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VORWORT

Wie schon im Vorjahr legt das Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informationstechnik Berlin, kurz: Zuse-
Institut Berlin (ZIB), auch fiir 2010 seinen Jahresbericht in neuem Gewand und mit geanderter
inhaltlicher Struktur vor. Wir berichten also wiederum nur liber ausgewahlte Leuchtturmprojekte
aus unseren Abteilungen, detailliertere Hintergrundinformationen finden sich auf unseren Web-
seiten.

Im vergangenen Jahr war das ZIB wieder in einer Fiille von Projekten aus den Anwendungs-
schwerpunkten der Mathematik und Informatik aktiv: im Bereich Numerische Mathematik z.B.
in der virtuellen Medizin, der mathematischen Systembiologie, dem mathematischen Molekiil-
Entwurf sowie in unterschiedlichen Facetten der Visualisierung und Datenanalyse; im Bereich
Diskrete Mathematik z.B. in der Optimierung von Gasnetzen oder der Verkehrsplanung und Logi-
stik; im Bereich Informatik z. B. mit den Themen Verteiltes Datenmanagement, Skalierbarkeit und
Hardwarebeschleunigung. Eine grof3e Zahl von Auszeichnungen und Rufen belegt die wissen-
schaftliche Anerkennung der Arbeit des ZIB.

Auch 2010 war das ZIB aulRerordentlich erfolgreich in der Einwerbung von Drittmitteln, mit ins-
gesamt 6.046 TEUR zwar ein leichter Riickgang gegenliber dem Vorjahr, aber ein Anstieg der In-
dustriemittel von 1.761 TEUR in 2009 auf 2.250 TEUR in 2010. Offenbar hat das Institut weiterhin
interessante Losungsvorschlage fir innovative Unternehmen zu bieten. AuRerdem wurden zwei
weitere Spin-Off-Firmen gegriindet.

Unsere schon traditionelle Rolle als ,ehrlicher Makler” zeigte sich — wie in den Vorjahren - in
zahlreichen Kooperationen mit den drei Berliner Universitaten TU, FU und HU sowie mit der
Charité und vielen aul3eruniversitaren Forschungseinrichtungen. Das DFG-Forschungszentrum
MAaTHEON, das vom ZIB gemeinsam mit TU, FU, HU und WIAS getragen wird, wurde 2010 von
einer internationalen Gutachtergruppe sehr positiv evaluiert und bis Mitte 2014 verlangert. Eine
konstruktive Diskussion liber eine Weiterflihrung des MATHEON jenseits 2014 ist in vollem Gange
— diesbeziiglich sind wir optimistisch. Erfolgreiche Verbundprojekte im Bereich ,Services” des
IMPRESSUM ZIB sind weiterhin der Kooperative Bibliotheksverbund Berlin-Brandenburg (KOBV), das landesei-
gene Wissenschaftsnetz BRAIN sowie zahlreiche GRID-Projekte.

Herausgegeben vom

Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informationstechnik Berlin Der Hochleistungsrechner HLRN-II hat mit der Lieferung der letzten Systemkomponente Mitte
TakustraRe 7 2010 seine Endausbaustufe erreicht. Wie bereits im Vorjahr war der Supercomputer so stark nach-
D-14195 Berlin-Dahlem gefragt, dass nicht alle Anfragen potentiell interessierter Nutzer aus der Wissenschaft befriedigt

werden konnten. Mit der stark gestiegenen Rechenleistung fallen immer groRere Datenmengen
T +49(0)30-841 85-0 an, die mittel- bis langfristig sicher gespeichert werden missen. Hierfuir haben wir in unserem
F +49(0)30-841 85-125 Hochsicherheitsraum einen weiteren Magnetband-Silo mit acht Roboter-Armen installiert und

kénnen unsere hochwertigen Speicherdienste nun auch anderen Berliner Forschungseinrich-
bibliothek@zib.de tungen anbieten.

www.zib.de

Der Wissenschaftliche Beirat des ZIB tagte am 5. und 6. Juli 2010. Als Bewertung hat er uns

Gestaltung: fiir 2010 ins Stammbuch geschrieben (zugegeben, wir erréten): ,Der Leuchtturm ZIB strahlt hell,
CB.e Clausecker | Bingel. Ereignisse AG, Agentur fiir Kommunikation die Dynamofunktion Gbernehmen dabei die qualifizierten Mitarbeiter, bestens geleitet durch die

Flihrungspersonlichkeiten des ZIB, die selbst internationale Spitze auf ihren jeweiligen Gebieten
Fotos der Mitarbeiter | Abteilungen: reprasentieren.”

Christian Thomas

ISSN: 0934-5892
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EXCECUTIVE SUMMARY

FAST ALGORITHMS - FAST COMPUTERS
After more than twenty years of existence, ZIB
has become an international trademark. Driven
by challenging applications from science and
engineering, economy, or information tech-
nology — preferably at the present border of
computational complexity — our focus is on the
theoretical derivation and practical develop-
ment of efficient algorithms and their analysis.
Our pride is in superceding the technological
speed-up of computers by the computational
speed-up through our algorithms — and, even-
tually, in adding both of them. In the best spirit
of our namesake Konrad Zuse we do not cul-
tivate any segregation between mathematics
and computer science: On its top level, our
structure is divided into Numerical Mathemat-
ics, Discrete Mathematics, and Computer Sci-
ence — each headed by a professorship fully
integrated into FU, TU, or HU. In each of these
areas we develop fast algorithms applicable
and actually applied in hard real-life problems.
In a bunch of collaborative joint projects, ZIB
understands its role as an honest enabler aim-
ing at a win-win situation with our partners.
Perhaps the most visible one among these
projects is the DFG Research Center MATHEON,
where ZIB is one of the supporting institutions
(the others being the TU, FU, HU mathematics
faculties, and WIAS); after successful interna-
tional evaluation in 2010, MaTHEON has been
renewed for another four years.

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

NUMERICAL MATHEMATICS

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

Below four highlights from Numerical Analy-
sis and Modelling are selected: (a) our adaptive
contact-stabilized Newmark integrator, based
on a non-standard extrapolation method for
timestep control; with this new algorithm, the
door is now open for an efficient simulation of
the motion of joints such as the human knee;
(b) for chemical multivalency, we could consid-
erably speed up computations, especially for
the entropic part; (c) the design and optimiza-
tion of thin-film solar cells; our computations
use specially developed adaptive finite ele-
ment methods for eigenvalue cluster problems
and are worldwide unrivalled; (d) the devel-
opment of the software BioPARKIN involving
long standing mathematical ideas that, how-
ever, had not yet entered the field of systems
biology as well as new ideas and tools that are
particularly important for the analysis of the
dynamics of biological networks.

From the many 2010 highlights in Visualization
and Data Analysis let us just mention three. (a)
Members of the department won international
awards, among them the First Prize of the "Gal-
lery of Fluid Motion’, a prestigious visualiza-
tion contest, organized annually by the Ameri-
can Physical Society, and the Second Prize in
the MICCAI 2010 Grand Challenge "Segmenta-
tion of Knee Images’. (b) Fundamental results
regarding the visualization of uncertain sca-
lar fields have been obtained and significant
progress has been achieved in the extraction
of sub-cellular structures from electron tom-
ography data. (c) A new spin-off company,
1000shapes, dealing with analysis of geometri-
cal shapes, has been founded.
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DISCRETE MATHEMATICS

Decision and optimization problems in man-
agement and engineering are in our focus. We
contribute to the remarkable progress in mixed
integer programming algorithms on a broad
range. This allows us to address problems
from practice of ever larger size and complex-
ity, often enabling unprecedented business
strategies and technological advances. We
highlight here three of our projects that show
how challenges, brought to us by our industry
partners, lead to new theoretical insights that
transfer back into practice to deploy real im-
provements.

1. A research project aiming at the solution of
nonlinear stochastic mixed-integer constraint
programs would be considered quite preten-
tious by anyone working in optimization. How-
ever, we have started such a project because
gas transport problems at OpenGridEurope
require this mix of methodologies. In fact, the
complexity of understanding, modeling, and
managing the flow of gas, the network com-
binatorics, the unpredictability of the demand,
and the elusiveness of nondiscriminatory ac-
cess jointly is so large that we had to bring
together a collaborative research group with
partners from seven institutions.

2. Small- and medium-sized companies, often
‘hidden champions’ in their niche, can also
benefit from the use of modern mathematics.
For Kollmorgen Steuerungstechnik, a manu-
facturer of elevator control systems, we de-
veloped novel algorithms to fully exploit new
input mechanisms, more sophisticated than
just up and down buttons. This is an intricate
online optimization problem, where fast deci-
sions have to be taken with incomplete knowl-
edge.

3. The best plan is worth little if things turn out
different than expected. Robust optimization
is a novel approach that takes uncertainties
into account to compute solutions which are in
some sense robust to data changes. Lufthansa
Systems, a leader in planning technology for
airlines, was looking for ways to ‘robustify’
their aircraft and crew optimizers. We devel-
oped a prototype of a robust tail optimizer, i.e.,
a method to produce a robust assignment of
airplanes to flights so that (expected) delays
can be absorbed at low extra cost.
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COMPUTER SCIENCE

The theory and practice of parallel and dis-
tributed systems is at the core of our research
interest. Additionally, we provide services for
high performance computing and long-term
data storage.

From the many research highlights in 2010 we
want to emphasize just three. The most vis-
ible one is perhaps MR-Search. By adapting
the MapReduce programming paradigm to ir-
regular graph problems, we were able to solve
shortest-path problems that were previously
intractable due to their excessive resource
consumption in terms of memory space and
processing time. MR-Search runs efficiently
on thousands of multi-core computer nodes
and it is capable of solving problem instances
that do not fit into the main memory of even
the largest supercomputers. The second high-
light, our distributed data management system
XtreemFS, was extended by a fault-tolerant
protocol to negotiate leases among storage
devices and by a distributed algorithm for
consistent snapshots. As a proof-of-concept,
XtreemFS is now being used as a distributed
file system in several D-Grid projects. The third
research highlight may seem to be a small step
only, but in fact it is a big one: We ported three
applications from molecular dynamics, atom
physics, and computer science to graphical
processing units (GPUs). With these initial ap-
plications we try to pave the path towards the
use of low-power GPUs in supercomputing -
our contribution towards Green Computing.

In August 2010, the final component of the
HLRN supercomputer was installed: the SGI
Ultra Violet with 8-core processors and a very
large, directly addressable memory space of
19 TB. With more than 26.000 processor cores
at ZIB and RRZN, the HLRN supercomputer is
now in its final installation stage. With the help
of our 'HPC pilots” many users were able to
adapt their applications to the system. Along
with the increase in computing capacity, our
data archive was extended by a third SL8500
tape robot.
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KONRAD Z2USE -
DER NAMENSPARTRON DES ZIB

Konrad Zuse, geboren am 22. Juni 1910 in Berlin, heute bekannt als der Erfinder des weltweit
ersten frei programmierbaren Computers, ist der Namenspatron des ZIB. Nach dem Abitur
studierte er Maschinenbau und Architektur am Vorlaufer der heutigen TU Berlin. Mit der Z3
entwickelte er 1941 den ersten weltweit frei programmierbaren Computer. Nach Ende des
Zweiten Weltkriegs baute er seine eigene Firma auf, die Zuse KG. Nach seiner Pensionierung
widmete er sich vermehrt seiner zweiten Leidenschaft: der Malerei. Konrad Zuse, der selbst nie
promoviert hat, erhielt zahlreiche Ehrendoktoren und Auszeichnungen. Er verstarb 85-jahrig

in Hinfeld bei Fulda. Anlassslich seines 100. Geburtstages wurde 2010 in zahlreichen Veran-
staltungen deutschlandweit seiner Person und seines Werkes gedacht.

BERUFUNG ZWISCHEN KUNST UND TECHNIK

Konrad Zuse besal} eine ausgepragte Begabung sowohl fiir Technik als auch fiir Kunst. Schon
als Kind machte er erste intelligente Erfindungen. Inspiriert durch den Film ,Metropolis” von
Fritz Lang entwarf er in einer Schiilerarbeit (1926) ein Stra3ennetz fiir diese visionare Stadt. Sein
Entwurf ist die Basis unseres heutigen ZIB-Logos. Darliber hinaus versuchte er sich an einem ,,au-
tomatisierten Fotolabor” und einem ,,Geld wechselnden Warenautomaten®”.

Sein Abitur legte er 1928 in Hoyerswerda ab und nahm zunachst ein Maschinenbau-Studium an
der Technischen Hochschule Berlin auf. Er wechselte jedoch rasch zur Architektur, verboummelte
dann ein Semester, in dem er sich als Reklamezeichner durchschlug, um schlie3lich beim Studium
des Bauingenieurwesens zu landen (Abschluss 1935). Er hat nie promoviert oder gar habilitiert.

COMPUTERBAU IM WOHNZIMMER

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

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

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

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

DER KUNSTLER KUNO SEE

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

Konrad Zuse erhielt zahlreiche Wiirdigungen, u.a. wurden ihm das Bundesverdienstkreuz sowie
im Jahre 1995 das GrofRe Bundesverdienstkreuz mit Stern und Schulterband, zahlreiche Ehren-
doktortitel und zwei Ehrenprofessuren verliehen. Er erlebte die Vorplanungen fiir den Neubau des
Konrad-Zuse-Zentrums fiir Informationstechnik Berlin noch mit, ein Jahr nach seinem Tod wurde
das neue Gebéaude in Berlin-Dahlem eingeweiht.

KONRAD-ZUSE-JAHR 2010

Im Berichtsjahr wurde der 100. Geburtstag von Konrad Zuse bundesweit gefeiert. Der Prasident
des ZIB hat bei der Bezirksversammlung Steglitz beantragt, den ungeliebten Namen , Takustral3e”
(FuBnote: in glorreicher Erinnerung an den Boxeraufstand in China um 1900) in ,Konrad-Zuse-
StraRe” umzubenennen; das wurde am 17. Juni 2010, ein paar Tage vor dem Jubildum, von der
Bezirksversammlung Steglitz durch die Parteien CDU und Biindnis 90/Die Griinen abgelehnt, ge-
gen das Votum der SPD-Fraktion. Es ist uns gelungen, die posthume Reaktion von Konrad Zuse
zu erfahren — siehe Abbildung links. Immerhin wird es eine Konrad-Zuse-StralRe geben in einem
Neubau-Areal in Adlershof. Es bliebe uns noch, den Platz zwischen der FU-Informatik und dem
ZIB als , Konrad-Zuse-Platz” zu beantragen ...

Noch immer anhangig ist unser Antrag an die Bezirksversammlung Friedrichshain/Mitte, eine
Stele mit den Binarziffern 0-1 vor dem ,,Geburtshaus des Computers” in der Methfesselstral3e 10
in Kreuzberg aufzustellen. In der Abbildung links ist eine solche Idee schon einmal prinzipiell dar-
gestellt. Hier wird noch um eine genauere Planung und Finanzierung gerungen. Wir halten unsere
Leserinnen und Leser auf dem Laufenden.
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DIE GESCHICHTE DES ZIB-LOGOS

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

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

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

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

Sein genialer Entwurf hat fiir das ZIB heute vier Bedeutungen:

 ein StralRen- und Verkehrsnetz,

« ein Finite-Elemente-Netz,

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

» ein meditatives Mandala.

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

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

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

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

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

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

Zuse entwickelte zuerst den Computer, das mechanische Gehirn, dann wandte er sich den Pro-
grammiersprachen zu. Mit dieser Innovation entstand schlieBlich auch die Mathematik der L6-
sungsmethoden. Zuerst in den angelsachsischen Landern, spater auch in Deutschland — der ma-
thematische Gehalt wird nun an praktischer Relevanz gemessen. Es entsteht eine nie gekannte
Dynamik: Anwendungsprobleme motivieren die Konstruktion neuer Rechner, neue Rechner er-
schlieBen neue Anwendungsprobleme und verandern die mathematischen Losungsmethoden.
Immer komplexere Anwendungsprobleme generieren immer bessere Losungsmethoden.

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

' Konrad Zuse, Der Computer — Mein Lebenswerk. Berlin, Heidelberg 1984, S. 10.
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DAS ZUSE-INSTITUT-BERLIN
..SCHNELLE ALGORITHMEN - SCHNELLE RECHNER”

ORGANISATIONSSTRUKTUR DES ZIB

VERWALTUNGSRAT

Freie Universitat Berlin (FUB)

Humboldt-Universitét zu Berlin (HUB)

Technische Universitat Berlin (TUB)

Bundesanstalt fiir Materialforschung und -priifung (BAM)
Helmholtz-Zentrum Berlin fiir Materialien und Energie GmbH
Max-Delbriick-Centrum fiir Molekulare Medizin (MDC)

Senat von Berlin — Wissenschafts- und Wirtschaftsverwaltung

. J

*

WISSENSCHAFTLICHER BEIRAT

M. Hofmeister | Miinchen
Th. Liebling | Lausanne
A.K. Louis | Saarbriicken
J. Sack | Ottawa

L.D. Sax | Essen

H.D. Simon | Berkeley

R. Uppenkamp | Berlin

PRASIDENT
Peter Deuflhard

VIZEPRASIDENT

Martin Grotschel

VERWALTUNG NUMERISCHE DISKRETE
UND BIBLIOTHEK MATHEMATIK MATHEMATIK

Annerose Steinke Peter Deuflhard Martin Grétschel

INFORMATIK

Alexander Reinefeld
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STRUKTUR UND ZIELE

Das Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informationstechnik Berlin (ZIB) wurde 1984 durch Gesetz als An-
stalt des offentlichen Rechts und aul3eruniversitare Forschungseinrichtung des Landes Berlin
gegriindet. Das Zuse-Institut betreibt in enger facheriibergreifender Kooperation mit den Hoch-
schulen und wissenschaftlichen Einrichtungen des Landes Forschung und Entwicklung auf dem
Gebiet der Informationstechnik, vorzugsweise in anwendungsorientierter Algorithmischer Mathe-
matik und Praktischer Informatik. Zugleich bietet es Hochleistungsrechnerkapazitat und langfri-
stige Datenhaltung als die dazugehorige Dienstleistung an.

FORSCHUNG UND ENTWICKLUNG
Schwerpunkte der Forschungs- und Entwicklungsarbeiten des ZIB sind die Gebiete Numerische
Mathematik, Diskrete Mathematik und Informatik. Diese Gebiete umfassen:

» die theoretische Analyse mathematischer Modelle, welche komplexe naturwissenschaftliche,
technische, gesellschaftliche oder 6konomische Prozesse beschreiben,

 die Entwicklung effizienter Algorithmen zur Simulation und Optimierung derartiger Modelle,

» die Umsetzung der Algorithmen in leistungsfahige Computercodes.

Theorie- und Algorithmenentwicklung, die Erprobung der Algorithmen an leistungsfahigen Com-
putersystemen und der Test der mathematischen Modelle auf ihre praktische Brauchbarkeit ge-
hen dabei eine nachhaltige Synthese ein.

ANWENDUNGSORIENTIERTE FORSCHUNG UND KOOPERATIONEN

Das ZIB leistet Beitrage zur Losung drangender Fragen in Wissenschaft, Technik, Umwelt und Ge-
sellschaft, die mit herkdmmlichen Methoden nicht geldst werden kdnnen, aber mathematischer
Analyse zuganglich sind. Der Anteil des ZIB besteht dabei in der Entwicklung innovativer Algo-
rithmen 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 - iberwiegend — durch eingeworbene Drittmittel. Neben Kooperationen mit wissen-
schaftlichen Einrichtungen betreibt das ZIB zurzeit gemeinsame Projekte mit Partnern aus den
Bereichen Telekommunikation, Medizintechnik, Biotechnologie, Systembiologie, Offentlicher Per-
sonennahverkehr, Transport und Logistik, Fahrzeugbau, Chemie-, Elektro- und Computerindustrie,
Energieversorgung und Nano-Optik. Das ZIB ist zudem, neben den drei Berliner Universitaten FU,
TU und HU sowie dem WIAS, eine der funf Institutionen, die das von der DFG gefdrderte For-
schungszentrum MaTHEON ,,Mathematik fiir Schlisseltechnologien: Modellierung, Simulation und
Optimierung realer Prozesse” tragen.

SUPERCOMPUTING

Das ZIB betreibt in Berlin im Rahmen des Norddeutschen Verbundes fiir Hoch- und Héchstlei-
stungsrechnen (HLRN) als Dienstleistung fiir Hochschulen und wissenschaftliche Einrichtungen in
Norddeutschland ein Hochleistungsrechnersystem. Ein identisches System ist am HLRN-Standort
Hannover installiert. Die Zuteilung von Rechenzeit an GroRprojekte erfolgt nach wissenschaft-
lichen Kriterien der DFG durch einen vom ZIB unabhéngigen Wissenschaftlichen Ausschuss. Alle
beflirworteten Projekte werden je durch einen Fachberater (,HPC-Lotsen”) begleitet.

LANGFRISTIGE DATENHALTUNG ALS DIENSTLEISTUNG

Fur die Arbeiten im ZIB und zur Nutzung durch andere wissenschaftliche Einrichtungen betreibt
das ZIB ein modernes Speichersystem. Die Server des Instituts ermdglichen den Zugriff auf etwa
ein Petabyte Plattenspeicher. Als Erweiterung des Plattenspeichers dient ein Bandarchiv zur Lang-
zeitspeicherung. Dieses Archiv ist ein schnelles ,Hochregallager” fiir Bandkassetten, die auf An-
forderung der Server durch Roboter in die Bandlaufwerke geladen werden. Die Server sorgen
automatisch dafiir, dass sich auf dem Plattenspeicher immer die aktuell benutzten Daten befinden.
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GLIEDERUNG DER
WISSENSCHAFTLICHEN BEREICHE

Im Jahr 2010 wurden die Abteilungen und Arbeitsgruppen der Bereiche entsprechend den
aktuellen Forschungsschwerpunkten neu gegliedert wie folgt:

Diskrete Mathematik

Numerische Mathematik

Numerische Analysis Visualisierung Obtimierun Wissenschaftliche Parallele und
und Modellierung und Datenanlyse p 9 Information Verteilte Systeme

Berliner
Supercomputer Massendatenspeicher Wissenschaftsnetz
BRAIN

Wissenschaftliche

Informationssysteme

NUMERISCHE MATHEMATIK

Der Bereich Numerische Mathematik gliedert sich in zwei Abteilungen:

* Numerische Analysis und Modellierung
» Visualisierung und Datenanalyse

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

* Virtuelle Medizin

* Mathematischer Molekil-Entwurf
* Mathematische Nano-Optik

» Mathematische Systembiologie

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

 Visualisierungsalgorithmen
» Visualisierungssysteme

* Medizinische Planung

» Vergleichende Visualisierung

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

GLIEDERUNG DER WISSENSCHAFTLICHEN BEREICHE | 16

FORSCHUNG

DIENSTE

KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN GLIEDERUNG DER WISSENSCHAFTLICHEN BEREICHE | 17

DISKRETE MATHEMATIK

Der Bereich Diskrete Mathematik gliedert sich in die Abteilungen:

* Optimierung
* Wissenschaftliche Information

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

* Verkehr und Logistik
 Lineare und Nichtlineare Ganzzahlige Optimierung
* Telekommunikation

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

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

INFORMATIK

Der Bereich Informatik untergliedert sich in die Abteilungen:

» Parallele und Verteilte Systeme
» Supercomputing
+ |T-Service

Im Zentrum des Forschungsinteresses liegen die Theorie und Praxis paralleler und verteilter Sys-
teme. Profitiert wird dabei vom Zugriff auf modernste Hochleistungsrechner und Cluster, die im
ZIB als Dienstleistung fiir die Wissenschaft betrieben werden. Die Erfahrungen aus dem Produk-
tionsbetrieb der Parallelrechner bilden den Hintergrund fiir die Entwicklung zuverlassiger, ska-
lierbarer Dienste in verteilten Systemen. Zurzeit liegt der Forschungsschwerpunkt der Abteilung
im Management sehr gro3er Datenmengen in Grid-Systemen, einer Problematik, die in unserer
vernetzten und mobilen Welt zunehmend an Bedeutung gewinnt.

Zu den Hauptaufgaben der Abteilung Supercomputing gehoren Auswabhl, Bereitstellung und Be-
trieb von Hochleistungsrechnerkapazitat sowie die fachliche Beratung der Anwender zur effizi-
enten Nutzung der Systeme, insbesondere bei Neuentwicklungen und Anpassungen der Codes
an die spezifischen Eigenschaften der im Norddeutschen Verbund fiir Hoch- und Hochstleistungs-
rechnen (HLRN) betriebenen Systeme. Die Abteilung koordiniert auch das Berliner Wissenschafts-
netz BRAIN und betreut den Wissenschaftlichen Ausschuss des HLRN.

Aufgabe der Mitarbeiter und Mitarbeiterinnen der Abteilung IT-Service ist es, die Forschungsar-
beiten im ZIB durch Planung, Beschaffung und Wartung der Ausstattung mit Software und Hard-
ware zu unterstlitzen. Hierzu zahlen samtliche im Haus betriebenen Arbeitsplatzsysteme, Server,
Netzkomponenten, Peripheriegerate sowie Web- und Mail-Services. Ferner berét und betreut die
Abteilung die Nutzer der langfristigen Datenhaltung im Haus. Diesen Service stellt das ZIB seit
2009 auch externen wissenschaftlichen Einrichtungen zur Verfligung.
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ORGANISATIONSSTRUKTUR DES ZIB

ORGANIGRAMM

Verwaltung und Bibliothek

Informatik
Reinefeld

Diskrete Mathematik

Grotschel

Numerische Mathematik
Deuflhard

Steinke

Numerische Analysis Visualisierung Optimierung Wissenschaftliche Parallele und Supercomputing IT-Service
und Modellierung und Datenanlyse Grétschel/Borndorfer Information Verteilte Systeme Busch Pyszkalski
Deuflhard/Weiser Hege Koch Reinefeld/Schintke
( ( ( ) 4 ) (
Virtuelle Medizin Visualisierungs- Verkehr und Webtechnologie Verteiltes Supele Datenhaltung
Weiser, Zachow —1 algorithmen — Logistik —1 und Multimedia — Datenmanagement Fachberat Pyszkalski, Pham
Hege Borndorfer Dalitz Schintke Busch
\§ J J
( ( ( ) ( ) (
Mathematischer Visualisierungs- Lineare und Nichtlineare Informationssysteme Skalierbare Supercomputer- Server und Netze
— Molekil-Entwurf — systeme — Ganzzahlige Optimierung —  Koch — Algorithmen Systeme Krickel, Diiring
Weber Prohaska Koch Schiitt Stiiben
\§ J . J g
( ( ( ) 4
Mathematische Medizinische Telekommunikation Hardwarenahe Berliner Wissenschaftsnetz
— Nano-Optik — Planung —| Werner — Algorithmen BRAIN
Schmidt Zachow T. Steinke Busch
\§ J
Mathematische Vergleichende
— Systembiologie — Visualisierung
Roblitz Hotz

AM ZIB ARBEITEN FORSCHUNG UND SERVICE ENG ZUSAMMEN.

Im Jahr 2010 wurden die Abteilungen und Arbeitsgruppen der Bereiche

entsprechend den aktuellen Forschungsschwerpunkten gegliedert.

