie ist sowohl uner Su View als auch 
XI1, sowie am Macintosh einsetbar Der Ablauf der Simlation und die Form 
und der Umfang der graphischen Ausgabe wird über ein Kontrollfnster, ein 
"Graphical User Ier face" g e s t e r t . Daz wird di ebenfalls im ZIB ent 
wickelte Bibliothek Ztools verwenet, die auf XView und damit auf dem X 
Window System a u f b a . Für Dokumntatiozwecke soll die Graphik auch 
als PostScript-Datei a g g e b e n werdn könen. Im Hiblick auf de Einsatz 
in anderen Projektn wurde deshalb eine Schnittstell zu xfig ewählt. Der je 
weilige Bildschirminhalt wird im Format e i e s xfig-Textfiles a e b e nd 
kann von xfig weiterverarbeitet und i e i e PostScript-Datei mgewadelt 
werden. Die xfig-Schnittstelle soll auch dazu diene, im weiter Einsat ein 
beliebiges G r d b i l d , das mit dem Graphikeditor gzeichnet wrde , e izul 
e s n nd da da ra f die animiert S imat ioergebnisse a u z u g e b . I 
einem erst Anwenduspro ramm wurde e i e graphische Oberfläche 
Simulation der Fahrbewegung des R e a l b e d i e r ä t e s eschaff. Es werd 
sowohl die beladenen als auch die unbeladenen Fahrten besonders geknn 
eichnet. Man hat sowohl die Möglichkeit, sich die bereits abgearbeiteten als 

auch di och im Auftraspool efdlich d och icht abearbeitet 
Fahrt ei lass 
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aralleles un verteiltes Rechnen 

Bearbeiter: . Gramme, H . Hge, G. Skorobohatyj, R l i g 

Beschreibung Infrastruktur D r c h Installatio er jeweils uesten Ver 
sion er (sich g e g e ä r t i g zu einem Q a s i s t a d a r d e n t w i c k e l n ) Message-
Passing-Bibliothek PVM und weitere b e i t e n d e Maßahmen wurde am ZIB 
die Möglichkeit eschaffen, Applikationen im heteroen Workstation-Net 
zu verteile. Z t w i c k l g paralleler Programme wurd ein a f SUN-
Workstations l a e n d e r S i m a t o r (für Intel iPSC) einesetzt. Bis zur Be 
schaffung e i e s i s t i t t s e i n e n Parallelrechers muß auf xterne Rechner 
ausewiche werden im erichtsjahr ein Fujits AP100 (Fujits To­
kio) und einen Intel iPSC/860 (KFA Jülich) 
Evaluation paralleler Rechnersysteme: Es ist geplant, für das ZIB ein ei­
stungsstarken Parallelrechner zu beschaffen. Eine Aalyse der im ZIB ent 
wickelten Algorithmen ergab, daß für die Mehrzahl nur eine MIMD-Architekt 
i F r a e kommt. Rechner der angestrebtn Leistungsklasse sind heute nur 

rch Verwedun (physikalisch) verteilten Speichers realisierbar. Daher wur 
de eine Evaluation aller marktgängig hoch-parallele MIMD-Recher mit 
physikalisch verteiltem Speicher v o r n o m m . Hierzu wurde eine eige 
S i t e aus synthetischen Benchmarks und Ker typischer Programme aus 

n Bereich kombinatorische Optimierug, erik u d Symbolik erstellt 
d a f d interessierenden Parallelrechern zum Laufen gebracht. Dar 

aus ergaben sich detaillierte Burteilunge (hisichtlich Architektur, Hard­
ware, System und A n w d s s o f t w a r e , Prorammiermodel l , Entwick­
l s u m g e b n g , verschiedene Leistungskriterin, I egra t ion die beste 

ende Rechner-Infrastruktur sw.) für di neuesten, testfähien Modell 
der Hersteller Intel, Kendall Suare, Meiko, nCUBE, Parsytec und Thinking 
Machies. Parallel wurde die Entwicklun weiterer, noch nicht am Markt er 
schienener Modelle verfolgt. Erebnis der mfangeichn Recherch war daß 
keines der im Jahr 1992 fertigen Prodkte unsere nforderungen gen 
Die Beschaffung des Parallelrechners w r d e daher um ein Jahr verschoben 
Implementierung von Kernalgorithmen der kombinatorischen Optimierung 
Verschiedee Variaten vo Netzwerk-Algorithmen wurdn in optimierter se 

untieller u d (soweit möglich) paralleler Form implementiert. Dazu zählen 
der Alorithmus von Goldberg ( B e s t i m m g des maximalen Flusses), ein Al 

ori thms vo Gomory/Hu ( B e s t i m m g des minimal Schnittes zwisch 
je wei Knoten eines ungerichtet Netwerks), Verfahren von Hao/Orlin un 
Nagamochi/Ibaraki ( B e s t i m m g des lobale minimal Schnittes) sowie 
Algorithmen vo Karp und Youn/Tarjan/Orli (Bestimmng des Minimum-
Mean-Cycle i gerichteten Netzwerkn). Grundproblem der Implemntie 
ung paralleler Netzwerk-Algorithmen ist die Diskrepaz zwischen deren z 

meist feiner Granularität d d hoh L a t z z e i t der Kommika t io 
im R e c h e r e t 



Visualisierung 

Bearbeiter: H.C. H e , T. H ö l l , H. Jadicke, J. L a d o r 
Paetsch, D. Stalli 

Kooperation: A. Rotthäuser, M. R m p f (SF 56, Inst. f. angew. Mathe 
matik, Universität Bonn), W. B a m a n , M. Morzynski, F Thiele (Herman 
Föttinger-Institut für Thermo F l iddyamik , TU Berli) , S Ya 
(Gastprofessor am ZIB) 

Beschreibung der Entwicklungs- und Serviceproekte: Schwerpunk­
e der G r p p e Visualisierung waren die Bereitstellung e i e r geeineten Geräte 

ausstattung, die Auswahl, Beschaffun und Apassung ge ine t e r Fremd 
Software, die Entwicklng e i g e r Visualisieruns-Softwar und die Durch­
f ü h r g vo Projekte er wissenschaftliche Visalisierng. Über die Dienst 
e i s t ungsaaben h i n s wurde mit Vorarbeit fü ei Fo r schspro jek t 
u ethode der wissschaftlich Visualisierug b e g o n 

Geräteausstattung: Für die am Afan es Berichtszeitrames fertiggestellt 
erste Ausbastufe der Video-Aufzeichnusalae wurd Proramme u 
A f e i c h n d Schneid computererzeuer B i l d s e q u n entwickelt 
Ebenso wrden Proramm zur Bildaueichnu durch d n Filmbelichter 
erstellt, so daß vo edem Arbeitsplat im ZIB s Dias e r g t werd 
kön 

Software-Ausstattung Die im Vorjahr vielfach verwenetete, interaktive Vi 
a l i s ie runmgebun apE wurde duch das SGI-Produkt Explorer, welches 
f ähnlich Prinzipien beruht, fast vollständig ersetzt. Explorer wurde u 

neue Modu erweitert mit dem Ziel, die Fk t iona l i t ä t von Explorer a 
die von apE a n z u p a s s . Zur Vervollständigu er Software-Ausstattng 
wurd eine Reihe von PublicProgrammsystemen, roßenteils aus den Ge 
bieten Bildver und -bearbeitung, installiert nd an lokale Bedürfnisse an­

epaßt (z.B. Utah Raster Toolkit, SDSC Image Tools PBMpls, Raysha-
e, Inetray, SciA). Zur Anpassu an besondere Bedrf i sse (u.a. Video 

und Dia-Afzeichnung) wurd s p e l l e Erwei tergen für Public-Domain 
Programme erstellt. Daneben wrden auch umfangreiche kommerzielle Pro­
d k t e am ZIB eigeführt (SGI Invntur Wavefrot A d v a e d Visa l ie r ) d 

die A r b e i t s g e b g inegriert 

Ergänzende Entwicklung eigener VisualisierungsSoftware: Die optimale Nut 
zu der v e r s c h i e d , recht heteroen SoftwareKomponenen erfordert 
Bindeglieder, di e i e Reihe vo n Einentwicklung erforderlich mach­
t e . Frühere Eienentwicklungen wurd weitergeführt; zum Beispiel w r d e 
fü das h a e i e , im ZIB vielfach v e r w e t Proramm GRAZIL ei ra-



fische B n u o b f l ä c w i c l t d inu pr 
g e s t a l t . 

Durchführung von Projekten der wissenschaftlichen Visualisierung: In Z 
s a m m a r b e i t mit ander Abteilungen und xtern Kooperationspartner 
wurden ehrere F i l m s e e n erstellt. Dazu mußt eilweise mfangreiche 
Erweiterunen zu v o r h a d e r Softwar ntwickelt und implementiert wer 
den . Animatiossteuerung für Grap und E x p l o r e r / I n t o r ) . Es wurde 
mit den Vorarbeiten für die Erstellung e i e s Films b , der die Arbeit 
der F o r s c h g s g r p p des ZIB darstell soll 

Anwender-Betreuung und -Information: Nebn der Betreuung von A n ­
dern in Eielprojekten waren die vielfältige Grafik- nd Visalisierngs 
mölichkeit am ZIB alle ZIB-Mitarbeitern als auch externen B n u t e r 
n a h e b r i g e n . Dazu w r d ei e n t s p r e c h e s Handbuch verfaßt. I einem 
viertgige Workshop wurde ei Überblick er das Gebiet der wissschaft 
lich Visalisier vermittelt 

Zukünige Prekte gen E e des Beichtszeitraumes w d e mit Vor 
arbeiten für ein 199 zu s t a r t d e s Forschungsprojekt "Volume-Rendering 

f massiv paralleln Rechnern egonen. Ziel dieses Projektes ist, moder 
Parallelrechner r interaktien Visualisieru höher -d imsioa le r , auch 

f i c h t i f o r m Gitter esiedelter Dat (etwa Lös s adan-

Schnitt durch e inn menschlichen Schädel zur Planun ne 
Hyperthermie-Therapie. Die Grauwerte auf der Schnittfläch eben di 

Feinheit eines Tetraeder-Gitters wieder, das zur Berechnu er 
Wärmeverteilung d in t , welche d r c h die drei darestellt 

Mikrowell-A d i e r t wird. 
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Darstell e i e r Travel l ig-Salesma-Tor mit 6 Städt 

iteratur 

1] Abt. Visalisierun und Paralleles Rechnen: Handbuch zur Visualisie 
rung am ZIB. Techical Report TR 9 2 , K o r a d - Z e - Z n t r m Ber 
li (1992) 
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uropäische ung von L 

Bearbeiter: W. 

Kooperation: LIS Worki Gro 

Beschreibung: Auch im let ten Jahr hat die Europäische Gemeischaft 
die Inernationale Normung der Programmiersprache LISP ("ISO-LISP) un­
t e r s t ü . Der dabei erarbeitete Dialekt EuLISP wird demächst in der Ver 
sion vorli d da vo der Eropäisch emeischaft p b l i e r t 
werdn. 

Wesentliche Konkrrente bei der inera t ional Normng sind Common 
LISP, der amerikanische Entwurf, der nunmehr in einer üerarbeitete Ver 
sion vorligt sowie ISLISP, ein japaischer Entwurf, der i er Nachfole der 
im let Jahresberichts erwäh DKLisp steht 

Technische asis für mbolisches echnen ochleistungsbe 
reic 

Bearbeiter: W. , H. Mel 

Kooperation: Diverse Recherhersteller, Uiversity of Utah 

Beschreibung: uch im Berichtszeitrau wurde an der Weiterentwick­
lung Pflege vo Portable Stadard LIS als Basis für das symbolisch 
Rech gearbeitet 

Für d n als Baustei von Parallelrechner häufig v e r w e e t el Proessor 
i860 wurde ein Codegenerator geschrieben und di otwndigen Anpassunge 
erstellt. Dies ist isbesondere fü eine Erweiter vo PSL oder REDUCE 

r parallele Recherarchitekt von I e r e s s 

Die Kommnikation vo PSL mit xternen Prozessen wurde verbessert, die 
Verwendung von shared memory d emaphoren im Betriebssystem UN­
IX ist j e t t möglich. Diese K o m p o e n s i d erforderlich, w n n PSL oder 
REDUCE in e i e r hybriden Proeßumgebu (z.B. Kopplung symbolischer 
Verfahr mit a d e r V e r a r b e i t s s c h r i t t ) e i e s e t t werd soll 



erische uswertungen in mbolischer t e b u n g 

Bearbeiter: W. , I. B k i h a m d Ch. C a a m 

Kooperation: . Hear , S. Kamny (RAND, Santa Moica) 

Beschreibung: Computer Alebra System biet als Alterativ um 
exakten (symbolische) Rech Gleitkommazahlen beliebiger Genauigkeit 
(frei wählbare Mantissenlä und nbeschränkter Exponnt) an. Das ist ins 

esodere von Ineresse, wenn das exakte Verfahren zu lange dauert oder i 
Fällen, wo das Ergebis im allemeinen icht exakt dargestellt werden k a n 
wi etwa W e l vo Polynom höheren Gerades. In A b h i k e i t vo er 

ewünschten Genauigkeit ka er mit derarti Rechnu verb 
fwad sehr hoch sein 

Zunächst wurde die techische Grundlge der in REDUCE b e n u z t n "big 
floats" vo einer d i m a l e n auf e i e binäre Basis umgestellt, was e i e voll 
s t ä d i e Aufarbeitung der Softwar zur Fole hatte. Dadurch ko Rech­
n u n mit dies Zahl ei Faktor 8 b e s c h l n i t werden. 

