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Vorwort

Mit diesem Bericht legt das Zuse-Institut Berlin (ZIB) allen Freunden und auf-
merksamen Beobachtern aus Wissenschaft, Politik und Wirtschaft einen Bericht
über seine Tätigkeit im Jahr 2008 vor.

Wie in den Vorjahren waren wir wieder erfolgreich in einer Fülle von Projek-
ten aus Anwendungsschwerpunkten der Mathematik und Informatik tätig, z. B.
Nanophotonik, Medikamentenentwurf, Therapie- und Operationsplanung, Land-
schaftsvisualisierung, Visuelle Analyse von Strömungen oder biologischen Struk-
turen sowie Optimierung in Telekommunikation, Verkehrsplanung, Logistik oder
Verteilte Rechnersysteme. Methodische Schwerpunkte waren – in der Mathema-
tik – u. a. funktionenraumbasierte optimale Steuerung bei partiellen Differenti-
algleichungen, Laplace-Domain-Methoden, virtuelle Labore, diskrete Strukturen,
Online-Optimierung und nichtlineare Optimierung sowie – in der Informatik –
Skalierbarkeit, Fehlertoleranz und Transaktionen in verteilten Systemen. Unsere
Forschungsaktivitäten sind zunächst in Kapitel 2.1 als Überblick dargestellt (die-
ses Jahr zum ersten Mal auch englisch als Executive Summary), im anschließenden
Kapitel 2.2 sodann im Detail.

Unsere Drittmitteleinnahmen schlagen für 2008 mit 5,9 Mio. Euro zu Buche (ge-
genüber 2007: 6,2 Mio. Euro). Bringt man einmalige Investitionsmittel im Rah-
men der D-Grid-Projekte in Höhe von 0,6 Mio. Euro in Anrechnung, so sind die
verbleibenden 5.3 Mio Euro (2007: 4,6 Mio Euro), die fast ausnahmslos in Dritt-
mittelstellen für Wissenschaftler fließen, sogar der höchste Wert in der Geschichte
des ZIB. Erfreulich ist, dass sich gegenüber dem Vorjahr der Anteil an direkten
Industriemitteln in etwa verdoppelt hat.
Wie in den Vorjahren haben wir eine wichtige Rolle in zahlreichen Verbund-
projekten mit den großen Berliner Universitäten FU, HU, TU und der Charité
sowie zahlreichen außeruniversitären Forschungseinrichtungen gespielt. Wichtig-
stes und zugleich sichtbarstes Beispiel ist das DFG-Forschungszentrum Matheon
(bewilligt bis Mitte 2010, zur nächsten Begutachtung anstehend Anfang 2010),
der Kooperative Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV, bewilligt bis
2010), der Verbund zum Aufbau einer Grid-Infrastruktur (D-Grid) sowie das lan-
desweite Wissenschaftsnetz BRAIN. Wir sind Mitglied in vier Sonderforschungs-
bereichen (zwei TU, FU, Charité), vier Graduiertenkollegs, einem (bundesweiten)
DFG-Schwerpunktprogramm sowie einer Reihe von (bundesweiten) BMBF- und
(europaweiten) EU-Projekten.
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Im Jahr der Mathematik 2008 haben Präsident und Vizepräsident weit über die
gewöhnliche Anzahl von Fachvorträgen auf Tagungen und in Kolloquien hinaus
eine lange Reihe von öffentlichen Vorträgen und Medienauftritten absolviert –
wir hoffen sehr, dass von diesen zusätzlichen Aktivitäten etwas im öffentlichen
Bewusstsein nachbleibt.
Ein Highlight im Berichtszeitraum war die Inbetriebnahme des HLRN-II-Super-
computers. Der Rechner der Firma SGI wurde von den sechs norddeutschen Part-
nerländern des HLRN-Verbundes gemeinsam beschafft und wird zu gleichen Tei-
len in Hannover und Berlin betrieben. In seiner derzeitigen ersten Ausbaustufe
bietet das neue System bereits die dreizehnfache Rechenleistung; in der End-
ausbaustufe werden am ZIB über 12.000 Prozessorkerne installiert sein, was der
sechzigfachen Rechenleistung entspricht. Parallel zur Rechnerinstallation haben
wir auch zwei neue Datenrobotersysteme installiert. Zur feierlichen Einweihung
konnten wir den Berliner Wissenschaftssenator, Jürgen Zöllner, und viele weitere
hochrangige Politiker, Wissenschaftler und Gäste begrüßen. Sogar bis zu einer
Erwähnung in der Tagesschau haben wir es gebracht (allerdings nur außerhalb
der Prime time).

Der Wissenschaftliche Beirat des ZIB tagte am 23./24. Juni 2008. Wie immer zi-
tieren wir – ohne Erröten – aus dem Bericht nur das Beste: „Das ZIB ... ist bei der
Kombination aus Lösen praxisbezogener Aufgaben mit hohem Forschungsanteil
in den von ihm bearbeiteten Gebieten weltweit dominierend und ein internatio-
nal sichtbares und bewundertes Aushängeschild für Berlin.“ Das heißt für uns
schlichtweg: Dranbleiben, um diese hohe Stellung zu halten.

Berlin, im Mai 2009

Prof. Dr. Dr. h.c. Peter Deuflhard
Präsident
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Das Zuse-Institut in Berlin-Dahlem

Weitere Informationen über das ZIB sowie sämtliche Publikationen
sind unter

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

http://www.zib.de
http://www.zib.de
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Kapitel 1

Das ZIB – Struktur und Ziele

Das Konrad-Zuse-Zentrum für Informationstechnik Berlin (kurz: ZIB) ist eine
außeruniversitäre Forschungseinrichtung des Landes Berlin. Es betreibt in enger
fächerübergreifender Kooperation mit den Hochschulen und wissenschaftlichen
Einrichtungen in Berlin Forschung und Entwicklung auf dem Gebiet der Infor-
mationstechnik, vorzugsweise in anwendungsorientierter algorithmischer Mathe-
matik und in Praktischer Informatik. Zugleich bietet es Hochleistungsrechner-
kapazität als dazugehörige Dienstleistung an. Das ZIB wurde 1984 durch Gesetz
als Anstalt des öffentlichen Rechts gegründet.

Verwaltungsrat

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

Bundesanstalt für Materialforschung und -prüfung (BAM)
Helmholtz-Zentrum Berlin für Materialien und Energie GmbH 

Max-Delbrück-Centrum für Molekulare Medizin (MDC)
Senat von Berlin – Wissenschafts- und Wirtschaftsverwaltung

Wissenschaftlicher Beirat

        M. Hofmeister            München        
        Th. Liebling Lausanne
        A. K. Louis Saarbrücken

J. Sack                      Ottawa
        Ludger D. Sax           Essen
        H. D. Simon Berkeley
        R. Uppenkamp          Berlin

Wissenschaftlicher Aussschuss
des HLRN

C. W. Böning Kiel
        G. Brenner Clausthal
        W. Fennel Rostock
        I. Frank Hannover
        W. Glatzel Göttingen

B. Hartke Kiel
W. Koch Frankfurt/Main
V. Linke Berlin
S. Raasch Hannover

        Th. Rung Hamburg
        A. Schmidt Bremen

Präsident
Peter Deuflhard

Vizepräsident
Martin Grötschel

Verwaltung

Henry Thieme
(ab April 2009: 

Annerose Steinke)

Scientific Computing

Peter Deuflhard
Martin Grötschel

Computer Science

Alexander Reinefeld

Abbildung 1.1: Organisationsstruktur des ZIB (Stand: 01.05.2009)
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8 Das ZIB – Struktur und Ziele

Forschung und Entwicklung

Schwerpunkte der Forschungs- und Entwicklungsarbeiten des ZIB sind die Ge-
biete Scientific Computing und Computer Science. Diese Gebiete umfassen

• die theoretische Analyse mathematischer Modelle, welche komplexe natur-
wissenschaftliche, technische, gesellschaftliche und ökonomische Prozesse
oder Phänomene beschreiben

• die Entwicklung effizienter Algorithmen zur Simulation oder Optimierung
derartiger Modelle

• die Umsetzung der Algorithmen in leistungsfähige Computercodes.

Theorie- und Algorithmenentwicklung, die Erprobung der Algorithmen an lei-
stungsfähigen Computersystemen und der Test der mathematischen Modelle auf
ihre praktische Brauchbarkeit sollen dabei eine nachhaltige Synthese eingehen.

Anwendungsbezogene Forschung, Kooperationen

Das ZIB leistet Beiträge zur Lösung drängender Fragen in Wissenschaft, Technik,
Umwelt oder Gesellschaft, die mit herkömmlichen Methoden nicht gelöst werden
können, aber mathematischer Analyse zugänglich sind. Der Anteil des ZIB be-
steht dabei in der Entwicklung innovativer Algorithmen und dem Einsatz von
Hochleistungsrechnern in enger Zusammenarbeit mit Partnern aus Wissenschaft,
Wirtschaft und Gesellschaft. Die Finanzierung der Forschungsarbeiten erfolgt im
Rahmen der Grundfinanzierung des Landes Berlin und – im Wesentlichen – durch
die Einwerbung von Drittmitteln. Neben Kooperationen mit wissenschaftlichen
Einrichtungen betreibt das ZIB zur Zeit gemeinsame Projekte mit Partnern aus
den Bereichen Telekommunikation, Medizintechnik, Biotechnologie, Öffentlicher
Personenverkehr, Transport und Logistik, Fahrzeugbau, Chemie-, Elektro- und
Computerindustrie, Energieversorgung, Nano-Optik. Das ZIB ist zudem – neben
den drei Berliner Universitäten FU, TU HU und dem WIAS – eine der fünf In-
stitutionen, die das von der DFG geförderte Forschungszentrum Matheon „Ma-
thematik für Schlüsseltechnologien: Modellierung, Simulation und Optimierung
realer Prozesse“ tragen.

Supercomputing als Dienstleistung

Das ZIB betreibt in Berlin im Rahmen des Norddeutschen Verbundes für Hoch-
und Höchstleistungsrechnen – HLRN – als Dienstleistung für Hochschulen und
wissenschaftliche Einrichtungen in Norddeutschland ein Hochleistungsrechnersy-
stem (siehe Kapitel 4.1). Ein identisches System ist am HLRN-Standort Han-
nover installiert. Diese Kapazität steht in begrenztem Umfang auch Benutzern
aus den anderen Bundesländern zur Verfügung. Die Zuteilung von Rechenzeit
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an Großprojekte erfolgt nach wissenschaftlichen Kriterien der DFG durch einen
Zulassungsausschuss. Alle befürworteten Projekte werden von einem Fachberater
begleitet.

Diskrete Methoden

M. Grötschel

Numerische Methoden

P. Deuflhard

Numerische 
Analysis und 
Modellierung

P. Deuflhard
M. Weiser

Visualisierung 
und Datenanalyse

H.-C. Hege

Wissenschaftliche 
Informations-

systeme

J. Lügger
(ab Oktober 2009: 

T. Koch)

Optimierung

M. Grötschel
R. Borndörfer

Abbildung 1.2: Struktur des Bereiches Scientific Computing

Computer Science

A. Reinefeld

High Performance 
Computing

H. Busch

HPC-
Benutzerberatung, 

Anwendungssoftware

HPC-Systeme

BRAIN-
Geschäftsstelle

IT Services

W. Pyszkalski

Betriebssysteme, 
Anwendungssoftware,  

Datenhaltung

Hardwareservice für 
Rechner und Netze

Kommunikations-
dienste und Netze

Computer Science 
Research

A. Reinefeld

Verteilte Systeme und 
Anwendungen

Massiv-Parallele 
Systeme

Abbildung 1.3: Struktur des Bereiches Computer Science
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Gliederung des Bereiches Scientific Computing

Numerische Methoden
Abteilung 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 verlässlichen Algorithmen
zur Simulation, Identifikation und Optimierung (inklusive Optimal Control) bei
komplexen technologischen Problemen. Dabei sind Fragen der mathematischen
Modellierung häufig zwingend mit einzubeziehen. Die Abteilung gliedert sich in
drei Arbeitsgruppen:

• Computational Medicine

• Computational Nano-Optics

• Computational Drug Design

Derzeit behandelte Hauptanwendungsgebiete sind Biotechnologie, Nano-Optik,
Medizintechnik und Systembiologie.
Abteilung Visualisierung und Datenanalyse. Ziel der Forschungssarbeit ist die
Entwicklung neuer, effektiver Verfahren zur visuellen Datenanalyse. Hierfür wer-
den Algorithmen aus den Bereichen Bild- und Datenanalyse, Geometrieverarbei-
tung, Computergrafik und Visualisierung entwickelt. Die Abteilung gliedert sich
in die vier Arbeitsgruppen

• Visualization Algorithms

• Visualization Systems

• Comparative Visualization

• Medical Planning

Die entwickelten Verfahren finden Anwendung in der Molekülphysik, Neuro- und
Pflanzenbiologie, der medizinischen Therapieplanung, der computergestützten
Chirurgie, Geo- und Astrophysik sowie der Strömungsanalyse. Die Abteilung
stellt Visualisierungs-Software und -Hardware zur Verfügung und unterstützt An-
wender bei der Realisierung komplexer Visualisierungsprojekte.
Diskrete Methoden
Abteilung Optimierung. Geforscht wird in den Bereichen Algorithmische Diskre-
te Mathematik sowie Lineare und Nichtlineare Ganzzahlige Optimierung. Ziel
ist die mathematische Analyse und – darauf aufbauend – die Entwicklung und
Implementation effizienter Verfahren zur Lösung von schwierigen praxisrelevan-
ten Problemen, bei denen diskrete Entscheidungen getroffen werden müssen. Die
Abteilung wird künftig in drei Arbeitsgruppen gegliedert:
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• Lineare und Nichtlineare Ganzzahlige Optimierung,
• Telekommunikation sowie
• Verkehr und Logistik.

Anwendungsschwerpunkte sind die Optimierung von Gas-, Telekommunikations-
und Verkehrsnetzen.
Abteilung Wissenschaftliche Informationssysteme. Aufgaben sind die Konzeption,
die Entwicklung und die Realisierung mathematischer Informationssysteme. Bei-
spielhaft für Internet-basierte Informationstechnologie sind die Projekte „Infor-
mationsdienste für die Mathematik im Internet (Math-Net)“ und „Informations-
technische Werkzeuge für Museen“ sowie der „Kooperative Bibliotheksverbund
Berlin-Brandenburg (KOBV)“.

Gliederung des Bereiches Computer Science

Abteilung Computer Science Research. Im Zentrum des Forschungsinteresses liegt
die Theorie und Praxis paralleler und verteilter Systeme. Profitiert wird dabei
vom Zugriff auf modernste Hochleistungsrechner und Cluster, die im ZIB als
Dienstleistung für die Wissenschaft betrieben werden. Die Erfahrungen aus dem
Produktionsbetrieb der Parallelrechner bilden den Hintergrund für die Entwick-
lung zuverlässiger, skalierbarer Dienste in geographisch verteilten Systemen. Der-
zeit liegt der Forschungsschwerpunkt der Abteilung im Management sehr großer
Datenmengen in Grid-Systemen, einer Problematik, die in unserer zunehmend
vernetzten und mobilen Welt an Bedeutung gewinnt.
Abteilung High Performance Computing. Zu den Hauptaufgaben zählt die Aus-
wahl, Bereitstellung und der Betrieb von Hochleistungsrechnerkapazität sowie
die fachliche Beratung der Anwender zur effizienten Nutzung der Systeme, ins-
besondere bei Neuentwicklungen und Anpassungen der Codes an die spezifischen
Eigenschaften der im Norddeutschen Verbund für Hoch- und Höchstleistungsrech-
nen (HLRN) betriebenen Systeme. Die Abteilung koordiniert auch das Berliner
Wissenschaftsnetz (BRAIN), betreibt das Sekretariat des HLRN und betreut den
Wissenschaftlichen Ausschuss des HLRN.
Abteilung IT Services. Aufgabe ist die Unterstützung der Forschungsarbeiten im
ZIB durch Planung, Beschaffung und Wartung der Ausstattung mit Software und
Hardware der Informations- und Kommunikationstechnik. Hierzu zählen sämtli-
che im Hause betriebenen Arbeitsplatzsysteme, Server, Netzkomponenten, Peri-
pheriegeräte, Web- und Mail-Services und Datenhaltung.



Kapitel 2

Forschung und Entwicklung

2.1 Überblick

Zur Orientierung innerhalb der Fülle von Projekten soll hier vorab ein Überblick
über die Schwerpunkte unserer Arbeit im Berichtszeitraum gegeben werden. Im
nachfolgenden Kapitel 2.2 werden dann die einzelnen Schwerpunkte der Forschung
und Entwicklung zusammen mit wenigen herausgehobenen Projekten aufgeführt.
Zunächst werden die Teilbereiche Numerische Methoden und Diskrete Methoden
des Bereichs Scientific Computing vorgestellt, anschließend folgt die Darstellung
des Bereiches Computer Science Research. Typisch für alle unsere Gebiete ist
eine enge Verflechtung zwischen theoretisch angelegten Grundlagenprojekten, in
denen neue Methoden bereitgestellt werden, und auf die Praxis ausgerichteten
Anwendungsprojekten.
Der Bereich Numerische Methoden des Gebietes Scientific Computing umfasst
die beiden Abteilungen

• Numerical Analysis and Modelling (Leitung: Peter Deuflhard, Martin Wei-
ser), untergliedert in die Arbeitsgruppen
Computational Medicine (Leitung: Martin Weiser, Stefan Zachow)
Computational Nano-Optics (Leitung: Frank Schmidt)
Computational Drug Design (Leitung: Marcus Weber)

• Visualization and Data Analysis (Leitung: Hans-Christian Hege), unter-
gliedert in die Arbeitsgruppen
Visualization Algorithms (Leitung: Hans-Christian Hege)
Visualization Systems (Leitung: Steffen Prohaska)
Medical Planning (Leitung: Stefan Zachow)
Comparative Visualization (Leitung: Ingrid Hotz)

Im Berichtszeitraum wurden die methodischen Schwerpunkte

• Konformationsanalyse

• diskrete Galerkin-Methoden

12



2.1 Überblick 13

• Laplace-Domain-Methode

• Funktionenraumbasierte Optimierungsmethoden

• adaptive Multilevel-Finite-Elemente-Methoden

• Merkmalsextraktion aus skalaren, vektoriellen und tensoriellen Feldern

• Virtuelle Labore

bearbeitet. Aus Sicht der Anwendungsdisziplinen lagen die Schwerpunkte der
interdisziplinären Arbeit in den Feldern

• Biotechnologie: Entwurf von hochspezifischen Medikamenten

• Biologie: Erstellung von anatomischen und funktionellen Atlanten, Rekon-
struktion von neuronalen Netzen

• Medizin: Anatomie-Rekonstruktion, Therapie- und Operationsplanung

• Systembiologie: chemische Mastergleichung, gynäkologische Endokrinologie

• Nanotechnologie: Nano-Optik

• Physik: Gravitationsphysik und Kosmologie

• Fluidmechanik: Merkmalsanalyse und Visualisierung von Strömungen

Diese untereinander vernetzten Schwerpunkte sollen nun unter Einbeziehung der
Drittmittelaktivitäten sowie über das Jahr hinausreichender Perspektiven kurz
umrissen werden.

Nano-Optik. Im Berichtszeitraum lag ein Schwerpunkt der methodisch ori-
entierten Arbeiten auf der Entwicklung eines rigorosen Zugangs zur Berechnung
von Lichtstreuung in mehrfach strukturierten Außenräumen. Die in den Vorjahren
in der Arbeitsgruppe entwickelten transparenten Randbedingungen ermöglichten
bereits die Berechnung der Lichtstreuung von Objekten, die in inhomogene, mehr-
fach strukturierte Außenräume eingebettet waren, wenn die beleuchtende Quelle
auf das Rechengebiet fokussiert war. Bereits damit war gegenüber den konkurrie-
renden Methoden ein großer Fortschritt erreicht. Mit der neuen Technik, die ihre
theoretische Fundierung in der ebenfalls von uns entwickelten Laplace-Domain-
Methode hat und deren Umsetzung auf der adaptiven Perfectly Matched Layer
Methode beruht, gelingt es nun auch, beliebig ausgedehnte Quellfelder zu be-
rechnen und zur Beleuchtung kompakter Objekte zu verwenden. Ein zweiter me-
thodischer Schwerpunkt beinhaltete die Weiterentwicklung der Reduzierte-Basis-
Methode (RBM) zu einer wirksamen, sehr schnellen Simulationstechnik in 3D.
Die konkrete Realisierung des für die Methode typischen aufwändigen Offline-
Anteils sowie des sehr schnellen Online-Anteils wurde gegenüber der klassischen
2D-Realisierung verändert und gestattet nun die simultane Berechnung effektiver
Fehlerschätzer, ohne den numerischen Gesamtaufwand zu stark zu beeinflussen.
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Die Methode findet momentan ihr Hauptanwendungsgebiet in der optischen Me-
trologie, insbesondere in der Halbleitertechnologie, als sehr schnelle, genaue und
zerstörungsfreie Messtechnik. Alle in der Arbeitsgruppe entwickelten Methoden
finden vielfältigen Einsatz in der Nanooptik: In der Mikrolithographie werden sie
zur Simulation und Optimierung von Photomasken eingesetzt, in der optischen
Metrologie zur Bestimmung der Geometrie und Position von Objekten, in der Ma-
terialwissenschaft zur Konstruktion und Analyse neuer Materialien wie z. B. von
Metamaterialien, in der Optoelektronik z. B. zum Design optischer Resonatoren
für Laser. Sämtliche Themen dieser Arbeitsgruppe sind drittmittelgefördert, et-
wa im SFB 787 Halbleiter-Nanophotonik: Materialien, Modelle, Bauelemente oder
durch die Halbleiter- bzw. optische Industrie.

Moleküldesign. Der Schwerpunkt der Arbeitsgruppe Computational Drug De-
sign lag im Berichtszeitraum auf der Untersuchung von Ligand-Rezeptor-Wechsel-
wirkungen. Während in der Vergangenheit vor allem Konformationsdynamik-
Rechnungen verwendet wurden, um mögliche Bindungsmodi von Wirkstoffkan-
didaten vorher zu bestimmen, spielte 2008 die Simulation des zeitlichen Ablaufs
eines Bindungsprozesses eine große Rolle. Als wichtiges Fundament für die neuen
mathematischen Ansätze sind insbesondere die Gebietszerlegungsstrategien mit
statistischen Fehlerschätzern hervorzuheben, die in einer Dissertation behandelt
wurden und in Zukunft noch ausgebaut werden sollen. Die Kooperation mit der
Bundesanstalt für Materialprüfung (BAM) wurde ausgedehnt auf die Erforschung
möglicher toxikologischer Wirkungen von Flammschutzmitteln und Detergenzien,
indem Metabolite dieser Stoffe in Gegenwart humaner Hormon-Rezeptoren simu-
liert wurden. Die Arbeiten innerhalb des SFB 765 Multivalenz als chemisches
Organisations- und Wirkprinzip: Neue Architekturen, Funktionen und Anwen-
dungen (FU Chemie, Sprecher: Rainer Haag) wurden fortgeführt und erforderten
den Übergang zu Konformationsdynamik-Rechnungen großer Systeme in Gegen-
wart von explizit modelliertem Wasser. Dies führte zu verstärkten Anstrengungen
in der Software-Entwicklung und zu einer engen Kooperation mit der AG Tho-
mas Steinke. Die Forschungsarbeiten zur Thematik Moleküldesign werden durch
Mittel der DFG (eine Stelle im Matheon, eine im SFB 765 der Chemie FU Ber-
lin) sowie der BAM gefördert. Im Berichtszeitraum haben wir gitterfreie, diskrete
Methoden für die effiziente numerische Lösung der chemischen Mastergleichung
weiterentwickelt und im Matheon erfolgreich verteidigt. Dieses Thema hat enorme
Konsequenzen im Bereich der Systembiologie. Auf dem Gebiet der Systembiologie
konnten wir mit der Modellierung des weiblichen Hormonzyklus erste Drittmittel
aus der pharmazeutischen Industrie einwerben.

Medizinische Therapie- und Operationsplanung. Diese Thematik wird in
enger Kooperation von zwei Arbeitsgruppen bearbeitet: Der AG Medical Plan-
ning, in der die geometrische Modellrekonstruktion individueller anatomischer
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Strukturen aus medizinischen Bilddaten und die Visualisierung im Vordergrund
stehen, sowie der AG Computational Medicine, in der Fragestellungen der ma-
thematischen Modellierung und der Numerik bearbeitet werden.
Im Jahr 2008 lag ein erster Schwerpunkt auf dem Gebiet der orthopädischen Chir-
urgie, wo funktionelle Therapieplanung unter biomechanischen Aspekten behan-
delt wird. Im Rahmen dieser Thematik werden zwei Teilprojekte vom SFB 760
Muskuloskelettale Regeneration (Sprecher G. Duda, Charité Campus Virchow),
ein EU- und ein Matheon-Projekt gefördert. Zusätzlich gelang es eine Indu-
striekooperation mit einem führenden Implantat-Hersteller zu etablieren, in der
die entwickelten Methoden zur Marktreife gebracht werden. Im Teilprojekt C4 des
SFB 760 werden grundlegende Verfahren für die automatisierte Rekonstruktion
von komplexen anatomischen Strukturen des unteren Bewegungsapparates aus
medizinischen Bilddaten entwickelt. In den Teilprojekten C5 des SFB und A2 des
Matheon werden robuste und schnelle numerische Verfahren zur Bestimmung
von Gelenkbewegungen und für dynamische Kontaktprobleme untersucht, bei-
des im Hinblick auf die heterogene Simulation des bewegten Kniegelenks (FEM-
Modell am Knie und Mehrkörperdynamik für das restliche Bein). Die bekannt
lückenhafte mathematische Theorie zu Newmarkverfahren für dynamische Kon-
taktprobleme konnte um den Beweis der Konsistenz des Verfahrens erfolgreich in
Richtung auf adaptive Zeitdiskretisierung erweitert werden. Ein zweiter Schwer-
punkt der Therapieplanung liegt im Bereich Kopfchirurgie. Hier werden zur Zeit
verstärkt Themen im Bereich des individuellen Formdesigns von Implantaten so-
wie der chirurgischen Rekonstruktion von anatomischen Strukturen auf Basis von
Formwissen bearbeitet. Wesentliche Aspekte sind die funktionelle und ästhetische
Rekonstruktion bei der Gestaltung von Mittelgesichts-, Mittelohr- und Schädel-
knochenimplantaten sowie Kinnplastiken und die stabile Gestaltung von kno-
chenverankerten Zahnimplantaten unter Berücksichtigung des Mandibulärnervs.
Der dritte Arbeitsbereich umfaßt physiologische Modelle. Neben der schon lange
bearbeiteten Hyperthermieplanung, in der im Rahmen des Matheon-Projekts
A1 Fortschritte insbesondere bei der Behandlung von Zustandsbeschränkungen
und Nichtkonvexität erzielt wurden, rückt zunehmend die Parameteridentifizie-
rung und Online-Nachoptimierung in den Blickpunkt. Im letzten Jahr konnten
die Verfahren zur E-Feld-Adaption erfolgreich am Patienten eingesetzt werden.
Im Bereich der Elektrokardiophysiologie wurde weiter an der dringend nötigen
Beschleunigung der Simulation gearbeitet.

Nichtlineare Optimierung und optimale Steuerung. Diese Thematik wird
seit einigen Jahren sowohl in der Abteilung Numerische Analysis und Modellie-
rung als auch in der Abteilung Optimierung behandelt. Sie stellt damit eines
der wenigen Brückenprojekte der großen Bereiche „Numerische Methoden“ und
„Diskrete Methoden“ dar.
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In der Abteilung Numerische Analysis und Modellierung wurden im Matheon-
Projekt A1 zustandsbeschränkte Optimierungsprobleme bei elliptischen partiel-
len Differentialgleichungen untersucht, insbesondere funktionenraumbasierte In-
nere-Punkte-Methoden zu deren adaptiver Multilevel-Lösung. Im Berichtsjahr
lag der Schwerpunkt der Arbeit auf der Konstruktion adaptiver Verfeinerungs-
techniken, die der Struktur der Teilprobleme angepasst sind. Dieses Vorgehen
führt zu einer besonders guten Übereinstimmung zwischen dem Algorithmus im
Funktionenraum und seinem implementierbaren Gegenstück. Der Einsatz die-
ses Algorithmus in der Hyperthermieplanung wurde weiter vorangetrieben. Im
Bereich der Impuls-Thermografie (Kooperation BAM) wurde die Übereinstim-
mung von Experiment und Simulation durch die geometrische Modellierung der
Wärmequelle nochmals deutlich verbessert. Mit Blick auf die Identifizierung von
Defekten wurde mit der Untersuchung von Kompressionsverfahren der Zustand-
strajektorien begonnen (Matheon C25).

Analyse biologischer Systeme. Der Schwerpunkt der Arbeiten lag, wie in
den Vorjahren, auf der Rekonstruktion von anatomischen Strukturen aus Bild-
daten. Im Bereich der Neurobiologie wurden eine Reihe von neuen Werkzeugen
entwickelt, mit denen sich zeitaufwendige und schwierige Schritte automatisieren
lassen, so etwa das Ausrichten rekonstruierter Einzelschnitte oder die Detekti-
on von Zellkörpern in mikroskopischen Gewebevolumina. Mit diesen Verfahren
lassen sich Neuronen schneller und genauer als bisher aus Mikroskopiedaten re-
konstruieren. Die Techniken zur Erstellung und Visualisierung von neuroana-
tomischen digitalen Atlanten wurden in einem DFG-geförderten Projekt weiter
verbessert. Eine Verknüpfung von biologischen Ontologien mit räumlichen Struk-
turen ermöglicht es, auf biologischer Ebene durch 3D-Rekonstruktionen von bio-
logischen Objekten zu navigieren. Im Bereich Zellbiologie wurden Verfahren zur
Identifikation und geometrischen Rekonstruktion von biologischen Strukturen in
Kryo-Elektronentomogrammen entwickelt. Die erfolgreichen Arbeiten in diesem
Bereich führten zu einem neuen Projekt, in dem Mikrotubuli aus elektronen-
mikroskopischen 3D-Aufnahmen rekonstruiert werden sollen. Die Wertschätzung
unserer Arbeiten zeigt sich auch im finanziellen Engagement der Max-Planck-
Gesellschaft, die ab 2009 drei WiMi-Stellen zu biologisch orientierten Projekten
finanziert.

Analyse von Strömungsdaten. Anknüpfend an Arbeiten in den Vorjahren,
wurde im SFB 557 Beeinflussung komplexer turbulenter Scherströmungen ein Ver-
fahren entwickelt, mit dem sich in numerischen Strömungsdaten langlebige Struk-
turen identifizieren lassen. Weiterhin wurde ein Verfahren geschaffen, das – analog
zur experimentellen Rauchvisualisierung – Streichflächen interaktiv visualisiert.
Zur numerisch stabilen Berechnung des topologischen Skeletts einer Strömung,
wie auch der Extraktion und Klassifikation aller geschlossenen Stromlinien, wurde
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ein neuer kombinatorischer Zugang untersucht. Mit Hilfe eines rein geometrischen
Kriteriums konnten weiterhin hierarchische Wirbelstrukturen, die z. B. bei der
Wirbelablösung auftreten, in (bisher) ebenen Strömungen automatisch erkannt
werden. Für die Analyse von dominanten Strukturen in zeitabhängigen Strö-
mungsfeldern wurde eine zur Vektorfeldtopologie analoge, aber Galilei-invariante
Methode entwickelt. Ein DFG-gefördertes Projekt befasste sich mit der Abschät-
zung des Rupturrisikos von Aneurysmen; hierfür wurden Verfahren zur Analyse
von Wandschubspannungen entwickelt und erfolgreich auf berechnete Strömun-
gen in koronaren Arterien angewendet.

Computergrafik und Visualisierung. Direktes Volume-Rendering – ein
Basisverfahren der Datenvisualisierung – ist sehr rechenintensiv. Unter Nutzung
von Techniken aus der FEM-Theorie wurde ein adaptiver Algorithmus auf der Ba-
sis einer hp-Methode entwickelt. Insbesondere für hochaufgelöste Bilder kann dies
Vorteile bieten. In einem Projekt mit astrophysikalischem Anwendungsfokus wur-
de eine interaktive Visualisierungspipeline für hochaufgelöste Daten entwickelt,
die auch einen Teil der numerischen Simulation, nämlich die Berechnung der zeit-
lichen Entwicklung von Reionisierungsgebieten, auf dem Grafikprozessor (GPU)
durchführt. Ferner wurde ein adaptives Verfahren entwickelt, das die Darstellung
der räumlichen Verteilung einer großen Zahl von Galaxien, die als unstrukturier-
te Punktdaten vorliegen, zusammen mit den gitterbasierten Daten erlaubt. Die
schon im Vorjahr begonnenen Arbeiten zur Visualisierung von Quantensystemen
wurden in Kooperation mit C. Lasser (FU Mathematik) fortgesetzt; insbesonde-
re wurden Darstellungsmethoden entwickelt, die Aspekte der gesamten Zeitent-
wicklung eines Quantensystems gleichzeitig anzeigen und Regionen mit genuinem
Quantenverhalten hervorheben. Weitere Projekte befassten sich mit der Extrak-
tion von Merkmalen, z. B. der Analyse von Gefüge- und Porenstrukturen (Ko-
operation BAM), der topologie-basierten Ermittlung von Merkmalskurven auf
Oberflächen, der Segmentierung von Tensorfeldern, der Berechnung und Darstel-
lung von Isokonturen in unscharfen Skalarfeldern sowie dem Formvergleich auf
Basis von geometrischen Merkmalen. Im Bereich Geometrieverarbeitung wurden
Verfahren zum Schließen von Löchern in Dreiecksnetzen und der Übertragung
von Oberflächengraphen entwickelt. In eher software-orientierten Projekten wur-
den bestehende Verfahren zur Landschafts- und Klimavisualisierung verbessert
und erweitert.
Der Bereich Diskrete Methoden besteht aus den beiden Abteilungen

• Optimierung mit den Arbeitsgruppen

Lineare und Nichtlineare ganzzahlige Optimierung

Telekommunikation

Verkehr und Logistik
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• Wissenschaftliche Informationssysteme mit den Schwerpunkten

Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV)

Math-Net, MPC, IuK, MG60 und searchmath

Informationstechnische Werkzeuge für Museen

Computeralgebra (REDUCE).

Die Abteilung Wissenschaftliche Informationssysteme wird in Kapitel 3 vorge-
stellt. Die Struktur der Abteilung Optimierung hat sich im Berichtszeitraum 2008
gegenüber der Vorperiode deutlich verändert. An die Stelle der drei methodischen
Schwerpunkte Ganzzahlige Optimierung, Diskrete Strukturen sowie Nichtlineare
Optimierung und der vier Anwendungsschwerpunkte Logistik, Telekommunikati-
on, Verifikation und Verkehr waren wir für den größten Teil der Berichtsperiode
analog zur Abteilung Numerik in vier neu eingerichteten Arbeitsgruppen organi-
siert: Lineare Ganzzahlige Optimierung und Diskrete Strukturen, Verifikation und
nichtlineare Optimierung, Telekommunikation und Verkehr und Logistik ; diese
AGs wurden von Thorsten Koch, Marc Pfetsch, Andreas Bley und Ralf Borndör-
fer geleitet. Nachdem Marc Pfetsch zum Ende der Berichtsperiode eine Profes-
sur in Braunschweig angetreten hat und der Industriepartner OneSpin Solutions
GmbH nach einer Restrukturierung wegfiel, wurden die AGs Lineare Ganzzahlige
Optimierung und Verifikation und nichtlineare Optimierung zur AG Lineare und
nichtlineare ganzzahlige Optimierung vereinigt, die seitdem von Thorsten Koch
geleitet wird. Diese neue, für das ZIB nun einheitliche AG-Struktur liegt auch
diesem Bericht zugrunde. Die Gliederung in weniger und dafür größere, deutli-
cher unterscheidbare AGs mit designierten Leitern soll einerseits die bereits sehr
erfolgreiche projektübergreifende Zusammenarbeit innerhalb der Abteilung noch
weiter befördern und andererseits das Profil der Abteilung klarer definieren, so
dass Außenstehende leichter einen geeigneten Ansprechpartner finden.
Die Abteilung ist national und international vernetzt. Wir sind eingebunden in das
DFG-Forschungszentrum Matheon (sechs Projekte), das DFG-Schwerpunkt-
programm 1307 Algorithm Engineering (ein Projekt), die BMBF-Förderschwer-
punkte EIBONE und 100GET (jeweils ein Projekt), und zwei COST -Aktionen
der European Science Foundation. Wir unterhalten vielfältige Kooperationen mit
Forschungszentren und Universitäten, unter anderem mit dem Centro de Mode-
lamiento Matematico (CMM, Universidad de Chile), dem Centre of Excellence
for Mathematics and Statistics of Complex Systems (MASCOS, Australien), der
Escuela Politécnica Nacional Quito, der Universidade de São Paulo und den Uni-
versitäten in Bayreuth, Braunschweig, Chemnitz, Darmstadt, Duisburg-Essen,
Hannover, Kaiserslautern, Maastricht, Magdeburg, Mainz, Warschau und War-
wick. Industriefinanzierte Projekte realisieren wir gemeinsam mit den Firmen
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atesio GmbH, Detecon International GmbH, E.ON AG, Kollmorgen Steuerungs-
technik GmbH, Lufthansa Systems Berlin GmbH, Nokia Siemens Networks B.V.,
OneSpin Solutions GmbH und Siemens AG.
Auch in dieser Berichtsperiode erhielten Mitarbeiter der Abteilung wieder Ru-
fe auf Lehrstühle und andere Auszeichnungen. Marc Pfetsch erhielt einen Ruf
auf eine W2-Professur an der TU Braunschweig (angenommen). Martin Gröt-
schel wurde mit der Goldenen Ehrennadel der TU Berlin, einem Ehrendoktorat
der Otto-von-Guericke Universität Magdeburg und dem Wissenschaftspreis des
Regierenden Bürgermeisters von Berlin geehrt. Tobias Achterberg erhielt den
Dissertationspreis der GOR 2008 und den zweiten Platz des INFORMS George
B. Dantzig Dissertation Award 2008, Andreas Bley den Best Dissertation Award
2008 der INFORMS Telecommunications Section, und Hans-Florian Geerdes den
Dissertationspreis 2008 der Fachgruppe Kommunikation und Verteilte Systeme
der Gesellschaft für Informatik und der Informationstechnischen Gesellschaft im
VDE. Johanna Ridder, eine Schülerin des Heinrich-Hertz-Gymnasiums Berlin,
deren Facharbeit über Wegeprobleme der Graphentheorie in unserer Abteilung
betreut wurde, konnte sich über die Überreichung des 1. DMV Abiturpreises
durch Bundesministerin Annette Schavan freuen.
Die Abteilung bietet eine Reihe von Dienstleistungen für die wissenschaftliche
Gemeinschaft und für die Allgemeinheit an. Zu nennen sind vor allem die Wei-
terentwicklung, Wartung und Pflege mehrerer Softwarepakete, darunter die für
akademische Zwecke frei verwendbare ZIB Optimization Suite mit etwa 700 Down-
loads im Berichtszeitraum, und die Pflege mehrerer Problembibliotheken, dar-
unter die MIPLib, die SNDLib und die TTPLib. Um die Arbeit in der mathe-
matischen Programmierung und insbesondere die Entwicklung von Codes zu
befördern, haben wir in der Berichtsperiode die Gründung einer neuen Zeit-
schrift Mathematical Programming Computation (MPC) maßgeblich mit initiiert
(http://www.springer.com/math/journal/12532). MPC wird von der Mathe-
matical Programming Society herausgegeben und vom Springer Verlag verlegt;
der Chefeditor ist William Cook (Georgia Tech), die General- und Produktions-
edition werden von Thorsten Koch und Wolfgang Dalitz am ZIB durchgeführt.
MPC versteht sich als Medium zur Publikation von Arbeiten über erstklassige
Optimierungssoftware, insbesondere von Open Source Codes, Problembibliothe-
ken usw. Seit der Ernennung von Martin Grötschel zum Generalsekretär der
International Mathematical Union (IMU) betreibt der Bereich Diskrete Metho-
den das Sekretariat der IMU mit den zugehörigen Dienstleistungen wie z. B. dem
Webserver (http://www.mathunion.org/).
Der 10. September 2008 war der 60. Geburtstag von Martin Grötschel, dem Vi-
zepräsidenten des ZIB und Leiter der Abteilung Optimierung. Aus Anlass dieses
Jubiläums haben wir eine zweitägige internationale Konferenz MG60 ausgerich-
tet (http://mg60.zib.de). 52 Teilnehmer aus 9 Ländern boten ein hochkarä-
tiges Vortragsprogramm, dessen Höhepunkt die Presidents’ Session mit Vorträ-

http://www.springer.com/math/journal/12532
http://www.mathunion.org/
http://mg60.zib.de
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Abbildung 2.1: MG60: Plakat und Überreichung der Ehrennadel der
TU Berlin durch Kurt Kutzler.

gen von László Lovász (Präsident der International Mathematical Union), Rolf
Jeltsch (Präsident des International Council for Industrial and Applied Mathema-
tics), Günter Ziegler (Präsident der Deutschen Mathematiker Vereinigung), Vol-
ker Mehrmann (Sprecher des DFG-Forschungszentrums Matheon), Peter Deufl-
hard (Präsident des ZIB) und Kurt Kutzler (Präsident der TU Berlin) war; das
Grußwort sprach Christian Thomsen, der Dekan der Fakultät II – Mathematik
und Naturwissenschaften der TU Berlin.
Im Folgenden wird ein kurzer Überblick über die Abteilung Optimierung gegeben;
eine ausführlichere Darstellung findet sich in Abschnitt 2.2.

Lineare und Nichtlineare ganzzahlige Optimierung. Diese AG ist, wie
oben beschrieben, durch eine Zusammenlegung der drei ehemaligen methodischen
Schwerpunkte und des ehemaligen Anwendungsschwerpunktes Verifikation ent-
standen. Die Verifikation befasst sich inhaltlich mit der Bestimmung der Anzahl
von Lösungen von ganzzahligen Programmen, ein Thema, das sehr nahe an der
ganzzahligen und der Constraint-Programmierung liegt und somit nahtlos in die
neue AG passt. Die Bündelung dieser Ressourcen erlaubt es uns, fokussiert an
der Entwicklung universeller Frameworks zur Lösung von linearen und nichtlinea-
ren ganzzahligen Programmen zu arbeiten. Die ZIB Optimization Suite, das derzeit
leistungsfähigste, nicht-kommerzielle CP/IP-Framework, steht bereits seit einigen
Jahren für den Erfolg dieser Forschungslinie. Wir wollen diesen Ansatz ausbau-
en und in der Zukunft auch auf nichtlineare ganzzahlige Programme, im ersten
Schritt mit spezieller Struktur, übertragen. Wir lassen uns dabei von Fragestellun-
gen leiten, die in Anwendungsprojekten auftreten, z. B. quadratische ganzzahlige
Programme im Projekt Betriebshofmanagement oder nichtlineare Flussprobleme
wie im neuen Projekt Optimierung von Gastransportnetzen.
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Telekommunikation. Die Arbeitsgruppe ist seit vielen Jahren mit führend
im Bereich der Planung von Telekommunikationsnetzen. Die Forschungsthemen
resultieren vor allem aus der Dynamik der technischen Entwicklung, die es er-
forderlich macht, die Potentiale und Implikationen des Einsatzes neuer Techno-
logien auszuloten, noch bevor die entsprechenden Netze installiert werden. Aus
diesem Grund sind derzeit Fragen der Verknüpfung verschiedener Netzschichten
und Technologien von besonderem Interesse. In der AG Telekommunikation ist
das technische Verständnis, das mathematische Know-how und die Erfahrung
vorhanden, diese für unsere Informationsgesellschaft essentiellen Fragestellungen
erfolgreich zu bearbeiten. Themen wie Ausfallsicherheit und schwankende Nach-
frage stellen sich, wenn auch mit anderer technischer Ausprägung, ähnlich wie in
der AG Verkehr und Logistik dar, methodisch, vor allem in der Polyedertheorie
(d. h. bei der Entwicklung von Schnittebenen) wird eng mit der AG Lineare und
nichtlineare ganzzahlige Optimierung zusammengearbeitet. Die AG verfügt über
Kontakte in die Industrie und die europäische und internationale Forschungsland-
schaft, die sich in vielen Kooperationen widerspiegeln.

Verkehr und Logistik. Diese Arbeitsgruppe entstand im Berichtszeitraum
durch eine Vereinigung der vormaligen Schwerpunkte Verkehr und Logistik. Die
Trennung war ursprünglich methodisch motiviert. Im Schwerpunkt Verkehr wur-
den früher hauptsächlich Pfadpackungs- und Überdeckungsprobleme untersucht,
während in der Logistik die Online-Optimierung eine große Rolle spielte. Diese
Techniken haben mittlerweile Einzug in das jeweils angrenzende Gebiet gefunden.
So basieren z. B. die Verfahren zur Aufzugs- und MRT-Steuerung im Matheon-
Projekt B14: Kombinatorische Aspekte in der Logistik auf Pfadüberdeckungsmo-
dellen, während umgekehrt in den Projekten Robust Tail Assignment und Be-
triebshofmanagement Fragestellungen mit Online-Aspekten untersucht werden.
Die formale Vereinigung spiegelt diese inhaltliche Entwicklung wider. Unsicher-
heit in Bezug auf das Verhalten von Nutzern gibt es nicht nur in der Online-
Optimierung, sie spielt auch in dem Matheon-Projekt B15 Angebotsplanung im
Öffentlichen Nahverkehr und in den Projekten Trassenbörse und Cost-sharing,
die in den Bereich der Angebotsplanung fallen, eine wichtige Rolle; bei den bei-
den letztgenannten Projekten kommen zusätzlich auktions- und spieltheoretische
Aspekte zum Tragen. All diese Fragestellungen führen zu anspruchsvollen mathe-
matischen Modellen, die neben klassischen diskreten Komponenten auch stocha-
stische und nichtlineare Elemente enthalten. Diese hybriden Modelle versuchen
wir schrittweise besser zu verstehen. Ein enger Gedankenaustausch erfolgt mit
der AG Telekommunikation, in der verwandte Fragestellungen untersucht wer-
den, und mit der AG Lineare und nichtlineare ganzzahlige Optimierung, in der
Basistechniken zur Lösung nichtlinear-ganzzahliger Modelle entwickelt werden.
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Der Bereich Computer Science gliedert sich in die drei Abteilungen High Per-
formance Computing, IT Services und Computer Science Research. Die ehemals
vierte Abteilung Operating wurde im Jahr 2008 mit dem Eintritt ihres Leiters
Ralf Götz in den Ruhestand aufgelöst und die verbliebenen Mitarbeiter in die neu
gegründete Arbeitsgruppe HPC Systeme und die Abteilung IT Services über-
führt. Letztere übernimmt nun, neben ihren bisherigen Aufgaben der Beschaf-
fung, Installation und Pflege der Server- und Netzwerkkomponenten auch Auf-
gaben im Speicher- und Datenmanagement für die Supercomputer. Die Abtei-
lung High Performance Computing bietet Dienstleistungen im Umfeld des wissen-
schaftlichen Hochleistungsrechnens an. Dazu gehören die fachliche Beratung unse-
rer Supercomputer-Nutzer, der Betrieb komplexer Rechnersysteme und Kommu-
nikationsnetzwerke sowie das Management des Berliner Weitverkehrsnetzwerks
BRAIN. Die Abteilung Computer Science Research bearbeitet, wie im Folgen-
den dargestellt, Forschungsthemen mit den Schwerpunkten verteilte Systeme und
Anwendungen sowie massiv-parallele Systeme.

Verteilte Systeme und Anwendungen. Die Theorie und Praxis paralleler
und verteilter Systeme liegt im Zentrum unseres Forschungsinteresses. Basierend
auf den mittlerweile gut verstandenen Grid-Systemen entwickeln wir Peer-to-
Peer-Algorithmen, die einen skalierbaren und fehlertoleranten Betrieb verteilter
Systeme ermöglichen. Peer-to-Peer-Algorithmen zeichnen sich dadurch aus, dass
alle Komponenten funktional identisch sind, wodurch Ausfälle leicht kompensiert
werden können. Da jede neu hinzukommende Komponente nicht nur als Client
sondern gleichzeitig auch als Dienstleister fungiert, adaptieren sich Peer-to-Peer-
Algorithmen automatisch an das Anfrageverhalten der Benutzer und sind daher
für den Einsatz in sehr großen, möglicherweise weltumspannenden Internetan-
wendungen geeignet.
Unsere Forschungsarbeiten konzentrieren sich auf das Management sehr großer
Datenmengen im Internet; typische Beispiele sind die verteilten Datenzentren
von Google, Amazon oder Wikipedia. Mit Scalaris haben wir eine zuverlässige,
skalierbare Datenbank – einen sogenannten Key/Value-Store – entwickelt, deren
Daten in einem strukturierten Overlay-Netzwerk repliziert werden und somit auch
beim Ausfall einzelner Speicherkomponenten verfügbar sind. Ähnlich den kom-
merziellen Datenbanken können mit Scalaris Transaktionen, das heißt unteilbare
Operationen auf Daten durchgeführt werden. Ein weiteres Forschungsprojekt in
diesem Zusammenhang ist das verteile föderierte DateisystemXtreemFS, das im
Rahmen des EU-Projekts XtreemOS entstanden ist. Verglichen mit anderen ver-
teilten Dateisystemen bietet XtreemFS die Möglichkeit der Replikation und des
Stripings, was den Zugriff auf geographisch verteilte Dateien beschleunigt.

Massiv-Parallele Systeme. Als eine der ersten Arbeitsgruppen in Europa ha-
ben wir die effiziente Nutzung von Hardware-Beschleunigern im Supercomputing
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erforscht, die in letzter Zeit unter dem Stichwort „Green Computing“ populär
geworden ist. Hardware-Beschleuniger wie z.B. FPGA-, Clearspeed-, Cell- oder
GPGPU-Co-Prozessoren bieten bei geringerer Leistungsaufnahme eine weitaus
höhere Rechenleistung als klassische Prozessoren und werden daher für zukünftige
Supercomputer als stromsparende Alternative zu den derzeit eingesetzten Stan-
dardprozessoren angesehen. Analog dazu erforschen wir den Einsatz von Flash-
Speichern in großen RAID-Plattenspeichersystemen, die ebenfalls eine geringere
Stromaufnahme bei höherem Datendurchsatz ermöglichen. Erste Flash-Speicher
werden seit 2008 als Ersatz von Festplattenspeichern in PCs und Servern ein-
gebaut und sind jetzt auf dem Massenmarkt preisgünstig erhältlich. In diesem
Zusammenhang spielen auch unsere Arbeiten zur proaktiven Modellierung von
Systemen zur Erzielung einer höheren Zuverlässigkeit und Leistung eine wichtige
Rolle. Mit Dataminingmethoden sind wir in der Lage, den optimalen Zeitpunkt
eines Neustarts von Servern zu berechnen, bevor es zu kritischen Betriebszustän-
den kommt.

Executive Summary
For an orientation among the wealth of projects we here give a survey on the
main focuses of our work during the report period. In the subsequent chapter
2.2 a selection of research and development projects is elaborated in some detail.
To begin with, the departments Numerical Methods und Discrete Methods of the
division Scientific Computing are introduced, followed by a description of the
division Computer Science Research. Typical for all our research areas is the
close integration between theoretically oriented basic research projects, in which
new methods are developed, and practically oriented application projects.
The branch Numerical Methods of the division Scientific Computing comprises
the two departments

• Numerical Analysis and Modelling (heads: Peter Deuflhard, Martin
Weiser), subdivided into the research groups
Computational Medicine (heads: Martin Weiser, Stefan Zachow)
Computational Nano-Optics (head: Frank Schmidt)
Computational Drug Design (head: Marcus Weber)

• Visualization and Data Analysis (head: Hans-Christian Hege), subdivided
into the research groups
Visualization Algorithms (head: Hans-Christian Hege)
Visualization Systems (head: Steffen Prohaska)
Medical Planning (head: Stefan Zachow)
Comparative Visualization (head: Ingrid Hotz)



24 Forschung und Entwicklung

During the report period, the methodical focuses

• conformation analysis

• discrete Galerkin methods

• Laplace domain method

• funktionspace oriented optimization methods

• adaptive multilevel finite element methods

• Feature extraction from scalar, vector, and tensor fields

• virtual labs

have been treated. From the point of view of application disciplines the focuses
lay in interdisciplinary work in the areas

• biotechnology: design of highly specific drugs

• biology: generation of anatomical and functional atlases, reconstruction of
neuronal networks

• medicine: anatomy reconstruction, therapy and operation planning

• systems biology: chemical master equation, gynacological endocrinology

• nanotechnology: nano-optics

• physics: gravitational physics, cosmology

• fluid dynamics: feature extraction and visualization of flows

These mutually connected focuses will now be sketched together with the corre-
sponding thirs party funding and their future perspectives.

Nano-optics. One focus of our algorithmically oriented work during the past
period was the development of a rigorous approach to the simulation of light scat-
tering in multiply structured exterior domains. The research of our group done
in the previous years concerning the construction of transparent boundary con-
ditions enabled the computation of scattered light in inhomogeneous, multiply
structured domains, if the illuminating source was focused on the computatio-
nal domain. This already marked an improvement in comparison to competing
methods. The new technique, however, allows for an illumination of compact ob-
jects based on arbitrarily extended source fields. The theoretical foundation of
the new approach is based on the Laplace Domain Method that we had deve-
loped earlier; its implementation is realized via an adaptive Perfectly Matched
Layer implementation. A second emphasis of our algorithmically oriented work
was the development of the reduced basis method (RBM) towards an effective, fast
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simulation technique in 3D. We modified the classical realization of the expen-
sive offline part and the fast online part in such a way that now a simultaneous
computation of an effective error estimator is possible without deteriorating the
overall effort too much. Currently, the method has its main applications in optical
metrology, especially in semiconductor technologies, yielding a fast, precise, and
non-destructive measuring technology.
The methods developed in our research group find manifold applications in nano-
optics. They are used: microlithography to simulate and optimize photomasks,
in optical metrology to determine geometry and position of objects, in materials
science for the construction and analysis of new materials like metamaterials,
in optoelectronics for the design of optical laser resonators. All of the group’s
research activities are funded by third parties, e. g., by SFB 787 Semiconductor
nanophotonics: materials, models, devices or by semiconductor as well as optical
industry.

Molecular design. During the past period, the focus of our research group
„Computational Drug Design“ lay on ligand-receptor interactions. In 2008, the
temporal evolution of binding processes played a major role, in contrast to former
years, where conformation dynamics calculations were used to predict binding mo-
des of active ingredient candidates. An important basic mathematical approach
turned out to be domain decomposition strategies in combination with statistical
error estimators, which have been newly developed as part of a doctoral thesis.
The cooperation with the Federal Institute for Material Research (BAM) has be-
en extended to the examination of the toxicity of flame retardants and detergents
by simulating metabolites in the presence of human hormone receptors. Our work
within SFB 765 Multivalence as chemical organization and action principle: new
architectures, functions, and applications (FU Chemistry, Rainer Haag) has be-
en continued. the project requires conformation dynamics calculations of large
systems with explicit water, which led to efforts in software development and a
close cooperation with the research group of Thomas Steincke. Our research on
molecular design is funded by the DFG (one position in Matheon, one positi-
on in Sfb-765) and BAM. Moreover, during the report period, we have further
pursued the development of mesh-less discrete Galerkin methods for the efficient
numerical solution of the chemical master equation. This topic is of main import-
ance in systems biology. With our model of the female menstrual cycle we were
able to raise first funds from pharmaceutical industry.

Medical therapy and operation planning. Medical applications are col-
laboratively treated by the Medical Planning and the Computational Medicine
groups. Medical planning works on reconstruction and visualization of geometric
models of individual anatomical structures from medical image data. Computa-
tional Medicine is focused on mathematical modeling and numerical simulation.
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In 2008, one main focus was on orthopaedic surgery, where functional therapy
planning in biomechanics is addressed. Two projects are funded by SFB 760 Bio-
mechanics and Biology of Muskuloskeletal Regeneration – From Functional As-
sessment to Guided Tissue Formation (Chair: G. Duda, Charité Campus Virchow),
and two others by the EU and Matheon, respectively. In addition, industrial
collaboration with a leading implant manufacturer has been successfully establis-
hed that focusses on customized implant planning. In project C4 of the SFB,
fundamental methods for the automatic reconstruction of complex anatomical
structures of the lower musculoskeletal system from medical image data are de-
veloped. Projects C5 of the SFB and A2 of Matheon work on robust and efficient
algorithms for determining joint motion and for elastodynamic contact problems
in view of the heterogeneous dynamical simulation of the knee joint (FE model of
the knee and multibody dynamic model of the remaining limb). The complicated
mathematical theory for our contact-stabilized Newmark method has been exten-
ded by a proof of consistency. A second area of intensive work is surgery around
the head (cranio-maxillofacial and ear, nose and throat), where individual shape
design of implants are increasingly addressed. Essential aspects are the functio-
nal and aesthetic reconstruction when shaping midfacial, middle ear, or cranial
bone implants as well as chin plastics. Dental implants are planned with respect
to stable bone fixation under consideration of the mandibular nerve. The third
focus encompasses physiological models. The long-lasting hyperthermia planning
topic is covered by two projects funded by Matheon and DFG, respectively. Pro-
gress has been achieved in handling state constraints and nonconvexity in therapy
planning. Besides the traditional a-priori planning, now parameter identification
and online re-optimization are increasingly worked on. During the last year, the
adaptation of E-fields has been applied in actual therapy. Efficiency of numeri-
cal simulation techniques is still an urgent issue our electro-cardiac physiology
simulation.

Nonlinear optimization and optimal control. For a couple of years, this
topic has been studied both in the department Numerical Analysis and Modelling
and in the department Optimization. It is thus one of the few projects bridging
the gap between the big areas of „numerical methods“ and„discrete methods“.
In the department Numerical Analysis and Modelling, in Matheon-Project A1,
state constrained optimal control problems for elliptic partial differential equa-
tions have been considered, in particular function space oriented interior point
methods for their numerical solution. In the report year, the focus has been on the
construction of adaptive refinement techniques that are adapted to the structure
of the arising the subproblems. This approach led to a particularly close corre-
spondence of the algorithm in function space and its implementable counterpart.
The application of this algorithm to hyperthermia treatment planning has been
further pursued and is close to being completed. In the area of pulsed thermogra-
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phy (cooperation BAM) we were able to further improve the agreement between
experiments and simulation by geometric modelling of the heat source. In view
of the identification of defects, work on compression of the state trajectories has
been started (Matheon C25).

Analysis of biological systems. As in previous years, the focus in this area
was the reconstruction of anatomical structures from image data. In neurobiolo-
gy, a number of new tools haas been developed that automate time-consuming
and tedious computational steps, such as the alignment of individual sections
or the detection of cell bodies in microscopic tissue volumes. With these proce-
dures neurons can be reconstructed from microscopy data in a faster and more
accurate way than previously. The techniques for creation and visualization of
neuroanatomical digital atlases have been further improved in a DFG funded
project. By combination of biological ontologies with spatial structures it has be-
en made possible to navigate through 3D reconstructions of biological objects on
a biological level. In the field of cell biology techniques were developed for iden-
tification and geometric reconstruction of biological structures in cryo-electron
microscopy tomograms. The successful work in this area led to a new project in
which microtubules from electron microscopic 3D images are to be reconstructed.
The external appreciation of our work is reflected in the financial commitment of
the Max-Planck Society, which, as of 2009, will fund three research positions in
biologically oriented projects.

Analysis of flow data. Building on expertise acquired during previous years,
procedures have been developed in the DFG Collaborative Research Center 557
Control of Complex Turbulent Shear Flows that detect persistent structures in
numerical flow data. Furthermore, a technique for interactive visualization of stre-
ak surfaces has been worked out, by analogy to experimental smoke visualization
techniques. For the numerically stable calculation of the topological skeleton of
a flow, as well as for extraction and classification of all closed stream lines, a
new combinatorial approach has been investigated. With a purely geometric cri-
terion it was possible to automatically extract hierarchical cortex structures in
planar flows that occur, e.g., in vortex detachment areas. For the analysis of the
dominant structures in time-dependent flow fields a method analogous to vector
field topology, but Galilei-invariant, has been developed. A DFG funded project
focused on the estimation of the risk of aneurysm ruptures; to support this, pro-
cedures for an analysis of wall shear stresses hve been suggested and successfully
applied to (up to now computed) flows in coronary arteries.

Computer graphics and visualization. Direct volume rendering, a funda-
mental technique in data visualization, is computationally rather time consuming.
Using methods from finite element theory, an adaptive algorithm based on an hp-
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method has been worked out. Particularly for high-resolution images, this may
offer clear advantages. In a project with astrophysical application focus, an in-
teractive visualization pipeline for high-resolution data has been established that
performs also part of the numerical simulation (the dynamics of cosmological re-
ionization) on the fast graphics processor. Furthermore, an adaptive procedure
was developed that enables to depict unstructured point data, e.g., the spatial
distribution of a large number of galaxies, together with grid data. The work on
the visualization of quantum systems already started in 2007 has been continued
(collaboration C. Lasser, FU Mathematics); in particular, visualization methods
were developed that depict aspects of the entire time evolution of a quantum
system and emphasize regions of genuine quantum behavior. Further projects de-
alt with the extraction of data characteristics, e.g., the analysis of microstructure
and pore structures (cooperation BAM), the topology-based identification of cha-
racteristic curves on surfaces, the segmentation of tensor fields, the calculation
and representation of fuzzy iso-contours in scalar fields, and the correspondences
between shapes based on purely geometric features. In the area of geometry pro-
cessing, procedures to fill holes in triangular nets and to transfer surface graphs
have been developed. In software-oriented projects, existing techniques for lands-
cape and climate visualization were improved and expanded.
The division Discrete Methods comprises the two departments

• Optimization with its research groups

Linear and nonlinear integer optimiziation

Telecommunications

Traffic and logistics

• Scientific information systems with the areas

Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV)

Math-Net, MPC, IuK, MG60 and searchmath

Information Technology Tools for Museums

Computer Algebra (REDUCE).

The department Scientific information systems is presented in chapter 3. The
structure of the department Optimization has undergone substantial changes in
the reporting period 2008. Instead of the three methodological fields Integer op-
timization, Discrete structures, as well as Nonlinear optimization and the four
main application areas Logistics, Telecommunications, Verification, and Traffic,
the department has been restructured during the reporting period in analogy to
the Numerics Department into four newly established research groups: Linear
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integer optimization and discrete structures, Verification and nonlinear optimiza-
tion, Telecommunications, and Traffic and logistics. These research groups were
headed by Thorsten Koch, Marc Pfetsch, Andreas Bley and Ralf Borndörfer.
When Marc Pfetsch took over a professorship in Braunschweig at the end of the
reporting period and the industrial partner for our verification activities, OneSpin
Solutions GmbH, terminated the cooperation after restructuring measures, the
research groups Linear integer optimization and Verification and nonlinear opti-
mization were consolidated into the research group Linear and nonlinear integer
optimization, which has since been headed by Thorsten Koch. This new research
group structure, which is now consistent throughout ZIB, also forms the basis
for this report. On the one hand, this structure of fewer, but larger and more
distinguishable research groups with dedicated heads is designed to further pro-
mote cross-project cooperation within the department, which has already been
extremely successful. On the other hand, it is to provide a sharper profile of the
department, so that it is easier for interested parties to find a suitable contact
person.
The department is part of national and international networks. We are embedded
in the DFG Research Center Matheon (six projects), the DFG Priority Program
1307 Algorithm Engineering (one project), the BMBF Funding Priorities EIBO-
NE and 100GET (one project each), and two COST initiatives of the European
Science Foundation. We are in cooperation with numerous research centers and
universities, e. g., Centro de Modelamiento Matematico (CMM, Universidad de
Chile), Centre of Excellence for Mathematics and Statistics of Complex Systems
(MASCOS, Australia), Escuela Politécnica Nacional Quito, Universidade de São
Paulo and the universities in Bayreuth, Braunschweig, Chemnitz, Darmstadt,
Duisburg-Essen, Hannover, Kaiserslautern, Maastricht, Magdeburg, Mainz, War-
saw, and Warwick. We carry out industry-sponsored projects in cooperation with
atesio GmbH, Detecon International GmbH, E.ON AG, Kollmorgen Steuerungs-
technik GmbH, Lufthansa Systems Berlin GmbH, Nokia Siemens Networks B.V.,
OneSpin Solutions GmbH, and Siemens AG.
Members of the department have again been offered university chairs and have
received other awards in this reporting period. Marc Pfetsch was offered (and has
accepted) a W2 professorship at TU Braunschweig. Martin Grötschel has been
awarded the Golden Badge of Honour of the TU Berlin, an honorary doctorate
of the Otto-von-Guericke Universität Magdeburg, and the Science Award of the
Governing Mayor of Berlin. Tobias Achterberg received the GOR Dissertation
Award 2008 and was ranked second for the INFORMS George B. Dantzig Disser-
tation Award 2008. Andreas Bley received the Best Dissertation Award 2008 of
the INFORMS Telecommunications Section, and Hans-Florian Geerdes the Dis-
sertation Award 2008 of the Fachgruppe Kommunikation & Verteilte Systeme of
the Gesellschaft für Informatik and the Informationstechnischen Gesellschaft im
VDE. Johanna Ridder, a pupil at the Heinrich-Hertz-Gymnasium Berlin, whose
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research paper on Path Problems in Graph Theory was supervised in our depart-
ment, was happy to be handed over the 1st DMV-Abiturpreis by Federal Minister
Annette Schavan.
The department offers a number of services to the scientific community and the
public. These are, in particular, the development, maintenance, and administra-
tion of several software packages, such as the ZIB Optimization Suite with ap-
proximately 700 downloads in the reporting period, which can be used free of
charge for academic purposes, as well as the administration of various problem
libraries, e.ġ., MIPLib, SNDLib, and TTPLib. To promote the work done in ma-
thematical programming, in particular, code development, we have been signifi-
cantly involved in the foundation of the new journal Mathematical Programming
Computation (MPC) in the reporting period (http://www.springer.com/math/
journal/12532). MPC is edited by the Mathematical Programming Society and
published by Springer Verlag. Its Chief Editor is William Cook (Georgia Tech),
Thorsten Koch (ZIB) is the General Editor, Wolfgang Dalitz (ZIB) is the Pro-
duction Editor. MPC is designed as a medium to publish articles on first-class
optimization software, in particular, on open source code, software libraries etc.
Since Martin Grötschel’s appointment as Secretary of the International Mathe-
matical Union (IMU), the secretariat and the associated services, e. g., the web
server, (http://www.mathunion.org/) are run by the Division Discrete Methods.
September 10, 2008 marked the 60th birthday of Martin Grötschel, Vice President
of ZIB and Head of the Optimization Department. On the occasion of this anniver-
sary, we held a two-day international conference MG60 (http://mg60.zib.de).
52 participants from 9 countries presented a top-class lecture programme, culmi-
nating in the President Session with lectures by László Lovász (President of the
International Mathematical Union), Rolf Jeltsch (President of the International
Council for Industrial and Applied Mathematics), Günter Ziegler (President of
the Deutsche Mathematiker Vereinigung), Volker Mehrmann (Chair of the DFG
Reserach Center Matheon), Peter Deuflhard (ZIB President), and Kurt Kutz-
ler (President of the TU Berlin). Words of Welcome were spoken by Christian
Thomsen, Dean of Faculty II – Mathematics and Natural Sciences at TU Berlin.
In the following, you will find a short summary of the department Optimization;
a more detailed description can be found in Section 2.2.

Linear and nonlinear integer optimization. As described above, this rese-
arch group has been formed by the consolidation of three former methodological
fields and the former application area Verification. In terms of content, verificati-
on addresses the determination of the number of solutions of integer programmes,
a subject that is closely related to integer and constraint programming and there-
fore fits seamlessly into the new research group. The bundling of these resources
enables us to work on the development of universal frameworks for the solu-
tion of linear and nonlinear integer programmes in a highly focussed manner.

http://www.springer.com/math/journal/12532
http://www.springer.com/math/journal/12532
http://www.mathunion.org/
http://mg60.zib.de
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Abbildung 2.2: MG60: Poster and Presentation of the Honorary Badge
of the TU Berlin by Kurt Kutzler.

The ZIB Optimization Suite, the currently most efficient non-commercial CP/IP
framework, has been representative of the success of this line of research for a
couple of years now. We intend to further develop this approach and to extend it
to nonlinear integer programmes in the future. These developments are inspired
by problems arising in application projects, e.ġ., quadratic integer programs in
the project Vehicle Positioning or nonlinear flow problems in the new project
Optimization of gas transportation networks.

Telecommunications. The research group has been a leader in the planning
of telecommunications networks for many years now. Research topics arise pri-
marily from the dynamics of technical developments that make it necessary to
explore the potentials and implications of using new technologies even before the
network in question is installed. For this reason, currently aspects of linking diffe-
rent network layers and technologies are of particular interest. The research group
Telecommunications combines the technical understanding, mathematical know-
how, and the experience to successfully work on issues essential to our information
society. Topics such as survivability and variable demand present themselves in a
similar way as in the research group Traffics and logistics, however, with a diffe-
rent technical character. Methodically, especially in polyhedral theory, there is a
close cooperation with the research group Linear and nonlinear integer optimiza-
tion. The research group has contacts to industry and the international research
landscape, which are documented by numerous cooperations.

Traffic and logistics. This research group was created during the reporting
period by consolidating the former application areas Traffic and Logistics, which
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had originally been separate entities because of methodological considerations.
The application area Traffic used to be concerned with the investigation of path
packing and set covering problems, whereas Logistics was concentrating on online
optimization. These techniques, however, have found their way into each other in
the meantime. For instance, the methods for elevator control and MRT control
employed in the Matheon project B14: Combinatorial aspects of logistics are
based on path covering models, whereas, in turn, problems with online aspects
are investigated in the projects Robust tail assignment and Vehicle positioning.
Thus, the formal consolidation also reflects the development in terms of content.
Uncertainty about the behavior of users is not limited to online optimization, but
plays a vital role in the Matheon project B15 Service Design in Public Transport
and in the projects Slot Allocation for Railways and Cost-sharing, which belong
the field of service design. The latter two projects also incorporate aspects of
auction and game theory. All theses problems give rise to sophisticated mathe-
matical models that include, besides classical discrete components, stochastic and
nonlinear elements. We try to gradually obtain a better understanding of these
hybrid models. We engage in an intensive exchange of ideas with the research
group Telecommunications, which investigates similar problems, and with the re-
search group Linear and nonlinear integer optimization, in which fundamental
techniques for the solution of nonlinear integer models are developed.

Computer Science. The Computer Science department is structured into
three divisions: High Performance Computing, IT Services and Computer Science
Research. With the retirement of its former head Ralf Götz, the fourth division
(Operating) was closed in October 2008 and the remaining staff members were re-
assigned to the newly founded research group HPC Systems and to the division IT
Services. The latter is responsible for the acquisition, installation and operation
of servers, workstations, networks, and magnetic tape library. The HPC division
provides services for scientific supercomputing. This includes user consultancy for
supercomputer users, the operation and maintenance of our supercomputers and
the management of the Berlin metropolitan area network BRAIN. The Compu-
ter Science Research division tackles difficult research topics in distributed and
parallel systems.

Distributed systems and applications. This research domain comprises a
broad spectrum of topics ranging from theoretical models of parallel and distri-
buted algorithms up to their efficient implementation and deployment in globally
distributed systems. Based on existing Grid methodologies we develop scalable
and dependable peer-to-peer algorithms which are tolerant to computer failu-
res or crashes. Apart from dependability, another favorable characteristic of our
peer-to-peer algorithms is their ability to automatically adapt to changes in the
workload, because each additional client also takes the role of a server and hence
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participates in the execution of other user requests. Clearly, this feature compli-
cates the software development, but it also facilitates global deployment.
A large portion of our research focuses on the management of very large amounts
of distributed data in the Internet – similarly to the data stores at Google, Ama-
zon or Wikipedia. With Scalaris, we designed and implemented a reliable, scalable
key/value store. It replicates key/value data pairs on a structured overlay network
which guarantees data availability even in the case of multiple computer failu-
res. Scalaris supports – similarly to commercial databases – atomic transactions
with a non-blocking Paxos protocol, which was implemented in the functional
programming language Erlang. Scalaris won the first price in a 2008 IEEE scala-
bility contest.
Another important research project is our distributed federated file system
XtreemFS which was designed and implemented in the course of the EU project
XtreemOS. In contrast to other distributed file systems, XtreemFS is especially
suited for the use in collaborative Grid environments. It supports replication and
striping, thereby improving the file access speed in distributed environments.

Massively parallel systems. As one of the first research groups we inve-
stigated methods for the efficient use of hardware accelerators in parallel high-
performance computers. This topic became recently popular under the keyword
‘green computing’, because hardware accelerators provide more computer cycles
with less electrical power consumption than general-purpose CPUs. Hardware ac-
celerators like FPGA, Clearspeed, Cell or GPUs are now seen as a cost-effective
alternative for future supercomputers. In a similar effort, we investigate the use of
solid state memory to substitute power-consuming disks in RAID systems. While
flash memory is still quite costly, it is already used in PCs and servers. We de-
velop redundancy codes (erasure codes) for the concurrent use of multiple banks
of flash memory because we conjecture that flash memories will soon be used in
RAID-like data stores for supercomputers. In another research field we develop
statistical methods for predicting future failure states in computer systems based
on the online monitoring and analysis of the current system status. This allows,
for example, to re-boot a virtual system before it comes into a critical status due
to e.g., memory leaks or faulty operating system code.

2.2 Schwerpunkte

2.2.1 Nano-Optik

Für das Verständnis physikalischer Vorgänge bei der Wechselwirkung von Licht
mit nanostrukturierter Materie sind genaue Simulationen elektromagnetischer
Wellen unerlässlich. Wenn die Simulationen weiterhin dazu dienen, Bauelemen-
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te zu optimieren oder metrologische Messergebnisse bestimmten Strukturgrößen
zuzuordnen, dann sind zwei weitere wesentliche Anforderungen an die Simula-
tionen minimaler Rechenaufwand und Robustheit gegenüber Parameterverände-
rungen. Wir beschäftigen uns mit der Entwicklung numerischer Methoden, die
diese Anforderungen erfüllen. Diese Entwicklung wird wesentlich durch vielfälti-
ge Anwendungen der Methoden auf aktuelle Problemstellungen in Wissenschaft
und Industrie beeinflusst. Ein Schwerpunkt unserer Arbeiten in diesem Kontext
ist die Entwicklung effektiver Methoden zur Lösung der Maxwell-Gleichungen in
Gebieten, die von komplex strukturierten Außenräumen umschlossen sind. Für
Industriepartner bietet das Spin-off-Unternehmen JCMwave GmbH des ZIB kom-
merzielle, auf die jeweiligen Anforderungen zugeschnittene Softwarelösungen an
[2].

Lichtstreuung an Objekten mit mehrfach strukturierten Außenräumen

Bearbeitet von: Lin Zschiedrich, Frank Schmidt
Förderung: JCMwave GmbH
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Abbildung 2.3: Lichtstreuproblem mit mehrfach strukturiertem Außenraum.

Viele Anwendungen erfordern die Berechnung der Lichtstreuung an halbunend-
lichen Strukturen. Zu diesen Anwendungen gehören beispielsweise die optische
Nahfeldmikroskopie und optische Messtechniken in der Halbleiterindustrie [12,
11]. Eine typische Geometrieanordnung ist in Abbildung 2.3 skizziert. Hierbei
deuten gestrichelte Linien an, dass die Strukturen unendlich ausgedehnt sind.
Der in Abbildung 2.3 gezeigte Ausschnitt stellt das eigentliche Rechengebiet dar.
In den vergangenen Jahren wurden in der Arbeitsgruppe bereits transparente
Randbedingungen für derartige Rechengebiete entwickelt, die für eine akkurate
Simulation erfoderlich sind. Allerdings blieb die Anwendbarkeit bislang bekann-
ter numerischer Verfahren, wie zum Beispiel die Polbedingung und die Perfectly-
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Matched-Layer-Methode (PML), auf Fälle beschränkt, in denen das einfallende
Licht Einc auf das Rechengebiet fokussiert war. Die Behandlung einer ausgedehn-
ten Beleuchtung – wie beispielsweise einer ebenen Welle in Kombination mit
einem mehrfach strukturierten Außenraum – war eine noch offene Fragestellung.
Der Begriff „mehrfach strukturierter Außenraum“ wurde in der Arbeitsgruppe ge-
prägt und soll zum Ausdruck bringen, dass der Außenraum mehrere halbunend-
liche Strukturen besitzt, die es unter anderem verhindern, analytische Lösungen
der Maxwell’schen Gleichungen zu Lichtquellen im Außenraum zu finden. In die-
sem Sinne lag bisher für diese Problemklassen auch keine numerisch brauchbare
Beschreibung des einfallenden Lichts vor, was aber eine Voraussetzung für die
mathematische Beschreibung eines Streuproblems ist. Im Berichtszeitraum wurde
die mathematische Streuproblemformulierung auf den Fall mehrfach strukturier-
ter Außenräume erweitert. Dabei wurde an klassische Arbeiten von Sommerfeld
undWiener-Hopf angeknüpft, die allerdings nur idealisierte Strukturen behandeln
konnten, wie zum Beispiel einen halbunendlichen, infinitesimal dünnen, lichtun-
durchlässigen Schirm. Es wurde des Weiteren gezeigt, wie für mehrfach struktu-
rierte Außenräume eine Außenraum- und Fernfeldauswertung erfolgen kann.

Abbildung 2.4: Feldverteilung bei der Lichtstreuung an einem im unteren
Halbraum unendlich fortgeführten Glaskegel.

Abbildung 2.4 zeigt die mit der neuen Methode berechnete Lichtstreuung einer
ebenen Welle an einem unendlichen Glaskegel. Bisherige Methoden erforderten
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entweder das Zuschneiden des Glaskegels auf das Rechengebiet oder eine Appro-
ximation bei der Einkopplung der einfallenden ebenen Welle. In beiden Fällen
war es notwendig, das Rechengebiet zu vergrößern, um Approximationsfehler zu
reduzieren. Mit der neuen Methode ist dies nunmehr nicht nötig, was zu einer
signifikanten Verringerung des Rechenaufwands führt.

Zusammenfassung weiterer Aktivitäten

Transparente Randbedingungen für zeitabhängige Probleme (Achim
Schädle, Frank Schmidt; Kooperation: Daniel Ruprecht, FU Berlin; Förderung:
DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt D9)

Die Polbedingung macht es möglich, transparente Randbedingungen für inho-
mogene, am ZIB entwickelte Außenräume zu realisieren. Sie wurde vielfach auf
zeitharmonische Probleme angewendet [7, 8]. Die algorithmische Umsetzung, die
auf einem Galerkin-Ansatz mit einer speziellen exponentiellen Testfunktion ba-
siert, passt hervorragend zur Diskretisierung mit Finiten Elementen. Im Berichts-
zeitraum haben wir die Polbedingung verallgemeinert, um sie auf zeitabhängige
Wellengleichungen anwenden zu können. Auf dieser Verallgemeinerung der Pol-
bedingung beruhende Randbedingungen wurden erfolgreich zur Behandlung ver-
schiedener zeitabhängiger Probleme angewendet. Insbesondere wurde die Anwen-
dung zur numerischen Simulation der Klein-Gordon-Gleichung, der Schrödinger-
gleichung und der Drift-Diffusions-Gleichungen untersucht [6].

Exakte Randbedingungen für periodische Außenräume (Therese Pol-
lok, Frank Schmidt; Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt
D9)

In vielen Anwendungsbereichen kommen periodische Strukturen vor. Wichtige
Beispiele hierfür sind Metamaterialien und photonische Kristalle. Von Interesse ist
insbesondere die Streuung von Licht an Defekten innerhalb dieser Struktur. Auf-
grund des komplizierten Interferenzverhaltens der im periodischen Außenraum
vielfach reflektierten Welle besteht bei der Formulierung von Randbedingungen
für Streuprobleme die Herausforderung darin, physikalisch korrekte herauslau-
fende (gestreute) Lösungen von unphysikalischen hereinlaufenden zu unterschei-
den. Eine gängige Methode zur Lösung dieses Problems ist die Einführung einer
künstlichen Dämpfung. Als alternativen Ansatz haben wir eine Charakterisierung
der ungedämpften Lösungen mittels der zugehörigen Flüsse betrachtet. Für ein-
dimensionale Probleme liefert der Fluss einen einfachen und direkten Weg, die
Lösungen zu klassifizieren. Mittels Ersetzen des punktweisen Flusses durch den
Gesamtfluss durch die Oberfläche des Rechengebietes haben wir dieses Konzept
auf den zweidimensionalen Fall verallgemeinert und für die periodische Halbebene
implementiert.
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Funktionelle Nanostrukturen (Benjamin Kettner, Sven Burger, Frank
Schmidt; Kooperation: Heinz Kalt, Matthias Karl, Michael Hetterich, Martin
Wegner, DFG-Forschungszentrum für funktionelle Nanostrukturen, Karlsruhe;
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt D15)

Um dem Ziel der optischen Datenverarbeitung in Quantencomputern näher zu
kommen, werden Resonatoren hergestellt und untersucht, die das Speichern und
Koppeln verschiedener Zustände sogenannter Quantenpunkte ermöglichen sollen.
Solche Resonatoren können verschiedene, teilweise sehr komplizierte geometri-
sche Formen haben und je nach Herstellungsart verschiedene Defekte aufwei-
sen. Zusammen mit der Gruppe von H. Kalt am CFN Karlsruhe haben wir die
Auswirkungen von typischen produktionsbedingten Defekten auf die Güte (Q-
Faktor) von Säulenresonatoren, sogenannten „Nano-pillars“, untersucht [4]. Im
Vergleich experimenteller Messergebnissen des CFN mit Simulationsergebnissen,
die mit unserem Resonanzmoden-Solver berechnet wurden, ergab sich eine sehr
gute Übereinstimmung. Diese Untersuchung führte zu einem besseren Verständ-
nis der Verlustmechanismen innerhalb solcher Resonatoren und ermöglicht damit
deren Optimierung. In Zusammenarbeit mit den experimentellen Kooperations-
partnern wurden auch weitere Resonatoren wie Scheibchenresonatoren und „na-
norods“ – kleine Stäbe mit wenigen Nanometern Durchmesser – näher untersucht
(siehe Abbildung 2.5).

Abbildung 2.5: Intensitätsverteilung einer optischen Resonanzmode in ei-
nem Scheibchenresonator (links), elektronenmikroskopische Aufnahme des
entsprechenden am CFN experimentell realisierten Bauteils (rechts).

Extrem kurze Lichtpulse in nanostrukturierten Glasfasern (Sven Bur-
ger, Lin Zschiedrich, Frank Schmidt; Kooperation: Jens Bethe, Günther Stein-
meyer, Max-Born-Institut Berlin; Falk Lederer, Friedrich-Schiller-Universität Je-
na; Förderung: JCMwave GmbH)

Die Eigenschaften nanostrukturierter Hohlkern-Glasfasern bieten große Vortei-
le in einer Vielzahl von Anwendungsgebieten. Das prominenteste Gebiet ist die
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Strahlführung für hochintensive Lichtpulse mit Anwendungen unter anderem in
der Medizin, Materialbearbeitung und Ultrakurzzeitphysik. Die komplexen Ei-
genschaften der Nanostrukturen dieser Fasern erlauben es, die transmittierten
Pulsformen zu beeinflussen. Am Berliner Max-Born-Institut für nichtlineare Op-
tik und Kurzzeitspektroskopie wurde 2008 eine Faser entwickelt, in der erst-
mals Femtosekunden-Pulse fast ohne störende Pulsverbreiterungen geführt wer-
den konnten. Zum Verständnis der involvierten Prozesse und zum Design op-
timierter Fasern wird in Zusammenarbeit mit dem Max-Born-Institut und der
Universität Jena mit Hilfe von Finite-Elemente-Methoden (FEM) diese Problem-
klasse untersucht [1]. FEM ist für die Berechnung von Propagationsmoden in
diesen komplex strukturierten Wellenleitern der ideale Kandidat. Im Vergleich zu
Standardmethoden wie der Entwicklung der Lösung nach ebenen Wellen benötigt
die FEM nur einen Bruchteil der Zeit für Simulationen mit extremer Genauig-
keit. Dies ermöglicht es, genaue Simulationen der Lichtfelder in großen Faser-
querschnitten durchzuführen und verlässliche Fehlerabschätzungen durchzufüh-
ren. Weiterhin wurde im Berichtszeitraum der Einsatz der am ZIB entwickelten
FEM-Software am Max-Born-Institut etabliert.

Plasmonische Effekte an nanostrukturierten Metallen (Sven Burger, Lin
Zschiedrich, Frank Schmidt; Kooperation: Andreas Unger, Max-Planck-Institut
für Polymerforschung, Mainz; Förderung: JCMwave GmbH)

Plasmonen sind die Schwingungen freier Elektronen in Metallen oder Halblei-
tern. Was Photonen für die Lichtausbreitung in Medien ohne freie Elektronen
sind, sind Plasmonen für die elektromagnetischen Anregungen in Metallen. Un-
ter Vernachlässigung der Quantisierungseffekte werden mit Plasmonen damit im
Allgemeinen an oder in Metallen lokalisierte Lösungen der Maxwell-Gleichungen
bezeichnet. Aufgrund ihrer starken Lokalisation auf Längenskalen weit unterhalb
der Vakuumwellenlänge von Licht gleicher Frequenz besitzen Plasmonen eine Rei-
he potentieller Anwendungen. Im Berichtszeitraum wurde in Zusammenarbeit mit
dem Max-Planck-Institut für Polymerphysik die Anregung von Plasmonen in spe-
ziell strukturierten Gold-Nanopartikeln auf Glassubstraten numerisch untersucht
[10]. Das Einsatzgebiet hierfür sind hochempfindliche Sensoren zur Detektion
einzelner Biomoleküle. Weiterhin wurde der Einsatz der am ZIB entwickelten
FEM-Software am Max-Planck-Institut für Polymerforschung etabliert.

Simulationen nanophotonischer Bauelemente (Jan Pomplun, Sven Bur-
ger, Frank Schmidt; Kooperation: DFG-Sonderforschungsbereich 787: Ferdinand-
Braun-Institut für Höchstfrequenzechnik, Fraunhofer-Institut Nachrichtentech-
nik (HHI), HU Berlin, Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg, TU Berlin,
Weierstraß-Institut für Angewandte Analysis und Stochastik (WIAS); Förderung:
DFG-Sonderforschungsbereich 787)
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Im Jahre 2008 wurde in Berlin der neue Sonderforschungsbereich 787 „Halbleiter-
Nanophotonik: Materialien, Modelle, Bauelemente“ gegründet. Eines seiner Haupt-
ziele ist es, nanooptische Bauelemente, z. B. Quantenpunktlaser, für zukünftige
Anwendungen wie Laserfernsehen, Terabitdatenübertragung oder Quantenkryp-
tographie zu entwickeln. Die Performance der im Fokus der Forschung stehenden
Laser hängt sehr sensitiv von Designparametern ab. Aufgrund fehlender prak-
tischer Erfahrung und hoher Herstellungskosten für Prototypen spielen nume-
risches Design und Optimierung eine sehr wichtige Rolle, um Bauelemente mit
gewünschten optischen Eigenschaften zu entwickeln.
Die Simulation von realistischen dreidimensionalen Bauelementen ist sehr an-
spruchsvoll und oft nur unter starken Vereinfachungen der Modelle möglich. Ver-
schiedene Längenskalen wie z. B. große Laserkavitäten mit extrem dünnen aktiven
Schichten bieten zusätzlich eine große numerische Herausforderung. Im Berichts-
zeitraum wurden in Zusammenarbeit mit der TU Berlin (Gruppe Bimberg) Tilted
Wave Laser (TWL), Vertical Cavity Surface Emitting Laser (VCSEL) und Super
Large Optical Waveguide (SLOW) Laser untersucht.

Reduzierte-Basis-Methode für schnelle Simulationen der Maxwell-
Gleichungen (Jan Pomplun, Daniel Lockau, Frank Schmidt; Kooperation: Ca-
dence Design Systems Inc., San José)

In vielen Anwendungen wie numerischem Design und Optimierung, Parameter-
rekonstruktion usw. spielen kurze Rechenzeiten eine wichtige Rolle. Dabei müssen
numerisch aufwendige parameterabhängige Probleme in Echtzeit gelöst werden,
was ohne Methoden der Modellreduktion nicht möglich ist.
Die Reduzierte-Basis-Methode erlaubt es, den Lösungsprozess eines parametri-
sierten Problems in einen langsamen Offline- und einen schnellen Online-Schritt
aufzuspalten. In der Offline-Phase werden lange Rechenzeiten in Kauf genom-
men, und ein reduziertes System selbst-adaptiv konstruiert. In der Anwendung
(Online-Phase) kann dieses reduzierte System schnell gelöst werden.
In unserer Arbeit wenden wir die Reduzierte-Basis-Methode auf elektromagneti-
sche Streuprobleme auf unbeschränkten dreidimensionalen Gebieten an. Die re-
duzierten Modelle können viele hundert mal schneller gelöst werden als die Ur-
sprungsprobleme. Rigorose Fehlerschätzer garantieren dabei Qualität und Verläs-
slichkeit der Reduzierte- Basis-Lösungen.
Anwendungen finden sich vor allem in der optischen Metrologie. Hier werden Da-
ten experimenteller Streumessungen mit Simulationsergebnissen verglichen, um
Rückschlüsse auf die Geometrie der untersuchten Struktur zu erhalten.

Genaue Simulationsmethoden für die optische Mikrolithographie und
optische Metrologie von Nanostrukturen (Lin Zschiedrich, Sven Burger,
Jan Pomplun, Frank Schmidt; Kooperation: Peter Evanschitzky, Andreas Erd-
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mann, Fraunhofer-Institut Integrierte Schaltkreise und Bauelementetechnologie
(IISB), Erlangen; Christian Laubis, Frank Scholze, Physikalisch-Technische Bun-
desanstalt, Berlin; Förderung: JCMwave GmbH)

Die optische Mikrolithographie ist ein Reproduktionsverfahren, bei dem mittels
optischer Projektionsverfahren Muster auf Materialien aufgebracht werden. Die
Mikrolithographie und die damit verbundenen Prozessabfolgen sind eine Schlüs-
seltechnologie bei der Herstellung von integrierten Schaltkreisen und Speicher-
bausteinen. Die Weiterentwicklung der optischen Mikrolithographie ist zur Zeit
dafür entscheidend, dass die Halbleiterindustrie Bauelemente mit immer kleine-
ren Strukturen herstellen kann. Für das Design der abzubildenden Photomasken
sind genaue und zuverlässige numerische Simulationen von entscheidender Be-
deutung. Zunehmend werden auch zur Qualitätskontrolle im Herstellungsprozess
Methoden optischer Metrologie verwendet. Auch hier sind genaue und schnelle
numerische Simulationen der Maxwell-Gleichungen essentiell.
Im Projektzeitraum wurde ein Vergleich zwischen am ZIB entwickelten Finite-
Elemente-Methoden mit Waveguide-Methoden, die am Fraunhofer-Institut IISB
entwickelt werden, durchgeführt. Insbesondere für die Simulation großer 3D-
Rechengebiete und isolierter Strukturen konnte die Überlegenheit der Finite-
Elemente Methoden deutlich herausgestellt werden [3]. Weiterhin wurden unsere
Methoden erfolgreich zur Strukturparameterbestimmung in der EUV-Metrologie
eingesetzt [5, 9].

Publikationen

[1] J. Bethge, G. Steinmeyer, S. Burger, F. Lederer und R. Iliew, Guiding pro-
perties of chirped photonic crystal fibers, (2008), submitted.

[2] S. Burger, L. Zschiedrich, J. Pomplun und F. Schmidt, JCMsuite: An adap-
tive FEM solver for precise simulations in nano-optics, Integrated Photonics
and Nanophotonics Research and Applications, Optical Society of America,
2008, S. ITuE4.

[3] S. Burger, L. Zschiedrich, F. Schmidt, P. Evanschitzky und A. Erdmann,
Benchmark of rigorous methods for electromagnetic field simulation, Photo-
mask Technology (H. Kawahira und L. Zurbrick, Hg.), Bd. 7122, Proc. SPIE,
2008, S. 71221S.

[4] M. Karl, B. Kettner, S. Burger, F. Schmidt, H. Kalt und M. Hetterich, De-
pendencies of micro-pillar cavity quality factors calculated with finite element
methods, Optics Express 17 (2009), 1144.

[5] J. Pomplun, S. Burger, F. Schmidt, F. Scholze, C. Laubis und U. Dersch,
Metrology of EUV masks by EUV-scatterometry and finite element analysis,
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Photomask and Next-Generation Lithography Mask Technology XV (T. Ho-
riuchi, Hg.), Bd. 7028, 2008.

[6] D. Ruprecht, A. Schädle, F. Schmidt und L. Zschiedrich, Transparent boun-
dary conditions for time-dependent problems, SIAM J. Sci. Comput. 30
(2008), Nr. 5, 2358–2385.