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

DRITTMITTELEINNAHMEN ZIB NACH HERKUNFT:

683.217 EUR
13%

BMBF/BMWi

1.714.747 EUR
32%

Wirtschaft/Industrie

1.909.354 EUR

35%
572.730 EUR DFG
11%
Sonstige 6ffentliche Mittel
517.496 EUR
9%
EU/ESA

Das Konrad-Zuse-Zentrum fir Informationstechnik Berlin (ZIB) finanziert seine wissenschaftliche
Arbeit vor allem aus drei Quellen: der Grundfinanzierung des Landes Berlin, aus eingeworbenen
Drittmitteln offentlicher Trager sowie aus Industriekooperationen. Auch im Jahr 2010 setzte sich
der Trend fort, dass die Finanzierung des Instituts aus 6ffentlichen Mitteln zuriickgeht und der An-
teil der Drittmittelprojekte liberproportional steigt. Trotz wirtschaftlich schwieriger Zeiten konnte
das ZIB wieder interessante Forschungsprojekte akquirieren und bleibt ein gefragter Kooperati-
onspartner flir grof3e und mittelstandische innovative Unternehmen. Die Arbeit der Wissenschaft-
lerinnen und Wissenschaftler wurde im Jahr 2010 zu fast 75% aus Drittmitteln finanziert.

Im Jahr 2010 wurden im Rahmen der gestiegenen Drittmittelprojekte im Vergleich zum Vorjahr 28
Personen mehr am ZIB beschaftigt. Es wird deutlich schwieriger, exzellente Wissenschaftler fiir
den Standort Berlin zu begeistern, da zum einen weniger gut ausgebildete Mathematiker/innen
und Informatiker/innen auf dem Markt zur Verfligung stehen und zum anderen die Gehalter der
Angestellten des Offentlichen Dienstes in Berlin auch nach der Tarifumstellung auf den TV-L im-
mer noch deutlich unter denen der anderen Bundeslander liegen.

Diesen Wettbewerbsnachteil konnte das ZIB ausgleichen durch seinen guten Ruf in der Commu-
nity, durch anspruchsvolle Projekte, gute Betreuung und hervorragende Teamarbeit, die jungen
Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftlern ein Sprungbrett sowohl fiir die Karriere im wissen-
schaftlichen Bereich als auch in der Industrie bietet. Der Ausbau des Hochleistungsrechners HLRN-
Il wurde vollstandig abgeschlossen. Die langfristige Datenhaltung des Instituts wurde ausgebaut
und wissenschaftlichen Einrichtungen in Berlin als hochwertiger Service angeboten. Zahlreiche
neue Forschungskooperationen wurden in diesem Bereich abgeschlossen. Aus dem Konjunktur-
programm Il wurde 2010 in der Abteilung Wissenschaftliche Information ein zusatzliches Projekt
~Mobiles Tele-Teaching” mit 60TEUR finanziert. Das Land Berlin leistete 2010 einen ausgabe-
wirksamen, konsumtiven Zuschuss in Hohe von 7.305TEUR (ohne BRAIN und KOBV-Anteile), der
investive Bereich des ZIB wurde mit 435 TEUR untersttzt.

Die Drittmitteleinnahmen sind von 6.417 TEUR in 2009 auf 6.046 TEUR in 2010 zuriickgegangen.
Dieser Riickgang betrifft ausschlieBlich die Drittmittel aus dem Offentlichen Bereich. 2009 be-
trugen diese 4.656 TEUR, 2010 nur noch 3.797 TEUR. Der Rickgang wird nahezu kompensiert
durch die Akquisition von Industriemitteln, sie steigen von 1.761TEUR in 2009 auf 2.250TEUR in
2010, ein groRartiger Erfolg fiir das ZIB. Herausgerechnet und an dieser Stelle nicht erfasst wur-
den selbstverstandlich alle Mittel, die im Zuge von Projektkooperationen an Forschungspartner
weitergegeben wurden. Die Drittmitteleinnahmen aus dem Industriebereich lagen damit auf dem
hochsten Stand seit der Griindung des ZIB.
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PERSONELLE ENTWICKLUNG

Die Personalmittel fiir die planmaRigen Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter in Hohe von 80,5 Stel-
len sind aufgrund einer Anderung der gesetzlichen Grundlagen seit 1997 im Wirtschaftsplan des
ZIB ausgewiesen. Durch die deutlich (iber dem Durchschnitt liegende Altersstruktur im Bereich
der unbefristet beschaftigten Belegschaft besteht im Personalhaushalt eine besondere finanzielle
Belastung, die auch 2010 durch personalwirtschaftliche MaRnahmen und Drittmitteleinnahmen
abgefedert werden musste. Im Jahr 2010 wurden im Vergleich zum Vorjahr 28 Personen mehr
am ZIB beschaftigt. Finanziert wurden die zusatzlichen Mitarbeiter/innen lber Drittmittelprojekte.

ZAHL DER BESCHAFTIGTEN IM JAHR 2010 IM VERGLEICH ZUM VORJAHR:

01.01.10 01.01.11
davon davon
gesamt unbefristet befristet gesamt unbefristet befristet
Leitung 4 4 0 4 4 0
Wissenschaftler  es 9 7  m2 20 9
Service-Personal w0 3% 4 a3 5
KOBV-Zentrale w7 7 12 71 s
Student. Hilfskréfte| Auszubildene 53 o 5 & 0 65
Total 206 66 140 234 67 167
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ORGANISATION

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

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

ORGANE
Organe des ZIB sind der Prasident und der Verwaltungsrat.

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

Der Verwaltungsrat setzte sich 2010 wie folgt zusammen:

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

* Prof. Dr. Johann Koppel, TUB, stellvertretender Vorsitzender (bis 31.05.2010)

» Prof. Dr. Ulrike Woggon, TUB, stellvertretende Vorsitzende (ab 01.06.2010)

» Prof. Dr. Jochen Schiller, FUB

» Bernd Lietzau, Senatsverwaltung fiir Bildung, Wissenschaft und Forschung

* Ingrid Walther, Senatsverwaltung fiir Wirtschaft, Technologie und Frauen

» Prof. Dr. Manfred Hennecke, Bundesanstalt fir Materialforschung und -prifung

* Prof. Dr. Anke Kaysser-Pyzalla, Helmholtz-Zentrum Berlin fiir Materialien und Energie (HMI)
» Prof. Dr. Nikolaus Rajewski, Max-Delbriick-Centrum fiir Molekulare Medizin

Der Verwaltungsrat tagte am 9. Februar 2010 und am 26. Juni 2010.

SATZUNG

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

WISSENSCHAFTLICHER BEIRAT

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

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

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

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

* Dipl.-Math. Ludger D. Sax , Open Grid Europe GmbH, Essen

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

* Dr. Reinhard Uppenkamp, Berlin Chemie AG, Berlin

Der Wissenschaftliche Beirat tagte am 5. und 6. Juli 2010 im ZIB.
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MITGLIEDSCHAFTEN
Das ZIB ist Mitglied in folgenden Organisationen:

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

* DMV - Deutsche Mathematiker-Vereinigung

* ECMI - European Consortium for Mathematics in Industry

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

* DW - Informationsdienst Wissenschaft e.V.

» Konrad-Zuse-Gesellschaft e.V.

* NAG Users Association

» OpTecBB - Optische Technologien aus Berlin und Brandenburg

* PlanetLAB

» SIAM - Society for Industrial and Applied Mathematics

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

ZIB-FELLOWS

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

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

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

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

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

Prof. Dr. Sven O. Krumke (TU Kaiserslautern)
Online-Disposition von Einsatzfahrzeugen
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Prof. Dr. Marc Pfetsch (TU Braunschweig)
Nichtlineare Ganzzahlige Optimierung

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

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

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

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

SELBSTVERWALTUNG
Der Personalrat des ZIB setzt sich wie folgt zusammen:

Wolfgang Dalitz (Vorsitzender)
* Marlies Engelke

* Bodo Erdmann

* Dirk Krickel

* Marika Neumann

* Uwe Pohle

» Dr. Stefan Zachow

FRAUENVERTRETUNG
Uta Kaminsky
Kathrin Peter
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SPIN-OFF-FIRMEN

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

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

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

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

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

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

atesio GmbH | 2000

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

www.atesio.de

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

JCMwave GmbH | 2006
Simulationssoftware fiir optische Komponenten
www.jcmwave.com

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

onScale solutions GmbH |1 2006
Softwareentwicklung, Beratung und Dienstleistungen fiir parallele und verteilte Speicher- und Rechnersysteme
www.onscale.de

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

Laubwerk - Digital Botany | 2009
Erstellung von digitalen Pflanzenmodellen
www.laubwerk.com

1000shapes GmbH 1 2010
Statistische Formanalyse
www.1000shapes.com

TASK - Berthold Gleixner Heinz Koch Gbr 1 2010
Verbreitung, Wartung und Beratung zur ZIB Optimization Suite
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Leitung: Prof. Dr. Dr. h.c. Peter Deuflhard, Prof. Dr. Martin Weiser

Weitere Informationen unter: www.zib.de/de/numerik.html

MISSION

Die Effizienz numerischer Algorithmen spielt
in vielen Problemen der Natur- und Ingenieur-
wissenschaften eine Schliisselrolle. Allerdings
gilt: Je intensiver Numeriker mit Vertretern der
Anwendungsdisziplinen kooperieren, desto
wichtiger werden auch Fragen der mathema-
tischen Modellierung. Diesem Zusammenhang
tragt der zweiteilige Name der Abteilung Rech-
nung. Dabei bezeichnet ,Numerische Analysis”
schwerpunktmaflig die theoretische Herleitung
und Analyse von Algorithmen, wahrend , Mo-
dellierung” die mathematische Problemfor-
mulierung wie die numerische Simulation (oft
auch ,numerische Modellierung” genannt) im
Anwendungskontext umfasst.

STRUKTUR
Die Abteilung gliedert sich derzeit in vier
Arbeitsgruppen (AGs):

* Virtuelle Medizin
(Ltg. Prof. Dr. Martin Weiser |
Dr. Stefan Zachow)

* Mathematischer Molekiil-Entwurf
(Ltg. Dr. Marcus Weber)

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

» Mathematische Systembiologie
(Ltg. Dr. Susanna Roblitz)

AUSZEICHNUNGEN UND RUFE

Peter Deuflhard erhielt die Alwin-Walther-Me-
daille der TU Darmstadt und wurde zum Mit-
glied der European Academy of Sciences ge-
wahlt. Martin Weiser erhielt einen Ruf auf eine
BMS-Gastprofessur an der TU Berlin.

SPIN-OFFS
Aus der Abteilung sind fiinf Firmen' ausgegriin-
det worden, die erste 1992, die bisher letzte 2008.

VIRTUELLE MEDIZIN

Mathematisches Fundament sind die am ZIB
seit Jahren theoretisch vorangetriebenen
und bis zu einer gewissen algorithmischen
Reife entwickelten funktionenraumbasierten
adaptiven Mehrgittermethoden fiir partielle
Differenzialgleichungen. Sie fanden auch Nie-
derschlag in dem Lehrbuch ,Numerische Ma-
thematik 3. Adaptive Losung partieller Diffe-
renzialgleichungen”. Im Berichtszeitraum lag
der Schwerpunkt auf nichtkonvexen Optimie-
rungsproblemen, wie sie etwa beim Entwurf
von Implantaten auftreten. Hierzu kooperiert
die AG sehr eng mit der AG ,Medizinische
Planung” in der Abteilung , Visualisierung und
Datenanalyse”. Das Gleiche gilt fir die Ent-
wicklung neuartiger Matchingverfahren in der
statistischen Formanalyse (siehe MATHEON-
Projekt F2). Ein schoner Erfolg war unser neuer
Enveloppen-Algorithmus in der Thermogra-
phie (Koop. BAM?), der um GroéRRenordnungen
schneller ist als bekannte Verfahren. Die fur
eine Frakturheilung wichtige Simulation des
menschlichen Gangs (Koop. AG Kornhuber, FU
Mathematik) wurde mit Blick auf die Medizin
im SFB 760° sowie theoretisch im Rahmen von
MATHEON (neues Projekt A17) bearbeitet. Auf
einer subtilen theoretischen Basis (in Raumen
von beschrankter Schwankung) gelang es,
eine adaptive Zeitschrittsteuerung im Rahmen
eines Nichtstandard-Extrapolationsverfahrens
zu realisieren (Programm ContacX). Eine neue
Methode der ,Residuenkompensation” wurde
insbesondere mit Blick auf die sehr aufwen-
dige Simulation der elektrischen Herzerregung
konzipiert. Dennoch bleibt hier noch viel For-
schungsbedarf.

" www.zib.de/de/institut/spinoffs.html
? Bundesanstalt fiir Materialforschung und -priifung, Berlin

® SFB 760: Biomechanics and Biology of Musculoskeletal Regeneration (Ende 2010)
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MATHEMATISCHER MOLEKUL-ENTWURF

Im Berichtszeitraum stand die algorithmische
Beschleunigung von Entropieschatzern flir
multivalente Liganden im Vordergrund.* Ins-
besondere wurde ein nichtharmonischer En-
tropieschatzer auf Basis thermodynamischer
Simulationen im Rahmen der Konformations-
dynamik entwickelt; unsere Resultate sind in
qualitativer Ubereinstimmung mit bioche-
mischen Experimenten, aber im Widerspruch
zu friiheren Rechnungen anderer Autoren, die
sich auf harmonische Approximationen aus der
theoretischen Physik gestiitzt hatten. Darliber
hinaus konnten wir neue verbesserte Liganden
auf Basis unserer Rechnungen vorschlagen. In
zwei Kooperationsprojekten mit der BAM, die
von der Anwendung sehr verschieden waren,
konnten wir mit ,direkten” Freie-Energie-Rech-
nungen Bindungsaffinitaten erfolgreich vor-
hersagen; eines dieser Projekte behandelt die
Ostrogenitat von Spurenstoffen in Trinkwasser
(ZIM-Projekt), das andere die Optimierung von
Trennsaulen in der analytischen Chemie (Initia-
tive zu einer Graduiertenschule).

MATHEMATISCHE NANO-OPTIK

Die AG hat im Berichtszeitraum die Friichte der
theoretischen Resultate des Vorjahres (bzgl.
Streuproblemen mit inhomogenen Aul3en-
raumen) geerntet, z.B. beim Entwurf und der
Optimierung von Diinnschicht-Solarzellen in
dem Verbundprojekt PYComB Berlin.® Im SFB
787° ist es gelungen, die elektronische Simula-
tion (WIAS) von VCSEL-Strukturen mit der op-
tischen Simulation (ZIB) zu koppeln. In Koope-
ration mit der AG Knorr (TU Berlin, Nichtlineare
Optik und Quantenelektronik) wurden neuartige
plasmonische Delay-Strukturen an Metall-Luft-
Grenzschichten im Rahmen des DFG-SPP 1391’
untersucht. Dartber hinaus wurden mit hervor-
ragendem Erfolg am ZIB entwickelte adaptive
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Reduzierte-Basis-Methoden fiir weitere Anwen-
dungsprobleme der Nano-Optik erschlossen.

MATHEMATISCHE SYSTEMBIOLOGIE

Im ersten Jahr ihrer Existenz hat die AG die
Kooperation mit einem grof3en internationa-
len Pharma-Konzern erfolgreich fortgesetzt
und dabei insbesondere das mathematische
Modell fir den weiblichen Zyklus substanti-
ell verbessert; eine gemeinsame Publikation
wird 2011 erscheinen. Bei der Modellierung
einer bestimmten Rezeptorbindung stellte
sich heraus, dass die herkdbmmliche Model-
lierung Uber Ratengleichungen durch die che-
mische Mastergleichung ersetzt werden muss
(MaTHEON-Projekt A18); hier konnten Vorarbei-
ten des ZIB aus jlngster Zeit genutzt werden.
Auch in der Modellierung des Milchkuh-Zyklus
konnten deutliche Fortschritte gemeinsam mit
Veterinarmedizinern (U Wageningen, FUB) er-
zielt und publiziert werden. Da in der System-
biologie immer noch veraltete mathematische
Methoden vorherrschend sind, wurde die Soft-
ware BioPARKIN speziell fiir biologische dyna-
mische Systeme weiterentwickelt.

“ SFB 765: Multivalenz als Organisations- und Wirkprinzip
° PVComB: Kompetenzzentrum Dinnschicht- und Nanotechnologie fiir Photovoltaik Berlin
® SFB 787: Halbleiter-Nanophotonik

’ SPP 1391: Ultrafast Nanooptics
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GELENKBEWEGUNGEN - )
SCHNELLE ALGORITHMEN IN DER ORTHOPADIE

Bearbeitet von: Corinna Klapproth, Anton Schiela, Peter Deuflhard

Kooperation: Ralf Kornhuber und Oliver Sander (FU Berlin), Rolf Krause (U Lugano)

Forderung: DFG Forschungszentrum MATHEON (Projekt A2/A17)
Weitere Informationen unter: www.zib.de/jb2010/matheon-a17.html

In der Medizin sind detaillierte Kenntnisse tber
die patientenspezifische Bewegung beim Lau-
fen, Springen oder auch beim Treppensteigen
von grof3er Bedeutung. Sie ermoglichen bei-
spielsweise die Auswahl praziser Operations-
techniken oder das Design passgenauer Im-
plantate fiir individuelle Patienten. Der aktuelle
Schwerpunkt des Projektes liegt auf der Model-
lierung und Simulation von Kniegelenken. Die
numerischen Rechnungen werden dabei auf
geometrischen Daten der einzelnen Patienten
durchgefihrt, die aus CT- oder MRT-Aufnah-
men gewonnen werden.

Das mathematische Kernproblem in diesem
Projekt ist die Simulation des Kontaktes zwi-
schen aufeinandertreffenden Knochen, die an
ihren Kontaktflachen von Knorpel (liberzogen
sind. Der Fokus liegt somit auf dynamischen
Kontaktproblemen zwischen dreidimensiona-
len Korpern aus viskoelastischen Materialien.
Dies fuhrt zu nichtglatten und nichtlinearen Va-
riationsungleichungen, die sowohl in der Ana-
lysis als auch in der Numerik zu betrachtlichen
mathematischen Schwierigkeiten fiihren.

Zur effektiven numerischen Losung der dyna-
mischen Kontaktprobleme werden schnelle
und stabile Algorithmen bendtigt. Fur die nu-
merische Zeitintegration existieren dabei ver-
schiedenste Diskretisierungen. Die Bekannteste
ist das klassische Newmarkverfahren, das auch
in dem weit verbreiteten Finite-Elemente-Code
Nastran verwendet wird. Erstaunlicherwei-
se kann dieser beliebte Integrator jedoch zu
einem explosionsartigen Anwachsen der Ener-
gie fihren und kiinstliche numerische Oszilla-
tionen erzeugen. Eine am Caltech’ entwickelte
Version ist zwar energiedissipativ am Kon-
takt, kann aber das Problem der Instabilitaten
nicht [6sen. Am ZIB wurde deshalb eine neue

Anzahl Kontaktpunkte Anzahl Kontaktpunkte

Anzahl Kontaktpunkte

20

20

@ Kklassischer Newmark

1
Zeit

1.5 2
-10°

25

@ Newmark Caltech

10°

25

@ Newmark ZIB

25
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« Oszillation in der
Anzahl der aktiven
Kontaktpunkte des
klassischen Newmark-
Verfahrens (1232), der
kontaktimpliziten Caltech-
Variante (242) und der
kontaktstabilisierten
ZIB-Variante (0) fiir ein
Hertzsches Kontakt-
problem.

' C. Kane, E.A. Repetto, M. Ortiz and J.E. Marsden: Finite element analysis of nonsmooth contact. Comput. Methods Appl. Mech. Engrg., 180(1-2):1-26, 1999.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Aufstehen, Gehen, Treppensteigen — jeder kann das, indem er seine
Gelenke bewegt. In der computergestiitzten Orthopadie mdchte man diese Bewegungen fiir indi-
viduelle Patienten simulieren, um realistische Vorhersagen Giber mogliche Behandlungen machen
zu konnen. Die mathematische Modellierung dieses Problems fuhrt auf dynamische Kontaktpro-
bleme, die in der Klinik sowohl schnell als auch zuverlassig geldst werden mussen. Aufbauend auf
einem am ZIB entwickelten neuen Integrator wurde eine adaptive Zeitschrittsteuerung entwickelt,
die eine effiziente Simulation von unterschiedlichen Gelenkbewegungen maoglich macht.

Spannungen in einem »
Modell des menschlichen
Knies

Variante entwickelt: das kontaktstabilisierte
Newmarkverfahren.** Im Gegensatz zu allen
anderen Diskretisierungen ist dieser Integra-
tor sowohl energiedissipativ als auch frei von
numerischen Oszillationen.

Durch den Einsatz von adaptiven Methoden
bietet sich die Mdglichkeit, mit vertretbarem
Rechenaufwand eine vorgegebene Genauig-
keit der Losung zu erreichen. Fir dynamische
Kontaktprobleme ist die Frage nach einer adap-
tiven Zeitschrittsteuerung jedoch seit Jahr-
zehnten offen gewesen. Eine mogliche Ursa-
che hierfiir ist, dass aufgrund der intrinsischen
Irregularitaten an den Kontaktrandern bisher
lediglich die Existenz einer LOsung nachge-
wiesen wurde. Eindeutigkeit und stetige Ab-
hangigkeit von den Anfangsdaten stellen bis
heute ein ungeldstes Problem dar. In den ver-
gangenen Jahren wurde am ZIB im Rahmen
der Zeitschichtenmethode eine adaptive Steu-
erung der Zeitschrittweite fir das kontaktstabi-
lisierte Newmarkverfahren entwickelt.

Als erster Schritt wurde hierzu die physikalische
Energienorm im Funktionenraum eingefihrt, in
der ein Storungsresultat unter einer Stabilitats-
annahme gezeigt werden konnte.® In diesem
Zusammenhang stellte sich die Existenz von
Knorpel als wesentlich heraus, da dieser im
Gegensatz zu Knochen ein viskoses Material-
verhalten zeigt. Da die klassische Konsistenz-
theorie bei Kontaktproblemen nicht anwendbar
ist, wurden in einem zweiten Schritt neuartige
Konsistenzresultate fiir das kontaktstabilisierte
Newmarkverfahren bewiesen.® Diese Theorie
basiert auf der Idee, liber die nur vereinzelt auf-
tretenden Unstetigkeiten hinweg zu integrieren.
In diesem Zusammenhang wird die Bedingung,
dass die Losung des Kontaktproblems von be-
schrankter Variation ist, benotigt.

Flr eine adaptive Steuerung der Zeitschrittwei-
te ist schlie3lich die Konstruktion eines Fehler-
schatzers erforderlich, der die spezielle Struk-
tur von Kontaktproblemen am dynamischen
Kontaktrand widerspiegelt. Hierfir wurden
Nichtstandard-Extrapolationsmethoden herge-
leitet, durch die sich die glatten wie die nicht-
glatten Fehleranteile separat schatzen lassen.’
Die auf diese Weise konstruierte adaptive Va-
riante des kontaktstabilisierten Newmarkver-
fahrens (Code ContacX) hat sich in praktischen
Anwendungen als sehr zuverlassig, robust und
effizient herausgestellt. Mit ihrer Hilfe steht
nun die Tur offen fir eine schnelle und genaue
Simulation des menschlichen Kniegelenkes im
Hinblick auf computergestiitzte Chirurgiepla-
nung. Darliber hinaus werden sich auf diese
Weise auch die Bewegungen anderer Gelenke
wie Hifte oder Schulter effizient simulieren
lassen.

? P. Deuflhard, R. Krause, S. Ertel: A contact-stabilized Newmark method for dynamical contact problems. Internat. J. Numer. Methods Engrg., 73(9):1274-1290, 2007.
? R. Kornhuber, R. Krause, O. Sander, P. Deuflhard and S. Ertel: A monotone multigrid solver for two body contact problems in biomechanics. Comput.

Vis. Sci., 4(1):9-20, 2001.

‘C. Klapproth: Adaptive numerical integration of dynamical contact problems. Dissertation, FU Berlin, 2011.

°C. Klapproth, P. Deuflhard, A. Schiela: A Perturbation Result for Dynamical Contact Problems. Numer. Math. Theor. Meth. Appl., 2(3):237-257, 2009.

® C. Klapproth, A. Schiela, P. Deuflhard: Consistency Results on Newmark Methods for Dynamical Contact Problems. Numer. Math., 116(1):65-94, 2010.
7 C. Klapproth, A. Schiela, P. Deuflhard: Adaptive Timestep Control for the Contact-Stabilized Newmark Method. Numer. Math., accepted for publication.
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NEUE MIATHEMATISCHE METHODEN ZUR
UNTERSUCHUNG DER CHEMISCHEN MULTIVALENZ

Bearbeitet von: Marcus Weber, Alexander Bujotzek, Ole Schiitt, Martina Klimm, Karsten Andrae, Peter Deuflhard

Kooperationen: Rainer Haag, Institut fiir Chemie und Biochemie — Organische Chemie, FU Berlin und

Oliver Seitz, Bioorganische Synthese, Institut fiir Chemie, HU Berlin

Forderung: SFB-765 , Multivalenz als chemisches Organisations- und Wirkprinzip: Neue Architekturen, Funktionen und Anwendungen”, Teilprojekt C2

Weitere Informationen unter: www.zib.de/jb2010/sfb-765-teilprojekt-c2.html, www.sfb765.de

Im Rahmen des SFB-765 wird seit Anfang 2008
das Phanomen der Multivalenz in chemischen
Systemen untersucht. Das ZIB liefert in einem
Teilprojekt mit Hilfe von mathematischen Er-
weiterungen der Konformationsdynamik einen
Beitrag zum thermodynamischen Verstandnis
der Multivalenz.

In der Natur spielt Multivalenz eine entschei-
dende Rolle bei der Selbstorganisation von
Materie sowie in biologischen Erkennungs-
und Signaltransduktionsprozessen. Ein pro-
minentes Beispiel fur Multivalenz im biolo-
gischen Kontext stellt die Infektionsstrategie
des Influenzavirus dar: Dieses bindet mit sei-
nen vielfach auf der Virusoberflache prasen-
tierten Hamaglutininmolekiilen an ebenfalls
vielfach prasentierte Sialinsaurereste auf der
Oberflache der Wirtszelle. Obwohl individuell
betrachtet Sialinsadurereste vergleichsweise
schwache chemische Interaktionspartner ab-
geben, erreicht das Virus durch Ausnutzung
des multivalenten Effekts eine Uberproportio-
nal hohe Bindungsaffinitat zur Zelloberflache.
Nachdem diese hochgradig multivalente che-
mische Interaktion fiir eine feste Verbindung
zur Wirtszelle gesorgt hat, kann das Virus mit
der Infektion beginnen.

Es liegt nahe, dass fiir viele chemische und
pharmazeutische Anwendungen eine Ausnut-
zung des multivalenten Effekts wiinschenswert
ware, um Bindungsaffinitaten zu erhéhen und
so chemische Gleichgewichte deutlich in Rich-
tung des Ligand-Rezeptor-Komplexes zu ver-
schieben. Thermodynamisch betrachtet spielt
hierbei die Entropie eine Schliisselrolle, wel-
che wie folgt in die Anderung der Freien En-
ergie bei der Bindung eingeht: AG = AH -TAS.

o I +20 — O

AS = 2ASyans + 2ASq

(b) @+%_—_~@

AS = ASyans + ASiot

0 IR — T

AS = ﬂstrans + &Srot + A~<--';cc-mf

Der unvermeidbare Entropieverlust bei der
Bindung von Ligand und Rezeptor lasst sich
deutlich reduzieren (und damit die Bindungs-
affinitat erhéhen), wenn die individuellen Bin-
destellen durch einen molekularen Spacer (dt.
Abstandhalter) miteinander gekoppelt werden.
Genau an dieser Stelle kommt der Multivalenz-
effekt zum Tragen.

