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Vorwort

Wie in den vergangenen Jahren legt das Konrad—Zuse-Zentrum fiir Informations-
technik Berlin (ZIB) auch nach Ablauf des Jahres 2000 allen Freunden, Génnern
und kritischen Beobachtern aus Wissenschaft, Politik und Wirtschaft seinen Jah-
resbericht vor — zugleich als Bestandsaufnahme nach innen und als Rechenschaft
nach auflen.

Im wissenschaftlichen Bereich ist es uns im vergangenen Jahr gelungen, unsere
Aktivitdten in den Anwendungsbereichen Biotechnologie, Medizinische Therapie-
und Operationsplanung, Telekommunikation, Verkehr und On-line-Optimierung
im Vergleich zu den bereits duflerst erfolgreichen Vorjahren nochmals weiter aus-
zudehnen. Auch das Drittmitteleinkommen konnte, ausgehend von einem bereits
beachtlich hohen Sockel in 1999, nochmals leicht gesteigert werden — auf {iber 7
Mio DM. Damit wurde weit mehr als die Hilfte unserer Mitarbeiter im Bereich
Forschung und Entwicklung aus Drittmitteln finanziert. Zugleich wurden auch im
Berichtszeitraum wieder unsere wissenschaftlichen Leistungen durch eine Reihe
von Auszeichnungen anerkannt: RALF BORNDORFER und FRANK LUTZ wur-
den angesehene Dissertationspreise zugesprochen, KARIN GATERMANN gewann
ein Heisenberg—Stipendium, PETER DEUFLHARD wurde mit einem Ehrendok-
tor der Universitdt Genf gewlirdigt. Im Dezember 2000 erhielt der Bereichsleiter
Computer Science, ALEXANDER REINEFELD, einen hochkaritigen Ruf auf einen
Canada Research Chair an die Carleton University Ottawa; gemeinsam mit der
Humboldt—Universitat bemiihen wir uns derzeit nach Kriften (und nicht ohne
Hoffnung), diesen Ruf abzuwenden.

Ein struktureller Trend, der sich schon im letzten Jahr abgezeichnet hatte, hat
sich im Jahr 2000 verstérkt: dem ZIB kommt in der Berliner universitaren Land-
schaft mehr und mehr die Rolle eines Ehrlichen Maklers zu: wir helfen, Synergien
freizusetzen und fordern im Rahmen von Verbundprojekten aktiv die Zusam-
menarbeit der Berliner Universitdten. Im Jahr 1999 hatten sich FU, HU, TFH,
MPTI fiir molekulare Genetik und ZIB gemeinsam an der DFG-Ausschreibung
Bioinformatik beteiligt, leider ohne Erfolg; natiirlich nehmen wir diese Entschei-
dung von DFG-Gutachtern hin, wie Fuflballer eine Schiedsrichterentscheidung
als Tatsachenentscheidung hinnehmen — auch wenn der Ball eigentlich im Tor
war. Unverdrossen haben wir Anfang 2001 einen Antrag im Rahmen der nahe-
zu gleichlautenden BMBF-Initiative gestellt — diesmal mit mehr Aussicht auf
Erfolg: nach Vorbegutachtung Anfang 2001 wurden wir ermutigt, ein Berliner
Centrum fiir genombasierte Bioinformatik (BCB) mitzugriinden. Auch an der



ebenfalls UMTS—getriggerten DFG—Ausschreibung fiir Forschungszentren haben
sich Mitglieder des ZIB mafigeblich beteiligt: Berlin hat einen Vorantrag fiir ein
DFG-Forschungszentrum Mathematik fir Schlisseltechnologien eingereicht; die
Federfiihrung liegt bei der TU unter Einbeziehung von FU und HU, als Sprecher
ist Martin Grotschel vorgesehen, ich selbst bin einer der drei weiteren Initiatoren.
Hier harren wir der Dinge, die da kommen sollen.

Das schon lange laufende Projekt KOBV (Kommunaler Bibliotheksverbund
Berlin—Brandenburg) wurde Ende 2000 abgeschlossen. Seit Beginn 2001 ist nun
die KOBV—Zentrale am ZIB angesiedelt und trigt somit dem Charakter als inte-
grierte Service- und zugleich Entwicklungsaufgabe Rechnung. Diese Konstruktion
soll nach Ablauf von drei Jahren auf ihre Tragfahigkeit iberpriift werden.

Im Herbst 2000 haben DFG und Wissenschaftsrat — nach mehrjahrigem
Auf und Ab — dem Konzept der im “Norddeutschen Verbund fiir Hoch-
und Hochstleistungsrechnen — HLRN”  zusammengeschlossenen sechs Bun-
deslédnder Berlin, Bremen, Hamburg, Mecklenburg-Vorpommern, Niedersachsen
und Schleswig—Holstein auf Beschaffung eines “féderalen” Hochleistungsrechners
zugestimmt. Wir gehen nun davon aus, bis Ende 2001 die neuen massiv paralle-
len Supercomputer in Berlin (Z1B) und Hannover (RRZN) in Betrieb nehmen und
damit unseren Superusern diese neue Rechnerplattform bieten zu kénnen. Beide
Rechner sollen durch superschnelle Netze zu einem einzigen “virtuellen Rechner”
verbunden werden, was uns die Moglichkeit erdffnet, Metacomputing direkt zu
testen und wissenschaftlich weiterzuentwickeln. Zugleich setzen wir Hoffnungen
auf das sogenannte Grid Computing, das im letzten Jahr konzeptionell gemein-
sam mit dem CERN in Genf in Angriff genommen worden ist und sicher in den
nédchsten Jahren auch am ZIB eine wichtige Rolle spielen wird; Verhandlungen
mit dem BMBF laufen derzeit noch.

Der Wissenschaftliche Beirat tagte am 22./23. Mai 2000 und hat diesmal das ZIB
sehr genau unter die Lupe genommen. In seinem Bericht ist wortlich der Satz
enthalten: “Berlin kann stolz auf sein ZIB sein, das international aktiv Akzente
setzt.” Dies freut uns natiirlich. Noch mehr wiirden wir uns freuen, wenn sich
moglichst viele Entscheidungstriager in Politik und Wissenschaft dieser Meinung
anschlossen und daraus auch Konsequenzen zogen.

Berlin, im April 2001

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



Das Konrad—Zuse—Zentrum in Berlin—Dahlem

Informationen tiber das ZIB sowie samtliche Publikationen sind
iiber unseren WWW-Server unter

http://www.zib.de
zu erhalten.



http://www.zib.de
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KAPITEL 1

Das ZIB — Struktur und Ziele

Das Konrad-Zuse—Zentrum fiir Informationstechnik Berlin ist eine aufleruniversi-
tdre Forschungseinrichtung des Landes Berlin. Es betreibt in enger ficheriibergrei-
fender Kooperation mit den Hochschulen und wissenschaftlichen Einrichtungen
in Berlin Forschung und Entwicklung auf dem Gebiet der Informationstechnik,
vorzugsweise in anwendungsorientierter algorithmischer Mathematik, seit Ende
1998 auch in Praktischer Informatik. Zugleich bietet es Hochstleistungsrechner-
kapazitat als dazugehorige Dienstleistung an. Das ZIB wurde 1984 durch Gesetz
als Anstalt des offentlichen Rechts gegriindet.

Verwaltungsrat

Freie Universitit Berlin (FUB)
Humboldt-Universitit zu Berlin (HU)
Technische Universitit Berlin (TUB)

Bundesanstalt fur Materialforschung und -prifung (BAM)
Hahn-Meitner-Institut Berlin GmbH (HMI)
Max-Delbrick-Centrum fir Molekulare Medizin (MDC)

Senat von Berlin - Wissenschafts- und Wirtschaftsverwaltung

Wissenschaftlicher Beirat Zulassungsausschufd
A.K. Louis Saarbricken V. Linke Berlin
W. Biittner Miinchen W.Koch Berlin
H.-J. Lichtfu3 Berlin T Manz Berlin
Th. Liebling Lausanne T Thicle Berlin
J. Romelt Leverkusen )
K.-V. von Schoning Berlin D Stauffer Keln
H.D. Simon Berkeley U. Wolff Berlin
E. Winter Dusseldorf L. Zulicke Potsdam
Y
Priisident
Peter Deuflhard
Vizeprisident
Martin Grotschel

| | 1 Y

Verwaltung Scientific Computing Computer Science
Henry Thieme Peter Deuflhard Alexander Reinefeld
Martin Grotschel




2 Das ZIB — Struktur und Ziele

Forschung und Entwicklung

Schwerpunkt der Forschungs— und Entwicklungsarbeiten des ZIB ist das Gebiet
Scientific Computing. Dieses Gebiet umfafit

e die theoretische Analyse mathematischer Modelle, welche komplexe natur-
wissenschaftliche, technische, gesellschaftliche und 6konomische Prozesse
oder Phdnomene beschreiben

e die Entwicklung effizienter Algorithmen zur numerischen Simulation oder
Optimierung derartiger Modelle

e die Umsetzung der Algorithmen in leistungsfidhige Computercodes.

Theorie— und Algorithmenentwicklung, die rechentechnische Erprobung der Al-
gorithmen an leistungsfahigen Computern und der Test der mathematischen Mo-
delle auf ihre praktische Brauchbarkeit sollen dabei eine Synthese eingehen.

Durch die vor einiger Zeit erfolgte Neubesetzung der Bereichsleiterposition Com-
puter Science und die damit verbundene inhaltliche Erweiterung des fachlichen
Spektrums am ZIB wird ein neuer Forschungsschwerpunkt Computer Science auf-
gebaut.

Anwendungsbezogene Forschung, Kooperationen

Das ZIB leistet Beitrdage zur Losung driangender Fragen in Wissenschaft, Tech-
nik, Umwelt oder Gesellschaft, die mit herkémmlichen Methoden nicht gelost
werden konnen, aber mathematischer Analyse zuginglich sind. Der Anteil des
Z1B besteht dabei in der Entwicklung innovativer Algorithmen und dem KEinsatz
von Héchstleistungsrechnern in enger Zusammenarbeit mit Partnern aus Wis-
senschaft, Wirtschaft und Gesellschaft. Neben Kooperationen mit wissenschaft-
lichen Einrichtungen betreibt das ZIB zur Zeit gemeinsame Projekte mit Part-
nern aus den Bereichen Telekommunikation, Medizin, Offentlicher Nahverkehr
und Logistik, Chemie—, Elektro— und Computerindustrie, Energie—Versorgung,
Maschinen— und Fahrzeugbau.

Supercomputing als Dienstleistung

Das ZIB betreibt Hochstleistungsrechner (sogenannte Supercomputer, derzeit des
Herstellers SGI/CRAY) als Dienstleistung fiir Hochschulen und wissenschaftli-
che Einrichtungen im Land Berlin. Diese Kapazitit steht in begrenztem Umfang
auch Benutzern aus allen anderen, insbesondere den neuen Bundeslandern zur
Verfiigung. Uber die Zuteilung von Rechenzeit an GroBprojekte entscheidet ein
Zulassungsausschufl. In allen vom Zulassungsausschuf3 befiirworteten Projekten
arbeitet mindestens ein Fachberater des ZIB mit.
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Bereich Scientific Computing

Numerische Methoden Diskrete Methoden
P. Deuflhard M. Grétschel
Numerische ‘Wissenschaftliche Wissenschaftliche Wissenschaftliche Optimierung
Analysis Software Visualisierung Informationssysteme,
und Modellierung
P. Deuflhard U. Nowak H.-Ch. Hege J. Ligger M. Grétschel
J. Rambau

Bereich Computer Science

Computer Science

Computer Science Research

A. Reinefeld A. Reinefeld
Hachstleistungsrechner Anlagenbetrieb Interne
Rechenzentrumsdienste
H. Busch R. Gétz W. Pyszkalski
I [
Anwendungssoftware und Betriebssysteme, System-
Benutzerberatung und Anwendungssoftware
fiir Arbeitsplatzrechner
I [
Betriebssysteme Kommunikationsdienste
und Netze

BRAIN-Geschiftsstelle

Hardwareservice fiir
Rechner und Netze
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Gliederung des Bereiches Scientific Computing

Numerische Methoden

Abtetlung Numerische Analysis und Modellierung. Aufgabe ist die Forschung und
Entwicklung im Bereich der algorithmisch orientierten Numerischen Mathema-
tik mit Schwerpunkt nichtlineare Modelle, insbesondere Differentialgleichungs-
modelle. Ziel ist die Konstruktion von effizienten und verldfllichen Algorithmen
zur Simulation, Identifikation und Optimierung (inklusive Optimal Control) bei
komplexen technologischen Problemen. Derzeit behandelte Hauptanwendungsge-
biete sind Molekiildynamik sowie hochfrequente Elektrotechnik unter Einschluf3
der integrierten Optik.

Abteilung Wissenschaftliche Software. Ubergreifende Aufgabe ist die Pflege und
Weiterentwicklung von numerischer Software, die am ZIB aus Forschungscodes
hervorgeht. Hauptziel sind effektive Implementierungen und anwenderfreundliche
Systeme. Derzeitiges Hauptanwendungsgebiet ist die Prozefisimulation mit dem
Schwerpunkt chemische Verfahrenstechnik. Die Abteilung betreut die Programm-
bibliothek CodeLib und berdt deren Nutzer. Vorwiegend fiir Ausbildungszwecke
gedacht ist die Entwicklung interaktiver WWW-Labors fiir numerische Software.

Abtetlung Wissenschaftliche Visualisierung. Aufgabe ist die Entwicklung und Im-
plementierung von Darstellungsmethoden und Algorithmen im Bereich wissen-
schaftliche Visualisierung. Derzeitige Hauptanwendungsgebiete sind medizinische
Therapieplanung, computergestiitzte Chirurgie, Neurobiologie und Molekiildyna-
mik. Die Abteilung stellt Visualisierungs—Software und —Hardware zur Verfiigung
und unterstiitzt hausinterne Anwender bei der Realisierung komplexer Visuali-
sierungsprojekte.

Diskrete Methoden

Abteilung Optimierung. Der Schwerpunkt der Forschung liegt in den Bereichen
Algorithmische Diskrete Mathematik, Theorie der ganzzahligen Optimierung,
nichtlineare-, stochastische- und Online-Optimierung und Symbolisches Rechnen.
Dabei steht die Untersuchung praxisrelevanter, schwieriger Optimierungsproble-
me im Vordergrund. Ziel ist die mathematische Analyse der hier auftretenden
Modelle und — darauf aufbauend — die Entwicklung und Implementierung effi-
zienter Verfahren zu ihrer Losung.

Abteilung Wissenschaftliche Informationssysteme. Aufgaben sind die Konzep-
tion, die Entwicklung und die Realisierung mathematischer Informationssyste-
me fiir mathematische Software. Beispielhaft fiir Internet—basierte Informations-
technologie sind die Projekte “Informationsdienste fiir die Mathematik im In-
ternet (Math—Net)” und “Informationstechnische Werkzeuge fiir Museen”. Im
“Kooperativen Bibliotheksverbund Berlin—-Brandenburg (KOBV)” werden die ei-
genstédndigen lokalen Bibliothekssysteme der wissenschaftlichen Bibliotheken auf
der Basis offener Schnittstellen vernetzt. Die Bestdnde werden durch eine Such-
maschine mit Fremd— und Normdatenangebot im Sinne eines gemeinsamen vir-
tuellen Kataloges erschlossen.
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Gliederung des Bereiches Computer Science

Abtetlung Hochstleistungsrechner. Zu den Hauptaufgaben zahlt die Auswahl, Be-
reitstellung und Wartung der erforderlichen Software fiir den Berliner Landes-
hochleistungsrechner sowie die fachliche Beratung der Anwender zur effizien-
ten Nutzung der Systeme, insbesondere bei Neuentwicklungen und Anpassungen
der Codes an die spezifischen Figenschaften der im ZIB und im Norddeutschen
Vektorrechner—Verbund beziehungsweise kiinftig im Norddeutschen Verbund fiir
Hoch— und Héchstleistungsrechnen (HLRN) betriebenen Systeme. Weitere Ar-
beitsschwerpunkte dieser Abteilung liegen im Bereich Weitverkehrskommunika-
tionsnetze, z.B. als Koordinator des Berliner Wissenschaftsnetzes BRAIN, sowie
in der Betreuung des Zulassungsausschusses fiir die Begutachtung von Rechen-
zeltantragen.

Abteilung Anlagenbetrieb. Aufgabe ist der Betrieb des Landeshochleistungs-
rechners als Dienstleistungsangebot des ZIB an Universitidten und Forschungs-
einrichtungen im Land Berlin und im Norddeutschen Vektorrechnerverbund.
Hinzu kommen statistische Auswertungen der Systemnutzung sowie allgemeine
Uberwachungsaufgaben.

Abtetlung Interne Rechenzentrumsdienste. Aufgabe ist die Unterstiitzung der For-
schungsarbeiten im ZIB durch Planung, Beschaffung und Wartung der Ausstat-
tung mit Software und Hardware der Informations- und Kommunikationstechnik.
Hierzu ziahlen samtliche im Hause betriebenen Arbeitsplatzsysteme, Server, Netz-
komponenten, Peripheriegerdte, Web- und Mail-Services.

Forschungsgruppe Computer Science Research. Aufgabe ist die Forschung und
Entwicklung im Bereich paralleler und verteilter Systeme. Derzeit stehen zwei
Arbeitsschwerpunkte im Vordergrund: Die Entwicklung von Methoden und Soft-
ware zur kooperativen Nutzung geographisch verteilter Hochstleistungsrechner
fiir besonders komplexe Anwendungen (Grid Computing) sowie die Implementa-
tion von Systemsoftware zum Einsatz eng gekoppelter Workstation-Cluster als
dedizierte Parallelrechner.



KAPITEL 2

Forschung und Entwicklung

2.1 Uberblick

Zur Orientierung innerhalb der Fiille von Projekten soll hier vorab ein Uberblick
iiber die Schwerpunkte unserer Arbeit im Berichtszeitraum sowie die iiber das
Jahr hinausreichenden Perspektiven gegeben werden. Im nachfolgenden Kapi-
tel 2.2 werden dann die einzelnen Schwerpunkte der Forschung und Entwicklung
in den Bereichen Scientific Computing und Computer Science zusammen mit we-
nigen herausgehobenen Projekten aufgefiihrt.

Zumiéchst soll der Bereich Scientific Computing mit seinen Teilbereichen Nu-
merische Methoden und Diskrete Methoden vorgestellt werden. Typisch fiir dieses
Gebiet ist eine enge Verflechtung zwischen theoretisch angelegten Grundlagen-
projekten, in denen neue Methoden bereitgestellt werden, und auf die Praxis
ausgerichteten Anwendungsprojekten.

Der Bereich Numerische Methoden des Gebietes Scientific Computing umfafit
die Abteilungen Numerische Analysis und Modellierung, Wissenschaftliche Soft-
ware und Wissenschaftliche Visualisierung — und deckt somit die wesentlichen
Aspekte ab, die bei der numerischen Simulation von natur— und ingenieurwis-
senschaftlichen Problemen eine Rolle spielen. Im Berichtszeitraum wurden die
folgenden methodischen Schwerpunkte bearbeitet:

e Molekulare Konformationsdynamik
e Adaptive Multilevel-Finite-Elemente-Methoden
e Funktionenraumbasierte Optimierung

o Virtuelle Labore

Sie sind zu einem Teil Weiterfiihrungen von Schwerpunkten des Vorjahres, zum
anderen Teil jedoch neu. Aus der Sicht der Anwendungsdisziplinen lagen die
Schwerpunkte der interdisziplindren Arbeit, im wesentlichen wie 1999, in den
Feldern

e Biotechnologie: Entwurf von hochspezifischen Medikamenten

e Medizin: Therapie- und Operationsplanung

)
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e Neurobiologie: Virtuelles Gehirn
o Elektrotechnik: Integrierte Optik
e Chemie- und Verfahrenstechnik: Prozefisimulation

e Physik: Allgemeine Relativitétstheorie

Diese untereinander vernetzten Schwerpunkte sollen nun unter FEinbeziehung der
Drittmittelaktivitdten sowie {iber das Jahr hinausreichender Perspektiven kurz
umrissen werden.

Molekulare Konformationsdynamik. Dieses Thema wird bereits seit drei Jahren
am ZIB bearbeitet, bis zum Vorjahr allerdings unter einer etwas anderen Be-
zeichnung. Durch die Wegberufung von CH. SCHUTTE auf eine C4-Professur
an der FU hat sich die entsprechende Arbeitsgruppe gespalten und zugleich
zu einer eng kooperierenden Campus-Arbeitsgruppe weiter entwickelt. In die-
sem Zusammenhang wurde eine fachliche Entmischung vorgenommen, um je-
der Teilarbeitsgruppe eine eigene Identitit zu geben. Schwerpunkt des Tétigkeit
der ZIB-Arbeitsgruppe ist danach weiterhin der Entwurf von Medikamenten —
mit interessanten Nebenwirkungen im weitab liegenden Gebiet des Data Mining.
Grundlegend fiir unsere mathematische Herangehensweise ist nach wie vor der
iiber die Dynamik definierte Begriff der metastabilen Konformation, nicht zu ver-
wechseln mit dem herkémmlichen Begrift der geometrischen Konformation, der
iiblicherweise in der Bioinformatik realisiert wird.

Im Berichtszeitraum konzentrierte sich die Arbeit auf die numerische Behand-
lung immer groflerer Biomolekiile sowie die Anwendung unserer neuen Perron-
Cluster-Analyse auf Probleme der Versicherungswirtschaft. Die am ZIB in den
letzten Jahren entwickelte deterministisch-stochastische Behandlung der Dyna-
mik von Molekiilen fithrt auf einen stochastischen Ubergangsoperator, dessen
naive Diskretisierung zu einer kombinatorischen Fxplosion in der Anzahl der Dis-
kretisierungsboxen fiihren wiirde. Zur Vermeidung dieses sogenannten Fluchs der
Dimension wurden im Berichtszeitraum zwei hierarchische algorithmische Kon-
zepte im Rahmen von zwei Dissertationen ausgearbeitet. Die erste Variante, eine
Uncoupling/Coupling-Monte-Carlo-Methode (UCMC), konstruiert eine hierarchi-
sche Folge von Teilproblemen iiber eine Einbettung beziiglich der Simulations-
temperatur. Die zweite Variante zieht Methoden des Data Mining (neuronale Net-
ze, selbstorganisierende Abbildungen nach KOHONEN) heran, um eine effiziente
Boxendiskretisierung fiir eine hybride Monte-Carlo-Methode zu erhalten. Da-
bei ergab sich ein neues hierarchisches Prinzip durch Erweiterung des bisherigen
Punktkonzeptes (SOM: self-organizing maps) auf ein Mengenkonzept (SOBM:
self-organizing box maps). Diese Variante gestattet eine adaptive Multi-Level-
Methode fiir neuronale Netze, an der wir zur Zeit arbeiten. Beide Methoden eig-
nen sich in natiirlicher Weise zur Parallelisierung und 6ffnen so den Weg zu einer
erfolgreichen Behandlung realistischer Biomolekiile. Mit diesen neuen Methoden



8 Forschung und Entwicklung

konnten im Berichtszeitraum erste interessante Anwendungen aus der Biotechno-
logie und der Moloekularen Medizin angegangen werden.

Seit 1999 werden unsere diesbeziiglichen Arbeiten in Anbindung an das Berli-
ner RNA—Technologie-Netzwerk RINA (Sprecher: V. Erdmann, Biochemie, FU)
durch umfangreiche Mittel aus dem européischen EFRE-Programm geférdert. Die
Begutachtung des Projektes im vergangenen Jahr war erfolgreich; an einer Nach-
folgefinanzierung iiber 2001 hinaus arbeiten wir derzeit. Ebenfalls seit 1999 wird
das Forschungsprojekt Virtuelles Screening von der Biotech-Firma AnalytiCon
Discovery, Potsdam, unterstiitzt. Der grundlagenorientierte Teil unserer Arbei-
ten wurde innerhalb des DFG—Schwerpunktes “Dynamische Systeme” (Sprecher:
B. FIEDLER, Mathematik, FU) bis zu dessen Auslaufen Mitte 2000 gefordert.
Der Aspekt Data Mining wird von der Firma Risk Consulting Prof. Dr. Weyer
zum Teil finanziell unterstiitzt; eine weitere Industriekooperation (yoolia) ist in
der Verhandlungsphase.

Integrierte Optik. Dieser Schwerpunkt ist einer von mehreren Schwerpunkten, in
denen unser fritherer rein methodischer Schwerpunkt adaptive Multilevelmetho-
den aufgegangen ist. Die Arbeiten innerhalb eines BMBF-Projektes zur Berech-
nung von Moden verlustbehafteter integriert—optischer Komponenten wurden im
Jahr 2000 Ausserst erfolgreich abgeschlossen. Das von uns implementierte Pro-
grammpaket Modelab enthélt nun eine Reihe von uns neu entwickelter adaptiver
Mehrgitter-FEigenwertloser fiir optische Wellenleiter. Der in Abbildung 2.3 abge-
bildete MQW-Laser konnte in einem internen Vergleich der Industrie von unserer
Methode als weltweit einziger in voller Modellierung numerisch geltst werden. Als
Konsequenz daraus ergab sich sofort eine direkte Industriekooperation mit der
Firma IOS, die dariiber hinaus in 2001 moéglicherweise zu einer weiteren Spin-off
Firma des ZIB fiihren kénnte.

Ebenfalls weitergefithrt wurde im Berichtszeitraum die theoretische und algo-
rithmische Konstruktion diskreter transparenter Randbedingungen fiir wellenar-
tige partielle Differentialgleichungen, wie sie neben der Optik auch in der Aku-
stik und Quantenmechanik (Schrodinger-Gleichung) auftreten. Auf der Basis ei-
ner eingehenden theoretischen Untersuchung konnte die perfectly matched layer
(PML) Methode in neuer Weise in ihren Anwendungsgrenzen verstanden werden
und darauf aufbauend neuartige Spektral-Methoden vorgeschlagen werden; diese
Arbeiten reichen schon ins Jahr 2001 hinein. Sie werden zugleich die Grundla-
ge bilden fiir unsere Kooperation mit der Arbeitsgruppe VOGES (Lehrstuhl fiir
Hochfrequenztechnik, Universitat Dortmund). Diese Arbeiten werden durch zwei
DFG-Projekte gefordert.

Funktionenraumbasierte Optimierung. Dieser Schwerpunkt wurde in den letzten
Jahren zunichst im Rahmen einer Dissertation (WEISER) theoretisch vorbereitet
und taucht dieses Jahr zum ersten mal neu auf. Ziel ist, die Vorziige sogenannter
direkterund indirekter Methoden zur Lésung von Problemen der optimalen Steue-
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rung konzeptionell, nicht im Sinne eines Hybrid-Verfahrens, zu vereinen und dabei
die jeweiligen Nachteile zu vermeiden: angestrebt wird die robuste und verlésslich
genaue Losung von Optimal-Control-Problemen ohne die bisher nétige miithsame
analytische Vorarbeit. Ausgangspunkt unserer neuen Herangehensweise ist die
Behandlung der Probleme durch eine neuartige funktionenraumbasierte Innere-
Punkt-artige (IP) Methode, in der eine adaptive Multilevelmethode auch fir die
Steuervariablen realisiert werden kann. Die Erweiterung von IP-Methoden von
endlicher zu unendlicher Dimension ist nicht-trivial, da diesem Vorhaben zum
Teil subtile theoretische Widerstande entgegenstehen. Man bedenke nur, daf§ die
Konvergenzrate bei Dimension n nur durch 1 — const/+/n abgeschitzt werden
kann, was fiir n — oo unbefriedigend ist. In der Tat ist bekannt, dafl das Kon-
zept der logarithmischen Barrier-Funktionen im Unendlichdimensionalen nicht
tragfahig ist (vgl. JARRE 1999). Gliicklicherweise gilt dies nicht fiir die Kom-
plementaritdts-Formulierung, insbesondere existiert der zentrale Pfad auch im
Grenziibergang. Damit lassen sich affin-invariante adaptive Fortsetzungsmetho-
den aus der Habilitation DEUFLHARD von 1978 direkt konzeptionell iibertragen.
Ein erster Vergleich mit gingigen Verfahren zur Berechnung optimaler Steue-
rungen (Mehrzielmethode, Kollokationsmethode) an dem bekannt kniffligen Pro-
blem eines Landeabbruch-Mandvers ber Scherwinden dokumentiert eindrucksvoll
die Leistungsfahigkeit bereits unserer derzeitigen algorithmischen Pilotversion.
Aus diesem Schwerpunkt kénnten sich interessante Querverbindungen zu anderen
Arbeitsgruppen der nichtlinearen Optimierung des ZIB ergeben. Ideen aus die-
sem Umfeld sollen auch in eine Neuformulierung des Optimierungsalgorithmus
eingehen, der in der Hyperthermieplanung eingesetzt wird (siche Schwerpunkt
Medizinische Planungssysteme).

Prozefi—-Simulation. Die Simulation zeitabhéingiger Prozesse in Chemie und Ver-
fahrenstechnik ist ein schon iiber Jahre laufender Schwerpunkt. In der seit Jahren
bewéhrten Kooperation mit der Arbeitsgruppe ADLER (Ingenieurwissenschaften,
Universitat Halle-Wittenberg) wurden Verfahren zur effizienten Simulation von
Kombinationsreaktormodellen auf der Basis unseres linear-impliziten Extrapola-
tionscodes LIMEX weiterentwickelt. In der ebenfalls langjahrigen Kooperation mit
der Arbeitsgruppe SCHABER (Verfahrenstechnik, Universitit Karlsruhe) wurden
die Arbeiten zur Modellierung und Simulation von Aerosolbildung in verfahrens-
technischen Anlagen unter Einschluss der Behandlung der Populationsbilanzen
fortgefiihrt. Im Rahmen dieser Kooperation kam zunéchst der adaptive Multilevel-
FEM-Code KARDOS zum Einsatz. Beide Kooperationsprojekte wurden im Be-
richtszeitraum durch die DFG gefordert. Dariiber hinaus konnten durch Software—
Lizenzen erfreuliche zusétzliche Einnahmen aus der Industrie erzielt werden.

Medizinische Planungssysteme. Dieser Schwerpunkt hat sich im Berichtszeitraum
enorm entfaltet. Im zentralen Projekt ,,Algorithmen zur Planung und Kontrol-
le von Hyperthermiebehandlungen® innerhalb des Sonderforschungsbereichs 273
»,Hyperthermie: Methodik und Klinik“ wurden eine Reihe von neuen Ergebnis-
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sen erzielt. Fiir die Modellierung von virtuellen Patienten wurden Algorithmen
zur Extraktion von Gefalbdumen aus 3D-Bilddaten entwickelt sowie Verfahren
zur Erzeugung von glatteren Oberfldchengittern. Durch Simulationsstudien wur-
den wesentliche Designparameter kiinftiger Behandlungsgerite, wie Anordnung,
Zahl und Frequenz der Antennenringe optimiert. Es wurde ein Prototyp eines
modularen Hyperthermie-Applikators entwickelt — ein erster Schritt zu einem
Hybridsystem, in dem Behandlungs- und MRT-Gerét integriert werden. Nach
Begutachtung der zweiten Phase wurde der Sonderforschungsbereich leider zum
31.12.2002 beendet, wobei nur wenige Kernprojekte bis zu diesem Zeitpunkt wei-
ter gefordert werden, unter ihnen das Teilprojekt des ZIB, das als einziges mit
»sehr gut® beurteilt wurde und die beantragten Mittel ungekiirzt erhilt. Die
positiv beurteilten Kernprojekte des Sonderforschungsbereichs wurden ermutigt,
danach auf eine andere DFG-Férderbasis umzustellen.

Das Projekt zur computergestiitzten 3D-Operationsplanung und Weichgewebesi-
mulation fiir die MKG-Chirurgie konnte in kiirzester Zeit beachtliche Resultate
vorweisen. Fs wurden Konzepte und Verfahren zur optimalen Unterstiitzung der
Operationsplanung und zur Vereinfachung der Planungsschritte entwickelt. Fiir
die Prognose der Weichgewebeanordnung wurde ein Modellierungsansatz erarbei-
tet und numerisch umgesetzt. In enger Kooperation mit der Klinik und Poliklinik
fiir Mund-Kiefer-Gesichts-Chirurgie der TU Miinchen (Klinikum rechts der Isar,
Dr. Dr. Zeilhofer, Dr. Dr. Sader) konnten gar bereits Planungen fiir reale klini-
sche Fille durchgefiihrt werden — was uns in die vorderste Reihe der kompetitiven
internationalen Entwicklung setzt.

Ein neues medizinisch orientiertes Projekt, die Lichtring-Endoskopie, bei dem
Bronchialstrukturen geometrisch vermessen werden sollen, bietet interessante
Bildanalyseaufgaben. Hierfiir wurden prototypsich Algorithmen entwickelt und
in Zusammenarbeit mit dem Entwickler des Endoskops sowie einer Klinik gete-
stet, um die Anforderungen hinsichtlich Prézision, Robustheit und Funktionalitét
noch genauer zu fassen.

Virtuelle Labore. Das erfolgreiche Konzept der virtuellen Labore als anwendungs-
bezogene, integrierte Forschungsumgebung, basierend auf der Software Amira,
wurde weiter vervollkommnet. Eine wesentliche Rolle spielte hier die Kooperati-
on mit dem ZIB Spin-Off Indeed - Visual Concepts, die eine stabile, dokumentierte
state-of-the-art Softwarebasis fiir alle wichtigen Rechnerplattformen garantierte.
Die Kooperation fithrte nicht nur zu finanziellen Ertrégen, sondern eréffnete auch
eine Reihe von neuen Kontakten zu Anwendern, die in kiinftige Forschungspro-
jekte einflieffen kénnten.

Das Virtuelle Neurolabor wurde um vielfdltige Funktionen erginzt, wie etwa
Alignment von Bilddatensétzen, bessere Geometrie-Rekonstruktion und Werk-
zeuge zur Quantifizierung anatomischer Variabilitédt. Diese Tools konnten er-
folgreich fiir verschiedene neurobiologische Fragestellungen eingesetzt werden.



2.1 Uberblick 11

Der BMBF-Projektverbund ,,Virtuelles Gehirn® wurde um drei weitere Jahre
verldngert, wobei es sich als sehr hilfreich erwies, dafl sich nun auch der ZIB
Spin-Off Indeed - Visual Concepts in dem Forschungsprojekt engagiert. In ei-
nem neuen, von der European Space Agency (ESA) geférderten internationalen
Forschungsprojekt wird ein virtuelles Labor fiir die quantitative Analyse der Ge-
websstruktur von Knochen, z.B. im Hinblick auf osteoporotische Veranderungen,
entwickelt. Das virtuelle Molekiillabor wurde um eine Vielzahl von Funktionen er-
weitert, insbesondere um spezielle Verfahren zur Visualisierung grofler Molekiile
sowie zum Vergleich von Konformationen (siche Schwerpunkt Molekulare Kon-
formationsdynamik).

Fiir das im Rahmen der Kooperation mit dem Max-Planck-Institut fiir Gravitati-
onsphysik (Albert-Finstein-Institut, Potsdam/Golm) entwickelte virtuelle Astro-
physiklabor wurden neue Visualisierungsverfahren fiir Daten auf adaptiv verfei-
nerten, hierarchischen Gittern sowie ein allgemeines Datenmodell zur Reprasenta-
tion wissenschaftlicher Daten erarbeitet. In einem vom DFN/BMBF geforderten
Projekt wurden grundlegende Techniken entwickelt, um Daten entfernter Appli-
kationen zu visualisieren und deren Steuerung direkt aus dem virtuellen Labor
heraus durchzufiihren.

Der Bereich Diskrete Methoden des Gebietes Scientific Computing setzt
sich aus den Abteilungen Optimierung und Wissenschaftliche Informationssyste-
me zusammen. Die Aktivitdten reichen von der mathematischen Modellierung,
iiber die theoretische Grundlagenforschung und die algorithmische Umsetzung,
bis hin zum Transfer in die Praxis. Wie in den vergangenen Jahren legten wir
besonderen Wert auf die Verflechtung von Theorie und Praxis. Dabei inspirierten
einerseits konkrete praktische Probleme neue theoretische Fragestellungen, um-
gekehrt erlaubten die neu gewonnenen theoretischen Erkenntnisse und deren Um-
setzung die Losung von Anwendungsproblemen neuer Dimensionen. Der Erfolg
dieses Konzepts wird u. a. dokumentiert durch zahlreiche Drittmittelférderungen
(von Seiten des BMBF, der DFG, des DFN und der Industrie) und Auszeichnun-
gen fiir Mitarbeiter der Abteilung (Dissertationspreis der Gesellschaft fiir Ope-
rations Research fiir Ralf Borndorfer, Richard-Rado-Dissertationspreis fiir Frank
Hagen Lutz).

Die Aktivitaten unseres Bereiches im Berichtszeitraum 2000 gliedern sich in fol-
gende Schwerpunkte:

Optimierung

Diskrete Strukturen

Nichtlineare Optimierung

Telekommunikation

Ganzzahlige Optimierung
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Online-Optimierung
Verkehr

Wissenschaftliche Informationssysteme

Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV)
Informationsdienste fiir die Mathematik im Internet (Math-Net)

Ein System fiir das Referenzieren und Verkniipfen von Dokumenten

Informationstechnische Werkzeuge fiir Museen

Im folgenden geben wir einen kurzen Uberblick zu den einzelnen Themen. Fiir
ausfithrliche Beschreibungen der Projekte verweisen wir auf die nachfolgenden
Abschnitte. Eine Einfithrung in die Aktivitdten der Abteilung Wissenschaftliche
Informationssysteme findet sich in Kapitel 3.

Diskrete Strukturen. Der gewaltige Erfolg der kombinatorischen Optimierung bei
der Losung vieler dringender Probleme des tédglichen Lebens ist eng mit den Fort-
schritten in der Erforschung der zugrundeliegenden diskreten Strukturen verbun-
den. Gleichzeitig hat sich die Untersuchung von diskreten Strukturen wie Graphen
und Polyedern als eigenes Forschungsgebiet etabliert. Perfekte Graphen erlauben
z. B. fiir viele kombinatorische Optimierungsprobleme effizientere Algorithmen
als allgemeine Graphen. Aber wann ist ein Graph perfekt oder wie weit ist er
davon entfernt, perfekt zu sein? Das Finden optimaler Triangulierungen von Po-
lyedern und Punktkonfigurationen — in Dimension zwei ein Schwerpunkt in der
algorithmischen Geometrie — erfordert Kenntnisse iiber die Struktur des Raums
aller Triangulierungen der Punktkonfiguration. Strukturell dhnliche Algorithmen
fiir die Erzeugung von Triangulierungen spielen aber auch bei der Klassifikation
von Mannigfaltigkeiten eine wesentliche Rolle. Die Beziehung zwischen der Un-
tersuchung diskreter Strukturen und der Konstruktion von Algorithmen wird in
diesem Schwerpunkt in beide Richtungen betrachtet.

Nichtlineare Optimierung. In diesem Arbeitsgebiet werden momentan zwei Klas-
sen hochdimensionaler nichtlinearer Optimierungsprobleme untersucht. Konve-
xe Probleme aus der mehrstufigen stochastischen Optimierung entstehen z. B.
in der Optimalen Steuerung von Destillationskolonnen; semidefinite Programme
betrachten wir insbesondere im Zusammenhang mit Relaxierungen kombinatori-
scher Optimierungsprobleme, z. B. aus der Telekommunikation. Zur Losung kom-
men in beiden Fillen Innere-Punkt-Methoden zum Einsatz. Die Weiterentwick-
lung Spektraler Biindelverfahren fiir die Losung semidefiniter Programme sowie
die Realisierung rekursiver Algorithmen zur Bearbeitung stochastischer Optimie-
rungsprobleme gehoren zu den Hauptstofirichtungen in diesem Schwerpunkt. Im
neuen Projekt Nichtlinieare Optimierung der Lastverteilung in Gasnetzen werden
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unsere Methoden angewendet und problemspeziisch weiterentwickelt; die Zusam-
menarbeit mit der Ruhrgas AG, Essen, wird vom Bundesministerium fiir Bildung
und Forschung (BMBF) gefordert.

Telekommunikation. Die Liberalisierung der Telekommunikationsmérkte zwingt
die Marktteilnehmer (Anbieter und Nachfrager) zu einer effektiveren und ko-
stengiinstigeren Nutzung der Ressourcen. Die auftretenden Problem- und Frage-
stellungen kénnen haufig als diskrete Optimierungsprobleme formuliert werden
und ermoglichen damit den Zugang mathematischer Methoden. Unsere Arbeits-
gruppe arbeitet in diesem Zusammenhang an sieben Projekten, die alle kon-
kreten Anwendungsbezug haben und durch die Industrie geférdert werden. Zu
den Kooperationspartnern E-Plus Mobilfunk GmbH (Diisseldorf), dem Verein
zur Forderung eines Deutschen Forschungsnetzes e.V. (Berlin), der Siemens AG
(Miinchen) und der Telekom Austria AG ist im vergangenen Jahr die T-Nova
Deutsche Telekom Innovationsgesellschaft mbH hinzugekommen. Die verwende-
ten mathematischen Methoden reichen von Schnittebenen- und Spaltengenerie-
rungsalgorithmen sowie demidefiniter Programmierung tiber primale und duale
Heuristiken bis hin zu Verfahren, die auf der Warteschlangentheorie basieren.
Wir untersuchen nun auch die iiberwiegend optisch geschalteten Telekommuni-
kationsnetze der Zukunft, deren ausfallsichere und kostengiinstige Konfiguration
die Industrieunternehmen nach eigenen Aussagen noch nicht beherrschen.

Ganzzahlige Optimierung. Die ganzzahlige Optimierung ist seit Jahren ein
Schwerpunkt unserer Arbeitsgruppe. Zum einen konzentrieren wir uns auf spezi-
ell strukturierte Probleme, die aus konkreten praktischen Anwendungen kommen
(siehe z.B. Projekt Auftragsplanung fiir nicht identische Maschinen mit hohen
Riistkosten) und entwickeln basierend auf mathematischen Methoden, effizien-
te Algorithmen zu deren Losung. Dariiber hinaus steht im Mittelpunkt unse-
rer Forschung die Entwicklung von generellen Konzepten und Tools, die auf ein
beliebiges (ohne spezielle Struktureigenschaften) ganzzahliges Optimierungspro-
blem anwendbar sind. Die Vorteile dieser Vorgehensweise liegen auf der Hand: Sie
fithrt einerseits zu einem tieferen theoretischen Versténdnis der zugrundeliegen-
den Probleme und erlaubt andererseits den Zugang zu einem grofleren Spektrum
an Anwendungen. Die Projekte Kombinatorische Relazierungen und Gemischt-
Ganzzahlige Programmierung geben Zeugnis von dieser Arbeit.

Online-Optimierung. Fir viele Problemstellungen aus der Praxis modelliert die
klassische Offline-Optimierung die vorliegende Situation nur ungeniigend. Die
Probleme erfordern Entscheidungen, die unmittelbar und ohne Wissen zukiinf-
tiger Ereignisse getroffen werden miissen: Oft sind zu Beginn nicht alle Daten
bekannt oder es treten wiahrend des Betriebs Stérungen auf, die zu einer Reopti-
mierung zwingen. Beispiele fiir natiirliche Online-Probleme sind das Routing und
Verteilen von Telefongesprichen, die Steuerung von Aufziigen oder das Paging
in virtuellen Speichersystemen. Bei vielen Online-Problemen sind in der Pra-
xis auch noch zusétzlich Echtzeitrestriktionen gegeben: Das System bzw. der
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Optimierungs-Algorithmus mufl nach einer beschrinkten Rechenzeit auf neue
Anforderungen reagieren. In diesem Schwerpunkt verfolgen wir das Ziel, praxis-
taugliche mathematische Modelle fiir die Optimierung von Online- und Echtzeit-
Aufgaben zu entwerfen, diese Modelle mathematisch zu untersuchen und daraus
algorithmische Strategien abzuleiten. Wir befassen uns dabei in mehreren Pro-
jekten mit der Echtzeitsteuerung von Transportsystemen, mit der dynamischen
Konfiguration optischer Telekommunikationsnetze und der automatischen Fahr-
zeugeinsatzplanung. Zur Analyse von Online-Algorithmen setzen wir dabei als
mathematisches Hilfsmittel sowohl klassische Methoden (kompetitive Analyse)
als auch neue Methoden (vertretbare Belastung) ein. Die Projekte dieses The-
menkreises werden gefordert von der Deutschen Forschungsgemeinschaft und —
seit kurzem — vom Verein zur Férderung eines Deutschen Forschungsnetzes e. V.
(Berlin) und dem Allgemeinen Deutschen Automobilclub (ADAC). Desweiteren
kooperieren wir mit der Herlitz PBS AG (Berlin) und der T-Nova Telekom Inno-
vationsgesellschaft mbH.

Verkehr. ,,Wachstum und Beschéftigung kénnen nur gesichert werden, wenn In-
novationspolitik eine Schliisselstellung fiir den Standort FKuropa hat. Das gilt
in besonderer Weise auch fiir den Verkehrsbereich. ... Aus diesem Grund ver-
kniipfen wir unsere verkehrspolitische Zielsetzung mit der Herausforderung bei
Innovationen im Verkehrssektor. Fine entscheidende Rolle bei der Gestaltung ei-
nes zeitgemafen Verkehrssystems wird die Nutzung moderner Technologien spie-
len. Mit Hilfe der Telematik wollen wir die Leistungsfihigkeit jedes einzelnen
Verkehrstrigers steigern, die notwendige Informationsvernetzung fiir verkehrs-
triageriibergreifende Transportablaufe forcieren, eine Vernetzung der Schnittstel-
len sicherstellen und damit den Verkehrsfluss erhéhen.“! Wir versuchen in diesem
Schwerpunkt, einen mathematischen Beitrag zur Optimierung der Verkehrssyste-
me zu leisten. Wir konzentrieren uns dabei auf den 6ffentlichen Personennahver-
kehr (OPNV). Unsere Projekte erstrecken sich von der mathematischen Grund-
lagenforschung bis zur betrieblichen Anwendung. Wir arbeiten an der Umlauf-
planung (Fahrzeugeinsatz) und an der Dienstplanung (Personaleinsatz). Unse-
re Kooperationspartner sind zwei marktfithrende Softwarehéduser, die HanseCom
GmbH (Hamburg) und die IVU GmbH (Berlin). Auf der nichsten Transferebe-
ne kooperieren wir mit den Verkehrsbetrieben von Hamburg (HHA) und Berlin
(BVG), um zu Erfolgen in der betrieblichen Praxis zu kommen.

Der Bereich Computer Science deckt mit seiner Arbeitsgruppe Computer
Science Research ein breites Forschungsspektrum ab, das von hardwarenahen Ar-
beiten an innovativen Kommunikationsnetzwerken bis zur Entwicklung von Sy-
stemsoftware, der sogenannten Middleware, fiir die kooperative Nutzung geogra-
phisch verteilter Supercomputer reicht. Das verbindende Element zwischen diesen
beiden Themenbereichen liegt in der effizienten Nutzung der zugrunde liegenden
Hardware- und Softwarekomponenten. Auf den untersten Schichten aufbauend

Bundesminister Reinhard Klimmt, Berlin, 22. Oktober 1999
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entwickeln wir hoherwertige Dienste, die erst den effizienten und benutzerfreund-
lichen FEinsatz paralleler und verteilter Systeme ermdoglichen.

Neben den beiden im Folgenden ndher beschriebenen methodisch orientierten
Forschungsschwerpunkten

e Grid Computing und

e Innovative Systemnetzwerke und Cluster Computing

haben wir im Laufe des Jahres 2000 auch in einer Anwendungsdisziplin ge-
arbeitet, der Bioinformatik. Zunichst wurden hier einige einfache Sequenz-
Alignment-Algorithmen so modifiziert, daf§ sie auf klassischen Parallelrechnern
(z.B. vom Typ CRAY T3E) und auf Cluster-Systemen effizient ablauffihig sind.
Bioinformatik-Anwendungen sind fiir uns ein besonders interessantes Studienob-
jekt, weil sie nicht nur einen sehr hohen Rechenzeitbedarf aufweisen, der allein
schon eine Parallelisierung rechtfertigt, sondern weil sie mit ihren breiten Daten-
stromen sehr grof3e Anforderungen an die Bandbreite und Latenzzeit der internen
Verbindungsnetzwerke der Parallelrechner stellen. Da diese Arbeiten aber erst am
Anfang stehen, konnen konkrete Forschungsergebnisse erst im néchsten Jahres-
bericht vorgestellt werden.

Grid Computing. Im Forschungsschwerpunkt Grid Computing lag unser Hauptau-
genmerk auf der Entwicklung besserer Methoden zum Management geographisch
verteilter Ressourcen. Unter ,,Ressourcen verstehen wir nicht nur eine Ansamm-
lung von (Hochleistungs-)Rechnersystemen, sondern auch verteilte Datei- und Ar-
chivsysteme, Netzwerke, Visualisierungskomponenten, Softwarepakete und son-
stige Dienste. Das Ziel ist es, diese Ressourcen in einem iiberregionalen Last-
verbund zur Verfiigung zu stellen, ohne dafl der Benutzer besondere Vorkehrun-
gen fiir die Auswahl und den optimalen Einsatz der Zielsysteme treffen muf.
Das Gesamtsystem soll sich so verhalten, als wiren alle Teilkomponenten am
Arbeitsplatz direkt verfiigbar. Damit steht den Nutzern iiber die bisher gewohn-
ten Zugriffsmechanismen ein Dienst von hoherer Qualitat zur Verfiigung und die
Systembetreiber erreichen eine hohere Auslastung der kostenintensiven Hard- und
Software.

Wihrend in den fritheren Jahren der Fokus unserer Forschungsarbeiten priméar
auf der Kopplung von Systemen zur Erzielung einer insgesamt htheren Rechenlei-
stung fiir einzelne, speziell dafiir entwickelte Anwendungen lag (z.B. GAMESS-
UK, CACTUS), so richtet sich nun unser Interesse zunehmend auf das Mana-
gement geographisch verteilter Daten. Die dabei auftretenden Probleme des Ca-
chings, Stagings, Routings, der Synchronisierung und Replikation sind mindestens
ebenso schwer losbar wie die des Schedulings und Mappings von Algorithmen auf
verteilten Systemen. In beiden Féllen spielt die Dynamik der beteiligten Kompo-
nenten (Netzwerke, Speicher, Rechenknoten) eine zentrale Rolle.

Hintergrund unserer Fokussierung auf das Management verteilter Daten ist das
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Anfang 2001 begonnene EU Projekt DataGrid, in dem ein Netz weltweit verteilter
Hochleistungsrechner zur Auswertung der am CERN in den LHC-Experimenten
(LHC = large hadron collider) anfallenden Daten konzipiert und installiert wer-
den soll. Die Datenmengen sind so grof3 (einige Petabyte, d.h. 2°° Byte pro Jahr),
daf} die Speicherung und Auswertung nicht mehr allein am CERN stattfinden
kann. Damit ist DataGrid weltweit das erste Projekt, das zwingend auf den Ein-
satz des Grid Computing angewiesen ist! Die Physiker am CERN haben dies
erkannt und streben daher eine enge Zusammenarbeit mit den Informatikern an.

Innovative Systemnetzwerke und Cluster Computing. In unserer Arbeitsgruppe
Cluster Computing standen der Aufbau eines kleinen Linux-Clusters sowie un-
sere Forschungs- und Entwicklungsarbeiten iiber schnelle Systemnetzwerke im
Vordergrund. Dabei ging es nicht nur um die reinen Hardware-Aspekte, wie
z.B. den Einsatz und die Erprobung verschiedener Adapterkarten und Chipséatze,
sondern auch um die Weiterentwicklung der erforderlichen Systemsoftware, d.h.
der Treibersoftware und Kommunikationsbibliotheken. Nachdem wir uns in den
letzten Jahren schwerpunktméflig mit den sehr schnellen, aber auch recht teu-
ren SCI-Adapterkarten (SCI = Scalable Coherent Interface) beschiftigt haben,
stand nun die effiziente Nutzung preiswerter Standard-Adapterkarten, wie z.B.
Gigabit-Ethernet, im Vordergrund. Im Berichtsjahr wurde w.a. ein neues Uber-
tragungsprotokoll, Scheduled Transfer, auf Gigabit-Ethernet implementiert und
erfolgreich erprobt. Erste Ergebnisse zeigen, dass Scheduled Transfer gegeniiber
anderen Protokollen (z.B. TCP) eine etwas geringere Latenzzeit bei gleichzeitig
reduzierter CPU-Belastung bietet, wodurch letztlich der Anwendung mehr nutz-
bare Rechenleistung zur Verfiigung steht.
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2.2 Schwerpunkte

2.2.1 Molekulare Konformationsdynamik

Dieser Schwerpunkt ist eine Fortschreibung und zugleich Einengung des fritheren
Schwerpunktes “Wesentliche Molekiildynamik”. Seit Anfang 2000 hat sich die
zugehorige Arbeitsgruppe in eine an der FU angesiedelte (AG Prof. Ch. Schiitte)
und eine am ZIB verbliebene geteilt. Der Teilung entspricht eine Entmischung
fachlicher Aspekte bei gleichzeitiger enger Kooperation.

Selbstorganisierende neuronale Netze

Bearbeitet von: Tobias Galliat, Peter Deuflhard, Rainer Roitzsch und Frank
Cordes

Kooperationspartner: Ch. Schiitte, W. Huisinga, A. Fischer (FU Berlin)
Forderung: Senatsverwaltung fiir Wissenschaft, Forschung und Kultur des
Landes Berlin aus Mitteln der Européischen Union (EFRE); Risk-Consulting,
Prof. Dr. Weyer, Kéln; Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG)

In den vergangenen Jahren stand die Entwicklung der Theorie zur statistischen
Beschreibung der Dynamik von Konformationsinderungen molekularer Syste-
me und ihre algorithmische Realisierung im Vordergrund. Die Identifikation von
metastabilen Konformationen wurde dabei auf die Losung des Perron Cluster
Eigenwertproblems fiir den die Dynamik widerspiegelnden Markov - Operator
zurlickgefithrt. Letzterer mufl hierzu geeignet diskretisiert werden. Die Schwie-
rigkeit, eine geeignete Diskretisierung zu finden, steigt dabei mit der Komple-
xitdt des untersuchten Molekiils. Eine anfangs als vielversprechend erscheinende
Komplexititsreduktion durch Konzentration auf die sogenannten wesentlichen
Freiheitsgrade bietet keine Losung, sie verschiebt lediglich die Grenze der behan-
delbaren Molekiilgroflen. Deshalb wurde im Berichtszeitraum der Fokus auf die
Entwicklung und Realisierung von Diskretisierungsverfahren gelegt, die auch fiir
komplexere Molekiile geeignet sind. Die bereits Ende 1999 in ersten Versuchen
als vielversprechend erscheinende Verwendung von selbstorganisierenden neuro-
nalen Netzen stand dabei im Mittelpunkt der Aktivitdten. Als deren Resultat
wurde der Self-Organizing Box Maps (SOBM) Algorithmus [1] entwickelt, eine
Erweiterung des bekannten SOM-Algorithmus von KOHONEN. Zusammen mit
dem bereits frither entwickelten Algorithmus zur Perron - Cluster - Analyse (2, 3]
steht mit diesem neuen Algorithmus nun ein voll automatisiertes Verfahren zur
Berechnung metastabiler Konformationen zur Verfiigung. Die Konformationsana-
lyse von pharmazeutisch relevanten Molekiilen ist nun durchfiihrbar und wurde
im weiter unten genannten Virtual Screening - Projekt erfolgreich eingesetzt [4].

Abbildung 2.1 zeigt zwei metastabile Konformationen eines HIV - Protease -
Inhibitors. Bei hoher Simulations-Temperatur kénnen wenige Konformationen
mit Hilfe von SOBM-Algorithmus und Clusteranalyse identifiziert werden. Der
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ABBILDUNG 2.1: Zwei Konformationen eines HIV - Protease - Inhibitors:
Gemittelte Konfigurationen fiir zwei von sechs identifizierten Konforma-
tionen bei T = 1000 K.

SOBM-Ansatz stellt die Voraussetzung dar, gezielt HMC Simulationen innerhalb
der Konformationsgebiete durchzufiithren. Hierdurch lassen sich die “langsam mi-
schenden” Markov-Ketten in “schnell mischende” zerlegen und so eine deutliche
Konvergenzbeschleunigung der Simulation erreichen [5].

Virtual Screening

Bearbeitet von: Michael Meyer, Frank Cordes und Peter Deuflhard
Forderung: AnalytiCon Discovery GmbH (Potsdam)

Virtuelles Screening soll die Entwicklung von Medikamenten beschleunigen, in-
dem zur Reduktion des experimentellen Aufwands geeignete Molekiile aus Biblio-
theken ausgewdhlt werden. Die Besonderheit des am ZIB entwickelten Verfah-
rens liegt in einer einmaligen dynamischen Konformationsanalyse aller Molekiile
einer Bibliothek und der Anreicherung der Bibliotheken mit physikochemisch re-
levanten Strukturen, den metastabilen Konformationen. Zum Screening werden
Descriptoren abgeleitet, mit denen Datenbanken nach potentiellen Wirkstoffen
durchsucht werden. Im Anschlufl an das schnelle Screening soll das vollflexible
Docking zur Berechnung der Struktur des Protein Ligand Komplexes erfolgen.
Dieser Schritt erméglicht ein detaillierteres Verstandnis der Wechselwirkungen
zwischen dem Liganden und seinem Target auf atomarer Ebene und eréffnet so
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die Moglichkeit zur Optimierung von Leitstrukturen, die wiederum bei der Ent-
wicklung von Medikamenten von Nutzen sind.

In diesem Projekt wurde zunéchst das MMFF94-Kraftfeld implementiert. Die-
se empirische Energiefunktion ermoglicht jetzt die Durchfiithrung von Hybriden
Monte Carlo (HMC) Simultationen von nahezu beliebigen (bio)organischen Mo-
lekiilen zur Konformationsanalyse und zur Datenbankanreicherung. Zum virtu-
ellen Screening wurde ein Verfahren zur automatischen Aufstellung von Phar-
macophor - Modellen auf der Basis von aktiven Analogverbindungen entwickelt.
Diese Modelle basieren auf der Annahme, dafl einige wenige Atome oder Mo-
lekiilfragmente fiir Wechselwirkungen mit einem Biopolymer essentiell sind. Zur
Validierung des Verfahrens wurden 1000 Molekiile zufillig aus der AMBINTER -
Datenbank ausgewihlt und eine Konversion der Strukturformeln in dreidimen-
sionale Koordinaten durchgefiihrt. Diese Bibliothek wurde mit wenigen bereits
bekannten Inhibitoren biomedizinischer Targets erginzt. Anschliefend wurden
fiir alle 1000 Molekille Markov Ketten mit einem HMC-Algorithmus [6] gene-
riert. Das hochparallele Simulationsverfahren erméglichte bei einer Simulation
auf 180 Prozessoren der Cray T3E des ZIB eine Produktionszeit der Daten von
nur 2 Stunden. Beim Durchsuchen der Trajektorien auf der Basis von Pharma-
cophor - Modellen, konnten 90% der voraussichtlich inaktiven Molekiile aussor-
tiert werden, ohne dafl nennenswerte Verluste bei den tatsidchlichen Inhibitoren
auftraten. Die effiziente Selektion von relevanten Molekiilen durch Pharmaco-
phormodelle schrankt die Anzahl so weit ein, dal mit dieser geringen Zahl von
Molekiilen zukiinftig das wesentlich aufwendigere véllig flexible Protein Ligand
Docking moglich sein wird.

3 cluider
1%

ABBILDUNG 2.2: Virtuelles Screening von 1000 Molekiilen: Anzahl
der identifizierten metastabilen Konformationen

Die Analyse der Trajektorien mit Self-Organizing Box Maps (SOBM) zeigt (Ab-
bildung 2.2), dal der Zustandsraum der Mehrzahl der Molekiile der Bibliothek
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durch wenige metastabile Konformationen reprasentiert werden kann [4]. Daher
ist es nach einer derartigen Analyse der Bibliothek nicht mehr erforderlich, kom-
plette Trajektorien fiir jedes Molekiil zu speichern. Daraus folgt wiederum eine
weitere Steigerung der Effizienz der Datenbanksuche und eine Reduzierung des
Speicherplatzes der Bibliotheken, so daff mit diesem Verfahren auch ein virtu-
elles Screening von Bibliotheken in einer Gréflenordnung von 100000 Molekiilen
moglich sein wird.

Zusammenfassung weiterer Aktivititen

Uncoupling-Coupling Monte Carlo (Frank Cordes, Peter Deuflhard)  In
Zusammenarbeit mit der FU Berlin (A. Fischer, C. Schiitte) wurde die molekula-
re Konformationsanalyse mit dem Uncoupling/Coupling Monte Carlo Verfahren
[5] kombiniert. Die Verbesserung der Konvergenzeigenschaften sowie das Verfah-
ren der Umgewichtung von Simulationsdaten bei verschiedenen Temperaturen
konnten an kleinen Molekiilen erfolgreich getestet werden. Die idealen Paralleli-
sierungseigenschaften des Verfahrens machten es moglich, den hohen Simulations-
und Datenaufwand der Testphase innerhalb eines ZIB-Grofiprojekts auf der Par-
allelarchitektur der CRAY T3E durchzufiihren.

Parallele Programme zur Simulation und Analyse von Molekiilen (Frank
Cordes, Rainer Roitzsch)

Monte Carlo Simulation und Konformationsanalyse von Molekiilen wurden in
zwel eigenstdndigen Programmcodes implementiert. Der Datenaustausch erfolgt
iiber ein am ZIB entwickeltes Datenformat, welches einen schnellen Zugriff auf die
komplexen Kraftfelder, Topologien und Trajektorien der Molekiile erlaubt. Das-
selbe Datenformat wird auch von der Visualisierungssoftware Amira unterstiitzt
(Schwerpunkt 2.2.6). Speziell fiir das “Virtual Screening” Projekt wurden die
Programme parallelisiert, um die Molekiile einer groflen Molekiilbibliothek auf
mehreren Prozessoren gleichzeitig behandeln zu kénnen.

Data Mining (Tobias Galliat, Peter Deuflhard; Forderung: Risk-Consulting,
Prof. Dr. Weyer, Koln)

Die im Herbst 1999 gestarteten Aktivitdten im Bereich Data-Mining mit dem Ziel
der Entwicklung und Anwendung effizienter Methoden zur automatischen Analy-
se von grofen Datenmengen (Massendaten) wurden planméBig weitergefiihrt. In
Kooperation mit der Firma Risk-Consulting, Prof. Dr. Weyer (Koln) wurde der
neu entwickelte SOBM-Algorithmus [1] erfolgreich auf kleineren Datensétzen aus
dem Versicherungsbereich getestet. Fiir das kommende Jahr ist ein ausgiebiger
Praxistest im Rahmen eines Projektes mit grofier Datenbasis geplant.

Dynamische Profilierung (Tobias Galliat; Forderung: yoolia AG, Berlin)

In Kooperation mit dem Berliner Start-up Unternehmen yoolia wurde eine neu-
artige Technik zur dynamischen Profilierung entwickelt. Ziel ist die automatische
und in Echtzeit erfolgende Generierung von personalisierten Angeboten im Inter-
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net (z.B. im e-commerce Bereich) aufgrund von beobachtetem Kunden- und User-
verhalten. Die entwickelten Basis-Methoden des Matchmaking und Influencing
wurden auf der Internet-Platform yoolia.de ausgiebig im Praxiseinsatz getestet.

