FORSCHUNG

Die Hitachi SR8000-F1/168
im Rechenzentrum des LRZ.
Die Gesamtlange der
Maschine betragt zehn
Meter, die maximale
Breite acht Meter.

HINTERGRUND

Noch schneller:
MUinchner Superrechner
europaweit auf Platz 8

FORSCHER AUS GANZ DEUTSCHLAND NUTZEN DEN HOCHLEISTUNGSRECHNER
SR8000 AM LEIBNIZ-RECHENZENTRUM DER BAYERISCHEN AKADEMIE

DER WISSENSCHAFTEN

VON REINHOLD BADER

er am Leibniz-Rechenzen-
D trum (LRZ) der Bayerischen
Akademie der Wissenschaften
betriebene Hochstleistungsrechner
Hitachi SR8000-F1 ist nach einer
Kapazititserweiterung um 50%
wieder in Benutzerbetrieb. Die
erste Ausbaustufe des Superrech-
ners im Wert von 30,7 Millionen
Euro, die je zur Hilfte von Bayern
und vom Bund aufgebracht worden
sind, ging im Juni 2000 als schnells-
ter Rechner Europas mit einer
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Kapazitit von 1,3 Billionen Re-
chenoperationen pro Sekunde ans
Netz. Seither nutzen ihn Wissen-
schaftler aus ganz Deutschland zur
Bearbeitung von besonders kom-
plexen Forschungsaufgaben. Der
Rechner war von Anfang an voll
ausgelastet.

Nach dem Ausbau stehen jetzt
1344 Prozessoren mit einer Spit-
zenleistung von 2016 GigaFlop/
Sekunde und 1300 Gigabyte Haupt-
speicher zur Verfligung. 1 Giga-
Flop bedeutet hierbei 1 Milliarde

Rechenoperationen. Fiir die Ein-
stufung des Rechners in der soge-
nannten TOP500 Liste der schnell-
sten Rechner der Welt wurde eine
LINPACK-Leistung von 1645
GFlop/Sekunde gemessen. Damit
rangiert der Rechner auf Platz 8 der
TOP500-Liste; die erste Ausbau-
stufe war bis November 2001 auf
Rang 17 abgerutscht. Wie weit
Europa jedoch insgesamt im
Bereich des Hochstleistungsrech-
nens hinter den USA und Japan
herhinkt, zeigt sich u. a. daran,
dass derzeit in Europa au8er der

GUDRUN KAISER



Maschine am LRZ nur noch der
neue Rechner des Deutschen
Wetterdienstes unter den weltweit
20 schnellsten Rechnern vertreten
ist. Deutschland hat in diesem
Bereich folglich dringenden
Nachholbedarf: Vor der Inbetrieb-
nahme des Hochstleistungsrech-
ners am LRZ konnten komplexe
technische Probleme in den Natur-
und Ingenieurwissenschaften zum
Teil deswegen nicht gelost werden,
weil es in Deutschland keine
Rechner mit der erforderlichen
Kapazitit gab.

Einsatz von Hochleistungsrech-
nern in Forschung und Entwick-
lung. Die Uberpriifung durch
Experimente wird heute in vielen
Bereichen durch detailgenaue
Simulationen auf einem Super-
rechner erginzt: Zusammen mit
geeigneten Visualisierungsmog-
lichkeiten lassen sich Forschungs-
und Entwicklungsarbeiten so deut-
lich schneller vorantreiben.
Moglich wird das durch die rapide
Entwicklung der Leistungsfahig-
keit von Computern und die Effi-
zienz der fiir wissenschaftliche
Aufgabenstellungen verwendeten
Algorithmen.