[7] A. Schädle, D. Ruprecht und F. Schmidt, Transparent boundary conditions
- the pole condition approach, Proceedings of Waves 2007 (N. B. et.al., Hg.),
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[8] F. Schmidt, T. Hohage, R. Klose, A. Schädle und L. Zschiedrich, Pole con-
dition: A numerical method for Helmholtz-type scattering problems with in-
homogeneous exterior domain, J. Comput. Appl. Math. 218 (2008), Nr. 1,
61–69.

[9] F. Scholze, L. C., G. Ulm, U. Dersch, J. Pomplun, S. Burger und F. Schmidt,
Evaluation of EUV scatterometry for CD characterization of EUV masks
using rigorous FEM-simulation, Emerging Lithographic Technologies XII
(F. M. Schellenberg, Hg.), Bd. 6921, 2008.

[10] A. Unger, S. Burger und M. Kreiter, Simulation of crescent shaped nanoreso-
nators for biosensing applications, Summary Book, International Workshop
on Theoretical and Computational Nano-Photonics (D. N. Chigrin, Hg.),
Bonn, 2008, S. 65.

[11] L. Zschiedrich, S. Burger, A. Schädle und F. Schmidt, A rigorous finite-
element domain decomposition method for electromagnetic near field simula-
tions, Optical Microlithography XXI (H. J. Levinson und M. V. Dusa, Hg.),
Bd. 6924, 2008.

[12] L. Zschiedrich und F. Schmidt, Finite element simulation of light propagation
in non-periodic mask patterns, Photomask and Next-Generation Lithography
Mask Technology XV (T. Horiuchi, Hg.), Bd. 7028, 2008.

2.2.2 Moleküldesign

Während bisher die Nutzung der Konformationsanalyse als Strukturgenerator für
Dockingalgorithmen [3] im Vordergrund stand, konzentrierten wir uns 2008 auf
die Verwendung der Konformationsdynamik als effiziente Möglichkeit zur Un-
tersuchung molekularer Wechselwirkungen. Im Bereich des Molküldesigns wurde
im Berichtzeitraum besonderer Wert auf die Simulation von Ligand-Rezeptor-
Wechselwirkungen gelegt. Bereits im vergangenen Jahr wurden hier als Target
die Dipeptidyl-Peptidase-4 sowie Opioid-Rezeptoren untersucht. In diesem Jahr
kamen noch Targets hinzu, die bei der rheumatischen Arthritis eine Rolle spielen.



42 Forschung und Entwicklung

Diese Targets wurden unter anderem in einer Bachelorarbeit behandelt, die im
Berichtszeitraum in der Arbeitsgruppe fertiggestellt wurde [10].

Multivalenz als chemisches Organisations- und Wirkprinzip

Bearbeitet von: Marcus Weber, Peter Deuflhard, Alexander Bujotzek, Susanna
Röblitz, Martina Zech
Kooperationspartner: Rainer Haag, Ronald Gus, FU Berlin; Stefan Hecht, HU
Berlin
Förderung: DFG-Sonderforschungsbereich 765, Projekt C2, DFG-Forschungs-
zentrum Matheon, Projekt A4

Im Rahmen der Kooperation mit den Arbeitsgruppen Rainer Haag (FU Chemie)
sowie Ronald Gust (FU Pharmazie) soll die Interaktion bivalenter Liganden mit
biologischen Rezeptoren modelliert werden. Die Simulationen sollen dabei ins-
besondere auch ein explizites Wassermodell mit einbeziehen, da Wasser als Lö-
sungsmittel entscheidenden Einfluss auf Ligand-Rezeptor-Bindungsprozesse aus-
üben kann. Als Vorarbeit für die anstehenden Simulationen großer Biomoleküle in
wässriger Lösung wurde ein neues Modul für den ZIBsampling-Algorithmus ent-
wickelt und implementiert. Dieses Modul verwendet die Standard-Moleküldyna-
mik-Software Gromacs als Propagator in einem HMC-Ansatz. Unter Verwendung
der in Gromacs implementierten Wassermodelle können nun entsprechende Zu-
stände mit ZIBgridfree propagiert werden. Bei der Implementierung wurde großes
Augenmerk auf effiziente Kommunikation zwischen ZIBgridfree und Gromacs ge-
legt, da diese die Gesamteffizienz des Samplings entscheidend mitbestimmt. Des
weiteren ergeben sich neue Ansätze zur Steigerung der Effizienz durch Parallelisie-
rung, da sowohl auf Ebene der Partitionierung (Ansatzfunktionen in ZIBgridfree)
als auch auf Ebene der Kraftfeldauswertung (Schleifen zur Interaktionsberech-
nung in Gromacs) parallel gerechnet werden kann.

Entropieberechnung. In der Kooperation mit der AG Stefan Hecht (HU Che-
mie) wurden Konformationsräume diverser zyklischer Moleküle mit verschieden
schweren Substituenten untersucht. Neben den Populationen der einzelnen Atro-
pisomere wurden mittels Dichteschätzung auch entropische Einflüsse betrachtet.
Die Potentialfläche der untersuchten Moleküle weist teils signifikante Energieb-
arrieren auf, die Sampling und Umgewichtung erschweren. Diese Erkenntnisse
gaben den Anstoß für die Entwicklung neuer Umgewichtungsstrategien.

Hybrides Monte-Carlo. Auch im Bereich der Markovketten-Monte-Carlo-
Verfahren wurde im Berichtszeitraum weiter geforscht. Das hybride Monte-Carlo-
Verfahren kombiniert stochastische und deterministische Komponenten, um auf
effiziente Weise Samplings des kanonischen Ensembles eines Moleküls bei einer
gegebenen Temperatur zu generieren. Jedoch ist die Berechnung der deterministi-
schen Molekültrajektorien im Vorschlagschritt oftmals komplex, so dass diese in
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höheren Dimensionen nicht mehr effizient durchgeführt werden kann. Aus diesem
Grund wurde untersucht, welche Eigenschaften ein deterministischer Propagator
im Vorschlagschritt besitzen muss, damit das hybride Monte-Carlo Verfahren ex-
akt ist. Im Prinzip kann jeder Operator angewendet werden, der zeitreversibel
und volumenerhaltend ist. Der diskrete Phasenfluss Ψτ mit einem symplekti-
schen Integrator ist lediglich eine von vielen Möglichkeiten. Im Berichtzeitraum
wurden erstmals andere Möglichkeiten getestet. Dass Markovketten-Monte-Carlo-
Verfahren viel Freiheit bei der Ausgestaltung der Vorschlagschritte bereitstellen,
wurde bereits erfolgreich in der Arbeitsgruppe genutzt (siehe auch [5]).

Simulation von Biomolekülen

Bearbeitet von: Peter Deuflhard, Marcus Weber, Susanna Röblitz, Fiete Haack
Kooperationspartner: Christof Schütte, Frank Noé, Caroline Lasser, FU Berlin
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt A4

Die Konformationsdynamik führt auf eine reduzierte Beschreibung molekularer
Dynamik mittels einer stochastischen Übergangsmatrix. Im vergangenen Jahr
stand die Frage im Mittelpunkt, wie man die Genauigkeit dieser Matrizen sowie
der daraus berechneten Größen quantifizieren kann.

Fehlerschätzung mittels stochastischer Norm. Die Zerlegung des Zustands-
raumes in Basisfunktionen sowie die Approximation der Matrixeinträge mit-
tels Monte-Carlo-Quadratur führen zu zeilenweise korrelierten Zufallsmatrizen.
Mit Hilfe einer stochastischen Norm sowie einem geeigneten statistischen Modell
für die Verteilung der Matrixzeilen können unter anderem Fehlerschranken und
-verteilungen für Eigenwerte und Eigenvektoren berechnet werden. Eine Equili-
brierung des Fehlers zwischen den Basisfunktionen kann durch erweitertes Samp-
ling in solchen Regionen erreicht werden, in denen die Trajektorien nur langsam
mischen. Eine hierarchische Zerlegung dieser Basisfunktionen führt systematisch
zu besseren Approximationen [9].
Zunächst ging es um Fehlerschätzer für invariante Unterräume, da die rechten
Eigenvektoren als Grundlage der Robusten Perron-Cluster-Analyse (PCCA+)
zur Identifizierung der metastabilen Konformationen dienen. Außerdem wurde ein
adaptives und hierarchisches Verfahren entwickelt, das eine effiziente Generierung
der stationären Dichte ohne aufwendige Dynamik-Simulation ermöglicht [6]. Diese
Techniken gestatten eine Evaluierung der Simulationsergebnisse und ebnen den
Weg zur Behandlung komplexerer Moleküle.
Des weiteren wurden im Berichtszeitraum Verallgemeinerungen der PCCA+ un-
tersucht. Die Erweiterung auf nicht-reversible Markov-Ketten sowie die Modifizie-
rung der Zielfunktion für den Fall der weichen Clusterung setzen die Entwicklung
von der PCCA über PCCA+ zu PCCA++ fort. Somit können neue Anwendungs-
felder für dieses Cluster-Verfahren erschlossen werden.
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Erhalt der Markov-Eigenschaft. Bereits im vorangegangenen Jahr konnte
gezeigt werden, dass unter Anwendung der Robusten Perron-Cluster-Analyse bei
der Vergröberung eines metastabilen Markov-Prozesses die Markov-Eigenschaft
erhalten werden kann. Unklar war jedoch noch, welche dynamischen Eigenschaf-
ten der reduzierte Markov-Prozess im Vergleich zum ursprünglichen Prozess hat
und welche Auswirkungen mengenbasierte Methoden zur Reduzierung von re-
versiblen Markov-Ketten auf das vergröberte System haben, ob diese nicht etwa
bereits genau genug sind. Im Rahmen eines Forschungspraktikums konnte im Be-
richtszeitraum zunächst exemplarisch gezeigt werden, dass die am ZIB entwickel-
te Methode sowohl die Markov-Eigenschaft, als auch die essentielle Dynamik auf
unterschiedlichen Zeitskalen des ursprünglichen Systems erhält. Die reduzierte
stochastische Übergangsmatrix enthält demnach die korrekten Übergangswahr-
scheinlichkeiten zwischen den metastabilen Bereichen des Systems. Mengenbasier-
te Methoden hingegen führen zu einem Prozess, der weder die Markov-Eigenschaft
erfüllt noch die essentielle Dynamik des hochdimensionalen Systems widerspie-
gelt. Die Analysen und Ergebnisse wurden in einem ZIB-Report festgehalten [4].
Später wurden diese Resultate noch mathematisch fundiert [11, 13].

Gitterfreie diskrete Galerkin-Methoden

Bearbeitet von: Peter Deuflhard, Marcus Weber, Isabel Reinecke, Susanna Rö-
blitz
Kooperationspartner: Caroline Lasser, FU Berlin; Tobias Jahnke, TU Karls-
ruhe; Wilhelm Huisinga, Hamilton Institute Dublin
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt A13

Dieses Projekt beschäftigt sich mit komplexen Wechselwirkungen in biologischen
und chemischen Systemen. Das Ziel ist die Entwicklung mathematischer Ver-
fahren zur Lösung großer komplexer Reaktionsnetzwerke. Im makroskopischen
Grenzwert folgt die Dynamik solcher Netzwerke den klassischen Gleichungen der
Reaktionskinetik. Falls die Zahl der Moleküle jedoch klein wird, spielen stochasti-
sche Fluktuationen eine Rolle, die mit Hilfe der chemischen Mastergleichung mo-
delliert werden können. Basierend auf diesen beiden Betrachtungsweisen standen
im Berichtszeitraum zwei Teilprojekte im Mittelpunkt. Zum einen ging es um die
Entwicklung neuer mathematischer Techniken für chemische Reaktionsnetzwerke
am Beispiel eines spezifischen biologischen Systems des weiblichen Hormonzyklus.
Zum anderen ging es um die Entwicklung einer gitterfreien Galerkin-Methode für
die chemische Mastergleichung auf der Basis von Vorarbeiten [2].

Chemische Mastergleichung Im vergangenen Jahr wurde am ZIB eine erste
gitterfreie diskrete Galerkin-Methode entwickelt, die auf Schulz-Flory-Basisfunk-
tionen beruht. Normalerweise erfordert die Berechnung der Matrixeinträge für
solche Basisfunktionen eine aufwendige Monte-Carlo-Quadratur. Schulz-Flory-
Basisfunktionen dagegen implizieren eine Tensorprodukt-Struktur, wodurch sich



2.2 Schwerpunkte 45

die Berechnungen erheblich vereinfachen. Mit Hilfe einer geeigneten Restgliedab-
schätzung können die Summen bis auf eine vorgegebene Genauigkeit effizient be-
rechnet werden. Das verwendete Zeitintegrations-Schema gestattet eine einfache
Abschätzung des zeitlichen Fehlers. Im Gegensatz zu gitter-basierten Diskretisie-
rungen ist die Abschätzung des räumlichen Fehlers jedoch immer noch eine offene
Frage und Gegenstand der aktuellen Forschung.

Endokrinologie Im Rahmen einer Doktorarbeit [7] wurde ein komplexes ma-
thematisches Modell für den menschlichen Hormonzyklus entwickelt (GynCycle),
das die Dynamik von 49 Hormonen, Enzymen, Rezeptoren und Follikelphasen
ebenso beschreibt wie die pulsierende Freisetzung des Hormons GnRH. Für die
Simulation wurde ein Integrator für steife Delay-Differentialgleichungen verwen-
det (RADAR5 von Guglielmi und Hairer (2001)), der um einen stochastischen
Pulsgenerator für GnRH erweitert wurde. Außerdem wurde eine Methode zur
Zerlegung des Modells entwickelt, um die Parameterschätzung zu vereinfachen.
Ein Vergleich mit experimentellen Daten zeigt, dass das Modell in der Lage ist,
die Dynamik wesentlicher Elemente des Zyklus wiederzugeben. Darüberhinaus
gestattet es die Simulation der Einnahme hormonaler Kontrazeptiva [8].

Zusammenfassung weiterer Aktivitäten

Gitterfreie Methoden (Marcus Weber, Peter Deuflhard, Alexander Bujotzek;
Kooperation: Frank Noé, FU Berlin)

Das Verständnis biologischer Ligand-Rezeptor-Bindungsprozesse ist sowohl für
die Grundlagenforschung als auch für die rationale Entwicklung neuer Wirkstof-
fe relevant. Entsprechende Computersimulationen können dieses Verständnis er-
weitern, sind jedoch, aufgrund der hohen Dimensionalität realistischer Systeme,
anspruchsvoll und aufwendig. Basierend auf dem Hintergrund der Konformations-
dynamik und der Theorie der Übergangszustände wurde eine neuartige, heuristi-
sche Methode zur Simulation von Ligand-Rezeptor-Bindungsprozessen entwickelt.
Diese ist nicht auf die Berechnung von langen Moleküldynamik-Trajektorien an-
gewiesen. Zunächst wird der relevante Bereich des Konformationsraums mit git-
terfreien Methoden partitioniert. Anschließend werden mittels hybridem Monte
Carlo in jedem Teilbereich separat Samplings vorgenommen. Zum Abschluss wird
der dynamische Bindungsprozess aus den statischen Überlappungen der Teildich-
ten, die im vorangegangenen Schritt gewonnen wurden, rekonstruiert. Die Me-
thode beschreibt die metastabilen Schritte des Bindungsprozesses und kann die
entsprechenden Übergangswahrscheinlichkeiten liefern.
Die Methode basiert weitestgehend auf dem ZIBgridfree-Algorithmus, der wie-
derum den Ansatz der Konformationsdynamik verfolgt und dabei auf gitterfreie
Partitionierungsmethoden zurückgreift. Der ZIBgridfree-Algorithmus wurde in ei-
nigen Teilen angepasst und erweitert (insbesondere in Bezug auf die anfängliche
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Abbildung 2.6: Transitionsnetzwerk eines Metalloprotease-Inhibitors in
der Bindungstasche einer Aminopeptidase. Der Blitz symbolisiert die Posi-
tion des aktiven Zentrums.

Partitionierung des Konformationsraums sowie die Berechnung der Übergangs-
matrix; um im Hinblick auf die Größe der untersuchten Systeme dem Gedanken
der Effizienz gerecht zu werden. Des Weiteren wurden zuätzliche Methoden zur
Trajektorienauswertung und Umgewichtung entwickelt und implementiert. Die
Ergebnisse wurden im Rahmen einer Master-Arbeit zusammengefasst [1], siehe
auch Abbildung 2.6.

Toxizitätsstudien (MarcusWeber, Vedat Durmaz; Kooperation: Roland Becker
(Bundesanstalt für Materialforschung und -prüfung); Förderung: BAM)

Im Rahmen eines Kooperationsabkommens mit der Bundesanstalt für Mate-
rialforschung (BAM) aus dem Jahr 2007 galt es, In silico-Untersuchungen an
den Diastereomeren des bromierten Flammschutzmittels Hexabromocyclodode-
can (HBCD) und dessen Debromierungs-Metaboliten Pentabromocyclododecan
durchzuführen. Der Schwerpunkt lag im Berichtszeitraum zunächst auf der Be-
stimmung des theoretischen Vorzugsdiastereomers der HBCD-Stereoisomere so-
wie einer klassischen Beschreibung des quantenchemisch motivierten, zyklischen
Interkonversionsprozesses. Dies gelang mit Hilfe eines Hochtemperatur-Samplings,
basierend auf dem hybriden Monte-Carlo-Algorithmus (HMC) und in Verbindung
mit einer neu entwickelten Umgewichtungsstrategie auf die gewünschte Tempera-
tur [12]. Eine zuvor experimentell bestimmte Ratenmatrix konnte mit Hilfe freier
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Energie-Differenzen zumindest qualitativ angenähert werden. Im zweiten Teil der
Untersuchungen sollte nun die Toxizität der HBCD- und PBCDE-Stereoisomere
im metabolischen Sinne, beispielsweise durch Inhibition des Schilddrüsenhormons
Thyroxin abgeschätzt werden. Anlass zur Sorge boten strukturelle Ähnlichkeiten
mit dem Hormon sowie zahlreiche Untersuchungen, die eine Anreicherung der
HBCD-/PBCDE-Diastereomere in der Umwelt und am Ende der Nahrungsket-
te belegen. Die Palette der Anwendungen reicht von Oberflächenvergleichen mit
Thyroxin und über semiflexible Dockingexperimente bis hin zur Konstruktion ei-
ner diskreten Energiehyperfläche in der direkten Umgebung des aktiven Zentrums
des Thyroxinrezeptors hTTR. Letztere Untersuchung beinhaltete die Identifizie-
rung stabiler Konformationsbereiche und die Berechnung von Ratenmatrizen zur
Beschreibung des Bindeprozesses in den hTTR-Rezeptor. Im Berichtszeitraum
wurde mit der Erstellung einer Masterarbeit zu diesem Thema begonnen.

Schmerzmittelforschung (Marcus Weber, Peter Deuflhard, Olga Scharkoi;
Kooperation: Christof Stein, Charité, Campus Benjamin Franklin; Christian Zöll-
ner, Universitätsklinikum Hamburg-Eppendorf; Burkhard Schmidt, Tomaso Fri-
gato, FU Berlin)

Die Arbeiten an der Untersuchung des µ-Opioid-Rezeptors wurden im Berichts-
zeitraum fortgesetzt. Hierzu wurde eine Kooperation zwischen der Anästhesiolo-
gie der Charité in Berlin und des Universitätsklinikums in Hamburg-Eppendorf
initiiert. Im Rahmen der Kooperation wurde in Tierversuchen ermittelt, ob eine
vorhergesagte pH-Abhängigkeit der Wirksamkeit von Schmerzmitteln experimen-
tell bestätigt werden kann. Da die Versuche vielversprechend waren, und wir mit
unseren Simulationen eine theoretische Grundlage für das pH-Wert abhängige
Verhalten von Morphin angeben konnten, haben wir Ende 2008 einen gemeinsa-
men Einzelprojektantrag bei der DFG gestellt. Um unsere Simulationsergebnisse
in ein mögliches Designkonzept für Morphinderivate zu überführen, haben wir
2008 aufwendige quantenchemische Rechnungen auf dem HLRN-Supercomputer
durchgeführt, die die Vorhersage von pKa-Werten betrafen. Die Rechnungen wur-
den in Kooperation mit der FU Berlin getätigt.

Modellierung des Wachstums von Korrosionsschichten in Stahlrohren
(Marcus Weber, Peter Deuflhard, Ulrich Nowak; Kooperation: Axel Kranzmann,
Wencke Schulz (Bundesanstalt für Materialforschung und -prüfung); Förderung:
BAM)

Niedrig legierte Stahlrohre zeigen in modernen Kraftwerken unter Betriebsbedin-
gungen kein parabolisches Wachstumsverhalten der inneren Korrosionsschichten
sondern ein deutlich schnelleres Wachstum. Zur Modellierung dieses Phänomens
wurde ein räumlich eindimensionales Kompartment-Modell entwickelt, in dem
einzelne Wachstumsschichten über dazwischenliegende Reaktions- und Trans-
portschichten miteinander wechselwirken. Die numerische Simulation erfolgt mit
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einem klassischen Linienmethodenansatz. Die Modellierung des Wachstums er-
folgt dabei mittels eines zeitdiskreten Modells, in dem Massenerhaltung gewähr-
leistet wird. Als erstes Resultat konnte gezeigt werden, dass sich z. B. mit zeit-
abhängigen Diffusionskoeffizienten kein parabolisches Wachstumsverhalten mehr
einstellt und dies daher zu einer Modellverbesserung führen kann.
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2.2.3 Medizinische Therapie- und Operationsplanung

Schwerpunkte in der medizinischen Therapieplanung waren im Berichtszeitraum
die Anatomierekonstruktion und die Planung in der orthopädischen Chirurgie
unter Berücksichtigung biomechanischer Aspekte, die Unterstützung radiologi-
scher Diagnoseverfahren mittels 3D Bildverarbeitung, die computer- und modell-
gestützte Planung in der Gesichts- und der HNO-Chirurgie sowie die Modell-
vorbereitung für Planungen und Simulationen im Bereich der rekonstruktiven
Mittelohrchirurgie.

Modellierung und Simulation des menschlichen Ganges in der ortho-
pädischen Chirurgie

Bearbeitet von: Peter Deuflhard, Corinna Klapproth, Anton Schiela
Kooperationspartner: Ralf Kornhuber, Oliver Sander, FU Berlin; Rolf Krause,
Universität Lugano, Schweiz (Konrad-Zuse-Fellow)
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt A2

Eine computergestützte Planung orthopädischer Operationen erfordert die Simu-
lation von elastischen Spannungen und Deformationen, die während des Gehens,
Aufstehens oder Treppensteigens an Knie oder Hüfte auftreten. Diese lassen sich
durch ein dynamisches Kontaktproblem modellieren, dessen Zeitdiskretisierung
mit Hilfe des im Vorjahr entwickelten kontaktstabilisierten Newmark-Verfahrens
geschieht.
Wegen der Nichtglattheit dynamischer Kontaktprobleme gibt es bis heute keine
Konsistenz- oder Konvergenzaussagen zu Newmark-Verfahren. Um die Beweis-
technik „Lady Windermere’s Fan“ (vgl. [6]) für Diskretisierungen von Evoluti-
onsproblemen anzuwenden, ist es zunächst notwendig, eine geeignete Norm für
Störungsresultate zu finden. In [11] haben wir ein reibungsfreies dynamisches
Kontaktproblem zwischen linear-viskoelastischen Körpern, die dem Kelvin-Voigt-
Gesetz genügen, untersucht. Für eine geeignete Klasse von Problemen konnten wir
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ein Störungsresultat in einer Norm beweisen, die als Summe der physikalischen
kinetischen und potentiellen Energien (inklusive des viskoelastischen Anteils) in-
terpretiert werden kann.
Aufgrund dieses Störungsresultates haben wir den Konsistenzfehler verschiedener
Newmark-Verfahren für viskoelastische Materialien analysiert. Mit Hilfe einer völ-
lig neuen Beweistechnik konnten wir in [12] Konsistenzresultate für das klassische
Newmark-Verfahren, eine Variante von Kane et al. [9] sowie für unser kontaktsta-
bilisiertes Verfahren beweisen. Unsere Abschätzung des lokalen Konsistenzfehlers
beruht auf der Annahme, dass die Lösung von beschränkter Variation ist.

Schnelle und zuverlässige Multilevel-Algorithmen für die orthopädi-
sche Operationsplanung

Bearbeitet von: Peter Deuflhard, Rainald Ehrig, Corinna Klapproth
Kooperationspartner: Georg Duda, Norbert Haas, Georg Bergmann, Markus
Heller, Bill Taylor, Charité, Campus Virchow-Klinikum; Ralf Kornhuber, Oli-
ver Sander, Leo Schmidt, FU Berlin, und DFG-Forschungszentrum Matheon,
Projekt A2
Förderung: DFG-Sonderforschungsbereich 760, Projekt C5

Im Berichtszeitraum konnten die im Projekt C5 des SFB „Musculoskeletal Re-
generation“ in den vergangenen Jahren entwickelten mathematischen Methoden
(OCST, SCoRE und SARA) zur Rekonstruktion von Gelenkbewegungen am neu-
en Centrum für Sportmedizin und Sportwissenschaft in Berlin (CSSB), einer ge-
meinsamen Forschungseinrichtung des Julius Wolff Institutes (JWI) und der HU,
in der Praxis erprobt und in einer Reihe von Studien angewendet werden.
Um die Genauigkeit der neuen Verfahren zu belegen, wurde an einem Kollektiv
von acht Patienten mit Hüftprothese verschiedene Methoden zur Bestimmung der
Position des Hüftgelenks verglichen. Als Goldstandard diente hierbei die Position
des Gelenkzentrums im CT. Im Ergebnis war SCoRE sowohl anderen funktionalen
Methoden als auch Regressions-Verfahren deutlich überlegen. Allerdings sind für
Patienten mit einem BMI-Index von über 25 die Ergebnisse für klinische Zwecke
noch nicht ausreichend. Daher wird gegenwärtig an einer weiteren Verbesserung
der Methoden gearbeitet.
Um den Vergleich mit den tatsächlichen anatomischen Gelenkparametern zu
verfeinern, wurden in einer weiteren Studie Markermessungen und fluoroskopi-
sche Aufnahmen am Knie synchron vorgenommen (s. Abb. 2.7). Durch geeignete
Transformationen lassen sich die Ergebnisse in einem gemeinsamen Koordina-
tensystem darstellen und ermöglichen so einen Abgleich beider Verfahren. Durch
die Verwendung von 3D-Prothesenmodellen oder rekonstruierten Knochenober-
flächen lassen sich Bewegungsanalysen mit hoher Präzision verwirklichen.
Eine andere Anwendung der jetzt mit höherer Genauigkeit möglichen Bestim-
mung der Position von Gelenkzentren und -achsen ist die Analyse einer Varus-
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Abbildung 2.7: Synchrone optische Markermessung und fluoroskopische
Aufnahme sowie die Hauptachsen der Knieprothese

oder Valgusstellung des Kniegelenks. Solche Fehlstellungen des Kniegelenks füh-
ren dort zu wesentlich höheren Belastungen und sind eine häufige Ursache von
Komplikationen. Mit dem neuen Verfahren werden die Parameter des Hüft- und
des Kniegelenks durch Markermessungen anhand definierter Bewegungen ermit-
telt. Da das Fußgelenk gut anatomisch definiert ist, ermöglicht die Transformation
der Gelenkparameter danach eine Darstellung der Stellung von Femur und Tibia
in gestreckter Position, hieraus läßt sich die genaue geometrische Situation ablei-
ten. Eine solche Analyse der Gelenkstellung ist Regressionsverfahren überlegen
und kommt zudem ohne Strahlenbelastung durch Röntgenaufnahmen aus.
Die innerhalb des SFB entwickelten Verfahren werden inzwischen auch von an-
deren Arbeitsgruppen positiv evaluiert und in der klinischen Praxis mit Erfolg
eingesetzt.

Dynamische FEM-Simulation der elektrischen Herzmuskelanregung

Bearbeitet von: MartinWeiser, Peter Deuflhard, Bodo Erdmann, Rainer Roitzsch
Kooperationspartner: Luca Pavarino, Universität Mailand, Italien; Gunnar
Seemann, Technische Universität Karlsruhe; Piero Colli Franzone, Universität
Pavia, Italien; Glenn Lines, Simula, Norwegen; Jens Lang, Technische Universität
Darmstadt



52 Forschung und Entwicklung

Die Arbeiten konzentrierten sich auf die Beschleunigung der Simulation der elek-
trischen Aktivität im Herzmuskel. Das elektrische Potential wird dabei durch
eine partielle (PDE) und punktweise gewöhnliche (ODE) Differentialgleichungen
beschrieben.
Die numerischen Rechnungen wurden mit der am ZIB entwickelten Software
KARDOS durchgeführt, welche sich trotz auf der Rothe-Methode basierenden
adaptiver Steuerung in Zeit und Ort in diesem Beispiel als ineffizient erwies [1].
Daher wurden mehrere neue Ansätze untersucht, die eine Verkürzung der Re-
chenzeit ermöglichten.
Die im Vorjahr begonnene Untersuchung der Entkopplung von PDE und ODE
wurde insbesondere im Hinblick auf das Verhältnis von Rechenaufwand und Ap-
proximationsgenauigkeit fortgesetzt. „Deliberate sparsing“ auf Blockebene führt,
auch aufgrund der Datenstrukturen von KARDOS, nur zu einem bescheidenen
Zeitgewinn. Die nur punktweise Propagation der ODEs („Splitting“, äquivalent
zu „Mass lumping“) ergibt insbesondere bei komplexeren Membranmodellen, z. B.
Luo-Rudy, eine erhebliche Beschleunigung. Die auch in anderen Anwendungen be-
obachtete Vervierfachung des Approximationsfehlers durch „Mass lumping“ konn-
te vermieden werden, indem der Splitting-Ansatz nur für langsame und damit
glatte Gating-Variablen verwendet wurde. Mit etwas größerem Aufwand kann der
Ortsdiskretisierungsfehler der Gatingvariablen fast vollständig vermieden werden,
indem die Gating-Variablen in den Quadraturpunkten propagiert werden. Die
Genauigkeit der Frontgeschwindigkeit als maßgebliche Kenngröße der Simulation
wird durch die Splitting-induzierten Approximationsfehler jedoch nicht verrin-
gert [18].
Die schnelle Reaktion im System beschränkt deutlich den Schrittweitenzuwachs
durch implizite Verfahren. Um den Aufwand je Zeitschritt gering zu halten, bietet
sich neben der Verwendung oben genannter Splitting-Ansätze auch an, die Lösung
des linearen Gleichungssystems in jedem Zeitschritt durch wenige Gauß-Seidel-
Glättungsschritte zu ersetzen. Das genügt, um die für die Stabilität relevanten
hochfrequenten Anteile zu erfassen. Hierdurch wird im Wesentlichen die Erstel-
lung des Vorkonditionierers eingespart. Die Genauigkeit der Lösung ist von dieser
Vereinfachung nicht betroffen, sofern W-Methoden für die Zeitdiskretisierung ver-
wendet werden.
Weitere Effizienzsteigerungen wurden durch eine intensive Überarbeitung des
KARDOS-Codes und eine Verbesserung der benutzten Multi-Threading-Technik
erzielt. Bei der Simulation des Aliev-Panfilov-Modells konnte bisher nur etwa
50% an Rechenzeit gespart werden.
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Abbildung 2.8: Generalisierte Hough Transformation: Eine mittlere Form
des Knies (a) wird über die 3D-Gradienten mit den CT-Daten verglichen
(b). Resultat ist ein Skalarfeld (c), dessen Maximum die beste gefundene
Position darstellt (d).

Orthopädische Chirurgie – Biomechanik

Bearbeitet von: Peter Deuflhard, Hans-Christian Hege, Dagmar Kainmüller,
Hans Lamecker, Heiko Seim, Stefan Zachow
Kooperationspartner: Georg Duda, Georg Bergmann, Charité, Campus Mitte;
Markus Heller, Centrum für Muskuloskeletale Chirurgie (CMSC); Mark Taylor,
School of Engineering Sciences, University of Southampton Highfield, Vereinig-
tes Königreich; Manuel Doblaré, Universität Saragossa, Spanien; Allan Ritchie,
DePuy International Ltd., Leeds, Vereinigtes Königreich; und weitere
Förderung: DFG SFB 760, EU FP6 Projekt 27252 „DeSSOS“

Die im SFB 760 „Biomechanik und Biologie der muskuloskeletalen Regeneration“
und im EU-Projekt DeSSOS „Decision Support Software for Orthopedic Surgery“
entwickelten Methoden zur Anatomierekonstruktion der unteren Extremitäten
aus tomographischen Bilddaten wurden im Berichtszeitraum erfolgreich weiter-
entwickelt und automatisiert. Eine vollständig automatisierte Segmentierung von
anatomischen Strukturen in tomografischen Bilddaten ist nun dank eines globalen
Detektionsverfahrens möglich, das die Lage und Position der inhärenten Anato-
mie in den Bilddaten mit einem mittleren Modell der gesuchten Struktur unter
Verwendung der generalisierten Hough-Transformation [10] initial abschätzt [14].
Auf diese Art entfällt die bislang erforderliche manuelle Interaktion zur initialen
Platzierung eines statistischen Formmodells in den Bilddaten für die modellba-
sierte Segmentierung (siehe Abb. 2.8). Eine weitere entscheidende Erweiterung
der bisherigen Verfahren stellt die Verwendung eines auf Methoden der Graphen-
theorie basierenden Ansatzes zur Freiformdeformation von Oberflächenmodellen
dar [13]. Durch die zusätzliche Feinanpassung der mit statistischen Formmodellen
erstellten, approximativen Anatomierekonstruktionen wurden weitaus genauere
Rekonstruktionsergebnisse erzielt.
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Abbildung 2.9: 2D-Ansichten von CT-Daten an Gelenken der unteren Ex-
tremitäten: (a) Hüftgelenk, (b) Knie. Die aneinandergrenzenden Knochen
sind aufgrund fehlender Kontraste nicht genau unterscheidbar. (c) Robuste,
aber überlappende initiale Segmentierungen mit statistischen Formmodel-
len der einzelnen Knochen. (d) Präzise Multi-Objekt-Segmentierungen.

Zur korrekten Behandlung von Kontaktproblemen in biomechanischen Systemen
müssen geometrische Rekonstruktionen im Gelenkbereich eine besonders hohe
Genauigkeit aufweisen. Eine robuste, nicht überlappende und sehr genaue Seg-
mentierung von Knochen im Gelenkbereich ermöglicht ein im Berichtszeitraum
entwickeltes Verfahren zur Kopplung mehrerer deformierbarer Modelle [7, 8]. Die
gekoppelten Modelle führten selbst dann zu erfolgreichen Segmentierungen, wenn
die entsprechenden Knochen in den Bilddaten über weite Bereiche visuell nicht
unterscheidbar waren (siehe Abb. 2.9).
Die Extraktion von anatomischen Landmarken bzw. Ansatzstellen von Bändern
und Sehnen, über die einzelne Strukturen des knöchernen Bewegungsapparates
miteinander verbunden sind und über die Kräfte übertragen werden, bildete ei-
ne weitere zentrale Fragestellung für die Erzeugung von anatomischen Modellen
zur funktionellen Therapieplanung und zur biomechanischen Analyse. Zu diesem
Zweck wurde ein bildbasiertes Verfahren entwickelt und evaluiert, das Vorwissen
über die Ansatzstellen mittels des Formmodells in den Segmentierungsprozess in-
tegriert [15]. Die entwickelten Methoden zur Geometrie- und Merkmalsextraktion
für die individuelle Planung von Knie-Endoprothesen führten im Berichtszeit-
raum über die im DeSSOS-Projekt erzielten Ergebnisse zu einer eigenständigen
Industriekooperation mit DePuy Orthopedics, Inc.

Zusammenfassung weiterer Aktivitäten

Modellierung und Parameteridentifizierung in der Hyperthermie (Mar-
tin Weiser, Maximilian Ranneberg; Kooperation: Peter Wust, Jutta Gellermann,
Jacek Nadobny, Charité, Campus Virchow-Klinikum; Förderung: DFG-Projekte
WU 235/1-2, WU 235/3-1, DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt A1)
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Das im Vorjahr entwickelte hierarchische Perfusionsmodell, das den „Steal-Effekt“
der interregionalen Blutflussbilanzen quantitativ beschreiben kann, wurde mathe-
matisch analysiert. Insbesondere konnte unter physiologisch sinnvollen Annahmen
die Existenz und Eindeutigkeit von Lösungen gezeigt werden. Zudem wurde die
globale Konvergenz einer Newton-artigen, vorkonditionierten Fixpunktiteration
gezeigt.
Die Identifikation der Perfusion aus MR-Thermometriedaten wurde weiter ver-
folgt. Aufgrund der Nichtlinearität der Bio-Wärmeleitungsgleichung (BHTE) kön-
nen jedoch zwei separate Paare von lokaler Temperatur und Perfusion existieren,
die sowohl mit den Messdaten als auch mit der BHTE vereinbar sind. Anhand der
verfügbaren Daten und Modelle kann daher nicht entschieden werden, welche Si-
tuation tatsächlich vorliegt. Mit simulierten Daten wurde dementsprechend auch
beobachtet, dass die Identifizierung in Teilgebieten des Körpers die falsche Situa-
tion berechnete [17]. Gegenwärtig wird gemeinsam mit der Charité versucht, mit
anderen MR-basierten Verfahren zusätzliche Messdaten zu erhalten, mit denen
eine Unterscheidung der beiden Situationen möglich wird.
Im Berichtszeitraum wurden Approximationen der Bio-Wärmeleitungsgleichung
für die voxelweise Adaption der Antennenprofile implementiert, so dass Wärme-
leitung und Perfusion berücksichtigt werden. Die Temperaturverteilungen kön-
nen dabei berechnet werden, bevor der nächste Messwert vorliegt, was den Ein-
satz in der Online-Regelung erlaubt. Für den praktisch relevanten Fall mehre-
rer ähnlicher Applikatoransteuerungen wurde die Adaption um eine Tikhonov-
Regularisierung erweitert. Therapie- und Mess- simulationen zeigen eine Konver-
genz der prognostizierten gegen die tatsächliche Leistungsaufnahme.
Im Berichtszeitraum konnte ein Folgeprojekt (Peter Wust, Jutta Gellermann,
Martin Weiser: Regelung der MR-gestützten regionalen Hyperthermie im Ab-
domen, DFG-Projekt WU 235/3-1, 01.10.2008 bis 30.09.2011) eingeworben und
begonnen werden.

Orthopädische Chirurgie – Schultergelenksrekonstruktion

Bearbeitet von: Heiko Seim, Stefan Zachow
Kooperationspartner: Gerd Diederichs, Charité, Campus Mitte; Markus Schei-
bel, Charité, Campus Virchow-Klinikum; Ines Putz, TU Berlin

Aus wiederholten Schulterluxationen resultieren oft knöcherne Randdefekte der
Schultergelenkpfanne, die mittels einer Knochenspanplastik versorgt werden müs-
sen. Zur Rekonstruktion der pathologischen Gelenkpfanne wurde ein Planungs-
verfahren entwickelt, mit dem ein individueller, passgenauer Knochenspan er-
stellt werden kann. Die Genauigkeit dieses Verfahrens bezüglich der Wiederher-
stellung eines normalen Glenoirandes konnte anhand einer Kadaverstudie belegt
werden [3]. Bei der Untersuchung wurden an insgesamt 20 Schultern künstli-
che Defekte gesetzt, für die unter Verwendung der Planungssoftware jeweils eine
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optimale Knochenspanform bestimmt wurde. Die Knochenspäne wurden im An-
schluss am 3D-Labor der TU Berlin in Originalgröße dreidimensional gefertigt
und dienten den Chirurgen im OP als Vorlage für die Rekonstruktion der Schul-
tergelenkspfanne mittels Knochentransplantaten. Momentan wird im Rahmen ei-
ner klinischen Studie die optimale Umsetzbarkeit der Planung und der klinische
Nutzen der Methode evaluiert.

Radiologie – Tumorverlaufskontrolle

Bearbeitet von: Jalda Dworzak, Hans Lamecker, Dagmar Kainmüller, Heiko
Seim, Hans-Christian Hege, Stefan Zachow
Kooperationspartner: Christian Lorenz, Jens von Berg, Tobias Klinder, Philips
Research Europe, Hamburg
Förderung: Philips Technologien GmbH

Der Vergleich von in zeitlicher Abfolge aufgenommenen Röntgenbildern eines Pa-
tienten wird häufig zur Detektion bzw. zur Verlaufskontrolle von Erkrankungen
im Brustraum genutzt. Diese Diagnosemethode wird u. a. durch computergestütz-
te Bildsubtraktion zunehmend automatisiert, wobei eine variierende Körperhal-
tung des Patienten während der Aufnahme die Aussagekraft des Verfahrens er-
heblich beeinträchtigt.
Ziel unserer Arbeiten ist es, Bildsubtraktionsverfahren durch die Ermittlung von
Lageunterschieden des patientenspezifischen Brustkorbes und eine entsprechende
Korrektur in zu vergleichenden Röntgenbildern zu unterstützen. Hierzu wurde ein
Rekonstruktionsverfahren entwickelt, das, auf der Anpassung eines statistischen
3D-Formmodells der Rippen basierend, sowohl Lage als auch Form einer indi-
viduellen 3D-Brustkorbgeometrie aus segmentierten 2D-Projektionsbildern ab-
schätzen kann. Im Gegensatz zu einzelnen anatomischen Strukturen stellt die
Rekonstruktion des gesamten Brustkorbes, wegen seiner ähnlichen, repetitiven
Rippenstrukturen, eine besondere Herausforderung dar. Es wurden unterschied-
liche Rekonstruktionsstrategien entworfen und untersucht. Weiterhin wurde die
Robustheit des Verfahrens, u. a. in Bezug auf die Anzahl genutzter Projektionen
und dem daraus extrahierbaren Vorwissen, quantitativ analysiert [5].

Mund-, Kiefer- und Gesichtschirurgie

Bearbeitet von: Stefan Zachow, Martin Weiser, Hans Lamecker, Antonia Witt-
mers, Jana Malinowski, Hans-Christian Hege, Peter Deuflhard
Kooperationspartner: Anders Westermark, Karolinska-Hospital Stockholm; Kurt
Schicho, Franz Watzinger, Medizinische Universität Wien; Enno Barth, Nils-
Claudius Gellrich, Medizinische Hochschule Hannover; Max Zinser, Universität
zu Köln
Förderung: Medizinische Universität Wien
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Für die Planung chirurgischer Knochensegmentverlagerungen und Knochende-
fektrekonstruktionen an dreidimensionalen Patientenmodellen unter Berücksich-
tigung der funktionellen und ästhetischen Rehabilitation [19, 20, 2] wurden im Be-
richtszeitraum statistische 3D Formmodelle des Gesichtsschädels und des Unter-
kiefers erstellt. Diese Modelle liefern gemittelte Formen normal ausgeprägter
anatomischer Strukturen und deren statistisch relevante Formvariationen. Un-
ter Kenntnis einer normal ausgeprägten Anatomie, die partiell an individuelle
pathologische Gegebenheiten eines Patienten angepasst werden kann, lassen sich
chirurgische Rekonstruktionsvorschläge generieren, die eine wichtige Grundlage
für das Implantat- bzw. Transplantatdesign darstellen.

Abbildung 2.10: Anpassung statistischer Formmodelle an zu rekonstru-
ierende anatomischen Strukturen eines Schädels nach Polytrauma (links)
und eines fehlgebildeten Unterkiefers (rechts).

Für die korrekte Modellierung der Weichgewebedeformation nach geplanter Kno-
chenverlagerung bzw. Implantatversorgung werden in der Arbeitsgruppe Compu-
tational Medicine nicht-lineare Deformationsmodelle in Kombination mit geeigne-
ten Lösern untersucht. Eine in diesem Zusammenhang erforderliche Validierung
kann z. B. über den Vergleich der Simulation mit realen Ergebnissen erfolgen. Zu
diesem Zweck wurde eine Kooperation mit der Universitätsklinik Wien initiiert,
in der ca. 10 klinische Fälle geplant und die prognostizierten Ergebnisse anhand
der operativen Ergebnisse quantitativ überprüft werden sollen.

Funktionelle Rhinochirurgie

Bearbeitet von: Stefan Zachow, Kai Pöthkow, Bertram Wölk
Kooperationspartner: Thomas Hildebrandt, Asklepios-Klinik Birkenwerder;
Alexander Steinmann, Peter Bartsch, CFX Berlin Software GmbH;Werner Heppt,
Klinikum Karlsruhe; Philipp Muigg, Helmut Doleisch, SimVis GmbH, Wien,
Österreich

Die Rhinochirurgie besitzt einen dualen Charakter – sie muss funktionellen und
ästhetischen Aspekten gleichermaßen gerecht werden. Die Bedeutung präoperati-
ver Befunde einzuschätzen und die Auswirkungen von chirurgischen Veränderun-
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gen der inneren und äußeren Nase präzise vorherzusagen, ist demzufolge eine be-
sondere Herausforderung. Entsprechend dem komplizierten Bau der Nasenhaupt-
höhle und des angegliederten Nasennebenhöhlensystems sind die Strömungsmu-
ster sehr komplex. Das im Projekt entwickelte Referenzmodell der oberen Atem-
wege stellt eine ideale Voraussetzung für die Analyse von Strömungsphänomenen
bei der Nasenatmung in Abhängigkeit von der individuellen Anatomie dar. Es
umfasst die gesamte Nasenhaupthöhle, die Nasennebenhöhlen sowie den prä- und
postnasalen Strömungsbereich.

Abbildung 2.11: Analyse der multi-dimensionalen, zeitabhängigen Strö-
mungsparameter in der Nase (Kooperation mit der SimVis GmbH)

Im Berichtszeitraum erfolgten auf Basis des anatomischen Referenzmodells tran-
siente Strömungsberechnungen mit ANSYS-CFX, unter Berücksichtigung von
Vorgaben zu Druck, Temperatur und relativer Luftfeuchte über mehrere Atem-
zyklen [16]. Die numerische Lösung der gemittelten Erhaltungsgleichungen für
Masse, Impuls und Enthalpie erfolgte unter Berücksichtigung von Diffusion und
Konvektion im Volumen und im Wandübertragungsbereich. Der CFD Simulation
liegt dabei eine räumliche und zeitliche Diskretisierung zweiter Ordnung sowie
ein SST-Zweigleichungs-Turbulenzmodell mit automatischen Wandfunktionen zu
Grunde. Nach einer Validierung der Simulation anhand von rhinomanometrischen
Messungen kann davon ausgegangen werden, dass das Nasenmodell ein repräsen-
tatives, pathophysiologisch ungestörtes Strömungsmuster liefert. Die Ergebnisse
der zeitabhängigen Strömungsmuster inklusive aller Transportgrößen zu analy-
sieren und zu vergleichen ist Gegenstand laufender Forschung (Abbildung 2.11).
Unter Kenntnis einer normalen Nasenströmung soll im Rahmen einer individu-
ellen Therapieplanung abgeschätzt werden können, welche Maßnahmen ergriffen
werden müssen, um eine optimale funktionelle Wiederherstellung zu erzielen.
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Rekonstruktive Mittelohrchirurgie

Bearbeitet von: Stefan Zachow, Heiko Seim, Martin Weiser, Rainer Roitzsch
Kooperationspartner: Gero Strauß, Andreas Dietz, Universitätsklinikum Leip-
zig; Michael Gessat, Oliver Burgert, Dirk Bartz, Universität Leipzig; Jana Dorn-
heim, Bernhard Preim, Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg

Die Tympanoplastik ist ein häufiger Eingriff in der Mittelohrchirurgie, bei dem
Unterbrechungen bzw. Funktionsstörungen in der Gehörknöchelchenkette durch
unterschiedliche Arten von Prothesen behandelt werden. Aufgrund der komple-
xen und filigranen Mittelohranatomie lassen sich solche Eingriffe allerdings sehr
schwer planen. Typischerweise erfolgt die Diagnostik anhand von tomografischen
Bilddaten und die Entscheidung über Art, Lage und Länge des Implantats wird
zumeist erst während des Eingriffes getroffen. Untersuchungen zeigen jedoch, dass
von der Wahl der Implantatgröße und der Positionierung des Implantats das audi-
tive Operationsergebnis in großem Maße abhängt. Für die präoperative Planung
dieses Eingriffs soll daher eine Computerunterstützung entwickelt werden, die
die Auswahl eines geeigneten Implantattyps und dessen sinnvolle Positionierung
unter Berücksichtigung der optimalen Schall-Leitung ermöglicht [4].
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2.2.4 Nichtlineare Optimierung und Steuerung

Algorithmen für gleichungsbeschränkte Optimierung mit partiellen Dif-
ferentialgleichungen

Bearbeitet von: Martin Weiser, Karolina Malicka, Anton Schiela
Kooperationspartner: FrediTröltzsch, Uwe Prüfert, TU Berlin
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt A1

Im Allgemeinen ist der erzielte Wert des Kostenfunktionals die entscheidende
Größe zur Bewertung approximativer Lösungen in der Optimierung. Daher wer-
den seit geraumer Zeit zielorientierte Fehlerschätzer und -indikatoren zur Gitter-
verfeinerung bei Optimierungsproblemen mit partiellen Differentialgleichungen
verwendet. Die in der Literatur vorgeschlagenen Methoden verwenden stets den
diskretisierten Zustand (All-at-once-Fehler), der jedoch für den Wert des Kosten-
funktionals bei Verwendung der berechneten Steuerung keine Rolle spielt.
Im Berichtszeitraum wurde ein zielorientiertes Fehlerkonzept entwickelt (Black-
box-Fehler), das sich auf das reduzierte Kostenfunktional stützt und somit den
Einfluß der Diskretisierung auf die Kosten bei Verwendung der Steuerung ab-
schätzt [7]. Je nach Problemstellung kann der Unterschied zwischen All-at-once-
Fehler und Black-box-Fehler mehrere Größenordnungen betragen, insbesondere
bei kleinen Steuerräumen und Zuständen mit Singulariäten oder Randschich-
ten. Kleine Steuerräume treten in praktischen Problemen sehr häufig auf, et-
wa als Randsteuerungen oder bei endlichdimensionalen Steuerungen, z. B. in der
Hyperthermie-Therapieplanung. Bei Verwendung des Fehlermaßes als Abbruch-
kriterium ist der Unterschied der beiden Fehlerkonzepte entscheidend für die Effi-
zienz. Die Verwendung als Fehlerindikator bei der Verfeinerung kann im Vergleich
zu All-at-once-Fehlerindikatoren zu deutlich effizienteren Gittern führen. In ver-
schiedenen Beispielen wurde eine Reduktion der Gitterknoten um den Faktor
zwei bei gleicher Genauigkeit der berechneten Steuerung erzielt.
Nichtkonvexität, wie sie etwa bei der Hyperthermie-Therapieplanung auftritt,
stellt noch immer eine große Herausforderung für Optimierungsalgorithmen dar.
Im Berichtszeitraum wurde begonnen, affin-konjugierte Newtonverfahren auf den
nichtkonvexen gleichungsbeschränkten Fall zu erweitern. Ausgearbeitet wurde ein
Composite-Step-Verfahren, bei dem die Newtonschritte aufgesplittet werden in
einen Normalenschritt, der in Richtung Gleichungsnebenbedingungen verläuft,
und einen Tangentialschritt, der das Funktional minimiert. In Normalenrich-
tung ist ein affin-kovarianter Ansatz, in Tangentialrichtung ein affin-konjugierter
Ansatz vorgesehen. Die Composite-Step-Methodik erlaubt die Verwendung von
ursprünglich für unbeschränkte Probleme entwickelten Truncated-CG-Verfahren
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Abbildung 2.12: Adaptiv verfeinerte Gitter unter Verwendung des Black-
box-Fehlers (links) und des All-at-once-Fehlers (Mitte). Rechts: Exakter
und geschätzter All-at-once-Fehler und Black-Box-Fehler bei Verfeinerung
anhand beider Fehlerkonzepte.

mit Schrittweitenbestimmung durch kubische obere Schranken [8] in approxima-
tiven Tangentialräumen. Ein Matlab-Prototyp wurde an diversen gleichungsbe-
schränkten Optimierungsproblemen getestet. Die Implementierung in Kaskade 7
und die Anwendung auf einfache Optimalsteuerungsprobleme ist gegenwärtig in
Arbeit.

Analysis und Algorithmen für zustandsbeschränkte Optimierung mit
partiellen Differentialgleichungen.

Bearbeitet von: Martin Weiser, Anton Schiela
Kooperationspartner: FrediTröltzsch, Uwe Prüfert, TU Berlin; Michael Hinze,
Andreas Günther, Universität Hamburg), Winnifried Wollner, Universität Heidel-
berg

Basierend auf den Ergebnissen des letzten Jahres wurde der Entwicklung und
Analyse von Inneren-Punkte-Methoden für zustandsbeschänkte Optimalsteue-
rungsprobleme mit partiellen Differentialgleichungen vorangetrieben. Schwerpunkt
war dabei die Entwicklung einer problemangepassten adaptiven Gitterverfeine-
rung.
Grundidee dabei ist die Regularisierung der Zustandsbeschränkungen durch lo-
garithmische oder rationale Barrierterme. In früheren Arbeiten konnte für eine
Klasse von konvexen zustandsbeschänkten Optimalsteuerungsproblemen Konver-
genz einer entsprechenden Pfadverfolgungsmethode gezeigt werden [2, 3]. Auf
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Abbildung 2.13: Links: Optimale Steuerung für ein Modellproblem.
Rechts: Adaptiv verfeinertes Gitter.

diesen Grundlagen basiert eine effiziente, in der Schrittweite adaptive Pfadver-
folgungsmethode mit punktweisem Dämpfungsschritt, der die Struktur des Pro-
blems nutzt. Der Algorithmus besitzt eine Konvergenztheorie im Funktionen-
raum und hat sich in der praktischen Anwendung bewährt. Insbesondere wurde
er erfolgreich im Kontext der Hyperthermieplanung eingesetzt. Darüber hinaus
wurde seine Anwendung auf verwandte Probleme untersucht, inbesondere Pro-
bleme mit Beschränkungen an den Gradienten des Zustands [6] und Probleme
mit L∞-Funktionalen [1].
Da zustandsbeschränkte Probleme oft irreguläre Lösungen besitzen, ist eine ad-
aptive Gitterverfeinerung wichtig für eine gute Approximation der Lösung. Au-
ßerdem sorgen gezielte adaptive Verfeinerungsstrategien, die während des Lö-
sungsalgorithmus angewendet werden, üblicherweise für eine erhebliche Effizi-
enzsteigerung, da viele Schritte auf groben Gittern berechnet werden können.
Für unser Verfahren wurde dazu der Zugang über inexakte Newtonverfahren
im Funktionenraum gewählt, bei dem der Diskretisierungsfehler der Newton-
schritte durch Fehlerschätzung und Gitterverfeinerung kontrolliert wird. Hier-
bei stellte sich heraus, dass für die Normen, die bei der Konvergenzanalysis des
Newtonkorrektors eine entscheidende Rolle spielen, ein einfach zu berechnender
Fehlerschätzer existiert. Eine Implementierung der dadurch definierten adaptiven
Multilevel-Methode führt zu hocheffizienten Verfahren [5].
Üblicherweise benötigt man für die Analyse von zustandsbeschränkten Optimal-
steuerungsproblemen und deren Optimalitätsbedingungen starke Regularitäts-
voraussetzungen. Dies schränkt die Klasse der analysierbaren Probleme stark ein.
Die im Vorjahr begonnene Analyse von Problemen, bei denen diese Regularitäts-
voraussetzungen verletzt sind, wurde in diesem Jahr vertieft und verallgemeinert
[4].
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Abbildung 2.14: Einfluss des punktweisen Dämpfungsschritts auf die
Schrittweitenwahl von Inneren-Punkte-Methoden.

Zusammenfassung weiterer Aktivitäten

Parameteridentifikation mit Thermografie-Messungen von Asphalt (Karo-
lina Malicka, Martin Weiser; Förderung: Ralf Arndt, Mathias Röllig, Bundesan-
stalt für Materialforschung und -prüfung (BAM))

Die Qualität und Lebensdauer von Straßenbelag hängt sehr stark von der Po-
rosität des Asphalts ab. Eine zerstörungsfreie Prüfmethode, die während des
Walzvorgangs die Verdichtung des Asphalts überwachen könnte, gibt es bisher
nicht. In Zusammenarbeit mit der BAM wurde daher versucht, aus Thermografie-
Messfilmen der Asphaltoberfläche und Messdaten der Umgebungsbedingungen
die Entwicklung der Porosität während des Verdichtungprozesses zu identifizie-
ren.
Aufgrund der horizontalen Homogenität wurde die Asphaltschicht vertikal eindi-
mensional modelliert. Bei der Parameteridentifizierung mit NLSCON stellte sich
allerdings heraus, daß die Sensitivität der Porosität bezüglich der Messdaten groß
ist. Da die verfügbaren Daten sehr unsicher sind, insbesondere die Temperatur-
verteilung des Asphalts direkt nach dem Aufbringen sowie der Wärmeaustausch
mit der Umgebung aufgrund von Sonneneinstrahlung, lokaler Luftgeschwindig-
keit und Evaporation, kann die Porosität allerdings nicht mit der erforderlichen
Genauigkeit von wenigen Prozentpunkten bestimmt werden.

Entwicklung und Test eines numerischen Modells der Impuls-Thermo-
grafie im Bauwesen (Martin Weiser, Bodo Erdmann; Kooperation: Mathias
Röllig, Ralf Arndt (Bundesanstalt für Materialforschung und -prüfung); Förde-
rung: BAM)
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(a) Vor der Parameteridentifikation (b) Nach der Parameteridentifikation

Abbildung 2.15: Temperaturentwicklung an der Asphaltoberfläche vor
(a) und nach (b) der Optimierung. Die kurzen Temperatureinbrüche werden
durch das Überfahren mit der wassergekühlten Walze verursacht.

Bei der Impuls-Thermografie wird nach Erwärmung eines Bauteils der Abkühlungs-
prozess mit einer Infrarotkamera aufgezeichnet, so dass für jeden Punkt auf der
Oberfläche eine Transiente der Temperatur vorliegt. Aus den Transienten läßt
sich auf Inhomogenitäten und Fehlstellen nahe der Oberfläche schließen.
Die numerische Simulation wird insbesondere durch die dünne Randschicht, die
sich zu Beginn der Heizphase an der Oberfläche ausbildet, erschwert. Weder ad-
aptive Gitterverfeinerung noch ein anisotropes Grobgitter („Mesh grading“) führt
zu vertretbaren Rechenzeiten.
Die im Vorjahr entwickelte Methode, nur die Differenz zu einer tangential trans-
lationsinvarianten Ideallösung zu diskretisieren, wurde weiterentwickelt. Die Be-
rechnung und Tabellierung der Ideallösung erfordert, obwohl es sich um ein ein-
dimensionales Problem handelt, aufgrund der auftretenden Singularitäten viel
Zeit und Speicherplatz. Durch die Abspaltung der Singularitäten in einen ana-
lytischen Ausdruck konnte die Berechnung deutlich vereinfacht werden. Der Re-
chenzeitgewinn der Methode gegenüber der direkten Anwendung des adaptiven
FE-Codes KARDOS wurde anhand mehrerer Vergleichsrechnungen ermittelt. Bei
den getesteten Modellproblemen wurde die Anzahl an Gitterknoten bei gleicher
Genauigkeit etwa um den Faktor 60 reduziert.
Eine deutliche Verbesserung der Übereinstimmung von Simulation und Messung
konnte durch ein auf geometrischer Optik basierendes Modell der Wärmeeinstrah-
lung erreicht werden (siehe Abbildung 2.16).
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Abbildung 2.16: Links: Leistungsverteilung durch den IR-Strahler auf
einer Seite des Probekörpers. Die zentrale Delle ist verursacht durch den
Abstand der zwei Strahlerelemente. Rechts: Temperaturverteilung am Ende
der Aufheizung auf der bestrahlten Seite.

Kompression von Zustandstrajektorien (Martin Weiser, Sebastian Göt-
schel; Kooperation: Konrad Polthier, Christoph von Tycowicz, FU Berlin; Ma-
thias Röllig, Christiane Maierhofer, Bundesanstalt für Materialforschung und
-prüfung; Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt C25)

Um bei der Optimierung von und Identifizierung in großen zeitabhängigen 3D-
Prozessen den Speicherbedarf einer 4D-Diskretisierung zu vermeiden, werden häu-
fig reduzierte Verfahren eingesetzt. Diese erfordern jedoch noch die Speicherung
von 4D-Trajektorien. Im Berichtszeitraum wurde ein Projekt beantragt, bewilligt
und begonnen, in dem effiziente Verfahren zur verlustbehafteten Kompression der
Trajektorien entwickelt werden sollen.

Schnelle Integration viskoelastischer Materialmodelle (Martin Weiser,
Ulrich Nowak; Kooperation: Bernard Fedelich, Hans-Dieter Noack, Bundesanstalt
für Materialforschung und -prüfung, (BAM); Förderung: BAM)

Im Berichtszeitraum wurde untersucht, wie sich die Integration der internen
Materialzustände bei der Simulation von an der BAM entwickelten viskoelasti-
schen Materialmodellen in ANSYS beschleunigen lässt. Beim Einsatz impliziter
Verfahren ist ein wesentlicher Teil des Aufwands die Berechnung von Jacobi-
Matrizen mittels externer numerischer Differentiation. Die Verwendung algorith-
mischer Differentiation scheiterte an der komplexe nStruktur des FORTRAN90-
Quellcodes.
Auch durch den Einsatz eines fehlerkontrollierenden linear-impliziten Eulerver-
fahrens mit Extrapolation konnten keine substantiellen Beschleuningungen, im
Vergleich zu dem vorhandene voll impliziten Eulerverfahren ohne Fehlerkontrolle,
erreicht werden, da in der äußeren Zeiteinbettungsschleife heuristische Kriterien
zur Akzeptanz der Zeitintegrationslösung verwendet werden.
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2.2.5 Analyse biologischer Systeme

Die Forschungsprojekte im Anwendungsbereich Biologie bilden weiterhin einen
Schwerpunkt in der Abteilung Visualisierung und Datenanalyse. Die Themen ran-
ken sich um Bildanalyse, Anatomie-Rekonstruktion und Visualisierung. Die Ar-
beiten in der Neurobiologie trugen vielerlei praktische Früchte. Die erfolgreichen
Aktivitäten im Bereich der Zellbiologie führten zu einem weiteren Projekt (Re-
konstruktion von Mikrotubuli aus elektronenmikroskopischen 3D-Aufnahmen),
das Anfang 2009 beginnen soll. Die Wertschätzung der von uns entwickelten Me-
thoden zeigt sich auch im wachsenden finanziellen Engagement der MPG, die ab
2009 drei Stellen im Bereich der Biologie voll finanziert.

http://opus.kobv.de/zib/volltexte/2008/1100/
http://opus.kobv.de/zib/volltexte/2007/1076/
http://opus.kobv.de/zib/volltexte/2008/1108/
http://opus.kobv.de/zib/volltexte/2008/1108/
http://opus.kobv.de/zib/volltexte/2008/1139/
http://opus.kobv.de/zib/volltexte/2008/1138/
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Abbildung 2.17: Links: Automatisch ausgerichtete und zusammengeführ-
te Bildstapel mit Axonen eines Neurons. Rechts: Blick auf ein mit Konfo-
kalmikroskopie aufgenommenes Volumen im Rattengehirn; die Zellkörper
wurden automatisch detektiert und deren Schwerpunkte markiert. Daten:
M. Oberländer (MPI für Neurobiologie).

Cortex in Silico

Bearbeitet von: Vincent J. Dercksen, Maria Gensel, Hans-Christian Hege
Kooperationspartner: M. Oberländer, B. Sakmann, A. Borst, Max-Planck-
Institut für Neurobiologie, Martinsried.
Förderung: Max-Planck-Institut für Neurobiologie, Martinsried

In dem Projekt werden Methoden entwickelt, mit denen sich aus 3D-Bildern von
Gewebeschnitten ausgewählter Gehirnregionen neuronale Netze rekonstruieren
lassen. Die Verfahren unterstützen die Neurobiologen bei der Analyse von Be-
ziehungen zwischen Gehirnanatomie und neuronalen Funktionen. Die rekonstru-
ierten neuronalen Netze dienen auch als Grundlage für numerische Simulationen
von neuronalen Schaltkreisen.
Im Berichtsjahr wurden die Werkzeuge zur schnellen Rekonstruktion einzelner
Neuronen weiterentwickelt. Ein wichtiger Schritt war die Ausrichtung rekonstru-
ierter Einzelschnitte, aus denen die Gesamtgeometrie zusammengesetzt wird. Es
wurde ein auf der Arbeit von Baum [1] basierendes Verfahren entwickelt [4], das
diese Ausrichtung mit Hilfe von Punktpaarung automatisch vornimmt (Abb. 2.17,
links). Zur Bestimmung der Neuronenverteilung innerhalb einer Gehirnregion
wurde ein automatisches Segmentierungsverfahren entwickelt. Es berechnet die
Anzahl und die Positionen aller Nervenzellkörper in einer konfokalmikroskopi-
schen Aufnahme eines Gewebevolumens [9]. Durch einen dreistufigen Ansatz,
bestehend aus Bildfiltern, morphologischen Filtern und modellbasierter Segmen-
tierung, können auch Cluster von sich berührenden Zellen segmentiert werden
(Abb. 2.17, rechts).
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Abbildung 2.18: Extraktionspipeline: Die stark verrauschten Tomogram-
me (links) werden mittels strukturerhaltendem Filter entrauscht (Mitte);
anschließend werden linienartige Strukturen extrahiert (rechts).

Zusammenfassung weiterer Aktivitäten

Bildbasierte Rekonstruktion von biologischen Strukturen in Kryo-Elek-
tronentomogrammen (David Günther, Steffen Prohaska, Hans-Christian He-
ge; Kooperation: Alexander Rigort, Reiner Hegerl, Wolfgang Baumeister, Max-
Planck-Institut für Biochemie, Martinsried; Joachim Weickert, Mathematische
Bildverarbeitung, Universität des Saarlandes. ; Förderung: Max-Planck-Institut
für Biochemie, Martinsried.)

Ziel dieses Projekts ist die Entwicklung von Methoden zur automatischen Identi-
fikation und geometrischen Rekonstruktion von biologischen Strukturen in Kryo-
Eelektronentomogrammen. Im Fokus stehen zunächst Aktinfilamente – also Be-
standteile des Skelettes der Zelle, die deren Stabilisierung und Fortbewegung die-
nen. Eine detaillierte Analyse des Aktinnetzwerks trägt dazu bei, grundlegende
Fragen zum Zellaufbau zu beantworten.
Die zu analysierenden Elektronenromogramme sind stark verrauscht (Abb. 2.18
links). Gleichzeitig enthalten sie feine Strukturen, u. a. Aktinfilamente. Es ist da-
her wünschenswert das Rauschniveau deutlich zu senken, um im Bildsignal ver-
steckte Strukturen zu erhalten bzw. zu verstärken. Im Rahmen einer mitbetreuten
Diplomarbeit [10] wurde dazu die Anwendung des Non-Local-Means-Filters auf
Elektronentomogramme untersucht. Es stellte sich heraus, dass dieser Filter die
spezifischen Anforderungen gut erfüllt (Abb. 2.18 Mitte). Zur Identifikation und
geometrischen Rekonstruktion von Aktinfilamenten wurde eine template-basierte
Methode entwickelt, die lokal nach tubulären Strukturen sucht. In einem resul-
tierenden Wahrscheinlichkeitsfeld werden anschließend Linien entsprechend dem
Modellwissen über Aktin extrahiert (Abb. 2.18 rechts).
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Abbildung 2.19: Navigation im Bienengehirn-Atlas auf biologischer Ebe-
ne. Links: Navigation in der biologischen Strukturhierarchie, rechts: au-
tomatisch erzeugte räumliche Darstellung mit Hervorhebung eines ausge-
wählten Neurons, dessen Input- und Outputregionen, sowie des zugehörigen
Traktes und Kontextes.

Graph-cut-basierte Segmentierung von Zysten in SPIM-Aufnahmen
(Charlotte Winkler, Steffen Prohaska; Kooperation: Carina Edwards, Ulrich
Schwarz, Center for Modelling and Simulation in the Biosciences (BIOMS), Ru-
precht-Karls-Universität Heidelberg)

Im Berichtszeitraum wurde die Eignung von Graph-Cuts [2] zur Segmentierung
von Zysten in Bilddaten evaluiert. Zysten sind kugelförmige Ansammlungen von
Zellen, die durch Zellteilung wachsen. Die zeitliche Entwicklung kann durch Sin-
gle Plane Illumination Microscopy (SPIM) in einer Abfolge von 3D-Bildvolumen
erfasst werden. In den Bilddaten gilt es neben der Zyste, auch das sogennante
Lumen (ein Hohlraum, der sich im Inneren der Zyste bildet) und die einzelnen
Zellen der Zyste zu identifizieren. Erste Ergebnisse deuten darauf hin, dass ein
halbautomatisches Segmentierungsverfahren, das auf Graph-Cuts basiert, die In-
teraktionszeit, die zur Bildanalyse benötigt wird, deutlich reduzieren kann.

Neuroanatomische Atlanten (Anja Kuß, Hans Lamecker, Stefan Zachow
und Hans-Christian Hege; Kooperation: Jochen Singer, Matthias Lienhard, Jür-
gen Rybak, Randolf Menzel, Institut für Neurobiologie, Freie Universität Berlin;
Förderung: DFG HE 2948/4-1 „Digital Neuroanatomy, Data Visualisation, and
Modelling“)

Neuroanatomische digitale Atlanten bilden Referenzsysteme, die es ermöglichen
Daten aus verschiedenen Experimenten in Bezug auf ihre räumlichen Beziehun-
gen zu analysieren. Der bereits bestehende Atlas des Bienengehirns [3] wird von
den Kooperationspartnern fortlaufend um biologische Strukturen erweitert. Um
die zeitaufwendige Segmentierung von Neuropilen, welche für die Registrierung
von Neuronen in den Atlas benötigt werden, zu beschleunigen, wurden ein sta-
tistisches Formmodell des gesamten Protocerebrums [7] und eine entsprechende
Segmentierungsstrategie entwickelt [11]. Im Vergleich zur bisherigen Methode [8]
wurde eine Automatisierung der Segmentierung des gesamten Protocerebrums
aus konfokalen Mikroskopiedaten realisiert.
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Der Bienengehirn-Atlas wurde erweitert, so dass er auch Eigenschaften von biolo-
gischen Teilstrukturen sowie Beziehungen zwischen diesen auf Basis einer hierar-
chischen Ontologie erfasst. Damit ist es möglich, auf biologischer Ebene durch das
rekonstruierte Bienengehirn zu navigieren und aussagekräftige Visualisierungen
auf Knopfdruck zu erzeugen ( [5], s. Abb. 2.19). Mit Hilfe von bereits entwickelten
Methoden zur Erzeugung von oberflächenbasierten 3D-Atlanten wurde weiterhin
ein Durchschnittsmodell des Mottengehirns erstellt [6].

Multiskalen-Visualisierung biologischer Strukturen (Björn Meyer, Stef-
fen Prohaska)

Im Rahmen der biologischen und biochemischen Forschung werden biologische
Strukturen und Prozesse sowohl auf zellulärer Ebene als auch auf molekularer
Ebene untersucht. Es wurden Methoden entwickelt, um die molekulare Struk-
tur von Bio-Polymeren, die in Elektronentomogrammen identifiziert wurden, zu
visualisieren. Dazu können Strukturinformationen aus der Protein Data Bank
geladen und in segmentierte Bilddaten eingebracht werden. Die Nutzung punkt-
basierter Datenrepräsentationen und das Rendering mittels Splatting ermöglicht
eine effiziente und interaktive Visualisierung dieser Multiskalendaten. Die Vi-
sualisierungsmethoden wurden anhand von Aktinfilamentnetzwerken in Kryo-
Elektronentomogrammen getestet. Die Visualisierungen vermitteln für Präsen-
tationszwecke erfolgreich einen Eindruck der komplexen molekularen Strukturen.

Publikationen
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2.2.6 Analyse von Strömungsdaten

In diesem Schwerpunkt werden Methoden entwickelt, die die wesentlichen Struk-
turmerkmale von stationären, zunehmend auch instationären Strömungen – also
von skalaren, vektoriellen und tensoriellen Feldern – identifizieren, extrahieren
und visualisieren.

Merkmalsbasierte Analyse parameterabhängiger Strömungen

Bearbeitet von: Tino Weinkauf, Jan Sahner, Hans-Christian Hege
Kooperationspartner: Bernd R. Noack, Bert Günter, Frank Thiele, Institut für
Strömungsmechanik und Technische Akustik, TU Berlin; Holger Theisel, Tech-
nische Fakultät, Universität Magdeburg; Kuangyu Shi, Hans-Peter Seidel, Max-
Planck-Institut für Informatik Saarbrücken
Förderung: DFG-Sonderforschungsbereich 557 „Beeinflussung komplexer turbu-
lenter Scherströmungen“, Projekt A10

Im SFB 557 werden Methoden entwickelt, mit denen Strömungen derart aktiv
beeinflusst werden können, dass gewisse Optimierungskriterien erfüllt sind. Eines
der Ziele des SFB ist, Hochauftriebskonfigurationen durch periodisches Ein- und
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Abbildung 2.20: Linienhafte Wirbelstrukturen werden als Extremallini-
en abgeleiteter Größen extrahiert – etwa als Linien minimalen Drucks, die
zentral in Druck-Isoflächen liegen. Links: Seitenansicht von zwei Varianten
einer Strömung die sich von einer Flügelklappe ablöst. Rechts: 13 automati-
siert erstellte Visualisierungen für mit verschiedenen Aktuationsparametern
aktiv beeinflußte Strömungen am sog. SCCH-Modell.

Ausblasen von Luft so zu verändern, dass der Auftrieb bei Start und Landung
von Flugzeugen gesteigert und damit Treibstoff gespart wird.
Aus einer Vielzahl von Parametern wie Anregeort, -frequenz und -intensität ist
dazu die Parameterkonstellation zu ermitteln, die den Auftrieb maximiert. Die
simulierten Daten sind zu groß (200GB pro Datensatz), um sie mittels direkter
Visualisierungsverfahren zu untersuchen. Es wurden daher Verfahren entwickelt,
die diese Datensätze automatisch auf die für die jeweilige Fragestellung wesent-
lichen Merkmale reduzieren. Von besonderer Bedeutung sind dabei Wirbelstruk-
turen, die als Extremalstrukturen gewisser Strömungsgrößen aufgefaßt werden
können (Abb. 2.20). Auf diese Weise wurden umfangreiche Strömungsdaten zur
Frequenz- und Intensitätsaktuation am sogenannten Swept Constant-Chord Half
Model (SCCH-Modell) analysiert. Unsere Analysen trugen wesentlich zum Ver-
ständnis der Strömungsphysik der komplexen Tragflächenumströmung bei ([10],
Abb. 2.20). In den Datensätzen finden sich neben den relevanten Merkmalen
auch kleinskalige, kurzlebige Merkmale, die großenteils durch Rauschen in den
Daten hervorgerufen werden. Es wurde ein Verfahren entwickelt, das kurzlebige
Merkmale durch Faltung von skalaren Strömungsgrößen entlang von Pfadlini-
en unterdrückt [8]. Damit kann die zeitliche Entwicklung von Strömungsgrößen
besser analysiert werden.
Merkmalsbasierte Visualisierungen unterstützen Strömungsexperten bei der Strö-
mungsanalyse. Die dabei verwendeten grafischen Darstellungen sind jedoch nur
bedingt zur Präsentation von Ergebnissen geeignet. Eine Verbesserung stellt ein
neu entwickeltes interaktives Verfahren zur Rauchvisualisierung dar [9]. Hier-
bei wird Rauch mittels Dreiecksnetzen repräsentiert und in der Strömung als
Streichfläche advektiert. Durch geeignete Approximationen, die u.a. optische Ei-
genschaften von Rauch berücksichtigen, und Verwendung moderner Rendering-
techniken für halbtransparente Flächen können ansprechende Bilder mit interak-
tiven Frame-Raten erzielt werden (Abb. 2.21).
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Abbildung 2.21: Intuitive Rauchvisualisierung einer Strömung um den
sogenannten Ahmed-Körper. Die neu entwickelte interaktive Technik ver-
wendet erstmals Streichflächen zur Rauchdarstellung.

Abbildung 2.22: Links: Topologisches Skelett einer wandnahen Strö-
mung (Blutfluss-Simulation des Labors für Biofluidmechanik der Charité).
Rechts: Vereinfachtes topologisches Skelett.

Zusammenfassung weiterer Aktivitäten

Kombinatorische Vektorfeld-Topologie (Jan Reininghaus, Christian Lö-
wen, Ingrid Hotz; Förderung: DFG, Emmy-Noether-Nachwuchsgruppe „Verglei-
chende Visualisierung“)

Eine Analyse und ein Vergleich von Vektorfeldern kann durch eine Segmentierung
des Flusses in Regionen mit gleichem Strömungsverhalten und eine anschliessende
Extraktion des topologischem Skeletts geschehen. Unsere Ziele sind eine nume-
risch stabile Berechnung des topologischen Skeletts, inklusive einer Extraktion
und Klassifikation aller geschlossenen Stromlinien, und, eine einfache, aber kon-
sistente Vereinfachung des erzeugten Skeletts für eine Multiskalen-Analyse (siehe
Abb. 2.22). Um diese Ziele zu erreichen, wird ein kombinatorischer Zugang zur
Vektorfeld-Topologie untersucht [6].
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Finite Time Topology (Jens Kasten, Ingrid Hotz, Hans-Christian Hege; Ko-
operation: Bernd Noack, TU Berlin)

In der Strömungsanalyse rücken zeitabhängige Daten immer mehr in den Vorder-
grund. Es sind daher neue Visualisierungstechniken zu erforschen, die die spezi-
ellen Charakteristika instationärer Strömungsfelder wiedergeben. Ziel dieses Pro-
jektes ist es, Strömungsstrukturen und eine raumzeitliche Zerlegung der Felder zu
finden – in Anlehnung an die auf stationäre Felder anwendbare Vektorfeldtopolo-
gie, bei der die Nullstellen des Vektorfeldes eine herausgehobene Rolle spielen. Für
instationäre Strömungsfelder läßt sich ein analoges Konzept finden. Dazu werden
Minima der Beschleunigung, also einer Galilei-invarianten Größe betrachtet. Als
weiterer Aspekt wurde eine Lebenszeit von Strukturen eingeführt. Damit ist es
möglich, dominante zeitabhängige Strukturen aus den Daten zu extrahieren [3].
Die Methoden wurden auf verschiedene Strömungsdaten angewandt.

Erzeugung von hybriden, unstrukturierten Gittern für Strömungsrech-
nungen (Bertram Wölk, Kai Pöthkow, Michael Zilske, Stefan Zachow)

Das Verfahren zur Erzeugung von hybriden, semi-strukturierten Volumengittern
wurde im Berichtszeitraum weiter entwickelt. Die Integration von Übergangsele-
menten (Tetraeder, Pyramiden, Hexaeder) in den Prozess der Randschichtgene-
rierung ermöglicht es, auch für komplexe Oberflächen automatisch simulations-
taugliche hybride Gitter zu erzeugen [4]. Durch Nutzung einer Datenstruktur zur
Repräsentation der Topologie von Nichtmannigfaltigkeiten kann der Gittergene-
rator auch Geometrien mit inneren Rändern verarbeiten.
Bei der Erzeugung von Randschichtelementen wird der Abstand des Randes von
der medialen Oberfläche (sog. Feature Size) berücksichtigt. Die näherungsweise
berechnete Information findet bei der Bestimmung der maximalen Extrusions-
höhe der prismatischen Wandelemente Verwendung. Da abrupte Höhenänderun-
gen der Randschicht nicht erwünscht sind, wird der Gradient des Feature Size
beschreibenden Skalarfeldes über die geomtrische Auflösung der Randflächen be-
schränkt (Abb. 2.23). Nach Extrusion der Randschichtelemente wird deren Über-
schneidungsfreiheit geprüft und im Falle von Überschneidungen die Höhe der
betroffenen Randschichtregionen verringert. Der verbleibende Raum im Innern
der Geometrie wird mit einem größenangepassten Tetraedergitter versehen.

VIRTUE – VIRtual Tank Utility in Europe (Christoph Petz, Steffen Pro-
haska, Hans-Christian Hege; Kooperation: Dieke Hafermann, Heinrich Streckwall,
Jochen Marzi, HSVA, Deutschland; Christine de Jouëtte, Principia, Frankreich;
Förderung: Europäische Union, Rahmenprogramm FP6)

In dem EU-Projekt VIRTUE wird ein virtuelles Schiffsbassin zur Simulation der
hydrodynamischen Eigenschaften von Schiffen entwickelt. Durch die Strömung
am Schiffspropeller ensteht Kavitation, die in ungünstigen Fällen zu Schäden am
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Abbildung 2.23: Links: Farbcodierte Darstellung des genäherten Ab-
stands von Rand und medialer Oberfläche. Rechts: Gleiches Feld, nun mit
beschränktem Gradienten.

Abbildung 2.24: Links: Hierarchische Darstellung eines Wirbelgebiets
am Beispiel der Wirbelablösung in der Karmanschen Wirbelstraße. Rechts:
Extrahierte Wirbelregionen an einem rotierenden Schiffspropeller.

Propeller führen kann und hohe Kosten verursacht. Wirbelbildung in der Strö-
mung und Kavitation sind eng miteinander verbunden. Es wurden Methoden
entwickelt, mit deren Hilfe die Strömung an rotierenden Schiffspropellern besser
verstanden und analysiert werden kann. Insbesondere wurde ein Merkmalskrite-
rium für Wirbel entwickelt, mit dem die Ausdehnung eines Wirbels erfasst und
dargestellt werden kann [5]. Damit lassen sich auch hierarchische Wirbelstruktu-
ren, die z.B. bei der Wirbelablösung auftreten können, erkennen (siehe Abb. 2.24).

Analyse zerebraler Aneurysmen (Christoph Petz, Olufemi Rosanwo, Stef-
fen Prohaska, Hans-Christian Hege; Kooperation: Leonid Goubergrits, Jens Pöthke,
Klaus Affeld, Labor für Biofluidmechanik, Charité, Campus Benjamin Franklin;
Andreas Spuler, Helios-Klinikum Berlin; Förderung: DFG Projekt 2948/5-1 „Pa-
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Abbildung 2.25: Links: Vergleich einer experimentellen Strömung (Hin-
tergrund) mit einer berechneten Strömung (Stromlinien im Vordergrund).
Rechts: Darstellung der Feldlinien und kritischen Punkte der Wandschub-
spannung, kombiniert mit einer Darstellung des Drucks (farbkodiert).

tientenspezifische Analyse zerebraler Aneurysmen: Hämodynamik zerebraler An-
eurysmen“)

Bei der Abschätzung des Rupturrisikos eines zerebralen Aneurysmas spielt die
Hämodynamik eine wesentliche Rolle; von besondere Bedeutung ist das Vektor-
feld der Wandschubspannung. Die Arbeiten befassten sich mit der Analyse von
Wandschubspannungen in koronaren Arterien auf Basis von Strömungsrechnun-
gen in realistischen Geometrien, die aus biplanaren Angiographie-Aufnahmen re-
konstruiert wurden [2]. Ein weiteres Thema war die Validierung von Simulationen
zu wandnahen Strömungen durch Vergleich mit Daten aus der neu entwickelten
experimentellen Methode Wall-PIV ([1], Abb. 2.25, links).
Weiterhin wurde ein Visualisierungsverfahren entwickelt, mit dem sich Vektor-
felder auf gekrümmten Oberflächen mit gleichmäßig verteilten Feldlinien unter
Berücksichtigung der Feldtopologie darstellen lassen [7]. Diese Darstellungstech-
nik zeigt mit wenigen Linien die wesentlichen Eigenschaften des Vektorfeldes und
kann gut mit anderen Visualisierungsmethoden kombiniert werden (Abb. 2.25,
rechts).

Sortierung von PIV-Aufnahmen (Tino Weinkauf, Norbert Lindow; Koope-
ration: Jacques Boreé, Laurent Brizzi, Université de Poitiers, Frankreich; För-
derung: DFG-Sonderforschungsbereich 557 „Beeinflussung komplexer turbulenter
Scherströmungen“, Projekt A10)

Bei der optischen Messung von Strömungen im Labor mittels Particle Image Ve-
locimetry (PIV) können die untersuchten Strömungsphänomene aufgrund ihrer
Geschwindigkeit oft zeitlich nicht hinreichend aufgelöst werden, da die verwende-
te Messtechnik die notwendigen Abtastraten nicht erreicht. Für periodisch ablau-
fende Strömungen gibt es einen Ausweg, indem man mehrere Perioden aufnimmt
und anschliessend eine Phasensortierung vornimmt. Bisherige Verfahren benöti-
gen externe, zeitlich aufgelöste Referenzsignale (z. B. punktuelle Druckmessung),
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um eine Sortierung vornehmen zu können. Ziel unserer Arbeiten ist es, eine Pha-
sensortierung ausschliesslich auf Basis der gemessenen Vektorfelder vornehmen
zu können. Hierzu wird eine geeignete Metrik zwischen zwei Vektorfeldern defi-
niert, der Abstand zwischen allen Paaren von Feldern gemessen und dann das
Ergebnis mittels einer Heuristik sortiert. Die Arbeiten dazu haben begonnen und
erste Metriken wurden auf Ihre Eignung hin untersucht.

Publikationen

[1] L. Goubergrits, S. Weber, C. Petz, A. Spuler, J. Pöthke, A. Berthe und
H.-C. Hege, Wall-piv as a near wall flow validation tool for cfd, Journal of
Visualization (2009), to appear.

[2] L. Goubergrits, E. Wellnhofer, U. Kertzscher, K. Affeld, C. Petz und H.-
C. Hege, Coronary Artery WSS Profiling Using a Geometry Reconstruction
Based on Biplane Angiography, Annals of Biomedical Engineering (2009).
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living Features in Unsteady Fluid Flows, 2009, submitted to TopoInVis 2009.

[4] M. Neugebauer, G. Janiga, S. Zachow, Ö. Krischek und B. Preim, Gene-
rierung qualitativ hochwertiger Modelle für die Simulation von Blutfluss in
zerebralen Aneurysmen, Proc. of Simulation and Visualization 2008 (H. H.
et al., Hg.), 2008, S. 221–235.

[5] C. Petz, J. Kasten, S. Prohaska und H.-C. Hege, Hierarchical Vortex Regions
in Swirling Flow, submitted to Computer Graphics Forum, Dec 2009.

[6] J. Reininghaus und I. Hotz, Combinatorial 2D Vector Field Topology Extrac-
tion and Simplification, 2009, submitted to TopoInVis 2009.

[7] O. Rosanwo, C. Petz, S. Prohaska, I. Hotz und H.-C. Hege, Dual Streamline
Seeding, Proc. IEEE Pacific Visualization Symposium, 2009 (in press).

[8] K. Shi, H. Theisel, T. Weinkauf, H.-C. Hege und H.-P. Seidel, Visualizing
Transport Structures of Time-Dependent Flow Fields, IEEE Computer Gra-
phics and Applications 28 (2008), Nr. 5, 24 – 36.

[9] W. von Funck, T. Weinkauf, H. Theisel und H.-P. Seidel, Smoke Surfaces:
An Interactive Flow Visualization Technique Inspired by Real-World Flow
Experiments, IEEE Transactions on Visualization and Computer Graphics
(Proceedings Visualization 2008) 14 (2008), Nr. 6, 1396–1403.

[10] T. Weinkauf, J. Sahner, B. Günther, H. Theisel, H.-C. Hege und F. Thiele,
Feature-based Analysis of a Multi-Parameter Flow Simulation, Proc. SimVis
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2.2.7 Computergrafik und Visualisierung

In diesem Schwerpunkt werden Arbeiten vorgestellt, die sich mit der Entwicklung
von Methoden der Computergrafik und der visuellen Datenanalyse befassen.

Adaptives Volumen-Rendering

Bearbeitet von: Andrea Kratz, Jan Reininghaus, Nino Kettlitz, Ingrid Hotz
Förderung: DFG, Emmy-Noether-Nachwuchsgruppe „Vergleichende Visualisie-
rung“

Bei diesem Projekt handelt es sich um eine interdisziplinäre Arbeit, die Wissen
aus dem Bereich der FEM-Theorie mit Wissen aus der Computergrafik, insbeson-
dere dem direkten Volumen-Rendering, vereint. Es wurde untersucht, inwiefern
Methoden aus der FEM-Theorie auf das Volumen-Rendering anwendbar sind.
Ziel war die Entwicklung eines effizienten Algorithmus, der hochaufgelöste Bilder
ermöglicht.
Naiv betrachtet, konvergiert eine diskrete Approximation des optischen Modells
gegen die exakte Lösung, wenn die Abtastrate in alle drei Dimensionen hoch
genug ist. Werden jedoch keine weiteren Optimierungsmethoden angewandt, so
resultiert dieses Vorgehen in einer sehr hohen Anzahl an benötigten Sampling-
punkten, was sehr rechenintensiv ist.
Um Konvergenz effizienter zu erreichen, wurde ein adaptiver Algorithmus für eine
effiziente Diskretisierung der Bildebene entwickelt [3]. Er nutzt die hp-Methode,
d. h. nicht nur das Gitter wird verfeinert, sondern auch die Polynomgrade auf den
einzelnen Gitterzellen werden erhöht. Auf diese Weise ist theoretisch exponentielle
Konvergenz möglich.
Eine große Herausforderung war das Erreichen von Interaktivität. Diese spielt
im Bereich der FEM-Theorie nur eine untergeordnete Rolle, ist im Volumen-
Rendering jedoch unerlässlich. Dazu wurde die adaptive Unterteilung der Bild-
ebene mit progressivem Rendering gekoppelt.
Zusammenfassend kann man sagen, dass die Anzahl der benötigten Sampling-
punkte durch die Anwendung reiner h-Methoden deutlich reduziert werden kann
(vgl. Abb. 2.26). Der Vorteil von Methoden höherer Ordnung, wie sie in dieser
Arbeit untersucht wurden, hängt jedoch stark von den zugrundeliegenden Daten
und deren Regularität ab.
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Abbildung 2.26: Hochaufgelöstes direktes Volumen-Rendering (2k × 2k
dess CT-Scans Motorblocks (links) und der dazugehörige Konvergenzgraph
(rechts). Auf der y-Achse wurde der Approximationsfehler aufgetragen (log.
Skala), während die x-Achse die Anzahl benötigter Strahlen, um diesen Feh-
ler zu erreichen, zeigt. Die blaue Linie gibt das Konvergenzverhalten der
adaptiven Viewport-Diskretisierung wieder, die rote das Konvergenzverhal-
ten einer rein uniformen Diskretisierung.

Zusammenfassung weiterer Aktivitäten

Visualisierung der Dynamik von Quantensystemen (Michael Koppitz,
Hans-Christian Hege; Kooperation: Caroline Lasser, Jörn Manz, Beate Paulus,
FU Berlin; Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt F7)

Untersuchungen von molekularen und atomaren Strukturen müssen oft auf quan-
tenmechanische Betrachtungen zurückgreifen, deren mathematische Behandlung
wenig anschaulich ist. Im Berichtszeitraum wurden Methoden entwickelt, um sol-
che Systeme darzustellen. Insbesondere wurde eine interaktive Visualisierungsum-
gebung entwickelt, die es erlaubt, die Quantendynamik explorativ zu erforschen.
Dazu wurden Darstellungsmethoden, die aus der Visualisierung hochdimensiona-
ler Daten bekannt sind, mit einer neu entwickelten Methode kombiniert, die es
erlaubt, Aspekte der gesamten Zeitentwicklung gleichzeitig zu sehen und insbe-
sondere Regionen mit genuinem Quantenverhalten zu entdecken, wie z. B. den
Grad der Verschränkung. Die Verfahren wurden an analytischen Modellen ge-
testet und sollen im Weiteren auf realistische, molekulare Systeme angewendet
werden.

Visualisierung astrophysikalischer Simulationsdaten (Ralf Kähler, Hans-
Christian Hege; Kooperation: Luciano Rezolla, MPI für Gravitationsphysik (Al-
bert-Einstein-Institut); Tom Abel, Kavli Institute for Astrophysics and Cosmo-
logy (KIPAC), Stanford University, USA; Förderung: Max-Planck-Gesellschaft)

In der Kosmologie bezeichnet der Begriff Reionisierung den physikalischen Prozess
im frühen Universum, durch den das zu diesem Zeitpunkt neutrale Wasserstoff-
gas aufgrund hochenenergetischer Strahlung der ersten stellaren Objekte ionisiert
wurde. Die damit einhergehende extreme Änderung der Gasdichten und Tempe-
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raturverteilungen beeinflusste die großräumige Strukturbildung nachhaltig.
Es wurde eine interaktive Visualisierungspipeline für die bisher am höchsten auf-
gelöste numerische Simulation der Reionisierungsphase entwickelt. Um die großen
Datenmengen, die aus der verwendeten Gitterauflösung von 20483 Zellen resultie-
ren, zu handhaben, wurde ein adaptiver, GPU-unterstützter Raycasting-Ansatz
gewählt. Das verwendete numerische Modell erlaubt eine lokale Berechnung der
zeitlichen Entwicklung der Ionisierungsgebiete während der Strahlintegration des
Raycasting-Algorithmus. Dadurch wird die massiv parallele Streaming-Architek-
tur moderner Grafikhardware optimal genutzt und Latenzzeiten für Texturzu-
griffe werden amortisiert, was interaktive Frame-Raten auch bei Änderung der
zeitlichen und räumlichen Rendering-Parameter ermöglicht. Ferner wurde ein ad-
aptives Depth Peeling-Verfahren entwickelt, das die Darstellung der räumlichen
Verteilung einer großen Zahl von Galaxien, die als unstrukturierte Punktdaten
vorliegen, zusammen mit den gitterbasierten Daten erlaubt.