Simulationsanwendungen auf Biomolekiile (M. Meyer)

Mit dem Institut fiir Molekulare Biotechnologie in Jena (J. Siihnel) wurden
quantenchemische Simulationen an wasservermittelten Nucleinsdurebasenpaaren
zur Analyse der Struktur und der intermolekularen Wechselwirkungen durch-
gefithrt. Die bisherigen Simulationen an Guaninquartetts wurden auf weitere un-
gewohnliche Quartetts ausgedehnt, deren Strukturen kiirzlich NMR - spektro-
skopisch untersucht wurden. Durch die Simulationen konnten neue Erkenntnisse
iiber kooperative Effekte in Nucleinsdurekomplexen und zur Wechselwirkung cy-
clischer Quartetts mit Metallionen gewonnen werden, die experimentell bisher
nicht zuginglich waren.

Publikationen
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2.2.2 Integrierte Optik

In diesem Schwerpunkt werden Projekte von der Simulation integriert-optischer
Halbleiterkomponenten bis hin zur Signaliibertragung auf optischen Glasfasernet-
zen bearbeitet. Im Mittelpunkt der Arbeiten des Berichtsjahres standen einerseits
die Weiterentwicklung von Theorie und Algorithmen zur Lésung von optischen
Streuproblemen, die durch die Helmholtz-Gleichung modelliert werden, und an-
dererseits die Weiterentwicklung des in den Vorjahren entwickelten Mehrgitter-
Algorithmus fiir die Losung des Eigenwertproblems der Maxwellschen Gleichun-
gen in optischen Wellenleitern (Férderung durch das BMBF'). Dieser Algorithmus
wird in ein kommerzielles Softwareprodukt integriert werden. Neu bearbeitet wur-
den zeitabhingige Randbedingungen fiir die lineare Schrédingergleichung in zwei
Raumdimensionen (Forderung durch die DFG) und die Signaliibertragung tiber
optische Fasern im nichtlinearen Bereich, die durch eine nichtlineare Schrodin-
gergleichung modelliert wird (Foérderung durch das BMBF).

Diskrete transparente Randbedingungen fiir die Helmholtzgleichung

Bearbeitet von: F. Schmidt, L. Zschiedrich, T. Hohage
Kooperationspartner: D. Yevick, University of Waterloo, Canada
Forderung: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG)

Viele in der Optik auftretende Streuprobleme lassen sich nicht in der iiblichen
Weise als beugendes, brechendes oder reflektierendes Hindernis mit homogenem
Auflenraum modellieren. Beispiele sind durch Schichtung verschiedener Mate-
rialien entstandene Auflenrdume oder durch Wellenleiter verursachte Inhomoge-
nitédten. Fiir eine grofle Klasse solcher Probleme werden neue allgemeine theore-
tische und algorithmische Konzepte entwickelt.

Da Wellengleichungen im allgemeinen sowohl auslaufende als auch einlaufen-
de Losungen besitzen, wiahrend in der Natur nur auslaufende Wellen vorkom-
men, mufl eine sogenannte Ausstrahlungsbedingung in das mathematische Mo-
dell aufgenommen werden, die die Eindeutigkeit der Losung sicherstellt. Eine
solche Bedingung ist die sogenannte Polbedingung, die bereits seit einigen Jah-
ren fiir verschiedene Problemklassen untersucht wurde, z.B. fiir die zeitabhéngige
Schrédingergleichung in einer Raumdimension oder fiir die one-way Helmholtz-
Gleichungen verschiedener Ordnung. Sie besagt, dafl die Losung einer Differenti-
algleichung ausstrahlend ist, wenn die Laplace-Transformierte beziiglich einer Ab-
standsvariable in der unteren komplexen Halbebene keinen Pol besitzt. Wir haben
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gezeigt, dafl diese Bedingung fiir Helmholtz-Gleichungen mit abstandsabhéngigen
Potential in beliebigen Raumdimensionen dquivalent zur Sommerfeldschen Aus-
strahlungsbedingung ist, die sich seit langem als Standard etabliert hat. Da in
der Sommerfeldschen Ausstrahlungsbedingung die Wellenzahl explizit auftaucht,
ist sie fiir viele wichtige Probleme in den Anwendungen, etwa bei Wellenleitern,
bei Beugung an optischen Gittern oder bei Problemen der Unterwasserakustik,
nicht verwendbar. Hier stellt die Polbedingung eine attraktive, einheitliche Al-
ternative zu den gebrduchlichen, kiinstlich wirkenden Bedingungen dar, die iiber
Reihendarstellungen formuliert werden.

Ein entscheidendes neues Resultat unserer Untersuchungen ist eine Darstellungs-
formel fiir Losungen der Helmholtz-Gleichung mit abstandsabhédngigem Potential,
die sich aus der Polbedingung ergibt und eine Zerlegung in Moden benutzt. Aus
dieser Formel folgen asymptotische Entwicklungen des Fernfeldes, die Teile der
bekannten Satze von WILCOX und KARP verallgemeinern. Da die unbekannten
Funktionen in der Darstellungsformel Differentialgleichungen, bzw. Volterrasche
Integralgleichungen erfiillen, kann die Darstellungsformel auch fiir numerische Be-
rechungen verwendet werden. Da wir keine Greensche Funktion benutzen, ist un-
sere Methode im Gegensatz zum Randintegralgleichungsverfahren auch fiir Pro-
bleme verwendbar, bei denen eine Greensche Funktion nicht explizit bekannt ist.
Dies ist zum Beispiel bei Streuung an unendlichen oder halb-unendlichen Ebe-
nen, bei Auflenrdumen mit Wellenleitern oder bei inhomogenen Auflenrdumen

der Fall.

Als weitere Anwendung ergibt sich eine neue Interpretation des von Bérenger
entwickelten perfectly matched layer (PML) Verfahrens. Durch eine Drehung
in der komplexen Ebene werden einlaufende Wellen exponentiell verstdrkt und
kénnen so ndaherungsweise durch eine homogene Dirichlet-Bedingung auf einem
kiinstlichen Rand ausgeschlossen werden. Es konnten Konvergenzresultate von
COLLINO/MONK (1998) und LASSAS/SOMMERSALO (1998) verallgemeinert wer-
den.

Als Gegenstiick zum PML-Verfahren wurde die sogenannten Spektralmethode
entwickelt, die die Polbedingung, bzw. die Darstellungsformel im Laplaceraum
implementiert. Es werden gleichzeitig die diskrete Innenraumlésung und die auf
Strahlen Laplace-transformierte Auflenraumlosung, die mittels Splinefunktionen
dargestellt wird, berechnet. Durch die gleichzeitige Behandlung von Innen- und
Auflenraum konnten Stabilitdtsprobleme bei fritheren Ansétzen behoben werden.
Erste numerische Experimente zeigen, dafl die Spektralmethode in etwa ebenso ef-
fizient ist wie das PLM-Verfahren, aber zusétzlich unmittelbar das Fernfeld sowie
eine leicht auswertbare vollstdndige Losungsdarstellung im Auflenraum liefert.
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Maxwell-Eigenwertloser fiir optische Wellenleiter

Bearbeitet von: F. Schmidt, L. Zschiedrich, P. Deuflhard, T. Friese
Forderung: Bundesministerium fiir Bildung und Forschung (BMBF)

Das Design von hochentwickelten Komponenten in der Integrierten Optik er-
fordert eine extrem genaue Berechnung der Figenmoden von Wellenleitern und
optischen Chips. Da die bisher verwendete Helmholtz-Approximation in diesen
Bereichen nicht mehr ausreicht, wurde ein neues Verfahren entwickelt, dem die
vollstandigen Maxwellschen Gleichungen zugrunde liegen. Von Seite der Nu-
merik erzwingen sehr diinne Schichten die Verwendung von Multi-Level Me-
thoden zur schnellen Losung dieser Mehr-Skalen-Probleme. Auf dem Markt
verfiighare kommerzielle Produkte versagen unter diesen Vorgaben. Es wurde ein
auf Kantenelement-Diskretisierung basierendes Verfahren mit optimaler Mehrgit-
terkomplexitit entwickelt. Die besonderen Schwierigkeiten lagen hierbei im Feh-
len eines natiirlichen Energieminimierungsprinzips fiir die Maxwellschen Wellen-
leiterprobleme und dem Vorhandensein eines nicht-physikalischen Teilraums, der
die Divergenzbedingung verletzt. Das erste Problem konnte durch eine implitizite
Beschreibung der Eigenmoden in Form einer Resonanzgleichung und die Verwen-
dung einer Newton-artigen Iteration gelost werden. Der unphysikalische Unter-
raum wird mittels Helmholtz—Zerlegung abgespalten. Beispiele fiir erfolgreiche
Anwendungungen des Codes sind der in Abbildung 2.3 gezeigte Multi-Quantum-
Well Laser, dessen physikalisches Verhalten durch extrem diinne Schichten be-
stimmt wird, und die Berechnung der entarteten Eigenmoden einer optischen
Faser (Abbildung 2.4). Diese Algorithmen sollen Eingang in ein kommerzielles
Produkt finden.

ABBILDUNG 2.3: Si-Submount mit einem Multi-Quantum-Well Laser auf
der Basis des Materialsystems InGaAsP/InP (Osram OS)

Zusammenfassung weiterer Aktivititen
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ABBILDUNG 2.4: Z-Komponente der magnetischen Felder der Grundmo-
den einer optischen Faser und Isolinien der zugehérigen transversalen
Feldstérken.

Lineare Schrodingergleichung in zwei Raumdimensionen (L. Zschiedrich,
F. Schmidt)

Es wurden die diskreten transparenten Randbedingungen fiir die Schrodinger-
gleichung in zwei Raumdimensionen weiterentwickelt. Der theoretische Eckpunkt
ist wiederum die Polbedingung, die abstrahlende Lésungen charakterisiert. Ein
mit der Zeit linear anwachsender Speicher- und Rechenaufwand erfordert eine
Verkiirzung der Rekursion iiber die aufgetretenden Randwerte. Es konnten in
dieser Hinsicht noch keine befriedigenden Resultate erzielt werden. Véllig alter-
nativ wurde die oben erwihnte Spektralmethode auf die Schrédingergleichung
erweitert, und eine spezielle PML-Methode unter Benutzung der semi-diskreten
Auflenraumbeschreibung entwickelt. In beiden Féllen bleiben Speicher- und der
Rechenaufwand mit der Zeit konstant, und die Transparenz der Randbedingung
kann beliebig genau realisiert werden.

Nichtlineare Schrédingergleichung (Th. Hohage, P. Deuflhard; Forderung:
Deutsche Forschungsgemeinschaft)

Werden starke Lichtimpulse durch Glasfaserkabel {ibertragen, so hiingt die Polari-
sation nichtlinear von der elektrischen Feldstirke ab, und die Evolution der Am-
plitudenmodulationsfunktion wird durch die nichtlineare Schrédingergleichung
beschrieben. Die Erfahrungen unseres Kooperationspartners an der Universitét
Dortmund (Arbeitsgruppe Prof. Voges, Lehrstuhl fiir Hochfrequenztechnik) zei-
gen, dafl die numerische Lésung dieser Gleichung mit Standard-Verfahren zuviel
Zeit kostet und haufig unzuverldssig ist. In einem ersten Schritt haben wir den
Grund fiir die Unzulénglichkeit der Standard-Verfahren analysiert und mit der
Entwicklung von geeigneteren Verfahren begonnen.
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2.2.3 Funktionenraumbasierte Optimierungsalgorithmen

Dieser Schwerpunkt hat sich aufbauend auf Vorarbeiten der vergangenen Jahre im
Berichtszeitraum neu etabliert. Er eroffnet zugleich die Moglichkeit einer engeren
Kooperation zwischen den Arbeitsgruppen Deuflhard und Grotschel.

Komplementaritdtsmethode fiir Probleme der optimalen Steuerung
Bearbeitet von: Martin Weiser, Peter Deuflhard

Fir Optimierungsprobleme, deren wesentliche Gleichungsnebenbedingungen ge-
wohnliche Differentialgleichungen sind, werden gegenwiértig direkte und indirek-
te Verfahren verwendet. Direkte Methoden reduzieren das Optimalsteuerungs-
Problem durch Diskretisierung auf ein nichtlineares Programm und verwen-
den Standardverfahren fiir endlichdimensionale Optimierungsprobleme zu des-
sen Losung. Durch die frithzeitige Diskretisierung geht jedoch die Einbettung
in den kontinuierlichen Kontext verloren. Indirekte Methoden transformieren
das Problem mit Hilfe von PONTRJAGINS Maximumprinzip auf ein Mehrpunkt-
Randwertproblem, welches dann mit Mehrziel- oder Kollokationsverfahren gelost
wird. Nachteilig hierbei ist die aufwendige Transformation, die analytische Vor-
arbeit und FEinsicht in die Problemstruktur erfordert.

Im Berichtszeitraum wurde ein neuartiges Verfahren entwickelt [3], das wie di-
rekte Methoden die KARUSH-KUHN-TUCKER-Charakterisierung der Lésung ver-
wendet, diese jedoch im Funktionenraum ansetzt. Besonders schwierig ist da-
bei die Behandlung von Ungleichungsnebenbedingungen. Die den Innere-Punkte-
Methoden verwandten Komplementaritdtsmethoden definieren einen zentralen
Pfad, dem bis zur Losung gefolgt werden kann. Die Punkte auf dem Pfad sind
dabei durch nichtlineare Gleichungen charakterisiert. Dies erméglicht den Zu-
gang mit Newton-artigen Fortsetzungsmethoden. Besonders vorteilhaft ist, daf3
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die Anwendung des Verfahrens praktisch kein Vorwissen iiber die Losungsstruktur
erfordert.

Dabei muf3 jedoch beriicksichtigt werden, daf3 fiir stetige Differenzierbarkeit das
Verfahren in L, angesetzt werden muf3, der Pfad aber nur in L,, p < oo, konver-
giert.

Es wurde ein adaptiver Pfadverfolgungsalgorithmus fiir die Komplementaritats-
homotopie im Funktionenraum entwickelt, dessen algorithmische Umsetzung ein
inexaktes Newtonverfahren als Korrektor und einen inexakten tangentialen Pra-
diktor erfordert. Die Steuerung des Algorithmus erfolgt mittels einer probleman-
gepafiten Norm, welche die spezielle Invarianzstruktur von Optimierungsproble-
men beriicksichtigt. Die Leistungsfihigkeit des Verfahrens konnte anhand eines
schwierigen Problems der Luftfahrt gezeigt werden (Abbildung 2.5).
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ABBILDUNG 2.5: Losungen fiir das Landeabbruchmanéver beim Auftreten
von Scherwinden. Oben: Losung angegeben in [1]. Unten: Komplementa-
rititslosung bei Regularisierungsparameter g = 2.1 - 1074 (man beachte
die Skalenaufblihung). Links: Flughohe tiber Grund. Rechts: Anstellwin-
kelrate (Steuerung). Fiir ¢ > 26s existiert ein Kontinuum von Losungen,
die Abweichungen sind daher nicht signifikant.

Zusammenfassung weiterer Aktivititen

Optimierung von Therapieparametern in der Hyperthermie (Martin
Weiser, Martin Seebafl, Peter Deuflhard; Kooperation: Peter Wust, Waldemar
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Wlodarczyk, Roland Felix, Charité, Campus Virchow-Klinikum, HU Berlin;
Forderung: DFG, Sonderforschungsbereich 273, | Hyperthermie: Methodik und
Klinik“)

Im Rahmen des Verldngerungsantrages fiir den Sonderforschungsbereich 273 wur-
den die konzeptionellen Grundlagen der numerischen Weiterentwicklung des Hy-
perthermieplanungssystems geschaffen. Die Moglichkeit der Perfusions- und Tem-
peraturmessung im neuen kombinierten MR-Hyperthermiegerit kann durch die
Identifizierung der Perfusion und eine schnelle Online-Nachoptimierung zur Ver-
besserung der Antennenansteuerung genutzt werden.

Von einem simultanen funktionenraumbasierten Ansatz zur Offline-Optimierung
der Antennenparameter kann eine Effizienzsteigerung insbesondere bei wachsen-
der Anzahl von Antennen erwartet werden. Die nichtlineare Wrmeleitungsglei-
chung wird dabei als Nebenbedingung zur Optimierung aufgefafit.

Erweiterte Lagrange-SQP-Methoden

(Martin Weiser; Kooperation: Stefan Volkwein, Karl-Franzens-Universitat Graz,
Osterreich)

Fiir gleichungsbeschrinkte Optimalsteuerungsprobleme konnte im Berichtszeit-
raum eine affin-invariante Norm fiir Optimierungsprobleme entwickelt und auf
erweiterte Lagrange-SQP-Verfahren iibertragen werden. Die inexakte Weiter-
entwicklung der Methode wurde erfolgreich zur Randsteuerung der Burgers-
Gleichung eingesetzt [2].

Publikationen

[1] R. Bulirsch, F. Montrone und H. J. Pesch, Abort landing in the presence of
windshear as a minimax optimal control problem. Part II: Necessary conditi-
ons, J. Optim. Theory Appl. 70 (1991), 223-254.

[2] S. Volkwein und M. Weiser, Affine Invariant Convergence Analysis for Inexact
Augmented Lagrangian-SQP Methods, Report 00-56, ZIB, 2000.

[3] M. Weiser, Function Space Complementarity Methods for Optimal Control
Problems, Vorarbeiten zu einer Dissertation, FU Berlin (Dissertation einge-
reicht Februar 2001).

2.2.4 Prozefisimulation

Im Rahmen dieses Schwerpunktes wird typischerweise die in der Abteilung Wis-
senschaftliche Software entwickelte numerische Software zur Losung technologisch
relevanter Prozesse eingesetzt. Haufig besitzen die interessanten, schwierigen An-
wendungsprobleme besondere Figenschaften, die eine Simulation mit einem Stan-
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dardverfahren nicht unmittelbar zulassen oder zu einem nicht effizienten Einsatz
der Verfahren fiihren. Es sind geeignete Modifikationen und Erweiterungen zu ent-
wickeln, um den Anforderungen aus der Praxis gerecht zu werden. Als Ausgangs-
punkt dient dabei meist eines der Standardverfahren KARDOS-1D /2D /3D,
PDEX1M, LIMEX oder NLEQ1. Ein weiterer Aspekt der Arbeit ist die Un-
terstiitzung der Anwender bei einer geeigneten Modellierung der zu simulierenden
Phénomene.

Weiterentwicklung von linear—impliziten Methoden

Bearbeitet von: Jens Lang, Bodo Erdmann, Rainer Roitzsch, Peter Deuflhard
Kooperationspartner: R.D. Russell (Simon Fraser University, Vancouver, B.C.,
Canada); W. Cao, (University of Texas, San Antonio, Texas, U.S.); W. Huang,
(University of Kansas, Lawrence, Kansas, U.S.); J.G. Verwer (CWI Amsterdam,
Niederlande)

Das Berechnen von Stromungen um sich bewegende Korper ist eine sehr kompli-
zierte Aufgabenstellung, die das Lisen von partiellen differentiell-algebraischen
Gleichungen mit zeitabhéngigen Réndern erfordert. Anwendungsgebiete derarti-
ger Probleme reichen z.B. von der Simulation der Start— und Landephase eines
Flugzeuges, des Verbrennungsmotors bis hin zum Studium der Ader— und Ve-
nenkontraktion im menschlichen Kérper. Héufig fithrt ein einfaches explizites
Nachfiihren der Rédnder in der Zeit zu erheblichen Schrittweiteneinschrankungen
bei den dynamischen Rechnungen. Aufgrund der hohen Steifheit in partiellen Dif-
ferentialgleichungen ist im allgemeinen eine implizite Diskretisierung der Rand-
bewegung notwendig.

Der Arbeitsgruppe gelang es, im Berichtszeitraum eine effiziente linear—
implizite Methode zu entwickeln, die neben der impliziten Beriicksichtigung
der zeitabhingigen Gebietsriander gleichzeitig die Genauigkeit der numerischen
Losung voll adaptiv in Zeit und Raum kontrolliert (sieche Abbildung 2.6). Den
Schliissel dafiir bildete die Erweiterung der in [5] analysierten Rosenbrock Ver-
fahren auf differentiell-algebraische Systeme der Form

B(t,u)0u = F(t,u)

mit singuldrem Operator B unter Einbeziehung von dynamischen Gittertechni-
ken, die in den vergangenen Jahren in einer Kooperation mit RUSSELL, CAO und
HUANG erfolgreich entwickelt werden konnten (siehe Jahresbericht 1999, Adapti-
ve Multilevel FEM). Dariiberhinaus gelang es in einer Kooperation mit VERWER
ein besonders effizientes Rosenbrock Verfahren der Ordnung drei zu konstruieren
6], das sich besonders bei zeitabhéingigen Réndern in praktischen Rechnungen
bewihrt.
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ABBILDUNG 2.6: Dynamische Gitteranpassung fiir eine zweidimensionale
laminare Stromung um einen sich aufwirts bewegenden Zylinder.

Zusammenfassung weiterer Aktivititen

Effiziente Simulation von Kombinationsreaktoren (Ulrich Nowak,
Aleksander Grah, Jens Lang, Peter Deuflhard; Kooperationspartner: Roland Ad-
ler, Manfred Schreier, Thomas Hennig, Fachbereich Ingenierwissenschaften, Uni-
versitat Halle-Wittenberg; Forderung: Deutsche Forschungsgemeinschaft)

Im Berichtszeitraum wurde die Entwicklung einer numerischen Simulations- und
Optimierungsumgebung fiir den in Halle entwickelten speziellen Kombinationsre-
aktor weiter vorangetrieben. Im Mittelpunkt der Arbeiten stand die Modellierung
und adéquate numerische Behandlung von raumlich zweidimensionalen Modellen
fiir die wichtigsten Reaktormodule. Aufgrund der variablen Verschaltbarkeit der
einzelnen Reaktormodule mufiten entspechend formulierte Kopplungsbedingun-
gen abgeleitet und implementiert werden. Dariiber hinaus erlauben sie eine von-
einander unabhéngige Wahl der ortlichen Diskretisierungsschrittweiten fiir die
verwendete Linienmethode. Dadurch entstehen Systeme, deren Jacobimatrizen
lokal stark irreguldare Besetzungsstrukturen aufweisen. Zur effizienten Integration
derartiger Systeme wurde die iterative LIMEX-Variante an das Softwarepaket an-
gebunden und mit einem speziellen Preprozessor versehen, der zur Erzeugung der
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aktuellen Besetzungsstruktur und effizienten numerischen Differentiation dient.

Aerosolsimulation (Rainald Ehrig, Ulrich Nowak, Jens Lang, Peter Deuflhard,;
Kooperationspartner: Oliver Ofenloch, Karlheinz Schaber, Institut fiir Technische
Thermodynamik und Kaltetechnik, Universitdat Karlsruhe; Forderung: Deutsche
Forschungsgemeinschaft)

Innerhalb des letzten Jahres wurde die gesamte Modellierung aller bei Aerosolent-
stehung und —wachstum beteiligten Prozesse einer kritischen Revision unterzogen
und neu formuliert. Alle Systemgleichungen kénnen nun durch eine Transformati-
on aus den klassischen Erhaltungsgleichungen abgeleitet werden. Weiterhin wurde
die Modellierung auf Basis von Populationsbilanzen abgeschlossen.

Die revidierten Gleichungen wurden bereits fiir realistische Simulationen tech-
nischer Anlagen eingesetzt. Hierbei zeigte es sich, dafl auch fiir extreme Tem-
peraturdifferenzen zwischen Gas— und Fliissigphase die Modelle qualitativ und
quantitativ richtige Prognosen liefern.

Um auch hoherdimensionale Rechnungen mit Populationsbilanzen iiber mehrere
Eigenschaftskoordinaten durchfithren zu kénnen, wurde eine Implementierung
der Gleichungen in dem Finite-Element Programm KARDOS durchgefiihrt. Da
die Gleichungen stark konvektionsdominiert sind, werden anstelle der Standard-—
Galerkin Methode die stabileren Petrov—Galerkin Methoden verwendet. Hiermit
lassen sich nun auch Phdnomene wie Koagulation, Deposition und multimodale
Verteilungen simulieren.

Simulation von mechanisch und thermisch beanspruchten Bauteilen
(Rainer Schamel, Ulrich Nowak, Peter Deuflhard; Kooperationspartner: Manfred
Korzen, Bundesanstalt fiir Materialforschung und -priifung (BAM), Labor Brand-
ingenieurwesen)

Im Rahmen eines Kooperationsvertrages mit der BAM wurden die Arbeiten zur
Simulation von mechanisch und thermisch beanspruchten Bauteilen aufgenom-
men. Das Labor Brandingenieurwesen der BAM bewertet das brandschutztech-
nische Verhalten von Bauteilkonstruktionen. Im Rahmen der Qualitétssicherung
bei Priifung und Zertifizierung sollen Modellbildung und numerische Simulation
die Giite der Priifungsergebnisse verifizieren beziehungsweise erhohen.

In Erweiterung eines bereits abgeschlossenen gemeinsamen Projekts soll nun die
Verschiebung der Bauteile im Zug-Druck-Versuch, unter Beriicksichtigung eines
vorgegebenen Temperaturfelds, modelliert und simuliert werden. Im Berichtszeit-
raum wurde ein nichtlineares viskoelastisch-plastisches Materialmodell fiir einen
geometrische linearen Dehnstab entwickelt und untersucht. Zur Simulation und
Sensitivitdtsanalyse des dabei entstehenden Systems von gewohnlichen Differen-
tialgleichungen wurde das Verfahren LIMEX eingesetzt.

Gravity—Kooperation (Rainald Ehrig, Ulrich Nowak, Peter Deuflhard; Koope-
rationspartner: Karl Hans Neumayer, Peter Schwintzer, GeoForschungsZentrum
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Potsdam)

Im Rahmen eines Forschungs— und Entwicklungsvertrages mit dem GeoFor-
schungsZentrum Potsdam wurden die Arbeiten zur Bestimmumg von Schwere-
feldparametern in sehr groflen Modellen des Erdgravitationsfelds abgeschlossen.
Begonnen wurde mit einer vergleichenden Studie von Integrationsverfahren zur
hochgenauen Bestimmumg von Satellitenbahnen. In einem ersten Schritt wur-
den je ein gingiges Verfahren vom Runge-Kutta-Typ (DOP853), Mehrschrittyp
(LSODE-Adams) und Extrapolationstyp (ODEX) ausgewahlt und einem ersten,
einfachen Test (ungestorte Bahnintegration) unterzogen. Alle Verfahren besit-
zen eine automatische Schrittweitensteuerung, um den geschétzen lokalen Feh-
ler unter einer vorgegebenen Schranke zu halten. Fiir die zur Zeit in der Pra-
xis benétigen Genauigkeiten von ca. 10-12 korrekten Dezimalstellen (Mission
CHAMP), benétigen die untersuchten Verfahren einen vergleichbaren Aufwand,
mit leichten Vorteilen fiir das Extrapolationsverfahren. Bereits in naher Zukunft
(Mission GRACE) werden die Genauigkeitsanforderungen jedoch weiter steigen.
Hier zeigt das Extrapolationsverfahren deutliche Aufwandsvorteile.

Da die wahre erzielte Genauigkeit, abhdngig von der Kondition des Problems
und dem verwendeten Verfahren, deutlich schlechter als die vorgegebene lokale
Toleranzschranke sein kann, wurde mit der Entwicklung eines effizienten globalen
Fehlerschatzers fiir ein Extrapolationsverfahren (DIFEX) begonnen. Erste Tests,
auch an sehr anspruchsvollen Problemen, zeigen vielversprechende Resultate.

Algebraische Methoden in der Chemie (Karin Gatermann, Britta Broser;
Kooperationspartner: Matthias Wolfrum, WIAS Berlin; Markus Eiswirth, Fritz-
Haber-Institut; Elmar Vogt, FU Berlin)

Im Rahmen mehrerer Projekte wurden algebraische Methoden fiir die Analy-
se von Differentialgleichungen eingesetzt. Bei der Untersuchung von chemischen
Reaktionssystemen (Massenwirkungskinetik) lief3 sich der Ansatz mit torischen
Varietaten weiter ausgebauen. Der Ansatz von Clarke konnte verstanden werden
als Verwendung von deformierten torischen Varietiten [3] und konnte folglich zur
genauen Analyse des Problems in einem neuen Koordinatensystem benutzt wer-
den. Als zentrales FErgebnis wurde gezeigt, dafl sich die Struktur von positiven
Losungen von diinnbesetzten Gleichungssystemen auf die Struktur von stabilen
stationdren Losungen von polynomiellen Differentialgleichungen verallgemeinern
1&3t. In einem zweiten Projekt werden die Liapunov-Schmidt Reduktion mit Sym-
metrie und die Reduktion auf Zentrumsmannigfaltigkeit mit Symmetrie mit Hil-
fe von SAGBI-Basen untersucht [4]. Wegen der Hervorhebung von Leitmonomen
sind die SAGBI-Basen besser zur Verbindung mit Numerik und Analysis geeignet
als andere Basen des Invariantenringes. Eine Implementation der SAGBI-Basen
in Singular ist in Arbeit. Aulerdem wurde weiter daran gearbeitet, die chaotische
Bewegung eines elastomagnetischen Bandes in einem Magnetfeld mit Hilfe von
Zeitreihenanalyse [1] und Conley-Index-Theorie zu untersuchen.
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2.2.5 Medizinische Planungssysteme

Im Zentrum der Aktivitdten stand weiterhin die regionale Hyperthermie — ein
Verfahren der Krebstherapie, bei dem Tumorgewebe durch kontrollierte Radio-
welleneinstrahlung auf Temperaturen von 42 bis 44°C erwarmt wird.

Einen zweiten, jlingeren Schwerpunkt bildete die Computergestiitzte Mund-,
Kiefer- und Gesichtschirurgie. Hier wird ein 3D-Planungssystem zur
priaoperativen Simulation chirurgischer, weichgewebeverlagernder Eingriffe
entwickelt. Es beruht auf Techniken zur Erstellung anatomisch getreuer Mo-
delle aus 3D-Bilddaten, biomechanischen Modellen des Gewebes und darauf
zugeschnittenen Finite-Elemente-Verfahren.

In einem weiteren Projekt mit medizinischer Ausrichtung wurden fiir ein neu-
artiges Lichtring-Endoskop Bildverarbeitungs-Algorithmen entwickelt, die eine
quantitative Vermessung von Bronchialstrukturen ermoglichen.

Segmentierung dreidimensionaler biomedizinischer Bilddaten

Bearbeitet von: Hans Lamecker, Natascha Westerhoff, Hans-Christian Hege,
Peter Deuflhard

Kooperationspartner: Johanna Gellermann, Peter Wust, Roland Felix (Cha-
rité, Campus Virchow-Klinikum, HU Berlin)

Forderung: DFG, Sonderforschungsbereich 273,  Hyperthermie: Methodik und
Klinik*

Zur Extraktion von Gefaflbaumen aus 3D-Bilddaten wurde ein Verfahren ent-
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wickelt, das aus einer schwellwertbasierten oder interaktiven Vorsegmentierung
der von den Gefilen eingenommenen Volumina die Zentralachse (medial axis) ex-
trahiert. Voraussetzung fiir das Verfahren sind Bilddaten, in denen die Blutgefifie
gut zu erkennen sind, zum Beispiel CT- oder MR-Angiographien. Die Vorsegmen-
tierung gelingt insbesondere bei angiographischen Bilddaten mit Kontrastmitte-
lapplikation, wenn zusétzlich Filter der digitalen Bildverarbeitung angewandt
werden, z.B. zur Rauschminderung bzw. Glattung. Aus der so gewonnenen bi-
narisierten Volumendarstellung wird dann automatisch das Mittellinien-Skelett
extrahiert (Abbildung 2.7).

ABBILDUNG 2.7: Volumetrisches Oberflichenmodell der Blutgefdie und
der Nieren (links). Mittellinien-Skelett des Gefdbaumes rekonstruiert aus
vorsegmentierten Daten (rechts). Es liegen MR-angiographische Daten zu
Grunde.

In vielen Fillen haben dreidimensionale medizinische Bilddatensétze in einer oder
mehreren Raumrichtungen eine schlechte Auflosung. Dies fiihrt dazu, dafi die
Segmentierung dieser Daten zu grobe oder stufige Oberflachenmodelle liefert, die
mit der Realitdt offensichtlich nicht {ibereinstimmen. Ziel einer Untersuchung war
es, die fehlende Information unter plausiblen Annahmen (Glattheit, Fehlen von
scharfen Kanten) zu rekonstruieren. Ein erfolgreiches Verfahren ist die “Variatio-
nal Implicit Function” -Interpolation. Hierbei wird die Kriimmung der Isofldche
einer Funktion f: R* — R minimiert, wobei der Wert der Funktion an verschie-
denen Stellen vorgegeben wird. Dies geschieht durch Segmentieren des Objektes
in repréasentativen Schnittebenen mit beliebigen rdumlichen Orientierungen und
anschliefender Berechnung der zugehorigen Konturen. Die Flidche f = 0 stellt
dann die gesuchte Oberfliche dar (Abbildung 2.8).

Untersuchungen zur optimalen Frequenz fiir die regionale Hyperther-
mie

Bearbeitet von: Rudolf Beck, Martin Seebaf}, Peter Deuflhard
Kooperationspartner: Peter Wust, Roland Felix (Charité, Campus Virchow-
Klinikum, HU Berlin)

Forderung: DFG, Sonderforschungsbereich 273,  Hyperthermie: Methodik und
Klinik*

Im Berichtszeitraum wurde in einer Simulationsstudie [5] untersucht, ob fiir die
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ABBILDUNG 2.8: Segmentierte Schichten eines Bilddatensatzes von einem
Oberschenkelknochen. Dargestellt sind die resultierenden Konturen sowie
(transparent) die interpolierte Knochenoberfldche f = 0.

regionale Hyperthermie bessere Ergebnisse zu erwarten sind, wenn man die Be-
triebsfrequenz auf 150 bis 200 MHz an Stelle der bisher verwendeten 100 MHz
steigert. Des weiteren wurde untersucht, welches die optimale Zahl der Antennen
ist und wie sie geometrisch angeordnet sein sollten. Dabei wurden Optimierungen
der Leistungsverteilung mit denen der Temperaturverteilung verglichen. Im ersten
Fall wurde als Zielfunktion der Quotient aus Leistung im Tumor und Leistung im
gesunden Gewebe gewdhlt, im zweiten Fall war das eher an der klinischen Pra-
xis orientierte Ziel eine grofitmogliche Erwarmung des Tumors bei vorgegebener
Maximaltemperatur im gesunden Gewebe.

Als zusitzliches Bewertungskriterium wurde die Sensitivitdt der optimierten
Temperaturverteilungen analysiert; einerseits beziiglich inexakter Generator-
Einstellgrofien (Amplituden und Phasen) und andererseits beziiglich der Fehler
in der Patientenpositionierung.

Wesentliche FErgebnisse der Studie sind:

e [iir die Optimierung der Leistungsverteilung ist es giinstig, moglichst vie-
le unabhéngig steuerbare Antennen in einem Antennenring anzuordnen.
Dagegen ist es fiir die Temperaturoptimierung wichtiger, die Antennen auf
mehrere Ringe zu verteilen und dadurch die Leistungsverteilung dreidimen-
sional steuern zu kénnen. Dies 143t sich dadurch erklédren, daf die Zielfunk-
tion fiir die Leistungsoptimierung inshesondere die konstruktive Interferenz
der Antennenfelder im Tumor betont und weitgehend unsensibel gegeniiber
,Hot Spots® im gesunden Gewebe ist. Dagegen gehen diese in die Tempe-
raturoptimierung ein, so daf3 hier die Moglichkeit, destruktive Interferenzen
auch auflerhalb der Zentralebene des Tumors erzeugen zu konnen, hoher
bewertet wird.

e Mit steigender Antennenzahl wichst die optimale Frequenz; die besten Er-
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gebnisse werden mit drei Ringen von je zwolf Antennen bei 150 oder 200
MHz erzielt.

e Die Sensitivitat gegeniiber Amplituden- und Phasenfehlern ist besonders
grof3 bei Konfigurationen, die acht oder zwolf unabhéngig steuerbare An-
tennen in einem Ring enthalten. Deshalb ist es fraglich, ob in der Praxis
noch ein Gewinn zu erzielen ist, wenn man mehr als sechs bis acht un-
abhéngig steuerbare Kanéle in einem Ring anordnet.

e Die Sensitivitidt gegeniiber Amplituden- und Phasenfehlern sinkt bei stei-
gender Frequenz, wiahrend gleichzeitig diejenige gegeniiber Positionierungs-
fehlern wichst. Beriicksichtigt man neben den Optimierungsergebnissen
auch die Sensitivitédten, so ergibt sich eine optimale Frequenz im Bereich
von 150 MHz. Eine solche Frequenz bietet — verglichen mit 100 MHz —
weitere Vorteile, wenn das Hyperthermiegerit mit einem Magnetresonanz-
Tomographen zur nichtinvasiven Temperaturmessung kombiniert werden

soll [1].

Antennenentwicklung fiir die Hyperthermie

matching rings

|
feed point

non-metallic screws of tube dipole

for matching & tuning

ABBILDUNG 2.9: Ausziige aus der AutoCAD-Dokumentation: Die ge-
genwirtige Anordnung der 12 WACOA-Module im Test-Applikator mit ei-
nem Beladungsphantom mit elliptischen Querschnitt (links), ein Einzelmo-
dul nach dem WACOA-Prinzip (rechts). Zwischen dem Applikatorgehiuse
und dem Phantom entsteht ein Zwischenraum, der mit deionisiertem Was-
ser gefiillt wird (Wasserbolus).

Bearbeitet von: Jacek Nadobny, Peter Deuflhard
Kooperationspartner: Lothar Westhoff, Waldemar Wlodarczyk, Peter Wust,
Roland Felix (Charité, Campus Virchow-Klinikum, HU Berlin); Gerhard Ménich
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ABBILDUNG 2.10: Smith-Diagramm-Darstellungen der simulierten und ge-
messenen Frequenzginge des Eigenreflexionsfaktors s11 eines WACOA-
Moduls (links) bei zwei ausgew#hlten Einstellungen der Abstimmstébe s
und Anpafiringe r: s=80 mm und r=>50 mm, schlechte Anpassung (mitte)
und s=70 mm und r=30 mm, gute Anpassung bei ca. 93 MHz (rechts).

(Fachbereich Elektrotechnik, TU Berlin); Werner Hoffmann, Herbert Rinneberg
(Physikalisch-Technische Bundesanstalt)

Forderung: DFG, Sonderforschungsbereich 273,  Hyperthermie: Methodik und
Klinik*

Wie bereits im Jahresbericht 1999 dargestellt, wurde ein Prototyp eines modu-
laren Hyperthermie (HT)-Applikators mit sogenannten Wasser-Erker-Antennen
entwickelt. Dieser stellt den ersten Schritt zu einem Hybridsystem dar, in welches
ein Hyperthermiegerit sowie ein Magnetresonanz (MR )-Tomograph zum on-line-
Monitoring der Temperaturverteilung integriert werden sollen. Im Berichtszeit-
raum wurden die Antennen mit numerischer Unterstiitzung weiterentwickelt und
meBtechnisch charakterisiert [7, 3, 4]. Als Ergebnis stehen nun die flexibel ein-
stellbaren ,, WACOA“ (WAter-Coated-Antenna)-Module zur Verfiigung (Abbil-
dung 2.9). Ein WACOA-Modul ist ca. 29 cm lang und besteht aus einem mittig
gespeisten Rohrdipol, der in einer wassergefiillten Kassette mit speziell geform-
ten niederdielektrischen Einsédtzen plaziert ist. Der Rohrdipol ist mit verschieb-
baren Stdben und Ringen verbunden, die eine Abstimmung und Anpassung in
einem breiten Frequenzbereich von ca. 20 MHz ermdoglichen. Einige Finstellungen
sind in Abbildung 2.10 gezeigt. Diese Flexibilitdt ist notig, um bei unterschiedli-
cher Verkopplung der Antennen und Beladungsschwankungen die Anpassung zu
gewahrleisten. Die insgesamt 12 WACOA-Module sind in drei Ringen angeord-
net, von denen der mittlere polar verschoben ist (Abbildung 2.9, links). Dadurch
ergeben sich eine bessere Belegung der Manteloberflache mit Strahlern, eine ge-
ringere Verkopplung zwischen den Kanélen und eine einfache und gerade Ka-
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belfiihrung von der Stirnseite der Module aus. Die Beschaltung ist durchgehend
in Koaxialtechnik ausgefiihrt und damit netzwerktechnisch einwandfrei analysier-
bar. Dies ist ein Vorteil gegeniiber dem SIGMA-EYE-Applikator, dessen kompli-
zierte Beschaltung die Steuerbarkeit erschwert [8]. Ein Antennenring mit vier
WACOA-Modulen wurde in einem 3T-MR-~Tomographen vermessen. Damit wur-
de der experimentelle Nachweis einer Temperaturerhchung und der prinzipiellen
2D-Steuerbarkeit in einem MR-Tomographen erbracht.

Computergestiitzte 3D-Operationsplanung und Weichgewebesimulati-
on fiir die Mund-, Kiefer- und Gesichtschirurgie

Bearbeitet von: Stefan Zachow, Evgeny Gladilin, Hans-Christian Hege, Pe-
ter Deuflhard

Kooperationspartner: Hans-Florian Zeilhofer, Robert Sader (Klinik und Poli-
klinik fiir Mund-Kiefer-Gesichtschirurgie der TU Miinchen, Klinikum rechts der
[sar)

Nach Projektstart im 4. Quartal des letzten Berichtszeitraumes konnte be-
reits in kurzer Zeit gezeigt werden, dafl eine chirurgische Planung an 3D-
Patientenmodellen unter Beriicksichtigung der Weichgewebedeformation prinzi-
piell moglich ist [9]. Im aktuellen Berichtszeitraum wurden daraufhin Konzepte
erstellt, wie die chirurgische Planung optimal unterstiitzt werden kann, und es
wurden Verfahren entwickelt, mit denen erste Planungsschritte vereinfacht bzw.
beschleunigt werden kénnen. Dabei wurde die Kooperation mit den Miinchener
Arzten stark intensiviert und eine Videokonferenzstrecke etabliert, die eine netz-
verteilte kollektive Planung erméglicht [10].

Die Planung zeichnet sich dadurch aus, daf chirurgische Knochenumstellungen
direkt am 3D—Modell vorgenommen werden kénnen. Teile des Modells lassen sich
nach chirurgischen Vorgaben separieren und mit direkter visueller Riickkopplung
umpositionieren [11]. Nach erfolgter Umstellungsplanung werden die Verschie-
bungsvektoren zu den repositionierten Teilen auf ein Tetraedergittermodell ap-
pliziert, um eine numerische Weichgewebesimulation vornehmen zu kénnen. Auf
diese Art lassen sich am patientenspezifischen Gittermodell unterschiedliche Vor-
gehensweisen schnell planen und anhand der prognostizierten Weichgewebean-
ordnung bewerten (Abbildung 2.11).
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ABBILDUNG  2.11: 3D-Planung einer bimaxilliren Osteotomie:
(oben) prioperative Situation, (unten links) Planung einer hohen Le
Fort I-Osteotomie nach Bell sowie einer sagittalen Spaltung nach
Obwegeser-Dal Pont, (unten rechts) prognostizierte Weichgewebeanord-
nung. (Daten mit freundlicher Genehmigung von Dr. Dr. Zeilhofer und
Dr. Dr. Sader)

Die Schwerpunkte der Untersuchungen im Berichtszeitraum lagen auf

e der Abschitzung des numerischen Fehlers bei der Berechnung der
Deformationen von nahezu inkompressiblen Materialien,

e der Abschétzung des Linearisierungsfehlers bei der Berechnung “grofler”
Deformationen sowie

e der Erweiterung des biomechanischen Modells zur Beriicksichtigung
anisotroper Materialien.

Zuniachst wurde die Eignung des gewahlten Modellierungsansatzes (Auflosung
nach Verschiebungen, Lamé-Navier PDG) zur Berechnung von Deformationen
nahezu inkompressibler Materialien {iberpriift. Dazu wurden fiir vereinfachte Pro-
bleme die Ergebnisse der numerischen Simulation mit bekannten analytischen
Losungen verglichen. Es zeigte sich, daf3 die Simulationsergebnisse, bis hin zur
Inkompressibilitdtsgrenze (Poissonzahl v € [0,0.49]), in einer hinreichend guten
Ubereinstimmung mit den theoretischen Vorhersagen stehen.
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Fir die Weichgewebesimulation wird derzeit ein linear elastisches Modell verwen-
det, das jedoch nur fiir “kleine Verschiebungen” eine brauchbare Ndherung des
realen Deformationsverhaltens darstellt. Die in der klinischen Praxis auftretenden
Falle gehen jedoch haufig {iber den Giiltigkeitsbereich einer linearen Approxima-
tion hinaus. Durch die Abschitzung des Linearisierungsfehlers, z.B. mittels der
maximalen Komponente des Verzerrungstensors, ist es moglich, eine optimale
Schrittweite fiir die iterative Berechnung der Deformation bei vorgegebener Ge-
nauigkeit zu bestimmen [2].

Eine effiziente mechanische Simulation biologischer Gewebe erfordert Gitter mit
variabler Auflosung. Regionen, in denen Knochentrennungen und -umstellungen
geplant werden (Nerven, Foramina) bzw. in denen visuell bedeutsame Details
enthalten sind (Augen, Lippen), miissen feiner aufgelost werden als die restlichen
Bereiche. Aus diesem Grund wurden entsprechende Werkzeuge zur interaktiven
Festlegung und Erzeugung von Gittern mit variabler Auflosung bereitgestellt (Ab-
bildung 2.12).

ABBILDUNG 2.12: Oberflichenmodell mit angepasster Auflosung zur Git-
tergenerierung

Die schnelle Berechnung der Weichgewebedeformation fiir grofie Gitter (200.000 —
500.000 Tetraeder) erfordert eine effiziente, numerische und programmtechnische
Implementierung. Es wurde ein vollkommen iiberarbeiteter Programmcode zur
Berechnung elastischer Deformationen auf Basis der FEM entwickelt, mit dem
die Performanz der Berechnungen um bis zu einem Faktor 6 gesteigert werden
konnte.

Zusammenfassung weiterer Aktivitidten

Lichtring-Endoskopie (Liviu Coconu, Detlev Stalling, Hans-Christian Hege;
Kooperation: Dr. Wolf Dorffel, Akademisches Lehrkrankenhaus Hennigsdorf)

Die Bronchoskopie ist ein etabliertes, wenig belastendes Verfahren zur Diagno-
se von Bronchial- und Lungenerkrankungen. Mit Hilfe eines Endoskops kénnen
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Verdnderungen der Bronchialschleimhaut und des Lungengewebes erkannt wer-
den. Ein Problem bei dieser Methode ist allerdings die quantitative Vermessung
von Bronchialstrukturen, zum Beispiel von krankhaften Verengungen des Quer-
schnitts. Aufgrund der stark verzerrenden Endoskop-Optik kénnen Léngen an-
hand der Kamerabilder nur grob geschitzt werden. Um hier Abhilfe zu schaffen,
wurde an der Charité Berlin ein spezielles Lichtring-Endoskop entwickelt, bei dem
Laserlicht iiber einen an der Endoskopspitze angebrachten konischen Spiegel auf
die Bronchialwand projiziert wird. Anhand der Form des Lichtrings lassen sich
Riickschliisse iiber die Geometrie des Hohlraums ziehen.

ABBILDUNG 2.13: Typisches Lichtring-Bild (links), Resultat der automa-
tischen Bildsegmentierung (rechts).

In einem ersten Schritt wurden am ZIB Bildverarbeitungs-Algorithmen ent-
wickelt, die eine automatische Segmentierung des Lichtrings erméglichen. Als
besonders geeignet hat sich dabei ein Ansatz herausgestellt, bei dem ausgehend
von einem vorgegebenem Zentrum Strahlen verfolgt und deren Schnittpunkte mit
dem Ring bestimmt werden. Spezielle Randbedingungen sowie Glattungstechni-
ken garantieren, daf3 der Ring relativ zuverldssig und fast in Echtzeit detektiert
werden kann (ca. 5-10 Bilder pro Sekunde). Anhand von im Vorfeld aufgenom-
menen Referenzbildern eines Rasters bekannter Gréfle kann die wirkliche Geo-
metrie des Lichtrings bestimmt und ausgewertet werden. Gegenwértig wird eine
erste Version der Bildverarbeitungs-Software von Dr. Dérffel, dem Entwickler des
Lichtring-Endoskops, im Krankenhaus Hennigsdorf getestet. Fiir die Zukunft ist
geplant, das Verfahren weiter zu verbessern, vor allem in Bezug auf Robustheit
und Prézision. Auflerdem sollen Moglichkeiten gefunden werden, mit Hilfe des
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Endoskops die dreidimensionale Gestalt von Hohlrdumen zu rekonstruieren.

Publikationen

1]

P. Deuflhard, H.-C. Hege, M. Seebafl, Progress Towards a Combined
MRI/Hyperthermia System, to appear in W.W. Grénemeyer (ed) Proc. Se-
cond Int. Congress HIGH CARE 2000, Bochum, 2000.

E. Gladilin, S. Zachow, P. Deufthard and H.-C. Hege: Validation of a Linear
Elastic Model for Soft Tissue Prediction in Craniofacial Surgery. Accepted
for SPIE Medical Imaging, San Diego, 2001

J. Nadobny, W. Wlodarczyk, W. Hoffmann, P. Wust: Modular 3-D phased
array applicator for regional hyperthermia, Proc. Millennium Conference on
Antennas & Propagation, AP 2000, European Space Agency (ESA), Davos,
Switzerland, 9-14 April 2000, p. 486 (2000)

J. Nadobny, W. Wlodarczyk, W. Hoffmann, P. Wust: Development of 3D-
phased array applicator for deep body hyperthermia: FDTD modeling and
experimental verification, Proc. IEEE Antennas Propagat. Soc. Intern. Sym-
posium, July 16-21, 2000, Salt Lake City, Utah, USA, 1072-1075 (2000)

M. Seebass, R. Beck, J. Gellermann, J. Nadobny, P. Wust, Electromagnetic
phased arrays for regional hyperthermia — optimal frequency and antenna
arrangement, Report 00-28, Z1B, 2000, Int.J.Hyperthermia, accepted for pu-
blication.

D. Stalling, M. Seebass, M. Zockler and H.-C. Hege: Hyperthermia Treatment
Planning with HyperPlan — User’s Manual. Report 00-27, ZIB, 2000.

W. Wlodarczyk, J. Nadobny, P. Wust, G. Moenich, P. Deuflthard, R. Felix:
Systematic design of antennas for cylindrical 3D phased array hyperthermia

applicator, Proc. IEEE Antennas Propagat. Soc. Intern. Symposium, July
11-16, 1999, Orlando, FL, USA, pp. 1004-1007 (1999)

P. Wust, R. Beck, J. Berger, H. Fahling, M. Seebass, W. Wlodarczyk,
W. Hoffmann, J. Nadobny: Electric field distributions in a phased-array ap-
plicator with 12 channels: Measurements and numerical simulations. Med.
Phys., pp. 2565-2579 (2000)

S. Zachow, E. Gladilin, H.-C. Hege and P. Deuflhard: Finite-FElement Simu-
lation of Soft Tissue Deformation. In: Lemke, H.U. et al (eds.): Computer
Assisted Radiology and Surgery (CARS), Elsevier Science B.V., pp. 23-28
(2000)
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[10] H.-F. Zeilhofer, S. Zachow, R. Sader und H.-C. Hege: Virtuelle Realitit in
der MKG-Chirurgie. Symposium 2000 Miinchen - Graz: Die Mund-, Kiefer-
und Gesichtschirurgie zu Beginn des 21. Jahrhunderts - Riickblick und Aus-
blick, Fachtagung am Klinikum rechts der Isar der Technischen Universitét
Miinchen, 31.03.2000

[11] H.-F. Zeilhofer, S. Zachow, J.D. Fairley, R. Sader, P. Deuflhard: Treatment
Planning and Simulation in Craniofacial Surgery with Virtual Reality Tech-
niques. Journal of Cranio-Maxillofacial Surgery 28 (Suppl. 1), p. 82, 2000

2.2.6 Virtuelle Labore

Dieses Thema umfafit die Entwicklung von integrierten Softwaresystemen zur
Losung spezifischer Probleme aus unterschiedlichen Anwendungsbereichen wie
Medizin, Biologie, Biochemie, Chemie und Physik. Die Erstellung solcher Arbeit-
sumgebungen wurde in der Abteilung Wissenschaftliche Visualisierung in den ver-
gangenen Jahren erfolgreich zu einem Arbeitsschwerpunkt entwickelt. Dabei hat
sich gezeigt, dass die Verkniipfung moderner numerischer, geometrischer und bild-
verarbeitender Algorithmen mit leistungsfahigen Visualisierungsmethoden unter
einer einfach bedienbaren Oberfldche prinzipiell neue Moglichkeiten ersffnet und
fiir die Losung komplexer Problemstellungen unabdingbar ist.

Amira — Softwareplattform fiir virtuelle Labore

Bearbeitet von: Detlev Stalling, Malte Zockler, Hans-Christian Hege
Kooperationspartner: Indeed — Visual Concepts GmbH, Berlin; Template Gra-
phics Software (TGS), San Diego, CA, USA

Das Programmsystem Amira [1]| bildet die Grundlage fiir die Entwicklung aller
virtuellen Labore am ZIB. Entsprechend wurde das System im Berichtszeitraum
weiter ausgebaut und ergénzt. Amira ist konsequent objekt-orientiert gestaltet
und vollstéindig modular aufgebaut [2]. Mittlerweile konnen tiber 25 verschiedene
Datentypen wie 3D-Bilder, Finite-Elemente-Gitter oder hierarchische Dreiecks-
netze mit mehr als 150 verschiedenen Modulen weiterverarbeitet bzw. dargestellt
werden. Das System umfafit zur Zeit insgesamt mehr als 500.000 Zeilen Pro-
grammcode. Der grofle Vorteil von Amira beruht dabei auf der Tatsache, daf
diese Komplexitdt dem Anwender weitgehend verborgen bleibt. Thm werden nur
die fiir seine Problemstellung jeweils sinnvollen Optionen angeboten. Gleichzeitig
hat er bei Bedarf aber vollen Zugriff auf alle Komponenten, beispielsweise durch
Nutzung der méchtigen Amira-eigenen Skript-Schnittstelle.

Einen Meilenstein in der Entwicklung von Amira stellte die Fertigstellung einer
Windows—Version im Frithjahr 2000 dar. Diese Version ermdoglicht es erstmals,
das Programm auf kostengiinstigen PC-Plattformen einzusetzen und damit einen
schlagartig vergroflerten Anwenderkreis zu bedienen. Technisch gesehen wurde
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die Windows-Portierung mit Hilfe der plattform-unabhéngigen Oberflichenbi-
bliothek Qt realisiert, wodurch eine gemeinsame Code- Basis fiir alle Unix- und
Windows-Versionen beibehalten werden konnte. Dies ist eine wesentliche Voraus-
setzung, um ein Projekt in dieser Groflenordnung mit vertretbarem Aufwand wei-
terzufiithren. In der zweiten Jahreshélfte wurde dann mit Amira 2.2 eine Entwick-
lerversion fertiggestellt, die es auch externen Anwendern erlaubt, das Programm
in einfacher Weise um eigene Module bzw. Import- und Export-Funktionen zu
erganzen.

Mit dem Ziel, eine solide und gut dokumentierte Softwarebasis fiir virtuelle La-
bore zu schaffen, ergaben sich naturgeméifl eine Reihe von Aufgabenstellungen,
die nicht unmittelbar wissenschaftlicher Natur sind. Um dieser Problematik ge-
recht zu werden, wurde bereits 1999 von ZIB-Mitarbeitern die Firma Indeed -
Visual Concepts GmbH gegriindet, die sich die Weiterentwicklung von Amira
zu einem kommerziellen Produkt zur Aufgabe gemacht hat. Dabei wurde eine
enge Kooperation mit dem ZIB vereinbart, so dafl beide Seiten wechselseitig von-
einander profitieren kénnen. Die Vermarktung von Amira wird dabei nicht von
Indeed selbst durchgefiihrt, sondern weltweit von dem Unternehmen Template
Graphics Software Inc. (TGS), San Diego (CA), iibernommen. Nach anfinglich
schwierigem Verlauf konnten im Jahr 2000 erste unternehmerische Erfolge erzielt
werden, von denen auch das ZIB profitieren konnte. Der Schwerpunkt lag dabei
auf dem Bereich 3D-Mikroskopie, wo die Fahigkeiten von Amira zur Bilddaten-
Segmentierung und Geometrie-Rekonstruktion in idealer Weise genutzt werden
kénnen.

Virtuelles Neurolabor

Bearbeitet von: Malte Zockler, Peter Deuflhard

Kooperationspartner: Randolf Menzel und Robert Brandt (AG Neurobiolo-
gie, Institut fiir Tierphysiologie, FU Berlin); Martin Heisenberg und Karlheinz
Rein (AG Genetik, Biozentrum, Universitat Wiirzburg); Klaus Obermayer und
Michael Scholz (Fachgebiet Neuronale Informationsverarbeitung, Institut fiir
Kommunikations- und Softwaretechnik, TU Berlin); FEckart Gundelfinger und
Rainer Pilot (Abt. Neurochemie und Molekulare Biologie, Institut fiir Neuro-
biologie, Magdeburg); Werner Zuschratter (Speziallabor Elektronen- und Konfo-
kalmikroskopie, Institut fiir Neurobiologie, Magdeburg); Karl-Friedrich Fischbach
und Robin Hiesinger (Institut fiir Biologie 111, Universitéit Freiburg/Br.)
Forderung: BMBF, Projektverbund ,, Virtuelles Gehirn: Visualisierung von 3D-
Strukturen und Funktionen®

Ziel dieses BMBF-Verbundprojektes ist die Erforschung anatomischer neuronaler
Systeme mit Hilfe bildgebender und computergestiitzter Verfahren.

Im Jahr 2000 ging die erste, dreijahrige Forderperiode des Projektes zu Ende.
Aufgrund der guten bisher erzielten Ergebnisse wurde einer Weiterforderung des
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Verbundes zugestimmt.

In der ersten Forderperiode wurde die Anatomie von Insektengehirnen auf der
Ebene grofierer bekannter Neuropil-Strukturen untersucht. Werkzeuge zur Geo-
metrierekonstruktion, zum Alignment und zur Quantifizerung anatomischer Va-
riabilitdt wurden entwickelt und mit verschiedenen biologischen Fragestellungen
getestet.

Im zweiten Teil des Projektes wird es drei Schwerpunkte geben: 1. Erweiterung
der anatomischen Modelle auf die nédchst-feinere Hierarchiestufe, 2. Entwicklung
von Verfahren zur Integration funktioneller Daten und 3. Anwendung der ent-
wickelten Methoden auf exemplarische biologische Fragestellungen, um diese Art
der virtuellen Neuroanatomie als Standard zu etablieren.

Die Arbeiten zu Punkt 1 wurden bereits im Jahr 2000 begonnen. Nachdem nun
geometrische Modelle der wichtigsten Strukturen des Fliegen- und Bienengehirns
vorliegen, und gut bedienbare Werkzeuge vorhanden sind, um solche zu erstellen,
sollen diese nun auf Einzelzellniveau verfeinert werden. Fine Aufgabe besteht in
der Extraktion geometrischer Modelle von einzeln gefirbten Neuronen aus drei-
dimensionalen Bilddaten. Aufgrund der zum Teil sehr schwachen Kontraste und
des starken Rauschens der Bilddaten im Bereich der feinsten Verzweigungen, liegt
der Schwerpunkt der Entwicklungen hier auf interaktiven Verfahren, die jeder-
zeit manuelle Eingriffe in die Geometrierekonstruktion erlauben (vgl. Abbildung
2.14).

Knochenanalyse

Bearbeitet von: Steffen Prohaska, Hans-Christian Hege
Kooperationspartner: Wolfgang Gowin, Dieter Felsenberg, Michael Giehl,
Peter Saparin und Arndt Boshof (Osteoporoseforschungsgruppe, Univer-
sitatsklinikum Benjamin Franklin, Berlin); Jiirgen Kurths und Alexei Zaikin (Ar-
beitsgruppe Nichtlineare Dynamik an der Universitdt Potsdam); Lis Mosekilde
und Jesper Skovhus Thomsen (Dept. of Cell Biology, Institute of Anatomy, Uni-
versity of Aarhus, Danemark)

Forderung: European Space Agency (ESA) / European Space Research and
Technology Center (ESTEC)

Osteoporose ist mit etwa 6 bis 8 Millionen Erkrankten als Volkskrankheit zu be-
zeichnen. Sie ist eine Erkrankung des gesamten Skeletts, charakterisiert durch eine
Verringerung der Knochenmasse und Verschlechterung der Gewebsstruktur. Der
Knochen verliert an Stabilitdt und Elastizitét. Infolgedessen nimmt die Briichig-
keit des Knochens zu. In gleichem Mafle steigt das Risiko, schon ohne entspre-
chenden Sturz o.4., einen Knochenbruch zu erleiden. Bei Astronauten findet in
der Schwerelosigkeit Knochenabbau statt, der mit Osteoporose zu vergleichen
ist. Dies geschieht mit vielfach hoherer Geschwindigkeit und stellt bei ldngeren
Aufenthalten im All eine ernstzunehmende Gesundheitsgefahr da.
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ABBILDUNG 2.14: Skelett eines Projektions-Neurons im Gehirn der Biene,
welches vom Antennal-Lobus zum Pilzkorper verlduft. Die Bilddaten, aus
denen das Modell extrahiert wurde sind als Mazimum-Intensily Projection
im Hintergrund dargestellt. Daten: AG Menzel, FU Berlin.

Die Gewebsstruktur des Knochen kann auf verschiedene Weise untersucht wer-
den. Der traditionelle Weg ist die Anfertigung von histologischen Schnitten. Eine
Methode, die den Knochen nicht zerstort, ist die Mikro-Computertomographie
(Mikro-CT). Die erstellten Aufnahmen der Knochen kénnen durch verschiedene
Mafle charakterisiert werden. Ziel des Projekts ist es, die notigen Auswertungs-
schritte innerhalb eines virtuellen Labors zu unterstiitzen und weitere geeignete
Knochenmafle zu entwickeln. Die Auswertungsumgebung soll fiir die Beobachtung
der Knochenverdnderungen bei Raumfliigen genutzt werden.

Es wurde ein Uberblick iiber in der Literatur verwendete Knochenmafe erstellt
und damit begonnen, die wichtigsten von ihnen in AMIRA zu implementieren.
Teilweise geschieht dies durch Neuentwicklung von Modulen, teilweise gentigt es,
mit der AMIRA-eigenen Skriptsprache vorhandene Module entsprechend anzu-
steuern. Nach langwierigen Verhandlungen begann im Dezember das Forschungs-
projekt ,,2D and 3D Quantification of Bone Structure and its Changes in Mi-
crogravity Condition by Measures of Complexity“. Innerhalb dieses Projektes
werden Knochenproben als Mikro-C'T-Aufnahmen und als histologische Schnitte
in groflerer Zahl zur Verfiigung stehen. Anhand dieser Proben kann die Auswer-
tungsumgebung getestet und weiterentwickelt werden. Bisher wurden die Projek-
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partner in AMIRA eingefiihrt und bei der Installation von Computern unterstiitzt,
die es ihnen erméglichen in ihren Institutionen selbstdndig mit AMIRA zu arbei-
ten.

Virtuelles Molekiil-Labor

Bearbeitet von: Daniel Runge, Johannes Schmidt-Ehrenberg, Timm Baumei-
ster, Hans-Christian Hege

Kooperationspartner: Forschungsverbund RiNA GmbH; AG Christof Schiitte
(FU Berlin, Fachbereich Mathematik und Informatik)

Forderung: Senatsverwaltung fiir Wissenschaft, Forschung und Kultur des Lan-
des Berlin aus Mitteln der Européischen Union (Ziel-2-Programm, EFRE)

Ein wesentlicher Schwerpunkt der Arbeit im Jahr 2000 lag auf der Verbesserung
der praktischen Verwendbarkeit von Amira fiir die Visualisierung und Analy-
se von Molekiilen. So erlaubt z.B. das Hinzufiigen verschiedener Dateiformate
dem Anwender, ein Molekiil ohne vorherige Konvertierung zu untersuchen. Wei-
tere Arbeiten wurden im Bereich der Selektion von Atomen bzw. Atomgruppen
durchgefiihrt, wodurch bestimmte Bereiche des Molekiils hervorgehoben, andere
ganz ausgeblendet werden kénnen (Abbildung 2.15 links). Im Zusammenhang mit
der Selektion wurde die Moglichkeit geschaffen, im Molekiil Atomabstande und
Winkel zwischen Atomen zu vermessen und diese Werte im Fall von Dynamik-
trajektorien iiber alle Zeitschritte zu plotten.