Als nächster Schritt schloß sich im erichtszeitraum e i e Erweiterung der 
Funktionalität an. Im Zusammhang mit der Erstellung e i e s Pakets f 
die symbolische Verarbeitun sp ie l le r Funktione rde e b f a l l s der 
Aswert mit beliebier G k e i t earbeitet 

*I. Beckingham und Ch. Cannam sind Studenten der Universität Bath (England) und 
haben im Berichtszeitraum als Praktikanten am ZIB gearbeitet 
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insatz er I n a t i o n s t e c h n i k useu 

Bearbeiter: . Saro, B. S c h , K. M 

Kooperation: tsches Historisches M u m 
isches t i a l s e u m 
um f ö l k e d e (Staatliche M rl 
um f V o l k s k d e (Staaiche M e e n zu rli 

e c k l r g - V o r m m n u d S c h s - A a l 

Beschreibung: Seit gen re wid d ZIB w i t w i c k e l t e D 
kprogramm GOS auch von einelnen gro M b e n u t . Die Z 

s a m m a r b e i t ist um Tei d c h diekte K o o r a t i n mit d ZIB, um 
Teil d c h die K o o r a t i s v e r r ä g it d stit f M u m s k d 

. d I s t i t u umswes lt 

Mit d tsche Historische um besteht seit Sept 1991 ein 
diekter Kooperatiosvertrag. Im ahmen dies Kooperation w d e GOS 
auf d s Betiebssyst OS/2 p o r t i e . Seit A n f g 1992 wid GOS m D t 
sch Historisch M u m etwa 1 Mitarbeitrn I n a r i s i e r u 
d estände von etw 0.000 Objektn e i e s e t . D e i w n bishe 
(Jnuar 1993) etw .0 Objekt ch ei ehr a r l i c h eschei 
ugssch ( e h r als 2 0 K g o r ) i a r i s i e r 

eit Mitte 1992 ibt es eine intensive Zusammenareit mit dem isch 
t i a l u s u m in ü n c h . Zi ist die Umstell ein bish nu l l 
ührte S t o r t k a r e i etw 00000 Objekt uf ein C e r e t 

a die D r f a s s u g der v o r h a n Karteikart n ein F d f 
v o r g m m wid, soll die U s t l l bis Mitte 199 eschloss 

Das i Vor go rojekt a useum f V ö l k e r k e (d Staat 
iche en rlin) E D V - U s t ü der R ü c k h n g von 
weiten Weltk ch Leningrad usgelagerten e s t ä d n w e 1992 r­

folgreich weitergefü d wid w s c h e i n i c h im üh 1993 beschlos 
s e . Seit Mitte 1992 lauf arall az V o r b e i t n f die I a r i s 
ti üb Bestä 

m Mseum f Volkskunde d Staatlich us u rl g a n e 1992 
wei vschiedene r o e k t . Z c h s t wurd H i i t t l zur rstü 

des U z u g s des Mseums für Volkskune v d r umsinsel geschafen 
L ä n i s t i ist an eine vo l l s täd ie I a r i s t i eständ edcht 
(etw Objekte) 
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apitel 

henzentrum 

5.1 Aufgabe und ganisation 

Das R e c h e n z e u m es ZIB eteibt d n rliner L d e s h ö c h s t e i s t s 
ech e i e i inrnationalen ergleich eh esche ide H ö c h s t e i s t s 
e c h n e i r a t i o n , di es ges t t t oll r o m e d jeweil k tu l l 

chstn Kmplexi tä tsksse in Angrif e h e n . U den gebne 
anzelle Randbedi wid di K o n g r a t i laufed d s t ä d i 

wachsende echnisch A n f o r d e n des s o g n t e n H i h P e f o r c e 
Scintific C m p t i g (HPSC) ßt Währ des vrgangene Jahes 
w u r e sie swohl durch V e r b e s s n es Rechernetzes al auch durch E 
w e i t u n e n des Fie u d Cmputes CRA Y-MP2E weiterentwick 
Da s HPSC ei stark i n t e r d i s ä r e n Charakt hat, beschäftigt d 
ZIB im R e c h e u m nicht nu I n f o r t i k r , Mathemtik nd C m p 
t e e c h i k e r , s d e r auch W i s s s c h e r s vschied ebietn 
"Cmput t iona l Sciences, die i en Projekten d u p o m p r a w e n 
mitarbeitn. Die E t w i c k p r o e k t e des R e c h e n t u m s si g r d s ä 
lich an eine Servicufgab e b n d n . Über dies Projekte wi and 
Stelle berichtet. Z i c h zum etrieb des L d e s h ö c h s t l e i s t u n e c h e r s 
hat d s Rechenzentrum die Aufgae, die i n f o r a t i s t e c h i s c h e Infrastrk­
tu i a l b des ZIB z schff zw. auf ei emessenen techisch 
Stand zu alten. Ei r g a g r a m m es R e c h u m s f e t sich in K i t 
2 dieses B ich te s 

5.2 teiligung des ZIB der DV—Landesplanung 

Ei Ges die A s s t t t chschle und w i s s s c h i c h e n 
Einrichtung n Berli it G e n r In fo rmat i s d ommunikti 
onstechik w r d e 1 9 3 u e r Tit " E D V - G e s a n die Wiss 
schft im L a n e B r l 1 9 - 1 9 6 d m Brliner A b o d n e t s vorge 
und z e t t 1981 u m f a s s d forgeschiebn. Seitdm sind i ßi 
A b s t ä n allenfalls T e i e i c h e dargestllt woren. Die Z m m n f ü h 
d P t i a l e in Berlin die Schaf e in r ge ine t en nfrastukt für 
Forsch d E n t w i c k g ließ es al ebot rschei e i e koordi 

rende lanu ü di nächst Ja u e s t l l . Die Satsverwaltung 
Wissnscha d Forschu es Lanes B r l hat d e i e A e i t s 

gruppe i s Leb u f , di u m i e s t fü eich R 
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der H o c h s a u f ö r n g a r n A u s s t u e n w ä d des B 
ichtszeitraums eine L e s p a n u n g rarbeitet h . An dies beitsgrup 

pe hatt ch das ZIB A n e i . Die Landespnung b s i r uf m Prinzip 
ede v e a r Dinstleist n c h w i t s c h i c h e n K i t dicht wie 

möglich n A e i t s l a des W i s s s c h a f t l s , Studente oder t ech i 
schen estell zu . Geichwohl gibt es zahlreiche D i s t e i s t g 

d G e , di aus G r n der Witschalichkeit ufgr organis 
orischr Ntwendikeit icht jed n u r lokal z g gestellt 

en könne, s n d A n w n r e g a l , ü e r r e o n a l o d r wtwei t 
ü r ei R e c h n e t z z g l i c h emacht w d e n ssen. As w e s l i c h 
s t k t u l l e Vorasse tzug f Wisseschftsstndort Br l i schägt die 

eitsgrupp ah di Sch eines leistungsfhige regionalen Rech­
e t e r k e s e t r o o l i t n A etwork, MAN) vor. Das ZIB ist i ah­

men der vorlgen esplanung al ( e i i ) Betreiber des L d e s 
h ö c h s t l e i s t e c h n e ausgewiesn. Di nu sieht vor, d als Nch­
f o l g e c h r der CRA X-MP eine S u p c o m p f i g u r a t i eschfft 

oll, die s h l a s k o n t i l l e n vektorllen u d skalaren K m p o 
nenten esteh oll al ch ei e i s t ä h i Paralllrechertei 
Die 199/199 esch o n r a t i o n oll ei etwa z c h 
Leistungsgewin gege et Syst gen. Als b e r r a l 
Diensteistung des ZIB rden der Ldesp lanu die Softwareinforti 

s d i s t e des ZIB w ä n t , ü die i it ichtet w 

5.3 A u s b a de n d e s h ö c t l s t u n g e c n e r s 

5.3.1 a r w a r e 

eshöchstleistungsrecher ist ei mpexes techisches S y s t , d 
schiedlichen R e c h n , Denha l tungskmp u d der 

ezialg esteht, die d c h ei leistungsstarkes m m u n i k t i s e t z 
k vrbunde s i d siehe K f i r a t i o n s s k i z z e am e dieses itels) 

raktisch kontinuierliche A s b es Gesamtsyst mit ständig wech­
I v e s t i t i s s c h w k t e spge l t das B n des ZIB w i d , im 

v o d s h a l t s i t t l einem öglichst breite Spek­
um von F o r s c h s v o r h a b uf em ebiet des HPSC die techisch 

Vorausset e i e Löung zu biet Folg V e s s 
weit Bichtszeitraum v o r g m m 

Die Auf te ing der kti es ndeshöchs te is tunechers i 
die Breiche "Filesver" d " C m p u e s e e r " w u e i ufe der 

st H ä l e des B i c h t s j r e s geschloss. As Da tve rwa lungs 
ftware wid die D Migrati ftware d Cray Resarch, I . ei 
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Die u s g e w ä e Har und S f t w a r u r a CRA Y-
s S T - A C S L u d S U N - S t r r e c h k t i e r An 

e i b l o . Fü die S i c h n g uf ci 12 eits 
p l a m p u t e n i ZIB e r z e u n und v a l e t n w ro 
e d n g e s c h i e b , die S i c h e i t s k l a i s t i 
al es es b 

Die die T n n u der F k t i o s b e e i c h e forr l iche Leistngsv 
ess i e t e i c h wurde d c h e s c h a u g N e t k k 

ent der Fi etwork Syst rreicht. Dies B e s c h a u g legt 
ugleich die Grunlage ür d u f u e ies Hocheschwindikeits 

n e t z k e s it H I P P I - V b i u n n und A s c h s s d s knf t i 
ATM-Net d t s c h e s s t Telek 

et Vorechner mit hstl lergebundenem e t e b s s y s t m wur 
d Ende des Bichtse i t raums die CDC Cyber 0 it Betebssy­
ste OS/VE stillgel Dies war d Abschlß d 1987 gonenen 
Ü b e h u n der g e s a e n P r o k t i u m e b es L e s h c h s t 
l e i s t e c h s i die U N I X - l 

s Dialogseer wur ei Viprozessorsystem SUN 4/ stall 
d über ein VME-BsInterfae diekt mit d F e s e e r erbun 

Dieses Syst sich hisichtich Leistung, Sftwarestabilitä 
d F k t i a l i t Bichtszeitraum b e s t s b e w . I diesem 

Z m m e n h e ei e i m e s NQS (Networ Quu i Sy­
stem) it d sit e i i c h t e t d di O r g a i s t i n des 
ZIB-Dialogrver vo ar b m m it be 
steht de CRAY-Cmp Kel u d Berl ei au nu 
sicht v o l l m m gleicharti gleichbechti e tzzga 

m p e s e CRAY-X-M/24 w d e vo rstller g 
un e i s t s s t ä r e M l l X - M / 2 1 6 e t s c h t 

Die Rechnleist es Fies e d c h Hi e i e s wei 
rozessor 

s Danarchiv des F i e s s w e d c h Istal lat i e i e s weit 
s se t t s i l o weit 

it w ichtseitraum die R e c h n e r k g u r a t i umgestalet 
d ß i Ra de ü eitraum 1991-1994 vorgeseh Beschffu 
e i e s N a c h f o l g e c h r s r de rl Ldeshöchsteis tngsrech et 

raktisch nu ch di esch m p e s ssteht 
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5.3. ftware 

Typisch eines S u p e r r s i itär For 
ist die V n g bstentwicken rogramm er Benutz zw 
von Programmn, di halb der wissschaftich e i s c h f t ü e r di 
Rechere tze k s t l o s u sge t s ch t w . Tro m Lufe d 

re eine nicht rhebiche S m m l g v Programm iblothek 
u f e b t , die ZIB ral walet a n e b rd Die V 
endung olch a l l g e i n e m m r z i l l eb ftwar ewi 
ch bei S u p m p eh ed 

asisbibliotheken: 
IMSL, NAG, BLAS, EISPAC, L I P A C , LAPAC 

piler: 
FORTRA77, ANSI C, C , PASCAL, LIS 

hemie: 
AMBER 3A, AMPAC 2.1, DISCOVER, GAMESS-UK, GAMESSUSA, 
GAUSSIAN 90, GRADSCF 9.6, GROMOS 87, MOPAC 60, RPAC 86, 
U i C h DO9 D G s s , CADPAC) 

trukturmechanik: 
ADINA , A B A U S 

puteralgbr 
R E U C E 

aphik, Visualisierung: 
KS 4.x (Fortran), NewGKS, X G S , GRIPS Fortra) BIZEPS Fort 

r a ) , NAG GRAPH. LIB. Mar 0 ( F o r r a ) , CVT X11R4, M t i 
XView, DGL), MPGS 