Bei der Verbrickung der Bindestellen lber ei-
nen starren Spacer ist die maximale Reduzie-
rung des Entropieverlusts bei der Bindung von
Ligand und Rezeptor mdglich. Flexible Spacer
hingegen bieten mehr Spielraum bei der Bin-
dung an den Rezeptor, bringen jedoch eigene
Konformationsentropie in das System ein.

<« Ein vereinfachtes, biva-
lentes Beispiel. Reduzie-
rung des Entropieverlusts
gegenliber dem mono-
valenten Fall (a), durch
Einsatz starrer (b) und
flexibler Spacer (c).
Der starre Spacer (b) hat
keinen eigenen Entropie-
beitrag, erfordert jedoch
hochste Passgenauigkeit,
damit eine Bindung
tiberhaupt moglich ist.
Der flexible Spacer bietet
mehr Spielraum bei der
Bindung, bringt jedoch
deutlich mehr Entropie
in das System ein. Eine
gute LOsung lasst sich
durch Kombination starrer
und flexibler Elemente

erreichen.

<« Uber einen vollflexiblen
PEG-Spacer verbriickte
Liganden binden an einen

bivalenten Rezeptor.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Die gezielte Wechselwirkung von pharmazeutischen Wirkstoffen mit
korpereigenen Enzymen wird haufig mit dem Prinzip von Schliissel und Schloss verglichen. Der
Begriff der chemischen Multivalenz beschreibt das gleichzeitige Vorhandensein vieler Schliissel und
vieler Schldsser — ein Szenario, das in der Natur vielerorts anzutreffen ist. Durch eine geschickte Ver-
kettung der Schlussel ist es moglich, die Affinitat der Schliissel zu ihren Schldssern Gberproportional
stark zu erhohen: Dieses interessante Phanomen wird als Multivalenzeffekt bezeichnet. Das hier vor-
gestellte Projekt ist mit neuen mathematischen Methoden den Ursachen dieses Effekts auf der Spur.

Uber einen starren »
DNA-Spacer verbrickte
Liganden binden an einen
bivalenten Rezeptor. Ein
variables Einzelstrangseg-
ment in der Mitte kann
bei Bedarf fiir Flexibilitat

sorgen.

In unserer Arbeit steht vor allem die Bestim-
mung der Konformationsentropie im Fokus
der Untersuchungen. Eine Abschatzung der
Konformationsentropie setzt zunachst eine
hinreichende Kenntnis des im allgemeinen Fall
hochdimensionalen Konformationsraums der
zu untersuchenden Molekiile voraus. Die in der
Gruppe vorhandenen effizienten Samplingver-
fahren' aus der Konformationsdynamik wurden
weiterentwickelt und mit bewahrter Standard-
software aus dem Bereich der Molekiildynamik
gekoppelt. Dadurch besteht nun Zugriff auf
eine sehr effiziente Parallelisierung der Kraft-
feldauswertung (erganzend zur bereits beste-
henden Parallelisierung des Samplings durch
Partitionierung des Konformationsraums) und
erhohte Flexibilitat bei Auswahl von Kraftfeld
und Wassermodell. Die am ZIB entwickelte
Robuste Perron Cluster Analyse (PCCA+) zur
Bestimmung metastabiler Konformationen?
wurde ebenfalls erweitert, um in Zukunft die
Stufen multivalenter Bindungsvorgénge zu
identifizieren.

Zur Abschatzung von Unterschieden in der
Konformationsentropie wurde ein neues Mon-
te Carlo-Verfahren®** entwickelt und implemen-
tiert. Im Gegensatz zu herkdmmlichen Ver-
fahren zur Entropieschatzung handelt es sich
dabei um einen dichtebasierten Ansatz, der
auf harmonische Naherungen verzichtet und
dadurch an Genauigkeit gewinnt. Anhand der
Ergebnisse unserer Berechnungen gelang es,
verschiedene Leitlinien fiir das Design neuar-
tiger molekularer Spacer zu formulieren.®

Eine abgewandelte Version des Entropieschat-
zers floss in ein neuartiges Verfahren zur di-
rekten Abschatzung von Unterschieden der
Freien Energie ein.® Dieses kann im Kontext
der Konformationsdynamik dazu eingesetzt
werden, voneinander entkoppelte Teildichten
gegeneinander zu gewichten.

Des Weiteren wurden in Kooperation mit Oliver
Seitz von der Arbeitsgruppe Bioorganische
Synthese an der HU Berlin starre, sich selbst
organisierende Nukleinsdaurespacer modelliert
und simuliert. Diese verfligen im Gegensatz
zu vollflexiblen Spacern Uber definierte Para-
meter im Hinblick auf die Prasentation der in-
dividuellen Liganden. Flexibilitat kann durch
biegsame Einzelstrangsegmente eingebracht
werden. Dies wurde u.a. fur mittels PNA-
DNA-Hybrid-Spacer verbriickte Kohlehydratli-
ganden fiir ein bivalentes Lectin gezeigt.” Auch
DNA-Spacer mit Phosphopeptidliganden fiir
die Syk-Kinase (diese verfligt liber eine biva-
lente Tandem-SH2-Domaéane) und DNA-Spacer
mit SERM-Liganden fiur den bivalenten Estro-
genrezeptor wurden untersucht und die Ergeb-
nisse erfolgreich mit Laborwerten (Messung
von Bindungsaffinitaten tber Bestimmung von
ICso-Werten sowie Messung von Distanzen mit-
tels FRET) korreliert.

" M. Weber, S. Kube, L. Walter, P. Deuflhard: Stable computation of probability densities for metastable dynamical systems. SIAM J. Multisc. Mod. Sim., 6(2),
2007. ? P. Deuflhard, M. Weber: Robust Perron cluster analysis in conformation dynamics. Lin. Alg. App., 398c:161-184, 2005. * M. Weber, K. Andrae:

A simple method for the estimation of entropy differences. MATCH Comm. Math. Comp. Chem., 63(2):319-332, 2010. * M. Weber, A. Bujotzek, K. Andrae,

M. Weinhart, R. Haag: Computational entropy estimation of linear polyether modified surfaces and correlation with protein resistant properties of such sur-
faces. J. Mol. Sim., 2011 (akzeptiert). °A. Bujotzek, M. Shan, R. Haag, M. Weber: Towards a rational spacer design for bivalent inhibition of estrogen receptor.
J. Comput. Aided Mol. Des., 25(3):253-262, 2011. ® M. Klimm, A. Bujotzek, M. Weber: Direct reweighting strategies in conformation dynamics. MATCH Comm.
Math. Comp. Chem., 65(2):333-346, 2011. ' Ch. Scheibe, A. Bujotzek, J. Dernedde, M. Weber, O. Seitz: DNA-programmed spatial screening of carbohydrate-
lectin interactions. Chem. Sci., DOI: 10.1039/C0SC00565G, 2011.
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ENTWURF UND OPTIMIERUNG NANO-OPTISCHER
KOMPONENTEN IN DUNNSCHICHT-SOLARZELLEN

Bearbeitet von: Daniel Lockau, Sven Burger, Frank Schmidt

NUMERISCHE ANALYSIS UND MODELLIERUNG | 36

Kooperationen: Bernd Rech, Helmholtz-Zentrum Berlin, Berliner Kompetenzzentrum fiir Photovoltaik PVcomB,

Lin Zschiedrich, JCMwave GmbH, Harald Bloe3, Masdar PV
Forderung: BMU (seit 1. Dezember 2010)

Technologien zur regenerativen Energieer-
zeugung sind Schlisseltechnologien des 21.
Jahrhunderts. Dabei nimmt die Photovoltaik
eine herausragende Stellung ein: sie ist sehr
wartungsarm und erlaubt dadurch einen viel-
seitigen Einsatz. Zentral fiir den Erfolg der Pho-
tovoltaik auf dem Energiemarkt sind geringe
Kosten und ein hohes erreichbares Produkti-
onsvolumen. Deshalb konzentriert sich die der-
zeitige photovoltaische Forschung auf die Ent-
wicklung kostenglinstiger Produktionsprozesse
mit hohen Durchsatzraten.

Ein vielversprechendes Zukunftskonzept sind
sogenannte Diinnschicht-Solarzellen, die nur
wenige Mikrometer dick sind. lhre Fertigung
verbraucht weniger Material und Energie als
die klassischer Solarzellen auf Wafer-Basis.
Effiziente Diinnschichtzellen mit Wirkungs-
graden bis 16% werden heute kostenglnstig
auf der Basis von Cadmium-Tellur hergestellt.
Aufgrund des geringen Vorkommens von Tel-
lur in der Erdkruste stellt diese Technologie al-
lerdings keine langfristige Losung dar. Andere
Materialsysteme im Diinnschichtbereich kon-
nen ihr Potenzial noch nicht ausschopfen. Der
Grund ist oft eine unzureichende Absorption
des eingestrahlten Lichtes im kleinen Materi-
alvolumen der Diinnschichtsolarzelle. Die Ab-
sorption legt jedoch als Primarprozess der pho-
tovoltaischen Energiewandlung den maximal
erreichbaren Wirkungsgrad fest. Im Bereich
der Dinnschicht-Technologien spielt deshalb
insbesondere fir schwach absorbierende Ma-
terialien wie Silizium eine Optimierung der op-
tischen Eigenschaften der Zellen durch Einbrin-
gen von absorptionsverstarkenden optischen
Elementen eine zentrale Rolle. Hierzu ist ein
vertieftes theoretisches Verstandnis der Optik
in den Solarzellen und ein darauf aufbauendes
Design unerlasslich.

Fir die Verbesserung der Absorption werden
verschiedene Technologien diskutiert:

* Streuung an rauen Oberflachen

* Periodisch strukturierte Grenzflachen

* Plasmonische Resonanzen durch
Nanopartikel

Am ZIB wurde in den letzten Jahren auf der
Basis des von uns entwickelten Losers JCM-
solve (JCM-James Clerk Maxwell) eine detail-
lierte Untersuchung zu allen drei Technologien
durchgefiihrt, wobei der Schwerpunkt auf der
systematischen Untersuchung der Optik statis-
tisch rauer Grenzflachen lag." Motiviert wurden
diese Untersuchungen durch die hohe Effizienz
rauer streuender Flachen im Gililtigkeitsbe-
reich der statistischen geometrischen Optik,
wie sie von Eli Yablonovitch? gezeigt wurde.
Im Bereich der Diinnschicht-Technologien ver-
lieren die dort verwendeten Naherungen der
geometrischen Optik jedoch ihre Giultigkeit.
Hier setzen wir unsere rigorosen Verfahren flir
komplexe 3D-Geometrien ein. Als Grundlage
zur statistischen Charakterisierung rauer Ober-
flachen wird dabei die Autokorrelationsfunkti-
on der Oberflachen verwendet. Da technische
Verfahren oft Oberflachen mit Charakteristika
produzieren, die nicht in statistischen GrofRen
wiedergegeben werden, muss fiir gegebene
Geometrien auch direkt auf Messdaten ge-
arbeitet werden konnen. Fiir die Simulation
muss immer ein Ausschnitt der Zelle gewahlt
werden, der grof3 genug ist, um die typischen
statistischen Charakteristika wiederzugeben
und klein genug, um noch effizient berechnet
werden zu kénnen. An den kiinstlichen Ran-
dern muss eine physikalisch richtige Randbe-
dingung angegeben werden. Vorstudien in 2D
haben ergeben, dass besonders fir kleinere
GebietsgrofBen periodische Rander geeignet
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DAS PROJEKT IN KURZE: Diinnschicht-Solarzellen lassen sich kostengiinstig und
ressourcenschonend in grol3en Mengen herstellen. Im Vergleich zu klassischen Solarzellen
aus Wafern ist ihr Wirkungsgrad jedoch gering. Wir simulieren die optischen Eigenschaften
von Diinnschichtzellen und suchen mit Kooperationspartnern nach robusten Varianten mit
hoherem Wirkungsgrad. Hierzu ist die Berechnung von zahlreichen Entwiirfen in realen
3D-Geometrien notwendig, bei denen das ZIB international fihrend ist.

' D. Lockau et al.: Proc. SPIE Photonics West 2011, Artikel 7933-21, (erscheint 2011)
2 E. Yablonovitch: ,Statistical Ray Optics”, J. Opt. Soc. Am., Vol. 72, Nr. 7, S. 899, 1982

Innere raue Flachen erho- P
hen den Wirkungsgrad von
Diinnschicht-Solarzellen.
Das Licht wird zusatzlich
horizontal reflektiert und
legt dadurch langere Wege
in der aktiven Schicht zu-
riick. Das fuihrt insbesonde-
re im langwelligen Bereich
zu einer deutlich hoheren
Generation von Ladungs-
tragern (rote Linie).

Finite Elemente Gitter und »
SEM-Aufnahmen einer im
Nano-Imprint-Verfahren
hergestellten periodischen
Struktur

14 einfallendes Licht

~+= raue Grenzflichen

Generationsrate

500 600 700 800 900
Wellenlange / nm

sind. Um gemittelte Messgrof3en abzuleiten,
wurde die Simulation als Monte-Carlo-Ver-
fahren implementiert. Bei ausreichenden Ge-
bietsgroRen in 3D konvergiert das Verfahren
schon bei Mittelung tiber nur wenige Geome-
trie-Reprasentationen gut. Fiir eine realistische
Simulation der Zellen wurde das Glassubstrat,
durch das die Solarzelle beleuchtet wird, so-
wie eventuell darauf deponierte Antirefle-
xionsschichten als Transfer-Matrix-Problem
inkoharent im Sinne einer Gebietszerlegungs-
methode an den Finite-Elemente-LOser gekop-
pelt. In einem gemeinsamen Projekt mit dem

Helmholtz-Zentrum Berlin (HZB), dem Berliner
Kompetenzzentrum fiir Photovoltaik PVcomB
und dem Industriepartner Masdar PV wird an-
gestrebt, den Wirkungsgrad von mikrokristal-
linen Dinnschicht-Silizium-Solarzellen durch
Optimierung von rauen Grenzflachen mit den
beschriebenen Methoden von derzeit weniger
als 10% auf 14% anzuheben. Im gleichen Pro-
jekt wird auch an der Unterstutzung von mess-
technischen Charakterisierungsverfahren fir
spezifische Zelltypen mit rauen Grenzflachen
durch schnelle Léser auf Grundlage eines am
ZIB entwickelten Reduzierte-Basis-Verfahrens
gearbeitet.

Auch im dritten obengenannten Bereich, der
Plasmonik, wurden grundlegende Fortschritte
erzielt. Im Bereich diinner Schichten kénnen
sich periodische Streuer durch Ausnutzung
spezifischer optischer Resonanzen den rau-
en Oberflachen als liberlegen zeigen. Hierbei
sind in einem weiten Anwendungsbereich
dielektrische Streuer interessant, deren in-
trinsische Absorptionsverluste klein sind. Das
ZIB arbeitet in einer Kooperation mit dem HZB
und der Firma Schott an durch Nano-Imprint
hergestellten dielektrischen Strukturen zur Ab-
sorptionsverbesserung im Bereich der Dinn-
schicht-Silizium-Photovoltaik. Fir sehr diinne
Solarzellen werden auch metallische Streuer,
die durch Plasmonenresonanzen eine sehr
starke Lichtstreuung in hohe Winkel gegenu-
ber der Einfallsrichtung zeigen, als wirkungs-
volle optische Bausteine in Betracht gezogen.
Erste Resultate wurden in ,Efficient simulation
of plasmonic structures for solar cells”® be-
schrieben. Auf diesem Gebiet ist eine Zusam-
menarbeit mit dem HZB liber die Optimierung
von selbstassemblierten plasmonischen Struk-
turen fir den Einsatz in diinnen CuGaSe2-So-
larzellen geplant.

® D. Lockau et al.: ,Efficient simulation of plasmonic structures for solar cells”, OWTNM 2009




KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

NUMERISCHE ANALYSIS UND MODELLIERUNG | 38

EFFIZIENTE ALGORITHMEN FUR DIE SYSTEMBIOLOGIE

Bearbeitet von: Susanna Roblitz, Peter Deuflhard, Thomas Dierkes, Moritz Wade, Claudia Stotzel

Kooperation: Pharmazeutische Industrie
Drittmittel: Pharmazeutische Industrie
Weitere Informationen unter: www.zib.de/de/numerik/csb.html

Systembiologische Forschungsansatze, bei de-
nen sich experimentelle Datenerhebung und
mathematische Modellierung am Computer
abwechseln, haben in den letzten Jahren in der
Biologie an Bedeutung gewonnen. Leider wer-
den die damit verbundenen mathematischen
Schwierigkeiten sehr haufig unterschatzt. Das
zeigt sich insbesondere in vorhandenen Soft-
warepaketen, die oft auf ineffizienten oder ma-
thematisch veralteten Algorithmen basieren.
Diese Situation war die Motivation fiir die Ent-
wicklung des ZIB-eigenen Programmpaketes
BioPARKIN' zur Simulation und Parameteriden-

tifizierung systembiologischer Modelle. Bei der
Umsetzung dieses Projekts in der Arbeitsgrup-
pe Mathematische Systembiologie sind folgen-
de Punkte besonders beachtet worden:

» Entwicklung einer intuitiven grafischen
Oberflache als Benutzerschnittstelle

* Verwendung effizienter numerischer
Methoden

* Robuste und verlassliche Parameter-
identifizierung

TECHNISCHE UMSETZUNG

Die Beschreibung des mathematischen Mo-
dells erfolgt in Form einer sogenannten Aus-
zeichnungssprache (engl.: markup language),
die in der Systembiologie mittlerweile als
Standard etabliert ist.? Damit ist ein problem-
loser Austausch mit anderen systembiolo-
gischen Softwarepaketen gewahrleistet, so
dass vorhandene Modelle einfach weiterver-
wendet werden konnen und die Vergleichbar-
keit der Ergebnisse sichergestellt ist. Die zur Si-
mulation notwendigen Differentialgleichungen
erzeugt das System automatisch aus dem im
Modell beschriebenen Reaktionsnetzwerk.

Als Entwicklungsplattformen wurden die Pro-
grammiersprache C++ fiur die hardwarenahe
Umsetzung der numerischen Algorithmen und
die Skriptsprache Python zur Erstellung einer
moglichst einfach zu portierenden grafischen
Benutzeroberflache ausgewahlt. Python nutzt
die ausgereifte grafische QT-Bibliothek, deren
Entwicklung von der Firma Nokia in Finnland
vorangetrieben wird.

MATHEMATISCHE GRUNDLAGEN

Um Parameterwerte so zu bestimmen, dass die
Simulationsergebnisse zu gegebenen Mess-
daten passen, muss ein nichtlineares Aus-
gleichsproblem geldst werden. Dazu verwendet
BioPARKIN eine globale, fehlerbasierte Gaul3-
Newton-Methode?, bei der in jedem Schritt ein
lineares Ausgleichsproblem durch eine speziell
angepasste QR-Zerlegung geldst wird.

Diese Art der Zerlegung ermoglicht die au-
RBerst effiziente Konditionsabschatzung der Teil-
probleme durch Subkonditionsberechnung.
Zusatzlich kann bei Verwendung dieser Zerle-
gung insbesondere der rangdefekte Fall, wie
er in der Systembiologie oft zu erwarten ist,
sehr robust und effizient behandelt werden.
Somit lassen sich gerade unterbestimmte,
schlechtgestellte inverse Probleme mit
BioPARKIN stabil 160sen. Das in der Systembio-
logie haufig verwendete Simulated Annealing
ist dagegen fur solche Probleme prinzipiell un-
geeignet.

Die beschriebenen Algorithmen wurden bereits
in den 80er Jahren erfolgreich in der physika-
lischen Chemie eingesetzt.® In der Systembio-
logie sind sie bisher weitestgehend unbekannt,
nicht zuletzt aufgrund ihrer fehlenden Einbet-
tung in moderne Software. So werden leider
viele Fehler wiederholt, die in der physika-

Software BioPARKIN als
effizientes Werkzeug in der
Systembiologie

Ziel: Erstellung eines
flexiblen und umfassenden
Programmpakets zur
Parameterschatzung in
Differentialgleichungs-
systemen fiir biologische
Netzwerke

' BioPARKIN: Biology-related Parameter Identification in Large Kinetic Networks
> M. Hucka et al.: The Systems Biology Markup Language (SBML): A medium for representation and exchange of biochemical network models, 2003,

www.sbml.org

® P, Deuflhard: Newton Methods for Nonlinear Problems, Springer 2004

* zur Zeit Verwendung von LIMEX: Linear IMplicit Euler with EXtrapolation, www.zib.de/en/numerik/software/codelib/ivpode.html

® P. Deuflhard, U. Nowak: Efficient numerical simulation and identification of large chemical reaction systems, Ber. Bunsenges. Phys. Chem 90 (1986) 940-946
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DAS PROJEKT IN KURZE: Bei der Behandlung systembiologischer Fragestellungen spielen
Modellierung, Parameteridentifizierung und Simulation eine wichtige Rolle. In den letzten

Jahren haben sich einige Softwarepakete im universitaren Gebrauch etabliert, darunter sowohl
frei verfugbare als auch kommerzielle. Viele dieser Programme basieren jedoch auf ineffzienten
und mathematisch veralteten Algorithmen. Mit der am ZIB neu entwickelten Software BioPARKIN
wollen wir dieser Situation entgegentreten.

Grafische Oberflache von »
BioPARKIN zur Durchfiih-
rung von Simulationen,
Parameteridentifizierung,
Sensitivitatsanalyse etc.
(Windows 7)

lischen Chemie bereits vor mehr als 20 Jahren
Uberwunden worden sind.

der Differentialgleichungssysteme durch andere
Integratoren* berechnen zu lassen, die auf steife
und/oder retardierte Systeme spezialisiert sind.
Eine weitere Besonderheit von BioPARKIN ist
die Moglichkeit, das Integrationsintervall in
Teilabschnitte aufzuteilen. Durch diesen An-
satz konnen Unterbrechungspunkte eingefiihrt
werden, um gewisse Ereignisse wie z.B. die
Zugabe von Substanzen so zeitgenau wie mog-
lich zu erfassen und zu berlcksichtigen. Dies
ist in anderen Softwarepaketen oft nur sehr un-
genau zu modellieren.

ANWENDUNGEN

Die Problemstellungen, die mit BioPARKIN in-
nerhalb der Arbeitsgruppe bearbeitet werden,
sind vielfaltig. Dazu gehoren z.B.

« die Simulation des weiblichen Zyklus ein-
schlieBlich externer Manipulationen,

 die Untersuchung von intra-individuellen
Schwankungen in der Follikelentwicklung

DESIGN-PRINZIPIEN BEI DER
PROGRAMMIERUNG

Die Verwendung von objekt-orientierten Pro-
grammiersprachen (C++ und Python) zur Ver-
wirklichung dieses Softwareprojekts ermoglicht
die Programmierung mittels etablierter Soft-
ware-Design-Prinzipien, den sogenannten Ent-
wurfsmustern (engl.: design patterns). Dadurch
ist es gelungen, die einzelnen Bibliotheksteile
von BioPARKIN nur lose zu koppeln, um sie ggf.
mit wenig Miihe und Aufwand erweitern zu kon-
nen, oder sogar gegen andere Teile auszutau-

bei Milchkiihen,®
« die Identifizierung von Parametern in Reak-
tionsnetzwerken zur Antikérperbestimmung,
» die Modellierung von Flitterungsversuchen
bei Tieren.’

Durch den Einsatz von Python und Qt ist
BioPARKIN sowohl unter Windows als auch
unter Linux und Mac OS X lauffahig. Ein Ein-
satz in unterschiedlichen, akademisch oder
kommerziell gepragten Umgebungen ist daher
problemlos moglich.

schen. So ist es durchaus denkbar, die Losung
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® H.M.T. Boer, C. Stétzel, S. Réblitz, P. Deuflhard, R.F. Veerkamp, H. Woelders: A simple mathematical model of the bovine estrous cycle: follicle development
and endocrine interactions, ZIB report 10-06 (accepted for publication in J. Theoret. Biol., 2011)
M. Berg, J. Ritter, S. Roblitz: A mathematical model for the Zinc response of young pigs, ZIB-Report 11-05 (in preparation)
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PROJEKTE DER ABTEILUNG NUMERISCHE ANALYSIS UND MODELLIERUNG

Alle Projekte im Netz ausfiihrlich unter: www.zib.de/Numerik/projects

CHROMATOGRAPHIE

VON HBCD-STEREOISOMEREN
Bearbeitet von: V. Durmaz, M. Weber
Kooperation: R. Becker (BAM)
Férderung: BAM

Inhalt: Die Reihenfolge der eluierenden
Chemikalien soll mit Hilfe von computer-
gestltzten Methoden vorhergesagt wer-
den. Schwerpunkt der Berechnungen ist
die Bestimmung der Bindungsaffinitat
von Hexabromocyclododekan (HBCD)
Stereoisomeren.

OSTROGENITAT ANTHROPOGENER
SUBSTANZEN IN DER UMWELT
Bearbeitet von: V. Durmaz, M. Weber
Kooperation: C. Piechotta (BAM)
Férderung: BAM

Inhalt: Zahlreiche vom Menschen geschaf-
fene Substanzen sind imstande, in den
Stoffwechsel lebender Organismen einzu-
greifen. Es wird eine Reihe von kiinstlichen
und natiirlichen Substanzen auf ihre Affini-
tit zum Ostrogenrezeptor untersucht. Als
Vergleich dienen experimentelle Resultate
aus der Spektroskopie und von Zell-Assays.

NANO-TRANSPORTER

Bearbeitet von: A. Sedighi, M. Weber
Kooperation: M. Schéafer-Korting,

R. Haag (FU)

Forderung: Dahlem Research School

Inhalt: Nanotransporter dienen der Steige-
rung der Medikamentenwirksamkeit sowie
der Verringerung von Nebenwirkungen.
Spezielle Feststoff-Lipidtrager in Form neu-
artiger Kern-Mehrschalen Nanotransporter
(CMS-NT) werden untersucht. Im Fokus ste-
hen dabei deren entropische Eigenschaften.

DIE SCHWACHE KOPPLUNGSMETHODE
Bearbeitet von: K. Fackeldey

Kooperation: D. Krause, R. Krause

(USI Lugano, Schweiz)

Inhalt: Hier wird eine Briicke zwischen ato-
mistischen Prozessen und kontinuierlichen
Modellen fir kristalline Festkorper geschla-
gen. Grundlage ist ein funktionenraum-
basiertes Kopplungskonzept zwischen der
atomaren Ebene (Molekiildynamik) und der
kontinuumsmechanischen Skala (FEM).