ABBILDUNG 2.15: Teil eines Antikdrpers mit einem an der rechten Seite
gebundenen Substrat. Das Substrat ist in beiden Darstellungen als Kalot-
tenmodell gezeigt. Links: Das Bild verdeutlicht, wie unterschiedliche Berei-
che des Molekiils in verschiedenen Darstellungen gezeigt werden kénnen.
Rechis: Sekundérstrukturen: g-Faltblitter, c-Helizes und Riickgrat.

VISUALISIERUNG GROSSER MOLEKULE. Um grofle Molekiile untersuchen zu
konnen, ist es notwendig, schnell und flexibel auf die Bestandteile eines Mo-
lekiils zugreifen zu konnen. Dazu wurde eine Sprache definiert und implemen-
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tiert, die es ermoglicht, logische Ausdriicke der Form s/type=helix AND NOT
(a=C OR a=N) zu verwenden. In diesem Beispiel sind alle Atome gemeint, die zu
einer Helix gehoren, abgesehen von Kohlenstoff- und Stickstoffatomen. Diese Aus-
driicke kénnen sowohl von der Kommandozeile als auch in der Benutzeroberflidche
verschiedener Module eingegeben werden. In den Basis-Visualisierungs-Modulen
werden diese Ausdriicke verwendet, um Atome des Molekiils auszumaskieren.
Ein weiteres neuentwickeltes Modul, das diese Funktionalitdt ausnutzt, zerlegt
ein Molekil in seine Zusammenhangskomponenten oder andere frei definierbare
Teile.

Insbesondere fiir groffe Molekiile ist es interessant, die Sekundarstrukturen, die
oftmals in PDB-Dateien (Protein Data Base) enthalten sind, zu visualisieren.
Ein neues Darstellungs-Modul erlaubt es nun, g-Faltblédtter in Form von blattar-
tigen Pfeilen, Helizes in Form von Zylindern, und das Riickgrat durch Schlduche
darzustellen (Abbildung 2.15 rechts).

ALIGNMENT VON PSEUDOMOLEKULEN. Der Vergleich zweier Konformationen
mit Hilfe eines Alignments ihrer Reprisentanten setzt einerseits die Existenz sol-
cher Représentanten voraus und wird andererseits dem Problem nur im Falle rela-
tiv starrer Konformationen gerecht. Als Alternative wurde eine zweistufige Stra-
tegie implementiert. Zuerst wird jede Konformation durch die Aufenthaltswahr-
scheinlichkeitsdichte ihrer Atome dargestellt. Diese wird grob durch eine Menge
gewichteter und typisierter Punkte approximiert. Die Typisierung kann dabei auf
dem Atomtyp, der Partialladung oder den Donor-Akzeptor-Eigenschaften beru-
hen.

Im zweiten Schritt werden attraktive Krifte zwischen Paaren von Punkten
gleichen Typs aus beiden Mengen angenommen. Durch Relaxation unter Ein-
schrinkung auf eine globale starre Transformation, erhédlt man ein Alignment bei
dem Bereiche gleicher Typisierung moglichst nah beieinander liegen. Diese Vorge-
hensweise eignet sich nicht nur fiir die im ersten Schritt erzeugten Punktmengen,
sondern auch fiir das Alignment einzelner Molekiile verschiedener Struktur, bei
denen also keine natiirliche Zuordnung von Atompaaren besteht.

ANBINDUNG DER NUMERISCHEN SOFTWARE. Uber die Methoden zur Visualisie-
rung der neu konzipierten metastabilen Konformationen hinaus (vgl. Abbildung
2.16 und Abschnitt 2.2.1) wurde ein Interface implementiert, um Monte-Carlo-
Simulationen von Amira aus steuern zu konnen. Desweiteren wurden im Inter-
esse von Synergieeffekten die grundlegenden objektorientierten Datenstrukturen
fiir Molekiile zu einer von Amira unabhéngigen Bibliothek zusammengefasst und
kénnen nun zur Entwicklung numerischer Algorithmen verwendet werden. Diese
sind dann spéter leicht in Amira integrierbar.
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ABBILDUNG 2.16:
Visualisierung der Konfigu-
rationsdichten zweier Kon-
formationen eines Kate-
chinmolekiils durch zwei
Isoflachen.

Darunter: Darstellung des
bei der Konformationsana-
lyse verwendeten neurona-
len Netzes.

Virtuelles Astrophysik-Labor

Bearbeitet von: Werner Benger, André Merzky, Hans-Christian Hege, Ralf
Kéahler, Peter Deuflhard

Kooperationspartner: AG Ed Seidel, Max-Planck-Institut fiir Gravitations-
physik, Albert-Einstein-Institut (AEI), Potsdam/Golm; AG Mike Norman, Na-
tional Center for Supercomputing Applications (NCSA), Urbana-Champaign (I1-
linois, USA); John Shalf, Lawrence Berkeley National Laboratory (LBL), Berkely,
San Francisco (Kalifornien, USA); Wai-Mo Suen, Washington University (Was-
hU), St. Louis, USA; Stefan Heusler, Arts of Science, Koln

Foérderung: Max-Planck-Gesellschaft, BMBF/DFN

Um die verschiedensten auftretenden Daten- und Gittertypen mit moglichst we-
nig redundantem Code behandeln zu kénnen, wird an einem Datenmodell in
Anlehnung an das das mathematische Konzept der Faserbiindel gearbeitet. Die-
ses Datenkonzept entspricht in natiirlicher Weise den differentialgeometrischen
Formulierungen aus der allgemeinen Relativitdtstheorie (siehe Abbildung 2.17),
so dafl durch diesen neuartigen Zugang eine Allgemeinheit und somit Wiederver-
wendbarkeit der entstehenden Strukturen erreicht werden kann, der gegeniiber
alternativen Ansétzen fiir ein allgemeines Datenmodell Vorteile erwarten 14t
(siehe Abbildung 2.18). Neben Gittertypen wie z.B. Tetraedergittern, uniformen
Gittern, triangulierten Flachen lassen sich in diesem Rahmen auch Beziehungen
zwischen Gittern formulieren, sowohl zeitlich wie rdumlich (z.B. Hierarchien),
aber auch Methoden zur Generierung von Koordinaten aus Reihenentwicklungen
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(Multipol- und Fourierentwicklungen, spektrale Methoden, Polynome).

ABBILDUNG 2.17: Der Horizont eines Schwarzen Loches, mit sichtbar ge-
machter Krimmung, dargestellt in den fiir die Berechnung giinstigsten
Koordinaten und seiner wahren physikalischen Natur entsprechend (Ein-
bettung).

Grid

L——»Topology<-1> Y1m

——[SphericalChart2D]: i_; = {l,m} — A,

—Points

\—>[Spherica1Chart2D] tip — {¥, ¢}
Ylm @75 — }/lm(ﬁy 90)
R 3i0 = Zl,m Alm}/lm(ﬁa 90)

- [PolarChart3D]:ig — {R, U, v}

—[CartesianChart3D]:iy — {x,y, z}

ABBILDUNG 2.18: Ein Beispiel fiir eine Formulierung einer durch Multipol-
Momente definierten Fliche im Faserbiindel-Modell mit der Darstellung
ihrer erzeugenden Koeffizienten und ihrer Représentation in verschiedenen
Karten.
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Es ist abzusehen, dafl der sonst problematische Widerspruch zwischen hohem
Abstraktionsgrad und effizienter Implementierung durch Anwendung der neuen
Methoden der C-++ Template Metaprogrammierung? vermieden werden kann.

In dem Teil des Projektes, der sich mit der Visualisierung von adaptiv verfeiner-
ten Gittern in der allgemeinen Relativitatstheorie beschéftigt, wurden zunéchst
die internen Datenmodelle grundlegend {iberarbeitet. Die hierarchische Struktur
der Daten wird nun direkter reprisentiert, was einen deutlich effektiveren Daten-
zugriff ermoglicht.

Als weitere Folge dieser Uberarbeitung kann nun bei zeitabhingigen Daten das
Zwischenspeichern (caching) verschiedener Zeitschritte wesentlich einfacher erfol-
gen, und auch die von Anwendern gewiinschte Verarbeitung zweidimensionaler
Daten ist als Spezialfall bereits enthalten. Ferner besteht die Moglichkeit, Daten,
die im hierarchisch organisierten Datenformat HDF5 gespeichert wurden, einzu-
lesen.

Auflerdem wurde damit fortgefahren, weitere Module des Visualisierungssystems
AMIRA derart zu modifizieren, dafi sie direkt auf den adaptiven Datenstrukturen
operieren. Dabei sind inbesondere die Module fiir die Darstellung orthogonaler
Schnitte und Hohenfelder zu nennen.

Ein weiterer Teil des Projektes beschéftigt sich damit, das Virtuelle Physiklabor
iiber das Netz verfiighbar zu machen. Im vom DFN geférderten TIKSL-Projekt
wurden dazu grundlegende Techniken entwickelt, um Daten entfernter Applika-
tionen im Labor zu betrachten, und die Applikation und deren Steuerung direkt
in dieses einzubeziehen. Das inzwischen abgeschlossene Projekt erweiterte dazu
die I/O Bibliothek HDF5 um Streamingfihigkeiten und die Visualisierungsum-
gebung AMIRA um die entsprechenden Reader-Module.

Zusammenfassung weiterer Aktivititen

Rekonstruktion von Flichen aus Punktwolken (Oliver Sander, Daniel Run-
ge)

Ziel dieses Projektes war die Entwicklung eines Algorithmus, der dreidimensionale
Flédchen anhand vorgegebener Sample-Punkte rekonstruieren kann. Dieses Pro-
blem tritt in einer Vielzahl von Situationen auf, insbesondere immer dann, wenn
von realen Objekten Computermodelle erstellt werden sollen. Die dabei iiblicher-
weise verwendeten Laser-Range-Scanner liefern im allgemeinen Punktwolken, die
héufig aufler ihrer geometrischen Position keine weiteren Informationen tragen.

In der Literatur existieren eine Vielzahl von Lisungsansétzen. Diese unterschei-
den sich hinsichtlich ihrer Bearbeitungsgeschwindigkeit und ihrer Robustheit ge-
geniiber verrauschten Punktwolken.

Im Rahmen des Visualisierungssystems AMIRA wurde ein neuer Algorithmus im-

’http://wwv.oonumerics.org/
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plementiert, der sich, bei guter Qualitédt der Resultate, insbesondere durch seine
Geschwindigkeit auszeichnet. Die Idee basiert auf einem Konzept aus der Vi-
sualisierung von Molekiilflichen. Es wird eine Probekugel simuliert, die auf der
Punktwolke umherrollt. Jedes Punkttripel, das die Kugel auf ihrem Weg beriihrt,
wird als Dreieck in die Oberfliche eingefiigt (siehe Abbildung 2.19). Das Verfahren
kann wahlweise mit einem fest eingestellten oder sich an die lokale Punktdichte
adaptierenden Kugelraddius betrieben werden. Der Algorithmus erreicht auch auf
groflen Modellen Geschwindigkeiten, die ein interaktives Arbeiten ermoglichen [7].

ABBILDUNG 2.19: Rekonstruktion einer Oberfldche aus einer Punktwolke
durch Abrollen einer Probekugel.

Landschaftsplanung (Hans-Christian Hege, Detlev Stalling; Kooperation: Ar-
min Werner und Philip Paar, Institut fiir Landnutzungssysteme und Land-
schaftsckologie, Zentrum fiir Agrarlandschafts- und Landnutzungsforschung
(ZALF), Miincheberg; Oliver Deussen, Institut fiir Simulation und Graphik, Otto-
von-Guericke-Universitdt Magdeburg; Forderung: Deutsche Bundesstiftung Um-
welt (DBU))

Moderne Landschaftsplanung beschéftigt sich mit dem genauen Verstehen, der
Vorhersage und gezielten Beeinflussung von Prozessen, die auf Landschaftsele-
mente einwirken. Durch interaktive Visualisierung kénnen in den unterschiedli-
chen Planungsstadien verschiedene Optionen schnell analysiert und bewertet wer-
den. Ein entscheidendes Element der erfolgreichen Landschaftsgestaltung ist die
korrekte Umsetzung von Planungsresultaten. Dazu miissen den Betroffenen und
den politischen Entscheidungstrigern die geplanten Verdnderungen und deren
Folgen verstdndlich gemacht werden. Im Gegensatz zur eigentlichen Planung, wo
abstrakte Darstellungen wie etwa thematische Karten verwendet werden, sind fiir
Laien realitatsnahe, interaktiv erfahrbare 3D-Visualisierungen besser geeignet. Es
liegt daher nahe, ein 3D-Visualisierungssystem zu entwickeln, das es ermoglicht,
realitdtsnah dargestellte Landschaften interaktiv und mit rdumlichem Sichtein-
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druck zu durchwandern. So kénnen die komplexen Beziehungen zwischen den
vielféltigen Einfluifaktoren und den Landschaftselementen unmittelbar erfahr-
bar gemacht werden (siche Abbildung 2.20).

ABBILDUNG 2.20: Echtzeit-Visualisierung zum Szenario ,Erlebnisraum
Kulturlandschaft® im Jahr 2030 am Beispiel des Testgebietes Hohen-
stein/Strausberg mittels der UNREAL Game-Engine (erstellt am ZALF).

Die Entwicklung eines entsprechenden Visualisierungsystems bedeutet einen ho-
hen Aufwand: neben Forschungsfragen, z.B. Verfahren zur Erzeugung von bo-
tanisch korrekten PHanzenmodellen und Biotopen, interaktive Spezifikation von
Landschaftselementen, prozedurale Reduktion der Szenenkomplexitit, spezielle
Darstellungs- und Rendering-Verfahren, sind auch umfangreiche technische Ent-
wicklungen zu leisten - u.a. die Anbindung an Geographische Informationssy-
steme, Computeranimationsysteme und Game Engines. In einer Machbarkeits-
studie wurden daher zunéchst der Bedarf und die technische Machbarkeit ei-
nes solchen Systems untersucht [6]. Dazu wurden in einem Anwender-Workshop
und durch systematische Marktanalyse die Bediirfnislage eruiert, die Anforde-
rungen genauer ermittelt und das Marktpotential abgeschiitzt. Eine erginzende
computergrafische Analyse zeigte — vor dem Hintergrund der zu erwartenden
Hardware-Entwicklung — die technische Machbarkeit und den zu erwartenden
F&E-Aufwand. Auf Basis dieser Studie wird nun die Férderung eines Projektes
bei der DBU beantragt. Aufgabe des ZIB wird es sein, neue Echtzeit-Rendering-
Verfahren zur Darstellung von komplexen Landschaften zu entwickeln.

Entwicklung von Virtual-Reality-Techniken (Detlev Stalling, Malte
Zockler, Ralf Kéhler)

Virtual-Reality-Techniken gestatten es, komplexe raumliche Strukturen wie Bio-
molekiile oder Neurone besser in ihrer dreidimensionalen Gestalt zu erfassen und
mit ihnen zu interagieren. In diesem Zusammenhang wurden fiir die am ZIB
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vorhandene aktive 3D-Projektionswand, mit deren Hilfe Computermodelle ste-
reoskopisch dargestellt werden konnen, weitere Anwendungen entwickelt — wie-
derum im Rahmen der Visualisierungsplattform AMIRA. Unter anderem wurde
sogenanntes Head- Tracking implementiert, ein Verfahren, bei dem mit Hilfe eines
zusitzlichen Sensors die aktuelle Kopfposition des Beobachters relativ zum Pro-
jektionsschirm detektiert und das darzustellende Bild entsprechend der jeweiligen
Perspektive neu berechnet wird.

Ferner wurden diejenigen Programmteile, die zur Erfassung und Verarbeitung der
Trackingdaten dienen, an die Schnittstelle der kommerziellen CAV E-Bibliothek
angepasst. Dadurch ist es mit wenigen Konfigurationsénderungen méglich, eine
Vielzahl von weitverbreiteten Eingabegeridten zu verwenden.

Gegeniiber herkommlicher aktiver Stereotechnik mit Shutter-Brillen bietet die
passive Stereoprojektion mit polarisiertem Licht eine Reihe von Vorziigen. Zum
einen lassen sich Projektoren verwenden, die wesentlich hellere und schérfere Bil-
der liefern, zum anderen kénnen billige Polarisationsbrillen benutzt werden, so
dafl Vorfiihrungen vor einem grofien Publikum méglich sind. Exemplarisch wurde
am ZIB eine passive Stereoprojektion anléfllich der DFN-Veranstaltung zur FEroft-
nung des G-WIN Netzes im Horsaal aufgebaut und demonstriert (siche Abbildung
2.21). Aufgrund der dabei gemachten positiven Erfahrungen ist der Horsaal im
Frithjahr 2001 dauerhaft mit einer solchen Projektionstechnik ausgeriistet wor-
den.

Publikationen

[1] Amira 2.2 — User’s Guide and Reference Manual, Konrad-Zuse-Zentrum
fiir Informationstechnik Berlin (ZIB) und Indeed — Visual Concepts GmbH,
Berlin, Oktober 2000.

2] AmiraDev 2.2 — Programmer’s Guide, Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informa-
tionstechnik Berlin (ZIB) und Indeed — Visual Concepts GmbH, Berlin,
Oktober 2000.

[3] Hans-Christian Hege, Virtuelle Experimente, in P. Bexte, G. Sievernich
(Hrsg.), KERN. Gene, Hirne, Magma, Quarks: Innenansichten der Zukunft.
Katalog zur Ausstellung ,,7 Hiigel: Bilder und Zeichen des 21. Jahrhunderts*,
Henschel Verlag, Berlin, 2000.

[4] Andre Merzky: Data Description. Proc. ISTHMUS 2000, April 2000, Poz-

namn.

[5] Gabrielle Allen, Werner Benger, Tom Goodale, Hans-Christian Hege, Gerd
Lanfermann, Andre Merzky, Thomas Radke, Edward Seidel, John Shalf: The
Cactus Code: A Problem Solving Environment for the Grid. Proceedings of
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ABBILDUNG 2.21: Bundesforschungsministerin Edelgard Bulmahn und
Z1B—Prisident Peter Deuflhard betrachten die 3D-Stereoprojektion im
Horsaal des ZIB wihrend der Ersffnung des G-WIN-Netzes am 30. Ju-
ni 2000.

the Ninth IEEE International Symposium on High-Performance Distributed
Computing (HPDC-9)

[6] Adrian Herwig, Philip Paar, Jorg Rekittke, Armin Werner (ZALF), Hans-
Christian Hege, Detlev Stalling (ZIB) und Oliver Deussen (Univ. Magde-
burg): Machbarkeitsstudie fir ein Visualisierungstool - Analyse des Bedarfes
und der Machbarkeit eines computergraphischen Visualisierungssystems fiir

interaktive Planungs- und Umsetzungsprozesse auf Landschaftsebene, Ergeb-
nisbericht, ZALF, 2000

[7] Oliver Sander, Daniel Runge: Fast Surface Reconstruction Using a Probe
Sphere, Report 00-50, ZIB, 2000

2.2.7 Diskrete Strukturen

Bei der mathematischen Untersuchung von Algorithmen erweist sich die Kennt-
nis moglichst vieler Eigenschaften der zugrundeliegenden diskreten Strukturen
als niitzlich. In der kombinatorischen Optimierung spielen Graphen- und Poly-
edertheorie eine besondere Rolle. Untersuchungen in diesen Gebieten haben —
wegen der Universalitit grundlagenorientierter Forschung — hiufig auch Anwen-
dungen in anderen Gebieten der Mathematik.
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So sind perfekte Graphen wichtig in der kombinatorischen Optimierung, u. a. weil
man eine vollstdndige Beschreibung ihres Stabile-Mengen-Polytops kennt. Die
Untersuchung perfekter Graphen motiviert andererseits interessante grundlagen-
theoretische Fragestellungen und Konzepte in der Graphentheorie.

Polyedrische Unterteilungen — insbesondere Triangulierungen — sind ein wich-
tiges Hilfsmittel in der algorithmischen Geometrie. Bei der Erforschung ihrer
Struktureigenschaften stofflen wir wiederum auf eine Fiille von Verbindungen zur
Topologie, Algebra und Geometrie.

Eine dieser Verkniipfungen tritt im Zusammenhang mit triangulierten Mannig-
faltigkeiten zu Tage: Informationen iiber die Struktur des Raumes aller mogli-
chen Triangulierungen einer Mannigfaltigkeit ermoglichen erst die algorithmische
Untersuchung traditioneller Klassifikations- und Extremalprobleme. Im Rahmen
einer Diplomarbeit sollen hier im kommenden Jahr Software-Komponenten aus
dem Projekt Polyedrische Untersuchung zum schnelleren Auffinden eckenminima-
ler Triangulierungen héherdimensionaler Mannigfaltigkeiten eingesetzt werden.

Neben den Anwendungen in der kombinatorischen Optimierung sind in diesem
Schwerpunkt auch die zur Erlangung der Resultate entwickelten Methoden von
besonderem Interesse.

Stabile Mengen und perfekte Graphen

Bearbeitet von: Ralf Borndorfer, Martin Grotschel, Annegret Wagler
Kooperationspartner: Stefan Hougardy (Humboldt-Universitiat zu Berlin);
Zsolt Tuza (Ungarische Akademie der Wissenschaften)

Forderung: Deutsche Forschungsgemeinschaft aus Mitteln des Herrn Grotschel
verlichenen Leibnizpreises

Stabile Mengen in Graphen bilden eines der wichtigen Modelle in der ganzzahligen
Optimierung mit Anwendung z. B. bei der OPNV-Dienstplanung (siche Projekt
Dienstplanung) und gewissen Fahrzeugeinsatzplanungen [3]. Das Stabile-Mengen-
Problem, die Bestimmung einer stabilen Menge grofiter Kardinalitédt oder maxi-
malen Gewichts im Graphen, ist jedoch i.a. NP-schwer. Ein Losungsansatz be-
steht darin, das Stabile-Mengen-Problem als lineares Programm iiber dem Stabile-
Mengen-Polytop, der konvexen Hiille der Inzidenzvektoren aller stabilen Mengen
des Graphen, aufzufassen. Die dazu notige Beschreibung der Facettenmenge des
Polytops ist fiir die meisten Graphenklassen allerdings nicht bekannt.

Fir perfekte Graphen ist das Stabile-Mengen-Problem in polynomialer Zeit 16sbar
[5]. Der Algorithmus fiir diesen Graphentyp beruht auf einem polynomialen
Separationsverfahren fiir eine Klasse von Ungleichungen, die die Facetten des
Stabile-Mengen-Polytops perfekter Graphen enthélt. Derartige Schnittebenen-
verfahren [6] haben sich in der Praxis als niitzlich erwiesen, um Stabile-Mengen-
Probleme exakt bzw. mit akzeptabler Giitegarantie zu losen (siche Projekt Kom-
binatorische Relazierungen und [3]). Ziel ist, durch strukturelle Untersuchungen
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von Stabile-Mengen-Polytopen nicht perfekter Graphen die polynomiale Losbar-
keit des Stabile-Mengen-Problems fiir weitere Graphenklassen zu beweisen.

Untersuchungsobjekte unserer Arbeitsgruppe sind Klassen ,,fast perfekter® Gra-
phen: wir verfolgen das neue Konzept kritischer Kanten in perfekten Graphen,
deren Entfernen zum Verlust der Perfektheit des Graphen fithrt. Wir untersuch-
ten verschiedene Grapheigenschaften im Zusammenhang mit kritischen Kanten
[22, 24] ebenso wie kritisch perfekte Graphen (siehe Abbildung 2.22), die aus-
schliefflich kritische Kanten besitzen (20, 22, 23|. Weiter beschéftigten wir uns mit
der Frage, ,,wie perfekt* Graphen noch sind, die durch Entfernen kritischer Kan-
ten aus perfekten Graphen entstehen. Dazu fiihrten wir ein Maf fiir die Imperfekt-
heit eines Graphen durch zwei Oberklassen perfekter Graphen ein, rang-perfekte
und schwach rang-perfekte Graphen, die wir durch Relaxierung des Perfektheits-
begriffes beziiglich der Facettenmenge des Stabile-Mengen-Polytops erhalten [22].
Fir einige imperfekte Graphen, die aus perfekten Graphen durch Entfernen kri-
tischer Kanten entstehen, wurden Facetten des Stabile-Mengen-Polytops identi-
fiziert und die Zugehorigkeit zur Klasse der rang-perfekten bzw. schwach rang-
perfekten Graphen untersucht [21, 22].

ABBILDUNG 2.22: Beispiele kritisch perfekter Graphen.

Polyedrische Unterteilungen

Bearbeitet von: Jorg Rambau

Kooperationspartner: Paul Edelman, Victor Reiner (University of Minnesota,
Minneapolis, USA); Jests A. de Loera (University of California, Davis, USA);
Francisco Santos (Universidad de Cantabria, Santander, Spanien)

Polyedrische Unterteilungen von Punktkonfigurationen sind Zerlegungen der kon-
vexen Hiille einer endlichen Punktmenge im euklidischen Raum in endlich vie-
le Polytope, deren Fcken in der gegebenen Punktkonfiguration liegen. Sind alle
Polytope Simplexe, so spricht man von Triangulierungen. Topologische Untertei-
lungsraume, die aus Unterteilungshalbordnungen konstruiert werden kénnen (Ab-
bildung 2.23), erlauben eine vereinheitlichte Darstellung verschiedener Phanome-
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ne aus Ordnungstheorie, Modelltheorie und Diskriminantentheorie [13]. Elemen-
tare Aussagen iiber die Topologie (z. B. Zusammenhang) und Metrik (z. B. Durch-
messer) dieser Raume liefern die theoretischen Grundlagen fiir Flip-Algorithmen
in der Algorithmischen Geometrie.

Nachdem in den Jahren 1997-1999 eine Reihe von theoretischen Resultaten er-
zielt werden konnte (mittlerweile publiziert in [1, 4, 7, 18]), wurde 1999 das Pro-
grammpaket TOPCOM [14] verdffentlicht, mit dem sich explizite kombinatori-
sche Berechnungen mit Triangulierungen von Punktkonfigurationen durchfiihren
lassen.

ABBILDUNG 2.23: Der Adjazenzgraph aller Simplexe, die ein Segment
schneiden, ist ein Pfad. Dies ist fiir allgemeine orientierte Matroide nicht
offensichtlich. Fiir sogenannte kreiszuldssige Triangulierungen von orien-
tierten Matroiden konnte dies gezeigt werden.

TOPCOM wurde im vergangenen Jahr u. a. dazu verwendet, die 2 822 648 Trian-
gulierungen des (4 x 5)-Gitters (20 Punkte), welche alle Punkte benutzen, auszu-
rechnen. Die bei der Uberpriifung der Santos-Triangulierung [19] erzeugten Daten
konnten als Elektronisches-Geometrie-Modell [16] versffentlicht werden. Elemen-
te der TOPCOM-C++-Bibliothek sollen im Projekt Kombinatorische Mannig-
faltigkeiten gewinnbringend bei der Uberarbeitung der Flip-Heuristik zur Suche
minimaler Triangulierungen von Mannigfaltigkeiten eingesetzt werden.

Ein neues Resultat {iber die topologischen Figenschaften einer beliebigen Trian-
gulierung eines orientierten Matroids (eine Struktur, die die kombinatorischen
Eigenschaften einer Punktkonfiguration hat, aber nicht unbedingt von einer sol-
chen induziert sein muf}) besagt folgendes fiir sogenannte kreiszulissige Triangu-
lierungen: Der Adjazenzgraph derjenigen Simplexe, die eine Strecke ,,schneiden®,
ist ein Pfad [15]. Dies ist trivial im Falle einer Punktkonfiguration (realisier-
bares orientiertes Matroid), im Falle allgemeiner orientierter Matroide ist dies
jedoch nicht unmittelbar klar. Dieses Resultat stellt einen Baustein in der Unter-
suchung der Topologie von Triangulierungen orientierter Matroide dar: wiahrend
fiir Punktkonfigurationen alle Triangulierungen topologisch dquivalent zu Béllen
sind, ist die Frage nach dem Homotopietyp von Triangulierungen fiir allgemeine
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orientierte Matroide ein offenes Problem.

Dieses Projekt soll mit der Fertigstellung eines Textbuches zusammen mit Jests
De Loera und Francisco Santos im kommenden Jahr abgeschlossen werden. Ein

Vorlesungsskriptum (in deutsch) zu einer Lehrveranstaltung an der TU Berlin ist
bereits erhéltlich [17].

Triangulierte Mannigfaltigkeiten

Bearbeitet von: Frank H. Lutz

Kooperationspartner: Anders Bjorner (Kungl Tekniska Hogskolan, Stockholm,
Schweden); Wolfgang Kiihnel (Universitéit Stuttgart); Giinter M. Ziegler (Tech-
nische Universitéit Berlin)

ABBILDUNG 2.24: Symmetrische 52-Ecken-Triangulierung des Weber- und
Seifertschen hyperbolischen Dodekaederraumes (19 Ecken auf dem identi-
fizierten Rand des Dodekaeders und 33 Ecken im Inneren).

In den Anfangszeiten der Topologie wurden Mannigfaltigkeiten vielfach anhand
ihrer Triangulierungen untersucht. Insbesondere die Berechnung von Invarianten
nutzte die zugrundeliegende kombinatorische Struktur, wahrend hierfiir spater
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zunehmend algebraische Methoden Einzug fanden. Obgleich es sich herausstell-
te, dafl nicht jede topologische Mannigfaltigkeit notwendigerweise triangulierbar
ist, so ist dennoch seit dem Aufkommen von Computern das Interesse an kombi-
natorischen Aspekten von Mannigfaltigkeiten und ihren Triangulierungen stark
gewachsen. Notig fiir viele Untersuchungen ist dabei, auf Triangulierungen von
handhabbarem Format zugreifen zu kénnen.

Im Rahmen dieses Projektes konnten Methoden entwickelt werden, die es erlau-
ben, Triangulierungen von Mannigfaltigkeiten mit wenigen Ecken zu gewinnen:

e Mit Hilfe von sogenannten bistellaren Operationen lassen sich Triangulie-
rungen von Mannigfaltigkeiten lokal, unter Erhaltung des PL-Homoéomor-
phietyps, modifizieren. Betrachtet man die Summe aller Seiten einer Trian-
gulierung als zu minimierende Zielfunktion, dann erlaubt der Einsatz von
Simulated Annealing, lokale — in einigen Fillen sogar globale — Minima der
Zielfunktion aufzusuchen. Auf diese Weise lieflen sich unter Verwendung
des Programms BISTELLAR [10] erstmals eckenminimale Triangulierun-
gen der Mannigfaltigkeiten S?x S? mit 11, S® x S% mit 12, S® x S? mit 13,
(5% x S%)#(S? x S?) mit 12 und RP* mit 16 Ecken erzielen [2, 8, 9].

e Man kann bestimmte Triangulierungen von Mannigfaltigkeiten auf wenigen
Ecken vollstdndig zu enumerieren. Dies wurde beispielsweise fiir eckentran-
sitive Triangulierungen mit bis zu 13 Ecken durchgefiihrt, wobei viele be-
kannte wieder-, aber auch einige interessante Beispiele neu entdeckt wurden

[9]-

Fiir beide angefithrten Methoden lassen sich schnell weitere Anwendungen finden.

So kann auf bistellaren Flips basierendes Simulated Annealing als Heuristik dazu
verwendet werden, den Homéomorphietyp einer Mannigfaltigkeit zu bestimmen.
Hierzu werden auf ein Testobjekt so lange bistellare Operationen angewandt, bis
es letztendlich kombinatorisch isomorph zu einer bekannten , Referenztriangu-
lierung® einer Mannigfaltigkeit ist. Dieses Vorgehen konnte mit groflem Erfolg
eingesetzt werden. Als Implementation ist das Programm BISTELLAR_EQUI-
VALENT [11] erhéltlich.

Neben Mannigfaltigkeiten wurden ebenfalls eckentransitive Triangulierungen von
Pseudomannigfaltigkeiten und von zentralsymmetrischen Sphéren auf wenigen
Ecken enumeriert. Auch hier konnten neue Beispiele gewonnen werden [9].

Im Laufe des Jahres 2000 wurde das im Rahmen dieses Projektes erzielte Mate-
rial zur Veroffentlichung als Monographie in der Springer-Reihe ,, Lecture Notes
in Mathematics“ iiberarbeitet. Hierzu wurde die bereits vorhandene Beispiel-
sammlung [12] weiter ausgebaut. So konnte u.a. eine 22-FEcken-Triangulierung
des Weber- und Seifertschen hyperbolischen Dodekaederraumes mit Hilfe bistel-
larer Flips aus einer symmetrischen Starttriangulierung mit 52 Ecken , destilliert*
werden (siche Abbildung 2.24).
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2.2.8 Nichtlineare Optimierung

Nichtlineare Ansétze dienen uns zur Nachbildung origindr nichtlinearer Zusam-
menhinge der Realitét, zur Modellierung stochastischer Aspekte und zur Relaxie-
rung diskreter Entscheidungsprobleme mit nichtlinearen Kosten oder Nebenbe-
dingungen. Dem ersten Gebiet ist das Projekt zur Steuerung der Lastverteilung
in Gasnetzen zuzuordnen. In der Portfoliooptimierung und der Prozefiregelung
von Destillationskolonnen ist die Beriicksichtigung stochastischer Einfliisse we-
sentlich. Fir quadratische bindre Programme und Graphenpartitionsprobleme
untersuchen wir die Qualitdt semidefiniter Relaxierungen.

Shttp://www.zib.de/rambau/ TOPCOM html
Thttp://www.eg-models.de/
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Die Losung der nichtlinearen Modelle ist mit hohem Rechenaufwand verbunden.
Daher kommt der Entwicklung effizienter Algorithmen, die innerhalb der gegebe-
nen Problemklasse moglichst gute Strukturnutzung erlauben, grofie Bedeutung
zu. In der mehrstufigen konvexen stochastischen Optimierung erreichen wir dies
durch rekursive Algorithmen, in der semidefiniten Optimierung mit dem spektra-
len Biindelverfahren.

Nichtlineare Optimierung der Lastverteilung in Gasnetzen

Bearbeitet von: Klaus Ehrhardt, Marc Steinbach

Kooperationspartner: Ruhrgas AG (Essen); PSI AG (Berlin); Alexander Mar-
tin (TU Darmstadt); Riidiger Schultz (Universitat Duisburg)

Forderung: BMBF-Forderschwerpunkt ,,Neue Mathematische Verfahren in In-
dustrie und Dienstleistungen®

Eine zentrale Routineaufgabe jedes Gasversorgungsunternehmens ist die kurzfri-
stige (operative) Planung der Lastverteilung im Leitungsnetz zur Deckung des ak-
tuellen Bedarfs. Die Antriebsenergie fiir den Gastransport verursacht den Haupt-
anteil der variablen Betriebskosten, so daf} eine Kostenminimierung die geschickte
Schaltung und Steuerung aller technischen Anlagen erfordert. Dies fiithrt mathe-
matisch auf hochdimensionale gemischt-ganzzahlige Probleme mit nichtlinearen
partiellen Differentialgleichungen.

Im Vorhaben sollen zusammen mit den industriellen Verbundpartnern Ruhrgas
AG und PSI AG praxistaugliche nichtlineare Modelle sowie (fiir den Fall fixier-
ter Schaltvariablen) strukturangepafite Optimierungsalgorithmen entwickelt und
implementiert werden. Als Unterprobleme in Branch-and-Bound-Verfahren sollen
die Modelle dann so weit vereinfacht werden, dafl einerseits das Gesamtproblem
numerisch 16sbar ist und andererseits die relevanten Nichtlinearitdten und kom-
binatorischen Aspekte soweit moglich direkt erfafit sind.

Mehrstufige konvexe stochastische Optimierung
Bearbeitet von: Marc Steinbach

Dieses Projekt verfolgt einen neuen Ansatz zur Losung grofler mehrstufiger kon-
vexer stochastischer Optimierungsprobleme. Der Zugang verallgemeinert bereits
bestehende Algorithmen, die sich in der nichtlinearen optimalen Steuerung als
sehr effizient erwiesen haben [5, 10].

Die iiblichen primalen und dualen Dekompositionsmethoden zerlegen das mehr-
stufige Problem in kleinere Optimierungsprobleme, die (Clustern von) Knoten
oder Pfaden des Szenario-Baumes zugeordnet sind. Die entstehenden vertikalen
oder horizontalen Kopplungsbedingungen werden iterativ behandelt, wobei in je-
der Iteration die lokalen Probleme unabhéngig gelost werden. (Dies entspricht
einer Relaxierung der starken Kopplungen.)
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Der neue rekursive Ansatz behandelt das Optimierungsproblem global durch
primal-duale Innere-Punkt-Methoden und nutzt die Struktur des Szenario-Bau-
mes auf der Ebene der linearen Algebra durch rekursives Lisen der linear-indefini-
ten Karush-Kuhn-Tucker-Systeme. Bei iterativer Behandlung der Ungleichungs-
restriktionen und ggf. weiterer Nichtlinearitéiten wird hier die vertikale und hori-
zontale Kopplung der einzelnen Knoten stets explizit berticksichtigt 7, 8. Eine
erhebliche Beschleunigung der Konvergenz wird erreicht durch eine Warmstart-
Technik, die zunéchst eine grobe Approximation des Problems l6st und den
Szenario-Baum dann sukzessive verfeinert [6].

Verschiedene Varianten des Algorithmus sind als Klassenbibliothek in C++ im-
plementiert. Eine problemspezifische kommerzielle Version wird seit langerem von
einer Schweizer Versicherungsgesellschaft erfolgreich zur Loésung konvex-quadra-
tischer finanzmathematischer Probleme eingesetzt.

Dynamisches Portfoliomanagement

Bearbeitet von: Marc Steinbach
Kooperationspartner: Karl Frauendorfer, Detlef Steiner, Jérome Koller (Uni-
versitit St. Gallen, Schweiz)

Versicherungsgesellschaften und andere institutionelle Investoren verwalten Port-
folios mit sehr hohen Kapitalvolumina. Die Sicherheit der Einlagen spielt hierbei
eine herausragende Rolle, andererseits soll aber auch eine attraktive Rendite er-
zielt werden. Die Dynamische Erwartungswert-Varianz-Analyse (DEVA, Frauen-
dorfer 1995) modelliert als direkte Verallgemeinerung des klassischen Markowitz-
Ansatzes den Zusammenhang von Chance und Risiko, erlaubt aber in der aktuel-
len Entscheidungsfindung eine wesentlich detailliertere Abbildung der erwarteten
zukiinftigen Marktentwicklung {iber mehrere Perioden hinweg.

Ziele des Projekts sind die theoretische Analyse der entstehenden konver-qua-
dratischen mehrstufigen stochastischen Optimierungsprobleme sowie die Entwick-
lung und Implementierung hocheffizienter Losungsalgorithmen. Dies wird in en-
ger Zusammenarbeit mit dem Institut fiir Unternehmensforschung der Univer-
sitdt St. Gallen durchgefiihrt, mit dem eine formelle Kooperation besteht. Da es
um sehr grofie Anlagebetriage geht, ist ein moglichst realistisches Modell erfor-
derlich, das neben Leerverkaufsbeschrankungen und anderen Restriktionen auch
die Transaktionskosten beriicksichtigt; weiter ist die Einbeziehung von Termin-
geschiften zur Absicherung des Wihrungsrisikos in Arbeit. Besondere Schwie-
rigkeiten entstehen einerseits durch die Grofle der Optimierungsprobleme, ande-
rerseits durch die Tatsache, daf§ die Losungen praktisch immer hochgradig de-
generiert sind [9]. Die algorithmische Behandlung basiert auf der Ausnutzung
problemspezifischer Sparse-Strukturen und auf den inhérenten Regularisierungs-
eigenschaften von Innere-Punkt-Methoden |7, 8]. Eine kommerzielle Version des
eigens entwickelten C4++-Codes ist seit Ende 1999 bei einer Schweizer Versi-
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cherungsgesellschaft erfolgreich im Praxiseinsatz. Der Code lst Probleme mit
mehreren 10000 Szenarien und etwa einer Million primalen Variablen auf einer
Workstation.

Stochastische modellgestiitzte Prozefiregelung

Bearbeitet von: Izaskun Garrido, Marc Steinbach

Kooperationspartner: René Henrion, Andris Moller (WIAS Berlin); Giinter
Wozny, Li Pu, Moritz Wendt (TU Berlin)

Foérderung: Schwerpunktprogramm ,,Fchtzeit-Optimierung grofier Systeme* der
Deutschen Forschungsgemeinschaft

Industrielle Produktionsprozesse werden aus wirtschaftlichen Griinden oft in ener-
gie- oder kostenoptimierten Betriebsweisen gefahren. Diese schopfen typischerwei-
se die technischen Moglichkeiten voll aus, so dafl gerade noch ein sicherer Betrieb
moglich ist. Selbst kleine Abweichungen kénnen dann grofie Schiaden oder gar
Gefahren verursachen, sofern sie nicht geeignet korrigiert werden. Hierzu werden
spezielle optimierende Regler eingesetzt ( Modellgestiitzte Regelung, engl. Model
Predictive Control).

Ziel des Projekts ist es, im Rahmen dieser Verfahrensklasse einen neuen Ansatz zu
untersuchen, der zur Berechnung der aktuellen Korrektur bereits die moglichen
zukiinftigen Storeinfliisse (modelliert als Szenariobaum) beriicksichtigt. Dadurch
wird erreicht, daf einerseits die Sicherheit gewahrt bleibt, andererseits aber der
erwiinschte Einspareffekt nicht durch iibertrieben vorsichtige Korrekturen zunich-
te gemacht wird. Erste Untersuchungen bezichen sich auf ein Anwendungspro-
blem, das auch im Partnerprojekt behandelt wird: die Steuerung einer Destillati-
onskolonne mit stochastischem Feedstrom. Hierzu wurden mittels eines Tracking-
ansatzes Vergleiche mit dem alternativen Ansatz probabilistischer Beschrankun-
gen durchgefiihrt. Zur Losung der entstehenden extrem groflen stochastischen Op-
timierungsprobleme wird eine primal-duale Innere-Punkt-Methode mit direktem
rekursivem Loser fiir die KK'T-Systeme eingesetzt |7, 8]. Weitere Untersuchungen
zielen auf eine realistischere Modellierung des Destillationsprozesses sowie auf ei-
ne Effizienzsteigerung des Verfahrens zur Verbesserung der Echtzeittauglichkeit.

Semidefinite Optimierung

Bearbeitet von: Christoph Helmberg
Kooperationspartner: Krzysztof C. Kiwiel (Polish Academy of Sciences, War-
schau, Polen); Franz Rendl (Universitat Klagenfurt, Osterreich)

Die semidefinite Optimierung beschéftigt sich mit linearen Programmen iiber dem
konvexen Kegel der positiv semidefiniten Matrizen. Die nichtlineare Struktur des
Kegels erlaubt die Modellierung vielfaltiger Anwendungen. Diese finden sich z. B.
in der Kontrolltheorie, der Signalverarbeitung, der robusten Optimierung, der
Materialoptimierung und nicht zuletzt in der kombinatorischen Optimierung.
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Semidefinite Relaxierungen kombinatorischer Optimierungsprobleme resultieren
meist in semidefiniten Programmen mit Matrixvariablen grofler Ordnung und
vielen linearen Nebenbedingungen mit ausgepriagten Struktureigenschaften. Die
Standardverfahren zur Losung semidefiniter Programme, Innere-Punkt-Metho-
den, sind wegen ihrer generisch dichten Systemmatrix der Ordnung der Anzahl
der Nebenbedingungen nicht zur Losung grofler Probleme geeignet.

Das von uns im Laufe der letzten Jahre entwickelte spektrale Biindelverfahren
[3, 4] bietet hingegen zahlreiche Moglichkeiten, strukturelle Eigenschaften zu nut-
zen. Es dient der Minimierung des maximalen Eigenwertes einer affinen Matrix-
funktion — ein Problem #quivalent zum Dualen eines semidefiniten Programms
mit konstanter Spur. Aufbauend auf den traditionellen Biindelverfahren der kon-
vexen Optimierung wird statt des polyedrischen Schnittebenenmodells ein semi-
definites Schnittflichenmodell verwendet, iiber das aufgrund der kontrollierbaren
Grofle effizient mit Innere-Punkt-Methoden optimiert werden kann. Zur Kon-
struktion des Modells miissen fiir die Testmatrix der maximale Eigenwert und
ein zugehoriger Figenvektor bestimmt werden. Dies geschieht vorteilhaft mittels
iterativer Verfahren wie der Lanczos Methode, die eine volle Nutzung der Struk-
tureigenschaften der beteiligten Matrizen erlaubt.

Im Berichtszeitraum haben wir gezeigt, dafl es — wie bei der bereits im Vor-
jahr entwickelten ungenauen Auswertung in der Bestimmung des Eigenwerts und
des Eigenvektors — ausreicht, das semidefinite Unterproblem nur approximativ
zu losen, ohne dafl dadurch die Konvergenz des Verfahrens gefdhrdet wird [1].
Dieses Ergebnis rechtfertig aus theoretischer Sicht die Verwendung der am Com-
puter verfiigharen Zahlen und fithrt gleichzeitig zu Einsparungen in der Anzahl
der Iterationen der Innere-Punkt-Methode wie auch zu gréflerer Stabilitdat des
Verfahrens durch automatische Anpassung der notwendigen Genauigkeit.

Des weiteren wurde mit SBmethod [2] eine C+--Implementierung des spektralen
Biindelverfahrens fertiggestellt und unter

http://www.zib.de/helmberg/SBmethod

allgemein verfiighar gemacht. In SBmethod sind alle bis jetzt entwickelten Kon-
zepte, wie Vorzeichenbedingungen und ungenaue Auswertung in Eigenwertbe-
rechnung und semidefinitem Unterproblem, umgesetzt. Es unterstiitzt wesentliche
Struktureigenschaften, wie z. B. diinn besetzte Matrizen und Matrizen niederen
Rangs, und bietet vielfdltige Moglichkeiten, auch eine Approximation der Losung
des entsprechenden primalen semidefiniten Programms zu erzeugen. In der un-
abhéngigen Bewertung durch H. Mittelmann im Rahmen der seventh DIMACS
challenge (http://plato.la.asu.edu/dimacs.html) erwies es sich als eines der
besten Programme fiir large scale semidefinite programming.

Im Rahmen des Projekts Frequenzzuweisung im Mobilfunk stellte sich das Pro-
blem, untere Schranken fiir die Minimierung der Gleichkanalintereferenz zu ermit-
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teln. Uber eine semidefinite Relaxierung von Max-k-Cut konnte mit SBmethod fiir
einige praxisrelevante Beispiele nachgewiesen werden, dafi mindestens ein Drittel
bis die Halfte der Interferenz der besten bekannten Losungen unvermeidbar ist.
Zur Zeit ist keine andere praktisch umsetzbare Relaxierung bekannt, die Schran-
ken vergleichbarer Giite liefert.
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2.2.9 Telekommunikation

Telekommunikation stellt die Schliisseltechnologie der sich zunehmend ent-
wickelnden Informationsgesellschaft dar. Gegenwértig kann man die intensivierte
Nutzung bestehender Kommunikationsméglichkeiten sowie eine anhaltende FEr-
schlieBung neuer Anwendungen beobachten. Dieser lukrative Markt unterliegt
aber insbesondere auch durch den rasanten technischen Fortschritt einem steti-
gen Wandel, der die Unternehmen immer wieder zu enormen Investitionen zwingt,
wie etwa bei der Versteigerung der UMTS-Lizenzen. Um sich innerhalb der Te-
lekommunikationsbranche behaupten zu kénnen, ist daher neben der effizienten
Nutzung der verfiighbaren Ressourcen auch die wirtschaftliche Umsetzung strate-
gischer Potentiale von entscheidender Bedeutung.

Zur Beantwortung der damit zusammenhingenden Fragestellungen eignen sich
insbesondere mathematische Optimierungsverfahren. Dies schléigt sich sowohl im
erfolgreichen Einsatz von uns entwickelter Software in der Praxis als auch in der
steigenden Nachfrage nach Losungen fiir neue Probleme nieder. Die Vielfalt der
dabei untersuchten Aufgaben lafit sich anhand der im Rahmen dieses Schwer-
punktes durchgefiihrten Projekte ablesen.

Standortplanung fiir Telekomunikationsnetze

Bearbeitet von: Andreas Bley, Martin Grotschel, Thorsten Koch, Roland
Wessily

Kooperationspartner: Telekom Austria AG (Wien, Osterreich); E-Plus Mo-
bilfunk GmbH (Diisseldorf); DFN-Verein zur Forderung eines Deutschen For-
schungsnetzes e. V. (Berlin); Technische Universitit Darmstadt

Telekommunikationsnetze besitzen oft Baumstruktur. Es gibt Kommunikations-
endknoten, die Ausgangs- und Endpunkt allen auftretenden Verkehrs sind. Diese
miissen mit Konzentratoren verbunden werden, an denen der Verkehr mehrerer
Endknoten zusammengefafit und weitergeleitet wird. Die Konzentratoren wieder-
um miissen mit Kernnetzknoten verbunden werden, die einen Teil des sogenann-
ten Kernnetzes bilden.

Wir untersuchen in diesem Projekt die Frage, wo Konzentratoren und Kernnetz-
knoten eingerichtet werden miissen, um ein den Anforderungen der Netzplaner
entsprechendes kostengiinstiges Netz zu erhalten.

Um in der Praxis einsetzbare Losungen zu erreichen, miissen bei der Planung
eine Vielzahl von Anforderungen beriicksichtigt werden. Beispielsweise sind nicht
alle Verbindungen zwischen Knoten moglich oder nur in bestimmten Kapazititen.
Vielfach sind Konzentratoren und Kernnetzknoten noch mit diversen Kapazitits-
einschrankungen versehen.

Wir haben mathematische Modelle fiir die schwierigen, aus dieser Aufgabenstel-
lung resultierenden Probleme erstellt und begonnen, Verfahren zu ihrer Losung
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zu entwickeln.

Im Laufe des Jahres wurden Kooperationsvertrige mit der Telekom Austria iiber
Optimale Standort- und Vermittlungswegeplanung und mit E-Plus iber Entwick-
lung von Optimierungsverfahren fir die MSC-Standortplanung abgeschlossen.
Auf diese Weise kénnen die bei der Standortplanung in Kommunikationsnetzen
auftretenden Probleme anhand realer Daten und konkreter Anforderungen weiter
untersucht werden. Siehe Abbildung 2.25
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ABBILDUNG 2.25: Losung des Clusteringproblems beim G-WiN.

Momente der Abgangsstrome fiir ein Link

Bearbeitet von: Manfred Brandt
Kooperationspartner: Andreas Brandt (Humboldt—Universitit zu Berlin); Sie-
mens AG (Miinchen)

Mittelwert und Varianz eines stationiren Call-Ankunftsprozesses konnen definiert
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werden durch Mittelwert bzw. Varianz der Anzahl belegter Leitungen in einem
virtuellen unendlichen Biindel von Leitungen, auf das die ankommenden Calls vir-
tuell geschickt werden, wobei die Belegungszeiten in dem unendlichen Biindel die
durch den Call-Ankunftsprozefl gegebene Verteilung haben, aber unabhéngig von
schon ausgewiirfelten Belegungszeiten sind, d.h. bei jeder (virtuellen) Ankunft
werden die Belegungszeiten neu ausgewdirfelt (freed traffic).

Die obige Definition von Mittelwert und Varianz fiir einen Call-Ankunftsprozef3
ist unabhéingig von der Quelle des Call-Ankunftsprozesses, z. B. Uberlauf- oder
durchgehender Strom von einem anderen Link, und sie sollte wegen der Kom-
patibilitdat der sich iiberlagernden Strome insbesondere bei gréfleren Netzwerken
Anwendung finden. Die Berechnung der so definierten Varianz erwies sich jedoch
sowohl theoretisch als auch numerisch als recht kompliziert. Deshalb wurde diese
Definition bisher in Netzwerk-Analyse-Algorithmen nicht benutzt. Bei bisher im-
plementierten Algorithmen, die auf einer Anpassung der ersten beiden Momente
beruhen, wurde eine Definition der Varianz zugrunde gelegt, in welche die Quelle
des Call-Ankunftsprozesses explizit eingeht.

Unter Benutzung der oben angegebenen Definition wurden in diesem Projekt nu-
merisch stabile Algorithmen fiir Mittelwert und Varianz des Uberlauf- und durch-
gehenden Stroms fiir ein Link mit einem durch Mittelwert und Varianz charak-
terisierten Ankunftsstrom, dessen Belegungszeiten exponentiell verteilt sind, ent-
wickelt. Da diese Algorithmen sehr schnell sind, kénnen sie in Netzwerk-Analyse-
Algorithmen benutzt werden, die auf einer Anpassung der ersten beiden Momente
und einer einheitlichen Behandlung aller Stréme beruhen.

Performance-Analyse eines Round-Robin-Schedulers

Bearbeitet von: Manfred Brandt
Kooperationspartner: Andreas Brandt (Humboldt—Universitit zu Berlin); Sie-
mens AG (Miinchen)

In Telekommunikationssystemen tritt hdufig die Situation auf, dafl verschiedene
Prozesse durch einen einzigen Prozessor bedient werden, d.h. die Prozessorka-
pazitdt mufl zwischen verschiedenen Typen von Forderungen aufgeteilt werden.
Zur Absicherung und Garantie von Performance-Charakteristiken fiir die ver-
schiedenen Prozesse (z.B. Verweilzeiten) und fiir das System insgesamt (z.B.
Auslastung) werden verschiedene Warte- und Bedienungsdisziplinen benutzt. Bei
der (gewichteten) Round-Robin-Disziplin erhalten die nichtleeren Warteschlan-
gen nacheinander zyklisch ein festes Quantum an Bedienung (abhéngig von der
Warteschlange). Als Grenzfall, bei dem die Quanten geeignet gegen Null streben,
ergibt sich die (gewichtete) Processor-Sharing-Disziplin, vgl. [4, 5]. Die Round-
Robin-Disziplin soll sichern, dafl Forderungen mit kleiner Bedienungsanforderung
nicht zu lange auf das Ende ihrer Bedienung warten miissen.

In diesem Projekt wurde ein System mit zwei Prozessen analysiert, ndmlich mit
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einem Batch-Prozefl, der einen unendlichen Bedienungsbedarf hat, und einem
meldungsverarbeitenden Prozef3. Der Input des meldungsverarbeitenden Prozes-
ses wird durch ein Gate getaktet, seine Bedienzeitverteilung ist eine Mischung
aus deterministischen Zeiten. Die beiden Prozesse werden nach einer speziellen
gewichteten Round-Robin-Disziplin bedient. Dieses System modelliert die Warte-
und Bedienungsdisziplin eines Vermittlungssystems. Von besonderem Interesse ist
die Verweilzeitverteilung fiir den meldungsverarbeitenden Prozef3, um eine vorge-
gebene Qualitit garantieren zu kénnen.

Optimierung des Gigabit-Wissenschaftsnetzes (G-WiN)

Bearbeitet von: Andreas Bley, Martin Grotschel, Thorsten Koch
Kooperationspartner: DFN-Verein zur Forderung eines Deutschen For-
schungsnetzes e. V. (Berlin)

Ende Juni 2000 wurde das Gigabit-Wissenschaftsnetz G-WiN offiziell als Nachfol-
ger des Breitband-Wissenschaftsnetzes B-WiN gestartet. Im Rahmen dieses Pro-
jektes werden verschiedene Fragestellungen zum effizienten Einsatz der verfiigba-
ren Ressourcen fiir den Betrieb des Netzes untersucht. Das Ziel ist die Ent-
wicklung von mathematischen Modellen und Algorithmen zur Optimierung des
Gigabit-Wissenschaftsnetzes.

Das G-WiN ist eines der grofiten privaten Hochgeschwindigkeitsnetze der Welt.
Es verbindet mehr als 750 wissenschaftliche Einrichtungen und andere Standorte
miteinander und hat bereits in seiner ersten Ausbaustufe ein Datenvolumen von
ca. 220 Terabyte pro Monat zu bewéltigen. Bei Aufbau, Erweiterung und Betrieb
eines solchen Netzes stellt sich die Frage, wie die bereits vorhandenen oder neu
zu beschaffenden Ressourcen moglichst effizient genutzt werden kénnen.

In den vorangegangenen Jahren wurden im Projekt ,,Optimierung des Gigabit-
Wissenschaftsnetzes (G-WiN)“ Planungsprobleme untersucht, die in erster Linie
beim Aufbau eines neuen Netzes auftreten: Die Auswahl geeigneter Kernnetzkno-
ten, die Zuordnung der Anwenderstandorte zu diesen Kernnetzknoten sowie die
Planung des Kernnetzes, jeweils mit dem Ziel der Kostenminimierung.

Fiir einen effizienten Betrieb und eventuelle Erweiterungen des Netzes sind dhnli-
che Fragestellungen wie beim Aufbau des Netzes interessant, jedoch mit teilweise
stark verdnderten Nebenbedingungen und Zielvorgaben. So sind nun nicht mehr
minimale Netzkosten das primére Ziel, sondern die Optimierung verschiedener
Qualitatskriterien wie zum Beispiel der Kanten- oder Knotenlast.

Dabei sind verschiedene technische und planerische Nebenbedingungen zu beriick-
sichtigen. So ist zum Beispiel bei der Erweiterung des Kernnetzes die Konfigu-
ration der bereits vorhandenen Hardware zu beriicksichtigen. Bisher geschaltete
Verbindungen koénnen nicht beliebig getrennt und durch andere Verbindungen
ersetzt oder beschaltete Endgeréte nicht beliebig von einem Standort an einen
anderen verlegt werden, da dies unter Umsténden zu einer Unterbrechung des ge-
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samten Netzbetriebes fithren wiirde. Neue Gerdte konnen nur im Rahmen eines
Budgets angeschafft werden.

Auflerdem sollen die Netze ein hohes Mafl an Ausfallsicherheit bieten. Fiir das
Kernnetz heifit das, dafl die Kapazitaten so zu wihlen sind, dafl selbst beim
Ausfall einzelner Netzwerkkomponenten noch ein festgelegter Minimalanteil aller
Verkehrsanforderungen auf Alternativwegen im Netz geroutet werden kann.

Besonders wichtig fiir die Optimierung ist die Beriicksichtigung der Tatsache,
daf3 im G-WiN ein statisches Open-Shortest-Path-First (OSPF) Routing-Protokoll
verwendet werden soll. Dieses Protokoll definiert die Art und Weise, wie die Ver-
kehrsstréme im Netz geroutet werden und wie sich diese Routen im Fehlerfall
dndern: Jeder Verbindung im Netz wird einmal bei der Konfiguration des Net-
zes ein Liangenwert zugewiesen. Das OSPF-Protokoll bestimmt dann beziiglich
dieser Langenwerte fiir jedes Quelle-Senke-Paar einen kiirzesten Weg im Netz
und routet die entsprechenden Daten auf diesem Weg. Um die Laufzeiten und
Laufzeitschwankungen der Daten im G-WiN moglichst gering zu halten, kann au-
Berdem die maximal zuldssige Routingweglange (Hop-Zahl) beschréinkt werden.

Bei einem ersten Versuch, die neuen Nebenbedingungen und Zielsetzungen in die
bisher existierenden mathematischen Modelle zu integrieren, zeigte sich, dafl dies
zwar prinzipiell moglich war, die praktischen Probleme aber nicht mehr in ver-
tretbarer Zeit gelost werden konnten. Diese Schwierigkeiten lieflen sich durch den
Ubergang zu einer anderen mathematischen Formulierung weitestgehend behe-
ben. Fiir diese neue Formulierung wurde ein Schnittebenenverfahren und einige
darauf basierende Rundungsheuristiken implementiert. Bei der mathematischen
Untersuchung des Modells konnten einige neue Klassen von giiltigen Ungleichun-
gen identifiziert werden. Fiir diese Ungleichungsklassen wurden Separationsalgo-
rithmen implementiert und in das Schnittebenenverfahren integriert.

Dimensionierung ausfallsicherer Ubertragungsnetze

Bearbeitet von: Roland Wessily
Kooperationspartner: Telekom Austria AG (Wien, Osterreich), E-Plus Mobil-
funk GmbH (Diisseldorf)

In Kooperationen mit E-Plus und Telekom Austria AG untersuchen wir die
Optimierung von ausfallsicheren Telekommunikationsnetzwerken. Wir betrach-
ten unterschiedliche gemischt-ganzzahlige Modelle fiir die diskrete Kapazitits-
struktur sowie fiir die Sicherung des Netzes gegen den Ausfall einzelner Kom-
ponenten. Die theoretischen Resultate wurden in Algorithmen umgesetzt und in
das von uns entwickelte Netzwerkoptimierungswerkzeug DISCNET (DImensioning
Survivable Capacitated NETworks) integriert, welches seit mehreren Jahren in
der Planung bei den Netzbetreibern eingesetzt wird.

Wir betrachten das Transportnetzplanungsproblem eines Telekommunikationsan-
bieters. Dieses Problem setzt auf logischen Kommunikationsanforderungen zwi-
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schen den Standorten (Knoten) des zu planenden Netzes und potentiell installier-
baren Verbindungen (Kanten) zwischen derselben Knotenmenge auf. Fin Kapa-
zitatsmodell stellt die Information bereit, welche Kapazitéiten auf den potentiellen
Kanten verfiighar sind. Wir betrachten zwei Modelle. Entweder ist eine explizi-
te Liste der verfiigharen Kapazitéiten gegeben oder eine Menge von sogenannten
Basiskapazititen, die auf jeder Kante individuell kombiniert werden kénnen. Die
Basiskapazitdten miissen paarweise ganzzahlige Vielfache voneinander sein. Man
beachte, daf3 diese Figenschaft von den internationalen Standards PbH und SDH
erfiillt wird. Ein Ausfallsicherheitsmodell stellt die Information bereit, wie das
zu planende Netz gegen den Ausfall einzelner Netzkomponenten geschiitzt wer-
den soll. Wir betrachten sinnvolle Kombinationen der Modelle DIVERSIFICATION,
RESERVATION und PATH RESTORATION. Das erste Modell garantiert Ausfallsi-
cherheit durch kommunikationsbedarfsabhéngige Beschrinkung des Prozentsat-
zes, der durch einzelne Netzkomponenten geroutet werden darf. Bei den beiden
anderen Modellen konnen Kommunikationsbedarfe bei Ausfall einer Netzkompo-
nente auf unterschiedliche Weise neu geroutet werden. Ziel der Planung ist eine
kostenminimale Kapazititsentscheidung, die eine Routenplanung aller Kommu-
nikationsbedarfe geméfl den Ausfallsicherheitsanforderungen ermdoglicht.

Wir haben ein Schnittebenenverfahren (siehe [1, 12]) zur Losung der betrachteten
Optimierungsprobleme entwickelt. Mit Hilfe neuer Klassen von Ungleichungen,
Separationsalgorithmen und Heuristiken werden in dem Schnittebenenverfahren
untere und obere Schranken fiir den Wert von Optimallésungen berechnet. Daher
ist es moglich, Qualitdtsgarantien fiir die berechneten Loungen anzugeben. Die
Algorithmen wurden erfolgreich auf Probleme mit mehr als 2 Billionen Variablen
angewendet.