Landschaftsvisualisierung (Malte Clasen, Steffen Prohaska; Kooperation: Phi-
lip Paar, Lenné3D GmbH; Katy Appleton, Simon Jude, Andrew Lovett, Univer-
sity of East Anglia, Vereinigtes Königreich)

Das Softwaresystem Biosphere3D wurde um eine Reihe anwendungsspezifischer
Aspekte erweitert. In Zusammenarbeit mit der University of East Anglia und der
Lenné3D GmbH wurde die fortschreitende Erosion der englischen Küste visua-
lisiert. Dazu wurde zum einen die Darstellung von Wasseroberflächen integriert.
Der Schwerpunkt war hier die physikalisch korrekte Berücksichtigung atmosphä-
rischer Effekte in der Reflexion. Zum anderen wurde die komplette Rendering-
Pipeline auf allgemeine perspektivische Projektionen erweitert. Dadurch können
unter anderem Bildausschnitte aus einer zentrierten Projektion in einer höheren
Auflösung berechnet werden. Im Ergebnis wurde eine realitätsnähere Küstendar-
stellung erreicht [6], von der sich Bilder in beliebig hoher Ausgabe-Auflösung
erzeugen lassen.
Es wurde ein vom BMBF gefördertes Drittmittelprojekt eingeworben (Beginn
2009), in dem Visualisierungstechniken entwickelt werden sollen, die es Museen
erlauben, antike Stätten, inklusive Landschaft, Vegetation, Gebäuden und Skulp-
turen, dem Publikum erfahrbar zu machen.

KML-Export zeitabhängiger Klimasimulationsdaten (Christoph Petz,
Steffen Prohaska; Kooperation: Tim Florian Horn, Planetarium Hamburg; Mi-
chael Böttinger, DKRZ Hamburg; Förderung: Planetarium Hamburg)

Es wurde damit begonnen, Verfahren zu entwickeln, mit denen Visualisierun-
gen zeitabhängiger Klimasimulationsdaten aus der Visualisierungssoftware Avizo
in das standardisierte KML-Format (Google Earth) exportieren werden können.
Dabei sollen – im Rahmen der eingeschränkten Möglichkeiten des KML-Formates
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Abbildung 2.27: Extrahierte Gefüge- und Porenstruktur. Aus CT-
Aufnahmen (links: 2D-Ausschnitt) werden die Gefügekörner segmentiert
und morphologisch getrennt und identifiziert (Mitte). Unterschiedliche Far-
ben kennzeichnen die identifizierten Körner. Für das extrahierte Gefüge
wird ein Voronoi-basierter Porengraph aufgestellt (rechts).

– optimale Visualisierungsergebnisse erzeugt werden. Die Verfahren sollen Planea-
tarien ermöglichen, aktuelle Ergebnisse aus der Klimaforschung der Öffentlichkeit
mit modernster Präsentationstechnik zu vermitteln.

Bildbasierte Analyse von Gefüge- und Porenstrukturen

Bearbeitet von: Ulrike Homberg, Steffen Prohaska
Kooperationspartner: Richard Binner, Ute Kalbe, Wolfgang Berger, BAM;
Olivier Semar, Karl-Josef Witt, Fakultät Bauingenieurwesen, Bauhaus-Universität
Weimar; Tobias Mehlhorn, Volker Slowik, Hochschule für Technik, Wirtschaft und
Kultur Leipzig (FH).
Förderung: Bundesanstalt für Materialforschung und -prüfung (BAM)

Ziel dieses Projektes ist die Analyse der räumlichen Struktur von Gefüge- und
Porenstrukturen in hochauflösenden CT-Aufnahmen von Erdstoffen (Abb. 2.27,
links) [9]. Die räumliche Struktur ist ein Baustein, um innere Erosionsphänome-
ne, etwa Suffosion, zu verstehen und so z.B. die Beurteilung der Stabilität von
Deichen zu verbessern.
Es wurde eine Bildverarbeitungskette entwickelt, die zunächst mit einer schwell-
wertbasierten Segmentierung die Gefügestruktur bestimmt und anschließend mit
morphologischen Methoden die einzelnen Körner des Gefüges trennt und identi-
fiziert (Abb. 2.27, Mitte). Aus dem Ergebnis können statistische und räumliche
Informationen zu Parametern wie Durchmesser, Position oder Volumen der Ge-
fügestrukturen abgeleitet werden [2].
Basierend auf den Segmentierungsergebnissen wurde ein aus mehreren Schrit-
ten bestehendes Verfahren zur Bestimmung und Beschreibung des Porenraums
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entwickelt. Der voxelbasierte Ansatz konstruiert über eine Voronoi-basierte Zer-
legung der Segmentierung einen Graphen (Abb. 2.27, rechts), der die Elemente
der Porenstruktur – wie Porenzentren oder Porenpfade – repräsentiert [5]. Dies
ermöglicht eine Quantifizierung und Visualisierung der Porenstruktur.

Topologie-basierte Merkmalskurvenextraktion auf Oberflächen (Brit-
ta Weber, Jan Sahner, Steffen Prohaska)

Bei der Verabeitung von Oberflächen, beispielsweise der Glättung oder Parame-
trisierung, ist es oft notwendig, herausragende Merkmale der untersuchten Fläche
zu kennen, damit diese bei der Bearbeitung der Fläche erhalten werden können.
Dazu wurden Verfahren entwickelt um sogenannte Merkmalskurven zu extrahie-
ren. Die Eigenschaft die diese Kurven auszeichnet ist, dass die Krümmung der
Fläche in jedem ihrer Punkte Extrema annimmt.
Schwerpunkt war die Untersuchung des Zusammenhangs von diesen Merkmals-
kurven zu Morse-Smale-Komplexen, insbesondere die Beantwortung der Frage,
wie sich die zugehörige diskrete Theorie der kombinatorischen Vektorfelder Ro-
bin Formans zur Extraktion nutzen lässt. Dabei wurden zwei Ansätze verfolgt.
Zum einen werden in [8] die eindimensionalen Zellen des Morse-Komplexes eines
geeigneten Krümmungsmaßes mittels einer Heuristik als Merkmalskurven klas-
sifiziert. Der zweite Ansatz [11] nutzt die diskrete Morse-Smale-Theorie, um ein
kombinatorisches Gradientenvektorfeld zu erzeugen und zu glätten. Merkmals-
kurven werden durch eine lokale Extremaleigenschaft definiert, die dann in die
diskrete Theorie übertragen wird, um die Merkmalskurven aus einem kombina-
torischen Vektorfeld zu extrahieren.

Eigenvektor-basierte Segmentierung von 2D-Tensorfeldern (Cornelia
Auer, Valentin Zobel, Ingrid Hotz; Förderung: DFG, Emmy-Noether-Nachwuchs-
gruppe „Vergleichende Visualisierung“)

Tensorfelder haben in physikalischen Simulationen, besonders in der Geologie und
Strukturmechanik eine wichtige Bedeutung. Aus zweidimensionalen symmetri-
schen Tensorfeldern extrahieren wir eine topologie-basierte Segmentierung, deren
Zellen von Separatrizen begrenzt sind. Dies garantiert eine Zellstruktur, in der
Zellen Äquivalenzklassen sind und die das Eigenvektorverhalten innerhalb rekon-
struierbar macht. Besonders interessiert sind wir an dem Einfluß des Interpola-
tionsverfahrens auf die Topologieextraktion. Dabei betrachten wir die beiden li-
nearen Verfahren – komponentenweise und eigenvektorbasierte Interpolation. Der
wichtigste Unterschied bei der Topologieextraktion ist das Einfügen von zusätz-
lichen Knoten an isotropen Punkten. Eine folgende Delaunay-Retriangulierung
führt zu Verbindungskanten zwischen degenerierten Punkten, die degenerierte
Elemente höherer Ordnung darstellen: degenerierte Linien und Dreiecke. Die Ge-
samtstruktur für das Feld jedoch ist viel klarer, da die degenerierten Elemente
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Abbildung 2.28: Vollständige Segmentierung eines Spannungstensorfelds
in einer 2D-Schicht – aus einer Simulation, in der zwei gegensätzliche Kräfte
auf einen Block wirken.

höherer Ordnung eine weitergreifende Klassifikation zulassen. Damit lassen sich
die wirklich strukturgebenden Separatrizen extrahieren [10].

Isokonturen in unscharfen Daten (Kai Pöthkow, Hans-Christian Hege)

Bei der Angabe von Messwerten und Simulationsergebnissen in Naturwissenschaft
und Technik und bei der Darstellung der Werte in Graphen ist es gängige Praxis,
die Messunsicherheit (Unschärfe) mit anzugeben. Um die Darstellung der Un-
schärfe von Daten auch bei 2D- und 3D-Visualisierungen zu ermöglichen, wurde
eine geeignete mathematische Repräsentation von unscharfen Volumendaten auf
der Basis von Zufallsfeldern entwickelt.
Darauf aufbauend wurden geeignete Äquivalente zu Isolinien und Isoflächen in
unscharfen Daten entwickelt und entsprechende Visualisierungsmethoden imple-
mentiert. Die Darstellung von unscharfen Isoflächen ist durch kombiniertes Ren-
dering von Flächen und Nebelstrukturen möglich. Auf diese Weise kann die räum-
liche Unschärfe von Isoflächen angezeigt werden [7].

Effektive und effiziente Visualisierung von Linien (Maria Gensel, Nor-
bert Lindow, Vincent J. Dercksen, Anja Kuß, Tino Weinkauf)

Es wurden Visualierungsmethoden entwickelt und evaluiert, die die räumliche
Lage von linienartigen Strukturen untereinander und in Bezug auf umgebende
Objekte verdeutlichen. Als besonders geeignet erwiesen sich die explizite Darstel-
lung der Schnittpunkte, eine Färbung der Linien nach umgebendem Material und
eine tiefenabhängige Kontrasterhöhung (Abb. 2.29 links, [1]).
Des Weiteren wurde ein Verfahren entwickelt, das eine große Menge von Lini-
en interaktiv und gleichzeitig visuell ansprechend darstellt, indem es die Linien
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Abbildung 2.29: Links: Die räumliche Beziehung zwischen einem Neuron
und dem umgebenden Pilzkörper eines Bienengehirns wird durch die Ein-
färbung und den Halo verdeutlicht (Daten: J. Rybak, FU Berlin).
Rechts: Darstellung von Linien eines komplexen dreidimensionalen Netz-
werks durch beleuchtete Dreiecksstreifen.

durch in der Breite variierende Dreieckstreifen approximiert. Die Dreiecksstreifen
werden stets zum Betrachter ausgerichtet und erscheinen durch geeignete Be-
leuchtung als Zylinder mit unterschiedlichen Durchmessern (Abb. 2.29, rechts).
Dies ist effizienter als die ursprünglich verwendete Darstellung der Linien durch
triangulierte Zylinder.

Geometriebasierter Formvergleich

Bearbeitet von: Hans Lamecker, Hans-Christian Hege, Peter Deuflhard
Kooperationspartner: Martin Seebaß, Mercury Computer Systems; Peter Wust,
Johanna Gellermann, Charité, Campus Virchow-Klinikum; Thomas Lange, Pe-
ter Schlag; Charité, Campus Berlin-Buch; Ernst-Johannes Haberl, Charité, Cam-
pus Virchow-Klinikum; Markus Heller, Charité, Campus Virchow-Klinikum; Ge-
org Duda, Georg Bergmann, Charité, Campus Mitte
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt F2

Die Identifikation korrespondierender Punkte auf verschiedenen, zueinander ho-
möomorphen Formen stellt eine grundlegendes Problem bei der quantitativen
dreidimensionalen Formanalyse dar, so z. B. bei der Erzeugung statistischer Form-
modelle. In den meisten Anwendungsfällen sind jedoch nur wenige Merkmale ein-
deutig zuzuweisen, so dass größtenteils geeignet interpoliert werden muss. Wenn
Formunterschiede nicht durch Verformungen bedingt sind, dann bieten sich da-
zu Distanzmaße an, welche rein geometrische Ähnlichkeit zweier Flächen messen.
Das Fundamentaltheorem der Flächentheorie besagt, dass sich geometrische Ähn-
lichkeit vollständig durch Metrik und extrinsische Krümmung charakterisieren
läßt.
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Da die Vermischung von Merkmals- und Interpolationsbewertung im Allgemeinen
schwierig ist, liegt ein möglicher Zugang darin Merkmale separat zu behandeln
und als feste Randbedingungen in den Interpolationsprozess einfließen zu las-
sen. Häufig wird die extrinische Krümmung (engl. bending) auch als ein solches
Merkmal wahrgenommen. Somit bietet sich als ein sinnvolles Ähnlichkeitsmaß
die metrische Verzerrung an (engl. stretching).
Im Rahmen einer Doktorarbeit [4] wurde eine Methode entwickelt, dieses Ähn-
lichkeitsmaß robust auf diskret gegebenen Flächen zu berechnen. Dazu wird die
Korrespondenzabbildung diskretisiert, und das Funktional nur auf dem 1-Skelett
der Diskretisierung, das durch Geodäten aufgespannt wird, ausgewertet. Die Opti-
mierung erfordert keine Berechnung einer globalen Parametrisierung der Flächen,
und ist somit für Flächen beliebiger Topologie geeignet.

Schließen von Löchern in Dreiecksvernetzungen (Steffen Ernst, Stefan
Zachow, Hans Lamecker, Bertram Wölk)

Oberflächen, die durch Abtastung per Laser gewonnen wurden, enthalten oft
Löcher an Stellen, die vom Laser nicht „eingesehen“ werden können. Löcher kön-
nen auch algorithmisch bedingt bei der Vernetzung von Messpunkten entstehen,
oder bei der manuellen Reparatur fehlerhafter Flächenabschnitte, die z. B. kom-
plett entfernt wurden. Für viele Aufgabenstellungen sind Löcher in Oberflächen
nicht erwünscht – sie verhindern unter anderem die Generierung eines Volumen-
gitters, wofür wasserdichte Oberflächenvernetzungen gefordert sind. Generell ist
man auch an regelmäßig triangulierten Oberflächenvernetzungen interessiert, wie
sie z. B. durch sogenannte Remeshing-Verfahren generiert werden [12]. Bei der
Triangulation von Löchern gilt ebenfalls, dass der Übergang zur bestehenden
Geometrie möglichst unauffällig sein und die Triangulation im Füllbereich unge-
fähr derjenigen in der Nachbarschaft entsprechen soll.
Zum Verschließen von Löchern nach diesen Kriterien wurde in Amira ein Ver-
fahren von Liepa et al. implementiert und in den bestehenden Oberflächeneditor
integriert, das den genannten Anforderungen entspricht und gute Ergebnisse lie-
fert (Abb. 2.30). Aktuell wird untersucht, ob sich die Laufzeit für grössere Löcher
durch eine vorherige Unterteilung der zu füllenden Gebiete verbessern lässt, ohne
dass die Vernetzungsqualität stark gemindert wird (Abb. 2.30, rechts).

Übertragung von Oberflächengraphen zur konsistenten Gebietszerle-
gung (Antonia Wittmers, Britta Weber, Hans Lamecker, Stefan Zachow)

In vielen Bereichen der medizinischen Therapieplanung, wie Segmentierung und
Rekonstruktion (Abschnitte 2.2.3 und 2.2.5) sind statistische 3D-Formmodelle ein
wichtiges Werkzeug. Ihre Erzeugung erfordert die gleiche Oberflächenvernetzung
auf allen Trainingsdaten, die in das Modell eingehen sollen. Eine Möglichkeit dies
zu erreichen, ist die konsistente Unterteilung der Trainingsdaten in zu einem Kreis
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Abbildung 2.30: Links: Beispielgeometrie mit drei verschlossenen Löchern
(grün). Mitte: Ablauf des Verfahrens von links nach rechts: initiale Triangu-
lierung, Verfeinerung, nach Glättung. Rechts: Beschleunigungsansatz durch
gebietsweise Triangulation.

homöomorphe Regionen und die Anwendung eines Verfahrens zur Abbildung der
Dreiecksvernetzungen zwischen diesen. Die Einteilung und Zuordnung von Re-
gionen ist zur Zeit noch eine zeitaufwendige und vollständig manuelle Tätigkeit,
die es zu automatisieren gilt.
Um die Erzeugung von Formmodellen zu beschleunigen, wurde ein Software-
Werkzeug entwickelt, mit dem eine Gebietszerlegung, die durch einen Oberflä-
chengraphen definiert ist, effizient auf eine beliebige andere Oberfläche über-
tragen werden kann. Dabei wird Wissen über die Struktur und die geometri-
sche Einbettung genutzt, das automatisch aus einem auf der Fläche definierten
Referenzgraphen extrahiert werden kann. Für die praktische Arbeit wurden im
Berichtszeitraum drei verschiedene Ansätze implementiert: 1) Eine topologisch
konsistente Übertragung, 2) eine geometrisch konsistente Einbettung und 3) ein
interaktives Verfahren, das nach Prüfung der Übertragung eine interaktive Kor-
rektur ermöglicht.

Publikationen

[1] M. Gensel, Visualisierungsmethoden zur Verdeutlichung der räumlichen Be-
ziehungen zwischen linien- und flächenhaften Strukturen am Beispiel neuro-
biologischer Daten, Diplomarbeit, Fachbereich Mathematik und Informatik,
Freie Universität Berlin, Abgabe: Anfang 2009.

[2] U. Homberg, R. Binner, S. Prohaska, V. J. Dercksen, A. Kuß und U. Kalbe,
Determining Geometric Grain Structure from X-Ray Micro-Tomograms of
Gradated Soil, Workshop Internal Erosion (K. J. Witt, Hg.), Schriftenreihe
Geotechnik, Bd. 21, 2008.

[3] A. Kratz, J. Reininghaus, A. Schröder, N. Kettlitz und I. Hotz, Adaptive
higher-order screen-space sampling for gpu-based volume ray-casting (under
review), Computer Graphics Forum 28 (2009), Nr. 1, x–xx.
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active Visual Simulation of Coastal Landscape Change, ISDE Summit, 2008.

[7] K. Pöthkow, Isokonturen in unscharfen Daten, Magisterarbeit, Fachbereich
Mathematik und Informatik, Freie Universität Berlin, Abgabe: Anfang 2009.

[8] J. Sahner, B. Weber, H. Lamecker und S. Prohaska, Extraction of Feature
Lines on Surface Meshes Based on Discrete Morse Theory, Proc. Eurogra-
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28 2008, S. 735–742.

[9] O. Semar, R. Binner, U. Homberg, U. Kalbe, T. Mehlhorn, S. Prohaska,
V. Slowik und K. J. Witt, Conditions for Suffosive Erosion Phenomena in
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[10] J. Sreevalsan-Nair, C. Auer, B. Hamann und I. Hotz, Eigenvector-based In-
terpolation and Segmentation of 2D Tensor Fields, 2009, submitted to To-
poInVis 2009.

[11] B. Weber, Merkmalskurven auf triangulierten Oberflächen, Diplomarbeit,
Fachbereich Mathematik und Informatik, Freie Universtät Berlin, Juli 2008.

[12] M. Zilske, H. Lamecker und S. Zachow, Adaptive remeshing of non-manifold
surfaces, Eurographics 2008 Annex to the Conf. Proc., 2008, S. 207–211.

2.2.8 Lineare und nichtlineare ganzzahlige Optimierung

Die ganzzahlige Optimierung beschäftigt sich mit Problemen, bei denen best-
mögliche diskrete Entscheidungen getroffen werden müssen. Zum Beispiel kann
eine Maschine zu einem bestimmten Zeitpunkt entweder angeschaltet werden
oder nicht, eine Firma kann fünf oder sechs, aber keine 5,2 Arbeiter einsetzen,
eine Buslinie kommt in einem bestimmten Takt, z. B. alle 10, 15 oder 20 Minu-
ten. Viele solche Probleme aus Bereichen wie Telekommunikation, Verkehr und
Logistik lassen sich als sogenannte gemischt-ganzzahlige Programme (Mixed in-
teger programs, MIPs) formulieren. Zunehmender Konkurrenz- und Rationali-
sierungsdruck verstärken das Interesse der Industrie an der Optimierung solcher
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Entscheidungen und Prozesse. Das Ziel dieses Schwerpunktes ist, MIPs und die
damit modellierten Probleme so weit wie möglich mittels eines allgemeinen, von
der Problemstruktur unabhängigen Algorithmus lösen zu können. Die Breite der
Anwendungen stellt dabei hohe Anforderungen an die Lösungsalgorithmen. Das
Hauptaugenmerk des Schwerpunkts Lineare und nichtlineare ganzzahlige Opti-
mierung liegt auf der Erforschung von Methoden, welche die grundlegenden Lö-
sungsalgorithmen weiter verbessern.
In den letzten 15 Jahren haben die Verfahren zur Lösung von linearen gemischt-
ganzzahligen Programmen große Fortschritte gemacht. Entsprechend ist die An-
zahl der Probleme, die mit diesen Methoden angegangen und gelöst werden, stark
gestiegen. Wie nicht anders zu erwarten, gibt es aber viele Anwendungen, die
Aspekte enthalten, die mit den derzeit verfügbaren Werkzeugen nicht oder nur
schwer bearbeitet werden können.
Hier entwickelt sich die Nichtlineare ganzzahlige Optimierung gerade zu einem
Gebiet mit sehr hoher Forschungsaktivität. Ausgehend von den sehr erfolgrei-
chen Methoden der linearen ganzzahligen Optimierung wird versucht diese so zu
erweitern, dass auch nichtlineare Probleme gelöst werden können.
Vielen kombinatorischen Optimierungsaufgaben liegen diskrete Strukturen zu-
grunde, deren Verständnis theoretische Einsichten und die Entwicklung effizien-
ter Lösungsmethoden überhaupt erst ermöglicht. In unseren Anwendungen tre-
ten vor allem vielfältige Arten von Graphen auf, in den Lösungsverfahren damit
zusammenhängende Polyeder. Diese Strukturen werden in diesem Schwerpunkt
untersucht.
Die Arbeitsgruppe Lineare und nichtlineare ganzzahlige Optimierung ist durch
Zusammenlegung der bisherigen vier Schwerpunkte Ganzzahlige Optimierung,
Nichtlineare Optimierung und Steuerung, Verifikation und Diskrete Strukturen
entstanden. Für diese Umstrukturierung gibt es mehrere Gründe. Zum einen hat
sich im letzten Jahr herausgestellt, dass sich die Gebiete immer stärker überla-
gern. Bei einigen Projekten wäre die Zuordnung zu einem der Teilgebiete nahezu
willkürlich gewesen, zumal fast alle Projekte in diesem Gebiet auf der am ZIB ent-
wickelten Software SCIP (siehe Abschnitt 6.3) aufbauen. Im Bereich Verifikation
ist darüber hinaus der Industriepartner durch die Umorientierung seines For-
schungsschwerpunktes weggefallen. Umgekehrt hat 2008 ein großes Drittmittel-
projekt im Bereich Gasnetzoptmierung begonnen, das eine längerfristige starke
Zusammenarbeit zwischen den Themen der Gebiete Lineare ganzzahlige Optimie-
rung und Nichtlineare Optimierung und Steuerung erfordert. Als Konsequenz aus
diesen Entwicklungen wurden diese Schwerpunkte zum Ende der Berichtsperiode
zusammengelegt.
Des Weiteren ist ein neues Projekt Dynamische Programmierung versus ganzzah-
lige Programmierung im Aufbau. Einige kombinatorische Optimierungsprobleme
lassen sich mittels dynamischer Programmierung effizient lösen. Uns interessiert
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dabei die Frage, wie man diese „Effizienz“ in Schnittebenen verwandeln kann,
wenn man das gleiche oder ein ähnliches Problem mit einem Branch-and-cut-
Ansatz lösen möchte. Erste Ergebnisse zielen in die Richtung, dass wir nun einige
facettendefinierende Ungleichungen von zugehörigen Polyedern besser verstehen.
Die Projekte des Schwerpunkts Lineare und nichtlineare ganzzahlige Optimierung
ordnen sich in diesen Rahmen wie folgt ein: Das Projekt Lineare, ganzzahlige und
Constraint-Programmierung verbessert die Algorithmen zur allgemeinen Lösung
von MIPs und verwandten Problemen – insbesondere den Löser SCIP. Symmetrien
in der ganzzahligen linearen Optimierung behandelt die besonderen Schwierigkei-
ten, die bei der Lösung hochgradig symmetrischer ganzzahliger Optimierungspro-
bleme auftreten. Das Projekt Exakte ganzzahlige Programmierung versucht die
Anfälligkeit von gängigen MIP-Lösern gegenüber Rundungsfehlern aufgrund von
Fließkommaarithmetik zu beseitigen, ohne die Lösungsgeschwindigkeit zu sehr
zu verlangsamen. Die Kooperationen mit Siemens ermöglichen die Rückkopplung
mit Anwendern in der Industrie, während die Kooperation mit ILOG bei der Wei-
terentwicklung und Pflege von SCIP hilft. Im Projekt Verbesserung der linearen
Algebra in Simplex-basierten LP- und MIP-Lösern wurde untersucht, inwieweit
die in den für alle oben genannten Verfahren benötigten LP-Lösern verwendete
lineare Algebra dem Stand der Forschung entspricht. Unzulässige lineare Unglei-
chungssysteme treten in interessanten Anwendungen auf und erfordern spezielle
Algorithmen, z. B. zum Auffinden maximaler zulässiger Teilsysteme.

Lineare, ganzzahlige und Constraint-Programmierung

Bearbeitet von: Timo Berthold, Stefan Heinz, Marc Pfetsch, Kati Wolter
Kooperationspartner: Alexander Martin, Technische Universität Darmstadt;
Christoph Helmberg, Technische Universität Chemnitz

Eine Vielzahl von Problemen der kombinatorischen Optimierung und des Ope-
rations Research lassen sich als gemischt-ganzzahlige Programme formulieren.
Zwei bekannte Techniken zur Lösung von MIPs sind Schnittebenenverfahren
und Branch-and-bound. Diese beiden Methoden lassen sich zum Branch-and-cut-
Verfahren kombinieren, auf welchem nahezu alle gängigen MIP-Löser basieren.
Zugleich werden Branch-and-bound-Techniken auch zur Lösung von Constraint-
Programmen (CP) eingesetzt, die eine Oberklasse der MIPs darstellen und sich
durch eine allgemeinere Modellierungsmethodik auszeichnen.
Das Ziel der in der Abteilung Optimierung entwickelten Software SCIP [1, 2, 3]
ist, die effektiven MIP-Löseverfahren mit den Modellierungsfreiheiten des CP-
Ansatzes zu kombinieren. Hierfür wurden „Constraint Integer Programs“ (CIPs)
eingeführt. Sie schränken die Klasse der CPs gerade soweit ein, wie es nötig
ist, um alle Lösungstechniken aus dem MIP-Bereich anwenden zu können. Die im
Berichtsjahr veröffentlichten bzw. eingereichten Artikel [5, 4] bieten eine Übersicht
über den CIP-Ansatz und die Funktionen von SCIP, siehe auch Abschnitt 6.3.
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Die Software ermöglicht zwei Anwendungsarten: Zum einen kann sie als Branch-
and-cut-and-price-Framework zur Entwicklung problemspezifischer Codes einge-
setzt werden. Zum anderen ist sie durch die bereits integrierten Standard-Plugins
der derzeit schnellste nichtkommerzielle MIP-Löser. Abbildung 2.31 vergleicht das
geometrische Mittel der Laufzeiten von sechs verschiedenen nichtkommerziellen
MIP-Lösern auf 74 Testinstanzen; nicht gelöste Instanzen gehen hierbei mit dem
Zeitlimit von zwei Stunden ein.

Abbildung 2.31:Mittlere Laufzeit verschiedener nichtkommerzieller MIP-
Löser. Die zugrunde liegenden Daten stammen von der Webseite von Hans
Mittelmann [28] (Stand 11.02.2009).

Im Berichtsjahr wurde die Funktionalität von SCIP weiter ausgebaut. Hinzuge-
kommen sind eine neue Primalheuristik (Distance Induced Neighbourhood Search),
weitere Separierungsalgorithmen (Schnittebenen für Netzwerkdimensionierungs-
probleme und {0,1

2
}-Schnitte) und neue Preprocessing-Techniken. Außerdem un-

terstützt der CIP-Löser einen weiteren LP-Löser und zusätzliche Dateiforma-
te. Des Weiteren wurden die bisherige Grundversion der Constraint-Handler für
SOS1- und SOS2-Bedingungen durch verbesserte Branching-Regeln ausgebaut
und die Pricing-Funktion von SCIP verstärkt genutzt. Letzteres führte dazu, dass
die Stabilität des Pricing-Teils des Frameworks verbessert und die Dokumentati-
on durch ein umfangreiches Pricing-Beispiel erweitert werden konnte.
Im Rahmen der Veröffentlichung der Version 1.1 der ZIB Optimization Suite, die
SCIP 1.1.0, Soplex 1.4.0 und Zimpl 2.08 umfasst, wurden umfangreiche Tests
durchgeführt. Dies ermöglichte eine weitere Steigerung der Performance sowie
der Stabilität der Software. Für SCIP konnten insbesondere Teile des Preproces-
sing, der Separierung sowie des LP-Lösens deutlich verbessert werden.
Zur Verwendung und Auswirkung von Primalheuristiken in SCIP sind im Be-
richtsjahr zwei Artikel [12, 11] erschienen, die neu entwickelte Verfahren und
Ergebnisse aus der im Jahr 2006 verfassten und im Jahr 2007 mit zwei Preisen
ausgezeichneten Diplomarbeit [10] von Timo Berthold präsentieren.
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Die im Jahr 2007 veröffentlichte Dissertation von Tobias Achterberg zum Thema
„Constraint Integer Programming“ [1] wurde im Berichtsjahr mit dem Dissertati-
onspreis der Gesellschaft für Operations Research (GOR) und dem zweiten Preis
beim George Dantzig Dissertation Award ausgezeichnet.
Im Berichtsjahr wurde SCIP als Branch-and-cut-and-price-Framework in insge-
samt zwölf institutsinternen und verschiedenen externen Projekten verwendet, in
vier Diplomarbeiten genutzt und an drei Universitäten zur Lehre eingesetzt.

Symmetrien in der ganzzahligen linearen Optimierung

Bearbeitet von: Timo Berthold, Martin Grötschel, Marc Pfetsch
Kooperationspartner: Volker Kaibel, Andreas Loos, Matthias Peinhardt; Otto-
von-Guericke-Universität Magdeburg
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt B12

Symmetrien gelten in vielen Bereichen der Mathematik als wünschenswerte Struk-
tur. In der ganzzahligen linearen Programmierung (IP) führen Symmetrien hinge-
gen oftmals zu einer erheblichen Einschränkung der praktischen Lösbarkeit. Die
Arbeit von gängigen IP-Lösern wird auf zweierlei Weise beeinträchtigt. Zum einen
wird der tatsächlich bearbeitete Suchraum unnötig groß: Es ist z. B. für Branch-
and-bound-Algorithmen zunächst nicht zu erkennen, ob ein Teil des Suchraums
redundant ist, weil ein strukturell identischer, d. h. symmetrischer Teil bereits zu-
vor untersucht wurde. Zum zweiten sind die dualen Schranken, die man aus der
LP-Relaxierung solcher symmetrischer Modelle berechnen kann, in vielen Fällen
sehr schwach, und die erhaltenen LP-Lösungen wenig aussagekräftig. In zahlrei-
chen Projekten am ZIB und im Matheon tauchten in den vergangenen Jahren
IP-Modelle auf, die solche Symmetrien aufweisen. So ist es zum Beispiel im Lini-
enplanungsproblem aus dem Matheon-Projekt B15 für die Qualität des Plans
irrelevant, welche Nummer eine bestimmte Buslinie am Ende erhält.
Am ZIB wurde ein polyedrisches Verfahren entwickelt, mit dem Symmetrien in
sogenannten Zuordnungsstrukturen behandelt werden können [20]. Hierzu be-
trachtet man 0/1-Matrizen mit genau einer 1 in jeder Zeile. Symmetrien ent-
sprechen dabei Permutationen der Matrixspalten, die Symmetriegruppe ist also
eine Untergruppe der vollen symmetrischen Gruppe der Größe der Spaltenanzahl.
Das Ziel ist es, aus jeder Klasse von symmetrischen Lösungen (einem sogenann-
ten Orbit) einen eindeutigen Repräsentanten auszuwählen. Dazu untersucht man
nun die konvexe Hülle solcher 0/1-Matrizen, die lexikographisch maximal bezüg-
lich der zeilenweisen Ordnung sind. Die daraus resultierenden speziellen Polytope
heißen Partitionierungs-Orbitope. Für Partitionierungs-Orbitope konnten wir ei-
ne vollständige lineare Beschreibung [20] erarbeiten. Obwohl diese Beschreibung
exponentielle Größe besitzt, kann man sie in der Praxis effektiv handhaben, da
die entsprechenden Ungleichungen sich in linearer Zeit separieren lassen. Der ent-
sprechende Aufsatz ist im Berichtsjahr erschienen [20].
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Abbildung 2.32: Beispiel Knotenfärbung: Zueinander symmetrische Lö-
sungen führen zu wenig aussagekräftigen Relaxierungen.

Ein klassisches Beispiel, das eine solche Zuordnungsstruktur enthält, ist das
Knotenfärbungsproblem, bei dem in einem gegebenen Graphen die Knoten mit
möglichst wenig Farben so gefärbt werden sollen, dass adjazente Knoten unter-
schiedliche Farben erhalten. Eine natürliche Modellierung dieses Problems ver-
wendet Binärvariablen, die für jede Kombination eines Knotens v und einer Far-
be c anzeigen, ob v mit c gefärbt wird. Eine Symmetrie entspricht dabei einer
Permutation der Farbklassen. Dadurch erhält man bei n verwendeten Farben
aus jeder Lösung n! − 1 äquivalente Lösungen (einen Orbit von Lösungen), wel-
che die gleiche Struktur und insbesondere die gleiche Anzahl von Farben haben.
Abbildung 2.32 zeigt ein Beispiel.
Ähnliche Ergebnisse lassen sich auch für den Fall erzielen, dass eine zyklische
Gruppe auf den Zeilen der Matrix agiert. Beide Fälle lassen sich auf Orbitope mit
höchstens (anstatt genau) einer 1 in jeder Zeile verallgemeinern. Diese Orbitope
nennt man Packungs-Orbitope.
Eine andere, erfolgreich zur Lösung von Graphenpartitionierungsproblemen ein-
gesetzte Methode ist das orbitopale Fixieren [19]. Hierbei haben wir einen Linear-
zeit-Algorithmus entwickelt, der für einen Knoten und eine zugehörige Fixie-
rung von Variablen im Branch-and-bound-Baum entscheidet, ob weitere Varia-
blen durch die zugrunde liegende Orbitop-Struktur fixiert werden können oder ob
der Knoten sogar unzulässig ist. Der Einsatz dieses Verfahrens beschleunigt die
Lösung von Graphenpartitionierungsproblemen deutlich – auch im Vergleich zu
existierenden Symmetriebrechungsmöglichkeiten in dem kommerziellen IP-Löser
CPLEX und zu alternativen Ansätzen anderer Autoren [25].
Damit Symmetrien mit den oben genannten Verfahren gehandhabt werden kön-
nen, müssen sie erst einmal bekannt sein.
Daher ist die Erkennung von Symmetrien in beliebigen ganzzahligen linearen
Programmen ein bedeutender Aspekt. Im Berichtszeitraum konnten wir nach-
weisen, dass die Erkennung orbitopaler Symmetrien ebenso schwer ist, wie das
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Graphenisomorphieproblem, dessen Komplexitätsstatus ein ungelöstes Problem
ist. Es existiert aber Software, die das Graphenisomorphieproblem für viele In-
stanzen in akzeptabler Zeit löst. Wir konnten des Weiteren nachweisen, dass die
Erkennung der tatsächlichen Orbitopalsymmetrie in polynomialer Zeit möglich
ist, wenn zumindest die Menge der Packungs- bzw. Partitionierungsbedingun-
gen, welche die Orbits verbinden, im Vornherein bekannt ist. Ein Aufsatz zur
Erkennung orbitopaler Symmetrien wurde zur Veröffentlichung akzeptiert [13].

Exakte ganzzahlige Programmierung

Bearbeitet von: Martin Grötschel, Thorsten Koch, Marc Pfetsch, Kati Wolter
Kooperationspartner: Ernst Althaus, Johannes Gutenberg-Universität Mainz;
Christoph Buchheim, Universität zu Köln; Daniel Espinoza, Universidad de Chile,
Santiago, Chile
Förderung: DFG-Schwerpunktprogramm 1307 „Algorithm Engineering“

Verfügbare Software für gemischt-ganzzahlige Programme ist auf die Berechnung
von annähernd optimalen Lösungen für zulässige Instanzen ausgelegt. Hierfür
gibt es zwei Gründe. Zum einen zielen die verwendeten Methoden in erster Linie
darauf ab, zulässige Lösungen zu finden und deren Optimalität zu beweisen –
weniger auf den Nachweis von Unzulässigkeit. Zum anderen basieren die meisten
Komponenten auf Fließkommaarithmetik. Hierdurch können arithmetische Ope-
rationen zwar effizient ausgeführt werden, jedoch treten oft auch Rundungsfehler
auf, z. B. bei der Generierung von Schnittebenen (siehe Abbildung 2.33). Dies
kann bewirken, dass berechnete Lösungen nicht optimal oder sogar unzulässig
sind. Ferner ist es möglich, dass Lösungen gefunden werden, obwohl keine exis-
tieren, und dass umgekehrt von zulässigen Instanzen behauptet wird, sie wären
unzulässig.
Die meisten Nutzer wissen, dass die Antworten von MIP-Lösern nicht verlässlich
sind. Für zahlreiche praktische Anwendungen nehmen sie diese Fehleranfälligkeit
aber in Kauf – in vielen Fällen genügen die produzierten Ergebnisse den jeweiligen
Genauigkeitsanforderungen.
Die Lage ändert sich jedoch fundamental, wenn reine Zulässigkeitsprobleme be-
trachtet werden, wenn falsche Antworten rechtliche Folgen haben oder wenn MIPs
verwendet werden, um theoretische Fragen zu untersuchen. Eine wichtige Anwen-
dung ist die Chipverifikation (siehe Projekt Validierung von „System-on-Chip“-
Entwürfen). Weitere Beispiele sind die Vertragsvergabe mittels kombinatorischer
Auktionen und die Designtheorie.
Vor dem Hintergrund der enormen Fortschritte bei MIP-Lösern entsteht zur Zeit
das Forschungsfeld der exakten ganzzahligen Optimierung. Unser Projekt beschäf-
tigt sich mit Fragestellungen aus diesem neuen Gebiet. Das Ziel ist, ein Framework
zu produzieren, das MIP-Instanzen (gegeben durch rationale Daten) exakt lösen
kann. Für zulässige Instanzen wird eine beweisbar optimale Lösung berechnet, für
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Abbildung 2.33: Mit Fließkommaarithmetik berechnete Schnittebenen
können zulässige MIP-Lösungen abschneiden.

unzulässige Instanzen ein kleines, beweisbar korrektes Unzulässigkeitszertifikat.
Wir wollen, ausgehend von SCIP (siehe Abschnitt 6.3), eine leistungsfähige exakte
Software entwickeln. Um eine angemessene Rechenzeit zu erreichen, werden alle
Komponenten moderner MIP-Löser enthalten sein.
Für ein Branch-and-cut-Verfahren zur exakten Lösung von MIPs kommen ver-
schiedene Ansätze in Frage. Prinzipiell kann man für alle arithmetischen Ope-
rationen rationale Arithmetik verwenden und einen exakten LP-Löser einsetzen,
um die dualen Schranken zu berechnen. In [9] wurde jedoch gezeigt, dass dieser
Ansatz für praktische Anwendungen nicht geeignet ist, da die Rechenzeit sich in
vielen Fällen dramatisch erhöht.
Als Alternative wurde in [29] vorgeschlagen, die Komponenten des Branch-and-
cut-Verfahrens so zu verändern, dass trotz Fließkommaarithmetik korrekte Er-
gebnisse produziert werden. Dies betrifft insbesondere die Berechnung von siche-
ren dualen Schranken mit Hilfe der LP-Relaxierung. Neumaier und Shcherbina
[29] empfehlen, mit dem unsicheren Ergebnis eines auf Fließkommaarithmetik ba-
sierenden LP-Lösers zu starten und Dualitätsargumente und Intervallarithmetik
zu verwenden, um sichere Schranken zu berechnen. Im Berichtsjahr haben wir
diesen Ansatz für das Branch-and-bound-Verfahren implementiert und gezeigt,
dass der zusätzliche Rechenaufwand akzeptabel ist. Der Ansatz hat jedoch einen
entscheidenden Nachteil. Dadurch dass man auf rationale Arithmetik verzich-
tet, kann man nur Instanzen lösen, deren Daten korrekt als Fließkommazahlen
darstellbar sind. Des Weiteren findet man nur Lösungen, deren Werte Fließkom-
mazahlen sind. Diese Methode ist insgesamt also effizienter als die rationale, im
Gegenzug jedoch seltener anwendbar.
Wir haben daher im Berichtsjahr einen Branch-and-bound Ansatz entwickelt, der
diese beiden Varianten kombiniert. Er verwendet so viel sichere Fließkommaarith-
metik wie möglich und nur soviel rationale Arithmetik wie nötig. Zum Beispiel
ist es erforderlich, die rationalen Daten einer Instanz korrekt zu speichern, um
die Zulässigkeit von Lösungen in Bezug auf diese Daten testen zu können. Um die
Effizienz unseres Ansatzes zu prüfen, konzentrieren wir uns zunächst auf IPs, die
durch ganzzahlige Daten gegeben sind. Wir haben im Jahr 2008 in Kooperation
mit Daniel Espinoza ein Interface zu einem effizienten exakten LP-Löser imple-
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mentiert und setzen derzeit den hybriden Ansatz in den anderen Komponenten
von SCIP um.
Im nächsten Schritt soll dies zu einem exakten Branch-and-cut-Verfahren für die
betrachtete Problemklasse ausgebaut werden. Das beinhaltet die Entwicklung ex-
akter Preprocessing-Techniken, sicherer Primalheuristiken und von Algorithmen
zur sicheren Generierung von Schnittebenen. Außerdem wollen wir Zertifikate für
unzulässige MIPs im Zusammenhang mit exakten MIP-Lösern untersuchen.

Siemens-Kooperation

Bearbeitet von: Thorsten Koch
Kooperationspartner: Thorsten Gellermann, Alexander Martin, Technische
Universität Darmstadt
Förderung: Siemens AG, Corporate Technology, Software & Engineering

Die Kooperation zwischen Siemens, dem ZIB und der TU Darmstadt dient der
Entwicklung und Weiterentwicklung von Optimierungssoftware unter besonderer
Berücksichtigung praktischer Anforderungen, die bei Siemens entstehen. Ein we-
sentliches Element der Zusammenarbeit sind hierbei die vom ZIB zur Verfügung
gestellten Softwarepakete SCIP und Soplex.
Im Bereich der angewandten Optimierung sind zwei Tendenzen zu erkennen: Ei-
nerseits werden die in der Praxis auftretenden linearen und linear-ganzzahligen
Optimierungsprobleme, auch aufgrund der Weiterentwicklung der Rechnertech-
nik, immer größer. Zum anderen werden immer neue Bereiche in die Optimierung
einbezogen, was zu neuen Anforderungen an die Löser führt. Hier ist besonders
der Umgang mit beliebigen zusätzlichen, auch nichtlinearen, kombinatorischen
Nebenbedingungen zu nennen.
Die Untersuchungen dieser Kooperation widmen sich daher diesen beiden Ent-
wicklungen. Ein Augenmerk liegt auf der Lösung extrem großer numerisch schwie-
riger linearer Programme. In diesem Zusammenhang fand im Januar 2008 am ZIB
ein Workshop zum Thema „Perspectives in Interior Point Methods for Solving Li-
near Programs“ statt, in dem die Grenzen bestehender LP-Software getestet und
diskutiert wurden. Ein weiterer Aspekt, der untersucht werden soll, ist die Lösung
strukturell schwieriger linear-ganzzahliger Programme, in denen unter Umstän-
den auch nichtlineare kombinatorische Nebenbedingungen auftreten. Hierzu wird
an der TU Darmstadt ein Löser für nichtlineare Programme entwickelt, der in
SCIP eingebunden werden kann, um die Behandlung auch nichtlinearer Relaxie-
rungen zu erlauben. Mit vielfältigen Erweiterungen wie dieser soll sich SCIP so
perspektivisch zu einem Löser für eine immer größere Menge von Problemen aus
der umfangreichen Klasse der gemischt-ganzzahligen nichtlinearen Programme
entwickeln.
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ILOG-Kooperation

Bearbeitet von: Thorsten Koch, Christian Raack
Kooperationspartner: Tobias Achterberg, ILOG
Förderung: ILOG

ILOG ist einer der größten und erfolgreichsten Hersteller mathematischer Op-
timierungssoftware. Die Kooperation zwischen ILOG und dem ZIB dient der
Forschung und Entwicklung im Bereich gemischt-ganzzahliger Programmierung
(Mixed integer programming, MIP). Es werden gemeinsame Ideen studiert und
getestet. Erfolgreiche Ansätze sollen veröffentlicht sowie im frei verfügbaren Cons-
traint Integer Programming Framework SCIP und im kommerziellen MIP-Löser
ILOG cplex implementiert werden.
Im Berichtszeitraum wurde die Implementierung von {0, 1

2
}-Schnittebenen abge-

schlossen sowie verstärkt an der Erkennung und Ausnutzung von Mehrgüterfluss-
Strukturen in gemischt-ganzzahligen Programmen gearbeitet.
In ihrer Basis-Version ergeben sich {0, 1

2
}-Schnittebenen durch Aggregation der

Nebenbedingungen einer MIP-Instanz mit Gewichten 0 und 1
2
und nachfolgen-

dem Mixed Integer Rounding (MIR) [24]. Die entscheidende Fragestellung ist,
welche Nebenbedingungen man in die Aggregation aufnimmt, um eine verletzte
Schnittebene zu erhalten. Hierfür wurden von ZIB-Mitarbeitern entwickelte Ide-
en [22, 23] umgesetzt und erweitert. Das resultierende Verfahren wurde bereits
erfolgreich innerhalb von cplex 11 implementiert und ist auch in SCIP verfügbar.
Netzwerk-Flüsse spielen in vielen Anwendungsgebieten der diskreten Optimie-
rung eine große Rolle. Innerhalb des ZIB tauchen Netzwerk-Modelle insbesonde-
re in der Verkehrsplanung sowie in der Optimierung von Telekommunikations-
netzwerken auf. Ein wichtiger Spezialfall sind dabei die sogenannten kapazitäts-
beschränkten Mehrgüterfluss-Netzwerke. Sie bilden den Kern in Modellen zur
Dimensionierung von Telekommunikationsnetzen. Im Rahmen der Kooperation
mit ILOG liegt unser Schwerpunkt auf der Erkennung solcher Mehrgüterfluss-
Strukturen zusammen mit der Kopplung durch Kapazitätsbedingungen. Dabei
ist eine Blockstruktur aus unabhängigen Netzwerk-Matrizen zu identifizieren, die
den Fluss von Gütern (Commodities) durch ein gegebenes Netz modelliert (Ab-
bildung 2.34). Diese Matrizen repräsentieren potentiell alle den gleichen Graphen
und sind üblicherweise durch Kapazitätsbedingungen gekoppelt, welche den Ge-
samtfluss auf den Bögen (oder Kanten) des Graphen beschränken.
Unter konsequenter Ausnutzung der erkannten Struktur werden bekannte Unglei-
chungen aus der Netzwerkdimensionierung generiert, um die Effizienz von allge-
meinen MIP-Lösern auf solchen Instanzen zu steigern. Derzeit konzentrieren wir
uns dabei auf Ungleichungen, die zu Schnitten im Netz korrespondieren. Auch
hierbei kommen am ZIB entwickelte Verfahren zum Einsatz [32, 33]. Mit unserer
derzeitigen Implementierung in SCIP können wir die Zeit zur Lösung bestimm-
ter Klassen von Netzwerkdimensionierungsproblemen (z.B. Instanzen der SNDlib
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Abbildung 2.34: Gekoppelter Mehrgüterfluss und Netzwerkerkennung.

6.3) um mehr als die Hälfte reduzieren.

Unzulässige lineare Ungleichungssysteme

Bearbeitet von: Marc Pfetsch
Kooperationspartner: Sadegh Jokar, Volker Mehrmann, Harry Yserentant, TU
Berlin; Daniel Espinoza, Universidad de Chile, Santiago, Chile

Dieses Projekt untersucht die Struktur von unzulässigen linearen Ungleichungs-
systemen Ax ≤ b, wo A eine reelle m × n Matrix ist und b ein m-dimensionaler
Vektor. Die Lösung x darf dabei beliebige reelle Werte annehmen.
In den vergangenen Jahren wurde das in diesem Zusammenhang grundlegende
NP-schwere Maximum Feasible Subsystem Problem (MaxFS) untersucht und ein
Branch-and-cut-Algorithmus entwickelt, siehe [8, 30, 31]. Die Implementierung
basiert auf dem Branch-and-cut-Framework SCIP, siehe Abschnitt 6.3.
Im Berichtszeitraum ist in Zusammenarbeit mit Daniel Espinoza, beginnend mit
seinem Forschungsaufenthalt am ZIB im September und Oktober, der genannte
Branch-and-cut-Algorithmus durch „exakte“ Lösungsaspekte erweitert worden:
Während des Lösungsablaufs müssen immer wieder Ungleichungssysteme gelöst
bzw. deren Unzulässigkeit festgestellt werden. Diese Entscheidungen sind in der
Regel sensitiv gegenüber Rundungsfehlern. Deshalb wurde dieser Teil des Codes
auf die Verwendung des „exakten“ LP-Lösers QSopt_ex umgestellt. Dabei arbei-
tet QSopt_ex, ohne durch Rundungsfehler bei den Ergebnissen gestört zu werden.
Bei ersten Testläufen ergibt sich momentan eine Verlangsamung um den Faktor
5 durch die Verwendung der exakten Methodik. Unter anderem ist auf diesem
Wege ein Interface zu dem Löser QSopt_ex entstanden. Die genannten Untersu-
chungen können als erster Test für die weitere Integration in einen kompletten
exakten Branch-and-cut-Algorithmus gesehen werden, wie dies im Projekt Ex-
akte ganzzahlige Programmierung untersucht wird. In der Zukunft soll die oben
angesprochene Verlangsamung verringert werden.
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Auch bei der Erweiterung des MaxFS-Ansatzes auf den Fall mit ganzzahligen Va-
riablen wurden Fortschritte erzielt. So kann der Constraint-Handler für Indikator-
Constraints in SCIP bereits MaxFS-Instanzen (mit und ohne ganzzahlige Varia-
blen) behandeln. Indikator-Constraints sind Bedingungen der Form y → aT x ≤ b,
wo y ∈ {0, 1}, a ein reeller Vektor, b eine reelle Zahl und x ein passender
Variablen-Vektor sind. Die Bedingung drückt aus, dass die Ungleichung aT x ≤ b
erfüllt sein muss, falls y = 1 gilt. Anderenfalls muss die Ungleichung nicht notwen-
digerweise erfüllt sein. Durch die Verwendung von Indikator-Bedingungen kann
MaxFS leicht ausgedrückt werden. In der Zukunft wollen wir diese begonnenen
Arbeiten erweitern und auch zu einem Analysewerkzeug in SCIP ausbauen.
Im Zusammenhang mit dem von 11/2006 bis 04/2008 laufenden Matheon-
Projekt D18: Sparse representation of solutions of differential equations haben
wir einen allgemeinen generischen Ansatz entwickelt um die Verfeinerung von fi-
niten Elementen bei der Lösung von partiellen Differentialgleichungen durch das
sogenannte Compressed Sensing zu ermöglichen, siehe [17]. Compressed Sensing
beruht auf der effizienten Auswahl von bestimmten Basisdarstellungen mit we-
nigen Nicht-Null Koeffizienten unter bestimmten Bedingungen. Dieses Problem
ist äquivalent zu MaxFS, siehe auch [18]. Die in dem Artikel enthaltenen Experi-
mente zeigen, dass durch die Berechnung von Lösungen mit wenigen Nicht-Null-
Elementen die Anzahl der benötigten Basisfunktionen reduziert werden kann.
Allerdings muss der vorgeschlagene Algorithmus noch mit wirklichen Problemen
getestet werden. Es bleibt abzuwarten, ob er auch für die Praxis interessant wer-
den könnte.

Optimierung von Gastransportnetzen

Bearbeitet von: Martin Grötschel, Thorsten Koch
Kooperationspartner: Alexander Martin, Technische Universität Darmstadt;
Rüdiger Schulz, Universität Duisburg-Essen, Marc Steinbach, Leibniz Universi-
tät Hannover, Werner Römisch, Humboldt Universität zu Berlin, Rene Henrion,
Weierstraß-Institut für Angewandte Analysis und Stochastik (WIAS)

Dieses neue Projekt hat sich im Berichtszeitraum mit den Auswirkungen der Re-
gulierung auf den Gastransport und der Frage der Möglichkeiten zur Verwendung
von mathematischer Optimierung in diesem Bereich befasst.

Validierung von „System-on-Chip“-Entwürfen

Bearbeitet von: Martin Grötschel, Stefan Heinz, Thorsten Koch
Kooperationspartner: OneSpin Solutions GmbH, München
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt D17

Der größte Anteil der Entwicklungsarbeit in der Chipherstellung besteht aus der
Validierung des Schaltungsentwurfs und der verschiedenen Zwischenergebnisse
auf dem Weg zum ersten Prototypen des Chips. Laut Infineon liegt dieser Anteil
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Abbildung 2.35: Unterschiedliche Mikrochip-Design-Level.

zwischen 60% und 80%. Die Technik der (Software) Simulation von Chip Designs
ist seit Jahren nicht mehr in der Lage, die Korrektheit komplexer Mikrochip-
Designs in einer vernünftigen Zeit zu evaluieren. Daher gewinnen Techniken wie
die formale Verifikation immer mehr an Bedeutung in der Praxis.
Der Schaltungsentwurf eines Chips durchläuft während der Entwicklung verschie-
dene Darstellungsebenen. Diese sind in Abbildung 2.35 illustriert. Beginnend mit
der Spezifikation der Schaltung (Chip Design) in einer Hardware-Beschreibungs-
sprache – wie z. B. Verilog oder VHDL – wird der Entwurf in die so genannte
Register-Transfer-Ebene umgesetzt, aus der eine Darstellung auf Gatter-Ebene
und schließlich auf Transistor-Ebene erzeugt wird. In der formalen Verifikation
werden bisher Techniken verwendet, die auf der Gatter-Ebene ansetzen. Dabei
wird die Gatternetzliste gemeinsam mit einer zu prüfenden Eigenschaft in ein
„Satisfiability“-Problem (SAT) transformiert. Diese SAT-Instanz wird dann mit
SAT-Algorithmen gelöst. Bei Schaltungen, die arithmetische Operationen imple-
mentieren, stößt dieser Ansatz allerdings auf Komplexitätsprobleme.
Das ZIB entwickelte in enger Zusammenarbeit mit der Industrie erfolgreich Beweis-
techniken, die sich an der Register-Transfer-Ebene (RT-Ebene) orientieren [6].
Auf der RT-Ebene sind die Register nicht vollständig in Bits zerlegt, sondern
werden als ganze Zahlen entsprechender Bitbreite behandelt. Durch diese Technik
können strukturelle Eigenschaften der Schaltung für den Beweis einer Eigenschaft
besser ausgenutzt werden. Dadurch gelingt es, einige Schaltungen mit für SAT-
Löser schwierigen arithmetischen Operationen deutlich effizienter zu verifizieren.
Der Ansatz des ZIB ist es, das Verifikationsproblem auf RT-Ebene als Constraint
Integer Program (CIP) zu modellieren und mit einer Kombination von Techniken
der gemischt ganzzahligen Programmierung, des Constraint Programming und
der SAT zu lösen. Dazu wird das am ZIB entwickelte Paket SCIP [1] zur Lösung
von CIPs eingesetzt.
In Abbildung 2.36 haben wir versucht, die Komplexitätsentwicklung für die SAT-
und CIP-Technik darzustellen. Dazu haben wir einen Schaltkreis verwendet, der
eine Multiplikation beschreibt. Dieses Design wurde mit unterschiedlichen Re-
gisterbreiten auf Korrektheit überprüft (abgetragen auf der x-Achse). Als SAT-
Löser wurde MiniSat 2.0 verwendet. Die Abbildung zeigt, dass mit zunehmender
Registerbreite die CIP-Methode den SAT-Ansatz dominiert. Das heißt, für grö-
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Abbildung 2.36: Multiplikationsschaltkreise mit unterschiedlichen Regi-
sterbreiten [1].

ßere Probleminstanzen zahlt sich der strukturerhaltende Ansatz deutlich aus.
Im Berichtsjahr wurden weitere Techniken entwickelt, um den Einsatz des CIP-
Ansatzes für eine breite Klasse von Chip-Designs zu ermöglichen. Dies geschah
in enger Zusammenarbeit mit unserem Industriepartner, der Firma OneSpin So-
lutions GmbH.
Es ist für den praktischen Einsatz der Software von essentieller Wichtigkeit, dass
ein unzulässiges Teilproblem durch ein Zertifikat unterlegt wird. Ein solches Zer-
tifikat gibt einen Beweis für die Unzulässigkeit. Falls ein Problem fälschlich als
unzulässig erklärt wird, führt das dazu, dass möglicherweise ein Fehler im Mi-
krochip Design übersehen wird. Dies kann erhebliche Kosten nach sich ziehen.
Im Berichtszeitraum haben wir begonnen Techniken, die im ZIB-Projekt Exak-
te ganzzahlige Programmierung entwickelt werden, auf die Problematik in der
Chip-Design Verifizierung anzupassen.

Berechnung eines Vollständigkeitsmaßes für Eigenschaftsprüfungen in
der Chipverifikation

Bearbeitet von: Stefan Heinz, Thorsten Koch
Kooperationspartner: Jörg Bormann, OneSpin Solutions GmbH, München
Förderung: OneSpin Solutions GmbH, München

Im Projekt Validierung von „System-on-Chip“-Entwürfen beschäftigt man sich
mit dem Problem der Prüfung von Eigenschaften gegen ein Chip-Design, um
Fehler im Design zu finden. Die entwickelten Techniken zur Lösung dieser Pro-
bleme zeigen, dass es möglich ist, für bestimmte Arten von Mikrochips diese
formalen Beweise in vernünftiger Zeit zu führen [6]. Jedoch ist es nicht möglich,
mit diesem Verfahren die globale Korrektheit eines Mikrochips aufzuzeigen, das
heisst, zu beweisen, dass für jedes zulässige Eingabemuster eines Designs immer
eine korrekte Ausgabe erzeugt wird. Diese Problematik wird in diesem Projekt
untersucht.
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Abbildung 2.37: Entwicklung des Vollständigkeitsmaßes für einen
SDRAM mit 17 Eigenschaften.

Die Firma OneSpin Solutions GmbH (im Folgenden mit OneSpin bezeichnet)
hat für dieses Problem ein theoretisches Verfahren entwickelt, welches die globale
Korrektheit eines Mikrochip-Designs beweisen kann [14]. Darüber hinaus ist die
Methode in der Lage ein Maß anzugeben, welches den Fortschritt der Validierung
abbildet.
Das Verfahren evaluiert, ob eine Menge von Eigenschaften ausreicht, um das
Verhalten eines Chip-Designs komplett zu beschreiben. Falls dies der Fall ist, folgt,
dass das untersuchte Design global korrekt ist. Das Fortschrittsmaß ist dabei eine
Zahl zwischen 0 und 1 und erfüllt notwendigerweise zwei Eigenschaften: (i) das
Maß darf genau dann und nur dann 1 sein, wenn die Korrektheit der Schaltung
vollständig bewiesen ist; (ii) das Maß muss monoton steigend sein, d. h. wenn
man weitere Eigenschaften hinzufügt, so darf das neue Maß nicht kleiner als das
alte Maß sein.
In diesem Projekt haben wir uns damit beschäftigt, zu analysieren, inwieweit
es machbar ist, diese Technik auf relevante Beispiele anzuwenden. Zu diesem
Zweck haben wir die entwickelten Methoden aus dem Projekt Validierung von
„System-on-Chip“-Entwürfen verallgemeinert. Zur Lösung dieser Aufgabe ist es
von Bedeutung, für bestimmte Constraint Integer Programs (CIPs) alle zulässigen
Lösungen zu zählen. Es ist bekannt, dass dieses Problem zur Klasse #P gehört.
Es stellte sich heraus, dass das vorgeschlagene Maß nicht praktikabel ist, da es
schon für kleine Beispiele an der Komplexität scheitert. Dieses Komplexitätspro-
blem haben wir durch eine Modifizierung des Algorithmus gelöst. Durch diese
Modifizierung ist es uns gelungen, ein reales Chip-Design (einen SDRAM) mit
allen seinen Eigenschaften zu evaluieren. In Abbildung 2.37 haben wir die Ent-
wicklung des Maßes für den SDRAM dargestellt. Dabei haben wir die Entste-
hungsreihenfolge verwendet, die uns durch OneSpin vorgegeben wurde.
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Beispiel Eigenschaften alte Version neu Version Beschleunigung
ARBITER 5 2.5 s 0.26 s 9.6
Simple SDRAM 4 1.8 s 0.43 s 4.1
SDRAM 18 199.6 s 22.13 s 9.0
HOST 7 – 46.72 s ∞

Tabelle 2.1: Laufzeitentwicklungen für ausgewählte Beispiele.

Im Berichtszeitraum haben wir die Algorithmen, die genutzt werden um das
Maß zu berechnen, drastisch verbessert. Damit war es uns möglich, weitere Chip-
Designs zu berechnen. In Tabelle 2.1 haben wir Laufzeitverbessungen für einige
Beispiele dargestellt.
Des Weiteren haben wir im Berichtsjahr das Zählen von Lösungen auf allgemeine
CIPs verallgemeinert und in das Software-Paket SCIP inkludiert [7]. Damit ist es
nun möglich, die Anzahl der zulässigen Lösungen eines beliebigen CIPs zu zählen.
Dies ist insbesondere in den Bereichen interessant, in denen man an mehreren
optimalen Lösungen interessiert ist.
Das Projekt wurde im September 2008 erfolgreich abgeschlossen. Die offenen
Fragen sowie die weitere Entwicklung der Algorithmen sind in das Matheon
Projekt D17 Validierung von „System-on-Chip“-Entwürfen übergegangen.

Kardinalitätsbeschränkte kombinatorische Optimierung

Bearbeitet von: Rüdiger Stephan
Kooperationspartner: Volker Kaibel, Otto-von-Guericke-Universität Magde-
burg; Jean François Maurras, Université de la Mediterranée

Aus einem kombinatorischen Optimierungsproblem erhält man ein kardinalitäts-
beschränktes kombinatorisches Optimierungsproblem, indem man nur solche zu-
lässigen Lösungen erlaubt, deren Kardinalitäten Elemente einer vorher festgeleg-
ten Menge von natürlichen Zahlen sind. Das Traveling Salesman Problem oder das
Problem, in einem Graphen einen ungeraden Kreis kleinsten Gewichts zu finden,
sind beispielsweise solche Probleme. Beide Probleme sind natürlich für sich selbst
betrachtet kombinatorische Optimierungsprobleme, aber im Lichte des Problems,
in einem Graphen einen minimalen Kreis zu finden, sind die beiden genannten
Probleme kardinalitätsbeschränkte Versionen des letzteren.
In diesem Projekt stehen Probleme, bei denen mehr als eine Kardinalität zuge-
lassen ist (also wie beim Ungeraden-Kreis-Problem), im Vordergrund. Untersucht
wird vor allem die Facettialstruktur der zugehörigen Polyeder. Sei Π = (E, I, w)
ein kombinatorisches Optimierungsproblem, wobei E die Grundmenge, I ⊆ 2E

die Menge der zulässigen Lösungen, und w die Zielfunktion ist, die zu maxi-
mieren ist. Ferner sei c = (c1, . . . , cm), mit 0 ≤ c1 < . . . < cm ≤ |E| eine
Kardinalitäts-Sequenz. Hat man nun eine ganzzahlige Beschreibung für Π, so
erhält man eine für das kardinalitätsbeschränkte kombinatorische Optimierungs-
problem Πc = (E, I, w, c), definiert durch max w(I), I ∈ I, |I| = cp für eine
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p ∈ {1, . . . ,m}, indem man die forbidden set inequalities

(cp+1 − |F |)x(F )− (|F | − cp)x(E \ F ) ≤ cp(cp+1 − |F |)
für alle F ⊆ E mit cp < |F | < cp+1 für ein p

(2.1)

und die Schranken x(E) ≥ c1 sowie x(E) ≤ cm dem gegenwärtigen IP hinzufügt.
Mit Hilfe dieser Ungleichungen ist das Problem der Kardinalitätsbeschränkungen
bereits vollständig beschrieben [15, 16, 26]. Allerdings ergeben sich auf dem Dur-
schnitt beider Probleme, nämlich dem der Kardinalitätsbeschränkungen und dem
des kombinatorischen Optimierungsproblems, weitere interessante Ungleichun-
gen. Im Vorjahresbericht wurde bereits erwähnt, dass eine leichte Modifizierung
der Ungleichungen (2.1), nämlich die Substitution des Terms |F | durch rank(F ),
ausreicht, um eine vollständige Beschreibung des kardinalitätsbeschränkten Ma-
troidpolytops herzuleiten [27].
Im Berichtszeitraum haben wir gezeigt, dass sich die Ergebnisse für das kar-
dinalitätsbeschränkte Matroidpolytop auf Polymatroide verallgemeinern lassen.
Weitere Polytope unter Kardinalitätsbeschränkung wurden untersucht, wie etwa
das Matchingpolytop oder das Polytop aller Schnitte in einem Graphen. Außer-
dem ist es uns gelungen, bereits erzielte Ergebnisse für kardinalitätsbeschränkte
Kreis- und Wegepolytope mit Hilfe von matroidalen Relaxierungen neu zu inter-
pretieren [21, 35].

Dynamische Programmierung versus ganzzahlige Programmierung

Bearbeitet von: Rüdiger Stephan

Im Rahmen dieses Projekts wird untersucht, inwiefern man aus der dynamischen
Programmierung Nutzen für die ganzzahlige Programmierung ziehen kann. Bei-
spielsweise lässt sich das Kürzeste-Wege-Problem mit dem Bellman-Ford-Algorithmus
effizient lösen. Der Algorithmus arbeitet natürlich auch dann noch korrekt, wenn
man einen kürzesten Weg mit höchstens k Kanten sucht (das ist ja gerade die
Substruktur, die der Algorithmus ausnutzt). Im Mittelpunkt der Untersuchun-
gen steht nun die Frage, wie man diese „Effizienz“ des Bellman-Ford-Algorithmus
in Schnittebenen verwandeln kann bzw. ob man sie polyedrisch sichtbar machen
kann. Wir beschränken uns dabei auf die Klasse der azyklischen Digraphen.
Sei D = (V, A) ein azyklischer Digraph, s, t ∈ V zwei Knoten und k ≤ |V | −
1 eine natürliche Zahl. Das (s, t) − k-Wege-Polytop P k

st ist die konvexe Hülle
der Inzidenzvektoren aller einfachen (s, t)-Wege mit höchstens k Kanten. Da D
azyklisch ist, hat P k

st die schöne Eigenschaft, über seine Dominante dmt(P k
st) :=

P k
st + RA

+ charakterisiert werden zu können:

P k
st = {x ∈ dmt(P k

st) : x erfüllt die Flusserhaltungsbedingungen}.

Das (s, t)−k-Wege-Problem lässt sich mittels der der dynamischen Programmie-
rung innewohnenden azyklischen Struktur in ein einfaches (s, t)-Wege-Problem
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(das heißt, ohne Kardinalitätsbeschränkung) zurückführen – wiederum auf einem
azyklischen Digraphen, sagen wir D′ = (V ′, E ′). Dadurch ist es uns gelungen, alle
facettendefinierenden 0-1-Ungleichungen für dmt(P k

st) zu charakterisieren, wor-
über wir im Jahr 2007 berichtet haben [34].
Im Berichtszeitraum haben wir uns mit dem Separierungsproblem für dmt(P k

st)
beschäftigt. Als Optimierungsproblem verstanden (man sucht die am stärksten
verletzte Ungleichung), kann man dies als kompaktes lineares Programm auf-
schreiben, welches z. B. mit Innere-Punkte-Verfahren in polynomialer Zeit gelöst
werden kann. Allerdings haben wir keinen polynomialen kombinatorischen Algo-
rithmus gefunden, um das Separierungsproblem zu lösen. En wesentlicher Gund
mag sein, dass man das duale Programm in ein Max-flow-Problem mit Neben-
bedingugen über D′ übersetzen kann, dessen Lösung mittels eines polynomia-
len kombinatorischen Algorithmus einen kombinatorischen Algorithmus für das
Mehrgüter-Flussproblem liefern würde.
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2.2.9 Telekommunikation

Die Telekommunikation ist eine wesentliche Schlüsseltechnologie unserer moder-
nen Informations- undWissensgesellschaft. In den letzten Jahren hat sie praktisch
alle unsere Lebensbereiche grundlegend verändert. Mit den immer anspruchsvoller
werdenden Aufgaben haben sich jedoch auch die Anforderungen an die Leistungs-
fähigkeit und Zuverlässigkeit der Telekommunikationsgeräte und -netze ständig
erhöht. Durch den scharfen Wettbewerb innerhalb der Branche sind die Netz-
betreiber und Gerätehersteller daher gezwungen, die begrenzten Ressourcen der
Netze durch Optimierung und neue Technologien bis an ihre physikalischen Gren-
zen auszuschöpfen, um den ständig ansteigenden Datenverkehr zu bewältigen und
dabei dennoch wirtschaftlich zu arbeiten.
Das ZIB verfügt über langjährige Erfahrungen in diesem Feld. Durch die Kom-
bination von technischem Wissen mit modernsten mathematischen Methoden
unterstützen wir die Entwicklungen moderner Kommunikationsnetze in beinahe
allen Bereichen, etwa bei der Pufferung der Daten-Pakete in Internet-Routern,
der Optimierung von Mobilfunk- und WLAN-Netzen oder der Planung ausfallsi-
cherer optischer Übertragungsnetze. Die mathematischen Methoden, die wir da-
für einsetzen, sind äußerst vielfältig. Je nach Anwendung und Problem kommen
kombinatorische Graphenalgorithmen, lineare und ganzzahlige Optimierung oder
stochastische Modelle zum Zuge. Das Spektrum unserer Arbeiten reicht dabei
von der mathematischen Grundlagenforschung innerhalb des DFG-Forschungs-
zentrums Matheon „Mathematics for key technologies“ bis zur Umsetzung neu-
er algorithmischer Ideen und Konzepte in praktisch anwendbare Optimierungs-
software in industriell geförderten Projekten. Die zahlreichen Industriekontakte,
extern finanzierten Projekte und Forschungskooperationen im Telekommunikati-
onsbereich belegen den Erfolg dieses Ansatzes.

Integrierte Planung von Multi-Layer-Netzen

Bearbeitet von: Andreas Bley, Sebastian Orlowski, Roland Wessäly
Kooperationspartner: atesio GmbH, Berlin; University of Warwick, Vereinigtes
Königreich; Nokia Siemens Networks, München; TU Warschau, Polen
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt B3; atesio GmbH,
Berlin

Telekommunikationsnetze sind in Schichten (engl. Layer) organisiert, wie in Ab-
bildung 2.38 illustriert. Nutzerdaten wie E-Mail, Telefon oder Video werden in
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IP-Paketen gekapselt, die dann wiederum über ATM oder MPLS, SDH und
schließlich optisch über WDM übertragen werden. Die einzelnen Layer basie-
ren auf unterschiedlichen Technologien und sind jeweils für spezifische Aufgaben
zuständig, wie beispielsweise Routingentscheidungen, Qualititätskontrolle oder
Transport. Die integrierte Planung eines solchen Netzes umfasst Entscheidungen
über Auswahl, Kapazität und Hardwarekonfiguration von Standorten und deren
Verbindungen, sowie das Routing von Kommunikationsbedarfen unter Berück-
sichtigung von Ausfallsicherheit über mehrere Layer hinweg. Entscheidungen in
verschiedenen Layern beeinflussen sich dabei gegenseitig.

IP

ATM

SDH

WDM

E
m

be
dd

in
g

Abbildung 2.38: Struktur eines Multi-Layer-Netzes.

Ziel des Projekts ist die Entwicklung von Modellen und Algorithmen zur inte-
grierten Planung mehrerer Layer, um die bestehenden Abhängigkeiten besser als
bisher zu berücksichtigen.
Im Berichtszeitraum wurden die Arbeiten aus dem Vorjahr auf große ausfallsiche-
re Netze erweitert. In Zusammenarbeit mit Nokia Siemens Networks haben wir
eine Reihe von Modellen und Lösungstechniken entwickelt, die es uns erlauben,
praktisch relevante Zwei-Layer-Netzplanungsprobleme in kurzer Zeit zu lösen. Die
von uns gelösten Szenarien sind sowohl größer als auch deutlich praxisnäher als
vergleichbare Szenarien anderer Autoren.
Zur Lösung solcher Netzplanungsprobleme verwenden wir einen Branch-and-cut-
Ansatz, der neben zulässigen Netzkonfigurationen auch eine Qualitätsabschät-
zung für berechnete Netzkonfigurationen im Vergleich zu einer Optimallösung
liefert. Diese Abschätzung kann mit Hilfe zusätzlicher Ungleichungen, sogenann-
ter Schnittebenen, verbessert werden. Bisher waren nur Schnittebenen für eine
einzelne Netzschicht bekannt. Im vergangenen Jahr haben wir mehrere Arten neu-
er Schnittebenen entwickelt, die die Ausfallsicherheit über mehrere Netzschich-
ten hinweg ausnutzen, um die Qualitätsabschätzung zu verbessern. Einige dieser
Schnittebenen waren Teil einer Diplomarbeit [20].
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Um mit großen ausfallsicheren Netzen umgehen zu können, haben wir verschie-
dene Techniken zur dynamischen Generierung von Flussvariablen und zur Be-
rechnung von Lösungen während des Lösungsverfahrens entwickelt. Ohne solche
Techniken ist für Zwei-Layer-Netze mit 50 Knoten auf jeder Netzschicht schon
die LP-Relaxierung nicht mehr lösbar, geschweige denn das ganzzahlige Planungs-
problem. Derartig große Netze mit realistischen Planungsanforderungen wurden
deshalb in der Multi-Layer-Literatur bisher nicht behandelt. Mit unseren Techni-
ken ist es erstmals möglich, Methoden der linearen und ganzzahligen Optimierung
auf solch große Planungsprobleme anzuwenden. Im Rahmen des Projektes Multi-
Layer-Transportnetze konnten wir Netzkonfigurationen für realistische Netze mit
50–70 Knoten und Ausfallsicherheitsanforderungen berechnen und die Qualität
dieser Netzkonfigurationen abschätzen. Dies war bislang nicht möglich.
Die Berücksichtigung von Ausfallsicherheit über mehrere Netzschichten verändert
die Problemstruktur deutlich. Beispielsweise verursachen einzelne Knoten- oder
Kantenausfälle in einer Schicht, wie der Ausfall einer optischen Faser, Mehrfach-
ausfälle in einer anderen Schicht, zum Beispiel den Ausfall mehrerer Lichtwege.
Dies hat Auswirkungen auf verschiedene grundlegene Teilprobleme. In der Litera-
tur wurden bislang fast ausschließlich einzelne Kanten-, seltener auch Knotenaus-
fälle betrachtet. Gemeinsam mit Michał Pióro von der Technischen Universität
Warschau haben wir die Konsequenzen von Mehrfachausfällen auf die Komplexi-
tät von Spaltengenerierungsverfahren untersucht und gezeigt, dass das Problem,
verbessernde Variablen zu finden, für alle praktisch relevanten Ausfallsicherheits-
konzepte NP-schwer ist [21]. Die Ergebnisse werden auf der International Network
Optimization Conference 2009 veröffentlicht werden.
Die Berechnung guter Lösungen mit Qualitätsgarantie für große ausfallsichere
Netze erfordert instanzabhängige Lösungstechniken. Für stabilere Lösungsver-
fahren ist noch weitere theoretische Forschung notwendig. Beispielsweise ist eine
weitere Auswirkung der bereits erwähnten Mehrfachausfälle, dass bekannte Ei-
genschaften von Lösungen grundlegender Teilprobleme, wie Ganzzahligkeit eines
Minimalkosten-Flusses für einen einzelnen Bedarf, nicht mehr gelten. Hier besteht
sowohl aus theoretischer als auch aus praktischer Sicht weiterer Forschungsbedarf.

Planung und Konfiguration der UMTS-Funkschnittstelle

Bearbeitet von: Andreas Eisenblätter, Hans-Florian Geerdes, Martin Grötschel
Kooperationspartner: atesio GmbH, Berlin
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt B4; atesio GmbH,
Berlin

Seit einigen Jahren sind Mobiltelefone allgegenwärtig, und die Teilnehmerzahlen
wachsen (weltweit) immer noch. In letzter Zeit werden außerdem mobile Daten-
dienste immer beliebter. Um immer mehr Teilnehmer zu versorgen und zuverlässig
schnelle Verbindungen anzubieten, entwickeln Forschung und Industrie gemein-
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Abbildung 2.10: Analyse des Erfolgs von UMTS-Planungsmethoden. Alle
möglichen Netzkonfigurationen liegen rechts bzw. oberhalb der eingezeich-
neten Linien. Untere Schranken und Vergleichspunkte ordnen den Erfolg
der Optimierung ein.

Mobilfunkbetreiber Methoden, mit denen sie ihre Netze aufbauen und weiterent-
wickeln können. Diese Methoden stellt die Funknetzplanung bereit. Ihre Aufgabe
ist es, hohe Netzabdeckung und Kapazität zu geringen Kosten bereitzustellen.
Das ist im Fall von interferenzlimitierten Technologien besonders schwierig, weil
das Verhalten und die Leistungsfähigkeit der verschiedenen Funkzellen über In-
terferenz miteinander gekoppelt sind. Deshalb müssen bei allen Planungsentschei-
dungen immer mehrere Zellen zusammen betrachtet werden.
Das Projekt entwickelt Planungsmethoden für interferenzlimitierte Funknetze.
Der Schwerpunkt liegt auf der Entwicklung von Planungsmethoden für UMTS;
die wesentlichen Beiträge hierzu sind in einem gerade erschienenen Übersichtsar-
tikel [10] und ausführlicher in der Dissertation von H.-F. Geerdes beschrieben [11].
Die neu entwickelten Verfahren basieren auf einem Systemmodell, das kompakt
darstellt, wie die Funkzellen über Interferenzen wechselwirken. Diese Interferenz-
kopplungssysteme erlauben es, das Verhalten von großen Funksystemen, die z. B.
aus hunderten von Zellen bestehen, zu beschreiben, zu analysieren und zu opti-
mieren.
In der Vergangeheit haben wir bereits verschiedene Optimierungsverfahren ent-
wickelt und getestet. Im aktuellen Berichtszeitraum haben wir Methoden ent-
wickelt, mit denen wir besser beurteilen können, wie gut diese Verfahren sind [8].
Solche Analysen sind in Abb. 2.10 dargestellt. Die beiden Kreuze in den Abbil-
dungen stehen jeweils für die Leistungsfähigkeit eines Funknetzes vor und nach
der Optimierung. Ziel der Optimierung ist es, die durchschnittliche Zelllast zu
minimieren, also im Bild möglichst weit nach unten zu kommen. Theoretische
Methoden, die wir neu entwickelt haben [12], beweisen, dass alle Funknetze rechts
bzw. oberhalb der eingezeichneten Linien liegen müssen. Daraus ergibt sich ei-

Abbildung 2.39: Analyse des Erfolgs von UMTS-Planungsmethoden. Alle
möglichen Netzkonfigurationen liegen rechts bzw. oberhalb der eingezeich-
neten Linien. Untere Schranken und Vergleichspunkte ordnen den Erfolg
der Optimierung ein.

sam ständig die Mobilfunktechnologie weiter. Der Standard UMTS (Universal
Mobile Telecommunications System) ist dabei der Vertreter der interferenzlimi-
tierten Funksysteme, der zurzeit am weitesten verbreitet ist. Weitere Beispiele
sind die UMTS-Erweiterung HSDPA und die neueren Standards WiMAX und
LTE.
In interferenzlimitierten Systemen reagieren die Antennen während des Betriebs
dynamisch auf Störleistungen (Interferenzen) von benachbarten Antennen. Im
Fall von UMTS passt das Netz zum Beispiel die Sendeleistung auf jeder Funk-
verbindung ständig dem aktuellen „Geräuschpegel“ an. Bei anderen Technologien
reguliert der Sender die Übertragungsgeschwindigkeit dynamisch; so werden bei-
spielsweise bei mehr Interferenz weniger Daten übertragen. Auf diese Weise wird
das Funkspektrum effizient genutzt. Wenn aber zuviel Interferenz vorhanden ist,
dann ist die Kapazität des Netzes erschöpft und die Netzabdeckung kann sinken.
Um einen reibungslosen und effizienten Betriebsablauf zu gewährleisten, brauchen
Mobilfunkbetreiber Methoden, mit denen sie ihre Netze aufbauen und weiterent-
wickeln können. Diese Methoden stellt die Funknetzplanung bereit. Ihre Aufgabe
ist es, hohe Netzabdeckung und Kapazität zu geringen Kosten bereitzustellen.
Das ist im Fall von interferenzlimitierten Technologien besonders schwierig, weil
das Verhalten und die Leistungsfähigkeit der verschiedenen Funkzellen über In-
terferenz miteinander gekoppelt sind. Deshalb müssen bei allen Planungsentschei-
dungen immer mehrere Zellen zusammen betrachtet werden.
Das Projekt entwickelt Planungsmethoden für interferenzlimitierte Funknetze.
Der Schwerpunkt liegt auf der Entwicklung von Planungsmethoden für UMTS;
die wesentlichen Beiträge hierzu sind in einem gerade erschienenen Übersichtsar-
tikel [10] und ausführlicher in der Dissertation von H.-F. Geerdes beschrieben [11].
Die neu entwickelten Verfahren basieren auf einem Systemmodell, das kompakt
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Abbildung 2.40: Leistungsmasken sollen in LTE Interferenz kontrollie-
ren. Dynamische Masken sind der klassischen Frequenzmehrfachbelegung
überlegen, weil sie sich an die aktuelle Situation anpassen.

darstellt, wie die Funkzellen über Interferenzen wechselwirken. Diese Interferenz-
kopplungssysteme erlauben es, das Verhalten von großen Funksystemen, die z. B.
aus hunderten von Zellen bestehen, zu beschreiben, zu analysieren und zu opti-
mieren.
In der Vergangenheit haben wir bereits verschiedene Optimierungsverfahren ent-
wickelt und getestet. Im aktuellen Berichtszeitraum haben wir Methoden ent-
wickelt, mit denen wir besser beurteilen können, wie gut diese Verfahren sind [8].
Solche Analysen sind in Abb. 2.39 dargestellt. Die beiden Kreuze in den Abbil-
dungen stehen jeweils für die Leistungsfähigkeit eines Funknetzes vor und nach
der Optimierung. Ziel der Optimierung ist es, die durchschnittliche Zelllast zu
minimieren, also im Bild möglichst weit nach unten zu kommen. Theoretische
Methoden, die wir neu entwickelt haben [12], beweisen, dass alle Funknetze rechts
bzw. oberhalb der eingezeichneten Linien liegen müssen. Daraus ergibt sich ei-
ne untere Schranke für die Zelllast und damit eine Abschätzung für die Güte
unserer Verfahren. Außerdem lässt sich ein Vergleichspunkt („benchmark“) her-
leiten, der einem Funknetz entspricht, das von Ingenieuren typischerweise als
ideal angesehen wird. Beide Vergleichsmöglichkeiten, die als Punkte in Abb. 2.39
eingezeichnet sind, zeigen, dass unsere Verfahren bereits sehr gut sind.
Ein weiterer Beitrag, der im Berichtszeitraum entwickelt wurde [24], beschäftigt
sich mit den Auswirkungen der natürlichen Schwankungen des Nutzerbedarfs
über die Zeit. Diese führen nämlich zu Schwankungen in der Interferenzkopp-
lung zwischen den Zellen. Mit neuen Methoden können diese Schwankungen in
der Interferenzkopplung relativ genau beschrieben und generiert werden. Dafür
brauchte man bisher zeitaufwendige Simulationen.
Eine neue Richtung in der Projektarbeit hat sich im Berichtszeitraum darin er-
geben, die für UMTS erzielten Erfolge auf andere interferenzlimitierte Funktech-
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nologien zu übertragen [9]. Die Interferenzkopplungssysteme haben sich dabei als
ein universelles Werkzeug herausgestellt, das die verschiedenen relevanten Wech-
selwirkungen zwischen Zellen beschreiben kann. Ein Beispiel ist das Problem der
Leistungsmasken („power masks“) in LTE [3]. Leistungsmasken begrenzen, spe-
zifisch für eine jeweilige Funkzelle, die Sendeleistung in verschiedenen Frequenz-
bereichen. Dadurch koordinieren sie die Interferenz zwischen den Zellen. Bislang
wurden in der Forschung vor allem fest eingestellte Leistungsmasken untersucht,
die ein Netzplaner den Zellen von Hand zuweisen muss. Beispiele dafür sind in
Abb. 2.40a-c dargestellt. Indem wir für die verschiedenen Frequenzbereiche je-
weils ein Interferenzkopplungssystem aufstellen, können wir effizient dynamische
Leistungsmasken berechnen, die individuell auf die aktuelle Netzsituation an-
gepasst sind. Ein Beispiel für eine dynamisch angepasste Leistungsmaske ist in
Abb. 2.40d dargestellt. Damit verteilt und nutzt das Netz die vorhandenen Res-
sourcen flexibler, und es bedarf auch keiner manuellen Planung mehr.

Pervasive Mobile & Ambient Wireless Communications (COST 2100)

Bearbeitet von: Andreas Eisenblätter, Hans-Florian Geerdes
Kooperationspartner: TU Braunschweig, Deutschland; Linköpings Universi-
tet, Linköping, Schweden
Förderung: European Science Foundation, COST Office

Die COST-Aktion 2100 ist (neben der Aktion 293) eine Fördermaßnahme der Eu-
ropean Science Foundation (ESF), an der die Abteilung Optimierung beteiligt ist.
Insgesamt nehmen über 120 Einrichtungen aus weltweit zwei Dutzend Ländern
teil. Diese Aktion hat eine Laufzeit von 2006 bis 2010. Die drei Arbeitsschwer-
punkte der Aktion sind „Transmission Techniques and Signal Processing“, „Radio
Channel“ sowie „Radio Network Aspects“. Das deckt in etwa die unteren drei
Schichten des OSI-Standardmodelles für Telekommunikation ab.
Alle Themen werden mit dem Schwerpunkt auf Funksystemen behandelt. Der Ar-
beitsschwerpunkt „Radio Network Aspects“ hat eine enge inhaltliche Beziehung zu
den Arbeiten im Projekt Planung und Konfiguration der UMTS-Funkschnittstelle.
Es wird eine intensive interdisziplinäre Zusammenarbeit zwischen Mathemati-
kern, Informatikern und Ingenieuren, zumeist aus der Nachrichtentechnik, ge-
pflegt. Im Berichtszeitraum fanden drei reguläre Arbeitstreffen in Breslau, Trond-
heim und Lille statt. Das ZIB war mit Vorträgen in Breslau und Trondheim ver-
treten. Unmittelbar vor dem Treffen in Breslau fand am selben Ort eine dreitägige
„COST 2100 Training School“ mit über einhundert Teilnehmern aus 16 Ländern
statt. Eine der insgesamt zehn Vorlesungen hielt Andreas Eisenblätter über das
Thema „Foundations of Automatic WCDMA Radio Network Planning“.
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Graphs and Algorithms in Communication Networks (COST 293)

Bearbeitet von: Arie Koster (Vorsitzender, vormals ZIB, seit 01.04.2007 Uni-
versity of Warwick), Sebastian Orlowski (deutscher Repräsentant), Hans-Florian
Geerdes, Christian Raack, Andreas Bley
Kooperationspartner: University of Warwick, Vereinigtes Königreich
Förderung: European Science Foundation, COST-Office

Von Oktober 2004 bis September 2008 war das ZIB an der COST-Aktion 293
der European Science Foundation (ESF) beteiligt. Das Akronym COST steht für
Coopération européenne dans le domaine de la recherche scientifique et technique.
Im Rahmen der COST-Programme fördert die ESF die Europäische Zusammen-
arbeit auf dem Gebiet der wissenschaftlichen und technischen Forschung. Die
Aktion 293 beschäftigte sich innerhalb des Bereichs „Informations- und Telekom-
munikationstechnologien“ mit Graphenmodellen und Algorithmen für Kommuni-
kationsnetzwerke. An diesem Projekt waren Mathematiker, Informatiker und In-
genieure der Telekommunikationswissenschaften von verschiedenen europäischen
Universtiäten und Forschungsinstituten beteiligt.
Innerhalb der COST-Aktionen fördert die ESF den Austausch zwischen euro-
päischen Forschergruppen durch die Unterstützung von Arbeitskreis-Treffen der
beteiligten Wissenschaftler, Fortbildungsangebote für Doktoranden und Post-
Doktoranden sowie sogenannte „Short Term Scientific Missions“ (STSM), also
Kurzaufenthalte zu gezielten Forschungsthemen.
Im Sommer 2008 besuchte Christian Raack im Rahmen einer solchen STSM Arie
M.C.A. Koster an der University of Warwick, um gemeinsam an der Entwicklung
von Schnittebenen für Dimensionierungsprobleme über geschichteten Netzwerken
(Multilayer networks, siehe Kapitel 2.2.9) zu arbeiten.
Im Berichtszeitraum wurden zwei Arbeitstreffen in Frankreich und eins in Itali-
en organisiert. Das Abschlusstreffen fand gemeinsam mit der Konferenz DISC’08
und einem Arbeitstreffen der COST-Aktion 295 zur Planung von Funk- und Sen-
sornetzen statt. Gemeinsam mit dem EU-Projekt AEOLUS, das sich mit algo-
rithmischen Grundlagen des verteilten Rechnens über das Internet befasst, wur-
de eine Sommerschule zum Thema „Hot topics in Network Algorithms“ in Ita-
lien organisiert, bei der die Ergebnisse aus den Projekten Integrierte Planung
von Multi-Layer-Netzen und Multi-Layer-Transportnetze Teil des Lehrplans wa-
ren. Der Abschlussbericht der Aktion COST 293 wird in Form eines Buches im
Springer-Verlag erscheinen, das wesentliche Forschungsergebnisse verschiedener
Arbeitsgruppen zusammenfasst. Das ZIB ist an drei Kapiteln dieses Buchs betei-
ligt [1, 4, 17].
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Multi-Layer-Transportnetze

Bearbeitet von: Andreas Bley, Sebastian Orlowski, Christian Raack
Kooperationspartner: Nokia Siemens Networks (NSN), München
Förderung: NSN

In modernen Telekommunikationsnetzen werden unterschiedliche Dienste (E-Mail,
Video, Telefon, usw.) über ein gemeinsames IP/MLPS-Netz geführt, das wieder-
um auf einem optischen Transportnetz aufsetzt. Dies ist in Abbildung 2.41 illu-
striert, wo jeder Link in der oberen IP/MPLS-Schicht durch einen oder mehrere
Pfade in der zugrundeliegenden Transportschicht ausfallsicher realisiert wird.

Abbildung 2.41: Ein deutschlandweites Zwei-Layer-Backbone-Netz. Je-
der Link in der oberen IP/MPLS-Schicht wird durch einen oder mehrere
Pfade in der darunterliegenden Transportschicht realisiert.