Schwarze Lécher auf Kollisions-
kurs. Im Bereich der numerischen
Relativititstheorie fiihrt das Max-
Planck-Institut fiir Gravitations-
physik in Potsdam mit dem Rech-
ner Simulationen der Kollision
schwarzer Locher durch. Schwarze
Locher entstehen aus hinreichend
massereichen Sternen am Ende
ihres Lebenszyklus. Die Sternma-
terie ist dann auf so kleinem Raum
konzentriert, dass nicht einmal
Licht den Stern verlassen kann.
Ein schwarzes Loch ist im Wesent-
lichen also nur an seiner Gravita-
tionswirkung zu erkennen.
Entsprechend kdnnen aus Doppel-
sternsystemen Paare schwarzer
Locher entstehen. Solche Paare
sind jedoch von endlicher Lebens-
dauer, da sich die Partner unter

Abstrahlung von Gravitationswel-
len einander annéhern; irgendwann
tritt dann eine Kollision ein. Es war
bislang aufgrund der mathemati-
schen Komplexitit der diesen
Vorgang beschreibenden Theorie
des Gravitationsfeldes, der allge-
meinen Relativititstheorie von
Albert Einstein, nicht moglich, die
hierbei entstehenden Gravitations-
wellen zu berechnen. Die jetzt
durchzufiihrenden Simulationen
konnten daher den Experimentato-
ren, die solche Gravitationswellen
direkt messen wollen, wichtige
neue Informationen liefern.

Von DNS bis Supraleitung. Im
Bereich der theoretischen Festkor-
per- und Atomphysik sowie der
theoretischen Chemie kénnen nun
Systeme von erheblich hoherer
Komplexitit als bisher untersucht
werden. Zu nennen ist hier die
Anwendung von molekulardyna-
mischen Methoden — das sind
mathematische Verfahren, mit
denen man direkt die Bewegung
der Atome in Molekiilen unter dem
Einfluss der auf sie wirkenden
Krifte bestimmen kann — auf die
DNS (Desoxyribonukleinséure).
Weiter sind zur Beschreibung des
Verhaltens von Hochtemperatur-
Supraleitern neue theoretische
Konzepte entwickelt worden:
offenbar gibt es einen Zusammen-
hang zwischen dem Phdnomen des
Antiferromagnetismus — das ist
eine spezifische Reaktion eines
Festkdrpers beim Einbringen in ein
Magnetfeld —und der Supraleitung.
Dieser Zusammenhang muss bei
der Simulation der Hochtempera-
tur-Supraleiter verwendet werden,
um deren physikalische Eigen-
schaften zuverldssiger als bisher
theoretisch vorhersagen zu kon-
nen. Die SR8000 ermoglicht es,
dieses theoretische Konzept nume-
risch zu verifizieren.

Besser als bisher verstehen mdchte
man auch das Anlagerungsverhal-
ten von Atomen und Molekiilen an
Oberflachen, auch Chemisorption
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genannt, das unter Verwendung
von Dichtefunktionalmethoden
studiert wird.
Dichtefunktionalmethoden sind
Verfahren, bei denen alle messba-
ren physikalischen Gro3en wie
Energie, Impulsverteilung etc. als
Funktionen der Elektronendichte
dargestellt werden. AbschlieBend
zu nennen ist die bislang nicht
durchfiihrbare Simulation von
energetisch hochangeregten Alka-
liatomen (etwa Natrium- oder
Kaliumatome) in Mikrowellen-
Feldern, bei der auf der Hitachi
erstmals Eigenwert-Probleme mit
Band-Matrizen der Dimension
1,000,000 und der Bandbreite 6000
geldst werden konnten. Damit
kann man jetzt auch zuverldssige
Voraussagen iiber das Ionisations-
verhalten dieser Atome machen,
also ermitteln, wie stark man das
Mikrowellenfeld einstellen muss,
damit das am schwichsten gebun-
dene Elektron das Atom verldsst.