Optimierung von Signaling Transfer Points

Bearbeitet von: Arie Koster, Roland Wessily
Kooperationspartner: E-Plus Mobilfunk GmbH (Diisseldorf)
Foérderung: Européische Union / DONET

Das Signalisierungsnetz ist fiir die gesamte Leistung eines Telekommunikations-
netzes kritisch. Sogenannte Signaling Transfer Points (STPs) bilden die Schalter
im Signalisierungsnetz. Ein STP enthélt mehrere Common Channel Distribu-
tors (CCDs). Die beste Leistung erzielt ein STP dann, wenn die Verkehrslast der
anliegenden Verbindungen gleichmifig {iber die CCDs verteilt ist. Bei der Zuord-
nung der Verbindungen zu den CCDs miissen verschiedende Bedingungen erfiillt
werden, um die Uberlebensfihigkeit der STPs bei Ausfall einer Komponente zu
garantieren.

Die Zuordnung der Verbindungen zu den CCDs soll aufgrund des sténdigen Wan-
dels der Verkehrsstruktur regelméflig neu optimiert werden. Da die Netzkapazitit
wahrend der Umordnung der Verbindungen reduziert ist, soll die Anzahl der not-
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wendigen Anderungen méglichst klein sein.

Das Problem wird als ganzzahliges lineares Programm formuliert. Die Zielfunkti-
on bildet die zu minimierende Differenz zwischen der maximalen und minimalen
Auslastung der CCDs ab. Fiir die Beschrankung der Anzahl der Anderungen
werden zwei alternative Ansétze verglichen:

1. Die Anzahl der Anderungen wird explizit durch einen Parameter B nach
oben beschréankt.

2. Die Zielfunktion wird durch die zu minimierende Anzahl der Anderungen er-
setzt und die maximale Lastdifferenz in einer zusétzlichen Bedingung durch
den Parameter D beschrinkt.
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ABBILDUNG 2.26: Ergebnisse fiir unterschiedliche Werte von B, die maxi-
male Anzahl der Anderungen.

Das zur Losung von ganzzahligen linearen Programmen verwendete Softwarepa-
ket CPLEX findet innerhalb einer Stunde (fast) optimale Losungen. Durch Varia-
tion des Parameters B (oder D) kann der Netzplaner die Losungen verschiedener
Szenarien vergleichen. Abbildung 2.26 zeigt die Ergebnisse fiir unterschiedliche
Werte von B. Weitere Informationen zu diesem Thema sind im ZIB-Report 00—
18 [10] zusammengefafit.

Ausfallsichere Konfiguration optischer Netze

Bearbeitet von: Arie Koster, Frank Lutz, Adrian Zymolka
Kooperationspartner: Telekom Austria AG (Wien, Osterreich); DFN-Verein
zur Forderung eines Deutschen Forschungsnetzes e.V. (Berlin); T-Nova Deutsche
Telekom Innovationsgesellschaft mbH (Berlin)

Das Wachstum des Verkehrsbedarfs in Telekommunikationsnetzen hat in letzter
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Zeit immer wieder zu Kapazitatsengpéssen gefithrt. Aus Sicht der Netzbetrei-
ber ist es daher erforderlich, die vorhandenen Kapazitdten im Kernnetz rasch
und flexibel auszubauen, um die steigenden Anforderungen langfristig erfiillen zu
kénnen. Dabei wird zunehmend die neue, optische Technologie verwendet, deren
fortschreitende Entwicklung immer grofiere Potentiale erschliefit.

Den Grundbaustein optischer Netze stellen Glasfasern dar, auf denen digitale
Signale in Form kurzer Lichtpulse iibertragen werden. Die dadurch erzielbaren
Ubertragungsraten liegen wesentlich hoher als bei elektronischen Signalen. Zu-
dem erlaubt das optische Medium ein sogenanntes Wavelength Division Multi-
plexing (WDM), bei dem auf einer Glasfaser durch Verwendung verschiedener
Wellenldngen mehrere Kandle parallel genutzt werden kénnen. Zum einen wird
dadurch eine Vervielfachung der bestehenden Kapazitéiten erreicht. Zum ande-
ren steigert WDM auch die Flexibilitdt der Telekommunikationsnetze, da sich
kiinftige Kapazititsinderungen lediglich durch den Austausch von Endgeriten
realigieren lassen. Schliefllich werden in absehbarer Zeit sogenannte Optical Cross-
Connects (OXC) verfiighar sein. Dabei handelt es sich um optische Schalter in
den Netzknoten, bei denen das durchlaufende Signal zur Weitervermittlung nicht
mehr wie bisher in eine elektronische Form umgewandelt werden muf}. Durch die
Integration dieser Schalteinheiten innerhalb der Netze entstehen durchgéingige
optische Verbindungen, die als Lichtwege bezeichnet werden.

Fir die Planung optischer Netze seitens der Netzbetreiber ist es notwendig, zu
gegebenen Bedarfen eine Lichtwegkonfiguration zu bestimmen, mit der die Ge-
samtkosten des Netzes minimiert werden. Zudem sind Ausfallsicherheitsanfor-
derungen zu beriicksichtigen, um auch in Stérsituationen noch eine festgelegte
Netzperformance gewihrleisten zu konnen. In Kooperation mit unseren Projekt-
partnern sind dafiir zum einen effiziente mathematische Verfahren zu entwickeln,
mit denen sich eine geeignete statische Konfiguration der Lichtwege berechnen
1a8t. Zum anderen sollen durch Vergleich von Szenarien mogliche Auswirkungen
unterschiedlicher technologischer Entwicklungen auf die Planung und das Mana-
gement optischer Netze erkundet werden. Parallel wird in einem weiteren Projekt
innerhalb der Abteilung Optimierung das dynamische Netzverhalten bei sich zeit-
lich &ndernden Bedarfen untersucht (siche Projekt ,Dynamische Konfiguration
optischer Kommunikationsnetze“).

Im Berichtszeitraum wurde die Modellierung der Problemstellung vorerst oh-
ne Ausfallsicherheit fokussiert. Wir haben zunéchst verschiedene Formulierungen
fiir das Planungsproblem optischer Netze als ganzzahliges lineares Programm er-
arbeitet. Aufgrund der hohen Komplexitit des Gesamtproblems verfolgen wir
einen Dekompositionsansatz, bei dem zwei aufeinander aufbauende Teilprobleme
betrachtet werden.

In Anlehnung an die bisherige Netzplanung umfafit das erste Teilproblem das
Routing der Lichtwege und damit einhergehend die Dimensionierung der erfor-
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derlichen Kapazititen. Bei der Ubertragung bekannter Verfahren haben sich je-
doch zusétzliche Fragestellungen ergeben, wie etwa die notwendige Ganzzahligkeit
von Fliissen, die das Lichtwegrouting darstellen. Zur Untersuchung der Finfliisse
dieser neuen Aspekte wurde mit der Implementierung einer Erweiterung vorhan-
dener Software [12] begonnen, durch die sich auch die spezifischen Eigenschaften
optischer Netze abbilden lassen.

Im zweiten Teilproblem ist fiir die Lichtwege eine konfliktfreie Wellenléingenzuord-
nung zu ermitteln. Ein Konflikt tritt dann auf, wenn unterschiedliche Lichtwege
auf einer Glasfaser die gleiche Wellenléinge verwenden. Konverter ermoglichen es,
innerhalb der Lichtwege die Wellenldnge zu wechseln. Aufgrund der hohen Kosten
ist die Anzahl der Konverter zu minimieren. Als neuartiger Aspekt im Rahmen
der Netzplanung ist diese Aufgabenstellung fiir optische Netze typisch. Sie fiihrt
in natiirlicher Weise auf ein Pfadfirbungsproblem in Graphen, fiir das zunéchst
Heuristiken entwickelt wurden. Zudem ist eine Formulierung als ganzzahliges li-
neares Programm hergeleitet worden, die den Ausgangspunkt zur Entwicklung
eines exakten Verfahrens darstellt. Hierfiir konnten bereits erste theoretische Re-
sultate erzielt werden [11].

Frequenzzuweisung im Mobilfunk

Bearbeitet von: Andreas Eisenblitter, Martin Grotschel
Kooperationspartner: E-Plus Mobilfunk GmbH (Diisseldorf)

Den Mobilfunknetzbetreibern steht jeweils ein kleiner Teil des elektromagneti-
schen Frequenzspektrums zur Verfiigung, um den Funkverkehr mit Mobiltelefonen
abzuwickeln. Bei Mobilfunknetzen, die nach dem GSM-Standard betrieben wer-
den, wird u.a. ein Frequenzmultiplexverfahren eingesetzt, so dafl das verfiigbare
Spektrum in Kanile eingeteilt ist. Fiir die Kommunikation mit den Mobiltele-
fonen werden stationdire Sende-Empfangseinheiten, sogenannte Transceiver, ge-
nutzt. Jedem Transceiver ist ein Kanal zugeordnet, und die Mobiltelefone nutzen
jeweils den Kanal des Transceivers, {iber den sie gerade mit dem Funknetz lo-
gisch verbunden sind. Ein zentrales Problem ist, dafl nahegelegene Transceiver
sich stéren, sofern sie dicht beieinander liegende Kanile verwenden.

Bei der Erstellung eines Frequenzplanes hat der Netzbetreiber fiir jeden Transcei-
ver festzulegen, welcher Kanal genutzt werden soll. Da die Anzahl der Transceiver
die der verfiigharen Kanéale oft um den Faktor 30 und mehr tibersteigt, miissen
Kandile mehrfach verwendet werden. Dies geschieht unter Beriicksichtigung aller
technischen und rechtlichen Nebenbedingungen mit dem Ziel, moglichst wenige
storende Interferenzen zu verursachen. Eine Schatzung der gegebenenfalls auftre-
tenden Interferenz erhilt der Netzbetreiber durch Signalpréddiktionsrechnungen
oder, in seltenen Fillen, durch Mefifahrten. Zusammen mit den Nebenbedingun-
gen stellen die Interferenzpradiktionen den Hauptanteil der Eingabedaten fiir die
Frequenzplanung dar.
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ABBILDUNG 2.27: Die beiden Bilder zeigen die Interferenzsituation eines
Gebietes fiir zwei verschiedene Frequenzplédne. Die schwarzen Punkte stel-
len Standorte von Transceivern dar. Interferieren zwei Transceiver, so ist
dies durch eine Linie symbolisiert. Je dunkler die Linie, desto stérker ist
die Interferenz. Links ist die Interferenzsituation fiir einen Plan visualisiert,
der mit einem kommerziellen Planungswerkzeug erstellt wurde. Der Plan,
der dem rechten Bild zugrundeliegt, wurde mit im Rahmen des Projektes
entwickelten primalen Heuristiken berechnet. Die Interferenz ist auf 4.2%
des Ausgangswertes reduziert.

Dieses Projekt lauft seit September 1995. Anfangs hatte es hauptsichlich die
Entwicklung von Verfahren zur automatischen Erstellung von Frequenzpldnen
zum Ziel. Deshalb standen zunfchst der Entwurf und die Implementierung von
schnellen primalen Heuristiken zur Berechnung interferenzarmer Zuweisungen im
Mittelpunkt. Im Vergleich zu den bisher genutzten Verfahren konnten deutliche
Verbesserungen erzielt werden [3], siche Abbildung 2.27. Ein Teil der Verfahren
ist seit langerem bei der E-Plus Mobilfunk GmbH im praktischen Einsatz und
hat sich dort bewéhrt [8].

Im Jahr 2000 lag der Schwerpunkt der Projektarbeit auf der Entwicklung von
Methoden, mit deren Hilfe sich das Ausmaf} der unvermeidbaren Interferenz nach
unten abschétzen 1aft. Ein Durchbruch gelang in Zusammenarbeit mit Christoph
Helmberg (ZIB) mit Hilfe von Verfahren aus der Semidefiniten Programmierung.
Durch deren Einsatz konnten die bisher mit Abstand besten unteren Schranken
fiir unvermeidbare Gleichkanalinterferenz berechnet werden. Insgesamt lief3 sich
so nachweisen, daf} einige heuristisch generierte Frequenzzuweisungen nur etwa
doppelt soviel Interferenz verursachen, wie nachweislich unvermeidbar ist.
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In Zusammenarbeit mit Arie Koster (ZIB) wurde ein Internet-Server [7| aufge-
setzt. Neben Beschreibungen verschiedener Varianten von Frequenzzuweisungs-
problemen, siehe auch [6], enthilt der Server auch Testdatensitze zu diesen Va-
rianten. Insbesondere werden auch aus der Praxis stammende Planungsprobleme
zu Forschungszwecken zur Verfiigung gestellt.
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[12] R. Wessaly, DImensioning Survivable Capacitated NETworks, Dissertation,
TU Berlin, 2000.

2.2.10 Ganzzahlige Optimierung

Die Ganzzahlige Optimierung beschaftigt sich mit Problemen, in denen Giiter
oder Entscheidungen unteilbar sind. Ein Mitarbeiter kann einem Projekt entweder
zugeteilt werden oder nicht, fiir Datenleitungen in der Telekommunikation stehen
nur bestimmte diskrete Kapazitidtsstufen wie 64 KBit, 2 MBit, 34 MBit usw. zur
Auswahl, ein Speditionsunternehmen kann sich nicht 3.7 neue LKW anschaffen.

Durch solche Ganzzahligkeitsbedingungen werden die Probleme erheblich schwie-
riger als entsprechende Probleme, in denen alle Variablen kontinuierlich sind. Fiir
den kontinuierlichen Fall stellt die Lineare Programmierung effiziente Losungs-
methoden zu Verfiigung. In den sogenannten Schnittebenenverfahren werden die
Methoden der Linearen Programmierung eingesetzt, um Ganzzahlige Optimie-
rungsprobleme zu l6sen. Dazu ist aber zusétzlich eine besondere Kenntnis der
spezifischen Problemstruktur erforderlich.

Fiir besonders wichtige Probleme, fiir sehr grofle Instanzen und fiir algorithmi-
sche Spitzenleistungen werden Spezialstudien betrieben, um die Struktur des je-
weiligen Problems besser zu verstehen. Im Berichtszeitraum haben wir an zwei
Problemen geforscht. Das m-Cost ATSP, eine Variante des berithmten Traveling-
Salesman-Problems, tritt bei der Steuerung von Druckmaschinen auf. Das Stei-
nerbaumproblem spielt u. a. im Chip-Design und in der Genetik eine Rolle.

Das m-Cost ATSP
Bearbeitet von: Christoph Helmberg

Das m-Cost ATSP dient zur Modellierung von Auftragsplanungsproblemen fiir
mehrere, nicht notwendigerweise identische, Maschinen mit reihenfolgeabhéngi-
gen Riistzeiten. Ausgangspunkt der Untersuchungen war eine derartige Aufgabe
im Fertigungsbereich Rotationsdruck-Geschenkpapier der Firma Herlitz PBS AG.
Aufgrund neuer Ankniipfungspunkte zum Projekt FEchtzeit-Steuerung von Auf-
zugssystemen soll auch weiter an diesem Problemkreis gearbeitet werden.

Gegeben sind m nicht notwendigerweise identische Maschinen sowie n Auftrage.
Fiir jede Maschine und jedes geordnete Paar von Auftrigen ist bekannt, wie
lange die Abarbeitung des zweiten Auftrags direkt nach Fertigstellung des ersten
auf dieser Maschine benétigt. Gesucht ist eine Aufteilung der Auftriage auf die
Maschinen und eine Reihenfolge auf jeder Maschine, so daf3 der letzte Auftrag
moglichst frith fertiggestellt wird.

Dieses Auftragsplanungsproblem laf3t sich als ganzzahliges (binéres) lineares Pro-
gramm mit konvexer, stiickweise linearer Zielfunktion formulieren. Die konvexe
Hiille der zuléssigen Losungen bezeichnen wir als das m-Cost-ATSP-Polytop. Fiir
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dieses wurden bereits in [4] wesentliche Klassen von facettendefinierenden Unglei-
chungen aufgezeigt.

Schwerpunkt in diesem Jahr war die Entwicklung eines Branch& Cut-Programms
fiir eine beliebige Anzahl m von Maschinen unter Nutzung der Klassenbibliothek
ABACUS und die Entwicklung von Heuristiken zur Separierung der geschachtel-
ten Konflikt-Ungleichungen [7).

In Hinblick auf die sich anbietende Nutzung in anderen Projekten wollen wir
unsere Arbeit an diesem Problem fortsetzen, um sowohl zu allgemein einsetzba-
ren und effizienten Implementierungen zu kommen als auch um neue Ideen zur
Separierung zu erproben.

Optimale Lésung von Steinerbaumproblemen in Graphen/SteinLib

Bearbeitet von: Thorsten Koch
Kooperationspartner: Technische Universitdt Darmstadt; Technische Univer-
sitdt Braunschweig; National Institutes of Health, USA

Das Steinerbaumproblem in Graphen 148t sich wie folgt formulieren: In einem
Graphen G = (V, I, ¢) mit einer Knotenmenge V', einer Kantenmenge F und
Kantengewichten ¢, sowie einer Menge T" C V von ausgezeichneten Terminals
wird ein T" aufspannender Subgraph von G minimalen Gewichts gesucht. Hierbei
sind auch Varianten moéglich, z. B. das Steinerarboreszensproblem, bei dem in
einem gerichteten Graphen G = (V| A, ¢) eine T" aufspannende Arboreszens mit
Wurzel r € T' gesucht wird.

Beim Gruppensteinerbaumproblem sind disjunkte Mengen T; C V' gegeben; die
Losung ist ein aufspannender Baum in GG, der mindestens einen Knoten aus jedem
T; enthélt. Weitere Varianten sind Steinerbaumprobleme mit Lidngenbeschran-
kung oder das kostensammelnde Steinerbaumproblem. Ebenso kann das Problem
eingeschrinkt sein, wenn z. B. der zugrundeliegende Graph ein Gittergraph ist.
Das Steinerbaumproblem in Graphen ist wie die meisten seiner Varianten (ins-
besondere alle hier genannten) NP-schwer.

Die von uns eingerichtete und im Internet unter http://elib.zib.de/steinlib abruf-
bare Bibliothek von Steinerbaumprobleminstanzen wurde intensiv iiberarbeitet
und erweitert. Eine Vertffentlichung zu den enthaltenen Instanzen ist als Preprint
6] erschienen und wird voraussichtlich 2001 als Teil eines Buches iiber Steiner-
baumprobleme in der Industrie erscheinen.

In diesem Projekt wurde ein leistungsstarkes Programm zur Lésung von Steiner-
baumproblemen entwickelt. Das Programm basiert auf einem Schnittebenenver-
fahren und wird durch vielféltiges Preprocessing und primale Heuristiken ergénzt.
Es ist uns gelungen, beweisbare Optimallésungen fiir viele in der Literatur be-
kannte Instanzen des Steinerbaumproblems in Graphen zu finden.

Im Rahmen von Kooperationen wurde auch an der Lésung von in der Praxis
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auftretenden Problemen gearbeitet. So konnten Lsungen fiir Steinerarboreszens-
probleme gefunden werden, die fiir Genanalysen benétigt werden und aus Ver-
erbungsgraphen entstanden sind. Die Ergebnisse dieser Zusammenarbeit wurden
in diesem Jahr im American Journal of Human Genetics [5] veroffentlicht (siehe
Abbildung 2.28).

ABBILDUNG 2.28: Beispiel fiir ein Steinerbaumproblem mit 52 Punkten in Berlin.

Kombinatorische Relaxierungen

Bearbeitet von: Ralf Borndorfer
Kooperationspartner: Robert Weismantel (Universitit Magdeburg)

Wir untersuchen in diesem Projekt Relaxierungen von kombinatorischen Optimie-
rungsproblemen, die durch die polyedrische Einbettung eines kombinatorischen
Optimierungsproblems in ein anderes Problem entstehen. Mit solchen “kombina-
torischen Relaxierungen” lassen sich polyedrische Kenntnisse und Algorithmen
algebraisch von einem Problem zum n#chsten iibertragen. Auf diese Weise lassen
sich beispielsweise eine ganze Reihe von Ungleichungstypen aus der polyedrischen
Kombinatorik als Varianten von Kreisungleichungen fiir das Stabile-Mengen-
Problem erklédren und polynomial separieren, darunter die Mébius-Leiter-Unglei-
chungen fiir das Azyklische-Subdigraphen-Problem, die 2-Chorded-Cycle-Unglei-
chungen fiir das Cliquen-Partitionierungs-Problem, die Odd-Closed-Alternating-
Trail-Ungleichungen fiir das ATSP und andere mehr.

Im Berichtszeitraum haben wir mit Untersuchungen zur Anwendung solcher
Techniken auf allgemeinere Fragestellungen, wie z. B. gewisse Klassen ganzzahli-
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ger Programme mit Blockstrukturen, begonnen. Fiir solche Probleme sind keine
strukturellen Ungleichungen bekannt, so dafl in der Regel nur allgemeine Schnitt-
ebenentechniken verfiighbar sind. Wir erhoffen uns von unseren Untersuchungen
Fortschritte bei der Bestimmung von unteren Schranken.

Kombinatorische Relaxierungen werden in [3], [2] und [1] diskutiert.

Publikationen

[1] R. Borndorfer, Aspects of Set Packing, Partitioning, and Covering, Disserta-
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30, ZIB, 1997.
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al Optimization (G. Cornuéjols, R. E. Burkard und G. J. Woeginger, Hrsg.),
Lecture Notes in Computer Science 1610, Springer, Juni 1999, 242-258.
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Journal of Human Genetics, Oktober 2000, 814-821.

6] T. Koch, A. Martin und S. VoB, SteinLib: An Updated Library on
Steiner Tree Problems in Graphs, ZIB-Report ZR 00-37, ZIB, 2000,
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nische Universitdt Berlin, September 2000.

2.2.11 Online-Optimierung

Die Online-Optimierung geht im Gegensatz zur klassischen Optimierung davon
aus, dafl nicht sémtliche Daten eines Problems vorab bekannt sind, sondern Ent-
scheidungen auf der Basis unvollstdndigen Wissens getroffen werden miissen. Die
Ereignisse, die nach einer Entscheidung eintreten, zeigen, ob diese ,gut* oder
»schlecht® war. Die Entwicklung geeigneter Giitekriterien und Algorithmen ist
ein aktuelles Forschungsthema in der Online-Optimierung.

In der Telekommunikation treten Online-Probleme auf, die Entscheidungen in
Echtzeit erfordern. Echtzeitfihige Algorithmen miissen in der Lage sein, fristge-
recht Antworten zu liefern. Beispielsweise stehen fiir die Bearbeitung neu auf-
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tretender Verbindungsanfragen und das Rerouting in Ausfallsituationen nur sehr
kurze Zeitspannen zur Verfiigung.

Der Echtzeit-Aspekt wird auch bei Online-Problemen deutlich, die sich bei der
Steuerung automatischer Transportsysteme ergeben: Lange Rechenzeiten vermin-
dern den Durchsatz im System. Transportsysteme sind in der Regel nicht im vor-
aus (offline) zu optimieren, da zukiinftige Transportauftrige beispielsweise fiir
Lastenaufziige oder Bediengerdte von Hochregallagern nicht bekannt sind und
ausfallbedingte Staus nur selten rechtzeitig vorausgesehen werden.

Online-Transportaufgaben stellen sich weiterhin bei der Planung von Einsatzfahr-
zeugen, etwa bei der Zuordnung von Pannenhelfern zu liegengebliebenen Kraft-
fahrzeugen. Auch hier sind Entscheidungen ohne Kenntnis zukiinftiger Pannen-
orte innerhalb kurzer Zeit erforderlich.

Modellierung und kompetitive Analyse von Transportproblemen

Bearbeitet von: Martin Grotschel, Sven O. Krumke, Jorg Rambau
Kooperationspartner: Herlitz PBS AG (Berlin)

Forderung: Schwerpunktprogramm der Deutschen Forschungsgemeinschaft
» Echtzeitoptimierung grofier Systeme*

Zur theoretischen Beurteilung von Online-Algorithmen hat sich in den letzten
Jahren die von Sleator und Tarjan [12]| eingefithrte kompetitive Analyse als ei-
nes der Standardmittel durchgesetzt (siehe [4, 5]). Der Zielfunktionswert einer
vom Online-Algorithmus generierten Losung wird mit dem Wert einer optima-
len Offline-Losung verglichen. Ein Algorithmus heifit c-kompetitiv, wenn fiir jede
Eingabe seine ,Kosten® hichstens c-mal so grof3 wie die des optimalen Offine-
Algorithmus sind. Die kompetitive Analyse ist eine Worst-Case-Analyse und in
vielen Fillen tiberméfBig pessimistisch (vgl. triviality barrier in [5]). Sie liefert oft
kaum Entscheidungshilfen, welche Algorithmen in der Praxis verwendet werden
sollen.

Ziel des Projektes ist es, praxistaugliche mathematische Modelle fiir Online-
Aufgaben mit Echtzeitanforderungen zu entwerfen, diese Modelle mathematisch
zu untersuchen und daraus algorithmische Strategien abzuleiten. Wir konzentrie-
ren uns dabei auf Transportaufgaben, die zu Modellen aus dem Bereich der Kom-
binatorischen Optimierung fiihren. Hauptziel ist es stets, Online-Algorithmen mit
mathematisch beweisbarer Giite zu entwickeln. Es sollen hierbei auch neue Be-
wertungskonzepte fiir Online-Algorithmen hergeleitet werden, welche Schwichen
der reinen kompetitiven Analyse vermeiden und fiir die Praxis aussagekréiftiger
sind.

Im allgemeinen Dial-a-Ride-Problem (OLDARP) miissen Objekte in einem me-
trischen Raum mit Hilfe von einem oder mehreren Servern transportiert werden.
Einige Scheduling-Probleme und Varianten des Traveling-Salesman-Problems
konnen auf OLDARP zuriickgefithrt werden (siehe z.B. [2, 9]). Fiir die Mini-
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mierung der Gesamtfertigstellungszeit (,,makespan®) konnten wir im vergangenen
Jahr einen kompetitiven Algorithmus finden, der die bestmdogliche Kompetitivitat
von 2 besitzt [2]. Fiir die Minimierung der gewichteten Summe der Fertigstellungs-
zeiten konnte ein 8-kompetitiver deterministischer Algorithmus gefunden werden,
dessen randomisierte Variante 5.78-kompetitiv ist [8]. Bekannt war bis zu diesem
Zeitpunkt nur ein 9-kompetitiver Algorithmus fiir einen Spezialfall des Problems.

Da fiir die Minimierung der maximalen oder durchschnittlichen Flufzeit fiir das
OLDARP nachweislich keine kompetitiven Algorithmen — weder deterministisch
noch randomisiert — existieren, wurde die Frage nach sinnvollen Einschriankun-
gen der Eingabe in [7] und Alternativen zur kompetitiven Analyse behandelt.
Hauptergebnis dieses Ansatzes ist eine Giitegarantie fiir die maximale und durch-
schnittliche Flufzeit fiir einen Online-Algorithmus unter sogenannter vertretbarer
Belastung. Aufbauend auf diesem Ansatz konnten dann weitere Algorithmen mit
Glitegarantien unter vertretbarer Belastung gefunden werden [6].

Ein Spezialfall von OLDARP ist das Online-Traveling Salesman Problem
(OLTsp). Fiir das OLTSP auf der positiven reellen Achse konnten in [3] verbes-
serte Kompetitivitsresultate unter natiirlichen Einschrankungen an den Offline-
Gegenspieler bewiesen werden.

Dynamische Konfiguration optischer Kommunikationsnetze

Bearbeitet von: Sven O. Krumke, Diana Poensgen, Jorg Rambau
Kooperationspartner: DFN-Verein zur Forderung eines Deutschen For-

schungsnetzes e.V. (Berlin); T-Nova Deutsche Telekom Innovationsgesellschaft
mbH (Berlin)

Durch die Glasfasertechnologie haben sich die Randbedingungen fiir Kommu-
nikationsnetze erheblich geandert. Wavelength Division Multiplexing (WDM)
erméglicht eine Vervielfachung der gesendeten Datenmengen. Mehrere Signale
kénnen dabei gleichzeitig iiber eine Faser geschickt werden, indem sie auf ver-
schiedenen Wellenléngen gesendet werden.

Zusétzlich erlaubt die Entwicklung rein optischer Switches, der Optical Cross
Connects, das Durchleiten des Signals (in einer Wellenldnge) durch einen Knoten
ohne opto-elektronische Konversion.

Der Netzbetreiber hat somit die Moglichkeit, Signale auch zwischen nicht be-
nachbarten Knoten rein optisch zu schicken, d.h. einen sogenannten Lichtweg
zwischen diesen Knoten zu installieren. Lichtwege bestehen aus einem Pfad phy-
sikalischer Verbindungen zusammen mit einer oder — in dem Fall, daf} rein optische
Wellenldngenkonversion moglich ist — mehreren Wellenldngen. Ist keine rein op-
tische Wellenldngenkonversion moglich, dann darf ein Lichtweg nur eine einzige
Wellenldnge benutzen. Die wichtigste Beschrinkung besteht darin, daf§ auf einer
Faser jede Wellenldnge nur fiir einen Lichtweg benutzt werden darf (wavelength
conflict constraint).
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In Zusammenarbeit mit der T-Nova, Innovationszentrum der Deutschen Telekom,
und im Auftrag des DFN untersuchen wir die dynamische Konfiguration solcher
optischen Netze. Gleichzeitig beschéftigen sich andere Mitarbeiter der Gruppe
Optimierung des ZIB mit dem Problem der Planung und statischen Konfigura-
tion dieser Netze (siche Projekt ,, Ausfallsichere Konfiguration optischer Netze®,
Abschnitt 2.2.9).

Beim Problem der dynamischen Konfiguration liegt bereits eine statische Konfi-
guration vor, d. h. die Kapazititen (Anzahl Fasern pro physikalischer Verbindung
und Menge der verfiigbaren Wellenléingen pro Faser) sind festgelegt, und ein Teil
der Wellenldngen einer jeden Faser ist bereits durch Lichtwege belegt. Im Zeit-
verlauf kommen neue Verbindungsanfragen an, bestehende Verbindungen werden
nicht mehr benétigt (Wellenlangen werden frei) und Ausfille physikalischer Kom-
ponenten treten auf.

Der Netzbetreiber mufl ohne Information iiber zukiinftige Verbindungsanfragen
oder Ausfille entscheiden, ob eine neue Verbindungsanfrage bei aktueller Aus-
lastung des Transportnetzes angenommen wird (Call Admission), und wenn ja,
wie sie geroutet wird (Routing and Wavelength Allocation). Weiterhin muf} fiir
schnelles Rerouten ausgefallener Verbindungen gesorgt werden.

In diesem Projekt sollen verschiedene dynamische Algorithmen fiir das beschrie-
bene Problem entwickelt und bzgl. ihrer Giite verglichen werden. Eine weitere
Anforderung des Kooperationspartners besteht darin, Algorithmen zu entwerfen,
die nicht auf zentral gespeicherte Informationen iiber den gesamten Netzzustand
angewiesen sind.

Im Berichtszeitraum lag der Arbeitsschwerpunkt auf der Modellierung des Pro-
blems. Parallel dazu wurden erste Algorithmen unter stark vereinfachten Voraus-
setzungen entwickelt.

Echtzeitsteuerung von Aufzugsystemen

Bearbeitet von: Martin Grotschel, Sven O. Krumke, Jorg Rambau
Kooperationspartner: Herlitz PBS AG (Berlin)

Forderung: Schwerpunktprogramm der Deutschen Forschungsgemeinschaft
» Echtzeitoptimierung grofier Systeme*

Die effiziente Steuerung von Aufzugsystemen ist ein Problem, welches in natiirli-
cher Weise Online-Charakter besitzt: Bei der Personenbeférderung ist zum Zeit-
punkt einer Transportanfrage im allgemeinen unklar, wann die néachste Anfrage
erfolgt und welchen Transportauftrag sie enthilt. Auch bei Lastaufziigen in Pa-
lettenfordertiirmen konnen in der Praxis zukiinftige Auftrage i. d. R. nicht vor-
hergesagt werden. Ein Kennzeichen bei der Steuerung von Aufzugsystemen ist
der Echtzeit-Aspekt. Bei Auftreten einer neuen Anfrage steht nur eine sehr be-
schrinkte Rechenzeit fiir die Bestimmung einer neuen Losung zur Verfiigung, und
eine Reaktion des Systems auf die neue Situation mufl schnell erfolgen, um den
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Durchsatz im System nicht zu verringern.

Ziel ist es, effiziente Online-Algorithmen fiir die Steuerung von Aufzugsystemen
zu entwickeln, die sowohl gute theoretische Figenschaften (beweisbare Giite) be-
sitzen als auch praktischen Anforderungen (insbesondere dem Echtzeit-Aspekt)
gentiigen. Schnelle Offline-Verfahren und Approximations-Algorithmen sind wich-
tige Bausteine von Online-Algorithmen, die auf Reoptimierung basieren: der Auf-
zug wird nach einem Plan gesteuert, der bei jeder Anderung der Auftragslage neu
als Optimum eines verwandten Offline-Optimierungsproblems berechnet wird.

Im vergangenen Jahr beschéftigten wir uns mit dem Steuerungsproblem fiir
Aufziige grofierer Kapazitat. Es war bekannt, dafl das Problem bereits bei Ka-
pazitit 2 NP-schwer zu losen ist. Wir konnten einen polynomialen Approximati-
onsalgorithmus finden und fiir diesen eine Giitegarantie beweisen [10].

Online-Steuerungen, die unsere Offline-Optimierungs-Algorithmen benutzen, lie-
fern sowohl nach den neuen Analysemethoden aus dem Projekt ,,Modellierung
und kompetitive Analyse von Transportproblemen* als auch in Simulationen auf
Basis der Simulationsbibliothek AMSEL [1| haufig bessere Zielfunktionswerte als
die einfachen Ad-Hoc-Steuerungen, die i.d. R. in existierenden Transportsyste-
men ihren Dienst verrichten (Abbildung 2.29).

Integrierte Echtzeit-Optimierung heterogener Transportsysteme

Bearbeitet von: Martin Grotschel, Sven O. Krumke, Jorg Rambau
Kooperationspartner: Herlitz PBS AG (Berlin)

Forderung: Schwerpunktprogramm der Deutschen Forschungsgemeinschaft
» Echtzeitoptimierung grofier Systeme*

Vollautomatische Transportsysteme erfahren momentan im Zuge der Senkung
von Produktionskosten eine immense Verbreitung. Methoden zur bestméglichen
Steuerung eines solchen Transportsystems sind daher von zentraler Bedeutung.
Die immer grofler werdende Komplexitat der damit verbundenen Optimierungs-
probleme wird durch gréfiere Rechnerleistung nicht ausgeglichen, so dafl neuartige
Methoden zur Beherrschung der Transportsysteme unverzichtbar sind.

Ziel dieses Projektes ist es, echtzeitfdhige Online-Optimierungsverfahren fiir he-
terogene Transportsysteme zu entwickeln. Untersucht werden beispielsweise Inte-
grationseffekte beim Zusammenspiel von Vertikalférderern mit Hochregallagerbe-
diengeriten, die von einem gemeinsamen Zubringerférdersystem bedient werden.
(Paletten werden iiber Rollen- und Kettenforderbander in den Forderturm ver-
bracht; von da aus werden sie mit dem Vertikalférdergeridt auf ihre Zieletage
transportiert und evt. ins Hochregallager befordert.) Unser industrieller Partner,
die Herlitz PBS AG, Berlin, stellt uns in diesem Zusammenhang Daten seines
vollautomatischen Palettenfordersystems in Falkensee bei Berlin zur Verfiigung.

Wir studierten im vergangenen Jahr eine komplett integrierte Optimierungsme-
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ABBILDUNG 2.29: Bildschirmdarstellung des Simulationsprogrammes fiir
Aufzugsysteme.

thode von Zubringersystem und Vertikalférderern, die in Spezialfillen auf Multi-
Server-Traveling-Salesman-Probleme mit Prizedenzrelationen (genannt m-cost-
SOP) fiihrt. Diese Problemklasse verallgemeinert sowohl das Sequential-Ordering-

Problem (SOP) als auch das m-cost-Asymmetric- Traveling-Salesman-Problem
(m-cost-ATSP).

Polyedrische Studien fiir die Formulierung als lineares ganzzahliges Programm
haben ergeben, dafl einige der bekannten Ungleichungen fiir das SOP und das
m-cost-ATSP auf das m-cost-SOP verallgemeinert werden konnen. Kriterien fiir
die Facetteneigenschaft einiger Ungleichungen konnten ebenfalls iibertragen wer-
den [11].

Ein darauf basierender Branch&Cut-Algorithmus konnte fiir das kombinierte
Aufzug-Zubringer-System die Fertigstellungszeit im Durchschnitt um 50% ge-
geniiber der nicht-integrierten Optimierung (erst Auftrige auf Aufziige verteilen,
dann Aufziige steuern) reduzieren.

Um diese Ergebnisse fiir die Praxis nutzbar zu machen, miissen im weiteren Pro-
jektverlauf noch geeignete Online-Strategien gefunden werden, die Nutzen aus
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einer guten Offline-Losung ziehen konnen. Vielversprechende Ansétze liefern die
neuen Algorithmen des vorstehend beschriebenen Projektes Modellierung und
kompetitive Analyse von Transportproblemen, die sich unter sogenannter vertret-
barer Belastung eine beweisbare Giite haben.

Online-Disposition von Fahrzeugen

Bearbeitet von: Martin Grétschel, Sven O. Krumke, Jorg Rambau, Luis M.
Torres
Kooperationspartner: Allgemeiner Deutscher Automobil-Club e.V. (ADAC)

In den fiinf regionalen Pannenhilfezentralen des ADAC erfolgt die Annahme von
Pannenmeldungen durch ,,Calltaker” sowie die Disposition der Einsatzmittel (der
ADAC-Flotte und externer Servicepartner). Bei der Einsatzplanung wird der Dis-
ponent derzeit durch das PANDA-Computer-System unterstiitzt, welches ihm
neben den aktuellen Auftragen die Position und den Status der ADAC Service-
Mobile anzeigt. Die Zuordnung der Einsatzmittel zu den Auftrigen wird vom
Disponenten manuell vorgenommen. Entscheidungen trifft der Disponent mit Hil-
fe von Intuition und Erfahrungswerten. Problematisch sind an dieser Situation
folgende Aspekte:

e Die Qualitdt der Entscheidungen variiert stark mit dem Disponenten.

e Iis ist selbst fiir erfahrene Disponenten nicht méoglich, bei starkerer Last
global gute Zuordnungen zu treffen. Seine Ubersicht beschriankt sich auf
lokal verntinftige Zuordnungen (nach dem Greedy-Prinzip).

e Bei stidrkerem Lastaufkommen sind die Disponenten oft {iiberfordert. Es
werden daher zusétzliche Disponenten benétigt.

Ziel im zu entwickelnden Dispositionsassistentensystem DAISY ist die optimierte
Disposition der verfiigharen Einsatzmittel. Dabei soll die ADAC-Flotte so weit
wie moglich ausgelastet werden. Die Dispositionsplanung besitzt in natiirlicher
Weise Online-Charakter: Ohne exakte Kenntnis der Zukunft miissen ,,verniinfti-
ge“ Entscheidungen getroffen werden. Entscheidungen kénnen nur in begrenztem
Mafe revidiert werden (etwa durch Dispositionsriicknahme).

Ein weiteres Kennzeichen der Dispositionsplanung ist der FEchtzeit-Aspekt. Bei
Auftreten neuer Anfragen oder dem Ausfall von Einsatzmitteln steht nur eine
kurze Zeit fiir die Bestimmung einer neuen Losung zur Verfiigung.

Publikationen

[1] N. Ascheuer, Amsel—a modelling and simulation environment library,
Online-Dokumentation unter http://www.zib.de/ascheuer/AMSEL.html.

[2] N. Ascheuer, S. O. Krumke und J. Rambau, Online dial-a-ride problems:
Minimizing the completion time, Proceedings of the 17th International Sym-


http://www.zib.de/ascheuer/AMSEL.html

2.2 Schwerpunkte 59

[11]

[12]

posium on Theoretical Aspects of Computer Science, Lecture Notes in Com-
puter Science, Band 1770, Springer, 2000, S. 639-650.

M. Blom, S. O. Krumke, W. de Paepe und L. Stougie, The online-TSP
against fair adversaries, Proceedings of the 4th Italian Conference on Al-
gorithms and Complexity, Lecture Notes in Computer Science, Band 1767,
Springer, 2000, S. 137-149.

A. Borodin und R. El-Yaniv, Online computation and competitive analysis,
Cambridge University Press, 1998.

A. Fiat und G. J. Woeginger (Hrsg.), Online algorithms: The state of the
art, Lecture Notes in Computer Science, Band 1442, Springer, 1998.

B. Gliick, Online-Steuerungen automatischer Transportsysteme bei vertret-
barer Belastung, Diplomarbeit, Technische Universitdt Berlin, 2000.

D. Hauptmeier, S. O. Krumke und J. Rambau, The online dial-a-ride pro-
blem under reasonable load, Proceedings of the 4th Italian Conference on Al-
gorithms and Complexity, Lecture Notes in Computer Science, Band 1767,
Springer, 2000, S. 125-136.

S. O. Krumke, News from the online traveling repairman, Report 00-08, ZIB,
2000.

S. O. Krumke und J. Rambau, Online Optimierung, Report 00-55, ZIB, 2000.

S. O. Krumke, J. Rambau und S. Weider, An approximation algorithm for
the non-preemptive capacitated dial-a-ride problem, Report 00-53, ZIB, 2000.

M. Miiller, Online-Optimierung und Layout-Planung von Aufzugsystemen,
Diplomarbeit, Technische Universitdt Berlin, 2000.

D. D. Sleator und R. E. Tarjan, Amortized efficiency of list update and paging
rules, Communications of the ACM 28 (1985), Nr. 2, 202-208.

2.2.12 Verkehr

Die Optimierung von Verkehr ist ein langfristiges Forschungsthema am ZIB.

Das Umfeld stellt sich gemischt dar. Prinzipiell scheint sich die Verwendung
mathematischer Optimierungsmethoden bei vielen kombinatorischen Fragestel-
lungen der Verkehrsplanung geradezu aufzudrdngen. Ganz anders sieht dage-
gen héufig die Praxis aus: In Planungskreisen herrscht vielfach grofle Skepsis
gegeniiber der Mathematik vor, die nur durch Kommunikation und Zusammen-
arbeit abgebaut werden kann.
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Mit unserem aktuellen Projekt zur Optimierung der Dienstplanung im Nahver-
kehr, einem Nachfolger der Projekte zur Optimierung der Fahrzeugeinsatzplanung
des Berliner Behindertenfahrdienstes Telebus und zur Optimierung der Fahrzeug-
umlaufplanung im Nahverkehr, bearbeiten wir eine klassische Fragestellung. Un-
ser Ziel ist dabei, ein leistungsfihes Optimierungstool herzustellen, dieses in die
betriebliche Praxis zu bringen und damit den Nutzen der mathematischen Opti-
mierung exemplarisch zu belegen.

In der Zukunft wird der Schwerpunkt auf erweiterten Fragestellungen liegen.
Durch Zusammenfassung mehrerer Planungsschritte und durch die Einbeziehung
von Unsicherheit soll die Reichweite der Optimierungsmethoden vergrofiert wer-
den. Im Projekt Management verteilter Lager wird ein stochastisches Transport-
problem untersucht, wihrend im Projekt Dynamische Disposition von Pannenhil-
fefahrzeugen (siehe Schwerpunkt Online-Optimierung) ein Problem der Fahrzeug-
einsatzplanung in Echtzeit behandelt wird. Im Rahmen eines Nachfolgeprojektes
zur Integrierten Umlauf- und Dienstplanung im OPNV (Offentlicher Personen-
nahverkehr) werden wir ab dem néchsten Jahr (wir berichten hier noch nicht
dariiber) die Moglichkeit einer Zusammenfassung von Umlauf- und Dienstpla-
nung studieren.

Dienstplanung

Bearbeitet von: Ralf Borndorfer, Andreas Lobel

Kooperationspartner: Berliner Verkehrsbetriebe (BVG); IVU Traffic Techno-
logies AG (Berlin); HanseCom GmbH (Hamburg)

Forderung: Bundesministerium fiir Bildung und Forschung

Bei der Dienstplanung im OPNV geht es darum, einen Fahrzeugumlaufplan mit
moglichst geringem Personalaufwand durchzufiihren. Das Kernproblem besteht
darin, einen (zundchst anonymen) Dienstplan aufzustellen, der sich aus verschie-
denen, maflgeschneiderten Einzeldiensten zusammensetzt. Diese Art der Planung
wird im Luftverkehr, bei der Bahn, in Krankenhdusern und, wie in unserem
Projekt, im Nahverkehr verwendet. Typischerweise treten mehrere verschiede-
ne Dienstarten auf (z.B. Frithdienst, Spatdienst, geteilter Dienst etc.), deren
Zuléssigkeit und Bewertung durch ein Regelwerk festgelegt ist, das sich aus einer
betriebsindividuellen Mixtur gesetzlicher, tariflicher und betrieblicher Vorschrif-
ten zusammensetzt.

Unser Dienstplan-Optimierungssystem DS-OPT (Abbildung 2.30) basiert auf ei-
nem Set-Partitioning-Pfadiiberdeckungsmodell fiir das Dienstplanungsproblem,
das wir mit Spaltenerzeugungstechniken der ganzzahligen Optimierung bearbei-
ten. Wir zielen dabei nicht auf Optimalitét, die nach unserer Meinung jenseits des
heute Machbaren liegt, sondern auf eine approximative Losung — das allerdings
unter Einbeziehung sdmtlicher planerischer Freiheitsgrade und ohne willkiirli-
che Vereinfachungen. Dazu setzen wir in der entscheidenden algorithmischen
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ABBILDUNG 2.30: Dienstplanoptimierung mit DS-OPT.

Komponente, den Spaltengeneratoren, eine neuartige Constrained-Shortest-Path-
Lagrange-Technik ein, die die Bearbeitung sehr grofler Instanzen mit 9 Dienstar-
ten, 6.000 Dienstelementen und 2 Millionen expliziten Ubergangsméoglichkeiten
erlaubt (noch grolere Datensitze sind bisher noch nicht aufgetreten). Das ent-
spricht einer Gesamtplanung fiir einen mittleren Verkehrshetrieb oder einer be-
triebshofweisen Planung fiir einen Grofbetrieb wie etwa die Berliner Verkehrsbe-
triebe (BVG).

Damit lassen sich beachtliche Einsparungen erzielen. Optimierungsstudien fiir
mittlere und grofle européische Verkehrsbetriebe in den Bereichen Bus, Straflen-
bahn und U-Bahn zeigten bei ansonsten mindestens gleicher Planungsqualitét
Einsparpotentiale von 3,5% bis teilweise iiber 10% der Personalkosten auf. Wir
arbeiten derzeit noch an einer solchen Studie fiir die BVG.

DS-OPT wird bereits in dem Planungsystem MICROBUS II der IVU Traffic
Technologies AG vermarktet. Erste Bestellungen deutscher Verkehrsbetriebe sind
um die Jahreswende 2000/2001 erfolgt, Absichtserklarungen weiterer, auch aus
dem européischen Ausland liegen vor.

Ubersichten zur Optimierung im Verkehr mit Bezug auf die Dienstplanung finden
sich in [1] und [6]. Modellierungsaspekte zur Dienstplanung sind beschrieben in
[4]. Eine Ubersicht iiber DS-OPT findet sich in [2]. Eine detaillierte Beschreibung
der mathematischen Ergebnisse gibt [3]. Im Zusammenhang damit untersucht [5]
die approximative duale Losung von Set-Partitioning Problemen. Die Arbeit [7]
diskutiert Aspekte der Anwendung von DS-OPT.
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Management verteilter Lager

Bearbeitet von: Christoph Helmberg, Nicole Kruse
Kooperationspartner: Fiege eCom GmbH & Co. KG, Herlitz PBS AG
Forderung: Bundesministerium fiir Bildung und Forschung

Unternehmen, die aus historischen oder produktionstechnischen Griinden La-
gerhduser an mehreren benachbarten Standorten betreiben, verfiigen oft iiber
einen eigenen LKW-Shuttledienst zur Umschichtung der Produktmengen zwi-
schen den Lagern entsprechend dem Bedarf und den einzelnen Lagerkapazititen.
Dabei sind die notwendigen Transporte teilweise im vorhinein bekannt, teilweise
kurzfristig und stochastischer Natur. Gesucht wird nun eine Umschichtung der
Giiter mit LKWs zwischen den Lagern, so daf3 alle Anfragen mit moglichst hoher
Wahrscheinlichkeit zeitgerecht befriedigt werden kénnen und die dabei anfallen-
den Fahrtkosten minimiert werden.

Konkret werden wir diesen Problemkreis an folgendem Fallbeispiel untersuchen.
Unser Projektpartner, die Fiege eCom GmbH & Co. KG, betreibt in Berlin und
Umgebung Lagerhauser an drei verschiedenen Standorten (Falkensee, Spandau,
Tegel) und bietet als Dienstleistung Kommissionierung und Versand von Produk-
ten an. Derzeit grofiter Kunde ist die Herlitz PBS AG, fiir die ca. 40000 Artikel
in produktreinen Paletten in Hochregallagern und in geringen Mengen in Klein-
artikellagern vorritig gehalten werden. Im Versandzentrum Falkensee reicht die
Lagerkapazitat nicht aus, um alle Produkte im Hochregallager bereit zu halten.
In den Lagern Spandau und Tegel ist die Kapazitit kein Problem. Fiege eCom
garantiert, dafl die Ware innerhalb von 24 Stunden nach Bestellung ausgeliefert
werden kann. Es ist Aufgabe der Logistik, Auslagerungsanfragen an jedem Ort
zeitgerecht zu bedienen. Die Verteilung der Giiter auf die Lager ist ihr dabei frei-
gestellt. Zur Zeit werden die Umschichtungen per Hand von Experten geplant.
Fiinf Lastkraftwagen stehen zum Transport zur Verfiigung.

Beginnend mit Januar 2001 wird dieses neue Projekt vom BMBF innerhalb des
Forderprogramms Neue Mathematische Verfahren in Industrie und Dienstlei-
stung unterstiitzt. Im Rahmen des Projekts sollen stochastische Fin- und Aus-
lagerungsmodelle, darauf aufbauend Optimierungsmodelle und Lésungsverfahren
entwickelt werden.

Publikationen

[1] R. Borndorfer, M. Grotschel und A. Lobel, Optimization of transportation
systems, Preprint SC 98-09, Z1B, 1998.

2] R. Borndorfer und A. Lébel, Dienstplanoptimierung im OPNV. In Ar-
beitskreis Mathematik in Forschung und Praxis, 18. Symposium “Model-
lierung und Simulation von Verkehr”, Bad Honnef, 18./19.11.1999, Report
Nr. 463, Schriftenreihe des Fachbereichs Mathematik der Gerhard-Mercator-
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Universitat Duisburg (2000), 30-34.

, Scheduling duties by adaptive column generation, Report 01-02, ZIB,

2001.

[4] R. Borndorfer, A. Libel, U. Strubbe und M. Vélker, Zielorientierte Dienst-
planoptimierung, Heureka ’99: Optimierung in Verkehr und Transport, For-
schungsgesellschaft fiir Stralen- und Verkehrswesen, Koln (1999), 171-194.

[5] C.-Y. Byun, Lower bounds for large-scale set partitioning problems, Diplom-
arbeit, TU Berlin, 2001.

6] M. Grotschel, Verkehrsplanung: Bessere Lisungen mit Mathematik, Preprint
SC 99-54, ZIB, 1999. In Forschungspolitische Dialoge in Berlin: Mathematik
— Die verborgene Schliisseltechnologie (1999), 11-22.

(7] M. Kammler, Optimierungsverfahren fir Dienstpline im OV, Nahverkehrs-
praxis 7/8 (2000), 22.

2.2.13 Grid Computing

Grid Testbeds

Bearbeitet von: André Merzky, Alexander Reinefeld, Florian Schintke, Thomas
Steinke, Hinnerk Stiiben

Kooperationspartner: Albert—Einstein—Institut Potsdam (CACTUS Projekt);
NCSA Chicago (Globus Projekt), ISI Los Angeles (Globus Projekt); European
Grid Forum (EGrid), Global Grid Forum (GGF); CERN (DataGrid Projekt)

Mit der wachsenden globalen Vernetzung gewinnt das Grid Computing zuneh-
mend an Bedeutung: Computer werden nicht mehr singulédr sondern zunehmend
im iiberregionalen Lastverbund betrieben. Dies allein ist aber noch kein Grid
Computing — das Grid Computing geht weit iiber das blofle Zusammenschalten
von Computern hinaus. Es bietet durch die kooperative Nutzung geographisch
verteilter Datensysteme, Verbindungsnetzwerke, Software, Dienste und Spezial-
hardware die notwendige Infrastruktur, auf der neue verteilte Arbeitsformen ent-
stehen werden.

Da das Grid Computing per definitionem eine kollaborative Aktivitat ist, waren
wir im Berichtszeitraum aktiv an der Etablierung globaler Forschungsverbunde
beteiligt. So haben wir im Januar 2000 am ZIB im Rahmen eines vorbereitenden
Workshops zusammen mit befreundeten européischen Instituten das Européische
Grid Forum (EGrid) gegriindet, an dem fithrende Forschungsgruppen aus al-
len européischen Landern beteiligt sind. FGrid (http://www.egrid.org) ist ein
offenes Forum, das sich die Férderung und den Einsatz von Grid Technologi-
en zur koordinierten, effizienten Nutzung vernetzter Hochleistungsrechner zum
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Ziel gesetzt hat. Die iiber zweihundert FGrid-Forscher arbeiten eng mit den ein-
schlagigen amerikanischen Projektgruppen (Globus, Condor, CACTUS, Legion)
und einigen Firmen zusammen. Es existieren Arbeitsgruppen zu den Themen
Data Management, Resource Management, Programming Models, Testbeds und
Performance Analysis. Eines der herausragenden Ereignisse war der von uns mit-
organisierte First Furopean Grid Workshop des FGrid-Forums, der im April 2000
in Poznan (Polen) stattfand [1].

Parallel dazu verliefen unsere Arbeiten zur Etablierung einer FGrid-
Testumgebung, in der parallele Hochleistungsanwendungen vollig ortstransparent
auf weltweit verteilten Supercomputern ausgefithrt werden koénnen. Auf der in-
ternationalen Supercomputing-Konferenz in Dallas (USA) hat das FGrid-Forum
mit unserer Unterstiitzung eine verteilte Anwendung zur Berechnung der Ein-
steinschen Relativitédtsgleichungen vorgestellt, die europaweit verteilt auf Super-
computern in Berlin, Potsdam, Paderborn, Koéln, Stuttgart, Sankt Augustin, Am-
sterdam, Manchester, Poznan, Brno, Budapest und Lecce ablief und dabei von
einem mobilen Personal Digital Assistant (PDA) direkt vom Konferenzort in
Dallas (USA) gesteuert wurde. Fin adaptiver Lastverteilungsalgorithmus hat fiir
den globalen Lastausgleich und die optimale Nutzung der verfiigharen Computer
gesorgt [2].

Gegen Ende des Jahres 2000 haben sich einige der F'Grid-Arbeitsgruppen mit den
korrespondierenden Gruppen des amerikanischen Grid Forum zum sog. Global
Grid Forum (GGF) zusammengeschlossen, das im Méarz 2001 erstmals in Europa
tagt.

Auch fiir komplexe Anwendungen der Chemie wird das Grid Computing zu-
nehmend relevant. Die EU COST Action D 23 METACHEM (Metalaboratories
for Complex Computational Applications in Chemistry) hat die Schaffung von
sog. Meta-Laboratorien in Furopa zum Ziel, in denen sowohl verteilte Hardware-
und Software-Ressourcen als auch die in den beteiligten Institutionen vorhande-
ne fachliche Expertise gebiindelt werden soll, um ressourcenintensive Simulatio-
nen fiir chemische Fragestellungen durchfiithren zu kénnen. Dazu sollen Lésungen
fiir rechentechnische Infrastrukturen geschaffen werden, um kosteneffektiv geo-
graphisch verteiltes Rechnen zu bewerkstelligen. Das ZIB ist Mitbegriinder von
METACHEM, Vice Chair des Management-Komitees sowie nationaler Kontakt-
punkt in Deutschland.

UNICORE Plus - Uniform Interface for Computer Resources

Bearbeitet von: George Din, Alexander Reinefeld, Hinnerk Stiiben

Kooperationspartner: FZ Jilich (Koordinator); DWD Offenbach; ECMWF
Reading; LRZ Miinchen; PC? Paderborn; RUKA Karlsruhe; RUS Stuttgart;
Fujitsu-Siemens; Hewlett-Packard; Hitachi; IBM; NEC; Pallas; SGI/CRAY; SUN



2.2 Schwerpunkte 95

Microsystems
Foérderung: Bundesministerium fiir Bildung und Forschung

UNICORE ist ein vom BMBF gefordertes Verbundprojekt mit dem Ziel, eine
Software-Infrastruktur zu entwickeln, die Anwendern einen intuitiven, konsisten-
ten und sicheren Zugang zu verteilten Supercomputer-Ressourcen erméglicht.
UNICORE realisiert die architektur- und betriebssystemunabhéngige Erstellung
von Batch-Jobs iiber ein grafisches Interface und ermoglicht die plattformun-
abhéngige Kontrolle verteilter Jobs iiber sichere Kommunikations- und Authen-
tifizierungsverfahren. Dazu werden moderne Web-Techniken, wie z.B. https, si-
gned applets und Zertifikate eingesetzt.

Das ZIB ist in UNICORE fiir das Arbeitspaket ,,Ressourcenbeschreibung und
Ressourcensteuerung® verantwortlich [3]. Unser Grundansatz besteht darin, un-
ter Ressourcen nicht wie im traditionellen Ansatz lediglich abstrakte Rechenka-
pazititen und Speichergrofien zu verstehen, sondern hoherwertige Anwendungs-
dienste. Zur Umsetzung dieses Ansatzes haben wir ein Softwarepaket zur weitge-
hend automatisierten Erzeugung grafischer Benutzeroberfiichen fiir UNICORE-
Eingabeformulare entwickelt. Das Softwarepaket arbeitet mit diversen Tools
(XML, Java Swing, u.s.w.) auf einer Meta-Ebene, die es dem Benutzer erlaubt,
mittels Drag-and-Drop-Techniken eigene, auf seine speziellen Bediirfnisse abge-
stimmte Benutzer-Interfaces (sog. Formulare) zu erstellen. Die Erzeugung der For-
mulare mit den zugehdrigen Backend-Funktionen geht relativ schnell, wodurch es
erstmals moglich ist, auch fiir kleinere Benutzergruppen speziell angepafite Inter-
faces zu erstellen. Formulare fiir typische Anwendungspakete wie z.B. Gaussian
oder MOLPRO lassen sich in ein bis zwei Stunden erstellen. Die darunter liegende
Ressourcen-Steuerung basiert auf dem XMIL-Standard.

Publikationen

[1] A. Merzky, A. Reinefeld, High-Performance Computing on German Gigabit
WANs. ISThmus 2000 — Research and Development for the Information So-
ciety, Poznan 2000, pp. 39-43.

[2] R. Baraglia, D. Laforenza, A. Keller, A. Reinefeld, RsdEditor: A Graphical
User Interface for Specifying Metacomputer Components. Procs. of the 9th
Heterogeneous Computing Workshop at IPDPS, May 2000 Cancun, Mexico.

[3] A. Reinefeld, H. Stiiben, T. Steinke, W. Baumann, Models for Specifying Dis-
tributed Computer Resources in UNICORE, in: ISTmus 2000 — Research and

Development for the Information Society, Institut Informatyki Politechnika
Poznaniska, 2000, 313-320.
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2.2.14 Innovative Systemnetzwerke und Cluster Computing

Linux-Cluster

Bearbeitet von: Alexander Reinefeld, Jens Simon, Florian Schintke
Kooperationspartner: FU-Berlin; Universitdt Klagenfurt; Paderborn Center
for Parallel Computing

Fir unsere Forschung und Entwicklung auf dem Gebiet der schnellen System-
Interconnects haben wir in Zusammenarbeit mit dem Fachbereich Informatik der
Freien Universitit einen Beowulf~Cluster mit zehn Intel Pentium III-Prozessoren
aufgebaut, der unter dem Betriebssystem Linux betrieben wird. Mit seiner ge-
ringen Leistung wird er nicht fiir Produktionsldufe eingesetzt, sondern dient
primér als Testsystem fiir die Erprobung und Leistungsmessung eines paralle-
len Betriebssystems (MOSIX), eines Lastausgleichsverfahrens (MPL/Legion), ei-
nes Ressourcen-Managementsystems (PBS) und einer von Studenten entwickelten
fehlertoleranten Managementsoftware. Fiir parallele Anwendungen sind die Kom-
munikationsbibliotheken MPI-CH und PVM installiert worden. Da der Cluster
relativ unproblematisch hoch- und heruntergefahren werden kann, haben wir ihn
auch im oben beschriebenen FGrid-Testbed und fiir unsere Arbeiten am Globus-
Managementsystem eingesetzt. Als nachste Ausbaustufe ist die Erweiterung um
Gigabit-Ethernet-Karten geplant, auf denen das Scheduled Transfer-Protokoll im-
plementiert werden soll. Erste Messungen mit zwei Karten sind sehr erfolgver-
sprechend verlaufen: ST bietet bei geringfiigig reduzierter Latenzzeit eine hohere
Prozessorleistung, da der Protokollstack im Vergleich zu TCP kleiner ist.

WAP-Dienste fiir die CRAY T3E
Bearbeitet von: Sebastian Heidl, Jens Simon, Ralf Staudemeyer

Die zunehmende Verfiigharkeit von mobilen Gerdten, mit denen ein Zugang ins
Internet moglich ist, bringt auch eine steigende Nachfrage nach Informations-
diensten fiir diese Art von Clients mit sich. Im Rahmen dieses Projekts wurde
ein WAP-Interface fiir die CRAY T3E entwickelt, das es den Nutzern ermoglicht,
iiber ein mobiles, WAP-fihiges Gerat Informationen zur Betriebsbereitschaft und
Auslastung des Hochleistungsrechners, sowie Informationen zu den in Auftrag ge-
gebenen Rechenjobs abzurufen.

Das Projekt hat gezeigt, dafl die Bereitstellung der gleichen Informationen fiir
unterschiedliche Arten von Clients (WWW-Browser — HTML, WAP-Browser
— WML) durch die Verwendung von XML als internes Datenformat problem-
los moglich ist. Auf Grund von Sicherheitsbedenken mufiten wir zunéchst auf
die Moglichkeit eines interaktiven Zugriffs (z.B. um neue Rechenjobs zu star-
ten) verzichten. Zudem ist die Bereitstellung des WAP-Informationsdienstes
auf Grund von Kompatibilitatsproblemen (verschiedene Gateways, verschiede-
ne WAP-Browser) mit erheblichem Aufwand verbunden. An dieser Stelle besteht



2.3 Auszeichnungen und Rufe 97

noch Handlungsbedarf seitens der Hersteller. Auf der Basis der gesammelten Er-
fahrungen wird es moglich sein, schnell auf neu angebotene Dienste fiir mobile
Anwender zu reagieren und diese den ZIB-Anwendern in kiirzester Zeit anzubie-
ten.

Publikationen

[1] A. Keller, A. Reinefeld. Anatomy of a Resource Management System for HPC-
Clusters. Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informationstechnik Berlin, Report 00-38,
Z1B, 2000.

[2] Sebastian Heidl, Ralf Staudemeyer, Implementation von WAP-Diensten fir
die SGI/CRAY T3E des ZIB, Konrad-Zuse-Zentrum Berlin, Report 00-41,
Z1B, 2000.