Angesichts starker Abhängigkeiten zwischen diesen beiden Netzschichten stehen
Netzbetreiber vor der Herausforderung, beide in einem integrierten Prozess so
zu planen, dass alle Benutzeranforderungen zu geringen Gesamtkosten in hoher
Qualität erfüllt werden können. Dies umfasst u. a. die Planung einer Topologie
für beide Layer, die Dimensionierung von Hardware (Router, Multiplexer etc.)
und Linkkapazitäten, sowie die Bestimmung eines Routings für gegebene Kom-
munikationsbedarfe. Das Routing und die zugehörigen Kapazitäten müssen so
koordiniert werden, dass beim Ausfall einzelner Knoten oder Fasern genügend
Kapazität vorhanden ist, um den betroffenen Verkehr umrouten zu können. Ziel
dieses Projektes war die Anpassung, Weiterentwicklung und Implementierung
von Modellen und Methoden aus dem Projekt Matheon B3) für ein konkre-
tes technologisches Zwei-Schichten-Szenario unseres Kooperationspartners Nokia
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Siemens Networks (NSN).
In einer ersten, einjährigen Phase dieses Projektes hatten wir neue Modellre-
duktionstechniken entwickelt und bewährte Single-layer-Schnittebenen an den
Multi-Layer-Kontext angepasst. Dadurch konnten die Lösungszeiten für realisti-
sche Zwei-Layer-Netzplanungsprobleme mit bis zu 17 Knoten, die von NSN be-
reitgestellt wurden, von einem Tag auf wenige Stunden reduziert werden. Diese
Ergebnisse wurden im Berichtszeitraum gemeinsam mit unserem Kooperations-
partner im Konferenzband der INFORMS 2008 [16] veröffentlicht. Die Algorith-
men sind jetzt bei NSN im praktischen Einsatz.
Ziel der zweiten, ebenfalls einjährigen Phase war es, diese Ergebnisse auf große
ausfallsichere Netze mit 50-70 Knoten pro Netzschicht zu erweitern. Wegen der
großen Zahl paralleler Routinglinks und der vielen Kommunikationsbedarfe sind
die hierbei auftretenden Flussprobleme so groß, dass mit einem Standard-Löser
schon die LP-Relaxierung nicht mehr gelöst werden kann. Basierend auf theoreti-
schen Resultaten des Projektes Matheon B3 haben wir eine Reihe von problem-
spezifischen Erweiterungen für einen Branch-and-cut-and-price-Ansatz entwickelt
und implementiert. Beispiele hierfür sind Schnittebenen, die die Ausfallsicher-
heit über mehrere Schichten hinweg berücksichtigen, Spaltengenerierungsverfah-
ren zur dynamischen Erzeugung von Flussvariablen, sowie Beschleunigungstech-
niken für einen exakten Dekompositionsansatz.
Mit Hilfe dieser Techniken konnten wir für praxisnahe Netzplanungsinstanzen mit
bis zu 67 Knoten Netzkonfigurationen berechnen und deren Qualität im Vergleich
zu einer Optimallösung bewerten. Dies war vorher nicht möglich und übertrifft
unter solch praxisnahen Nebenbedingungen alle Netzgrößen, die in der Litera-
tur zur integrierten Planung zweier Netzschichten bisher betrachtet wurden. Für
derartig große Netze erfordert die Berechnung allerdings noch instanzabhängige
Parametereinstellungen. Um stabilere und instanzunabhängige Lösungsverfahren
zu ermöglichen, werden derzeit im Rahmen des Projektes Matheon B3 die zu-
grundeliegenden polyedrischen Strukturen genauer untersucht.

Efficient Integrated Backbone (Eibone)

Bearbeitet von: Andreas Bley, Roman Klähne, Christian Raack
Kooperationspartner: Nokia-Siemens Networks, München; T-Systems Enter-
prise Services GmbH, Berlin; Ericsson GmbH, Backnang; Alcatel-Lucent Deutsch-
land AG, Stuttgart; CoreOptics GmbH, Nürnberg; Adaptif Photonics GmbH,
Hamburg; VPIsystems GmbH, Berlin; u2t Photonics AG, Berlin; atesio GmbH,
Berlin; TU Berlin, Heinrich-Hertz-Institut; TU München; TU Hamburg-Harburg;
Friedrich-Alexander-Universität, Erlangen-Nürnberg; Universität Stuttgart
Förderung: BMBF-Förderschwerpunkt Eibone (Efficient Integrated Backbone)

Im Mittelpunkt des im August 2008 erfolgreich abgeschlossenen bundesweiten
BMBF-Vorhabens Eibone stand die Erforschung und Entwicklung von Grundla-
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gen für ein effizientes, robustes und zuverlässiges Kommunikationsnetz, mit dem
die Bandbreiten- und Diensteanforderungen der Gesellschaft des 21. Jahrhunderts
erfüllt werden können. Die Forschungsschwerpunkte von Eibone waren auf das
Backbone (Kernnetz) eines zukünftigen Breitband-Kommunikationsnetzes kon-
zentriert.
Klassische Telekommunikationsdienste werden in Zukunft zunehmend eine ge-
meinsame Netzarchitektur nutzen. Schon heute dominieren ressourcen-intensive
Echtzeitanwendungen, wie Voice over IP, Online-Rollenspiele, IP-TV oder Video-
on-demand den Internetverkehr. Die zu untersuchenden Kernnetze werden übli-
cherweise in mehreren Netzschichten organisiert (z. B. IP über SDH über WDM).
Bei der Planung und Dimensionierung solcher Multilayer-Netze müssen Beschrän-
kungen der zu installierenden Hardware und der verwendeten Technologien be-
rücksichtigt werden. Ziel ist ein robuster und zuverlässiger Netzbetrieb mit mini-
malen Investitions- und Betriebskosten unter optimaler Nutzung der verfügbaren
Netzressourcen.
Innerhalb von Eibone befasste sich eine Vielzahl von Forschergruppen mit den un-
terschiedlichsten Aspekten von Kommunikationsnetzen (optische Übertragungs-
techniken, Fasertechnologien, Protokolle usw.). Unser Schwerpunkt lag auf der
Planung und techno-ökonomischen Bewertung von Multilayer-Kernnetzarchitek-
turen.
Ein wesentlicher Aspekt der Forschungsarbeiten war die layerübergreifende Be-
trachtung der Problemstellung, weg von iterativer Planung der einzelnen Layer
hin zu integrierter Optimierung. Nur mit diesem Ansatz lässt sich die Güte der be-
rechneten Netzkonfigurationen bewerten und vergleichen. Hierfür wurden theore-
tische und algorithmische Grundlagen geschaffen. Um eine belastbare Bewertung
von Konzepten und Netzkonfigurationen zu ermöglichen, lag ein entscheidendes
Augenmerk auf sogenannten dualen Abschätzungen der Qualität von Lösungen
in Form von unteren Kostenschranken.
Für eine realitätsnahe Abbildung von Planungsdaten wurde in Zusammenarbeit
mit der atesio GmbH und mit Unterstützung der beteiligten Systemhersteller No-
kia Siemens Networks, Ericsson und T-Systems eine detailgetreue Modellierung
der technischen Zusammenhänge von Multilayer-Architekturen unter besonde-
rer Berücksichtigung ökonomischer Kostenmodelle vorgenommen. Dies geschah
mit Hilfe von XML-Spezifikationen und Referenzszenarien. Das ZIB war damit
maßgeblich an der Schaffung einer einheitliche Datenbasis beteilgt, die die Pro-
blemstellungen mit allen Einflussgrößen formal beschreibt und alle strukturellen
Aspekte erfasst. Die XML-Spezifikationen umfassen Modelle für die Knotenhard-
ware verschiedener Technologien (IP, OTH, Ethernet, DWDM), Verkehrsmodelle
(statische Matrizen, Bevölkerungsmodelle, Messungen im deutschen Forschungs-
netz DFN) und Kostenmodelle.
Kern der wissenschaftlichen Arbeit des ZIB war die Entwicklung geeigneter An-
sätze zur integrierten layerübergreifenden Netzoptimierung.
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In diesem Zuge wurden verschiedene gemischt-ganzzahlige lineare Programmie-
rungsmodelle für Multilayer-Netzplanungsprobleme entwickelt sowie die Seiten-
flächenstrukturen der zugrunde liegenden Polyeder studiert [16, 17, 22, 23]. In die-
sem Zusammenhang erzielte das ZIB einige neue und zentrale Resultate, die zum
besseren mathematischen Verständnis von Multilayer-Optimierungsproblemen füh-
ren. Im Rahmen einer Short Term Scientific Mission des EU-Projektes graal
konnte unter anderem das Konzept von Schnittungleichungen auf zwei Layer ver-
allgemeinert werden [15, 20]. Basierend auf einem Schnitt im physikalischen Netz
sind Verbindungen (logische Links) aus der darüberliegenden Schicht zu unter-
scheiden, die ungerade bzw. gerade viele physikalische Kanten benutzen (Abbil-
dung 2.42). Beide Klassen von logischen Links konsumieren Kapazität auf dem
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Abbildung 2.42: Pfade (logische Links) über einen physikalischen Schnitt.

physikalischen Schnitt, aber nur Erstere kann auch für Datenverkehr über den
Schnitt sorgen. Die mit Hilfe dieser Unterscheidung hergeleiteten neuen 2-Layer-
Netzwerkschnitt-Ungleichungen beschränken den Verkehr für Pfade, die eine ge-
rade Anzahl (oder besonders viele) der Schnitt-Kanten enthalten. Solche (pro-
blemspezifischen) Ungleichungen können eingesetzt werden, um die Berechnung
von Gütegarantien bei der Optimierung wesentlich zu beschleunigen.
Bereits in der Anfangsphase des Projektes wurden mit der Ausfallsicherheit und
der Wellenlängenzuweisung in optischen Netzen zwei weitere wichtige Teilaspekte
in der Planung moderner Netzarchitekturen behandelt. Das am ZIB entwickelte
Konzept Demand-Wise Shared Protection wurde auf potentielle Mehrfachausfälle
erweitert [13, 19, 14]. Konflikte bei der Wellenlängenzuweisung können durch neue
algorithmische Techniken bereits bei der Berechnung des Routings im optischen
Layer vermieden werden [18].
Für eine abschließende Fallstudie hat das Konrad-Zuse-Zentrum gemeinsam mit
der atesio GmbH einen Planungszyklus zur Optimierung von Multilayer-Netzen
entwickelt und implementiert (Abbildung 2.43). Dieser Zyklus basiert auf einer
Reihe von Modellen mit steigender Abstraktion, beginnend mit technischen Sys-
temmodellen zur Beschreibung der Netzelemente bis hin zu mathematischen Op-
timierungsmodellen für konkrete Planungsaufgaben. Hierfür wurden sowohl die
Daten und XML-Spezifikationen als auch die Erkenntnisse aus den theoretischen
Studien nutzbar gemacht.
Wir konnten zeigen, wie zentrale Fragestellungen bei der Planung von IP über
DWDM-Netzarchitekturen mit Hilfe dieses Zyklus beantwortet werden können.
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Konrad-Zuse-Zentrum für Informationstechnik Berlin
Abteilung Optimierung

Efficient Integrated Backbone

Arie Koster Christian Raack Roman Klähne

Herausforderung

Im Mittelpunkt des Vorhabens Eibone steht die Entwicklung von Grundlagen für ein effizientes und zuverlässiges Kom-
munikationsnetz, mit dem die Bandbreitenanforderungen des 21. Jahrhunderts erfüllt werden können. Klassische Dienste
(Telefonie, TV, Internet) nutzen zunehmend eine gemeinsame Netzarchitektur, wobei Bandbreiten und Knotenkapazitäten
spezifiziert und über mehrere Netzschichten (Multilayer) geplant werden müssen.
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Abbildung 2.43: Spezifikation und Optimierung.

Mit den in Eibone definierten Referenznetzen wurde der Einfluss verschiedener
Planungsparameter auf die Gesamtkosten untersucht. Die Studie umfasste den
Vergleich von transparenten mit opaquen optischen Layern sowie die Untersu-
chung des Einflusses unterschiedlicher Verkehrsverteilungen und Interfacekarten
(PoS versus Ethernet). Die Ergebnisse der Abschluss-Studie wurden auf dem
5. Polish-German Teletraffic Symposium im Oktober 2008 an der TU Berlin vor-
gestellt [2].

100GET

Bearbeitet von: Andreas Bley, Maren Martens
Kooperationspartner: Alcatel-Lucent Deutschland, Stuttgart; ADVA Optical
Networking, München; Deutsche Telekom, Bonn; Ericsson, Backnang; Nokia Sie-
mens Networks, München; MICRAM Microelectronic, Bochum; IHP Microelec-
tronics, Frankfurt/Oder; Agilent Technologies, Hamburg; Core Optics, Nürnberg;
u2t Photonics, Berlin; VPI Systems, Berlin; JDSU Deutschland, Eningen; ate-
sio, Berlin; Fraunhofer Institut für Nachrichtentechnik – Heinrich-Hertz-Institut,
Berlin; TU Braunschweig; TU Dresden; TU Hamburg-Harburg; TU München;
Universität Dortmund; Universität Kiel; Universität Stuttgart; Universität Würz-
burg; Alcatel Thales III-V Lab, Marcoussis, Frankreich; IntexyS, L’Union, Frank-
reich; Universität Limoges, Frankreich; Ericsson, Stockholm, Schweden; Acreo,
Kista, Schweden; Chalmers Universität, Göteborg, Schweden; Royal Institute of
Technology, Stockholm, Schweden; SP Devices, Linköping, Schweden
Förderung: BMBF-Förderschwerpunkt 100GET

In den letzten Jahren hat die Verbreitung von Ethernet als Übertragungstech-
nologie in breitbandigen Datennetzen stark zugenommen. Im deutschen Wissen-
schaftsnetz X-WiN kommen zum Beispiel fast nur noch 1 Gbit/s und 10 Gbit/s
Ethernet-Verbindungen zum Einsatz; die im Vorgängernetz G-WiN verwendete
SDH-Technologie wurde fast vollständig verdrängt. Aufgrund der deutlich ge-
ringeren Kosten von Ethernet im Vergleich zu anderen Technologien ist davon
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auszugehen, dass IP/Ethernet die dominierende Technologie der kommenden Jah-
re sein wird. Im Rahmen des BMBF-Förderschwerpunktes „100Gbit/s Carrier-
Grade Ethernet Transport Technologies“ (100GET) sollen die Grundlagen für die
zukünftige 100Gbit/s Ethernet-Übertragungstechnik und die darauf basierenden
Netze entwickelt werden.
Eines der Ziele ist es, die technischen und ökonomischen Implikationen des Einsat-
zes von 100Gbit/s-Ethernet-Technologie in den Kommunikationsnetzen besser zu
verstehen und damit zukünftige Netze besser planen zu können. Die durch neue
ressourcenintensive Anwendungen wie Audio- und Video-Streaming und die zu-
nehmende Verlagerung der klassischen Telefonie auf IP-Verkehr stark steigenden
Anschlussbandbreiten bei den Endkunden erzwingen auch immer höhere Band-
breiten in den Aggregations- und Kernnetzen. Ein Netzbetreiber muss beim Aus-
bau seines Netzes unter anderem entscheiden, ob er im Kern- oder Metro-Netz
parallel zur IP-Plattform ein Ethernet-basiertes Netz für ausgewählte Dienste auf-
bauen soll, wie viele Ebenen und Standorte das IP-Kernnetz haben sollte, oder in
welchem Maße sich die IP-Infrastruktur in die Aggregationsbereiche ausdehnen
sollte.
Gemeinsam mit atesio und anderen Projektpartnern werden in diesem Projekt
Lösungsansätze für die beim Entwurf solcher Netze auftretenden Planungs- und
Optimierungsprobleme geschaffen. Schwerpunkt der Arbeiten am ZIB ist dabei
die Entwicklung mathematischer Modelle und Lösungsmethoden, die eine ver-
gleichende Bewertung verschiedener Netzarchitekturvarianten für unterschiedli-
che Verkehrs-, Technologie- und Kostenszenarien erlauben. Im Mittelpunkt ste-
hen dabei der Zuschnitt von Kern-, Metro- und Zugangs-Netzen, die Dimen-
sionierung der Netzelemente, sowie die Verkehrsführung in und zwischen den
verschiedenen Netzbereichen. Technische und betriebliche Aspekte, wie etwa die
Hardwareeigenschaften der verschiedenen technologischen Schichten (z. B. Schalt-
und Routinggranularitäten, verschiedene optische und elektronische Techniken)
und Qualitäts- und Ausfallsicherheitsanforderungen zukünftiger Breitbanddiens-
te müssen dabei angemessen berücksichtigt werden.
Im aktuellen Berichtszeitraum beschäftigten wir uns in erster Linie mit der Pla-
nung der verschiedenen Hierarchieebenen solcher Kommunikationsnetze. Verschie-
dene gemischt-ganzzahlige Modelle zur gemeinsamen Optimierung der Standorte
und Topologien von Kern- und Metro-Netzen sowie der Verkehrsführung über die-
se Netzhierarchien hinweg wurden entwickelt und bezüglich ihrer theoretischen
Stärke und praktischen Lösbarkeit untersucht. Dabei zeigte sich, dass es auf-
grund der enormen Komplexität der Aufgabe nicht möglich sein wird, Probleme
praktischer Größenordnung unter Berücksichtigung aller Teilaspekte in einem in-
tegrierten Ansatz zu lösen. Daher wurde ein Dekompositionsansatz entworfen, in
dem die verschiedenen Teilaspekte des Gesamtproblems iterativ einzeln behandelt
und zu einer Gesamtlösung kombiniert werden. Derzeit entwickeln wir speziali-
sierte Branch-and-Cut- und Column-Generation-Verfahren zur Lösung der dabei
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auftretenden Teilprobleme und zur Berechnung global gültiger Schranken. Paral-
lel dazu wurde mit der Implementierung von heuristischen Methoden zur Lösung
dieser Probleme begonnen.

Analyse der Verzögerung von Datenpaketen in IP-Netzen

Bearbeitet von: Manfred Brandt
Kooperationspartner: Andreas Brandt, HU Berlin; Detecon International,
Dresden
Förderung: Detecon International, Dresden

Für die Sicherung einer vorgegebenen Dienstqualität in IP-Netzen erfolgt ne-
ben einer Zulassungskontrolle, vgl. [7], eine Aufteilung der verschiedenen an ei-
nem Link eintreffenden Paket-Ströme auf unterschiedliche Warteschlangen, ver-
bunden mit einer Wahl der Reihenfolge für die Bearbeitung der Pakete. Durch
Priorisierung der Warteschlangen, vgl. [5], oder durch eine Implementierung von
gewichtetem Round-Robin, beziehungsweise von gewichtetem paketweisem Head-
of-the-Line Processor-Sharing (Weighted Fair Queueing : WFQ), vgl. [6], kann
eine entsprechende Aufteilung der Linkkapazität auf die zu transportierenden
Paket-Ströme gewährleistet werden.
Wir analysieren in diesem Projekt die Verzögerung der IP-Pakete einer markier-
ten Warteschlange unter Prioritäten-Scheduling. Für die markierte Warteschlan-
ge bedeutet das Prioritäten-Scheduling, dass ihre Bedienung nach einer zufälligen
Dauer U bei Beendigung der Bedienung eines gerade bedienten Paketes für eine
zufällige Dauer D, während der Pakete höherer Priorität bedient werden, un-
terbrochen wird. Als Approximation dieses Mechanismus können für U und D
Cox-verteilte Zufallsvariable gewählt werden. Der Ankunftsprozess der Pakete
wird durch einen Interrupted Poisson Process (IPP) modelliert, bei dem sich ex-
ponentiell verteilte On- und Off -Phasen abwechseln. Während der On-Phasen
kommen Pakete zufälliger Länge entsprechend einem Poisson-Prozess an, wäh-
rend der Off -Phasen kommen keine Pakete an. Die Länge der Pakete wird durch
eine Erlang-Verteilung modelliert. Aus mathematischer Sicht wird die stationäre
Verteilung der Verweilzeit in demWarteschlangen-System IPP/Er/1/∞mit einer
zufälligen Umgebung analysiert.
Die stationäre Verteilung der System-Zustände und damit auch die mittlere Ver-
weilzeit der Pakete sind durch Lösung der Balance-Gleichungen berechenbar. Auf-
grund der Größe dieses linearen Gleichungssystems bei den vorgegebenen Parame-
terverhältnissen wird unter Ausnutzung seiner Struktur die matrix-geometrische
Methode benutzt, bei der die Lösung des linearen Gleichungssystems auf die Lö-
sung einer quadratischen Gleichung für eine Matrix moderater Größe reduziert
wird. Die ersten beiden Momente der Verweilzeit lassen sich anschließend effizi-
ent über rekursive Darstellungen für die ersten beiden Momente der bedingten
Verweilzeiten bestimmen. Eine gute Approximation für die Verteilung der Ver-
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weilzeit ergibt sich durch Anpassung der ersten beiden Momente der bedingten
Verweilzeiten an die Gamma-Verteilung.
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2.2.10 Verkehr und Logistik

Die Optimierung von Netzen für den Transport von Personen und Gütern ist
traditionell ein Schwerpunkt unserer Abteilung. Wir haben große Erfahrung bei
der Entwicklung innovativer und leistungsfähiger Methoden zur Lösung von Pla-
nungsproblemen unser industriellen Kooperationspartner. Von uns entwickelte
Optimierungssysteme sind mittlerweile bei vielen Firmen im Einsatz, z. B. die
Verfahren zur Einsatzplanung der Gelben Engel des ADAC, die Umlauf- und
Dienstplanoptimierung in den Programmpaketen ivu.plan und NetLine der IVU
Traffic Technologies AG bzw. der Lufthansa Systems Berlin GmbH für den Nah-
bzw. Luftverkehr und eine Software für die Steuerung von Personenaufzugsgrup-
pen mit Zielrufsystemen der Kollmorgen Steuerungstechnik GmbH.
Diese Erfolge im Bereich der klassischen operativen Planung, d. h. des Betriebs-
mitteleinsatzes, wollen wir nun auf angrenzende Gebiete übertragen, in denen
solche Methoden noch nicht verwendet werden. Im Fokus stehen dabei die der
operativen Planung vor- und nachgelagerten Felder der Angebotsplanung und der
Betriebssteuerung, sowie der Bereich des Bahnverkehrs. In diesen Feldern spielen
Aspekte der Prognose des Nutzerverhaltens, die Notwendigkeit von Entscheidun-
gen in Echtzeit und komplexe technische Randbedingungen eine Rolle, deren Be-
herrschung eine echte mathematische Herausforderung darstellt. Wir haben im
Berichtszeitraum die vormals getrennten Arbeitsgruppen Verkehr und Logistik
zu einer gemeinsamen Arbeitsgruppe vereinigt. Hintergrund dieser Maßnahme
ist das Auslaufen der vier Logistik-Projekte Kombinatorische Online-Planung,
Zeitoptimierung für Aufzug-Gruppensteuerungen, Produktionsplanung im Berg-
bau und Online-Routing und Netzwerk-Spiele aus der Vorperiode; ein Nachfol-
geprojekt Zeitoptimierung für Aufzug-Gruppensteuerungen mit der Kollmorgen
Steuerungstechnik GmbH hat zum Zeitpunkt der Abfassung dieses Berichtes be-
reits begonnen. Ein gemeinsamer Schwerpunkt bietet sich aber auch aus inhaltli-
chen Gründen an. So bilden Aspekte der Online-Optimierung nicht nur den Kern
des Matheon-Projektes B14: Kombinatorische Aspekte in der Logistik, sie spie-
len auch eine zentrale Rolle in den Projekten zum Betriebshofmanagement im
Nahverkehr und zum Robust Tail Assignment im Luftverkehr, in denen eben-
falls Entscheidungen auf Basis der zu einem bestimmten Zeitpunkt vorliegenden
Informationen getroffen werden müssen. Der Einsatz von stochastischen Optimie-
rungsmethoden und von Simulationsverfahren verbindet diese Projekte, die man
in den Bereich der Betriebssteuerung einordnen kann. Das Matheon-Projekt
B15: Angebotsplanung im Öffentlichen Nahverkehr und die Projekte Trassenbör-
se und Cost Sharing bilden einen zweiten Schwerpunkt im Bereich des Entwurfes
von Transportnetzen. Sie führen auf anspruchsvolle mathematische Modelle, in
denen Aspekte aus dem Schwerpunkt Lineare und nichtlineare ganzzahlige Op-
timierung) (Abschnitt 2.2.8, der stochastischen Optimierung, und der Auktions-
und Spieltheorie auftreten; eine enge Verwandtschaft besteht auch zum Schwer-
punkt Telekommunikation (Abschnitt 2.2.9).
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Angebotsplanung im Öffentlichen Nahverkehr

Bearbeitet von: Ralf Borndörfer, Martin Grötschel, Marika Neumann, Marc
Pfetsch
Kooperationspartner: Christian Liebchen, Rolf Möhring, Sebastian Stiller,
TU Berlin; IVU Traffic Technologies AG, Berlin; ViP Verkehrsbetrieb Potsdam
GmbH; Luis Torres, Ramiro Torres, EPN Quito;
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt B15

Die Gestaltung eines attraktiven und kostengünstigen Angebots für ein Nah-
verkehrsunternehmen ist eine komplexe Aufgabe, die Entscheidungen über die
Auslegung der Infrastruktur (Netzentwurf ), des Liniennetzes (Linienplanung),
des Fahrplans (Fahrplanung) und der Ticketpreise (Preisplanung) beinhaltet. Ziel
dieses Verbundprojektes von ZIB und TU Berlin ist es, diese Planungsschritte mit
mathematischen Optimierungsmethoden zu unterstützen. Der Schwerpunkt des
ZIB liegt dabei auf der Linienplanung, der Schwerpunkt unserer Partner von der
TU auf der nachfolgenden Fahrplanung. Ergänzend werden Untersuchungen zur
Integration dieser beiden Planungsschritte sowie zur Preisplanung durchgeführt.
Wir berichten an dieser Stelle über die Ergebnisse unserer Arbeiten.
Für die Linienplanung haben wir ein Modell entwickelt, das auf einem Mehrgü-
terflussansatz basiert und die Berechnung des Verlaufs der Reisewege von Passa-
gieren und von Linien im Netz miteinander verknüpft [6]. Dieses Modell kann mit
Spaltenerzeugungsmethoden gelöst werden. Unser zugehöriger Code basiert auf
dem CIP-Framework SCIP, siehe Abschnitt 6.3. Im Berichtszeitraum haben wir
uns auf die Weiterentwicklung und Verbesserung dieses Ansatzes konzentriert.
Den mathematischen Schwerpunkt unserer Arbeiten bildete eine polyedrische Un-
tersuchung des Linienplanungsproblems. Hierzu haben wir eine idealisierte Ver-
sion des Linienplanungsproblems betrachtet, die sich auf den Zusammenhang
des Liniennetzes konzentriert. Dieses Problem nennen wir Steiner Connectivity
Problem. Es ist eine Verallgemeinerung eines klassischen Problems der kombina-
torischen Optimierung, des Steiner-Baum-Problems. Wir konnten die wichtigsten
Ergebnisse für das Steiner-Baum-Problem auf das Steiner Connectivity Problem
übertragen und insbesondere ein berühmtes Resultat über den Zusammenhang
zwischen ungerichteten und gerichteten Formulierungen für das Steiner-Baum-
Problem verallgemeinern [4, 2]. Verschiedene dieser Erkenntnisse, z.B. über die
Gültigkeit sog. Schnittungleichungen, lassen sich auf das eigentliche Linienpla-
nungsproblem verallgemeinern und werden in unserem Linienplanungscode ver-
wendet.
Zur Visualisierung der von uns berechneten Linienpläne haben wir eine Schnitt-
stelle zu dem Modul MAP des kommerziellen Planungssystems MICROBUS 2 unseres
Kooperationspartners IVU Traffic Technologies AG implementiert, siehe Abbil-
dung 2.44. Im November dieses Jahres haben wir unsere Lösungen und Fortschrit-
te mit diesem Tool unserem Kooperationspartner ViP Verkehr in Potsdam GmbH,
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Abbildung 2.44: Mit MICROBUS MAP visualisierte Nahverkehrslinie in Potsdam.

den Nahverkehrsbetrieben von Potsdam, vorgestellt. Wir bekamen daraufhin den
Auftrag, den Potsdamer Linienplan für das Jahr 2010 zu berechnen. Dieses Pro-
jekt hat zur Zeit der Erstellung dieses Berichtes begonnen. Unseres Wissens wird
dies der erste Linienplan für ein Nahverkehrsnetz sein, der mit mathematischen
Optimierungsmethoden entwickelt und dann in der Praxis eingesetzt wird.
Neben diesen allgemeinen Untersuchungen zum Linienplanungsproblem haben
wir in einem Projekt mit der Universität Quito das Problem der Linienplanung
für spezielle Netzwerktopologien betrachtet, wie sie in Quito auftreten. Die Ge-
birgslage der Stadt führt dazu, dass der Nahverkehr in „Korridoren“ organisiert
wird, d. h. die Passagiere werden hauptsächlich entlang einer Route mit wenigen
Abzweigungen befördert. Es stellte sich heraus, dass einige dieser Linienplanungs-
probleme in polynomialer Zeit, also sehr effizient, gelöst werden können. Außer-
dem zeigten unsere Untersuchungen, dass Kostenersparnisse von zum Teil 50%
erzielt werden können [26, 27].
Als ersten Schritt in Richtung auf eine Integration von Linien- und Fahrpla-
nung haben wir begonnen, an einem iterativen Lösungsansatz zu arbeiten. Da
die Schnittstelle zwischen den beiden Problemen das Passagierrouting ist, muss
zunächst der Einfluss des Fahrplans auf ein kürzeste Wege-Routing der Passagiere
untersucht werden, d. h. eine Integration von Fahrplanung und Passagierrouting
durchgeführt werden. Dieser Ansatz ist neu, die Fahrplanung wird traditionell für
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ein fest gegebenes Passagierrouting durchgeführt. Wir haben im Berichtszeitraum
die Berechnung eines Passagierroutings und eines Fahrplans miteinander iteriert.
Wir konnten dabei zeigen, dass die Zielfunktion in dieser Iteration monoton fällt,
wenn sowohl in der Fahrplanung als auch im Routing Fahrzeitminimierung das
einzige Ziel ist. In allen Berechnungen erhielten wir damit nach wenigen Schritten
ein lokales Optimum [21]. Als Nebenprodukt dieser Arbeiten haben wir ein alter-
natives Modell für die Fahrplanung entwickelt, das nicht wie die in der Literatur
üblichen Modelle auf einem Periodic-Event-Scheduling-Ansatz basiert, sondern
auf einem zeitexpandierten Graphen. Dieses Modell führt zu größeren ganzzahli-
gen Programmen, liefert aber auch beweisbar bessere untere Schranken [21].
Unsere Untersuchungen zur Preisplanung dienen hauptsächlich der Entwicklung
von Modellen zur besseren Vorhersage des Nutzerverhaltens als Vorbereitung auf
später geplante entsprechende Ausbaustufen in der Linienplanung. Wir haben da-
zu eine Familie von nichtlinearen Modellen entwickelt, in denen die Abhängigkeit
zwischen Nachfrage und Ticketpreis als diskretes Entscheidungsmodell formuliert
ist. Mit diesen Modellen können Preissysteme mit verschiedenen Ticketarten be-
rechnet werden, die den Gewinn des Nahverkehrssystems, die Nachfrage unter
einer Kostendeckungsbedingung oder die soziale Wohlfahrt maximieren [3, 7].

Trassenbörse

Bearbeitet von: Ralf Borndörfer, Martin Grötschel, Thomas Schlechte
Kooperationspartner: Institut für Land- und Seeverkehr, Fachgebiet Schienen-
fahrwege und Bahnbetrieb (SFWBB), TU Berlin; Institut für Volkswirtschafts-
lehre und Wirtschaftsrecht, Fachgebiet für Wirtschafts- und Infrastrukturpolitik
(WIP), TU Berlin; IMP Ilgmann, Miethner & Partner Unternehmensberatung,
Berlin; Institut für Verkehrswesen, Eisenbahnbau und -betrieb (IVE), Leibniz-
Universität Hannover;
Förderung: Bundesministerium für Wirtschaft und Technologie

Mit der voranschreitenden Liberalisierung des europäischen Eisenbahnverkehrs
wird diskutiert, wie ein Wettbewerb auf der Schiene effizient und diskriminie-
rungsfrei zu organisieren ist. Der Zugang zum Schienennetz, der Modus der Tras-
senvergabe, das Trassenpreissystem und der Interessenausgleich im Fall konkur-
rierender Nachfragen sind dabei wichtige Fragen. Ein Beispiel für eine mögliche
Entwicklung liefert unser Nachbarland Schweiz. Dort fungiert bereits seit zwei
Jahren die Trasse Schweiz AG http://www.trasse.ch/ als unabhängige Tras-
senvergabestelle mit dem Ziel, die Bahninfrastruktur volkwirtschaftlich sinnvoll
und diskriminierungsfrei zu nutzen. Bei Konflikten zwischen den insgesamt 19
verschiedenen Eisenbahnverkehrsunternehmen, die in der Schweiz tätig sind, er-
folgte die Trassenvergabe bereits in zwei Fällen aufgrund des höheren Deckungs-
beitrages. Ambitioniertes Ziel dieses interdisziplinären Verbundprojektes ist die
Entwicklung eines Instrumentariums für eine wettbewerbliche Trassenauktion,
siehe [5].

http://www.trasse.ch/
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Abbildung 2.45: Visualisierungstool TraVis für die Trassenplanung.

Die grundsätzliche Idee einer Trassenauktion besteht darin sicherzustellen, dass
bei konkurrierenden Nachfragen (z. B. in Flaschenhälsen) diejenigen Eisenbahn-
verkehrsunternehmen zum Zuge kommen, die in Summe die höchste Zahlungs-
bereitschaft haben. Die Bestimmung dieser Zahlungsbereitschaft erfordert die
Lösung eines kombinatorischen Optimierungsproblems, des sog. Trassenallokati-
onsproblems. Dies ist unsere Hauptaufgabe. Die Partner arbeiten an der Ent-
wicklung eines ökonomischen Rahmens für eine faire und transparente Auktion
(WIP), der eisenbahntechnisch adäquaten Aufbereitung des Problems in einem
möglichst makroskopischen Modell (SFWBB) und der Rückübersetzung und Si-
mulation von Lösungen in einem betrieblich realistischen mikroskopischen Modell
(IVE). Wir berichten hier über unsere Ergebnisse.
Das Trassenallokationsproblem besteht darin, aus einer Vielzahl unterschiedli-
cher Gebote für Fahrtrassen eine Kombination zu ermitteln, die konfliktfrei ist
und die Netzeinnahmen maximiert. Diese Fragestellung lässt sich als ein Problem
des Packens von Pfaden (Trassen) in einem Netzwerk (Schienennetz) auffassen
und wird in der Literatur als Set Packing Problem formuliert. Dieser Ansatz zieht
aber rechnentechnische Probleme nach sich, die die Leistungsfähigkeit begrenzen.
Wir haben deshalb ein neuartiges „Konfigurationsmodell“ vom Typ einer „exten-
ded formulation“ entwickelt, das mathematisch beweisbar bessere Eigenschaften
hat, siehe [8]. In diesem Modell werden Bedingungen durch die Einführung von
zusätzlichen Variablen ersetzt. Dies hat Vorteile hinsichtlich der Lösbarkeit großer
Instanzen, da solche Modelle durch Spaltenerzeugungsverfahren dynamisch gelöst
werden können, siehe [9]. Außerdem ermöglichen die neuen Variablen eine direkte
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Steuerung weiterer relevanter Fahrplaneigenschaften, insbesondere der impliziten
Pufferzeiten. In Rechenexperimenten haben wir gezeigt, dass es sogar möglich
ist, den Trade-off zwischen Netzauslastung und Zuverlässigkeit zu quantifizieren,
siehe [10].
Die Entwicklung eines auf einem Konfigurationsmodell basierenden Spaltener-
zeugungsverfahrens erfordert den Einsatz verschiedener Large-Scale-Techniken.
Der aufwendigste Teil ist die Ersetzung von Standard-LP-Lösern durch eine Spe-
zialmethode, in unserem Fall ein approximatives Bündelverfahren. Wir haben im
Berichtszeitraum vor allem an der Anpassung und Integration dieses Algorith-
mus in unser Trassenallokationsprogramm TS-OPT gearbeitet. Diese Arbeiten
sind nahezu abgeschlossen. Wir können bereits abschätzen, dass dieses Verfah-
ren mit zeitlich erheblich reduziertem Rechenaufwand qualitativ sehr gute untere
Schranken für das zugrundeliegende Optimierunsgproblem liefern wird. Dies ist
eine entscheidende Voraussetzung, um in Zukunft praxisrelevante Instanzen mit
mehreren tausend Trassen in makroskopischen Netzen mit minutengenauer zeit-
licher Diskretisierung optimal lösen zu können.
Um den Einsatz von Optimierungsmethoden im Eisenbahnbereich voranzutrei-
ben, haben wir eine Online-Bibliothek TTPLib (http://ttplib.zib.de) für Tras-
senallokationsprobleme gegründet, siehe [12] und den Abschnitt 6.3. Dort stellen
wir der akademischen Gemeinschaft eine XML-Spezifikation des Trassenallokati-
onsproblems, zahlreiche Szenarien und ein auf der Bibliothek JavaView basieren-
des Visualisierungstool TraVis für wissenschaftliche Zwecke frei zur Verfügung,
siehe auch Abbildung 2.45.
Ergänzend zu unseren Arbeiten am Trassenallokationsproblem haben wir eini-
ge auktionstheoretische Untersuchungen aus mathematischer Sicht durchgeführt.
Für eine spezielle Form der kombinatorischen Vickrey-Auktion von Fahrtrassen,
die Vickrey-Trassenauktion mit weiteren Zuteilungsrestriktionen, konnten wir be-
weisen, dass eine solche Auktion einige grundlegende Anforderungen wie etwa
die Effizienz, d. h. eine im Sinne der Volkswirtschaft angestrebte Maximierung
der sozialen Wohlfahrt, aufweist. Im Beweis wird gezeigt, dass ehrliches Bieten
für alle Auktionsteilnehmer eine dominante Strategie darstellt. Leider können
jedoch schon minimale Erweiterungen des Regelwerks diese Eigenschaften zerstö-
ren. Z. B. führen scheinbar triviale Forderungen nach Mindestpreisen oder Be-
grenzungen der Anzahl der abgegebenen Gebote pro Teilnehmer mathematisch
streng genommen zur Ineffizienz des Mechanismus, siehe [1].

Robust Tail Assignment

Bearbeitet von: Ralf Borndörfer, Ivan Dovica
Kooperationspartner: Lufthansa Systems Berlin GmbH
Förderung: Lufthansa Systems Berlin GmbH

http://ttplib.zib.de
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Abbildung 2.46: Simulation eines Flugplans.

Der ständig wachsende Flugverkehr erhöht die Auslastung der Flughäfen und
dadurch auch das Risiko der Entstehung von Verspätungen. Knappe Flugpläne
ermöglichen es nicht, Verspätungen, die den ganzen Flugplan beeinflussen, zu eli-
minieren. Durch verspätete Flüge und Reisende, die ihren Anschlussflug verpas-
sen, erhöhen sich die Betriebskosten und das Image der jeweiligen Fluggesellschaft
leidet.
Eine Möglichkeit, dieses Problem zu vermeiden, ist, einen Puffer zwischen den
Flügen einzuführen, um weitere Verspätungen anschließender Flüge zu verhin-
dern. Diese Puffer sind kostspielig, da teure Ressourcen gebunden werden. Des-
halb sollten sie so effektiv wie möglich eingesetzt werden. Für größere Verspä-
tungen ist diese Methode nicht ausreichend, deswegen muss die Fluggesellschaft
so genannte Anpassungsmaßnahmen wie die Stornierung oder Verschiebung von
Flügen, beziehungsweise das Vertauschen von Flugzeugen in Anspruch nehmen.
Ein idealer Plan minimiert die Kosten und die Auswirkungen der Verspätungen
auf Reisende und erhöht die Anzahl der Möglichkeiten für Anpassungsmaßnah-
men. Solch einen Plan nennen wir robust.
Im Tail Assignment Problem geht es darum, konkreten Flugzeugen Flüge so zu-
zuordnen, dass bestimmte Bedingungen, wie etwa regelmäßige Wartungsmaßnah-
men, für jedes Flugzeug erfüllt sind, das heißt, das Tail Assignment Problem ist
ein Flugzeugumlaufplanungsproblem. Ziel dieses Projektes ist es, geeignete Kon-



2.2 Schwerpunkte 131

zepte der Robustheit im Kontext des Tail Assignment Problems zu entwickeln und
zu untersuchen, Methoden zur Bestimmung robuster Pläne zu entwickeln und die-
se in die Planungssoftware Tail xOPT unseres Kooperationspartners Lufthansa
Systems Berlin GmbH zu integrieren.
In einer ersten, einjährigen Phase des Projektes beschäftigten wir uns damit, die
bei der Zuordnung von Flugzeugen zu Flügen entstehenden Puffer effektiver zu
nutzen. Hierfür haben wir einen sehr umfangreichen realen Datensatz analysiert,
der detaillierte Aufzeichnungen über den Soll- und Ist-Betrieb einer deutschen
Fluggesellschaft für mehrere Jahre enthält. Auf den Ergebnissen dieser Analyse
aufbauend haben wir ein stochastisches Modell des Auftretens von Verspätungen
erstellt und positiv evaluiert. Mit Hilfe dieses Modells können wir Flugzeugum-
laufpläne erstellen, die die Wahrscheinlichkeit minimieren, dass eine Verspätung
von einen Flug zum nächsten übertragen wird. Dieser sog. Expected Propaga-
ted Delay kann mit Hilfe von auf Diskretisierungen basierenden Konvolutions-
techniken im Rahmen eines Spaltenerzeugungsverfahren algorithmisch effizient
behandelt werden. Die Qualität der mit diesem Konzept berechneten Lösungen
testen wir mit Hilfe eines von uns entwickelten Flugverkehrs-Simulators, siehe
Abbildung 2.46.

Kombinatorische Aspekte in der Logistik

Bearbeitet von: Martin Grötschel, Andreas Tuchscherer
Kooperationspartner: Kollmorgen Steuerungstechnik; Siemens; Jörg Rambau,
Universität Bayreuth
Förderung: DFG-Forschungszentrum Matheon, Projekt B14

Die heutige Logistik hat zwei Gesichter. Einerseits gibt es Bereiche, die fast voll-
ständig von manuellem Planen geprägt sind, z. B. Krankenhauslogistik. Ande-
rerseits sind einige der heutzutage eingesetzten Systeme, vor allem im Bereich
der Produktionslogistik, mit hochentwickelten mechanischen und elektronischen
Möglichkeiten ausgestattet und bieten einen hohen Grad an Integration. Im ersten
Fall sind mögliche Verbesserungen durch Optimierungsmethoden offensichtlich,
aber vielfach eingeschränkt durch organisatorische und psychologische Hürden.
Im zweiten Fall ist es oft unklar, ob die existierende Steuerungssoftware das exi-
stierende Potenzial tatsächlich ausschöpft. Dieses Projekt befasst sich mit beiden
Enden der Komplexitätsskala und versucht, in engem Kontakt mit Industriepart-
nern, Theorie und Algorithmen zu entwickeln, die die Leistung von Logistiksys-
temen verbessern. Dabei werden kombinatorische Online- und Offline-Probleme
untersucht, die in einem breiten Feld von logistischen Anwendungen auftreten.
Im Berichtszeitraum haben wir ein Scheduling-Problem untersucht, das bei der
Magnetresonanztomographie auftritt. Die Aufgabe besteht darin, mehrere Teilse-
quenzen von Messschritten anzuordnen und untereinander zu verschränken. Hier-
bei müssen verschiedene Nebenbedingungen berücksichtigt werden, die vor allem
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zeitliche Abstände betreffen. Ziel ist es, die Zeit für den gesamten Messvorgang
zu minimieren, was einen höheren Durchsatz und weniger Belastung für den Pa-
tienten bedeutet. In Kooperation mit Siemens wurden verschiedene Formulierun-
gen dieses Problems analysiert, die sich bzgl. der berücksichtigten Freiheitsgrade
unterscheiden. Als Vergleichsmaßstab haben wir ein Set-Partitioning/Packing-
Modell, das alle Freiheitsgrade ausnutzt, und ein Spaltenerzeugungsverfahren
für dessen Lösung entwickelt. Es hat sich herausgestellt, dass eine direkte MIP-
Formulierung kombiniert mit einer Enumeration verschiedener Fälle am geeig-
netsten ist.
Im Rahmen einer Diplomarbeit wurde im letzten Jahr ein erster exakter Reop-
timierungsalgorithmus für die Steuerung von Personenaufzugsgruppen mit Ziel-
rufsystem entwickelt (diese Arbeiten basieren auf einem Projekt mit Kollmorgen
Steuerungstechnik [20]). Erste Simulationsstudien zeigen, dass sich das Reopti-
mierungsproblem schnell lösen lässt und der Algorithmus deutlich bessere Warte-
und Reisezeiten liefert als in einem herkömmlichen Aufzugssystem [22, 19]. Auf-
bauend auf diesen Vorarbeiten wird 2009/2010 eine weitere Zusammenarbeit mit
Kollmorgen Steuerungstechnik erfolgen.
Weiter untersucht haben wir unseren neuen Ansatz zur Evaluierung von Online-
Algorithmen, welcher auf der Modellierung von Online-Optimierungsproblemen
als Markov-Entscheidungs-Probleme (MDP) basiert. Über eine Formulierung als
lineares Programm lassen sich im Erwartungswert optimale Strategien für ein
MDP prinzipiell berechnen. Aufgrund der sehr großen Zahl von Zuständen bei
realistischen Problemen kann das zugehörige lineare Programm jedoch nicht di-
rekt gelöst werden. Ein von uns entwickeltes, auf Spaltenerzeugung basierendes
Verfahren ermöglicht es, in einem Zustand die erwarteten optimalen Kosten oder
die erwarteten Kosten einer einzelnen Entscheidung (Steuerung) zu approximie-
ren. Damit lässt sich abschätzen, wie viel man durch eine bestimmte Entschei-
dung gegenüber einem optimal gesteuerten System verliert. Es konnte gezeigt
werden, dass für eine vorgegebene Approximationsgüte die Anzahl benötigter
Variablen von lokalen Parametern abhängt, nicht jedoch von der Gesamtzahl an
Zuständen im MDP [17]. Im Berichtszeitraum haben wir kombinatorische Al-
gorithmen zur Lösung des Pricing-Problems bei der Spaltenerzeugung und zur
Bestimmung oberer Schranken an die erwarteten optimalen Kosten entwickelt.
Außerdem wurden Startheuristiken für das Approximations-Verfahren entwickelt,
die die Berechnung deutlich beschleunigen. Konkret haben wir ein MDP-Modell
für das Online-Bin-Coloring-Problem [23] untersucht. Im Rahmen dieser Analyse
konnte die spezielle Ausgestaltung des Algorithmus GreedyFit analysiert und ver-
bessert und ein neuer Algorithmus entwickelt werden, der GreedyFit mindestens
im MDP-Modell überlegen ist.
Mit einem neuen theoretischen Ansatz zur Bewertung von Online-Algorithmen
konnten wir ein weiteres interessantes Ergebnis für das Online-Bin-Coloring-Pro-
blem zeigen. Bei diesem Ansatz wird die zeitliche Entwicklung der Kostenver-
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teilung eines Online-Algorithmus durch Markovketten beschrieben. Es zeigt sich
empirisch, dass der Algorithmus GreedyFit im Sinne der stochastischen Dominanz
zu jedem Zeitpunkt besser ist als der Algorithmus OneBin, was die Überlegen-
heit von GreedyFit in Simulationen erklärt. Bezüglich klassischer kompetitiver
Analyse schneidet OneBin jedoch besser als GreedyFit ab [23]. Im Berichtszeit-
raum haben wir eine neue Beweistechnik für den Vergleich von Markovketten
entwickelt, mit der der allgemeine analytische Nachweis der stochastichen Domi-
nanz zwischen GreedyFit und OneBin möglich ist [18].

Betriebshofmanagement

Bearbeitet von: Ralf Borndörfer, Carlos Henrique Cardonha
Kooperationspartner: PSI Transcom GmbH, Berlin;
Förderung: CNPq (National Counsel of Technological and Scientific Develop-
ment, Brasilien)

Wir untersuchen in diesem Projekt die Optimierung der (Zwischen-)Abstellung
von Fahrzeugen in Bus- oder Straßenbahndepots. Aufgrund von Platzmangel wer-
den die Fahrzeuge in solchen Depots in Spuren geparkt, aus denen nur das je-
weils vorderste und hinterste Fahrzeug ohne Rangieren ausrücken kann. Ziel des
sogenannten Betriebshofmanagementproblems (BMP) ist eine Steuerung der Ab-
stellung zur vollständigen oder wenigstens weitgehenden Vermeidung von Ran-
gieroperationen.
Das Betriebshofmanagementproblem ist eine klassische Fragestellung im Schnitt-
bereich von diskreter und Online-Optimierung [28, 15, 16, 31, 30, 29, 14]. Die
ersten Arbeiten (von Zimmerman und Winter [31, 29, 30]) führten zunächst
auf ein ganzzahliges quadratisches Optimierungsproblem, das aber nicht direkt,
sondern mit einer Linearisierungsmethode gelöst wurde. In der Folge wurden
von verschiedenen Autoren weitere, genuin lineare ganzzahlige Modelle vorge-
schlagen, die alle auf der Verwendung hochdimensionaler Indexmengen basieren.
Diese ermöglichen eine Behandlung komplexer Szenarien, bedürfen aber einer
großen Menge von Variablen und Nebenbedingungen. Außerdem liefern ihre LP-
Relaxierungen schlechte untere Schranken, in der Regel nur die triviale untere
Schranke 0. Trotz dieser Nachteile markieren solche Multi-Index-Modelle, ins-
besondere das von Lentink, Kroon, und Schrijver [28], derzeit den Stand der
Forschung.
Unser Kooperationspartner PSI Transcom GmbH, ein Hersteller von Betriebs-
steuerungssoftware für Verkehrsbetriebe, interessiert sich für die Lösung komple-
xer mehrperiodischer Szenarien unter Einbeziehung von Freiheitsgraden in Bezug
auf die Verwendung verschiedener Fahrzeugtypen. Diese Problemvarianten sind
bisher nicht untersucht worden. In der Literatur wird z. B. eine vollständige Peri-
odentrennung angenommen, was voraussetzt, dass sich die Fahrzeuge regelmäßig
entweder alle im oder alle außerhalb des Betriebshofs befinden; dies kommt in
unseren Praxisszenarien nicht vor. Wir haben im Berichtszeitraum verschiedene
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Modelle für die vorliegende Variante des Betriebshofmanagementproblems ent-
wickelt und getestet. Zwei dieser Modelle sind Erweiterungen von Multi-Index-
Formulierungen um Freiheitsgrade bei Fahrzeugtypen, wobei das eine Modell
kompakter ist, während das andere eine stärkere lineare Relaxierung hat. Das
dritte Modell ist ein neues quadratisches ganzzahliges Optimierungsmodell. Wir
konnten beweisen, dass die QP-Relaxierung dieses Modells erstmals immer nicht-
triviale untere Schranken für das Betriebshofmanagementproblem liefert. Dieses
Resultat hat uns veranlasst, mit der Entwicklung eines entsprechenden, auf dem
derzeit am ZIB entwickelten MINLP-Framework SNIP basierenden Codes zu be-
ginnen, um diese Relaxierung auch rechnerisch zu testen.
Leider kam es im Juni des Berichtszeitraums zu einem vorläufigen Ende unserer
bis dahin sehr erfolgreichen Industriekooperation mit der PSI Transcom GmbH,
als diese eine Softwarefirma übernahm, die im Bereich der Fahrzeugeinsatzpla-
nung mit einer anderen Lösung arbeitet.

Cost-sharing

Bearbeitet von: Nam Dung Hoang
Förderung: ZIB (Konrad-Zuse-Stipendium)

Das Cost-sharing-Problem ist weitverbreitet. Produktionsgesellschaften vertei-
len Gemeinkosten auf unterschiedliche Abteilungen und Produkte. Luftfahrt-
behörden stellen Landungsgebühren für Flugzeuge basierend auf ihrer Größe
fest [24]. Eisenbahninfrastrukturunternehmen bestimmen Nutzungsgebühren von
Trassen. Personenverkehrsunternehmen legen Fahrkartenpreise fest. Das Cost-
sharing-Problem kommt auch bei freiwilliger Kooperation vor, z. B., wenn man
die Kosten im Transport [11, 13], oder die Bau- und Betriebskosten von Wasser,
Gas, oder Telekommunikationsnetzen [25, 32] reduzieren will. Das sind nur einige
von zahlreichen Beispielen des Cost-sharing-Problems.
Aus mathematischer Sicht ist das Cost-sharing-Problem eine Art von Spiel, in
dem Kosten unter unterschiedlichen Mitgliedern einer Organisation oder Koope-
ration aufgeteilt werden. Die zentrale Frage ist, wie man die Kosten verteilen bzw.
wie man die Preise setzen soll. Zuerst sollen sie effizient sein, das heißt, die Sum-
me der gesamten Preise entspricht den gesamten Kosten. Zweitens sollen sie einen
Anreiz erzeugen, damit keine Untergruppe die gesamte Koalition verlassen will.
Drittens sollen die Preise im Kern des Spieles liegen, falls er nicht leer ist. Au-
ßerdem sollen die Preise noch stabil gegen Veränderungen sein. Leider widerspre-
chen sich diese elementaren Anforderungen aber. Wir konnten zeigen, dass eine
Kostenallokationsmethode höchsten zwei von vier dieser Bedingungen gleichzei-
tig erfüllen kann. An dieser Stelle kommt die kooperative Spieltheorie ins Spiel.
Sie bietet die nötigen Werkzeuge zur Untersuchung dieses Problems. Der klein-
ste Kern, der Nucleolus und seine Variationen, wie z. B. der schwache kleinste
Kern, der proportionale kleinste Kern, der schwache Nucleolus oder der propor-



2.2 Schwerpunkte 135

-0.3

-0.2

-0.1

 0

 0.1

 0.2

 0.3

 0  2000  4000  6000  8000

R
el

at
iv

er
 G

ew
in

n

Koalition

prop. kleinster Kernpreis
entfernungsabh. Preis

 0

 0.5

 1

 1.5

 2

 0  20000  40000  60000  80000

pr
op

. k
l. 

K
er

np
re

is
/e

nt
f. 

P
re

is

Anzahl von Passagieren

Abbildung 2.47: Proportionaler kleinster Kernpreis und entfernungsab-
hängiger Preis.

tionale Nucleolus, sind besonders interessant für unseren Zweck. Einige Preise,
die auf dem f -kleinsten Kern, insbesondere dem f -Nucleolus, basieren, sind in ei-
nem speziellen Sinne fair und erfüllen die oben genannten Anforderungen in einer
schwächeren Form. Im Allgemeinen ist es NP-schwer, einen Punkt im f -kleinsten
Kern eines Spiels zu finden, selbst wenn man die Kostenfunktion in Polynomial-
zeit berechnen kann. Aber wenn die Kostenfunktion submodular ist, dann kann
man einen Punkt im f -kleinsten Kern und den f -Nucleolus in Polynomialzeit
finden.
Basierend auf diesen theoretischen Ergebnissen wurde ein entsprechendes Opti-
mierungssystem in C++ implementiert. Als Anwendung wurde das Fahrkarten-
preisproblem für das Holländische IC-Eisenbahnnetz betrachtet. Hier wird jedes
OD-Paar als ein Spieler betrachtet. Der Ticketpreis eines Passagiers ist der Preis
des entsprechenden OD-Paars dividiert durch die Anzahl der Passagiere dieses
Paars, d.h., wenn der Preis des OD-Paars (s, t) xst ist, dann ist der Preis, den ein
Passagier bezahlt, der von s nach t oder in die umgekehrte Richtung fährt, xst

Pst
,

wobei Pst die Anzahl der Passagiere für das OD-Paar (s, t) ist. Die Preise, die die
Passagiere bezahlen, sollen dabei die Monotoniebedingung

0 ≤ xuv

Puv

≤ xst

Pst

≤
k∑

j=1

xuj−1uj

Puj−1uj

(2.2)

für alle Knoten u, v, uj ∈ Pst, u0 = s, uk = t und das OD-Paar (s, t), und die
Min-Max-Bedingung

max
st

xst

dstPst

≤ K min
st

xst

dstPst

(2.3)

erfüllen, wobei Pst die Route (s, t) und dst ihre Länge ist. Hier wählen wir K = 3.
Die bisherigen Ergebnisse zeigen, dass der übliche Preis, der von der Entfernung
abhängt, sehr ungerecht ist. Zudem müssen einige Gruppen von Passagieren, die
hauptsächlich im Zentrum des Landes reisen, 25% mehr als die von ihnen verur-
sachten tatsächlichen Kosten zahlen. Dagegen ist der sog. proportionale kleinste
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Kern-Preis bei insgesamt akzeptablen Preiserhöhungen gerechter. Das linke Bild
in der Abbildung 2.47 zeigt das Ergebnis dieses Vergleichs, während das rech-
te Bild die Verteilung der Fahrpreiserhöhungen im Vergleich zum üblichen Preis
darstellt.
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2.2.11 Verteilte Systeme und Anwendungen

Dieser Forschungsschwerpunkt ist geprägt durch unsere Arbeiten zur skalierba-
ren Speicherung sehr großer Datenmengen in Internet-verteilten Systemen. Mit
Scalaris haben wir auf der Basis von Peer-to-Peer-Algorithmen einen skalierba-
ren, ausfallsicheren Key/Value-Store entwickelt, der Transaktionen unterstützt.
XtreemFS ist ein föderiertes Dateisystem, das durch Replikation und Striping
einen sehr schnellen Zugriff auf Dateien im Grid bietet. In diversen anwendungs-
orientierten D-Grid-Projekten arbeiten wir an Methoden für die Verwaltung und
den effizienten Zugriff auf große Datenmengen im Grid. Dafür entwickeln wir
Methoden zur Datenplatzierung, Caching, Staging, Routing, Scheduling und zur
Daten-Synchronisation.

XtreemFS – ein skalierbares, verteiltes Dateisystem

Bearbeitet von: Felix Hupfeld, Björn Kolbeck, Jan Stender, Christian Lorenz,
Felix Langner
Kooperationspartner: NEC, Deutschland; BSC, Spanien; ICAR-CNR, Italien
Förderung: Europäische Union, Integrated Project „XtreemOS“

XtreemFS ist ein am ZIB entwickeltes, verteiltes, föderiertes und repliziertes
Dateisystem, welches den Nutzern global verteilter Cluster-, Grid- oder Cloud-
Infrastrukturen, einen einfachen Zugriff auf ihre Daten ermöglicht. Global verteil-
te IT-Systeme erfordern besondere Maßnahmen, um den Ausfall einzelner Kom-
ponenten (Datenserver, Netzwerkverbindungen) zu tolerieren, hohe Latenzzeiten
zu verbergen und unterschiedliche I/O-Bandbreiten auszugleichen.
Aus Sicht des Nutzers soll sich XtreemFS dabei wie ein traditionelles Dateisy-
stem verhalten, d. h., eine Schnittstelle mit POSIX-Semantik bereitstellen. Wie
in Abb. 2.48 illustriert, kann XtreemFS sowohl als Cluster-, als auch als global
verteiltes Dateisystem eingesetzt werden.

Architektur. Ein Dateisystem muss zwei Arten von Daten verwalten. Dies
sind zum einen die Metadaten, wie z. B. der Verzeichnisbaum, Dateinamen oder
Zugriffsrechte, und zum anderen die eigentlichen Dateiinhalte. XtreemFS ist ein
objektbasiertes Dateisystem, welches die Metadaten auf einem dedizierten Meta-
datenserver, dem Metadata and Replica Service (MRC), verwaltet. Die Dateiin-
halte werden in Objekten auf Datenservern, sog. Object Storage Devices (OSDs),
gespeichert (siehe Abb. 2.49). Im Unterschied zu traditionellen blockbasierten
Dateisystemen, wie beispielsweise ext3 (vgl. Abb. 2.48), können die Objekte ver-
schiedener Dateien eine unterschiedliche Größe haben. Bei wachsendem Datenvo-
lumen kann die Speicherkapazität von XtreemFS-Dateisystemen durch einfaches
Hinzufügen neuer Datenserver erweitert werden.
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Abbildung 2.48: Anwendungsgebiet von XtreemFS im Vergleich zu an-
deren Dateisystemen. Die verschiedenen Dateisysteme sind von links nach
rechts aufsteigend nach Größe bzw. Grad der Verteilung geordnet, begin-
nend mit lokalen und endend mit globalen Dateisystemen

Paralleles I/O. Um beim Lesen und Schreiben von Dateien im Cluster einen
Datendurchsatz zu ermöglichen, der über die Bandbreitengrenze eines einzel-
nen OSDs hinausgeht, können Objekte einer Datei über mehrere OSDs verteilt
werden. Bei diesem als Striping bezeichneten Vorgehen zur Leistungssteigerung
muss ein POSIX-konformes Verhalten des Dateisystems sichergestellt werden.
Dies setzt voraus, dass ein OSD beim Zugriff auf ein nicht vorhandenes Objekt
entscheiden kann, ob es innerhalb oder außerhalb der Datei liegt. Dazu müssen
OSDs untereinander Informationen über die Datei austauschen, beispielsweise die
Dateigröße. Das von uns entwickelte Striping-Protokoll [9] ermöglicht einen hohen
Lese- und Schreibdurchsatz bei gleichzeitiger Wahrung der POSIX-Konformität.
Die Ergebnisse von Durchsatzmessungen zeigen, dass unser Protokoll beim Schrei-
ben linear bis zur maximalen Bandbreite des Netzwerkes skaliert (vgl. Abb. 2.50).
Der Durchsatz beim Lesen skaliert ebenfalls linear mit der Zahl der OSDs, jedoch
liegt die maximale Bandbreite unter der maximalen Netzwerkbandbreite. Dieses
Phänomen tritt bei allen parallelen Dateisystemen auf und ist als „TCP-Ingress-
Problem“ bekannt.

Replikation. Zur Erhöhung der Verfügbarkeit und Sicherheit von Daten und
zur Beschleunigung von Zugriffen ermöglicht XtreemFS die Erzeugung von Datei-
replikaten. Ist eine Datei aufgrund von Netzwerkproblemen, Stromausfällen oder
Serverdefekten nicht verfügbar, so erhöhen Replikate ihre Verfügbarkeit. Durch
gezieltes Anlegen neuer Replikate auf Datenservern in der Nähe der Konsumen-
ten kann zusätzlich die Latenz der Zugriffe gesenkt und die Bandbreite erhöht
werden.
Die read-write-Replikation erlaubt sowohl das Lesen als auch das Schreiben unter-
schiedlicher Replikate einer Datei. Eines der Kernprobleme dabei ist die Gewähr-
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Abbildung 2.49: Architektur des Dateisystems XtreemFS.

leistung eines konsistenten Zustands aller Replikate, wofür spezielle Mechanismen
erforderlich sind. Eine Lösung dieses Problems ist die Vergabe sogenannter Leases.
Ein Lease autorisiert einen OSD zur Veränderung des Inhalts eines Dateirepli-
kats für einen festen Zeitraum. Die Vergabe von Leases an OSDs wird mittels
des FaTLease-Algorithmus [29] koordiniert welcher auf dem fehlertoleranten ver-
teilten Konsens-Protokoll Paxos basiert. Der dezentrale FaTLease-Algorithmus
arbeitet verteilt über alle OSDs, die Replikate einer Datei speichern. Die Aus-
handlung einer Lease kann von einem beliebigen OSD angestoßen werden und
benötigt maximal zwei Nachrichtenzyklen, um zu einem Ergebnis zu kommen.
Dabei darf eine beliebige Minderheit der OSDs ausfallen, ohne den Fortschritt
des Aushandlungsprozesses zu gefährden.
Neben der read-write-Replikation, die einen verhältnismäßig hohen Aufwand zur
Konsistenzsicherung mit sich bringt, bietet die read-only-Replikation eine Alter-
native für Anwendungsgebiete, in denen es auf das schnelle Lesen von Dateien
ankommt. Bei der read-only-Replikation kann eine Datei nicht mehr verändert
werden, nachdem ein Replikat erzeugt wurde. Dieses Zugriffsmuster kommt in
vielen großen Forschungsprojekten, wie z. B. den LHC-Experimenten am CERN
und Satellitenmissionen in der Astronomie, zum Einsatz.
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Abbildung 2.50: Schreib- (links) und Lesebandbreite (rechts) in MB/s
eines einzelnen Clients auf 1 bis 29 OSDs. Die OSDs sind mit einem
InfiniBand-Netzwerk verbunden. Der maximale mit iperf gemessene Durch-
satz zwischen zwei Netzwerk-Hosts lag bei ca. 1200 MB/s.

Algorithmen für strukturierte Overlay-Netzwerke

Bearbeitet von: Thorsten Schütt, Mikael Högqvist, Monika Moser, Florian
Schintke, Alexander Reinefeld, Christian Hennig, Christian von Prollius
Kooperationspartner: SICS Stockholm
Förderung: Europäische Union, Projekte SELFMAN und XtreemOS

Strukturierte Overlay-Netzwerke bilden aus verteilten, unzuverlässigen, unterein-
ander vernetzten Einzelsystemen (Computern) eine stabile Struktur, beispielswei-
se einen logischen Ring, einen Torus, oder einen Baum. Die Struktur wird dabei
durch Informationsaustausch und geeignete Selbstregulation des Systems ohne
eine zentral koordinierende Instanz stets aufrecht erhalten – auch dann, wenn
einzelne Rechner das System verlassen oder neue hinzukommen. Dabei auftre-
tende Defekte der Struktur werden von anderen Rechnern in der „Umgebung“
durch Beobachtung erkannt und selbständig repariert.
Solche stabilen logischen Strukturen zwischen Rechnern (sog. Overlay Netzwerke)
können zum Speichern verteilter Daten genutzt werden. Beim Wiederauffinden
der Daten steht durch die gegebene Struktur von vornherein fest, an welcher Stelle
oder in welchem Bereich der logischen Struktur Ergebnisse zu erwarten sind. Nur
diese Rechner müssen kontaktiert werden. Dies führt im Gegensatz zu unstruk-
turierten Overlay-Netzwerken, bei denen Suchanfragen nur durch sog. Flooding
beantwortet werden können, zu einer höheren Skalierbarkeit der Systeme und zu
besserer Leistung bei niedrigerer Netzwerkbelastung. Gleichzeitig werden durch
die Selbstorganisation Verwaltungskosten für die Systeme gesenkt.
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Die einfachsten Datenstrukturen, die auf Overlay-Netzen implementiert worden
sind, sind Key/Value-Stores: Zu jedem Schlüssel (key) kann ein Wert (value) ge-
speichert werden. Chord war eines der ersten Systeme in diesem Bereich und
nutzt eine Hash-Funktion, um die Daten über alle verfügbaren Knoten möglichst
gleichmäßig zu verteilen. Die Hash-Funktion ist naturgemäß nicht ordnungser-
haltend und erlaubt daher nur direkte Anfragen nach einem einzigen Schlüssel,
nicht jedoch Bereichsanfragen über ein Schlüsselintervall. Zur Lösung dieses Pro-
blems haben wir zwei Algorithmen, Chord# und Sonar [24] für eindimensiona-
le bzw. mehrdimensionale Bereichsanfragen entwickelt. Sie erlauben es, verteilte
Datenbanken zu entwickeln, die auch Anfragen wie „Wo ist das nächste Hotel im
Umkreis von 500 Metern?“ effizient beantworten können.

Transaktionen. Allen bisherigen strukturierten Overlay-Netzen und darauf
aufsetzenden Datenstrukturen fehlt eine wesentliche Funktionalität, die in ver-
teilten Datenbanken vorhanden ist: Transaktionen. Mit Hilfe von Transaktionen
können mehrere Einträge gleichzeitig bearbeitet werden, ohne dass konkurrie-
rende Schreib/Lese-Zugriffe auf denselben Eintrag zu inkonsistenten Ergebnissen
führen.
Im EU-Projekt SELFMAN haben wir Transaktionsalgorithmen für Chord# un-
tersucht und implementiert [27, 26]. Sie serialisieren parallele Lese- und Schreib-
zugriffe und garantieren sequentielle Konsistenz. Transaktionsmechanismen er-
möglichen auch eine Erhöhung der Ausfallsicherheit über Replikation der Daten-
einträge an unterschiedlichen Positionen der logischen Struktur, bei gleichzeitiger
Wahrung der strengen Datenkonsistenz (strong consistency).
Viele Transaktionsmechanismen erfordern einen zentralen Transaktionsmanager.
Fällt dieser aus, können keine Aussagen über den Zustand der Transaktion ge-
macht werden. Mit einem Transaktionsalgorithmus auf Basis des „Paxos Commit“,
welches keinen zentralen Transaktionsmanager benötigt, können wir die Verfüg-
barkeit und Konsistenz garantieren, sofern höchstens f von 2f + 1 Replikaten
ausfallen.

Lastbalancierung. In Chord werden sowohl die Knotenpositionen als auch die
Speicherorte der Daten mit Hilfe von Hash-Funktionen bestimmt, was zwar die
Daten gleichmäßig über die Knoten verteilt, aber nicht ordnungserhaltend ist und
damit Bereichsabfragen unmöglich macht.
Im Gegensatz dazu werden in Chord# die Knoten so verteilt, dass jeder Kno-
ten etwa die gleiche Anzahl Daten (Schlüssel/Wertepaare) enthält. Um dies zu
gewährleisten ist ein expliziter Lastausgleich notwendig. Es existieren einige ran-
domisierte Lastverteilungsalgorithmen, die aber relativ viel Netzwerkverkehr er-
zeugen. Im SELFMAN-Projekt haben wir untersucht, inwieweit zusätzliche In-
formationen in Form von Approximationen globaler Eigenschaften, wie z. B. die
durchschnittliche Last pro Knoten oder die Standardabweichung der Last der
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Knoten, bei der Lastverteilung helfen können. Abb. 2.51 zeigt, dass unser Algo-
rithmus [7] ab einem Datenvolumen von 180.000 Einträgen mit weniger Aufwand
eine bessere Datenverteilung erreicht, als das bekannte Verfahren von Karger et
al.

 0

 2000

 4000

 6000

 8000

 10000

 12000

 14000

 0  100000  200000  300000  400000  500000  600000  700000  800000  900000

 0

 2000

 4000

 6000

 8000

 10000

 12000

 14000

 0  100000  200000  300000  400000  500000  600000  700000  800000  900000

s
ta

n
d

a
rd

 d
e

v
ia

ti
o

n

moved items

Karger (e=0.21)
Karger +avg load (e=0.21)

Abbildung 2.51: Vergleich zweier Lastbalancierungsverfahren: Ist die
durchschnittliche Last bekannt, kann die gleiche Lastverteilung (Standard-
abweichung) mit weniger Datenverschiebungen erreicht werden.

Implementation: Scalaris. Parallel zu den theoretischen Arbeiten haben wir
das Softwarepaket Scalaris [25] entwickelt. Scalaris ist eine Open-Source Imple-
mentierung strukturierter Overlay-Netze, die sowohl Chord als auch Chord# un-
terstützt. Der Erlang-Code ist unter http://scalaris.googlecode.com verfüg-
bar und wird auch als Softwareprodukt des ZIB angeboten (siehe Abschnitt 6.5
auf Seite 243). Scalaris dient uns als Experimentierplattform [6]. So haben wir
zum Beispiel die im SELFMAN-Projekt entwickelten Methoden exemplarisch in
Scalaris implementiert und getestet. Abb. 2.52 zeigt die Skalierung von Scalaris
mit zunehmender Anzahl von Knoten: Die Leistung von Scalaris skaliert nahezu
linear, sowohl bei Lese- als auch Schreibtransaktionen.

Wikipedia mit Scalaris. Zur Demonstration der Transaktionsalgorithmen
haben wir einen Teil der bekannten Wikipedia-Enzyklopädie mit Scalaris als ver-
teiltem Datenbank-Dienst implementiert. Dafür haben wir das relationale Daten-

http://scalaris.googlecode.com
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Abbildung 2.52: Skalierung der Lese- bzw. Schreibraten von Scalaris.

modell von Wikipedia auf einen Key/Value-Store abgebildet und die Daten meh-
rerer Sprachen (Deutsch und Englisch) in Scalaris gespeichert. Ein Java-Frontend
stellt die Artikel in HTML dar und bietet dem Benutzer die Möglichkeit, Artikel
zu editieren. Auf der CCGrid-Konferenz haben wir den Demonstrator vorgeführt
und damit den ersten Preis des Wettbewerbs IEEE Scale Challenge 2008 gewon-
nen [23].
Neben SELFMAN wird Scalaris auch im EU-Projekt XtreemOS zur Realisierung
eines Publish-Subscribe-Systems und eines Locking-Dienstes eingesetzt.

SELFMAN – Grundlagenforschung zu selbstregulierenden verteilten
Systemen

Bearbeitet von: Thorsten Schütt, Mikael Högqvist, Monika Moser, Artur An-
drzejak, Alexander Reinefeld, Nico Kruber, Christian v. Prollius
Kooperationspartner: Université Catholique de Louvain, Belgien; Royal In-
stitute of Technology (KTH), Schweden; INRIA, Frankreich; France Telecom,
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Frankreich; National University of Singapore, Singapur
Förderung: Europäische Union

SELFMAN ist ein forschungsorientiertes EU-Projekt, in dem Algorithmen für
Selbstmanagement großer, verteilter Systeme entwickelt und analysiert werden.
Die Grundlage dazu bilden zwei scheinbar unzusammenhängende Forschungs-
bereiche: strukturierte Overlay-Netzwerke (siehe Seite 142) und fortgeschrittene
Komponenten-Modelle. Die ersten stellen effiziente Mechanismen für Selbstadap-
tation und Sicherung der Persistenz bereit. Auf der anderen Seite erlauben die
Komponenten-Modelle mittels Introspektion (Selbstbeobachtung) und Fähigkeit
zur dynamischen Rekonfiguration, komplexe Dienste aufzubauen, die sich selbst
an veränderte Betriebsbedingungen wie Infrastrukturausfälle anpassen.
Unser Hauptbeitrag in SELFMAN besteht in der Entwicklung eines transak-
tionellen Key/Value Stores, der gegen Knotenausfälle weitgehend resistent ist
und eine gute Lastverteilung garantiert [27, 26]. Dadurch kann ein wesentliches
Merkmal von verteilten Datenbanken, nämlich Transaktionen, auch innerhalb von
strukturierten Overlay-Netzen genutzt werden. Neben der sequentiellen Konsi-
stenz ermöglicht dieser Mechanismus auch eine Erhöhung der Ausfallsicherheit
bei gleichzeitiger Wahrung der strengen Datenkonsistenz.
Als weiteres Thema wurde im Rahmen dieses Projektes untersucht, inwieweit
Approximationen globaler Eigenschaften (z. B. die durchschnittliche Last pro
Knoten) bei der Lastverteilung helfen können. Abb. 2.51 zeigt, dass unser in
dem System Scalaris implementierte Algorithmus [7] eine bessere Datenverteilung
erreicht als bisherige Ansätze.

CoreGRID-Forschungsnetzwerk

Bearbeitet von: Artur Andrzejak, Alexander Reinefeld, Thomas Röblitz, Flo-
rian Schintke, Thorsten Schütt, Mikael Högqvist, Thomas Steinke
Kooperationspartner: Forscher aus 40 europäischen Instituten
Förderung: Europäische Union

Das vierjährige Projekt CoreGRID „European Research Network on Foundations,
Software Infrastructures and Applications for Large-Scale Distributed, Grid and
Peer-to-Peer Technologies“ endete im August 2008. Das Ziel dieses Projektes war
die wissenschaftliche Zusammenarbeit von vierzig europäischen Universitäten und
Forschungsinstituten im Rahmen eines so genannten „Network of Excellence“.
Unsere Arbeitsgruppe war über die gesamte Projektlaufzeit an den CoreGRID-
Instituten „Architectural Issues: Scalability, Dependability, Adaptability“ (WP4)
[2] und „Resource Management“ (WP6) beteiligt. Unsere primären Forschungs-
themen in WP4 umfassten die Skalierbarkeit, Adaptivität und Fehlertoleranz
von Grid-Architekturen, während der Fokus innerhalb von WP6 auf dem Sche-
duling in verteilten Systemen lag. Die Kooperationen mit anderen Partnern des
CoreGRID-Netzwerks haben während der Projektdauer zu zahlreichen Publika-
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tionen sowie Organization von Workshops und Sonderausgaben in Zeitschriften
geführt.
Im Jahre 2008 dominierten die Themen Zuverlässigkeit sowie Skalierbarkeit un-
sere Arbeit. Hierzu gehört das Phänomen des sog. Software Aging, d. h. der Ver-
minderung der Leistung von Anwendungen aufgrund der Akkumulierung von
Zustandsfehlern. Die Arbeiten auf diesem Gebiet führten zu einer Auszeichnung
„Best Paper Award“ auf der Konferenz NOMS 2008 ([3]) sowie zur Erstellung
eines Testbeds für Software-Aging-Experimente ([13]) während des Gastaufent-
haltes von Ada Casanovas Leon (UPC Barcelona) am ZIB. Ein weiteres Thema
auf dem Gebiet der Zuverlässigkeit war die Charakterisierung der Verfügbar-
keit der Hosts in einem nicht-dedizierten Ressourcenpool wie z. B. die privaten
Rechner der Teilnehmer an dem SETI@home-Projekt. Die Zusammenarbeit mit
INRIA und UC Berkeley (Projekte BOINC und SETI@home) mündete in zwei
Veröffentlichungen, die Methoden des machinellen Lernens verwenden, um eine
höhere Verfügbarkeit in Ressourcenpools zu gewährleisten. Die Veröffentlichung
[10] nutzt die Technik des Clusterings, um Ressourcen mit korrelierten periodi-
schen Verfügbarkeitscharakteristiken zu erkennen, während die Arbeit [1] die Me-
thode der Klassifikation verwendet, um Gruppen von Hosts zu identifizieren, die
innerhalb eines kurzen Zeitraums (einige Stunden) kumulativ hohe Verfügbarkeit
garantieren.
Im Bereich der Skalierbarkeit führte die Zusammenarbeit mit den CoreGRID-
Partnern zu Untersuchungen und Veröffentlichungen über verteilte Transaktio-
nen in Peer-to-Peer-Systemen [27, 14]. Weiterhin wurden Themen der Datenkon-
sistenz in solchen Systemen [27], sowie des Selbstmanagements in sehr großen
verteilten Systemen [21] angegangen.

C3Grid: Collaborative Climate Community Data and Processing Grid

Bearbeitet von: Stefan Plantikow, Maik Jorra, Florian Schintke, Roberto Hen-
schel
Kooperationspartner: Alfred-Wegener-Institut für Polar- und Meeresforschung,
Bremerhaven; Universität Dortmund; Max-Planck-Institut für Meteorologie, Ham-
burg; Universität zu Köln; Deutscher Wetterdienst; Deutsches Zentrum für Luft-
und Raumfahrt; Potsdam-Institut für Klimafolgenforschung
Förderung: Bundesministerium für Bildung und Forschung

In der Erdsystemforschung wird die Entwicklung des Systems Erde auf der Grund-
lage einzelner Komponenten studiert (Ozean- und Atmosphärenmodelle, chemi-
sche Reaktionsmodelle usw.). Für die Simulationsrechnungen ist ein möglichst
einfacher Zugriff auf Datensätze erforderlich, die thematisch verteilt in verschie-
denen Welt-Datenzentren und einzelnen Forschungseinrichtungen vorliegen.
Im C3Grid-Projekt, dem Climate Collaborative Community Grid, wird hierfür
eine Grid-basierte Arbeitsumgebung geschaffen, die die Automatisierung und Ver-
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knüpfung bisher einzelner, computergestützter Arbeitsschritte der Prozesskette,
wie Datensuche und Auswahl, Platzierung von Rechenjobs für die Erzeugung ab-
geleiteter Datenprodukte und das Einpflegen aufbereiteter Ergebnisdaten für die
zukünftige Weiterverwendung (Ingest) unterstützt.

Apache Axis Web 

Service Container

• Globus 4 WS

Offers:

Config: StageToLocalDSpace

ProviderStaging

FileTransfer

Interface D

• Globus 4 WS

Dspace Service

GORFX Service

Provider Staging

Scripts

DerbyDB

ExternalFileStager

Abbildung 2.53: Komponenten des C3Grid bei den Datenprovidern.

Unsere Aufgabe ist die Gestaltung der Datenmanagementarchitektur von C3Grid
in enger Kooperation mit den anderen Projektpartnern. Das Datenmanagement
in der Erdsystemforschung erfordert den Umgang mit hochvolumigen Datenmen-
gen, heterogenen Datenbeständen und typischen Ausfall- und Fehlerszenarien
verteilter Grid-Systeme. Für C3Grid wurde am ZIB das „Generation N Daten-
managementsystem (GNDMS)“ entwickelt und an die Anforderungen hochvo-
lumiger Klimadaten angepasst. GNDMS1 ist ein verteiltes, erweiterbares, aus-
fallsicheres, wartbares, effizientes, flexibles Grid-Datenmanagementsystem, das
Grid-spezifische Security-Erfordernisse berücksichtigt.
Das GNDMS besitzt die folgenden Eigenschaften:

• Verteilt:GNDMS wird auf allen Datenservern im deutschlandweiten C3Grid
eingesetzt. Der Zugriff auf die einzelnen Datenprovider erfolgt über eine
zentrale, ausfallsichere Master-Site, die wir am ZIB betreiben. Verfügbare
Datenprovider werden im verteilten und replizierten MDS-Verzeichnisdienst
dynamisch katalogisiert.

1Vorüberlegungen zur Architektur wurden in [17] publiziert
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• Ausfallsicher: GNDMS-Serverknoten speichern ihren vollständigen Zustand
mit allen laufenden Datenanfragen in einer Datenbank und fahren nach
einem Ausfall mit der Abarbeitung ausstehender Aufträge fort.

• Erweiterbar: Durch eine Plugin-Architektur kann die GNDMS-Software mit
geringem Aufwand um neue Methoden zur Datenbereitstellung erweitert
werden. So ist es auch zukünftig möglich, neue Datenspeicher anzubinden.

• Wartbar: Um im Fehlerfall nachvollziehen zu können, welche Systemkom-
ponente nicht ordnungsgemäß funktioniert hat, können Log-Meldungen von
GNDMS-Serverknoten in der Master-Site aggregiert und ausgewertet wer-
den.

• Effizient: Die Master-Site wählt für eine Datenanfrage dynamisch den zu-
ständigen Datenprovider so aus, dass Umfang und Dauer des Datentrans-
ports minimiert werden. Langfristig wird das System hierfür um intelligente
Caching- und Replikatplatzierungsstrategien erweitert.

• Flexibel: Die GNDMS-Software aggregiert verschiedene Dienste, welche zu-
sammen die Master-Site bilden. Es können aber auch einzelne Dienste auf
anderen Grid-Sites installiert und mit anderen Rollen, z. B. der eines Da-
tenanbieters, belegt werden.

• Sicher: GNDMS unterstützt die im Grid-Umfeld übliche GSI-Architektur,
welche nur zertifizierten Nutzern den Zugriff auf Grid-Ressourcen erlaubt.

Die Umsetzung des Projekts erforderte die Schaffung eines gemeinsamen Voka-
bulars zwischen Klimaforschern und Informatikern, auf dessen Basis das Daten-
amanagementsystem für die Integration existierender, stark heterogener Klima-
datenquellen der Projektpartner angepasst wurde. Für diese Homogenisierung
der Datenquellen wurde eine C3Grid-eigene Schnittstelle auf der Basis von ISO-
Standards eingeführt.
Neben den klimafachlichen Vorgaben wurden auch die Entwicklungen und Erfor-
dernisse im Grid-Technologieumfeld berücksichtigt und eine nachhaltige Lösung
entwickelt, die sich harmonisch in die D-Grid-Infrastruktur einfügt und in anderen
Projekten weiterverwendet werden kann. Nicht zuletzt umfasst unsere Rolle im
Projekt neben der Entwicklung der Architektur und Software auch die Technolo-
gieberatung sowie Support- und Unterstützungsdienstleistungen bei Installation,
Betrieb und Nutzung der entwickelten C3Grid-Komponenten.
Zwei Komponenten der GNDMS-Software, die hier besonders hervorgehoben wer-
den sollen, sind der DSpace- und der GORFX-Dienst (siehe auch Abb. 2.53).

DSpace (Data Space). Der DSpace-Dienst ermöglicht eine strukturierte, ein-
heitliche Sicht auf alle Daten. Der Datenraum ist in Unterräume unterteilt, wel-
chen jeweils Speicherplatz und eine Rolle zugeordnet sind, wie beispielsweise das
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„Stagen“ oder „Harvesten“. Einzelne Datensätze eines Unterraums sind in sog. Sli-
ces unterteilt. Diese können mit unterschiedlichen Zugriffsrechten versehen und
verschiedenen Prozessen zugeordnet sein. Alle Slices werden nach Ablauf ihrer
Lebenszeit automatisch gelöscht.

GORFX (Generic Offer Request Factory). Die zentrale Aufgabe des GORFX-
Dienstes liegt in der Ausführung von Arbeitsaufträgen, wie z. B. das Bereitstellen
oder Transferieren von Daten. Je nach Einsatzzweck von GORFX können einzelne
solcher Funktionen aktiviert und konfiguriert werden, wodurch auch der GORFX-
Dienst verschiedene Rollen annehmen kann.
Alle konfigurierten GORFX-Funktionen werden über ein Verhandlungsprotokoll
(Offer-Request-Mechanismus), ein Kernbestandteil des GORFX-Dienstes, ange-
boten: Clients beauftragen den GORFX-Dienst mit der Erstellung eines Ange-
bots für die Ausführung einer Datenmanagementaufgabe unter Berücksichtigung
zeitlicher Rahmenbedingungen. Der GORFX-Dienst ermittelt das bestmögliche
Angebot und legt es dem Client vor. Wenn dieser es innerhalb eines Zeitfen-
sters akzeptiert, wird der Auftrag ausgeführt. Dieser Verhandlungsmechanismus
ermöglicht die Erstellung von Ausführungsplänen für die Ausführung komplexer
Workflows und die dynamische Verteilung von auszuführenden Aufträgen.
Derzeit umfasst der Java Code für das GNDMS ca. 36.000 Zeilen Code (ca. 63.000
Zeilen mit generierten Stubs).

D-Grid-Projekte im Bereich Biomedizin und Lebenswissenschaften

Das ZIB ist an drei biomedizinischen D-Grid-Projekten beteiligt, die dem Aufbau
und der Etablierung einer Grid-Infrastruktur für Anwendungen aus den Bereichen
der Medizin, Bioinformatik und den Lebenswissenschaften dienen.
Im MediGRID-Projekt, einem der ersten D-Grid-Projekte, ist für die biome-
dizinische Community in Deutschland eine Infrastruktur geschaffen worden, auf
der ausgewählten Anwenderszenarien die Vorteile des Grid für diese Community
evaluieren konnten.
Die kürzlich begonnenen Projekte Services@MediGRID und MedInfoGrid
bauen auf den erzielten Erfahrungen auf und erweitern die MediGRID-Infrastruk-
tur um vertikale Grid-Dienste für Monitoring, Accounting und Billing, um eine
nachhaltige zukünftige Nutzung des Grid zu ermöglichen. Neue biomedizinische
Nutzergruppen werden aufgrund der gesammelten Erfahrungen systematischer
und schneller in die Nutzung von Grid-Infrastrukturen eingeführt.

MediGRID - Ressourcenfusion für Medizin und Lebenswissenschaften
Bearbeitet von: Kathrin Peter, Thomas Steinke, Daniel Mauter
Kooperationspartner: Universität Göttingen; Charité Universitätsmedizin Ber-
lin; Fraunhofer-Gesellschaft; Universitätsklinikum Schleswig-Holstein; Universi-
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tät Marburg; Universität Leipzig
Förderung: Bundesministerium für Bildung und Forschung

Das MediGRID-Projekt stellt die technische Infrastuktur für medizinische und
biomedizinische Nutzergruppen bereit, um rechen- und speicherintensive Anwen-
dungen zu integrieren und somit vielen Nutzern zur Verfügung zu stellen. Die
Anwendungen kommen aus den Bereichen Genforschung, medizinische Bildverar-
beitung und Strömungssimulation. Die wachsenden Datenbestände und aufwen-
dige Berechnungen können nicht mehr durch lokale Ressourcen abgedeckt werden.
Deshalb stellt das MediGRID-Projekt den Nutzern einen einfachen und sicheren
Zugriff auf Grid-Ressourcen zur Verfügung ohne komplexe Installationen auf der
Nutzerseite [11, 12].
MediGRID-Architektur: Die Architektur beinhaltet Globus Toolkit für Ba-
sisservices wie WSGRAM zum Jobtransfer, GridFTP und RFT zum Datentrans-
fer und WebMDS zum Monitoring. Das Portal ist eine der Nutzerschnittstel-
len und verwendet die GridSphere Portal-Software. Anwendungen werden als
Workflow aus Teilschritten komponiert und vom Grid Workflow Execution Ser-
vice (GWES) auf die Ressourcen verteilt. Für die optimale Verteilung werden
Monitoring-Daten aus Ganglia benutzt. Als Datenmanagementsystem wird der
Storage Resource Broker (SRB) zur transparenten Verwaltung von Daten ein-
gesetzt, sowie Open Grid Services Architecture - Data Access and Integration
(OGSA-DAI) als Webservice zum transparenten Datenbankzugriff.
ImModul Ressourcenfusion evaluieren und implementieren wir federführend Dien-
ste für den grid-weiten Datenzugriff und koordinieren den Betrieb der Middleware
auf den MediGRID-Ressourcen.
Grid-Datenmanagement: Der SRB ist ein System mit Client-Server Archi-
tektur und einer Datenbank als Metadatenkatalog. Wie in Abbildung 2.54 ge-
zeigt, erfolgt die Integration von Nutzerseite über die Bereitstellung verschiede-
ner Schnittstellen und Clients wie das Kommandozeilenprogramm SCommands
und ein grafisches Portlet zum Datentransfer, integriert in das MediGRID Portal
(Abbildung 2.55). Über das FUSE-Interface kann die SRB Partition lokal in das
Dateisystem gemountet werden und der Zugriff auf Dateien im SRB erfolgt ohne
spezielle Client-Software. Jedoch sind durch diese Schnittstelle die erweiterten
Grid-Datenmanagementfunktionalitäten, wie z. B. benutzerdefinierte Metadaten
und deren Verwendung zur Suche von Dateien, nicht verfügbar.
Von technischer Seite ist das System um weitere verteilte Ressourcen erweiterbar.
Die SRB Installation am ZIB in Berlin mit Metadatenkatalog und Speicherres-
sourcen beinhaltet zusätzlich Ressourcen an der GWDG in Göttingen und am
ZIH Dresden und bietet damit Zugriff auf die Daten der drei Hauptressourcen-
provider in MediGRID.
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Abbildung 2.54: SRB im MediGRID-Projekt verwaltet Daten verteilt
über mehrere Standorte

Abbildung 2.55: Datenmanagementportlet im MediGRID-Portal
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Funktionalitäten:

• Benutzermanagement mit Personen- und Gruppen-Accounts zum ge-
meinsamen Zugriff auf Daten

• VOMRS-Kopplung (VO Membership Registration Service) zur automa-
tischen Accounterzeugung für neue MediGRID-Nutzer

• Transparente Datenhaltung im Grid: Eine Dateisystem-ähnliche Sicht
abstrahiert vom eigentlichen Speicherort der Daten. Der Nutzer verwaltet
seine Daten in einer Struktur aus virtuellen Ordnern (Collections) und Da-
tenobjekten. Potentiell lassen sich Dateien zum schnelleren Zugriff trans-
parent auf Ressourcen replizieren, was wir im Rahmen des DGI-Projektes
für das SRB-Nachfolgesystem iRODS untersuchen.

• Metadatenmanagement: Benutzerdefinierte Attribute-Value-Unit Paare
mit der Möglichkeit zur Suche lassen sich für Datenobjekte und Collections
anlegen.

• Überwachung der verteilten Ressourcen und Services mit Nagios Monito-
ring Diensten

• Sicherheit: X509-Zertifikate werden zur Authentifizierung gegenüber dem
Datenmangementsystem und anderer Services verwendet.

Services@MediGRID
Bearbeitet von: Kathrin Peter, Thomas Steinke
Kooperationspartner: Universität Göttingen (Koordinator) Universität Kiel,
Universität Köln, Universität Heidelberg, IAT Universität Stuttgart, GWDG
Göttingen, c.a.r.u.s. IT GmbH Norderstedt, Bayer Technology Services Leverku-
sen, European ScreeningPort Hamburg, Invitrogen GmbH Karlsruhe, MoBiTec
Göttingen
Förderung: Bundesministerium für Bildung und Forschung

Services@MediGRID ist ein Projekt, in dem modellhaft neue biomedizinische An-
wendungen in das Grid integriert werden und dabei auf die Infrastruktur und die
Expertise aus dem MediGRID-Projekt zurückgegriffen wird. Es werden schwer-
punktmäßig Konzepte zur Nachhaltigkeit entworfen und die notwendigen Services
wie Monitoring, Accounting und Billing für die kommerzielle Nutzung des Grid
entwickelt.
Das ZIB beteiligt sich am Coaching-Prozess zur Nutzung der Grid-Dienste mit
dem Schwerpunkt Datenmanagement und unterstützt Anwendungsentwickler bei
der Migration ihrer Anwendungen in die Grid-Umgebung, z. B. in der Anwendung
HORAZ (Haplotypenschätzung als parallele GRID-Applikation mit zusätzlichen
Tools des SFB 680: Molekulare Grundlagen evolutionärer Innovationen).