MATHEMATISCHE GRUNDLAGEN
BIOMOLEKULARER FLEXIBILITAT
Bearbeitet von: K. Fackeldey, A. Bujotzek,
M. Weber, P. Deuflhard

Kooperation: F. Noé, C. Schiitte (FU)
Foérderung: MATHEON, Projekt A19
Inhalt: Ziel ist die Simulation und Analyse
von Wirkstoffmolekilen in einem thermo-
dynamischen Umfeld. Dabei werden
mathematische Methoden weiterentwi-
ckelt, die eine effiziente Auswertung des
hochdimensionalen Konfigurationsraumes
ermadglichen und somit die Entwicklung
neuer Arzneistoffe erlauben.

WIRKSTOFFENTWURF

Bearbeitet von: O. Scharkoi, |. Merkulow,
V. Durmaz, M. Weber

Kooperation: C. Stein (Charité),

H. Boérner (HU)

Inhalt: Es werden sowohl Methoden fiir den
Wirkstoffentwurf als auch Anwendungen
in der Medizin bearbeitet: Entwicklung
von Schmerzmitteln mit eingeschranktem
Wirkungsbereich sowie das Design von
peptidischen Transportmolekiilen.

METABOLISIERUNG VON
HBCD-ISOMEREN DURCH CYTOCHROME
Bearbeitet von: O. Scharkoi, M. Weber
Kooperation: R. Becker (BAM)

Férderung: BAM

Inhalt: In diesem Projekt wird die Hydro-
xylierung von Flammschutzmitteln im
Cytochrom P450 wahrend des Phase-
I-Metabolismus untersucht. Dabei soll
geklart werden, welche Cytochrome an der
Metabolisierung beteiligt sind, welche Me-
tabolite entstehen und wie diese chemisch
analytisch getrennt werden kénnen.

MODELLIERUNG UND SIMULATION DES
WEIBLICHEN HORMONZYKLUS
Bearbeitet von: C. Stotzel, S. Roblitz,

P. Deuflhard

Kooperation: Pharmazeutische Industrie
Férderung: Pharmazeutische Industrie
Inhalt: Ziel ist die Erstellung eines mathe-
matischen Modells zur qualitativen und
quantitativen Beschreibung von Krank-
heitsbildern und externer Manipulationen
des Zyklus (Medikamentengabe). Die Gabe
von GnRH-Agonisten und -Antagonisten
wurde mit Daten der Kooperationspartner
simuliert.

HORMONZYKLUS DER MILCHKUH
Bearbeitet von: C. Stotzel, S. Roblitz
Kooperationen: M. Boer, H. Woelders

(U Wageningen), W. Heuwieser, J. Pldnzke
(FU)

Inhalt: Es wurde ein Differentialgleichungs-
modell zur Simulation des Zyklus von
Milchkiihen entwickelt. Die Parameteriden-
tifizierung erfolgte mit am ZIB entwickelten
Algorithmen. Ziel ist die Untersuchung der
Ursachen abnehmender Fertilitat sowie die
Simulation externer Effekte (Medikamente,
Fltterung, Stress).

EFFIZIENTE ALGORITHMEN

IN DER SYSTEMBIOLOGIE

Bearbeitet von: T. Dierkes, M. Wade,

C. Stotzel, S. Roblitz, P. Deuflhard
Kooperation: Pharma-Industrie

Inhalt: Modellierung, Parameteridentifizie-
rung und Simulation sind wesentliche
Schritte der Behandlung systembio-
logischer Fragestellungen. Viele der
akademisch etablierten Softwarepakete
nutzen ineffiziente Algorithmen. Mit der
hier entwickelten Software etablieren wir
effiziente numerische Methoden in der
Systembiologie.

GITTERFREIE METHODEN FUR DIE
CHEMISCHE MASTERGLEICHUNG
Bearbeitet von: S. Réblitz, P. Deuflhard
Foérderung: MATHEON, Projekt A18
Kooperation: J. Garcke (TU Berlin),

T. Jahnke (TH Karlsruhe), M. Wulkow

(CiT GmbH)

Inhalt: Die chemische Mastergleichung
beschreibt Reaktionssysteme, bei denen
stochastische Einfliisse beriicksichtigt wer-
den mussen. Es handelt sich um diskrete
partielle Differentialgleichungen. Ziel ist
die Erweiterung des diskreten Galerkin-
Verfahrens auf gitterfreie Ansatzfunktionen
fir hochdimensionale Probleme.

PRASELEKTION

VON ANTIKORPERKLONEN

Bearbeitet von: M. Berg, U. Nowak,

S. Roblitz

Kooperation: aokin AG

Inhalt: Ziel ist die Entwicklung eines
Verfahrens zur Bestimmung der Bindungs-
eigenschaften von Antikorpern mittels
kinetischer Fluoreszenz-Polarisation. Zur
Reduktion von Messaufwand und Stoffbe-
darf bei der Kalibrierung der Messgerate
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wurde ein kinetisches Reaktionsmodell
erstellt und simuliert. Unbekannte Para-
meter wurden durch Abgleich des Modells
mit den Messwerten soweit wie moglich
identifiziert.

DEFEKTREKONSTRUKTION

IN DER THERMOGRAPHIE

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

Kooperation: C. Maierhofer (BAM)
Férderung: BAM

Inhalt: Thermographie wird zur Erkennung
von Fehlstellen verwendet. Wir entwickeln
neuartige numerische Methoden zur
schnellen Bestimmung von Tiefe und Form
von Fehlstellen.

ATLASBASIERTE SEGMENTIERUNG
Bearbeitet von: A. Glinther, M. Weiser
Kooperation: S. Zachow (ZIB)

Férderung: MATHEON, Projekt F2

Inhalt: Fur statistische Formatlanten ist die
Herstellung einer Korrespondenz verschie-
dener Formen erforderlich. Dafiir werden
adaptive numerische Optimierungsverfah-
ren entwickelt.

CHIRURGIEPLANUNG

Bearbeitet von: C. Klapproth, A. Schiela,

M. Weiser, P. Deuflhard

Kooperation: R. Kornhuber (FU Berlin),

S. Zachow (ZIB)

Férderung: MATHEON, Projekt A17

Inhalt: Die computergestiitzte Planung or-
thopéadischer Operationen erfordert die Si-
mulation der Biomechanik. Fiir dynamische
Kontaktprobleme im Kniegelenk wurde eine
adaptive Steuerung des kontaktstabilisier-
ten Newmark-Verfahrens entwickelt. Zudem
wurden Verfahren zur Formoptimierung
von Knochenimplantaten implementiert.

TRAJEKTORIENKOMPRESSION

Bearbeitet von: S. Gotschel, M. Weiser
Kooperation: K. Polthier (FU Berlin)
Férderung: MATHEON, Projekt F9

Inhalt: Die adjungierte Berechnung von
Gradienten fiir zeitabhangige Optimie-
rungsprobleme erfordert die Speicherung
gro3er Zustandstrajektorien. Wir untersu-
chen verlustbehaftete Kompressionsverfah-
ren auf Basis hierarchischer Interpolation in
adaptiven FE-Gittern.

REGIONALE HYPERTHERMIE

Bearbeitet von: M. Weiser, A. Schiela,

P. Deuflhard, M. Ranneberg

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

Forderung: MATHEON, Projekt A1,

DFG EP WU 235/3-1

Inhalt: Die Therapieplanung fiihrt auf zu-
standsbeschrankte nichtkonvexe Optimie-
rungsprobleme. Daflir wurden adaptive
IP-Methoden implementiert. Es wurden
echtzeitfahige Verfahren zur Identifikation
von Antennenprofilen entwickelt, die eine
Online-Optimierung mit MR-Daten ermog-
lichen.

MEHRKORPER-ALGORITHMEN FUR DAS
MUSKULOSKELETALE SYSTEM
Bearbeitet von: R. Ehrig

Kooperation: G. Duda (Charité)
Foérderung: SFB 760, Projekt C5

Inhalt: Die Leistungsfahigkeit der ent-
wickelten Algorithmen zur Ermittlung der
skelettalen Kinematik aus optischen oder
fluoroskopischen Markerdaten wurde in
praxisorientierten Studien belegt. Das
patentierte Verfahren wurde vom Markt-
fihrer von Ganganalysesystemen, Vicon,
erworben.

ELEKTRISCHE HERZERREGUNG
Bearbeitet von: M. Weiser, B. Erdmann,

P. Deuflhard

Kooperation: L. Pavarino (U Milano),

G. Seemann (KIT)

Inhalt: Die Simulation der Herzerregung ist
aufgrund stark unterschiedlicher Zeit- und
Ortsskalen schwierig. Wir entwickeln struk-
turausnutzende Verfahren zur Reduktion
des Rechenaufwands bei gleichzeitiger
Kontrolle des Diskretisierungsfehlers.

MULTI-DIMENSIONALE MODELLIERUNG
UND SIMULATION VON VCSELn
Bearbeitet von: M. Rozova, F. Schmidt
Kooperation: Th. Koprucki, A. Mielke,

U. Bandelow (WIAS)

Forderung: SFB 787, Projekt B4

Inhalt: Es werden semiklassische Model-
le fir 3D VCSEL-Strukturen entwickelt,
analysiert und implementiert. Das umfasst
die Entwicklung einer Modellhierarchie fiir
die selbstkonsistente Beschreibung von
Ladungstransport, Temperaturverteilung
und optischen Feldern und eine adaquate
Umsetzung in numerische Algorithmen.
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OPTISCHE DYNAMIK IN
HYBRID-NANOSTRUKTUREN

Bearbeitet von: K. Hiremath, F. Schmidt
Kooperation: A. Knorr, M. Richter (TU)
Férderung: SPP 1391

Inhalt: Wir untersuchen den Femtose-
kunden-Transfer auf Nanometerskalen in
Metallen und Halbleitern und die interne
Dynamik von zusammengesetzten Elemen-
taranregungen. Dazu wird eine Hierarchie
von Modellen fiir die Materialgleichungen
aufgestellt und numerisch umgesetzt.

Flr die zeitabhangige Rechnung wird ein
Discontinuous-Galerkin-Verfahren imple-
mentiert.

DESIGN NANO-PHOTONISCHER
BAUELEMENTE UND MATERIALIEN
Bearbeitet von: T. Pollok, B. Kettner,

M. Blome, F. Schmidt

Kooperation: M. Wegener, H. Kalt

(CFN Karlsruhe), JCMwave GmbH
Férderung: MATHEON, Projekt D23

Inhalt: Wir untersuchen Nano-Resonatoren
als Grundbausteine zuklnftiger quanten-
optischer Informationsverarbeitungssys-
teme und Kernbestandteile neuer Bio-Sen-
soren. Dazu wird ein adaptives FE-Paket
zur Lésung der Maxwell-Gleichungen
entwickelt, das Streuung in heterogenen
unbeschrankten Raumen berechnen kann.

DESIGN VON
DUNNSCHICHTSOLARZELLEN

Bearbeitet von: D. Lockau, F. Schmidt
Kooperation: Masdar PV, PVcomB

Inhalt: Ziel ist die Effizienzsteigerung von
Diinnschichtsolarzellen durch Verbesse-
rung der Lichtstreuung an rauen Ober-
flachen und Verwendung funktionaler
Strukturen. Hierbei wird die FE-Simulation
mit stochastischen Verfahren verbunden.

ECHTZEITSIMULATION

NANOOPTISCHER 3D-STRUKTUREN
Bearbeitet von: S. Burger, F. Schmidt
Kooperation: JCMwave GmbH

Forderung: Investitionsbank Berlin

Inhalt: Wir entwickeln die Reduzierte-Basis-
Methode fiir schnelle online Losungen
elektromagnetischer Feldprobleme. Der
Fokus liegt dabei auf industriellen Echtzeit-
anwendungen wie inverse Scatterometrie
und Optimierung funktioneller Nanostruk-
turen.
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VISUALISIERUNG UND DATENANALYSE

Leitung: Hans-Christian Hege
Weitere Informationen unter: www.zib.de/visual

MISSION

Bei der Analyse von Daten aus Computersi-
mulationen und Messungen spielt die Visuali-
sierung eine Schllsselrolle. Dabei stellen sich
folgende Fragen: Wie lassen sich komplexe Da-
ten verbildlichen? Was ist das Wesentliche in
den Daten und wie findet man es maschinell?
Wie lasst sich die Information grafisch darstel-
len, so dass der Mensch das fiir die jeweilige
Anwendung Wesentliche schnell erkennt? Wie
lassen sich menschliche Kognition und ma-
schinelle Analyse geschickt verbinden?

Auf diese Fragen versucht die Abteilung Visu-
alisierung und Datenanalyse Antworten zu ge-
ben. Zum Einsatz kommen Methoden der Bild-,
Geometrie- und Datenanalyse, der Bild- und
Geometrie-Verarbeitung, der Computergrafik
und der Mensch-Computer-Interaktion. Ziel
unserer methodischen und algorithmischen
Entwicklungen sind praktische Losungen, die
reale Probleme l6sen. Fast alle Forschungs-
projekte sind daher in einen konkreten Anwen-
dungskontext gebettet.

STRUKTUR

Die Abteilung gliedert sich derzeit in vier

Arbeitsgruppen:

* Visualisierungsalgorithmen
(Ltg. Hans-Christian Hege)

* Visualisierungssysteme
(Ltg. Dr. Steffen Prohaska)

* Vergleichende Visualisierung
(Ltg. Dr. Ingrid Hotz)

* Medizinische Planung
(Ltg. Dr. Stefan Zachow)

SPIN-OFFS

Aus der Abteilung entstanden bisher fiinf Aus-
griindungen, die jingste (,,1000shapes GmbH")
im Jahr 2010.

AUSZEICHNUNGEN

Christoph Petz, Hans-Christian Hege und ex-
terne Kooperationspartner' erhielten den Visu-
alization Award (First Prize) des Wettbewerbs
»Gallery of Fluid Motion”, der jahrlich von der
American Physical Society ausgerichtet wird.
Heiko Seim, Dagmar Kainmiiller, Hans Lame-
cker, Matthias Bindernagel, Jana Malinowski
und Stefan Zachow errangen den 2. Preis bei
der MICCAI 2010 Grand Challenge , Segmen-
tation of Knee Images”. Dagmar Kainmdiller
erhielt dariber hinaus den Karl-Heinz-Hohne-
Award (3. Platz), der jahrlich von der Fachgrup-
pe ,Visual Computing in der Medizin” der Ge-
sellschaft flr Informatik verliehen wird.

VISUALISIERUNGSALGORITHMEN

Ziel der Arbeitsgruppe ist es, innovative Algo-
rithmen der visuell gestlitzten Datenanalyse
fur existierende und neue Anwendungsfelder
zu entwickeln. Das im Vorjahr gestartete For-
schungsprojekt zur Visualisierung von Daten
mit statistischen Unsicherheiten erbrachte
grundlegende Resultate (s. Seite 46). Im aus-
laufenden SFB 557° und in Kooperation mit
Stromungsphysikern  (Noack, Institute P’3;
Paschereit, TU Berlin) wurden neue Verfahren
entwickelt, die aus Stromungsdaten koharente,
langlebige Strukturen herausfiltern und visua-
lisieren. In Kooperation mit Quantenchemi-
kern und Mathematikern wurden Verfahren zur
Analyse und Visualisierung von Effekten der
gekoppelten Kern- und Elektronenbewegung
entwickelt. Fir die Analyse des dynamischen
Verhaltens von (Bio-)Molekiilen wurden Algo-
rithmen zur interaktiven Darstellung zeitabhan-
giger Molekiiloberflachen implementiert. Fir
die Neurobiologie (Sakmann, Oberlander; MPI
Florida*) wurden Verfahren zur Rekonstruktion
und Visualisierung von neuronalen Netzen aus
3D-Mikroskopieaufnahmen entwickelt.

! Kilian Oberleithner, Moritz Sieber, Christian Navid Nayeri, Oliver Paschereit, Israel J. Wygnanski (TU Berlin) und Bernd R. Noack (Institute P’, siehe FuRBnote 3)

? SFB 557 - Beeinflussung komplexer turbulenter Scherstrémungen, www.sfb557.tu-berlin.de

® Gemeinsame Neugriindung von CNRS, Ecole Nationale Supérieure de Mécanique et d’Aérotechnique und Université de Poitiers

* Max Planck Florida Institute, www.maxplanckflorida.org
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VISUALISIERUNGSSYSTEME
Visualisierungsverfahren werden in die Soft-
waresysteme Amira (Koop. VIF) und Avizo
(Koop. VSG®) integriert. Kooperationspartner
des ZIB erhalten diese kostenfrei.” Amira und
Avizo wurden zur Analyse des Porenraums in
CT-Aufnahmen von Bodenproben, zur Analyse
von Rissen in CT-Aufnahmen von Beton und
zur Analyse von Bodenradar- und Ultraschall-
messungen von Betonbauteilen (Koop. BAM?)
weiterentwickelt. Weiterhin wurden automa-
tische und semi-automatische Verfahren zur
Rekonstruktion von Aktinfilamenten und Mi-
krotubuli aus Elektronentomogrammen (Koop.
Baumeister, MPI Biochemie® bzw. Koop. Hy-
man, MPI CBG™") entwickelt (s. Seite 48). Das Vi-
sualisierungssystem Biosphere3D" zur interak-
tiven Darstellung von Landschaften wurde um
eine Level-of-Detail-Darstellung fiir Pflanzen
erweitert. Im Rahmen des Berliner Skulpturen-
netzwerks wurden Arbeiten zur Zusammen-
filhrung und zum Rendering von Topographie,
rekonstruierten Architekturen, Skulpturen, und
archaobotanisch fundierten Vegetationsver-
teilungen geleistet, um das antike Pergamon
im raumlichen Umfeld darzustellen; weiter-
hin wurde begonnen, eine interaktive Darstel-
lungsplattform fiir die kommende Pergamon-
Ausstellung zu entwickeln.

VERGLEICHENDE VISUALISIERUNG

Um Daten in ihrer Gesamtheit zu verstehen ist
es wichtig, die Daten ,spielerisch” zu analy-
sieren; dazu sind spezifische Merkmale zu ex-
trahieren und grafisch darzustellen. In diesem
Kontext wurde ein Modul zur Exploration von
Tensorfeldern entwickelt (s. Seite 50). Das zen-
trale Prinzip ist die Darstellung der Daten aus
verschiedenen ,Perspektiven”: (i) raumliche,
(ii) statistische, (iii) topologische und (iv) -
fir ausgewahlte Daten — auch physikalische.
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Durch eine Verkniipfung dieser Darstellungen
wird eine interaktive Merkmalsdefinition unter-
stiitzt. Zum merkmalsbasierten Vergleich von
Vektorfeldern wurden topologische Verfahren
und Mustererkennungsmethoden weiterentwi-
ckelt.

MEDIZINISCHE PLANUNG

Ziel der Arbeitsgruppe ist es, klinische Anwen-
dungsfelder zu erschlieBen, in denen sich (s.
Seite 52) durch Methoden der computer- und
modellgestitzten Planung Therapieergebnisse
verbessern lassen. Durch Zusammenfiihrung
von Methoden der Wissenschaftlichen Visua-
lisierung und Datenanalyse, der Numerischen
Analysis und Modellierung sowie der Bild- und
Geometrieverarbeitung werden in Koopera-
tion mit Klinikern innovative LOosungsansatze
fur klinisch relevante Problemstellungen der
Therapie- und Operationsplanung entwickelt.
Methodische Schwerpunkte der Arbeitsgrup-
pe sind die geometrische 3D-Rekonstruktion
anatomischer Strukturen aus medizinischen
Bilddaten sowie die Analyse auftretender
Formvariationen. Ein anwendungsorientierter
Schwerpunkt (EU MXL?, SFB 760%) ist die The-
rapieplanung in der orthopadischen Chirugie
(s. Seite 52). Dartiber hinaus wird durch Analy-
se der Formvariation von anatomischen Struk-
turen das Implantatdesign verbessert. Weitere
Schwerpunkte sind die Kopf-, Hals-Nasen-Oh-
ren- und die Unfallchirurgie, wo Rekonstrukti-
onen von Fehlbildungen oder Unfallschaden
modellgestitzt geplant werden und eine Ab-
schatzung von aus operativen Eingriffen resul-
tierenden funktionellen und/oder asthetischen
Veranderungen erfolgt.

® Visage Imaging, www.amira.com ° VSG, Visualization Sciences Group, www.vsg3d.com ’ http://amira.zib.de
¥ Bundesanstalt fiir Materialforschung und -prifung, www.bam.de ? Max-Planck-Institut fir Biochemie, www.biochem.mpg.de

' Max-Planck-Institut fiir Molekulare Zellbiologie und Genetik, www.mpi-cbg.de

1

! www.biosphere3d.org

"2 EU-Projekt MXL — Enhanced patient safety by computational Modelling from clinically available X-rays to minimize the risk of
overload and instability for optimized function and joint Longevity - www.m-x-l.eu
3 SFB 760 — Biomechanik und Biologie der muskuloskeletalen Regeneration — von der Funktion zur gesteuerten Geweberegeneration —

http://jwi.charite.de/sfb_760
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VISUALISIERUNG VON STRUKTUREN
IN UNSCHARFEN DATEN

Bearbeitet von: Kai P6thkow, Britta Weber, Hans-Christian Hege

Forderung: Deutsche Forschungsgemeinschaft, Max-Planck-Institut fir Molekulare Zellbiologie und Genetik

Weitere Informationen unter: www.zib.de/jb2010/uncertaintyvis.html

HINTERGRUND

Eine grundlegende Eigenschaft von empirisch
gewonnenen, nicht-ganzzahligen Gréf3en ist,
dass der exakte Wert unbekannt ist. Den wah-
ren Wert kann man lediglich durch Intervalle
eingrenzen. Oder man kann zusatzlich eine
quantifizierte Unscharfe angeben. Fiir die In-
terpretation der Daten ist die Unscharfe eine
fundamental wichtige Information, zumal sie
im Verhaltnis zum vermuteten Wert beliebig
grofd sein kann.

In grafischen Darstellungen von Funktionen
wird die Unscharfe Ublicherweise durch Ein-
zeichnen von Standardabweichungen oder
Fehlerintervallen dargestellt. In Darstellungen
von Skalar-, Vektor- und Tensorfeldern hinge-
gen, die meistens abgeleitete topologische
oder geometrische Strukturen zeigen, werden
Unscharfen bisher vernachlassigt. Ziel dieses
Projektes ist es, die Unscharfe in solchen ab-
geleiteten Strukturen zu quantifizieren und
entsprechende Darstellungsmethoden zu ent-
wickeln.

Higk

Condition Number

g
H

Dazu reprasentieren wir die Felder als diskrete
Zufallsfelder und berechnen, wie sich die Un-
scharfen, modelliert als statistische Unsicher-
heit, auf die Strukturen fortpflanzen. Haufig ist
das Strukturextraktionsverfahren numerisch
schlecht konditioniert, wodurch sich die Ein-
gangsfehler mit groBen Faktoren multiplizieren.
Die statistische Betrachtungsweise hat zwei
Vorteile: Erstens werden numerische Probleme
umgangen, da keine exakten geometrische
Orte sondern raumliche Wahrscheinlichkeits-
verteilungen berechnet werden, und zweitens
kann dem Benutzer durch eine Visualisierung
der Unscharfe ein Gefiihl fiir die Verlasslichkeit
der berechneten Struktur vermittelt werden.

Eine wichtige Kategorie von unscharfen Da-
ten sind Ensembles, in denen Ergebnisse aus
vielen einzelnen Messungen oder Simulati-
onen zusammengefasst sind. Dies betrifft Mes-
sungen zu inharent statistischen Phanomenen
oder solchen mit schlecht kontrollierbaren
Einflussparametern; weiterhin Rechnungen,
in denen algorithmische Parameter, Anfangs-
bedingungen oder Modellparameter variiert
werden. Ensemble-Daten fallen zum Beispiel in
der Klimaforschung und Wettervorhersage an.

< Abb.1
Isoflachen eines Skalar-
feldes fiir drei verschie-
dene Schwellenwerte;
die Einfarbung zeigt die
numerische Kondition der

Isoflachenberechnung an.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Die Darstellung von geometrischen und topologischen Strukturen in
numerisch gegebenen Feldern ist eine zentrale Aufgabe der Datenvisualisierung. Wie zuverlassig
sind aber diese Darstellungen, wenn die Daten mit Unsicherheiten behaftet sind? Wie kdnnen die
resultierenden unscharfen Strukturen visualisiert werden? Um diese Fragen zu beantworten, ent-
wickeln wir statistisch basierte Visualisierungsverfahren, u.a. fir Niveaumengen in Skalarfeldern,
topologische Strukturen in Vektorfeldern und Anisotropie-Strukturen in Tensorfeldern. Die neuen
Verfahren finden Anwendung in der Klimatologie, Meteorologie, Stromungsphysik und Medizin.

Abb.2 »
Unscharfe 0°C-Isotherme
in einem 3D-Temperatur-
feld, ohne/mit Beriick-
sichtigung von raum-
lichen Korrelationen
(Bild links/rechts).

UNSCHARFE STRUKTUREN

Isokonturen: Die Niveaumengen {x| f(x) = 0}
einer Funktion f:R¢ - R sind unter gewis-
sen Regularitatsbedingungen d— 1-dimensionale
Hyperflachen und werden dann Isokonturen
genannt. Sind die Datenwerte f unscharf,
verschwimmt die rdumliche Lage der Isokon-
turen. Wie sehr Eingangsfehler verstarkt oder
abgeschwacht werden, gibt die Konditionszahl
IVF(x)|~! wieder. Bei ,beinahe-Plateaus” und
in der Umgebung von kritischen Punkten ist der
Gradient sehr klein, d.h. Fehler werden signifi-
kant verstérkt (s. Abb. 1). Verschwindet der Gra-
dient gar in einem Bereich, ist die Isokonturbe-
rechnung ein schlecht gestelltes Problem, da
die Niveaumenge tatsachlich d-dimensional ist.

Die Unscharfe der Werte eines Skalarfeldes
wird durch ein Zufallsfeld {Yy|x € R?} model-
liert, wobei Yy Zufallsvariablen sind, die ge-
wissen Wahrscheinlichkeitsverteilungen gen-
gen. Fir den Fall, dass die Zufallsvariablen Yy
unkorreliert sind, kann die Wahrscheinlichkeit
flir die Existenz einer Isokontur zum Isowert o
punktweise berechnet und per Volumenren-
dering interaktiv visualisiert werden." Sind Y
raumlich korreliert, ist eine aufwandigere nu-

merische Integration von mehrdimensionalen
Dichtefunktionen notwendig.? Abb. 2 zeigt je
ein Beispiel flir ein Temperaturfeld aus einer
Klimasimulation.

Vektorfeld-Topologie: Zur visuellen Analyse
von turbulenten Stromungen wurden in Koo-
peration mit der Universitat Magdeburg topo-
logische Methoden fiir unscharfe Vektorfelder
entwickelt.®* Die Unschéarfe von Vektoren wird
wieder durch Zufallsvariablen modelliert. Aus
unscharfen Vektorfeldern werden raumliche
Verteilungen von Quellen und Senken bestimmt
und daraus eine unscharfe topologische Seg-
mentierung berechnet.