2.3 Auszeichnungen und Rufe

Ralf Borndorfer

e Dissertationspreis der Gesellschaft fiir Operations Research (GOR)

Peter Deuflhard

o Ehrendoktor der Universitat Genf

Karin Gatermann

e Heisenberg-Stipendium der Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG)

Frank Lutz

¢ Richard-Rado-Dissertationspreis fiir Diskrete Mathematik 2000 der Fach-
gruppe Diskrete Mathematik der Deutschen Mathematiker-Vereinigung
(DMV)

Alexander Reinefeld

e Ruf auf einen Canada Research Chair an die Carleton University Ottawa
(Dezember 2000)



KAPITEL 3

Wissenschaftliche Dienstleistungen

3.1 Uberblick

Dieses Jahr war fiir den Arbeitsbereich Wissenschaftliche Dienstleistungen ein
auflerordentlich erfreuliches Jahr, in erster Linie wegen der Auflenwirkung seiner
Projekte KOBV und Math-Net, sowie in seinen Aktivitdten im Museumsbereich.

KOBYV: Das Projekt “Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg”
(KOBV) konnte zum Jahresende mit grolem Erfolg abgeschlossen werden. Es
wird nun eine KOBV-Zentrale eingerichtet, die in das ZIB integriert ist. Die
KOBV-Zentrale ist dann Teil der Abteilung Wissenschaftliche Informationssy-
steme des Bereiches Scientific Computing des ZIB. Teilnehmer am KOBYV sind
Bibliotheken aller Sparten und Subverbiinde aus der Region Berlin-Brandenburg.

Erklértes Ziel der Landesregierungen in Berlin und Brandenburg ist es, die in ih-
rer Dichte und Vielfalt in Deutschland einmalige Bibliothekslandschaft mit rund
1000 Bibliotheken in der Region den besonderen Bediirfnissen des Wissenschafts-
und Wirtschaftsstandortes Berlin-Brandenburg anzupassen. Technischer Kern
des KOBV-Projektes ist die Entwicklung der KOBV-Suchmaschine (gemeinsam
mit der Firma Ex Libris Ltd. mit Sitz in Tel Aviv), welche die Kataloge der
Partnerbibliotheken des KOBV zu einem virtuellen Katalog vereint. In der Re-
gion soll ein leistungsfihiges und an den innovativen Méglichkeiten des Internets
orientiertes Informationssystem entstehen, das seinen regionalen, ebenso wie sei-
nen nationalen und internationalen Nutzern im World Wide Web zur Verfiigung
steht. Bis zum Ende des Berichtszeitraums ist mit der KOBV-Suchmaschine ei-
ne offene Plattform geschaffen worden, auf der weitere Entwicklungen aufsetzen
kénnen.

Math-Net: Das Math-Net-Projekt geht seiner Internationalisierung entgegen.
Auf der Grundlage der Aktivitdten in der Deutschen Mathematiker-Vereinigung
(DMV) und der TuK-Initiative wissenschaftlicher Fachgesellschaften tibertrigt
es nun seine Erfahrungen in den Bereich der International Mathematical Union
(IMU). Die technischen Mittel werden in einem vom BMBF geforderten Cluster-
Projekt “Content Analysis, Retrieval und Metadata” (CARMEN) erarbeitet, das

98
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u. a. ein verteiltes Internet-Informationssystem der néchsten Generation (Harvest
N.G.) entwickelt und an dem sich das ZIB von Beginn an beteiligte.

Ziel des Math-Net-Projektes ist nach wie vor der Aufbau eines kostengiinstigen
und nutzergesteuerten - nun international operierenden - Informationssystems,
das dem Wissenschaftler an seinem Arbeitsplatz den direkten und effizienten Zu-
griff auf aktuelle und qualitativ hochwertige Information ermdéglicht, auf Preprints
und elektronische Publikationen, auf Abstracts und Referate, auf Software- und
Datensammlungen und auf Information zu Personen und Projekten aus der Ma-
thematik etc. Beziiglich der Kommunikation inhaltlicher Daten und Strukturen
- Volltexten und Metadaten - orientiert sich das Projekt an den offenen Proto-
kollen des Internet und den sich noch entwickelnden Dokumentenstrukturen des
Web der nichsten Generation, z.B. an der Extended Markup Language (XML)
und dem Resource Description Framework (RDF'), deren Definition vom World
Wide Web-Konsortium betrieben wird.

Museumsprojekt: Das Projekt “Informationstechnische Werkzeuge fiir Museen”
(“Museumsprojekt”) steht in der deutschen Museumslandschaft bisher einzigar-
tig da, indem es seine service-orientierten Entwicklungen von Organisations- und
Multimediawerkzeugen an den Bediirfnissen einer Vielzahl auch kleinerer Mu-
seen ausrichtet und ihnen in einer Reihe von Projekten die Nutzung moderner
Informationstechnik erschliefit — auch in diesem Jahr. Dabei sichert das Muse-
umsprojekt die Relevanz dieser Arbeit durch engen Kontakt zu nationalen und
internationalen Gremien des Museumsbereiches ab, wie z.B. durch die Zusam-
menarbeit mit der Fachgruppe Dokumentation im Deutschen Museumsbund und
durch Kooperation im International Committee for Documentation of the Inter-
national Council of Museums (CIDOC).

Im Auftrag der Staatlichen Museen in Berlin - Stiftung Preufliischer Kulturbesitz
— und in Kooperation mit dem in Berlin beheimateten Institut fiir Museums-
kunde entwickelt das Museumsprojekt Werkzeuge fiir die Rationalisierung der
tdaglichen Arbeit in Museen, von speziellen Datenbanken fiir kleinere Museen bis
hin zu integrierten Web-Servern fiir Multimediademonstrationen. Das bekann-
teste Beispiel hierfiir ist der Server des Deutschen Historischen Museums, bei
dessen Ausgestaltung das Museumsprojekt auch inhaltlich mitgewirkt hat.

Ausfiihrlichere Beschreibungen der Schwerpunkte des Arbeitsbereiches Wissen-
schaftliche Dienstleistungen folgen im Anschluf.

REDUCE: Die Weiterentwicklung und Pflege des fiir den professionellen Ein-
satz bestimmten Computeralgebra—Systems REDUCE in Zusammenarbeit mit
nationalen und internatiuonalen Arbeitsgruppen liegt weiterhin in den Hénden
von ZIB-Mitarbeitern. Eine verbesserte Online-Hilfe fiir Benutzer sowie die Un-
terstiitzung von Standard-Dokumenten—Formaten wie MathML und OpenMath
sind Kernpunkte der kiinftigen Arbeiten.
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3.2 Schwerpunkte

3.2.1 Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV)

Bearbeitet von: Martin Groétschel, Monika Kuberek, Monika Lill, Stefan Loh-
rum, Joachim Liigger, Beate Rusch

Kooperationspartner: Universitdtsbibliotheken der Freien Universitdat Berlin,
der Humboldt-Universitdat zu Berlin und der Technischen Universitdt Berlin; Bi-
bliothek der Hochschule der Kiinste Berlin; Staatsbibliothek zu Berlin - Preufi-
scher Kulturbesitz; Universitatsbibliotheken der Brandenburgischen Technischen
Universitiat Cottbus, der Europa-Universitiat Viadrina Frankfurt (Oder) und der
Universitdt Potsdam; Stadt- und Landesbibliothek Potsdam; Bibliotheken der
sechs Fachhochschulen im Land Brandenburg

Forderung: Senatsverwaltung fiir Wissenschaft, Forschung und Kultur des Lan-
des Berlin; Ministerium fiir Wissenschaft, Forschung und Kultur des Landes Bran-
denburg

Der KOBYV ist mit dem Ziel angetreten, in der Region Berlin-Brandenburg ein
umfassendes Spektrum an nutzerorientierten Dienstleistungen aufzubauen und
standig weiter auszubauen. Mit der Inbetriebnahme der KOBV-Suchmaschine,
dem virtuellen Katalog der regionalen Bestdnde, hat die KOBV-Projektgruppe
im November 1999 den technischen Grundstein gelegt, um dieses Ziel zu erreichen:
Nutzer konnen nun rund um die Uhr an ihrem Arbeitsplatz oder am heimischen
PC in den Bestdnden der regionalen Bibliotheken recherchieren.

Die Projektgruppe hat die KOBV-Suchmaschine iiber den gesamten Berichts-
zeitraum hinweg als Prototypen und als Dienstleistung fiir Nutzer und KOBV-
Bibliotheken erfolgreich eingesetzt. Schwerpunkt der Bemiihungen war es, mog-
lichst friihzeitig, noch vor dem Ende des Projektes im Dezember 2000, konkrete
Erfahrungen zu gewinnen, die sich in eine zweite Entwicklungsstufe der KOBV-
Suchmaschine technisch umsetzen lassen. Mit Hilfe der KOBV-Suchmaschine
hat die KOBV-Projektgruppe im Berichtszeitraum die desolate Nachweissitua-
tion in der Region entscheidend verbessern kénnen. Bis August 2000 sind —
mit Ausnahme von drei Einrichtungen — die Bibliotheken sémtlicher KOBV-
Projektpartner in die KOBV-Suchmaschine integriert worden. Damit kénnen die
Nutzer am Ende des Berichtszeitraums auf einen grofien Teil der in der Regi-
on nachgewiesenen elektronischen Besténde zugreifen — bedauerlicherweise al-
lerdings noch nicht auf die Besténde der Staatsbibliothek—, da diese noch kein
lokales Bibliothekssystem mit OPAC-Komponente im Einsatz hatte. Uber den
Kreis der KOBV-Projektpartner hinaus hat die KOBV-Projektgruppe zwei wei-
tere Bibliotheken und einen Bibliotheksverbund als sogenannte Beta-Tester in
die KOBV-Suchmaschine integriert. Die Zugriffszahlen zeigen, dafl die KOBV-
Suchmaschine von den Nutzern und von den Bibliothekaren angenommen wird:
Wéochentlich greifen ca. 20.000 Nutzer direkt aus der Region und weitere ca.
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80.000 Nutzer durch iiberregionale Vermittlung iiber die KOBV-Suchmaschine
auf die Bibliotheken zu.

Parallel zu den betrieblichen Arbeiten hat die KOBV-Projektgruppe im Berichts-
zeitraum mit der Firma Ex Libris die dritte Phase der KOBV-Suchmaschine
konzipiert und mit der Realisierung begonnen. Phase drei umfafit im wesent-
lichen Web-Funktionalitdten mit verbesserten und erweiterten Nutzerdiensten.
Fiir kurzzeitige Irritation im ZIB hat dabei die Ankiindigung der Firma gesorgt,
die KOBV-Suchmaschine in ihrer bisherigen Form nicht weiter zu entwickeln,
sondern die Bestandteile kiinftig in drei unabhéngigen kommerziellen Produkten
auf den Markt zu bringen. Bis Ende des Berichtszeitraumes konnte mit Ex Libris
gekldrt werden, dafl die Firma ihre vollen vertraglichen Verpflichtungen auf die
“neue” KOBV-Suchmaschine iibertréagt, die kiinftig die drei Ex Libris-Produkte
MetaLib, Metalndex (den Gemeinsamen Index) und Aleph500 fiir den Fremd-
und Normdatenserver umfaft. Damit hat die KOBV-Projektgruppe ihr ehrgei-
ziges Ziel erreicht, eine innovative und realistische Produktidee “in die Welt zu
setzen”, die sich dadurch als lebensfihig erweist, dafl sie von einem kommerziel-
len Softwarehaus aufgegriffen, vermarktet und weitergefiihrt werden kann. Leider
hat sich die Auslieferung entgegen den urspriinglichen Planungen verzogert, so
daf} die zweite Version der KOBV-Suchmaschine im Berichtszeitraum noch nicht
in Betrieb genommen werden konnte.

Zu Beginn des Projektes war keineswegs sicher, daf sich die innovative und neu-
artige Idee eines dezentralen und technisch heterogenen Bibliotheksverbundes auf
der Basis des Internet realisieren und langfristig umsetzen lafit. Heute steht fest:

Die KOBV-Bibliotheken sind im Internet miteinander vernetzt und die Daten
der KOBV-Suchmaschine sind mit den Katalogen der KOBV-Bibliotheken ver-
linkt. Die KOBV-Suchmaschine realisiert die Verteilte Suche und den Gemein-
samen Index; fiir Bibliotheken steht zusétzlich eine Sequentiell Verteilte Suche
bereit (Prototyp). Ex Libris fiihrt ein neues Produkt Metaliib ein, mit dem zum
Berichtszeitpunkt eine neue Version der Verteilten Suche und erweiterte Web-
Dienste fiir Nutzer als zweite Stufe der KOBV-Suchmaschine realisiert werden.

Nach rund einjéhriger Betriebsphase des Bibliothekssystems ALEPH 500, Version
12.1, ist im Berichtszeitraum das gemeinsame Abnahmeverfahren der fiinf Ber-
liner Konsortialpartner, FU Berlin, HU, HdK Berlin, TU Berlin und ZIB, Ende
September zu einem positiven Abschlufl gebracht worden. Bereits zum Zeitpunkt
der Inbetriebnahme der KOBV-Suchmaschine im November 1999 war absehbar,
daf} das Projekt bis Ende 2000 erfolgreich zum Abschluf3 gebracht werden kann.
Unter Mitwirkung des ZIB ist im Berichtszeitraum die Institutionalisierung weiter
vorangetrieben worden. Aufgrund der positiven Erfahrungen wihrend des Pro-
jektphase hat sich das Steuerungsgremium einstimmig dafiir ausgesprochen, die
KOBV-Zentrale dauerhaft einzurichten und am ZIB anzusiedeln. Verwaltungsrat
und Geschiiftsleitung des ZIB erklarten sich dazu — auch vor dem Hintergrund
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des gesetzlichen Auftrages — unter der Bedingung bereit, dafi neben dem Be-
triebsbereich ein im personellen Bereich grundfinanzierter Entwicklungsbereich
eingerichtet wird, der die permanente Weiterentwicklung des KOBV-Konzeptes
unter Beriicksichtigung neuester technologischer Entwicklungen garantieren soll.
Zunéchst fiir vier Jahre soll die KOBV-Zentrale am ZIB angegliedert werden.
Eine Evaluierung nach drei Jahren soll zeigen, ob die Konzeption des KOBV und
die Ansiedlung der KOBV-Zentrale am ZIB ihre Bestétigung finden.

Zum Ende des Berichtszeitraums ist das Projekt KOBV dank einer erheblichen
gemeinsamen Kraftanstrengung aller Beteiligten mit groflem Erfolg abgeschlossen
und die Aufgabe, die KOBV-Zentrale aufzubauen, an das ZIB {ibertragen worden.

Publikationen

[1] J. Liigger: Uber Suchmaschinen, Verbiinde und die Integration von Informa-
tionsangeboten : Teil I: KOBV-Suchmaschine und Math-Net, in ABI Technik
20 (2000), Heft 2, S. 132 - 156.

[2] B. Rusch: Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin- Brandenburg: Frste Erfah-
rungen im Produktionsbetrieb. In: Information und Offentlichkeit: 1. Gemein-
samer Kongrefl der Bundesvereinigung Deutscher Bibliotheksverbédnde e.V.
(BDB) und der Deutschen Gesellschaft fiir Informationswissenschaft und In-
formationspraxis e.V. (DGI), Leipzig, 20.-23. Mérz 2000, hrsg. von Georg
Ruppelt und Horst Neisser. Wiesbaden: 2000, 301-308.

3.2.2 Math-Net - ein verteiltes Informationssystem fiir die Mathema-
tik

Bearbeitet von: Wolfgang Dalitz, Martin Grotschel, Wolfram Sperber

Kooperationspartner: Committee on Electronic Information and Communica-

tion (CEIC) der International Mathematical Union (IMU); Fachgruppe “Infor-

mation und Kommunikation” der Deutschen Mathematiker-Vereinigung/Oster-

reichischen Mathematischen Gesellschaft

Die IMU setzt sich aktiv fiir die Verbesserung der Informationsversorgung in der
Mathematik ein. Math-Net ist ein veteiltes Informations- und Kommunikations-
system (IuK-System) in der Mathematik, das von der mathematischen Gemein-
schaft initiiert und aufgebaut wird. Math-Net hat eine Schliisselrolle beim Aufbau
innovativer und nutzergesteuerter [uK-Systeme in der Mathematik. Die Math-Net
Aktivitdt setzt auf das im Math-Net Projekt in Deutschland erarbeitete Modell
auf.

Im Jahr 2000 hat die IMU die Math-Net Charter! verabschiedet, in der die we-
sentlichen Ziele, die Prinzipien und die Organisationsstruktur des Math-Net fest-

thttp://www.math-net.org/charter
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geschrieben sind. Zudem wurden wichtige organisatorische und technische Grund-
lagen fiir das Math-Net geschaffen:

Aufbau des Technical Advisory Boards des Math-Net

Vorbereitung erster Standards (insbesondere die Weiterentwicklung des
Konzepts der Math-Net Page als strukturierter Einstieg in das Informa-
tionsangebot mathematischer Institutionen)

Beginn  bilateraler ~ Kooperationen  (z.B.  Ruflland/Deutschland,
UK /Deutschland)

Verstiarkung der Offentlichkeitsarbeit

In Deutschland haben sich die Math-Net Aktivitaten im vergangenen Jahr kon-
zentriert auf

die Konsolidierung der organisatorischen Basis des Math-Net in Deutsch-
land:

— Aufbau der Math-Net Steering Group
— Starkung der Regionalstruktur (Einrichtung von Math-Net Knoten)

den Ausbau der Math-Net Dienste, Entwicklung neuer Werkzeuge zur Fr-
schlieBung bestimmter Dokumentklassen, die auf die wesentlichen interna-
tionalen Entwicklungen aufsetzen (insbesondere fiir Preprints, Personenda-
ten und die Math-Net Page)

die Standardisierung der Regionaldienste

die Erstellung von Werkzeugen fiir das Management verteilter Informati-
onssysteme (z.B. Monitoring zur Kontrolle der verschiedenen Komponenten
innerhalb des Math-Net)

die Verbesserung der Dokumentation der technischen Konzepte und Werk-
zeuge, die im Math-Net benutzt oder entwickelt werden

die Unterstiitzung der Internationalisierung des Math-Net.

Kritisch ist anzumerken, dass nur wenige Institutionen Math-Net Dienste anbie-
ten. Auch die notwendige Aktualisierung der lokalen Informationsangebote sowie
die Frschliessung durch Metadaten wird nicht von allen mathematischen Fach-
bereichen kontinuierlich geleistet.

Das ZIB hat sich sowohl auf nationaler als auch auf internationaler Ebene stark
fiir das Math-Net engagiert.

Die DMV ist Griindungsmitglied der IuK-Initiative wissenschaftlicher Fachge-
sellschaften in Deutschland. Kompatibilitdt und Interoperabilitit wissenschaft-
licher Informationssysteme sind eine Grundvoraussetzung fiir den Aufbau ver-
teilter Informationssysteme in den Wissenschaften. Die DMV hat sich an der
IuK-Initiative in vielfdltiger Form beteiligt, u.a. durch
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e aktive Mitarbeit in den Gremien der IuK-Initiative (u.a im Executive
Board, in der TuK-Kommission und in den Programmkomittees der Tuk-
Tagungen)

e Beitriage zur konzeptionellen Weiterentwicklung der TuK-Initiative
o die Pflege des Servers der [uK-Initiative

e die federfiihrende Gestaltung der Arbeitsgruppe ”Metadaten und Klassifi-
kation”

e die Mitarbeit in internationalen Initiativen (wie etwa der DC Initiative).

Die TuK-Iniative erhilt gegenwértig keine finanzielle Forderung und Un-
terstiitzung, so dafl die Wirkung beschrénkt ist.

Die DMV hélt dennoch die TuK-Initiative der Fachgesellschaften fiir strategisch
wichtig und wird den Aufbau fachiibergreifender Informationssysteme weiterhin
unterstiitzen.

Publikationen

[1] W. Sperber, W. Dalitz: Portale, Search Engines and Math-Net, nfd Informati-
on - Wissenschaft und Praxis, 51. Jahrgang, Nr. 6, September 2000, 359-263.

3.2.3 Global Info: CARMEN

Bearbeitet von: Wolfgang Dalitz, Wolfram Sperber, Winfried Neun
Kooperationspartner: Fachbereich Informatik der Universitdt Dortmund,
Fachbereich Mathematik /Informatik der Universitéit Osnabriick

Forderung: Bundesministerium fiir Bildung und Forschung (BMBF)

Informationssysteme und -dienste im Internet unterliegen weiterhin einer stiirmi-
schen technischen Entwicklung. Dabei steht heute nicht mehr so sehr der quan-
titative, sondern der qualitative Aspekt im Vordergrund. Gleichwohl muf3 die
Einbindung aller relevanten Information durch geeignete technische Weiterent-
wicklung, wie das Zusammenfiihren und die Suche iiber verteilte Datenbestande
Rechnung getragen werden.

Die mathematischen Fachbereiche in Deutschland haben mit dem Math-Net ein
technisches und organisatorisches System fiir ein nutzergesteuertes TuK-System
in der Mathematik entwickelt. Die mathematischen Informationangebote vor Ort
stellen die Basis des Math-Net dar, aus der dann durch Akkumulation und Se-
lektion spezielle Dienste aufgebaut werden.

Das CARMEN-Projekt (Content Analysis, Retrieval and MetaData: Effective
Networking — AP7: Ein System fiir das Referenzieren und Verkniipfen von Do-
kumenten) mit seinen insgesamt 9 Teilprojekten ist fiir das Math-Net die Basis,
neue Methoden und Verfahren zu entwickeln und zu adaptieren.
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Der Anspruch, qualitativ hochwertige Dokumente im Web zu finden, fangt mit der
Erstellung und der lokalen Bereitstellung von WWW-gerechten Dokumenten an.
Zunehmend werden heute fiir bestimmte hochwertige Dokumente, wie Preprints,
Metadaten bereitgestellt.

Bei der Erstellung setzt sich jetzt auch in diesem Bereich die von der SGML-
Gemeinde schon seit langem progagierte Forderung durch, Struktur und Inhalt
von Dokumenten zu trennen.

Es zeichnet sich ab, dass die extended Markup Language XML das bevorzugte
Dokumentenformat im WWW sein wird. XML erméglicht die Definition eigener
Strukturen, die normalerweise iiber XML-Elemente beschrieben werden.

Bei den modernen Konzepte zur Behandlung von Metadaten ist das Resource
Description Framework (RDF) wegweisend. In Kombination mit XML hat man
damit heute die Moglichkeit,

e Dokumente zu strukturieren,
e Metadaten in standardisierter Weise zu erzeugen,
e verteilten Daten zusammenzufiihren,

e sowie weitreichende Retrievalmoglichkeiten.

Im Projekt CARMEN wird ein integriertes Hypertext- und Retrievalsystem
(HyREX) fiir XML-Dokumente entwickelt, das fiir verteilte, heterogene Um-
gebungen geeignet ist. Das System soll eine Reihe von Such- und Browsing-
Strategien unterstiitzen und die Suche sowohl in Metadaten als auch in Volltexten
erlauben. Hierfiir werden die Metadaten zentral gehalten, und es wird ein zentra-
ler Index fiir Retrieval und Navigation verwaltet. Die Volltextdokumente selbst
bleiben jedoch weiter an ihrem urspriinglichen Ort. Eine Gathering-Komponente
erlaubt das Absuchen relevanter WWW-Sites, wobei neue Metadatensitze oder
Volltextdokumente zuriickgeliefert werden.

Im Zuge der fortschreitenden Internationalisierung miissen moderne elektroni-
schen Informationssysteme heute “multilingual” sein, d.h. die verschiedenen welt-
weit eingesetzten Zeichensétze interpretieren konnen. Das fiihrte dazu, sich inten-
siv mit UNICODE auseinanderzusetzen und dies bei der Entwicklung der Retrie-
valkomponente einzusetzen. UNICODE ist eine Standardisierungsinitiative, die
die weltweit vorhandenen Zeichensitze in dem Universal Character Set (UCS)
vereinheitlicht hat.

3.2.4 Informationstechnische Werkzeuge fiir Museen

Bearbeitet von: C. Saro, R. Stein, E. Atanassova (bis 31. Mai), D. Jung
Kooperationspartner: Institut fiir Museumskunde der Staatlichen Museen zu
Berlin — Stiftung Preuflischer Kulturbesitz (IfM); Bayerisches Nationalmuseum
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(BNM); Deutsches Historisches Museum (DHM); Deutsches Hygiene Museum
Dresden (DHMD); Museum im Wasserwerk (Friedrichshagen); Kunstsammlung
der Dr. August Oetker KG (Bielefeld)

Aufgabe der Arbeitsgruppe ist die Unterstiitzung von Inventarisations— und Do-
kumentationsvorhaben in Museen. In interdisziplindrer Zusammenarbeit mit Wis-
senschaftlern verschiedener geisteswissenschaftlicher Fachrichtungen werden Pro-
jekte durchgefiihrt, die den Museen die Nutzung moderner Informationstechnik
erschlieflen. Durch enge Kontakte zu entscheidenden Gremien, wie der Fachgrup-
pe Dokumentation im Deutschen Museumsbund und der CIDOC (International
Committee for Documentation of the International Council of Museums) hat sich
das ZIB im Bereich der Museumsdokumentation als feste Grofle etabliert. So wur-
de im Rahmen der bereits traditionell am ZIB stattfindenden Tagung der Fach-
gruppe Dokumentation im Deutschen Museumsbund von der ZIB-Arbeitsgruppe
eine Diskussion zu Méoglichkeiten und Problemen des Datenaustausches {iber das
Conceptual Reference Model der CIDOC, insbesondere mit Hilfe von XML, initi-
iert. Die daraus gegriindete bundesweite Arbeitsgruppe wird vom ZIB koordiniert.

Da Vorhaben in Bereich der Museumsdokumentation im allgemeinen auf grofiere
Zeitrdaume ausgerichtet sind, erwarten die beteiligten Institutionen eine konti-
nuierliche Zusammenarbeit. So besteht zwischen dem ZIB und dem Institut fiir
Museumskunde der Staatlichen Museen zu Berlin — Stiftung Preuffischer Kultur-
besitz bereits seit 1981 ein mehrfach verldngerter Kooperationsvertrag. Weitere
wichtige Kooperationsvertrdge gibt es mit dem Deutschen Historischen Muse-
um (seit 1991), dem Bayerischen Nationalmuseum in Miinchen (seit 1995), dem
Deutschen Hygienemuseum Dresden (seit 1997), dem Museum im Wasserwerk
Friedrichshagen (seit 1998) und der Kunstsammlung der Dr. August Oetker KG
Bielefeld (seit 2000). Die Arbeitsgruppe finanziert sich somit weitestgehend aus
Drittmitteln.

Basissoftware fiir alle Projekte ist das von der britischen Museum Documentation
Association (MDA) speziell fiir den Einsatz zur Inventarisation und Dokumenta-
tion in Museen entwickelte Datenbanksystem GOS. Es ermoglicht die Verarbei-
tung komplexer Informationsstrukturen und erlaubt dadurch die Beschreibung
auch komplizierter Objektzusammenhénge ohne Informationsverlust. Durch den
modularen Aufbau kann es leicht erweitert und an individuelle Bediirfnisse und
neue technische Gegebenheiten angepafit werden. Aus diesem Grund ist GOS
auch im Studiengang Museumskunde an der Fachhochschule fiir Technik und
Wirtschaft (FHTW) Berlin im Einsatz, um exemplarisch Losungswege fiir Pro-
bleme der Inventarisation aufzuzeigen.

Auch die Verfiigbarkeit vorhandener Datenbanken iiber das Internet wurde im
Jahr 2000 wiederum ausgebaut und erweitert.

Die bereits im Sommer 1996 eingerichtete Internet-Datenbank des Deutschen
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Historischen Museums? umfafit dank der kontinuierlichen Verbesserung und Er-
weiterung inzwischen tiber 112.000 Datenséatze mit etwa 66.000 digitalisierten Ob-
jektbildern. Sie bildet damit das umfangreichste Angebot dieser Art in Deutsch-
land. Die Nutzung liegt mit tiber 2.000 Anfragen pro Woche weiterhin sehr hoch.
Auch die Internet-Datenbank des Bildarchivs am Deutschen Historischen Muse-
um? erfreut sich dieser guten Akzeptanz.

Fir das Deutsche Hygiene-Museum in Dresden fiihrte die Internet—Présenz der
Datenbank (seit Ende 1999) bereits mehrfach zu Leihanfragen auch aus dem
aufereuropiischen Raum*. Im Jahr 2000 wurde die Routine fiir ein vierteljahrli-
ches Update etabliert, so dal auch hier die kontinuierliche Erweiterung des An-
gebots gesichert ist.

Eine spezifische Anwendung wurde fiir das Institut fiir Museumskunde entwickelt:
Die interne Datenbank einer bundesweiten Arbeitsgruppe ”Regelwerke fiir die
Museumsdokumentation” steht jetzt paBiwortgeschiitzt iiber das Internet zur
Verfiigung. Auf der Basis unterschiedlicher Rechtezuweisungen koénnen die je-
weiligen Nutzergruppen nicht nur in der Datenbank recherchieren, sondern auch
neue Datensitze anlegen oder vorhandene Datenséitze bearbeiten.

3.2.5 REDUCE
Weiterentwicklung von REDUCE

Bearbeitet von: Winfried Neun, Herbert Melenk, Walter Tietze
Kooperationspartner: Anthony C. Hearn, (Leitung des Projekts, RAND, San-
ta Monica, Californien, USA); Wolfram Koepf (Universitiat / GH Kassel); James
H. Davenport und John P. Fitch (University of Bath, England); Arthur C. Nor-
man (Cambridge, England); Eberhard Schriifer (GMD, Bonn); Andreas Dolz-
mann, Thomas Sturm (Universitat Passau); Francis Wright und Thomas Wolf
(Queen Mary College , London); Beitrdge von zahlreichen Wissenschaftlern aus
den USA, Japan, Australien sowie zahlreichen europaischen Landern.

REDUCE ist ein Programmsystem fiir die symbolische Bearbeitung mathema-
tischer Formeln anwendbar primér in Ingenieur- und Naturwissenschaften. Der
Schwerpunkt von REDUCE liegt bei qualitativ hochwertigen Algorithmen fiir
schwierige und umfangreiche Anwendungsfille. Eine der an der Entwicklung
von REDUCE beteiligten Gruppen befindet sich am ZIB. Neben regelméfligen
personlichen Kontakten der Entwickler bei Besuchen und Tagungen wird die
Kommunikation in diesem Projekt primér {iber das Web abgewickelt (gemein-
same Quelldatenbank mit kontinuierlichem weltweiten Update). Im Berichtszeit-
raum wurden an der Version REDUCE 3.7 weitere Verbesserungen fertiggestellt
und freigegeben sowie die Dokumentation iiberarbeitet. Wesentliche Neuerungen

http://www.dhm.de/datenbank
3http://www.dhm.de/datenbank /bildarchiv.html
4http://www.dhmd.de
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sind die im Leistungsumfang stark erweiterten Versionen des REDUCE Logik Pa-
ketes REDLOG, des Differentialgleichungslosers CRACK und ein iiberarbeitetes
MathML interface, das die Version 2 des MathML drafts des W3C implementiert.
Ein neues Paket ermoglicht die Umwandlung von Ausdriicken, die in MathML
codiert wurden in OpenMath und vice versa.

Im Berichtszeitraum konnte Herbert Melenk weiterhin erfolgreich in die Arbeits-
gruppe integriert werden. Dadurch konnten im Bereich der Algorithmen zur sym-
bolischen Losung von Gleichungssystemen wesentliche Weiterentwicklungen der
letzten Jahre implementiert werden.

In Zusammenarbeit mit dem ZIB—Fellow Thomas Wolf wurde fiir das Queen—
Mary and Westfield College in London ein System zur computergestiitzten Be-
wertung der mathematischen Vorkenntnisse der Studenten des Colleges erstellt
und zur FEinsatzreife gebracht. Diese System verbindet Methoden der Compu-
teralgebra (implementiert in REDUCE) mit Techniken des World Wide Webs
um den Zugang zu dem System fiir die Studenten einfach zu gestalten. Wesent-
lich fiir dieses System ist auch die Unterstiitzung des Aufgabenstellers z.B. durch
automatisches Generieren von Aufgaben nach Vorgabe eines Schwierigkeitsgrads.

In Zusammenarbeit mit der Fa. R.O.S.E. GmbH wurde an der Integration von
REDUCE in das System Rodon 2 gearbeitet. Dabei kommunizieren die Systeme
mittels MathML iiber eine neu erstellte Unterprogrammschnittstelle.

Die Prasentation des Systems im World Wide Web (WWW) ist an vielen Ser-
versystemen zugénglich. Einige REDUCE URLs sind:
http://www.uni-koeln.de/REDUCE

oder http://www.zib.de/Optimization/Software/Reduce

Die Information wird im wesentlichen an der Universitit zu Koéln, am ZIB und bei
RAND Corp. gepflegt. An der Umstellung der gesamten Information auf HTML
bzw. Nachfolgeprodukten (wie OpenMath oder MathML) wird gearbeitet.

Der am ZIB installierte Testserver im WWW, der die Moglichkeit zum Benutzen
und Testen des Systems gibt, wurde weiterhin gut angenommen.

Im Rahmen des von der Européischen Gemeinschaft geférderten Projekts Open-
Math wurde an der Integration von REDUCE in dieses system- und platt-
formiibergreifende Softwaremodell gearbeitet. Als Weiterfithrung fiir das im Jahre
2000 ausgelaufene OpenMath Projekt der EU wurde ein sich inhaltlich anschlie-
Bendes Thematisches Netzwerk in Briissel beantragt. Zu den ca. zehn Antragstel-
lern gehort auch das ZIB.

Aus dem Verkauf von REDUCE wurden im Berichtsjahr Umsétze von ca. 49.000 -
DM erzielt. Einen nicht unerheblichen Anteil daran hat neben den Upgrades fiir
die neue Version (seit Sommer 1999) die auf Betreiben des ZIB eingerichtete Ein-
stiegsversion, die bei einem Preis von 99 $ auch Privatpersonen und Interessenten
aus devisenschwachen Léndern einen Zugang erméglicht.


http://www.uni-koeln.de/REDUCE
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Publikationen

[1] A. C. Hearn, REDUCE User’s and Contributed Packages Manual, Version
3.7, Santa Monica, ZIB reprint, 2nd edition, 2000.



KAPITEL 4

Computer Science

4.1 Berliner Hochleistungsrechner

Der Berliner Landeshochleistungsrechner ist ein verteiltes System aus diversen
Komponenten fiir Berechnungen und Datenhaltung. Es besteht aus dem Parallel-
rechner CRAY T3E und dem Vektorrechner CRAY J90 im ZIB sowie den Berliner
Anteilen an den Hochleistungsrechnern der Lander Niedersachsen und Schleswig-
Holstein im Rahmen des Norddeutschen Vektorrechner-Verbunds (NVV). Die
Konfigurationsskizze in Abbildung 4.1 gibt einen Uberblick der im ZIB betriebe-
nen Rechnerkomponenten.

Die im ZIB betriebenen Rechner sind sehr stark ausgelastet bzw. sogar iiberlastet.
Aufgrund des Alters der beiden Rechner (der Vektorrechner CRAY J90 ist im
Jahr 1995, der Parallelrechner CRAY T3E im Jahr 1997 in Betrieb gegangen)
und der nunmehr absehbaren Ablésung durch das HLRN-System (s. Abschnitt
4.4) sind im Jahr 2000 nur noch geringe Ausbaumafinahmen getroffen worden.

4.1.1 Systemkonfiguration und Software-Ausstattung

Systemkonfiguration

Parallelrechner CRAY T3E

Im Berichtszeitraum haben neben dem kontinuierlich wachsenden Rechenzeitbe-
darf die I/O-Anforderungen der Benutzer erheblich zugenommen, was auf eine
gednderte Jobstruktur zuriickzufiihren ist. Das vorhandene Dateisystem /work
(160 GByte), in dem Benutzerdaten (z.B. fiir Job-Ketten) in der Regel bis zu
vier Wochen aufbewahrt werden, war trotz mehrmaliger Anpassung der entspre-
chenden Léschprozeduren und intensiver Beratung der Benutzer iibergelaufen,
wodurch es zum Abbruch von Benutzerjobs kam. Durch den Ankauf weiterer
Plattenlaufwerke (80 GByte) im Oktober 2000 konnte das Problem entscharft
werden.

Der Parallelrechner CRAY T3E des ZIB liegt mit seiner theoretischen Spitzenlei-
stung von 408 GFlop/s in den einschlagigen Ubersichten iiber installierte Hochst-

110
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STK Magnetbandroboter
mit ca. 170 TByte
Kapazitat

Cray J932/16-8192
16 Vektorprozessoren
8 GByte Hauptspeicher
204 GByte Plattenspeicher

Cray T3E LC 384 G-WiN
352 PEs je 128 MByte
8 PEs je 256 MByte
48 PEs je 512 MByte
746 GByte Plattenspeicher
Router
[
SPARCstation pr Netzwerk
Ultra-60
FDDI
\g’érécshy?? Fast Ethernet BRAIN
Plattenspeicher SGl O2 ATM

Grafikrechner

Stand: Dezember 2000

ABBILDUNG 4.1: Konfiguration der Hochleistungsrechner im ZIB

leistungsrechner! auf dem sechsten Platz in Deutschland, die davor liegenden
Pléatze werden von Rechnern beim Leibniz-Rechenzentrum Miinchen, beim Deut-
schen Wetterdienst, beim Forschungszentrum Jiilich (NIC), bei der Max-Planck-
Gesellschaft (RZ Garching) und bei der Universitat Stuttgart eingenommen. In-
ternational liegt die CRAY T3E des ZIB auf Rang 74.

Im Berichtszeitraum traten 43 (im Vorjahr 25) aulerplanmifige Unterbrechun-
gen auf, die Ausfallzeit betrug 150 h (im Vorjahr 113 h), das sind 1,7% (1,3%) der
Kalenderzeit. Von diesen 43 Unterbrechungen waren 24 durch fehlerhafte Hard-
ware verursacht, 13 durch fehlerhafte Systemsoftware und sechs durch Fehler in

1Jack J. Dongarra, Hans W. Meuer, Erich Strohmaier, TOP500 Supercomputer Sites, 16th
Edition, http://www.top500.org/top500.1list.html
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der Bedienung bzw. in der Anwendersoftware.

Seit April 2000 ist auf der CRAY T3E das Autoboot and Monitoring Feature, eine
gemeinsame Entwicklung des Forschungszentrums Jiilich und der Fa. SGI/CRAY,
im Einsatz. Diese Software, die auf einem eng gekoppelten Uberwachungsrechner
lauft, priift regelmafBig die Verfiigharkeit der CRAY T3E, stofit bei Bedarf einen
Boot-Prozefy an und informiert per Mail und ggf. SMS die zustandigen Operateu-
re. In den letzten neun Monaten hat sich die Software bestens bewidhrt: Wahrend
der Zeiten des unbedienten Betriebs traten dreizehn Ausfille auf, die durch die
Boot-Automatik behoben werden konnten. Die gesamte Ausfallzeit wiahrend des
unbedienten Betriebs lag bei zwolf Stunden, ohne Automatik hétte der Rechner
in der Regel bis zum Eintreffen der Techniker nicht genutzt werden kénnen (ca.
77 h).

Parallelrechner berte
CRAY T3E LC 384

Vektorrechner crassus
CRAY J932/16-8192

Prozessoren 408 DEC Alpha 16 CRAY J90
EV5.6-21164

Taktfrequenz 272 PEs mit 450 MHz 100 MHz
136 PEs mit 600 MHz

Hauptspeicher 48 PEs mit je 512 MByte 8 GByte Shared Memory
352 PEs mit je 128 MByte
8 PEs mit je 256 MByte

Topologie 3-dimensionaler Torus Y-MP

Transferrate 480 MByte/s 51,2 GByte/s

Bisectionsbandbreite 122 GByte/s

Ein-/Ausgabe-System

3 GigaRinge

6 /0 Cluster
8 MByte Pufferspeicher

Transferrate > 1 GByte/s 50 MByte/s je /O Cluster
Plattenspeicher 746 GByte 204 GByte

Transferrate 10-17 MByte/s 7,2-12,4 MByte/s

Ges. Transferrate 940 MByte/s 243 MByte/s

Anschlisse fiir

4 SCSI mit je 20 MByte/s

4 Tape Channel Adapter

Bandlaufwerke mit je 20 MByte/s

Netzanschliisse 2 x HIPPI mit 100 MByte/s | HIPPI mit 100 MByte/s
ATM mit 19,4 MByte/s FDDI mit 12,5 MByte/s
FDDI mit 12,5 MByte/s

Spitzenleistung 402 GFlop/s 3,2 GFlop/s

Tabelle 4.1: Konfiguration der Hochleistungsrechner

Vektorrechner CRAY J90

Die Konfiguration des Vektorrechners (16 Prozessoren, Spitzenleistung 3,2
GFlop/s, 8 GByte gemeinsamer Hauptspeicher) blieb im Berichtszeitraum un-
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verdndert. Das Nutzungsspektrum dieses Rechners verschob sich - auch wegen
seiner schwachen Prozessorleistung - hin zu speicherintensiven Anwendungen, die
auf nur wenigen Prozessoren laufen. Im vergangenen Jahr lag die Prozessoraus-
lastung nur noch bei 52%, die mittlere Speicherauslastung betrug jedoch 68%,
wobei an einzelnen Tagen Durchschnittswerte von 92% erreicht wurden.

Datenhaltungssystem STK 9310

Am Beginn des Jahres 2001 konnte eine Modernisierung des Datenhaltungssy-
stems durchgefithrt werden: Die Robotertechnik des Gerites wurde bei Beibe-
haltung beider Silos auf das verbesserte System STK 9310 (PowderHorn) um-
geriistet, gleichzeitig wurden vier der Magnetbandgerite (RedWood, SD-3-Tech-
nik) durch sieben neu entwickelte Magnetbandgerite vom Typ STK 9840 ersetzt.
Bei dieser Technik werden 288 Spuren auf Band aufgezeichnet. Die Kapazitit
einer Kassette liegt zwar mit 20 GByte unterhalb der SD-3-Technik (50 GByte),
die Transferraten beider Magnetbandgerite liegen bei 10 MByte/s, dafiir ist die
mittlere Zugriffszeit des neuen Magnetbandtyps mit 11 s erheblich besser als
der entsprechende Wert der RedWood-Technik (53s). Fiir Backup- und Archivie-
rungsdienste standen im Dezember 2000 ca. 4000 Magnetbédnder mit insgesamt
ca. 170 TByte Kapazitit zur Verfiigung.

Software- Ausstattung

Einen Uberblick iiber die Software-Ausstattung der Hochleistungsrechner liefern
die Tabellen 4.2 und 4.3. Als neue Produkte wurden die Pakete HDF5 und net-
CDF beschaftt.

Parallelrechner Vektorrechner
CRAY T3E LC 384 CRAY J932/16-8192
Betriebssystem UNICOS/mk UNICOS
Systemsoftware DMF, NQE DMF, NQE
Compiler ANSI C, C++, CF90, HPF | ANSI C, C++, CF90
Tools CRAYTools, MPT, MPICH | CRAYTools, MPT, MPICH
HDF5, netCDF AIT, netCDF
Numerik CRAYLibs, C++ Math CRAYLibs, Aztec, IMSL
C++ Tools NAG C Lib., NAG F. Lib.
Aztec, NAG F. Lib. NAG F.90 Lib.
Visualisierung CvVT CVT, EnSight, GrADS
NAG Graph. Lib.
NCAR Graphics, NewGKS
Ingenieurwissenschaften FLUENT ABAQUS, ADINA,
FLUENT

Tabelle 4.2: Software-Ausstattung der Hochleistungsrechner
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Parallelrechner Vektorrechner
CRAY T3E LC 384 | CRAY J932/16-8192
Ab-initio- Ab-initio- Semiempirische Kraftfeld-
Programme Programme Programme Programme
AMBER, DGauss ACES 11, CADPAC | AMPAC GROMOS 96
GAMESS (UK) CRYSTAL 92 MNDO 94
NWChem DGauss MOPAC
TURBOMOLE GAMESS (UK)

GAMESS (US)

Gaussian 98

MOLPRO 96

Tabelle 4.3: Chemie-Pakete auf den Hochleistungsrechnern

4.1.2 Zulassungsausschufl und Grofiprojekte

Zulassungsausschufl

Der Ausschuf3 fiir die Begutachtung von Rechenzeitantrigen fiir den Berliner
Landeshochleistungsrechner (, Zulassungsausschuf des ZIB*) ist ein aus Wissen-
schaftlern der Berliner und weiterer deutscher Universitéiten bestehendes Gremi-
um (Zusammensetzung siche Kapitel 1), das seine Aufgabe in der Unterstiitzung
besonders wichtiger Forschungsvorhaben mit einem erheblichen Ressourcenbe-
darf sieht. Er bewertet die wissenschaftliche Relevanz jedes Grofiprojektes und
die Fignung der Aufgabenstellung fiir die Losung mit Hochleistungsrechnern. Auf
der Grundlage dieser Bewertung, des begriindeten Ressourcenbedarfs und der im
Norddeutschen Vektorrechner-Verbund (NVV) verfiigharen Kapazitit teilt der
Ausschufl Kontingente an Projekte fiir jeweils bis zu vier Quartale zu. Die Nut-
zung des Parallelrechners hat sich im Jahre 2000 noch stérker auf die Grofiprojek-
te konzentriert: Es wurden im ZIB insgesamt 58 Berliner Grofiprojekte aus den
Gebieten Chemie, Ingenieurwissenschaften, Klimaforschung und Physik auf den
Rechnern des NVV versorgt; im Mittel konnten von diesen einzelnen Projekten
auf der CRAY T3E 1.828 ,ZIB Parallelrechner Leistungseinheiten® (ZPL)? aufge-
nommen werden, dies sind 28% mehr als im Vorjahr. Die Anzahl der Projekte ist
gegeniiber dem Vorjahr um 20 gesunken. Mit dieser Tendenz wird den Vorgaben
des Wissenschaftsrates und der Deutschen Forschungsgemeinschaft, ausschlie3lich
sehr grofle Projekte auf den Hochleistungsrechnern zur Ausfithrung zu bringen,
Rechnung getragen (s. auch URL: http://www.zib.de/rz/zulassung).

Der Parallelrechner CRAY T3E war wihrend der gesamten Berichtsperiode voll-
stindig ausgelastet (vgl. Abbildung 4.2). RegelméBig lagen dem Zulassungsaus-
schufl erheblich mehr Wiinsche auf Rechenzeitkontingente vor als vorhanden wa-
ren. Pro Quartal kann der Rechner 25.750 ZPL fiir zulassungspflichtige Projekte
abgeben, allein fiir das 4. Quartal 2000 lagen Antrage auf 45.600 ZPL und damit

’Eine ZPL entspricht 16 Prozessorstunden auf der CRAY T3E
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Wiinsche iiber fast die doppelte Leistung des Rechners vor.

Parallelrechner CRAY T3E LC 384 (berte)
CPU - Verbrauch je Monat
100

90
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ABBILDUNG 4.2: Auslastung der CRAY T3E durch Projekte des Zulas-
sungsausschusses

Groflprojekte

Das Spektrum der Nutzerschaft hat sich gegeniiber dem Vorjahr nicht verdandert.
Der Zulassungsausschuf3 hat im Berichtszeitraum neben 46 Projekten aus den
Berliner Universitéten auch sechs Projekten aus Universitdten in den Neuen Bun-
desléndern sowie fiinf Projekten aus sonstigen wissenschaftlichen Einrichtungen
in Berlin Rechenzeit in nennenswertem Umfang bewilligt. Ferner wurde im Vor-
griff auf den HLRN-Verbund einem Projekt der Universitdt Kiel aus dem Kontin-
gent, des Zulassungsausschusses auflerhalb des Kontingents des Landes Schleswig-
Holstein Rechenzeit bewilligt.

Der Rechenzeitverbrauch durch die einzelnen Fachgebiete entspricht im we-
sentlichen den zugeteilten Rechenzeitkontingenten. Im Berichtszeitraum haben
die drei Fachgebiete mit dem grofiten Rechenzeitverbrauch nahezu gleich grofle
Anteile aufgenommen (in Klammern jeweils die Werte aus dem Vorjahr):
Ingenieurwissenschaften 33% (42%), Physik 28% (37%) und Chemie 27% (19%).
Lediglich das Fachgebiet Geowissenschaften nahm nur 12% (2%) in Anspruch.
Die neuen Projekte aus dem Fachgebiet Biologie nahmen weiterhin nur wenig
Rechenzeit auf.
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Die elf grofiten Projekte im Jahr 2000 auf der CRAY T3E haben jeweils fiir einen
Zeitraum von bis zu zwolf Monaten 78.500 ZPL bewilligt bekommen, das ist
52% der gesamten im betreffenden Zeitraum vom Zulassungsausschufl bewilligten
Rechenkapazitit:

e Geowissenschaften: Hochauflésende Modellierung der thermohalinen Zirkulation,
CAU Kiel, 12.000 ZPL.

e Ingenieurwissenschaften: Kleinskalige Instabilititen als Bausteine der turbulen-
ten Fnergiekaskade, FU Berlin, 10.500 ZPL.

e Physik: Raum-zeitliche Strukturbildung in den zirkumstellaren Hillen kihler
Sterne, TU Berlin, 10.000 ZPL.

e Chemie: Theoretische Untersuchungen zur Struktur, Energetik und Dynamik ka-
talytisch relevanter Systeme, HU Berlin, 10.000 ZPL.

e Chemie: Periodische sowie Cluster- und Embedded Cluster-Rechnungen zur
Struktur, Dynamik und Reaktivitdt unterschiedlicher Vanadiumozidaggregate mit
Ab-initio-Methoden, HU Berlin, 8.000 ZPL.

e Physik: Neutron Production in Laser Irradiated Foils at Ultra-high Intensi-
ties, Max-Born-Institut fiir Nichtlineare Optik und Kurzzeitspektroskopie Berlin,
6.000 ZPL.

e Physik: Anorganische Molekiile und Cluster in Astrophysikalischen Staubbil-
dungsprozessen, TU Berlin, 6.000 ZPL.

e Ingenieurwissenschaften: Numerische Simulation von Hochauftriebsstromungen,
TU Berlin, 5.000 ZPL.

e Ingenieurwissenschaften: Large Fddy Simulalion fiir komplexe Geometrien, TU
Berlin, 5.000 ZPL.

e Physik: Optoelektronische Eigenschaften von Halbleiterquantenpunklen, TU Ber-
lin, 4.000 ZPL.

e Physik: Atomar einlagige Nanostrukturen aus Indium-Arsenid auf Gallium-
Arsenid (001), TU Berlin, 4.000 ZPL.

4.1.3 Sicherheit

Im Berichtszeitraum war weltweit eine wachsende Zahl an Zugangsverletzungen
von Rechnern und Netzen zu verzeichnen, die mit steigendem technischen Kennt-
nisstand und erhéhtem Einsatz von Ressourcen ausgefithrt wurden. Herausragend
war der Miflbrauch fremder Rechner — ohne Wissen der Betreiber — zu zeitlich
abgestimmten Massenangriffen gegen ausgewihlte Ziele.

Vor diesem Hintergrund bleibt die Forderung des Sicherheitsbewufltseins bei
den internen und externen Benutzern der Rechner des Konrad-Zuse-Zentrums,
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aber auch bei den Systemadministratoren, eine vorrangige Aufgabe. Oft, wie
bei der Anwendung der Secure Shell, ist erhohte Sicherheit mit einem Ver-
lust an Bedienkomfort verbunden, der — falls moglich — durch die Bereit-
stellung von Ersatzlosungen teilweise ausgeglichen werden kann. Fin Beispiel
sind die vom ZIB entwickelten und bereitgestellten Programme dmscp/yscp,
die bei der Ubertragung grofier Dateien eine sichere Alternative zum Unix-
Standardprogramm rcp bieten.

Die Verbreitung der Nutzung der Secure Shell, die inzwischen auf fast allen
Rechnern des ZIB installiert ist, wurde weiter vorangetrieben. Es erfolgte ein
Ubergang auf die SSH-Version 2, die eine komfortablere und konsistentere Be-
nutzung ermoglicht. Das ZIB nutzt dabei kostenlose Lizenzen des DFN-Vereins,
die dieser an seine Mitgliedseinrichtungen im Rahmen einer Vereinbarung mit
dem kommerziellen Anbieter der Software vergibt.

An laufenden Aufgaben, die im Berichtszeitraum weitergefithrt wurden, sind die
Sicherheitsiiberpriifung von Paflwortern, die Priifung auf Schwachstellen bei der
Netzanbindung der ZIB-Rechner und die Ausstellung von PGP-Zertifikaten durch
die Zertifizierungsstelle des ZIB zu nennen.

4.2 Fachberatung

Das im Jahresbericht 1996 ndher beschriebene Konzept der Fachberatung fiir die
vom Zulassungsausschufl empfohlenen Projekte durch ,,HPSC-Lotsen® hat sich
auch im Berichtszeitraum uneingeschriankt bewihrt und wird zunehmend von
anderen HPC-Zentren iibernommen. Jedem vom Zulassungsausschufl empfohle-
nen Projekt ist ein Fachberater des ZIB zugeordnet (siehe Tabelle 4.4).

‘ Anwendungsgebiet ‘ Fachberater ‘
allgemeine Fragen Dipl.-Math. Hans-Hermann Frese
zur Rechnernutzung Dipl.-Math. Wilhelm Vortisch
Chemie Dr. Detlef Reichardt — bis 31.12.00

Dr. Thomas Steinke
Informatik Dr. Jens Simon

Dipl.-Inform. Florian Schintke
Ingenieurwissenschaften | Dr.-Ing. Wolfgang Baumann

Physik Dr. Hinnerk Stiiben
Umwelt-, Klima- und Dr.-Ing. Wolfgang Baumann
Geowissenschaften (kommissarisch)

Portierung und Dipl.-Ing. Klaus Ketelsen
Optimierung

Tabelle 4.4: Fachberater im ZIB
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Die wichtigsten Aufgaben der Fachberater sind:

e Hilfe bei der Auswahl des geeigneten Rechners fiir gegebene Programme un-
ter Berlicksichtigung der Hochleistungsrechner im Norddeutschen Vektor-
rechner-Verbund (NVV) sowie in Jillich (NIC), Stuttgart (HLRS), Karls-
ruhe (SSC) und Miinchen (HLRB);

e Diskussion der zugrundeliegenden Modelle und der eingesetzten Software;

e Mitarbeit bei der Entwicklung neuer Programme und Diskussion der zu-
grundeliegenden Algorithmen;

e Optimierung der Programme fiir die verwendeten Systeme;

e Auswahl, Installation und Pflege sowie Dokumentation von Anwendungs-
Software.

Neben der Unterstiitzung von Anwendern in allen Fragen der Bearbeitung ihrer
Projekte beteiligen sich die Fachberater an der Forschung in einschlagigen Ar-
beitsgruppen und geben ihr Wissen und Know-How im Rahmen von Lehr- und
Ausbildungsveranstaltungen weiter. Die engen Kontakte zwischen den einzelnen
Fachberatern und den Anwendern aus den zugehérigen Fachgebieten bleiben eine
entscheidende Voraussetzung fiir die erfolgreiche Durchfiihrung der Projekte.

4.2.1 Chemie und Bioinformatik

Der anteilige Rechenzeitverbrauch der Chemieprojekte auf dem Parallelrechner
CRAY T3E ist im Berichtsjahr weiter auf 27% gestiegen (Vorjahr 19%).

Auf der CRAY T3E wurden neue Programme fiir ausgewihlte Nutzergruppen
portiert bzw. installiert. So ist z.B. an der Portierung der ersten Parallelversi-
on von CD-HMC' (Conformation Dynamics via Hybrid Monte Carlo) gearbeitet
worden und die neue TURBOMOLE-Version 5.3 konnte zum Jahresende in einer
ersten Testversion bereitgestellt werden. Fiir die Arbeitsgruppe von Prof. Sau-
er (HU) wurde die aktuelle Version von COLUMBUS auf der CRAY T3E zum
Laufen gebracht.

Fiir Bioinformatik-Anwender im Max-Planck-Institut fiir Molekulare Genetik
wurde eine MPI-basierte distributed memory-Version von BLAST auf CRAY
T3E und Linux-Cluster implementiert.

Kooperationen

Im Rahmen des QUASI-Projektes® wurden von NORSK HYDRO auf der CRAY
T3E komplexe molekulare Simulationen von Elementarprozessen in Zeolithen mit
dem Programmsystem QUASI-HPC (ChemShell) durchgefiihrt.

3http://www.cse.clrc.ac.uk/Activity/QUASI
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Elektronenstruktur von {AlO}-Clustern

Bearbeitet von: Thomas Steinke
Kooperationspartner: Ch. Chang, A.B.C. Patzer, E. Sedlmayr, D. Siilzle
(Technische Universitét Berlin)

Zur Beschreibung der Staubbildungsprozesse auf molekularem Niveau ist die ge-
naue Kenntnis energetischer und struktureller Daten kleiner anorganischer Clu-
ster unabdingbar. Zur Aufklarung der Nukleationsprozesse und damit der Bil-
dung erster Keime in speziell sauerstoffreichen astrophysikalischen Situationen
wurden die theoretischen Untersuchungen an Al,O,-Clustern fortgefiithrt. Spe-
ziell wurden strukturelle Eigenschaften der energetisch stabilsten Al;O4-Isomere
mit Hilfe verschiedener nichtempirischer quantenchemischer Methoden wie HF-
SCF, MP2, DFT und CCSD(T) berechnet [1]. Rechnungen zum AlgyOgp-System
sind gegenwirtig in Arbeit.

Publikationen

[1] Ch. Chang, A.B.C. Patzer, E. Sedlmayr, T. Steinke, D. Siilzle, Electronic
structure investigation of the AlyOy molecule, Chem. Phys. Lett. 324 (2000),
108-114.

4.2.2 Geowissenschaften

Das Fachgebiet Geowissenschaften umfafit die Projekte aus dem Bereich Umwelt-
wissenschaften einschliellich dessen Randgebiete Meteorologie, Klimaforschung,
Atmosphéarenforschung und Meereskunde. Die Anzahl der vom Zulassungsaus-
schufl bewilligten Projekte ist gleich geblieben, die von diesen Projekten ver-
brauchte Rechenzeit hat auf dem Parallelrechner wieder zugenommen. Beriick-
sichtigt man auch diejenigen Projekte, die iiber die NVV-Partnerkontingente am
ZIB rechnen, so hat sich der Anteil der insgesamt abgenommenen Rechenzeit

des Fachgebietes auf dem Parallelrechner mit tiber 24% gegeniiber dem Vorjahr
(15%) deutlich erhsht.

Dieser Zuwachs wurde auch durch typische Anwendungen aus dem Bereich der
norddeutschen Kiistenldnder bewirkt. Fiir das Jahr 2001 sind weitere Projekte
dieser Art aus dem HLRN-Verbund zu erwarten.

Dies reflektiert auch das fiir die norddeutschen Kiistenldnder typische Anwen-
dungsprofil, dessen Verstiarkung wir auch fiir das Jahr 2001 durch weitere Projekte
aus dem HLRN-Verbund erwarten, die Kontingente iiber den Zulassungsausschuf3
beantragen.

Zu den grofiten Rechenzeitabnehmern gehoren Projekte, die das am ZIB portierte
Ozean-Modell MOM einsetzen. Der MOM-Code wird auch im Rahmen des HLRN
eine herausragende Rolle spielen, da eine Reihe von Projekten diesen Code auch
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auf dem zukiinftigen HLRN-System einsetzen wird.

4.2.3 Ingenieurwissenschaften

Die Anzahl der aktiven Grofiprojekte ist im Berichtszeitraum leicht auf 16 zuriick-
gegangen. Der Anteil der abgenommenen Rechenzeit liegt fiir das Fachgebiet auf
dem Parallelrechner mit 33% weiter auf hohem Niveau, wihrend die Nutzung des
Vektorrechners wie bisher gering geblieben ist.

Die stromungsmechanischen Projekte (Computational Fluid Dynamics) setzen
ihre selbstgeschriebenen Forschungscodes mittlerweile fast ausschliefllich auf dem
Parallelrechner ein.

Die Projekte aus dem festigkeitsmechanischen Bereich arbeiten mit dem kom-
merziellen Paket ABAQUS auf dem Vektorrechner. Die Nutzung von ABAQUS
hat insgesamt im Berichtszeitraum weiter zugenommen.

Kooperationen

Bearbeitet von: Wolfgang Baumann
Kooperationspartner: INPRO (Innovationsgesellschaft fiir fortgeschrittene
Produktionssysteme in der Fahrzeugindustrie mbH, Berlin)

In Zusammenarbeit mit der Berliner Firma INPRO wird der Lésungsalgorithmus
des INPRO FEM-Codes zur Simulation von Umformprozessen zum Einsatz auf
Parallelrechnern mit verteiltem Speicher umgeschrieben und der Code auf die
CRAY T3E-Architektur portiert.

Forschung und Lehre

Der Fachberater arbeitet wissenschaftlich eng mit der Arbeitsgruppe von Prof.
Frank Thiele (Hermann-Féttinger-Institut der TU Berlin (HFI)) auf dem Ge-
biet Computational Fluid Dynamics mit dem Schwerpunkt Modellierung und Be-
rechnung der Austauschvorgiange in Mehrphasen-/Mehrkomponentenstrémungen
(Wirme, Stoff, Impuls, Turbulenz) zusammen.

Daneben gilt unser Interesse der Unterstiitzung der Projekte durch Nutzbar-
machung neuerer Methoden und Konzepte wie z.B. die interaktive, netzverteil-
te Simulation (Simulation Steering) und Visualisierung. Im Ausbildungsbereich
engagieren wir uns in der Durchfithrung von Kursen (MPI-Kurs) und in Vor-
lesungen an der TU Berlin (Spezialthemen aus dem Bereich der Informations-
und Kommunikationstechnik im Ingenieurwesen: Netzwerktechnik und Parallel-
Computing).
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4.2.4 Physik

Die Zahl der bearbeiteten Grofiprojekte aus dem Bereich Physik liegt mit 18 im
Rahmen der vorangegangenen Jahre. Diese Grofiprojekte haben etwa 25% der auf
der CRAY T3E abgegebenen Rechenzeit verbraucht. Von dieser Rechenzeit wur-
den an Projekte aus Berlin 68%), aus Niedersachsen 15%, aus Schleswig-Holstein
11% und andere 6% abgegeben.

Auf der CRAY T3E haben die Physiker deutlich weniger gerechnet als im Vor-
jahr. Ein entscheidender Grund dafiir ist darin zu sehen, dafl die Gitterfeldtheore-
tiker zunehmend den neuen Héchstleistungsrechner Hitachi SR8000 am Leibniz-
Rechenzentrum in Miinchen in Anspruch nehmen.

Gitterfeldtheorie

Bearbeitet von: Hinnerk Stiiben

Kooperationspartner: Volkard Linke (Freie Universitat Berlin); Ernst-Michael
llgenfritz (Osaka University, Japan); Werner Kerler, Michael Miiller-Preuflker
(Humboldt-Universitét zu Berlin); Gerrit Schierholz (DESY Zeuthen)

Das wissenschaftliche Arbeitsgebiet des Fachberaters Physik ist die Gitterfeld-
theorie. In diesem Gebiet werden Untersuchungen zur Theorie der Elementarteil-
chen mit Hilfe von Computersimulationen durchgefiihrt. Derartige Untersuchun-
gen gehoren zu den Grand Challenges des Supercomputings.

In diesem Jahr wurden die Untersuchungen zur Verbesserung von Simulatio-
nen der Quantenchromodynamik (QQCD) durch paralleles Tempering zu einem
vorldufigen Abschlufl gebracht [1].

Hauptaktivitdt war die Erweiterung des bestehenden QCD-Programms um die
nicht-storungstheoretische O(a) Verbesserung. Das Programm wird von der am

DESY Zeuthen geleiteten QCDSFEF Collaboration in Produktion auf der Hitachi
SR8000 des Leibniz-Rechenzentrums in Miinchen eingesetzt [2].