Tools: 
AIT, PVM, RJETOOL 

e lbs tvs tän l ich stehe di ZIB wtwei t a n e b D i s t eLib, 
etlib d edib ch d nu d u p r r e c h r z 

5.4 t z u n g des L n d e s h ö c t l s t u n g e c n e r s 

5 . 1 eutscher Vektorrechnerverbun ), wechselseiti 
echnernutzung 

Zwisch dern Schleswig-Holstei e d c h s un rl esteht 
ei rag die w e c h s e i t i e N Vektorrech s ZIB 
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verwal ei Re die Ane i e d s Landes Berlin uf d 
R e c h n a r r l n d . Di f o l g d e T l l e zeigt die wechse i t i 

ch V e k t o r r e c h a z i t ä N W seit 1984 

ahr 

1984 

19 
1987 
19 

199 

1991 

1992 

** 

#*# 

#*#* 

Wechselseitig anteilig echnernutzung 
S y t e 

CRA l-M/12 rl 
CRA -M/12 rl 
CRA l-M/12 rl 
CRA X - M / 2 rl 
CRA X - M / 2 rl 
CRA X - M / 2 1 * * 
CRA X - M / 2 rl 
CRA X - M / 2 1 
CRA X - M / 2 rl 
CRA X - M / 2 1 
SIEMENS V *** 
CRA X - M / 2 rl 
CRA Y - M - 2 E / 1 r l * * * * 
CRA X - M / 2 1 
SIEMENS V / 1 * * * 
CRA X - M / 2 1 6 rl 
CRA Y - M - 2 E / 1 rl 
CRA X - M / 2 1 
SIEMENS S 

s t a l l t J n u a r 1987 
stall 1987 als CRA X 

utzung urc 
rl 

85 

12 
87 

- M / 1 
CRA X - M / 2 1 ara l 19 

Scheswi 
-Holstei 

16 

12 

ewei 

s t a l l t J n u a r 99 als SIEMENS V P 2 , Eweit 
g z SIEMENS S e 1991 

s t a l l t S 991 

Nied 
chs 

19 

19 

12 

uprrech che Forhugsd i sz das einzige W z e u 
er Forsch D i s p sind sie ei unntbehrliches Hilfsmitte 
ebe n d e n Ger edar R e c h l e i s t n g ü s t e i g t die tech­
isch Möglichkeiten d e m a , d iele Proekte icht griff genom 

werden könen, weil die verfügbare Rechenleis tg z ist. Dies 
ärt di c h t , d ß H ö c h s t e i s t e c h mm voll stet 
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sind, d d la W a r e i t e für di Bearei t grßere u f ä g e b 
steh Wge ess rgleichbarkeit w vorstehen Tabl l 
dah nu di r o z a l Ane ie d a r r im o r d d t s c h Vektor 
ech an rchweg voll stet Systmen ufgfüh 

W vo Anf g e a n t eigt sich u f g r d de terschiedlich 
s t a l l t i n s t n e u d L e i s t s c h a r a k t i s t i k a e i e d l i c h e T e z zum 
K a p a z i t t s g l e i c h zwischen Ki d Brlin. Abweichd v der anung 
ist hinge u b c h t , d ß d s t s c h von Rechenzeit wischen Nie 

chs d d vorgnann ar N W nicht d n gewünscht 
Umfang angenommen at. Mit n f r u g NIX als Betiebssystem 

es SIEMENS V d ü t e d von alle etei estebt azitäts 
gleich künfti hebich r l e ich t t w 

5. fschlüsselung ach artnern 

Die 1992 n Berl ktorrechnern a n u r a e b e n e L e i n g 
( g e s s U-St ei t sich wi folg uf di schied e 
n u r g r u p p 

Rechner 
An B e n u t r a b e e Leis 
insgesamt: 
Vor der Berechnung der Anteile der 
einzelnen Partner des ZIB an der 
Leistung der Berliner Supercompu­
ter wird der Eigenverbrauch des 
ZIB und seiner unmittelbaren F r 
schungspartner ermittelt: 
Eigene Forschungsprojekte des ZIB 
Bundesanstalt für 
Materialfrschung und -prüfung 

mit b r A n i l s Z B : 
Nach Abzug diess Eignanteils ver 
blieben demnach zur Verteilung an 
externe Benutzer: 

iese Leistung verteilte sich wi 
folgt auf die Partner des ZIB: 
Freie Universität Berlin 
Technische Universität Berlin 
Humbldt-Universität zu Berlin 
Land Niedersachsen 
Land Schleswig-Holstein 
Sonstige Universitäten 

nstige Institute 

X-MP/24 
15.093, 

462, 
3,8 

14.627,3 

7.671, 52 %) 
4.384,2 30 %) 

0, 
32,2 

1.780,4 12 %) 
439,1 (3 %) 
3190 %) 

Y-MP2E/164 
7.860, 

141, 
148, 

7.570,3 

3.559, 47 %) 
2.217,6 29 %) 

67,7 ( %) 
77,7 %) 

1.205,9 16 %) 
441,9 (6 %) 

00 
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5 . 3 roekte it gro Rechenzeitverbrauch 

Di folgnden u f f ü h r t roek t gro e c n z e i r a u 
nd h e b i e n (d s t ) or Recenzeit­

r a h wird U-Stnde tr h d n Rec RA X-M 
und CRAY Y-M e b . D ra uf d n d n Rec 
N W ist weils r o e k e i b o t r t 
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i i t 

Struktur v n Ferrofiden 
ntersuch leklarer Gase u 
o ß z e s s e 

Ab init 
efekten in G 

Ab initi B a n s t r u t u r b e r e c h g e n 
n Z n a l k i d s c h i c h t e n 

imulatin nichtlinearer T r a s p r t p h ä ­
in lbleit 

U n t e r s u c h g v ichtgleichewicht 
s a t m s p ä r e 
B e b e i t n g s i s m i s r Re 
te 

e lbstksis tente B a s t r u t u r b e r e c h 

imulati er agnetfeldentstru 
in 

Institut 

EP 

AAP 

AAP 

-I 

IP 

PG 

Rechner 

3 

Y-

32 

85 
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hem 
M o l e k ü l d m i k v lustern 

- Ki 
n t e m i s c Bere 
a l l c l u n u Molküle 

Berechnu e lektr ischer Eigenschaf 
ten bak t i ve r leküle 
Ab initi erechnugen v lustern 
Untersuch R e t i in der 

M D / i m u l a n v l 

antenchemisch Untersuchugen 
n L i n 

Ab init B e n z is 
mu etanreaktinen 

antenchemische U n t e r s u c h g des 
P r s f 
B e r e c h n g ageregter Zus täne v 

in 
Untersuch t a i l i t 

tallclustern 
Ingenieurwissensch. /Bauwesen 

m s m u g u i 
elpofle 

n ä e P o f l u m s m u n g mit a 
e ls ter Wirbelstr 

An 
icht lineare F E - B e r e c h e n 

B a u s t r u k t i n e n 
eteorologie/ Ozeanographie 

e Smu Klma 
sch 

z e r a p i s c h Moelle 

Institut 

IP 

IP 

-IKrist 

I 

-IA 

IP 

IP 

IP 

FI 

FI 

FI 
IBa 

zean 

Rechner 
Y-

24 

as w e i e Proek r a w o r t l i c e I s t folgnd 
ss tt w e r n : 

[ n z j 

folgnd K n z n : 1] F B , 2] TUB, 3] ] HUB, 
eipz [6] i Wupprtal ] S s t 
nd folgnd s t i t u n : 

12 



PTC] st ikal nd o r e C 
IKist st stallograph 
I T ] st or sik 
IE st a l p h i k 
I M o r st eorolo 
PA] st i k a l e Astro 
PG] st i k a l e G d ä s 
Oze st nde 

C] st o r g a e C 
AAP st s t r o i e nd s t r o p h i k 

IOC] st fü r g a n i s e Ch 
PTC] - N - S t r a i - I s t i ikal nd or 

HFI - F ö t t r - I s t nd d d i k 
IB st fü Allgeie B d 

5.5 Interne enstleistungen des R e n e n t r u m 

Fü F o r h u nd E i c g s a u f g a b s ZIB, so 
s t e c ufgab e c e n z t r u m st as ZI t G u p p 
UNIX-Worsta gesta e jweils ei rbe igrupp zugor 

nd und d l a e i m P a g g - S nd n D i s -
-8 b s t a g g - S hält h häuf la t r b s 

s t m m d nd nt genut n u . M s o l r G 
grupp umic . i ei toc e i e i n d er 

ein -S tr as b r ei r I DDI-
nd a s "öffntlice" nd st sa 
ZI r Zei wa 125 U N I X - W o r s t a s b t r b nd 

nu I einzl n d l t s sich um folgnd G 

IB RS 
G I 3 1 0 
GI4D30 
GIIndig 

HP 
X 

00 
40 
Mi 

n z h l ommentar 
als min als Filserv 

Referenmaschin 

Referenzmaschin 
Referenzmaschin 
Referenzmaschin 
Referenzmaschin 
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Au PCs nd 4 c i n t o e c als n z a s 
S o w a r e e i c nd nd ll Aufgab ei 

. N glickei gt tarbei ZI ei ei 
UNIX-Worsta grf u H o e i s t nd a l s r n r­

alb und ß a l s ZI d e D n h a l st eisgrup 
Fil r V f ü g , m R e c n z n t r u m ichert 

i c e i t r a u m u g l i c lan cha ei 
hparall st de e i l a s Mill DM 

as a r k t a o t b t e i g V a l nd Parall Rech 
s a m m a r e i R e c n z n t r u m r s h h ic 

c h m a r t e r s c h u g di h s t l l hd 
lar war ei aralllrec rst h m n d l a n A s 

n d s t l e i s t g s r e c s t a l l r t n w d Arbei 
ur koopra Wors t s i r t ei r­
e i e i nd nd mp rtei st g r n d 

s a m m a r b e i d m R e c n z n t r u m d ec nd orga 
sator V o r a n d k o o r a v e N u g Workst 

h D i c e i t r a u m s t a l l r t e FDDI- so 
nfalls i c e i t r a u m af Fi wor st 
d ünf glich upp Wors t zw 
r s i c ndbrei rbind nd nf leist 

uf di fek rteilt nd e x l l 
h 
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apitel 

ublikationen 

6.1 Preprints 

2—1 .A. Bornemann; H. Yseren ta : A Basic Norm Equivalence for 
the Theory of Mulilevel Methods 

bstract: S b s d e c m p i t nt S s bas 
2-lik o r t g o a l roectio pla mport rol for e cns t r 

nd al m l t g r ik rativ m Recntl evral 
uthor roed e q v a l associ or h 
e i ^ 1 o r . T r e o r t ary, ta 
i t n t h s r whic is bas th f K-funionals 

known from the he f i l a i o aces. 
Keywords: multil n u n m m h e , opimal co 
gence rates. 
AMS(MOS) su l a i o n : 65N55 5N30 5N50. 

SC 92—2 J. Ackermann; K. Helfrich: Radius of Convergence of the 1/Z-
Expansion for Diaomic Molecules: The Ground Stte of the Isoelectro-
nic H2 Sequence 
Abstract: Using the pr turbat inal -var ia t inal Rayleigh-Ritz matri 
formalism, th 1/Zexpansion f r the g rund State of the soectroni 
H2 s e q c e in the ränge f the i n t r n u e a r distance 0.2 < R < 9.0 i 
alculated. Also ower bounds of th radius of onvrgence, based o 

Kato's theory f l inar Operators ar given. n u r i a l reults o 
th 1 / Z x p a n i o n an be compared ith the e c t r u l t s and do no 

nvrge in th w l e R-rang This ehavior i in qualitative agree 
ment with th ower bounds for the radius o convergence and nlight 
some still op oprties of 1/Z xpani or this s u e n c e in th 
literatur 
PACS: 31.15 + 31.20 Di 31.20 z. 

SC 92—3 Martin G r h e l : Discree Mathemaics in Manufacturing. 
Abstract: Manufaturing i a topc that ovides r i h opportuniti 
f r important mathmatical ontribution to eal-world roblms 
purpose of this p a p r is o sow, by m a n s o sevral e x m p l , w 
and how mathmatical p b l m s of a d i s c t e nature ari in manufa 
turing and t demostrat the avings and improvments that can 
achieved by mplying th techniqus of combinatrial o p t i i z a t i n . 

he opcs d ränge from the ign h a e of a rodu t ( g . r u -

12 



ting, p l a c e n t and via i n i i z a t i n in SI d i g n ) , the c n t r 
NC hines (eg. drilling and p t t i n g ) , th management f a 
mbly line, s t rage Syems and wo le fac tor i . We also point out 

difficulti in th modelling f complex situati and outlin the al-
gorithmi meth that are sed f r th Soluti f th m a t h a t i c a l 
Problems ariing in manufaturing. 
Keywords: d i s c r e mathmatics, ombinatrial op t i i za t i ppli-
ati to manufaturing. 