Tensorfeld-Anisotropie: Um unscharfe Merk-
male in abgeleiteten Feldern zu bestimmen,
muss die Fehlerfortpflanzung bei den Verarbei-
tungsschritten beachtet werden. Ein Beispiel
dafiir ist die Berechnung von Iso-Flachen im
Anisotropiefeld von Diffusionstensor-Bilddaten
in der Neurologie. Die Verstarkung oder Ab-
schwachung von Fehlern in den Rohdaten wird
sowohl von der Berechnung des jeweiligen An-
isotropiemal3es, als auch von der Isoflachenex-
traktion beeinflusst.*

' K. Péthkow, H.C. Hege: Positional Uncertainty of Isocontours: Condition Analysis and Probabilistic Measures,
IEEE Transactions on Visualization and Computer Graphics, 2011 (in press)

? K. Péthkow, B. Weber, H.C. Hege: Probabilistic Marching Cubes, Computer Graphics Forum, 2011 (in press)

® M. Otto, T. Germer, H.C. Hege, H. Theisel: Uncertrain 2D Vector Field Topology, Computer Graphics Forum, vol 29, no 2, 2010, pp. 347-356

“ K. Péthkow, H.C. Hege: Uncertainty Propagation in DT-MRI Anisotropy Isosurface Extraction, 2011 (submitted)
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REKONSTRUKTION SUBZELLULARER STRUKTUREN

Bearbeitet von: Britta Weber, David Glinther, Daniel Baum, Hans-Christian Hege, Steffen Prohaska
Forderung: Max-Planck-Institut fir Biochemie, Max-Planck-Institut flir Molekulare Zellbiologie und Genetik

Weitere Informationen unter: www.zib.de/jb2010/cryorec, www.zib.de/jb2010/microtubules

Um biologische Prozesse grundlegend zu ver-
stehen, ist es von gro3em Interesse, die mo-
lekularen Strukturen in Zellen zu erfassen und
zu analysieren. Zellen sind im Prinzip winzige
Fabriken, in denen eine Vielzahl von bioche-
mischen Produktions- und Transportprozessen
stattfinden. Die Maschinen sind Makromole-
kille, d.h. Molekiile, die aus vielen Tausend
bis Millionen Atomen bestehen. Die Prozesse
greifen in komplexer Weise ineinander und
bestimmen das biologische Verhalten der Zel-
le. Der Schwerpunkt dieses Projektes ist die
Analyse des Zellskeletts, das die ganze Zelle
durchzieht. Dieses ist wichtig fiir Stabilitat und
Bewegung der Zelle, den Transport in der Zel-
le und die Zellteilung. Wesentliche Teile des
Zellskeletts bestehen aus langen Aktin- und
Mikrotubuli-Strangen, die bei Bedarf gebildet
werden und anschlieBend wieder zerfallen.
Um die zeitlichen und raumlichen Details der
Veranderungen des Zellskeletts zu verstehen,
werden Mikroskope eingesetzt. Lichtmikrosko-
pie eignet sich gut, um diesen zeitlichen Ver-
lauf zu erfassen und einen Uberblick (iber die
raumliche Struktur zu geben. Bedingt durch
die Aufldsungsgrenze fiir Licht kann die raum-
liche Anordnung von Atomgruppen jedoch nur
mittels Elektronenmikroskopie bestimmt wer-
den. Mit Elektronenmikroskopie kann aber der
zeitliche Verlauf nicht erfasst werden. Um das
Verhalten der Zelle umfassend zu verstehen,
werden daher haufig mehrere Mikroskopie-
techniken verknipft.

Ziel dieses Projektes ist die Identifikation von
subzellularen Strukturen in Elektronentomo-
grammen.DiessinddreidimensionaleBilder,die
aus Elektronenmikroskopie-Aufnahmen nach
dem gleichen Prinzip berechnet werden wie
Computertomogramme aus Rontgenaufnah-
men. Jedoch ist die Bildqualitat von Elektro-

nentomogrammen sehr viel geringer als in
tiblichen Rontgentomogrammen, was die Er-
kennung von Strukturen deutlich erschwert.
Ein weiteres Hindernis ist die dichte Packung
der Makromolekiile in der Zelle; verschiedene
Strukturen lassen sich nur schwer unterschei-
den (siehe Abb. 1). Die interessanten Struk-
turen werden daher von Biologen haufig ma-
nuell markiert. Dies hat den Vorteil, dass auch
unbekannte Daten sofort und relativ verlasslich
analysiert werden kénnen. Ein grofR3er Nachteil
ist der hohe Zeitaufwand (viele Stunden ma-
nuelle Arbeit pro Tomogramm). Daher erreicht
dieses Vorgehen bei einer grol3en Anzahl von
Tomogrammen schnell seine Grenzen.

Wir entwickeln Verfahren, mit denen sich die

Analyse von Aktin- und Mikrotubuli-Strangenin
Elektronentomogrammen automatisieren lasst.
Ein Uberblick iiber eines unserer Verfahren ist
in Abb. 2 dargestellt. Ein Computerprogramm
testet alle moglichen Orientierungen einer

< Abb.1

Schnitt durch ein Elektro-
nentomogramm. Die Pfei-
le zeigen auf Mikrotubuli,
die parallel, schrag oder
senkrecht zur dargestell-
ten Ebene verlaufen.

Abb. 2

Prinzip des Verfahrens zur
Erkennung von Molekdil-
strangen. Von links nach
rechts: Schnitt durch ein
Elektronentomogramm
(grau) und Schablone zur
Erkennung von Mikro-
tubuli (orange), Volumen-
rendering der berechneten
Korrelationswerte (griin)
und gefundene Linien (rot).
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DAS PROJEKT IN KURZE: Wie bewegen sich Zellen? Wie funktioniert die Zellteilung?

In diesem Projekt untersuchen wir gemeinsam mit Biologen die rdumliche Organisation des
Zellskeletts, das die Zelle durchzieht. Das Zellskelett besteht aus langen Molekulketten. Diese
Molekiilketten sind unter dem Elektronenmikroskop sichtbar, und ihre 3D-Struktur kann in einem
Elektronentomogramm erfasst werden. Wir entwickeln Verfahren, um die Molekulketten auto-
matisch zu finden, zu extrahieren und zu visualisieren.

Abb.3 »

Grafische Benutzerober-
flache zur Kontrolle der
Liniensuche.

Abb. 4 »

Visualisierung eines
Mikrotubuli-Netzwerkes,
das aus mehreren Tomo-
grammen zusammen-
gesetzt wurde.
Griin/Orange: Mikrotubuli.
Violett: Umrisse des
Zentrosoms.

Schablone, die einen Teil des Molekdlstrangs
darstellt, und speichert an jedem Bildpunkt die
Orientierung, in der die Schablone am besten
passt, d.h. den hochsten Korrelationswert mit
den Bilddaten hat. Ausgehend von Bildpunk-
ten, fiir die die Schablone besonders gut passt,
verfolgt das Programm in einem weiteren Ver-
arbeitungsschritt Stiick flr Stiick Linien durch
das Tomogramm entlang der Orientierung der
Schablone. Das Ergebnis ist ein Netzwerk von
Linien, die Aktinfilamente' oder Mikrotubuli?
reprasentieren. Das beschriebene Verfahren
kann entweder vollautomatisch oder halbau-
tomatisch mit manueller Kontrolle eingesetzt
werden.

Fur die manuelle Kontrolle erweiterten wir un-
sere Visualisierungssoftware Amira um eine
Benutzerschnittstelle, die die effektive Navigati-
on in den Tomogrammen erlaubt (siehe Abb. 3).

Der Vorteil des halbautomatischen gegentiber
eines vollautomatischen Vorgehens ist, dass
auch bei unbekannten Bilddaten die Qualitat
des Ergebnisses durch die Kontrolle eines Ex-
perten sichergestellt werden kann. Aul3erdem
konnen neben den Linien auch weitere Details
manuell erfasst werden, flir die eine automa-
tische Auswertung noch nicht maoglich ist, z. B.
die geometrische Struktur der Endpunkte der
Mikrotubuli, die in der weiteren Analyse wich-
tig ist. Gegenliber einer rein manuellen Aus-
wertung ist unser halbautomatisches Verfah-
ren mindestens zweimal so schnell.?

Wenn einzelne Tomogramme schnell analy-
siert werden kdnnen, wird es moglich, ganze
Zellen mit mehreren Tomogrammen aufzuneh-
men und sich damit ein Gesamtbild der Struk-
turen in der Zelle zu verschaffen. In einer Vor-
arbeit dazu entwickelten wir ein Verfahren, das
die gefundenen Linien an den Nahtstellen zwi-
schen Tomogrammen zusammenfiigt.® Ein Er-
gebnisistin Abb. 4 gezeigt. Im weiteren Verlauf
des Projekts werden wir die Qualitat der auto-
matischen Linienerkennung fiir verschiedene
Analysefragen optimieren. AuRerdem werden
wir Verfahren entwickeln, um Daten aus meh-
reren Tomogrammen zusammenzufihren und
Strukturen in kompletten Zellen zu analysieren.

' D. Giinther et al.: Automated extraction of actin filaments from cryo-electron tomograms (in Vorbereitung)
? B. Weber et al.: Fast tracing of microtubules in electron tomograms (in Vorbereitung)
3 V. Dercksen et al.: Automatic alignment of stacks of filament data. Proc. IEEE Int. Symp. on Biomedical Imaging: From Nano to Macro (ISBI), pp. 971-974, 2009
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VISUELLE EXPLORATION VON 3D TENSORFELDERN

Bearbeitet von: Andrea Kratz, Ingrid Hotz
Arbeitsgruppe: Vergleichende Visualisierung

Weitere Informationen unter: www.zib.de/jb2010/tensor-vis.html

Tensoren werden in vielen Gebieten wie der
Physik, den Ingenieurwissenschaften aber auch
der Medizin verwendet, um multidirektionale
Phanomene zu beschreiben. Ein Beispiel sind
Verspannungstensoren, welche die Reaktion
eines Materials auf auBere Krafte ausdriicken
und fir Stabilitatsanalysen wesentlich sind.
Ziel dieses Projekts ist die Entwicklung von
Verfahren zur effektiven Visualisierung von
dreidimensionalen Tensorfeldern. Aufgrund
der Komplexitat der Daten — bereits ein ein-
zelner symmetrischer 3D Tensor zweiter Ord-
nung wird Uber sechs unabhangige Variablen
beschrieben - resultieren naive Ansatze in Bil-
dern, die schwer zu verstehen sind. Bisherige
Arbeiten beschranken sich deshalb meist auf
die Visualisierung zweidimensionaler Schnitte
oder die Analyse abgeleiteter skalarer GroR3en.

Eine besondere Herausforderung besteht da-
rin, dass in manchen Anwendungsgebieten
Tensoren erst seit kurzem im Fokus der Daten-
analyse sind und spezifische Anforderungen
seitens der Anwender daher noch fehlen. In
diesen Fallen ist die Verwendung automa-

tischer Filter zur Reduktion der Daten auf rele-
vante Merkmale nicht mdéglich. Im Zuge dieses
Projekts hat sich daher herausgestellt, dass flir
das Gebiet der Tensorfeldvisualisierung ein
besonderer Bedarf an explorativen Techniken
besteht, so dass sich Visualisierung und An-
wendung wechselseitig vorantreiben konnen.

Die zentrale Idee unseres Ansatzes ist, die kom-
plexen Daten aus unterschiedlichen Perspekti-
ven zu beleuchten. Um dies zu erreichen, haben
wir ein Konzept entwickelt, dessen Basis Merk-
malsraume bilden.” Es ermdglicht, spezifische
Fragen in Koordinatensysteme zu lbersetzen.
Ein Wechsel der Perspektiven entspricht da-
bei einer geeigneten Basistransformation im
Merkmalsraum. Damit konnen wir sehr flexibel
Merkmale fiir die weitere Analyse generieren.

MERKMALSRAUME FUR TENSOREN

Uber orthogonale Transformationen kann ein
Tensor in skalare- und vektorielle Grof3en zer-
legt werden. Stellt man sich einen Tensor ver-
einfacht als Ellipsoid vor, so beschreiben die
skalaren GroRen die Skalierung—also die Form—

Abb. links
Mohr-Diagramm fiir einen
Datensatz einer Finite-
Elemente-Simulation des
elastischen Verhaltens
eines Blocks, auf den eine
ziehende und eine dri-
ckende Kraft wirken. Der
Mohrsche Spannungs-
kreis ist eine bekannte
Visualisierung in den
Materialwissenschaften.
Uber unser Clustering-
Verfahren kann das grund-
legende Datenmuster mit
nur vier Reprasentanten
ausreichend dargestellt

werden.

Abb. rechts

Beispiel aus der medi-
zinischen Implantats-
planung. Um ,stress
shielding” zu vermeiden,
besteht auch in diesem
Gebiet ein Interesse,

die Krafte, die auf

einen Knochen wirken,
genauer zu untersuchen.
In unserer Darstellung
sind expansive Kréafte
griin dargestellt. Fir

die vorherrschenden
kompressiven Kréfte (rot)
zeigen Tensorlinien die
Hauptrichtungen dieser
Krafte (Daten: University
of Southampton, School
of Bioengineering).

' A. Kratz, B. Meyer, I. Hotz: A Visual Approach To Analysis of Stress Tensor Fields. Scientific Visualization: Interactions, Features, Metaphors (to appear 2011)
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DAS PROJEKT IN KURZE: Die Analyse von Tensordaten spielt in vielen Anwendungsgebieten
eine Rolle. Haufig fehlt jedoch eine Intuition fir die Daten, nicht zuletzt mangels Analyse- und
Visualisiserungswerkzeugen. Wir haben ein Konzept zur visuellen Exploration von Tensorfeldern
entwickelt. In dessen Zentrum steht ein abstrakter Datenraum, der anwendungsspezifische Grof3en
geeignet reprasentiert. Basierend auf dieser Darstellung werden die Daten aus verschiedenen
Perspektiven beleuchtet, um so ein Gesamtbild zu erzeugen. Die automatische Generierung von
Reprasentanten vereinfacht die Interaktion mit den Daten.

Richtungshistogramm

fiir einen Zeitschritt aus
einer Simulation eines
rotierenden Neutronen-
sterns. Das Histogramm
zeigt sehr deutlich das
rotationssymmetrische
Verhalten des Sterns. Bei
genauerem Hinsehen wird
ein zweiter Ring deutlich.
Dieses Phanomen hat sich
als Simulationsartefakt
herausgestellt (Daten:
Albert-Einstein-Institut,
Potsdam).

Diese Momentaufnahme
der gleichen Simulation
zeigt ein rdumliches Ergeb-
nis unseres Clustering-Ver-
fahrens. Wir konnten damit
zwei wesentliche Regionen
voneinander trennen, die
jeweils ein unterschied-
liches Rotationsverhalten
darstellen. Uber eine
Klassifikationsmaske wird
ein hybrides Rendering be-
stehend aus Tensorlinien

und Glyphen gesteuert. »

und die vektoriellen Grof3en die Orientierung
des Ellipsoids. Auch anwendungsspezifische
Fragen lassen sich in dieser Art kategorisie-
ren. Wir bezeichnen den durch skalare GréRen
aufgespannten Raum als Formenraum (shape
space). Den Raum, der eine ausgezeichnete
Richtung reprasentiert, nennen wir Richtungs-
raum. Ein Punkt in einem dieser Rdume ent-
spricht einem Tensor.

Bezogen auf den Formenraum werden je nach
Wahl des Bezugssystems andere Merkmale
hervorgehoben. Im Wesentlichen unterschei-
det man kartesische, spharische und Zylinder-
koordinaten, wobei spharische Koordinaten

fur relative und kartesische Koordinaten fiir
absolute Grof3en geeignet sind. Mit dem Be-
zugssystem wird auch automatisch eine Metrik
ausgewahlt, die wesentlich fir den Vergleich
der Daten ist. Mit diesem Konzept haben wir
eine Basis geschaffen, um auf unterschiedliche
Anforderungen aus einer Vielzahl an Anwen-
dungsgebieten zu reagieren. Uber grafische
Darstellungen kdonnen die Merkmalsraume vi-
suell analysiert werden.

DATENREDUKTION UND
MERKMALSEXTRAKTION

Als Erweiterung zur Extraktion von Merkma-
len durch Selektion (brushing), wird das Pro-
jekt durch eine Methode zur automatischen
Extraktion ausgezeichneter Merkmale vervoll-
standigt. Ziel ist es, Datencluster in den Merk-
malsraumen zu finden, deren Reprasentanten
das grundlegende Datenmuster ausreichend
widerspiegeln. Fiir das Clustering hat sich der
Mean-Shift-Algorithmus als geeignet heraus-
gestellt. Als nicht-parametrisches statistisches
Verfahren erfordert es kein Vorwissen liber die
Daten. Auf diese Weise kann der gleiche Algo-
rithmus durch Anpassung von Ahnlichkeits-
und Distanzmal3en auf unterschiedliche Merk-
malsraume angewendet werden.

Die grafische Darstellung der Merkmalsraume
wird Ubersichtlicher, indem nur die Reprasen-
tanten dargestellt werden. Dies unterstutzt
eine weitere Exploration der Daten erheblich.
Fir die raumliche Darstellung kann uber die
Cluster eine grobe Segmentierung des Feldes
erreicht werden, welche das Potential hat, hy-
bride Darstellungsmethoden zu steuern.

Die vier Abbildungen zeigen Beispiele fiir ver-
schiedene Anwendungen, sowohl im Merk-
mals- als auch im Ortsraum.
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THERAPIEPLANUNG IN
DER ORTHOPADISCHEN CHIRURGIE

Bearbeitet von: Heiko Seim, Dagmar Kainmiiller, Hans Lamecker, Stefan Zachow, Matthias Bindernagel, Max Kahnt,

Jana Malinowski, Antonia Wittmers, Bertram Woelk

Kooperation: Charité Berlin (Unfallchirurgie und Julius Wolff Institut — Zentrum fiir Sportwissenschaften und Sportmedizin Berlin),
University of Southampton (School of Bioengineering), University of Calgary (Centre for Bioengineering, Research and Education),

Stryker Trauma Kiel und weitere

Forderung: Europaische Union, Deutsche Forschungsgemeinschaft, medizintechnische Industrie

Weitere Informationen unter: www.zib.de/de/visual/medizinische-planung.html
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Rekonstruktion Auswahl und Position-

der Patientenanatomie ierung des Implantates
(i) (ii)

Bei der Behandlung von arthrosebedingten Ge-
lenkschaden gewinnen Verfahren der orthopa-
dischen Chirurgie zunehmend an Bedeutung.
Jahrlich werden in der EU weit tiber 1 Million
Operationen zur Versorgung mit kiinstlichem
Gelenkersatz durchgefiihrt — aufgrund der de-
mografischen Entwicklung unserer Gesellschaft
mit steigender Tendenz. Mindestens 10% aller
Implantate lockern sich nach der Operation
wieder bzw. versagen innerhalb von 10 Jahren.
Es besteht daher besonderer Forschungsbedarf
auf dem Gebiet der Implantatversorgung.

Derzeit basiert die Auswahl und der ,Einbau”
von sogenannten Endoprothesen lGberwiegend
auf subjektiven Entscheidungen der Opera-
teure; der Planungs- bzw. Entscheidungspro-
zess findet vorwiegend im Verlauf der Opera-
tion statt. Wiinschenswert ware jedoch eine
Moglichkeit zur objektiven Bewertung eines ge-
planten Gelenkersatzes vor der Operation, und
zwar hinsichtlich der resultierenden Funktion
unter Bericksichtigung aller relevanten indivi-
duellen Faktoren. Dazu zahlen GroRRe, Gewicht,
Knochenbau, muskularer Status, aber auch
funktionelle Randbedingungen, wie die indivi-
duell am Gelenk wirkenden Krafte.

Computerunterstiitzung

7]

Modellgenerierung und Prasentation der
funktionelle Analyse Planungsergebnisse
(iii) (iv)

Therapieplan

Bei der Planung von Gelenkersatz muss die indi-
viduelle Anatomie eines Patienten beriicksich-
tigt werden. Am ZIB werden seit vielen Jahren
Methoden entwickelt, mit denen anatomische
Strukturen verlasslich aus medizinischen Bild-
daten rekonstruiert werden kénnen.? Bei ront-
gentomografischen Daten (CT) funktioniert
dies in vielen Féallen bereits vollautomatisch.?
Fir die Berlicksichtigung von Knorpeln, Ban-
dern und Muskeln bietet sich jedoch MRT als
bildgebendes Verfahren an. Bei einem interna-
tionalen Wettbewerb zur Segmentierung von
Knochen und Knorpel aus MRT-Daten, auf der
MICCAI Konferenz 2010 in Peking, erreichte das
ZIB zum wiederholten Male® eine Platzierung
im Spitzenfeld. Es zeigte sich, dass die auf sta-
tistischen Formmodellen basierenden Algorith-
men, auch fir MRT-Daten, Rekonstruktionser-
gebnisse liefern, die klinischen Anforderungen
gerecht werden.* Um die Zuverlassigkeit der
Segmentierung weiter zu erhéhen, wird u.a. an
gelenkig gekoppelten Formmodellen geforscht,
die im Rahmen der vollautomatischen, modell-
gestiitzten Anatomierekonstruktion nur noch
physiologische Lagebeziehungen zwischen Ge-
lenkknochen zulassen.®

< Abb.1
Computer- bzw. modell-
gestiitzte Planung einer
Knie-Endoprothese:
Ausgehend von me-
dizinischen Bilddaten
wird (i) ein individuelles
Planungsmodell erstellt,
an dem (ii) ein Implantat
virtuell angepasst, (iii) die
resultierende Funktion
patientenspezifisch
simuliert und (iv) die ge-
plante Therapie bewertet

werden kann.

ARTHROSE ist eine
Gelenkerkrankung, die starke
Schmerzen verursachen kann
und von der lber 40% aller
liber 60-jahrigen betroffen
sind. Arthrose fiihrt allein

in Deutschland zu Kranken-
versorgungskosten in Hohe
von jahrlich tiber 7 Millionen
Euro." In Europa leiden der-
zeit schatzungsweise minde-
stens 15 Millionen Menschen
an dieser Krankheit.

" www.m-x-l.eu/Introduction/Introduction.htm ? Modellgestiitzte Anatomierekonstruktion. ZIB Jahresbericht 2009, S. 42-43 (2010) ° H. Lamecker,

T. Heimann: Bildsegmentierung. In: Computerassistierte Chirurgie (Schlag et al., eds.), Urban & Fischer (Elsevier), Kapitel 3, S. 63-83 (2010) * H. Seim,

D. Kainmueller, H. Lamecker, M. Bindenagel, J. Malinowski, S. Zachow: Model-based Auto-Segmentation of Knee Bones and Cartilage in MRI Data. In: Proc.
Medical Image Analysis for the Clinic: A Grand Challenge, pp. 119-149 (2010) ® M. Bindernagel, D. Kainmdiiller, H. Seim, H. Lamecker, S. Zachow,

H.C. Hege: An Articulated Statistical Shape Model of the Human Knee. In: Proc. Bildverarbeitung fiir die Medizin (BVM), Springer, S. 59-64 (2011)

5 J. Dworzak, H. Lamecker, J. von Berg, T. Klinder, C. Lorenz, D. Kainmiiller, H. Seim, H.C. Hege, S. Zachow: 3D Reconstruction of the Human Rib Cage from 2D
Projection Images using a Statistical Shape Model. Int. Journ. of Computer Assisted Radiology and Surgery, Springer, pp. 111-124 (2010)
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DAS PROJEKT IN KURZE: Aktivitat und Fitness bis ins hohe Alter sind ein wichtiger Aspekt des
heutigen Lebensstils. Um die gewlinschte Lebensqualitat zu erhalten, steigt die Notwendigkeit, kor-
perliche VerschleiRerscheinungen medizinisch behandeln zu lassen. Dies zeigt sich u.a. durch einen
wachsenden Bedarf an kiinstlichem Gelenkersatz. Die modellbasierte Planung unterstiitzt sowohl
Hersteller beim Design von Implantaten und Instrumenten als auch Chirurgen bei der Auswahl und
Anpassung von Prothesen unter Berlicksichtigung individueller morphologischer und funktioneller
Gegebenheiten, mit dem Ziel, eine bestmdgliche und schmerzfreie Gelenkbewegung zu gewahrleisten.

Abb.2 »
Simulation eines mensch-
lichen Gangzyklus und
Abgleich des Modells mit-
tels Gber instrumentierte
Implantate gemessener
Krafte.

Abb.3 »
Visualisierung der
im Knochen auftretenden
Verzerrungen (indirekt
Spannungen) in unter-
schiedlichen Phasen des
Gangzyklus.

Pasterior-anterior
Mediak-lateral

Uber die 3D Rekonstruktion von anatomischen
Strukturen aus tomografischen Bilddaten hinaus
ist fiir die Praxis auch eine 3D Rekonstruktion aus
konventionellen 2D Rontgenbildern gefordert.®
Am ZIB werden dazu neue Projektionsverfahren
untersucht, die es ermdglichen, mittels 3D Form-
und Intensitatsmodellen (unstrukturierte Gitter
mit assoziierten Materialeigenschaften) reali-
tatsnahe Rontgenbilder zu simulieren, die mit
realen Rontgenaufnahmen der entsprechenden
Strukturen verglichen werden konnen. Hierfir
missen die Rontgenabsorptionseigenschaften
biologischer Gewebe modelliert und geeignete
Projektionsverfahren auf Basis des Lambert-
Beer'schen Gesetzes implementiert werden. Die
Nutzung der Rechenleistung moderner Grafik-
karten in Kombination mit speziell angepassten
Projektionsalgorithmen ermdglichen dabei in-
teraktive Projektionsraten.

Am 3D Modell eines Patienten erfolgt die ei-
gentliche computergestitzte Planung.” Fir ei-
nen vorgesehenen Gelenkersatz bedeutet dies
die Auswahl eines geeigneten Implantates, des-
sen Anpassung an das individuelle Patienten-
modell und den Austausch der pathologischen
Gelenkstrukturen gegen das Implantatmodell
(siehe Abb. 1).

Am Patientenmodell kbnnen dann Funktions-
tests ohne und mit Implantat simuliert wer-
den,*® die z.B. Aufschluss Uber Krafte und
Spannungen liefern, die an den jeweiligen Ge-
lenkstrukturen wirken (siehe Abb. 2 und 3).

Am ZIB wird sowohl im Bereich der mathema-
tischen Modellierung und Simulation geforscht,™
als auch auf dem Gebiet der automatisierten
Generierung von geometrischen Modellen. Fir
die Therapieplanung in der orthopadischen Chi-
rurgie miissen die Modelle nach einer virtuellen
Implantatanpassung die modifizierte Anatomie
und alle resultierenden Kontaktflachen zwischen
Knochen und Implantat so detailgetreu wie notig
reprasentieren und zusatzlich hohe Qualitatskri-
terien fiir die Finite-Elemente Analyse erfiillen.
Die Moglichkeit, mittels statistischer 3D Form-
modelle eine Vielzahl unterschiedlicher Auspra-
gungen einer anatomischen Struktur erzeugen
zu konnen, ero6ffnet zudem neue Perspektiven
flr das Implantatdesign. In einer Studie wurden
in Kooperation mit der Universitat Southampton
mehrere hundert Unterschenkelknochen virtuell
mit einem Gelenkersatz versorgt und in einer
aufwandigen Simulationsreihe in Hinblick auf
die zu erwartende Belastung an der Grenzflache
zwischen Endoprothese und Knochen analy-
siert.” "> Solche Studien dienen u.a. der Untersu-
chung, welche Implantatformen sich am besten
eignen und ob sich Implantate in bestimmten
Konfigurationen friihzeitig lockern.