Publikationen

[1] E.-M. Ilgenfritz, W. Kerler, M. Miiller-Preussker and H. Stiiben, Parallel tem-
pering and decorrelation of topological charge in full QCD, Report 00-25, ZIB,
2000.

[2] H. Stiitben, QCDSF and UKQCD Collaborations, Hadron masses from dyna-
mical, non-perturbatively O{a) improved Wilson fermions, Report 00-52, ZIB,
2000.
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4.3 Projekte im Bereich Weitverkehrsnetze

4.3.1 Berliner Wissenschaftsnetz BRAIN

Bearbeitet von: Hubert Busch, Renate Weidinger

Kooperationspartner: Rechenzentren der Freien Universitdat Berlin, der
Humboldt-Universitat zu Berlin, der Technischen Universitdt Berlin sowie der
Universitdt Potsdam

Das Berliner Wissenschaftsnetz BRAINT (Berlin Research Area Information Net-
work) verbindet wissenschaftliche und kulturelle Einrichtungen in Berlin und
Potsdam (Abbildung 4.3) und stellt fiir die meisten von ihnen auch den Anschluf3
an das deutsche Wissenschaftsnetz G-WiN (bislang: B-WiN, kiinftig G-WiN) und
an das Internet her. Von einer zunehmenden Zahl von Einrichtungen wird BRAIN
auflerdem zur internen Vernetzung ihrer in der Stadt bzw. in der Region verteilten
Standorte genutzt.

Zentrales Planungs- und Steuerungsorgan fiir BRAIN ist die von der Se-
natsverwaltung fiir Wissenschaft, Forschung und Kultur eingerichtete BRAIN-
Planungsgruppe. Sie besteht aus Mitarbeitern der drei Universitdten und des
7Z1IB. Die BRAIN-Geschiftsstelle ist im ZIB angesiedelt.

Die technische Grundlage von BRAIN ist das Lichtwellenleiter-Netz des Lan-
des Berlin, welches vom Landesbetrieb fiir Informationstechnik (LIT) fiir die
Behordenstandorte sowie - in Zusammenarbeit mit der BRAIN-Planungsgruppe
- fiir die Wissenschaftseinrichtungen aufgebaut worden ist. Innerhalb des Landes-
netzes werden Fasern mit einer Gesamtlédnge von ca. 2.000 km BRAIN und damit
den Wissenschaftseinrichtungen der Stadt zur Verfiigung gestellt.

Das von BRAIN genutzte Glasfasernetz konnte im Jahre 2000 wiederum er-
weitert werden. Neue Anschliisse erhielten die Fachhochschule fiir Technik
und Wirtschaft (FHTW) an ihrem Standort in Lichtenberg (Allee der Kos-
monauten) sowie der Technologie- und Innovationspark der TU Berlin (TIB)
in Wedding (Gustav-Meyer-Allee). Die Anschliisse der Wissenschaftseinrichtun-
gen GMD-Forschungsinstitut fiir offene Kommunikationssysteme (GMD-Fokus),
Fraunhofer-Institut fiir Software- und Systemtechnik (ISST), Weierstra-Institut
fiir Angewandte Analysis und Stochastik (WIAS) sowie die Kernringstrecke zwi-
schen den Behordenstandorten Rotes Rathaus und Altes Stadthaus konnten mit
zusitzlichen Fasern aufgeriistet werden.

Das wichtigste Neubauvorhaben des Jahres 2000 war die sogenannte “Siidschiene”
zwischen Zehlendorf und Adlershof, die allerdings wegen Problemen auf einem
Teilstiick nun doch erst im April 2001 in Betrieb gehen wird. Durch die neue
Kabelstrecke (mit einer Lange von ca. 30 km) wird eine weitere Ringverbindung
- neben dem Kernring mit seiner Ost- und Westschleife - innerhalb des BRAIN
entstehen, wodurch eine gréflere Ausfallsicherheit erreicht werden kann. Dies war
seit langem vor allem von den wissenschaftlichen Einrichtungen auf dem WISTA-
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ABBILDUNG 4.3: BRAIN': Das Wissenschaftsnetz der Region Berlin/Potsdam

Gelande in Adlershof gefordert worden, die befiirchten miissen, dass kiinftige
Grof3bauvorhaben im Siidosten Berlins zu Beeintrachtigungen fiir ihre derzeit
einzige Zubringerleitung fithren kénnten.

Die Kosten fiir die Herstellung der Siidschiene werden vom LIT und einigen
Wissenschaftseinrichtungen in Adlershof (Bundesanstalt fiir Materialforschung
und -priifung (BAM), Berliner Elektronenstrahl Synchroton (Bessy), Forschungs-
verbund Berlin (FVB), GMD-Forschungsinstitut fiir Rechnerarchitektur und
Softwaretechnik (GMD-FIRST), Hahn-Meitner-Institut (HMI) und Humboldt—
Universitat zu Berlin (HU)) getragen. Das LIT war an der neuen Verbindung
selbst interessiert, um diverse Subnetze in den siidlichen Bezirken von Berlin
untereinander und mit dem MAN verbinden zu kénnen.

Das noch aus den fritheren BRTB-Projekten (Berlin Regional Testbed) stammen-
de sog. “Classical BRAIN” wurde als autonomes Netz weiter ausgebaut. Es dient
den wissenschaftlichen Einrichtungen der Region vor allem zur Vernetzung ih-
rer verteilten Standorte. Neben der schon bisher betriebenen ATM-Technik wird
in einem Teilbereich des Netzes nun auch Gigabit-Ethernet-Technik eingesetzt.
Schnittstellen zwischen den beiden Netzen werden im Jahr 2001 voraussichtlich
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in der Humboldt-Universitdt und im ZIB eingerichtet werden. Das ATM-Netz
zwischen den Einrichtungen BAM, FVB, HU und Universitdt Potsdam wurde
im November 2000 in Betrieb genommen, das GbE-Netz zwischen Instituten der
Fraunhofer-Gesellschaft (FhG) und der Technischen Universitat im Dezember
2000.

4.3.2 Gigabit-Wissenschaftsnetz (G-WiN) des DFN

Bearbeitet von: Hubert Busch, Renate Weidinger

Kooperationspartner: Rechenzentren der Freien Universitdat Berlin, der
Humboldt-Universitat zu Berlin, der Technischen Universitdt Berlin sowie der
Universitdt Potsdam

Der Wechsel zum G-WiN als neuem Héchstleistungsnetz des DFN bringt nicht
nur zahlreiche technische Neuerungen mit sich, sondern er bedeutet zugleich auch
eine vollig neue Konzeption fiir die vertraglichen Grundlagen. Beim fritheren B-
WiN beruhte die Nutzung - jedenfalls in Berlin und in Potsdam - auf dem Modell
eines Gemeinschaftsanschlusses, bei dem die insgesamt bezogene Bandbreite un-
ter die beteiligten Einrichtungen aufgeteilt wird und bei dem die Datenleitungen
zum Hauptanschlufl von den Nutzern selbst bereit gestellt und finanziert werden
miissen. Es liegt auf der Hand, dass bei einer solchen Struktur regionale Verbiinde
am kostengilinstigsten in den verdichteten Ballungsrdumen zu organisieren sind.
Das neue G-WiN-Konzept des DFN folgt dagegen dem Prinzip der “Tarifeinheit
in der Fldche”, d.h. jeder Nutzeranschlufl wird individuell und vollstandig vor
Ort versorgt. Dies geschieht {iberall zu den gleichen Bedingungen, unabhéngig
davon, wo der Nutzer sich befindet. Die neue Tarifstruktur ist fir Ballungsrdume
ungiinstig; dennoch gelang es, die in der Region Berlin/Potsdam vorhandene gute
Leitungsinfrastruktur in das G-WiN mit einzubringen.

Die Vorbereitungen zur Migration nach G-WiN haben das Jahr 2000 gepragt.
In Bezug auf das iiberregionale Netzwerk, d.h. zur Einrichtung der 30 {iber das
gesamte Bundesgebiet verteilten Kernnetzknoten, konnten die Arbeiten Mitte
des Jahres abgeschlossen werden. Am 30. Juni wurde in einer Festveranstaltung
des DFN in den Rdumen des ZIB und in Anwesenheit der Bundesministerin fiir
Bildung und Forschung, Frau Bulmahn, das G-WiN offiziell in Betrieb genommen
(Abbildung 4.4).

Der Kernnetzknoten zur Versorgung der Regionen Berlin, Brandenburg (aufler
Cottbus), Mecklenburg-Vorpommern und Sachsen-Anhalt wurde im ZIB einge-
richtet, wo der DFN einen Raum zur Aufstellung der Technik angemietet hat
(Abbildung 4.5). Ein wesentlicher Gesichtspunkt fiir die Standortwahl war, daf§
im ZIB nicht nur die Datenleitungen aus mehreren Richtungen separat zugefiihrt
werden konnen, sondern dafl auch die Stromversorgung iiber zwei voneinander un-
abhéngige Systeme erfolgen kann und der Raum zu jeder Tages- und Nachtzeit
fiir Beauftragte des DFN-Vereins zuginglich ist.
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ABBILDUNG 4.4: Eroffnung des G-WiN durch die Bundesministerin Frau
Bulmahn zusammen mit den Herren Brauner (Deutsche Telekom) und Pro-
fessor Jessen (DFN-Verein) im Horsaal des ZIB.

Die Umstellungsvorbereitungen fiir die Endteilnehmer in der Region Ber-
lin/Potsdam sind leider nicht so ziigig voran gekommen, wie es geplant war.
Lediglich das ZIB selbst ist seit dem 24. August iiber das G-WiN erreichbar. Fiir
die anderen Teilnehmer, die iiber BRAIN-Fasern angeschlossen werden sollen, hat
sich wegen Lieferschwierigkeiten bei den Geréten fiir die neue SDH-Technik der
Anschlufl immer wieder verzogert.

Durch die Migration zum G-WiN ergeben sich auch fiir die regionale Struktur des
BRAIN weitreichende technische und organisatorische Verdanderungen. Die bishe-
rige Topologie eines Kernringes, von dem aus dezentral Wissenschaftseinrichtun-
gen angeschlossen sind, wird beim G-WiN aufgegeben zu Gunsten einer reinen
Sternstruktur. Jeder G-WiN-Teilnehmer in Berlin wird mittels SDH-Technik an
den Kernknoten im ZIB herangefiihrt. Die dafiir erforderlichen Faserstrecken hat
der DFN von BRAIN - und fiir den Potsdamer Bereich von der Universitéit Pots-
dam - angemietet.

Neben dem Vertrag zur Nutzung von BRAIN-Fasern wurde mit dem DFN eine
weitere Vereinbarung getroffen. Sie sieht vor, durch ein zusétzliches regionales
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ABBILDUNG 4.5: Die Schaltschriinke des DFN enthalten (von links nach
rechts): 1. Kernnetzrouter CISCO 12016; 2. Regionale Accessrouter CIS-
CO 12008; 3. Routertechnik fiir die lokale IP-Vermittlung sowie Geréte fiir
ein von IP unabhingiges Storungsmanagement; 4. Patchfelder mit unter-
schiedlichen Kupplungen fiir verschieden Anschlufitypen.

[P-Management und unter Einbezichung der im BRAIN angelegten Ringstruktu-
ren die Ausfallsicherheit fiir alle angeschlossenen Teilnehmer in der Region Ber-
lin/Potsdam zu erhohen. Auflerdem wurde vereinbart, fiir BRAIN-Teilnehmer
den regionalen Datenverkehr untereinander bei der Berechnung des G-WiN-
Datenvolumens aufler Ansatz zu lassen. Die Kosten fiir diese zusétzlichen Dienst-
leistungen des DFN werden aus dem Entgelt fiir die Nutzung der BRAIN-Fasern
aufgebracht. Vertragspartner in allen Vertrigen mit dem DFN ist das ZIB, das
insofern treuhdnderisch fiir BRAIN und in Vertretung der Senatswissenschafts-
verwaltung aufgetreten ist.
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4.3.3 Koordinierung der Berliner Gigabit-Testbed-Projekte

Bearbeitet von: Hubert Busch, Renate Weidinger

Kooperationspartner: Rechenzentren der Freien Universitdat Berlin, der
Humboldt-Universitat zu Berlin, der Technischen Universitdt Berlin sowie der
Universitdt Potsdam

Forderung: DFN-Verein; Bundesministerium fiir Bildung und Forschung
(BMBF); Deutsche Telekom

Seit 1997 fithrt der DFN-Verein - mit Fordergeldern des BMBEFE und der Deut-
schen Telekom - Projekte durch, in denen kiinftige Anwendungen im Gigabit-
Bereich erprobt werden. Aus der Region Berlin/Potsdam beteiligen sich mehrere
Wissenschaftseinrichtungen (u.a. auch das ZIB) an einzelnen Teilprojekten. Fiir
die Dauer von zwei Jahren (d.h. bis Ende Oktober 2000) war auch eine Koordi-
nierungsstelle fiir die in der Region angesiedelten Teilprojekte geschaffen und im
Z1B eingerichtet worden.

Zur Durchfiithrung der Projekte ist eine zwischen Miinchen und Erlangen beste-
hende Gigabit-Teststrecke nach Berlin verldngert worden mit Endpunkt in der
Technischen Universitdt Berlin. Von dort aus wurden — innerhalb des Netzes von
BRAIN, jedoch auf separaten Fasern — die Projektteilnehmer angeschlossen.

Da die einzelnen GTB-Teilprojekte zu unterschiedlichen Terminen ihre Arbeit
aufgenommen haben, fiir alle aber eine individuelle Laufzeit von 24 Monaten
vorgesehen ist, miissen in der Region Berlin/Potsdam einige der Datenleitungen
noch bis Oktober 2001 aufrecht erhalten werden. Die Projekte, an denen das ZIB
beteiligt war, sind zum Ende des Jahres 2000 abgeschlossen worden.

4.3.4 Metacomputing in der Quantenchemie

Bearbeitet von: Detlef Reichardt, Thomas Steinke

Kooperationspartner: Rechenzentren der Freien Universitdt Berlin, der
Humboldt-Universitiat zu Berlin, der Technischen Universitdt Berlin sowie der
Universitdt Potsdam

Forderung: DFN—Verein

Gegenstand dieses Teilprojektes war die prototypische Implementierung von
Losungen zur Durchfithrung WAN-verteilter quantenchemischer Rechnungen
mit GAMESS-UK auf den CRAY T3E in Berlin (ZIB) und Garching (MPG/RZG)
(ca. 700 km Entfernung). Fiir die Kommunikation iiber WAN wurde als transpa-
rente MPI-Schnittstelle PACX eingesetzt.

Ziel war es, verteilte quantenchemische Berechnungen zu erméglichen und durch
Nutzung der Kapazitdten mehrerer Supercomputer die Komplexitéit der behan-
delbaren Modelle zu vergréflern bzw. die turn-around-Zeiten zu verkiirzen.

Die Originalversion von GAMESS-UK verwendet hinsichtlich der Parallelisierung
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ABBILDUNG 4.6: Schichtenmodell der in GAMESS-UK eingesetzten
Kommunikations- und davon abhéngigen Numerikbibliotheken

die portable Message-Passing Bibliothek TCGMSG auf welcher der Global Array
Toolkit (GA) aufsetzt, und darauf wiederum der parallele Eigenwertloser PelGS
(vgl. Abbildung 4.6 Teil a).

Als Basis der Implementierungsarbeiten diente eine bereits vorhandene MPI-
Schnittstelle (TCGMSG-MPI). Die damit erstellte MPI-Version von GAMESS-
UK (vgl. Abbildung 4.6 Teil b) zeigt fiir mittlere Molekiilgréfien (ca. 400 Basis-
funktionen) bei DFT-Rechnungen ein gutes Skalierungsverhalten.

Fiir die Metacomputing-Version mit PACX, zundchst ohne GA und PelGS (in
Abbildung 4.6 Teil ¢ gestrichelt), wurde ein verteilter globaler Taskzahler imple-
mentiert, um dynamische Lastbalancierung itber WAN zu ermoglichen.

DFT-Rechnungen von Morphin (410 Basisfunktionen — vgl. Abbildung 4.7) fiir 32
bis 128 PEs auf T3E (300 MHz, Garching) zeigen im Vergleich zu verteilten Rech-
nungen zwischen Garching und Berlin (16+16 bis 64464 computing PEs) einen
Leistungsabfall der PACX-Version beziiglich der lokal laufenden MPI-Version von
8%. Hierbei werden typischerweise 300 MB an Daten in Broadcast- und globa-
len Operationen iiber das WAN transportiert. Der relativ geringe Leistungsabfall
ist durch die verteilte dynamische Lastbalancierung und den sparsamen Einsatz
globaler Barrieren induziert.

ADb Version 3 (Anfang 2000) setzte GA auf ARMCI (Aggregate Remote Memory
Copy Interface) als Laufzeitsystem fiir die einseitige Kommunikation auf. Fiir
die Anpassung der GA an eine Metacomputing-Umgebung mit PACX (Abbil-
dung 4.6 ¢, gestrichelter Bereich) wurde die TCGMSG-PACX-Schnittstelle um
lokale Kommunikatoren erweitert. Es wurde ein prototypischer ARMCI-Server
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ABBILDUNG 4.7: Skalierungsverhalten verschiedener GAMESS-UK-
Versionen: Gesamtrechenzeit einer Energie- und Kraftberechnung fiir Mor-
phin (BLYP, 6-31G(d,p))

implementiert, um einseitige Kommunikationsanforderungen iiber das WAN
abzuarbeiten (eine vollstandige Integration des ARMCI-Server in das GAMESS-
UK steht noch aus). Damit sollte z.B. die redundante Diagonalisierung auf den
lokalen Partitionen bei angestrebten Problemgrofien von 1000-2000 Basisfunk-
tionen moglich sein.

4.3.5 Gigabit-Testbed Projekt ,,GUTE*

Bearbeitet von: Wolfgang Pyszkalski, Dirk Krickel, Marion Schiinemann
Kooperationspartner: EANTC der TU Berlin; Max-Planck-Gesellschaft und
weltere

Forderung: Verein zur Forderung eines Deutschen Forschungsnetzes e.V.
(DFN); Deutsche Telekom AG

Im Rahmen des Projekts GUTE wird allen Anwendungsprojekten des Gigabit-
Testbed-Projekts Siid+Berlin in der Region Berlin/Potsdam technische Un-
terstiitzung bei ihren Projekten gegeben. Nachdem im Jahr 1999 der Schwer-
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punkt bei der Inbetriebnahme des Netzes beginnend bei Messungen bzgl.
der Qualitdtssicherung der bereitgestellten Lichtwellenleiter, Bereitstellung von
ATM-Switchen und IP-Routern und Absprachen von Adressen lag, wurden im
Jahr 2000 vornehmlich Leistungsverbesserungen fiir einzelne Teilstrecken durch-
gefithrt. Das Beispiel der komplizierten Verbindung der beiden Rechner von Typ
Cray T3E im ZIB und bei der MPG in Garching soll hier ndher dargestellt wer-
den:

Die Weitverkehrsstrecke Berlin - Garching wird mit ATM-Protokollen betrieben,
eine Bandbreite von 622 Mbit/s ist hier vorgesehen. Beide Rechner Cray T3E
verfiigen jedoch nicht iiber die notwendige OC12-ATM-Schnittstelle am Rech-
ner. Die einzige leistungsfahige Auflenanbindung ist ein HiPPI-Kanal, der mit
800 Mbit /s bedient werden kann. Vorarbeiten an der Universitit Stuttgart erga-
ben, daf ein mit HiIPPI- und ATM-Interface ausgeriisteter Gatewayrechner vom
Typ SUN diese Funktion erbringen kann.

Allerdings reicht es nicht aus, diese Netzverbindung mit Standardparametern fiir
einzelne IP-Gréflen festzulegen. Die erzielte Bandbreite liegt selbst beim Trans-
fer von grofien Datenpaketen zwischen den beiden Cray-T3E-Systemen (berte:
ZIB, pc: MPG Garching) bei nur ca. 95 Mbit/s; dies sind weniger als 15 %
der theoretischen Peakperformance von 622 Mbit/s. Nach einer lingeren Test-
und Experimentierzeit konnten hohere Durchsatzraten erzielt werden. Einer der
kritischen Parameter ist die maximale Ubertragungseinheit (MTU - Maximum
Transfer Unit), welche auf allen beteiligten Geriten gleichartig und angemessen
grof} sein muf}. Prinzipiell problematisch ist diese Vorgehensweise, da zwar in
dieser speziellen Testumgebung die Ubertragungseinheiten in den Netzgeriten
verdndert werden konnen, dies aber im praktischen Einsatz in Standardnetzen
kaum moglich sein wird. Der Benutzer selbst kann jedoch fiir seine Anwendung die
Puffergrofie, z.B. auf der Empfangsseite selbst verdndern, diese sollte eine kom-
plette TCP-Windowsize aufnehmen kénnen. Eine sinnvolle Grofle fiir eine spezi-
elle Verbindung liegt in der Groflenordnung aus dem Produkt von tatsédchlicher
Bandbreite der Verbindung und der Turn-Around-Zeit.

Fiir die Verbindung Berlin — Garching haben sich Werte fiir die maximale
Ubertragungseinheit (MTU) ab 512 KByte und fiir die benutzerseitige Puffer-
grofe ab 1 MByte als sinnvoll ergeben. Abbildung 4.8 stellt die wihrend des Pro-
jektverlaufs gemessenen Datendurchsétze dar. Zwischen diesen beiden Rechnern
wurde im Mai 2000 ein maximaler Wert von ca. 280 Mbit/s ermittelt. Zwischen
den Gatewayrechnern (zib-sun und gigue) konnten héhere Werte von ca. 400 bis
500 Mbit /s erzielt werden.

Der zweite wichtige Mefiwert fiir Dateniibertragungen ist die Turn-Around-Zeit
(Latenzzeit). Zwischen den beiden Rechnern Cray T3e wurde eine Latenzzeit von
ca. 15 ms und zwischen den Sun-Gatewayrechnern von 9 ms gemessen; diese ist
nur etwas grofler als die durch die ca. 750 km lange Strecke bedingte Signallaufzeit
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ABBILDUNG 4.8: Datendurchsatz wihrend des Projektverlaufes

von 7,5 ms.

4.4 Norddeutscher Hochleistungsrechner (HLRN)

Den Empfehlungen des Wissenschaftsrates (Drs. 3852/99) folgend hat der HLRN-
Verbund?, dem die sechs norddeutschen Linder Berlin, Bremen, Hamburg,
Mecklenburg-Vorpommern, Niedersachsen und Schleswig-Holstein angehéren, im
Dezember 1999 ein aktualisiertes Konzept zur Beschaffung eines gemeinsamen
norddeutschen Hochstleistungsrechners vorgelegt. Im Januar 2000 hat die Ar-
beitsgruppe ,,Hochstleistungsrechnen® des Wissenschaftsrates (Leitung: Prof.
Spaniol) die Beschaffung zweier eng gekoppelter Hochleistungsrechner mit einer
Leistung von 3 bis 5 TFlop/s fiir die Standorte ZIB (Berlin) und RRZN (Hanno-
ver) empfohlen. Diese Empfehlung geschah mit dem ausdriicklichen Wunsch des
Wissenschaftsrates, dem HLRN-Verbund eine Perspektive zu eréffnen, sich nach
erfolgreichem Betrieb der beiden Hochleistungsrechner im Jahr 2003 erneut um
die Beschaffung eines Bundeshéchstleistungsrechners der 10 TFlop/s-Klasse zu
bewerben.

Daraufthin haben die beiden Sitzlinder Berlin und Niedersachsen zwei separate,
aber eng aufeinander abgestimmte HBFG-Antrige eingereicht, die nach umfang-
reichen Beratungen und einer Anhorung schliefllich von der DFG zur Realisie-

4Norddeutscher Verbund fiir Hoch- und Héchstleistungsrechnen
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rung vorgeschlagen wurden. Mehr noch: In ihren Empfehlungen lobt die DFG
ausdriicklich das vom HLRN vorgelegte Konzept eines , virtuellen Hochleistungs-
rechners®, der an zwei Standorten in Berlin und Hannover - verbunden durch
eine 24 GBit/s-Leitung - betrieben werden soll. Die beiden Systemkomplexe
sollen aus massiv parallelen MP-SMP-Knoten bestehen, die als ein gemeinsa-
mes System (Abbildung 4.9) betrieben werden. Als Finanzvolumen sind je 20
Mio. DM fiir Hannover und Berlin vorgesehen, die von den sechs Mitgliedern
des HLRN-Verbunds nach dem Konigsteiner Schliissel, einem von allen Bun-
deslédndern akzeptierten Finanzierungsschliissel fiir linderiibergreifende Projekte,
finanziert werden.

Das langwierige Ausschreibungsverfahren wird im I. Quartal 2001 beginnen, nach
der Systemauswahl im II. Quartal erwarten wir die Lieferung und Betriebsauf-
nahme im IV. Quartal 2001/1. Quartal 2002. Zu diesem Zeitpunkt werden wir
dann endlich wieder unseren Benutzern angemessene Rechenkapazitit bereitstel-
len kénnen. Die jetzigen Systeme Cray J90 und Cray T3E werden anschlieflend
nach einer kurzen Ubergangszeit stillgelegt.

HLRN-System

Complex Complex

Node Node

Modul Modul Modul Modul

v [ M ] v ] Lm ]
M M
: N N

Node W Node

Modul Modul Modul Modul

v LM ] v LM ]
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ABBILDUNG 4.9: Systemkonfiguration des ,virtuellen Supercomputers
HLRN*“ mit den beiden massiv parallelen Komplexen in Berlin und Han-
nover
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5.1 Preprints

ZIB—Report 00-01. Rainald Ehrig; Ulrich Nowak. Algorithmen- und Softwa-
reoptimierung fir die Satellitenbahn- und Schwerefeldmodellierung.
Zusammenfassung: Dieser Report enthilt die Frgebnisse der Untersu-
chungen, die geméss dem Forschungs— und Entwicklungsvertrag Gravi-
ty zwischen dem GeoForschungsZentrum Potsdam und dem Konrad-Zuse—
Zentrum Berlin vorgenommen wurden. Die damit vereinbarte wissenschaft-
liche Kooperation hat die folgenden Ziele:

e die am GFZ vorhandenen Algorithmen und Softwaremodule auf ihre
Effizienz hisichtlich Nutzung der Rechnerresourcen zu untersuchen und
Losungen fiir einen schnelleren Datendurchsatz zu entwickeln und zu
implementieren,

e Methoden zur Regularisierung und Losung schlecht konditionierter
Normalgleichungssysteme (fiir Schwerefeldkoeffizienten) kritisch zu
untersuchen und eine mathematisch objektive Strategie der Regula-
risierung zu entwickeln, und

e insbesondere im Hinblick auf die Anforderungen bei GRACE, ver-
schiedene Bahnintegrationsverfahren hinsichtlich ihrer numerischen
Genauigkeit und Einsatzmoglichkeiten zu untersuchen.

ZIB—Report 00-02. Thomas Wolf. The Symbolic Integration of Eract PDEs.
Abstract: An algorithm is described to decide if a given polynomial dif-
ferential expression A of multivariate functions is exact, i.e. whether there
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exists a first integral P such that D, P = A for any one of a set of variables
x and to provide the integral P. A generalization is given to allow integrati-
on in the case that the exactness is prohibited by terms which contain only
functions of not all the independent variables.

ZIB—Report 00-03. Jens Lang; Wilhelm Merz. Two-Dimensional Adaptive Si-

mulation of Dopant Diffusion in Silicon.

Abstract: One important step in the fabrication of silicon-based integrated
circuits is the creation of semiconducting areas by diffusion of dopant impu-
rities into silicon. Complex models have been developed to investigate the
redistribution of dopants and point defects. In general, numerical analysis
of the resulting PDEs is the central tool to assess the modelling process. We
present an adaptive approach which is able to judge the quality of the nume-
rical approximation and which provides an automatic mesh improvement.
Using linearly implicit methods in time and multilevel finite elements in
space, we are able to integrate efficiently the arising reaction-drift-diffusion
equations with high accuracy. Two different diffusion processes of practical
interest are simulated.

ZIB—Report 00-04. Alexander Fischer. An Uncoupling-Coupling Technique

for Markov Chain Monte Carlo Methods.

Abstract: Uncoupling-coupling Monte Carlo (UCMC) combines uncoup-
ling techniques for finite Markov chains with Markov chain Monte Carlo
methodology. By determining almost invariant sets of the associated Mar-
kov operator, the Monte Carlo sampling splits by a hierarchical annealing
process into the essential regions of the state space; therefore UCMC aims at
avoiding the typical metastable behavior of Monte Carlo techniques. From
the viewpoint of Monte Carlo, a slowly converging long-time Markov chain
is replaced by a limited number of rapidly mixing short-time ones. The
correct weighting factors for the various Markov chains are obtained via
a coupling matrix, that connects the samplings from the different almost
invariant sets. The underlying mathematical structure of this approach is
given by a general examination of the uncoupling-coupling procedure.
Furthermore, the overall algorithmic scheme of UCMC is applied to the
n-pentane molecule, a well-known example from molecular dynamics.

ZIB—Report 00-05. David Yevick; Tilmann Friese; Frank Schmidt. A Compa-

rison of Transparent Boundary Conditions for the Fresnel Equation.

Abstract: We establish the relationship between the transparent boundary
condition (BPP) of Baskakov and Popov [Wave Motion 14 (1991) 121-128]
and Pakpadakis et. al. [J. Acoust. Soc. Am. 92 (1992) 2030-2038| and a
second boundary condition (SDY) introduced by Schmidt and Deuflhard
|[Comp. Math. Appl. 29 (1995) 53-76] and Schmidt and Yevick [J. Compu.
Phys. 134 (1997) 96-107], that is explicitly tailored to the form of the un-
derlying numerical propagation scheme. Our analysis demonstrates that if



5.1 Preprints 135

the domain is first discretized in the propagation direction, the SDY expres-
sion can be obtained by applying the exact sequence of steps used to derive
the BPP procedure. The BPP method is thus an approximate realization of
the computationally far simpler and unconditionally stable SDY boundary
condition.

ZIB—Report 00-06. Frank Schmidt. Discrete Nonreflecting Boundary Condi-
tions for the Helmholtz Equation.
Abstract: We derive exact discrete nonreflecting boundary conditions for
time-harmonic scattering problems modeled by the Helmholtz equation.
The main idea is to consider the exterior problem as an initial value pro-
blem with initial data given on the boundary of the computational domain.
The solution of the exterior problem is obtained via Laplace transforma-
tion techniques which supply the boundary conditions in terms of discrete
Dirichlet-to-Neumann operators.

ZIB—Report 00-07. Peter Deuflhard; Hans-Christian Hege; Martin Seebaf.
Progress Towards a Combined MRI/Hyperthermia System.
Abstract: Regional hyperthermia, a clinical cancer therapy, is the main
topic of the Sonderforschungsbereich “Hyperthermia: Scientific Methods
and Clinical Applications” at Berlin. In recent years, technological impro-
vements towards a better concentration of heat to the desired target region
have been achieved. These include a rather sophisticated integrated softwa-
re environment for therapy planning and a new hyperthermia applicator.
In a next step, a detailed closed loop monitoring of the actual treatment
is to be developed. For this purpose the hyperthermia applicator is com-
bined with an MRI system, which will allow to check the positioning of
the patients and to measure individual blood perfusion as well as the 3D
temperature distribution.
The basic idea is to use temperature measurements directly for an on-line
control of the whole treatment. In this intended setting, new fast feedback
control algorithms will come into play.

ZIB—Report 00-08. Sven O. Krumke. News from the Online Traveling Repair-
man.
Abstract: The traveling repairman problem (TRP) is a variant of the fa-
mous traveling salesman problem (TSP). The objective for the TRP is to
minimize the latency, that is the the weighted sum of completion times of
the cities, where the completion time of a city is defined to be the time in
the tour before the city is reached.
In the online traveling repairman problem (OLTRP) requests for visits to
cities (points in a metric space) arrive online while the repairman is trave-
ling. We analyze the performance of algorithms using competitive analysis,
where the cost of an online algorithm is compared to that of an optimal
offline algorithm. An optimal offline algorithm knows the entire request se-



1536

Publikationen

quence in advance and can serve it with minimum cost.

Recently, Feuerstein and Stougie presented a 9-competitive algorithm for
the OLTRP on the real line. In this paper we show how to use techniques
from online-scheduling to obtain an 8-competitive deterministic algorithm
which works for any metric space. We also present a randomized algorithm
which has a competitive ratio of é ~ 5.7708 against an oblivious adver-
sary. All of our results also hold for the “dial-a-ride” generalization of the
OLTRP, where objects have to be picked up and delivered by a server.

ZI1B—Report 00-09. Michiel Blom; Sven O. Krumke; Willem de Paepe; Leen

Stougie. The Online-TSP Against Fair Adversaries.

(Appeared in: Proceedings of the 4th Italian Conference on Algorithms and
Complexity, Vol 1767 of Lecture Notes in Computer Science, Springer 2000,
137-149)

Abstract: In the online traveling salesman problem requests for visits to
cities (points in a metric space) arrive online while the salesman is trave-
ling. The salesman moves at no more than unit speed and starts and ends
his work at a designated origin. The objective is to find a routing for the
salesman which finishes as early as possible.

Performance of algorithms is measured through their competitive ratio,
comparing the outcome of the algorithms with that of an adversary who
provides the problem instance and therefore is able to achieve the optimal
offline solution. Objections against such omnipotent adversaries have lead
us to devise an adversary that is in a natural way, in the context of routing
problems, more restricted in power.

For the exposition we consider the online traveling salesman problem on
the metric space given by the non-negative part of the real line. We show
that a very natural strategy is 3/2-competitive against the conventional
adversary, which matches the lower bound on competitive ratios achievable
for algorithms for this problem.

Against the more “fair adversary”, that we propose, we show that there
exists an algorithm with competitive ratio HT‘/T? ~ 1.28 and provide a mat-
ching lower bound.

We also show competitiveness results for a special class of algorithms (cal-
led zealous algorithms) that do not allow waiting time for the server as long
as there are requests unserved.

ZIB—Report 00-10. Goran Konjevod; Sven O. Krumke; Madhav Marathe.

Budget Constrained Minimum Cost Connected Medians.

(Appeared in: Proceedings of the 26th International Workshop on Graph-
Theoretic Concepts in Computer Science, Konstanz, Germany, Vol 1928 of
Lecture Notes in Computer Science, Springer Jun 2000, 267-278)
Abstract: Several practical instances of network design problems require
the network to satisfy multiple constraints. In this paper, we address the
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Budget Constrained Connected Median Problem: We are given an undirec-
ted graph G = (V| E) with two different edge-weight functions ¢ (modeling
the construction or communication cost) and d (modeling the service di-
stance), and a bound B on the total service distance. The goal is to find a
subtree T of G with minimum c-cost ¢(7") subject to the constraint that the
sum of the service distances of all the remaining nodes v € V' \ T to their
closest neighbor in T" does not exceed the specified budget B. This problem
has applications in optical network design and the efficient maintenance of
distributed databases.

We formulate this problem as bicriteria network design problem, and pre-
sent bicriteria approximation algorithms. We also prove lower bounds on
the approximability of the problem that demonstrate that our performance
ratios are close to best possible.

Z1IB—Report 00-11. Beate Rusch. Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-
Brandenburg: Erste Erfahrungen im Produkionsbetrieb.
(Erschienen in: Information und Offentlichkeit: 1. Gemeinsamer Kongress
der Bundesvereinigung Deutscher Bibliotheksverbéande e.V. (BDB) und der
Deutschen Gesellschaft fiir Informationswissenschaft und Informationspra-
xis e.V. (DGI), Leipzig, 20.-23. Mérz 2000, hrsg. von Georg Ruppelt und
Horst Neisser. Wiesbaden: 2000, 301-308)
Zusammenfassung: In diesem Artikel wird der Status des Projekts Ko-
operativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg beschrieben, der im No-
vember 1999 mit der KOBV-Suchmaschine seinen produktiven Betrieb auf-
genommen hat. Die Recherchemdoglichkeiten im WWW werden erldutert,
Zugriffszahlen genannt und Entwicklungsperspektiven skizziert.
Dieser Bericht entspricht der schriftlichen Fassung eines gleichnamigen
Vortrages, der auf dem 1. Gemeinsamen Kongrefl der Bundesvereinigung
Deutscher Bibliotheksverbénde e.V. und der Deutschen Gesellschaft fiir In-
formationswissenschaft und Informationspraxis e.V. /it Information und
Offentlichkeit gehalten wurde, der vom 20. bis 23. Mérz 2000 in Leipzig
stattfand.

ZIB—Report 00-12. Andreas Brandt; Manfred Brandt. Asymptotic Results
and a Markovian Approzimation for the M(n)/M(n)/s+GI System.
Abstract: In this paper for the M(n)/M(n)/s + GI system, i.e. for a s-
server queueing system where the calls in the queue may leave the system
due to impatience, we present new asymptotic results for the intensities of
calls leaving the system due to impatience and a Markovian system approxi-
mation where these results are applied. Furthermore, we present a new proof
for the formulae of the conditional density of the virtual waiting time dis-
tributions, recently given by Movaghar for the less general M (n)/M/s+G1
system. Also we obtain new explicit expressions for refined virtual waiting
time characteristics as a byproduct.
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ZIB—Report 00-13. Tobias Galliat; Peter Deuflhard. Adaptive hierarchical clu-
ster analysis by Self-Organizing Box Maps.
Abstract: The present paper aims at an extension of KOHONEN’S Self-
Organizing Map (SOM) algorithm to be called Self-Organizing Box Map
(SOBM) algorithm; it generates box codebooks in lieu of point codebooks.
Box codebooks just like point codebooks indirectly define a Voronoi tessel-
lation of the input space, so that each codebook vector represents a unique
set of points. Each box codebook vector comprises a multi-dimensional in-
terval that approximates the related partition of the Voronoi tessellation.
Upon using the automated cluster identification method that has recently
been developed by the authors, the codebook vectors can be grouped in
such a way that each group represents a point cluster in the input space.
Since the clustering usually depends on the size of the SOM, one cannot be
sure, whether the clustering comes out to be optimal. Refinement of part
of the identified clusters would often improve the results. This paper pres-
ents the concept of an adaptive multilevel cluster algorithm that performs
such refinements automatically. Moreover the paper introduces a concept
of essential dimensions and suggests a method for their identification based
on our herein suggested box codebooks. Applications of the algorithm to
molecular dynamics will be described in a forthcoming paper.

ZIB—Report 00-14. Daniel Bienstock; Andreas Bley. Capacitated Network De-
sign with Multicast Commodities.
(Appeared in: Proceedings in the 8th International Conference on Telecom-
munication Systems, March 9-12, 2000 Nashville)
Abstract: This paper addresses the problem of designing a minimum cost
network whose capacities are sufficiently large to allow a feasible routing
of a given set of multicast commodities. A multicast commodity consists of
a set of two or mo re terminals that need to be connected by a so called
broadcast tree, which consumes on all of its edges a capacity as large as the
demand value associated with that commodity.
We model the network design problem with multicast commodities as the
problem of packing capacitated Steiner trees in a graph. In the first part of
the paper we present three mixed-integer programming formulations for this
problem. The first natural formulation uses only one integer capacity varia-
ble for each edge and and one binary tree variable for each commodity-edge
pair. Applying well-known techniques from the Steiner tree problem, we
then develop a stronger directed and a multicommodity flow based mixed-
integer programming formulation.
In the second part of the paper we study the associated polyhedra and de-
rive valid and even facet defining inequalities for the natural formulation.
Finally, we describe separation algorithms for these inequalities and pre-
sent computational results that demonstrate the strength of our extended
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formulations.

Z1IB—Report 00-15. Marc C. Steinbach. Hierarchical Sparsity in Multistage
Convex Stochastic Programs.
Abstract: Interior point methods for multistage stochastic programs in-
volve KK'T systems with a characteristic global block structure induced by
dynamic equations on the scenario tree. We generalize the recursive solu-
tion algorithm proposed in an earlier paper so that its linear complexity
extends to a refined tree-sparse KK'T structure. Then we analyze how the
block operations can be specialized to take advantage of problem-specific
sparse substructures. Savings of memory and operations for a financial en-
gineering application are discussed in detail.

ZIB—Report 00-16. Michael Meyer; Thomas Steinke; Maria Brandl; Jiirgen
Stihnel. Density functional study of guanine and uracil quartets and of gua-
nine quartet metal/ion complezes.

Abstract: The structures and interaction energies of guanine and uracil
quartets have been determined by B3LYP hybrid density functional calcu-
lations. The total interaction energy AET of the C,-symmetric guanine
quartet consisting of Hoogsteen type base pairs with two hydrogen bonds
between two neighbour bases is -66.07 kcal/mol at the highest level. The
uracil quartet with C6-H6...04 interactions between the individual bases
has only a small interaction energy of -20.92 kcal/mol and the interacti-
on energy of -24.63 kcal /mol for the alternative structure with N3-H3...04
hydrogen bonds is only slightly more negative. Cooperative effects contri-
bute between 10 and 25 % to all interaction energies. Complexes of metal
ions with G-quartets can be classified into different structure types. The
one with Ca?" in the central cavity adopts a Cy,-symmetric structure with
coplanar bases, whereas the energies of the planar and non-planar Nat com-
plexes are almost identical. The small ions Lit, Be?", Cut and Zn?" prefer
a non-planar S4-symmetric structure. The lack of co-planarity prevents pro-
bably a stacking of these base quartets. The central cavity is too small for
K™ ions and therefore this ion favours in contrast to all other investigated
ions a C'y-symmetric complex, which is 4.73 kcal /mol more stable than the
C 4p-symmetric one. The distance 1.665 A between K* and the root mean
squares plane of the guanine bases is approximately half of the distance
between two stacked G-quartets. The total interaction energy of alkaline
earth ion complexes exceeds the ones with alkali ions. Within both groups
of ions the interaction energy decreases with an increasing row position in
the periodic table. The B3LYP and BLYP methods lead to similar structu-
res and energies. Both methods are suitable for hydrogen-bonded biological
systems. Compared with the before mentioned methods the HCTH func-
tional leads to longer hydrogen bonds and different relative energies for
two U-quartets. Finally we calculated also structures and relative energies
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with the MMFF94 forcefield. Contrary to all DF'T methods, MMFF94 pre-
dicts bifurcated C-H...O contacts in the uracil quartet. In the G-quartet the
MMFF94 hydrogen bond distances N2-H22...N7 are shorter than the DFT
distances, whereas the N1-H1...06 distances are longer.

ZIB—Report 00-17. Michael Oevermann; Rupert Klein; Marsha Berger; Jona-

than Goodman. A Projection Method for Two-Phase Incompressible Flow
with Surface Tension and Sharp Interface Resolution.

Abstract: We present a fully second order projection method for the simu-
lation of two-phase incompressible flow with surface tension. The Navier-
Stokes equations are solved with a projection method on a fixed Cartesian
grid. The free interface between the two fluids is tracked with a level set
approach. The conditions at the interface for the pressure, the pressure gra-
dient, and the velocity are explicitly incorporated into the scheme leading
to a sharp representation of the pressure discontinuity and the interfaci-
al force. The scheme in the presented form does not introduce additional
points in the standard finite difference stencils. Computational results are
compared with analytic solutions for a static round bubble, damped surface
waves, and Rayleigh-Taylor instabilities.

ZIB—Report 00-18. Arie M.C.A. Koster. Re-Optimization of Signaling Trans-

fer Points.

Abstract: In this paper we describe the results of a computational study
towards the (re)optimization of signaling transfer points (STPs) in telecom-
munication networks. The best performance of an STP is achieved whenever
the traffic load is evenly distributed among the internal components. Due to
the continuously changing traffic pattern, the load of the components has to
be re-optimized on a regular basis. Besides the balancing objective also the
number of rearrangements have to be taken into account. In this paper we
present two alternative formulations to deal with both requirements. Com-
putational results show that for both formulations (near) optimal solutions
can be obtained within reasonable time limits.

ZIB—Report 00-19. Sven O. Krumke; Hartmut Noltemeier; Hans-Christoph

Wirth. Graphentheoretische Konzepte und Algorithmen.
Zusammenfassung: Das vorliegende Skript bietet eine Einfithrung in die
Graphentheorie und graphentheoretische Algorithmen. Im zweiten Kapitel
werden Grundbegriffe der Graphentheorie vorgestellt. Das dritte Kapitel
beschéftigt sich mit der Existenz von Wegen in Graphen. Hier wird auch
die Losuung des berithmten Konigsberger Briickenproblems aufgezeigt und
der Satz von Euler bewiesen. Im vierten Kapitel wird gezeigt, wie man auf
einfache Weise die Zusammenhangskomponenten eines Graphen bestimmen
kann. Im Kapitel sechs wird dann spéter mit der Tiefensuche ein Verfahren
vorgestellt, das schneller arbeitet und mit dessen Hilfe man noch mehr
Informationen iiber die Struktur eines Graphen gewinnen kann.
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In den folgenden Kapiteln werden Algorithmen vorgestellt, um minimale
aufspannenden Baume, kiirzeste Wege und maximale Fliisse in Graphen zu
bestimmen.

Am Ende des Skripts wird ein kurzer Einblick in die planaren Graphen und
Graphhomomorphismen geboten.

ZIB—Report 00-20. Michael Meyer; Riidiger Schnurre; Rolf Reissbrodt; Wolf-

ram Trowitzsch-Kienast. Computer-aided design of novel siderophores: Py-
ridinochelin.
Abstract: Pyridinochelin, a novel catecholate type siderophore, has been
designed on the basis of the active analog enterobactin. Growth promoti-
on tests indicate that this synthetic siderophore feeds various pathogenic
bacteria effectively with iron even though it lacks one catecholate group
compared to enterobactin. The superposition of the siderophore structu-
res suggests that the structure of the skeleton connecting the catecholate
groups might be an important factor for the iron transport.

ZIB—Report 00-21. Jens Lang; Bodo Erdmann. Adaptive Linearly Implicit
Methods for Heat and Mass Transfer Problems.
Abstract: Dynamical process simulation of complex real-life problems of-
ten requires the use of modern algorithms, which automatically adapt both
the time and space discretization in order to get error-controlled approxi-
mations of the solution. In this paper, a combination of linearly implicit
time integrators of Rosenbrock type and adaptive multilevel finite elements
based on a posteriori error estimates is presented. This approach has pro-
ven to work quite satisfactorily for a wide range of challenging practical
problems. We show the performance of our adaptive method for two appli-
cations that arise in the study of flame balls and brine transport in porous
media.

ZIB—Report 00-22. Stan P.M. van Hoesel; Arie M.C.A. Koster; Robert L.M.J.
van de Leensel; Martin W.P. Savelsbergh. Polyhedral Results for the Edge
Capacity Polytope.

Abstract: Network loading problems occur in the design of telecommu-
nication networks, in many different settings. The polyhedral structure of
this problem is important in developing solution methods for the problem.
In this paper we investigate the polytope of the problem restricted to one
edge of the network (the edge capacity problem).

We describe classes of strong valid inequalities for the edge capacity polyto-
pe, and we derive conditions under which these constraints define facets. As
the edge capacity problem is a relaxation of the network loading problem,
their polytopes are intimately related. We, therefore, also give conditions
under which the inequalities of the edge capacity polytope define facets of
the network loading polytope. Furthermore, some structural properties are
derived, such as the relation of the edge capacity polytope to the knapsack
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polytope. We conclude the theoretical part of this paper with some lifting
theorems, where we show that this problem is polynomially solvable for
most of our classes of valid inequalities.

In a computational study the quality of the constraints is investigated. He-
re, we show that the valid inequalities of the edge capacity polytope are
not only important for solving the edge capacity problem, but also for the
network loading problem, showing that the edge capacity problem is an
important subproblem.

ZIB-Report 00-23. Joachim Liigger. Uber Suchmaschinen, Verbinde und die

Integration von Informationsangeboten.

Zusammenfassung: Die Entwicklung einer bibliothekarischen Suchma-
schine ist das technisch-organisatorische Herztiick des Kooperativen Biblio-
theksverbundes Berlin-Brandenburg (KOBV). Auf dem Wege iiber diese
Innovation verfolgen die Lénder Berlin und Brandenburg und ihre Biblio-
theken das Ziel, ihr Bibliothekswesen zu erneuern und zu reorganisieren.
Die Entwicklung der Suchmaschine ist fiir die Partner im KOBV-Projekt
kein Selbstzweck, sondern nur Mittel zum Zweck - inshesondere, um die he-
terogene Welt der in Berlin und in Brandenburg eingesetzten integrierten
Bibliotheksinformationssysteme harmonisch miteinender zu verbinden.
Mit der KOBV-Suchmaschine sind informationstechnische Sichtweisen und
Methoden entstanden, die sich potentiell auch auf die iiberregionale Arbeit
des KOBV auswirken koénnen und in Kooperation mit den Bibliotheks-
verbinden auf die Zusammenarbeit der Verbiinde insgesamt. Der Artikel
konzentriert sich am Beispiel der KOBV-Suchmaschine auch auf diesen
Aspekt.

Auf die Bibliotheken kommen mit dem Internet und dem World Wide Web
fiir sie neuartige Medien, Mittel und Aufgaben zu, in erster Linie aus dem
Bereich der Wissenschaften und der wissenschaftlichen Fachgesellschaften.
Die Herausforderung besteht darin, die neuen elektronischen Informatio-
nen und Angebote zu integrieren. Das Stichwort hierzu lautet digitale Bi-
bliothek bzw. virtuelle Fachbibliothek. Auch zu der Diskussion um diese
aktuelle Entwicklung will der Artikel einen Beitrag leisten.

ZIB—Report 00-24. Wolfram Sperber; Wolfgang Dalitz. Portale, Search En-

gines und Math-Net.

Zusammenfassung: Wie sucht ein Wissenschaftler im Internet die
benétigten Informationen fiir seine Arbeit?

Welche relevanten Informationen gibt es iiberhaupt im Web?

Sind dafiir solche Suchmaschinen wie AltaVista, Google oder HotBot die
richtigen Werkzeuge?

Die Antwort der Mathematiker heisst Math-Net, ein Informations- und
Kommunikationssystem fiir die Mathematik.

Math-Net besteht zunéichst aus den Informationen von Personen und Insti-
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tutionen, die ihre fiir die Mathematik relevanten Informationen dort bereit-
stellen wollen. Das soll i.a. auf den Web-Servern der Personen oder Institu-
tionen geschehen. Hierin unterscheidet sich die Situation im Math-Net nicht
von der im WWW inggesamt. Im Math-Net sollen aber die Informationen
in einheitlicher Weise erschlossen werden. Dazu gibt es sowohl fiir Server
als auch fiir die Dokumente Empfehlungen fiir deren Strukturierung.

Die lokalen Informationen werden dann im Math-Net durch automatische
Verfahren gesammelt, ausgewertet und indexiert. Diese Indexe sind die Ba-
sis fiir die Math-Net Dienste. Das sind Search Engines und Portale, die
einen qualifizierten und effizienten Zugang zu den Informationen im Math-
Net bieten. Die Math-Net Dienste sind auf die Mathematik spezialisiert.
Im Gegensatz zu den oben erwihnten universellen Suchmaschinen decken
sie nur einen winzigen Bruchteil des Web ab, aber dafiir den fiir die Mathe-
matik relevanten Teil.

Math-Net ist mehr als nur Search Engine oder Portal zu Informationen in
der Mathematik. Es ist auch ein Informations- und Kommunikationssystem
sowie ein Publikationsmedium fiir die Mathematik.

Die mathematische Community hat sich in der Math-Net Initiative orga-
nisiert. Diese Initiative wird von der International Mathematical Union
(IMU), der weltweiten Dachorganisation der mathematischen Gesellschaf-
ten, koordiniert. Die Entwicklung des Math-Net wird von dem breiten Kon-
sens der Mathematiker getragen, den Zugang zu der fiir die Mathematik
relevanten Information zu erleichtern und zu verbessern.

Z1IB—Report 00-25. Ernst-Michael Ilgenfritz; Werner Kerler; Michael Miiller-

Preussker; Hinnerk Stiiben. Parallel tempering and decorrelation of topolo-
gical charge in full QCD.
Abstract: The improvement of simulations of QCD with dynamical Wil-
son fermions by combining the Hybrid Monte Carlo algorithm with parallel
tempering is studied on 10* and 124 lattices. As an indicator for decorrela-
tion the topological charge is used.

Z1IB—Report 00-26. Wilhelm Huisinga. The FEssential Spectral Radius and
Asymptotic Properties of Transfer Operators.
Abstract: The statistical behavior of deterministic and stochastic dynami-
cal systems may be described using transfer operators, which generalize the
notion of Frobenius Perron and Koopman operators. Since numerical tech-
niques to analyze dynamical systems based on eigenvalues problems for the
corresponding transfer operator have emerged, bounds on its essential spec-
tral radius became of interest. This article shows that they are also of great
theoretical interest. We give an analytical representation of the essential
spectral radius in L'(;), which then is exploited to analyze the asympto-
tical properties of transfer operators by combining results from functional
analysis, Markov operators and Markov chain theory. In particular, it is
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shown, that an essential spectral radius less than 1, constrictiveness and
some “weak form” of the so—called Doeblin condition are equivalent. Final-
ly, we apply the results to study three main problem classes: deterministic
systems, stochastically perturbed deterministic systems and stochastic sy-
stems.

ZIB—Report 00-27. Detlev Stalling; Martin Seebafl; Malte Zockler; Hans-

Christian Hege. Hyperthermia Treatment Planning with HyperPlan - User’s
Manual.

Abstract: HyperPlan is a software system for performing 3D-simulations
and treatment planning in regional hyperthermia. It allows the user to un-
derstand the complex effects of electromagnetic wave propagation and heat
transport inside a patient’s body. Optimized power amplitudes and pha-
se settings can be calculated for the BSD radiowave applicators Sigma 60
and Sigma 2000 (eye-applicator). HyperPlan is built on top of the modular,
object-oriented visualization system Amira. This system already contains
powerful algorithms for image processing, geometric modelling and 3D gra-
phics display. HyperPlan provides a number of hyperthermia-specific mo-
dules, allowing the user to create 3D tetrahedral patient models suitable for
treatment planning. In addition, all numerical simulation modules required
for hyperthermia simulation are part of HyperPlan. This guide provides
a step-by-step introduction to hyperthermia planning using HyperPlan. It
also describes the usage of the underlying visualization system Amira.

ZIB—Report 00-28. Martin Seebass; Rudolf Beck; Johanna Gellermann; Jacek

Nadobny; Peter Wust. Electromagnetic phased arrays for regional hyperther-
mia — optimal frequency and antenna arrangement.

Abstract: In this paper we investigate the effects of the three-dimensional
arrangement of antennas and frequency on temperature distributions that
can be achieved in regional hyperthermia using an electromagnetic phased
array. We compare the results of power-based and temperature-based opti-
mization. Thus we are able to explain the discrepancies between previous
studies favouring more antenna rings on the one hand and more antennas
per ring on the other hand. We analyze the sensitivity of the results with
respect to changes in amplitudes and phases as well as patient position.
This analysis can be used for different purposes. First, it provides addi-
tional criteria for selecting the optimal frequency. Second, it can be used
for specifying the required phase and amplitude accuracy for a real pha-
sed array system. Furthermore, it may serve as a basis for technological
developments in order to reduce both types of sensitivities described above.

ZIB—Report 00-29. Annegret Wagler. The Classes of Critically and Anticri-

tically Perfect Graphs.
Abstract: We focus on two new types of extremal graphs with respect to
perfectness: critically and anticritically perfect graphs that lose their per-
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fectness by simply deleting and adding an arbitrary edge, respectively. We
present examples and study properties in order to compare critically and
anticritically perfect graphs with minimally imperfect graphs, another type
of extremal graphs with respect to perfectness.

We discuss two attempts to characterize the classes of all critically and
anticritically perfect graphs and give a brief overview on classes of perfect
graphs which contain critically or anticritically perfect graphs.

ZIB—Report 00-30. Florian Potra. A path-following method for linear comple-
mentarity problems based on the affine invariant Kantorovich Theorem.
Abstract: A path following algorithm for linear complementarity problems
is presented. Given a point z that approximates a point z(7) on the central
path with complementarity gap 7, one determines a parameter ¢ € (0, 1) so
that this point satisfies the hypothesis of the affine invariant Kantorovich
Theorem for the equation defining z((1—60)7). It is shown that # is bounded
below by a multiple of n=2, where n is the dimension of the problem. Sin-
ce the hypothesis of of the Kantorovich Theorem is satisfied the sequence
generated by Newton’s method, or by the simplified Newton method, will
converge to z((1 — #)7). We show that the number of steps required to
obtain an acceptable approximation of z((1 — 0)7) is bounded above by a
number independent of n. Therefore the algorithm has O(y/nL)-iteration
complexity. The parameters of the algorithm can be determined in such a
way that only one Newton step is needed each time the complementarity
gap is decreased.

ZIB—Report 00-31. Hans-Christian Hege; Andre Merzky; Stefan Zachow. Dis-
tributed Visualization with OpenGL Vizserver: Practical Experiences.
Abstract:The increasing demand for distributed solutions in computing
technology does not stop when it comes to visualization techniques. Howe-
ver, the capabilities of todays applications to perform remote rendering are
limited by historical design legacys. Especially the popular X11 protokoll,
which has been proven to be extremely flexible and usefull for remote 2D
graphics applications, breaks down for the case of remote 3D rendering.
In this white paper, we give a short overview of generic remote rendering
technologies available today, and compare their performance to the recently
released vizserver by SGI: a network extension to the SGI OpenGL rende-
ring engines.

ZIB—Report 00-32. Karin Gatermann. Counting stable solutions of sparse po-
lynomial systems in chemistry.
Abstract: The polynomial differential system modelling the behavior of a
chemical reaction is given by graphtheoretic structures. The concepts from
toric geometry are applied to study the steady states and stable steady
states. Deformed toric varieties give some insight and enable graph theore-
tic interpretations.
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The importance of the circuits in the directed graph are emphazised. The
counting of positive solutions of a sparse polynomial system by B. Sturm-
fels is generalized to the counting of stable positive solutions in case of a
polynomial differential equation. The generalization is based on a method
by sparse resultants to detect whether a system may have a Hopf bifurca-
tion. Special examples from chemistry are used to illustrate the theoretical
results.

ZIB—Report 00-33. Florian Schintke. Ermittlung von Programmlaufzeiten an-

hand von Speicherzugriffen, Microbenchmarks und Simulation von Speicher-
hierarchien.

Zusammenfassung: Kostenmodelle dienen der Ermittlung von Pro-
grammlaufzeiten, zum Vergleich der Effizienz von Algorithmen und zur
Analyse des Verhaltens von Speicherhierarchien. Ein neuartiges Kostenmo-
dell ist das Latency-of-Data-Access (LDA) Modell, das mehrere hierarchi-
sche Speicherebenen mit unterschiedlichen Latenzzeiten berticksichtigt. In
dieser Diplomarbeit wird ein Simulator fiir Speicherhierarchien priasentiert,
der die Berechnung von Programmausfithrungszeiten nach dem LDA-
Modell erlaubt. Mit Hilfe des Simulators wird die These gepriift, daff mit
diesem Modell die Ausfithrungszeit eines Programms addquat abgeschatzt
werden kann. Mit dem Simulator ist es erstmals praktikabel moglich, Pro-
grammausfithrungszeiten nach dem LDA-Modell zu bestimmen. Der Simu-
lator kann fiir Systeme mit unterschiedlichen Speicherarchitekturen konfi-
guriert werden und unterstiitzt Mehrprozessorsysteme mit gemeinsamem
Speicher (SMP-Systeme) mit verschiedenen Koharenzprotokollen. Der Si-
mulator kann mit den Ergebnissen von Microbenchmarks konfiguriert wer-
den, die die Architekturparameter einer Speicherhierarchie messen.

Die Ergebnisse bestéitigen die These nicht nur fiir Einzelprozessorsyste-
me, sondern auch fiir SMP-Systeme, wo gleichzeitig interagierende Pro-
zessoren gegenseitig ihre Zugriffssequenz auf Zwischenspeicher beeinflussen.
Zusitzlich wurde eine neue Einsatzmoglichkeit des LDA-Modells entwickelt,
um die Ausfiihrungszeit von Programmteilen zu bestimmen. Einzelne Zu-
griffskosten kénnen einem mehrerer parallel laufender Modelle zugeordnet
werden. Dadurch kénnen Kosten, die Zugriffe auf einzelne Speicherbereiche
verursachen, separat bestimmt werden. Diese Profiling-Technik erlaubt Op-
timierungen an Datenstrukturen und Speicherzugriffsmustern durch prézise
und gezielte Informationsproduktion.

Z1IB—Report 00-34. Christoph Helmberg. Semidefinite Programming for Com-

binatorial Optimization.

Abstract: This book offers a self-contained introduction to the field of
semidefinite programming, its applications in combinatorial optimization,
and its computational methods.

We equip the reader with the basic results from linear algebra on positive
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semidefinite matrices and the cone spanned by them. Starting from linear
programming, we introduce semidefinite programs and discuss the associa-
ted duality theory. We then turn to semidefinite relaxations of combinatorial
optimization and illustrate their interrelation.

In the second half we deal with computational methods for solving semide-
finite programs. First, the interior point approach, its iteration complexity,
and implementational issues are discussed. Next, we explain in great detail
the spectral bundle method, which is particularly suited for large scale se-
midefinite programming.

One of the most successful techniques in integer linear programming is the
cutting plane approach which improves an initial relaxation by adding vio-
lated inequalities. We explore possibilities to combine the two solution me-
thods with the cutting plane approach in order to strengthen semidefinite
relaxations of combinatorial optimization problems.

ZIB—Report 00-35. Christoph Helmberg. SBmethod — A C++ Implementa-
tion of the Spectral Bundle Method.
Manual to Version 1.1.
Abstract: SBmethod, Version 1.1, is an implementation of the spectral
bundle method for eigenvalue optimization problems of the form

min - a Apax(C — Z Asys) + by

cERrRm™
Y i=1

The design variables y; may be sign constrained, C' and and A; are given
real symmetric matrices, b € R allows to specify a linear cost term, and
a > 0 is a constant multiplier for the maximum eigenvalue function Apax ().
The code is intended for large scale problems and allows to exploit struc-
tural properties of the matrices such as sparsity and low rank structure.
The manual contains instructions for installation and use of the program.
It describes in detail input format, options, and output. The meaning of
the variables and parameters is made precise by relating them to a mathe-
matical description of the algorithm in pseudocode.

ZIB—Report 00-36. Arie M.C.A. Koster; Adrian Zymolka. Stable Multi-Sets.
Abstract: In this paper we introduce a generalization of stable sets: stable
multi-sets. A stable multi-set is an assignment of integers to the vertices of
a graph, such that specified bounds on vertices and edges are not exceeded.
In case all vertex and edge bounds equal one, stable multi-sets are equiva-
lent to stable sets.

For the stable multi-set problem, we derive reduction rules and study the
associated polytope. We state necessary and sufficient conditions for the
extreme points of the linear relaxation to be integer. These conditions ge-
neralize the conditions for the stable set polytope. Moreover, the classes of
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odd cycle and clique inequalities for stable sets are generalized to stable
multi-sets and conditions for them to be facet defining are determined.
The study of stable multi-sets is initiated by optimization problems in the
field of telecommunication networks. Stable multi-sets emerge as an import-
ant substructure in the design of optical networks.

ZIB—Report 00-37. Thorsten Koch; Alexander Martin; Stefan Vof3. SteinLib:

An Updated Library on Steiner Tree Problems in Graphs.

Abstract: In this paper we present the SteinLib, a library of data sets for
the Steiner tree problem in graphs. This library extends former libraries
on Steiner tree problems by many new interesting and difficult instances,
most of them arising from real-world applications. We give a survey on the
difficulty of these problem instances by giving references to state-of-the-art
software packages that were the first or are currently among the best to
solve these instances.

ZIB—Report 00-38. Axel Keller and Alexander Reinefeld. Anatomy of a Re-

source Management System for HPC-Clusters.