Krebsforschung. Im Bereich der
Biowissenschaften sind die Simu-
lation der Ausbildung von neuro-
nalen Verbindungen im visuellen

Simulation des Drucks und der
Geschwindigkeit in der Strémung
sowie der Verformung eines
Membrandaches vor einem
Biirogebaude bei zeitlich
veranderlicher Windbéo.
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Cortex sowie der Einsatz von
molekulardynamischen Methoden
zur Beschreibung der Dynamik
von Proteinen von herausragender
Bedeutung. Um zu verstehen, wie
man die Entstehung von Krebs
bereits auf der zellularen Ebenen
verhindern kann, gibt es weiterhin
ein Projekt, in dem die Hydrolyse,
also der Zersetzungsprozess mit
Wasser, von Guanintriphosphat in
einem fiir die Signaliibertragung
zwischen den Zellwanden wichti-
gen Protein simuliert werden soll.

AbschlieBBend soll noch ein
Projekt erwéhnt werden, das tiefe-
ren Aufschluss iiber die Photosyn-
these in Purpurbakterien liefern
soll: Hier spielt das photosyntheti-
sche Protein Bacteriorhodopsin
eine wichtige Rolle, und seine
experimentell gut bekannten
Schwingungszustinde sind dank
der Rechenleistung der SR8000
endlich auch einer Simulation
zugénglich.

Generell kann man beziiglich des
numerischen Aufwandes im Bereich
der Molekulardynamik mit Bertick-
sichtigung quantenmechanischer
Effekte folgende Aussage treffen:
Die notwendige Rechenzeit wichst
mit etwa der dritten Potenz der
Zahl der chemisch relevanten
Elektronen. Wahrend man also mit

den bisher in Deutschland verfiig-
baren Computern Systeme mit
Hunderten Atomen simulieren
konnte, ldsst die Hitachi SR8000
Simulationen mit Tausenden
Atomen zu.

Stromung, Fluid und Struktur.
Die Entwicklungen im Bereich der
Stromungsdynamik ermdglichen
die numerische Handhabung
immer komplexerer Geometrien
und der im Zusammenhang damit
auftretenden Turbulenzen. Die
dazu notwendige Rechenleistung
ergibt sich daraus, dass solche
Geometrien eine immer feinere
Rasterung der sie umgebenden
Raumbereiche erforderlich machen.
Aufgrund der Dreidimensionalitat
des Raumes zieht eine Verbesserung
der Auflosung um den Faktor 2 in
vielen Féllen eine Verachtfachung
der Datenmenge und damit auch
der Zahl der Rechenoperationen
nach sich. Dariiber hinaus kann
man jetzt auch die Wechselwirkung
von Fluid und Struktur zuverldssig
simulieren: Eine typischerweise
auftretende Situation, die von
Mitarbeitern am Institut fiir Fluid-
mechanik der Universitét Erlan-
gen-Niirnberg auf der SR8§000
gerechnet wurde, war die Bestim-
mung der Bewegung eines Vorda-
ches unter dem Einfluss starker

Winde. Bei solchem Forschungs-
projekten wichst auch die Bedeu-
tung interdisziplindrer Forschung,
die fiir die Projekte am Hochst-
leistungsrechner durch das Kom-
petenznetzwerk fiir technisch-
wisenschaftliches Hoch- und
Hochstleistungsrechnen in Bayern
(KONWIHR) Unterstiitzung
erfahrt. KONWIHR wird mit 4,6
Millionen Euro aus der High-Tech-
Offensive des Freistaates Bayern
gefordert, richtet seine Aktivititen
auf strategische Ziele und treibt
notwendige Softwareentwicklun-
gen voran. Diese Softwareprogram-
me und das Wissen iiber deren effi-
zienten Einsatz auf Superrechnern
sollen in Bayern, Deutschland und
langfristig auch in Europa bereit-
stehen. Geschéftsstellen an der TU
Miinchen und an der Friedrich
Alexander-Universitét Erlangen-
Niirnberg koordinieren die regio-
nalen Projektbereiche im Norden
und Siiden Bayerns.

Simuliert: Die Kollision von schwarzen Léchern; die elektronische Dichte eines in einem Mikrowellenfeld chaotisch
ionisierenden Wasserstoff-Rydbergatoms; die Formierung, Bewegung und innere Dynamik von Galaxien und
Galaxie-Clustern.
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