154 Forschung und Entwicklung

MedInfoGrid
Bearbeitet von: Kathrin Peter, Thomas Steinke
Kooperationspartner: Universität Magdeburg (Koordinator) Universitätskli-
nikum Mainz, OFFIS e.V. Oldenburg, CHILI GmbH Heidelberg, Med&Art GbR
Berlin
Förderung: Bundesministerium für Bildung und Forschung

In MedInfoGrid wird eine integrative Platform zum Datenaustausch und zur um-
fassenden Darstellung aller patientenrelevanter Bild- und Befundinformationen
entwickelt. Der Zugriff auf medizinische Daten, die in unterschiedlichen Formaten
vorliegen (DICOM, HL7) und bisher je nach Anbieter spezifisch verwaltet wer-
den, soll soweit uniform gestaltet werden, so dass die Daten unterschiedlicher Her-
kunft miteinander verknüpfbar werden. Die dafür zu entwickelnden MedInfoGrid-
Services sollen auch externen (internationalen) Projekten zur Verfügung gestellt
werden können, womit auf die Interoperabilität der Dienste zu achten sein wird.
Unsere Arbeitsgruppe beteiligt sich an der Konzeption der spezifischen Infrastruk-
tur für die geplanten MedInfoGrid-Dienste (unsichere und gesicherte Ressourcen
im medizinischen Umfeld). Dazu realisieren und unterstützen wir die Projekt-
partner bei der Bereitstellung der Basisdienste im Grid sowie bei der Lösung zu
Fragen der Verwaltung und des Zugriffs auf Daten im Grid. Ergänzend zu Stan-
darddiensten werden für MedInfoGrid-Dienste zum Monitoring entwickelt und
eingerichtet.
Darüberhinaus organisieren wir Coaching-Aktivitäten beispielsweise zum Betrieb
der Infrastruktur an den verteilten Standorten.

AstroGrid-D – German Astronomy Community Grid

Bearbeitet von: Mikael Högqvist, Thomas Röblitz
Kooperationspartner: Astrophysikalisches Institut Potsdam; MPI für Gravi-
tationsphysik, Golm; MPI für Astrophysik, Garching; MPI für Extraterrestrische
Physik, Garching; TU München; Zentrum für Astronomie der Universität Hei-
delberg
Förderung: Bundesministerium für Bildung und Forschung

Das Projekt AstroGrid-D stellt der astrophysikalischen Forschergemeinde eine
kollaborative Arbeitsumgebung, basierend auf Grid-Technologien, zur Verfügung.
Die Forschungsthemen der Astro-Community decken ein weites Spektrum ab –
von Simulationen der Sternenbildung über die Auswertung von Daten von Satel-
litenmissionen bis hin zur verteilten Beobachtung mittels robotischer Teleskope
– und erfordern daher speziell angepasste Dienste für die Verwaltung von Daten,
Ressourcen und Aktivitäten.
Eine Kernkomponente, die von diesen Diensten genutzt wird, ist der Informations-
dienst Stellaris (siehe auch Softwareprodukte auf Seite 246). Stellaris speichert
Metadaten zu beliebigen Objekten (Daten, Ressourcen, Rechenjobs, Beobach-
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Abbildung 2.56: Ausschnitt aus der Beschreibung des robotischen Tele-
skops STELLA-I. Der Ausschnitt ist als Graph (linke Seite) und in N3-
Notation (rechte Seite) dargestellt.

tungen, usw.) und stellt eine Abfrageschnittstelle bereit. In den folgenden Absät-
zen werden Details zum verwendeten Datenmodell, zur flexiblen Architektur, zur
Nutzerfreundlichkeit und Möglichkeiten der effizienten Informationsorganisation
dargestellt.
Datenmodell. Stellaris verwendet das vom W3C entwickelte Resource Descrip-
tion Framework (RDF) für die Beschreibung von Metadaten und ist daher in der
Lage, verschiedene Klassen von Informationen und Beziehungen zwischen diesen
zu modellieren. Darüberhinaus eignet sich RDF für die Modellierung von Meta-
daten in der astrophysikalischen Forschung, da viele Schemata im Laufe der Zeit
bzw. bei fortschreitenden Untersuchungen immer wieder erweitert werden müs-
sen. Abbildung 2.56 zeigt zwei Darstellungen eines Ausschnittes der Beschreibung
des robotischen Teleskops STELLA-I auf Teneriffa.
Architektur. Stellaris ist in drei Schichten aufgebaut (siehe Abb. 2.57). Die
unterste Schicht kapselt verschiedene Backends, wie z. B. RDFLib, Sesame und
Virtuoso. Diese Schicht erlaubt es, Neuentwicklungen der Semantic Web Com-
munity leicht einzubinden. In der mittleren Schicht sind verschiedene Module
angesiedelt, die die Backends um zusätzliche Funktionalität, wie z. B. die Fö-
deration mehrerer Backend-Instanzen und die Verwaltung von Zugriffsrechten,
erweitern. Die oberste Schicht stellt eine HTTP/S-basierte Schnittstelle bereit
und unterstützt verschiedene Darstellungen von RDF-Graphen.
Nutzerfreundlichkeit. Stellaris kann durch einen Client und einenWeb-Browser
benutzt werden. Der Client bietet eine Programmierschnittstelle für die Integra-
tion in andere Dienste, wie z. B. die Verwaltung von Dateien und Jobs sowie
Monitoring-Diensten (siehe Abb. 2.58). Die Web-Browser-Schnittstelle erleich-
tert das Auffinden von Informationen und leistet den Anwendern insbesondere
bei der Entwicklung von Diensten, die Stellaris verwenden, eine wertvolle Hilfe.
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Abbildung 2.57: Architektur des Informationsdienstes Stellaris.

Abbildung 2.58: Übersicht der AstroGrid-D-Ressourcen mittels der Web-
Anwendung AstroGrid-D Map auf Basis des Informationsdienstes Stellaris.



2.2 Schwerpunkte 157

Effiziente Informationsorganisation. Die Stärke von RDF, Informationen fle-
xibel zu strukturieren, ist in der grundlegenden Datenstruktur Subject-Predicate-
Object begründet (vgl. N3-Notation in Abb. 2.56). Diese Datenstruktur führt
zu einem Trade-off zwischen der Leistung und der Ausdrucksstärke, wenn RDF-
Daten in einer klassischen relationalen Datenbank gespeichert werden. Die ef-
fiziente Speicherung und Bearbeitung von Suchanfragen für RDF-Daten ist ein
aktueller Forschungsgegenstand im Datenbankbereich wobei sich unsere Entwick-
lungen auf die Frage konzentrieren, wie RDF-Datenbanken in Clustern paralleli-
siert werden können.
Eine andere Methode, dieses Problem zu mildern, ist die Gruppierung der Infor-
mationen in thematische Bereiche (z. B. eine Satellitenmission) und die Beschrän-
kung von Anfragen in diese. Die Verteilung thematisch isolierter Teilgraphen auf
mehrere geographisch verteilte Stellaris-Instanzen ermöglicht eine weitere Lei-
stungssteigerung, wenn sich die überwiegende Anzahl von Anfragen innerhalb
solcher Teilgraphen bearbeiten lässt. Dies ist insbesondere für verschiedene Si-
mulationen oder Satellitenmissionen zu erwarten.

HEPCG – Entwicklung von Anwendungen und Komponenten zur Da-
tenauswertung in der Hochenergiephysik in einer nationalen e-Science-
Umgebung

Bearbeitet von: Hinnerk Stüben
Kooperationspartner: DESY Hamburg und Zeuthen; GSI Darmstadt; LMU
München; Universität Dortmund; TU Dresden; Universität Freiburg; Universität
Siegen; Universität Wuppertal
Förderung: Bundesministerium für Bildung und Forschung

Im Rahmen des HEPCG-Projekts wurden Kommandos zur Administration und
zum Datentransfer sowie ein Tool zur komfortablen Datenreplikation entwickelt.
Diese Entwicklungsarbeiten sind im Jahr 2007 abgeschlossen worden. Im Jahr
2008 wurde das im Rahmen des D-Grids aufgebaute HEP Community Grid
im Bereich der Hochenergiephysik zusammen mit dem DESY Hamburg, dem
NIC/DESY Zeuthen und dem Forschungszentrum Jülich weiter betrieben.

DGI-2 – D-Grid-Integrationsprojekt 2

Bearbeitet von: Mikael Högqvist, Kathrin Peter, Florian Schintke
Kooperationspartner: BusinessValues IT-Service GmbH; Deutsches Elektro-
nen Synchrotron DESY; DFN-CERT Services GmbH; Forschungszentrum Jü-
lich GmbH; Forschungszentrum Karlsruhe GmbH; Fraunhofer-Gesellschaft zur
Förderung der angewandten Forschung e.V. (FhG); Leibniz-Rechenzentrum der
Bayerischen Akademie der Wissenschaften; ParTec Cluster Competence Center
GmbH; Regionales Rechenzentrum für Niedersachsen/Forschungszentrum L3S;
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T-Systems Solutions for Research GmbH; Universität Dortmund
Förderung: Bundesministerium für Bildung und Forschung

Als Infrastruktur für das Datenmanagement im D-Grid werden von uns Stella-
ris für semi-strukturierte Daten auf Basis des Resource Description Frameworks
(RDF) und das regelbasierte iRODS-Datenmanagementsystem des San Diego Su-
percomputing Centers für unstrukturierte Daten entwickelt, evaluiert, erweitert
und den Nutzern angeboten.
Das am ZIB im Rahmen des AstroGrid-D-Projektes entwickelte Stellaris ist auch
für andere Communities interessant, so dass es nun im DGI-2 stabilisiert, er-
weitert und einer breiteren Nutzerschaft angeboten wird. Damit ist es eine der
wenigen D-Grid Entwicklungen, die aus einer communityspezifischen Entwicklung
in den allgemeinen D-Grid-Softwarestack übergeht.
Wir haben iRODS über einen Plugin-Mechanismus beispielhaft um eine automa-
tisierte Metadatenextraktion erweitert, die in Nutzdaten enthaltene Metadaten
in den Metadatenkatalog von iRODS einblendet und so für die Verwaltung der
Daten nutzbar macht. Dies ermöglicht eine flexiblere, inhaltsbasierte Verwaltung
der Daten, die teilweise auch mit den Begriffen der Fachsprache der Anwender
annotiert werden und so leichter auffindbar sind.

D-Grid-Kernknoten

Bearbeitet von: Matthias Beick, Mikael Högqvist, Björn Kolbeck, Daniel Mau-
ter, Kathrin Peter, Thomas Röblitz, Florian Schintke
Kooperationspartner: D-Grid
Förderung: Bundesministerium für Bildung und Forschung

Das ZIB betreibt als Teil einer deutschlandweiten D-Grid-Infrastruktur Speicher-
und Rechenressourcen mit ca. 300 TByte Festplattenspeicher und 480 Prozessor-
kerne, sowie Archivkomponenten zur Datensicherung auf Magnetbändern. Mit
den vom BMBF geförderten Ressourcen wird erstmals in Deutschland eine ein-
heitliche, gemeinsam nutzbare Rechenumgebung über sehr viele Standorte hin-
weg realisiert, die auch wir für unsere Simulationen und Praxistests verteilter und
paralleler Anwendungen nutzen.
Im Jahr 2008 konnten weitere Mittel für den Ausbau des Systems eingeworben
werden. Hinzu kommt neben einer Archiverweiterung und einer Verbesserung der
Netzwerkanbindung eine Visualisierungskomponente durch einen Visualisierungs-
cluster, der in das bisherige System eingebunden wird.
Das Grundsystem des Clusters wird von der Abteilung High Performance Com-
puting des ZIB betrieben (s. Kapitel 4.1.6), die notwendige Grid-Middleware, wie
zum Beispiel Globus, gLite, Unicore, Stellaris, iRODS, SRB und OGSA-DAI wird
von der Abteilung Computer Science Research installiert und gepflegt.
Weitere Details zum Cluster sind im Abschnitt 4.1.6 zu finden.
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Co-Reservierung von Ressourcen im Grid

Bearbeitet von: Thomas Röblitz
Kooperationspartner: ID IMAG Grenoble, TU Berlin
Förderung: Bundesministerium für Bildung und Forschung, AstroGrid-D

Die Ausführung von Anwendungen im Grid erfordert oft den Zugang zu meh-
reren, geographisch verteilten Ressourcen. In Grid-Umgebungen gehören diese
Ressourcen zu verschiedenen administrativen Organisationen, wobei jede ihre ei-
genen Scheduling-Regeln verwendet. Das bedeutet, dass das lokale Management-
system der Ressource entscheidet, zu welcher Zeit eine Aktivität gestartet wird.
In einer solchen Umgebung erfordert die koordinierte Ausführung von verteilten
Anwendungen Dienstgütegarantien für die benötigten Ressourcen. Das Fehlen
von globalen Informationen über den Zustand dieser Ressourcen erschwert die
Koordinierung im Grid. Das Reservieren von Ressourcen im Voraus ist ein pro-
bates Mittel, um Dienstgütegarantien von einem einzelnen Ressourcenanbieter zu
erhalten.

time

qos

dur

deadlineready time

m
a
x

q
o
s

m
in

q
o
s

m
ax

du
r

m
in

du
r

Abbildung 2.59: Freiheitsgrade für die Platzierung einer einzelnen Re-
servierung bei einer einzelnen Ressource.

In diesem Projekt haben wir eine Systemarchitektur und Mechanismen für die
Koordinierung von Co-Reservierungen entwickelt. Im Gegensatz zu anderen An-
sätzen für die Verwaltung von Vorausreservierungen unterstützt unser Verfahren
insgesamt vier Freiheitsgrade je Reservierungsteil: die Ressource, die Startzeit ti-
me, die Dauer dur und die Dienstgüte einer Reservierung qos (vgl. Abb. 2.59 für
eine einzelne Ressource).
Abbildung 2.60 zeigt die Systemarchitektur und gibt einen Überblick über die
einzelnen Bearbeitungsschritte einer Co-Reservierungsanfrage. Nachdem stati-
sche Eigenschaften und Anforderungen überprüft wurden (Schritt ), ermittelt
der Reservierungsmechanismus Informationen über den zukünftigen Zustand der
Ressourcen (Schritt ®). Dieser Schritt ist so allgemein gehalten, dass er sowohl ein
effizientes Bearbeiten der Anfragen erlaubt als auch den Ressourcen ermöglicht,
ihre Präferenzen für Reservierungsparameter auszudrücken [22]. Im Anschluss
wird die optimale Zuweisung von Anfragen zu Ressourcen ermittelt (Schritt ¯).



160 Forschung und Entwicklung

Local RMS Local RMS

Operating System Operating System

Resource Resource

Local

Reservation Service

Local

Reservation Service

Grid Reservation Service

client

Resource

Catalog

r
e
g
is

t
e
r

0

r
e
q
u
e
s
t

1

find

resources

2

p
r
o
b
e

3 c
a
n
d
id

a
t
e
s

p
r
o
b
e

3

c
a
n
d
id

a
t
e
s

assign

4

a
c
q
u
ir
e

5

r
e
s
u
lt

a
c
q
u
ir
e

5

r
e
s
u
lt

r
e
s
u
lt

6

Abbildung 2.60: Systemarchitektur und Zusammenspiel der Komponen-
ten für die Bearbeitung einer Co-Reservierungsanfrage.

Danach muss diese Zuweisung umgesetzt werden, d. h., entweder alle oder keine
Ressource wird allokiert (Schritt °).
Das Zuweisungsproblem kann mit Optimierungsverfahren gelöst werden. Wir ha-
ben sowohl ganzzahlige [19] als auch binäre Modelle [20] implementiert und deren
Eignung evaluiert. Da selbst sehr kleine Instanzen der ganzzahligen Modelle sehr
lange Lösungszeiten benötigen und die Ausdrucksstärke gering ist, eignen diese
sich nur in wenigen Spezialfällen. Die Aussage bezüglich des Rechenaufwandes
gilt im Grunde auch für binäre Modelle. Allerdings lassen sich bei diesen ge-
ringere Laufzeiten erzielen, wenn die möglichen Werte der Startzeit, Dauer und
Dienstgüte eingeschränkt werden. Genauer betrachtet bieten diese Binärmodel-
le eine einfache Möglichkeit, einen Kompromiss zwischen Rechenaufwand und
Auflösungsgenauigkeit zu finden. Abbildung 2.61 stellt die Lösungszeiten eines
Binärmodells für eine Co-Reservierung in dem folgenden Szenario dar:

Reserviere 16 Prozessoren einer IBM p690, 32 Prozessoren eines PC-Clusters,
eine 1 Gbit/s Netzwerkverbindung zwischen diesen, jeweils für sechs Stun-
den zwischen 6 Uhr, 12.12.2008 und 6 Uhr, 15.12.2008. Diese Reservie-
rungen müssen zur selben Zeit beginnen. Weiterhin wird eine Reservierung
einer Visualierungsressource für zwei Stunden benötigt. Diese Reservierung
soll vier Stunden nach der Reservierung der IBM-Ressource beginnen. Für
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Abbildung 2.61: Lösungszeiten (vertikale Achse) eines Binärmodells für
unterschiedliche Auflösungsgenauigkeiten (horizontale Achse) und Anzahl
von wählbaren Ressourcen (Kurven).

dieselbe Zeit wird eine Netzwerkverbindung mit 100 Mbit/s zwischen der
IBM und der Visualisierungsressource benötigt.

Verteiltes Datenmanagementsystem ZIB-DMS

Bearbeitet von: Florian Schintke, Monika Moser, Christian von Prollius, Alex-
ander Reinefeld, Thorsten Schütt, Roland Tuschl

Kooperative Forschung an verteilten Standorten gewinnt immer mehr an Be-
deutung. Das zeigen sowohl anwendungsorientierte Grid-Projekte, wie C3Grid,
AstroGrid und MediGrid als auch Infrastrukturprojekte wie XtreemOS oder DGI-
2. Derzeit greift die Industrie das Thema Grid Computing mit dem Begriff des
Cloud Computing auf.
Werkzeuge für einen einfachen Umgang mit vielen verteilten Daten, wie sie in
Grid-Umgebungen auftreten, und der Möglichkeit, diese Daten individuell zu an-
notieren und anhand von Annotationen wieder zu suchen und zu finden, existieren
bisher kaum. Die Nutzung verteilter Systeme erfolgt sehr häufig „von Hand“ oder
mit anwendungsspezifischen Einzellösungen.
Unser Forschungsprototyp ZIB-DMS („ZIB Distributed Data Management Sy-
stem“), an dem wir neue Lösungsmöglichkeiten in diesem Bereich untersuchen,
realisiert hierfür eine globale Sicht auf verteilte Daten, ermöglicht transparente
Datenübertragungen, Management von Replikaten und unterstützt eine flexible
Datenorganisation und Annotation. Genutzt werden kann das System wie ein
übliches Dateisystem. Änderungen an den Anwendungsprogrammen sind nicht
erforderlich.
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Im Rahmen der Diplomarbeit „Ein Userspace-Dateisystem zur Verwaltung von
Grid-Daten“ von Roland Tuschl haben wir eine FUSE-Schnittstelle für ZIB-DMS
realisiert, um Nutzern das einfache Mounten des Systems zu ermöglichen. Ähnlich
der NFS-Schnittstelle wird Nutzern die erweiterte Funktionalität des ZIB-DMS
über die Dateisystemsicht zur Verfügung gestellt. Vergleichende Leistungsmes-
sungen der verschiedenen Systemschnittstellen und Softwareebenen des Systems
ergaben einen geringen Overhead durch die FUSE-Schnittstelle. Ausschlagge-
bend für die Gesamtleistung des Systems ist die Leistung des Metadatenkatalogs.
Im Vergleich zur bisherigen NFS-Schnittstelle stellt die implementierte FUSE-
Schnittstelle insbesondere bei entferntem Datenzugriff eine höhere Leistung zur
Verfügung.

GRIDCHEM – Grid Computing in Chemistry

Bearbeitet von: Thomas Steinke, Michael Peick
Kooperationspartner: ETH Zürich, Schweiz; University of Cambridge, Impe-
rial College London, Vereinigtes Königreich; Universität Kopenhagen, Schweden;
FAU Erlangen-Nürnberg; Universidad de Sevilla, Spanien
Förderung: European Science Foundation (ESF)

Die Arbeiten der von uns geleiteten Arbeitsgruppe „Computational Chemistry
Workflows and Data Management“ in der COST Action D37 haben sich in 2008
auf zwei Schwerpunkte konzentriert:

• Interoperabilität durch Einführung von Datenstandards in Simulationspa-
keten und -Workflows, sowie

• Entwurf und Implementierung von Datenrepositorien für physiko-chemische
Moleküldaten.

In der Gruppe von Peter Murray-Rust (Unilever Centre for Molecular Science
Informatics, Cambridge, UK) werden Technologien und Werkzeuge zur Gewin-
nung und Repräsentation chemischer Informationen entwickelt, beispielsweise die
Chemical Markup Language CML. Gemeinsam mit der Cambridger Gruppe ha-
ben wir das quantenchemische Simulationspaket VAMP (Universität Erlangen)
um die Fähigkeit erweitert, Simulationsergebnisse im CompCML, einer Unter-
menge von CML, zu repräsentieren. Dazu haben wir auf der Basis des FOX API
(Cambridge) eine Software-Schicht für Simulationsprogramme der molekularen
Quantenchemie definiert und implementiert. Somit kann VAMP jetzt in belie-
bigen, CML-basierten quantenchemischen Workflows als Datenerzeuger genutzt
werden.
Für den Aufbau eines Datenrepositoriums wurde im nächsten Schritt ein VAMP-
Dictionary automatisch aus einem Pool von Simulationen mittels Golem (Cam-
bridge) erzeugt. Mithilfe des VAMP-Dictionaries ist eine semantische Aufberei-
tung und Suche in künftigen Ergebnissen aus VAMP-Rechnungen möglich.
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Unsere Erfahrungen in diesem COST-Projekt konnten wir für den Projektantrag
„MoSGrid“ zum 3. D-Grid Call einbringen.
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2.2.12 Massiv-parallele Systeme

Aktuelle Höchstleistungsrechner enthalten häufig zehn- bis hunderttausend Pro-
zessoren (der HLRN-II hat ca. 25,000 CPUs) und haben in der Regel eine Lei-
stungsaufnahme von mehreren Megawatt. Aus Sicht der Betreiber sind die Kosten
für Strom und Klimatisierung kaum noch zu finanzieren während es aus Sicht
der Anwender immer schwieriger wird, die zur Verfügung stehenden Prozesso-
ren sinnvoll zur Leistungssteigerung der Anwendungsprogramme zu nutzen. Im
Zuge des so genannten Green Computing rücken daher Hardware-Beschleuniger
und alternative Speichertechnologien immer mehr in den Vordergrund. Unser For-
schungsinteresse liegt in der effizienten Nutzung dieser modernen Technologien für
das Höchstleistungsrechnen. Wir analysieren die Kerne besonders rechenzeitauf-
wendiger Berechnungen und versuchen, die Algorithmen so zu verändern, dass sie
effizient auf Hardware-Beschleunigern ausgeführt werden können. In der Speicher-
technologie entwickeln wir Methoden, Flash-Speicherkomponenten in Form von
RAID-Systemen miteinander zu koppeln, um sehr große SAN-Speichersysteme
mit geringer Zugriffszeit und hohem Datendurchsatz zu erhalten. Ein weiterer
wichtiger Forschungsschwerpunkt ist die proaktive Modellierung von Systemen.
Mittels Datamining-Methoden sind wir in der Lage, den optimalen Zeitpunkt von
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Serverneustarts zu berechnen, so dass einerseits kein kritischer Betriebszustand
(z. B. durch Speicher-Lecks) eintritt und andererseits die Leistungsverluste durch
Neustarts minimiert werden.

Effiziente Nutzung von Hardware-Beschleunigern

Bearbeitet von: Thomas Steinke, Thorsten Schütt, Sebastian Borchert, Michael
Peick, Johannes Bock
Kooperationspartner: OpenFPGA Inc., North-Carolina State University (USA),
Queens University Belfast (UK)

Seit einigen Jahren werden – mit wenigen Ausnahmen – Rechnersysteme aus
Standardprozessoren und -speichersubsystemen aufgebaut. Aufgrund der damit
einhergehenden Einschränkungen hinsichtlich der erreichbaren Anwendungsre-
chenleistung, den Anforderungen an Leistungsaufnahme und Kühlung und nicht
zuletzt des Platzbedarfs rücken seit einigen Jahren verstärkt alternative Techno-
logien in das Zentrum des Interesses. Der künftige Leistungsbedarf kann nicht al-
lein durch Standard-Prozessorkerne und heutige Speichertechnologien abgedeckt
werden.
Wir untersuchen verschiedene Hardware-Beschleunigertechnologien wie FPGA
(SGI RASC RC100), GP-GPU (NVidia), SIMD-FP-Arrays (ClearSpeed) und
Cell Broadband Engine (CBE) hinsichtlich ihrer Eignung für verschiedene An-
wendungsszenarien aus dem Umfeld des HPC und Enterprise Computing. Dazu
betreiben wir in unserer Arbeitsgruppe Systeme mit FPGAs (SGI Altix RC100)
und ClearSpeed CSX e620-Karten. Im Rahmen von Kooperationen habe wir Zu-
gang zu GP-GPU- und CBE-Systemen.
Zur Illustration des Leistungspotentials von Hardware-Beschleunigern seien die
effektiven Durchsatzraten der Reed-Solomon-Fehlerkorrektur auf verschiedenen
Platformen vorgestellt [3]. In Abb. 2.62 sind die mit je einem Beschleuniger-
Chip erzielten maximalen Reed-Solomon-Durchsatzraten zusammengestellt, die
neben der Kernel-Verarbeitung auch den Aufwand für den Datentransfer zwi-
schen Host-Speicher und Beschleuniger berücksichtigen. In der implementierten
(5,3)-Reed-Solomon-Fehlerkorrektur werden jeweils aus fünf Datenblöcken des
Eingabestroms drei Redundanzdatenblöcke erzeugt. Als Beispiel eines datenin-
tensiven Verfahrens reflektieren die dargestellten Durchsatzraten sowohl die Ver-
arbeitungsleistung der Beschleuniger als auch die I/O-mäßige Ausgewogenheit
der Integration der Beschleuniger in das Host-System.
Im Vergleich zu einem x86-Xeon-Core (3 GHz, 1333 MHz FSB) kann mit einem
CellBE-Prozessor auf 6 SPUs (Playstation 3) eine fast fünffache und mit einem
FPGA Xilinx Virtex4 LX200 (100 MHz, SGI RC100, NUMAlink) eine dreifache
Durchsatzleistung erzielt werden. Die für Gleitkommaoperationen vorteilhafte-
ren Technologien wie ClearSpeed SIMD e620-Prozessoren und Nvidia GP-GPUs
sind für diesen Anwendungsfall aufgrund der unausgewogenen Anbindung an den
Hauptspeicher des Hosts via PCIe-Bus stärker benachteiligt.
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Reed-Solomon-Fehlerkorrektur:
Beschleuniger-Chips im Vergleich
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Abbildung 2.62: Reed-Solomon-Fehlerkorrektur auf Hardware-
Beschleuniger-Chips: Erzielte effektive Durchsatzraten (in MByte/s) für die
(5,3)-Reed-Solomon-Fehlerkorrektur bei Nutzung eines Beschleuniger-Chips
im Host-System.

In Zusammenarbeit mit Prof. Frank Müller (Alexander von Humboldt-Gast-
professor am ZIB, 2007-2008) haben wir begonnen, für ein breites Spektrum von
Anwendungskerneln mögliche Parallelisierungsmodelle und -strategien zu unter-
suchen. Dabei berücksichtigen wir den Aufwand der Implementierung sowie die
erzielte Leistung systematisch unter dem Blickwinkel verschiedener Metriken.

Parallele fehlertolerante Datenspeicherung mit Solid State Technologie

Bearbeitet von: Kathrin Peter

Flash-Speicher ist nicht-flüchtiger, elektronisch wiederbeschreibbarer Speicher,
welcher die gespeicherten Informationen ohne Energiezufuhr beibehält. Diese
Speichertechnologie ist schon seit längerer Zeit z. B. für USB-Sticks im Einsatz,
wird aber zunehmend interessanter als Alternative zu herkömmlichen magneti-
schen Festplatten. Aktuelle Solid State Disks (SSDs) benutzen Flash-Speicher
und können direkt magnetische Festplatten in Computern ersetzen. Sie haben
die Vorteile eines schnellen Zugriffs, leisen, energieeffizienten Betriebs und höhe-
re Robustheit ohne sich bewegende mechanische Teile. Nachteilig ist zum einen
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der höhere Preis und vor allem die begrenzte Anzahl Lösch-/Schreibzyklen, die
eine Speicherzelle überleben kann. Da das Wiederbeschreiben von Blöcken nicht
nur begrenzt ist, sondern auch bedeutend länger dauert als gewöhnliche Lese-
und Schreiboperationen, wird ein Flash Translation Layer eingeführt, der den
logischen Adressen physikalische Adressen auf dem Flash-Speicher zuordnet.
Wir untersuchen die Auswirkungen eines parallelen Betriebs von Solid State
Disks, ähnlich einem RAID-System, bei dem die Zugriffsbandbreite auf die einzel-
nen Speicher aggregiert wird und zusätzliche Redundanz gegen den Ausfall einzel-
ner Speicher eingeführt wird [6]. Durch die zusätzliche Speicherung redundanter
Daten werden weitere Lösch-/Schreibzyklen eingeführt, die in geeigneter Weise
über die Zellen zu verteilen sind, um eine schnelle Abnutzung zu vermeiden. Die
redundanten Blöcke können wiederum die Lebenszeit des gesamten Speichers ver-
längern, indem Daten bereits abgenutzter Blöcke wiederherstellbar sind. Neben
der Verteilung auf die Speicher werden die Eigenschaften ausfalltoleranter Codes
bezüglich ihrer flexiblen Verwendung und der Definition von Redundanzschemen
abhängig vom Speichersystem und dessen Anforderungen [7], untersucht.

Proaktive Modellierung von Systemen für Höhere Zuverlässigkeit und
Performance

Bearbeitet von: Artur Andrzejak, Marcus Lindner
Kooperationspartner: UPC Barcelona, Spanien; University of Coimbra, Por-
tugal; INRIA, Frankreich; UC Berkeley, USA

Die proaktive Modellierung hat eine möglichst frühe Erkennung der Änderungen
in Systemen und ihren Betriebszuständen zum Ziel. Zwei Faktoren bestimmen
dabei die Nützlichkeit eines derartigen Verfahrens: die Korrektheit der Modelle
sowie der Zeitabstand zwischen dem Ereignis und dessen Erkennung. Bei dem
letzten Faktor strebt man ein möglichst großes Zeitinterval zwischen der Vorher-
sage und der Änderung bei den prediktiven Verfahren, und eine möglichst geringe
Latenzzeit bei den Detektionssystemen an. Die Frühzeitigkeit des Erkennens hat
große Bedeutung für das effiziente Management bei einer Vielzahl von Szenarien.
So erlaubt sie bei kritischen, hochzuverlässigen Systemen präventive Maßnahmen
(wie Daten- und Prozesstransfer) ggf. noch vor dem Eintreten eines Totalausfalls.
Die vorzeitige Erkennung von Laständerungen bei großen, verteilten Systemen
(Cluster oder Grids) erleichtert das Scheduling und kann Crashes durch Über-
last verhindern. Weiterhin kann die proaktive Modellierung benutzt werden, um
(probabilistisch) hohe Verfügbarkeit von Gruppen an Ressourcen zu garantieren,
die individuell sehr unzuverlässig (im Sinne der Verfügbarkeit) arbeiten – eine
scheinbar unmögliche Aufgabe.
Die Arbeit in diesem Bereich umfasst die Fortführung des Themas „Software
Aging“, das zusammen mit den Kollegen aus der University of Coimbra und UPC
Barcelona untersucht wird. Dieses Phänomen führt durch eine Akkumulierung
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Abbildung 2.63: Der tatsächliche Leistungsverlust (gestrichelte Linie) eines
Applikationsservers unter Software Aging lässt sich ausreichend genau durch
nicht-intrusives Messen (durchgezogene Linie) nachbilden.

von Zustandsfehlern (insbesondere Speicherverlusten) zu einer Verminderung der
Anwendungsleistung oder zu einem vollständigen Funktionsausfall. Leider sind
die zugrundeliegenden Softwarefehler schwer zu identifizieren; desweiteren wer-
den häufig Dienste betroffen, die lange Laufzeiten ohne Neustart aufweisen, z.
B. Webserver. Beide Faktoren bewirken, dass eine effektive Beseitigung dieses
Problems von hoher wirtschaftlicher Bedeutung ist.
In diesem Jahr wurde der Aspekt des nicht-intrusiven Messens und Modellie-
rens des Leistungsverlustes bei Applikationsservern angegangen. Es wurde ein
Verfahren [2] vorgeschlagen, bei dem kleine Proben (Gruppen von Anfragen mit
hoher Frequenz) benutzt werden, um den Fortschritt des Leistungsverlustes bei
laufendem Betrieb zu messen, siehe Abb. 2.63. Auf diesen Messungen wurden
anschließend Klassifikationsalgorithmen trainiert, um die künftige Leistung eines
solchen Applikationsservers in einem kurzen Zeitintervall vorherzusagen. Diese
Vorhersagen dienen in einem Anwendungsfall dazu, einen Systemoperator vor ei-
nem bevorstehenden Ausfall zu warnen oder den Server automatisch durch einen
Restart zu „verjüngen“ (rejuvenate).
Eine weitere Zusammenarbeit in diesem Bereich betrifft die Erstellung eines Test-
beds für die Durchführung von Software- Aging-Experimenten. Die im Rahmen
eines Gastaufenthaltes einer Kollegin aus UPC Barcelona erstellte Software [5]
ermöglicht es, komplexe Versuche zu konfigurieren und semi-automatisch durch-
führen zu lassen. Dabei werden zugleich mehrere Rechner als simulierte Clients
verwendet, um auf kontrollierte Weise die Last für einen Applikationsserver zu
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Abbildung 2.64: Die Wahrscheinlichkeit der kollektiven Verfügbarkeit einer
Gruppe von SETI@home Hosts liegt über 95% bei einer Redundanz der
Gruppengröße von ca. 30% (Hosts mit hoher Vorhersagbarkeit).

erzeugen.
Das zweite Thema der proaktiven Modellierung zielt auf die Bereitstellung der
Verfügbarkeit in Pools von unzuverlässigen Ressourcen wie die Hosts (Rechner),
die für das SETI@home-Projekt von Privatanwendern zur Verfügung gestellt wer-
den. Durch Zusammenarbeit mit dem BOINC/SETI@home-Team von UC Ber-
keley konnten langfristige Aufzeichnungen der Verfügbarkeit von über 112.000
SETI@home-Hosts für die Studien gewonnen werden. In der ersten Arbeit [4]
wurden Clusteringmethoden verwendet, um Gruppen von Rechnern zu finden,
in der die wöchentliche periodische Verfügbarkeit korreliert. Solche Cluster er-
lauben es, parallele Anwendungen auszuführen, bei denen die verteilten Knoten
untereinander kommunizieren, was die zeitgleiche Verfügbarkeit der beteiligten
Ressourcen erfordert. Unsere Studie zeigte u.a., dass in den untersuchten Daten
mindestens fünf solche Cluster existieren, mit Größen von 1440 bis über 22000
Rechnern. Damit scheint es möglich zu sein, innerhalb von Pools unzuverlässiger
Ressourcen auch parallele Anwendungen mit Kommunikation laufen zu lassen –
heutzutage werden in solchen Umgebungen ausschließlich naiv parallele (emba-
rassingly parallel) Anwendungen ausgeführt.
Die Daten aus dem SETI@home-Projekt wurden für eine weitere Studie verwen-
det, bei der untersucht wurde, inwieweit man eine hohe kurzzeitige Verfügbarkeit
der Ressourcen in solchen Pools garantieren kann [1]. Dabei wurden statistische
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Abbildung 2.65: Die kollektive Verfügbarkeit einer Gruppe von
SETI@home-Hosts mit niedriger Vorhersagbarkeit kann nur mit einer unzu-
reichenden Wahrscheinlichkeit (ca. 80 %) garantiert werden, auch bei hoher
Redundanz der Gruppengröße.

Methoden und Techniken des maschinellen Lernens eingesetzt, um die Verfügbar-
keit einzelner Hosts innerhalb der nächsten Stunden vorherzusagen. Während die
Verfügbarkeit individueller Ressourcen auch mit diesen Verfahren nicht gewähr-
leistet werden kann, gibt sie eine probabilistische Garantie, dass mindestens N
Hosts einer spezifizierten Gruppe von R Hosts (mit R > N) die nächsten Stunden
„überlebt“; dabei werden die Mitglieder der Gruppe gemäß der Vorhersagen aus-
gewählt. Das Zutreffen dieser Bedingung („Überleben“ von mindestens N Hosts)
wird als die kollektive Verfügbarkeit (collective availability) bezeichnet. Die Ar-
beit [1] untersuchte, wie die Wahrscheinlichkeit der kollektiven Verfügbarkeit von
der Redundanz (R − N)/N der Gruppengröße abhängt, siehe Abb. 2.64. Dabei
zeigte sich, dass es sehr wesentlich ist, ob bei einem Host die Vorhersagen der
Verfügbarkeit zuverlässig sind (wir sprechen von hoher Vorhersagbarkeit), oder
nicht (niedrige Vorhersagbarkeit). In dem ersten Fall reichte eine Redundanz von
30%, um die kollektive Verfügbarkeit mit einer Wahrscheinlichkeit von über 95%
zu erreichen (Abb. 2.64). Bei Hosts mit niedriger Vorhersagbarkeit konnte die kol-
lektive Verfügbarkeit mit einer Wahrscheinlichkeit von höchstens 80% garantiert
werden, sogar bei sehr hohen Redundanzwerten von 50%, siehe Abb. 2.65.
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Kapitel 3

Wissenschaftliche Dienstleistungen

3.1 Überblick

Die Abteilung „Wissenschaftliche Informationssysteme“ befand sich im Jahr 2008
in einer Übergangsphase.
Die Ausgestaltung der strategischen Allianz des Kooperativen Bibliotheksverbun-
des Berlin-Brandenburg (KOBV) und des Bibliotheksverbundes Bayern (BVB)
hat mit dem Aufbau gemeinsamer organisatorischer Strukturen und Arbeitsgrup-
pen, dem Beginn erster gemeinsamer Entwicklungsprojekte und der Migration
einer ersten Pilotbibliothek (EUV Frankfurt/Oder) in den Katalog der gemein-
samen Verbunddatenbank konkrete Formen angenommen.
Im Math-Net-Projekt lag der Schwerpunkt auf der Gründung, Einrichtung und
dem „Betrieb“ eines neuen elektronischen Journals, Mathematical Programming
Computation (MPC) in Kooperation mit der Mathematical Programming Society
(MPS) und dem Springer-Verlag. Mit einem weiteren Vorhaben mit Pilotcharak-
ter (MG’60) bereitete sich das Math-Net-Projekt auf die Aufgabe vor, Dokumente
und Videos aus Seminaren, Workshops und Vorlesungen nachträglich im Internet
zur Verfügung zu stellen.
Das Museumsprojekt legte den Schwerpunkt seiner Arbeiten auf die Entwicklung
und Einrichtung von Strukturen und Diensten zum Austausch und zum Teilen
von Formaten und Daten des Museumsbereiches (Publikationsformat „Museum-
DAT“ und Online-Plattform „museumsvokabular.de“) im Rahmen der Fachgruppe
Dokumentation im Deutschen Museumsbund.

Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg: Der Aufbau einer gemein-
samen Verbunddatenbank zweier Bibliotheksverbünde ist außerordentlich arbeits-
intensiv und wird auch das Jahr 2009 noch voll in Anspruch nehmen. Der Schwer-
punkt der Arbeiten liegt dabei auf der Migration der SISIS- und der Aleph-
Bibliotheken des KOBV, die jeweils durch Pilotbibliotheken erkundet und vor-
bereitet werden. Im November 2008 hat die SISIS-Bibliothek der EUV-Frankfurt
(Oder) diese Migration als erste „KOBV-Pilotbibliothek“ erfolgreich abgeschlos-
sen.
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Im Entwicklungsbereich wurden nach Gründung eines gemeinsamen BVB/KOBV-
Fachbeirates zwei Projekte definiert und begonnen:

• Literaturverwaltung zur Verbesserung des Datenaustausches zwischen Bi-
bliothekskatalogen

• Rechtemanagement unter Einsatz von Shibboleth

von denen das erste bereits erfolgreich abgeschlossen werden konnte.
Parallel dazu hat die KOBV-Zentrale eine Reihe vonApplication-Service-Providing-
Diensten eingesetzt, die an dieser Stelle nur stichwortartig aufgezählt sind:

• Automatisierte Fernleihe/Online-Fernleihe
• Opus- und Archivierungsdienste für Publikationsserver
• Hosting-Service für virtuelle Fachverbünde
• Hosting-Service für KOBV-Portal/Konsortialportal/Open Linking-Dienste
• „Verde“-Rechtemanagement der Firma Ex Libris
• Hosting für lokale Applikationen auf der Basis virtueller Server

Im Entwicklungsbereich hat die KOBV-Zentrale:

• den KOBV-Volltextserver für lizenzierte Zeitschriftenartikel und frei zugäng-
liche Dokumente

• dazu ein Rechtemanagement ReMaS
• die Library Search Engine ALBERT im Wissenschaftspark Albert Einstein

weiterentwickelt und betrieben. Näheres (und Genaueres) dazu findet sich im
Abschnitt 3.2.1 Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV).

Math-Net und Computeralgebra: Das Math-Net versteht sich heute als Koordi-
nierungsstelle der IuK-Aktivitäten der Mathematik in Deutschland, die dazu mit
der Fachgruppe „Information und Kommunikation“ der Deutschen Mathematiker-
Vereinigung (DMV) und der Österreichischen Mathematischen Gesellschaft
(ÖMG) zusammenarbeitet und deren jährlich stattfindendes Minisymposium sie
ausgestaltet. Ferner wurde der WEB-Server der Fachgruppe auf der Basis eines
Content-Management-Systems neu aufgelegt. Die Arbeitsgruppe verfolgt nach
wie vor das Ziel, Prototypen von für die Mathematik relevanten Suchmaschinen
zu evaluieren und zu betreiben.
Eine sehr kleine Arbeitsgruppe kooperiert in einem internationalen Netzwerk un-
ter der Leitung von Antony C. Hearn bezüglich der weiteren Maintenance und
Anwendung des Computeralgebrasystems REDUCE.

Weiteres zum Museumsprojekt: Das Museumsprojekt arbeitet mit einer Vielzahl
von größeren und kleineren Museen in Deutschland und in enger Kooperation mit
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dem Institut für Museumsforschung (IfM) und der Fachgruppe Dokumentation
des Deutschen Museumsbundes sowie dem CIDOC (International Committee for
Documentation of the International Council of Museums) an der Definition, der
Vermittlung und Verbreitung international anerkannter Standards im Museums-
bereich. Diese Aufgabe zielt auf die Vereinheitlichung und Standardisierung des
Vokabulars, der Metadaten und eines korrespondierenden Austauschformates ab,
die – anders als etwa im Bibliotheksbereich – breit gefächert und tief gestaffelt
sind. Museumsobjekte sind von ausgesprochen heterogener Natur.
Dabei orientiert sich das Museumsprojekt einerseits an konkreten Lösungen der
Organisation der Inventarisierung, andererseits aber auch an theoretischen Kon-
zepten und Standards des CIDOC, das eine Domainontologie für Museen ent-
wickelt. Das von der Arbeitsgruppe erstmals im Jahr 2007 publizierte Daten-
austauschformat „MuseumDAT“ wird inzwischen von mehreren Museen ebenso
genutzt, wie die im Berichtszeitraum freigegebene Online-Plattform „museums-
vokabular.de“.
Basissoftware für alle diese Inventarisations- und Standardisierungsprojekte ist
das von der britischen Museum Documentation Association (MDA) entwickelte
und jetzt vom ZIB fortgeschriebene Datenbanksystem GOS.

3.2 Schwerpunkte

3.2.1 Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg

Bearbeitet von: Pascal-Nicolas Becker (seit 01.01.2008), Agnieszka Brockmann
(bis 31.08.2008), Hildegard Franck, Martin Grötschel, Karin Herm (bis 30.09.2008),
Uta Kaminsky (FAK), Anja Kammel (FAK), Renate Kraft, Monika Kuberek,
Monika Lill, Stefan Lohrum, Joachim Lügger, Gunar Maiwald, Wolfgang Peters-
Kottig (seit 01.11.2008), Raluca Radu, Beate Rusch, Sascha Szott (seit 01.11.2008),
Sibylle Volz
Kooperationspartner: Bibliotheken aus der Region Berlin-Brandenburg,
Friedrich-Althoff-Konsortium e.V. (FAK)
Förderung: Senatskanzlei Berlin – Kulturelle Angelegenheiten, Ministerium für
Wissenschaft, Forschung und Kultur des Landes Brandenburg, Deutsche For-
schungsgemeinschaft (DFG)

Die Ausgestaltung der Strategischen Allianz, die der Kooperativer Bibliotheksver-
bund Berlin-Brandenburg (KOBV) und der Bibliotheksverbund Bayern (BVB)
im Dezember 2007 abgeschlossen haben, hat im Laufe des Jahres 2008 konkre-
te Formen angenommen. Ein Kernpunkt der Kooperation ist die Durchführung
gemeinsamer Entwicklungsprojekte, wobei der Entwicklungsbereich der KOBV-
Zentrale angegliedert ist. Ein weiterer Schwerpunkt ist der Aufbau einer gemein-
samen Katalogisierungsdatenbank, die vom BVB betrieben wird. Gleich mit Be-
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ginn des neuen Jahres haben die beiden Verbünde mit dem Aufbau der organisato-
rischen Strukturen zur künftigen Zusammenarbeit begonnen und die grundlegen-
de Kommunikationsstruktur – Arbeitsgruppen, Mailinglisten, Wiki, regelmäßige
Sitzungstermine und Telefonkonferenzen – zwischen den beiden Verbünden ab-
gestimmt. Der in der Vereinbarung vorgesehene, mit jeweils vier Vertretern aus
dem BVB und aus dem KOBV besetzte Fachbeirat zur Definition und fachlichen
Begleitung der gemeinsamen Entwicklungsprojekte wurde im 1. Quartal 2008
eingesetzt. Zum Jahresende 2008 sind die Strukturen etabliert und haben sich
bewährt, so auch die Vertretung des KOBV in insgesamt vier BVB-Gremien, die
sich mit Formal- und Sacherschließung bzw. systemspezifischen Fragen beschäf-
tigen. Das Fazit nach dem ersten Jahr der Kooperation ist positiv: Im November
2008 wurde der gemeinsame Katalog eröffnet und im Dezember 2008 das erste
gemeinsame Entwicklungsprojekt planmäßig abgeschlossen.
Der sehr arbeitsintensive Aufbau der gemeinsamen Verbunddatenbank von BVB
und KOBV, der auf KOBV-Seite unter Federführung der KOBV-Zentrale durch-
geführt wird, hat im Betriebsbereich der KOBV-Zentrale während des gesamten
Jahres 2008 in hohem Maße Personalkapazitäten gebunden. Aus dem KOBV ka-
talogisieren künftig die staatlichen wissenschaftlichen Universalbibliotheken (d. h.
Universitäts-, Hochschul- und Fachhochschulbibliotheken) zusammen mit den
BVB-Bibliotheken in die gemeinsame Datenbank, deren Basis der BVB-Verbund-
katalog bildet. Die Migration der Kataloge der KOBV-Bibliotheken hat – entspre-
chend dem mit dem BVB abgestimmten, kontinuierlich fortgeschriebenen Pro-
jektplan – im Februar 2008 begonnen und wird auch noch das gesamte Jahr
2009 in Anspruch nehmen. Das Konzept sieht die Migration von Pilotbibliothe-
ken für die eingesetzten Sisis- und Aleph-Systeme vor, anhand derer Erfahrungen
gesammelt werden sollen und das Verfahren standardisiert werden kann. Pilotbi-
bliothek für die Migration der Sisis-Bibliotheken war die Universitätsbibliothek
der Europa-Universität Viadrina Frankfurt (Oder); Pilotbibliotheken für Aleph-
Systeme, mit deren Migration planmäßig Mitte 2009 begonnen wird, sind die
Universitätsbibliotheken der Technischen Universität Berlin und der Universität
der Künste Berlin.
Nach erfolgreicher Migration hat die Europauniversität Viadrina am 12.11.08 als
erste KOBV-Bibliothek die Katalogisierung in die gemeinsame Verbunddaten-
bank aufgenommen und damit die BVB/KOBV-Datenbank zum Start gebracht.
Nach der Evaluation der Pilotmigration und der Standardisierung des Verfahrens
wird die Migration weiterer Sisis-Bibliotheken im 1. Quartal 2009 erfolgen.
Voraussetzung für die Migration aller Bibliotheken ist ein MAB-gerechter Daten-
export. Zur Evaluation von MAB-Daten aus den Bibliotheken hat die KOBV-
Zentrale ein Datenanalysewerkzeug („MABle“ – „MAB locker evaluiert“) ent-
wickelt, das im Zuge der Migrationsvorbereitungen für die Europauniversität
Viadrina erfolgreich eingeführt wurde. Zum Jahresende 2008 lagen die Migra-
tionsarbeiten insgesamt im Zeitplan. Bei den konzeptionellen Arbeiten war man
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sogar weiter als ursprünglich geplant, da keine systemspezifischen Fachkonzepte
für Sisis- und Aleph-Bibliotheken notwendig waren. Vielmehr hat sich herausge-
stellt, dass die Fachkonzepte so entwickelt werden konnten, dass sie für alle zu
migrierenden Bibliotheken gleichermaßen Gültigkeit haben, so beispielsweise das
Konzept für die Migration der Sacherschließung aller KOBV-Bibliotheken.
Auch hinsichtlich der gemeinsamen Entwicklungsprojekte haben KOBV und BVB
mit dem Jahresbeginn 2008 zügig mit den Arbeiten begonnen. Bis Mitte März
haben die Verbundzentralen der beiden Verbünde die von den zwei Entwicklern
im KOBV erarbeitete Liste mit Vorschlägen für gemeinsame Entwicklungspro-
jekte abgestimmt. Auf dieser Basis hat der BVB/KOBV-Fachbeirat in seiner
konstituierenden Sitzung Ende April 2008 zwei Projekte definiert: das Projekt
„Literaturverwaltung“ zur Verbesserung des Datenaustausches zwischen den Bi-
bliothekskatalogen und den gängigen Literaturverwaltungssystemen, dessen Lauf-
zeit bis Ende 2008 angesetzt wurde, sowie das Projekt „Rechtemanagement un-
ter Einsatz von Shibboleth“ zur Einführung des Single-Sign-On-Verfahrens (SSO)
Shibboleth zur Authentifizierung und Autorisierung für lokale Anwendungen und
Verbundanwendungen, das Ende 2009 abgeschlossen werden soll. Als methodi-
sche Herangehensweise, um den Bedarf in den Bereichen Literaturverwaltung
und Rechtemanagement in den Bibliotheken von BVB und KOBV zu ermitteln,
wurde in der ersten Stufe der Projektdurchführung eine Fragebogenaktion durch-
geführt. Auf dieser Basis wurden die in den Bibliotheken eingesetzten gängigen
Literaturverwaltungssysteme und Fehlerquellen ermittelt sowie Pilotpartner für
das Projekt „Rechtemanagement“ gefunden.
Ende 2008 wurde das Projekt „Literaturverwaltung“ planmäßig abgeschlossen,
nachdem die beiden Entwickler die von Seiten der Bibliothekssoftware bereitge-
stellten Exportmöglichkeiten optimiert, neue Anbindungen von Literaturverwal-
tungssystemen realisiert und Vorschläge zur Verbesserung der Nutzerfreundlich-
keit erarbeitet haben. Diese werden weiter vervollkommnet und den Verbundbi-
bliotheken Anfang 2009 in Form von Handreichungen mit allgemeinen Hinweisen
für ein optimiertes Angebot zur Literaturverwaltung zur Verfügung gestellt. Das
Projekt „Rechtemanagement“ lag zum Jahresende 2008 ebenfalls im Zeitplan. Die
beiden Entwickler stehen seit Juli 2008 in Kontakt mit dem DFN-Verein, der das
Verfahren in der Bundesrepublik koordiniert. Sie haben eine Testumgebung ein-
gerichtet und bis zum Jahresende in Zusammenarbeit mit dem DFN-Verein erste
Pilotanwendungen spezifiziert.
Im Rahmen ihrer Funktion als regionaler Dienstleister für die Bibliotheken hat
die KOBV-Zentrale ihre ASP-Dienste (Application Service Providing) im Jahre
2008 weiter ausgebaut und verbessert:

• Die Zahl der Bibliotheken, die am ASP-Dienst „automatisierte Fernleihe/
Online-Fernleihe“ und dem daran gekoppelten, von der KOBV-Zentrale ein-
gerichteten Abrechnungsverfahren teilnehmen, hat sich bis Ende 2008 von
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67 auf 79 Bibliotheken gesteigert (davon 49 Bibliotheken aus dem VÖB
Brandenburg). Insbesondere handelt es sich bei den neu hinzugekommenen
Einrichtungen um Institutsbibliotheken der Berliner Universitäten, die nun
direkt an dem Verfahren teilnehmen und nicht mehr, wie bislang, über ih-
re Universitätsbibliotheken. Die Zahl der KOBV-Bibliotheken, die über die
entsprechenden lokalen Voraussetzungen verfügen und ihren Benutzern die
Online-Fernleihe anbieten, liegt unverändert bei 10 Bibliotheken.

Im Herbst 2008 ist ein DFG-gefördertes Projekt zur Implementierung ei-
nes verbundübergreifenden Informationsdienstes für Bibliotheksdaten (Bib-
Dir) angelaufen, an dem die KOBV-Zentrale gemeinsam mit zwei anderen
Verbünden – dem Hessischen Bibliotheksverbund (HeBIS) und dem Biblio-
thekszentrum Baden-Württemberg (BSZ) – beteiligt ist. Das auf zwei Jahre
angelegte Projekt verfolgt das Ziel, eine innovative, an internationalen Stan-
dards orientierte technische Infrastruktur für Bibliotheksadressdaten aufzu-
bauen. Als Hintergrunddienst für die in Verbünden und Bibliotheken ein-
gesetzten Dienste soll eine Anfrage an BibDir nicht nur Bibliotheksadress-
datensätze, sondern detaillierte, für die automatisierten Dienste notwendige
bibliotheks- und bibliothekssystembezogene Daten liefern. Am Beispiel der
verbundübergreifenden Fernleihe reicht dies von der Steuerung der verbund-
internen und verbundübergreifenden Leitwege (Auffinden möglicher und zu-
lässiger Lieferbibliotheken für eine Fernleihbestellung, Ermittlung von zu-
sätzlichen Fernleihdiensten und Ansprechpartnern), über die Unterstützung
im Bereich Formulardruck und Rechnungswesen (zentrale Datenbasis zur Er-
zeugung elektronischer Begleitschreiben, Unterstützung von Abrechnungs-
vorgängen und Mahnwesen) bis zum Einsatz von BibDir beim Dokumen-
tenversand.

• Den ASP-Dienst „Opus- & Archivierungsdienste“, in dessen Rahmen die
KOBV-Zentrale eine konsortiale Opus-Instanz betreibt, nutzten Ende 2008
14 Publikationsserver im Produktivbetrieb, vier weitere sind im Testbetrieb.

Im Juli 2008 wurde ein DFG-Projekt zur Erweiterung der Opus-Funktiona-
litäten genehmigt, an dem sich die KOBV-Zentrale gemeinsam mit weite-
ren Partnern beteiligt. Ziel des Projektes ist es, das Institutional Repo-
sitory Software-Paket Opus im Hinblick auf seine Einbindung in nationa-
le und internationale OA(Open Access)-Netzwerke, auf die Anbindung an
Forschungsdatenbanken bzw. Forschungsinformationssysteme (Current Re-
search Information Systems (CRIS)) sowie für die Verknüpfung in OPUS
gespeicherter Dokumente mit Primärdaten zu optimieren. Insgesamt soll
Opus dahingehend erweitert werden, dass es auch als Instrument zur Verwal-
tung hochschul- bzw. forschungsbibliografischer Metadaten eingesetzt wer-
den kann. Die Erweiterungen sollen in die nächsthöhere Version Opus 4
einfließen, deren Freigabe nach Beendigung des einjährigen DFG-Projektes
für Herbst 2009 geplant ist.
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• Im ASP-Dienst „Hosting-Service für Virtuelle Fachverbünde“ laufen die drei
Verbungkataloge: VK Film, VK Judaica und VK Noten routinemäßig. In
Zusammenarbeit der KOBV-Zentrale mit den beiden Filmportalbetreibern
wird der VK Film, der fast vollständig die Bibliotheken mit bedeutendem
Filmbestand nachweist, als Rechercheinstrument in den zwei bedeutendsten
deutschen Filmportalen eingesetzt: im „filmportal.de“ zur Suche nach Lite-
ratur zu bestimmten Filmen, Regisseuren, usw. sowie – seit 2008 – in der
neu aufgebauten Virtuellen Filmbibliothek „medien buehne film“, zur Suche
nach Filmen und Filmliteratur.

• Im ASP-Dienst „KOBV-Portal/Konsortialportal/Open-Linking-Dienste“ hat
die KOBV-Zentrale die Ergebnisse des BVB/KOBV-Projektes „Literatur-
verwaltung“ direkt nachnutzen können und im Herbst 2008 funktionale Ver-
besserungen implementiert: Künftig werden – zusätzlich zu dem bereits im-
plementierten Literaturverwaltungsprogramm EndNote – auch Zotero und
RefWorks unterstützt.

• Im Juni 2008 konnte die Freie Universität Berlin „Verde“, das neue Electronic
Rights Management System der Firma Ex Libris, das die KOBV-Zentrale
im Rahmen eines ASP-Dienstes betreuen wird, in Betrieb nehmen. Damit
konnte das von Ex Libris auf Druck der Kunden im Sommer 2007 aufgesetzte
Implementation Partner Program, in dessen Rahmen – unter Beteiligung
von FAK, FU Berlin und KOBV-Zentrale – die fehlenden Funktionalitäten
implementiert wurden, mit positivem Ergebnis beendet werden. Das FAK,
das Verde ebenfalls beschafft hat, bringt im Zuge der neuen Vertragsrunde
mit den Verlagen seit Herbst 2008 nach und nach die neuen Verträge in
Verde ein.

• Der neue ASP-Dienst „Hosting-Service für lokale Applikationen“, den die
KOBV-Zentrale seit 2007 auf der Basis virtueller Server anbietet, wurde
2008 erstmals in Anspruch genommen. Im Rahmen dieses Dienstes stellt die
KOBV-Zentrale Server und die notwendige Peripherie-Software zur Verfü-
gung, während sich die Bibliothek selbst um die Pflege der Software küm-
mert. Die Europauniversität Viadrina hat im Sommer 2008 ihre im Rah-
men eines Projektes entwickelte Applikation für die „Virtuelle Viadrina“, eine
virtuelle Rekonstruktion der früheren Universitätsbibliothek von Frankfurt
(Oder), auf dem Server eingestellt und in Betrieb genommen.1

Im Entwicklungsbereich hat die KOBV-Zentrale im Laufe des Jahres 2008 den
KOBV-Volltextserver von einem Prototypen für Archivdaten zu einem „lebendi-
gen“ Repository mit Update- und Harvesting-Prozeduren weiterentwickelt. Das
Repository umfasst neben Zeitschriftenartikeln aktuelle, frei zugängliche Doku-
mente der regionalen Publikationsserver, auf die über das OAI-PMH-Protokoll zu-
gegriffen wird. Mit dem Volltextserver verbindet die KOBV-Zentrale – analog zu

1http://avia.kobv.de/viadrina/start.html

http://avia.kobv.de/viadrina/start.html
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den Opus- und Archivierungsdiensten – gleichzeitig ein Archivierungskonzept, das
auf die Langzeitarchivierung der Daten abzielt. Für zuverlässige Datensicherungs-
und Archivierungsdienste kann sie dabei auf die gut ausgebaute und bewährte
technische Infrastruktur des ZIB zurückgreifen.
Version 2 des Volltextservers enthält – neben Funktionserweiterungen wie fach-
lichem Browsing und erweiterter Benutzeroberfläche – wesentlich mehr Content
als die bisherige Version 1. Zusätzlich zu den Archivdaten von Elsevier, Klu-
wer und Springer des FAK werden künftig auch die Zeitschriftenartikel der ACS
(American Chemical Society) über den Volltextserver angeboten. Zudem sind –
neben den Publikationen aus den regionalen Opus-Publikationsservern – in Ver-
sion 2 auch die Nachweise aus weiteren regionalen Publikationsservern, wie dem
edoc-Server der Humboldt-Universität zu Berlin und der Informationsdatenbank
Infodata-eDepot der Fachhochschule Potsdam recherchierbar.
Eine beträchtliche Erweiterung hat der Volltextserver auch aufgrund eines Ver-
trages erfahren, den die KOBV-Zentrale im August 2008 mit der Max-Planck-
Gesellschaft (MPG) über das Hosting der von der MPG lizenzierten Metadaten
und Zeitschriftenartikel aus deren Vertrag mit dem Springer-Verlag 1997-2007
geschlossen hat. Die Daten wurden – analog zu den FAK-Archivdaten und unter
Nutzung von Synergien – in den Volltextserver eingespielt, mit Lucene indiziert
und in die Backup-Prozeduren sowie das Rechtemanagement eingebunden. Nach-
dem die MPG ihren Vertrag mit Springer doch verlängern konnte, ist der MPG-
Archivserver in der KOBV-Zentrale von der MPG als Fall-Back-Lösung im Falle
des Auslaufens ihres Vertrages mit Springer vorgesehen.
Insgesamt werden mit Version 2 des Volltextservers die Volltexte von mehr als
1,5 Millionen Artikeln aus 1.800 Zeitschriften und weitere 40.000 elektronische
Dokumente aus den regionalen Publikationsservern recherchierbar sein.
Im Zuge der Entwicklungen zur Version 2 hat die KOBV-Zentrale 2008 auch das
Rechtemanagement zum Zugriff auf die lizenzierten Zeitschriftenartikel neu konzi-
piert und automatisiert. Zur transparenten Kommunikation zwischen den Lizenz-
nehmern (Bibliotheken) und Lizenzgebern (Verlagen) hat sie eine Web-basierte
Applikation „ReMaS – das Rechtemanagementsystem des KOBV-Volltextservers“
entwickelt, die zusammen mit Version 2 des Volltextservers freigeschaltet wird.
Die Applikation gewährleistet eine komfortable und transparente Handhabung
des IP-gesteuerten Rechtemanagements: Die Bibliotheken können ihre IP-Ranges
über ein Web-Frontend selbst verwalten; die Änderungen werden den Verlagen
und dem FAK automatisch mitgeteilt. Mit ihrem Service „KOBV-Volltextserver“
hat die KOBV-Zentrale im Laufe des Jahres 2008 ein beträchtliches Know-how
der Open-Source-Programmbibliothek Lucene aufgebaut. Gleichzeitig hat sie den
Grundstein gelegt für ein Langzeitarchiv lizenzierter und freier elektronischer Do-
kumente, die mittels zusammengeschalteter Lucene-Volltextindizes komfortabel
und schnell recherchiert werden können – unter Wahrung der lizenzrechtlichen
Vereinbarungen.
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Damit ist in der KOBV-Zentrale eine stabile Infrastruktur für Recherche und Ar-
chivierung aller Arten von elektronischen und digitalisierten Materialien geschaf-
fen worden, die als Kern-Infrastruktur für weitergehende Aktivitäten im Bereich
„Digitalisierung des Kulturguts“ herangezogen werden kann. Dies eröffnet für den
KOBV weiterführende Perspektiven in Zusammenarbeit mit Museen, Archiven,
Denkmalämtern und anderen Institutionen, die sich mit dem kulturellen Erbe
beschäftigen. Stichwort ist hier der Aufbau der Deutschen Digitalen Bibliothek
(DDB),
die mit Unterstützung der DFG in den kommenden Jahren im Rahmen der Eu-
ropäischen Digitalen Bibliothek (EDB)2 entstehen soll. Leider konnte die KOBV-
Zentrale den vollständigen Neuaufbau des Volltextservers auf der Basis von Lu-
cene nicht, wie geplant, bis Jahresende 2008 zum Abschluss bringen. Aufgrund
der Verzögerungen – vertragliche Unklarheiten zwischen dem FAK und ACS, die
erst in der zweiten Jahreshälfte geklärt werden konnten, fehlerhafte Datenliefe-
rungen, die umfangreiche Fehleranalysen und Anpassungen der Parser notwendig
machten, und personelle Engpässe aufgrund einer vakanten Informatikerstelle –
musste die Inbetriebnahme von Version 2 ins 1. Quartal 2009 verschoben werden.
Die zweite Lucene-Anwendung im Entwicklungsbereich der KOBV-Zentrale, die
Library Search Engine ALBERT (All Library Books, journals and Electronic Re-
cords Telegrafenberg), die die Pilotbibliothek Wissenschaftspark Albert Einstein
Potsdam (WAE) im Oktober 2007 in Betrieb genommen hat, läuft stabil und
wurde im Laufe des Jahres 2008 optimiert.3 Das Recherchetool ersetzt die Suche
im Opac des WAE und erschließt über den Opac hinaus weitere fachspezifische
Suchräume – insgesamt 12 Datenbanken (die beiden Kataloge Opac des WAE,
Zeitschriftenlisten, e-Books, bibliographische Listen, RSS-Feeds, Teile der virtu-
ellen Fachbibliothek Geo-Leo, ...), wobei die Suchergebnisse in Sekundenschnelle
angezeigt und komfortabel weiterverarbeitet werden können. Leider konnte die
für 2008 angestrebte Konzeption für einen ASP-Dienst „Library Search Engine
(LSE)“ der KOBV-Zentrale und die Entwicklung einer LSE-Standardapplikation
bis zum Jahresende 2008 nur rudimentär angegangen werden. Mit Hilfe einer Fra-
gebogenaktion wurden interessierte Bibliotheken und ihre spezifischen Wünsche
und Anforderungen ermittelt. Geplant ist nun, mit der Konzeptionierung Anfang
2009, nach der Inbetriebnahme von Version 2 des Volltextservers, zu beginnen.
Im Bereich Strategische Weiterentwicklung hat die KOBV-Zentrale im 1. Quartal
2008 mit der Implementierung des Confluence-Wiki einen weiteren Schritt zur
Verbesserung der Kommunikation und Dokumentation innerhalb des KOBV ge-
tan. Das Wiki wird für alle Services und Projekte der KOBV-Zentrale eingesetzt,
zudem für die Dokumentation innerhalb der KOBV-Zentrale. Insbesondere im
Migrationsprojekt mit seinen vielen Beteiligten hat sich das Wiki im Laufe des

2http://www.europa-web.de/europa/03euinf/07eukomm/eudigbibliothek.htm
3http://waesearch.kobv.de
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Jahres 2008 zu einem unentbehrlichen Kommunikationsinstrument entwickelt,
ermöglicht es doch die vernetzte Zusammenarbeit aller Projektbeteiligten, in-
dem sie die Projektschritte im Wiki diskutieren und gemeinsam dokumentieren.
Hervorzuheben ist darüber hinaus die außerordentlich hohe Transparenz, da alle
Beteiligten immer den gleichen Informationsstand über das Projekt und seinen
Fortschritt haben.
Das jährliche KOBV-Forum führte die KOBV-Zentrale im Juni 2008 unter dem
Motto „Kompetent – ÜberRegional – Kooperativ. Gemeinsam im KOBV die Zu-
kunft gestalten“ durch. Nachdem im Dezember 2007 die Vereinbarung zur Stra-
tegischen Allianz mit dem BVB geschlossen worden war, bot das Forum die er-
ste Gelegenheit, die Kooperation und ihre Zielsetzungen einer großen KOBV-
Öffentlichkeit vorzustellen. Erstmals waren Verbundvertreter aus dem BVB ein-
geladen und in die Vorträge einbezogen. Aus dem besonderen Anlass sprachen
der Vizepräsident des ZIB, der zuständige Staatssekretär aus dem Ministerium in
Brandenburg sowie der Stellvertretende Generaldirektor der Bayerischen Staats-
bibliothek München, Grußworte. Die Teilnehmerzahl von mehr als 100 Personen
zeigte eindrucksvoll, dass die Bibliotheken den KOBV als „ihren“ Verbund anse-
hen, dessen zukünftige Entwicklung breites Interesse findet.

3.2.2 Math-Net, MPC, IuK, MG60 und searchmath

Bearbeitet von: Wolfgang Dalitz, Martin Grötschel, Thorsten Koch, Jian Li,
Uwe Pöhle
Kooperationspartner: Committee on Electronic Information and Communica-
tion (CEIC) der International Mathematical Union (IMU), Fachgruppe „Informa-
tion und Kommunikation“ der Deutschen Mathematiker-Vereinigung/Österrei-
chischen Mathematischen Gesellschaft (DMV/ÖMG), Institut für Wissenschaft-
liche Information Osnabrück (IWI), Mathematical Programming Society (MPS),
Springer Verlag
Förderung: MPS, IMU

Math-Net : Das Math-Net-Projekt versteht sich heute in erster Linie als Koor-
dinierungsstelle der Aktivitäten im IuK-Bereich der Mathematik. Der Schwer-
punkt liegt dabei auf der Evaluation neuer Techniken und der Beobachtung von
Trends, die für die Bereitstellung und Verbreitung von Mathematik bedeutend
sind. Die Verwendung von modernen Internettechnologien spielt hierbei weiter-
hin eine dominierende Rolle. Darüber hinaus gestaltet die Arbeitsgruppe seit
Jahren die Fachgruppe Information und Kommunikation der DMV und ÖMG
aktiv mit. Wie auch in den Jahren zuvor, veranstalteten wir wiederum ein 2-
tägiges Minisymposium auf der jährlich stattfindenden DMV-Tagung, diesmal in
Erlangen-Nürnberg. Der diesjährige Schwerpunkt lag auf dem ’Publizieren und
Kommunizieren in der Mathematik’.
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MPC : Zu Beginn des Jahres 2008 hat das ZIB in Kooperation mit der Mathema-
tical Programming Society (MPS) und dem Springer-Verlag das elektronische
Journal „Mathematical Programming Computation“ (MPC) aufgelegt, dessen
Ausgabe zuerst im Internet veröffentlicht wird und erst nachträglich auch als
klassisches papiergebundenes Journal erscheint. Basierend auf dem Opensource-
Werkzeug „Open Journal System“ wird der Workflow eines zu veröffentlichenden
Artikels rein elektronisch realisiert. Das umfasst insbesondere auch den Review-
Prozess. Mittlerweile ist die erste Ausgabe im Internet erschienen, siehe URL
http://mpc.zib.de/. Der sogenannte Scope und Focus von MPC liegt auf:
„Articles report on innovative software, comparative tests, modeling environments,
libraries of data, and/or applications. A main feature of the journal is the inclusi-
on of accompanying software and data with submitted manuscripts. The journal’s
review process includes the evaluation and testing of the accompanying software.“
Insbesondere ist die Möglichkeit geschaffen worden, dass zusätzliche Daten wie
Programme, Testläufe und Testdaten mit dem Artikel eingereicht und begutach-
tet werden können. Das ermöglicht den Gutachtern, die veröffentlichten Ergeb-
nisse zu verifizieren. Diese sogenannten Supplementary Materials müssen zwar
mit eingereicht werden, sind aber nicht notwendigerweise zur Veröffentlichung
bestimmt.
Fachgruppe IuK der DMV/ÖMG : Der Web-Server der Fachgruppe „Information
und Kommunikation“ der Deutschen Mathematiker-Vereinigung/Österreichischen
Mathematischen Gesellschaft (DMV/ÖMG) wurde aktualisiert und auf der Basis
eines Content-Management-Systems im August 2008 neu aufgelegt, siehe URL:
http://www.zib.de/IuK-DMV.
MG60 : Seit Längerem trägt sich auch das ZIB mit dem Gedanken, dass Vorle-
sungen, Workshops und Seminare nachträglich im Internet zur Verfügung gestellt
werden sollen. Angestrebt wird eine multimedial aufbereitete Internetpräsentati-
on, die sowohl die Video- und Audioaufzeichnung, gleichzeitig aber auch synchron
die Tafelaufzeichnungen und Folien- bzw. Powerpoint-Präsentationen wiedergibt.
Im Rahmen der am ZIB veranstalteten Konferenz MG60, siehe URL
http://mg60.zib.de/, konnten erste Einschätzungen und Erkenntnisse gewon-
nen werden. Das Ergebnis ist eine allen Teilnehmern zugestellte DVD, die auch
unter der URL http://woda.zib.de/mg60/ zugänglich gehalten wird.
searchmath: Die Arbeitsgruppe Math-Net verfolgt weiterhin das Ziel, Prototypen
von für die Mathematik relevanten Suchmaschinen zu betreiben. Unter der URL
http://searchmath.zib.de:8012/en/ befindet sich eine auf Nutch/Lucene ba-
sierende Suchmaschine, die alle mathematischen Fachbereiche Deutschlands ab-
sucht. Noch ist unklar, ob mit den begrenzten eingesetzten Ressourcen ein welt-
weiter Index für alle mathematisch relevanten elektronischen Ressourcen möglich
ist.

http://mpc.zib.de/
http://www.zib.de/IuK-DMV
http://mg60.zib.de/
http://woda.zib.de/mg60/
http://searchmath.zib.de:8012/en/
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3.2.3 Computeralgebra (REDUCE)
Weiterentwicklung von REDUCE

Bearbeitet von: Winfried Neun, Herbert Melenk
Kooperationspartner: Anthony C. Hearn (Leitung des Projekts), RAND, San-
ta Monica, USA; Wolfram Koepf, Universität Kassel; James H. Davenport, John
P. Fitch, University of Bath, England; Arthur C. Norman, Cambridge, England;
Eberhard Schrüfer, Fritz Schwarz, Fraunhofer-Institut Algorithmen und Wissen-
schaftliches Rechnen (SCAI), Bonn; Andreas Dolzmann, Thomas Sturm, Univer-
sität Passau; Francis Wright, Queen Mary College, London, England; Thomas
Wolf, Brock University, St. Catharines, Kanada, ZIB-Fellow; Beiträge von zahl-
reichen Wissenschaftlern aus den USA, Japan, Australien und vielen europäischen
Ländern.

REDUCE ist ein Programmsystem für die symbolische Bearbeitung mathemati-
scher Formeln, anwendbar primär in Ingenieur- und Naturwissenschaften. Der
Schwerpunkt von REDUCE liegt bei qualitativ hochwertigen Algorithmen für
schwierige und umfangreiche Anwendungsfälle. Eine der an der Entwicklung von
REDUCE beteiligten Gruppen befindet sich am ZIB. Neben regelmäßigen per-
sönlichen Kontakten der Entwickler bei Besuchen und Tagungen wird die Kom-
munikation in diesem Projekt primär über das Web abgewickelt (gemeinsame
Quelldatenbank mit kontinuierlichem weltweitem Update). Im vergangenen Jahr
wurde die Version REDUCE 3.8 weiter verbessert, und noch vorhandene Fehler
wurden beseitigt.
Im Berichtszeitraum konnte Herbert Melenk weiterhin erfolgreich in die Arbeit in-
tegriert werden. Es ist ihm gelungen, einige tiefliegende Probleme in der aktuellen
REDUCE-Version zu beheben. Des Weiteren arbeitet er an einer Implementierung
der Faugèreśchen Algorithmen zur Berechnung von Gröbnerbasen.
Die Zusammenarbeit mit dem ZIB-Fellow Thomas Wolf auf dem Gebiet der paral-
lelen Computeralgebra wurde fortgesetzt. Eine wesentliche Erweiterung der Mög-
lichkeiten zum parallelen Rechnen ist durch den Zugang zu den Rechnern des
SHARCNET gegeben. Dieses Netzwerk von Hochleistungsrechnern ist im Osten
Kanadas angesiedelt und steht der Brock University offen. Thomas Wolf ist der
lokale Koordinator für das SHARCNET an der Brock University. Für die Cluster
im SHARCNET hat Thomas Wolf eine experimentelle parallele Version seiner
Software CRACK erstellt. Bei einem längeren Forschungsaufenthalt von Win-
fried Neun an der Brock University konnten diese Arbeiten konzentriert wei-
tergeführt werden. Beim sogenannten SHARCFest des SHARCNETs im April
2008 wurden bei mittels Videokonferenzen übertragenen Vorträgen die Ergebnis-
se SHARCNET-weit dargestellt.
Nach langer Pause wird die parallele Computeralgebra auch in der Computeralge-
bragemeinde wieder mehr wahrgenommen. Es gibt erneut spezielle Konferenzen
(z. B. die PASCO-Serie) und Workshops zu diesem Thema. Das mag mit den
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neuerdings zur Verfügung stehenden Parallelrechnern auf dem Schreibtisch (Mul-
ticore PCs) zusammenhängen. Ferner werden in der letzten Zeit Cluster auf der
Basis von Grafik-Chips angeboten, die sich nicht mehr im Experimentalstadium
befinden.
Die Präsentation des Systems REDUCE im World Wide Web (WWW) ist an vie-
len Serversystemen zugänglich. Eine neueWebsite wurde durch Anthony C. Hearn
erstellt und dient seitdem als Referenz: http://www.reduce-algebra.com.
Spezielle Information für die Distributionen des ZIB findet sich auch bei:
http://www.zib.de/SIS/Software.
Eine weitere Zusammenarbeit mit dem ZIB-Fellow Thomas Wolf besteht auf dem
Gebiet des E-Learning. Es wurde ein Testverfahren für Studienanfänger der Ma-
thematik der Brock University entwickelt und kontinuierlich weiter ausgebaut.
Aus dem Verkauf von REDUCE wurden im Berichtsjahr Umsätze von 3.235 Euro
erzielt. Einen nicht unerheblichen Anteil daran hat die auf Betreiben des ZIB ein-
gerichtete Einstiegsversion, die bei einem Preis von 99 US$ auch Privatpersonen
und Interessenten aus devisenschwachen Ländern einen Zugang ermöglicht. Die
fertiggestellte Version für Prozessoren, die dem neuen 64-bit-Standard entspre-
chen, hat ebenfalls die Nachfrage belebt.
Zum Ende des Berichtszeitraumes ist die proprietäre Software REDUCE unter
einer „Modified BSD“-Lizenz freigegeben worden. Das System wird ab Januar
2009 bei SourceForge „gehostet“. Damit haben andere Projekte die Möglichkeit,
REDUCE als symbolischen Rechenkern zu integrieren. Man erhofft sich davon
eine weitere Verbreitung des Systems und eine Erweiterung des Spektrums der
Anwendungen. Siehe dazu http://www.reduce-algebra.com.

Publikationen

[1] A.C. Hearn, REDUCE User’s and Contributed Packages Manual, Version 3.8,
Santa Monica, 2004.

3.2.4 Informationstechnische Werkzeuge für Museen

Bearbeitet von: Carlos Saro, Regine Stein (bis Juni 2008), Barbara Fichtl (seit
Mai 2008), Jean François Regis Manga Ekobena, Elvira Gering (bis Juni 2008),
Dennis Lucke–Schenk
Kooperationspartner: Institut für Museumsforschung der Staatlichen Muse-
en zu Berlin – Stiftung Preußischer Kulturbesitz (IfM), Bayerisches National-
museum (BNM), Deutsches Historisches Museum (DHM), Museum im Wasser-
werk (Friedrichshagen), Kunstsammlung der Dr. August Oetker KG (Bielefeld),
Kulturhistorisches Museum Rostock, Stadtgeschichtliches Museum Leipzig, Pom-
mersches Landesmuseum Greifswald, Medizinhistorisches Museum Berlin, Erin-
nerungsstätte Notaufnahmelager Marienfelde

http://www.reduce-algebra.com
http://www.zib.de/SIS/Software
http://www.reduce-algebra.com
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Aufgabe der Arbeitsgruppe ist einerseits die EDV-technische Unterstützung von
Inventarisations- und Dokumentationsvorhaben in Museen sowie andererseits die
Vermittlung und Verbreitung international anerkannter Standards in die deut-
sche Museumswelt. In interdisziplinärer Zusammenarbeit mit Wissenschaftlern
verschiedener geisteswissenschaftlicher Fachrichtungen werden Projekte durch-
geführt, die den Museen die Nutzung moderner Informationstechnik erschließen.
Durch enge Kontakte zu entscheidenden Gremien, wie der Fachgruppe Dokumen-
tation 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 Größe etabliert. Die von der
genannten Fachgruppe Dokumentation gemeinsam mit dem Institut für Muse-
umsforschung jährlich durchgeführte Herbsttagung zur Museumsdokumentation
findet seit mehr als 15 Jahren traditionell am ZIB statt.
Die im Rahmen der Fachgruppe Dokumentation gegründete Arbeitsgruppe „Da-
tenaustausch“ wird von Mitarbeitern des ZIB koordiniert. Die Arbeitsgruppe
beschäftigt sich mit den Grundlagen der Strukturierung der zur Inventarisati-
on von Museumsobjekten benötigten Daten und untersucht (Metadaten-) For-
mate auf ihre Anwendbarkeit für die Bedürfnisse der unterschiedlichen Samm-
lungen. Grundlage dafür ist das von der CIDOC entwickelte objektorientier-
te „Conceptual Reference Model“ (CRM, http://cidoc.ics.forth.gr), wel-
ches sich als „domain ontology“ (im informationstechnischen Sinn) versteht und
2006 als ISO-Standard ISO 21127:2006 publiziert wurde. Das 2007 von der Ar-
beitsgruppe publizierte Datenpublikationsformat „MuseumDat“ wird inzwischen
von mehreren Museumsportalen als Standardformat genutzt. Das ZIB war maß-
geblich an der Gründung der Initiative „www.museumsvokabular.de“ beteiligt,
die im Mai 2006 mit der Online-Plattform „museumsvokabular.de“(siehe URL
http://www.museumsvokabular.de) ans Netz ging und auf ein breites Interes-
se über die Fachgruppe Dokumentation hinaus stößt. Ziel der Initiative ist die
Bereitstellung, Weiterentwicklung und Angleichung von in der Museumsdoku-
mentation verwendetem kontrolliertem Vokabular in einem gemeinsamen Portal.
Zur Vereinfachung des Software-unabhängigen Einsatzes von Thesauri, Systema-
tiken u. ä. wurde vom ZIB insbesondere die Entwicklung eines auf offenen und
verbreiteten Standards basierenden WEB-Services vorgeschlagen (SKOS – Sim-
ple Knowledge Organisation System zur Datenstrukturierung, SOAP als Kom-
munikationsprotokoll, XML als allgemeines Datenaustauschformat). Der Service
ermöglicht den plattformunabhängigen Zugriff auf Vokabulare, die von unter-
schiedlichen Einrichtungen und mit verschiedenen DBMS bereitgestellt werden.
Nachdem vom ZIB bereits Anfang 2006 ein Prototyp auf einem Workshop vor-
gestellt und eine Schnittstellendefinition vorgeschlagen wurde, fand im Sommer
2007 die Abstimmung mit anderen Software-Herstellern statt. Inzwischen können
fast alle namhaften Hersteller von Museums-Software den WEB-Service nutzen.

http://cidoc.ics.forth.gr
http://www.museumsvokabular.de
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Da Vorhaben in Bereich der Museumsdokumentation im Allgemeinen auf größere
Zeiträume ausgerichtet sind, erwarten die beteiligten Institutionen eine kontinu-
ierliche Zusammenarbeit. So besteht zwischen dem ZIB und dem Institut für Mu-
seumsforschung der Staatlichen Museen zu Berlin – Stiftung Preußischer Kultur-
besitz bereits seit 1981 ein mehrfach verlängerter Kooperationsvertrag. Weitere
wichtige Kooperationsverträge gibt es mit dem Deutschen Historischen Museum
(seit 1991), dem Bayerischen Nationalmuseum in München (seit 1995), dem Mu-
seum im Wasserwerk Friedrichshagen (seit 1998) und dem Stadtgeschichtlichen
Museum Leipzig (seit 2001) sowie mit einigen anderen Museen. Die Arbeitsgruppe
finanziert sich damit weitestgehend aus Drittmitteln.
Basissoftware für alle Projekte ist das von der britischen Museum Documentation
Association (MDA) speziell für den Einsatz zur Inventarisation und Dokumentati-
on in Museen entwickelte Datenbanksystem GOS. Es ermöglicht die Verarbeitung
komplexer Informationsstrukturen und erlaubt dadurch die Beschreibung auch
komplizierter Objektzusammenhänge ohne Informationsverlust. Das Programm
wird bereits seit 1981 vom ZIB weiterentwickelt und kostenlos an interessierte
Museen weitergegeben.
Ein Schwerpunkt bei der Entwicklung ist die möglichst vielseitige Verwendung
einmal erfasster Daten. So werden die bei der Inventarisation der Objekte ge-
wonnenen Daten für verschiedenste wissenschaftliche und verwaltungstechnische
Vorgänge genutzt (Ausstellungsvorbereitung, Leihverkehr usw.). Ebenso können
die Daten auf unterschiedlichen Medien (Papier, CD bzw. DVD, Internet) zur Ver-
fügung gestellt werden, selbstverständlich hat dabei die Publikation von Samm-
lungsbeständen im Internet besondere Bedeutung. Mit der bereits seit 1996 im
Internet zugänglichen Objektdatenbank des Deutschen Historischen Museums
(http://www.dhm.de/datenbank) zeichnet das ZIB für die technische Betreu-
ung dieses nach wie vor umfangsreichsten Angebots dieser Art in Deutschland
verantwortlich.
2008 wurde in Zusammenarbeit mit dem Deutschen Historischen Museum und
dem Bundesamt für zentrale Dienste und offene Vermögensfragen eine spezielle
Datenbank zur „Linzer Sammlung“, siehe URL:
(http://www.dhm.de/datenbank/linzdb/index.html) entwickelt, welche ein brei-
tes Medienecho sowie eine große Publikumsakzeptanz fand.

http://www.dhm.de/datenbank
http://www.dhm.de/datenbank/linzdb/index.html


Kapitel 4

Supercomputing und Netze

4.1 Supercomputing am ZIB

Die Abteilung High Performance Computing (HPC) betreibt leistungsfähige Su-
percomputer für seine vornehmlich externen Benutzer. Schwerpunkt hierbei ist
das im Rahmen des HLRN-Verbunds (Kapitel 4.1.1) im Jahr 2008 in seiner ersten
Ausbaustufe installierte massiv-parallele System HLRN-II, ein System vom Typ
SGI Altix. Bereits diese erste Ausbaustufe ist etwa zehn Mal leistungsfähiger als
das Vorgängersystem HLRN-I (IBM pSeries 690), das zum 30. September 2008
stillgelegt wurde. Daneben betreibt die Abteilung HPC einen Linux-Cluster für
Anwender aus dem deutschen Grid-Umfeld (Kapitel 4.1.6). Zudem werden von
der Abteilung IT Services Datenarchivierungsdienste in großem Maße sowohl für
ZIB-interne als auch für externe Nutzung auf zwei Bandrobotern SUN StorageTek
SL 8500 mit insgesamt 13.500 Stellplätzen angeboten (Kapitel 4.1.3).

4.1.1 Hochleistungsrechner HLRN-II

Der Norddeutsche Hochleistungsrechnerverbund (HLRN) der Länder Berlin, Bre-
men, Hamburg, Mecklenburg-Vorpommern, Niedersachsen und Schleswig-Holstein
hat das Ziel, Hoch- und Höchstleistungsrechnen zu fördern. Dies erfolgt durch die
Bereitstellung von Hochleistungsrechner-Kapazität sowie einem Kompetenzver-
bund für wissenschaftliches Rechnen, welcher in besonderer Weise die notwendige
Zusammenarbeit von fachspezifischer Forschung, mathematischer Methodik und
Informatik unterstützt und somit eine optimale Nutzung für die unterschiedlichen
Wissenschaftsgebiete fördert. Der derzeitige Hochleistungsrechner HLRN-II ist
ein essenzieller Bestandteil der deutschen High Performance Computing (HPC)-
Forschungsinfrastruktur und nimmt damit eine wichtige Funktion innerhalb der
so genannten HPC-Versorgungspyramide Deutschlands wahr.
Gemäß dem Verwaltungsabkommen dieser sechs Bundesländer wird der Hoch-
leistungsrechner HLRN-II als verteilter Supercomputer an den Standorten ZIB
Berlin und RRZN Hannover (Leibniz Universität Hannover) betrieben. Die Bun-
desländer teilten sich die Investitionskosten in Höhe von ca. 30 Mio ¤, während
die Sitzländer Berlin und Niedersachsen zusätzlich die laufenden Kosten (War-
tung, Strom, Klima, usw.) tragen und das erforderliche Betriebspersonal bereit-
stellen.

190
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Inbetriebnahme des HLRN-II. Wesentliches Ereignis im Berichtszeitraum
war die Inbetriebnahme des Systems HLRN-II im 2. Quartal des Jahres. Nachdem
am 19. Dezember 2007 unter Beisein des Berliner Staatssekretärs für Wissenschaft
und Forschung, Hans-Gerhard Husung, die Kaufverträge mit der Firma Silicon
Graphics (SGI) unterzeichnet wurden, konnte bereits im Januar 2008 ein kleines
Migrationssystem bestehend aus drei Rechenknoten in Betrieb gehen, auf dem
die Mitarbeiter des ZIB und ausgewählte Benutzer erste Erfahrungen sammeln
konnten.
Im April 2008 wurden die Systeme der Ausbaustufe 1 sowohl im ZIB als auch
im RRZN angeliefert und aufgebaut. Nach umfangreichen Systemarbeiten erklär-
te die Firma SGI Ende Juni 2008 die Bereitschaft des Systems, woraufhin das
einmonatige Abnahmeverfahren startete.
Am 3. Juli 2008 nahm der HLRN-Verbund das neue System HLRN-II im ZIB fei-
erlich in Betrieb. In Anwesenheit des Berliner Senators E. Jürgen Zöllner und des
Staatssekretärs für Wissenschaft und Kultur Niedersachsen Josef Lange, sowie
von Robert H. Ewald, CEO Silicon Graphics, Inc. feierten über einhundert gela-
dene Gäste aus Politik und Wissenschaft den Start des Rechenbetriebs. Alexander
Reinefeld, ZIB, referierte über Perspektiven des Hochleistungsrechnens, Volkhard
Linke, Vorsitzender des Wissenschaftlichen Ausschusses des HLRN, sprach über
Der HLRN – Norddeutsches Juwel für die Spitzenforschung. Moderiert wurde die
Veranstaltung von Gabriele von Voigt, RRZN. Anschließend gaben hochrangige
Vertreter aus den Ministerien der sechs Länder per Knopfdruck den Zugriff zum
neuen HLRN-System frei. Auf einem Rundgang durch die Rechnerhalle konn-
ten sich Politiker, Wissenschaftler und Vertreter der Medien einen Eindruck vom
Umfang des Systems machen (siehe Abbildung 4.1).
Im wissenschaftlichen Kolloquium am Nachmittag stellten Marek Sierka, und Mi-
chael Müller-Preußker, HU Berlin, Rolf Radespiel, TU Braunschweig und Mojib
Latif, Leibniz-Institut für Meereswissenschaften und Christian-Albrechts-Universität
zu Kiel Ergebnisse aus ihren Forschungsgebieten Chemie, Physik, Ingenieurwis-
senschaften bzw. Klimawissenschaften vor, die maßgeblich auf den Rechnern des
HLRN erzielt wurden.

Leistungsdaten. In seiner Endausbaustufe im Jahre 2010 wird das neue HLRN-
II-System etwa die sechzigfache Leistung des Systems HLRN-I besitzen. Das Ge-
samtsystem (ZIB und RRZN) verfügt dann über ca. 25.000 Prozessoren mit ei-
ner Spitzenleistung von ca. 300 TFlop/s und ca. 90 TByte Hauptspeicher so-
wie 1.620 TByte Plattenspeicher. Detaillierte Leistungsspezifikationen des Teil-
systems am ZIB sowie der Installationszeitpunkte können der Tabelle 4.1 ent-
nommen werden.
Da noch nicht alle Komponenten des HLRN-II-Systems mit der offiziellen Inbe-
triebnahme fehlerfrei arbeiteten und noch Teile der HLRN-spezifischen Dokumen-
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Abbildung 4.1: Feierliche Inbetriebnahme des Systems HLRN-II am
03.07.2008: Alexander Reinefeld; Jürgen Zöllner, Josef Lange, Horst Zuse,
Gabriele von Voigt.