SC 92—4 Yoshiko Wakabayahi: Medians of Binary elaions: Compuio-
nal Complexüy. 
Abstract : L t 5R e th f all binary r l a t i s on fnit t N 
and d be th mmetrie d i e n c e distance d e f d on 5ß. For a give 
profile LT = (Ri, Rm) £ , a relation R* 6 that minimizes th 
funtion YJk=\ d{R, R) calld a median l a t i n of L A nu 
P r b l m s oecuring in th soial ce in qualitativ data analys 
and in ulticriteria dec making an b modlled as problems o 
finding medians of a ro binary relations In these c n t e t th 
profile II r ep ren t s c l l e c d data (prefeences, smilarities, gam and 
th bjeetiv that of nding a mdian r l a t i f II with some spe 
ial ature (reresenting eg. c o e n s u s of p r e f c e s , l u t r i n g 
imilar obees , ranking f t e m s , In this p p we analyse th 
omputational omplexity of all su prblems in hich the median i 
quired to satisfy e more of the operties: rflexitivity, smmetry 

antisymmtry tranitivity and compteness. W p e that hen 
transitivity i quird (excep he ymmetry and o m p s s ar 
also s m u l t a n u s l y r u i r e d t h n the crrsponding median p b l e m 
is iVP-hard. In some cass w ove that t h y remain iVP-hard wh 
th ofile II ha ixed nu binary r l a t i s 

SC 92—5 Jens Lang; Artur Walter: A Finite Element Method Adapive in 
Space and Time for Nonlinear Reaction-Diffusion-Systems. 
Abstract : Large ale combution imulatios show th eed f r ad­

tiv thods. First to save computation ti and ainly to resolve 
al and instationary p h o m e n a . In c n t r a t to th widespad 

thod of l ins , w ook at th reaction- diffusio equations an ab t r a 
auhy ble in an appopriate Hubert space. This mans , we f 

discetiz in t i m , a s s u i n g th spce prblems solvd p t pr 
c r ied t r a n c e . S , w are abl ntrol th space and t i e err 

ara t ly in an adaptiv a p p o a h . he time d i t i z a t i o n i don by 
several adaptive R u n g u t t a e t h s w a s r the space d i e t i ­
zation a finite eement ethod is usd . T d i e n t bhaviour f th 
proposed a p p r o s ar montrated many fundamental amp 
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le from e c g y opagati ectrdyna and ombuti 
theory. 
Keywords: initial bundary valu r o b l , t h m e t h ada t iv 
RungeKutta metho finite e l e m n t , m h r n t . 
AMS(MOS) ec lassificatins 6515 6 3 0 6 5 5 0 . 

SC 92—6 R. Kornhuber; G. Wittum: Discreizaion and Ieraive Solion 
of Convection Diffusion Equaions 
Abstract : W ropose an n d d box meth hi turns out t 
b a variant tandard nite e e n t th in the cas pur 
diffusion and an extension of b a w a r d d i f e i n g to irrgulär grid 
if only convectiv transport is p r n t . Togth with the adaptive ori-
ntatio proposd in a recent per and a t r l i n e rdering f th 

unknows, this discretization ads to a highly e f n t adaptive m 
thod f r th a p p r a t i f intrnal layers in the case of larg al 
Peclet nu 

SC 92—7 Christof Schütte; Michael Wulkow: Quantum Teory with Discrete 
Spectra and Countable Systems of Differential Equaions — A Nume 
rical Treatment of aman Spectroscopy. 
Abstract : M o e f c c a t i d y n a c s in d i c uantu Sy­

ms l a d to larg eve infinite S y m s of ordinary differntial 
quatins. Some athmatical echniues, develop for the Si­
ulation f c h i c a l p c e s s e , make a numerial Soluti ountabl 

ystems o rdinary dierential uations possibl. Both a basc physi-
cal cept for the costruction of s t m s and the structure 
the n u r i c a l tools solving them ar p n t e d . T h e conceptual 
aspects are illutrat by a Simulation of an ccupatin process from 
spectroscopy. In this examp the strutures of rotation spectra r-

d in infrared spectrosopy are explained and some possbiliti r an 
xtension of th m o l ar shown. 

SC 92—8 M. Grötschel; A. Martin R. W s m a n t l : Packing Seiner Trees: 
Polyhedral Invesigations 
Abstract : L t G (V, E e a graph and T C V b a n set. W 
all an dg t S Steiner tree ith respect t T if S nnec all 

pairs of n o s in T. In this p r we addrss th llowing p b l m , 
whih we call th weightd Steiner tree packing probl Givn a gra 
G = {V,E) with dge wights u>e, edge capacitis c , e 6 E and n 
sets T i , . . . Tv, nd dg sets Si,..., SN h that h S a Stein 
tree ith spect t T, at mos ce of thee edge ets se edge 
eac , and suc that th s of the weights of the edg se 
s m i n i a l . Our motivation f tudying this poblem aries from th 

uting prblem in VLSI-deign, where giv ets o point hav 
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e c n n e c d by wir We c i d r th S t i n r tree p k i n g bl 
from a polyhdral point f v i w and d n e an appopriate polyhdr 
alled th Stiner tree packing polyhedrn. The al f this p a p r is 
partially) d r i b this polyhdron by means o inequaliti t turn 
ut that und ild assumption, ach inequality that dfine a face 
or the ( i n g l ) Stiner tree p o l y h d r n can be lifted to a facet-defining 

inequality for the Steine tree packing p o l y h d r n . T main emphasi 
f this p a p r l i s on th p n t a t i o n of socalle Joint inqualitie that 

are valid and facet-defining f r this polyhedron. Inequalities of this 
kind invlve at l e s t two Steiner tree The classes of inequalities w 
hav found form the basis of a bran ut algrithm This algri th 
is ribed in ur ompanion pap 92-9. 

SC 9 2 9 M. Grötsch A. Martin; R. Weismantel: Packing Seiner Trees: 
A Cutting lane Algorithm and Compuational Results 
Abstract: In this p p dscrib utting plan algorithm 
th S t i n r tree p k i n g p r o b l . W our algri th to solv som 
switch routing problms o VLSI-d ign and report ur com 
putational x p e r i c e Thi includ a brief d i s s s i Separati 
algrithms a n -base primal h u r i t i c and i m p l e n t a t i o n de 
tail he aper i baed on th polyhedral theory f r th Steinr tree 
paking polyhedrn veope in ur companion p p e r C -8 and 
meant t turn thi t h r y int an algrithmic ool f r th Solution o 

ractical roblems 

SC 9 2 1 0 M Jünger; A. Martin; G. Rinelt; R. Weismantel: Quadratic 0/1 
Optimization and a Decomposition pproac for the Placement of Elec 
tronic Circuits 
Abstract: T p l a c e n t in th layout d i g n eec t rn ic ciriut 
consist of finding a non-overlapping assignent of rectangular cells t 
p o s i t i s on the chip so that wi rb i l i ty is guaranteed and certain tech-
n ia l traints are t.This p b l e m can be moelled a quadratic 
0/1 gram sbject t l inar ontraint W ill presnt a decom 
posit in appr to th l a c e n t probl and giv results bout 
A^P-hardness and the e n c e f ^ - a p p r o a t i v algrithms or the 
involved optimizatin p b l m s . A g raph th re t i rmulation f th 
p r b l m s will nabl u to develop a p p r o a t i v algorithms Finally 

will nt details of th i m p l e n t a t i ur a p p c h and com 
pare it to industrial state f the art p laceen t routin 
Keywords: Quadratic O/1Otimizat i omputatinal o m p i t y 
VLSI-Dign. 

SC 9 2 1 1 R b e r t E. Biby: Das Implemenieren des Simplex-Verfarens: 
Die Sarbasis 
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A b a c t : Diese nthält die e n b i d Ti le e inr gplant 
S r i n A u f ä t z n ü r di C P L E ' A I m p n t i r u n g des Simpl 

rfahrens. D t eil ist in Einführung: r l i e r t ein kurz 
schreibung d rfahrns für Probleme mit eschränkt Variabl 
zusmmen mit i n r relativ a u f ü h r l i n Dikussion der numerisch 
E i g c h a f t r Netlib-Probleme. Diese Problme bilden au da 
Fundament d r rechnris Untrsuchung in n lgnd Tei­
len. D r zweite T i l enthält di Hauergebniss di ape in 
Beschreibung d Mthode die n EX v e n d ird in 
Startbasis zu k t r u i n . 

SC 92-12 CH Lubich U. Nowak U. Pöhle; Ch. Engstier: MEXX - Nume 
rical Software for the Inegraion of Constraint Mecanical Systems 
Abstract : MEXX ( h r t f MEXanical S m s Xtrapolation int 
g r a t ) is a rtran code for ti Integratin of nstraind echani­
cal ms EXX is su i td f r direct Intgrati f the equations o 
mo t in in dc r ip to r form It i bas on extrapolation of a tim tep 
ping method that is expliit in th d i n t i a l quat ins and linarly 
mplicit in the nonlinear onstraints I only quire the Solutin 

w e l l t r u c t u r d S s t m s of l inar equatios whi can solvd ith a 
omputational wok growing linearly with the n u b e r f b o d i , in th 

of mult ibdy S y s m s with fe cose kinmati loops. ositi 
and v i t y onstraint are enfoced thrughout the I n t g r a t i n in t r -
val, w e c c e r a t i n constraints need n t be fomulated. MEXX 
has opti r t i c o n t i n u s Solutin r p r e n t a t i n (usful f r gra-
phis) and f r th atio o ents such a mpacts he ent article 

esribes MEXX and it undrlying once t 

SC 9 2 1 3 Karin G a t a n n : Compuion of Bifurcaion Graps 
Abstract : The numerical t r e a t n t quivariant p a r a - d p n -
d n t nlinar uati ystms, and ev more its automatin requires 
the intensive use of g r p t h r y . This p r illustrate the grou th 
etic c o m p u t a t i s whih ar done in th preparatio f the n u r i a l 
omputations bifurcatin graph which giv th bifurati b-

groups is d e i n d from the i n t r r l a t i o s h i p of th irrducibl re 
s e n t a t i s o a g r u p and its subgroups he Jacbian is t r a n r m 
o block diagonal tructure ing a modificati of the t r a n s f a t i 
hich transfrms block diagonal tructure with rspect t r-

g r o p Th r incpe of conjugacy ed r y w h e o m e 
b l i and n u r i a l omputatio more e n t . Finally, w 
th ymmetry reduced poblems and b l k s of bian matrice ar 
valuated numerically, th f a t that the givn r p r n t a t i n i uas 

permutation r e s e n t a t i n is exploitd automatially. 
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SC 92—14 B. Erdmann F.A. Bornemann; R. K r n h u r : dapave Mul 
level-Methods in hree Space Dimensions. 
Abstract: We consider th p p i a t Soluti lfadjoint llipti 

oblms in three spce di by piecewse l inar finite e n t 
with rspect to a highly n n - u n i f m trahdral mesh which i ne 
rated adaptivly. The arising l inar ms are solv iterativly by 
the cnjugat gradient mthod ovid with a multil ecnditio 

er. Here, the accuray f th i t ra t iv Soluti i p d with th 
d i e t i z a t i o n e r r r . As the P e r f o a n c e f h ierarhia l bases pecondi-
ti d e t r i r a t e in three spce d i m o n s th BPX pecndit ione 
is ued taking special car f an effcint i m p n t a t i n . Reliabl 
p o s t r i r i e s t i a t for th discretization e r r r ar derivd from a local 
omparison ith the appximat ion r u l t i n g from pecewis quadratic 

e l e e n t To illustrat the theo t ica l r u l t s , we c i d r a familiär 
m o l p b l invlving reentrant o r n s and a real-life proble ari­
ing from h y r t h m i a a recent clinial method for Cancer therapy. 

SC 9 2 1 HM. Möller: O decomposing Sysems of polynomial equaions 
with finitely many Solions. 
Abstract: This p p r deals with y m s of m polynomial quati 
in n unknown, which have only fnitely any Solu t io . A e t h d i 

nted h i h decompos th Soluti et int i n i t l y many sets 
of t h m giv by a f ty 

O (xu fn(xi, 0. 

ain oo r th decompositin ar from ida l thory and 
y l i c a l an ipula t in . F r th ideal g e r a t by th polynomial 
hich describe the Soluti et, a licographical Gröbner bass re 

quired. A articular lemnt of this ba is allows the decompositio 
the Solutin s t . A recurive pplicatio of th ecompositin techni-

giv nally th triangulär u b s m s The algorith give eve 
for non-finite Solutio ets often also u s b l ecompositi 
Keywords: Algebrai varity decompositi Gröbnr b a , S m s 
f n n l i n a r equation 

SC 9 2 1 6 B. Leimkuhler; S. R c h : e Numerical Solion of Consrained 
Hamiltonian Systems 
Abstract: A H i l t n i a n y ect to smooth traint can 
typically b viwed a a H i l t n i a n em n a anifld. Numrical 
omputatins howev , m p e r f d in R . In thi pape ano 

n i a l t r a n a t i from Hamiltnian di f fn t ia l -a lgbra ic equati­
ons" t ODE in E u l i d a n spce are c o n s i d d . 
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In 2, a n o n a l a r a r i z a t i o n s or l a l charts ar d l o p d and it 
s sown how t h s e can be computed in a pratical f r a w o r k . In § 

we cosider the constrution f unconstrain amiltnian ODE y­
tems in the space in hich the contraint manifld i embedded hich 
r e r v e the c t r a i n t manifold s an integral invariant and hos 
ow rduces t the flow of the c t r a i n e d ystem along the manifold. 
t is show that certain of the unco t ra ine amiltonian S y s m s 

force yapunov tability f the cnstraint-invariants, while o th r s ad 
an untabl invariant. In §4, we compare various pojection techni-
es whi might b inorpora td t b t t e r insur p r v a t i o n f th 
nstraint-invariant in the contex f numerical d i t i z a t i n . Nu-
erial experiment illutrate th gree o which the c t r a i n t and 
mplecti invariant ar aintaind u n d r disretizati f variou 

formulations 
Keywords: diffeential-algbraic equati i l tnian ms a­
nonical discretization schemes. 
AMS(MOS) ubec lassficatin: 5. 