Abstract: Workstation clusters are often not only used for high-throughput
computing in time-sharing mode but also for running complex parallel jobs
in space-sharing mode. This poses several difficulties to the resource ma-
nagement system, which must be able to reserve computing resources for
exclusive use and also to determine an optimal process mapping for a given
system topology.

On the basis of our CCS software, we describe the anatomy of a modern re-
source management system. Like Codine, Condor, and LSF, CCS provides
mechanisms for the user-friendly system access and management of clusters.
But unlike them, CCS is targeted at the effective support of space-sharing
parallel and even metacomputers. Among other features, CCS provides
a versatile resource description facility, topology-based process mapping,
pluggable schedulers, and hooks to metacomputer management.

ZIB—Report 00-39. Monika Kuberek. Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-

Brandenburg (KOBV) - Konzept, Erfahrungen, Ausblick -
Zusammenfassung: Der Aufsatz ist die ausgearbeitete Fassung eines
Vortrages, gehalten auf dem 2. BSZ-Kolloquium des Bibliotheksservice-
Zentrums Baden-Wiirttemberg (BSZ) am 10. Oktober 2000 in Konstanz.
Der Kooperative Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg, kurz KOBV ist
ein sehr junger Verbund - genauer gesagt, befindet er sich im Oktober 2000
immer noch in der Aufbauphase. Das KOBV-Projekt hat am 01. April 1997
begonnen und wird am 31. Dezember 2000 enden. Ab 2001 wird der KOBV
in eine institutionalisierte Form {iberfiihrt, die - wie bereits das Projekt -
am Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informationstechnik Berlin (ZIB) - angesie-
delt wird.

Mit dem KOBV wurde ein in technischer wie auch in organisatorischer
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Hinsicht neuartiger Bibliotheksverbund aufgebaut, der auf der ,Internet-
philosophie“ basiert: Den technischen Kern bildet eine eigens entwickelte
Suchmaschine; die Organisation ist dezentral ausgerichtet und griindet sich
auf der Kooperation der KOBV-Partner. In dem Vortrag werden das tech-
nische und das organisatorische Verbundkonzept vorgestellt, {iber die Er-
fahrungen nach einjahriger Betriebsdauer berichtet und ein kurzer Ausblick
dariiber gegeben, wie es mit dem KOBV weitergeht.

ZIB—Report 00-40. Marc C. Steinbach. Autos, Ziegen und Streithdhne.

Abstract: Das aus den Medien bekannte umstrittene Ziegenproblem (auch
Drei-Tiiren-Problem genannt) wird vollstdndig analysiert und gelost.
In der Streitfrage spielen sprachliche Mehrdeutigkeiten der Problemfor-
mulierung eine wesentliche Rolle; zudem werden Zufallsereignisse mit
willkiirlicher Information {iber deren FErgebnisse verwechselt. Tatséchlich er-
weisen sich beide strittigen Losungen als teilweise richtige Bestandteile der
Gesamtlosung. Die Argumentation wird in allgemeinverstandlicher Sprache
gefithrt und anschliessend durch eine formale mathematische Betrachtung
erganzt.

Z1IB—Report 00-41. Sebastian Heidl; Ralf Staudemeyer. Implementation von
WAP-Diensten fur die SGI/CRAY T3E des ZIB.
Zusammenfassung: Die zunehmende Verfiigharkeit von mobilen Geréten,
die mit einem Internetanschlufl ausgeriistet sind, bringt auch eine steigen-
de Nachfrage nach Informationsdiensten fiir diese Art von Clients mit sich.
Das ZIB stellt mit seinem Hochstleistungsrechner vom Typ SGI/CRAY T3E
Wissenschaftlern grofle Rechenkapazitidten zur Verfiigung. Im Rahmen die-
ser Studienarbeit wurde ein WAP-Interface zur T3E entwickelt, das es den
Nutzern erméglicht, iiber ein mobiles, WAP-fahiges Gerit Informationen
zur Betriebsbereitschaft und zur Auslastung des Hochstleistungsrechners,
sowie Informationen zu den von ihnen in Auftrag gegebenen Rechenjobs
abzurufen.
Die Untersuchung der aktuellen Moglichkeiten in der mobilen Kommu-
nikation brachte einige Finschrdnkungen fiir das geplante Informations-
angebot mit sich. So mufite auf Grund von Sicherheitsbedenken auf ei-
ne tatsiachliche Interaktionsmoglichkeit (z.B. neue Rechenjobs zu starten)
verzichtet werden. Demgegeniiber konnte gezeigt werden, dafl die Bereit-
stellung der gleichen Informationen fiir unterschiedliche Arten von Clients
(WWW-Browser — HTML, WAP-Browser — WML) durch die Verwen-
dung von XML als internes Datenformat problemlos moglich ist. Es hat sich
gezeigt, dafl die Bereitstellung eines WAP-Informationsdienstes auf Grund
verschiedener Inkompatibilitatsprobleme (verschiedene Gateways, verschie-
dene WAP-Browser) mit erheblichem Aufwand verbunden sein kann. An
dieser Stelle besteht noch Handlungsbedarf seitens der Hersteller dieser
Softwarepakete.
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Z1IB—Report 00-42. Monika Kuberek; Monika Lill; Stefan Lohrum; Beate
Rusch. Spezifikation der Schnittstelle zwischen KOBV-Suchmaschine und
Lokalsystemen.

Zusammenfassung: Die Kommunikation zwischen der KOBV-
Suchmaschine und entfernten Bibliotheksinformationssystemen unter-
schiedlicher Hersteller wird {iber das Standardprotokoll Z39.50 abgewickelt.
Die Suchmaschine ermdglicht Online-Recherchen in lokalen Bibliotheksin-
formationssystemen, die dazu ein 739.50 Target (Server) zur Verfiigung
stellen miissen. Die Suchmaschine liefert ihre Daten ebenfalls {iber Z39.50
aus. Ein Lokalsystem benétigt hierfiir einen 739.50 Origin (Client).

In dem Papier wird die Schnittstelle zwischen der KOBV-Suchmaschine
und lokalen Bibliothekssystemen spezifiziert: Es werden die grundlegenden
Anforderungen an Lokalsysteme definiert und die Konfigurationsparame-
ter fiir die Z39.50-Kommunikation zwischen KOBV-Suchmaschine und
Lokalsystemen beschrieben.

ZIB—Report 00-43. Martin Grotschel; Monika Kuberek; Monika Lill; Stefan
Lohrum; Joachim Liigger; Beate Rusch. Kooperativer Bibliotheksverbund
Berlin- Brandenburg (KOBYV).

Zusammenfassung: Der Kooperative Bibliotheksverbund Berlin-
Brandenburg (KOBV) wurde in den Jahren 1997-2000 im Rahmen
eines wissenschaftlichen Projektes eingerichtet. Er stellt eine neuartige
Form von Bibliotheksverbund dar. Sein technisches Konzept und sein
organisatorischer Aufbau basieren auf der Internetphilosophie. Den infor-
mationstechnischen Kern bildet eine Suchmaschine, die die heterogenen
lokalen Bibliothekssysteme miteinander verbindet. Die KOBV-Organisation
ist dezentral. Sie wird getragen von der Kooperation der Bibliotheken in
Berlin und Brandenburg; diese werden von einer kleinen Verbundzentrale
unterstiitzt.

Die KOBV-Suchmaschine ist unter: http://www.kobv.de/suche/  zu
erreichen.

ZIB—Report 00-44. Martin Grotschel. Mathematik in der Industrie: interes-
sante Branchen und zukiinftige Finsatzfelder.
Zusammenfassung: Dieser kurze Artikel hat keine umfassende Ubersicht
zum Ziel. Basierend auf eigenen Erfahrungen durch Projekte mit Indu-
striefirmen mdochte ich einige Branchen erwéihnen, bei denen nach meiner
Einschédtzung Mathematik in Zukunft zunehmend Anwendung finden wird.
Ich werde das anhand konkreter Beispiele erlautern. Mathematik ersetzt
in der Regel traditionelle Analyse-, Planungs- und Entwurfstechniken. Den
(nicht leichten) Schritt zum Einsatz mathematischer Methoden macht ein
Praktiker nur, wenn es sich fiir ihn “lohnt”. Wann sich dies lohnt, ist schwer
abzuschédtzen. Man kann aber einige Indikatoren dafiir finden, ob eine Bran-
che fiir den Einsatz von Mathematik “reif” ist. Ob es dann dazu kommt,
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héngt von vielen Faktoren ab, nicht zuletzt von der Psychologie und dem so-
zialen Umfeld der beteiligten Personen sowie der Bereitschaft, sich auf ein
so schwieriges Terrain zu begeben und Kompromisse einzugehen. Gerade
letzteres fallt Mathematikern gelegentlich schwer.

ZIB—Report 00-45. Jorg Rambau. Circuit Admissible Triangulations of Ori-
ented Matroids.
Abstract: All triangulations of euclidean oriented matroids are of the same
PL-homeomorphism type by a result of Anderson. That means all trian-
gulations of euclidean acyclic oriented matroids are PL-homeomorphic to
PL-balls and that all triangulations of totally cyclic oriented matroids are
PL-homeomorphic to PL-spheres. For non-euclidean oriented matroids this
question is wide open.
One key point in the proof of Anderson is the following fact: for every trian-
gulation of a euclidean oriented matroid the adjacency graph of the set of
all simplices “intersecting” a segment [p_p,| is a path. We call this graph
the [p_p,|-adjacency graph of the triangulation.
While we cannot solve the problem of the topological type of triangulations
of general oriented matroids we show in this note that for every circuit ad-
missible triangulation of an arbitrary oriented matroid the [p_p,|-adjacency
graph is a path.

Z1IB—Report 00-46. Jorg Rambau. Triangulierungen von Punktmengen und
Polyedern.
Zusammenfassung: Dieser Report wurde im Sommersemester 2000 an
der TU Berlin in einer Spezialvorlesung iiber Triangulierungen von Punkt-
mengen und Polyedern als Skriptum verwendet.
Nach einem motivierenden Kapitel werden grundlegende Begriffe und Kon-
struktionen in der Theorie der Triangulierungen von Punktmengen und
Polyedern vorgestellt.
Danach werden als weiterfiihrende Themen reguldre Triangulierun-
gen, Sekundérpolytope, bistellare Operationen, hohere Stasheff-Tamari-
Halbordnungen und Triangulierungen mit wenigen bzw. gar keinen Flips
behandelt.
Ein Kapitel {iber Enumeration und Optimierung beschliefit die Zusammen-
stellung.

ZIB—Report 00-47. Andreas Fisenblatter; Martin Grotschel; Arie M.C.A. Ko-
ster. Frequency Planning and Ramifications of Coloring.
Abstract: This paper surveys frequency assignment problems coming up
in planning wireless communication services. It particularly focuses on cel-
lular mobile phone systems such as GSM, a technology that revolutionizes
communication. Traditional vertex coloring provides a conceptual frame-
work for the mathematical modeling of many frequency planning problems.
This basic form, however, needs various extensions to cover technical and
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organizational side constraints. Among these ramifications are T-coloring
and list coloring. To model all the subtleties, the techniques of integer pro-
gramming have proven to be very useful.

The ability to produce good frequency plans in practice is essential for the
quality of mobile phone networks. The present algorithmic solution methods
employ variants of some of the traditional coloring heuristics as well as more
sophisticated machinery from mathematical programming. This paper will
also address this issue.

Finally, this paper discusses several practical frequency assignment pro-
blems in detail, states the associated mathematical models, and also points
to public electronic libraries of frequency assignment problems from prac-
tice. The associated graphs have up to several thousand nodes and range
from rather sparse to almost complete.

ZIB—Report 00-48. Andreas Bley; Thorsten Koch. Optimierung in der Pla-

nung und beim Aufbau des G-WiN. (Erschienen in: DEN-Mitteilungen H.
54, 2000, 13-15)

Zusammenfassung: FEnde Juni diesen Jahres wurde das Gigabit-
Wissenschaftsnetz offiziell gestartet. In der zweijdhrigen Vorbereitungs-
phase wurden nicht nur die technischen Maoglichkeiten der neuen
Ubertragungstechniken und Dienste getestet. Es wurden auch verschiedene
Fragestellungen zum effizienten Einsatz der verfiigharen Ressourcen fiir den
Betrieb des G-WiN untersucht. In diesem Artikel beschreiben wir, wie das
G-WiN zu seiner jetzigen Struktur und Topologie gekommen ist.

ZIB—Report 00-49. Annegret Wagler. Critical and Anticritical Edges in Per-

fect Graphs.

Abstract: We call an edge e of a perfect graph G critical if G — e is imper-
fect and say further that e is anticritical with respect to the complementary
graph G. We ask in which perfect graphs critical and anticritical edges oc-
cur and how to find critical and anticritical edges in perfect graphs.
Finally, we study whether we can order the edges of certain perfect graphs
such that deleting all the edges yields a sequence of perfect graphs ending
up with a stable set.

ZIB—Report 00-50. Oliver Sander; Daniel Runge. Fast Surface Reconstruction

Using a Probe Sphere.

Abstract: We introduce a new method for reconstructing a triangular sur-
face from an unorganized set of points in space. It is based on placing a
probe sphere on the point set and rolling it around, connecting all triples
of points with a triangle that the sphere comes to rest on. Therefore, the
algorithm interpolates, rather than approximates, the input points. The
method needs considerably less running time than previous algorithms and
yields good results on point sets that are reasonably well-behaved.
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ZIB—Report 00-51. Tobias Galliat; Peter Deuflhard; Rainer Roitzsch; Frank

Cordes. Automatic Identification of Metastable Conformations via Self-
Organized Neural Networks.
Abstract: As has been shown recently, the identification of metastable
chemical conformations leads to a Perron cluster eigenvalue problem for a
reversible Markov operator. Naive discretization of this operator would suf-
fer from combinatorial explosion. As a first remedy, a pre-identification of
essential degrees of freedom out of the set of torsion angles had been applied
up to now. The present paper suggests a different approach based on neural
networks: its idea is to discretize the Markov operator via self-organizing
(box) maps. The thus obtained box discretization then serves as a prerequi-
site for the subsequent Perron cluster analysis. Moreover, this approach also
permits exploitation of additional structure within embedded simulations.
As it turns out, the new method is fully automatic and efficient also in the
treatment of biomolecules. This is exemplified by numerical results.

Z1IB—Report 00-52. Hinnerk Stiiben. Hadron masses from dynamical, non-
perturbatively O(a) improved Wilson fermions.
Abstract: We present results on light hadron masses from simulations of
full QCD and report on experiences in running such simulations on a Hitachi
SR8000-F1 supercomputer.

ZIB—Report 00-53. Sven O. Krumke; Jorg Rambau; Steffen Weider. An
Approximation Algorithm for the Non-Preemptive Capacitated Dial-a-Ride
Problem.

Abstract: In the Capacitated Dial-a-Ride Problem (CDARP) we are gi-
ven a transportation network and a finite set of transportation jobs. Each
job specifies the source and target location which are both part of the net-
work. A server which can carry at most C' objects at a time can move on
the transportation network in order to process the transportation requests.
The problem CDARP consists of finding a shortest transportation for the
jobs starting and ending at a designated start location.

In this paper we are concerned with the restriction of CDARP to graphs
which are simple paths. This setting arises for instance when modelling ap-
plications in elevator transportation systems. It is known that even for this
restricted class of graphs CDARP is NP-hard to solve. We provide a poly-
nomial time approximation algorithm that finds a transportion of length at
most thrice the length of the optimal transportation.

Z1IB—Report 00-54. Frank Schmidt; Tilmann Friese; Lin Zschiedrich; Peter
Deuflhard. Adaptive Multigrid Methods for the Vectorial Mazwell Figenva-
lue Problem for Optical Waveguide Design.

Abstract: This paper has been motivated by the need for a fast robust ad-
aptive multigrid method to solve the vectorial Maxwell eigenvalue problem
arising from the design of optical chips. Our nonlinear multigrid methods
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are based on a previous method for the scalar Helmholtz equation, which
must be modified to cope with the null space of the Maxwell operator due
to the divergence condition. We present two different approaches. First,
we present a multigrid algorithm based on an edge element discretization
of time-harmonic Maxwell’s equations, including the divergence condition.
Second, an explicit elimination of longitudinal magnetic components leads
to a nodal discretization known to avoid discrete spurious modes also and
a vectorial eigenvalue problem, for which we present a multigrid solver.
Numerical examples show that the edge element discretization clearly out-
performs the nodal element approach.

ZIB—Report 00-55. Sven O. Krumke; Jorg Rambau. Online Optimierung.

Abstract: Wie soll man einen Aufzug steuern, wenn man keine Informatio-
nen iiber zukiinftige Fahrauftrige besitzt? Soll man eine Bahncard kaufen,
wenn die néchsten Bahnreisen noch unbekannt sind?

In der klassischen kombinatorischen Optimierung geht man davon aus, dafl
die Daten jeder Probleminstanz vollstindig gegeben sind. In vielen Féllen
modelliert diese Offline-Optimierung jedoch die Situationen aus Anwen-
dungen nur ungentigend. Zahlreiche Problemstellungen in der Praxis sind
in natiirlicher Weise online: Sie erfordern Entscheidungen, die unmittelbar
und ohne Wissen zukiinftiger Freignisse getroffen werden miissen.

Als ein Standardmittel zur Beurteilung von Online-Algorithmen hat sich
die kompetitive Analyse durchgesetzt. Dabei vergleicht man den Zielfunk-
tionswert einer vom Online-Algorithmus generierten Losung mit dem Wert
einer optimalen Offline-Losung. Mit Hilfe der kompetitiven Analyse werden
im Skript Algorithmen zum Caching, Netzwerk-Routing, Scheduling und
zu Transportaufgaben untersucht. Auch die Schwéchen der kompetitiven
Analyse werden aufgezeigt und alternative Analysekonzepte vorgestellt.
Neben der theoretischen Seite werden auch die Anwendungen der Online-
Optimierung in der Praxis, vor allem bei Problemen der innerbetrieblichen
Logistik, beleuchtet. Bei der Steuerung automatischer Transportsysteme
tritt eine Fiille von Online-Problemen auf. Hierbei werden an die Algorith-
men oftmals weitere Anforderungen gestellt. So miissen Entscheidungen un-
ter strikten Zeitbeschrankungen gefillt werden (Echtzeit-Anforderungen).
Dieses Skript ist aus dem Online-Teil der Vorlesung “Ausgewéhlte Kapitel
aus der ganzzahligen Optimierung” (Wintersemester 1999/2000) und der
Vorlesung “Online Optimierung” (Sommersemester 2000) an der Techni-
schen Universitét Berlin entstanden.

ZIB—Report 00-56. Stefan Volkwein; Martin Weiser. Affine Invariant Con-

vergence Analysis for Ineract Augmented Lagrangian-SQP Methods.

Abstract: An affine invariant convergence analysis for inexact augmented
Lagrangian-SQP methods is presented. The theory is used for the construc-
tion of an accuracy matching between iteration errors and truncation errors,
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which arise from the inexact linear system solves. The theoretical investi-
gations are illustrated numerically by an optimal control problem for the
Burgers equation.

ZIB—Report 00-57. Martin Grotschel; Irene Fonseca; Mark Davis. Round Ta-
ble: The Impact of Mathematical Research on Industry and Vice Versa.
Abstract: This paper is a summary of the Round Table: “The Impact of
Mathematical Research on Industry and Vice Versa” held at 3ecm in Bar-
celona on July 11, 2000.

The round table started with contributions of the three panelists. Irene
Fonseca, the panel chair, opened the discussion by stating six questions ad-
dressing the main issues of the round table topic. She presented the panel’s
answers to these questions, drawing on many examples from her own aca-
demic experience.

In the following additional presentations, the other two panel members
added further points of view based on their personal involvement with in-
dustry. The round table ended with a lively discussion with members from
the audience.

This written summary of the oral presentations follows the structure of the
round table indicated above.

ZIB—Report 00-58. Martin Grotschel. Frequency Assignment in Mobile Phone
Systems.
Abstract: Wireless communication networks employ radio frequencies to
establish communication links.
The available radio spectrum is very limited. To meet today’s radio commu-
nication demand, this resource has to be administered and reused carefully
in order to control mutual interference. The reuse can be organized via se-
paration in space, time, or frequency, for example. The problem, therefore,
arises to distribute frequencies to links in a “reasonable manner”. This is
the basic form of the frequency assignment problem. What “reasonable”
means, how to quantify this measure of quality, which technical side cons-
traints to consider cannot be answered in general. The exact specification
of this task and its mathematical model depend heavily on the particular
application considered.
In this paper we discuss this issue with respect to the GSM standard for
mobile communication.
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H. F. Zeilhofer, S. Zachow, J.D. Fairley, R. Sader, P. Deuflhard, Treatment
Planning and Simulation in Craniofacial Surgery with Virtual Reality Tech-
niques, in J. of Cranio-Maxillofacial Surgery 28 (Suppl 1), 2000, p. 28.

H.F. Zeilhofer, R. Sader, V. Apostolescu, K.H. Hoffmann, M. Gobel, H.-
C. Hege, Die Bedeutung breitbandiger und leistungsfihiger Kommunikati-

onsinfrastrukturen fir die kraniomaxillofaziale Chirurgie, Bildverarbeitung
fiir die Medizin 2000, Miinchen, 2000.
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A. Bley, M. Grotschel und R. Wessély, Design of broadband virtual pri-
vate networks: Model and heuristics for B-WiN, Robust Communication
Networks: Interconnection and Survivability (N. Dean, D. Frank Hsu und
R. Ravi, Hrsg.), DIMACS Series in Discrete Mathematics and Theoretical
Computer Science, Band 53, 2000, 1-16.

Malte Zockler, Detlev Stalling, Hans-Christian Hege, Fast and Intuitive Ge-
neration of Geometric Shape Transitions, The Visual Computer, Vol. 16,
Issue 5, 2000, pp. 241-253.

Monographien
R. Burkard, P. Deuflhard, A. Jameson, G. Strang, J.L.. Lions, V. Capasso,

H. Engl, J. Periaux (eds.): Computational Mathematics Driven by Industrial
Problems. Lecture Notes in Mathematics, Vol. 1739, Springer, Berlin, 2000.

. K. Gatermann, Computer Algebra Methods for Equivariant Dynamical Sy-

stems, Lecture Notes in Mathematics, Vol. 1728, Springer, Berlin, 2000.

J. Lang, Adaptive Multilevel Solution of Nonlinear Parabolic PDE Sy-
stems. Theory, Algorithm, and Applications, Lecture Notes in Computa-
tional Science and Engineering, Vol. 16, Springer, Berlin, 2000.

A. Wagler, Critical Edges in Perfect Graphs, Cuvillier Verlag, Gottingen,
Dissertation, Technische Universitdat Berlin, 2000.

R. Wessily, DImensioning Survivable Capacitated NETworks, Cuvillier Ver-
lag, Gottingen, Dissertation, Technische Universitdat Berlin, 2000.

Habilitationen

Technische Universitidt Berlin

Christoph Helmberg (Abt. Optimierung)

5.6

Semidefinite Programming for Combinatorial Optimization
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Dissertationen

Freie Universitit Berlin

Peter Nettesheim (Abt. Numerische Analysis und Modellierung)

Mixed quantum—classical dynamics: a unified approach to mathematical mo-
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delling and numerical simulation
Betreuer: Peter Deuflhard (FU Berlin und ZIB)

Technische Universitidt Berlin

Hermann Stolle (Abt. Optimierung)
Mathematische Modellierung und Losung von Optimierungsproblemen bei
der Planung von Telefonnetzen
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Annegret Wagler (Abt. Optimierung)
Critical Edges in Perfect Graphs
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Roland Wessily (Abt. Optimierung)
DImension in Survivable Capacitated NETworks
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Universitit Paderborn

J6rn Gehring (Abt. Computer Science Research)
Entwurf und Implementierung eines verteilten Systems zum Metacomputer-
Management
Betreuer: Alexander Reinefeld (HU Berlin und ZIB)

5.7 Diplomarbeiten

Freie Universitit Berlin

Torsten Albrecht (Abt. Numerische Analysis und Modellierung)
Anwendung algebraischer Methoden auf symmetrische Probleme der Robotik
Betreuer: Karin Gatermann (FU Berlin und ZIB)

Technische Universitidt Berlin

Bettina Gliick (Abt. Optimierung)
Online-Steuerungen automatischer Transportsysteme bei vertretbarer Bela-

stung
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Oleg Minz (Abt. Optimierung)
Schnittebenenverfahren fir das m-cost ATSP
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Nils Meifiner (Abt. Optimierung)
Innere-Punkte-Methoden zur Lésung semidefiniter Programme: Vergleich
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verschiedener Suchrichtungen
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Sven Orgel (Abt. Optimierung)
Kapazititserweiterung — bei  Telekommunikationsnetzwerken: — Anwen-
dung von Mixed-Integer- Rounding und verallgemeinerten Flow-Cut-Set-
Ungleichungen
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Tobias Pfender (Abt. Optimierung)
Arboreszenz-Flisse in Graphen: polyedrische Untersuchungen
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Jan Radonz (Abt. Optimierung)
Link Restoration with Cut and Branch
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Steffen Weider (Abt. Optimierung)
Steuerung von Mehrplatz-Aufziigen
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Humboldt-Universitit zu Berlin

Thomas Roblitz (Computer Science Research)
Kommunikation in verteilten Systemen mit gemeinsamem Speicher

Betreuer: Alexander Reinefeld (HU Berlin und ZIB)

Florian Schintke (Computer Science Research)
Ermattlung von Programmlaufzeiten anhand von Speicherzugriffen, Micro-

benchmarks und Sitmulation von Speicherhierarchien
Betreuer: Alexander Reinefeld (HU Berlin und ZIB)
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Produkte

6.1 CodeLib

Das ZIB entwickelt und unterhélt eine Sammlung von numerischen Algorith-
men, genannt CODELIB, fiir Anwendungen auf dem Gebiet “Scientific Com-
puting”. Weitere Informationen finden sich auf den Codelib Webseiten unter:
http://www.zib.de /SciSoft /Codel.ib/.

Schwerpunkt der Entwicklungs— und Pflegearbeiten war im Berichtszeitraum
die Weiterentwicklung der KARDOS-Software zur Losung von nichtlinearen
partiellen Differentialgleichungen. Aktuelle Informationen finden sich unter:
ftp://ftp.zib.de/pub/elib/codelib

Ansprechpartner: Ulrich Nowak (nowak@zib.de)

6.2 Amira

AMIRA ist ein modulares, objektorientiertes Softwaresystem mit vielfaltigen
Funktionen zur Bildverarbeitung, Geometrie-Rekonstruktion und Visualisierung.
Das System verfiigt iiber eine leicht bedienbare grafische Benutzungsoberflidche
und kann per Skript gesteuert werden. Ein generischer Programmkern kann um
anwendungsspezifische Module erginzt werden. Auf diese Weise ist es moglich,
fiir viele Anwendungsbereiche mafigeschneiderte Problemlésungen zu realisieren.
Kooperationspartner des ZIB konnen die Software kostenfrei erhalten.

Eine professionelle End-User-Version mit einem ausgewéhlten Satz von Modulen
sowie eine erweiterbare Entwickler-Version werden auch kommerziell angeboten.
Dabei werden die Betriebssysteme IRIX, SUN Solaris, HP-UX, Linux und
Windows 9x/NT4/2000 unterstiitzt.

Aktuelle Informationen finden sich unter: http://amira.zib.de.

Ansprechpartner: Malte Zockler (zoeckler@zib.de)
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6.3 HyperPlan

HyperPlan ist eine fachspezifische Erweiterung des oben beschriebenen Softwa-
resystems Amira. Das System dient dazu, Hyperthermie-Behandlungen in der
Krebstherapie computer-gestiitzt vorauszuplanen. HyperPlan enthilt Komponen-
ten zur Visualisierung, Modellerstellung, Simulation und Optimierung und inte-
griert damit alle notwendigen Werkzeuge zur Erstellung von patientenspezifischen
Behandlungsplanen.

Das System wird von der Firma Dr. Sennewald Medizintechnik GmbH (Miinchen)
kommerziell vertrieben.

Ansprechpartner: Detlev Stalling (stalling@zib.de)

6.4 DOCH+

DOCH+ ist ein Tool zur Dokumentation von C-; C+4- und Java-Programmen.
Es extrahiert Information aus Header-Files und wandelt diese in HTMIL-Text
fiir online-Dokumentation bzw. KTEX fiir qualitativ hochwertige Ausdrucke.
DOCH+ ist unter http://www.zib.de/Visual/software/doc++ frei erhiltlich.

Ansprechpartner: Malte Zockler (zoeckler@zib.de)

6.5 1Te

iTe ist ein intuitives und einfach zu benutzendes Tool zur Erstellung von KTRX-
und TEX-Dokumenten. iTe erlaubt es, beliebige Textfragmente wie Bilder, Glei-
chungen oder Beschriftungen zu selektieren und dann interaktiv zu verschieben,
drehen und zu skalieren. i'Te ist in die (X)Emacs-Editoren integriert und auf je-
dem Unix-System lauffihig. Unter http://www.zib.de/Visual/software/ite
ist die aktuelle Version 2.02 verfiigbar.

Ansprechpartner: Georg Skorobohatyj (skorobohatyj@zib.de)

6.6 VTL

Die C++-Bibliothek VTL (Views Template Library) bildet eine diinne Abstrakti-
onsschicht iber der Standard Template Library. Sie stellt verschiedene dynamisch
berechnete Sichten auf Datensétze zur Verfligung, so daff auf Untermengen oder
abgewandelte Daten zugegriffen werden kann, ohne die zugrundeliegenden Da-
tensitze zu kopieren. Durch die Verwendung moderner Template-Techniken wird
dabei eine besonders hohe Flexibilitdat in der Anwendung ermoglicht. VTL ist frei
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erhéltlich.
Aktuelle Informationen finden sich unter: http://www.zib.de/weiser /vtl/

Ansprechpartner: Martin Weiser (weiser@zib.de)

6.7 ldasim - Simulator fiir Speicherhierarchien

ldasim ist ein Simulator fiir Speicherhierarchien zum Berechnen des Einflusses
von Speicherzugriffen auf die Ausfithrungsdauer eines Programms. Der 1dasim ar-
beitet nach dem Latency-of-Data-Access (LDA) Kostenmodell, das beliebig viele
hierarchische Speicherebenen mit unterschiedlichen Latenzzeiten beriicksichtigt.
Der Simulator kann fiir Systeme mit unterschiedlichen Speicherarchitekturen kon-
figuriert werden und unterstiitzt auch Mehrprozessorsysteme mit gemeinsamem
Speicher (SMP-Systeme) mit verschiedenen Koharenzprotokollen.

Die Ergebnisse des Simulators kénnen der Optimierung von Speicherhierarchien
oder der Optimierung von Programmen dienen. Die Analyse eines Programms
erfolgt wihrend dessen Ausfithrung auf einem von der simulierten Rechnerarchi-
tektur unabhéngigen Rechner, nachdem das Programm von Hand instrumentiert
wurde.

Der Simulator wurde in C++ implementiert und unter der GNU General Public
Licence veroffentlicht.

Eine detaillierte Beschreibung befindet sich im Technischen Bericht ZR-00-33
(ftp://ftp.zib.de/pub/zib-publications/reports/ZR-00-33.ps). Aktuelle
Informationen finden sich unter: http://www.zib.de/schintke /ldasim/

Ansprechpartner: Florian Schintke (schintke@zib.de)

6.8 dmscp - Sicherer und schneller Dateitransfer iiber das
Internet

Im Zusammenhang mit Sicherheitsproblemen im Internet wird die Nutzung klas-
sischer Dateitransfertools (wie ftp) zunehmend erschwert. Das mit der Secure
Shell (ssh) gekoppelte scp ist wegen der Verschliisselung der Nutzdaten fiir grofie
Datenmengen ungeeignet. Eine Kompromif§lésung ist das ebenfalls auf ssh auf-
setzende im ZIB entwickelte Produkt dmscp. Hier geschieht die Sitzungssteuerung
und das Ubertragen der Metadaten verschliisselt und die Nutzdaten werden un-
verschliisselt ibertragen. Eine Reihe von Mafinahmen verhindert das unbemerkte
Verédndern der Nutzdaten innerhalb des Netzes.

Zusatzlich hat dmscp eine Reihe von Features, die im Zusammenhang mit Data
Migration stehen, wie Filefragmentierung und Handeln voller Dateisysteme.
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Aufgrund von Optimierung sowohl in der rechnerlokalen Fin-/Ausgabe als auch
im Netz ist dmscp bis zu zweimal schneller als ftp.

Ein user front end (yscp) bietet eine Syntax, die gewohnten Produkten (rcp/scp)
entspricht.

dmscp wird deutschlandweit vor allem im Hochleistungsbereich und an einigen
wissenschaftlichen Einrichtungen in den USA genutzt.

(sieche auch http://mss.zib.de/mss/dmscp_paper_20000220.ps). Aktuelle In-
formationen finden sich unter: http://mss.zib.de /mss

Ansprechpartner: Manfred Stolle (stolle@zib.de)

6.9 Beitrage zu Computeralgebra—Systemen

Das ZIB vertreibt den LISP Dialekt Portable Standard LISP (PSL) in der Ver-
sion 4.2 und das darauf aufbauende Programmsystem REDUCE fiir symbolische
Mathematik (Anthony C. Hearn et al.). Im Jahre 1999 wurde die Version 3.7
weltweit fiir zahlreiche Rechnersysteme freigegeben. Zusétzlich wurden vom ZIB
Vertriebslizenzen vergeben an Joint Institute for Nuclear Research (Dubna, Ruf3-
land), Queen Mary and Westfield College (London), Technische Universitiat Prag
(Tschechien) und Academia Sinica (Beijing, PR China) sowie Software-Handler
in Japan, Korea und Polen.

An vielen Modulen wurden im Berichtszeitraum wesentliche Erweiterungen vor-
genommen. Die aktualisierten Versionen sind Bestandteil der neuen REDUCE
Version 3.7.

Folgende Beitréige des ZIB sind Bestandteile von Computeralgebra—Systemen:
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REDUCE

BOOLEAN Boolesche Algebra (H. Melenk)

DEFINT Bestimmte Integrale, auch mit unendlichem Intervall
(W. Neun, K. Gaskell, S. Kameny)

FPS Differentialgleichungen und  symbolische  Potenzreihen
(W. Neun, W. Koepf)

GNUPLOT Interface zum Grafikpaket GNUPLOT (H. Melenk)

GROEBNER Grobner-Basen und Losen algebraischer Gleichungssysteme
(H. Melenk, H.M. Moller, W. Neun)

IDEALS Rechnen in polynomialen Idealen (H. Melenk)

INEQ Losen linearer Ungleichungssysteme (H. Melenk)

LINALG Diverse Funktionen aus der linearen Algebra (M. Rebbeck)

MATHML Interface zu MathML (L. Alvarez)

MSOLVE Losen modularer Gleichungen und Systeme (H. Melenk)

NCPOLY Nichtkommutative Polynome (H. Melenk, J. Apel)

NORMFORM Normalformen von Matrizen (M. Rebbeck, T. Moulders)

NUMERIC Numerische (approximative) Algorithmen (H. Melenk)

QSUM Summation von g¢-hypergeometrischen Termen (H. Béing,
W. Koepf)

RATINT Rationale Integration (N. Langmead)

RATAPRX Rationale Approximation (L. Temme, W. Koepf)

REACTEQN Chemische Reaktionssysteme (H. Melenk)

RDEBUG Debug im Algebraischen Mode (H. Melenk)

RESIDUE Berechnung von Residuen (W. Koepf)

SINGULAR Auffinden von Singularitdten (D. Waugh)

SPARSE Sparse Matrizen (S. Scowcroft)

SPECFN Spezielle Funktionen (W. Neun, C. Cannam et al.)

SYMMETRY Blockdiagonalformen symmetrischer Matrizen (K. Gater-
mann)

TAYLOR Multivariate abgebrochene Taylorreihen (R. Schopf)

TRIGINT Trigonometrische Integration (N. Langmead)

TRIGSIMP Simplifikation von trigonometrischen Ausdriicken (W. Koepf,
H. Melenk, A. Bernig)

ZEILBERG Symbolische Summation (W. Koepf, G. Stolting)

ZTRANS Z-Transformation und inverse Z-Transformation (W. Koepf,

L. Temme)

Diese Pakete sind entweder Bestandteil des Systems REDUCE oder — falls sie
nach der letzten Version entwickelt wurden — iiber anonymous FTP abrufbar.

Ansprechpartner: Winfried Neun (neun@zib.de)
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Mathematica

SpecialFunctions  W. Koepf: Fin Mathematica Package fir die Behandlung von
Differentialgleichungen, Rekursionsgleichungen, symbolischen
Potenzreihen, orthogonalen Polynomen und holonomen spezi-
ellen Funktionen.

Maple

FPS D. Gruntz, W. Koepf: Ein Maple Package fir die Behand-
lung von Differentialgleichungen und symbolischen Potenzrei-
hen. Es ist ferner Teil der share library ab Maple Version
V.3.

summation W. Koepf, G. Stolting: Fin Maple Package fir die symbolische
Summation. Es ist ferner Teil der share library ab Maple
Version V.4.

sumtools W. Koepf: Eine Maple Library fiir die symbolische Summati-
on. Die Library ist Teil von Maple Version V.4.

hsum.mpl W. Koepf: Fin Maple Package zum Buch: Hypergeometric
Summation. An Algorithmic Approach to Hypergeometric Sum-
mation and Special Function Identities.

gsum.mpl H. Béing: Fine Maple Library fir die q-hypergeometrische

Summation.
Verfiigbar: http://www.zib.de/koepf
Ansprechpartner: Wolfram Koepf (koepf@zib.de)

moregroebner Version 3.1 (K. Gatermann) Maple V.5—Paket zur Berech-
nung von Grobner-Basen von Idealen und Modulen, Hilbert-
Reihen.

symmetry Version 3.1 (K. Gatermann, F. Guyard) Maple V.5 Paket zur
Berechnung von Invarianten/Aquivarianten fiir dquivariante
Dynamik.

Aktuelle Informationen finden sich unter: http://www.zib.de/gatermann

Ansprechpartner: Karin Gatermann (gatermann@zib.de)

6.10 KOBV-Suchmaschine

Unter der WWW-Adresse http://www.kobv.de/suche wird seit 05. November
1999 die KOBV-Suchmaschine des Kooperativen Bibliotheksverbundes Berlin-
Brandenburg (KOBYV) bereitgestellt, die im Rahmen des KOBV-Projektes am
Z1B entwickelt wurde. Mit Hilfe der KOBV-Suchmaschine kénnen Nutzer iiber
das WWW in Berliner und brandenburgischen Bibliotheken recherchieren; Bi-
bliothekare kénnen iiber Z39.50 bibliographische Datensétze in ihre lokalen Sy-


http://www.zib.de/koepf
mailto:koepf@zib.de
http://www.zib.de/gatermann
mailto:gatermann@zib.de
http://www.kobv.de/suche

170 Produkte

steme iibernehmen. Die KOBV-Suchmaschine wird sténdig ausgebaut und neue
Bibliotheken werden in den Service eingebunden. Diese Dienstleistung stellt die
KOBV-Projektgruppe am ZIB bereit.

Weitere Informationen finden sich unter: http://www.kobv.de/suche

Ansprechpartner: Monika Kuberek (kuberek@zib.de), Monika Lill
(lill@zib.de), Stefan Lohrum (lohrum@zib.de), Beate Rusch (rusch@zib.de)

6.11 Fremd- und Normdatenserver

Im KOBV-Projekt wurde der Fremd- und Normdatenserver aufgebaut, der fol-
gende Daten enthilt: bibliographische Datensétze aus der Deutschen National-
bibliographie (DNB) seit 1986 (Reihen A, B, H, M, N, T) sowie die drei deut-
schen Normdateien: Gemeinsame Korperschaftsdatei (GKD), Personennamenda-
tei (PND), Schlagwortnormdatei (SWD) sowie die Titeldaten der Zeitschriften-
datenbank (ZDB). Die Daten werden wochentlich aktualisiert (Update der Zeit-
schriften-Titeldaten in Vorbereitung). Die Fremd- und Normdaten werden von
den KOBV-Bibliotheken iiber eine interne Aleph-Schnittstelle oder iiber Z39.50
in das eigene lokale Bibliothekssystem kopiert und dort weiter verarbeitet. Aus
lizenzrechtlichen Griinden ist die Nutzung nur fiir KOBV-Bibliotheken gestattet.
Dieser Service wird von der KOBV-Projektgruppe am ZIB zur Verfiigung gestellt.

Weitere Informationen sind nur einem beschrankten Nutzerkreis zuganglich.

Ansprechpartner: Monika Kuberek (kuberek@zib.de), Monika Lill
(lill@zib.de), Stefan Lohrum (lohrum@zib.de), Beate Rusch (rusch@zib.de)

6.12 KOBV-Informationsserver

Unter der WWW-Adresse http://www.kobv.de wird das zentrale Internet-
Informationsangebot zum Kooperativen Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg
(KOBYV) angeboten. Dieser Service wird von der KOBV-Projektgruppe am ZIB
bereitgestellt. Weitere Informationen finden sich unter: http: //www.kobv.de

Ansprechpartner: Monika Kuberek (kuberek@zib.de), Stefan Lohrum
(lohrum@zib.de)

6.13 WWW-Z39.50 Gateway

Das im Rahmen einer Diplomarbeit entwickelte WWW-739.50-Gateway ermog-
licht einen verteilten Zugriff auf deutsche Bibliotheksdatenbanken, die iiber das
7:39.50 Protokoll ansprechbar sind. Das Ergebnis sind strukturierte Datensétze,
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die in das jeweilige Bibliothekssystem iibernommen werden kénnen. Dariiber hin-
aus bietet ZACK eine verteilte Suche mit Dublettenkontrolle an. Am ZIB wird fiir
KOBV-Bibliotheken iiber das Gateway auch der lizenzrechtlich beschrinkte Zu-
griff auf die Daten der Deutschen Bibliothek erméglicht. Eine frei zugéingliche Ver-
sion von ZACK liegt unter: http://www.biblio.tu-bs.de/zack/ in Braunschweig.

Ansprechpartner: Wolfram Schneider (wosch@infonie.de)

6.14 Math-Net Informationsserver

Unter der WWW-Adresse http://www.math-net.de befindet sich das Portal des
Math-Net. Es dient damit als erste Anlaufstelle, um die dezentral bereitgestell-
ten Dienste innerhalb der Math-Net-Initiative aufzurufen. Am ZIB selbst werden
die Math-Net-Dienste SIGMA (Gesamtindex), Math-Net-Navigator, Math-Net-
Links sowie Math-Net-Software betreut. Weitere Informationen finden sich unter:
http://www.math-net.de

Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz  (dalitz@zib.de), Winfried Neun
(neun@zib.de), Wolfram Sperber (sperber@zib.de)

6.15 Informationsdienste des eLib—Servers

Auf dem vom ZIB betriebenen el.ib—Server werden weiterhin verschiedene Infor-
mationsdienste im World Wide Web angeboten.

Der deutsche Spiegel der Netlib — zuginglich unter: http://elib.zib.de/netlib/
— erlaubt den schnellen Zugriff auf eine fiir Numeriker und Anwender wichtige
Sammlung mathematischer Software und Daten. Zur effizienten Suche ist die
Netlzb mit Dublin Core Metadaten erschlossen.

Die Indexierung der in der Region Berlin—Brandenburg verfiigharen mathema-
tischen WWW-Server mit Hilfe des Harvest-Systems erlaubt die gezielte Suche
nach elektronisch vorhandenen Ressourcen unter:

http://www.math-net.de/search /mibb/.

Die ZIB-Suchmaschine http://www.zib.de/suche/ zum Auffinden lokaler Doku-
mente, die iber den ZIBIS-Server http://www.zib.de/ zugénglich sind, ist eben-
falls mit dem Harvest-System realisiert worden und Teil des eLib-Services.

Die vorgenannten Dienste sind Bestandteile des hierarchisch organisierten Ge-
samtindex SIGMA des Math-Net!.

Eine umfangreiche Sammlung von Links auf weltweit verfiighare mathemati-
sche Ressourcen wird iber die Math—-Net Links to the Mathematical World

Yhttp://www.math-net.de/
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http://www.math-net.de/links/ angeboten, die ebenfalls zu den Kernbestand-
teilen des Math-Net gehoren.

Das Opt-Net als elektronisches Forum (mailto:opt-net-request@zib.de; Subject:
Help) fiir Optimierer besteht seit 1993. Umfangreiche Arbeiten sind im Berichts-
zeitraum fiir die Analyse und Portierung der Software an neuere Betriebssyste-
marchitekturen aufgewendet worden.

Der IMU-Server beinhaltet die elektronischen Ressourcen der International Ma-
thematical Union (IMU) http://elib.zib.de/IMU/, der durch die Kooperation mit
der Furopean Mathematical Society (EMS) in 4 Kontinente auf weltweit 34 ver-
teilte Server gespiegelt wird. Neben den allgemeinen Informationen beinhaltet
der IMU-Server auch die neuesten Bulletins der verschiedenen Kommissionen der
IMU, wie die International Commission of Mathematical Instruction (ICMI), die
Commission on Development and Exchange (CDE) und die International Com-
mission on the History of Mathematics (ICHM).

Der ICM’98-Server informiert weiterhin iiber den International Congress of Ma-
thematicians http://elib.zib.de/ICM98/, der im Jahre 1998 in Berlin stattfand.
Obwohl die Konferenz beendet ist, soll dieser Server zu Demonstrations— und
Dokumentationszwecken weiterhin zuginglich bleiben. Zur langfristigen Archi-

vierung existiert bei der Gesellschaft fiir wissenschaftliche Datenverarbeitung
(GWDG) ein Spiegel http://webdoc.gwdg.de/ICM98/ des ICM’98—Servers.

Weitere Informationen finden sich unter: http://elib.zib.de
Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz (dalitzQzib.de)

6.16 GOS — Datenbank fiir kulturgeschichtliche Daten

Das System GOS dient zur Unterstiitzung der Inventarisierung und Dokumen-
tation im Museum. GOS bietet Datenstrukturen und Verarbeitungsmodule an,
die den komplexen Informationsstrukturen in diesem Bereich besonders angepaft
sind. GOS wird vom ZIB in der Form PC-GOS (fiir Personal Computer) weiter-
gegeben.

Ansprechpartner: Carlos Saro (saro@zib.de)
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Vortriage und Lehrveranstaltungen von
ZIB—Mitarbeitern

7.1 Vortrige und Gastaufenthalte

Wolfgang Baumann

21.03.2000 Simulationen im Bereich der Stromungsmechanik (CFD — Compu-
tational Fluid Dynamics)

Besuch des Leistungskurses Mathematik des Karl-Maibach-Gymnasiums
Friedrichshafen im ZIB

14.06.2000 Supercomputing am Rechenzentrum des ZIB
Besuch von Studenten der FHTW Berlin im ZIB

21.11.2000 Supercomputing am Rechenzentrum des ZIB
Besuch von Studenten der TU Berlin im ZIB

Rudolf Beck

27.06.2000 Algebraic Multigrid for Edge Elements by Component Splitting
International Workshop on Algebraic Multigrid Methods, Sankt Wolfgang—
Strobl, Osterreich

Werner Benger

03.03.2000 Visions of Numerical Relativity
Science and Art 2000 — 3rd Int. Conf. on the Interaction of Art and Fluid
Mechanics, 28.02.-03.03.2000, ETH Ziirich, Schweiz

24.03.2000 Visual Impressions from Numerical Relativity
Hauptvortrag mit Videovorfilhrung. Symposium Quantum Field Theory,
Frithjahrstagung der Deutschen Physikalischen Gesellschaft, Dresden

24.05.2000 Differentialgleichungen tm Universum
Besuch der AG Differentialgleichungen des Canisius-Kollegs

26.06.2000 Visual Impressions from Numerical Relativity
Science Festival 2000, Freiburg i.Br.

173
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15.08.2000 The Cactus Computational Toolkit
Seminar, Multiscale Materials Modeling Group, Cornell Theory Center,
Cornell University, Ithaca, USA

23.08.2000 Porting CCTK to Windows2000 on the Cornell Velocity NT Cluster
Seminar, Multiscale Materials Modeling Group, Cornell Theory Center,
Cornell University, Ithaca, USA

18.09.2000 Visualisierung in der Allgemeinen Relativitdtstheorie
Tagung des Fachausschusses “Computergraphik® der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) im ZIB (zusammen mit R. Kahler u. A. Merzky)

Andreas Bley

12.03.2000 Capacitated Network Design with Multicast Commodities
8th International Conference on Telecommunication Systems: Modeling and
Analysis, Nashville, USA

09.08.2000 Network Optimization for IP Traffic
17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,

USA

17.08.2000 Design of Survivable IP Networks
Mathematical Sciences Research Center Seminar, Bell Laboratories, Lucent
Technologies, Murray Hill (NJ), USA

12.09.2000 Capacitated Network Design with Multicast Commodities
International Conference on Operations Research, Dresden

Ralf Borndorfer

22.06.2000 Scheduling duties by Adaptive Column Generation
8th International Workshop on Computer-Aided Scheduling of Public
Transport, Berlin

05.07.2000 Optimierung im Nahverkehr
Symposium ,, Verkehrsforschung und Mobilitdt“, FAV, Berlin

11.08.2000 Aggregation techniques for 0/1 programming
17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,

USA

09.09.2000 Discrete Relaxations of Combinatorial Programs
Symposium iiber Operations Research 2000, Dresden

10.09.2000 Set Partitioning Optimization Techniques
Symposium iiber Operations Research 2000, Dresden

26.09.2000 Alcuins Transportprobleme
Z1B, Berlin
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27.10.2000 Dienstplanung und Dienstplanoptimierung in Theorie und Praxis
13. MICROBUS Treffen, IVU Traffic Technologies AG, Berlin

08.11.2000 Discrete relaxations of combinatorial programs
Kolloquiumsvortrag, Universitédt Duisburg

Manfred Brandt

21.09.2000 Asymptotic Results and a Markovian Approximation for the M(n)/
M(n)/s+ GI System
Jahrestagung der Deutschen Mathematiker-Vereinigung (DMV), Dresden

Frank Cordes

14.06.2000 Conformational dynamics of biomolecules
Poster— Présentation auf der Tagung “Computational Biophysics”, Nizza,
Frankreich

29.11.2000 Creating a Conformation Library
Konrad-Zuse-Zentrum, Statusseminar mit der AnalytiCon Discovery GmbH

Wolfgang Dalitz

13./14.01.2000 Unicode - Grundlage fiir globale Informationssysteme?
Kick-Off Workshop Carmen, Universitdt Osnabriick

07.02.2000 Math-Net: Realization of Math-Net Services — the technical view
Russian Academy of Science, Center of Scientific Telecommunications and
Information Technologies, Moskau, Rufiland

29.03.2000 Multilinguale Informationssysteme, Anforderungen und Moglich-
keiten
IuK 2000: “Information, Knowledge and Knowledge Management”, Darm-
stadt

16.08.2000 Math-Net - Aktuelle Entwicklungen und Ausblick
Math-Bib-Net Workshop, Gottingen

19.09.2000 Math-Net Navigator und Math-Net Page
DMV-Tagung 2000, Dresden, TuK-Fachgruppe

20.10.2000 Suche in strukturierten (XML) Dokumenten
Projekt Carmen, 52. Frankfurter Buchmesse, 22nd International Booksel-
lers” and Librarians’ Centre (IBLC 2000), Frankfurt/Main

17.11.2000 Digital Libraries Projects
Besuch einer Delegation aus China (Expertengruppe des Kulturministeri-
ums), ZIB, Berlin
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Peter Deuflhard

27.02.2000 Progress Towards a Combined MRI/Hyperthermia System
Invited Talk, High Care 2000, Bochum

30.03.2000 Newton’s Method in Function Space and Stiff Initial Value Problems
Seminar, Mathematics, Universidad de Valladolid, Spanien

31.03.2000 Virtual Patients in Clinical Cancer Therapy Planning
Invited Talk, Conferencia “Matematica, Ciencia y Sociedad”, Medizinische
Fakultat, Universidad de Valladolid, Spanien

04.04.2000 From Molecular Dynamics to Conformational Dynamics in Drug
Design
Hauptvortrag: GAMM-Jahrestagung, Gottingen

06.04.2000 From Molecular Dynamics to Conformational Dynamics in Drug
Design
Workshop on Multiscale Computational Methods in Chemistry and Biology,
Eilat, Israel

24.05.2000 Differentialgleichungen auf der Titanic
Vortrag anlafilich des Besuchs der AG Differentialgleichungen des Canisius—
Kollegs im ZIB

31.05.2000 Scientific Computation — das neue wissenschaftliche Paradigma
Eroffnungsvortrag, Paderborn Institute for Scientific Computation (PaS-
Co), Universitit Paderborn

14.06.2000 From Molecular Dynamics to Conformation Dynamics
Seminar fiir Angewandte Mathematik, Universitat Genf, Schweiz

15.06.200 Optimal Therapy Planning at Virtual Cancer Patients
Fakultédtskolloquium, Universitiat Genf, Schweiz

09.10.2000 Nonlinear Dynamics in Computational Drug Design
Invited Talk, Tagung Trends in Nonlinear Analysis (TiNA 2000), Heidelberg

14.10.2000 Perspectives of Computational Molecular Dynamics
3rd International Workshop for Macromolecular Modelling (A?), Courant
Institute, New York University, New York, USA

02.11.2000 Mathematics in Medicine: Cancer Therapy Planning by Virtual Pa-
tients
Invited Talk, Conference “2000 — The Year of Mathematics”, Hungarian
Academy of Sciences, Budapest, Ungarn

07.11.2000 Genetische Codes: Entschliisseln, verstehen, verantwortlich nutzen
Eroffnungsfeier Studiengang Bioinformatik, FU Berlin

08.11.2000 Optimale Therapieplanung am virtuellen Krebspatienten
Fakultatskolloquium: Fachbereich Mathematik, TU Darmstadt
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12.-18.11.2000 Vortragsreihe im Rahmen des DMV-Seminars “Computational
Mathematics in Chemical Engineering”
Mathematisches Forschungsinstitut Oberwolfach

20.11.2000 Identification of Metastable Dynamical Clusters in Huge Multidi-
mensional Data Sets
Invited Talk, International Symposium on Data Mining & Statistics, Uni-
versitdt Augsburg

11.12.2000 Adaptive Mehrgitter—Methoden fiir den Entwurf optischer Wellen-
leiter

BMBF-Statusseminar “Neue Mathematische Verfahren in Industrie und
Dienstleistung”, Frankfurt am Main

13.12.2000 Computational Mathematics in Medicine and Biotechnology
Symposium “The Role of Mathematics in Germany and Japan”, JGCB,
Berlin

Andreas Eisenblitter

06.03.2000 Bounding Interference in GSM-networks
5th INFORMS Telecommunications Conference, Boca Raton, USA

27.04.2000 Lower bounds on co-channel interference in GSM-networks by semi-
definite programmaing
COST 259, Bergen, Norwegen

26.07.2000 Proving Lower Bounds on Interference in GSM-networks
Frequency Assignment Workshop, Brunel University, England

10.08.2000 Bounding Interference in GSM Cellular Radio Networks by Semide-
finite Programming
17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,
USA

Bodo Erdmann

28.06.2000 Adaptive Linearly Implicit Methods for Instationary Nonlinear Pro-
blems
FEM-3D Jyviskyld, Finnland

Hans-Hermann Frese

23.05.2000 Fortran Programming Models for the Cray T3E
CUG SUMMIT 2000, Noordwijk, Niederlande
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Tobias Galliat

26.05.2000 Self-Organizing Maps Combined with Figenmode Analysis
2nd Int. ICSC Symposium on Neural Computation, Berlin

12.09.2000 Data Enrichment of Molecular Structure: Data Mining within Con-
formational Analysis
Workshop Knowledge Discovery in Biology, 4th European Conference on
Principles and Practice of Knowledge Discovery in Databases, Lyon, Frank-
reich

20.09.2000 Clustering Data of Different Information Levels
IDA 2000, Innsbruck, Osterreich

Izaskun Garrido

09.08.2000 Stochastic model predictive control for a distillation column

17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,
USA

08.09.2000 Mixed finite element models: instability and its consequences
9th Seminar NUMDIFF on Numerical Solution of Differential and
Differential-Algebraic Equations, Halle.

Karin Gatermann

15.01.2000 Symmetrische Gleichungssysteme in der Robotik
Humboldt-Universitét Berlin, Wissenschaftliche Geburtstagsfeier der Ber-
liner Mathematikerinnen fiir Sof’ja Kovalevskaja

18.01.2000 Diinnbesetzte Gleichungssysteme in der Chemie
Kolloquium der Gruppe Computeralgebra der GMD Bonn

08.02.2000 Mass action kinetics and real algebraic geometry
Oberseminar Nichtlineare Dynamik, FU und WIAS Berlin

29.02.2000 Polynomial Systems arising in Chemistry
Vortrag im Eisenbud-Seminar, University of California at Berkeley, USA

17.03.2000 Diinnbesetzte polynomielle Gleichungssysteme in der Reaktionskine-
tik
Institut fir wissenschaftliches Rechnen, Johannes-Kepler Universitit Linz,
Osterreich

07.04.2000 Application of SAGBI bases to dynamics
Sektion Computeralgebra und -analysis, Jahrestagung der GAMM, 03.—
07.04.2000, Gottingen

10.04.2000 Diinnbesetzte polynomielle Gleichungssysteme
Technische Universitat Cottbus
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15.06.2000 Sparse polynomial systems in chemical reaction kinetics
Eingeladener Hauptvortrag auf der AMS-IMS-SIAM Joint Summer Re-
search Conference Symbolic Computation: Solving Equations in Algebra,
Geometry and FEngineering, 11.-15.06.2000, Mt Holyoke College, Massa-
chusetts, USA

18.09.2000 Diinnbesetzte Gleichungssysteme in der Chemie
Ubersichtsvortrag in der Sektion Computeralgebra der DMV-Jahrestagung,
Dresden, 17.-22.09.2000

02.11.2000 Dinnbesetzte Gleichungssysteme in der Chemie
Kolloquium Angewandte Mathematik der Universitdt Hamburg

23.11.2000 Diinnbesetzte polynomielle Gleichungssysteme: Anwendung der
Computeralgebra in der Chemie
Fachbereich Mathematik, Universitiat Bielefeld

08.12.2000 Dinnbesetzte polynomielle Gleichungssysteme in der Chemie
Fachbereich Mathematik, Technische Universitat Miinchen

23.10-22.11.2000 Gastprofessur
Fachbereich Mathematik, Universitdat Hamburg

Ralf Gotz

06.04.2000 Statusbericht iber den Finsatz der Bandtechnologie T9940A
Treffen des AK UNICOS im Max-Planck-Institut fiir Plasmaphysik (IPP)

21.09.2000 Bericht tiber den Finsatz von ZIB-Modifikationen bzw. Ausfdille der
Magnetband Library (STK-9310)
Treffen des AK UNICOS, TU-Dresden

Martin Groétschel

17.01.2000 Mathematical Aspects of Public Transportation
Plenarvortrag, Konferenz “Mathematics and the 21%% Century”, Kairo,
Agypten

28.02.2000 Vertikale und horizontale Integration wissenschaftlicher Informati-
on: Wer setzt die Standards, erhebt die Daten, prift die Qualitit, erhdlt die
Aktualitat?