SGI ICE 8200 Plus SGI Altix XE250
Installationstermin Q2/08 Q2/08
CPU-Typ Intel Harpertown Intel Harpertown
Anzahl Knoten 320 48
Anzahl Cores 2560 384
Hauptspeicher/Knoten 16 GB 64 GB
Hauptspeicher 5 TB 3 TB
Spitzenrechenleistung 30,72 TFlop/s 4,6 TFlop/s
Netzwerk IB 4xDDR + IO netw. IB 4xDDR + IO netw.

SGI Carlsbad 2 SGI Ultra Violet
Installationstermin 2009 2010
CPU-Typ Intel Gainestown Intel Beckton
Anzahl Knoten 960 5
Anzahl Cores 7680 4 x 512 + 1 x 128
Hauptspeicher/Knoten 24 bzw. 48 GB 2.048 bzw. 512 GB
Hauptspeicher 29,67 TB 8,5 TB
Spitzenrechenleistung 90 TFlop/s 19,1 TFlop/s
Netzwerk IB 4xDDR dual rail NumaLink5

Tabelle 4.1: HLRN-II Systemdaten (Teilsystem ZIB).
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tation erstellt werden musste, wurden im Juli zunächst nur ausgewählte Benutzer
auf das neue System zugelassen. Gerade in der ersten Zeit war der Betreuungs-
aufwand durch die Fachberater des HLRN noch sehr hoch. Die generelle Freigabe
des Systems an alle zugelassenen Benutzer erfolgte am 12. August, nachdem die
große Mehrzahl aller notwendigen Dienste geprüft zur Verfügung stand – obwohl
die formelle Teilabnahme (bis auf kleinere Mängel) erst am 9. September erfolgte.
Einzelne Komponenten konnten erst nach der Benutzerfreigabe in Betrieb gehen,
z. B. der Zugriff auf das Dateisystem für die langfristige Datenhaltung (/perm)
im ZIB am 30. August.
Auf Grund der Komplexität des neuen Batch-Systems Moab/Torque konnten
für das Scheduling in den ersten Monaten die Kontingent- und Verbrauchswer-
te einer jeden Benutzerkennung noch nicht berücksichtigt werden. Insofern war
die Zuteilung der Rechenleistung nicht immer vollständig gerecht, jedoch konn-
ten einzelne Benutzergruppen erheblich von der großen Leistung des neuen Sy-
stems profitieren. Allein in den Monaten Oktober und November wurden auf dem
HLRN-System über 300.000 NPL (Norddeutsche Parallelrechner Leistungseinhei-
ten) abgegeben; das ist mehr Leistung als auf dem HLRN-I-System während des
gesamten Jahres 2007 zur Verfügung stand, siehe Abbildung 4.2.
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Abbildung 4.2: Abgegebene Leistung der Systeme HLRN-I und HLRN-II.

Verändertes Job-Profil. Mit dem Wechsel zum neuen HLRN-II-System mit
seiner extremen Leistungssteigerung und seiner großen Anzahl von Prozessoren
haben sich die Anforderungen der Benutzer nach Prozessoren drastisch verändert:
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Auf dem HLRN-I-System wurde mehr als die Hälfte der Kapazität für Jobs mit
bis zu 64 Prozessoren abgegeben, auf dem HLRN-II-System wird der überwie-
gende Teil der Kapazität an Jobs mit mehr als 256 Prozessoren abgegeben, siehe
Abbildung 4.3.
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Abbildung 4.3: Jobprofil nach der Anzahl der CPUs HLRN-I und HLRN-II.

Als Verbindung der beiden ca. 300 km voneinander entfernten Teilkomplexe dient
ein vom DFN-Verein gemieteter WDM1-Kanal des X-WiN-Wissenschaftsnetzes in
Gigabit-Ethernet-Technik mit einer Bandbreite von nunmehr 10 Gbit/s bei einer
Latenzzeit von ca. 4,5 ms (Round-Trip-Zeit). Über den HLRN-Link werden die
Dienste automatische Replikation des Home-Filesystems, vom Benutzer initiierter
Datei-Transfer, direkte MPI-Kommunikation und das gemeinsame Scheduling-
System Moab/Torque auf der Basis von IP-Diensten mit privaten IP-Adressen
genutzt.
Die Benutzer erreichen das HLRN-System über die ausgezeichneten Einwählkno-
ten (Login Nodes) bicegate.hlrn.de und hicegate.hlrn.de, die über Gigabit-
Ethernet-Verbindungen mit den lokalen Netzen von ZIB bzw. RRZN und damit
über das X-WiN verbunden sind. Üblicherweise arbeiten die Benutzer interaktiv
auf einem dieser Einwählknoten und senden Batch-Jobs mit Angabe der maxi-
malen Rechenzeit und der gewünschten Anzahl Prozessoren zum HLRN-System.
Die HLRN-Systeme sind vorranging für parallelisierte Anwendungen mit sehr
großen Leistungsanforderungen ausgelegt: Die IBM-Systeme des HLRN-I boten
mit ihren 32-Wege-SMP-Knoten die Möglichkeit, SMP- und MPI-Programme mit
bis zu 32 Tasks oder Threads mit hoher paralleler Effizienz auszuführen. Größe-

1Wavelength-Division-Multiplexing, Wellenlängen-Multiplexing
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re Anwendungen nutzten den IBM-proprietären Knoten-Interconnect, mit dem
Programmläufe mit bis zu 512 Prozessoren (ein HLRN-Komplex) möglich wa-
ren. Die Mehrzahl der parallelisierten Anwendungen am HLRN zeichnen sich
allerdings durch eine feingranulare Parallelisierung aus. Dies hat einen hohen
Grad an synchronisierter Kommunikation zur Folge. Aufgrund des Verhältnis-
ses der Anzahl CPUs pro Knoten zur Anzahl der Netzwerkadapter pro Knoten
im HLRN-I-System erreichte die Mehrzahl der Anwendungen am HLRN-I da-
her bereits bei Verwendung von ein bis zwei Knoten (32 bis 64 Prozessoren) ihr
Effektivitäts-Optimum. Benutzerjobs in dieser Größenordnung nahmen im Be-
richtszeitraum etwa zwei Drittel der abgegebenen Leistung der IBM-Systeme ab
(siehe Abbildung 4.3).
Demgegenüber stellen die bisher installierten HLRN-II-Systeme 8-Wege-SMP-
Knoten zur Verfügung, die mit einem modernen Infiniband-Netzwerk vernetzt
sind. Vom Übergang zu wesentlich kleineren Knoten profitierten insbesondere
hochskalierene Anwendungen, die auf den HLRN-I-Systemen nur bedingt unter-
stützt werden konnten. Die Benutzung von 16 bis 64 Knoten (128 bis 512 MPI-
Tasks) auf den HLRN-II-Systemen stellt keine Seltenheit dar (siehe Abbildung
4.3). Reine SMP-Anwendungen sind allerdings gegenüber dem HLRN-I-System
benachteiligt. Diese Nutzerschaft soll mit dem SMP-Systemen der zweiten Aus-
baustufe des HLRN-II wieder besser unterstützt werden.
Das HLRN-System mit seinen Teilkomplexen im ZIB und im RRZN wird als
ein gemeinsames virtuelles System betrieben. Die Ein-System-Eigenschaft wird
durch die folgenden Maßnahmen und Software-Mechanismen realisiert:

• gemeinsame Benutzerverwaltung
• automatische Replikation der Heimat-Dateisysteme
• Benutzerzugang über ein gemeinsames Batch-System (Moab/Torque)
• identische Versionen der eingesetzten System- und Anwendungssoftware

Systembetreuung und Fachberatung. Schwerpunkt der Tätigkeit im Be-
richtszeitraum war, das neue System selbst kennenzulernen, einen stabilen Be-
trieb zu organisieren und den Benutzern den Umstieg auf das neuen System zu
erleichtern.
Bei der Betreuung dieses verteilten Systems durch Mitarbeiter an unterschiedli-
chen Standorten liegen die Schwerpunkte weiterhin neben dem eigentlichen Be-
trieb auch in der Erstellung einer weborientierten Benutzerdokumentation https:
//www.hlrn.de/view/Service, der intensiven Beratung der Benutzer durch Ex-
perten der jeweiligen Fachrichtung und einer automatisch erstellten weborientierten
Information über den Status des Systems einschließlich seiner wichtigsten Kom-
ponenten https://www.hlrn.de/home/view/Status/.
Während des Berichtszeitraums haben Mitarbeiter des ZIB an der Universität
Bremen und an der Technischen Universität Berlin wieder gut besuchte Lehrver-

https://www.hlrn.de/view/Service
https://www.hlrn.de/view/Service
https://www.hlrn.de/home/view/Status/
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anstaltungen bzw. Ausbildungskurse „Parallele Programmierung mit MPI und
OpenMP“ durchgeführt.

Software-Ausstattung. Einen Überblick über die Software-Ausstattung des
Hochleistungsrechners liefert die Tabelle 4.2.

Betriebssystem SuSE Linux (SLES) 10, SGI ProPack
Systemsoftware Lustre, Moab, Torque; Scali Manage, SGI Tempo
Compiler Intel Compiler Suite, GNU Compiler Suite
Progamm-
entwicklung

Intel Traceing and Threading Tools, TotalView

Tools METIS, MPI (SGI MPT, Intel MPI, MVAPICH-2, net-
CDF

Numerik Intel MKL, FoSSI, GSL, LAPACK, PETSC, ScaLA-
PACK, BLACS

Visualisierung EnSight, FERRET, GrADS, Ncview, NCL
Ingenieurwissen-
schaften

ABAQUS, CFX, FLUENT, GAMBIT, StarCD, AN-
SYS

Chemie CPMD, Gaussian03, NAMD, TURBOMOLE, VASP

Tabelle 4.2: Software-Ausstattung des Hochleistungsrechners.

4.1.2 Vorgängersystem HLRN-I

Mit der Aufnahme des regulären Benutzerbetriebs auf dem neuen System HLRN-
II im 3. Quartal war das Betriebsende des alten Systems erreicht. Das HLRN-
II-System von SGI erreicht bereits in seiner ersten Ausbaustufe mehr als die
zehnfache Leistung des HLRN-I-Systems von IBM bei etwa gleichen Betriebs-
kosten. Damit war das alte System nicht mehr wirtschaftlich zu betreiben. Au-
ßerdem wird die Stellfläche in der Rechnerhalle für die zweite Ausbaustufe des
HLRN-II-Systems benötigt. Die IBM-Systeme gingen, wie geplant, am 15. Sep-
tember im ZIB und am 30. September im RRZN außer Betrieb. Die Racks mit
dem großen Hauptspeicher wurden einer Benutzergruppe im HLRN zur eigenen
Nutzung übergeben. Für die Übertragung der Daten vom HLRN-I-System zum
HLRN-II-System stehen bis zum 31. März 2009 die IBM-Magnetbandsysteme zur
Verfügung, so dass auf den Datenservern des HLRN-II auf die Magnetbanddaten
des HLRN-I zurückgegriffen werden kann.
Das System HLRN-I im ZIB umfasste 16 Compute-Server vom Typ IBM pSeries
690 (Regatta-H) mit je 32 Prozessoren Power4 (Taktrate 1,3 GHz), davon 14 Sy-
steme mit je 64 GByte, ein System mit 128 GByte und ein System mit 256 GByte
Hauptspeicher, die Spitzenleistung beider Teilsysteme lag bei 5,3 TFlop/s.
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4.1.3 Datenspeichersysteme

Durch die starke Zunahme der Hochleistungsrechnerkapazität werden am ZIB im-
mer größere Mengen an Simulationsdaten erzeugt, die zur Vor- und Nachbereitung
sowie zur Auswertung auf Plattenspeichersystemen zwischengespeichert und teil-
weise zur langfristigen Archivierung in ein Bandarchiv überführt werden. Gemäß
den „Regeln zur Sicherung guter wissenschaftlicher Praxis“ der Deutschen For-
schungsgemeinschaft müssen Primär- und Sekundärdaten mindestens zehn Jahre
lang sicher aufbewahrt werden. Am ZIB geschieht dies in zwei Bandrobotern Sun
StorageTek SL 8500 mit insgesamt 13.500 Stellplätzen, die in einem hochsicheren
Lampertz-Datenraum betrieben werden. Zur Online-Datenhaltung steht in einem
Speichernetzwerk eine Kapazität von über einem Petabyte zur Verfügung.
Aufgrund seiner vielfältigen Forschungs- und Entwicklungsaktivitäten ist das ZIB
im Jahr 2008 zum „Sun Center of Excellence für Daten- und Speichermanage-
ment“ ernannt worden. Im Rahmen der feierlichen Eröffnung sprachen in ei-
nem wissenschaftlichen Kolloquium am 5. November Experten zu den Themen
Speicher- und Datenmanagement, verteilte Dateisysteme und neue Netzwerktech-
nologien.

Speichernetzwerk. Das Storage Area Netzwerk (SAN) bündelt große Mengen
heterogener Plattenspeicher in einem zentralen Speichersystem, dessen Speicher-
kapazität den Rechnern so zur Verfügung gestellt wird, als ob der Plattenspeicher
lokal angeschlossen wäre. Kernstück der SAN-Datenhaltung sind Speichersteue-
rungen vom Typ Sun StorEdge 6320, 6140 und 6540. Der zentrale Datenspeicher
umfasst Fibre-Channel- und SATA-Platten mit einer Kapazität von mehr als
einem Petabyte.
Bei der Konzeption des SAN-Systems standen die Aspekte Modularität, Virtua-
lisierung und automatisierte Überwachung und Steuerung im Vordergrund. Der
Plattenspeicher ist kein homogenes Gerät, sondern besteht aus einzelnen Arrays,
die jedes für sich eine auch separat betreibbare Einheit darstellen. Eine zentrale
Steuerung verwaltet, steuert und überwacht alle Arrays. Diese verfügen jeweils
über eine in Hardware realisierte Steuerung zur Bildung logischer Platten und
der für RAID-Organisation notwendigen Verwaltung. Aus den logischen Platten
bildet das Speichersystem virtuelle Platten, die es den nutzenden Rechnern zur
Verfügung stellt. Aus Sicht eines Rechners erscheint eine virtuelle Platte wie ei-
ne einzige physikalisch direkt angeschlossene Platte. Entsprechend können die
Rechner die virtuelle Platte formatieren und die Datenablage auf dieser Platte
autonom organisieren und verwalten.

Datenarchiv. Das Bandarchiv (Abb. 4.4), das größtenteils im Jahr 2008 aufge-
baut wurde, besteht aus zwei Sun SL8500, die über eine gemeinsame Schnittstelle
angesprochen werden. Jedes der Systeme hat mehrere Roboterarme, die auf vier
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Abbildung 4.4: Archivspeicher am ZIB.

Ebenen unabhängig voneinander Bandkassetten zu den Laufwerken transportie-
ren können, von wo aus die gelesenen Daten über Fibre-Channel-Verbindungen
zu den Zielsystemen übertragen werden. Die beiden Bandrobotersysteme SL8500
sind miteinander über vier Durchreichen verbunden, durch die sie Bandkassetten
austauschen können.
Insgesamt stehen 13.500 Stellplätzen für Magnetbänder zu Verfügung, die von 16
Handbots zwischen den Ablagefächern und den 28 Bandlaufwerken transportiert
werden. Derzeit sind ca. 9.000 Stellplätze belegt.

4.1.4 Wissenschaftlicher Ausschuss – ausgewählte Großprojekte

Der vom Verwaltungsrat des HLRN eingesetzte Wissenschaftliche Ausschuss be-
steht aus elf Wissenschaftlern, die auf den relevanten Gebieten des HPC fachlich
ausgewiesen sind; es sind alle am HLRN-Verbund beteiligten Bundesländer ver-
treten. Der Ausschuss bewertet die wissenschaftliche Relevanz jedes Forschungs-
vorhabens mit erheblichem Ressourcenbedarf (Großprojekt) und die Eignung der
Aufgabenstellung für die Lösung mit Hochleistungsrechnern. Auf der Grundlage
dieser Bewertung, des begründeten Ressourcenbedarfes und der im HLRN verfüg-
baren Hochleistungsrechenkapazität teilt der Ausschuss Kontingente an Projekte
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für jeweils bis zu vier Quartale zu. Der Ausschuss hat nach seiner Konstituierung
unter dem Vorsitz von Prof. Volkard Linke (FU Berlin) erstmalig im Februar
2003 über die Vergabe von Kontingenten an Großprojekte entschieden und tagt
seitdem quartalsweise.

Großprojekte

Ingenieur-
wissenschaften

6.8% Chemie
23.0%

Bioinformatik
2.7%

Sonstige 2.8%

Physik
27.5%

Erdsystemforschung
37.2%

Abbildung 4.5: Nutzung des HLRN-Systems im Jahr 2008 nach Fachgebieten.

Das HLRN-System wurde im Berichtszeitraum von 80 Großprojekten – insbe-
sondere aus den Fachgebieten Ingenieurwissenschaften, Physik, Chemie, Bioin-
formatik sowie Erdsystemforschung – genutzt. Die Anteile der Fachgebiete an
der insgesamt abgegebenen Leistung sind in Abbildung 4.5 aufgeführt.
Die folgenden zehn größten Projekte haben auf dem HLRN-Rechner in den Quar-
talen 1/2008 bis 4/2008 insgesamt ca. 108.844 NPL2 in Anspruch genommen; das
entspricht etwa 61 Prozent der gesamten im betreffenden Zeitraum verbrauchten
Rechenkapazität:

• Physik: QCD with 2+1 Dynamical Flavours and Chiral Valence Quarks, HU
Berlin, 20.354 NPL.

• Erdsystemforschung: Hochaufgelöste Grobstruktursimulationen von Stadt-
vierteln in Hongkong, Hannover, 19.739 NPL.

• Erdsystemforschung: Entwicklung und Validierung von Footprintmodellen

2NPL – Norddeutsche Parallelrechner-Leistungseinheit = 32 IBM-Power4-Prozessoren bzw.
24 Intel-Xeon-Harpertown-Prozessoren je Stunde Kalenderzeit.
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für homogenes und inhomogenes Gelände mit Hilfe von hochauflösenden
Grobstruktursimulationen, Universität Hannover, 15.011 NPL.

• Chemie: Molekulardynamische Untersuchungen zur Struktur und Funktion
der Glycocalix, 10.140 NPL.

• Chemie: Berechnung von Geschwindigkeitskonstanten für die Alkylierung
von Benzol mit Ethen im Zeolithen H-ZSM-5 mittels einer Multilevel MP2
DFT Methode, Technische Universität Hamburg-Harburg, 9.997 NPL.

• Chemie: Molecular Dynamics Simulations of Hydrated Electrons in Water
Clusters, Bulk Water and at the Water/Vapor Interface, Freie Universität
Berlin, 7.739 NPL.

• Physik: Growth of ferroelectric thin films on SrTiO, HU Berlin, 7.361 NPL.
• Physik: QMD Simulationen dichter Fluide, Rostock, 6.941 NPL.
• Erdsystemforschung: Project on Solar Effects on Chemistry and Climate
Including Ocean Interactions (ProSECCO), Freie Universität Berlin, 6.346
NPL.

• Chemie: Modelling relevant systems in heterogeneous catalysis: Metal and
oxide aggregates on oxide supports, HU Berlin, 5.216 NPL.

Im Folgenden werden die oben aufgeführten Großprojekte vorgestellt. Die Kurz-
beschreibungen sind von den jeweiligen Projektbearbeitern verfasst worden.

QCD with 2 +1 Dynamical Flavours and Chiral Valence Quarks

Verantwortlicher Wissenschaftler: Ernst-Michael Ilgenfritz, Institut für Phy-
sik, Humboldt-Universität zu Berlin

This project consists of a set of QCD projects, which involves the analysis of
configurations in various respects. These configurations are being generated with
2+1 flavours of dynamical clover Wilson quarks. The kaon mass is close to its
value in nature, while the pion mass is varied. A significant part of the analysis is
performed with the overlap Dirac operator, so that the valence quarks are chirally
symmetric.
Recently we made substantial progress with the project to study the electric
dipole moment of the proton and the neutron, which is relevant for constraining
the vacuum angle theta in QCD. Our high precision results at imaginary theta
angles determine the vicinity of θ = 0. Along with the experimental bound on the
neutron dipole moment, this establishes an upper bound of θ < 6 × 10−12. This
project should be carried on to lighter pion masses, which requires the generation
of new configurations at imaginary angles theta. Part of these configurations will
also be analysed with respect to topological aspects.
Regarding the nucleon structure functions, we have been working on the Operator
Product Expansion on the lattice. Here the goal is to evaluate the leading Wil-
son coefficients non-perturbatively and to build the product with nucleon matrix
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elements, which will be confronted with the phenomenology of Deep Inelastic
Scattering. So far we have computed a considerable number of propagators at
various momentum sources, and we evaluated successfully a set of Wilson coeffi-
cients. This project is on-going, in particular in view of the matrix elements.
As a new ingredient in this period, our project will involve an effective action
study of the chiral dynamics based on the valence quarks. This approach deals
with scalar and pseudoscalar densities obtained from the overlap Dirac operator.
It employs the Schwinger-Dyson equations to construct non-perturbatively an
effective action in the infrared regime. In particular we want to evaluate the
emerging effective potential.

Hochaufgelöste Grobstruktursimulationen von Stadtvierteln in Hong-
kong

Verantwortlicher Wissenschaftler: Siegfried Raasch, Institut für Meteorolo-
gie und Klimatologie, Leibniz-Universität Hannover

Hongkong muss als eine der am dichtesten bebauten und besiedelten Städte der
Welt verschiedenste Probleme handhaben, die erhöhte gesundheitliche Risiken,
aber auch das Wohlbefinden und die Lebensqualität der Bevölkerung betreffen.
Der natürliche Wind kann durch eine ausreichende Belüftung auf Fußgängerni-
veau erheblich zur Verbesserung des Stadtklimas beitragen.
Für Berechnungen des Belüftungsmaßes in Stadtgebieten hat die hochaufgelö-
ste Grobstruktursimulation, engl. LES (Large Eddy Simulation), nicht nur den
wesentlichen Vorteil einer sehr guten Wiedergabe der Turbulenzstrukturen, son-
dern liefert auch umfassendere Daten gegenüber Windkanalmessungen. In Zusam-
menarbeit mit der Chinese University of Hongkong wurden vom IMUK bereits
LES, die bisher einmalig in der Auflösung für solche Gebietsgrößen sind, für den
Stadtteil Tsim Sha Tsui erfolgreich durchgeführt. Um diese ersten erfolgreichen
Ansätze weiter auszubauen und zu einer gewissenhaften Planung der Bebauung in
Hongjong und einem Anleitungskatalog für Architekten beizutragen, sind weitere
numerische Simulationen mit PALM nötig.
Bisher konnte als LES-Machbarkeitstudie nur den Stadtteil Tsim Sha Tsui mit der
Hauptwindrichtung Osten untersucht werden. Von großem Interesse sind nun wei-
tere Szenarien-Rechnungen der Belüftung für andere Windrichtungen und Stadt-
teile. Hohe isolierte Gebäude haben durch Umleitung des Windes das Potenti-
al, die Belüftung maßgeblich zu erhöhen. Deshalb soll in dem geplanten Pro-
jekt schwerpunktmäßig untersucht werden, welche bestimmten Anordnungen von
Straßen, Gebäudekomplexen oder einzelnen hohen Gebäuden eine Änderung der
Belüftung nach sich ziehen. Eine genaue Kenntnis über den Einfluss einzelner
Gebäude oder gewisser Baustrukturen auf das Stadtklima gibt dabei wichtige
Hinweise für die zukünftige Gestaltung dicht bebauter Gebiete.
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Entwicklung und Validierung von Footprintmodellen für homogenes
und inhomogenes Gelände mit Hilfe von hochauflösenden Grobstruk-
tursimulationen

Verantwortlicher Wissenschaftler: Siegfried Raasch, Institut für Meteoro-
logie und Klimatologie, Leibniz-Universität Hannover

Footprintmodelle bestimmen den räumlichen Zusammenhang der Messung eines
Flusses oder einer Konzentration, indem sie die Transferfunktion zwischen den
Quellen und Senken eines Signals und der Position des Mess-Sensors definieren.
Sie werden zunehmend zur Planung von Messungen in Feldexperimenten und als
Maßnahme zur Qualitätssicherung mikrometeorologischer Messungen eingesetzt.
Dieses Projekt zielt auf die Entwicklung und Validierung von Methoden ab, mit
denen Footprints über thermisch und aerodynamisch heterogenen Oberflächen
bestimmt werden können. Darüber hinaus sollen die vom Grobstruktursimulati-
onsmodell generierten Daten zur Entwicklung und Validierung von verbesserten
Parametrisierungen verwendet werden. Dazu soll in das seit 1997 am Institut
für Meteorologie und Klimatologie fortlaufend weiterentwickelte Grobstruktursi-
mulationsmodell PALM3 ein Lagrangesches Partikel-Dispersionsmodell integriert
werden.
Zur abschließenden Einordnung der mit dem Grobstruktursimulationsmodell und
mit dem Lagrangeschen Footprintmodell erhaltenen Footprints soll schließlich für
einige der wenigen Fälle, in denen bereits entsprechende Daten aus Feldexperi-
menten vorliegen und zu denen die mit uns kooperierende Arbeitsgruppe von der
Universität Bayreuth Zugang hat, eine Validierung der Modellergebnisse anhand
der Daten aus diesen Experimenten erfolgen.

Molekulardynamische Untersuchungen zur Struktur und Funktion der
Glykokalix

Verantwortliche Wissenschaftler: Bernd Hartke, Mats Eriksson, Christian-
Albrechts-Universität Kiel

An der Oberfläche aller eukaryontischer Zellen befindet sich die Glykokalix, ein
dichter Mantel vielfältiger Oligosaccharidstrukturen, die in die extrazelluläre Flüs-
sigkeit ragen. Die Funktionen dieses komplexen Gebildes gehen weit über den
eines physikalischen Schutzmantels hinaus; seine zentrale Rolle bei zellulären
Erkennungs- und Kommunikationsprozessen, bis hin zu Autoimmunerkrankun-
gen, Krebs, AIDS und bakteriellen Infektionen, ist belegt. Die Wechselwirkung
der Glykokalix mit kohlenhydrat-erkennenden Proteinen (Lektinen) scheint je-
doch nicht nach den bekannten Schlüssel-Schloss-Prinzipien der Protein-Biochemie
zu erfolgen, sondern größere Bereiche mehrerer Kohlenhydrateinheiten zu umfas-
sen. Sie sind daher noch weitgehend unverstanden, ebenso wie die Details des

3http://www.muk.uni-hannover.de/~raasch/PALM_group/

http://www.muk.uni-hannover.de/~raasch/PALM_group/
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strukturellen Aufbaus der Glykokalix und die dabei möglicherweise entscheiden-
de Rolle des Umgebungswassers. Wegen der Komplexität des Gesamtsystems sind
experimentelle Zugänge sehr schwierig und ihre Interpretationen problematisch.
In diesem Projekt wollen wir daher mit Standard-Molekulardynamikpaketen (am
HLRN mit NAMD) komplexer werdende Kohlenhydratstrukturen untersuchen,
mit dem Fernziel, das Verständnis der Glykokalix zu verbessern. Dabei haben
wir zunächst die Auswirkungen von mehreren benachbarten Oligosacchariden
aufeinander und auf das sie einbettende Wasser und darin gelöste einfache Io-
nen untersucht. Dabei zeigte sich eine ungewöhnlich hohe konformationelle Flexi-
bilität der von uns ausgewählten, Glykokalix-typischen Oligosaccharidbausteine.
Gleichzeitig beeinflussen diese Oligosaccharide in ihrer direkten Umgebung die
Ionen-Solvatationseigenschaften des Wassers, jedoch in anderer Weise als ande-
re Biomoleküle (Proteine, DNA). Für all diese Effekte spielt es auch eine Rolle,
ob ein einzelnes Oligosaccharid oder mehrere in enger Nachbarschaft betrachtet
werden.
In den folgenden Untersuchungsstufen gehen wir von einfachen Kationen zu kom-
plizierteren Modelliganden mit mehreren, unterschiedlichen Bindungsmöglichkei-
ten an die Oligosaccharide über. Die dabei gewonnenen, weiteren Erkenntnisse
werden uns helfen, in anschließenden Studien die vielfältigen und komplizierten
Wechselwirkungen großer, realer Lektin-Proteine mit Glykokalix-Oligosaccharid-
arrays aufzuklären.

Berechnung von Geschwindigkeitskonstanten für die Alkylierung von
Benzol mit Ethen im Zeolithen H-ZSM-5 mittels einer Multilevel-MP2-
DFT-Methode

Verantwortliche Wissenschaftler: Frerich Keil, Niels Hansen, Technische Uni-
verstität Hamburg-Harburg

In diesem Projekt sollen möglichst genaue Geschwindigkeitskonstanten für die Al-
kylierung von Benzol mit Ethen in H-ZSM-5 berechnet werden, um diese dann in
einem Reaktions-Diffusions-Modell zur Simulation des komplexen Reaktionsge-
schehens innerhalb des zeolithischen Porensystems zu verwenden. Die Berechnung
erfolgt mittels einer Multilevel MP2:DFT-Hybridmethode.
Dieses Projekt ist Teil des DFG-Projektes „Molekulare Simulation der Wechsel-
wirkung von Reaktion und Diffusion in porösen Medien“ im Rahmen des DFG-
Schwerpunktprogramms „Molekulare Modellierung und Simulation in der Verfah-
renstechnik“.
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Molecular Dynamics Simulations of Hydrated Electrons in Water Clu-
sters, Bulk Water and at the Water/Vapor Interface

Verantwortliche Wissenschaftler: Tomaso Frigato, FU Berlin

The proposed project aims at understanding the behaviour of excess electrons
in water and at the water/vapor interface. We will employ Born-Oppenheimer
molecular dynamics, as implemented in the computer software CP2K, in which
the electronic density is represented using a hybrid Gaussian and plane waves
approach.
In a first project phase, calculated vertical detachment energies and vibrational
spectra have been successfully compared with experimentally observed. Perfor-
med simulations allowed us to provide a well grounded answer to the long-lasting
debate of internal versus surface electron solvation in medium sized water clusters.
At the same time, the first ab-initio molecular dynamics simulation of an excess
electron at an extended water/vapor interface are providing us with more com-
plete picture of excess electrons at the water surface, and a new set of simulations
will elucidate the fast solvation processes following the electron creation.
Finally, we are now starting to simulate the effect of the co-presence of an excess
electron and a cation, like a sodium ion or a proton, in a small water cluster.

Growth of ferrorlectric thin films on SrTiO3/SrRuO3

Verantwortlicher Wissenschaftler: Roberto Fornari, Institut für Physik,
HU Berlin

Sodium bismuth titanate (NBT) belongs to the class of the ABO3 perovskites
and is ferroelectric at room temperature. Thus, it is a promising candidate for a
lot of technological applications.
In this work we study the formation of NBT on the common substrates such as
strontium titanate (STO) and strontium ruthenate (SRO) by means of Density
Functional Theory. The challenge of this task is posed by the vast complexity
of the system, which demands to take a lot of different atomic configurations of
ad-atoms and molecules of the surface into account. We study the thermodyna-
mic stability of these configurations and our aim is to provide a phase-diagram,
indicating the conditions on which growth of NBT should be observed. The know-
ledge of the thermodynamic stable configurations is a prerequisite for developing
a microscopic model which describes the formation of oxygen-based perovskites.
This issue is closely related to our experimental work.
The second aim of this work is to study the structural, electronic and dielectric
properties of NBT also by means of DFT. For this material, this has not been
done so far and it is supposed to provide knowledge, how its dielectric properties
may be influenced by pressure, strain or impurities.
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QMD-Simulationen dichter Fluide

Verantwortlicher Wissenschaftler: Ronald Redmer, Institut für Physik, Uni-
versität Rostock

Die theoretische Beschreibung von dichten Fluiden erfordert eine konsequente
Behandlung der Korrelationen zwischen den Teilchen. Dazu müssen entsprechen-
de Methoden die Vielteilchentheorie verwendet und weiterentwickelt werden. Mit
der Weiterentwicklung solcher Methoden im physikalischen Bild ist eine Anwen-
dung auf dichte Fluide wie zum Beispiel Alkalimetalle möglich. Gleichgewichts-
eigenschaften wie die Zustandsgleichung (EOS) und Transporteigenschaften wie
die elektrische Leitfähigkeit werden mit Hilfe von Quanten-Molekulardynamik-
Simulationen (QMD) bestimmt.
In dem von uns gewählten Zugang werden die Elektronen voll quantenmecha-
nisch im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie (DFT) behandelt, um in jedem
Schritt der MD-Simulation die Kräfte auf die Ionen mit Hilfe des Hellmann-
Feynman-Theorem berechnen zu können. Die Leitfähigkeiten werden über ei-
ne Kubo-Greenwood-Formel bestimmt, indem die Gradienten der N -Teilchen-
Wellenfunktion (Dipolmatrixelemente) berechnet und mit Fermi-Verteilungsfunk-
tionen gemittelt werden. Über das Verhalten der elektrischen Leitfähigkeit wird
der Metall-Nichtmetall-Übergang in warmer dichter Materie studiert. Als konkre-
te Materialien sollen einfache Metalle wie Be, Al, Cu und Alkalimetalle wie Cs
und Rb untersucht werden. Dabei sind EOS-Daten und Leitfähigkeiten besonders
im kritischen Bereich von Interesse. Rechnungen für dichten Wasserstoff unter Be-
dingungen, die für große Planeten wie Jupiter und Saturn sowie Experimente zur
Trägheitsfusion relevant sind, sollen ebenfalls durchgeführt werden.

Project on Solar Effects on Chemistry and Climate Including Ocean
Interactions (ProSECCO)

Verantwortliche Wissenschaftlerin: Ulrike Langematz, Institut für Meteoro-
logie, FU Berlin

CAWSES-ProSECCO ist ein Forschungsprojekt des Instituts für Meteorologie
der Freien Universität Berlin. Das Projekt wird von der Deutschen Forschungs-
gemeinschaft (DFG) finanziert. Das Ziel ist es, die Auswirkungen von Variationen
der solaren Aktivität auf das Klima der Erde in koordinierten Simulationen mit
state-of-the-art Klimamodellen zu untersuchen, unter Ausnutzung der Erfahrung
beider Partner. Das Projekt behandelt Aspekte von Kopplungsprozessen, von der
oberen Atmosphäre bis zum Ozean. Es ist in zwei Teile untergliedert, in denen die
Auswirkungen solarer Variabilität auf (1) der dekadischen und (2) der hundert-
und tausendjährigen Zeitskala untersucht werden. Im ersten Teil werden funda-
mentale Fragen des elfjährigen Sonnensignals und der zugrundeliegenden Mecha-
nismen, wie Auswirkungen von Änderungen in der UV-Strahlung auf die Chemie,
das stratosphärische Ozon und das Klima studiert, ebenso wie das Sonnensignal
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in der Troposphäre und die Sensitivität des Klimas gegenüber solarem Forcing.
Im zweiten Teil wird der Einfluß solarer Variabilität auf das Klima verschiedener
vorindustrieller Perioden studiert. Der Schwerpunkt liegt hierbei auf der Periode
vom Maunder Minimum bis zur Gegenwart und auf dem Holozän.

Modelling relevant systems in heterogeneous catalysis: Metal and oxide
aggregates on oxide supports

Verantwortliche Wissenschaftler: M. Verónica Ganduglia-Pirovano, HU Ber-
lin

The goal of this project is to investigate the geometric, electronic and vibrational
properties of vanadia supported catalysts by performing DFT-calculations using
the VASP simulation package.
The focus of this project is a realistic description of the substrate itself since
too simple models appear not to be consistent with experimental findings. The
systems of interest are different models of vanadium supported oxides on e.g.,
alumina and silica. Identifying those geometrical and electronic features that
might be correlated with the vanadia-support interaction and in turn with the
catalytic performance of these systems is a priority.

4.1.5 Fachberatung

ystemnahe
Das vor vielen Jahren am ZIB eingeführte Konzept der HPC-Fachberatung hat
sich uneingeschränkt bewährt. Jedem vom Wissenschaftlichen Ausschuss empfoh-
lenen Projekt ist ein Fachberater des HLRN zugeordnet; die Fachberater des ZIB
sind in Tabelle 4.3 aufgeführt.

Anwendungsgebiet Fachberater
Chemie Bernd Kallies
Bioinformatik Thomas Steinke
Ingenieurwissenschaften Wolfgang Baumann
Physik Hinnerk Stüben
Erdsystemforschung Wolfgang Baumann

(kommissarisch)
Massendatenhaltung, Manfred Stolle
Archivierung

Tabelle 4.3: Fachberater im ZIB.

Die Fachberater des ZIB koordinieren, unterstützt insbesondere durch das RRZN
in Hannover, den HLRN-Support und führen regelmäßige Treffen zur gegensei-
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tigen Information und Ausbildung der norddeutschen Fachberater und Anwen-
derbetreuer aus den Universitätsrechenzentren der am HLRN beteiligten Länder
durch.
Die Arbeit der Fachberater des HLRN am ZIB umfasst neben der Betreuung
von Großprojekten und Nutzern in den letzten Jahren, insbesondere wegen der
unverändert angespannten Personalsituation im Bereich der Systemverwaltung,
zunehmend auch systemnahe Aufgaben.
Die wichtigsten Arbeitsbereiche der Fachberater sind:

• fachspezifische Beratung zur effizienten Nutzung der HLRN-Systeme
• Hilfestellung bei der Stellung von Projektanträgen
• Mitarbeit bei der Anpassung und Optimierung nutzereigener Software
• Durchführung von Schulungen undWorkshops zur Weiterbildung der HLRN-

Nutzerschaft
• Durchführung von Lehrveranstaltungen an Hochschulen, insbesondere zu

den Themen Parallelisierung und Hochleistungsrechnen
• Erstellung und Pflege der Dokumentation zur Systemnutzung
• Installation und Pflege von Anwendersoftware unabhängiger Softwareher-

steller
• konzeptionelle Einflussnahme auf Systemkonfigurationen aus Anwendersicht
• Administration ausgewählter nutzernaher Dienste

(HLRN-Webserver, HLRN-Mailserver, News-System)
• Administration des Batchsystems
• fachliche Mitarbeit in einzelnen Großprojekten

Im Berichtsjahr war die Tätigkeit der Fachberater des ZIB geprägt durch die
Installation und Konfiguration des HLRN-II-Systems, seine Inbetriebnahme und
Bereitstellung für die Benutzerschaft. Hervorzuheben sind

• Konfiguration des Batchsystems
• Konzeption und Implementierung eines Accountingsystems
• Mehrtägiger Benutzerworkshop mit Unterstützung durch die Firmen SGI

und Intel zur Einführung in das SGI-System

Weitere Aktivitäten der Fachberater waren:

• Überarbeitung der Webpräsenz des HLRN
• Inbetriebnahme eines neuen Dokumentationssystems auf Wiki-Basis ein-

schließlich Erstellung der neuen Benutzerdokumentation
• Inbetriebnahme eines neuen Systems zur Projekt- und Kontingentverwal-

tung
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4.1.6 Cluster-System für Grid-Projekte

Der im Jahr 2006 aus BMBF-Mitteln am ZIB für die D-Grid-Projekte installierte
und in den Jahren 2007 und 2008 wesentlich erweiterte Cluster konnte intensiv
für Berechnungen verschiedenster Art genutzt werden, insbesondere aus den Be-
reichen Chemie, Astrophysik, Medizin und Klimaforschung.
Zum Cluster gehören

• 80 Rechenknoten mit insgesamt 480 Prozessorkernen und 960 GByte Haupt-
speicher bei einer Spitzenleistung von 5 TFlop/s, davon 40 Knoten mit 2x
Quad-Core Intel Xeon Harpertown, 16GB Hauptspeicher,

• Infiniband-Netzwerk mit einer Latenzzeit von etwa 4 µs und einer Bandbrei-
te von 1.200 MByte/s,

• zehn Dell Power Edge Server, die einzelne Grid-Dienste (Globus, dCache,
gLite, OGSA-DAI u.a.) sowie eine leistungsfähige Installation des parallelen
Dateisystems Lustre erbringen, wobei alle wesentlichen Dienste auf dedizier-
ten Maschinen mit ausfallsicherer Stromversorgung laufen,

• ca. 300 Terabyte SAN-Speicherplatz.

Auf Servern und Rechenknoten werden unterschiedliche Varianten des Linux-
Betriebssystems eingesetzt, in erster Linie Suse Linux Enterprise Server und Open
Suse, was eine hohe Flexibilität der einsetzbaren Anwendungssoftware erlaubt.
Die Benutzung des Clusters erfolgt im Allgemeinen über spezielle Grid-Dienste,
die mit entsprechenden in den Communities bekannten Internet-Adressen an-
gesprochen werden. Die Berechnungen auf dem Cluster werden durch ein zen-
trales Batch-System verwaltet, in das alle Rechenknoten eingebunden sind und
wodurch eine angemessene Ressourcenvergabe sichergestellt wird. Der Cluster
steht allen D-Grid-Benutzern zur Verfügung, die ein gültiges Grid-Zertifikat be-
sitzen und Mitglied einer entsprechenden sog. virtuellen Organisation sind (siehe
Kap. 2.2.11 auf Seite 158). Für weitergehende Informationen zum Cluster siehe
http://www.zib.de/cluster-user/view.

4.2 Das Berliner Wissenschaftsnetzwerk BRAIN

Bearbeitet von: Marek Fröhlich, Ursula Droebes
Kooperationspartner: Rechenzentren von FU, HU und TU Berlin
Förderung: Land Berlin

Seit 1994 wird das Berliner Wissenschaftsnetz BRAIN4 von den Hochschulen,
Forschungsinstituten und Bildungseinrichtungen sowie anderen öffentlichen Ein-
richtungen in Berlin als Hochgeschwindigkeitsdatennetz genutzt. Planungs- und

4BRAIN – Berlin Research Area Information Network

http://www.zib.de/cluster-user/view
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Steuerungsorgan für BRAIN ist die von der Senatsverwaltung für Bildung, Wis-
senschaft und Forschung eingerichtete BRAIN-Planungsgruppe. Sie besteht aus
Mitarbeitern der Rechenzentren der drei Berliner Universitäten und des ZIB.
Nach außen wird BRAIN in rechtlicher und wirtschaftlicher Hinsicht treuhände-
risch vom ZIB vertreten, die BRAIN-Geschäftsstelle befindet sich ebenfalls im
ZIB.

BRAIN-Leitungsnetz. In enger Zusammenarbeit der Wissenschaftseinrich-
tungen mit dem IT-Dienstleistungszentrum Berlin (ITDZ), der für die Behörden
Berlins zuständigen Einrichtung, wurde seit 1993 ein landeseigenes Glasfaser-
netz zur gemeinsamen Nutzung von Wissenschaft und Verwaltung errichtet und
weiter ausgebaut. Aktuell nutzt BRAIN vom landeseigenen Glasfasernetz 2.000
km Einzelfasern und verbindet insgesamt 44 Einrichtungen (BRAIN-Teilnehmer
und DFN-Anwender) aus Wissenschaft, Bildung und Kultur mit 142 Standorten.
Die stetig steigenden Anforderungen an BRAIN erfordern immer wieder Bau-
maßnahmen zur Erweiterung des Glasfasernetzes. In diesem Sinne wurde 2008 in
Zusammenarbeit mit BRAIN das LWL-Netz des Landes Berlin durch Anschluss
folgender Standorte (Baumaßnahmen) erweitert:

• Charité: Standort Oudenarder Straße
• Humboldt-Universität zu Berlin (HU): Standort Mohrenstraße
• Technische Universität Berlin (TU): Standort ehemaliges Telefunken Hoch-

haus am Ernst-Reuter-Platz

BRAIN-Dienste. Das Glasfasernetz von BRAIN wird im Wesentlichen für
folgende Dienste genutzt:

• BRAIN-Verbundnetz: Metro-Netz-Betrieb in Gigabit-Ethernet-Technik mit
zentralem Netzwerkmanagement. Ein ringförmiges Kernnetz mit zusätzli-
chen Querverbindungen zwischen den eingesetzten Netzknoten sorgt für
Redundanz im Leitungsnetz. 2008 wurde ein weiterer Netzknoten an der
Universität Potsdam in Betrieb genommen, so dass inzwischen neun Kern-
netzrouter im Einsatz sind (Abbildung 4.6).
Von den derzeit 28 BRAIN-Teilnehmern nutzen 25 Einrichtungen an 58
Standorten die Dienste des BRAIN-Verbundnetzes, unter anderem

– Regionaler IP-Verkehr im BRAIN: Alle am BRAIN-Verbundnetz ange-
schlossenen Einrichtungen können über ihren Anschluss Daten über IP
mit anderen Verbundnetz-Teilnehmern austauschen.

– Vernetzung verteiler Standorte einer Einrichtung: Ein (mehrere)
VLAN(s) einer Einrichtung können zu einem Standort der gleichen Ein-
richtung oder einer anderen Einrichtung durch das Kernnetz geschaltet
werden.
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R9

R8

R3

R6

R7

R5

R2

R4

R1

R1: WISTA - Wissenschafts- und Technologiepark Adlershof
R2: ZIB - Zuse-Institut Berlin 
R3: UP - Universität Potsdam (Am Neuen Palais)
R4: TU - Technische Universität Berlin (tubIT)
R5: Charité, Campus Virchow Klinikum
R6: HU -  Humboldt-Universität zu Berlin (Mitte)
R7: FHTW -  Fachhochschule für Technik und Wirtschaft
R8: WIAS - Weierstraß Institut für angewandte Analysis und Stochastik
R9: SPK - Stiftung Preußischer Kulturbesitz / Staatsbibliothek Haus 2

Abbildung 4.6: BRAIN-Verbundnetz: Kernnetz mit neun Routern.

– WiN-Backup über BRAIN: Redundanter WiN-Zugang für BRAIN-Ver-
bundnetz-Teilnehmer; dieser kann genutzt werden, wenn die primäre
WiN-Anbindung der Einrichtung unterbrochen ist.

– BeLa-Zugang über BRAIN: Gesicherter lesender webbasierter Zugang
per HTTPS zu Web-Seiten des Berliner Landesnetzes (BeLa).

• Vergabe von Glasfasern und WDM5-Kanälen zur Nutzung durch den DFN-
Verein für das WiN6-Kernnetz in Berlin und für Zugangsleitungen.

• Vergabe von Glasfasern und WDM-Kanälen an einzelne Einrichtungen zur
dedizierten Nutzung (interne Vernetzung der in der Stadt verteilten Stand-
orte).

• Beratung und Unterstützung der BRAIN-Teilnehmer bei Bau oder Inbe-
triebnahme neuer LWL sowie der Nutzung neuer Dienste im BRAIN.

• Durchführung des Pilotprojekts BRAIN-SAN7, mit dem Ziel, die Infrastruk-
tur für eine verteilte Datenhaltung der Berliner Hochschulen und wissen-
schaftlichen Einrichtungen zu schaffen.

Alle von BRAIN angebotenen Dienste werden in einem einheitlichen Vertrag
zusammengefasst, die anfallenden Investitions- und Betriebskosten werden ent-
sprechend der Zahl der Anschlüsse, Anschlussbandbreiten und Streckenlängen auf
die Teilnehmer umgelegt, wobei auch der Anteil der Grundfinanzierung für die
Einrichtung durch das Land Berlin eine entscheidende Rolle spielt.

BRAIN-WDM – CWDM-Technik für das BRAIN-Leitungsnetz. BRAIN
setzt derzeit auf dreizehn Strecken WDM-Technik für den Transport von Gigabit-

5WDM – Wavelength-Division-Multiplexing: Laserlicht unterschiedlicher Wellenlängen wird
benutzt, um gleichzeitig mehrere Kommunikationskanäle (Wellenlängen) über eine Glasfaser zu
übertragen

6WiN – Wissenschaftsnetz des Vereins zur Föorderung eines Deutschen Forschungsnetzes
7SAN – Storage Area Network: Speichernetzwerk, in dem Clients und Speichergeräte über

Fibre Channel Daten austauschen
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Ethernet, Fast-Ethernet, ATM, Fibre Channel und SDH8 ein. Die WDM-Geräte
der Serie TS1100 des schwedischen Herstellers Transmode sind auf jeder Strecke
über eine einzelne dedizierte Glasfaser miteinander verbunden. Der modulare
Aufbau der Geräte ermöglicht künftige Erweiterungen durch den Einsatz von
Modulen (z. B. Transponderkarten, Multiplexer/DeMultiplexer).
Im Berichtsjahr wurde auch erstmals passive WDM-Technik (Kombination aus
Multiplexer/DeMultiplexer) von BRAIN in zwei Bezirksämtern zum Zweck der
Leitungskonsolidierung installiert. Die Berliner Bezirksämter sind wichtige Kno-
tenpunkte im Berliner Glasfasernetz; dort darf BRAIN nur Technik installieren,
die keinen Strom benötigt.
Ende 2008 werden im BRAIN mit WDM-Technik Strecken in einer Gesamtlänge
von 237 km Einzelfaser betrieben. Würde für jede der im WDM-Kernnetz trans-
portierten Anwendungen eine separate Doppelfaser geschaltet werden, ergäbe sich
eine Gesamtlänge von 1.378 km Einzelfaser. Durch Einsatz von WDM-Technik
sparen wir somit 83 % der Fasern ein.

Zentrales Management. Sämtliche aktiven Netzkomponenten (Router, Swit-
che und WDM-Geräte) werden zentral von der BRAIN-Geschäftsstelle aus ad-
ministriert und überwacht. Hierfür werden sowohl eigenentwickelte Programme
(vorwiegend in der Programmiersprache Perl) als auch die Open Source Soft-
ware Nagios (http://www.nagios.org) eingesetzt, die auf UNIX-Systemen lauf-
fähig sind; als Server werden Systeme mit Debian GNU/Linux verwendet. Zum
Zwecke der Serverkonsolidierung kommt Virtualisierung auf Basis von XEN9 zum
Einsatz. Der aktuelle Status des Gigabit-Ethernet-Kernnetzes kann über eine
Webschnittstelle (http://www.brain.de/netzstatus) mit allen gängigen Web-
Browsern von überall eingesehen werden. Sowohl die externe als auch die in-
terne Dokumentation werden ebenfalls über Webschnittstellen bereitgestellt. Zu
den regelmäßigen Aufgaben des zentralen Managements gehören die Fehlersuche,
Fehleranalyse und ggf. Fehlerbehebung innerhalb der Anbindungen der Standorte
der Einrichtungen ans BRAIN.

Zugriff auf das Berliner Landesnetz (BeLa). Seit Anfang 2006 werden
Verwaltungsanordnungen des Senats nicht mehr schriftlich an die Verwaltungen
versandt, sondern sind nur noch online im Berliner Landesnetz (BeLa) verfügbar.
Normalerweise erfolgt der Zugriff auf Daten innerhalb des BeLa für am Landes-
netz angeschlossene Einrichtungen über Web-Server innerhalb des Landesnetzes,
die vom ITDZ betrieben werden. Diese Server sind von außerhalb des BeLa nicht
erreichbar. BRAIN-Verbundnetz-Teilnehmern, die für Ihre Verwaltungsmitarbei-
ter einen Zugriff auf die Daten innerhalb des BeLa benötigen, aber nicht am BeLa

8SDH – Synchronous Digital Hierarchy
9XEN – Virtualisierungssoftware, die an der Universität Cambridge entwickelt wurde

http://www.brain.de/netzstatus
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direkt angeschlossen sind, bietet BRAIN kostenfrei eine Web-Schnittstelle für den
(lesenden) Zugriff auf die Daten innerhalb des BeLa. Eine Sicherheitsanforderung
der Senatsinnenverwaltung für Zugriffe auf Inhalte des BeLa ist, dass die Kom-
munikation zwischen Nutzer und Server verschlüsselt erfolgt. Zu diesem Zweck
betreibt BRAIN einen eigenen HTTP(S)-Proxy, der eine direkte Verbindung über
eine dedizierte LWL zu einem HTTP-Proxy im ITDZ (IT-Dienstleistungszentrum
Berlin) hat. Alle Web-Zugriffe auf das BeLa durch den Nutzer erfolgen über den
BRAIN-BeLa-Proxy (Abbildung 4.7).

BeLa
Webserver

BRAIN-
Proxy

ITDZ-
Proxy

Abbildung 4.7: Zugriff auf das Berliner Landesnetz (BeLa) via BRAIN

Auf Nutzerseite wird ein gängiger Web-Browser benötigt, z. B. Firefox, Internet-
Explorer, Safari oder Opera. Weitere Software ist nicht notwendig.
Derzeit wird der Dienst von 166 per Zertifikat registrierten Mitarbeitern der Ver-
waltungen der Berliner Hochschulen genutzt - Tendenz steigend.

Ausblick. Für 2009 werden Vertragsabschlüsse mit mindestens drei weiteren
Einrichtungen sowie Anschlüsse neuer Standorte erwartet. Durch den ständi-
gen Zuwachs und die wachsenden Anforderungen an die Technik wird der Aus-
tausch der bisherigen BRAIN-Verbundnetz-Router notwendig. Eine Ausschrei-
bung zur Ersatzbeschaffung der aktuellen BRAIN-Kernnetz-Routertechnik ist
vorgesehen. Die neuen Netz-Komponenten sollen alle Funktionen des jetzigen
BRAIN-Verbundnetzes unterstützen sowie zusätzlich 10 GbE10-fähig sein. Die
Inbetriebnahme soll Ende 2009 erfolgen.
Im Rahmen zweier D-GRID-Projekte zwischen dem ZIB und der Charité (Pneu-
moGrid) und dem ZIB und dem Astrophysikalisches Institut Potsdam, (Astro-
Grid) wird BRAIN die physikalische Infrastruktur zwischen den Standorten zur
Verfügung stellen. Für PneumoGrid ist dies die reine LWL (Dark-Fiber), für
AstroGrid eine 10 GbE-Verbindung über eine vorhandene WDM-Strecke zwi-
schen Potsdam und Berlin.

10GbE – Gigabit-Ethernet
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Des Weiteren wird die Möglichkeit zur Erhöhung der Redundanz innerhalb des
Kabelnetzes bzw. die Anbindung von Standorten in noch nicht per LWL erschlos-
senen Lagen geprüft. Dienste, die für die BRAIN-Community einen Mehrwert
darstellen und über die BRAIN-Infrastruktur etabliert werden können, werden
evaluiert und deren Umsetzung angestrebt.
Weitere Informationen zu BRAIN unter http://www.brain.de.

http://www.brain.de
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Software

6.1 Numerische Algorithmen

JCMsuite

JCMsuite ist ein kommerziell vertriebenes Softwarepaket zur rigorosen Lösung der
Maxwell’schen Gleichungen für optische Anwendungen. JCMsuite wird gemeinsam
mit der JCMwave GmbH, Putzbrunn, entwickelt.
Weitere Informationen finden sich auf http://www.jcmwave.com.
Ansprechpartner: Lin Zschiedrich (zschiedrich@zib.de)

KASKADE

KASKADE ist eine Familie von Finite-Elemente-Baukästen zur Lösung von par-
tiellen Differentialgleichungen. Gegenwärtig verfügbar sind die Versionen 2 (C)
und 7 (C++).
Version 7 (http://www.zib.de/Numerik/numsoft/kaskade7/) baut auf dem Du-
ne-Interface auf (http://www.dune-project.org) und eignet sich zur Lösung von
stationären oder zeitabhägigen Systemen von PDEs mit unterschiedlichen Dis-
kretisierungen für die Variablen. Adaptive Gitterverfeinerung und -vergröberung
sowie skalare finite Elemente beliebiger Ordnung auf Simplices sind verfügbar.
Ebenso sind Newton-Verfahren und Barrieremethoden zur Lösung von nicht-
linearen Optimalsteuerungsproblemen implementiert. Datenaustausch erfolgt über
Amira oder VTK.
Im Berichtszeitraum wurde die Funktionalität im wesentlichen um hierarchische
skalare finite Elemente sowie darauf aufbauend hierarchische Fehlerschätzer er-
weitert.
Ansprechpartner: Martin Weiser (weiser@zib.de), Bodo Erdmann
(erdmann@zib.de)
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ZIBgridfree

ZIBgridfree ist eine Software zur thermodynamischen Simulation von Wirkstoff-
molekülen und Wirkstoff-Target-Komplexen. Im Berichtszeitraum wurde eine
Schnittstelle zu dem Programmpaket Gromacs erstellt, um damit den determi-
nistischen Teil des hybriden Monte-Carlo-Samplers zu beschleunigen und in der
Chemie akzeptierte Standard-Kraftfelder einbinden zu können.
Ansprechpartner: Marcus Weber (weber@zib.de)

6.2 Visualisierung

Amira

Amira ist ein modulares, objektorientiertes Softwaresystem mit vielfältigen Funk-
tionen zur Bildverarbeitung, Geometrie-Rekonstruktion und Visualisierung. Das
System verfügt über eine leicht bedienbare grafische Benutzungsoberfläche und
kann per Skript gesteuert werden. Ein generischer Programmkern kann um an-
wendungsspezifische Module ergänzt werden. Auf diese Weise ist es möglich, für
spezifische Anwendungsbereiche maßgeschneiderte Problemlösungen zu realisie-
ren.
Eine professionelle Endbenutzer-Version mit einem ausgewählten Satz von Mo-
dulen sowie eine erweiterbare Entwickler-Version wird von den Firmen Visage
Imaging GmbH sowie Mercury Computer Systems SAS kommerziell unter den
Marken Amira und Avizo angeboten. Der Fokus von Amira liegt auf den Anwen-
dungsbereiche Biologie und Medizin. Der Fokus von Avizo sind die Geo- und
Materialwissenschaften. Im Jahr 2008 wurden die Versionen Amira 5.0-5.2 ver-
öffentlicht sowie Avizo 5.1. Neben den Basisversionen von Amira und Avizo sind
jeweils mehrere Erweiterungspakete für Spezialaufgaben verfügbar.
Im Rahmen des Technologietransfers zwischen dem ZIB und den Firmen Visage
Imaging GmbH sowie Mercury Computer Systems SAS wurde Funktionalität
zur Vektorfeldanalyse und -visualisierung in Avizo integriert. Desweiteren wurde
von der Firma Visage Imaging GmbH ein Editor zur Extraktion linienartiger
Strukturen in enger Zusammenarbeit mit dem ZIB entwickelt.
Kooperationspartner des ZIB können eine spezielle Version der Software, ZIBA-
mira, kostenfrei nutzen. ZIBAmira enthält neben den Funktionen der kommerziel-
len Version Entwicklungen aus aktuellen Forschungsschwerpunkten. Seit Sommer
2008 wird eine aktualisierte Version von ZIBAmira in regelmäßigen Abständen
von etwa einem Monat veröffentlicht. Damit werden die neuesten Forschungser-
gebnisse den Kooperationspartnern des ZIB in kurzer Zeit zur Verfügung gestellt.
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Aktuell werden folgende Betriebssysteme unterstützt:

• Windows: 32 und 64-Bit Editionen

• Linux: x86 + x86_64 (AMD Opteron, Intel Xeon 64, etc.)

• Mac OS X

Aktuelle Informationen finden sich unter http://amira.zib.de.
Ansprechpartner: Steffen Prohaska (prohaska@zib.de), Daniel Baum (baum@zib.de)

Lenné3D Player

Lenné3D bezeichnet die am ZIB entwickelten Landschaftsvisualisierungssyste-
me. Ausgangspunkt ist der im seit 2001 für das Forschungsprojekt Lenné3D
entwickelte Lenné3D Player. Er zeichnet sich durch eine Vielzahl von Features
aus, die in der wissenschaftlichen Anwendung hilfreich sind. So stellt er unter
anderem Szenen realistisch, skizzenhaft oder gemischt dar, bietet Kamerapfa-
de und Video-Export für Offline-Darstellungen und erlaubt die interaktive Syn-
chronisation mit GIS-Systemen wie dem LandXplorer. Die in C++ entwickel-
te Software ist für Windows (32-Bit) verfügbar. Das Spin-Off Lenné3D GmbH
(http://www.lenne3d.com) nutzt dieses System für Dienstleistungsprojekte.
Ansprechpartner: Malte Clasen (clasen@zib.de), Steffen Prohaska (prohaska@zib.de)

Biosphere3D

Biosphere3D ist das Nachfolgesystem zum Lenné3D Player. Es wurde mit dem
Schwerpunkt auf Vegetationsdarstellung in großen Szenarien entwickelt. Im Ge-
gensatz zum Lenné3D Player kann die ganze Erde visualisiert werden, wodurch
auch ausgedehnte Landschaftsprojekte an einem Stück verarbeitet werden kön-
nen. Das System ist in C++ geschrieben. Unterstützt werden zur Zeit Windows
XP und Vista in 32 und 64 Bit. Für externe Softwareentwickler steht das Sy-
stem unter der Open-Source-Lizenz MPL unter https://svn.zib.de/lenne3d
bereit. Unter http://www.biosphere3d.org kann die aktuelle Entwicklung und
Anwendung verfolgt werden, wobei für Anwender auch tagesaktuelle Binaries
zur Verfügung stehen. Biosphere3D wird von der Lenné3D GmbH (http://www.
lenne3d.com) vermarktet, insbesondere hinsichtlich Erweiterungen für spezielle
Anwendungsanforderungen.
Ansprechpartner: Malte Clasen (clasen@zib.de), Steffen Prohaska (prohaska@zib.de)

 http://www.lenne3d.com
https://svn.zib.de/lenne3d
http://www.biosphere3d.org
http://www.lenne3d.com
http://www.lenne3d.com
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ZIB Optimization Suite

Die ZIB Optimization Suite umfasst die Teilprodukte SCIP, SoPlex und Zimpl. Die-
se drei Produkte sind zur einfacheren Bedienbarkeit in einem gemeinsamen Paket
enthalten, das unter http://zibopt.zib.de erhältlich ist. Sie können natürlich
auch weiterhin separat heruntergeladen und benutzt werden. In Berichtszeitraum
wurde die Version 1.1 veröffentlicht, in der die aktuellen Versionen der einzelnen
Pakete enthalten sind.

SCIP

Gemischt-ganzzahlige Programme (mixed integer programs, MIPs), Constraint-
Programme (CPs) und Erfüllbarkeitsprobleme (Satisfiability problems, SAT) las-
sen sich durch das gleiche Grundverfahren lösen: Man zerlegt eine gegebene Pro-
bleminstanz sukzessive in kleinere Teilprobleme, bis diese auf einfache Weise zu
lösen sind. Dadurch entsteht ein Branch-and-bound-Baum, dessen Knoten Teil-
problemen und dessen Blätter einfach zu lösenden Teilproblemen entsprechen.
Das Lösen aller Blätter führt dann zu einer Lösung des ursprünglichen Problems.
In praktischen Implementierungen wird dieses Grundverfahren für MIPs, CPs
und SAT-Instanzen jeweils durch sehr verschiedene Verfahren ergänzt, die der
Beschleunigung des Lösungsprozesses dienen. Gemischt-ganzzahlige Programmie-
rung basiert auf dem Lösen von LP-Relaxierungen, die gute Schranken für die
Teilprobleme liefern und durch Schnittebenen zusätzlich verstärkt werden kön-
nen (Branch-and-cut). Für CPs verwendet man Domain-Propagierung, um aus
(in Teilproblemen) eingeschränkten Wertebereichen von Variablen und aus Cons-
traints weitere Einschränkungen der Wertebereiche abzuleiten. Die Stärken des
SAT-Lösens liegen in der Analyse von Konflikten, die sich aus Branching-Entschei-
dungen ergeben haben, und in der Idee, den Löseprozess unter bestimmten Vor-
aussetzungen neu zu starten, um globale Verfahren erneut auf das bereits einge-
schränkte Problem anwenden zu können.
Constraint-ganzzahlige Programme (constraint integer programs, CIPs) stellen
eine Vereinigung dieser drei Konzepte dar. Die Software SCIP (Solving Cons-
traint Integer Programs) wurde entwickelt, um MIP-, CP- und SAT-Techniken
zu kombinieren. Ziel ist es, sowohl von den flexiblen Modellierungsmöglichkeiten
der Constraint-Programmierung als auch von den effizienten, auf die jeweilige
spezielle Struktur abgestimmten MIP- und SAT-Lösungstechniken zu profitieren.
SCIP kann zum einen als Branch-cut-and-price-Bibliothek verwendet werden, in
welche problemspezifische Constrainttypen, aber auch weitere Komponenten wie
z. B. Primalheuristiken, Branchingregeln, zusätzliche Relaxierungen oder Sepa-
rierer eingebunden werden.

http://zibopt.zib.de
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Weiterhin stellt SCIP eine Vielzahl von Komponenten zum Lösen gemischt-ganz-
zahliger Programme zur Verfügung. Dadurch kann SCIP auch als Blackbox-Löser
für MIPs eingesetzt werden. Unabhängige Vergleichsrechnungen von Hans Mit-
telmann (http://plato.asu.edu/ftp/milpf.html) zeigen, dass textsfSCIP mit
SoPlex oder CLP der derzeit einer der schnellste nichtkommerzielle Löser für
gemischt-ganzzahlige Programme ist.
Als Teil der ZIB Optimization Suite stellt SCIP ein leistungsstarkes Optimierungs-
werkzeug dar, das bereits mit großem Erfolg in verschiedenen Projekten inner-
wie außerhalb des ZIBs und in der Lehre eingesetzt wird.
Die im September 2008 erschienene Version 1.1.0 von SCIP ist online unter http:
//scip.zib.de verfügbar. SCIP wurde seitdem mehr als 700 mal heruntergela-
den.

SoPlex

SoPlex ist eine Implementierung des revidierten Simplexverfahrens zur Lösung
von linearen Programmen (LPs). Das Programm beinhaltet sowohl primale als
auch duale Lösungsroutinen und ist als Klassenbibliothek in C++ implementiert.
SoPlex kann als Unterroutine in anderen Programmen, aber auch selbständig ver-
wendet werden. Der Code wurde von Roland Wunderling am ZIB im Rahmen sei-
ner Dissertation Paralleler und Objektorientierter Simplex-Algorithmus (Report
96-09) entwickelt und hat registrierte Nutzer in mehr als 50 Ländern. Im Jahr
2006 wurde SoPlex in die renommierte Benchmark-Suite SPEC CPU2006 aufge-
nommen, die zum Vergleich von Architekturen und Compilern von allen großen
Herstellern genutzt wird. Der Code wird in Zusammenarbeit mit Lizenznehmern
fortlaufend gewartet und weiterentwickelt.
Zusammen mit Version 1.1 der zibopt wurde im September 2008 Version 1.4 von
SoPlex herausgegeben, die umfangreiche Neuerungen enthält. Zum ersten Mal
sind die bereits 2007 intern eingeführten Fehlerbehandlungen durch Exceptions
auch in einer öffentlichen Release-Version verfügbar. Basis-Dateien können nun
eingelesen und ausgeschrieben werden. Als weitere Neuerung kann eine Schranke
an den Zielfunktionswert vorgegeben werden, bei deren Überschreitung der dua-
le Simplexalgorithmus terminiert. Dies hat vor allem beim Einsatz als LP-Löser
in SCIP signifikante Performance-Verbesserungen zur Folge. Um für unsere In-
dustriepartner eine hohe Codequalität zu gewährleisten, setzen wir die Wartung
mit professionellen Codeanalysetools fort.
Die seit September 2008 erhältliche Version 1.4 ist, u. a. innerhalb der zibopt,
mehr als 250 mal heruntergeladen worden. Weitere Informationen finden sich
unter http://soplex.zib.de.

http://plato.asu.edu/ftp/milpf.html
http://scip.zib.de
http://scip.zib.de
http://soplex.zib.de
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Zimpl

Zimpl ist eine Programmiersprache, um das mathematische Modell eines Problems
in ein lineares oder gemischt-ganzzahliges Programm zu übersetzen. Das Ergebnis
wird als MPS-Datei oder LP-Datei ausgegeben und kann dann von gängigen LP-
Lösern wie z. B. SoPlex und MIP-Lösern wie z. B. SCIP verarbeitet werden, siehe
Abschnitt 2.2.8.
Das links stehende lineare Programm lässt sich in Zimpl wie rechts angegeben
schreiben:

min 2x + 3y
subject to x + y ≤ 6

x, y ≥ 0

var x;
var y;
minimize cost: 2 * x + 3 * y;
subto c0: x + y <= 6;

Man erhält dann die zugehörige MPS-Datei:

NAME ex1.mps
ROWS
N OBJECTIV
L c0

COLUMNS
x OBJECTIV 2
x c0 1
y OBJECTIV 3
y c0 1

RHS
RHS c0 6

ENDATA

Zimpl wurde auch dieses Jahr wieder in mehreren Projekten und Vorlesungen
erfolgreich eingesetzt, siehe Abschnitt 2.2.8. Das Programm wird kontinuierlich
entsprechend den Anforderungen in den Projekten und von Seiten der Nutzer
weiterentwickelt. 2007 wurden zwei neue Releases veröffentlicht.
Zimpl ist online verfügbar unter http://zimpl.zib.de/.
Ansprechpartner: Thorsten Koch (koch@zib.de)

MIPLIB 2003

Um den Bedarf der Forscher nach Zugriff auf interessante gemischt-ganzzahlige
lineare Programme (MIP or Mixed Integer Program) zu bedienen, erzeugten
R.E. Bixby, E.A. Boyd und R.R. Indovina 1992 die MIPLIB, eine Bibliothek
elektronisch verfügbarer Probleme. Durch die Fortschitte bei den MIP-Lösern
wurde es später notwendig, die Bibliothek zu überarbeiten, obsolet gewordene

http://zimpl.zib.de/
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Probleme zu entfernen und neue, schwierigere hinzuzufügen.
Dies wurde 1996 von R.E. Bixby, S. Ceria, C.M. McZeal, and M.W.P. Savels-
bergh durchgeführt.
Die MIPLIB ist inzwischen zu einem Standard-Test-Set für den Vergleich von
MIP-Lösern geworden.
In Absprache mit den bisherigen Betreuern ist die MIPLIB 2003 an das ZIB ge-
kommen und wird hier unter der Adresse http://miplib.zib.de überarbeitet
und betreut.
Inzwischen erfreut sich die „neue“ MIPLIB regen Zuspruchs und ist bereits in
mehreren Veröffentlichungen zitiert worden.
Die Problem-Bibliothek wird kontinuierlich verbessert und gepflegt. So wurden
innerhalb der letzen beiden Jahre für zwei bisher ungelöste Instanzen die Opti-
malwerte bestimmt. Vier weitere, die bisher als schwer zu lösen galten, können
mittlerweile mit Standardsoftware innerhalb einer Stunde gelöst werden.
Ansprechpartner: Thorsten Koch (koch@zib.de), Tobias Achterberg (achter-
berg@zib.de)

SteinLib Testdata Library

Das Steinerbaumproblem in Graphen läßt sich wie folgt formulieren: In einem
Graphen G = (V, E, c) mit einer Knotenmenge V , einer Kantenmenge E und
Kantengewichten ce sowie einer Menge T ⊆ V von ausgezeichneten Terminals
wird ein T aufspannender Subgraph von G minimalen Gewichts gesucht. Hierbei
sind auch Varianten möglich, z. B. das Steinerarboreszenzproblem, bei dem in
einem gerichteten Graphen G = (V, A, c) eine T aufspannende Arboreszenz mit
Wurzel r ∈ T gesucht wird.
Beim Gruppensteinerbaumproblem sind disjunkte Mengen Ti ⊆ V gegeben; die
Lösung ist ein Baum in G, der mindestens einen Knoten aus jedem Ti enthält.
Weitere Varianten sind Steinerbaumprobleme mit Längenbeschränkung oder das
kostensammelnde Steinerbaumproblem. Ebenso kann das Problem eingeschränkt
sein, wenn z. B. der zugrundeliegende Graph ein Gittergraph ist. Das Steiner-
baumproblem in Graphen ist, wie die meisten seiner Varianten (insbesondere alle
hier genannten), NP-schwer.
Die von uns eingerichtete und im Internet unter http://elib.zib.de/steinlib
abrufbare Bibliothek von Steinerbaumprobleminstanzen wird beständig aktuali-
siert und erweitert.
Es hat sich gezeigt, dass sich, wie erhofft, immer mehr Veröffentlichungen darauf
beziehen.
Ansprechpartner: Thorsten Koch (koch@zib.de)

http://miplib.zib.de
http://elib.zib.de/steinlib
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sndlib – Survivable Network Design library

sndlib ist eine Bibliothek von standardisierten Testdatensätzen für die Festnetz-
planung in der Telekommunikation. Ziel der sndlib ist es, realistische Datensätze
öffentlich verfügbar zu machen, um mathematische Modelle und Optimierungsal-
gorithmen vergleichbar zu machen. Neben den Testdaten umfasst die sndlib auch
die besten bekannten primalen und dualen Lösungen, eine Publikationsliste, eine
Konferenzliste und eine Mailingliste. All diese Informationen sind seit Dezember
2005 unter der Adresse http://sndlib.zib.de abrufbar.
Die Anzahl der Zugriffe auf die sndlib ist gegenüber dem Vorjahr erneut gestie-
gen. Im Berichtszeitraum wurden auf der Webseite mehr als 57300 Zugriffe von
Universitäten, Forschungseinrichtungen und Netzbetreibern registriert. Der Java-
Quellcode mit den in der sndlibverwendeten Datenstrukturen zur Bearbeitung von
Netzdaten wurde mehr als 260 mal heruntergeladen. Die veröffentlichten Netze
werden mehr und mehr in Publikationen verschiedener Arbeitsgruppen genutzt.
Eine erweiterte Version des bei der Konferenz INOC 2007 veröffentlichten Papers
über die sndlib ist bei der Zeitschrift Networks angenommen worden und zur
Veröffentlichung vorgesehen. [?]
Ansprechpartner: Sebastian Orlowski (orlowski@zib.de), Roland Wessäly (wes-
saely@zib.de)

ttplib – A Library for Train Timetabling Problems

Die ttplib ist seit Mitte des Jahres 2008 unter der Adresse http://ttplib.zib.de
erreichbar. Die Zielsetzung der ttplib ist es mathematische Modelle und Algorith-
men für das Fahrplanungsproblem im Bahnverkehr evaluieren zu können. Dazu
wird zum einen eine standardisierte Spezifikation des Problems bereitgestellt und
zum anderen realistische Datensätze aus dem Projekt Trassenbörse zur Verfügung
gestellt.
Neben den Testdaten stellt die ttplib auch weiter Informationen zu den Szenari-
en (besten bekannten primalen oder dualen Lösung), eine Publikationsliste, eine
Konferenzliste und eine Mailingliste bereit.
In ihrem Gründungsjahr wurden mehrere tausend Zugriffe auf die ttplib von Uni-
versitäten, Forschungseinrichtungen und Bahnen aus zahlreichen Ländern regi-
striert. Das Visualisierungstool TraVis, basierend auf Javaview, wurde insgesamt
mehr als 20 mal heruntergeladen.
Wir sind guter Dinge, dass wir in naher Zukunft Bahnunternehmen und andere
Forschungseinrichtungen motivieren können Daten zur ttplib beizusteuern.
Ansprechpartner: Ralf Borndörfer (borndoerfer@zib.de), Berkan Erol (erol@zib.de),
Thomas Schlechte (schlechte@zib.de)

http://sndlib.zib.de
http://ttplib.zib.de
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MCF – Netzwerksimplexalgorithmus

MCF ist eine der schnellsten Implementationen des Netzwerksimplexalgorithmus.
Der Code ist in C implementiert. Er fand unter den Bezeichnungen 181.mcf und
429.mcf Eingang in die Benchmarksuiten CPU2000 und CPU2006 der Standard
Performance Evaluation Corporation (SPEC) und ist damit eines der Standard-
programme zum Testen neuer Mikroprozessoren. MCF ist unter der Adresse http:
//www.zib.de/Optimization/Software/Mcf/mcf.en.html erhältlich und kann
für akademische Zweck frei verwendet werden.
Ansprechpartner: Andreas Löbel (loebel@zib.de)

ZIB Traffic Optimization Suite

Die ZIB Traffic Optimization Suite ist eine Sammlung von mathematischen Op-
timierungstools zur Lösung von Planungsproblemen im Nah-, Bahn- und Luft-
verkehr. Die meisten dieser Module werden in kommerziellen Planungssystemen
industriell eingesetzt.

VS-OPT

VS-OPT ist ein Optimierungstool zur Fahrzeugumlaufplanung im öffentlichen
Personennahverkehr. Es ist bekannt, dass sich Umlaufplanungsprobleme als Mehr-
güterflussprobleme modellieren lassen. VS-OPT implementiert dazu eine neuarti-
ge Lagrangean-Pricing-Technik, die eine beweisbar flottenoptimale Lösung auch
größter Instanzen erlaubt. Das Modul wird vom ZIB-Spin-off Löbel, Borndörfer &
Weider GbR gewartet und weiterentwickelt. Es ist in das industrielle Planungs-
system MICROBUS 2 der IVU Traffic Technologies AG integriert und wird von
vielen Verkehrsbetrieben im In- und Ausland eingesetzt. Erhebliche Einsparun-
gen durch VS-OPT sind dokumentiert. Die Teilkomponente MCF ist im Quellcode
erhältlich und für akademische Zwecke frei verwendbar. Infomationen zu VS-OPT
sind unter der Adresse http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/
BMBF-VS erhältlich.

DS-OPT

DS-OPT ist ein mathematisches Optimierungstool zur Dienstplanung im öffentli-
chen Nahverkehr. Durch die Verwendung moderner Spaltenerzeugungstechniken
ist eine Lösung auch sehr großer Szenarien unter Beachtung komplexer Regelwer-
ke und Kapazitätsbedingungen möglich. Das Modul wird vom ZIB-Spin-off Löbel,
Borndörfer & Weider GbR gewartet und weiterentwickelt. Es ist in das industri-
elle Planungssystem MICROBUS 2 der IVU Traffic Technologies AG integriert
und wird von vielen Verkehrsbetrieben im In- und Ausland eingesetzt. Infoma-
tionen zu DS-OPT sind unter der Adresse http://www.zib.de/Optimization/
Projects/Traffic/BMBF-DS erhältlich.

http://www.zib.de/Optimization/Software/Mcf/mcf.en.html
http://www.zib.de/Optimization/Software/Mcf/mcf.en.html
http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/BMBF-VS
http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/BMBF-VS
http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/BMBF-DS
http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/BMBF-DS
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IS-OPT

IS-OPT ist ein mathematisches Optimierungstool zur gleichzeitigen Planung von
Fahrzeugumläufen und Fahrdiensten im öffentlichen Personennahverkehr. An-
wendungsschwerpunkt ist der Regionalverkehr, da dort aufgrund langer Ablö-
sewege die Abstimmung von Fahrzeugen und Fahrern besonders wichtig ist. Eine
simultane Planung erspart Planungsarbeit und setzt zusätzliche Optimierungs-
potenziale gegenüber einer herkömmlichen sequentiellen Planung frei. IS-OPT
wird vom ZIB-Spin-off Löbel, Borndörfer & Weider GbR gewartet und weiter-
entwickelt. Das Tool ist in das kommerzielle Planungssystem MICROBUS 2 der
IVU Traffic Technologies AG (Berlin) integriert und unter anderem bei den Ge-
sellschaften der DB Stadtverkehr GmbH, des größten Regionalverkehrsbetreibers
in Deutschland, im Einsatz. Infomationen zu IS-OPT sind unter der Adresse
http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/BMBF-IS erhältlich.

CS-OPT

CS-OPT ist eine Weiterentwicklung von DS-OPT zur Planung des Einsatzes von
Flugzeugbesatzungen. Das Tool wurde von der Lufthansa Systems Berlin GmbH
(LSB) lizenziert und in das kommerzielle Planungssystem NetLine/Crew inte-
griert. Die Software wird seitdem von LSB weiterentwickelt und als Basis für die
kommerzielle xOPT-Optimierungssuite verwendet. Von CS-OPT sind u. a. die Lö-
ser xOPT-tail, xOPT-crew und xOPT-roster zur Flugzeugumlauf-, Dienst- und
Dienstreihenfolgeplanung im Luftverkehr abgeleitet, die von namhaften Flugge-
sellschaften im In- und Ausland eingesetzt werden. Infomationen zu CS-OPT
sind unter der Adresse http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/
LSB-CS erhältlich.

TS-OPT

TS-OPT ist ein mathematisches Optimierungstool zur Allokation von Eisenbahn-
fahrtrassen. Es erlaubt die Bestimmung eines ertragsmaximalen Grobfahrplans
(auf einer makroskpischen Ebene) unter Beachtung von eisenbahntechnischen Ne-
benbedingungen wie Mindestzugfolgezeiten, Stationskapazitäten, usw.
TS-OPT wird derzeit im interdisziplinären BMWi-Verbundprojekt „Trassenbör-
se“ (FKZ 19M2019) in Zusammenarbeit mit dem Fachgebiet für Wirtschafts- und
Infrastrukturpolitik der TU Berlin, dem Fachgebiet Schienenfahrwege und Bahn-
betrieb des Instituts für Land- und Seeverkehr der TU Berlin, der Ilgmann &
Miethner Management Consulting, Hamburg, der IABG, Ottobrunn, und dem
Institut für Verkehrswesen, Eisenbahnbau und -betrieb der Universität Hannover
entwickelt, siehe auch das Projekt Trassenbörse im Abschnitt 2.2.10.
Ansprechpartner: Ralf Borndörfer (borndoerfer@zib.de), Andreas Löbel
(loebel@zib.de), Thomas Schlechte (schlechte@zib.de), Steffen Weider
(weider@zib.de)

http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/BMBF-IS
http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/LSB-CS
http://www.zib.de/Optimization/Projects/Traffic/LSB-CS
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Abbildung 6.1: Veranstaltungsplaner für die Lange Nacht der Wissen-
schaften 2008 in Berlin (Campus Charlottenburg).

Veranstaltungsplaner

Der Veranstaltungsplaner ist ein Web-Service des ZIB zur Optimierung von Touren
für die Besucher der Langen Nacht der Wissenschaft in Berlin. Unter der Adresse
http://www.zib.de/vsp/ kann man eine Reihe von Veranstaltungen auswählen,
die man gerne besuchen möchte. Der Veranstaltungsplaner berechnet daraufhin
ein optimales Besuchsprogramm, bei dem unter Beachtung der Anfangs-, End-
und Wegezeiten eine möglichst große Anzahl der gewünschten Veranstaltungen
besucht wird. Ähnlich wie bei den bekannten Routenplanern für den Auto-, Bahn-
oder Nahverkehr kann die optimale Tour in Form einer Liste und/oder in einer
Kartendarstellung ausgedruckt werden, siehe auch Abbildung 6.1.
Die Berechnungen basieren auf einem graphentheoretischen Modell des Problems,
das mit Hilfe eines dynamischen Programms gelöst wird. Im Unterschied zu den
klassischen Tourenplanern, die kürzeste Wege berechnen, wird beim Veranstal-
tungsplaner ein Weg mit maximalem „Wert“ berechnet.
Ansprechpartner: Markus Reuther (reuther@zib.de)

DISCNET

Am Konrad-Zuse-Zentrum wurde von 1994–2001 die Software DISCNET ent-
wickelt, welche seitdem vorrangig von der Firma atesio, einem Spin-Off des ZIB,
fortentwickelt wird. DISCNET ist ein Optimierungskern bestehend aus eine Viel-
zahl mächtiger Modelle und Algorithmen zur Konfiguration, Planung und Opti-

http://www.zib.de/vsp/
file:www.atesio.de
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mierung von Kommunikationsnetzen. Die für DISCNET entwickelte Mathematik
wurde mit dem Mannesmann Innovationspreis 2001 ausgezeichnet und erlaubt es
unseren Projektpartnern seit nun fast 10 Jahren ihre Netze qualitativ hochwerti-
ger bei minimalen Kosten zu planen. In der Anwendung beim Betreiber konnten
Kosteneinsparungspotentiale von 30 Prozent und mehr aufgezeigt werden. Wich-
tige Referenzen sind Betreiber wie der DFN-Verein, E-Plus, Telekom Austria, und
T-Systems Nova für so technologisch verschiedene Netze wie IP/OSPF-, PDH-,
SDH-, WDM-, oder auch Mietleitungsnetze.
Ansprechpartner: Roland Wessäly (wessaely@zib.de)

6.4 Computeralgebra

Verfahren für REDUCE

Das ZIB vertreibt den LISP-Dialekt Portable Standard LISP (PSL) in der Ver-
sion 4.2 und das darauf aufbauende Programmsystem REDUCE für symbolische
Mathematik (Anthony C. Hearn et al.). Seit April 2004 ist die Version 3.8 welt-
weit für zahlreiche Rechnersysteme freigegeben. Vom ZIB wurden Vertriebslizen-
zen vergeben an: Joint Institute for Nuclear Research (Dubna, Russland), Queen
Mary and Westfield College (London), Technische Universität Prag (Tschechien)
und Academia Sinica (Peking, China) sowie Software-Händler in Japan, Korea
und Polen.
Es werden neue Versionen der Software angeboten, z. B. für Macintosh mit Intel-
Prozessoren. Auch eine Version für Macintosh im 64-Bit-Modus ist seit dem Jahr
2007 erhältlich.
An vielen Modulen wurden im Berichtszeitraum wesentliche Erweiterungen vor-
genommen und Fehler korrigiert. Die aktualisierten Versionen sind Bestandteil
der aktuellen REDUCE-Version 3.8. Zum Ende des Jahres 2008 wurde die Soft-
ware REDUCE unter einer „modified BSD“-Lizenz freigegeben und steht nun als
freie Software zur Verfügung. Siehe dazu:
http://www.reduce-algebra.com.
Ansprechpartner: Winfried Neun (neun@zib.de)

6.5 Computer Science

XtreemFS – Ein verteiltes und repliziertes Dateisystem

XtreemFS ist ein Dateisystem für verteilte IT-Infrastrukturen. Details zur Archi-
tektur von XtreemFS, zu Methoden für einen hohen Datendurchsatz sowie Erhö-
hung der Datenverfügbarkeit werden in Abschnitt 2.2.11 auf Seite 139 erläutert.

http://www.reduce-algebra.com


242 Software

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 Gröbner-Basen und Lösen algebraischer Gleichungssysteme

(H. Melenk, H.M. Möller, W. Neun)
IDEALS Rechnen in polynomialen Idealen (H. Melenk)
INEQ Lösen linearer Ungleichungssysteme (H. Melenk)
LINALG Diverse Funktionen aus der linearen Algebra (M. Rebbeck)
MATHML Interface zu MathML (L. Alvarez)
MSOLVE Lösen 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 q-hypergeometrischen Termen (H. Böing,

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 Singularitäten (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. Schöpf)
TRIGINT Trigonometrische Integration (N. Langmead)
TRIGSIMP Simplifikation von trigonometrischen Ausdrücken (W. Koepf,

H. Melenk, A. Bernig)
ZEILBERG Symbolische Summation (W. Koepf, G. Stölting)
ZTRANS Z-Transformation und inverse Z-Transformation (W. Koepf,

L. Temme)

Tabelle 6.1: Teilmodule von REDUCE.
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Abbildung 6.2: XtreemFS Management-Konsole

Ein erstes öffentliches Release von XtreemFS wurde unter der GPL-Lizenz im
August 2008 herausgegeben. Informationen, Dokumentation sowie Links zum
Quellcode und zu den Installationsquellen sind unter http://www.xtreemfs.org
abrufbar.
Ansprechpartner: Jan Stender (stender@zib.de) und Björn Kolbeck
(kolbeck@zib.de)

Scalaris – Ein skalierbarer, transaktionaler Key-Value-Store

Scalaris ist ein verteilter Key/Value-Store auf Basis eines Peer-to-peer (P2P)-
Systems. Durch den P2P-Unterbau kann es nahezu beliebig skalieren und sich
gleichzeitig im Fall von Ausfällen selber reparieren. Um eine hohe Konsistenz der
Daten zu garantieren, werden alle Zugriffe in Transaktionen gekapselt. Die zu-
grundeliegenden P2P- und Transaktionsalgorithmen wurden in Abschnitt 2.2.11
auf Seite 142 vorgestellt. Seit Juli 2008 ist Scalaris unter der Apache-Lizenz frei
verfügbar.
Ansprechpartner: Thorsten Schütt (schuett@zib.de) und Florian Schintke
(schintke@zib.de)

http://www.xtreemfs.org
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dmscp – Sicherer und schneller Dateitransfer über 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 bzw. sftp ist wegen der Verschlüsselung der Nutz-
daten für große Datenmengen ungeeignet. Eine Kompromisslösung ist das eben-
falls auf ssh aufsetzende, im ZIB entwickelte Produkt dmscp. Hier geschieht
die Sitzungssteuerung und das Übertragen der Metadaten verschlüsselt, und die
Nutzdaten werden unverschlüsselt übertragen. Eine Reihe von Maßnahmen ver-
hindert das unbemerkte Verändern der Nutzdaten innerhalb des Netzes. Zusätz-
lich hat dmscp eine Reihe von Features, die im Zusammenhang mit Data Mi-
gration stehen, wie Filefragmentierung und Handeln voller Dateisysteme. Durch
Optimierungen sowohl in der rechnerlokalen Ein-/Ausgabe als auch im Netz ist
dmscp bis zu zweimal schneller als ftp. dmscp wird deutschlandweit vor allem im
Hochleistungsrechnerbereich und an einigen wissenschaftlichen Einrichtungen in
den USA genutzt.
Die aktuelle Fassung ist in einem Drittmittelprojekt des ZIB im Produktionsein-
satz.
Weitere Informationen und die Quellen unter:
http://www.zib.de/Software/Misc/.
Ansprechpartner: Manfred Stolle (stolle@zib.de)

GNDMS – Generation N DataManagementSystem

Bei GNDMS handelt es sich um ein flexibles Datenmanagementsystem für den
Einsatz im Grid-Computing. Neben einem Workspace-Konzept bietet GNDMS
einen erweiterbaren task-basierten Mechanismus zum Bereitstellen und Verteilen
von Daten sowie die Möglichkeit der Konfiguration, um verschiedene Rollen im
Grid auszufüllen. Details zur Architektur und dem Funktionsumfang der Software
finden sich auf Seite 148ff.
Ansprechpartner: Stefan Plantikow (plantikow@zib.de) und Maik Jorra
(jorra@zib.de)

MetaLooper – Framework für die Konfiguration und Durchführung
von Batchexperimenten

MetaLooper ist ein Java/XML-basiertes Framework, das die Durchführung und
Konfiguration von numerischen Simulationen vereinfacht. Bei solchen Experimen-
ten handelt es sich häufig um sogenannte parameter sweeps, bei denen eine große
Anzahl von Parameterkombinationen durchprobiert wird. Die Praxis zeigt, dass
die Spezifikation dieser Kombinationen möglichst einfach und ohne Codeände-
rungen erfolgen soll, um diese z. B. in Abhängigkeit von bereits durchgeführten

http://www.zib.de/Software/Misc/
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Root
Your Code

Evaluate Experiment
Your code

Enumerate Files
actions.DirectoryLister

Read Data Set from File
Your code

Enumerate Parameters
actions.LinearNumberWriter

Clear Result List
actions.DeleteParameter

Preprocess Data Set
Your code

Evaluate Data Set Result
Your code

Perform Training
Your code

Process Test Case
Your code

Record Data Set Results
actions.table.Insert

Enumerate Test Cases
actions.LinearNumberWriter

Update Data Set Result
Your code

Abbildung 6.3: Beispiel eines Baumes von Codekomponenten, die von Me-
taLooper ausgeführt werden.