SC 92—17 Shuli Yang: Mm scemes on regulär riangulär meses for 2-D 
conservation laws. 
Abstract: In this p wo lasss o econd r d r accurat high r 
soluti emes are p n t n rgulär triangulär mshes or initial 
valu p b l f two d i n s i o n a l cnservation laws class are 
calld R u n g u t t a - F V MmB ( l a l l y Mxim ini und 
preserving) hems, whih ar firt d i s t i z by ( M ) nit v l u m 

thod in spce direction and modifying nuer ica l es and t h n by 
RungeKutta eth in tim direction; T econd class constructed 
by Taylor e x p a n n in tim and the by m t h and making 
modificatio to uxes are called Taylor-F Mm emes MmB 
poperties o th mes are p d f 2-D calar rvat in la 
N u e r i a l r u l t ar givn f r Rimann problms of -D scalar c n ­
servatin la and 2-D gas d y n a m s S y m s and some comparisons 
are made between the two classes of th h e s 
Keywords and phrases: MmB hemes 2-D, c r v a t i n laws ga 
d y n a i s S t m s R u n g K u t t a - , Taylor-F 

SC 9 2 1 8 F.A. Bornemann: Adaptive Soluion of ne-Dimensional Scalar 
Conservation Laws wüh Convex Flux. 
Abstract: A n w adaptiv ppoach for - d i s i o n a l scalar n­

rvat in laws with conve u s proposd. Th initial data ar p 
poximate an adaptiv grid by a problem pendent, mon 
intpolat ion procedure in uc a way, that th multivalud bl 
of charact r i t i transport an e e i l y and expliitly solvd. e uni-
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e entropy olution i osen by means of a ecti r i t r i n due 
LAX F r arbitrary t i m , th Solutions is r e p n t e d by an ada t iv 
m o e splin interpolatin. he spatial appximat ion is contrll 
by l a l r r estimated. A a ditinctive ature f th pp 
ther is d i t i z a t i o n in t i e T thod is monoo 
grids. N u e r i a l mp ar inlud m o t r a t th di 
behavior. 
Keywords: meth o c h a r a r i t i ada t iv grid, mo in t r ­
polation, L 1 r r e s t i a t e 
AMS(MOS) bjec lassficati 15 50. 

SC 9 2 1 9 Günte . Z i g l r : ellability of Cessboard Complexes 
Abstract: Th matching in a omplete bipartit graph for a mpli 
ial o m p l , which in many c has strong structural propertie 
se an quivalnt der ip t ion as hessboard compexes: the comp 
f all no- taking roo positions o ssbards of various sha 

In this p a p r we contruct 'certificate & h a s ' E(m k s that 
if the h a e A contains som £(m, n, &, then the ( k — n o 
the c s s o a r d c o m p x A s Vertex decomposable in the s 

rovan & Billra. This c in artiular the c of rectangular 
ssbards = [m]x[ h i h A) erte decomposable if 

n > 2m and the ( [ m + ^ l ) n i rt ecomposbl in 
genr al. 

noti f v r t ecomposability i a v r y nvenint tool to p 
ellability u ombinatorially defined simplicial ompl 

We e t a b l i h a r l a t i between v r t ecomposbility and the C 
ellability techniqu (f posts) f Björn & W c h 

SC 9 2 2 0 Shuli Yang: Numerical Riemann Solutions in mulipieces for 2-
D gas dynamics Systems I. Conact disconinuities 
Abstract: The n u m r i a l S o l u t i s of Rimann p b l e m s in three ur 
fi and ix peces, which nly cnta in cntact dicontinuities, ar pre 

nted by u ing Taylor VM MmB s m e s on rgulär triangulär 
es 2-D gas d y n a c s S s t m s 2-D Rimann initial data ar 

d in 1], u n d r the s s m p t i n that each jump in initial data 
ut ide of the rigin projec x t l y one planar wav f shoks, cen-

ter rarefation wavs, or n t a t d i n t i n u i t i ain nds o 
th per are that spirals will e shown f r some congura t ins and 
the lations of the Soluti beween differnt distibutins of R i a n n 
initial data are explaine by th numerial Solutions o modified Rie 
mann problems 
Keywords and phrases: R i a n n bl ga d y n a s S m s 
spiral MmB h 
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SC 9 2 2 1 U. N a k : Dynamic Sparsing in Siff Exapolatn Method 
Abstract: Based mpl tability ana ly s f r th -implii t 
Euler d i t i z a t i n a n d y n a c sparsing cedure drived. hi 
procedur automatically liminates small ents of th acbian 

atrix. A a nsequece the amount of wok needd to handle th 
linear algebra ithin s i - i m p l i i t etrapolation integrator can b 

duced dratically. Within the cour f Intgration the sparing ri-
r i , whih decides what "small" m a n s i dynamically adapted t 

ur tability f th discrtizati em Thus, s p s i z e restrition 
due t intability can be avoided. N u r i a l x p e r i n t quit dif-
fernt blems show b u t n s s and ncy f thi d y n a c sparsing 
techniq Th technique oped h in the context of t i f extra­
polat in i n t g r a t r s can in p r in ipe b ppl id to W - m e t h , w 
exact Jacobians may be placed by ufciently goo p p r o a t i 
Keywords: Larg ale intgration xtrapolatio t h d sti ODE 
W - t h d , spar matrix techni 

SC 9 2 2 2 M. Grötschel L. Monm; M. Stor : A Polyedral pproach t 
Network Conneciviy roblems (Exended bsract) 
Abstract: W p n t a polyhedral appoach f r th gneral p b l m o 
d i g n i n g a i n i m c o s t nework with specified nnectivity requir 

nts This includ identifying lasss of face-defining inequaliti 
and using them in a utting plan pprach f obtaining optimal 
near-optimal Solu t io . Pre l i inary omputatinal results with this 

o a h ar p r n t d . 

SC 9 2 2 3 Nguyen Ngoc Chu: An Algorith for imizing a Linear Func 
tion over the Integer Efficient Set 
Abstract: W h a s o p t i i z a t i n f a l inar funti r an nt 

t i a favurit opi r t h t i a l studies th p b l m (P1 f Un­
ding a mximal valu f a l inar funtion dx r an intge ient 
set is still o p n . Th problem (P1) is NP-hard and it is ry unlikely 
that th mal jective valu f the integer problem P1) in many 
cases greatr than th ximal objectiv value of it rresponding 

ntinuous poblem ( ) . In this pape e pay at tent in t th study 
f the p b l m ( ) and some elat oprties of the p b l (P) 

In particular, we establi nditi t e r i n i n g w h t h or n t an 
optimal Solutin to the p b l e m ( an optimal Solutin to the corre 
sponding linear pogra For th p b l e m (P1) w find an u p p r b u n d 

r its o p t i a l objectiv value and p r e n t an algorithm whih gives 
global optimal Solution after a finit number of teps. We also study 
two partiular lasss of poblems (P1) : th b i r i t r i a se and th 

wh d is a n n n g a t i v l inar ombinatin f th v e c c r i t r i a 
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defining the e e n t t. 
Keywords: ultipe ectiv l inar gramming int nt 

t ffiint ne utting lan 

SC 9 2 2 4 M. Grötshel; C.L. Monma; M. Stoer. Polyhedral and Computa-
tional Invesigations for Designing Communication Networks with High 
Survivabili Requirements 
Abstract : We c i d e r th mportant p r a t i a l and t h t i a l P 
b l m of dsigning a lowcos ommuniati netwo hi an ur-
viv failures of certain n w o r omponents Our initial interet in thi 
ar was motivatd by th eed t design certain "twoconneced" sur-
vivabl topoogi or f optic communicatin networks of interes 
to the eginal t e compan i . In this paper, w ribe som 
polyhdral result r netwok design problms with higher onnecti­
vity r q u i r e n t We also eport on some l i i n a r y computatinal 
results for a cutting lane algri th r varius al-world and random 

oblms with high Cnnectivity rquirements whic hows promise f 
oviding good Solution these diffult prblems 

SC 92 CE. rreira; M. G r ö h e l ; S. en; L. Krispenz; A. Martin 
R. Weismantel: Some Integer rograms rising in the Design of Main 
Frame Computers. 
Abstract : In this p ri and d i s s obl that ari 
in th (glbal) deign f a ain f r a e Computer. t a k is to assign 
certain functinal units t a given numb of so call multi hips o 
printed circuit boards taking many technial traint int accunt 
and inimizing a complex o e c t i v e function. 
We cribe the real world p b l . A t h o u g h a t h e a t i a l m o l -
ling of all aspects of this p b l m reults in a rath ompliated i n t g 
program, that eems to b hopelssly dificult - at l t f the p r e n t 
tage of integ ogramming technology. 

We introduce s e r a l r l a x a t i o s of the g r a l m o e l hich ar also 
NP-hard but see to e moe esily accebl The mathematical rela-
t i n s beween the l a a t i and the e t f m u l a t i f th roblm 
ar d i s s d as wl l 

SC 9 2 6 M. G r ö h e l ; A. artin R. smantl: ouing in Grid Gra-
ph by Cutting Planes 
Abstract : In this pap tudy th llowing p o b l m , whi 
all th ighted uting p b l e m . given a grap G = (V, E 

with nn-negative edge ight we and intege dge c i t i 
c G N and t N T1:.. .TN} > 1, be a li of n d e 

wighted ru t ing blem nsis in finding dg s Si,..., SN 
ch that or ach & £ { ! . . . A} th bgraph (V( ntain 
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an [s,£]-ath f r all ,t k, at mos ce of t h e edg set u e edg 
e e a h e G E1, and su that the of the weights of the edg 
se s m i n i a l Our motivation fo studying this p b l e a r i s from 
th uting problem in VLS-design, where giv ts of point hav 
o e connecd by ir We c n s i d r th weighted routing p b l 

from a polyhedral point of view We efin an appopriat polyhedr 
and try t (partially) d e r i b e this polyhedron by m a n s of inqualiti 
We briefy k e h our paration algorithms for some f th present 
lasses of inqualities Based n the para t in routines we have i 

pmen ted a branh and ut algorith Our algorithm pplicbl to 
an important subclass of routing p r b l m s arising in VLSI-dign, na-
mely to problms w h e the undrlying graph is a grid graph and th 
li of n o e set i ate on the uter face of the grid. We report 

ur omputatinal e x p e r i c e ith this class of b l m intance 

6.2 Technical Reports 

9 2 1 K. Söffel: A intio uantum emical Calculations with 
GAMESS-UK and GUSSIN90 Program Packages - A Comparison. 
Abstract: Two o m m i a l l y availabl moecular lectronic t ru ture 
Software pckag G A I A N 9 0 and G A M S U are compard. Ba­

r thi omparison i benchmark suite whih is designd to high-
light the typical ränge alculation ommonly pe r fmed by the ab 
initio omputational st. 

9 2 2 Klaus ö f l : Computaional Cemistry Sofare a ZW. 
Abstract: T llowing report intend to provid u rvy r th 
omputatinal try molecular t r u t u r Softwar installd on th 

rcomputers CRA X-MP/216 and CRA Y-MP2E/164 at ZIB. 
hows what kind b lms an be tackl ith the exiting che 

mi t ry Software, whi ver id räng of ab initio, s e m p i r i a l 
moecular echanics and dyna ppliations 

92-3 Robert Weismantl: Plazieren von Zellen: Teorie und Lösung ei 
nes quadraiscen 0/1-Opimierungsproblems 
Abstract : Die r l i n d Arb i t b ä f t i g t it de Plazi 
r u n g s p b l m , w e l e s be Entwurf k t r n i haltungen auf­
tritt. Das P l a z i r u n g s p b l m m o d l l i e n wir al in quadratiche 
O/Optimierungsproblem u n t r linearn Nenbedingungen und un­
t e n da M l l komplexitättheoretich. D r zweite spekt der 
A r i t bezieht ch auf di ösung p rak t ihe r P r b l s p i im so 
genanntn "Se f cells" Enturfsstil Zur Lösung di sp ur-
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e ein P r t y p m p n t i r t und it " t a t f th a r t P l a z i r u n g 
erfahren v r g l i h n . 
chließ lieh werdn wir uns mit dem l u r i n g b l e m , da in Vari­

ante hrfachchnitt-Prblems d a r l l t b c h ä f t i g n . Dabe teht 
e i n e r i t m rdrgrund, wie d i e P r b l e u r i t i c h gelös er­

n könn und we die I n t g r a t i n de Anatz in da Plazirung 
p g r a m m rfolgt. A n d r s i t s soll da C l u e r i n g r o b l m polydris 
u n t e r c h t rden. 