8. Zachow, H. Hahn und T. Lange, Computerassistierte Chirurgieplanung. In: Computerassistierte Chirurgie (Schlag et al., eds.), Urban & Fischer (Elsevier),
Kapitel 5, S. 119-151 (2010) % T. Heimann, F. Chung, H. Lamecker, H. Delingette: Subject-Specific Ligament Models: Towards Real-Time Simulation of the Knee
Joint. In: Computational Biomechanics for Medicine, Springer, Chapter 12, pp. 107-119 (2010) ° W.R. Taylor, B.M. Poepplau, C. Kénig, R. M. Ehrig, S. Zachow,
G.N. Duda, M. O. Heller: The Medial-lateral Force distribution in the Ovine Stifle Joint During Walking. Journal for Orthopaedic Research 29(4), pp. 567-571
(2011) " Gelenkbewegungen - Schnelle Simulation in der Orthopadie. ZIB Jahresbericht 2010, S. 32-33 (2011) "' F. Galloway, M. Kahnt, H. Seim, P. Worsley,
S. Zachow, P. Nair, M. Taylor: A large scale finite element study of a cementless osseointegrated tibial tray. Submitted for publication in Journal of Biome-
chanics (2011) " F. Galloway, H. Seim, M. Kahnt, P. Nair, P. Worsley, M. Taylor: A large scale finite element study of an osseointegrated cementless tibial tray,
Presented at 23th Annual Symposium International Society for Technology in Arthroplasty (ISTA), 2010
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PROJEKTE DER ABTEILUNG VISUALISIERUNG UND DATENANALYSE

Alle Projekte im Netz ausfiihrlich unter: www.zib.de/visual/projects

AMIRA/AVIZO

Bearbeitet von: D. Baum, S. Prohaska
Kooperation: Visage Imaging, Berlin;
VSG Bordeaux

Férderung: Visage Imaging, Berlin;

VSG Bordeaux

Inhalt: Uberfiihrung neuer Algorithmen in
die kommerzielle Software Amira/Avizo

MATHEON-F2:

ATLASBASIERTE 3D SEGMENTIERUNG
Bearbeitet von: H. Lamecker, A. Giinther,
H.-C. Hege, M. Weiser, S. Zachow,

P. Deuflhard

Kooperation: Charité Berlin; INRIA Sophia
Antipolis; Philips Research Europe; Visage
Imaging, Berlin; MaTHEON Projekte F1, F4,
F6, F10, A17; 1000shapes GmbH
Férderung: DFG MATHEON

Inhalt: Automatische, formmodell-basierte
Segmentierung in medizinischen Bilddaten
fir die Anatomie-Rekonstruktion

AVR

Bearbeitet von: A. Kratz, J. Reininghaus,
I. Hotz

Forderung: DFG Emmy Noether

Inhalt: Entwicklung einer adaptiven
Methode héherer Ordnung flir Volumen-
Rendering

ANTHROPOLOGIE

Bearbeitet von: A. Wittmers, J. Malinowski,
H. Seim, H. Lamecker, M. Grewe, S. Zachow
Kooperation: Universitatskliniken Kiel und
Freiburg

Inhalt: Entwicklung und Einsatz von Verfah-
ren zur 3D-Form- und Wachstumsanalyse
von Gesichtern bei Kindern und Jugend-
lichen

BIOSPHERE3D

Bearbeitet von: M. Clasen, S. Prohaska,
H.-C. Hege

Kooperation: Lenné3D Berlin

Inhalt: Entwicklung eines Softwaresystems
zur Visualisierung von Landschaften mit
Level-of-Detail-Verfahren

CEREBRAL ANEURYSMS

Bearbeitet von: K. Pothkow, C. Petz, |. Hotz,
S. Zachow, H.-C. Hege

Kooperation: Charité Berlin, Labor fir
Biofluidmechanik, Helios Klinikum Berlin
Forderung: DFG

Inhalt: Rekonstruktion von zerebralen An-
eurysmen, Analyse und Visualisierung von
Blutstromungen, Suche nach Faktoren, die
das Rupturrisiko beeinflussen

CORTEX IN SILICO

Bearbeitet von: V. Dercksen, H.-C. Hege
Kooperation: MPI Florida; MPI Neuro-
biologie Martinsried; Uni Heidelberg
Forderung: MPI Neurobiologie Martinsried
Inhalt: Verfahren zur Rekonstruktion und
Visualisierung von neuronalen Netzwerken
in kortikalen Saulen des primaren somato-
sensorischen Kortex

CRYOREC

Bearbeitet von: D. Glinther, H.-C. Hege,

S. Prohaska

Kooperation: MPI Biochemie Martinsried;
Uni Saarland

Forderung: MPI Biochemie Martinsried
Inhalt: Rekonstruktion von subzellularen
Strukturen, insbesondere Aktin-Filamenten,
auf Basis von Kryo-Elektronentomographie-
Aufnahmen

CVT

Bearbeitet von: J. Reininghaus, |. Hotz
Forderung: DFG Emmy Noether

Inhalt: Entwicklung von Verfahren der
kombinatorischen Vektorfeld-Topologie

DIGINEURO

Bearbeitet von: A. Kul3, M. Gensel,

H.-C. Hege

Kooperation: MPI Neurobiologie
Martinsried; Universitaten FU Berlin,
Arizona State, Marburg

Forderung: DFG

Inhalt: Datenvisualisierung und Modellie-
rung in der Digitalen Neuroanatomie

ECHOBETONVIZ

Bearbeitet von: O. Paetsch, E. Seiler,

S. Prohaska

Kooperation: BAM Berlin

Foérderung: BAM Berlin

Inhalt: Visualisierung von Daten aus
Bodenradar- und Ultraschallmessungen
an Betonbauteilen

FLOW VIS

Bearbeitet von: C. Petz, I. Hotz, H.-C. Hege
Kooperation: Charité Berlin,

Labor fiir Biofluiddynamik

Inhalt: Methoden zur Extraktion und
Visualisierung von Merkmalen in
Stromungsfeldern

SFB 557: FLOW ANALYSIS Il

Bearbeitet von: J. Kasten, I. Hotz,

H.-C. Hege

Kooperation: Uni Magdeburg, TU Berlin,
SFB 557

Forderung: DFG SFB 557

Inhalt: Methoden zur merkmalsbasierten
Analyse und zum Vergleich von Strukturen
in parameterabhangigen Stromungen

GESICHTSCHIRURGIE - CAS

Bearbeitet von: L. Lubkoll, J. Bondzio,

A. Schiela, S. Malinowski, A. Wittmers,
P. Deuflhard, S. Zachow, M. Weiser
Kooperation: Universitatskliniken
Stockholm, Wien, Berlin, Hannover, Kéln,
Privatklinik Prof. Sailer in Ziirich

Inhalt: Entwicklung von Methoden fiir die
Planung komplexer Operationen in der
Kopfchirurgie

GLYPH PLACEMENT

Bearbeitet von: A. Kratz, N. Kettlitz, I. Hotz
Kooperation: IDAV,

University of California Davis

Forderung: DFG Emmy Noether

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

HNO-CHIRURGIE - NOSE

Bearbeitet von: B. Woelk, S. Zachow
Kooperation: Asklepios Klinik Birkenwerder;
CFX Berlin, Klinikum Karlsruhe

Forderung: Klinikum Karlsruhe,

Asklepios Klinik Birkenwerder

Inhalt: HNO-Chirurgie unter Bericksichti-
gung der optimalen Nasenatmung

IMPLANTATE

Bearbeitet von: H. Seim, J. Malinowski,

H. Lamecker, S. Zachow,

Kooperation: Internat. Implantathersteller
Forderung: Implantathersteller

Inhalt: Entwicklung verbesserter Verfahren
zur Rekonstruktion anatomischer Struk-
turen aus medizinischen Bilddaten,

3D Formanalyse fir das Implantatdesign

MICROTUBULES

Bearbeitet von: B. Weber, M. Mdller,

S. Prohaska, H.-C. Hege

Kooperation: MPl molekulare Zellbiologie
und Genetik

Foérderung: MPI molekulare Zellbiologie
und Genetik, Dresden

Inhalt: Segmentierung von subzelluléren
Strukturen, insbesondere von Mikrotubuli,
aus Elektronentomogrammen
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MolVis

Bearbeitet von: N. Lindow, D. Baum,
H.-C. Hege

Kooperation: zunachst ZIB-intern
Foérderung: ZIB

Inhalt: Visualisierung der Dynamik von
Biomolekiilen u.a. durch Darstellung
dynamischer Molekiloberflachen

EU FP7: MXL

Bearbeitet von: H. Seim, M. Kahnt,

M. Ehlke, M. Grewe, H. Lamecker,

S. Zachow,

Kooperation: Universitaten Southampton,
HU Berlin (Charité), Delft, Leiden,
Bologna; ESI Group; SCS Mailand;

Euram Ltd., Nottingham

Foérderung: EU FP7

Inhalt: Entwicklung verbesserter Verfahren
zur anatomischen Rekonstruktion, biome-
chanischen Modellierung und Analyse fiir
Planungen von Gelenkoperationen

NDT

Bearbeitet von: O. Paetsch, R. Seiler,

S. Prohaska

Kooperation: BAM Berlin

Férderung: BAM Berlin

Inhalt: Entwicklung von Bildanalyseverfah-
ren fur die ldentifikation von Rissflachen

in Beton und Metall zur zerstérungsfreien
Werkstoffpriifung

PERGAMON

Bearbeitet von: M. Klindt, M. Clasen,

S. Prohaska, H.-C. Hege

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

Foérderung: BMBF

Inhalt: Virtuelle Rekonstruktion des antiken
Pergamons und Kontextualisierung von
Skulpturen

PALAONTOLOGIE

Bearbeitet von: D. Glinther, S. Zachow
Kooperation: FU Berlin;

Universitat Bochum

Inhalt: Entwicklung und Einsatz von Bild-
analyseverfahren fir die zerstorungsfreie
Rekonstruktion und Formanalyse von
fossilen Strukturen

PORE SPACE

Bearbeitet von: U. Homberg, S. Prohaska
Kooperation: BAM Berlin; Uni Weimar;
FH Leipzig

Forderung: DFG

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

MaTtHEON-F7: QM MOL

Bearbeitet von: F. Marquardt, M. Koppitz,
C. Lasser, H.-C. Hege

Kooperation: FU Berlin

Forderung: DFG MatHEON; FU Berlin CSS
Inhalt: Visualisierung quanten-
mechanischer Prozesse in Molekiilen

SFB 760: SiBiLL

Bearbeitet von: D. Kainmiiller, H. Lamecker,
S. Zachow, H.-C. Hege

Kooperation: Charité Berlin; FU Berlin
Férderung: DFG SFB 760

Inhalt: Entwicklung von Verfahren zur
bildbasierten, patienten-spezifischen
Rekonstruktion der Anatomie des Beins

fir Biomechanik-Simulationen

TENSOR SEGMENTATION

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

University of California Davis

Foérderung: DFG Emmy Noether

Inhalt: Entwicklung von topologie-basierten
Verfahren zur Segmentierung von
2D-Tensorfeldern

TENSOR VIS

Bearbeitet von: A. Kratz, |. Hotz
Foérderung: DFG Emmy Noether

Inhalt: Entwicklung von Verfahren zur
Visualisierung und explorativen Analyse
von 3D-Tensorfeldern

UNCERTAINTY VIS

Bearbeitet von: K. Péthkow, B. Weber,
H.-C. Hege

Kooperation: Uni Magdeburg

Inhalt: Entwicklung von probabilistischen
Verfahren zur Extraktion und Visualisierung
von geometrischen und topologischen
Merkmalen in unscharfen Daten
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VAD

Bearbeitet von: M. Koppitz, H.-C. Hege
Kooperation: MPI Gravitationsphysik, Golm
Forderung: MPI Gravitationsphysik

Inhalt: Visualisierung von Daten aus
allgemein-relativistischen Simulationen auf
adaptiv verfeinerten Gittern
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OPTIMIERUNG

Leitung: Prof. Dr. Dr. h.c. mult. Martin Grotschel, PD Dr. habil. Ralf Borndorfer

Weitere Informationen unter: www.zib.de/optimierung.html

MISSION

Die Mathematische Optimierung verzeichnet
seit Jahren eine Leistungsexplosion in der-
selben GroRenordnung wie in der Rechner-
entwicklung. Viele gestern noch schwierige
Probleme kdonnen heute mit General Purpose
Solvern gelést werden, mit Spezialmethoden
stoRen wir in neue Dimensionen der Optimie-
rung von Versorgungs-, Verkehrs-, Logistik-
und Telekommunikationsnetzen vor. In diesen
Anwendungen spielen die Behandlung von
nichtlinearen Bedingungen (z.B. von Driicken
in Gasnetzen) und von stochastischen Kompo-
nenten (d.h. Unsicherheit) eine stetig zuneh-
mende Rolle. Die Entwicklung von geeigneten
Losungsverfahren und deren Integration in die
bestehenden Optimierungsmethoden sind die
grol3en mathematischen Herausforderungen.

STRUKTUR
Die Abteilung besteht aus drei Arbeitsgruppen:

* Verkehr und Logistik
(Ltg. PD Dr. habil. Ralf Borndorfer)
* Lineare und nichtlineare ganzzahlige
Optimierung
(Ltg. Dr. Thorsten Koch)
* Telekommunikation
(Ltg. Dr. Axel Werner)

SPIN-OFFS

* atesio’: Telekommunikationsoptimierung

* Intranetz®: Informationslogistik

* LBW*: Verkehrsoptimierung

* TASK: Griindung 2010, Wartungs- und Bera-
tungsleistungen fir ZIB Optimization Suite®

PREISE UND AUSZEICHNUNGEN

* Ralf Borndérfer: Ruf auf W2-Gastprofessur
an der TU Darmstadt (angenommen)

* Fabio D’Andreagiovanni®: INFORMS Best
Disseration Award’

* lvan Dovica: AGIFORS®
Anna Valicek Medaille (Silber) (siehe S. 66)

» Martin Grétschel: Ehrenmedaille, Escuela
Politécnica Nacional, Quito, Ecuador;

SIAMP Prize for Distinguished Service to the
Profession™

* Olga Heismann: Berliner Wettbewerb in
mathematischer Modellierung (1. Preis)

* Benjamin Hiller: GOR Dissertationspreis';
Klaus-Tschira-Preis flir verstandliche Wissen-
schaft im Fach Mathematik (siehe S. 64)

» Thorsten Koch: Google Research Award

» Andreas Lobel, Christof Schulz: Step 3 in der
SPEC™ CPUv6™ fiir 505.mcf

- Jonas Schweiger: Bester Abschluss (2. Platz)
beim Dies Mathematicus™ der TUB
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<« Die Abteilung beteiligt

sich am Deutsch-Chine-
sischen Jahr der Wissen-
schaft und Bildung durch
die Mitorganisation der
China-Germany Confe-
rence on ,Mathematics
and Industry” (CGCMI)'
vom 15.-18. Mérz 2010 an
der Chinesischen Akade-
mie der Wissenschaften

in Beijing.

Die Gewinner des Berliner

Wettbewerbs in mathema-

tischer Modellierung.

! http://lsec.cc.ac.cn/~cgemi > www.atesio.de > www.intranetz.de * www.lbw-berlin.de ° http://zibopt.zib.de/ZIBopt.shtml ° Damals noch Universita di Roma,
La Sapienzia 7 www.informs.org/Recognize-Excellence/Community-Prizes-and-Awards/Telecommunications-Section/Best-Dissertation-Award

8 Airline Group der International Federation of Operational Research Societies ° Society of Industrial and Applied Mathematics

10 . .
www.siam.org/prizes/

sponsored/dist_service.php " https://gor.uni-paderborn.de/40_Preise/DissPreis/Bericht_DissPreis2010 '? Standard Performance Evaluation Corporation, eine
Organisation von Hardwareherstellern zum Benchmarking von CPUs " www.spec.org/cpuvé " http://www.math.tu-berlin.de/dies/2010/index.html
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VERKEHR UND LOGISTIK"™

Die Schwerpunkte der AG sind die Behand-
lung von Eisenbahnnetzen und von Unsicher-
heiten. Eisenbahnnetze haben eine beson-
dere, bisher nicht beherrschte Kombinatorik,
die wir im neuen BMBF-Projekt ,Optimale
Zugfuhrung” im Schienengiterverkehr, einem
neuen MATHEON-Projekt B22 zur Zugumlauf-
planung und einem Projekt zur ICE-Umlaufop-
timierung mit DB Fernverkehr untersuchen. Im
MatHEON-Projekt B15 zur Angebotsplanung
im offentlichen Nahverkehr wurde mit der
Optimierung des Liniennetzes von Potsdam
ein Durchbruch in die Praxis geschafft. Das
Projekt zur Verspatungsoptimierung durch
Robuste Flugzeugumlaufplanung mit der Fir-
ma Lufthansa Systems wurde mit einem Preis
der AGIFORS ausgezeichnet. Abgeschlossen
wurde das ebenfalls preisgekronte Projekt zur
Optimierung der Systemkapazitat von Auf-
zugsgruppen mit der Firma Kollmorgen Steu-
erungstechnik. Neu ist ein Projekt zur Optimie-
rung der LKW-Autobahnmautkontrolle fir das
Bundesamt fur Guterverkehr.

LINEARE UND NICHTLINEARE GANZZAHLIGE
OPTIMIERUNG™

Das zentrale Thema der AG ist die Erforschung
neuer und besserer Techniken zur Losung von
gemischt-ganzzahligen, nicht linearen Opti-
mierungsproblemen. Dazu wird das AG-eigene
Framework SCIP permanent weiterentwickelt.
SCIP bildet zusammen mit dem Loser SoPlex
fur lineare Programme und der Modellierungs-
sprache Zimpl die ZIB Optimization Suite”, de-
ren zweites Release in diesem Jahr veroffent-
licht wurde. Es ist uns aullerdem gelungen,
SCIP fiir den HLRN-II zu portieren und mit der
gleichzeitigen Verwendung von uber 8.000 Re-
chenkernen gemischt-ganzzahlige Programme
zu losen, die bisher nicht losbar waren. Fir
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die Weiterentwicklung der Parallelisierung im
kommenden Jahr wurde ein Google Research
Award verliehen. Durch den Fortschritt bei der
Losung ganzzahliger Programme ist es notig
geworden, die Testinstanz- Bibliothek MIBLIB™
zu aktualisieren, da die meisten der darin ent-
haltenen Probleme von den gangigen Ldsern
inzwischen in unter einer Stunde gelost wer-
den. Die neue Version soll Anfang 2011 allge-
mein zur Verfigung stehen. Des Weiteren wur-
den Fortschritte sowohl bei der Entwicklung
eines exakten Losungsverfahrens wie auch bei
der Losung nicht-konvexer Probleme gemacht.
Und nicht zuletzt ist es gelungen, weitere nam-
hafte Firmen fir die Weiterentwicklung von
SCIP zu gewinnen.

TELEKOMMUNIKATION"™

Wichtige Forschungsthemen der AG sind die
Robustheit, d. h. ein Telekommunikationsetz soll
auch bei Ausfall einer oder mehrerer Komponen-
ten noch moglichst zuverlassig arbeiten, und die
Behandlung der mehrschichtigen Struktur von
Telekommunikationsnetzen. Beides zusammen
untersuchen wir in dem neuen BMBF-Projekt
ROBUKOM, fur das wir Fabio D’Andreagiovanni
gewinnen konnten, der auf der INFORMS Tele-
communications Conference in Montreal 2010
den Best Dissertation Award 2010 gewann. Im
Projekt Multiperiod Network Optimization, in
dem die Zusammenarbeit mit der Technischen
Universitat Warschau fortgesetzt wird, werden
Modelle zur Planung von Netzen Gber mehrere
Zeitperioden untersucht. Sehr erfolgreich war
die Entwicklung von Optimierungsmethoden
zur Planung von Glasfaserzugangsnetzen, die
zusammen mit dem ZIBSpin-off atesio GmbH
im Rahmen des BMBFProjekts FTTX-PLAN
durchgefiihrt wurde: sie werden ab 2011 bei der
Deutschen Telekom zur Planung neuer FTTx-
Netze® zum Einsatz kommen.

1

" http://miplib.zib.de

° www.zib.de/de/optimierung/traffic/projekte.html

19

16

www.zib.de/de/optimierung/mip/projekte.html " http:/zibopt.zib.de
www.zib.de/de/optimierung/telekommunikation/projekte.html

2 Fiber to the x, generische, auf Glasfasern basierende Breitbandnetzwerkarchitektur fur die , letzte Meile”


http://www.siam.org/prizes/sponsored/dist_service.php
http://www.siam.org/prizes/sponsored/dist_service.php

KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

GASTRANSPORT -
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EINE HERAUSFORDERUNG FUR DIE MATHEMATIK

Bearbeitet von: Armin Fligenschuh, Martin Grétschel, Benjamin Hiller, Jesco Humpola, Thorsten Koch (Projektleiter), Thomas Lehmann, Jonas Schweiger,

Robert Schwarz, Jacint Szabo

Kooperation/Forderung: OpenGridEurope GmbH (OGE); WIAS Berlin, Forschungsgruppe Nichtlineare Optimierung und Inverse Probleme, Berlin; HU Berlin,
Institut fir Mathematik; TU Braunschweig, Institut fir Mathematische Optimierung; U Duisburg-Essen, Arbeitsgruppe Optimierung und algorithmische
diskrete Mathematik; FAU Erlangen-Niirnberg, Lehrstuhl fir Wirtschaftsmathematik; Leibniz-U Hannover, Lehrstuhl fiir Algorithmische Optimierung

Weitere Informationen unter: www.zib.de/jb2010/Forne

Das Jahr 2005 brachte fiir die in der Gasbran-
che tatigen Energieversorger eine Zeiten-
wende. Die ,Verordnung liber den Zugang zu
Gasversorgungsnetzen”, kurz GasNZV, trat in
Kraft. Als Teil des Energiewirtschaftgesetzes
aus demselben Jahr wurden in ihr Durchfiih-
rungsregeln fiir einen liberalisierten Gasmarkt
in Deutschland aufgestellt. Damit wurde ein
seit 1935 bestehendes Gesetz an europaisches
Recht angepasst. Neu ist, dass die etwa 750
deutschen Gasnetzbetreiber nicht mehr durch
Demarkationsabsprachen eigene Marktge-
biete errichten kdnnen, in denen sie dann ein
Netz- und Liefermonopol haben. Marktgebiete
haben in der Vergangenheit verhindert, dass
Gasliefervertrage Ulber mehrere Gebiete hin-
weg geschlossen wurden. Das neue Ziel ist
die Schaffung eines liberalisierten Energiebin-
nenmarkts, selbst Uber Landergrenzen hinweg.
Auf dem Weg dorthin wurden die Energiever-
sorger und die Gasnetzbetreiber entkoppelt.
Die Versorgungsunternehmen durften zwar
weiterhin Eigentimer der Gasnetzbetreiber
sein, mussten diesen Teil ihres Unternehmens
aber in eine eigenstandige Tochterfirma aus-
gliedern, die bis hinunter auf die buchhalte-
rische Ebene von ihrer Mutter getrennt agiert.
Die Gasnetz-Tochter wiederum muss ihr Netz
diskriminierungsfrei, d.h. zu den gleichen
Konditionen wie der Muttergesellschaft, auch
anderen Gaslieferanten anbieten. Zu diesem
Zweck muss ein Gasnetzbetreiber die freien
Kapazitaten in seinem Netz berechnen und 6f-
fentlich ausweisen, so dass andere Lieferanten
die angebotenen Kapazitaten buchen kénnen.
Die neue GasNZV brachte fur die Energiever-
sorger und ihre neuen Tochterfirmen gewaltige
Umbriiche mit sich. Eine der gréRten unter ih-
nen ist die OpenGridEurope GmbH (OGE), wel-
che das vormalige e.on/Ruhrgas-Netz betreibt.
Dort erkannten die Verantwortlichen, dass die

aktuell anstehenden Fragestellungen im Kern
mathematischer Natur sind, und beauftragten
daher das ZIB mit deren Losung. Unter der Fe-
derfiihrung des Zuse-Instituts haben sich Ma-
thematiker von sieben Universitaten und au-
RBeruniversitaren Forschungseinrichtungen im
Forschungsverbund Netzoptimierung (FORNE)
zusammengefunden, um sich den aktuellen
Herausforderungen eines modernen Gasnetz-
betreibers mit ihren wissenschaftlichen Metho-
den zu stellen.

NETZDATEN UND PROGNOSE

Einer der ersten Schritte im Rahmen der Zu-
sammenarbeit war die Analyse der von OGE
gelieferten Daten, welche die Grundlage fir
das weitere Projekt darstellten. Da OGE selbst
Simulationsrechnungen durchfiihrt, lag ein di-
gitalisiertes Gasnetz bereits vor. Das Gasnetz
als Graph besteht aus etwa 1.500 Knoten und
5.000 Kanten. Die Knoten sind unterteilbar in
Einspeise-, Ausspeise- sowie innere Knoten.
Das historische Ein- und Ausspeiseverhalten

<« Zur Erhéhung des
Gasdrucks verwendet
OGE zahlreiche Verdich-
terstationen, wie hier in
Waidhaus.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Im Forschungsverbund Netzoptimierung (FORNE) werden mathema-
tische Methoden auf Gasnetze angewandt. Das Ein- und Ausspeiseverhalten der Kunden wird mit-
tels statistischer Prognoseverfahren vorhergesagt. Die Steuerung der Gasverdichter und Druckreg-
ler fihrt auf nichtlineare, nicht-konvexe Optimierungsprobleme. Diskrete Entscheidungen Uber das
Offnen oder SchlieRen von Schiebern miissen ebenfalls beriicksichtigt werden. Im Projekt FORNE
werden dazu neuartige Losungsverfahren entwickelt. Mit ihnen kdnnen weitere praxisrelevante
Aufgaben gelost werden, wie die Ausweisung von freien Kapazitaten oder die Netzausbauplanung.

Verdichterstationen »
(Netzausschnitt) bestehen
aus einer Vielzahl von
Verdichtermaschinen,
Mess- und Regeleinrich-
tungen, Rohrleitungen und
Schiebern. Dabei kommen
kombinatorische und nicht-
lineare Strukturen in der

Modellierung zusammen.

Abb. rechts

Die Menge aller technisch
moglichen Kombinationen
aus Eingangsdruck (p in),
Durchfluss (q) und Aus-
gangsdruck (p out) einer
Verdichterstation wird

als dreidimensionales

Polytop beschrieben. »

war ebenfalls verfliigbar. Eine Analyse zeigte,
dass man Ausspeiser recht gut prognostizieren
kann. Zum einen Teil sind es Stadtwerke, deren
Abnahmemengen recht gut mit den AuR3entem-
peraturen korrelieren. Zum anderen Teil sind
es Firmenkunden oder Stromerzeuger, die das
ganze Jahr hindurch eine mehr oder minder
konstante Abnahme an Gas haben. Auf der Ein-
speiseseite gibt es hingegen groRere Schwan-
kungen, die nur schwer vorhersagbar sind.