Global-Info Workshop, BMBF, Bonn

29.02.2000 Math-Net und Didaktik
Jahrestagung der Gesellschaft fiir Didaktik der Mathematik, Potsdam

09.03.2000 Matroids and Optimization
Séminaire du 3° cycle romand de Recherche Opérationnelle, Lac-Noir,
Schweiz



180 Vortrige und Lehrveranstaltungen von ZIB—Mitarbeitern

09.03.2000 Stable Sets, Set Partitioning, and Public Transportation
Séminaire du 3° cycle romand de Recherche Opérationnelle, Lac-Noir,
Schweiz

09.03.2000 Network Design in Telecommunication: Connectivity, Survivability,
and Routing
Séminaire du 3° cycle romand de Recherche Opérationnelle, Lac-Noir,
Schweiz

10.03.2000 Combinatorial Online Optimization
Séminaire du 3° cycle romand de Recherche Opérationnelle, Lac-Noir,
Schweiz

14.03.2000 MathNet: Infodienste fir die Mathematik im Internet
DFN-Workshop, Berlin

17.03.2000 Nichtlineare Werkzeuge der ganzzahligen Optimierung
Mathematisches Kolloquium, Universitdt Tiibingen, Tiibingen

18.03.2000 Mathematik: eine Schlisseltechnologie fiir moderne Telekommunika-
tion
Tag der Mathematik an der Universitédt Tiibingen, Tiibingen

28.03.2000 Math-Net: The Future of Mathematical Information and Communi-

cation?
Conference on “High Performance Scientific Computing”, Hanoi, Vietham

26.04.20000 Wann ist ein Problem lésbar? Computer und die Grenzen des Rech-
nens
Urania, Berlin

09.05.2000 Colouring Mobile Phones
Konferenz zur Graphentheorie, Elgersburg

17.05.2000 Organizing Large Conferences: Pleasure or Nightmare?
Consejo Superior de Investigaciones Cientificas, Madrid, Spanien

17.05.2000 Kdnigsberg’'s Bridges, Ground States, Cuts, and Binary Matroids
IMU-Workshop, Madrid, Spanien

05.06.2000 Die Zukunft des wissenschaftlichen Informationswesens
Universift Frankfurt, Frankfurt a. Main

08.06.2000 Frequenzzuweisung im Mobilfunk
Universitat Kaiserslautern, Kaiserslautern

15.06.2000 P = NP?
Freie Universitéat Berlin, Berlin

26.06.2000 Math-Net: An Open Archive for Mathematics
KOBV-Workshop “From Search Engines to Virtual Libraries”, ZIB, Berlin



7.1 Vortrdge und Gastaufenthalte 181

13.07.2000 The Impact of Mathematical Research on Industry and Vice Versa
374 European Congress of Mathematics, Barcelona, Spanien

07.08.2000 The Development of Integer Programming: A Historical View
Plenarvortrag, 17" International Symposium on Mathematical Program-
ming (ISMP 2000), Atlanta, USA

19.09.2000 Math-Net Internationalisierung: Die ersten Schritte
DMV-Jahrestagung, Dresden

25.09.2000 Designing Telecommunication Networks: Modelling Issues, Mathe-
matical Problems, and some Solutions
Network for Computing and Mathematical Modeling, Université de Mon-
tréal, Montréal, Canada

06.10.2000 Math-Net International: What do we have, what is lo be done?
CEIC-Meeting, Wien, Osterreich

17.10.2000 Mathematik — Schliisselwissenschaft fir Informationstechnik
Vortrag anldBlich der Eroffnung der Ausstellung “Rechenwunder” im Sie-
mensForum, Berlin

04.11.2000 Mathematics and Computers
Bolyai Prize Lecture, Ungarische Akademie der Wissenschaften, Budapest,
Ungarn

09.11.2000 Mathematik/ Computer/ Perspektiven
DMV-Veranstaltung anlédfllich der “Furopean Science and Technology
Week”, ZIB, Berlin

10.11.2000 FElektronisches Publizieren
BBAW-Internet-Tag, Berlin-Brandenburgische Akademie der Wissenschaf-
ten, Berlin

14.11.2000 Quo vadis Bibliotheken?
Sun Summit Bibliotheken 2000, Berlin

17.11.2000 Discrete Mathematics in Telecommunication
“International Conference on Mathematics in Industry and the Services”
Ecole Polytechnique, Palaiseau, Frankreich

20.11.2000 Designing Telecommunication Networks: A Challenge for Combina-
torial Optimization
Université Blaise Pascal, Clermont-Ferrand, Frankreich

05.12.2000 Nonlinear Techniques in Combinatorial Optimization
Tagung “The Mathematics of Discrete Tomography”, Oberwolfach

06.12.2000 Zum Einsatz nichtlinearer Methoden in der ganzzahligen Optimie-
rung
Mathematisches Kolloquium der TU Darmstadt, Darmstadt
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15.12.2000 Frequency Assignment in Mobile Phone Systems
20" Conference on the Foundations of Software Technology and Theoretical
Computer Science, Indian Institute of Technology, New Delhi, Indien

Hans-Christian Hege

15.02.2000 Schwarze Licher in Sicht — immersive Uberwachung und Steuerung
von entfernten Simulationen
DFN-Symposium “Fortgeschrittene Kommunikationstechnik”, ZIB

15.03.2000 Scientific Visualization — eine Wissenschaft ¢
TU Miinchen, Fakultat fiir Mathematik, AG Angewandte Geometrie & Dis-
krete Mathematik

31.03.2000 Virtuelle Realitit in der MKG-Chirurgie
Symposium 2000, Mund-, Kiefer- und Gesichtschirurgie zu Beginn des
21. Jahrhunderts, Klinikum rechts der Isar, TU Miinchen (zusammen mit
S. Zachow, R. Sader und H.-F. Zeilhofer)

12.04.2000 Scientific Visualization and Virtual Reality
IST Workshop on Information Visualisation, European Union, Luxembourg

13.04.2000 Computergestiitzte Arbeitsumgebungen fiir biomedizinische Anwen-
dungen
Universitit Kaiserslautern, Fachbereich Informatik, AG Graphische Daten-
verarbeitung und Computergeometrie

04.05.2000 Aspects of Vector Field Visualization
Escola Superior Politecnica, Universitat Pompeu Fabra, Barcelona, Spanien

10.05.2000 Wissenschaftliche Visualisierung und Virtual Reality
Exkursion von Informatik Studenten der FH Darmstadt, Z1B

22.05.2000 Neue Techniken zur 3D-Bildsegmentierung
Begutachtung des BMBF-Forschungsverbunds "Virtual Brain’, BEO, Pro-
jekttriager Biologie, Energie, Umwelt des BMBF und des BMWi, Berlin

25.05.2000 Visual Support for Conformational Analysis of Biomolecules
Dagstuhl-Seminar Scientific Visualization Schloss Dagstuhl, Wadern

30.06.2000 Netzverteilte Chirurgieplanung
Offizieller Start des Gigabit-Wissenschaftsnetzes (zusammen mit R. Sader
und D. Stalling)

14.07.2000 Entwicklung von Medizinischen Planungssystemen am ZIB
Technologie-Treffen Prognath, Institut fiir Physiologie der Ludwig-
Maximillians-Universitat Miinchen

11.09.2000 Landschaftsvisualisierung - Herausforderungen und Fragen
Workshop ,,Landschaftsvisualisierung® des Instituts fiir Landnutzungssy-
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steme und Landschaftsokologie (Zentrum fiir Agrarlandschafts- und Land-
nutzungsforschung, Miincheberg) im ZIB

18.09.2000 Wissenschaftliche Visualisierung: Forschungsziele am ZIB
Tagung des Fachausschusses “Computergraphik® der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) im ZIB

Christoph Helmberg

10.01.2000 A Spectral Bundle Method with Bounds
Workshop ,,Kontinuierliche Optimierung und Industrieanwendungen®, For-
schungsinstitut Oberwolfach

25.01.2000 Computational Methods for Solving Semidefinite Relaxations
Workshop ,,Linear, Semidefinite Programming and Randomization Methods
for Combinatorial Optimization Problems“, Schloss Dagstuhl, Wadern

17.05.2000 Semidefinite Programmierung
Universitdt Duisburg

09.06.2000 Das Spektrale Biindel-Verfahren
Universitiat zu Koln

16.06.2000 Das Spektrale Biindel-Verfahren zur Ldsung grofier semidefiniter
Programme
Technische Universitédt Braunschweig

19.07.2000 Das Spektrale Biindel-Verfahren
Technische Universitét Berlin

20.08.2000 Implementational Aspects of the Spectral Bundle Method
17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,
USA

03.11.2000 Numerical Evaluation of SBmethod 1.1
7th DIMACS Implementation Challenge: Semidefinite and Related Optimi-
zation Problems, Rutgers, USA

18.12.2000 Cliquen, Cluster, Figenwerte
Universitét des Saarlandes

Thorsten Hohage

23.08.2000 Inverse Medium Scattering Problems: Stability and Numerical Solu-
tion.
WIAS, Berlin

11.12.2000 Untersuchung wvon Streuproblemen mit Hilfe der Laplace-
Transformation und das PML-Verfahren
Institut fiir Numerische und Angewandte Mathematik, Géttingen,
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Ralf Kihler

18.09.2000 Visualisierung in der Allgemeinen Relativitdtstheorie
Tagung des Fachauschusses “Computergraphik® der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) im ZIB (zusammen mit W. Benger u. A. Merzky)

Arie M. C. A. Koster

10.01.2000 Frequency Assignment—>Models and Algorithms
Z1B, Berlin

11.02.2000 The Fdge Capacity Polytope & Network Loading Problems—A Po-
lyhedral Analysis
Z1B, Berlin

07.03.2000 Lower bounds for Minimum Interference Frequency Assignment
Fifth INFORMS Telecommunications Conference, Boca Raton, USA

19.06.—21.06.2000 Forschungsaufenthalt zum Thema ,Network Design®
Department of Quantitative Economics, Universiteit Maastricht, Niederlan-
de

25.07.2000 The La(te)st Results for the CALMA Minimum Interference Fre-
quency Assignment Problems
Frequency Assignment Workshop, Brunel University, Uxbridge (London),
Grofibritannien

09.08.2000 Network Design Problems — A polyhedral analysis of the Fdge Ca-
pacily subpolytope
17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,
USA

04.09.2000 Lower bounds for CALMA Frequency Assignment Problems
2nd Bonn Workshop on Discrete Optimization, Forschungsinstitut fir Dis-
krete Mathematik, Rheinische Friedrich-Wilhelms-Universitédt Bonn

08.09.2000 Optimization of Optical Networks — a DONET project
DONET midterm review meeting, Forschungsinstitut fiir Diskrete Mathe-
matik, Rheinische Friedrich-Wilhelms-Universitdt Bonn

16.10.—20.10.2000 Forschungsaufenthalt zum Thema ,, Treewidth®
Institute of Information and Computing Science, Universiteit Utrecht, Nie-
derlande

Sven Krumke

19.02.2000 Online Dial-A-Ride Problems: Minimizing the Makespan
17th International Symposium on Theoretical Aspects of Computer Science,
Lille, Frankreich
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14.04.2000 Online Dial-A-Ride Problems: Competitive Analysis and Beyond
Gastvortrag Technical University of Eindhoven, Niederlande

01.03.2000 The Online-TSP against Fair Adversaries
4th Ttalian Conference on Algorithms and Complexity, Rom, Italien

16.06.2000 Budget Constrained Minimum Cost Connected Medians
26th Workshop on Graph-Theoretic Concepts in Computer Science, Kon-
stanz

20.06.2000 Das DAISY Dispositionsassistentensystem: Mathematische Model-
lierung
Vortrag beim Allgemeinen Deutschen Automobilclub e.V. (ADAC)

08.08.2000 A New Algorithm for the Network Inhibition Problem
17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,
USA

01.09.2000 Mehrkriterien-Approximation durch Dekomposition
Workshop ,,Future Research in Combinatorial Optimization“, RWTH Aa-
chen

11.09.2000 Simulation Studies for Online Problems
Dagstuhl Seminar ,,Experimental Algorithms“, Schlofi Dagstuhl, Interna-
tional Conference and Research Center for Computer Science

Monika Kuberek

27.01.2000 Der KOBV — Organisatorisches und technisches Verbundmodell
KMK-Sitzung — AG Bibliotheken im ZIB, Berlin

18.04.2000 Fortschrittsbericht KOBYV: Bereitstellung von Normdaten
13. Tagung des SISIS-Anwenderforums Berlin-Brandenburg, Potsdam

08.06.2000 Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin- Brandenburg — ein innova-
tives Konzept
Vortrag in der Reihe “GAFLID - Gespréache im Vorderhaus” bei der Ge-
sellschaft der AbsolventInnen und FreundInnen des Lehrinstituts fiir Doku-
mentation e.V. (GAFLID), Berlin

14.07.2000 The KOBYV Project — Organizational and Technical Concept
Vortrag beim Besuch des litauischen Bibliothekenkonsortiums LINC im ZIB

16.09.2000 Die KOBV-Suchmaschine ein Jahr im Routinebetrieb
2. Aleph-D-A-CH-Treffen der Aleph-Anwender aus Deutschland, Osterreich
und der Schweiz am 15./16. September 2000 im ZIB, Berlin

10.10.2000 Der Kooperative Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV) —
Konzept, Erfahrungen, Ausblick
2. BSZ-Kolloquium des Bibliotheksservice-Zentrums Baden-Wiirttemberg
am 09./10. Oktober 2000, Konstanz
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14.11.2000 Die KOBV-Suchmaschine — Anfinge und Perspektiven
Sun Summit 2000 / Die digitale Bibliothek am 14./15. November 2000,
Berlin

Jens Lang

27.01.2000 Adaptive Linearly Implicit Methods for Nonlinear Parabolic PDE
Systems
CWI, Amsterdam, Niederlande

20.05.2000 Adaptive Methoden zur effizienten Simulation dynamischer Prozesse
21. Norddeutsches Kollogium tiber Angewandte Analysis und Numerik, TU
Berlin

29.05.2000 Fehlerkontrollierte Algorithmen in der Dynamischen Prozefisimula-
tion
Fachgebiet Theorie Elektromagnetischer Felder, TU Darmstadt
26.06.2000 Fehlerkontrollierte Rosenbrock—Verfahren fir Parabolische Differen-

tialgleichungen
Fachbereich Mathematik, T'U Berlin

29.06.2000 Adaptive Finite Elemente in Dynamischen Prozesssimulationen
Fachbereich Mathematik, TU Darmstadt

22.08.2000 KARDOS Software for Nonlinear Parabolic PDE Systems
16th IMACS World Congress 2000 on Scientific Computation, Applied Ma-
thematics and Simulation, Lausanne, Schweiz

24.08.2000 A Two-Dimensional rh-Adaptive FEM Based on a Moving Mesh
PDE
16th IMACS World Congress 2000 on Scientific Computation, Applied Ma-
thematics and Simulation, Lausanne, Schweiz

05.09.2000 Adaptive Multilevel ROW-Methods for Nonlinear PDAFEs
9th Seminar NUMDIFF on Numerical Solution of Differential and
Differential-Algebraic Equations, Halle/Saale

13.09.2000 Adaptive Linearly Implicit Methods in Dynamical Process Simulati-
on
ECCOMAS 2000 on Computational Methods in Applied Sciences and En-
gineering, Barcelona, Spanien

07.11.2000 VMOL via HMOL: Zuerst Raum oder Zeit?
Institut fir Numerische Mathematik, MLU Halle-Wittenberg
14.11.2000 KARDOS via VLUGR: Ein Software—Vergleich
Institut fir Numerische Mathematik, MLU Halle-Wittenberg

24.11.2000 Fehlerkontrolliertes Losen von partiellen DAEs
Fachbereich Mathematik, HU Berlin
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14.12.2000 Adaptive Finite Elemente auf bewegten Gittern
Fachbereich Mathematik, TU Magdeburg

Andreas Libel

11.09.2000 Umlaufoptimierung in MICROBUS 2
MICOBUS Arbeitskreis, IVU Traffic Technologies AG, Berlin

Stefan Lohrum

14.06.2000 KOBYV - Die Suchmaschine des Kooperativen Bibliotheksverbunds
Berlin- Brandenburg
14. DFN-Arbeitstagung iiber Kommunikationsnetze vom 13.-16.06.2000 in
Diisseldorf

27.06.2000 Definition of the Interface Local System / KOBV Search Engine
Workshop: “From Search Engines to Virtual Libraries” vom 26.-27.06.2000
im ZIB

19.09.2000 Using ALEPH 739.50 in Practice - KOBV Search Engine Experi-
ences
11. ICAU Annual Meeting vom 18.-20.09.2000 in Berlin

14.11.2000 Die KOBV-Suchmaschine - Anfange und Perspektiven
Sun Summit 2000 / Die digitale Bibliothek am 14./15. November 2000 in
Berlin

30.11.2000 Anbindung der SISIS-WebOPACS an die KOBV-Suchmaschine
14. SISIS-Anwenderforum Berlin-Brandenburg in Berlin

Joachim Liigger

18.01.2000 Die KOBV-Suchmaschine: Realisierung und Leistung fiir ihre Be-
nutzer
Veranstaltung des Berliner Arbeitskreises Information (BAK) im ZIB

26.06.2000 KOBYV - Virtual Link and Distributed Catalog Record
Workshop: “From Search Engines to Virtual Libraries” vom 26.-27.06.2000
im ZIB

27.06.2000 How to bring a Book into the Web
Workshop: “From Search Engines to Virtual Libraries ” vom 26.-27.06.2000
im ZIB

Frank Lutz

13.01.2000 Triangulierte Mannigfaltigkeiten mit wenigen Ecken
Z1B, Berlin
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15.03.2000 Beispiele triangulierter Mannigfaltigkeiten
Workshop ,,Klassifikation und Erkennung von triangulierten Mannigfaltig-
keiten® des Graduiertenkollegs ,, Algorithmische Diskrete Mathematik“ und
des Européischen Graduiertenkollegs ,, Combinatorics, Geometry, and Com-
putation“, FU Berlin

16.03.2000 Konstruktion und Erkennung von Mannigfaltigkeiten: Computer-
Demo topologischer Software
Workshop ,,Klassifikation und Erkennung von triangulierten Mannigfaltig-
keiten“, FU Berlin

25.09.2000 Triangulations of manifolds with few vertices
Combinatorics Seminar, Department of Mathematics, UC Berkeley, USA

29.09.2000 Triangulated Manifolds with Few Vertices (a computational ap-
proach,)
Department of Mathematics, UC Davis, USA

06.10.2000 Triangulated Manifolds with Few Vertices
Symposium Discrete Mathematics 2000, TU Miinchen

17.12.2000 Kristalle und die Verbindung zum Mars: Dichte Kugelpackungen
flir gute Codes
Thomastagung der Gesellschaft fiir Naturkunde in Wiirttemberg,
Geologisch-Paldontologisches  Institut der Eberhard-Karls-Universitét
Tiibingen

André Merzky

11.04.2000 High- Performance Computing on German Gigabit WANs
ISTHMUS 2000 Conference, Poznan, Polen, zusammen mit A. Reinefeld

13.04.2000 Data Description
1st EGrid Workshop at ISTHMUS 2000, Poznan, Polen

01.09.2000 Data Management WG': Data Managament on the Grid
2nd EGrid Workshop at Europar 2000, Miinchen

01.09.2000 Testbed and Applications WG : European Grid Testbed
2nd EGrid Workshop at Europar 2000, Miinchen

18.09.2000 Visualisierung in der Allgemeinen Relativitdtstheorie
Tagung des Fachausschusses “Computergraphik” der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) im ZIB (zusammen mit W. Benger und R. Kéhler)

Michael Meyer

29.11.2000 Virtual Screening of Conformational Libraries
Konrad-Zuse-Zentrum, Statusseminar mit der AnalytiCon Discovery GmbH
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06.04.2000 Prazisorientied Molecular Modelling
Fachhochschule Gelsenkirchen

Jacek Nadobny

12.04.2000 Modular 3-D phased array applicator for regional hyperthermia
Millennium Conference on Antennas & Propagation, AP 2000, European
Space Agency (ESA), Davos, Switzerland

14.07.2000 Recent research advances of Berlin Hyperthermia Group
Department of Electrical Engineering, University of Idaho, Moscow, Idaho,
USA

18.07.2000 Development of 3D-phased array applicator for deep body hyperther-
mia: FDTD modeling and experimental verification

IEEE Antennas Propagat. Soc. Intern. Symposium, Salt Lake City, Utah,
USA

26.07.2000 Numerical and experimental methods for further development of hy-
perthermia
2000 World Congress on Med. Phys. and Biomed. Eng., Chicago, USA

Winfried Neun

29.03.2000 MathML — der gegenwdrtige Zustand aus Nutzerperspektive
Sitzung der TuK Fachgruppe der DMV, Technische Universitdt Darmstadt

22.04.2000 REDUCE 3.7, MathML and OpenMath
Cathode IT Workshop, CIRM, Luminy, Frankreich

Diana Poensgen

09.02.2000 Corner Polyeder oder Das Gruppenproblem
Z1B, Berlin

Jorg Rambau
03.01.2000 Recent Progress on the Generalized Baues Problem
Workshop ,, Kombinatorik“, Oberwolfach

01.03.2000 The Online-Dial-a-Ride Problem under Reasonable Load
CIAC 2000, Rom, Italien

15.05.2000 Simulation Studies for the Online-Dial-a- Ride Problem
Odysseus 2000, Chania, Kreta/Griechenland

11.08.2000 Online Algorithms for Transportation Problems under Reasonable
Load
17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,
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USA

09.—20.10.2000 Forschungsaufenthalt bei Jesus A. de Loera
University of California Davis, USA

16.10.2000 Where is the Elevator? The Hard Life of Combinatorial Online Al-
gorithms for Transportation Problems
Seminar ,,Optimization“, Davis, USA

21.10.2000 Clircuit Admissible Triangulations of Oriented Matroids
AMS local section meeting, San Francisco, USA

Detlef Reichardt

07.06.2000 Adopting Quantum Chemistry Applications for Metacomputing —
Density Functional Calculations with GAMESS-UK
3rd HLRS Metacomputing Workshop, June 6-7, Stuttgart, (Vortrag mit
T. Steinke)

Alexander Reinefeld

April 2000 Auf dem Weg zum globalen wAnformation Power Grid*
Informatik-Kolloquium, Universitat Klagenfurt, Osterreich

April 2000 High-Performance Computing on German Gigabit WANs
ISTHMUS 2000, Posen, Polen

Mai 2000 HLRN — Die Hochleistungsrechner im Norden
Arbeitskreis ZKI Supercomputing, Zeuthen

Juni 2000 Grid Computing
Expertentreffen der Européischen Union, Briissel, Belgien

Daniel Runge

17.01.2000 Visualisierung im molekularen Kontext
Seminar: Molekiile im Rechner, Freie Universitat Berlin und ZIB (zusam-
men mit Johannes Schmidt-Ehrenberg)

18.09.2000 Visualisierung molekularer Daten
Tagung des Fachausschusses “Computergraphik® der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) im ZIB (zusammen mit Johannes Schmidt-Ehrenberg)

Beate Rusch

20.03.2000 Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg - Erste Erfah-
rungen im Produktionsbetrieb
90. Deutscher Bibliothekartag im Rahmen des Themenkreises XI: Neue Ent-
wicklungen in den Verbund- und Lokalsystemen, Leipzig
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16.09.2000 Dublettenbehandlung in der KOBV-Suchmaschine )
2. Aleph-D-A-CH-Treffen der Aleph-Anwender aus Deutschland, Osterreich
und der Schweiz am 15./16.09.2000 im ZIB, Berlin

Carlos Saro

31.10.2000 Wie lassen sich vorhandene Datenmodelle auf das Conceptual Re-
ference Model der CIDOC (internationaler Arbeitskreis fir Dokumentation
im Museumsbereich) abbilden? Ein Prazistest.
Tagung der Fachgruppe Dokumentation im Deutschen Museumsbund, ZIB
Berlin

Frank Schmidt

11.05.2000 Diskrete transparente Randbedingungen fiir die Schrodinger-
gleichung.
Oberseminar Numerische Mathematik, IWR Heidelberg

11.07.2000 Discrete Nonreflecting Boundary Conditions for the Helmholtz
Equation.
Fifth International Conference on Mathematical and Numerical Aspects of
Wave Propagation — Waves 2000, Santiago de Compostella, Spanien

Johannes Schmidt-Ehrenberg

17.01.2000 Visualisierung im molekularen Kontext
Seminar: Molekiile im Rechner, Freie Universitat Berlin und ZIB (zusam-
men mit Daniel Runge)

18.09.2000 Visualisierung molekularer Daten
Tagung des Fachausschusses “Computergraphik® der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) im ZIB (zusammen mit Daniel Runge)

Martin Seeball

24.05.2000 Differentialgleichungen in der Krebstherapie
Besuch der AG Differentialgleichungen des Canisius-Kollegs am ZIB

18.09.2000 Das Hyperthermie- Planungssystem HyperPlan
Tagung des Fachausschusses “Computergrafik® der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) am ZIB

18.12.2000 Netzwerk-Analyse fiir den Sigma-60 Applikator
Treffen der A-Projekte, Sonderforschungsbereich 273, Charité, Campus
Virchow-Klinikum, Berlin
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Wolfram Sperber

13./14.01.2000 Unicode - Grundlage fiir globale Informationssysteme?
Kick-Off Workshop Carmen, Universitdt Osnabriick

07.02.2000 Math-Net: The concept, the principles, the organization, the state of
the art
Russian Academy of Science, Center of Scientific Telecommunications and
Information Technologies, Moscow, Russia

27.03.2000 Discovery and Structuring of Mathematical Resources: Math-Net
[uK 2000: “Information, Knowledge and Knowledge Management”, Darm-

stadt

29.03.2000 Multilinguale Informationssysteme, Anforderungen und Moglichkei-
ten
[uK 2000: “Information, Knowledge and Knowledge Management”, Darm-
stadt

19.09.2000 Math-Net.de - Ausbau der Regionalstruktur
DMV-Tagung 2000, Dresden, TuK-Fachgruppe

05.10.2000 Math-Net in Germany: The regional concept, technical aspects
Workshop des Committee on Electronic Information and Communication,
Wien, Osterreich

25.10.2000 FEntwicklungen Im Math-Net
Herbsttagung der TuK-Initiative, Arbeitskreis Metadaten, Blaubeuren

30.10.2000 Math-Net: Elektronische Informationsdienste aus der Mathematik
flir die Mathematik
Abschluflworkshop des Projekts “DissOnline”, Berlin

17.11.2000 Digital Libraries Projects
Besuch einer Delegation aus China (Expertengruppe des Kulturministeri-
ums), ZIB, Berlin

20.11.2000 Math-Net: An Overview
2. Workshop des Schema Project, Bonn

Detlev Stalling

05.05.2000 Einfihrung in das Software-System HyperPlan
1. Treffen des Arbeitskreises HyperPlan, veranstaltet von Dr. Sennewald
Medizintechnik GmbH in Berlin

18.05.2000 Amira - An Integrated System for 3D-Data Visualization and Geo-
metry Reconstruction
European TGS User’s Group Meeting, Institut fiir graphische Datenverar-
beitung, Darmstadt
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18.09.2000 3D-Datenvisualisierung mit Amira
Tagung des Fachausschusses “Computergrafik® der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) am ZIB

05.12.2000 Hyperthermie- Planung am virtuellen Krebspatienten
VDI-Kollogium am Institut fiir Verfahrenstechnik, Universitdt Hannover

Regine Stein

31.10.2000 Wie lassen sich vorhandene Datenmodelle auf das Conceptual Re-
ference Model der CIDOC (internationaler Arbeitskreis fiir Dokumentation
im Museumsbereich) abbilden? Ein Prazistest.
Tagung der Fachgruppe Dokumentation im Deutschen Museumsbund, ZIB
Berlin

Marc Steinbach

28.01.2000 Robuste Prozessregelung durch Stochastische Optimierung
DFG-Workshop ,,Optimierungsprobleme bei unsicheren Daten®“, WIAS,
Berlin

21.02.2000 Hierarchical Sparsity in Multistage C'onvex Stochastic Programs
Stochastic Optimization: Algorithms and Applications, Gainesville, Florida,
USA

11.05.2000 Efficient Algorithms for Multistage Stochastic Optimization
Fast Solution of Discretized Optimization Problems, WIAS, Berlin

20.06.2000 Tree Recursion in Interior Point Methods for Multistage Stochastic
Programs
University of Cambridge, England

22.06.2000 Tree Recursion for Multistage Stochastic Programs: Refinement and
Applications
University of Cambridge, England

19.07.2000 A Stochastic Programming Approach to Robust Model Predictive
Control
European Conference on Operational Research, Budapest, Ungarn

10.08.2000 Fast Algorithms for Multistage Stochastic Programs in Dynamic
Portfolio Management

International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta, Geor-
gia, USA

14.08.2000 Tree-Sparse Optimization in Process Engineering and Finance
Rice University, Houston, Texas, USA
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Thomas Steinke

21.02.2000 Tools for Parallel Quantum Chemistry Software
Winterschool ”Modern Methods and Algorithms of Quantum Chemistry“,
Forschungszentrum Jiilich

07.06.2000 Adopting Quantum Chemistry Applications for Metacomputing —
Density Functional Calculations with GAMESS-UK
3rd HLRS Metacomputing Workshop, Stuttgart (Vortrag mit D. Reichardt)

16.06.2000 Quantum Chemical Molecular Calculations on Supercomputers
Forschungsseminar ” Wissenschaftliches Rechnen in den Naturwissenschaf-
ten und der Medizin”, Interdisziplinidres Zentrum fiir Wissenschaftliches
Rechnen (IZWR), Friedrich-Schiller-Universitit Jena

Manfred Stolle

25.02.2000 Security Aspects of Bulky Data Transfer via the Internet
Workshop on Advanced Data Storage / Management Techniques for High
Performance Computing, Daresbury Lab, Warrington, UK

01.03.2000 Anwendung der perl-Datenbank-Schnittstelle
Kolloquium der Zentraleinrichtung Datenverarbeitung der Freien Univer-
sitdat Berlin

Hinnerk Stiiben

17.08.2000 Hadron masses from dynamical, non-perturbatively O{a) improved
Wilson fermions
Lattice 2000 — The XVIII International Symposium on Lattice Field Theo-

ry, Bangalore, India

Luis Miguel Torres
28.09.2000 Online Set Partitioning
Z1B, Berlin

02.11.2000 Online Set Partitioning (2)
Z1B, Berlin

Annegret Wagler

18.02.2000 Chritical Edges in Perfect Graphs
24. Berliner Algorithmentag, Technische Universitat Berlin

11.08.2000 Chritical Edges in Perfect Graphs
17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,
USA
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12.09.2000 Critically and Anticritically Perfect Graphs
Optimal Discrete Structures and Algorithms, Universitat Rostock

27.11.2000 Rang-perfekte und schwach rang-perfekte Graphen
Graduiertenkolleg Diskrete Algorithmische Mathematik, ZIB, Berlin

Martin Weiser

10.10.2000 The View Template Library
Workshop on C++ Template Programming, Erfurt

Roland Wessily

25.01.2000 Optimierung ausfallsicherer Kommunikationsnetze
T-Nova, Berlin

08.03.2000 Integrated Capacity Optimization for Survivable Networks using
Path Restoration
5th INFORMS Telecommunications Conference, Boca Raton, USA

26.04.2000 DImensioning Survivable Capacitated NETworks
Dissertationsvortrag, Berlin

07.07.2000 DISCNET
TELEKOM AUSTRIA, Wien, Osterreich

08.08.2000 Solving Large-Scale Survivable Network Design Problems
17th International Symposium on Mathematical Programming, Atlanta,
USA

26.09.2000 DImensioning Survivable Capacitated NETworks
First Polish-German Teletraffic Conference, Dresden

09.10.2000 Optimization in Telecommunications
Business School, Fribourg, Schweiz

23.11.2000 Optimierung ausfallsicherer Telekommunikationsnetze
Alcatel, Stuttgart

Stefan Zachow

31.03.2000 Virtuelle Realitit in der MKG-Chirurgie
Symposium 2000, Mund-, Kiefer- und Gesichtschirurgie zu Beginn des
21. Jahrhunderts, Klinikum rechts der Isar, TU Miinchen (zusammen mit
H.-C. Hege, R. Sader und H.-F. Zeilhofer)

21.06.2000 Computer Assisted Cranio-Mazxillofacial Surgery
Fourth IEEE EMBS International Summer School on Biomedical Imaging,
Ile de Berder, Bretagne, Frankreich
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29.06.2000 Finite-Element Simulation of Soft Tissue Deformation
Computer Assisted Radiology and Surgery — CARS 2000, San Francisco,
USA

18.09.2000 Computergestiitzte Chirurgie: Forschungsziele am ZIB
Tagung des Fachausschusses “Computergrafik® der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) am ZIB

Malte Zockler

22.05.2000 Amira - Virtuelles Neuroanatomie-Labor
Begutachtung des BMBF-Forschungsverbunds “Virtual Brain”, BEO, Pro-
jekttriager Biologie, Energie, Umwelt des BMBF und des BMWi, Berlin

18.09.2000 Visualisierung in der Neuroanatomie
Tagung des Fachausschusses “Computergraphik® der Gesellschaft fiir Infor-
matik (GI) im ZIB

Lin Zschiedrich

03.02.2000 Diskrete Transparente Randbedingungen fiir zeitharmonische Wel-
lengleichungen.
Diplomanden- und Doktorandenseminar FU Berlin

Adrian Zymolka

10.01.2000 Optimierung optischer Netze
Z1B, Berlin

23.02.2000 Modellierung optischer Netze
Z1B, Berlin

02.09.2000 Design optischer Netze
Workshop ,,Future Research in Combinatorial Optimization“, RWTH Aa-
chen

23.11.2000 Modellierung optischer Netze
Alcatel, Stuttgart

7.2 Vorlesungen und Seminare

Wolfgang Baumann: TU Berlin

WS 99/00 Aktuelle Arbeitstechniken der Informations- und Kommunikations-
technik fiir Ingenieure (Integrierte Lehrveranstaltung, mit F. Thiele)

03.—07.04.2000 Finfihrung in die parallele Programmierung mit MPI (FUB



7.2 Vorlesungen und Seminare 197

und HU, Veranstalter: Wolfgang Baumann, Alexander Reinefeld und Hin-
nerk Stiiben)

Manfred Brandt: HU Berlin
SS 00 Funktionentheorie (Vorlesung/Ubung)

Frank Cordes: FU Berlin

SS 00 Molekiile im Rechner (Seminar)
Mitveranstalter: C. Schiitte, B. Schmidt (FUB)

WS 00/01 Von der Sequenz zur Struktur von Biomolekiilen (Vorlesung im Stu-
diengang Bioinformatik)
Mitveranstalter: M. Meyer

Peter Deuflhard: FU Berlin

WS 99/00, SS 00 Oberseminar Numerische Mathematik/Scientific Computing
(Mitveranstalter: E. Bansch (FUB/WIAS), H. Gajewski (FUB/WIAS), R.
Klein (FUB/PIK/ZIB), R. Kornhuber (FUB), R. Mérz (HU), C. Schiitte
(FUB), J. Sprekels (HU/WIAS), F. Troltzsch (TUB))

WS 99/00 Numerik partieller Differentialgleichungen (Vorlesung)
SS 00 Numerik gewdhnlicher Differentialgleichungen (Vorlesung)

Karin Gatermann: FU Berlin

WS 99/00 Verzweigungstheorie (Vorlesung)
SS 00 Einfihrung in die hohere Analysis (Vorlesung)
WS 00/01 Computeralgebra (Vorlesung)

WS 00/01 Finfihrung in die Computeralgebra (Vorlesung an der Universitéit
Hamburg)

Martin Grotschel: TU Berlin

SS 00 Graphen- und Netzwerkalgorithmen (Vorlesung)
WS 00/01 Lineare Optimierung (Vorlesung)

Christoph Helmberg: FU Berlin

SS 00 Ganzzahlige Programmierung (Vorlesung)
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_ :TU Berlin
WS 00/01 Technische Informatik III (Vorlesung)

Sven Krumke: TU Berlin

SS 00 Online Optimierung (Vorlesung)
WS 00/01 Analysis I fiir Ingenieure (Vorlesung)

Jens Lang: TU Berlin
WS 99/00 Numerik fir Informatiker (Vorlesung)

_ : FU Berlin

SS 2000 Theorie und Numerik von Reaktions-Diffusions-Gleichungen (Vorle-
sung)

: Potsdam Institut fiir Klimafolgenforschung

SS 2000 Finfihrung in die Numerik Partieller Differentialgleichungen (Semi-
nar)

— : Martin—Luther—Universitat Halle-Wittenberg

Vertretungsprofessor (C4) fir Nichtlineare Gleichungen am Institut fir Nu-
merische Mathematik (vom 09.10. bis 31.12.2000 — Vorlesung)

WS 00/01 Numerik fir Wirtschaftsmathematiker (Vorlesung)

WS 00/01 Adaptive Lisung von Parabolischen Differentialgleichungen (Vorle-
sung)

WS 00/01 Numerik fir Differentialgleichungen (Seminar)

Frank Lutz: TU Berlin

WS 99/00 Hihere Mathematik I fir Elektrotechniker (Ubung/Tutorium)
SS 00 Kombinatorische Mannigfaltigkeiten (Vorlesung)

SS 00 (ADM I) Graphen- und Netzwerkalgorithmen (Ubung)

WS 00/01 (ADM II) Lineare Optimierung (Ubung/Programmierbetreuung)

Jorg Rambau: TU Berlin

WS 99/00 Ganzzahlige Optimierung (Seminar; in Zusammenarbeit mit Martin
Grotschel und Sven O. Krumke)
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SS 00 Triangulierungen von Punktmengen und Polyedern (Vorlesung)
WS 00/01 Lineare Algebra fur Ingenieure (Vorlesung)

__ : Universidad de Cantabria, Santander, Spanien

SS 00 Triangulations of point sets and polyhedra (Sommerschule)

Alexander Reinefeld: HU Berlin

SS 00 Cluster Computing mit Linuz (Projektseminar)
Mitveranstalter: Peter Lohr (FU), Torsten Fink (FU), Jens Simon(ZIB)

WS 00/01 Archz}iek‘tur und Programmierung paralleler Hochleistungsrechner
(Vorlesung/Ubungen) Mitveranstalter: J. Simon (ZIB)

WS 00/01 FEinfihrung in die parallele Programmierung mit MPI (Praktikum)
Mitveranstalter: Wolfgang Baumann (ZIB), Hinnerk Stiiben (ZIB)

Marc Steinbach: TU Berlin

SS 00 Numerische Methoden der nichtlinearen Optimierung (Vorlesung mit
Ubungen; in Zusammenarbeit mit Volker Schulz, WIAS)

WS 00/01 Optimierung verfahrenstechnischer Prozesse (DECHEMA-Weiter-
bildungskurs; in Zusammenarbeit mit Giinter Wozny und Pu Li, TU Berlin,
und René Henrion, WIAS)

WS 00/01 Mehrstufige konvexe stochastische Optimierung (Vorlesung)

Stefan Zachow: TU Berlin

SS 2000 Computergrafik und VR in der Medizin (Projektseminar, gemeinsam
mit René Tschirley, Steffen Mérkle und Jutta Becker (TU-Berlin))

WS 2000/2001 Computer Assisted Surgery (Vorlesung, mit Prof. Dr. Heinz U.
Lemke)
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Tagungen und Géste des ZIB

8.1 Gastvortrige am ZIB

10.01.2000 Andreas Gladisch (Deutsche Telekom,T-Nova GmbH):
Entwicklungstrends optischer Netze

18.02.2000 Ronald H.W. Hoppe (Universitiat Augsburg):
Modellierung und Simulation von Bauteilen und Systemen in der Hochlei-
stungselektronik

02.03.2000 Taieb Mellouli (Universitat-GH Paderborn):
Netzwerkfluss-basierte mathematische Modelle fiir Vehicle Maintenance
Routing und Crew Scheduling

07.03.2000 Mark Proksch (HU Berlin):
Crew Scheduling in der Luftfahrt

14.03.2000 Leslaw Bieniasz (Universitdt Krakau, Polen):
Experiences with the use of adaptive grid approaches to the solotion of elec-
trochemical reaction-diffusion PDEs

16.03.2000 Lynn Johnson (Engineering Manager HPC Linux):
SGI Linux Strategie und Cluster Management

16.03.2000 Sam Watters (Project Leader Resource Management):
SGI Linux Strategie und Cluster Management

14.04.2000 Claus Scheiderer (Universitat Duisburg):
Beschreibung von Polyedern durch wenige Ungleichungen

02.05.2000 Franziska Berger (Universitit Jena):
K alternative Wege anstelle K kiirzester Wege

19.05.2000 Alfred Louis (Universitat Saarbriicken):
Effiziente Rekonstruktionsalgorithmen in der 3D Computertomographie und
bei einem inversen Streuproblem

24.05.2000 Egon Balas (Carnegie Mellon University, Pittsburgh, USA):
Thema: Some Properties of Lift-and-Project Cuts

200
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30.05.2000 Robert van de Leensel (Universiteit Maastricht, Niederlande):
A Dynamic Programming Algorithm for the Local Access Network Fxpansi-
on Problem

13.07.2000 Hermann Hellwagner (Universitit Klagenfurt, Osterreich):
VI Architecture Cluster Communication: Concepts and Performance in the
Giganet cLAN

14.07.2000 Andrew Stuart (University of Warwick, U.K.):
Deriwvation of SDE’s from Deterministic Fvolutions

20.07.2000 Alessandro Sarti (UC Berkeley, Department of Mathematics):
Subjective Surfaces: a Geometric Model for Boundary Completion

20.07.2000 Claudio Lamberti (Universitd di Bologna - DEIS):
Maxillo Facial Virtual Surgery from 3D CT Data

20.07.2000 Chris Johnson (University of Utah, Salt Lake City):
Scientific Computing and Interactive Visualization

21.07.2000 Gerhard Dziuk (Universitat Freiburg):
Konvergenz eines in Ort und Zeit diskreten Verfahrens fiir den anosotropen
Mean Curvature Flow

24.07.2000 Leszek Demkowicz (University of Texas, Austin, USA):
Parallel hp BE Modeling of the Human Auditory System

26.09.2000 Stefan Volkwein (Karl-Franzens-Universitat Graz):
Suboptimal control of parabolic systems using proper orthogonal decomposi-
tion

10.10.2000 Satoru Fujishige (Osaka University, Osaka, Japan):
Polybasic Polyhedra — Structure of Polyhedra with Fdge Vectors of Support
Size at Most 2

27.11.2000 Manfred Padberg (New York University):
Schnittebenenverfahren in der gemischt-ganzzahligen Optimierung

04.12.2000 Michael Dellnitz (Universitat Paderborn):
Die Identifikation makroskopischer Dynamik

04.12.2000 Daniel Hoffmann (Caesar-Institut, Bonn):
High-throughput solution of protein-3D-structures by a combination of che-
mastry, spectrometry and bioinformatics

8.2 Gastaufenthalte am ZIB

Thorsten Hohage (damals Universitat Linz)
10.01.2000
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Andreas Gladisch (Deutsche Telekom,T-Nova GmbH, Berlin)
10.01.00

Taieb Mellouli (Universitit Paderborn)
01.03.-02.03.2000

Edgar Gabriel (Rechenzentrum, Universitiat Stuttgart)
08.-09.03.2000

Matthias Miiller (Rechenzentrum, Universitit Stuttgart)
08.03.-09.03.2000

Torres Carvajal, Luis Miguel (Quito, Ekuador)
01.04.—31.12.2000 — Promotionsstipendium vom DAAD

Claus Scheiderer (Universitidt Duisburg)
14.04.00

Thomas Wolf (Queen Mary and Westfield College, London, und ZIB-Fellow)
17.-20.04.2000 und 14.-18.08.2000

Franziska Berger (Universitit Jena)
02.05.2000

Anthony Hearn (RAND, Santa Monica, USA)
06.05.-13.05.2000

Egon Balas (Carnegie Mellon University, Pittsburgh, USA)
24.05.2000

Christopher Johnson (University of Utah, Salt Lake City, USA)
29.05.-02.06.2000

Alfred Louis (Lehrstuhl fiir Angewandte Mathematik Universitit des Saarlan-
des, Saarbriicken)
18.05.-23.05.2000

Thomas Liebling (Départément de Mathématiques EPFL, Lausanne)
20.05.-23.05.2000

Wolfram Biittner (ZFE BT SE 14, Siemens AG, Miinchen)
20.05.-23.05.2000

Ehrhard Winter (E-Plus  Mobilfunk ~ GmbH, Abt.  Festnetzplanung,
Diisseldorf)
21.05.-23.05.2000

Joachim R6melt (Bayer AG, Leverkusen)
22.05.-23.05.2000

Manfred Schreier (Ingenieurwissenschaften  (BVT/RT),  Martin-Luther-
Universitiat Halle-Wittenberg)
30.05.2000
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Robert van de Leensel (Universiteit Maastricht, Niederlande)
29.-31.05.2000

Florian Potra (Department of Mathematics and Statistics University of Mary-
land, Baltimore County)
16.06.-31.07.2000

Gregor von Laszewski (Mathematics and Computer Science Division, Argon-
ne National Laboratory, Illinois, USA)
20.06.-21.06.2000

Valentin Christea (Control Systems and Computer Science Faculty, Politeh-

nica University of Bukarest)
06.07.2000

Hermann Hellwagner (Institut fiir Informationstechnologie, Universitat Kla-
genfurt, Osterreich)
13.07.-16.07.2000

Stefan Volkwein (Karl-Franzens-Universitat Graz)
22.09.-29.09.2000

Satoru Fujishige (Osaka University, Japan)
10.10.-12.10.2000

Francesco Ortega (CORE, Louvain-la-Neuve, Belgien)
30.11.-03.12.2000

Manfred Padberg (New York University, USA)
26.11.-30.11.00

Laurence Wolsey (CORE, Louvain-la-Neuve, Belgien)
30.11.-02.12.2000

Fritz Colonius (Institut fiir Mathematik, Universitidt Augsburg)
04.12.-06.12.2000

Tobias Gayer (Institut fiir Mathematik, Universitdt Augsburg)
04.12.-06.12.2000

Laszl6 Szegd (Eotvos Lorand Universitit, Budapest, Ungarn)
04.12.-22.12.2000

German Cancio (IT/PDP, CERN, Genf, Schweiz)
20.12.2000

8.3 Tagungen und Veranstaltungen des ZIB
14.01.2000 EGrid PC-Meeting

Veranstalter: Christian Hege, André Merzky, Alexander Reinefeld, Hinnerk
Stiiben
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14.-15.02.2000 DFN-Symposium ,,Fortgeschrittene Kommunikationstechnik*

21.03.2000 Besuch des Leistungskurses Mathematik des Karl-Maibach-
Gymnasiums Friedrichshafen (Baden-Wiirtemberg)
Veranstalter: Wolfgang Baumann, Hubert Busch, Britta Broser, Frank Cor-
des, Ralf Gotz, Wilhelm Huisinga

05.—06.05.2000 Konstituierendes Treffen des Arbeitskreises HyperPlan, ge-
meinsam veranstaltet mit der Firma Dr. Sennewald Medizintechnik GmbH
(Miinchen). Einfiithrung in das Planungssystem HyperPlan fiir Anwender
aus Berlin, Miinchen und Graz.Veranstalter: M. Seebaf3, D. Stalling, N. We-
sterhoff, M. Zockler.

24.05.2000 Besuch im ZIB: AG Differentialgleichungen, Canisius—Kolleg,
Berlin—Tiergarten.Veranstalter: Peter Deuflhard

14.06.2000 Besuch von Studenten der FHTW Berlin im ZIB
Veranstalter: Wolfgang Baumann, Ralf Gotz

16.06.2000 Informationsnachmittag fiir Studenten: Projekte fiir studentische
Hilfskrifte am ZIB
Veranstalter: Martin Grotschel, Frank Lutz

26.—27.06.2000 KOBV Workshop: From Search Engines to Virtual Libraries
Veranstalter: Martin Grotschel, Monika Kuberek, Monika Lill, Stefan
Lohrum, Joachim Liigger, Beate Rusch

30.06.2000 Offizieller Start des G-WiN
Veranstalter: DFN-Verein unter Mitwirkung des ZIB

06.09.2000 Technologie Update (Fa. CISCO Systems GmbH und die BRAIN
Planungsgruppe)
Veranstalter: Hubert Busch, Renate Weidinger
11.09.2000 Workshop ,,Spezifikation eines 3D-Visualisierungstools fiir die
Landschaftsplanung®, gemeinsam veranstaltet mit dem Zentrum fiir
Agrarlandschafts- und Landnutzungsforschung (ZALF), Miincheberg
15.-16.09.2000 Aleph-D-A-C-H-Tagung
Treffen der deutschsprachigen Aleph-Anwender im ZIB

Mitveranstalter: Martin Grotschel, Monika Kuberek, Monika Lill, Stefan
Lohrum, Beate Rusch

16.10.2000 Besuch der AG Martin Vingron (MPI-MG Berlin, DKFZ Heidel-
berg) am ZIB
Veranstalter: Thomas Steinke, Frank Cordes, Tobias Galliat, Michael Mey-
er, Daniel Runge, Johannes Schmidt-Ehrenberg

30.10.—1.11.2000 Tagung der Fachgruppe Dokumentation im Deutschen Mu-
seumsbund
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Veranstaltung in Kooperation mit dem Institut fiir Museumskunde. Pro-
gramm und Kurzbericht unter http: //www.museumsbund.de.

21.11.2000 Besuch von Studenten der TU Berlin im ZIB
Veranstalter: Wolfgang Baumann, Ralf Gotz

8.4 Mitveranstalter von Tagungen

Peter Deuflhard
05.—08.03.2000 DANSE Workshop “Transfer Operators: Theory and Applica-
tions”, Universitiat Paderborn (gemeinsam mit Ch. Schiitte)

08.—11.10.2000 Third International Workshop on Methods of Macromolecular
Modelling (M?), Courant Institute, New York University, NY, USA (ge-
meinsam mit J. Hermans, B. Leimkuhler, A.E. Mark, S. Reich, T. Schlick,
R. Skeel, Hin Hark Gan)

12.-18.11.2000 DMV-Seminar “Computational Mathematics in Chemical En-
gineering and Biotechnology”, Mathematisches Forschungsinstitut Ober-
wolfach (gemeinsam mit R. Klein, Ch. Schiitte)

Hans-Hermann Frese

22.-26.05.2000 CUG SUMMIT 2000, Noordwijk, Niederlande

Martin Grotschel

03.07.2000 FEuler-Vorlesung, Potsdam
10.11.2000 Workshop der BBAW: Elektronisches Publizieren, Berlin

Frank Lutz

13.-17.03.2000 Workshop ,Klassifikation und Erkennung von triangulierten
Mannigfaltigkeiten” des Graduiertenkollegs ,Algorithmische Diskrete Ma-
thematik® und des Europdischen Graduiertenkollegs ,,Combinatorics, Geo-
metry, and Computation”, FU Berlin

Alexander Reinefeld

11.-13.04.2000 1st European Grid Forum, Posen, Polen

28.06.2000 [WIC: International Workshop on Internet Computing at PDPTA,
Las Vegas, USA

26.—29.06.2000 CIC’2000, International Conference on Communications in
Computing, Las Vegas, USA
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29.08.—01.09.2000 Metacomputing-Workshops der Europar 2000, Miinchen

29.-30.08.2000 SCI-Europe 2000 3rd International Conference on SCI-based
Technology and Research, Miinchen

28.11.-02.12.2000 Cluster 2000: IEEE International Conference on Cluster
Computing, Chemnitz

17.-20.12.2000 Grid 2000: IEEE Int. Workshop on Grid Computing, Bangalo-
re, India

8.5 Ausstellungen und Softwaredemonstrationen

27.01.2000 KMK-Sitzung — AG Bibliotheken im ZIB:
Prdasentation: Die KOBV-Suchmaschine — Prinzipien und Implementie-
rung; Beate Rusch

24.02.-01.03.2000 CeBit Hannover, Stand des Forschungsmarkt Berlin:
Strukturanalyse von Biomolekilen (F. Cordes, A. Fischer, W. Huisinga,
M. Meyer, D. Runge, J. Schmidl-Ehrenberg)

24.02.—01.03.2000 CeBit Hannover, DFN-Stand:
Schwarze Lécher kollidieren. TIKSL — Visuelle Kontrolle und Steuerung
von entfernten Simulationen (A. Merzky, W. Benger, H.C. Hege)

24.02.—01.03.2000 CeBit Hannover, Stand der Firma Hewlett-Packard (in Ko-
operation mit Indeed — Visual Concepts und TGS):
Prisentation der Software Amira

20.-23.03.2000 Bibliothekskongre8 “Information und Offentlichkeit” in Leip-

7ig:
Demonstration der KOBV-Suchmaschine: Monika Kuberek, Monika Lill,
Stefan Lohrum, Beate Rusch

09.04.—12.04.2000 Workshop ,,Design of Reliable Communication Networks
DRCN2000“, Miinchen:
Présentation des Netzwerk-Dimensionierungstools IP-DESIGNER

15.04.—-29.10.2000 7 Hiigel — Bilder und Zeichen des 21. Jahrhunderts:
Visualisierungen zur allgemeinen Relativitdtstheorie H.C. Hege, W. Benger

08.—14.06.2000 Mannheim Supercomputing:
Distributed Applications  for Molecular Simulations in  Chemistry —
UNICHEM; Thomas Steinke

13.—17.06.2000 Science Fair Berlin 2000:
Strukturanalyse von Biomolekilen (T. Baumeister, F. Cordes, P. Deufl-
hard, M. Meyer, U. Nowak, O. Paetsch, R. Roitzsch, D. Runge, J. Schmidt-
FEhrenberg)
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24.06.2000 Tag der offenen Tiir, Charité, Campus Virchow-Klinikum, Berlin:
Vorfihrung des Planungssystems HyperPlan (M. Seebafs)

30.06.2000 Offizieller Start des Gigabit-Wissenschaftsnetzes des DFN:

LSchwarze Locher kollidieren lassen® — Prdasentationen zu Numerischer
Astrophysik und rechnergestiitztem Medikamenten- Entwurf sowie zu Chir-
urgieplanung

(P. Deuflhard, Abt. Wissenschaftliche Visualisierung, FEd Seidel, Maz-
Planck-Institut fir Gravitationsphysik, Potsdam-Golm, Robert Sader, Kli-
nikum rechts der Isar der TU Miinchen)

14.07.2000 Besuch des litauischen Bibliothekenkonsortiums LINC im ZIB:
Prasentation: The KOBYV Search Engine - Its Principles and Implementa-
tion; Beate Rusch

25.-28.08.2000 SIGGRAPH 2000, New Orleans, Lousiana, USA (in Koopera-
tion mit Indeed — Visual Concepts und TGS):
Prisentation der Software Amira

18.—21.07.2000 The Internet Global Summit, The 10th Annual Internet Socie-
ty Conference, Yokohama, Japan:
Online Monitoring and Steering of Remote Black Hole Simulation (W. Ben-
ger, A. Merzky)

01.-04.08.2000 Ninth International Symposium on High Performance Distri-
buted Computing (HPDC-9), Pittsburgh, Pennsylvania, USA:
Cactus - Remote Streaming, Remote Steering (W. Benger)

22.-25.08.2000 MEDICA 2000, 32. Internationale Fachmesse mit Kongress,
Diisseldorf (in Kooperation mit Indeed — Visual Concepts und TGS):
Prisentation der Software Amira

04.—09.11.2000 Neuroscience 2000, New Orleans, Lousiana, USA (in Koopera-
tion mit Indeed — Visual Concepts und TGS):
Prisentation der Software Amira

14.—15.11.2000 Sun Summit 2000 / Die digitale Bibliothek in Berlin:
Demonstration der KOBV-Suchmaschine: Monika Kuberek, Stefan Lohrum

17.11.2000 Besuch einer Expertengruppe des chinesischen Kultusministeriums
Peking im ZIB:
Prasentation: The KOBYV Search Engine - Its Principles and Implementa-
tion; Beate Rusch
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Das Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informationstechnik Berlin (ZIB) wurde durch
Gesetz iiber das Zentrum fiir Informationstechnik (ZInfG) vom 17. Juli 1984
gegriindet. Das ZIB ist eine rechtsfihige Anstalt des offentlichen Rechts mit
kaufménnischer Buchfithrung. Zur Erfiillung seiner Aufgaben erhilt das ZIB
einen Zuschufl des Landes Berlin, das auch Dienstherr und Arbeitgeber fiir die
Beschiftigten des ZIB ist.

9.1

Organe

Organe des ZIB sind der Verwaltungsrat und der Président.

Der Verwaltungsrat setzte sich im Jahre 2000 wie folgt zusammen:

Prof. Dr. Hans—Jiirgen Ewers, TUB, Vorsitzender
Prof. Dr. Gerhard Braun, FUB

Prof. Dr. Elmar Kulke, HU, stellv. Vorsitzender — bis 31.08.2000
Prof. Dr. Hans Jiirgen Promel — seit 01.09.2000

StS Prof. Dr. Ingolf Hertel, Senatsverwaltung fiir Wissenschaft, Forschung
und Kultur — bis 17.01.2000

StS Dr. Josef Lange, Senatsverwaltung fiir Wissenschaft, Forschung und
Kultur — ab 18.01.2000

Ingrid Walther, Senatsverwaltung fiir Wirtschaft und Betriebe

Prof. Dr. Horst Czichos, Bundesanstalt fiir Materialforschung und —priifung
Prof. Dr. Michael Steiner, Hahn-Meitner-Institut Berlin GmbH

Prof. Dr. Jens Reich, Max—Delbriick-Centrum fiir Molekulare Medizin

Der Verwaltungsrat tagte am 18. September 2000.

Prasident des ZIB ist Prof. Dr. Peter Deuflhard.
Als Vizeprasident amtiert Prof. Dr. Martin Grétschel.

thttp://www.zib.de/org/gesetz /index.de.html
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9.2 Satzung

Die vom Verwaltungsrat beschlossene Satzung legt Funktionen und Verfahrens-
weisen der einzelnen Organe des ZIB fest, definiert die Aufgaben in Forschung und
Entwicklung, beschreibt die Dienstleistungsfunktion des Rechenzentrums und re-
gelt die Zusammensetzung und die Aufgabenstellung des Wissenschaftlichen Bei-
rates //www.zib.de/org/satzung /index.de.html.

9.3 Waissenschaftlicher Beirat

Aufgabe des Wissenschaftlichen Beirates ist die Beratung des ZIB in wissen-
schaftlichen und technischen Fragen sowie die Unterstiitzung und Férderung der
Arbeit des ZIB, insbesondere bei der Herstellung und Aufrechterhaltung von Ko-
operationen mit Universitdten, Forschungseinrichtungen und der Industrie.

Der Verwaltungsrat hat als Mitglieder des Wissenschaftlichen Beirates bestellt:

Prof. Dr. Wolfram Biittner —  Siemens AG, Miinchen

Prof. Dr. Thomas Liebling —  Ecole Polytechnique
Fédérale de Lausanne,
Lausanne-Fcublens, Schweiz

Prof. Dr. Hanns—Jiirgen Lichtfuf3

Prof. Dr. Alfred Louis — Universitit des Saarlandes,
Saarbriicken
Sprecher des Beirates

Technologiestiftung Berlin, Berlin

Dr. Joachim Romelt —  Bayer AG, Leverkusen
Prof. Dr. Karl-Victor von Schéning — Inpro GmbH, Berlin

Dr. Horst D. Simon — NERSC, Lawrence Berkeley Na-
tional Laboratory,
Berkeley, USA
— seit 25.01.2001

Dr.—Ing. Erhard Winter —  E-Plus Mobilfunk GmbH,
Diisseldorf

Der Wissenschaftliche Beirat tagte am 22./23. Mai 2000 im ZIB.

9.4 Mitgliedschaften

Das ZIB ist Mitglied folgender Organisationen:


http://www.zib.de/org/satzung/index.de.html

210

Organisatorisches

10.

. Zentren fiir Kommunikation und Informationsverarbeitung in Lehre und

9.5

A e

L o N>

CRAY User Group

DFN

DMV (Fachinformationsmitgliedschaft)
ECMI

Forschungs- und Anwendungsverbund Verkehrssystemtechnik Berlin —
FAV

Forum fiir Zukunftsenergien
Konrad—Zuse-Gesellschaft
NAG Users Association
STAM

UNICORE Forum e.V.

Forschung e.V. — ZKI

ZIB—Fellows

Prasident und Vizeprasident vergeben an wenige ausgewéhlte Wissenschaftler das
Konrad-Zuse-Fellowship, in dessen Rahmen im Jahre 2000 die folgenden Projekte
bearbeitet wurden:

e Dr. Thomas Wolf (University of London)

9.6

Symbolische Lisung von Differentialgleichungen und Differentialgleichungs-
systemen; symbolisches Rechnen in der allgemeinen Relativitdtstheorie

Selbstverwaltung

Der Personalrat setzte sich im Jahre 2000 wie folgt zusammen:

Uwe Pohle (Vorsitzender)

Wolfgang Dalitz

Klaus—Dietrich Engel — vom 03.10.2000 — 22.11.2000
Marlies Engelke — seit 23.11.2000

Bodo Erdmann

Klaus Jacobsen — seit 23.11.2000

Gabriele Kempf

Dirk Krickel — seit 23.11.2000

Wolfgang Maibauer — verstorben am 02.10.2000
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9.7 Wirtschaftliche Situation

Die wirtschaftliche Situation des ZIB ist nach wie vor durch die bekannten fi-
nanziellen Schwierigkeiten der o6ffentlichen Hand und der industriellen Koope-
rationspartner geprigt — ein Zustand, der ab 2001 die Substanz des ZIB zu
beeintriachtigen droht. Die kontinuierlichen Kiirzungen des Zuschusses durch den
Senat von Berlin mufiten im Berichtsjahr durch Reduzierungen der Leistungen
aufgefangen werden. Durch die Inanspruchnahme von Riicklagen aus den Vorjah-
ren gelang es, eine gewisse “Abfederung” zu erreichen. Fiir die entscheidungsreifen
investiven Vorhaben standen die erforderlichen Gelder weitgehend zur Verfiigung.
Probleme bei der Planung fiir den Hochstleistungsrechner Nord (HLRN) fiihrten
dazu, daf3 die hierfiir veranschlagten Mittel weitgehend in Folgejahre verschoben
werden mufiten. Die bisherigen Festlegungen lassen die begriindete Hoffnung zu,
den HLRN-Rechner als verteiltes Gesamtsystem an den Standorten Berlin und
Hannover mit einem Gesamtinvestitionsvolumen von ca. 40 Millionen DM in den
Jahren 2001 bis 2003 endlich zu realisieren.

Die Wirtschaftsplanansétze im Jahre 2000 beliefen sich im Aufwand auf insgesamt
23.980 TDM; davon entfallen auf den konsumtiven Bereich 19.330 TDM und auf
Investitionen 4.650 TDM.

Das Land Berlin leistete einen ausgabewirksamen, komsumtiven Zuschufl von
14.440 TDM. Die eigenen Ertrdge, insbesondere aus Kooperationen und Dritt-
mittelprojekten, waren mit 4.605 TDM veranschlagt; ungeachtet einer duflerst
erfreulichen Steigerung der Drittmitteleinnahmen auf 7.368 TDM wird die Fi-
nanzierungsliicke nur durch die Auflésung von Riicklagen aus den Vorjahren zu
schlieflen sein.

Die in den letzten Jahren sehr positive Entwicklung der Einnahmen aus Dritt-
mitteln, einem wesentlichen, wenn auch nicht dem einzigen Indikator fiir die For-
schungseffizienz einer wissenschaftlichen Institution, a3t sich anhand der nach-
stehenden Tabelle (Jahresabschlufirelevante Angaben) ablesen.
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Einnahmen in den Jahren 1993 — 2000 (TDM)

Drittmitteleinnahmen Zuwendungen des | Einnahmen || Einnahmen
Wirtschaft/ | offentliche Landes Berlin Sonstige insgesamt
Industrie Mittel konsumtiv | investiv Ertréage
TDM TDM TDM TDM TDM TDM
1993 716 802 8.098 2.162 141 11.919
1994 1.779 1.713 8.302 16.244 153 28.191
1995 2.563 1.173 9.155 7.834 100 20.825
1996 2.285 1.477 9.511 1.000 98 14.371
1997 2.501 2.601 15.1732 800 237 21.312
1998 1.680 3.766 14.835 850 99 21.230
1999 2.108 3.409 14.8483 4.330 192 24.890
2000* 3.561 3.780 14.440 3.050 268 25.099

9.8 Personelle Entwicklung

Die Personalmittel fiir die planméaBigen Mitarbeiter (77,5 Stellen, — 4 Beamten-
und 73,5 Angestelltenstellen — davon 2 Stellen ohne Beziige und 4,5 Stellen durch
Wegfallvermerke nicht finanziert) sind aufgrund einer Anderung der gesetzlichen
Grundlagen seit 1997 im Wirtschaftsplan des ZIB ausgewiesen. Durch die weitere
Reduktion von Personalmitteln und die vollstdndige Finanzierung der Stellen mit
Wegfallvermerk aus Figenmitteln des ZIB sowie der deutlich iiber dem Durch-
schnitt liegenden Altersstruktur der unbefristet beschaftigten Belegschaft bestand
allein im Personalhaushalt ein Defizit von ca. 1.300 TDM, das lediglich zur Hélfte
durch personalwirtschaftliche Mafinahmen ausgeglichen werden konnte. Die Fi-

2Erhohung der Zuwendung durch Ubernahme der Personalkosten fiir die planmiBig
Beschiftigten

3Erhshung des Zuschusses durch bilanztechnische Auswirkungen

4yoraussichtliches Ist 2000 — vor Priifung durch den Wirtschaftspriifer
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nanzierung des Fehlbetrages mufite teilweise zu Lasten der Sachmittelausgaben
vorgenommen werden — ein Zustand, der auf Dauer nicht haltbar ist.

Unabhéingig von ihrer Finanzierung entwickelte sich die Zahl der Beschéftigten
wie folgt:

01.01.2000 | 01.01.2001
Leitung 4 4
Wissenschaftliches Personal 75 78
Datenverarbeitung /Technik 28 24
Verwaltung/Bibliothek 17 16
Studentische Hilfskrifte 31 41
Insgesamt 155 163

Aus Mitteln des Landes Berlin waren am 01.01.2001 insgesamt 98 Personen am
ZIB beschiftigt. Aus Drittmittelprojekten wurden 63 Beschiftigte finanziert.



Prasident:

Vizepriasident:

Bereichsleiter

Computer Science:

Bereichsleiter
Verwaltung:
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Ansprechpartner

Prof. Dr. Dr. h.c. Peter Deuflhard

Inhaber des Lehrstuhls

Scientific Computing am Fachbereich

Mathematik und Informatik der Freien Universitdt Berlin
Tel. (030) 841 85 — 101

Prof. Dr. Martin Grotschel

Inhaber des Lehrstuhls

Diskrete Mathematik am Fachbereich
Mathematik der Technischen Universitat Berlin

Tel. (030) 841 85 — 210

Prof. Dr. Alexander Reinefeld
Hochschullehrer am Fachbereich Informatik
der Humboldt—Universitat zu Berlin

Tel. (030) 841 85 — 130

Henry Thieme
Tel. (030) 841 85 — 100

Numerische Analysis und Modellierung: Prof. Dr. Dr. h.c. Peter Deuflhard 841 85-101
Wissenschaftliche Software: Dr. Ulrich Nowak 841 85175
Wissenschaftliche Visualisierung: Hans—Christian Hege 841 85-141
Optimierung: Prof. Dr. Martin Grotschel/ 841 85-210

Dr. Jorg Rambau 841 85-249
Wissenschaftliche Informationssysteme: Joachim Liigger 841 85173
Computer Science Research: Prof. Dr. Alexander Reinefeld 841 85-130
Héchstleistungsrechner: Hubert Busch 841 85-135
Interne Rechenzentrumsdienste: Wolfgang Pyszkalski 841 85-152
Bibliothek: Regine Kossick 841 85-233
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Konrad—Zuse—Zentrum fiir Informationstechnik Berlin (ZIB)

Takustrale 7,

D-14195 Berlin—Dahlem

Telefon: (0 30) 841 85 — 0 Telefax: (0 30) 841 85 — 125
Internet: http://www.zib.de

E-mail: nachname®@zib.de


http://www.zib.de
mailto:nachname@zib.de