92-4 Alexander Martin: acken von Seineräumen: olyedrisce Su­
dien und Anwendungen. 
Abstract : G g b i in Graph G (V, E) it positivn Kantnka­
pazität c und n o n g e n T i , . . . , T^. Da einbaumpackung 
Proble steht darin a n t n g n S..., SV zu finde, so daß je­
de S die Ko ten au Tk v b i n d e t und j e Kant e in h ö c s t s c 

a n t m e n g aus SI,...SN vokommt. Ein zulssige ösung di 
es P r b l m s nn ir ine St inbaumpackung. t zuätzlich ein 

wichtung d Kan tn g g e n und n a h iner bezüglich di G 
chtung min ia len Seinbaumpackung g h t , so sprechen ir vom 

gwichte SinrbaumpackungProblem. Die M t i v a t i n zum Stu­
diu di Problms kommt au dem Entwurf elktronisch Schal­
tungen. Ein dort a u f t r n d e s T e i l p b l m i das sogenannt Verdrah­
tungsproblem das im w s e n t l i n darin eht gebene Punktmen­
gen unter b t i m m t n e b d i n g u n g e und tialitätskriterien 
auf eine Grundf läe zu vb inden . Wir tudieren da einerbaumpkung 
Probl aus polydrisch Sicht und finiren ein l y e r d s s n 
Ecken nau d S t i n b a u m p a c k u n g n e n t s p e c n . Anh l i eß nd 

n wir di lyedr durch "gut bzihungswei facetten 
f i n i n d U n g l h u n g n zu b h r e i b n . Baierend auf die n­

gleichunge n t w i c l n wir ein Shn i t t eenver fah ren . Die Lösung des 
Schnit tebnverfahr l i e r t ine unt Schranke für di ptimallösung 
und d i n t als Grundlag für di Entwicklung gut Pr imalhur i t ikn . 
Wir haben das von un implementirte Schnittenenvrfahren an ei­

m Spezialfall d s Verdrahtungsprblms dem sonann ten Switch 
V r d r a h t u n g s p b l m , getestet und v i l v s p e c n d e Ergbnisse er­
zi l t . 

92-5 Andres H o a n n laudia Wul Modular Design of Exrapola­
tion Codes 
Abstract : In this pape we ri modular m p n t a t i f th 

l l t a b l i s h e d extrapolati ULEX EULSIM and D I X fo 
initial valu b lms of ordinary diffential uation The ba mo 
dule embd i an ab t r a extrapolatin method with r d r and t 

135 



ize contr l Baed n this modul the partiular Intgrati s only 
have o povid th underlying d i t i z a t i n schemes 

92-6 M. Grö the l ; J. Lügger W. Sperber: Elektronisc Fachinforma­
tion im Bereic der Mathematik an Hocschulen und Susbericht zum 
DMV-Projekt "Fachinformaion"' 
Abstract : Im Mathea t ik n t l t in D u t c h ­
land die e l k t r n i Fahinformation in Fo Onlin-Datnbank 
MATH und d r C - R O M CompacMAT auf d Grundlage r Ar­
be i tn des R e r a t o r g a n s "Zntralblatt für M a t h a t i k und Ihr Grenz­
g b i e t e . Da ntralblatt fand weithin A n n n u n g und erbrei­
tung. Die R e p t i o n elektrnische Fachinformatin ging jedo - nicht 
nur im B e c h d r Mathematik - nur zögerlich v n s t a t t n . Di Gründe 
dafür r d n in einer vom Bundesminier für Frschung und Techno 
logie ( M F T ) initiirt tudie analysr t . Ein ürzlich von d r Deut­
ch M a t h a t i k i n i g u n g b e g n n e s und vom BMFT geförder­

orhaen hat di "Vrbesserung de n u t z e r r i n t i r t Zugriffs 
auf fahspezifsche Onl in -Datbanken und CD-ROM für Mathemati­
sche Institute in d r B u n d e s r b l i k Deutschland" zu Ziel I n g 
5 athmatisch F a c h b e i e und Institute nemen daran teil Elk­
t r n i Fachinfrmation soll zu ein festn B tand te i l des metho 
dich Instrumentariums r w s s h a f t l i h n Arbeit werdn. Di 
Schrift soll di Ausgangslag in d Fachberechen d a r l l n und di 
rganiatorischen und technichen Infrastrukturaßnah erläutern, 
it denen d spezifiscn Nutzungshmmnisse gegn rden soll 

92-7 Abteilung Visua l i rung und Parall echnn: Handbuc zur 
Visualisierung am ZIB. 
Abstract : S i n t i t intnding t m p y ientif viual izat in tech-
niq are cnfront with the u n p l a n t task f choosing visuali­
zati Software that eets t h i r specific need. A good hoice equi-
es c o i d r a t i n o s r a l a s p e c . Most important are funt inal i ty 

i . . th et of ppor td visual r p n t a t i and restrictins due 
the er's p r d u t i n environment ( i . available hardware and Softwar 
p l a t f m s Software compatibility c o t r a i n t need specific input and 

utput f a t s , netwok distributin r e q u i r n t Cruial are qua-
lity demand ranging from mpl graphics for intractive contr l o 
simulations images of highet quality (glossy print , slides or vid 
movies) ntati p u r p o s . Further aspects of consideration ar 

e f u , levl on hich th u e r is willing to prgram, portability 
onformity to pva l en t tandard availability in the w o r l d i d e u 
ommunity future d i s s e i n a t i o , as well as merging trend in ompu­
r graphi and cienti viual izat in. T aim of this manual i to 
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giv urvy n th g r a h i and viualizatio ftwar that i ur rn t -
ly being povide at ZIB mainly for internal u e w h e räng 
of omputr grahics Software type relevant in a t h a t i a l , natu­
ral and technical s c c e s c o v d : i a g e s y n t h s b a c and higher 
graphics librarie p pograms, visualization environmnt, combin 
text and drawing p g r a m s , ndeers) imag processing and storag 
(raster and vector f m a t , page r i t i n language, raster toolkit 

r image prcessing and f rmat c o n v o n ) capturing f imags 
well as printing n paper and recrding n P g r a p h i e film or vid 
tape Thi I n f o a t i o togeth ith a glossar and recommndatio 

r further reading, s u l d he ospectiv users in g t t ing start 
and a s s t them in king goo iees of g r a h i and visualizati 
Softwar 

6.3 Beiträge in Zeitshriften 

1. k e a n n Hogr n the meastabüüy of th Y^^ ground 
of H\ and N\ : a case study of binding meamorosis 

Phy . B: At. M l t. Phy 5, pp 4 9 - 0 9 8 (1992 

2. . Akemi, Ph. deFocrand, M. Fu j i k i , T. Hashimo 
t al Hadronic Specroscopy on a 32 * 48 Lattice, N u a r Phy 
Pro S p p l ) 16, pp. 293-295 (1992 

3. . Akem Ph. deForcrand, M. Fujisaki, T Hashimoto, HC. et 
al SU(3) Renormalization Group Study on arallel Compuer 100, 
N u a r Phyi B (Pr S p p l ) 1 , pp 20-422 (1992) 

. Akem, Ph. d e F r a n d , M. Fujisaki, T himo 
al QCD on the Higy Parallel Computer 1000, N u a r Phy 
(Pr S p p l 6, pp 644646 (1992) 

5. A. Björn G. M. Zigler: Combinaorial sratifcaion of complex ar 
rangemen Journal f th A r i a n M a t h a t i a l ty , pp 105-
49 (199 

. A. Björn G. M. Z i g l r : Inroducion o Greedoids. In: Matroid Appli­
cations (N. White ed.), Encc lopdia f M a t h a t i s 4 , pp 28-357 
Cmbridge n i v i t y Press 199) 

7. F.A. B r n a n n : daptive Mulilevel Solion of arabolic Equaions 
in SD In: Advance in Comput t h d P D E V I I R. V i h n t -
ky, D. Knight G. R i h t r (Ed IMA New Brswick , pp. 75-8 
1992) 
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8. F.A. Bornemann: An Adaptive Multilevel Approach to Parabc Equat 
ons III. 2D Error Estimaion and Multilevel Precondiioning IMPACT 
Comput. S i Eng. 4, pp 45 (1992) 

9. P. Deuflhard, F.A. Potra: sympotic Mesh Independence of Newon-
Galerkin Methods Via a Rfined Mysovskii Theorem SIAM J. Nu-

r. Anal. 29 N 5, pp 1 3 9 5 - 1 2 (199 

10. M. Deza, M. G r ö , M. Laurent: Clique-We Facets for Muli 
cut Polopes M a t h a t i c s of Opra t i R a r h 17, pp. 9811000 
1992) 

1. M. G r l : Discree Mathematics in Manufacuring. In: Robr t E. OMall 
(ed.), IAM 1991: Prceedings of the Secnd International Conferece 
n Indutrial and Appli Mathmati IAM pp 119-145 (1992 

2. M. Grötschel, C. Mnma, M. Stoer: Computational results with a cu 
ting plane algorithm for designing communicaion neworks with lo 
Connectivity consrain O r a t i R a r h , pp. 309-330 (199 

13. M. Grötscel, C. Monma M. S te r : Facets for Polyhedra Arising in 
the Design of Communicaion Networks with Low Conneciviy Cons 
raint SIAM Jurna l t i i z a t i , pp (1992) 

M. G r ö h e l , Za Win: Cutting lane lgorithm for the Windy 
Postman roblem M a t h e a t i a l Prgramming 55, pp. 339-358 (1992 

5. H R. Kecht: arallel Compuing '91 Parall Computing 1 
pp 7 3 - 6 (199 

J. Lang, A. Walter: A Finite Element Method Adapive in Space and 
Time for Nonlinear eacion-Diffusion-Sysems. IMPACT Comput. S i 
Eng. 4, pp. 269-31 1992) 

7. Lang: Raum- und zeitadapive Finite Elemene Methoden für e 
tions-Dijfusionsgleicungen. In: Prceedings 8. T E C F L A M S i n a r 

d l l i r u n g techni Flammen Darmstadt (1992) 

8. F. S i d t P. Nlting: dapive Mulilevel Beam Propagaion Me 
thod EE Photonis T e c h n g y L t t 4 N , pp 1 3 1 3 8 3 
1992 

19. M. Wulkow, P. Deuflhard: Towards an Ejfcien Compuional Trea 
ment of Heerogeneous Polymer Reactions In: O. Fatunla (ed.), Com 
putat inal Ordinary D i n t i a l E u a t i University Press Nigria 
pp. 287-306 (1992 
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20. G. M. Zieglr: Maroid slabily, ßyems, and affine yperplane ar 
rangements urnal f Algbrai Combinatri 1, pp 283-300 (1992 

6.4 nographie 

N u e r i s c h e Mathematik I. E n e a l g o r i t h i s c h orientierte Enführung. 
. überarbitete Auflage. 

B e a r i t e r : P. D h a r d A. H o a n n 

Beschreibung der Forschungsareit: erfrulic Anklang des 
Somm 199 t a l i g e r c h i n e Lhrbu " N u m r i h e Mathematik 
in algri th o r in t i r t e Einführung" hat r a s c r al o r g e e n in 
weite A u a g n n d i g rden lassen die zu Bginn d ahr 1993 in 

Druk g e n ird. Die G n h i t urde gnutzt, um die es te Aulage in 
e inr R i h n Detail zu r a r i t e n , zu Teil auch zu ve in f achn . D 
grß te il d r Änderungn g h t auf Erfahrungn zurück, di F. Brnemann 
im R a h e n einer Vrlesung im Sommersemestr 1992 an d F rlin ge 

mmelt hat. 

Zu V i n f a h u n g e g r t di Dars l lung d h le r the r i , di nun 
durchgängig linarisiert durhgeführt wird. Bei de rbesserungn is ein 
neue Herleitung d hnelln u r i r t r a n s f m a t i n hrvorzuhebn, di auf 
inen hlag v n D. Brass (Ruhrun iv i t ä t ochu zurückght. 

Dank d r Mitarbit v n R. rnhubr (i Zummenhang it in rl 
sung an der TU erlin) konnt a u h der Abschnitt zum v n d i t i n i r t 
cgVerfahr it o p t i e r t erden. 

In E ra r t ung ines r t t z u n g b a n d r g e h n l i D i n t i a l g l 
chungn von F. r n a n n und P. D e h a r d wird das Buch ab d r zweit 
Auflage u n t r d i t l "Numerisch M a t h a t i k I" firmeren. 