Die Kanten des Gasnetzgraphen entsprechen
entweder Rohren oder aktiven Netzelementen.
Das Rohrleitungsnetz hat insgesamt eine Lan-
ge von mehreren tausend Kilometern und er-
streckt sich quer durch Deutschland. In ihm
flieBt das Gas gemaR physikalischer Gesetz-
maRigkeiten. Durch die Reibung der Gasatome
an den Rohrwanden entsteht ein Druckverlust.
Nach wenigen hundert Kilometern sinkt da-
durch ein Anfangsdruck von 100 bar bis auf
den atmospharischen Umgebungsdruck von
einem bar ab. Aus diesem Grund gibt es im
Netz zahlreiche Verdichterstationen, in denen
der Druck wieder erhoht werden kann. Solche
Verdichterstationen gehoren zu den aktiven
Elementen, da sie durch das Dispatching des
Netzbetreibers gesteuert werden. Weitere ak-
tive Elemente sind Druckregler, mit denen der
Druck heruntergeregelt werden kann. Eine
Druckregulierung ist notwendig, wenn Teile

des Gases von einer Hochdruck-Hauptleitung
in ein Niederdruck-Verteilnetz abgezweigt wer-
den. Ferner zahlen Schieber zu den aktiven Ele-
menten, mit deren Hilfe der Durchfluss durch
ein Rohr verhindert werden kann.

METHODEN DER OPTIMIERUNG

Simulationswerkzeuge zur Untersuchung des
Gasflusses in einem Netz gibt es seit etwa 20
Jahrenvon verschiedenen Softwareherstellern.
In diesen muss der Anwender die Steuerung
der aktiven Elemente selbst durchfiihren. Das
Programm errechnet dann zu diesen Einstel-
lungen den resultierenden Fluss. Es kann pas-
sieren, dass dieser Fluss gewisse technische
Vorgaben wie Druckschranken nicht einhalt. In
diesem Falle werden Einstellungen an den ak-
tiven Elementen geandert und die Simulations-
rechnung mit diesen erneut gestartet. Ob auf
diese Weise eine zulassige Aussteuerung des
Netzes gefunden wird, hangt malRgeblich von
der Erfahrung des Anwenders ab.

pout 3

4.200
3.200
2.200 1500

q

Ein erstes Etappenziel des FORNE-Projekts war
es, dieses Verfahren zu automatisieren. Dazu
wurde ein mathematisches Modell entwickelt,
welches das physikalische Gasflussproblem
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und das technische Netzaussteuerungspro-
blem in einem gemeinsamen Modell integriert.
Als nachstes wurden Methoden entwickelt, um
dieses Modell numerisch auf dem Computer zu
I6sen. Das Resultat ist der FORNE-L6ser. Die-
ser Loser wurde in Zusammenarbeit mit dem
MaTHEON-Projekt B20 entwickelt und nutzt den
gemischt-ganzzahligen Loser SCIP, welcher
erweitert wurde, um auch gas-spezifische Glei-
chungen handhaben zu kénnen. Der FORNE-
Loser verwendet verschiedene, speziell an-
gepasste Heuristiken, um schnell zulassige
Lésungen des Problems zu produzieren. Dar-
ber hinaus ist er als exaktes Verfahren in der
Lage, die globale Optimalitat der gefundenen
Losung mathematisch einwandfrei zu belegen.

NOMINIERUNG & BUCHUNGSVALIDIERUNG

Einen Satz von Ein- und Ausspeisemengen
und geforderten Driicken an diesen Knoten,
welcher aus historischen Daten mittels stati-
stischer Verfahren abgeleitet wurde, bezeich-
nen wir als eine Nominierung. Alle Werte der
Nominierung sind vertragskonform und die
Menge des eingespeisten Gases entspricht der
des abgenommenen. Die in einer Nominierung
beschriebene Situation konnte also auch in der
Realitat vorkommen, und das Transportunter-
nehmen miisste das Gas entsprechend durch-
leiten kénnen. Um das zu lberprifen, kénnen
wir nunmehr unseren FORNE-LG&ser einsetzen.

Eine einzelne Nominierung zu validieren, hat
jedoch noch nicht viel Aussagekraft. Es wére
so, als misste man anhand eines einzelnen sta-
tischen Bildes entscheiden, ob einem der gan-
ze Film gefallt. Erst viele Bilder ergeben einen
Eindruck vom Film. Dementsprechend sind in
unserem Falle einige Tausend Nominierungen
zu validieren. Erst wenn alle Nominierungen,
die zur selben Vertragssituation gehoren, vali-
de sind, gilt die Buchung, d.h. die Gesamtheit
aller Vertrage, als validiert.

FREIE KAPAZITATEN

Wenn ein Gashandler eine Kapazitat bucht, so
erwirbt er damit das Recht, zu einem beliebigen
Zeitpunkt im Rahmen der Laufzeit des Vertrags
Gas bis zur gebuchten Menge ins Netz einzu-
speisen. Das Transportunternehmen muss
dann unter allen Umstéanden in der Lage sein,
das Gas zu den Kunden des Handlers zu trans-
portieren. Nun gibt es sehr viele Handler, die
jeweils Uber gleichartige Vertragskonstrukte
verfligen: Alle haben ein bestimmtes Einspei-
serecht erworben, aber das Transportunter-
nehmen weil} nicht, zu welchen Zeitpunkten es
in welcher Hohe ausgelibt wird. Die GasNzZV
gestattet es, von einem ,,Normalverhalten” der
Handler auszugehen, welches aus historischen
Daten abgeleitet werden kann. Wir verwenden
daher einen Satz von Nominierungen, von wel-
chem wir annehmen kénnen, dass er das hi-
storische wie auch das kiinftige Nominierungs-
verhalten hinreichend genau wiedergibt. Ziel
der Optimierungsrechnung ist es, fiir einzelne
oder Gruppen von Einspeiseknoten diejenige
Einspeisemenge zu maximieren, die in jedem
Falle noch ins Gasnetz gepasst hatte. Diese
Kapazitat kann das Transportunternehmen im
Einklang mit der GasNZV noch zusatzlich aus-
weisen und verkaufen.
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Abb. links

Gut prognostizierbar ist

das Ausspeiseverhalten
bei temperaturabhéan-
gigen Abnehmern, wie
zum Beispiel Stadt-

werken.

KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

Ein durch den FORNE-Loser
errechneter Gasfluss in einem
OGE-Teilnetz in Norddeutsch-

land. Die Leitungsfarbe stellt

den Gasdruck dar

(rot/gelb = hoher Druck,
griin/blau = niederer Druck).
Die Dicke der Leitungen
gibt die Gasmenge an.
Orangefarbene Kreise sind
Einspeise- und griine Kreise
sind Ausspeiseknoten - ihre
Grole ist proportional zur
Gasmenge.

NETZAUSBAUPLANUNG

Ein zentraler Bestandteil des FORNE-Projekts
ist die Ausbauplanung eines bestehenden
Gasnetzes. Es muss zunachst nachgewiesen
werden, dass es zu einem vorhergesagten
Nominierungsverhalten an den Ein- und Aus-
speisestellen keine physikalisch und technisch
zulassige Netzsteuerung gibt. Wenn das Ver-
halten der Nutzer jedoch vertragskonform ist,
dann ist der Gasnetzbetreiber in der Pflicht,
das Gas auch tatsachlich durch das Netz zu
leiten. Die Konsequenz ist dann, das Netz aus-
zubauen. Interessanterweise handelt es sich
bei den problematischen Nominierungen nicht
zwangslaufig um Hochlastsituationen, wie sie
an sehr kalten Wintertagen auftreten. An die-
sen Tagen wird zwar nominell viel Gas ein- und
ausgespeist, aber dadurch sind die Transport-
strecken oftmals recht kurz. In Zeiten einer
niedrigen Transportmenge, an warmen Som-
mertagen, ist der Abstand von Einspeisern
und Ausspeisern hingegen groBer, so dass
sich Engpaésse fatal auf die Transportkapazitat
auswirken. Um solche Engpasse aufzuspiiren,
erlauben wir in unseren Rechnungen zunachst
eine Uberschreitung der Grenzwerte fir die
maximal maoglichen Driicke und Flisse im
Netz. Nun suchen wir eine Netzsteuerung, bei
der diese Grenzwerte nur minimal tberschrit-
ten werden. Durch diesen Trick ist gewahr-
leistet, dass der FORNE-Loser auf alle Falle
eine Netzsteuerung findet. Diese Losung kann
natirlich nicht direkt in der Praxis verwendet
werden; bei einem Uberschreiten von Druck-
schranken wirden Netzkomponenten mogli-
cherweise beschadigt. Aber sie liefert zumin-
dest einen Hinweis darauf, an welchen Stellen
der Gastransport ,klemmt”. An diesen Stellen
misste das Netz also ausgebaut werden, um
den Engpass zu beseitigen. Ausbau bedeutet,
das Netz durch neue Rohre oder neue Verdich-
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ter zu erweitern. Ein neues Rohr zu verlegen
kostet 1-2 Millionen EUR je Kilometer. Ein neue
Verdichtermaschine schlagt mit rund 20 Milli-
onen EUR zu Buche. Bei einem 50 Kilometer
langen Rohr erscheint der Verdichter zunachst
gunstiger zu sein. Allerdings ist in dieser Rech-
nung zu berucksichtigen, dass ein Verdichter
im Betrieb standig Energie verbraucht, wah-
rend das Rohr, einmal gebaut, ohne weitere
Energie auskommt und uberdies geringere
Personal- und Wartungskosten hat. Wurde ein
Engpass lokalisiert, so kann die Kapazitat des
Netzes auf diese Weise erhoht werden, so dass
die gewlinschte Gasmenge flieRen kann.

ZURUCK IN DIE PRAXIS

Nach einer zweijahrigen Entwicklungsphase
sind die Methoden mittlerweile soweit ausge-
reift, dass sie prototypisch in der unternehme-
rischen Praxis eingesetzt werden konnen.

Auch das Bundesministerium fiir Wirtschaft
(BMWi) interessiert sich fir derartige Frage-
stellungen und fordert ein entsprechendes
Grundlagenprojekt in Zusammenarbeit mit der
Bundesnetzagentur (BNetzA) und dem FORNE-
Verbund. In diesem werden ahnliche Fragestel-
lungen wie die obigen behandelt, jedoch auf
einer allgemeineren Ebene, losgeldst von der
Perspektive eines einzelnen Gastransportun-
ternehmens. Von diesem Projekt erwarten das
BMW:i und die BNetzA Antworten auf grundle-
gende Fragestellungen, die einen Einfluss auf
die Ausgestaltung kiinftiger Regulierungsan-
satze haben werden.
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EFFIZIENTE STEUERUNG VON
AUFZUGEN MIT ZIELRUFSTEUERUNG

BENJAMIN HILLER GEWINNT KLAUS-TSCHIRA-PREIS 2010 IM FACH MATHEMATIK

Bearbeitet von: Benjamin Hiller, Torsten Klug, Andreas Tuchscherer

Kooperation/Forderung: Kollmorgen Steuerungstechnik GmbH,

KéIn

Weitere Informationen unter: www.zib.de/jb2010/KolimorgenCapacity

Die Aufgabe einer Aufzugssteuerung besteht
darin, eine Gruppe von Aufzligen so zu koor-
dinieren, dass alle Passagiere mit kurzen War-
tezeiten bedient werden. Da die Fahrtwiinsche
zuklnftiger Passagiere naturgemal’ nicht be-
kannt sind, sondern erst im Laufe der Zeit, also
online wahrend des Betriebs angemeldet wer-
den, spricht man von einem Online-Optimie-
rungsproblem.” Bei Online-Optimierungspro-
blemen liegt die besondere Schwierigkeit im
Umgang mit der unbekannten Zukunft: Eine
Aufzugssteuerung soll auch fiir die zukinf-
tigen, noch unbekannten Passagiere kurze
Wartezeiten sicherstellen.

Bei den meistens verwendeten sogenannten 2-
Knopf-Steuerungen, bei denen man auf der
Startetage die gewlinschte Fahrtrichtung ein-
gibt, weil3 die Steuerung auch wenig lber die
aktuelle Situation. Sie hat lediglich Informati-
onen, auf welchen Etagen Passagiere in welche
Richtung fahren wollen, nicht jedoch dariiber,
wieviele Passagiere wo warten und wo sie hin-
fahren wollen. Daher werden seit Anfang der
1990er Jahre sogenannte Zielrufsteuerungen
eingesetzt. Bei diesem Steuerungskonzept gibt
der Passagier auf der Startetage seine Ziel-
etage ein. Dadurch kann der Algorithmus frih-
zeitig mehr Informationen beriicksichtigen.
Da jedem Passagier mitgeteilt wird, welcher
Aufzug ihn bedienen wird, kann die Steuerung
auBerdem die Passagiere leiten. In diesem
Projekt haben wir in Zusammenarbeit mit der
Firma Kollmorgen Steuerungstechnik, einem
fihrenden mittelstdandischen Anbieter von
Aufzugssteuerungen, einen fortgeschrittenen
Zielruf-Steuerungsalgorithmus entwickelt, der
die sich bietenden Steuerungsmdoglichkeiten
ausnutzt, um stets moglichst kurze Wartezeiten
zu erreichen.?

Ein solcher Steuerungsalgorithmus berechnet
zu bestimmten Zeitpunkten einen neuen Fahr-
plan und legt damit fest, welcher Aufzug wel-
che Passagiere bedient. Praktisch alle Algorith-
men arbeiten so, dass sie einen flir die gerade
bekannten Fahrtwiinsche glinstigen Fahrplan
erstellen und dessen Auswirkungen auf die
zuklnftigen Passagiere ignorieren. Der am ZIB
entwickelte Algorithmus berechnet, genligend
Rechenzeit vorausgesetzt, einen beweisbar op-
timalen Fahrplan fiir die bekannten Fahrtwiin-
sche. Das bedeutet, dass kein anderer Fahrplan
geringere Warte- und Fahrzeiten aufweist. Be-
reits nach ca. 500ms, der fiir den praktischen
Einsatz maximal moglichen Rechenzeit, ist der
gefundene Fahrplan meist optimal oder zumin-
dest nur sehr wenig schlechter als ein optima-
ler Fahrplan.
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<4 Hochhé&user sind ohne
Aufzlige undenkbar, da
nur sie die Personen in
akzeptablen Zeiten in die
hohen Etagen beférdern
kénnen. Allerdings hangt
es stark vom Steuerungs-
algorithmus ab, ob Passa-
giere auch zu hektischen
Zeiten effzient beférdert

werden.

' B. Hiller: Online Optimization: Probabilistic Analysis and Algorithm Engineering. Dissertation, TU Berlin, 2009

% B. Hiller, T. Klug, and A. Tuchscherer: Improving the performance of elevator systems using exact reoptimization algorithms. In: C. Barnhart, U. Clausen,
U. Lauther, and R.H. M6hring, Hrsg., Models and Algorithms for Optimization in Logistics, Nr. 09261 in Dagstuhl Seminar Proceedings, Dagstuhl,
Germany, 2009. Schloss Dagstuhl - Leibniz-Zentrum fir Informatik, Germany. URL: http://drops.dagstuhl.de/opus/volltexte/2009/2179
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DAS PROJEKT IN KURZE: Im Projekt ,Optimierung der Systemkapazitat und Energieeffizienz von
Aufzugsgruppen mit Zielrufsteuerung” entwickeln wir in Zusammenarbeit mit der Firma Kollmorgen
Steuerungstechnik Algorithmen zur Aufzugssteuerung, die die Leistungsfahigkeit moderner Installati-
onen ausnutzen kénnen. Daflir werden neue spezialisierte mathematische Optimierungsverfahren ge-
nutzt, die in Echtzeit beweisbar gute Fahrplédne berechnen. Insbesondere werden in schwierigen Situ-
ationen die Auswirkungen der Steuerungsentscheidungen auf die Wartezeiten zukiinftiger Passagiere
berucksichtigt. Ein weiterer Aspekt ist die Verringerung des Energiebedarfs einer Aufzugsgruppe.

Benjamin Hiller gewann mit
seiner allgemeinverstand-
lichen Darstellung der Ergeb-

nisse seiner Doktorarbeit den
Klaus-Tschira-Preis 2010 im

Fach Mathematik.

In der Regel kann

die Beforderungskapazitat

durch den Einsatz einer

Zielrufsteuerung

deutlich gesteigert
werden.

In Simulationen liefert dieser Algorithmus in
fast allen Verkehrssituationen sehr gute War-
te- und Fahrzeiten, obwohl er stets so steuert,
als gabe es keine weitere Zukunft. Es gibt aber
Verkehrssituationen, bei der die basierend auf
den bekannten Fahrtwiinschen getroffenen
Entscheidungen fir die Zukunft unglinstig
sind. Beim Morgenverkehr in einem Biirohoch-
haus miissen in kurzer Zeit sehr viele Personen
von der Zugangsetage in ihre Biroetagen be-
fordert werden. Erzeugt der Algorithmus zur
Bedienung der bekannten Fahrtwiinsche einen
Fahrplan, bei dem der Aufzug sehr lange be-
noétigt, um zur Zugangsetage zurtickzukehren,
so mussen kiinftige Passagiere lange warten.
Daher sollte die Dauer eines Umlaufs, also die
Zeit zwischen aufeinanderfolgenden Besuchen
auf der Zugangsetage, nicht zu lang sein.

Klar ist, dass die Umlaufdauer mit der Anzahl
angefahrener Etagen zunimmt. Ein System mit
einer 2-Knopf-Steuerung, bei dem der Passa-
gier auf der Startetage seine Fahrtrichtung und
erst im Aufzug seine Zieletage eingibt, kann
nicht beeinflussen, welche Passagiere einen
Aufzug benutzen. Insbesondere kann es Passa-
giere nicht nach Zieletage gruppieren, weshalb
in jedem Umlauf viele Zieletagen angefahren
werden. Ein Zielrufsystem hingegen kann die-
se Gruppierung durchfiihren, um so kurze Um-
laufdauern zu erreichen.

Wenn man die bekannten Fahrtwiinsche im-
mer moglichst dem ersten ankommenden Auf-
zug zuweist, wird keine gute Gruppierung nach
Zieletagen erreicht: der kurzfristig glinstige
Fahrplan fir die bekannten Fahrtwiinsche er-
weist sich als langfristig schlecht. Um dies zu
vermeiden, verwendet unser Algorithmus im
Morgenverkehr zusatzliche Mechanismen, die
eine gute Gruppierung sicherstellen. Es wird
also passieren, dass ein Passagier einem spa-
ter ankommenden Aufzug zugewiesen wird,
um das Warten der anderen, zuklnftigen Pas-
sagiere zu verkiirzen. Im Gegensatz zu den
Techniken, die bisher fiir eine bessere Gruppie-
rung der Passagiere eingesetzt werden, lassen
unsere Mechanismen der Optimierung viele
Freiheitsgrade und ermoglichen so eine besse-
re Balance zwischen den Wartezeiten bekann-
ter und denen zukiinftiger Passagiere.

Unsere Simulationen zeigen, dass eine Zielruf-
steuerung die Beforderungskapazitat gegenu-
ber einer 2-Knopf-Steuerung zum Teil deutlich
steigern kann (siehe Tabelle unten). Die még-
liche Steigerung hangt jedoch vom Gebaude
und der Aufzugsanlage ab. Unser Algorithmus
wird derzeit von Kollmorgen Steuerungstech-
nik nachimplementiert; eine frithere Version
ist bereits in Gber 20 Installationen weltweit im
Einsatz.?

Aufzugsgruppe 2-Knopf-Steuerung*
Gebéude A 29,5
Get?’;iude B 250
Ge!?a'ude C . 197
Gebiuded 28

* Personen pro Minute

Zielrufsteuerung* Steigerung
29,5 +0%
304 o
36 oot
722 1200

° B. Hiller and A. Tuchscherer: Real-time destination-call elevator group control on embedded microcontrollers.
In: Operations Research Proceedings 2007, S. 357-362. Springer, 2008
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PUNKTLICHERE FLUGE
DURCH ROBUSTE ROTATIONEN

IVAN DOVICA GEWINNT DIE ANNA VALICEK MEDAILLE' 2010 DER AGIFORS

Bearbeitet von: Ralf Borndorfer, Ivan Dovica
Kooperation/Férderung: Lufthansa Systems AG
Weitere Informationen unter: www.zib.de/jb2010/RobustTail

Verspatungen sind ein ernstes Problem im
Luftverkehr. Reisende flirchten um ihre Ter-
mine und Anschliisse, Rotationen von Flugzeu-
gen und Besatzungen werden iber den Haufen
geworfen, der ganze Flughafenbetrieb wird
gestort. Im Tower und den Operations Con-
trol Centern der Fluggesellschaften herrscht in
solchen Situationen Hochspannung. Die euro-
paische Luftverkehrsaufsicht Eurocontrol hat
allein die jahrlich entstehenden Kosten durch
Verspatungen von mehr als 15 Minuten an
Gates auf 840-1200 Mio. EUR? geschéatzt, das
entspricht etwa 72 EUR pro Minute. Besonders
argerlich: Anstatt sich abzubauen, schaukeln
sich die Verspatungen durch die Abhéangig-
keiten im System oftmals immer weiter auf.
Lassen sich diese Probleme durch intelligente
Planung in den Griff bekommen?

Um diese Frage zu beantworten, muss man et-
was genauer schauen, wie Verspatung entsteht.
Ur- oder Primarverspatungen werden verur-
sacht durch technische Defekte, Kapazitats-
engpasse am Gate, auf dem Rollfeld oder in
der Gepackabfertigung, Nichterscheinen von
Passagieren und Besatzungen, schlechtes Wet-
ter usw. Solche Primarverspatungen machen
je nach Airline zwischen 30% und 70% der Ge-
samtverspatung aus; sie kdnnen durch Planung
nicht beeinflusst werden. Sehr wohl aber die
Folge- oder Sekundarverspatungen, die von
einem Flug auf einen anderen ubertragen wer-
den. Sekundarverspatungen kdnnen durch Puf-
ferzeiten vermieden oder zumindest verringert
werden. Etwas allgemeiner formuliert ist die
dahinterstehende Frage, wie man einen soge-
nannten robusten Plan konstruiert, der nicht nur
bei schonem Wetter funktioniert, sondern auch
mehr oder weniger groRe Abweichungen im
Betriebsablauf verkraftet. In jiingster Zeit sind
zur Lésung dieser alten Frage neuartige Ansat-

ze entwickelt worden, die man zusammenfas-
send als Robuste Optimierung bezeichnet.

Wir haben eine neue Methode entwickelt, die
auf einer Berechnung der Propagation von Ver-
spatungswahrscheinlichkeiten, englisch Proba-
bility of Delay Propagation (PDP), entlang von
Rotationen basiert. Diese kann fiir verschie-
dene Flugzeug- und Personalplanungspro-
bleme wie Fleet Assignment, Tail Assignment,
Crew Pairing und Crew Rostering angewendet
werden. Im Kern der PDP-Methode wird eine
kontrollierte numerische Approximation von
Verspatungsverteilungen durchgefiihrt. Dies
ist rechentechnisch beherrschbar, so dass der
Aufwand gegeniiber der nichtrobusten Pro-
blemversion auch bei hoher Genauigkeit nur
um einen Faktor von etwa zwei steigt, also
wesentlich weniger als bei einem Monte Carlo
Ansatz. Durch die numerische Approximation
entstehen auch keine Beschrankungen in Be-
zug auf die Verwendung bestimmter Vertei-
lungsfamilien. Im Gegensatz zu den bisher in
der Praxis verwendeten, auf Key Performance
Indikatoren (KPl) basierenden Ansatzen, die
Verspatung nicht direkt messen und nur indi-
rekt beeinflussen kdnnen, zeigt sich eine fast
perfekte Ubereinstimmung der vorhergesagten
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4 Technische Defekte, das
Wetter und menschliches
Fehlverhalten verur-
sachen Verspatungen
von Fligen. Durch den
geschickten Einbau
von Pufferzeiten in die
Flugzeugumlaufe kénnen
die Auswirkungen dieser
Verspatungen auf nach-
folgende Fliige minimiert

werden.

2000

arrival (PDP)
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500 1000 1500 2000
delay minutes on arrival (ORC)

Verteilung der Verspatungen
eines mit der neuen PDP-
Methode berechneten Flug-
plans gegeniiber einem mit
herkdmmlichen Methoden
bestimmten Plan. (ORC:
original cost of robustness).

scheduled leg duration: 60
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0.02
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miutes
Verteilung der tatsachlichen
Flugzeiten eines geplanten
60-minutigen Fluges.

' www.agifors.org/award_home.jsp * Eurocontrol. Costs of air transport delay in europe. Technical report, EUROCONTROL, 2000
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DAS PROJEKT IN KURZE: Verspatungen von Flugzeugen pflanzen sich entlang der Rotationen
fort. Bei der Planung muss deshalb darauf geachtet werden, dass Puffer dort eingebaut werden,

wo mit hoher Wahrscheinlichkeit Verspatungen mit grof3en Spatfolgen entstehen. Die Methode

der Propagation der Wahrscheinlichkeit von Verspatungen (englisch Probability of Delay Propagati-
on oder PDP) kann diese Wahrscheinlickeiten berechnen. Sie ist die Basis fiir Optmierungstools zur
robusten Planung von Flugzeugen und Personalen. In Kooperation mit Lufthansa Systems wurde
auf diese Weise ein robuster Flugzeugumlaufoptimierer flir das Planungssystem NetLine entwickelt.

Ivan Dovica gewinnt fur
seine Arbeit Robust Tail
Assignment® Gber robuste
Flugzeugumlaufplanung die
Anna Valicek Medaille der
Airline Group der Internatio-
nal Federation of Operational
Research Societies
(AGIFORS).

Robuste Flugzeugro- »
tationen vermindern
die Propagation von
Verspatungen (dicke
Linien: Plan, diinne Linien:
tatsachlicher Ablauf am
Betriebstag). Links: Flug A
Ubertragt Verspatung auf
den Folgeflug C. Rechts:
Flug A Ubertragt weniger
Verspatung auf den spa-
teren Folgeflug D.

Verspatungswahrscheinlichkeiten mit den Er-
gebnissen entsprechender Simulationen. Im
Vergleich mit Flugzeugumlaufplanen, die be-
reits im Hinblick auf traditionelle KPIs optimiert
wurden, lasst sich die sekundare Verspatung
mit der PDP-Methode typischerweise um wei-
tere 5% verringern.

Das Prinzip der robusten Flugzeugrotationspla-
nung lasst sich anhand der Abbildung unten
erklaren (die Zeitachse verlauft nach oben).
Wir betrachten den Flughafen Miinchen (MUC)
mit ankommenden Fligen A und B und abge-
henden Fliigen C und D. Links sind diese Fliige
durch zwei Rotationen AC und BD nach FIFO-
Art verbunden, so dass die Pufferzeiten sich
gleichmalig auf beide Rotationen verteilen.
Wenn aber Flug A haufig verspatet ist und Flug
C nicht, kann es sinnvoll sein, Rotationen AD
und BC zu bilden, um den Puffer nach A zu ma-
ximieren. Etwas weitergedacht wird klar, dass
die Fortpflanzung von Verspatungen nicht nur
von Paaren von aufeinanderfolgenden Fliigen
abhangt, sondern von der Rotation insgesamt.
Kurz gesagt miissen Verspatungen abgepuf-

fert werden, die mit hoher Wahrscheinlichkeit
viele Folgeverspatungen verursachen. Wenn
sich dagegen der letzte Flug am Abend ver-
spatet, ist dies argerlich, aber ohne Folgen. In
der PDP-Methode werden fiir Fllige komplette
Wahrscheinlichkeitsverteilungen (in der Imple-
mentation dann in numerischer Approximati-
on) von Verspatungen berechnet, indem diese
Verteilungen entlang der Rotationen propagiert
werden. Der Clou dabei ist, dass die Methode
in einem Spaltenerzeugungsverfahren zur ziel-
gerichteten Konstruktion von Rotationen ver-
wendet werden kann. Diese im Airlinebereich
eingesetzten Verfahren lassen sich auf diese
Weise ,robustifizieren”.