Experimenten schnell anpassen zu können. Eine weitere gewünschte Eigenschaft
eines solchen Experiment-Frameworks ist die Möglichkeit des unkomplizierten Zu-
sammenstellens einzelner Komponenten (z. B. Algorithmen), um neue Szenarien
testen zu können.
MetaLooper unterstützt beide Anforderungen, wobei die Beschreibung eines Ex-
perimentverlaufs mit Hilfe eines XML-basierten Skripts geschieht. Dieses vom
Benutzer editierte Skript spezifiziert Parameter, Schleifen über diese Parame-
ter, eingesetzte Java-Codekomponenten, sowie die Ausgabeart einer Experiment-
durchführung. Dabei werden die einzelnen Codekomponenten zu einem Baum
angeordnet, der durch einen modifizierten Tiefensuchalgorithmus abgearbeitet
wird. Beim Besuch eines Baumknotens werden die benötigten Parameter bereit-
gestellt und der vom Benutzer angegebene Code ausgeführt (siehe Abbildung 6.3).
Die Implementierung der Schleifen wird dadurch erreicht, dass jeder der Teilbäu-
me wiederholt ausgeführt werden kann, bevor die Tiefensuche zu dem „Eltern-
Knoten“ zurückkehrt.
Durch die hohe Universalität kann diese Software auch in anderen Forschungs-
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bereichen für parametrische Studien oder für die schnelle Integration mehrerer
Java-basierter Komponenten eingesetzt werden. Neben den Quellen steht auch
ein Tutorium im Web zur Verfügung.
Weitere Informationen unter http://www.zib.de/CSR/Software/.
Ansprechpartner: Artur Andrzejak (andrzejak@zib.de)

Stellaris – Ein Service für verteiltes Metadaten-Management

In großen verteilten Systemen, wie z. B. dem D-Grid, gibt es heterogene Anfor-
derungen an die Verwaltung von Metadaten: Nutzer benötigen Informationen
über die Nutzung ihrer Anwendungen und wissenschaftlichen Daten, und Dienst-
leister stellen Metadaten über den Zustand der Ressourcen zur Verfügung, die
z. B. für das Management komplexer Workflows genutzt werden. Neben diesen
unterschiedlichen Typen von Metadaten muss der Service erweiterbare Metada-
tenschemata unterstützen und bis zu Millionen von Einträgen skalieren.
Stellaris ist ein Service für das Management von Metadaten im Grid. Es wurde im
Rahmen des AstroGrid-D-Projekts als Informationsdienst entwickelt und wird in
verschiedenen Anwendungsszenarien eingesetzt. Durch das vom W3C entwickelte
Resource Description Framework (RDF) ist eine flexible und genaue Beschrei-
bung von Daten, Anwendungen und Grid-Ressourcen möglich. Der Zugriff auf
den Dienst, z. B. zur Speicherung oder Abfrage von Metadaten, erfolgt über eine
HTTP-Schnittstelle. Für die Abfrage gespeicherter Informationen wird die Ab-
fragesprache SPARQL verwendet.
Weitere Informationen unter http://stellaris.zib.de/.
Ansprechpartner: Mikael Högqvist (hoegqvist@zib.de)

Theseus

Die Vorhersage von Proteinstrukturen aufgrund von Sequenzinformationen gehört
zu den großen Herausforderungen in den Lebenswissenschaften.
Theseus ist ein Framework zur Erkennung des Faltungstyps eines Proteins (Threa-
ding). Je nach dem „Grad der Ähnlichkeit“ des strukturell unbekannten Tar-
getproteins mit bislang bekannten Proteinstrukturen können semi-quantitativ
strukturelle und, davon abgeleitet, funktionelle Aussagen zum Targetprotein ge-
troffen werden. Die Targetsequenz wird auf Repräsentanten von Faltungstypen
einer Faltungsbibliothek (Template-Datenbank) aligniert, und dieses Alignment
wird heuristisch bewertet. Zur Suche des optimalen Sequenz-Struktur-Alignments
wird ein Multi-Queue-Branch-and-bound-Algorithmus benutzt. Das Framework
erlaubt eine Integration verschiedener Bewertungsheuristiken und Template-
Datenbanken. Die standardmäßig benutzte Bewertungsfunktion enthält Terme,
die auf wissensbasierten Potentialen beruhen und die strukturelle Umgebung im

http://www.zib.de/CSR/Software/
http://stellaris.zib.de/
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Template bewerten, sowie Terme, die die Güte des Alignments von Sekundär-
strukturinformationen berücksichtigen.
Theseus ist in C++ implementiert und unter Verwendung von MPI parallelisiert.
Ansprechpartner: Thomas Steinke (steinke@zib.de)

6.6 Informationsdienste

Math-Net-Informationsserver

Unter der WWW-Adresse http://www.math-net.org befindet sich das Portal
des Math-Net. Am ZIB selbst werden die Math-Net-Dienste Math-Net-Navigator,
Math-Net-Links sowie Math-Net-Software angeboten.
Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz (dalitz@zib.de)

Informationsdienste des eLib-Servers

Auf dem vom ZIB betriebenen eLib-Server werden weiterhin verschiedene Infor-
mationsdienste im World Wide Web angeboten.

• Eine umfangreiche Sammlung von Links auf weltweit verfügbare mathema-
tische Ressourcen wird über die Math-Net Links to the Mathematical World
(http://www.math-net.de/links/) angeboten, die ebenfalls zu den Kern-
bestandteilen des Math-Net gehören.

• Der ICM’98-Server informiert weiterhin über den International Congress of
Mathematicians (http://elib.zib.de/ICM98/), der im Jahre 1998 in Ber-
lin stattfand. Aus Demonstrations- und Dokumentationszwecken soll dieser
Server weiterhin zugänglich bleiben. Zur langfristigen Archivierung existiert
bei der Gesellschaft für wissenschaftliche Datenverarbeitung (GWDG) ein
Spiegel (http://webdoc.gwdg.de/ICM98/) des ICM’98-Servers.

Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz (dalitz@zib.de)

Server der International Mathematical Union (IMU)

Das ZIB betreut technisch und inhaltlich den Web-Server der International Ma-
thematical Union (http://www.mathunion.org/). Neben den allgemeinen Infor-
mationen beinhaltet der IMU-Server auch die neuesten Bulletins der verschiede-
nen Kommissionen der IMU, wie der International Commission of Mathematical
Instruction (ICMI), der Commission on Development and Exchange (CDE) und
der International Commission on the History of Mathematics (ICHM). Die in den
letzten Jahren aufgebauten Dienste IMU-Net und EWDM werden weiterhin von
der Community positiv angenommen. IMU-Net ist der elektronische Rundbrief
der IMU. Er dient der weltweiten Verbreitung von Empfehlungen und Entschei-

http://www.math-net.org
http://www.math-net.de/links/ 
http://elib.zib.de/ICM98/
http://webdoc.gwdg.de/ICM98/
http://www.mathunion.org/
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dungen der IMU. Den Rundbrief haben über 5.000 Mathematiker abonniert. In
Anlehnung an IMU-Net betreibt die International Commission on Mathematical
Instruction (ICMI) ebenfalls einen elektronischen Rundbrief mit zurzeit ca. 850
Abonnenten.
Das Electronic World Directory of Mathematicians (EWDM) ist die elektronische
Version des World Directory of Mathematicians (WDM), dessen weiterer Betrieb
aus Kostengründen vom Executive Committee der IMU eingestellt wurde. Ge-
genwärtig haben sich über 1.600 Personen in die Datenbank eingetragen.
Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz (dalitz@zib.de)

Werkzeuge zur Erstellung von Webseiten

Im Rahmen des Math&Industry-Projekts wurden mehrere Software-Tools ent-
wickelt, um Webseiten für Projektbeschreibungen zu erstellen. Neben acht Spe-
zialmodulen für die Beschreibung verschiedener Aspekte eines Projekts, ist dabei
insbesondere das Rahmenprogramm WebSiteMaker
(http://www.math-net.org/create_website) zu nennen, das durch die gesam-
te Website-Erstellung führt.
Die MIPM-Module (MIPM = Math&Industry Presentation Maker) und ihre
Funktionen:

• MIPMPub – Publikationsbeschreibungen
• MIPMSoftware – Softwarebeschreibungen
• MIPMPers – Erstellung von Homepages für Personen
• MIPMOrg – Erstellung von Homepages für Institutionen und Firmen
• MIPMEvents – Veranstaltungsbeschreibungen
• MIPMLinks – Erstellung von kommentierten Linklisten
• MIPMGlossary – Erstellung von Glossaren der verwendeten Fachbegriffe
• MIPMText – erstellt nicht weiter spezifizierte/strukturierte Seiten

Die einzelnen Module finden sich auf der Homepage des Math&Industry-Projekts
http://www.mathematik-21.de/software/software.shtml.
Ansprechpartner: Robert Roggenbuck (toolmaster@mathematik-21.de), Wolf-
gang Dalitz (dalitz@zib.de)

6.7 KOBV-Dienste

KOBV-Dienste

Der KOBV betreibt Informationsdienste für bibliothekarische Angebote im Inter-
net mit Schwerpunkt auf Berlin und Brandenburg: die KOBV-Internet-Angebote.

http://www.math-net.org/create_website
http://www.mathematik-21.de/software/software.shtml
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Darüber hinaus ist der KOBV regionaler Dienstleister für die Bibliotheken.
I. KOBV-Informationsserver
Die KOBV-Homepage http://www.kobv.de ist der Einstiegspunkt für alle KOBV-
Internet-Angebote. Gleichzeitig bietet der KOBV-Webserver Informationen rund
um den KOBV für Benutzer und Bibliotheken. Er gibt einen Überblick über die
Dienste für die Benutzer und für die Bibliotheken, informiert über die Organisa-
tionsstruktur, die KOBV-Gremien und Mitgliedsbibliotheken, aktuelle Ankündi-
gungen von Workshops und Tagungen und vieles mehr.
2007 wurde im Rahmen des Relaunch der KOBV-Webseiten das Open Source
Content-Management-System Typo3 eingeführt. Damit einhergehend wurden die
Seiten sowohl inhaltlich überarbeitet als auch bezüglich der Barrierefreiheit opti-
miert. Die barrierefreie Gestaltung der Webseiten orientiert sich an den Richtli-
nien der BITV (Barrierefreie Informationstechnik-Verordnung) des Bundesinnen-
ministeriums.
II. KOBV-Internet-Angebote

• KOBV-Portal
Das „KOBV-Portal – Digitale Bibliothek Berlin-Brandenburg“ (kurz: KOBV-
Portal) ist die regionale Internet-Plattform mit Zugang zu den Dienstleis-
tungen aller KOBV-Bibliotheken und der KOBV-Zentrale. Enthalten sind
verschiedene Arten elektronischer Ressourcen: Online-Kataloge, Bibliogra-
phien, Nachschlagewerke, Abstracts/Volltexte, Fachportale und Suchma-
schinen. Diese sind – abhängig von den Zugriffsmodalitäten und der tech-
nischen Realisierung – durchsuchbar oder verlinken zu den Originalquel-
len. Nach einer erfolgreichen Recherche in den Online-Katalogen kann der
Benutzer sehen, in welcher Bibliothek das Medium verfügbar ist und die-
ses zur Ausleihe vormerken oder über Fernleihe bestellen. Er kann auch
den Open-Linking-Dienst SFX der KOBV-Zentrale nutzen, um den Titel im
Online-Buchhandel zu bestellen oder in Google Scholar und anderen Such-
maschinen zu recherchieren. Personalisierte Dienste erlauben die anonyme
Selbstregistrierung, das Anlegen persönlicher Suchlisten sowie das Speichern
von Suchanfragen und -ergebnissen für die spätere Wiederverwendung.
Das KOBV-Portal ist über die KOBV-Homepage erreichbar oder direkt un-
ter: http://digibib.kobv.de

• Verbundkataloge
In den Verbundkatalogen werden mehrere Bibliotheken mit spezifischen Be-
ständen/Materialien in einer Rechercheanfrage abgesucht. Die Verbundka-
taloge sind integraler Bestandteil des KOBV-Portals. Folgende Verbundka-
taloge sind im KOBV realisiert:

– Verbundkatalog Film
Recherchierbar sind Filmbestände und Filmliteratur aus 16 Bibliotheken

http://www.kobv.de
http://digibib.kobv.de
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in Deutschland. Mit einem absuchbaren Bestand von mehr als 250.000
Filmen (DVD, Videos) und 450.000 Bänden Filmliteratur ist der VK
Film das Rechercheinstrument für Filme und Filmliteratur in deutschen
Bibliotheken.
Der VK Film ist in die beiden bedeutendsten deutschen Filmportale
integriert:
(1) „Deutsches Filmportal“1 (dort bildet er die Komponente zur Litera-
turrecherche in Bibliotheken) und
(2) Virtuelle Fachbibliothek „medien buehne film“2 (zur Suche nach Fil-
men und Filmliteratur).
Der VK Film ist über die KOBV-Homepage erreichbar oder direkt un-
ter: http://digibib.kobv.de/vkfilm (Literatur und DVD, Videos)
bzw. http://digibib.kobv.de/vkfilm-filme (nur DVD, Videos).

– Verbundkatalog Judaica
Recherchierbar sind Judaica-Bestände aus sechs regionalen Bibliothe-
ken mit relevantem Judaica-Bestand sowie der Katalog der Judaica-
Zeitschriften in Berlin und Brandenburg.
Das VK Judaica ist über die KOBV-Homepage erreichbar oder direkt
unter: http://digibib.kobv.de/judaica

– Verbundkatalog Noten
Recherchierbar sind Notenbestände aus vier regionalen Bibliotheken mit
relevantem Notenbestand. Der VK Noten wurde Anfang 2008 für die
Benutzer freigeschaltet. Er ist über die KOBV-Homepage erreichbar
oder direkt unter: http://digibib.kobv.de/vknoten

• KOBV-Volltextserver
Der KOBV-Volltextserver bietet einen integrierten Zugriff auf lizenzierte
Zeitschriftenartikel und frei zugängliche elektronische Publikationen. Mehr
als 1.5 Millionen Zeitschriftenartikel aus 1.800 Zeitschriften aus dem ganzen
Spektrum der Wissenschaft und rund 40.000 elektronische Dokumente aus
den regionalen Publikationsservern sind im Volltext suchbar. Alle Dokumen-
te sind frei recherchierbar und werden bis einschließlich des Abstracts an-
gezeigt. Die lizenzierten Zeitschriftenartikel sind zugriffsbeschränkt und nur
auf dem Campus der lizenznehmenden Einrichtung abrufbar. Der KOBV-
Volltextserver wurde mittels Suchmaschinentechnologie realisiert. Er ist eine
Eigenentwicklung der KOBV-Zentrale unter Einsatz der Open-Source Pro-
grammbibliothek Lucene.
Der KOBV-Volltextserver ist über die KOBV-Homepage erreichbar oder
direkt unter: http://volltexte.kobv.de

1http://www.filmportal.de
2http://www.medien-buehne-film.de

http://digibib.kobv.de/vkfilm
http://digibib.kobv.de/vkfilm-filme
 http://digibib.kobv.de/judaica
http://digibib.kobv.de/vknoten
http://volltexte.kobv.de
http://www.filmportal.de
http://www.medien-buehne-film.de
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• KOBV-Bibliothekenführer
Das Online-Gesamtverzeichnis der Berliner und Brandenburgischen Biblio-
theken enthält rund 850 Bibliotheken. Mit seinen vielfältigen Suchmöglich-
keiten – über eine anklickbare Landkarte, nach Fächerschwerpunkten, nach
Stichwörtern aus Bibliotheksnamen – ist der Bibliothekenführer ein leicht
bedienbares, modernes, rund um die Uhr zugängliches Rechercheinstrument.
Der KOBV-Bibliothekenführer ist über die KOBV-Homepage erreichbar oder
direkt unter: http://bibliotheken.kobv.de

III. Dienstleistungen für Bibliotheken
Der KOBV hat in den elf Jahren seines Bestehens eine Vielzahl von Dienstleis-
tungen für die Bibliotheken aufgebaut und auf diese Weise einen entscheidenden
Anteil zum Auf- und Ausbau einer modernen Informationsinfrastruktur in der
Region Berlin-Brandenburg beigetragen. Durch den konsortialen Betrieb in der
KOBV-Zentrale entstehen zudem beträchtliche Synergiegewinne für alle Beteilig-
ten. Die Dienstleistungen für Bibliotheken im Einzelnen:

• Plattform für den regionalen Nachweis
Mit dem KOBV wurde für die Bibliotheken eine nutzerfreundliche Platt-
form aufgebaut, mittels derer die Benutzer unter einer Internet-Adresse die
Kataloge aller KOBV-Bibliotheken gleichzeitig durchsuchen können. Der re-
gionale Nachweis ist auf zwei Arten realisiert: über die Verteilte Suche und
über den KOBV-Index. Die Verteilte Suche realisiert einen virtuellen Ver-
bundkatalog mit direktem Zugriff auf die aktuellen Bibliothekskataloge. Im
KOBV-Index sind die Daten physisch zusammengeführt; er enthält 16 Kata-
loge mit rund 12 Millionen Datensätzen und wird regelmäßig aktualisiert. Im
KOBV-Portal ist der regionale Nachweis in einer Mischform aus virtueller
Suche in Einzelbibliotheken und Suche im KOBV-Index realisiert.

• Fremd- und Normdatenserver/Online-Fremddatenangebot sowie
Bereitstellung komfortabler Werkzeuge zur Datenübernahme
Zur Arbeitserleichterung und Effizienzerhöhung in der Katalogisierung stellt
der KOBV seinen Bibliotheken ein großes Fremd- und Normdatenangebot
auf einem zentralen Server und online zur Verfügung. Aus lizenzrechtli-
chen Gründen ist die Nutzung der Fremd- und Normdaten nur den KOBV-
Bibliotheken gestattet. Der Fremd- und Normdatenserver des KOBV enthält
die bibliographischen Daten der Deutschen Nationalbibliographie (DNB) so-
wie die deutschen Normdateien: Gemeinsame Körperschaftsdatei (GKD),
Personennamendatei (PND) und Schlagwortnormdatei (SWD). Die Daten
werden wöchentlich aktualisiert. In Absprache mit dem Bibliotheksverbund
Bayern (BVB) und der Library of Congress haben die KOBV-Bibliotheken
darüber hinaus Zugriff auf die Daten der Library of Congress, die der BVB
auf seinem Server hostet und aktualisiert. Das Fremddatenangebot wird
erweitert durch den Z39.50-Zugriff auf Online-Kataloge im Internet. Durch

http://bibliotheken.kobv.de
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entsprechende Absprachen mit Bibliotheksverbünden und Bibliotheken welt-
weit hat die KOBV-Zentrale das Online-Fremddatenangebot stark ausge-
baut. Inklusive des Online-Angebotes haben die KOBV-Bibliotheken Zugriff
auf insgesamt rund 80 Millionen Datensätze, die sie zur Fremddatenüber-
nahme nutzen können.
Zur Unterstützung der Bibliotheken hat die KOBV-Zentrale zwei neuartige
Werkzeuge für die Fremddatenübernahme entwickelt:

– Profilsuche (Sequentiell verteilte Suche) für Bibliotheken mit Z39.50-
Client

– ZACK II für Bibliotheken ohne Z39.50-Client (ein Internet-Zugang ge-
nügt)

Beide Werkzeuge erlauben mehr als „nur“ die rationelle Recherche und kom-
fortable Übernahme strukturierter Datensätze per Knopfdruck. Mit ihnen
hat die KOBV-Zentrale die Personalisierung in die Fremddatenübernahme
eingeführt: Jede Bibliothek kann ihre eigenen, spezifischen „virtuellen Ver-
bünde“ zur schnellen und qualitativ hochwertigen Fremddatenübernahme
aufbauen, indem sie für das Absuchen der Fremddatenbanken eigene Pro-
file (eines oder mehrere) definiert und sich – je nach Bedarf – spezifische
virtuelle Fremddatenpools im Internet zusammenstellt.

• ASP-Dienste (Application Service Providing)
Im Rahmen der ASP-Dienste betreibt und pflegt die KOBV-Zentrale ver-
schiedene Software-Anwendungen für die Bibliotheken und stellt ihnen Ser-
verleistung und Speicherplatz zur Verfügung. Auf dieser Basis betreiben
die Bibliotheken lokale Informationsangebote, wobei die KOBV-Zentrale
für die gesamten technischen Belange zuständig ist und die Bibliotheken
sich lediglich um bibliothekarisch-fachliche Dinge kümmern müssen. Die
KOBV-Zentrale hat in den vergangenen Jahren ein ganzes Bündel von ASP-
Diensten aufgebaut:

– Konsortialportal/Open Linking-Dienste
Die KOBV-Zentrale betreibt und pflegt in einem konsortialen Modell
die Portalsoftware MetaLib und die Open-Linking-Software SFX, beides
Produkte der Firma Ex Libris. Die Bibliotheken bieten ihren Benutzern
auf der Basis des ASP-Dienstes lokale Portale mit integriertem Open-
Linking-Dienst oder nur den Open-Linking-Dienst an. Den ASP-Dienst
für die Linking-Software SFX nehmen 15 Einrichtungen in Anspruch,
davon vier in Kombination mit der Portalsoftware MetaLib.

– Verbundkataloge
Der ASP-Dienst bietet Fachverbünden den Aufbau eines virtuellen Ver-
bundkataloges an. Was die Software anbelangt, sind die virtuellen Ver-
bundkataloge integraler Bestandteil des KOBV-Portals, für das die Soft-
wareprodukte MetaLib/SFX der Firma Ex Libris im Einsatz sind.
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– Bibliothekenführer
Mit dem ASP-Dienst wurde für die Bibliotheken eine nutzerfreundliche
Plattform aufgebaut, die unter einer Internet-Adresse die Informatio-
nen zu vielen Bibliotheken bündelt und so zu einem erhöhten Bekannt-
heitsgrad der bibliothekseigenen Sammlungen und Angebote beiträgt.
Jede der 850 Bibliotheken hat einen eigenen Datensatz, den sie selbst
pflegt. Im Einsatz ist die Software Aleph 500 der Firma Ex Libris, die in
Eigenentwicklung der KOBV-Zentrale um eine Web-Katalogisierungs-
schnittstelle und eine Kommunikationsschnittstelle zur Bibliotheksdatei
der Zeitschriftendatenbank (ZDB) ergänzt wurde. Erlaubt die Web-
Katalogisierungsschnittstelle den Bibliotheken die einfache Pflege ihrer
Bibliotheksdaten über das Internet, so kann mit Hilfe der Kommuni-
kationsschnittstelle Doppelarbeit vermieden werden: Jede Änderung im
Bibliothekenführer wird automatisch an die Bibliotheksdatei weiterge-
geben. Auf diese Weise braucht eine Bibliothek ihre Bibliotheksdaten
nur noch an einer Stelle, im KOBV-Bibliothekenführer, zu pflegen.

– Automatisierte Fernleihe bzw. automatisiertes Online-Fern-
leihe-Abrechnungsverfahren
Der ASP-Dienst umfasst sowohl Komponenten für die Automatisierung
der Fernleihe in den Bibliotheken als auch für die Online-Bestellung
durch die Benutzer sowie Abrechnungsverfahren. Im Einsatz sind das
Produkt Zentraler Fernleihserver der Firma OCLC sowie Eigenentwick-
lungen der KOBV-Zentrale. Ende 2008 nehmen an dem Dienst „Au-
tomatisierte Fernleihe/Online-Fernleihe“ und dem daran gekoppelten,
von der KOBV-Zentrale eingerichteten Abrechnungsverfahren 79 Bi-
bliotheken teil, davon 49 Bibliotheken aus dem VÖB Brandenburg. 10
KOBV-Bibliotheken bieten ihren Benutzern zudem die Online-Fernleihe
an, mittels derer ein Benutzer selbst online im KOBV-Portal bestellen
kann.

– Opus- und Archivierungsdienste
Den Dienst nutzen 14 Bibliotheken im Produktivbetrieb. Zum Aufbau
lokaler Publikationsserver betreibt und pflegt die KOBV-Zentrale in ei-
nem konsortialen Modell die Open-Source Publikationssoftware Opus
und speichert die elektronischen Dokumente auf einem zentralen Ar-
chivserver. Im Rahmen der erfolgreichen Begutachtung einer der Bi-
bliotheken zum „DINI-Zertifikat Dokumenten- und Publikationsservice
2007“ hat der technische Service, der von der KOBV-Zentrale für al-
le Instanzen bereitgestellt wird, das Zertifizierungsverfahren ebenfalls
erfolgreich durchlaufen.

– Library Search Engine
Die Library Search Engine wurde seit 2007 in der KOBV-Zentrale auf
der Basis der Open-Source-Programmbibliothek Lucene entwickelt. Sie
ersetzt die Suche im Opac einer Bibliothek und erschließt über den Opac
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hinaus weitere Suchräume. Mittels integrierter Suchmaschinen-Indices
werden in dem Recherchetool viele Datenquellen gleichzeitig durchsucht
und die Ergebnisse in Sekundenschnelle angezeigt. Erster Anwender ist
die Bibliothek des Wissenschaftspark Albert Einstein Potsdam (WAE),
deren Library Search Engine „ALBERT“ (All Library Books, journals
and Electronic Records Telegrafenberg) seit Oktober 2007 im Routine-
betrieb läuft. In ALBERT sind insgesamt 12 Datenbanken (neben dem
Opac des WAE weitere Datenquellen wie Zeitschriftenlisten, e-Books,
bibliographische Listen, RSS-Feeds, Teile der virtuellen Fachbibliothek
Geo-Leo usw.) recherchierbar.

– Hosting-Service für lokale Applikationen
Ermöglicht wird der neue Service durch die 2007 in der KOBV-Zentrale
erfolgte Umstrukturierung der Server- und Speicherstruktur auf soge-
nannte virtuelle Server und Speicher. Diese erlauben die „Kapselung“
und damit den gleichzeitigen Betrieb von Softwareanwendungen, die
eine unterschiedliche Infrastruktur benötigen (z. B. verschiedene Ver-
sionen eines Betriebssystems, verschiedene Versionen von Peripherie-
software etc.). Im Rahmen ihres ASP-Dienstes betreibt und pflegt die
KOBV-Zentrale für jede teilnehmende Bibliothek einen virtuellen Ser-
ver, inklusive der technischen Infrastruktur (CPU-Leistung, Peripherie-
software etc.), stellt Speicherplatz zur Verfügung und sorgt für Datensicherungs-
und Back-up-Dienste. Diese neue Dienstleistung wird bislang von einer
Bibliothek genutzt.

– Verde
Die Software Verde, ein neues Produkt der Firma Ex Libris, wird zur
Verwaltung von Rechten an elektronischen Produkten und damit ver-
bundenen Printmedien (Electronic Right Management, ERM) einge-
setzt. An dem ASP-Dienst nehmen zunächst das Friedrich-Althoff-
Konsortium (FAK) sowie zwei Bibliotheken teil. Die UB der FU Berlin
hat im Juni 2008 den Routinebetrieb mit Verde aufgenommen; das FAK
ist seit der Beschaffungsrunde im Herbst 2008 dabei, seine Verträge nach
und nach in Verde einzuarbeiten.

• Archivserver
In Eigenentwicklung hat die KOBV-Zentrale einen Archivserver aufgebaut
und die Daten auf der Basis der Open-Source-Programmbibliothek zugäng-
lich gemacht. Die Volltexte sind mittels Lucene indexiert und über den
KOBV-Volltextserver recherchierbar.

– für Backfiles des Friedrich-Althoff-Konsortiums (FAK)

Der KOBV betreibt für das FAK einen Archivserver für die Zeitschrif-
tenartikel der Verlage Springer (inkl. Kluwer) und Elsevier mit insgesamt
1.300.000 Zeitschriftenartikeln (Volltexte) aus 1.600 Zeitschriften. Diesen
hat die KOBV-Zentrale nach dem Auslaufen der Verträge in Zusammen-
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arbeit mit dem FAK aufgebaut, um den Zugriff auf die Zeitschriftenartikel
langfristig zu sichern.å

– für Backfiles der Max-Planck-Gesellschaft (MPG)

Die KOBV-Zentrale hostet für die MPG die Metadaten und Zeitschriftenar-
tikel aus deren Vertrag mit dem Springer-Verlag 1997-2007 – unter Nutzung
von Synergien mit dem Volltextserver. Dazu hat sie die Daten –analog zu den
FAK-Archivdaten – in den Volltextserver eingespielt, mit Lucene indexiert
und in die Backup-Prozeduren sowie in das Rechtemanagement eingebun-
den.

Ansprechpartner: für sämtliche KOBV-Dienste: KOBV-Zentrale (kobv-zt@zib.de)
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Das Konrad-Zuse-Zentrum für Informationstechnik Berlin (ZIB) wurde durch Ge-
setz über das Zentrum für Informationstechnik (ZInfG) vom 17. Juli 19841 ge-
gründet. Das ZIB ist eine rechtsfähige Anstalt des öffentlichen Rechts mit kauf-
männischer Buchführung. Zur Erfüllung seiner Aufgaben erhält das ZIB einen
Zuschuss des Landes Berlin, das auch Dienstherr und Arbeitgeber für die Be-
schäftigten des ZIB ist.

7.1 Organe

Organe des ZIB sind der Verwaltungsrat und der Präsident.
Der Verwaltungsrat setzte sich im Jahre 2008 wie folgt zusammen:

• Prof. Dr. Michael W. Linscheid, HUB, Vorsitzender ab 11.03.2008
• Prof. Dr. Johann Köppel, TUB, stellvertretender Vorsitzender
• Prof. Dr. Jochen Schiller, FUB
• Bernd Lietzau, Senatsverwaltung für Bildung, Wissenschaft und Forschung
• Ingrid Walther, Senatsverwaltung für Wirtschaft, Technologie und Frauen
• Prof. Dr. Manfred Hennecke, Bundesanstalt für Materialforschung und -prüfung
• Prof. Dr. Anke Pyzalla, Helmholtz-Zentrum Berlin für Materialien und Ener-

gie GmbH (HMI)
• Prof. Dr. Jens Reich, Max-Delbrück-Centrum für Molekulare Medizin

Der Verwaltungsrat tagte am 11. Februar und 07. Juli 2008.

Präsident des ZIB ist Prof. Dr. Dr. h. c. Peter Deuflhard.
Als Vizepräsident amtiert Prof. Dr. Dr. h. c. mult. Martin Grötschel.

1http://www.zib.de/General/Organization/gesetz/index.de.html
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7.2 Satzung

Die vom Verwaltungsrat in seiner Sitzung am 30.06.2005 beschlossene Satzung
legt Funktionen und Verfahrensweisen der einzelnen Organe des ZIB fest, definiert
die Aufgaben in Forschung und Entwicklung, beschreibt die Dienstleistungsfunk-
tion des Rechenzentrums und regelt die Zusammensetzung und die Aufgabenstel-
lung des Wissenschaftlichen Beirates2.

7.3 Wissenschaftlicher Beirat

Aufgabe des Wissenschaftlichen Beirates ist die Beratung des ZIB in wissenschaft-
lichen und technischen Fragen sowie die Unterstützung und Förderung der Arbeit
des ZIB, insbesondere bei der Herstellung und Aufrechterhaltung von Koopera-
tionen mit Universitäten, Forschungseinrichtungen und der Industrie.
Der Verwaltungsrat hat als Mitglieder des Wissenschaftlichen Beirates bestellt
(Stand: Februar 2009):

• Prof. Dr. Alfred Louis – Universität des Saarlandes, Saarbrücken
Sprecher des Beirates

• PD Dr. Michael Hofmeister – Siemens AG, München
• Prof. Dr. Thomas Liebling – Ecole Polytechnique Fédérale de Lausanne,

Lausanne-Ecublens, Schweiz
• Prof. Dr. Jörg-Rüdiger Sack – Carleton University, Ottawa, Kanada
• Dipl.-Math. Ludger D. Sax – E.ON Gastransport GmbH, Essen
• Dr. Horst D. Simon – NERSC, Lawrence Berkeley, National Laboratory,

Berkeley, USA
• Dr. Reinhard Uppenkamp – Berlin-Chemie AG, Berlin

Wolfgang Branoner (SNPC GbR, Berlin), Dr. Joachim Römelt (Bayer HealthCare
AG) und Dr. Karl-Viktor von Schöning sind am 31.12.2008 und 31.01.2009 als
Mitglieder des Wissenschaftlichen Beirates ausgeschieden.
Der Wissenschaftliche Beirat tagte am 23. und 24. Juni 2008 im ZIB.

2http://www.zib.de/General/Organization/satzung/index.de.html

http://www.zib.de/General/Organization/satzung/index.de.html
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7.4 Mitgliedschaften

Das ZIB ist Mitglied folgender Organisationen:

• DFN –Verein zur Förderung eines Deutschen Forschungsnetzes e. V.
• DMV – Deutsche Mathematiker-Vereinigung e.V.
• ECMI – European Consortium for Mathematics in Industry
• FAV – Forschungs- und Anwendungsverbund Verkehrssystemtechnik Berlin
• Forum für Zukunftsenergien e.V.
• IDW – Informationsdienst Wissenschaft e. V.
• Konrad-Zuse-Gesellschaft e. V.
• NAG Users Association
• OpTecBB – Optische Technologien aus Berlin und Brandenburg
• PlanetLab
• SIAM – Society for Industrial and Applied Mathematics
• UNICORE Forum e.V. (bis 31.12.2008)
• ZKI – Zentren für Kommunikation und Informationsverarbeitung in Lehre

und Forschung e.V.
• Zuse-Park e.V.

7.5 ZIB-Fellows

Präsident und Vizepräsident vergeben an wenige ausgewählte Wissenschaftler das
Konrad-Zuse-Fellowship, in dessen Rahmen im Jahre 2008 die folgenden Projekte
bearbeitet wurden:

Senior Fellowship:

• Prof. Dr. Dietrich Braess (Ruhr-Universität Bochum)
Nichtlineare Mechanik und Locking-Phänomene

• Prof. Dr. Herbert W. Franke
Math goes Art

Junior Fellowship:

• Prof. Dr. Reinhard Hochmuth (Universität Kassel)
Mathematische Multiskalen-Modellierung in der Neurobiologie

• Assistant Prof. Dr. Arie Koster (University of Warwick)
Diskrete Optimierung für Multi-Layer-Telekommunikationsnetze

• Prof. Dr. Rolf Krause (Rheinische Friedrich-Wilhelms-Universität Bonn)
Numerische Simulation in der Operationsplanung
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• Prof. Dr. Sven O. Krumke (Technische Universität Kaiserslautern)
Online-Disposition von Einsatzfahrzeugen

• Prof. Dr. Marc Pfetsch (Technische Universität Carolo-Wilhelmina zu Braun-
schweig)
Nichtlineare ganzzahlige Optimierung

• Prof. Dr. Marc Steinbach (Leibniz-Universität Hannover)
Optimierung in Energie- und Versorgungswirtschaft

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

• Prof. Dr. MarkusWacker (Fachhochschule für Technik undWirtschaft Dresden)
Numerische Textilmodellierung

• Prof. Dr. Max Wardetzky (Georg-August-Universität Göttingen)
Geometrische Vartiationsmethoden in der Flächenbearbeitung

• Prof. Dr. Thomas Wolf (Brock University, St. Catharines, Kanada)
Symbolische Lösung von Differentialgleichungen und Differentialgleichungs-
systemen; symbolisches Rechnen in der allgemeinen Relativitätstheorie

7.6 Selbstverwaltung

Der Personalrat setzte sich bis 08.12.2008 wie folgt zusammen:

• Uwe Pöhle (Vorsitzender)
• Marlies Engelke
• Bodo Erdmann
• Hans-Florian Geerdes
• Gabriele Kempf
• Thorsten Koch
• Dirk Krickel

Die neue Zusammensetzung ab 09.12.2008:

• Wolfgang Dalitz (Vorsitzender)
• Marlies Engelke
• Bodo Erdmann
• Dirk Krickel
• Marika Neumann
• Uwe Pöhle
• Stefan Zachow
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7.7 Wirtschaftliche Situation

Die wirtschaftliche Situation des ZIB ist nach wie vor durch die finanzielle Lage
des Landes Berlin geprägt – eine Situation, die immer wieder die Substanz des ZIB
als einer in der Grundausstattung zu 100% vom Land finanzierten Einrichtung zu
beeinträchtigen droht. Die im Sommer 2003 vereinbarten spürbaren Kürzungen
der Gehälter aller Beschäftigten im öffentlichen Dienst des Landes Berlin zeigen
das finanzielle Dilemma unverändert deutlich auf. Die besondere Situation im
Wissenschaftsbereich ist in den Tarifregelungen in keiner Weise berücksichtigt –
ein Zustand der für ein in weiten Teilen aus Drittmitteln finanziertes Institut und
für dessen Beschäftigte (!) absurde Konsequenzen zur Folge hat. Deutlich spürbar
geworden ist in diesem Zusammenhang die mangelnde Wettbewerbsfähigkeit des
ZIB und anderer vom Berliner Tarifrecht beeinflusster Forschungseinrichtungen
bei der Gewinnung von hochqualifizierten Wissenschaftlern. Hier sind Misserfolge
zu verzeichnen, die unmittelbar mit den verschlechterten Einkommensbedingun-
gen zusammenhängen. Es bleibt abzuwarten, inwieweit die ab 01.01.2010 zu ver-
einbarenden neuen tarifrechtlichen Regelungen eine wesentliche Verbesserung der
finanziellen Situation mit sich bringen. Da zudem die Drittmitteleinnahmen aus
Industrie und Wirtschaft in bestimmten Teilbereichen wie z. B. der Telekommu-
nikation auf einem sehr niedrigen Stand verharren, sind die finanziellen Ausblicke
nach wie vor nur bedingt erfreulich.
Der Zuschuss des Landes Berlin im konsumtiven Bereich ist erstmals seit langen
Jahren für das Jahr 2008 um einen Betrag von 218 T¤ erhöht worden. Damit
konnte wenigstens ein Teil der in den Vorjahren durch die Zahlung der VBL-
Sanierungsgelder eingetretenen zusätzlichen Belastung aufgefangen werden. Für
die entscheidungsreifen investitiven Vorhaben standen die erforderlichen Gelder
weitgehend zur Verfügung. Die Beschaffung des HLRN-II-Rechners als verteiltes
Gesamtsystem an den Standorten Berlin (ZIB) und Hannover (RRZN) mit einem
Gesamtinvestitionsvolumen von 30 Millionen Euro konnte nach einem langwieri-
gen Auswahlprozess durch Unterzeichnung des Kaufvertrages am 19. Dezember
2007 abgeschlossen werden. Das Hochleistungsrechnersystem der Firma Silicon
Graphics GmbH wurde in der ersten Ausbaustufe im April 2008 installiert und
wird 2009 seine volle Leistung erreichen.
Die Wirtschaftsplanansätze im Jahre 2008 beliefen sich im Aufwand auf insgesamt
16.544 T¤; davon entfallen auf den konsumtiven Bereich 11.614 T¤ und auf
Investitionen 4.930 T¤.
Das Land Berlin leistete einen ausgabewirksamen, komsumtiven Zuschuss von
7.074 T¤ (ohne BRAIN- und KOBV-Anteile). Unsere Drittmitteleinnahmen
schlagen für 2008 mit 5,9 Mio.¤ zu Buche (2007: 6,2 Mio.¤ ). Bringt man einma-
lige Investitionsmittel im Rahmen der D-Grid-Projekte in Höhe von 0,6 Mio.¤
in Anrechnung, so sind die verbleibenden 5,3 Mio.¤ (2007: 4,6 Mio. ¤ sogar
der höchste Wert in der Geschichte des ZIB.
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Bezogen auf den Wirtschaftsplan 2008 ist durch umfangreiche Investionen am
ZIB ein Jahresdefizit in Höhe von voraussichtlich 250 T¤ zu erwarten.
Die in den letzten Jahren positive Entwicklung der Einnahmen aus Drittmitteln,
einem wesentlichen, wenn auch nicht dem einzigen Indikator für die Forschungs-
effizienz einer wissenschaftlichen Institution, lässt sich anhand der nachstehenden
Tabelle (jahresabschlussrelevante Angaben) ablesen.

Drittmitteleinnahmen Zuwendungen des Zuwendungen Sonstige Einnahmen

Wirtschaft/ öffentliche insgesamt Landes Berlin Bund/Dritte Einnahmen insgesamt
Industrie Mittel konsumtiv investiv

T¤ T¤ T¤ T¤ T¤ T¤ T¤ T¤

1999 1.655 1.743 3.398 7.592 1.324 890 92 13.296

2000 1.375 1.911 3.286 7.222 537 0 148 11.193

2001 1.186 2.233 3.419 7.018 802 740 242 12.221

2002 1.003 3.178 4.181 6.711 1.411 2.725 183 15.211

2003 785 3.498 4.283 7.105 1.976 6.734 147 20.245

2004 777 2.968 3.745 6.932 441 1.227 245 12.590

2005 866 2.814 3.680 6.864 574 1.426 197 12.741

2006 972 3.656 4.628 6.848 438 939 267 13.120

2007 646 5.532 6.178 6.652 490 943 164 14.427

20081 1.122 4.803 5.925 7.074 2.157 3.280 216 18.652

Tabelle 7.1: Einnahmen-Entwicklung
– ohne BRAIN-Serviceanteil –

Die Entwicklung der Drittmitteleinnahmen in den letzten 10 Jahren – für 2008
voraussichtliche Ist-Zahlen – lässt sich anhand der nachstehenden Grafik dar-
stellen.

1voraussichtliches Ist 2008 – vor Erstellung des Jahresabschlusses
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Abbildung 7.1: Drittmittel-Entwicklung.

7.8 Spin-off-Firmen

Mitarbeiter des ZIB haben in den letzten Jahren die folgenden Firmen gegründet:

• Computing in Technology (CIT) GmbH – 1992
Modellierung und Entwicklung von numerischer Software für die technische
Chemie
http://www.cit-wulkow.de

• RISK-CONSULTING Prof. Dr. Weyer GmbH – 1994
Database Marketing für Versicherungen
http://www.risk-consulting.de

• Intranetz GmbH – 1996
Softwareentwicklung für Logistik, DatabasePublishing, eGovernment
http://www.intranetz.de

• AktuarData GmbH – 1998
Entwicklung und Vertrieb von Risikobewertungssystemen zur Krankenver-
sicherung
http://www.aktuardata.de
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• Indeed-Visual Concepts GmbH/Mercury Computer Systems GmbH/Visage
Imaging GmbH – 1999
Integrierte Softwareumgebungen (Amira etc.), Virtual Reality System Inte-
gration
http://www.visageimaging.com

• atesio GmbH – 2000
Entwicklung von Software und Dienstleistung für die Planung, Konfiguration
und Optimierung von Telekommunikationsnetzen
http://www.atesio.de

• Dres. Löbel, Borndörfer & Weider GbR – 2000
Optimierung und Unternehmensberatung im ÖPNV
http://www.lbw-berlin.de

• JCMwave GmbH – 2002
Simulationssoftware für optische Komponenten
http://www.jcmwave.com

• Lenné3D GmbH – 2005
3D-Landschaftsvisualisierung, Softwareentwicklung und Dienstleistungen
http://www.lenne3d.com

• onScale solutions GmbH – 2006
Softwareentwicklung, Beratung und Dienstleistungen für parallele und ver-
teilte Speicher- und Rechnersysteme
http://www.onscale.de

• molConcept GmbH – 2008
Mathematische Konzepte für molekulares Design, Softwareentwicklungen für
den computergestützten Wirkstoffentwurf.
http://www.molconcept.com

7.9 Personelle Entwicklung

Die Personalmittel für die planmäßigen Mitarbeiter (80,5 Stellen, – 6 Beamten-
und 74,5 Angestelltenstellen – davon 2 Stellen ohne Bezüge und eine 1,5-Stelle
durch Wegfallvermerk nicht finanziert) sind aufgrund einer Änderung der ge-
setzlichen Grundlagen seit 1997 im Wirtschaftsplan des ZIB ausgewiesen. Durch
die deutlich über dem Durchschnitt liegenden Altersstruktur der unbefristet be-
schäftigten Belegschaft besteht im Personalhaushalt eine besondere finanzielle
Belastung, die bisher durch personalwirtschaftliche Maßnahmen und Drittmit-
teleinnahmen abgefedert werden konnte. Die erhebliche Steigerung der vom Ar-
beitgeber aufzubringenden Umlage für das VBL-Sanierungsgeld und der dadurch
entstandenen Mehrbelastung des ZIB-Haushalts ist teilweise durch Erhöhung des
Landeszuschusses ab 2008 ausgeglichen worden..
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Unabhängig von ihrer Finanzierung entwickelte sich die Zahl der Beschäftigten
wie folgt:

01.01.2008 01.01.2009
Leitung 4 4
Wissenschaftliches Personal 89 93
Servicepersonal 45 46
KOBV-Zentrale 15 17
Studentische Hilfskräfte 55 57
Insgesamt 208 217

Abbildung 7.2: Personal-Entwicklung.

Aus Mitteln des Landes Berlin waren am 01.01.2009 insgesamt 110 Personen am
ZIB beschäftigt. Aus Drittmittelprojekten wurden 107 Beschäftigte finanziert.
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Ansprechpartner

Präsident: Prof. Dr.Dr. h.c. Peter Deuflhard
Inhaber des Lehrstuhls Scientific Computing
am Fachbereich Mathematik und Informatik
der Freien Universität Berlin
Tel. (030) 841 85-101

Vizepräsident: Prof. Dr.Drs. h.c. Martin Grötschel
Inhaber des Lehrstuhls Diskrete Mathematik
am Institut für Mathematik
der Technischen Universität Berlin
Tel. (030) 841 85-210

Bereichsleiter Prof. Dr. Alexander Reinefeld
Computer Science: Inhaber des Lehrstuhls Praktische Informatik

am Institut für Informatik
der Humboldt-Universität zu Berlin
Tel. (030) 841 85-130

Bereichsleiterin Annerose Steinke
Verwaltung: Tel. (030) 841 85-100

Numerische Analysis Prof. Dr.Dr. h.c. Peter Deuflhard/ 841 85-101
und Modellierung: Dr. Martin Weiser 841 85-170

Visualisierung & Datenanalyse: Hans-Christian Hege 841 85-141

Optimierung: Prof. Dr.Drs. h.c. Martin Grötschel/ 841 85-210
Dr. Ralf Borndörfer 841 85-243

Wissenschaftliche
Informationssysteme: Joachim Lügger 841 85-173

Computer Science Research: Prof. Dr. Alexander Reinefeld 841 85-130
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High Performance Computing: Hubert Busch 841 85-135

IT Services: Wolfgang Pyszkalski 841 85-152

Bibliothek: Regine Kossick 841 85-233

Konrad-Zuse-Zentrum für Informationstechnik Berlin (ZIB)

Takustraße 7
14195 Berlin-Dahlem
Telefon: (030) 841 85-0
Telefax: (030) 841 85-125
Internet: http://www.zib.de
E-Mail: nachname@zib.de



Anhang A: Übersicht Preprints

ZIB-Report 08-01. Tobias Achterberg; Timo Berthold; Torsten Koch; Kati Wolter. Cons-
traint Integer Programming: a New Approach to Integrate CP and MIP.
Abstract: This article introduces constraint integer programming (CIP), which is a no-
vel way to combine constraint programming (CP) and mixed integer programming (MIP)
methodologies. CIP is a generalization of MIP that supports the notion of general cons-
traints as in CP. This approach is supported by the CIP framework SCIP, which also
integrates techniques from SAT solving. SCIP is available in source code and free for
non-commercial use.
We demonstrate the usefulness of CIP on two tasks. First, we apply the constraint inte-
ger programming approach to pure mixed integer programs. Computational experiments
show that SCIP is almost competitive to current state-of-the-art commercial MIP solvers.
Second, we employ the CIP framework to solve chip design verification problems, which
involve some highly non-linear constraint types that are very hard to handle by pure MIP
solvers. The CIP approach is very effective here: it can apply the full sophisticated MIP
machinery to the linear part of the problem, while dealing with the non-linear constraints
by employing constraint programming techniques.

ZIB-Report 08-02. Heiko Schmidt; Michael Oevermann; Rob J. M. Bastiaans; Alan R. Ker-
stein. A priori Tabulation of Turbulent Flame Speeds via a Combination of a Stochastic
Mixing Model and Flamelet Generated Manifolds.
Abstract: In this paper we propose a technique for a priori turbulent flame speed tabula-
tion (TFST) for a given parameter space in standard combustion-regime diagrams. It can
be used as a subgrid-scale (SGS) model in Large Eddy Simulation (LES). In a first step,
stationary laminar flamelets are computed and stored over the progress variable following
the ideas of flamelet generated manifolds (FGM). In a second step, the incompressible
one-dimensional Navier-Stokes equations supplemented by the equation for the progress
variable are solved on a grid that resolves all turbulent scales. Additionally, turbulent
transport is implemented via the linear eddy model (LEM). The turbulent flame structu-
res are solved until a statistically stationary mean value of the turbulent flame speed has
been reached. The results are stored in a table that could be used by large scale premixed
combustion models, e.g. front tracking schemes. Results are compared to an algebraic
model and to direct numerical simulations (DNS).

ZIB-Report 08-03. Gunter Carqué; Antony Z. Owinoh; Rupert Klein; Andrew J. Majda.
Asymptotic Scale Analysis of Precipitating Clouds.
Abstract: Asymptotic analyses of the three dimensional compressible flow equations cou-
pled with transport equations for the mixing ratios of water vapour, cloud water and rain
water are described. We obtain reduced systems of equations for two particular regimes
of length and time scales: Models for the long time evolution of deep convective columns
and for the short time evolution of shallow convective layers.
The asymptotic deep convective column model is anelastic, yet the vertical motion is
pressure free, i.e., it evolves freely in interaction with buoyancy while the horizontal di-
vergence adjusts to fullfil the anelastic constraint. The perturbation pressure guaranteeing
compliance with the horizontal divergence constraint obeys a Poisson-type equation. Sur-
prisingly, the vertical velocity plays an important role in the horizontal dynamics through
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the Coriolis term. The vertical acceleration in a saturated column is directly determined
by the buoyancy induced by potential temperature differences relative to the background
stratification. This potential temperature deviation is a conserved quantity.
Evaporation is the only important microphysical process in the undersaturated regime.
The evaporation rate depends on the saturation deficit and the amount of rain water
present and determines the (downward) vertical velocity and the distribution of water
vapour.
To connect the deep convective column solutions to top and bottom boundary conditions,
a different flow regime needs to be accounted for. Within shallow layers whose depth is
comparable to the column diameters, adjustment to physical boundary conditions can
take place. This is the second regime considered in this report. The shallow convective
layer regime is shown to be asymptotically described by Boussinesq-type equations. These
equations are closed by evolution equations which show that, in the saturated regime, the
distributions of potential temperature and cloud water are determined by a condensation
rate that is directly proportional to the vertical velocity. In the undersaturated regime,
the potential temperature distribution is determined by the amount of rain present, since
the water vapour in this case is shown to be a conserved quantity. In both regimes the
distribution of rain water depends on the rain water flux.

ZIB-Report 08-04. Ralf Borndörfer; Marika Neumann; Marc E. Pfetsch. Angebotsplanung
im öffentlichen Nahverkehr – Service Design in Public Transport.
Zusammenfassung: Die Angebotsplanung im öffentlichen Nahverkehr umfasst die Auf-
gaben der Netz-, Linien-, Fahr- und Preisplanung. Wir stellen zwei mathematische Opti-
mierungsmodelle zur Linien- und Preisplanung vor. Wir zeigen anhand von Berechnungen
für die Verkehrsbetriebe in Potsdam (ViP), dass sich damit komplexe Zusammenhänge
quantitativ analysieren lassen. Auf diese Weise untersuchen wir die Auswirkungen von
Freiheitsgraden auf die Konstruktion von Linien und die Wahl von Reisewegen der Passa-
giere, Abhängigkeiten zwischen Kosten und Reisezeiten sowie den Einfluss verschiedener
Preissysteme auf Nachfrage und Kostendeckung.

ZIB-Report 08-05. Michael Oevermann; Heiko Schmidt; Alan R. Kerstein. Linear-Eddy
Modeling of Autoignition under Thermal Stratification.
Abstract: The influence of thermal stratification on autoignition at constant volume
and high pressure is investigated under turbulent conditions using the one-dimensional
Linear-Eddy Model (LEM) and detailed hydrogen/air chemistry.
Results are presented for the influence of initial temperature inhomogeneities on the
heat release rate and the relative importance of diffusion and chemical reactions. The
predicted heat release rates are compared with heat release rates of Chen et al. and
Hawkes et al. obtained by two-dimensional Direct Numerical Simulations (DNS). Using
the definition of Chen et al. for the displacement speed of the hydrogen mass fraction
tracked at the location of maximum heat release, and a comparison of budget terms,
different combustion modes including ignition front propagation and deflagration waves
are identified and the results are compared to the DNS data. The LEM approach shows
qualitatively and quantitatively reasonable agreement with the DNS data over the whole
range of investigated emperature fluctuations. The results presented in this work suggest
that LEM is a potential candidate as a sub-model for CFD calculations of HCCI engines.

ZIB-Report 08-06. Martin Grötschel; Robert Roggenbuck; Wolfram Sperber; Wolfgang Da-
litz. Weiterentwicklung und Ausbau des Internet-Informationsdienstes Math&Industry.
Zusammenfassung: Mit dem Informationsdienst Math&Industry soll ein Prototyp eines
dezentralen Informationssystems für Förderprogramme und Forschungsprojekte geschaf-
fen werden, das sich auf andere Programme (bezüglich angewandter Mathematik, aber
auch darüber hinaus) übertragen lässt. Das betrifft sowohl die Konzeption (Strukturie-
rung der Informationen) als auch die Werkzeuge, die anderen BMBF-Förderprogrammen
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zur Verfügung gestellt werden können. Damit sollen diese in die Lage versetzt werden, die
in Math&Industry entwickelten Konzepte und Werkzeuge an ihre spezifischen Bedürfnisse
anzupassen.

ZIB-Report 08-07. Anton Schiela. An Extended Mathematical Framework for Barrier Me-
thods in Function Space.
Abstract: An extended mathematical framework for barrier methods for state constrai-
ned optimal control compared to [Schiela, ZIB-Report 07-07] is considered. This allows
to apply the results derived there to more general classes of optimal control problems, in
particular to boundary control and finite dimensional control.

ZIB-Report 08-08. Rüdiger Stephan. On the cardinality constrained matroid polytope.
Abstract: Edmonds showed that the so-called rank inequalities and the nonnegativity
constraints provide a complete linear description of the matroid polytope. By essentially
adding Grötschel’s cardinality forcing inequalities, we obtain a complete linear description
of the cardinality constrained matroid polytope which is the convex hull of the incidence
vectors of those independent sets that have a feasible cardinality. Moreover, we show how
the separation problem for the cardinality forcing inequalities can be reduced to that for
the rank inequalities. We also give necessary and sufficient conditions for a cardinality
forcing inequality to be facet defining.

ZIB-Report 08-09. Tobias Achterberg; Stefan Heinz; Thorsten Koch. Counting solutions of
integer programs using unrestricted subtree detection.
Abstract: In the recent years there has been tremendous progress in the development
of algorithms to find optimal solutions for integer programs. In many applications it is,
however, desirable (or even necessary) to generate all feasible solutions. Examples arise
in the areas of hardware and software verification and discrete geometry.
In this paper, we investigate how to extend branch-and-cut integer programming frame-
works to support the generation of all solutions. We propose a method to detect so-called
unrestricted subtrees, which allows us to prune the integer program search tree and to
collect several solutions simultaneously. We present computational results of this branch-
and-count paradigm which shows the potential of the unrestricted subtree detection.

ZIB-Report 08-10. Thomas Wolf. On solving large systems of polynomial equations appea-
ring in Discrete Differential Geometry.
Abstract: The paper describes a method for solution of very large overdetermined alge-
braic polynomial systems on an example that appears from a classification of all integrable
3-dimensional scalar discrete quasilinear equations Q3 = 0 on an elementary cubic cell of
the lattice Z3.
The overdetermined polynomial algebraic system that has to be solved is far too large to
be formulated. A «probing» technique which replaces independent variables by random
integers or zero allows to formulate subsets of this system.
An automatic alteration of equation formulating steps and equation solving steps leads
to an iteration process that solves the computational problem.

ZIB-Report 08-11. Stephen Anco; George Bluman; Thomas Wolf. Invertible Mappings of
Nonlinear PDEs to Linear PDEs Through Admitted Conservation Laws.
Abstract: An algorithmic method using conservation law multipliers is introduced that
yields necessary and sufficient conditions to find invertible mappings of a given nonlinear
PDE to some linear PDE and to construct such a mapping when it exists. Previous me-
thods yielded such conditions from admitted point or contact symmetries of the nonlinear
PDE. Through examples, these two linearization approaches are contrasted.

ZIB-Report 08-12. Timo Berthold; Stefan Heinz; Marc E. Pfetsch. Solving Pseudo-Boolean
Problems with SCIP.
Abstract: Pseudo-Boolean problems generalize SAT problems by allowing linear cons-
traints and a linear objective function. Different solvers, mainly having their roots in the
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SAT domain, have been proposed and compared, for instance, in Pseudo-Boolean evalua-
tions. One can also formulate Pseudo-Boolean models as integer programming models.
That is,Pseudo-Boolean problems lie on the border between the SAT domain and the
integer programming field.
In this paper, we approach Pseudo-Boolean problems from the integer programming side.
We introduce the framework SCIP that implements constraint integer programming tech-
niques. It integrates methods from constraint programming, integer programming, and
SAT-solving: the solution of linear programming relaxations, propagation of linear as well
as nonlinear constraints, and conflict analysis. We argue that this approach is suitable for
Pseudo-Boolean instances containing general linear constraints, while it is less efficient
for pure SAT problems.
We present extensive computational experiments on the test set used for the Pseudo-
Boolean evaluation 2007. We show that our approach is very efficient for optimization
instances and competitive for feasibility problems. For the nonlinear parts, we also in-
vestigate the influence of linear programming relaxations and propagation methods on
the performance. It turns out that both techniques are helpful for obtaining an efficient
solution method.

ZIB-Report 08-13. Sergey Tsarev P.; Thomas Wolf. Classification of 3-dimensional integ-
rable scalar discrete equations.
Abstract: We classify all integrable 3-dimensional scalar discrete affine linear equations
Q3 = 0 on an elementary cubic cell of the lattice Z3. An equation Q3 = 0 of such form
is called integrable if it may be consistently imposed on all 3-dimensional elementary
faces of the lattice Z4. Under the natural requirement of invariance of the equation un-
der the action of the complete group of symmetries of the cube we prove that the only
ontrivial(non-linearizable) integrable equation from this class is the well-known dBKP-
system.

ZIB-Report 08-14. Thomas Wolf ; Winfried Neun. About a Computer Algebra based online
Mathtest.
Abstract: The article describes the online mathematics test
http://lie.math.brocku.ca/mathtest
its typical applications and experiences gathered.

ZIB-Report 08-15. ThomasWolf. The Parametric Solution of Underdetermined linear ODEs.
Abstract: The purpose of this paper is twofold. An immediate practical use of the pre-
sented algorithm is its applicability to the parametric solution of underdetermined linear
ordinary differential equations (ODEs) with coefficients that are arbitrary analytic func-
tions in the independent variable. A second conceptual aim is to present an algorithm
that is in some sense dual to the fundamental Euclids algorithm, and thus an alter-
native to the special case of a Gröbner basis algorithm as it is used for solving linear
ODE-systems. In the paper Euclids algorithm and the new dual version’ are compared
and their complementary strengths are analysed on the task of solving underdetermi-
ned ODEs. An implementation of the described algorithm is interactively accessible at
http://lie.math.brocku.ca/crack/uode.

ZIB-Report 08-16. Ralf Borndörfer; Marika Neumann; Marc Pfetsch. Models for Fare Plan-
ning in Public Transport.
Abstract: The optimization of fare systems in public transit allows to pursue objectives
such as the maximization of demand, revenue, profit, or social welfare. We propose a
non-linear optimization approach to fare planning that is based on a detailed discrete
choice model of user behavior. The approach allows to analyze different fare structures,
optimization objectives, and operational scenarios involving, e.g., subsidies. We use the
resulting models to compute optimized fare systems for the city of Potsdam, Germany.
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ZIB-Report 08-17. Uwe Prüfert; Anton Schiela. The minimization of an L∞-functional
subject to an elliptic PDE and state constraints.
Abstract: We study the optimal control of a maximum-norm objective functional subject
to an elliptic-type PDE and pointwise state constraints. The problem is transformed
into a problem where the non-differentiable L∞-norm in the functional will be replaced
by a scalar variable and additional state constraints. This problem is solved by barrier
methods. We will show the existence and convergence of the central path for a class of
barrier functions. Numerical experiments complete the presentation.

ZIB-Report 08-18. Benjamin Hiller; Tjark Vredeveld. Probabilistic analysis of Online Bin
Coloring algorithms via Stochastic Comparison.
Abstract: This paper proposes a new method for probabilistic analysis of online algo-
rithms that is based on the notion of stochastic dominance. We develop the method for
the Online Bin Coloring problem introduced by Krumke et al. Using methods for the sto-
chastic comparison of Markov chains we establish the strong result that the performance
of the online algorithm GreedyFit is stochastically dominated by the performance of the
algorithm OneBin for any number of items processed. This result gives a more realistic
picture than competitive analysis and explains the behavior observed in simulations.

ZIB-Report 08-19. Berkan Erol; Marc Klemenz; Thomas Schlechte; Sören Schultz; Andreas
Tanner. TTPlib 2008 – A Library for Train Timetabling Problems.
Abstract: We introduce TTPlib, a data library for train timetabling problems that can
be accessed at http://ttplib.zib.de. In version 1.0, the library contains data related to
50 scenarios. Most instances result from the combination of macroscopic railway networks
and several train request sets for the German long distance area containing Hannover,
Kassel and Fulda, short denoted by Ha-Ka-Fu. In this paper, we introduce the data
concepts of TTPlib, describe the scenarios included in the library and provide a free
visualization tool TraVis. This work was funded by the Federal Ministry of Economics
and Technology (BMWi), project Railway Slot Allocation (in german Trassenbörse), grant
19M7015B.

ZIB-Report 08-20. Ralf Borndörfer; Martin Grötschel; Ulrich Jaeger. Planung von öffent-
lichem Personenverkehr.
Zusammenfassung: Millionen von Menschen werden allein in Deutschland täglich von
Bussen, Bahnen und Flugzeugen transportiert. Der öffentliche Personenverkehr (ÖV) ist
von großer Bedeutung für die Lebensqualität einzelner aber auch für die Leistungsfähig-
keit ganzer Regionen. Qualität und Effizienz von ÖV-Systemen hängen ab von politischen
Rahmenbedingungen (staatlich geplant, wettbewerblich organisiert) und der Eignung der
Infrastruktur (Schienensysteme, Flughafenstandorte), vom vorhandenen Verkehrsangebot
(Fahr- und Flugplan), von der Verwendung angemessener Technologien (Informations-
, Kontroll- und Buchungssysteme) und dem bestmöglichen Einsatz der Betriebsmittel
(Energie, Fahrzeuge und Personal). Die hierbei auftretenden Entscheidungs-, Planungs-
und Optimierungsprobleme sind z. T. gigantisch und „schreien“ aufgrund ihrer hohen
Komplexität nach Unterstützung durch Mathematik.
Dieser Artikel skizziert den Stand und die Bedeutung des Einsatzes von Mathematik bei
der Planung und Durchführung von öffentlichem Personenverkehr, beschreibt die beste-
henden Herausforderungen und regt zukunftsweisende Maßnahmen an.

ZIB-Report 08-21. Martin Grötschel; Brigitte Lutz-Westphal. Diskrete Mathematik und ih-
re Anwendungen: Auf dem Weg zu authentischem Mathematikunterricht.
Zusammenfassung: Der Mathematikunterricht in Schulen lebt unter anderem davon,
immer wieder neue Impulse zu bekommen und aufzunehmen. Wir haben in den ver-
gangenen Jahren daran gearbeitet, Themen der modernen angewandten Mathematik,
insbesondere aus der angewandten diskreten Mathematik, für den Unterricht an Schu-
len zugänglich zu machen. In diesem Artikel wollen wir einen Einblick in diese Arbeit
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geben. Wir legen dar, auf welchen Vorstellungen von Mathematikunterricht die erarbei-
teten Konzepte basieren und aus welchen Gründen wir die Themen für geeignet halten,
einen solchen Unterricht zu realisieren.

ZIB-Report 08-22. Ralf Borndörfer; Thomas Schlechte. A Suitable Model for a Bi-criteria
Optimization Approach to Railway Track Allocation.
Abstract: Technical restrictions and challenging details let railway traffic become one of
the most complex transportation systems. Routing trains in a conflict-free way through
a track network is one of the basic scheduling problems for any railway company.
This article focuses on a robust extension of this problem, also known as train timetabling
problem (TTP), which consists in finding a schedule, a conflict free set of train routes, of
maximum value for a given railway network.
However, timetables are not only required to be profitable. Railway companies are also
interested in reliable and robust solutions. Intuitively, we expect a more robust track al-
location to be one where disruptions arising from delays are less likely to be propagated
causing delays of subsequent trains. This trade-off between an efficient use of railway in-
frastructure and the prospects of recovery leads us to a bi-criteria optimization approach.
On the one hand we want to maximize the profit of a schedule, that is more or less to
maximize the number of feasible routed trains. On the other hand if two trains are sche-
duled as tight as possible after each other it is clear that a delay of the first one always
affects the subsequent train.
We present extensions of the integer programming formulation in [BorndoerferSchlech-
te2007] for solving (TTP). These models can incorporate both aspects, because of the
additional track configuration variables. We discuss how these variables can directly be
used to measure a certain type of robustness of a timetable. For these models which can
be solved by column generation techniques, we propose so-called scalarization techniques,
see [Ehrgott2005], to determine efficient solutions.
Here, an efficient solution is one which does not allow any improvement in profit and
robustness at the same time. We prove that the LP-relaxation of the (TTP) including
an additional ε-constraint remains solvable in polynomial time. Finally, we present some
preliminary results on macroscopic real-world data of a part of the German long distance
railway network.

ZIB-Report 08-23. Martin Grötschel. Tiefensuche: Bemerkungen zur Algorithmengeschich-
te – Depth-first search: Rearks of the history of algorithms.
Zusammenfassung: Dieser kurze Aufsatz zur Algorithmengeschichte ist Eberhard Kno-
bloch, meinem Lieblings-Mathematikhistoriker, zum 65. Geburtstag gewidmet. Eberhard
Knobloch hat immer, wenn ich ihm eine historische Frage zur Mathematik stellte, eine
Antwort gewusst - fast immer auch sofort. Erst als ich mich selbst ein wenig und dazu
amateurhaft mit Mathematikgeschichte beschäftigte, wurde mir bewusst, wie schwierig
dieses „Geschäft“ ist. Man muss nicht nur mehrere (alte) Sprachen beherrschen, sondern
auch die wissenschaftliche Bedeutung von Begriffen und Symbolen in früheren Zeiten
kennen. Man muss zusätzlich herausfinden, was zur Zeit der Entstehung der Texte „allge-
meines Wissen“ war, insbesondere, was seinerzeit gültige Beweisideen und -schritte waren,
und daher damals keiner präzisen Definition oder Einführung bedurfte. Es gibt aber noch
eine Steigerung des historischen Schwierigkeitsgrades: Algorithmengeschichte. Dies möch-
te ich in diesem Artikel kurz darlegen in der Hoffnung, dass sich Wissenschaftshistoriker
dieses Themas noch intensiver annehmen, als sie das bisher tun. Der Grund ist, dass
heute Algorithmen viele Bereiche unserer Alltagswelt steuern und unser tägliches Leben
oft von funktionierenden Algorithmen abhängt. Daher wäre eine bessere Kenntnis der
Algorithmengeschichte von großem Interesse.

ZIB-Report 08-24. Anton Schiela. State constrained optimal control problems with states of
low regularity.
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Abstract: We consider first order optimality conditions for state constrained optimal con-
trol problems. In particular we study the case where the state equation has not enough
regularity to admit existence of a Slater point in function space. We overcome this difficul-
ty by a special transformation. Under a density condition we show existence of Lagrange
multipliers, which have a representation via measures and additional regularity properties.

ZIB-Report 08-25. Peter Deuflhard; Olaf Dössel; Alfred K. Louis; Stefan Zachow. Mehr
Mathematik wagen in der Medizin.
Zusammenfassung: Der Artikel gibt einen Einblick in das reiche Feld der Zusammenar-
beit zwischen Mathematik und Medizin. Beispielhaft werden drei Erfolgsmodelle darge-
stellt: Medizinische Bildgebung, mathematische Modellierung und Biosignalverarbeitung
im Bereich der Dynamik des Herzens sowie mathematische Modellierung und Simulati-
on in der Krebstherapie Hyperthermie und der Mund-Kiefer-Gesichts-Chirurgie. In allen
Fällen existiert ein Gleichklang der Interessen von Medizin und Mathematik: Beide Diszi-
plinen wollen die Resultate schnell und zuverlässig. Für die Klinik heißt das, dass notwen-
dige Rechnungen in möglichst kurzer Zeit, und zwar auf dem PC, ablaufen müssen und
dass die Resultate so genau und belastbar sein müssen, dass medizinische Entscheidungen
darauf aufbauen können. Für die Mathematik folgt daraus, dass höchste Anforderungen
an die Effizienz der verwendeten Algorithmen und die darauf aufbauende Software in Nu-
merik und Visualisierung zu stellen sind. Jedes Kapitel endet mit einer Darstellung der
Perspektive des jeweiligen Gebietes. Abschließend werden mögliche Handlungsoptionen
für Politik und Wirtschaft diskutiert.

ZIB-Report 08-26. Johanna Ridder. Wegeprobleme der Graphentheorie – Path problems in
graph theory.
Zusammenfassung: Den kürzesten Weg in einem Graphen zu finden ist ein klassisches
Problem der Graphentheorie. Über einen Vortrag zu diesem Thema beim Tag der Mathe-
matik 2007 von R. Borndörfer kam ich in Kontakt mit dem Konrad-Zuse-Zentrum (ZIB),
das sich u.a. mit Wegeoptimierung beschäftigt. Ein Forschungsschwerpunkt dort ist im
Rahmen eines Projekts zur Chipverifikation das Zählen von Lösungen, das, wie wir sehen
werden, eng mit dem Zählen von Wegen zusammenhängt.
Anhand von zwei Fragen aus der Graphentheorie soll diese Facharbeit unterschiedliche
Lösungsmethoden untersuchen. Wie bestimmt man den kürzesten Weg zwischen zwei
Knoten in einem Graphen und wie findet man alle möglichen Wege?
Nach einer Einführung in die Graphentheorie und einer Konkretisierung der Probleme
wird zunächst für beide eine Lösung mit auf Graphen basierenden Algorithmen vorge-
stellt. Während der Algorithmus von Dijkstra sehr bekannt ist, habe ich für das Zählen
von Wegen einen eigenen Algorithmus auf der Basis der Tiefensuche entwickelt.
Im zweiten Teil der Arbeit wird das Konzept der ganzzahligen Programmierung vorge-
stellt und die Lösungsmöglichkeiten für Wegeprobleme, die sich darüber ergeben.
Schließlich wurden die vorgestellten Algorithmen am Beispiel des S- und U-Bahnnetzes
von Berlin implementiert und mit Programmen, die die gleichen Fragen über ganzzahlige
Programmierung lösen, verglichen.

ZIB-Report 08-27. Corinna Klapproth; Peter Deuflhard; Anton Schiela. A Perturbation
Result for Dynamical Contact Problems.
Abstract: This paper is intended to be a first step towards the continuous dependence
of dynamical contact problems on the initial data as well as the uniqueness of a solution.
Moreover, it provides the basis for a proof of the convergence of popular time integration
schemes as the Newmark method.
We study a frictionless dynamical contact problem between both linearly elastic and vis-
coelastic bodies which is formulated via the Signorini contact conditions. For viscoelastic
materials fulfilling the Kelvin-Voigt constitutive law, we find a characterization of the
class of problems which satisfy a perturbation result in a non-trivial mix of norms in
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function space. This characterization is given in the form of a stability condition on the
contact stresses at the contact boundaries.
Furthermore, we present perturbation results for two well-established approximations of
the classical Signorini condition: The Signorini condition formulated in velocities and
the model of normal compliance, both satisfying even a sharper version of our stability
condition.

ZIB-Report 08-28. Andreas Bley; Thorsten Koch; Lingfeng Niu. Experiments with nonline-
ar extensions to SCIP.
Abstract:
This paper describes several experiments to explore the options for solving a class of mixed
integer nonlinear programming problems that stem from a real-world mine production
planning project. The only type of nonlinear constraints in these problems are bilinear
equalities involving continuous variables, which enforce the ratios between elements in
mixed material streams.
A branch-and-bound algorithm to handle the integer variables has been tried in another
project. However, this branch-and-bound algorithm is not effective for handling the non-
linear constraints. Therefore state-of-the-art nonlinear solvers are utilized to solve the
resulting nonlinear subproblems in this work. The experiments were carried out using the
NEOS server for optimization. After finding that current nonlinear programming solvers
seem to lack suitable preprocessing capabilities, we preprocess the instances beforehand
and use an heuristic approach to solve the nonlinear subproblems.
In the appendix, we explain how to add a polynomial constraint handler that uses IPOPT
as embedded nonlinear programming solver for the constraint programming framework
SCIP. This is one of the crucial steps for implementing our algorithm in SCIP. We briefly
described our approach and give an idea of the work involved.

ZIB-Report 08-29. Tobias Achterberg; Thorsten Koch; Andreas Tuchscherer. On the Effects
of Minor Changes in Model Formulations.
Abstract: Starting with the description of the Traveling Salesmen Problem formulation
as given by van Vyve and Wolsey in the article ”Approximate extended formulations”, we
investigate the effects of small variations onto the performance of contemporary mixed
integer programming solvers. We will show that even minor changes in the formulation
of the model can result in performance difference of more than a factor of 1000. As the
results show it is not obvious which changes will result in performance improvements and
which not.

ZIB-Report 08-30. Andreas Bley. An Integer Programming Algorithm for Routing Optimi-
zation in IP Networks.
Abstract: Most data networks nowadays use shortest path protocols to route the traffic.
Given administrative routing lengths for the links of the network, all data packets are sent
along shortest paths with respect to these lengths from their source to their destination.
In this paper, we present an integer programming algorithm for the minimum congestion
unsplittable shortest path routing problem, which arises in the operational planning of
such networks. Given a capacitated directed graph and a set of communication demands,
the goal is to find routing lengths that define a unique shortest path for each demand and
minimize the maximum congestion over all links in the resulting routing. We illustrate
the general decomposition approach our algorithm is based on, present the integer and
linear programming models used to solve the master and the client problem, and discuss
the most important implementational aspects. Finally, we report computational results
for various benchmark problems, which demonstrate the efficiency of our algorithm.
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ZIB-Report 08-31. Ralf Borndörfer; Marika Neumann; Marc E. Pfetsch. The Line Connec-
tivity Problem.
Abstract: This paper introduces the line connectivity problem, a generalization of the
Steiner tree problem and a special case of the line planning problem. We study its com-
plexity and give an IP formulation in terms of an exponential number of constraints
associated with ”line cut constraints”. These inequalities can be separated in polynomial
time. We also generalize the Steiner partition inequalities.

ZIB-Report 08-32. Stefan Heinz; Martin Sachenbacher. Using Model Counting to Find Op-
timal Distinguishing Tests.
Abstract: Testing is the process of stimulating a system with inputs in order to reveal
hidden parts of the system state. In the case of non-deterministic systems, the difficulty
arises that an input pattern can generate several possible outcomes. Some of these out-
comes allow to distinguish between different hypotheses about the system state, while
others do not.
In this paper, we present a novel approach to find, for non-deterministic systems modeled
as constraints over variables, tests that allow to distinguish among the hypotheses as good
as possible. The idea is to assess the quality of a test by determining the ratio of distin-
guishing (good) and not distinguishing (bad) outcomes. This measure refines previous
notions proposed in the literature on model-based testing and can be computed using
model counting techniques. We propose and analyze a greedy-type algorithm to solve
this test optimization problem, using existing model counters as a building block. We
give preliminary experimental results of our method, and discuss possible improvements.

ZIB-Report 08-33. Timo Berthold ; Marc E. Pfetsch. Detecting Orbitopal Symmetries.
Abstract: Orbitopes can be used to handle symmetries which arise in integer program-
ming formulations with an inherent assignment structure. We investigate the detection
of symmetries appearing in this approach. We show that detecting so-called orbitopal
symmetries is graph-isomorphism hard in general, but can be performed in linear time if
the assignment structure is known.

ZIB-Report 08-34. Ralf Borndörfer; Annette Mura; Thomas Schlechte. Vickrey Auctions
for Railway Tracks.
Abstract: We consider an auction of slots to run trains through a railway network. In
contrast to the classical setting for combinatorial auctions, there is not only competition
for slots, but slots can mutually exclude each other, such that general conflict constraints
on bids arise. This turns the winner determination problem associated with such an aucti-
on into a complex combinatorial optimization problem. It also raises a number of auction
design questions, in particular, on incentive compatibilty. We propose a single-shot second
price auction for railway slots, the Vickrey Track Auction (VTA). We show that this auc-
tion is incentive compatible, i.e., rational bidders are always motivated to bid their true
valuation, and that it produces efficient allocations, even in the presence of constraints
on allocations. These properties are, however, lost when rules on the submission of bids
such as, e.g., lowest bids, are imposed. Our results carry over to “generalized“ Vickrey
auctions with combinatorial constraints.

ZIB-Report 08-35. Luis M. Torres ; Ramiro Torres ; Ralf Borndörfer ; Marc E. Pfetsch. Line
Planning on Paths and Tree Networks with Applications to the Quito Trolebús System.
Abstract: Line planning is an important step in the strategic planning process of a
public transportation system. In this paper, we discuss an optimization model for this
problem in order to minimize operation costs while guaranteeing a certain level of quality
of service, in terms of available transport capacity. We analyze the problem for path and
tree network topologies as well as several categories of line operation that are important
for the Quito Trolebús system. It turns out that, from a computational complexity worst
case point of view, the problem is hard in all but the most simple variants. In practice,
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however, instances based on real data from the Trolebús System in Quito can be solved
quite well, and significant optimization potentials can be demonstrated.

ZIB-Report 08-36. Marcus Weber. An efficient analysis of rare events in canonical ensem-
ble dynamic.
Abstract: For an analysis of a molecular system from a computational statistical ther-
modynamics point of view, extensive molecular dynamics simulations are very inefficient.
During this procedure, at lot of redundant data is generated. Whereas the algorithms
spend most of the computing time for a sampling of configurations within the basins
of the potential energy landscape of the molecular system, the important information
about the long-time behaviour of the molecules is given by transition regions and barri-
ers between the basins, which are sampled rarely only. Thinking of molecular dynamics
trajectories, researchers try to figure out which kind of dynamical model is suitable for
an efficient simulation. This article suggests to change the point of view from extensive
simulation of molecular dynamics trajectories to more efficient sampling strategies of the
conformation dynamics approach.

ZIB-Report 08-37. Karin Herm; Sibylle Volz. The Library Search Engine – A Smart Solu-
tion for Integrating Resources Beyond Library Holdings.
Abstract: The Cooperative Library Network Berlin-Brandenburg (KOBV), Germany,
addresses the problem of how to integrate resources found outside the library and library
holdings into a single discovery tool. It presents a solution that uses open source tech-
nology to develop a next-generation catalog interface called the Library Search Engine.
This pilot project was launched in 2007 with the library of Albert Einstein Science Park,
Potsdam. The idea was to design and develop a fast and convenient search tool, integra-
ting local holdings (books, journals, journal articles) as well as relevant scientific subject
information such as open access publications and bibliographies.

ZIB-Report 08-38. Michael Oevermann; Carsten Scharfenberg; Rupert Klein. A sharp in-
terface finite volume method for elliptic equations on Cartesian grids.
Abstract: We present a second order sharp interface finite volume method for the so-
lution of the three-dimensional elliptic equation ∇ · (β(~x)∇u(~x)) = f(~x) with variable
coefficients on Cartesian grids. In particular, we focus on interface problems with dis-
continuities in the coefficient, the source term, the solution, and the fluxes across the
interface. The method uses standard piecewiese trilinear finite elements for normal cells
and a double piecewise trilinear ansatz for the solution on cells intersected by the interface
resulting always in a compact 27-point stencil. Singularities associated with vanishing par-
tial volumes of intersected grid cells are removed by a two-term asymptotic approach. In
contrast to the 2D method presented by two of the authors in [M. Oevermann, R. Klein:
A Cartesian grid finite volume method for elliptic equations with variable coefficients
and embedded interfaces, J. Comp. Phys. 219 (2006)] we use a minimization technique
to determine the unknown coefficients of the double trilinear ansatz. This simplifies the
treatment of the different cut-cell types and avoids additional special operations for de-
generated interface topologies. The resulting set of linear equations has been solved with
a BiCGSTAB solver preconditioned with an algebraic multigrid. In various testcases –
including large β-ratios and non-smooth interfaces – the method achieves second order
of accuracy in the L∞ and L2 norm.

ZIB-Report 08-39. Benjamin Hiller; Tjark Vredeveld. On the optimality of Least Recently
Used.
Abstract: It is well known that competitive analysis yields too pessimistic results when
applied to the paging problem and it also cannot make a distinction between many paging
strategies. Many deterministic paging algorithms achieve the same competitive ratio,
ranging from inefficient strategies as flush-when-full to the good performing least-recently-
used (LRU).
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In this paper, we study this fundamental online problem from the viewpoint of stochastic
dominance. We show that when sequences are drawn from distributions modelling locality
of reference, LRU is stochastically better than any other online paging algorithm.

ZIB-Report 08-40. Martin Weiser. Optimization and Identification in Regional Hyperther-
mia.
Abstract: Regional hyperthermia is a cancer therapy aiming at heating tumors using
phased array applicators. This article provides an overview over current mathematical
challenges of delivering individually optimal treatments. The focus is on therapy planning
and identification of technical as well as physiological quantities from MR thermometry
measurements.

ZIB-Report 08-41. Martin Weiser; Bodo Erdmann; Peter Deuflhard. On Efficiency and Ac-
curacy in Cardioelectric Simulation.
Abstract: Reasons for the failure of adaptive methods to deliver improved efficiency
when integrating monodomain models for myocardiac excitation are discussed. Two clo-
sely related techniques for reducing the computational complexity of linearly implicit
integrators, deliberate sparsing and splitting, are investigated with respect to their im-
pact on computing time and accuracy.

ZIB-Report 08-42. Fiete Haack. Properties of Reduced Reversible Markov Chains.
Abstract: The enormous time lag between fast atomic motion and complex protein
folding events makes it almost impossible to compute molecular dynamics on a high
resolution. A common way to tackle this problem is to model the system dynamics as a
Markov process. Yet for large molecular systems the resulting Markov chains can hardly be
handled due to the curse of dimensionality. Coarse graining methods can be used to reduce
the dimension of a Markov chain, but it is still unclear how far the coarse grained Markov
chain resembles the original system. In order to answer this question, two different coarse-
graining methods were analysed and compared: a classical set-based reduction method and
an alternative subspace-based approach, which is based on membership vectors instead of
sets. On the basis of a small toy system, it could be shown, that in contrast to the subset-
based approach, the subspace-based reduction method preserves the Markov property as
well as the essential dynamics of the original system.

ZIB-Report 08-43. Tobias Achterberg; Timo Berthold; Stefan Heinz; Thorsten Koch; Kati
Wolter. Constraint Integer Programming: Techniques and Applications.
Abstract: This article introduces constraint integer programming (CIP), which is a no-
vel way to combine constraint programming (CP) and mixed integer programming (MIP)
methodologies. CIP is a generalization of MIP that supports the notion of general cons-
traints as in CP. This approach is supported by the CIP framework SCIP, which also
integrates techniques for solving satisfiability problems. SCIP is available in source code
and free for noncommercial use.
We demonstrate the usefulness of CIP on three tasks. First, we apply the constraint inte-
ger programming approach to pure mixed integer programs. Computational experiments
show that SCIP is almost competitive to current state-of-the-art commercial MIP solvers.
Second, we demonstrate how to use CIP techniques to compute the number of optimal
solutions of integer programs. Third, we employ the CIP framework to solve chip design
verification problems, which involve some highly nonlinear constraint types that are very
hard to handle by pure MIP solvers. The CIP approach is very effective here: it can apply
the full sophisticated MIP machinery to the linear part of the problem, while dealing with
the nonlinear constraints by employing constraint programming techniques.

ZIB-Report 08-44. Gunter Carqué; Heiko Schmidt; Bjorn Stevens; Rupert Klein. Plausibi-
lity Check of an Asymptotic Column Model for Deep Convective Clouds.
Abstract: By use of asymptotic analysis Carqué et al. [ZIB-Report 08-03] derived an
asymptotic column model for deep convective clouds based on the three dimensional com-
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pressible flow equations and a bulk microphysics parameterization. In the present study
we check the plausibility of the reduced model equations by comparing implications of
the model for the scaling of various terms in the governing equations with those extracted
from large eddy simulation data based on the computational model UCLA-LES1.1. This
code solves an anelastic system of equations with complete droplet based microphysics
and LES closures.
We observe that the simulation data corroborate the basic assumptions of the asymptotic
analysis and the main conclusions implied by the asymptotically reduced model.
The code output reflects the scales of space and time: The deep convective clouds show an
anisotropic structure where the horizontal scale is considerably narrower than the vertical
scale; with a period of about 20 min, from emergence to breakup, the life cycle of one
particular deep convective cloud corresponds exactly to the reference time of the reduced
model.
The characteristic properties of dynamics as predicted by the reduced model are also
reflected in the simulation data: The horizontal flow is controlled by the pressure field;
the vertical velocity develops freely independent of pressure over the depth of the con-
vective column; the vertical velocity is directly determined by the buoyancy induced by
the potential temperature deviation relative to the background stratification.
With respect to grid resolution we observe that refining the spatial step size of the equi-
distant computational grid from 125 m to 62.5 m does not influence the results: Even
with the coarser grid the relevant physical phenomena are sufficiently resolved.
Somewhat surprisingly, the Coriolis term involving vertical velocity and acting on the
horizontal (east-west) velocity component appears at leading order in the asymptotics.
Accordingly, we expected to find a nontrivial impact of this Coriolis effect on the hori-
zontal flow velocity components within columns of updrafts. However, switching the term
on and off in subsequent simulations did not sizeably affect the results.

ZIB-Report 08-45. Martin Weiser; Mathias Röllig; Ralf Arndt; Bodo Erdmann. Develop-
ment and test of a numerical model for pulse thermography in civil engineering.
Abstract: Pulse thermography of concrete structures is used in civil engineering for de-
tecting voids, honeycombing and delamination. The physical situation is readily modeled
by Fourier’s law. Despite the simplicity of the PDE structure, quantitatively realistic
numerical 3D simulation faces two major obstacles. First, the short heating pulse indu-
ces a thin boundary layer at the heated surface which encapsulates all information and
therefore has to be resolved faithfully. Even with adaptive mesh refinement techniques,
obtaining useful accuracies requires an unsatisfactorily fine discretization. Second, bulk
material parameters and boundary conditions are barely known exactly. We address both
issues by a semi-analytic reformulation of the heat transport problem and by parameter
identification. Numerical results are compared with measurements of test specimens.

ZIB-Report 08-46. Ralf Borndörfer; Nam Dũng Hoàng. Fair Ticket Prices in Public Trans-
port.
Abstract: Ticket pricing in public transport usually takes a welfare or mnemonics ma-
ximization point of view. These approaches do not consider fairness in the sense that
users of a shared infrastructure should pay for the costs that they generate. We propose
an ansatz to determine fair ticket prices that combines concepts from cooperative game
theory and integer programming. An application to pricing railway tickets for the inter-
city network of the Netherlands demonstrates that, in this sense, prices that are much
fairer than standard ones can be computed in this way.

ZIB-Report 08-47. Anton Schiela; Winnifried Wollner. Barrier Methods for Optimal Con-
trol Problems with Convex Nonlinear Gradient Constraints.
Abstract: In this paper we are concerned with the application of interior point methods
in function space to gradient constrained optimal control problems, governed by parti-
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al differential equations. We will derive existence of solutions together with first order
optimality conditions. Afterwards we show continuity of the central path, together with
convergence rates depending on the interior point parameter.

ZIB-Report 08-48. Rüdiger Stephan. Cardinality Constrained Combinatorial Optimization:
Complexity and Polyhedra.
Abstract: iven a combinatorial optimization problem and a subset N of natural num-
bers, we obtain a cardinality constrained version of this problem by permitting only those
feasible solutions whose cardinalities are elements of N . In this paper we briefly touch
on questions that addresses common grounds and differences of the complexity of a com-
binatorial optimization problem and its cardinality constrained version. Afterwards we
focus on polytopes associated with cardinality constrained combinatorial optimization
problems. Given an integer programming formulation for a combinatorial optimization
problem, by essentially adding Grötschel’s cardinality forcing inequalities (M. Grötschel,
Cardinality homogeneous set systems, cycles in matroids, and associated polytopes), we
obtain an integer programming formulation for its cardinality restricted version. Since
the cardinality forcing inequalities in their original form are mostly not facet defining for
the associated polyhedra, we discuss possibilities to strengthen them. In (R. Stephan, On
the cardinality constrained matroid polytope) a variation of the cardinality forcing in-
equalities were successfully integrated in the system of linear inequalities for the matroid
polytope to provide a complete linear description of the cardinality constrained matroid
polytope. We identify this polytope as a master polytope for our class of problems, since
many combinatorial optimization problems can be formulated over the intersection of
matroids.

ZIB-Report 08-49. Olufemi Rosanwo; Christoph Petz; Steffen Prohaska; Ingrid Hotz; Hans-
Christian Hege. Dual Streamline Seeding – Method and Implementation.
Abstract: This work introduces a novel streamline seeding technique based on dual
streamlines that are orthogonal to the vector field, instead of tangential. The greedy al-
gorithm presented here produces a net of orthogonal streamlines that is iteratively refined
resulting in good domain coverage and a high degree of continuity and uniformity. The
algorithm is easy to implement and efficient, and it naturally extends to curved surfaces.
Zusammenfassung: In dieser Arbeit wird eine neue Strategie zur Platzierung von Strom-
linien vorgestellt. Hierzu werden zusätzliche duale Stromlinien verwendet, die – im Ge-
gensatz zur üblichen Definition – orthogonal zum Vektorfeld verlaufen. Der vorgestellte
Greedy-Algorithmus berechnet ein Netz aus orthogonalen Stromlinien, welches iterativ
verfeinert wird, was zu einer guten Abdeckung der Domäne und einer gleichmäßigen Ver-
teilung der Stromlinien führt. Es handelt sich um einen einfach zu implementierenden
und effizienten Algorithmus, der direkt auf gekrümmten Oberflächen anwendbar ist.

ZIB-Report 08-50. Juan Pedro Mellado; Bjorn Stevens; Heiko Schmidt; Norbert Peters.
Buoyancy-reversal in cloud-top mixing layers.
Abstract: A theoretical and numerical small-scale study of the evaporative cooling phe-
nomenon that might appear in the stratocumulus-topped boundary layers is presented.
An ideal configuration of a cloud-top mixing layer is considered as defined by two non-
turbulent horizontal layers, stably stratified and with buoyancy reversal within a certain
range of mixture fractions due to the evaporative cooling.
Linear stability analysis of the shear-free configuration is employed to provide a new in-
terpretation of the buoyancy reversal parameter, namely, in terms of a time-scale ratio
between the unstable and the stable modes of the system.
An incompressible high-order numerical algorithm to perform direct numerical simula-
tion of the configuration is described and two-dimensional simulations of single-mode
perturbations are discussed. These simulations confirm the role of the different parame-
ters identified in the linear stability analysis and show that convoluted flow patterns can
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be generated by the evaporative cooling even for the low levels of buoyancy reversal found
in stratocumulus clouds.
They also show that there is no enhancement of entrainment of upper layer fluid in the
shear-free configuration, and mixing enhancement by the evaporative cooling is restricted
to the lower layer.

ZIB-Report 08-51. Sebastian Orlowski; Michał Pióro. On the complexity of column genera-
tion in survivable network design with path-based survivability mechanisms.
Abstract: This survey concerns optimization problems arising in the design of survivable
communication networks. It turns out that such problems can be modeled in a natural
way as non-compact linear programming formulations based on multicommodity flow
network models. These non-compact formulations involve an exponential number of path
flow variables, and therefore require column generation to be solved to optimality. We
consider several path-based survivability mechanisms and present results, both known
and new, on the complexity of the corresponding column generation problems (called the
pricing problems). We discuss results for the case of the single link (or node) failures
scenarios, and extend the considerations to multiple link failures. Further, we classify
the design problems corresponding to different survivability mechanisms according to the
structure of their pricing problem. Finally, we show that almost all encountered pricing
problems are hard to solve for scenarios admitting multiple failures.

ZIB-Report 08-52. Luis M. Torres; Ramiro Torres; Ralf Borndörfer; Marc E. Pfetsch. On
the Line Planning Problem in Tree Networks.
Abstract: We introduce an optimization model for the line planning problem in a public
transportation system that aims at minimizing operational costs while ensuring a given
level of quality of service in terms of available transport capacity. We discuss the compu-
tational complexity of the model for tree network topologies and line structures that arise
in a real-world application at the Trolebus Integrated System in Quito. Computational
results for this system are reported.

ZIB-Report 08-53. Luis M. Torres; Ramiro Torres; Ralf Borndörfer; Marc E. Pfetsch. Line
Planning on Paths and Tree Networks with Applications to the Quito Trolebús System
(Extended Abstract).
Abstract: Line planning is an important step in the strategic planning process of a
public transportation system. In this paper, we discuss an optimization model for this
problem in order to minimize operation costs while guaranteeing a certain level of quality
of service, in terms of available transport capacity. We analyze the problem for path and
tree network topologies as well as several categories of line operation that are important
for the Quito Trolebús system. It turns out that, from a computational complexity worst
case point of view, the problem is hard in all but the most simple variants. In practice,
however, instances based on real data from the Trolebús System in Quito can be solved
quite well, and significant optimization potentials can be demonstrated.