Literatur 

1] P. Df lha rd , A. Hohmann: Numerische Mathemak I - eine algorith 
misc orienierte Einführung, 2. ra rb i t Auflag d Gruyt 
Brl in N k. In b i t u n g . 
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N u m e r s c h e a t h e a t I. Integrat g e w h n c h e r D f f e r n t a l 
leichunge 

B e a r i t e r : P. D h a r d F. r n a n n 

B e s c h r e u n g der F o r s c n g s a r i t : e r i h t z e i t r a u urd mit 
d r Arbeit an d Folgeband zu " N u r i e Mathematik I. Ein a lg r i t h ­
misch rientierte Einführung" von P. D h a r d und A. H o a n n egonnn . 

s soll ebenso für Mathemat ik tudent wie für Ingeniur und N a t u r i s 
ha f t l r in der Prax als hrbuch geeignet ein. Ziel i t de m g l i h s 

d i r k t e t h e o r e t i e Zugang auf effktiv A l g o r i t h e n , die ich in h w r i ­
gen A n n d u n g ewährt haben. D e h a l b ht in anwndung 

uswa gegenü iner enzyk lopäd ihen handlung d Gebie r­
rgrund. Al Inhalt i t geplant: 

nführung 

1 Mathematische Modellierung durch gewöhnliche Differentialgleichun­
gen 

1.1 Dynamische Systeme 
1.2 Dreikörperproblem 
1.3 Drei-Spezies-Reakti 

2 Theoretischer Hintergrund 

2.1 Existenz und Eindeutigkeit 
2.2 Anaytische V e h a n d u n g singuärer Anfangswertprobleme 
2.3 Sensitivität und Konditi 
2.4 S t a i t ä t v n Trajektrien 
2.5 Lineare Differenzengeichungen 
2.6 Differentiell-algeraische Systeme 
2.7 ungen 

n s c h r i t t v e r f h r e n 

3 Einschrittverfahren für nichtsteife Probleme 

3.1 Knsistenz und Diskretisierungsfeher 
3.2 Runge-Kutta Verfahren 
3.3 Extrapolatinsverfahren 
3.4 Schrittweitensteuerung 
3.5 ungen 



Einschrittverfahren für steife und differentiell—algebraische Probleme 

4.1 Lineare S t a i t ä t s t h e r i e 
4.2 Impizite Runge-Kutta Verfahren v m ollokatinstyp 
4.3 Impementierung impiziter Runge-Kutta Verfahren 
4.4 Vereinfachungen impiziter Runge-Kutta Verfahren 
4.5 Linear-impizite Extrapolatinsverfahren 
4.6 Behandung differentiell-algeraischer Probleme 
4.7 ungen 

hrschrittverfahre 

5 Mehrschrittverfahren für nichtsteife Probleme 

5.1 Knsistenz, S t a i t ä t und Diskretisierungsfeher 
5.2 Adams Verfahren 
5.3 ungen 

6 Mehrschrittverfahren für steif und differentiell—algebraische Proble­
me 

6.1 Lineare S t a i t ä t s t h e r i e 
6.2 BDF Verfahren 
6.3 Gemischte Mehrschrittverfahren 
6.4 ungen 

IV Groß e Anwendungsklasse 

Effektive Integration sehr groß er Anfangswertprobleme 

7.1 Berechnung der Jacob-Matrizen 
7.2 Iterative Lösung der inearen Gleichungssysteme 
7.3 Dynamisches Sparsing 
7.4 Verwendung expiziter Verfahren an der S ta i tä t sgrenze 
7.5 ungen 

8 Beispiele groß er Anwendungsklassen 

8.1 Chemische Reaktinskinetik 
8.2 E e k t r n i k 
8.3 Mehrkörperdynamik 
8.4 Linienmethde für partielle Differentialeichungen 
8.5 ungen 

9 Anfangswertmethoden für zeitartige Randwertprobleme 

9.1 Zeitartige Randwertprobleme 
9.2 Ziemethden 
9.3 Lösung der zykischen inearen Geichungssysteme 
9.4 Grenzschichtprobleme 
9.5 ungen 



Des of urv Networks 

B e a r e r : M. oer: 
Lectur t in M a t h a t i 53 r i n g r - r l a g Brlin i d r g 
1992 

Di Bu llt di D k t r a r i t v echthild r u n t r Anlitung 
von Prof. G r t s h e l dar. s g h t darin u in Problem beim Bau von om 

u n i k a t i n s t z e r k e n lich da K L a y u t so zu g t a l t e n da b 
Ausfall ines hr bel o en ichtige Teile de tz 
noch z u m m n h ä n g e n , und di g plazirungskos gli 
nidrig ind. Graphntheore t ih l ch da Problem so t e n da 
man in dem G r a n glich abelvebindung in kosnmini­

alen Untergrapen it g s s Z u m m e n h a n g s e i g h a f t n ht. Für 
das zughörige ganzzahlig l inar Prgramm werdn n e nihtrdundante 
Ungleichungklassen e n t c k l t und in e inm sognannt chnittbenenver­
fahre eingeetzt. Di angführten R e c r g b n i s s e z e i g , daß it die 
Verfahrn für gwiss Anendunge au dem Tekommunikationsbe 
in dene nur n i d r i g r Zuammenhang vrlangt wird Optimallösung in 
kurz it gefunde wurd und in a n d e n p r a k t i e n Anendunge it 
h ö h r gewünschtr Ausfallcherheit gut u n t e hranken estimm r­

nn tn . 

6.5 issertation 

Technische Universitä Berl 

992 art 

Gutachtr: 

M. Gr rlin 

R. . Mhring rlin 

i t l d r D i s s r t a t in und a d r Disputatin: 

P a n v i n ä u n : lydri t ud in und A n n d u n g 

992 . W e i s a n t e 

Gutachtr: 



M. Grö rlin 

R. . Mhring rlin 

i t l d r D i s s r t a t in und a d r Disputatin: 

Plaziern v llen: ri und ösung in u a d r a t i n 0/1 O 
t i m r u n g s p b l m s 

6.6 abiliationen 

92 . Ziegler 

Gutachtr: 

M. Grö rlin 

P. i n i d t Passau 

R. D. M a P h s o 

i t l d bilitatisschrift: 

G. M. Z i g l r : Combinatorial Models for Subspace Arrangements bi­
litationsschrift rlin ril 1992. 

6.7 Auszeicnunge 

Dr. F o l k a r B o n e a n n , Abteilung Numerik: 

Ernsteuter-Preis für s i n rvorragnd Dissrtatio "An Ada t iv Mul-
t i l l A p p c h t P a r a l i ua t ios in Two pace Dimensios" an de 
F r n n i v i t ä t Berlin. 

Dr. echthild toer, Abteilung Kombinatorische Optimierung: 

Dissertationspreis llchaft für M a t h a t i k om und ra­
tio ar OR für ihre Dissertati " D i g n f urvivabl t­
w o s " 

p a t h audi lff, Abteilung Numerik: 

IBM-reis für h r v r r a g n d N a h s w s s c h a f t l r für ihr rtrag 
r da ema i h r r Diplomarbit echnung symmetriebrecnder er­

weigung priodicher a u t n o m r D in t i a lg l e i chung auf der t u d n ­
nkonfenz i R a h n der DMVTagung in Brlin. 
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apitel 7 

Produkte 

7.1 Fachinformatio nd okumenatio 

D M V P r o j e k t " n f n " 

e a i t e r : M. hel, J Lügge W. S p b e 

p e r a t n : t h e t i c h e I n t i t t e nd eiche nive 
itäten nd ochsu len in D n d c h i n f o r m t i z e n t m K l s 

he sche M t h e t i k e r einigung ro jek t tge hinformati 

Die rojekt d vom gefördet. 

e s c h r u n g : 1.1.199 kiet den ffiziellen eginn de e t e n 
örderojekt de FT auf de Gebiet de Mathea t ik ein I n f a s k ­

v o r e n mit dem K z t i t e l hinformation nkt nd Zie ist 
die dezentale Nutzng ekt ronihe Datenbanken i n b e n d e e de k­
t ron ihen nen de " Z e n t a l t t fü a t h e a t i k in den Mthema 
t i h e n beeichen de nivei täten nd o c h u l e n de nde 
bik D n d . Das ZI at in die Projekt i f t g de D e h e n 

a t h e t i k Vereinigng e.V. (DM die zental ssenschafthe Lei­
ng ommen. D eigentlichen rojekt wurde eine Vorpase (1.1.1992-

1.9.1992 vorngetel l die das V o r b e n durc eine fassende Informati 
nd B n g de bereihe inhalich nd ornisatorisch v o r e i t e t e . 

Insbendere mit de ten Work m rojekt de themati einen 
gen vo technischen R e n z s u n g e n bi den f ö r d e i t i h e n Zie­

en nnte, s i e de Unterstützng de F e i h e bei de Formulieng 
de ö r d e n t ä g e wude den Fahbereihen eiten de P r o j e k t e i t n g we­
entche mpuls nd Hilfe gegeben. Das Vorhaben tieß au eine er 
ch r o e R e n z nd A k z e n z in den athematishen I n t i t t i n e n : 

bereihe und Inti tute tellten n z e t i n e l l ausgereifte F ö r d e n ­
ge bei T die all b e l l i g t rden knnten. Basi de A n t g e 

die Shaffung de orgnisaorschen nd technichen I n a s u k t u r vor 
t. Das bedeutet i einzelnen: Alle F h b e e i c h e hatten einen für die 

rojekt ventwortlichen M i t b e i t e den h i n f o r m t i b e f t g t e n 
benennen. m r o j e k t n t g hatte de eich in der n des h­
informtinsbeauftagten, ausgehend vom tehnishen eve F a c h e i c h 
eine geeignete H a w a nd f t w a s u n g als R e c h e r c h e c h k e i t 



ie die ng nd Z f f s c h k e i t e n z konziieen. Eine Integratio 
n lektronische Fachinformtin in Lehre nd F o r c h n g die Vorausset­
ng für den g de Fördervorhben bedete t abe eh ls 

die ffung technische Voraussetzngen. All b e e i h e e n t c k e t e n 
eigene Konzepte fü die Informati die B e a t n g die Shulung nd as 
T i n i n g elektronihen Recherchieen nd Retievals Mitarbeiter nd 

denten. Eben htig ist die finnzielle A b c h e n g de t z n g eek­
roniche hinformatin. Das nn letztich be eine E t t i i e rung der 

chinformati folgen. I Projekt eine fenwei Ü b e r h e der Re­
c h e r c h e t e n vorgeehen. E t das Zie de V o r e n die ochschulen nd 
die Bndeslände an de Finnzieung der chinformtin zu beteiigen. In 
de E i n f ü u n g h a s e die m 1.9.1992 egnn, w e n die B f f n g die 
I n l l a t i die Netznbindng nd die D r c f ü h n g te ngrecher 
chen die nkte der rbeit in den beeichen. Die tehnis nge­

ebten sungen reichen v E inze lp tzsungen als Reherchebe i tp la t z 
r dezentale lchkeiten in P de nix-Netzen bi dezeit tech­

ni auwendigen - R O M v e sungen. Die weitaus te Zah der 
F h b e r e i h e knn te diese vorbeeitenden Abeiten 1992 b i e e n nd be­
ginnt 199 mit der U m e t z n g de eigentlihen Projekt beit, de Intensivie­
ung der tzung de k t ronihen D a t e n n k e n die e n t h e Vortei 

gegenbe de konventinellen i te ra tsuche in den g e n d e n e n A u s b e n 
de f t e o r n e bieten. D b ihe ige rojektverlauf hat einen enti­
chen e i t g z V b e i t u n g nd A k z e n z de lektronihen hinfor 

a t i n in den atheatischen Fachbeeihen geei te t . Übe dene Kom 
n i k t i o n m h k e i t e n , wie einen m ZIB aufgeauten - M t e i 
eine hnell o m m n i k t i h k e i t fü die h i n f o r m t i b e f ­
gten it de ro jektLei tng nd n tee innde au it den D 

t e n b b i e t e r n gegeben. Damit sind viee t echnihe nd organisaorische 
ro hnell und hne groen Aufwnd b . D u i t t e l n­
kt z den tenbkanbietern h auch n zu ten o n e n z e n 

bei de r o k t e n t l u n g geführ i n n d e r e fü die e r b s s n g de 
Inhous-Dtenban o m p a c t M A " wuden Anegngen aus de Projekt 
aufgegiffen nd chtigt. Im weiteen Verau t e ein Zie de DMV 

rojekt den gesamten B e e i h de k t ronihen hinformati fü die 
themtik den F b e e i c h e n zu ließen und z n g h z hen nd 
it eine w e n t c h e V b e s s e n g de Infas t rukt r de F e i c h e zu 

b e k e n . 
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7.2 fügbae P r o d k t e 

C O I B 

as ZI entw nd n t e ä l eine mlung v n A o r i t h e n , gennnt 
ODELIB fü Anwendngen auf de Gebiet "Sienti o m t i n g . Die 

olgende A t e l l u n g umfaßt die N a e n de bihe von de bteilung "Nu 
sche f t w a e e n t l u n g " de ZIB n S f t e G h t s p u n k t e n be­

beiteten r o k t e nd ihr ze k t e i e n g . Ein ausführlhe 
zeichni de ODELI ie r o k t i n f o r m t i n e n können vom ZI n­

gefordet den. 