ZIB-Report 08-54. Mohammed Allalen; Matthias Brehm; Hinnerk Stüben. Performance of
Quantum Chromodynamics (QCD) Simulations of the SGI Altix 4700.
Abstract: We study performance and scaling of the Berlin Quantum Chromodynamics
Program (BQCD) on the SGI Altix 4700 at Leibniz Supercomputing Centre (LRZ). We
employ different communication methods (MPI, MPI with two OpenMP threads per
process, as well as the shmem library) and run the MPI version on the two types of nodes
of that machine. For comparison with other machines we made performance measurements
on an IBM p690 cluster and a Cray XT4.
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ZIB-Report 08-55. Joachim Lügger. Zum Nutzen des Web 2.0 für „Die kleine Kollaborati-
on“ in den Wissenschaften – Utilisation of the Web 2.0 for the „Small Collaboration“ in
the Sciences.
Zusammenfassung: Gemeinsame Web-Auftritte zu organisieren, die sich über mehrere
Institutionen und Fachgebiete erstrecken, ist eine anspruchsvolle und faszinierende Auf-
gabe, die auf verschiedene Weise gelingen, aber auch scheitern kann. Wer sich daran
versucht, tut gut tut gut daran, sich über bestimmte Prinzipien und technische Mittel
zu informieren, die das fortgeschrittene Web ihm heute bietet. Das Internet, das World
Wide Web und das moderne Web 2.0 sind in einer fast zwanzig Jahre dauernden Kol-
laboration einer globalen Gemeinschaft von Entwicklern und Anwendern entstanden. Es
enthält heute eine Fülle sofort einsetzbarer Komponenten, von der „benutzerdefinierten
Google-Suche Beta“ mit Googles Page-Ranking auf ausgewählten Web-Seiten bis hin zum
automatisierten Web-Server mit Content-Management für das „Mitmach-Web“.
Der Artikel stellt nur eine kleine Auswahl solcher Lösungen vor und macht den Versuch,
einige Prinzipien des Web 2.0 so herauszuarbeiten, dass die notwendige Kommunikation
zwischen Managern, Technikern, Redakteuren und Organisatoren in der kleinen Kolla-
boration unterstützt wird. „Kleine Kollaboration“ bedeutet hier, dass es nicht um die
globale Vernetzung von technischen Großgeräten der e-Science gehen soll, auch nicht um
die Super-Suchmaschine in Europa, sondern um die Unterstützung der Zusammenarbeit
und Kommunikation von Wissenschaftlern und Museumsfachleuten mit ihren Nutzern.

ZIB-Report 08-56. Ralf Borndörfer. Discrete Optimization in Public Transportation.
Abstract: The mathematical treatment of planning problems in public transit has made
significant advances in the last decade. Among others, the classical problems of vehic-
le and crew scheduling can nowadays be solved on a routine basis using combinatorial
optimization methods. This is not yet the case for problems that pertain to the design
of public transit networks, and for the problems of operations control that address the
implementation of a schedule in the presence of disturbances. The article gives a sketch
of the state and important developments in these areas, and it addresses important chal-
lenges. The vision is that mathematical tools of computer aided scheduling (CAS) will
soon play a similar role in the design and operation of public transport systems as CAD
systems in manufacturing.
Zusammenfassung: Die mathematische Behandlung von Planungsproblemen im öffent-
lichen Verkehr hat im letzten Jahrzehnt große Fortschritte gemacht. Klassische Proble-
me wie die Umlauf- und die Dienstplanung können heutzutage routinemäßig mit kombi-
natorischen Optimierungsmethoden gelöst werden. Die Behandlung von Problemen der
Angebotsplanung und der Betriebssteuerung sind dagegen noch nicht ganz auf diesem
Stand. Dieser Artikel gibt einen Überblick über den Stand der Forschung, über wichti-
ge Entwicklungen und einige Herausforderungen in diesem Gebiet. Die Vision ist, dass
mathematische Planungswerkzeuge im öffentlichen Verkehr (Computer Aided Scheduling,
CAS) in Zukunft eine ähnliche Rolle spielen werden wie CAD-Systeme in der industriellen
Fertigung.
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11.09.2008 SCIP– Solving Constraint Integer Programs
MG60, ZIB, Berlin
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16.09.2008 An Integer Programming Algorithm for Routing Optimization in IP Networks
European Symposium on Algorithms (ESA 2008), Karlsruhe

Ralf Borndörfer
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3D Atlases
IEEE International Symposium on Biomedial Imaging: From Nano to Macro, Paris,Frankreich

Peter Deuflhard

12.02.2008 Computational Life Sciences at Matheon
Mathematische Planung in der Krebstherapie Hyperthermie, Eröffnungsvortrag zum Jahr
der Mathematik, Universität Trier

13.02.2008 Mit Mathematik unters Messer. Operationsplanung in der MKG-Chirurgie
DFG-Vortragsreihe „Exkurs – Einblick in die Welt der Wissenschaft“, Wissenschaftszen-
trum Bonn, Bad Godesberg

21.02.2008 Computational Life Sciences at Matheon
Workshop on „Mathematics for key technologies and innovation“, Universität Warschau,
Polen

17.04.2008 Mathematik im Dienst der Medizin. Therapie- und Operationsplanung
Vortrag zum Jahr der Mathematik, Martin-Luther-Universität Halle-Wittenberg

25.04.2008 Mathematik in Bio- und Nanotechnologie
Vortrag zum Jahr der Mathematik, Technomathematik, Universität Hamburg

07.05.2008 Was ist ein schönes Gesicht? Auf der Suche nach Kriterien
12. Berliner Kolloquium der Gottlieb-Daimler- und Karl Benz-Stiftung, Akademie der
Konrad-Adenauer-Stiftung, Berlin

21.05.2008 Moderne Mathematik im Dienst der modernen Medizin
Vortrag zum Jahr der Mathematik, Hochschule Neubrandenburg

26.05.2008 The DFG Research Center Matheon
Estnische Akademie der Wissenschaften, Tallinn, Estland

27.05.2008 Mathematical Therapy and Operation Planning in Medicine
Abt. Hematology and Oncology, Universität Tartu, Estland

06.06.2008 What is a beautiful face? In search of criteria
4th International Bernd-Spiessl-Symposium for Innovative and Visionary Technologies in
Cranio-Maxillofacial Surgery, Basel

13.06.2008 Modelling and Simulation in the Cancer Therapy Hyperthermia
European Seminar on Coupled Problems (ESCO 2008), Institute of Thermomechanics,
Academy of Sciences, Tschechien

18.06.2008 Mit Mathematik heilen. Therapie- und Operationsplanung in der Krebstherapie
DFG-Vortragsreihe „Exkurs – Einblick in die Welt der Wissenschaft“, Haus der Wissen-
schaft, Bremen

30.06.2008 Maler, Mörder, Mathematiker
Leonardo Kolleg, Universität Erlangen
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03.07.2008 Drug Design statt Designer-Drogen
DFG-Vortragsreihe anlässlich des Wissenschaftssommers 2008 in Leipzig

12.07.2008 Neue Mathematik für neue Medikamente
Vortrag zum Jahr der Mathematik, Leibniz Universität Hannover

21.07.2008 The challenge of electrocardiology: model hierarchy and multiscale simulation
EuroScience Open Forum (ESOF 2008), Session: Can mathematics help medicine?, Bar-
celona, Spanien

24.07.2008 The smile of the mathematicians
Conference on Modelling, Simulation and Optimization of Complex Processes, Universität
Heidelberg

15.08.2008 Gauss-Newton Algorithms for Equality Constrained Nonlinear Least Squares Pro-
blems
Workshop on „Reliable Modelling and Scientific Computing“, Universität Jyväkylä, Finn-
land

06.-22.08.2008 Affine Invariant Newton Algorithms for Nonlinear PDEs with Application to
Cancer Therapy
18th Jyväskylä Summer School, Universität Jyväkylä, Finnland

17.09.2008 Conformation Dynamics in Computational Drug Design
6th Internationl Conference of Numerical Analysis and Appplied Mathematics 2008
(ICNAAM 2008), Kos, Griechenland

27.10.2008 Mit Mathematik heilen: Mathematik für Medizin
„Formel M“ Mathematik für Innovation und Energieforschung, Landschaftspark Duisburg-
Nord

30.10.2008 Mathematik in Hollywood
Vortrag zum Jahr der Mathematik, Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg

31.10.2008 Conformation Dynamics in Computational Drug Design
International Conference on „Chemical Kinetics of Complex Systems“, Bad Herrenalb

05.11.2008 Knien Sie bequem?
DFG-Vortragsreihe „Exkurs – Einblick in die Welt der Wissenschaft“, Bayerische Staats-
bibliothek, München

17.11.2008 Neue Mathematik für neue Medikamente
Öffentliche Veranstaltungen Winter 2008/09, Alfried-Krupp-Wissenschaftskolleg Greifs-
wald

20.11.2008 Über die Eleganz mathematischer Algorithmen
„Die Kunst des Rechnens“, Akademievorlesung zum Jahr der Mathematik, Berlin-Branden-
burgische Akademie der Wissenschaften, Berlin

08.12.2008 Mathematik in Hollywood
Vortrag zum Jahr der Mathematik an der Urania Berlin

15.12.2008 Drug Design for Mathematicians over 60
International Symposium on Scientific Computing Complexity, Algorithms and Applica-
tions, MPI-MIS, Leipzig

Ivan Dovica

23.10.2008 Approach to Robust Tail Assignment
Optimierungsseminar, ZIB, Berlin

31.10.2008 Approach to Robust Tail Assignment
Universität Paderborn
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Jalda Dworzak
29.09.2008 Towards Model-based 3-D Reconstruction of the Human Rib Cage from Radiogra-

phs
7. Jahrestagung der Deutschen Gesellschaft für Computer- und roboterassistierte Chir-
urgie, Leipzig

Andreas Eisenblätter
05.02.2008 Foundations of Automatic WCDMA Radio Network Planning

First COST 2100 Training School, TU Wroclaw, Breslau, Polen
16.09.2008 Capacity Optimization for UMTS: Bounds and Benchmarks for Interference Re-

duction
IEEE International Symposium on Personal, Indoor and Mobile Radio Communications,
Cannes, Frankreich

Hans-Florian Geerdes
09.02.2008 Capacity Optimization for UMTS: Bounds on Expected Interference

Cost 2100, 4th MCM, Breslau, Polen
03.03.2008 Wireless Network Planning at ZIB: An Overview

Seminar for Colombian Delegation, ZIB
07.04.2008 Optimization in Telecommunication: Planning the UMTS radio interface

Matheon center days, TU Berlin
05.06.2008 A Two-Stage Approach to WLAN Planning: Detailed Performance Evaluation

Along the Pareto Front
Cost 2100 5th MCM, Trondheim, Norwegen

11.09.2008 The Problem Solving Cycle of Applied Mathematics
MG60, ZIB, Berlin

21.11.2008 Network Planning and Capacity Management in Multi-Cell Interference-Limited
Wireless Systems
Matheon-Mini Workshop „Analysis of performance parameters in telecommunication
networks“, TU Berlin

Martin Grötschel
31.01.2008 LP Challenges

Workshop „Perspectives in Interior Point Methods for Solving Linear Programs“, ZIB,
Berlin

18.02.2008 The DFG Research Center Matheon: A Survey
BMS Days, Urania, Berlin

20.02.2008 Diskrete Mathematik und ihre Anwendungen: kann man damit Mathematikunter-
richt spannender machen?
MNU-Mitgliederversammlung, TU Berlin

21.02.2008 Matheon: an Introduction
joint workshop of Matheon and ICM “Mathematics for key technologies and innovation”,
ICM Warschau, Polen

18.04.2008 Shortest paths and their uses
IMU EC Conference: Mathematics in the World, Budapest, Ungarn

22.05.2008 Combinatorial Optimization at Work
MathKnow08, Mailand, Italien
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07.06.2008 Controlling Paths
IWOR’2008 in honor of Laureano Escudero, Madrid, Spanien

20.06.2008 Überall Mathematik
Festvortrag zur Absolventenverabschiedung, TU München

30.06.2008 Alcuin, Wilhelm Tell and multicriteria path finding
Operation Research Symposium in honor of T. Liebling und D. de Werra, Lausanne,
Schweiz

04.08.2008 Mathematics in today’s world
„Building Bridges“, Conference on mathematics and computer science in honor of László
Lovász’ 60th birthday, Budapest, Ungarn

25.09.2008 Die Mathematik des Unmöglichen
Festvortrag zur Eröffnung der Ausstellung: „Imaginary, mit den Augen der Mathematik“,
LMU München

29.09.2008 Virtual Design of Facilities and Networks
Workshop mit Siemens AG – Industry Sector in Kooperation mit dem Center of Know-
ledge Interchange (CKI) der TU Berlin und der Siemens AG, TU Berlin

15.10.2008 Spuren der Mathematik in den Technikwissenschaften
VDI-Versammlung, TU Berlin

19.10.2008 Preis der Anarchie – Egoismus versus Systemoptimum
8. Münchener Wissenschaftstage, LMU München

21.10.2008 Schlüsseltechnologie Mathematik
Acatech-Festveranstaltung, Konzerthaus Berlin

10.11.2008 Mathematik: Ein Produktionsfaktor?
Acatech-Workshop zur Präsentation des Buches „Produktionsfaktor Mathematik“ in der
Reihe: acatech DISKUTIERT, BBAW, Berlin

12.11.2008 Wo überall Mathematik drin ist, aber nicht draufsteht
Hauptvortrag zum Dies academicus, TU Chemnitz

14.11.2008 Besser als Mathe
Festvortrag zur Akademischen Jahresfeier, Universität Stuttgart

15.11.2008 Wege finden
Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg

18.11.2008 Dinge der Unmöglichkeit
Magnus-Haus der Deutschen Physikalischen Gesellschaft, Berlin

16.12.2008 Mathematik: Erkenntniswerkzeug, Schlüsseltechnologie und Produktionsfaktor
Alfried-Krupp-Wissenschaftskolleg, Greifswald

Hans-Christian Hege
15.02.2008 Flow Features: Extraction and Visualization

Eingeladener Vortrag, Wilhelm-Schickard-Institut für Informatik, Universität Tübingen
13.03.2008 Wissenschaftliche Visualisierung: Verborgenes sichtbar machen

Eingeladener Vortrag, GML-Tagung: Grundfragen multimedialen Lehrens und Lernens,
FU Berlin

09.04.2008 Research in Medical Visualization and Medical Planning
3D-Demo im Studio da Vinci, Treffen der GI-Fachgruppe „Medical Visualization“, ZIB

14.04.2008 Visualization in the Era of Petascale Computing
Keynote-Talk, Eurographics Symposium on Parallel Graphics and Visualization 2008,
Heraklion, Griechenland
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15.04.2008 Multiscale-Visualization for Exploration of Huge Biological Models
Eingeladener Vortrag beim Panel „Research Challenges“, Eurographics Symposium on
Parallel Graphics and Visualization 2008, Heraklion, Griechenland

28.06.2008 Visual Computing for Large Scale Data Exploration
Eingeladener Vortrag beim Workshop Algorithms & Visualization in Medicine and Engi-
neering, IGSSE Forum, TUM Int. Graduate School of Science and Engineering, Kloster
Raitenhaslach

3107.2008 3D Geometry Reconstruction from Image Data and Biomedical Applications
Eingeladener Vortrag an der Simon Fraser University, Vancouver, Kanada

08.09.2008 Visual Analysis of Simulation and Experimental Data – Recent Advances and
Trends
Eingeladener Vortrag beim Statustagung des SFB 716 undWorkshop „Hybrid-Simulationen“,
TU Stuttgart, Pforzheim-Hohenwart

15.09.2008 Ontology-based Visualization in Neurobiology
Eingeladener Vortrag bei der GMDS-Jahrestagung 2008, Stuttgart

03.12.2008 Computer-based Reconstruction, Representation and Utilization of Morphologies
Eingeladener Vortrag, Waterman Seminar Series on Bioinformatics, IPK Gatersleben

Stefan Heinz
21.05.2008 Counting solutions of (constraint) integer programs using unrestricted subtree de-

tection
The Fifth International Conference on Integration of AI and OR Techniques in Constraint
Programming for Combinatorial Optimization Problems, Paris, Frankreich

12.10.2008 Counting Solutions of Constraint Integer Programs
INFORMS Annual Meeting 2008, Washington D.C., USA

12.10.2008 Making Use of All Solutions to Measure to Progress of Formal Chip Design Veri-
fication
INFORMS Annual Meeting 2008, Washington D.C., USA

12.10.2008 Constraint Integer Programming: A New Approach to Integrate CP and MIP
INFORMS Annual Meeting 2008, Washington D.C., USA

20.10.2008 SCIP – Solving Constraint Integer Programs
Brown University, Providence, RI, USA

21.10.2008 Chip Design Verification via Constraint Integer Programming
Brown University, Providence, RI, USA

13.11.2008 Chip Design Verification
NICTA, Melbourne, Australien

Benjamin Hiller
01.02.–30.04.2008 Forschungsaufenthalt bei Tjark Vredeveld (DAAD-Stipendium)

Universität Maastricht, Niederlande
13.03.2008 Real-time elevator group control for destination-call systems

Universität Maastricht, Niederlande
04.09.2008 Vergleich von Online-Bin-Coloring-Algorithmen mittels stochastischer Dominanz

TU Berlin
15.09.2008 Probabilistic Analysis of Online Bin Coloring Algorithms Via Stochastic Compa-

rison
ESA 2008, Karlsruhe
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22.09.2008 Stochastic Dominance and Online Bin Coloring
TU Kaiserslautern

26.09.2008 Neues zur Analyse von Online-Bin-Coloring-Algorithmen
FRICO 2008, Heidelberg

Nam Dung Hoang
03.09.2008 Fair Ticket Prices in Public Transport

OR 2008, Augsburg

Mikael Högqvist
09.09.2008 Demo: Visualizing Transactional Algorithms for DHTs

8th International Conference on Peer-to-peer Computing 2008 (P2P’08), Aachen
21.10.2008 Using Global Information for Load Balancing in DHTs

IEEE Workshop on Decentralized Self Management for Grids, P2P, and User Communi-
ties, Venedig, Italien

Ulrike Homberg
27.11.2008 Determining geometric grain structure from X-ray micro tomograms of gradated

soils
Workshop Internal Erosion, Weimar

Felix Hupfeld
17.11.2006 Using distributed consistent branching for efficient reconciliation of mobile workspaces

IEEE CollaborateCom MobCops, Atlanta, USA

Dagmar Kainmüller
02.07.2008 Multi-object Segmentation with Coupled Deformable Models

Medical Image Understanding and Analysis Conference, Dundee, Vereinigtes Königreich
07.07.2008 Coupling Deformable Models for Multi-object Segmentation

International Symposium on Computational Models for Biomedical Simulation, London,
Vereinigtes Königreich

17.07.2008 Accurate Automtic Reconstruction of Bone Anatomy in Joint Regions
First Meeting of the Young Inverstigators – SFB 760, Julius-Wolff-Institut, Charité, Berlin

27.11.2008 Extraktion patientenspezifischer Modelle aus medizinischen Bilddaten für die Bio-
mechanik
Block-Seminar Biomechanik, Centrum für Sportwissenschaft und Sportmedizin, Charité,
Berlin

Benjamin Kettner
30.05.2008 Finite-Elemente-Methoden zur Lösung der Maxwell-Gleichungen

Institutsvortrag CFN Karlsruhe
03.07.2008 Simulation of non-ideal pillar-type cavities using finite element methods

PIERS conference, Cambridge, USA

Björn Kolbeck
25.06.2008 FaTLease: Scalable Fault-Tolerant Lease Negotiation with Paxos

ACM/IEEE International Symposium on High Performance Distributed Computing (HPDC),
Boston, MA, USA
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Michael Koppitz
07.04.2008 Visualization of Molecular Quantum Dynamics

Matheon Center Days, TU Berlin

Thorsten Koch
27.02.2009 Solving Constraint Integer Programs using SCIP and Zimpl

Eingeladener Vortrag beim DORS Seminar, Kopenhagen, Dänemark
27.03.2009 Pixel Based Frequency Planning in GSM Networks

9th INFORMS Telecommunications Conference, University of Maryland, College Park,
USA

18.04.2009 MIP Solver Benchmarking: How to produce good looking results
ICMSEC, Peking, China

21.04.2009 The ZIB Optimization Suite: SCIP, Zimpl, SoPlex and friends
Fudan University, Shanghai, China

24.04.2009 Optimizing the Landside Operation of a Container Terminal
Zhejiang University, Hangzhou, China

24.04.2009 Integer Programming Models for the Physical Layout of Printed Circuit Boards
Zhejiang University, Hangzhou, China

29.08.2009 Optimizing the Landside Operation of a Container Terminal
3rd German-Korean Workshop on Container terminal management, Bremen

01.09.2009 [History|State-of-the-art|Current developments] of Integer Programming in 21 mi-
nutes
Algorithm Engineering meets Industry, Zürich, Schweiz

11.09.2009 The „Bernstein“ Algorithm
MG60, Berlin

16.09.2009 Mathematical Programming Computation (MPC)
DMV Jahrestagung, Erlangen

Monika Kuberek
24.01.2008 Strategische Allianz zwischen BVB und KOBV

23. Sisis-Anwenderforum Berlin-Brandenburg, Technische Fachhochschule Wildau
12.02.2008 Der KOBV – Zielsetzungen, Selbstverständnis, Strategien für die Zukunft

Kolloquium der KOBV-Zentrale für Berliner BibliotheksreferendarInnen „Der KOBV –
der regionale Bibliotheksverbund für Berlin und Brandenburg“, ZIB, Berlin

10.04.2008 Neue Dienstleistungen und Entwicklungen im Kooperativen Bibliotheksverbund
Berlin-Brandenburg (KOBV)
Brandenburgische Arbeitsgemeinschaft Information (BRAGI), Stadt- und Landesbiblio-
thek Potsdam

05.06.2008 Strategische Allianz BVB/KOBV
97. Deutscher Bibliothekartag „Bibliotheken in der Informationsgesellschaft“, Themen-
kreis 4: „Wissensorganisation und Wissensvermittlung“, Congress Center Rosengarten,
Mannheim

16.06.2008 Strategische Allianz mit dem BVB
6. KOBV-Forum „Kompetent – ÜberRegional – Kooperativ. Gemeinsam im KOBV die
Zukunft gestalten“, ZIB, Berlin

18.11.2008 Aktuelles aus dem Kooperativen Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg
Berliner Arbeitskreis Information (BAK), ZIB, Berlin
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04.12.2008 Die Strategische Allianz von BVB und KOBV – mehr als 2 x 1 Verbund
BVB-Verbundkonferenz 2008 „Kooperative Dienstleistungen für Bayern und Deutsch-
land“, Otto-Friedrich-Universität Bamberg

Anja Kuß

07.10.2008 Ontology-Based Visualization of Hierarchical Neuroanatomical Structures
Eurographics Workshop on Visual Computing for Biomedicine VCBM 2008, Delft

Hans Lamecker

17.10.2008 Optimale Vernetzungen von Oberflächen
Disputationsvortrag, ZIB

08.09.2008 3D Geometry Reconstruction from Image Data – Individual Anatomy and Atlases
Special VRVis Forum, Wien, Österreich

27.08.2008 Statistical Shape Modeling for 3D Geometry Reconstruction
INRIA, Asclepios, Sophia-Antipolis, Frankreich

19.06.2008 Atlas-based 3D Geometry Reconstruction with Applications in Medicine
INRIA, Evasion – Laboratoire Jean Kuntzmann, Grenoble, Frankreich

17.04.2008 Adaptive Remeshing of Non-Manifold Surfaces
Eurographics 2008, Kreta, Griechenland

08.04.2008 Atlas-Based 3D Image Segmentation
Matheon Center Days, TU Berlin

Stefan Lohrum

12.02.2008 Die technische Infrastruktur des KOBV
Kolloquium der KOBV-Zentrale für Berliner BibliotheksreferendarInnen „Der KOBV –
der regionale Bibliotheksverbund für Berlin und Brandenburg“, ZIB, Berlin

10.04.2008 Einsatz von Solaris-Containern im Rahmen der Systemadministration
Workshop Oracle Administration, FU Berlin

29.05.2008 Technische Weiterentwicklungen in der KOBV-Verbundzentrale
AG Berlin-Brandenburgischer Leihverkehr, Zentral- und Landesbibliothek Berlin

07.10.2008 Entwicklungsprojekt KOBV-Rechtemanagement
DFN-AAI-Workshop, Cottbus

17.12.2008 Technische Weiterentwicklungen in der verbundübergreifenden Fernleihe, AG Leih-
verkehr, Göttingen

Gunar Maiwald

16.06.2008 „Shibboleth – Single Sign On statt Multi-Accounting“
6. KOBV-Forum „Kompetent – ÜberRegional – Kooperativ. Gemeinsam im KOBV die
Zukunft gestalten“, ZIB, Berlin

Maren Martens

22.08.2008 Flows with Unit Path Capacities and Related Packing and Covering Problems
2nd Annual International Conference on Combinatorial Optimization and Applications
(COCOA’08), St. John’s, Kanada
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05.09.2008 Characterizing Flow through Components in Assembly Networks
International Conference „Operations Research 2008 – OR and Global Business“, Augs-
burg

27.10.2008 Separation, Dimension, and Facet Algorithms for Node Flow Polyhedra
MDS Colloquium, Berlin

14.11.2008 Separation, Dimension, and Facet Algorithms for Node Flow Polyhedra
Colloquium on Combinatorics, Magdeburg

08.12.2008 Flows with Unit Path Capacities and Related Packing and Covering Problems
CI Colloquium at Technical University of Dortmund

Marika Neumann

06.03.2008 Angebotsplanung im öffentlichen Nahverkehr
HEUREKA 2008, Stuttgart

07.04.2008 Service Design in Public Transport
Matheon CenterDays, TU Berlin

23.06.2008 Ein unschlagbares Angebot – mathematische Planung im Nahverkehr
Wissenschaftlicher Beirat, ZIB

04.09.2008 The Line Connectivity Problem
Operations Research 2008, Augsburg

27.11.2008 The Line Connectivity Problem
Matheon-Nachwuchsseminar, ZIB

Winfried Neun

15.05.2008 Symbolic Computation
Workshop SHARCFest 2008, Brock University, St. Catharines, Kanada

Sebastian Orlowski

03.03.2008 Multi-layer network planning at ZIB
Besuch einer kolumbianischen Wirtschaftsdelegation am ZIB

03.03.2008 Fixed network planning at ZIB
Besuch einer kolumbianischen Wirtschaftsdelegation am ZIB-

17.03.2008 Branch-and-cut techniques for solving realistic two-layer network design problems
Konferenzvortrag auf der Combinatorial Optimization 2008, Warwick, England

07.04.2008 Integrated Planning of Multi-layer Networks
Projektvortrag bei den Matheon-Zentrumstagen 2008

11.04.2008 Multi-layer Transport Network Planning – Status April 2008
Projektbesprechung mit Nokia-Siemens Networks, München

10.06.2008 Branch-and-cut techniques for solving realistic two-layer network design problems
Seminarvortrag am Institut für Telekommunikation der TU Warschau, Polen

30.08.2008 Large-Scale Multi-Layer Network Optimization
Vortrag bei Nokia-Siemens Networks, München

Kathrin Peter

24.04.2008 Such-Rezepte für einen Computer
Girls-Day Zuse Institute Berlin
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13.06.2008 Datamanagement with SRB and iRODS
Technical University Dresden

14.11.2008 Data Distribution Algorithms for Reliable, Parallel Storage on Flash Memories
MEMICS 2008, Znojmo, Czech Republic

Christoph Petz

28.02.2008 Near-Wall Flow Visualization in Flattened Surface Neighbourhoods
SimVis 2008 Conference, Magdeburg

Stefan Plantikow

16.11.2008 Continuous Queries over Federated Social Networks
4th Doctoral Workshop on Mathematical and Engineering Methods in Computer Science
(MEMICS), Znojmo, Tschechische Republik

Marc Pfetsch

26.01.2008 Was ist Integer Programming?
2. Matheon-Nachwuchswochenende, Chorin

18.02.2008 Optimal Patchings for Consecutive Ones Matrices
SIGOPT-Tagung, Lambrecht

22.02.2008 Maximal unzulässige Teilsysteme und „dünne“ Lösungen von linearen Gleichungs-
systemen
TU Clausthal

11.04.2008 Computational Aspects of Combinatorial Optimization – Symmetries in Integer
Programming
Habilitationskolloqium, TU Berlin

26.05.2008 Maximal unzulässige Teilsysteme und Lösungen von linearen Gleichungssystemen
mit wenigen Nicht-Nullelementen
TU Dortmund

27.06.2008 Maximum Feasible Subsystems
Universität Magdeburg, Macs-Kolloqium

21.07.2008 Optimal Patchings for Consecutive Ones Matrices
Universität Bonn, Oberseminar Forschungsinstitut für Diskrete Mathematik

Steffen Prohaska

30.05.2008 Visuelle Datenanalyse in 3D
Präsentation im Studio da Vinci, Besuch Torsten Prill, ZEDAT am ZIB

14.04.2008 Visual Data Analysis in 3D
Präsentation im Studio da Vinci, Besuch David Kirk, NVIDIA/mental images am ZIB

Christian Raack

18.02.2008 The Cut-set Polytope for Two-layer Network Design Polyhedra
COST 293-Treffen, Bordeaux, Frankreich

16.03.2008 The Cut-set Polytope for Two-layer Network Design Polyhedra
International Symposium on Combinatorial Optimization (CO), University of Warwick,
Vereinigtes Königreich
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27.03.2008 Two-layer Cut Inequalities
9th INFORMS Telecommunications Conference, University of Maryland, College Park,
USA

04.08.2008 Poster – Capacitated Multi-Commodity-Flow Cuts
Workshop on Mixed Integer Programming (MIP), Columbia University, New York, USA

26.09.2008 Capacitated Multi-Commodity-Flow Cuts – Structure Identification and Separati-
on
Future Research in Combinatorial Optimization (FRICO), Universität Heidelberg

06.10.2008 Multilayer Network Design – A Model Based Solution Approach
Polish German Traffic Symposium (PGTS), TU Berlin

Alexander Reinefeld

05.05.2008 Grid Computing and Beyond: How to establish a super-regional HPC alliance
University of Calgary, Kanada

07.05.2008 Building a transactional distributed data store: Wikipedia on a DHT
University of Alberta, Edmonton, Kanada

14.11.2008 A universal scalable transactional data store
Kolloquium des Instituts für Informatik, FU Berlin

Susanna Röblitz

16.09.2008 Computation of equilibrium densities in metastable dynamical systems by domain
decomposition
6th International Conference on Numerical Analysis and Applied Mathematics (ICNAAM)
2008, Kos, Griechenland

04.07.2008 Modeling Principles in Conformation Dynamics
Young Mathematicians Meet in Bonn

Thomas Röblitz

26.02.2008 Specifying and Processing Co-Reservations in the Grid
9thWorkshop on Parallel Systems and Algorithms, Dresden

26.04.2008 Co-Reservierung von Ressourcen im Grid
3. Evaluierungsworkshop des DFG GK METRIK, Döllnsee

06.06.2008 An Efficient Protocol for Reserving Multiple Grid Resources in Advance
3rd Workshop on Grid Middleware, Barcelona, Spanien

25.08.2008 Global Optimization for Scheduling Multiple Co-Reservations in the Grid
EuroPar 2008, Las Palmas de Gran Canaria, Spanien

21.11.2008 Co-Reservierung von Ressourcen im Grid
4. Evaluierungsworkshop des DFG GK METRIK, Döllnsee

Beate Rusch

26.02.2008 MARC 21 kommt nach Deutschland – Eine Einführung
MARC-Workshop am Deutschen Archäologischen Institut, Berlin

02.06.2008 Von der Schwierigkeit anders zu sein – Die ALEPH-Verbünde steigen um auf
MARC 21 (zusammen mit Stephanie Scholz)
ALEPH-DACH-Tagung, Mannheim



296 Anhang B

16.06.2008 Münchener Freiheit oder vom Aufbau des Gemeinsamen Verbundkataloges von
BVB und KOBV
6. KOBV-Forum „Kompetent – ÜberRegional – Kooperativ. Gemeinsam im KOBV die
Zukunft gestalten“, ZIB, Berlin

Carlos Saro

18.04.2008 Museumsvokabular: Die Situation in Deutschland und die Initiative www.museums-
vokabular.de
Deutscher Terminologie-Tag, Mannheim

29.04.2008 Open Services: Baupläne für eine serviceorientierte Nutzung von Open Source an
den Beispielen OpenCollection und dem Vokabularverwaltungstool xTree (gemeinsam mit
Regine Stein)
Digitales Kulturerbe – gemeinsam vernetzen, Berlin

07.05.2008 museumdat und museumvok, aktuelle Entwicklungen (gemeinsam mit Regine Stein)
Frühjahrstagung der Fachgruppe Dokumentation, Emden

07.10.2008 Schreibender Webservice für Museumsvokabulare ?!?
Herbsttagung zur Museumsdokumentation, Berlin

Achim Schädle

22.01.2008 Adaptive fast and oblivous convolution (invited)
Seminar, Universität Göttingen

22.02.2008 Design of nano-photonic devices (invited)
ICM/Matheon workshop, Warschau, Polen

25.11.2008 Transparent boundary conditions based on the pole condition
Séminaire d’analyse numérique, Université de Genève, Schweiz

Anton Schiela

13.01.2008 Interior Point Methods for State Constrained Optimal Control
18th International Conference on Domain Decomposition Methods, Jerusalem, Israel

27.03.2008 State Constrained Optimal Control with Discontinuous States
Workshop: PDE Constrained Optimization – recent challenges and future developments,
Hamburg

02.04.2008 An all-at-once approach to the analysis of optimal control problems
GAMM 2008, Bremen

21.05.2008 State Constrained Optimal Control with Discontinuous States
Kolloquium, TU Cottbus

27.05.2008 State Constrained Optimal Control with Discontinuous States
Seminar: Nichtlineare Optimierung und Inverse Problem, Weierstraß-Institut Berlin

10.07.2008 Interior Point Methods in Function Space for State Constrained Optimal Control
Oberseminar: Mathematical Optimisation, TU München

30.08.2008 Interior Point Methods in Function Space for State Constrained Optimal Control
Kolloquium, Universität Heidelberg

19.09.2008 Interior Point Methods in Function Space – Newton Path-following and Adapti-
vity
DMV-Jahrestagung, Erlangen
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Florian Schintke
21.05.2008 A Transactional Scalable Distributed Data Store: Wikipedia on a DHT

IEEE Scale 2008, Lyon, Frankreich

Thomas Schlechte
11.01.2008 A suitable Model for a bicriteria Optimization Approach to Railway Track Alloca-

tion
19th International Conference on Multiple Criteria Decision Making (MCDM 2008), Auck-
land, Neuseeland

23.01.2008 Models for Railway Track Allocation
SOS Seminar, ETH Zürich, Schweiz

03.09.2008 Vickrey Auctions for Railway Tracks
Symposium on Operations Research (SOR 2008), Augsburg

16.09.2008 TTPLib 2008 – A Train Timetabling Problem Library
11th International Conference on Computer System Design and Operation in the Railway
and Other Transit Systems (COMPRAIL 2008), Toledo, Spanien

13.10.2008 Quantification of Railway Infrastructure Decisions
INFORMS Annual Meeting 2008, Washington D.C., USA

14.10.2008 Timetabling with TS-OPT
INFORMS Annual Meeting 2008, Washington D.C., USA

15.10.2008 News on the Track Allocation Problem
INFORMS Annual Meeting 2008, Washington D.C., USA

14.11.2008 Optimale Trassenallokation
Railion Optimierungstag Einzelwagenverkehr, Mainz

Frank Schmidt
21.01.2008 Advanced FEM for Optical Waveguides: Algorithms and Applications

Photonics West, San José, USA
23.05.2008 Finite Element Simulation of Nano-Photonic Structures

Blockseminar des SFB 787, Graal-Müritz
06.05.2008 FEM for the Design of Optical Components

SAOT workshop, Erlangen
16.07.2008 Reduced Basis Method for Nano-Optical Simulations

Integrated Photonics Research and Applications, Boston, USA
14.11.2008 Construction of Transparent Boundary Conditions by the Pole Condition Method

Seminar für Analysis und Numerik, Universität Basel, Schweiz

Thorsten Schütt
21.05.2008 A Transactional Scalable Distributed Data Store: Wikipedia on a DHT

IEEE Scale 2008, Lyon, Frankreich
14.06.2008 Scalable Wikipedia with Erlang

Google Scalability Conference, Seattle, USA
10.09.2008 Scalaris – A Universal Scalable Transactional Data Store

Google, Zürich, Schweiz
27.09.2008 Scalaris: Reliable Transactional P2P Key/Value Store

ACM Erlang 2008, Victoria, Kanada



298 Anhang B

9.10.2008 Implementing Transactions on Structured Overlays
Metrik Workshop, Berlin

26.11.2008 Implementing Transactions on Structured Overlays
AG Verlässliche Systeme, Kaiserslautern

Heiko Seim

07.04.2008 Segmentation of Bony Structures with Ligament Attachment Sites
Workshop Bildverarbeitung für die Medizin, Charité, Campus Benjamin Franklin

06.10.2008 Automatic Segmentation of the Pelvic Bones from CT Data Based on a Statistical
Shape Model
Workshop Visual Computing for Biomedicine, Delft, Niederlande

10.10.2008 Automatic Segmentation of Patient Specific Anatomy of the Knee
Vortrag vor einer Delegation der Europäischen Kommission, Brüssel, Belgien

27.11.2008 Extraktion patientenspezifischer Modelle aus medizinischen Bilddaten für die Bio-
mechanik
Block-Seminar Biomechanik, Centrum für Sportwissenschaft und Sportmedizin, Charité,
Campus Mitte, Berlin

Regine Stein

22.04.2008 Museen in Deutschland und „www.museumsvokabular.de“
Frühjahrstagung der Fachgruppe der Medienarchivare und Mediendokumentare, Berlin

29.04.2008 Open Services: Baupläne für eine serviceorientierte Nutzung von Open Source an
den Beispielen OpenCollection und dem Vokabularverwaltungstool xTree (gemeinsam mit
Carlos Saro)
Digitales Kulturerbe – gemeinsam vernetzen, Berlin

07.05.2008 museumdat und museumvok, aktuelle Entwicklungen (gemeinsam mit Carlos Sa-
ro)
Frühjahrstagung der Fachgruppe Dokumentation, Emden

27.05.2008 museumdat – das Datenformat für das gemeinsame Publizieren von Museumsda-
ten
MAI-Tagung (Museum and the Internet), Hannover

Thomas Steinke

14.05.2008 Evaluation of FPGAs for HPC: Our Experiences and Wish List
9th International Workshop on State-of-the-art in Scientific and Parallel Computing (PA-
RA’08), Trondheim, Norwegen

22.05.2008 Using the FoX Library for CML Export in a Quantum Chemistry Code
COST Workshop, Barcelona, Spanien

13.06.2008 The Long Way Down: Our Experiences with Hardware Acceleration
GWDG, Göttingen

16.06.2008 Experiences in a ClearSpeed Multi-Card Environment
ClearSpeed Users Group Meeting, Dresden

18.07.2008 OpenAccelerator Portable Accelerated Medical Application Libraries Project
Biomedical Application Workshop, Manchester University, Vereinigtes Königreich

04.09.2008 The New HLRN-II System – A Status Update
HU Berlin
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03.11.2008 Hardware Accelerators by Comparison
PC2 Medical Imaging Workshop, Paderborn

18.11.2008 Testing, Validation and Verification Strategies for Applications in Hybrid Com-
puting Environments
BOF Session SC’08, Austin, Texas, USA

19.11.2008 User Experiences with Large SGI Altix ICE Installation at HLRN
SGI Users Group BOF SC’08, Austin, Texas, USA

Jan Stender
23.06.2008 Striping without Sacrifices: Maintaining POSIX Semantics in a Parallel File Sy-

stem
1st USENIX Workshop on Large-Scale Computing (LASCO ’08), Boston, MA, USA

Rüdiger Stephan
13.03.2008 On the cardinality constrained matroid polytope

Optimierungsseminar, ZIB
26.04.2008 Der kürzeste Weg zum Ziel

13. Berliner Tag der Mathematik, FU Berlin
13.05.2008 On the cardinality constrained matroid polytope

Cologne-Twente Workshop on Graphs and Combinatorial Optimization, Gargnano, Ita-
lien

25.-28. September 2008 Polyhedral Analysis of Cardinality Constrained Combinatorial Op-
timization Problems
FRICO 2008, Universität Heidelberg

27.11.2008 Polyhedral Components for LP-Decoding
Optimierungsseminar, Institut für Mathematik, TU Kaiserslautern

27.1.2008-28.11.2008
Gastaufenthalt am Institut für Mathematik, TU Kaiserslautern

Hinnerk Stüben
10.10.08 Using the LatFor Datagrid

Lattice Practices ’08, DESY Zeuthen

Andreas Tuchscherer
07.04.2008 Combinatorial Aspects of Logistics

Matheon Center Days 2008, TU Berlin
16.10.2008 Spaltenerzeugung und andere Ansätze für das MRI-Problem

Projektpräsentation, Siemens, München

Sibylle Volz
06.06.2008 OPAC und mehr – Suchraumerweiterung für Bibliotheken. Die neue Library Search

Engine der KOBV-Zentrale.
97. Deutscher Bibliothekartag, Mannheim

16.06.2008 Mehr drin und mehr dran – Neues vom KOBV-Volltextserver
6. KOBV-Forum „Kompetent –Überregional – Kooperativ. Gemeinsam im KOBV die
Zukunft gestalten“, ZIB, Berlin
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16.06.2008 Mehr als ein Katalog – die neue Library Search Engine der KOBV-Zentrale
6. KOBV-Forum „Kompetent –Überregional – Kooperativ. Gemeinsam im KOBV die
Zukunft gestalten“, ZIB, Berlin

Marcus Weber

14.11.2008 Introduction to Spectral Clustering
Herbsttagung der AG-DANK, WIAS Berlin

16.09.2008 Preserving the Markov property of reduced reversible Markov chains
6th International Conference on Numerical Analysis and Applied Mathematics ICNAAM,
Kos, Griechenland

19.05.2008 Mathematische Methoden im Drug Design
Webinar, Bund der Pharmazeutischen Industrie

21.02.2008 Conformation Dynamics Simulations of Opioids
Seminar, Deutsches Rheumaforschungszentrum, Berlin

11.02.2008 Konformationsdynamik und Wirkstoffentwurf
BioClub, Berlin

Tino Weinkauf

29.10.2008 Feature-Based Flow Analysis: Topology and Vortex Structures
Eingeladener Vortrag im Computational Topology, Algebra and Geometry Seminar, Cou-
rant Institute of Mathematical Sciences, New York University, New York, USA

22.10.2008 Smoke Surfaces: An Interactive Flow Visualization Technique Inspired by Real-
World Flow Experiments
IEEE Visualization 2008, Columbus, USA

08.09.2008 Feature-Based Flow Analysis: Topology and Vortex Structures
Eingeladener Vortrag im VRVis-Forum, VRVis, Wien, Österreich

07.03.2008 Extraction of Topological Structures in 2D and 3D Vector Fields
Disputation, Universität Magdeburg

Martin Weiser

16.01.2007 Discretization Aspects of Interior Point Methods
Workshop on Numerical Analysis of PDEs, Concepción, Chile

31.01.2007 Therapy Planning in Hyperthermia
Modelling in Life Sciences, ICM, Warschau, Polen

28.03.2007 Discretization Aspects of Interior Point Methods
Jahrestagung von DMV and GDM, Berlin

29.03.2007 A Multiscale Model of Thermoregulation in the Cancer Therapy Regional Hyper-
thermia
Jahrestagung von DMV und GDM, Berlin

25.04.2007 Function Space Interior Point Methods
TU Darmstadt

17.07.2007 Interior Point Methods for Semi-infinite Problems with PDE Constraints
ICIAM 07, Zürich, Schweiz

20.07.2007 A Path-following Method for Parametric Nonlinear Complementarity Problems
ICIAM 07, Zürich, Schweiz
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12.09.2007 A Multiscale Model of Thermoregulation in the Cancer Therapy Regional Hyper-
thermia
ENUMATH 07, Graz, Österreich

19.09.2007 Treatment Planning in Regional Hyperthermia
13th Czech-French-German Conference on Optimisation, Heidelberg

Roland Wessäly
08.05.2008 Strategic planning of large-scale access & core networks

5th Workshop on Optimization of Optical Networks (OON) 2008, Montreal, Kanada
16.12.2008 Modellbasierte Optimierung von Kommunikationsnetzen

Institut für Nachrichtentechnik, TU Dresden

Kati Wolter
08.01.2008 C-MIR Approach for Flow Cover Cuts

12th Combinatorial Optimization Workshop, Aussois
07.02.2008 Implementation of Cutting Plane Separators for Mixed Integer Programs

4. Dies Mathematicus des Instituts für Mathematik, TU Berlin
04.07.2008 SCIP – A Framework for Constraint Integer Programming

Universität Osnabrück
11.09.2008 SCIP – Solving Constraint Integer Programs

MG60, ZIB
07.10.2008 Exact Integer Programming

Annual meeting DFG Priority Program „Algorithm Engineering“, MPII, Saarbrücken
12.10.2008 SCIP – Solving Constraint Integer Programs

INFORMS 2008, Washington D.C., USA
13.10.2008 Cutting Planes in SCIP

INFORMS 2008, Washington D.C., USA
01.12.2008 C-MIR Approach for Flow Cover Cuts

Graduate Program: Methods for Discrete Structures, ZIB

Stefan Zachow
07.06.2008 3D Model-based Planning in Surgery of the Head.

Eingeladener Vortrag zum 4. Bernd-Spiessl-Symposium for Innovative and Visionary
Technologies in Cranio-Maxillofacial Surgery, Basel, Schweiz

10.07.2008 3D-Anatomierekonstruktion und modellgestützte Therapieplanung.
Vortrag im Rahmen eines Matheon-Workshops an der TU Berlin zur Initiierung von In-
dustriekooperationen mit Siemens Healthcare

08.09.2008 Model-Based Therapy Planning - Visualization and Simulation for Therapy Plan-
ning in Medicine.
Eingeladener Vortrag für das VRVis-Forum, Wien, Österreich

21.10.2008 Computer-assisted, Model-based Therapy Planning in Medicine.
Tutorial on Advanced Visual Medicine: Techniques for Visual Exploration & Analysis,
IEEE VisWeek, Columbus, Ohio, USA
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Lin Zschiedrich

28.02.2009 A rigorous finite-element domain decomposition method for electromagnetic near
field simulations
Optical Microlithography XXI (SPIE), San José, USA

17.04.2008 Finite element simulation of light propagation in non-periodic mask patterns
Photomask and Next-Generation Lithography Mask Technology XV, Yokohama, Japan

Anhang B2: Vorlesungen und Seminare

Artur Andrzejak: HU Berlin

WS 08/09 Data Mining mit Anwendungen in der Finanzwirtschaft (Seminar)
SS 08 Data Mining mit Matlab (Vorlesung)
SS 08 Parallelisierung sequentieller Programmcodes (Seminar)

Wolfgang Baumann: International University Bremen

WS 07/08 Parallel Programming with MPI and OpenMP (Intersession Course)

Wolfgang Baumann: TU Berlin

WS 07/08 Einführung in die parallele Programmierung mit MPI und OpenMP (Integrierte
Veranstaltung)

Timo Berthold: TU Berlin

WS 07/08 Computational Mixed Integer Programming (Blockvorlesung, zusammen mit Mar-
co Lübbecke (TU Berlin))

Andreas Bley: Universität Karlsruhe

WS 07/08 Kombinatorische Optimierung in der Praxis (Vorlesung mit Rechnerübungen)

Andreas Bley: TU Berlin

SS 08 Models, Relaxations, and Heuristics (Vorlesung, zusammen mit Ralf Bordörfer und
Marc Pfetsch)

WS 08/09 Mathematical Tools for Engineers II (Vorlesung mit Übungen, zusammen mit
Maren Martens)

Ralf Borndörfer: TU Berlin

WS 07/08 Angewandte kombinatorische Optimierung (Blockseminar, zusammen mit Martin
Grötschel, Marika Neumann, Christian Raack und Thomas Schlechte)

SS 08 Konvexitätstheorie (Vorlesung, zusammen mit Martin Grötschel)
SS 08 Models, Relaxations, and Heuristics (Vorlesung, zusammen mit Andreas Bley und Marc

Pfetsch)
SS 08 Kombinatorische Optimierung (Blockseminar, zusammen mit Martin Grötschel)
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Manfred Brandt: HU Berlin

SS 08 Ausgewählte Kapitel der Funktionentheorie (Vorlesung)

Peter Deuflhard: FU Berlin

SS 08, WS 08/09 Oberseminar Scientific Computing (Mitveranstalter: Carsten Carstensen
(HUB), Herbert Gajewski (FUB/WIAS), Rupert Klein (FUB), Ralf Kornhuber (FUB),
Volker Mehrmann (TUB), Sebastian Reich (Universität Potsdam), Konrad Polthier (FUB),
Christof Schütte (FUB), Joachim Sprekels (HU/WIAS), Fredi Tröltzsch (TUB), Harry
Yserentanat (TUB))

SS 08, WS 08/09 Seminar für Diplomanden und Doktoranden (Mitveranstalter: Rupert Klein
(FUB), Ralf Kornhuber (FUB), Christof Schütte (FUB))

WS 08/09 Mathematische Modellierung und Simulation in Medizin und Biologie (Projektse-
minar, gemeinsam mit Martin Weiser)

Martin Grötschel: TU Berlin

WS 07/08 Angewandte kombinatorische Optimierung (Blockseminar, zusammen mit Ralf
Borndörfer, Marika Neumann, Christian Raack, Thomas Schlechte)

SS 08 Konvexitätstheorie (Vorlesung)

SS 08 Kombinatorische Optimierung (Blockseminar, zuammen mit Ralf Borndörfer)

Hans-Christian Hege: Babelsberg Film School

WS 08/09 Wissenschaftliche Visualisierung und Simulation (Blockkurs)

Benjamin Hiller: FHW Berlin

WS 07/08 Graphentheorie (Vorlesung, zusammen mit Andreas Tuchscherer)

WS 08/09 Graphentheorie (Vorlesung, zusammen mit Andreas Tuchscherer)

Monika Kuberek: HU Berlin

SS 08 Bibliothekarische Verbünde (Seminar)

Maren Martens: TU Berlin

WS 08/09 Mathematical Tools for Engineers (Vorlesung mit Übungen, zusammen mit An-
dreas Bley)

Marc Pfetsch: TU Berlin

SS 08 Models, Relaxations, and Heuristics (Vorlesung, zusammen mit Andreas Bley und Ralf
Borndörfer)

Christian Raack: TU Berlin

WS 07/08 Angewandte kombinatorische Optimierung (Blockseminar, zusammen mit Martin
Grötschel, Marika Neumann, Ralf Börndörfer und Thomas Schlechte)
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Alexander Reinefeld: HU Berlin
WS 08/09 Architektur paralleler und verteilter Systeme (Vorlesung und Übung, zusammen

mit Florian Schintke)
WS 08/09 Forschungsseminar Parallele und verteilte Systeme (Seminar)
SS 08 Algorithmen und Programmierung neuer Prozessortechnologien: Von Multi-Core zu Hard-

warebeschleunigern (Projekt, zusammen mit Thomas Steinke)
SS 08 Parallelisierung sequentieller Programmcodes (Seminar, zusammen mit Artur Andrze-

jak)
SS 08 Forschungsseminar Parallele und verteilte Systeme (Seminar)

Susanna Röblitz: FU Berlin
SS 08 Fortgeschrittene Methoden in der Simulation von Biomolekülen (Seminar im Studien-

gang Bioinformatik)

Achim Schädle: FU Berlin
WS 07/08 Operatorentheorie (Vorlesung)

Achim Schädle: Universität Göttingen
SS 08 Optimierung (Vorlesung)

Florian Schintke: HU Berlin
WS 08/09 Architektur paralleler und verteilter Systeme (Vorlesung und Übung, zusammen

mit Alexander Reinefeld)

Thomas Schlechte: TU Delft
SummerCourse 08 An Auction Approach to Railway Track Allocation (IAROR Summer

Course on Timetable Optimization, zusammen mit Ingo Hansen, Leo Kroon, Christian
Liebchen etc.)

Frank Schmidt: FU Berlin
WS 07/08 Computational Photonics (Vorlesung)
WS 08/09 Computational Photonics (Vorlesung)

Thomas Steinke: HU Berlin
SS 08 Algorithmen und Programmierung neuer Prozessortechnologien: Von Multi-Core zu Hard-

warebeschleunigern (Projektseminar, zusammen mit Alexander Reinefeld)

Thomas Steinke: TFH Berlin
WS 08/09 Einführung in das Molecular Modeling (Praktikum)

Rüdiger Stephan: TU Berlin
SS 08 Computerorientierte Mathematik II (Übung)
WS 08 Computerorientierte Mathematik I (Übung)
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Hinnerk Stüben: HU Berlin
SS 08 Hochleistungsrechnen für Naturwissenschaftler (Vorlesung)

Hinnerk Stüben: Jacobs University Bremen
WS 08/09 Parallel Programming with MPI and OpenMP (Intersession Course)

Hinnerk Stüben: TU Berlin
WS 08/09 Einführung in die parallele Programmierung mit MPI und OpenMP (Integrierte

Veranstaltung)

Andreas Tuchscherer: FHW Berlin
WS 07/08 Graphentheorie (Vorlesung, zusammen mit Benjamin Hiller)
WS 08/09 Graphentheorie (Vorlesung, zusammen mit Benjamin Hiller)

Marcus Weber: FU Berlin
WS 07/08 Simulation von Biomolekülen (Vorlesung im Studiengang Bioinformatik)
WS 07/08 Moleküle im Rechner (Seminar im Fachbereich Mathematik)
SS 08 Moleküle im Rechner (Seminar im Fachbereich Mathematik)
SS 08 Fortgeschrittene Methoden in der Simulation von Biomolekülen (Seminar im Studien-

gang Bioinformatik)

Martin Weiser: FU Berlin
WS 07/08 Nichtlineare Optimierung (Vorlesung, gemeinsam mit Anton Schiela)
WS 08/09 Mathematische Modellierung und Simulation in Medizin und Biologie (Projekt-

seminar, gemeinsam mit Peter Deuflhard)

Stefan Zachow: TU Berlin
SS 08 Technische Informatik in der Biomedizin (Vorlesung, zusammen mit Heinz Lemke und

Oliver Burgert)

Anhang B3: Mitveranstalter auswärtiger Tagungen

Ralf Borndörfer
18.07.2008 ILS-Matheon-Workshop Math meets Rail, TU Berlin
18.09.2008 8thWorkshop on Algorithmic Approaches for Transportation Modeling, Optimi-

zation, and Systems (ATMOS 2008), Universität Karlsruhe
29.09.2008 Matheon-Siemens-Industrie-Workshop „Industry“, TU Berlin

Wolfgang Dalitz
15.-19.09.2008 Minisymposium „Publizieren und Kommunizieren in der Mathematik“ der

Fachgruppe Information und Kommunikation (IuK), Jahrestagung 2008 der DMV/ÖMG
in Erlangen und Nürnberg
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Peter Deuflhard
22.-24.09.2005 7th Hellenic European Research on Computer Mathematics and its Applicati-

ons (HERCMA) Conference (Member of the Scientific Programme Committee), Athen,
Griechenland

Martin Grötschel
21.-22.02.2008 Gemeinsamer Workshop des Matheon und des ICM Warschau „Mathematik

für Schlüsseltechnologien und Innovation“, Warschau, Polen
07.-09.04.2008 Matheon Center Days, TU Berlin
18.-19.04.2008 IMU EC Scientific Meeting „Mathematics in the World“, Budapest, Ungarn
20.-21.04.2008 Annual IMU EC Meeting, Budapest, Ungarn
30.05.2008 Matheon-Mitgliederversammlung und Besuch des Matheon durch den Regie-

renden Bürgermeister von Berlin, TU Berlin
05.-09.08.2008 “Building Bridges”, Workshop in honor of L. Lovász’ 60th Birthday, Budapest,

Ungarn
29.09.2008 Siemens-Industrieworkshop mit Matheon, TU Berlin
10.11.2008 Acatech-Veranstaltung zu „Produktionsfaktor Mathematik„, BBAW, Berlin
04.12.2008 Tagung der BBAW und des Stifterverbandes für die Deutsche Wissenschaft: „Ma-

thematik in der Wirtschaft“ , BBAW, Berlin

Hans-Christian Hege
04.-07.02.2008 WSCG 2008 – International Conference on Computer Graphics, Visualization

and Computer Vision 2008 (Member of the Scientific Programme Committee), Plzen,
Tschechien

28.-29.02.2008 Simulation and Visualization 2008 (Member of the Scientific Programme Com-
mittee), Magdeburg

04.-07.03.2008 IEEE Pacific Vis (Member of the Programme Committee), Kyoto, Japan
10.–11.08.2008 IEEE/EG International Symposium on Volume Graphics 2008 (Papers Chair),

Los Angeles, USA
10.–11.08.2008 IEEE/EG International Symposium on Point-Based Graphics 2008 (Member

of the Program Committee), Los Angeles, USA
08.-19.10.2008 VMV 2008 – Vision, Modeling, and Visualization (Member of the Program

Committee), Konstanz
19.-24.10.2008 IEEE Visualization 2008 (Member of the Program Committee), Sacramento,

USA
19.-20.12.2008 International Symposium on Advanced Fluid Information and Transdiscipli-

nary Fluid Integration 2008 (Member of the International Advisory Committee), Sendai,
Japan

Alexander Reinefeld
29.08.-01.09.2006 Grid and Cluster Computing: Models, Middleware and Architectures, Euro-

par Topic 6, Dresden

Thomas Steinke
18.11.2008 Testing, Validation and Verification Strategies for Applications in Hybrid Com-

puting Environments, BoF-Session, SC’08, Austin, USA



Anhang C: Tagungen und Gäste am ZIB

Anhang C1: Gastvorträge

14.01.2008 Georg Umlauf (TU Kaiserslautern):
Symmetry of Shape Charts

28.01.2008 Martin Gander (Université Genève, Schweiz):
An Algorithm with optimal complexity for non-matching projections

01.02.2008 Jens Schulz (TU Berlin):
Turnaround Scheduling

19.02.2008 Cornelius Schwarz (Universität Bayreuth):
Integriertes Routing und Scheduling – Laserquelleneinsparung bei Schweißrobotern

09.04.2008 Alexandra Major (Österreichischer Bibliothekenverbund):
Workshop Oracle-Administration

10.03.2008 Alex Pang (University of California Santa Cruz, USA):
Visualizing Ensemble Data Sets

14.04.2008 David Kirk (NVIDIA Corporation, Santa Clara, USA):
NVIDIA CUDA Software and GPU Parallel Computing Architecture

02.06.2008 Daniel Cremers (Universität Bonn):
Continuous and Discrete Optimization Methods in Computer Vision

16.06.2008 Doug DeCarlo (Rutgers University, Camden, USA):
Communicating 3D Shape using Lines

16.06.2008 Michael Dürr (Zentral- und Landesbibliothek Berlin):
Opus-Server zur Netzpräsentation digitalisierter Sammlungen der ZLB

16.06.2008 Matthias Groß (Bibliotheksverbund Bayern):
Gemeinsame Entwicklungsprojekte von BVB und KOBV

16.06.2008 Ulrike Joosten-Wilke (Universität der Künste Berlin):
Migration – Was passiert mit unseren Daten?

16.06.2008 Gabriele Kirchner (Zentral- und Landesbibliothek Berlin):
Opus-Server zur Netzpräsentation digitalisierter Sammlungen der ZLB

16.06.2008 Robert Porth (TU Berlin):
Der Wechsel von MAB2 zur MARC21

16.06.2008 Klaus Zäpke (HU Berlin):
Fernleihe und Urheberrecht

24.06.2008 Volker Mehrmann (Institut für Mathematik, TU Berlin):
Algebraic, analytic, geometric and numerical treatment of differential-algebraic equations

24.06.2008 Bernd Simeon (Zentrum Mathematik, FU München):
From nonlinear equations to a posteriori error estimation. A personal tour of Werner
Rheinboldt’s work

26.06.2008 Hans Mittelmann (Arizona State University, Tempe, USA):
Recent progress in discrete and continuous optimization
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03.07.2008 Mojib Latif (Christian-Albrechts-Universität Kiel):
Das Klima des 20. und 21. Jahrhunderts

03.07.2008 Michael Müller-Preussker (HU Berlin):
Gittereichfeldtheorie – eine bleibende Herausforderung für das Supercomputing

03.07.2008 Rolf Radespiel (TU Braunschweig):
Numerische Simulation von komplexen Strömungen an Flugzeugen

03.07.2008 Marek Sierka (HU Berlin):
Hochleistungsrechner – das virtuelle Labor der Katalyse

01.08.2008 Ruud Egging (University of Maryland, USA):
Energy Market Modeling – The World Gas Model

11.09.2008 Carlos E. Ferreira (Universidade de São Paulo, Brasilien):
A Polyhedral Investigation of the LCS Problem and a Repetition Free Variant

11.09.2008 Christoph Helmberg (TU Chemnitz):
University Timetabling for Ideal Students

11.09.2008 Martin Henk (Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg):
Representation of Polyhedra by Polynomials

11.09.2008 Sven O. Krumke (Universität Kaiserslautern):
Martin’s Angels

11.09.2008 Frank Lutz (Universität Dortmund):
Flammable Ice

11.09.2008 Volker Kaibel (Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg):
Extended Formulations for Orbitopes

12.09.2008 László Lovász (Eötvös Loránd University Budapest, Ungarn):
The Changing Framework of Optimization

12.09.2008 Rolf Jeltsch (ETH Zürich, Schweiz):
Quantitative Assessment Versus Gut Feeelings

12.09.2008 Annegret Wagler (Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg):
About Martin’s Favorite Theorem

12.09.2008 Robert Weismantel (Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg):
MG: A Source of Inspiration

12.09.2008 Günter Ziegler (TU Berlin):
A Path, a Polytope, and a Conjecture it Kills

19.09.2008 Daniel Espinoza (Universidad de Chile, Santiago de Chile, Chile):
Solving Exact IPs and LPs: problems, questions, and implementations

30.09.2008 Torbjörn Granlund (KTH Stockholm, Schweden):
GMP (GNU multiple precision arithmetic library) – current and future algorithms and
tricks

06.10.2008 Craig Gotsman (Technion – Israel Institute of Technology, Computer Science De-
partment, Haifa, Israel):
Complex Barycentric Coordinates and Shape Deformation

09.10.2008 Paolo Costa (Microsoft Research, Cambridge, Vereinigtes Königreich):
Resource Selection in Dynamic Grid Environments

10.10.2008 Seif Haridi (Swedish Institute of Computer Science, Kista, Schweden):
Handling Network Partitioning and Mergers in Structured Overlay Networks

17.11.2008 François Faure (Université Joseph Fourier, Grenoble, Frankreich):
Versatile Collision Detection and Response Using the SOFA Framework

20.11.2008 László Végh (Eötvös Lorand University Budapest, Ungarn):
Constructive Characterizations for Edge-Connectivity
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01.12.2008 Hans Josef Pesch (Lehrstuhl für Ingenieurmathematik, FAN, Universität Bay-
reuth):
Optimal control of fuel cells and hypersonic aircraft as challenges for PDE constrained
optimization

01.12.2008 Laurence A. Wolsey (CORE, Université catholique de Louvain, Belgien):
Valid Inequalities for General and Structured Mixed Integer Programs

Anhang C2: Gastaufenthalte

Roland Wunderling (ILOG)
02.-04.01.2008

Seif Haridi (Swedish Institute of Computer Science)
09.-10.01.2008

Georg Umlauf (TU Kaiserslautern)
14.01.2008

Erling D. Andersen (MOSEK APS, Kopenhagen, Dänemark)
30.-31.01.2008

Thorsten Gellermann (TU Darmstadt)
30.-31.01.2008

Csaba Meszaros (Hungarian Academy of Sciences, Budapest, Ungarn)
30.01.-01.02.2008

Olaf Schenk (Universität Basel, Schweiz)
30.-31.01.2008

Christian Liebchen (TU Berlin)
18.02.-06.04.2008

Cornelius Schwarz (Universität Bayreuth)
18.-22.02.2008

Irwan Setija (ASML, Veldhoven, Niederlande)
19.02.2008

Maria Lopéz-Fernandez (Departamento de Matemáticas, Facultad de Ciencias, Universidad
Autónoma de Madrid, Spanien)
25.-29.02.2008

Christian Lubich (Universität Tübingen)
26.-29.02.2008

Ada Lhola Casanovas León (UPC Barcelona)
01.03.-31.08.2008

Alex Pang (University of California Santa Cruz, USA)
10.03.2008

David Kirk (NVIDIA Corporation, Santa Clara, USA)
14.04.2008

Daniel Cremers (Universität Bonn)
02.06.2008

Jeroen Vlek (Universiteit van Amsterdam)
01.04.-31.08.2008

Alexandra Major (Österreichischer Bibliothekenverbund)
09.-10.04.2008
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Andreas Kühlmann (Cadence Design Systems, Berkeley, USA)
24.04.2008

Zenhai Zhao (Cadence Design Systems, Berkeley, USA)
24.-30.04.2008

Lars Huke (E.ON Gastransport AG & Co. KG, Essen)
26.05.2008

Hans Mittelmann (Arizona State University, Tempe, USA)
26.06.2008

Ludger Sax (E.ON Gastransport AG & Co. KG, Essen)
26.05.2008

Klaus Spreckelsen (E.ON Gastransport AG & Co. KG, Essen)
26.05.2008

Joanna Geibig (Humboldt-Universität Berlin)
01.05.2008-31.03.2009

Klaus Ceynowa (Bayerische Staatsbibliothek München)
16.06.2008

Doug DeCarlo (Rutgers University, Camden, USA)
16.06.2008

Michael Dürr (Zentral- und Landesbibliothek Berlin)
16.06.2008

Matthias Groß (Bibliotheksverbund Bayern)
16.06.2008

Hans-Gerd Happel (Europa-Universität Viadrina Frankfurt/Oder)
16.06.2008

Ulrike Joosten-Wilke (Universität der Künste Berlin)
16.06.2008

Gabriele Kirchner (Zentral- und Landesbibliothek Berlin)
16.06.2008

Johann Komusiewicz (Ministerium für Wissenschaft, Forschung und Kultur des Landes
Brandenburg)
16.06.2008

Robert Porth (TU Berlin)
16.06.2008

Manfred Walter (FHTW Berlin)
16.06.2008

Birgit Zänker (FH Brandenburg)
16.06.2008

Klaus Zäpke (HU Berlin)
16.06.2008

Jörg Sack (Carleton University, Ottawa, Kanada)
21.-24.06.2008

Michael Hofmeister (Siemens AG, München)
22.-25.06.2008

Werner C. Rheinboldt (Zentrum Mathematik, TU München)
22.-25.06.2008

Horst Simon (NERSC, Lawrence Berkeley National Laboratory, Berkeley, California, USA)
22.-24.06.2008
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Dr. Joachim Römelt (Bayer HealthCare SG, Leverkussen)
23.-23.06.2008

Prof. Dr. Alfred Louis (Lehrstuhl für Angewandte Mathematik, Universität des Saarlandes,
Saarbrücken)
23.-25.06.2008

Bob Bixby (Rice University, Houston, Texas, USA)
25.-26.06.2008

Tjark Vredeveld (Universität Maastricht)
30.06.-04.07.2008

Frank Müller (North Carolina State University, Raleigh, USA)
01.07.2007-30.06.2008

Seif Haridi (Swedish Institute of Computer Science, Kista, Schweden)
09.-11.07.2008

Dr. Andreas Günther (Universität Hamburg)
17.-18.07.2008

Sebastian Götschel (Nürnberg)
31.07.2008

Ruud Egging (University of Maryland, USA)
01.08.2008

Thomas Wolf, ZIB-Fellow (Brock University, St. Catharines, Kanada)
18.-22.08.2008

Heeren Behrend (Bonn)
05.09.-11.10.2008

Christina Fernandes (Universidade de São Paulo, Brasilien)
10.-14.09.2008

Carlos Ferreira (Universidade de São Paulo, Brasilien)
10.-14.09.2008

Yoshiko Wakabayashi (Universidade de São Paulo, Brasilien)
10.-14.09.2008

Arie M. C. A. Koster (University of Warwick, Vereinigtes Königreich)
11.-12.09.2008

Christoph Helmberg (TU Chemnitz)
11.-12.09.2008

Martin Henk (Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg)
11.-12.09.2008

Volker Kaibel (Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg)
11.-12.09.2008

Sven O. Krumke (TU Kaiserslautern)
11.-12.09.2008

Frank Lutz (TU Dortmund)
11.-12.09.2008

Brigitte Lutz-Westphal (Hochschule Vechta)
11.-12.09.2008

Alexander Martin (Universität Darmstadt)
11.-12.09.2008

Manfred Padberg (Marseille, Frankreich)
11.-12.09.2008
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Hoang Xuan Phu (VAST Hanoi, Vietnam)
11.-12.09.2008

Gerhard Reinelt (Universität Heidelberg)
11.-12.09.2008

Rüdiger Schultz (Universität Duisburg-Essen)
11.-12.09.2008

Luis Torres (Escuela Politécnica Nacional/Otto-von-Guericke Universität Magdeburg)
11.-12.09.2008

Tjark Vredeveld (Maastricht University, Niederlande)
09.-12.09.2008

Annegret K. Wagler (Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg)
11.-12.09.2008

Robert Weismantel (Otto-von-Guericke-Universität Magdeburg)
11.-12.09.2008

Kurt Kutzler (TU Berlin)
12.09.2008

Christian Thomsen (TU Berlin)
12.09.2008

Günter M. Ziegler (TU Berlin)
12.09.2008

László Végh (Eötvös Lorand University Budapest, Ungarn)
09.-10.10.2008

Daniel Espinoza Gonzalez (Universidad de Chile, Santiago de Chile, Chile)
15.09.-17.10.2008

Torbjörn Granlund (KTH Stockholm, Schweden)
29.09.-01.10.2008

Craig Gotsman (Technion – Israel Institute of Technology, Computer Science Department,
Haifa, Israel)
06.10.2008

Seif Haridi (Swedish Institute of Computer Science, Kista, Schweden)
09.-10.10.2008

Gary Froyland (University of New South Wales, Sydney, Australien)
13.10-27.10.2008

Tom McCormick (University of British Columbia, Vancouver, Kanada)
26.10.-02.11.2008

François Faure (Université Joseph Fourier, Grenoble, Frankreich)
17.11.2008

Michael Jaax (Universität Kaiserslautern)
24.11.2008

Laurence A. Wolsey (CORE, Université catholique de Louvain, Belgien)
01.-02.12.2008

Stefan Lang (Universität Stuttgart)
08.12.2008

Randy Göbel (University of Alberta, Kanada)
15.-16.12.2008

Roland Yap (National University of Singapore, Singapur)
15.-16.12.2008
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Anhang C3: Tagungen und Veranstaltungen

24.01.2008 Kolloquium für Berliner BibliotheksreferendarInnen: „Der KOBV – der regionale
Bibliotheksverbund in Berlin und Brandenburg“
Veranstalter: Agnieszka Brockmann, Monika Kuberek, Stefan Lohrum (KOBV-Zentrale)

24.-25.01.2008 COST D37, Research group 005, CCWF: Computational Chemistry Work-
flows
Veranstalter: Thomas Steinke

31.01.2008 Workshop „Interior Points“
Veranstalter: Martin Grötschel, Thorsten Koch

04.02.2008 Mitronics-SGI-ZIB-MediGrid Experts Meeting Day, How to Use FPGAs in Bio-
medical Applications
Veranstalter: Thomas Steinke

14.03.2008 MediInfoGrid-Workshop
Veranstalter: Thomas Steinke

18.03.2008 1. SGI-Schulung
Veranstalter: Hubert Busch

02.04.2008 Gauss-Allianz
Veranstalter: Alexander Reinefeld

09.04.2008 Tagung der GI-Fachgruppe Visual Computing in der Medizin
Veranstalter: Hans-Christian Hege, Stefan Zachow

06.-08.05.2008 HLRN SGI/Intel User Workshop
Veranstalter: Wolfgang Baumann

21.-23.05.2008 Selfman-Workshop
Veranstalter: Thorsten Schütt

28.05.2008 Gauss-Allianz
Veranstalter: Alexander Reinefeld

02.06.2008 GAMMS-Miniworkshop
Veranstalter: Thorsten Koch, Marc Pfetsch

16.06.2008 6. KOBV-Forum „Kompetent – ÜberRegional – Kooperativ. Gemeinsam im KOBV
die Zukunft gestalten“
Veranstalter: KOBV-Zentrale, Martin Grötschel

24.06.2008 Ehrenkolloquium anlässlich des 80. Geburtstages von Werner C. Rheinboldt
Veranstalter: Peter Deuflhard

11.-12.09.2008 MG60 – A Conference to Celebrate Martin Grötschel’s 60th Birthday
Veranstalter: Ralf Borndörfer, Thorsten Koch

06.-08.10.2008 Berliner Herbsttreffen zur Museumsdokumentation
Veranstalter: Fachgruppe Dokumentation im Deutschen Museumsbund, Institut für Mu-
seumsforschung der Staatlichen Museen zu BerlinCarlos Saro, Barbara Fichtl

09.-10.10.2008 Metrik-Workshop on Self-Organization in Distributed Information Systems,
ZIB und HU Berlin
Veranstalter: Alexander Reinefeld

05.11.2008 Workshop „Sun Center of Excellence für Daten- und Speichermanagement“
Veranstalter: Alexander Reinefeld

24.-25.11.2008 E.ON-Workshop
Veranstalter: Martin Grötschel, Thorsten Koch

26.11.2008 ZIB-/Siemens-Workshop
Veranstalter: Thorsten Koch, Marc Pfetsch
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Anhang C4: Ausstellungen und Softwaredemonstrationen

31.01.2008 Matheon-Workshop on Perspectives in Interior Point Methods for Solving Linear
Programs
Veranstalter: Thorsten Koch

06.02.2008 Satellite Workshop of CAS-H, First Leipzig ENT-Training Course in Surgical
Cockpit Technologies: Surgery of the Middle Ear, FESS and Frontal Skull Base, 3D-
Modellierung der Ossikelkette und Simulation der Schwingungsübertragung im Mittel-
ohr – Präsentation erster Ergebnisse und Amira-Softwarepäsentation
Veranstalter: Stefan Zachow

09.-11.04.2008 10. InetBib-Tagung „InetBib 2.0“, Würzburg, Demonstration der KOBV-
Dienste, u. a. Volltextserver, Library Search Engine
Veranstalter: Agnieszka Brockmann

06.05.-04.09.2008 TSP-Exponat für das Matheschiff im Jahr der Mathematik
Veranstalter: Martin Grötschel, Andreas Tuchscherer

03.-06.06.2008 97. Deutscher Bibliothekartag „IBibliotheken in der Informationsgesellschaft“,
Mannheim, Demonstration der KOBV-Dienste, u. a. Fernleihe, Opus, Portal, Volltexts-
erver, Library Search Engine
Veranstalter: KOBV-Zentrale

15.-19.09.2008 Messe-Stand mit Demonstration von XtreemFS, The 24th Open Grid Forum
GridAsia 2008, Singapur
Veranstalter: Computer Science

22.-23.09.2008 Internet of Services 2008, Brüssel, Software and Services Architectures and
Infrastructures Unit D3, Demonstration von XtreemFS. The European Commission, DG
Information Society and Media
Veranstalter: Computer Science

09.-10.10.2008 Open-Access-Tage Berlin, Demonstration des KOBV-Dienstes „Opus und Ar-
chivierungsdienste“
Veranstalter: Pascal-Nicholas Becker

Anhang C5: Mathematik und Informatik für die Öffentlich-
keit

Das ZIB und seine Arbeitsbereiche erfreuen sich seit Jahren eines ständig steigenden Interesses
bei Schüler- und Studentengruppen. Dies zeigt die Vielzahl von Führungs- und Vortragsveran-
staltungen, die von Mitarbeitern des ZIB sowohl im Haus als auch extern durchgeführt werden.

Der Interessenschwerpunkt des Publikums liegt dabei auf den Anwendungen der Mathema-
tik einerseits und der Informationstechnik bzw. den Hochleistungsrechnern andererseits. An
beispielhaften Projekten werden mathematische Methoden, ihre Umsetzung in spezielle Algo-
rithmen und die Bearbeitung auf Rechnern der verschiedenen Leistungsklassen demonstriert.
Weiterhin werden aktuelle Forschungsarbeiten aus der Informatik und die vorhandenen Systeme
im Rechner- und Datenraum mit den roboterbedienten Bandsilos vorgestellt. Während Rechner
und Informatik auf ohnehin vorhandenes breites Interesse bei Schülern und Studenten stoßen,
ist der Einsatzbereich der Mathematik nicht immer offensichtlich. Die Veranstaltungen tragen
zur Aufklärung darüber bei, in welchen Bereichen und mit welchen Methoden die Mathematik
überall eine Rolle spielt.

18.01.2008 Graphenfärbung und ihre Anwendungen, Martin-Buber-Oberschule, Berlin
Veranstalter: Martin Grötschel
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23.01.2008 Mathematische Methoden im Drug Design, Schülervortrag an der Primo-Levi-
Schule, Berlin
Veranstalter: Marcus Weber

24.01.2008 Der Fußball und das Geld, Nelson-Mandela-Schule, Berlin
Veranstalter: Marc Pfetsch

29.01.2008 Mathe im Alltag – nicht ganz alltägliche Mathematik, Auftaktveranstaltung in
Köln zum Jahr der Mathematik 2008, Universität Köln
Veranstalter: Martin Grötschel

30.01.2008 ...mehr Mathe als du denkst! Begegnungen mit Mathematik im Alltag, Urania,
Berlin
Veranstalter: Martin Grötschel

11.02.2008 Wissenschaftliche Visualisierung, 3D-Demo im Studio da Vinci, vor dem Verwal-
tungsrat des ZIB
Veranstalter: Vincent Dercksen, Hans-Christian Hege

12.02.2008 Mathematische Planung in der Krebstherapie Hyperthermie, Eröffnungsvortrag
zum Jahr der Mathematik, Universität Trier
Veranstalter: Peter Deuflhard

13.02.2008 Mit Mathematik unters Messer. Operationsplanung in der MKG-Chirurgie, DFG-
Vortragsreihe „Exkurs – Einblick in die Welt der Wissenschaft“, Wissenschaftszentrum
Bonn, Bad Godesberg
Veranstalter: Peter Deuflhard

17.02.2008 Einsteins Fenster, Schülergruppe des Kopernikus-Gymnasiums Blankenfelde
Veranstalter: Michael Koppitz

20.02.2008 Der Beitrag der Mathematik zur Medizin, Tag der Naturwissenschaften, Kopernikus-
Gymnasium Blankenfelde
Veranstalter: Martin Weiser

22.02.2008 Bus-Umlaufplanung, Wartburg-Grundschule, Berlin
Veranstalter: Thomas Schlechte

25.02.2008 Der Fußball und das Geld, Liselotte-Gymnasium, Mannheim
Veranstalter: Marc Pfetsch

01.03.2008 Mathematische Experimente, Exploratorium, Potsdam
Veranstalter: Martin Grötschel

03.03.2008 3D Scientific Visualization, Vortrag vor Wirtschaftsdelegation aus Kolumbien,
Studio da Vinci
Veranstalter: Daniel Baum

04.03.2008 Wenn alles anders sein soll, Urania Berlin
Veranstalter: Thorsten Koch

13.03.2008 Arznei aus dem Computer, Matheon-Seminar und -Workshop für Kinder, Ex-
ploratorium Potsdam
Veranstalter: Marcus Weber

13.03.2008 Wissenschaftliche Visualisierung, 3D-Demo im Studio da Vinci, e-Learning-Workshop
der FU Berlin
Veranstalter: Hans-Christian Hege

17.03.2008 Sie haben Ihr Ziel erreicht! Wie Mathematik den Verkehr beeinflusst, Treffpunkt
WissensWerte, Podiumsdiskussion, Haus des Rundfunks, Berlin
Veranstalter: TSB Technologiestiftung Berlin, Martin Grötschel

03.04.2008 Wer traut noch dem Computer? Käthe-Kollwitz-Oberschule, Berlin
Veranstalter: Martin Weiser
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04.04.2008 Diskrete Mathematik, was ist das? Humboldt-Gymnasium, Berlin
Veranstalter: Martin Grötschel

09.04.2008 Medical Visualization, 3D-Demo im Studio da Vinci beim GI-Fachgruppen-Treffen
Medical Visualization
Veranstalter: Hans-Christian Hege, Stefan Zachow

14.04.2008 Gibt es heute noch ein Leben ohne Mathematik? Friedensburg-Oberschule, Berlin
Veranstalter: Martin Grötschel

15.04.2008 Ohne x is nix, BBAW Causerie, Berlin
Veranstalter: Martin Grötschel

17.04.2008 Mathematik im Dienst der Medizin. Therapie- und Operationsplanung.
Veranstalter: Vortrag zum Jahr der Mathematik, Martin-Luther-Universität Halle-Wittenberg

24.04.2008 Mit Mathematik gegen Krebs, Rechnerbasteln, 3D-Scannen. Girls’ Day, ZIB und
FU-Berlin
Veranstalter: Maria Gensel, Ulrike Homberg, Dagmar Kainmüller, Corinna Klapproth,
Andrea Kratz, Anja Kuß, Karolina Malicka, Britta Weber Antonia Wittmers

25.04.2008 Mathematik in Bio- und Nanotechnologie, Vortrag zum Jahr der Mathematik,
Technomathematik, Universität Hamburg
Veranstalter: Peter Deuflhard

26.04.2008 13. Berliner Tag der Mathematik, FU Berlin
Veranstalter: Michael Koppitz, Björn Meyer, Jan Reininghaus, Martin Weiser

09.05.2008 Laudatio auf den amerikanischen Filmkünstler Beau Janzen (Film: Quantus), Ma-
thFilm Festival 2008 an der Urania Berlin
Veranstalter: Hans-Christian Hege

13.05.2008 Mathematics in Visualization, HU Berlin
Veranstalter: David Günther, Jan Reininghaus

21.05.2008 Moderne Mathematik im Dienst der modernen Medizin, Vortrag zum Jahr der
Mathematik, Hochschule Neubrandenburg
Veranstalter: Peter Deuflhard

21.05.2008 Ein neuer Wirkstoff wird geboren, Schülervortrag an der Käthe-Kollwitz-Schule,
Berlin
Veranstalter: Marcus Weber

26.05.2008 Visualisierung und Datenanalyse, Besuchergruppe der E.ON AG
Veranstalter: Olaf Paetsch

14.06.2008 Sudoku vs.Graphenfärbung: Wenn alles verschieden sein muss, rbb Wissenschafts-
show, TU Berlin
Veranstalter: Timo Berthold

14.06.2008 Ein wichtiger Termin für die Außendarstellung des ZIB ist die jährliche Teilnahme
an der „Langen Nacht der Wissenschaften“.
Die Lange Nacht der Wissenschaften bescherte dem ZIB einen Besucherrekord: ca. 2000
Besuche von Interessenten wurden gezählt. Neben den schon fast als Klassiker zu be-
zeichnenden Präsentationen 3D-Wissenschaftskino und Führungen zur Besichtigung der
Hochleistungsrechner und des Datenroboters wurden Vorträge aus fast allen im ZIB ver-
tretenden Anwendungsprojekten geboten: z. B. Optimierung, Nano-Optik, Bibliotheks-
wesen, Computergrafik und Visualisierung. Die Supercomputerführungen wurden wieder
sehr gerne genutzt um Berlins leistungsstärksten Computer zu sehen. Nicht nur Kinder
zog das Basteln an Computern magisch an. Mit freundlicher Unterstützung des Heinrich-
Hertz-Institut der Fraunhofer-Gesellschaft wurde ein autostereoskopisches Display prä-
sentiert.
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Zum ersten Mal wurde in Zusammenarbeit mit den benachbarten Instituten der Mathe-
matik und Informatik, der Physik und der Chemie eine Science-Rallye für Kinder und
Jugendliche angeboten. Sie wurde von allen Beteiligten als groß Erfolg angesehen.
Mit Beiträgen (Vorträge, Stände) waren an der Langen Nacht der Wissenschaften
beteiligt:

• Tobias Achterberg: Sudoku vs. Graphenfärbung
• Cornelia Auer: 3-D-Wissenschaftskino
• Wolfgang Baumann: Supercomputer und Datenroboter
• Timo Berthold: Sudoku vs. Graphenfärbung
• Hubert Busch: Supercomputer und Datenroboter
• Malte Clasen: Vom Dreieck zum 3-D
• Vincent Dercksen: 3-D-Wissenschaftskino
• Gerald Gamrath: TSP-Gesichter
• Ulrike Homberg: Computerbasteln
• Dagmar Kainmüller: 3-D-Wissenschaftskino
• Bernd Kallies: Supercomputer und Datenroboter
• Jens Kasten: autostereoskopisches Display
• Mathias Kinder: Trassenboerse
• Michael Koppitz: autostereoskopisches Display
• Andrea Kratz: autostereoskopisches Display und Virtuelle Darstellung eines mensch-

lichen Kopfes
• Hans Lamecker: 3-D-Wissenschaftskino
• Marika Neumann: Was ist ein gutes Liniennetz
• Olaf Paetsch: Gesamtleitung
• Steffen Prohaska: 3-D-Wissenschaftskino
• Jan Reininghaus: autostereoskopisches Display und Virtuelle Darstellung eines mensch-

lichen Kopfes
• Thomas Schlechte: Trassenboerse und Bahntrassen unter dem Hammer
• Frank Schmidt: Nanooptik
• Heiko Seim: 3-D-Wissenschaftskino
• Wolfram Sperber: Das mathematische Gedächtnis der Welt und Alles Google oder

was?
• Thomas Steinke: Supercomputer und Datenroboter
• Hinnerk Stüben: Besichtigung von Supercomputer und Datenroboter
• Andreas Tuchscherer: Mathematik beflügelt die gelben Engel
• Britta Weber: Computerbasteln
• Marcus Weber: Designkonzepte für neue Wirkstoffe
• Tino Weinkauf: 3-D-Wissenschaftskino
• Michael Winkler: TSP-Gesichter
• Stefan Zachow: 3-D-Wissenschaftskino
• Lars Zimmermann: Computerbasteln

17.06.2008 Visualisierung und Datenanalyse, Schüler der John F.-Kennedy-Schule Berlin
Veranstalter: Michael Koppitz

18.06.2008 Mit Mathematik heilen. Therapie- und Operationsplanung in der Krebstherapie,
DFG-Vortragsreihe „Exkurs – Einblick in die Welt der Wissenschaft“, Haus der Wissen-
schaft, Bremen
Veranstalter: Peter Deuflhard

19.06.2008 Wie komme ich am schnellsten in die Akademie? – Optimierung zum Mitmachen,
Berlin-Brandenburgische Akademie der Wissenschaften, Berlin
Veranstalter: Martin Grötschel, Kati Wolter
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03.07.2008 Drug Design statt Designer-Drogen, DFG-Vortragsreihe anlässlich des Wissen-
schaftssommers 2008 in Leipzig
Veranstalter: Peter Deuflhard

03.07.2008 Computergestützte Medizinische Planung
Veranstalter: 3D-Demo im Studio da Vinci, Delegation HLRN, ZIB

12.07.2008 Neue Mathematik für neue Medikamente, Vortrag zum Jahr der Mathematik,
Leibniz Universität Hannover
Veranstalter: Peter Deuflhard

16.07.2008 Mathematik im Alltag, Vortragsreihe: „Leipziger Gespräche zur Mathematik“, Al-
te Handelsbörse, Leipzig
Veranstalter: Martin Grötschel

13.08.2008 Besuch einer Studierendendelegation aus Indien
Veranstalter: Hans-Hermann Frese, David Günther, Steffen Prohaska, Stefan Wollny

14.08.2008 Visuelle Datenanalyse in 3D, Besuch einer Studentengruppe aus Indien
Veranstalter: Steffen Prohaska

26.08.-28.08.2008 Einführung in die Computergrafik, FU-Sommeruni
Veranstalter: Nino Kettlitz, Olaf Paetsch, Moritz Wade, Charlotte Winkler

24.09.2008 Mathematik in der Therapieplanung: Hyperthermie, Nano-Optik: Computersimula-
tionen überraschender Eigenschaften des Lichts; Besuch von Schülern des Goethe-
Gymnasiums Stralsund
Veranstalter: Sven Burger, Malte Clasen, Hans-Hermann Frese, Bernd Kallies, Olaf Paetsch,
Christopf Petz, Martin Weiser

14.10.2008 Zwischen Quantenwelt und Astronomie, Besuch einer Schülergruppe des Philipp-
Melanchthon-Gymnasiums Bautzen
Veranstalter: Hans-Hermann Frese, Hans-Florian Geerdes, Ingrid Hotz, Bernd Kallies,
Anja Kuß, Marika Neumann, Olaf Paetsch, Kai Pöthkow, Frank Schmidt

21.10.2008 Mathematik in der Therapieplanung: Hyperthermie, Besuch von Studenten der
Fachhochschule Göttingen, ZIB Berlin
Veranstalter: Hubert Busch, Hans-Hermann Frese, Frank Schmidt, Martin Weiser

27.10.2008 Mit Mathematik heilen: Mathematik für Medizin, „Formel M“ Mathematik für
Innovation und Energieforschung, Landschaftspark Duisburg-Nord
Veranstalter: Peter Deuflhard

28.10.2008 Geometrie-Workshop, Urania-Ferienprogramm, Berlin
Veranstalter: Alexander Bujotzek

28.10.2008 Besuch einer Schülergruppe der Lily-Braun-Oberschule Spandau
Veranstalter: Daniel Baum, Hans-Christian Hege, Bernd Kallies, Jörg Rambau (Univer-
sität Bayreuth)

24.11.2008 Wer traut noch dem Computer? Jüdische Oberschule Berlin
Veranstalter: Martin Weiser

30.10.2008 Mathematik in Hollywood, Vortrag zum Jahr der Mathematik, Otto-von-Guericke-
Universität Magdeburg
Veranstalter: Peter Deuflhard

03.11.2008 Besuch einer Gruppe von Schülern des Albert-Schweitzer-Gymnasiums Eisenhüt-
tenstadt
Veranstalter: Daniel Baum, Hans-Hermann Frese, Ralf Götz, Björn Meyer, Marika Neu-
mann, Olaf Paetsch

05.11.2008 Knien Sie bequem? DFG-Vortragsreihe „Exkurs – Einblick in die Welt der Wis-
senschaft“, Bayerische Staatsbibliothek, München
Veranstalter: Peter Deuflhard
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06.11.2008 Visualisierung und Datenanalyse, Schüler der John F.-Kennedy-Schule Berlin
Veranstalter: Michael Koppitz

06.11.2008 Kürzeste Wege, Sudoku und Kartenfärbung – Optimierung im Alltag, Schüler des
Emil-Fischer-Gymnasiums Schwarzheide
Veranstalter: Kati Wolter

07.11.2008 Visualisierung und Datenanalyse, Schüler der John F.-Kennedy-Schule Berlin
Veranstalter: Michael Koppitz

17.11.2008 Neue Mathematik für neue Medikamente, Öffentliche Veranstaltungen Winter
2008/09, Alfried-Krupp-Wissenschaftskolleg Greifswald
Veranstalter: Peter Deuflhard

20.11.2008 Über die Eleganz mathematischer Algorithmen, „Die Kunst des Rechnens“, Aka-
demievorlesung zum Jahr der Mathematik, Berlin-Brandenburgische Akademie der Wis-
senschaften, Berlin
Veranstalter: Peter Deuflhard

20.11.2008 Visualisierung und Datenanalyse, 3D-Demo im Studio da Vinci vor Studenten der
Babelsberg Film School
Veranstalter: Hans-Christian Hege

20.11.2008 Visualisierung und Datenanalyse, 3D-Demo im Studio da Vinci für die Geschäftstel-
le des Matheon
Veranstalter: Hans-Christian Hege

21.11.2008 Visualisierung und Datenanalyse am ZIB, 3D-Präsentation im Studio da Vinci für
Ärzte der Universitätsklinik Wien
Veranstalter: Stefan Zachow

25.11.2008 Besuch einer Delegation der Moscow State University of Civil Engineering
Veranstalter: Hans-Hermann Frese, Hans-Christian Hege

25.11.2008 Visualisierung und Datenanalyse, Preisträger der DMV-Studierendenkonferenz
Veranstalter: David Günther, Jan Reininghaus

03.12.2008 Mathematik im Alltag, Vortrag im von-Saldern-Gymnasium, Brandenburg
Veranstalter: Ralf Borndörfer

08.12.2008 Mathematik in Hollywood, Vortrag zum Jahr der Mathematik an der Urania Ber-
lin
Veranstalter: Peter Deuflhard

11.12.2008 Visualisierung und Datenanalyse am ZIB, 3D-Präsentation im Studio da Vinci für
Ärzte der Universitätsklinik Wien
Veranstalter: Stefan Zachow

12.12.2008 Besuch von kasachischen Gaststudenten des Fachbereich Mathematik/Informatik
der FU Berlin
Veranstalter: Hans-Hermann Frese

21.11.2008 Visualisierung und Datenanalyse am ZIB, 3D-Präsentation im Studio da Vinci für
eine Ärztegruppe aus Zürich
Veranstalter: Stefan Zachow

18.12.2008 Mathematik im Verkehr, Goethe-Schiller-Gymnasium, Jüterbog
Veranstalter: Thomas Schlechte

22.12.2008 High Performance Computing und Besichtigung der Hochleistungsrechner, Besuch
von Studenten der FHTW Berlin
Veranstalter: Wolfgang Baumann
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