Gr n i h t s y t r i s c nea hungssy 

teative nten-Methde asieend au royden ates" 
mit assender t i a l i t t n g e n t i n g ( m n e t e h n i 
fü G d Broyden ti 

ea c h u n g s s y e und A u s c h s e c h n u n g 

LE N e e n l l e t z t e Jacobi-M hne R n g a t e g i e 

N e e n d ü n n e t z t e Jacobi-M hne R n g a t e g i e 

LE N e e n l l e t z t e Jacobi-M it R n g a t e g i e 

a u s s - N e e n f n i c h t i n e e A u s e i c h n n g evt it 
n i c h t i n e e n G e i c n g b e ä n k n g e n (mnemotechni fü N o i n e 
L a s s with n o i n e ity C O i n t ) 

GIAN I n e k t e N e f a e n eh ro te i t e t i v e sung 
de i n e e n e i n g s s t e e ( n e t e c h n i G b a l n e a c 
A n i n v n t N o n hnique 

3 L ö u n g n Anfangswertaufga g e w n l e r D i f f e r i a l g 
chung 

htteif te te d n n g izite u l r - D i e t i i e n g it 
i - E x t i 

DI htteif S t e te d n n g izite M i t t e k t e g e it 
E l a t i 

DI htteif t e e zweite d n n g ö r m - D i e t i i e n g it 
t r l a t i 



htteif t e e zweite d n n g - D i e t i i e n g it 
t r l a t i 

IM teif te te dnng , s i - i i z i t e u l - M e t h d e it 
t a t i 

TAN teif te te dnng , s - i i z i t e M i t t e n k t e g e it 
2 l a t i 

LIM a t i v e e n it lati i n e r - i i z i t e d i e n t i e l l 
a l g e c h e te 

LAR u l t i n g r o r c h e h e R e k t i k i n e t i k 

Lösung Randwertaufga e w h n l h e r D f e r i a l g h u n 

B V O L e h z i e e t h d e it e i z i t e de - i p l i z i t e I n t e g r o r nd 
N e e n it "condening o r i t h u s fü 2 - P n k t - R n d -

r o e ( n d d r o b e ) 

BV e h z i e e t h d e it e i z i t e de - i i z i t e I n t e g o r nd 
N e e n it g b i n e e n Lö 2 - n k t - R n d r t -

r o e ( n d r o 

BV e h z i e e t h d e it izite I n t e g o r DI nd auss-N 
h e n fü b e t i m t e P u n k t - R n d r o b l e 

ehzielmethde it d v e n g e t h d e nd condening 
o r i t h u s fü e t e b h n g i g e 2 - n k t - R n d w r o m e 

ta t p a r t e D i f f e r i a l g h u n g e 

ADE aukasten tive u l t i e v e e n au beiebigen Gebieten 
in 2-D 

E L 2 D wendng de ADE-Baukasten fü k a l a , line l l t i c h e 
r o e m e 

EL A d t i v e u l t i l e v e e n it i n e e n niten enten fü 
la ine l l t i h e ro beliebigen Gebieten in 
-D 



sc s y s c n u e r s c h e Verfhren 

K. Gatermann, A. mann: Lösung von Gleichungssystemen mit Sym­
metrie mit Hilfe on Fortsetzungsmethoden 2. h ä l h nte 

nymous ft ZI 1992. 

R E D E / P 

as ZI v e e i b t den LI Dialkt or and LI ) nd das 
auf aufauende P r o m m t e m EDUC für b h e thematik 

(Anthny ea et al) weit z a h e i h e R e c h n e y t e e . usätzi 
wurden vom ZI iebslizenzen vegeben an A O D E (Veni 

EDUCE M - D , Univer i t t z öln (REDUCE für BM 70 
oint I n t i t t e for N R e r c h (Dbna, ß lnd nd een Mar 

and W t f i llege ( n d . Die fogenden i ZIB e n t w i t e n kete 
für EDUC ind rhälich: 

G R O E R enk, M. ll W. n: erechnung von Grbner 
Basen für olynomideale 

. M e n k : Lösen kleiner linarer leichunssysteme 

E A E O N H. Melenk: Umformen chemischer Rektionsleichunen in 
ferentialleichungen 

OLVEALG . Meenk: Lösen nichtlinarer Gleichunssysteme durch 
Rückführen auf Gröbner asen 

M E R Y K. Gatermnn: inare Darstellunstheorie für endliche 
symmetrische Gruppen 

LOR - R. chöpf: Approximation on uni und multiariaten Funktio­
en durch otenzreichen 

as te iehe rojekt u s e n t t i d i n z c h e n in 
de Form GO ber den R m e n der reinen rojektarbeit hinaus 

einige i n t e s s i e t e Awende weitegegeben. D s sich dezeit noch 
P i t i n t a l l a t i n e n hande is och keine endgültige Regelung für die Ab­
d e k n g der rch die Wei tegbe enttehenden B l a s n g e n (Ausbildung 

ung) getrofen worden. edoch ha eine o m s s n xterne G a c h ­
te die Frge ausfühl Stellung genommen in de inne die 

ng v o r n e h h dezental n den Lnde t z o r n i i e e n ei 



apitel 

träge und ehrvans ta l tungen von 
ZIB-Mitarbeitern 

8.1 Vorträge n d a u f e n h a t e 

scheuer 

09 nline-Optimierun eines Hochreallers n ive i t ä t A 

9 Hamiltonian ath roblems with recedence constraints Wor 
"Aor i t h p p r o h e lage nd c o m x c o m b i n o r a l t i i z 
ti r o s " SCEN roje of the rop Commnity Ca 
Italien 

4.9 Hamiltonian ath problems with side constraints (encounterin in 
the timization of Flexble Manufacturin System F L a u s a n n e 

weiz 

dörfer 

99 An ssembly ine Schedulin Problem. Wor n Dicrete 
ptimizti in g d e n g In t i t fü M t h e t i h e O t i i e ­
ng, Unive i t a g d e g 

n e a n 

Adaptive Berechnun zeitabhäner thermischer rozesse in ei 
aumdimensionen V o r g vor de b e i t p p temtehn 

gie de i e e n ngen 

9 Adati Muttileel Solution of Ellitic oundar Value Pro­
blem mm GA S i n Hannove 5. 199 

Adatie Multileel Solution of arabolic Equations 7th IMA 
n f e n e o m t e Meth for ti D i e n t i a l uati 

Ne sw ey, U 

92 Adaptive Berechnun zeitabhäner thermischer rozesse in ei 
aumdimensionen Vor In t i t fü h e c h e e n t e h ­

nik, Unive i t ttg 



0992 Adapt Multel-Lösun zeiabhäner arteller Dferental 
leichunen b e c h t v o r auf de D M J a g n g kti 

s s e n f t c h e Rechnen boldt Unive i t in 

92 Adapti Multüeel-Lösun zeitabhäner partieller Dferential 
leichunen Vor h b e e i h M t h e t i k de n i v e i t en 

Adati Rothes Methodfor Time-Dpendent P ng he 
y nd al eth for I n i t i a l - B n d y Valu r o m s " 

themat ihes F o r n g i n t i t t Obe Leitng: 
O. Keiss orenz 

usc 

2 ZIB Site eriew CU 2 in B i n 

Einsatz der Data gration Facility im RJETOO 
b e i t e i s UNIC DLR O b e f e n h f e n 

. Dalitz 

pt 92 Verteilung mathematischer Software mittels elektronischer Netze 
die elektronische bliothek eLi für athematische Software. DM 

J a g u n g H u d t n i v e i t t B i n . lauf de T g n g 
wuden z u s a e n it Lügge nd W. S p b e in de Zeit vom 

2. bis zu 8. te (ganztgig) D o n t i n e n 

ktronichen chinformti nd 

ktronichen B i t h e fü a t h e a t i h e ftwa 

r c h g e f t . 

P. uflha 

92 Globale inexakte Newton-Methoden für diskretisierte nichtlinare 
artielle Dferentialleichunen. M a t h e t i h e In t i t hen 

2 Scientic Comutin am ZI Z e n t b e e i h F o r n g nd nt­
lung i e e n chen 

92 Globale inexakte Newton-Methoden für diskretisierte nichtlinare 
artielle Dfferentialleichunen. F e i t h e t i k , Unive i t 

de a a n d e a a k e n 



0 . 4 2 Sercomutin Versus Comutin on ercomuters RA 
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ro Dr Kur Ku V o r z e d e 

ro Dr Dr Schunck is 1 1 9 9 
ro Dr Konr p p t , 199 

erne Schnoor a t v e u n für isseschaft un Forschun 
is 0.03992 

St ro Dr. Erich hies a t v e u n für isseschft un For 
schun b 199 

Dr ei um S e a t s v e u n für schaft un Tech 
nologie is 108.99 
Rei ck a t s v e r w u n für schaft un Technologie 

109.99 

ro Dr Ge helm ecke B u n d e s t a für a t f o r s c h u n 
un fun is 3108.199 
Pro Dr Hor zich B u n d e s t a für a t f o r s c h u n un 

fun 09.99 

ro Dr. Eich aat, H - M e i rl mb 

Ja 99 t a e de ungsat 8. un o b r un 
8. mbe 

side des is Pro Dr r D u f d . A V i z e i d e ie 
rof Dr. M sche 



10.2 un 

u n g s a t hat sei S i u n ob 199 die S a t u n 
des vebsch i ede t ; sie ist 7 N v e 99 n Kraft g e t 

10.3 i s s e n s c f t l i c ra 

ie A m t e i der bisheige M i i e d e des isseschaft iche e i a t e s e 
det ch I a f t t de S a t u n 7. Novemb 99 de 
Sizung des tungsa tes i Ja 993 is die N u b e s l l u n des is 
seschaftliche e i a t e s vorgesehe Wisseschaft iche e i a t s e t e sich 
bis um de sei A z e i t u n v e d e wie fol mm 

ro D r g . Konr Zuse 
ro Dr Baack 

ro Dr Karl zhorn 
rr Lb rech Mezge 

Dr e i z S c h w ä z e l 
Pro Dr Ulrich T r o t t n b 

ro Dr rl de 

vorsizende 
H e i n r i c h - H z - für ch-
i c h e c h i k B r l mbH 

D s c h d GmbH, t t 
S i e s - N i x d o r f GmbH, rl 
S i e n s AG München 
Gesellschaft für M a t h e a t i k un 

a t n v e r b e i u n g mbH, Bonn 
v o r m l H h - M e i I 

rl mb 

10.4 tgl iedschf te 

B i lied folgede n i a t i on 

1. rlin sseschaftliche Gesellschaft 

2. se roup 

3. FN 

MV 

5. bi 1 . 2 . 9 9 

6. Forum für Zuunf t se 

7. NAG s e s A s s a t i o n 

16 



10.5 ZIB-Fe l 

de und V z e p r d e vege a wenige sgewä sseschaf 
s Konrad-Zuse-Fllowship in desse im J 99 fol 

g e d e rojekt b r b t urde 

Prof. Dr. B iedler n i v e ä t tt 
Dynamische Systeme 

Prof. Dr. R oppe (TU München) 
Numerische Lösung freier Randwertprbleme 

Prof. Dr. Chr. Lubich n i v e ä t Würbur 
Mehrkrpersysteme 

Dr. E. Schrüfer (GMD Bonn) 
/. Symbolisch-numerische Alrithmen 
II Parallele Symbli 

Prof. Dr. J. Weyer ( n i v e r ä t öln 
AIDS-Ausbreitungsmdelle 

Pro Dr. G. Wt tum (Universität Heidelberg) 
Unvllständige U-Zerlegung auf irregulären Gittern 

10.6 l b t v r w u n 

onlra t gehör bi de 6. ovemb 99 

nn V o r d e 

D c h ge 
örg-Achim J o b 

G b r i l e Ke 

ch de se ch de onl ra t fol mm 

nn V o r d e 
r 

Dr in a t r m n n 
G b r i e K e f 
Dr t W 

nn de Schwerbehinde u n v e ä d e t Wolf ib 
n v e r i n se de 10. April 99 rb sche 

70 



10. rtschftlich on 

e wirtschaftliche Sitation des z e c h n e sch ch wie vor urch in 
ful iche oninuiä t f g u n g s e s c h ä u n g e durch de S e a t von 
rlin konn urch i r s c h a f t r u n fgefage wede Oh­
d Geh un züge de plnmäßige tarb b l i f ch 

e A s g im e 199 a f insges 2.70 von en 
de k o n u m v e ch 9570 M un n v e s i o n 2.00 

Berlin ine Zuschuß von 20.00 ge träge 
s Koopa t ion un Dr i t t i t t l p ro jek ruge im ch 1.70 

10.8 sonele E n t c k l u n 

Für p l n m ß i g e tarb (89 l l , von un 2 
A n g e s t e l l t e l l im H a s h p l des L d e s rlin ch Durch­
schnittssätze 6. sgewese 

de eschäft c k e e sch fol 

tun 
Wiss on 

a t n v e r b u n 
Techni 
V u n g / i b l i o h e k 

d e s c h e ilfskäft 
Insgesamt 

1 . 1 9 1 

75 

11 
6, 

1 . 1 9 

25 
5 

16 
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