Das Projekt wurde in Kooperation mit der Luft-
hansa Systems AG durchgefiihrt. In dem LSB-
Planungssystem NetLine wurde ein robuster
Rotationsoptimierer prototypisch implemen-
tiert und mit Daten mehrerer Airlines getestet.
LSB schatzt den Nutzen fiir einen Kurzstre-
cken-Carrier mit 30 Flugzeugen auf jahrlich
300.000 EUR, bei integrierter Wartungsopti-
mierung sogar auf 1.000.000 EUR.

FRA MuUcC CGN TXL

FRA MuUC CGN TXL

® R. Borndérfer, I. Dovica, I. Nowak and T. Schickinger: Robust tail assignment. ZIB Report 10-08, ZIB, Takustr. 7, 14195 Berlin, 2010.
URL: http://opus4.kobv.de/opus4-zib/frontdoor/index/index/docld/1170
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PROJEKTE DER ABTEILUNG OPTIMIERUNG

Alle Projekte im Netz ausfiihrlich unter: www.zib.de/de/optimierung/projekte.html

MATHEON-B3:

Integrierte Planung von Multi-layer
Telekommunikationsnetzen

URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
Telecom/Matheon-B3

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

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

Partner: atesio GmbH, DFN-Verein,

Nokia Siemens Networks GmbH, IBM/ILOG,
RWTH Aachen, Telecommunication Net-
works Group der TU Berlin, MATHEON-B15
Forschungsférderung:
DFG-Forschungszentrum MATHEON

Inhalt: Realistische Modelle und geeignete
Algorithmen zur Netzplanung.

MATHEON-B14:

Kombinatorische Aspekte in der Logistik
URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
TrafficLogistic/Matheon-B14

Mitarbeiter: B. Hiller, M. Grotschel,

T. Klug, A. Tuchscherer

Partner: MATHEON-B12, MATHEON-D17,
TU Bayreuth, TU Kaiserslautern, Maastricht
University, Volkswagen AG, Kollmorgen
Steuerungstechnik GmbH, Siemens AG
Forschungsférderung:
DFG-Forschungszentrum MATHEON
Inhalt: Theorie und Algorithmen zur Erho-
hung der Leistungsfahigkeit von Logistik-
systemen.

MATHEON-B15:

Angebotsplanung im

Offentlichen Nahverkehr

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

Mitarbeiter: R. Borndorfer,

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

M. Neumann, S. Stiller (TU Berlin)
Partner: ViP Verkehrsbetrieb Potsdam
GmbH, IVU Traffic Technologies AG,
Stadt Potsdam, EPN Quito, MATHEON-B3,
MATHEON-B20, MATHEON-F4
Forschungsférderung:
DFG-Forschungszentrum MATHEON
Inhalt: Entwicklung mathematischer Opti-
mierungsmethoden zur Angebotsplanung
im offentlichen Nahverkehr.

MATHEON-B20:

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

Mitarbeiter: T. Achterberg, T. Berthold,

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

W. Romisch (HU Berlin), S. Vigerske

(HU Berlin), K. Wolter

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

Inhalt: Losung von Optimierungsproblemen,
wie sie im Gastransport und anderen Anwen-
dungen auftreten.

MATHEON B22 -

Umlaufplanung im Schienenverkehr
URL: www.zib.de/de/optimierung/traffic/
projekte-lang/matheon-b22

Mitarbeiter: R. Borndorfer, M. Grotschel,
O. Heismann

Partner: MATHEON-B15, -B23
Forschungsférderung:
DFG-Forschungszentrum MATHEON
Inhalt: Identifizierung und Analyse ty-
pischer Strukturen in Umlaufplanungspro-
blemen im Schienenverkehr.

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

Mitarbeiter: M. Grotschel, T. Koch,

K. Wolter

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

IBM/ZIB-KOOPERATION

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

T. Berthold

Partner/Forschungsforderung: IBM/ILOG
Inhalt: Forschungsergebnisse zur allgemei-
nen ganzzahligen Optimierung, die in den
Lésern SCIP und CPLEX eingesetzt werden.

SIEMENS/ZIB-KOOPERATION

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

Mitarbeiter: T. Berthold, A. Gleixner,

M. Grotschel, T. Koch

Partner: Siemens AG, TU Darmstadt
Forschungsférderung: Siemens AG

Inhalt: Weiterentwicklung von LP- und
IP-Lésungssoftware, insbesondere SCIP
und SoPlex, unter besonderer Beriicksichti-
gung von Anforderungen, die bei Siemens
entstehen.
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Mitarbeiter: Y. Shinano, T. Koch, S. Heinz
Partner: Chuo University, Japan

Inhalt: Entwicklung einer Bibliothek fiir
massivparalleles MIP-Lésen.

FORNE -

Optimierung von Gastransportnetzen
URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
MIP/NOPT

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

Partner: TU Darmstadt, U Hannover,

U Duisburg-Essen, HU Berlin,

TU Braunschweig, WIAS
Forschungsférderung: OpenGridEurope GmbH
Inhalt: Analyse und Optimierung von Gas-
transportnetzen.

BMWi-GASNET-

Kapazitatsauswirkungen von Netzerweite-
rungen und Netzzusammenlegungen
URL: www.zib.de/de/projekte/aktuelle-
projekte/projekte-detail/article/n-kap.html
Mitarbeiter: T. Koch, B. Hiller, J. Szabé
Partner: Friedrich-Alexander-Universitat
Erlangen-Nirnberg, Lehrstuhl fiir Wirt-
schaftsmathematik, Leibniz Universitat
Hannover, Institut flir Angewandte Ma-
thematik, Universitat Duisburg-Essen,
Diskrete Mathematik und Optimierung,
Humboldt-Universitat zu Berlin, Institut fur
Mathematik, Technische Universitat Carolo-
Wilhelmina zu Braunschweig, Institut flr
Mathematische Optimierung
Forschungsférderung: Bundesministerium
flir Wirtschaft und Technologie (BMWi)
Inhalt: Verfahren, die es gestatten, in Gas-
netzen vorhandene Transportkapazitaten
auszunutzen bzw. kostenglinstig Engpasse
zu beseitigen.

100 GET

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

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

M. Martens, M. Grotschel

Partner: atesio GmbH, T-Systems Nova
GmbH, Siemens AG, Alcatel Deutschland,
Ericsson GmbH, MAaTHEON-B3,

Projekt Eibone, TU Miinchen
Forschungsférderung:

Programm EUREKA, Bundesministerium
flir Wirtschaft und Technologie (BMWi)
Inhalt: Modelle und Lésungsmethoden zur
Optimierung von auf der 100 Gbit/s Tech-
nologie aufbauenden Core-Metro-Access-
Netzen.
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WERKZEUGE ZUR PLANUNG

VON FTTX-NETZEN

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

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

Inhalt: Innovative Methoden und Werk-
zeuge zur modellbasierten Planung von
Breitbandzugangsnetzen zu entwickeln.

MULTIPERIOD NETWORK OPTIMIZATION -
Planung beweisbar optimaler Telekommu-
nikationsnetze

URL: www.zib.de/de/optimierung/projekte/
projektdetails/article/multiperiod-network-
optimization.html

Mitarbeiter: M. Grotschel, A. Giovanidis
Partner: Zuse-Institut Berlin (ZIB), Warsaw
University of Technology, Department of
Computer Networks and Switching

Inhalt: Optimierungsalgorithmen, die ein
kosteneffizientes Netzwerk in kurzer Zeit
entwickeln.

ROBUKOM -

Robuste Kommunikationsnetze

URL: www.robukom.de

Mitarbeiter: F. D’Andreagiovanni,

M. Groétschel

Partner: RWTH Aachen University,
Lehrstuhl Il fiir Mathematik, TU Berlin, Ar-
beitsgruppe Kombinatorische Optimierung
und Graphenalgorithmen, TU Chemnitz,
Arbeitsgruppe Algorithmische und Diskrete
Mathematik, TU Chemnitz, Arbeitsgruppe
Kommunikationsnetze
Forschungsforderung: Bundesministerium
fur Bildung und Forschung (BMBF)

Inhalt: Im Projekt ROBUKOM werden effizi-
ente Algorithmen zur Lésung von robusten
Multilayer-Netzwerkproblemen entwickelt.

PACKETDELAY -

Verzogerung von IP-Paketen

URL: www.zib.de/opt-long_projects/
Telecom/PacketDelay/index.html
Mitarbeiter: M. Brandt

Partner: Humboldt-Universitat zu Berlin
(A. Brandt )

Forschungsférderung:

Detecon International GmbH

Inhalt: Modellierung der Uberlagerung von
Paketstromen in Kommunikationsnetzen
und der damit verbundenen Verzégerung
der Datenlbertragung.

COST SHARING

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

Mitarbeiter: M. Grotschel, N.D. Hoang
Inhalt: Faire Verteilung gemeinsamer Ko-
sten einer Kooperation auf die Mitglieder.

BETRIEBSHOFMANAGEMENT

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

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

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

Inhalt: Optimale Zuweisung der Stellplatze
flr Fahrzeuge in einem Busbetriebshof.

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

Mitarbeiter: |. Dovica, R. Borndorfer
Partner/Forschungsforderung:

Lufthansa Systems AG

Inhalt: Methoden zur Konstruktion von ver-
spatungsresistenten Flugzeugrotationen.

KOSMOs

URL: www.zib.de/de/optimierung/traffic/
projekte-lang/kosmos

Mitarbeiter: R. Borndorfer, A. Fligenschuh,
T. Klug, T. Schlechte

Partner: Arbeitsgruppe Diskrete Optimie-
rung, TU Darmstadt, Arbeitsgruppe Algo-
rithmische und Diskrete Mathematik, TU
Chemnitz, Arbeitsgruppe Mathematische
Optimierung, TU Braunschweig, Arbeits-
gruppe Verkehrssysteme und -logistik, TU
Dortmund, DB Mobility Logistics AG,
MATHEON Projekt B24: Scheduling Material
Flows in Logistics Networks
Forschungsfoérderung: Bundesministerium
fur Bildung und Forschung (BMBF)

Inhalt: Fahrtrassenallokation im Schienen-
guterverkehr.

VR-OPT - Fahrzeugumlaufplaung fiir die
DB Fernverkehr AG

URL: www.zib.de/de/optimierung/traffic/
projekte-lang/vehicle-rotation-planning/
article/vehicle-rotation-planning.html
Mitarbeiter: R. Borndorfer, M. Reuther,
T. Schlechte, S. Weider
Partner/Forschungsforderung:

DB Fernverkehr AG

Inhalt: Entwicklung eines voll integrierten
Modells und Lésungsverfahrens.
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TOLLCONTROLOPT -

Optimierung des Mautkontrolldienstes
URL: www.zib.de/de/optimierung/projekte/
projektdetails/article/tollcontrolopt.html
Mitarbeiter: R. Borndorfer, E. Swarat,

G. Sagnol

Partner/Forschungsforderung:
Bundesamt flir Guterverkehr

Inhalt: Planung der Touren und Dienste der
mobilen Kontrollteams fiir die LKW-Maut
auf deutschen Autobahnen.

TRASSENBORSE -

Trassenvergabe im Bahnverkehr

URL: www.zib.de/de/optimierung/projekte/
projekte-kurz-archiv-details/article/
trassenboerse.html

Mitarbeiter: R. Borndorfer, M. Grotschel,

T. Schlechte

Partner: TU Berlin, Fachgebiet flir Wirt-
schafts- und Infrastrukturpolitik (WIP)

TU Berlin, Institut fir Land- und Seever-
kehr, FG Schienenfahrwege und Bahnbe-
trieb, lgmann+Miethner Unternehmensbe-
ratung, Hamburg, IABG, Ottobrunn Institut
fiir Verkehrswesen, Eisenbahnbau und
-betrieb, Universitat Hannover Rail Ma-
nagement Consultants (RMCon), Hannover
Forschungsforderung: Bundesministerium
flr Wirtschaft und Technologie (BMWi)
Inhalt: Entwicklung eines auf einer Auktion
basierenden Vergabemodus fiir Eisenbahn-
fahrtrassen.

OPTIMIERUNG DER SYSTEMKAPAZITAT
UND ENERGIEEFFIZIENZ VON AUFZUG-
GRUPPEN MIT ZIELRUFSTEUERUNG
URL: www.zib.de/Optimization/Projects/
TrafficLogistic/KollmorgenCapacity
Mitarbeiter: M. Grotschel, B. Hiller,

T. Klug, A. Tuchscherer

Partner: Kollmorgen Steuerungstechnik
GmbH, MATHEON-B14
Forschungsférderung:

Kollmorgen Steuerungstechnik GmbH
Inhalt: Steuerung von Personenaufzligen,
entwickelt mit hoher Beférderungskapazitat
bei geringen Wartezeiten und guter Energie-
effizienz.
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WISSENSCHAFTLICHE INFORMATION

Leitung: Dr. Thorsten Koch
Weitere Informationen unter: www.zib.de/SIS

Die Abteilung Wissenschaftliche Information
verbindet modernste Informationstechnologie
mit Anwendungen fiir die Wissenschaft. Wir
verstehen uns als Motor fiir die Erforschung
und Entwicklung neuer Methoden und Werk-
zeuge sowie deren praktischer Umsetzung fir
die Wissenschaft. Die Partner unserer Projekte
sind sowohl Forschungs- und Entwicklungs-
einrichtungen von Hochschulen und wissen-
schaftlichen Instituten, als auch 6ffentliche Ein-
richtungen wie wissenschaftliche Bibliotheken,
Spezial- und Forschungsbibliotheken, Archive
und Museen.

Eine besondere Herausforderung besteht in der
immer starkeren Vernetzung und Integration
der unterschiedlichen Technologien. Dies bildet
sich in einer immer intensiveren Zusammenar-
beit der Arbeitsgruppen untereinander ab. Dass
Bibliotheken zunehmend die Rolle eines umfas-
senden Informationsproviders einnehmen, ist
heute selbstverstandlich.

Die Techniken und Werkzeuge dazu kommen
aus der Webtechnologie und aus dem Informa-
tionsmanagement.

Auch die Museen setzen heute auf Technolo-
gien aus diesem Bereich. Kaum ein Bereich
hat in den letzten Jahren eine derartige Dyna-
mik erfahren wie die Informationstechnologie.
Durch die Verbindungen der Arbeitsgruppen
untereinander sind vielfaltige und synerge-
tische Effekte vorgezeichnet.

Die Abteilung Wissenschaftliche Information
besteht aus den Arbeitsgruppen:

* Informationssysteme

* Webtechnologie und Multimedia

* Museumsinformation

» Kooperativer Bibliotheksverbund
Berlin-Brandenburg (KOBV)

Das Open Source Projekt OPUS4 wird malRgeb-
lich in der Arbeitsgruppe Informationssysteme
in enger Zusammenarbeit mit dem KOBV ent-
wickelt.

OPUS4 erlaubt es den Bibliotheken und Hoch-
schulen, ihre Publikationen zeitgemafRR zu
verwalten und online in Repositorien zur Ver-
fligung zu stellen. Nutzer kénnen (iber eine
moderne facettierte Volltextsuche auf die Doku-
mente zugreifen.

Der KOBV ist der zentrale Dienstleister und das
Entwicklungszentrum fiir die Bibliotheken in
der Region Berlin-Brandenburg. Im Rahmen
der strategischen Allianz mit dem Bibliotheks-
verbund Bayern werden gemeinsame Entwick-
lungsprojekte durchgefiihrt.

Die KOBV-Zentrale betreibt im Rahmen ihres
Konsortialmodells lokale Instanzen der Disco-
very-Software Primo fiir die Bibliotheken der
Freien, der Humboldt und der Technischen
Universitat Berlin sowie fir die Universitaten

KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

QR-Code zur
Homepage der Abteilung

Disseldorf, Mannheim und Paderborn. Dieses
Hostingangebot wird 2011 weiter ausgebaut.

Die Arbeitsgruppe Museumsinformation entwi-
ckelt seit vielen Jahren eine auf die Dokumenta-
tion und Inventarisierung spezialisierte Daten-
banklésung.

Bei Uber zehn Kooperationspartnern kommt
dabei der Einsatz moderner informationstech-
nischer Werkzeuge und Methoden zum Tragen.

Die Arbeitsgruppe Webtechnologie und Mul-
timedia betreibt weiterhin diverse Dienstlei-
stungen und Entwicklungen, um mathematisch
relevante Informationen einer gréoReren Offent-
lichkeit zur Verfligung zu stellen.

Neben der technischen und inhaltlichen Be-
treuung von Webservern (u.a. des IMU-Ser-
vers) gehort dazu auch der Betrieb von Open
Access Journalen (Mathematical Programming
Computation) und von (prototypischen) Konfe-
renzservern, die im wissenschaftlichen Umfeld
eingesetzt werden konnen.

Zusatzlich wird weiterhin die Erfassung von
einzelnen Veranstaltungen auf Videomaterial
erprobt. Die inhaltliche und strukturelle Wei-
terverarbeitung dieses Materials steht dabei im
Mittelpunkt.
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DIE INTERNATIONAL MATHEMATICAL UNION (IMU)

AM ZIB

Bearbeitet von: Wolfgang Dalitz, Martin Grotschel

Kooperation: International Mathematical Union (IMU), Universitat Bielefeld

Forderung: International Mathematical Union (IMU)
Weitere Informationen unter: www.mathunion.org

ann
| @ wnernational Mathematical Unia..

Ex | £ hito ! e, mathunion.org/

b Member Countries
¥ Asociate Members

+ Executive Committes

b General Assembly

b Statutes

» Committees | Commissions

sttt 31 458

» Secretariat »

b Prizes » IMU-Net: Electronic Newsletter

» History » Reports and Recommendations

¥ News * Historic IMU/ICM Digital Material: Proceedings, Videos, Books
Further Info e e ———————————3

» Circular Letters to Adhering Organizations
Bulletins

[ Congress of (IC™M)

¥ ICM related and other Grants

» Developing Countries (CDC)

* Mathematical Instruction (ICMI)

* and Cs (CEIC)

+ Mathematical Societies
b Links to the Mathematical World
» Federated World Directory of Mathematicians (FWDM)

VERIBUS UNITIS!

Veribus unitis: , mit vereinten Kraften”, so hiefl3
das Motto des ersten offiziellen Internationa-
len Mathematiker-Kongresses in Zirich 1897.
Wie keine andere Wissenschaftsdisziplin lebt
die Mathematik dieses Motto auch im 21. Jahr-
hundert. Viele tragen dazu bei, dass das Wis-
sen der Mathematik zukiinftigen Generationen
nachhaltig erhalten bleibt. Wichtige Bausteine
hierfiir sind heute das elektronische Vorhalten
der mathematik-relevanten Materialien und der
freie Zugang (Open Access) zu diesen. Die IMU
hat friihzeitig die Chancen des Internets ge-
nutzt, um sich diesen Aufgaben zu widmen und
insbesondere den Open Access zur mathema-
tischen Literatur zu fordern.

WIE ALLES BEGANN ...

Im August 1994 vergab die IMU den Internatio-
nal Congress of Mathematicians 1998 (ICM'98)
nach Berlin. Dieses Datum markiert den Beginn

der ,elektronischen Ara” der IMU. Das ZIB fing
sofort damit an, die Organisation des ICM'98
durch die Bereitstellung vielfaltiger elektro-
nischer Dienste zu unterstitzen. Gleichzeitig
begannen die Entwicklung der IMU-Website
und die Konzeption der elektronischen Infra-
struktur der IMU.

Was heute selbstverstandlich ist, war Mitte der
1990er Jahre neu und fiir viele gewdhnungsbe-
dirftig. Neben dem Aufbau des ICM’98-Web-
servers fingen wir an, elektronische Rundbriefe
regelmallig zu versenden, die die Konferenz-
teilnehmer lber den aktuellen Stand infor-
mierten. Die Anmeldungen erfolgten Ulber ein
Web-Interface, die Konferenzbeitrage mussten
liber das Internet eingereicht werden.

Auch das Reviewing der Beitrage fand elektro-
nisch statt, das Tagungsprogramm konnte on-
line abgerufen werden, Vortragsthemen waren

Entwicklungen und Dienste

far die IMU am ZIB

* Webserver

» Mailserver

» Linksammlungen

» World Directory of
Mathematicians

» Datenbanken

» Proceedings der ICMs
seit 1893

« Videoarchiv der ICMs

' Documenta Mathematica, Herausgeber Ulf Rehmann
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DAS PROJEKT IN KURZE: Seit Mitte der 1990er Jahre hat das ZIB die technische und organi-
satorische Infrastruktur fiir die IMU konzipiert, aufgebaut und gepflegt. Wichtige Dokumente sind
seitdem online im Volltext zuganglich gemacht worden. Im Jahr 2010 kamen insbesondere die
elektronischen Versionen aller ICM-Proceedings (seit 1893) und die Videoaufzeichnungen der ICM-
Hauptvortrage (seit 1998) hinzu. Seit der Wahl von Martin Grotschel zum IMU-Generalsekretar fiir
den Zeitraum 2007-2010 wurde auch die Tatigkeit des IMU-Sekretariats am ZIB durch vielfaltige
elektronische Dienste (u.a. elektronische Abstimmungen, Mailserver) unterstiitzt. M. Grotschel ist
2010 als IMU-Generalsekretar fir weitere vier Jahre wiedergewahlt worden.

mit den Abstracts verlinkt, und auf dem Server
konnte gezielt nach Autoren und Stichwortern
gesucht werden. In Kooperation mit der Uni-
versitat Bielefeld wurden ICM-Poceedings' erst-
mals elektronisch bereitgestellt (aber natiirlich
auch in gedruckter Form).

of malhematicians

infernational congress

... UND WIE ES WEITER GING

Die positive Resonanz auf die erfolgreiche
elektronische Organisationsunterstiitzung des
EIETEEEETNEIEIM ICM'98 fihrte dazu, dass das ZIB bis zum Ende
des Jahres 2010 fiir die inhaltliche und tech-
nische Weiterentwicklung der elektronischen
Dienste und Infrastruktur der IMU verantwort-
lich blieb.

Das ZIB arbeitete intensiv in dem im Jahre 1998
gegriindeten Committee on Electronic Informa-
tion and Communication (CEIC) der IMU mit.
Es half nachhaltig beim weltweiten Aufbau der
elektronischen Infrastruktur fir die Mathematik
und gab wichtige Impulse bei den ,Best Prati-
ces Recommendations” des CEIC. Diese betra-
fen unter anderem den Aufbau digitaler Bibli-
otheken in der Mathematik, den offentlichen
Zugang zu mathematik-relevanter Literatur so-
wie Empfehlungen zum Verhalten von Autoren
in der ,digitalen Welt”.

Auf nationaler Ebene entwickelte sich das ZIB
zu einem wichtigen Partner der luK-Initiative,
die sich ab 1995 dafiir einsetzte, die wissen-
schaftliche elektronische Information und Kom-
munikation in Deutschland nutzerfreundlich zu
gestalten.

Das ZIB half bei der Mitgriindung der luK-Fach-
gruppe der DMV und stellte lange Zeit deren
Sprecher (Grotschel, Sperber, Dalitz). Die luK-
Fachgruppe veranstaltet seit Ende der 1990er
Jahre auf der jeweiligen DMV-Jahrestagung ein

luK-Symposium — auch das ist eine Folge des
ICM’98 in Berlin.

ICM-PROCEEDINGS UND -VIDEOS ONLINE
Im Jahre 2010 wurden zwei historisch wichtige
Dienste auf dem IMU-Server bereitgestellt.

Die von R. Keith Dennis (lthaca) and Ulf Reh-
mann (Bielefeld) eingescannten und sorgféltig
aufbereiteten Proceedings aller? ICMs wurden
zum kostenlosen Download im Volltext verflig-
bar gemacht. Dazu gehort u.a. der berlihmte
Artikel von David Hilbert aus den Proceedings
des ICM 1900 in Paris Uber 23 offene mathema-
tische Probleme. Dieser hat die Mathematik des
20. Jahrhundert malRgeblich beeinflusst.

Wurden in den ersten rund 100 Jahren der ICM-
Tradition die Kongresse durch gedruckte Pro-
ceedings dokumentiert, so begann in Berlin mit
den Videoaufzeichnungen der Hauptvortrage
der ICM’98 das Zeitalter der elektronischen Ar-
chivierung der ICMs. Seither sind bei allen ICMs
Videos der wichtigsten Vortrage und Sonderver-
anstaltungen aufgezeichnet worden, und seit
2010 stehen diese auf dem IMU-Server zum An-
schauen und zum kostenlosen Download bereit.

Ein beeindruckendes Dokument dieser Art ist
der Vortrag von Andrew Wiles Uber seinen
Beweis der Fermatschen Vermutung auf dem
ICM’98 mit dem Titel ,, Twenty Years of Number
Theory”.

PERMANENT IMU SECRETARIAT

Im Jahre 2011 bekommt die IMU erstmals ein
,dauerhaftes Sekretariat”. Dieses wird am Wei-
erstra3-Institut (WIAS) in Berlin eingerichtet
und in Zukunft auch die technische Infrastruk-
tur der IMU betreiben. Der Ubergang vom ZIB
zum WIAS erfolgt im Friihjahr 2011.

? Die Proceedings der ICM 2010 werden im Jahre 2011 auf dem Server zuganglich gemacht.




KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

WISSENSCHAFTLICHE INFORMATION | 76

OPUS 4 - MODERNE OPEN-SOURCE-SOFTWARE

FUR REPOSITORIEN

Bearbeitet von: Pascal Becker (bis 12/10), Susanne Gottwald, Julian Heise, Gunar Maiwald, Thoralf Klein, Thorsten Koch, Beate Rusch,

Jens Schwidder (ab 08/10), Sascha Szott, Doreen Thiede

Kooperation: Bibliotheksservice-Zentrum Baden-Wiirttemberg (BSZ), Universitat Stuttgart, SULB Saarbriicken, SLUB Dresden

Weitere Informationen unter: http://opus4.kobv.de
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OPUS ist ein Online PUblication Server sowie
eine Repository Management Software, die ab
1997 vom Rechenzentrum der Universitatsbi-
bliothek Stuttgart entwickelt wurde. Seitdem
wird OPUS mit nationalen Partnern kooperativ
weiterentwickelt. Beim KOBV werden rund 30
Bibliotheken mit ihren unterschiedlichen OPUS
3.x Dokumentenservern gehostet.

Nach Abschluss des DFG-Projektes ,OPUS 4”
wurde im Juni 2010 auf einer Strategie-Sitzung
von den beteiligten Partnern beschlossen, die
unabgeschlossene Entwicklung der Software
an den KOBV zu libergeben. So sollte OPUS 4
in einer konzentrierten Aktion moéglichst schnell
fertiggestellt werden.

Ende Juli 2010 nahm schlie3lich ein zehnkop-
figes Entwicklerteam der Abteilung Wissen-
schaftliche Information des ZIB die Arbeit mit
Hinblick auf folgende funf Ziele auf:

FUNF ZIELE FUR OPUS 4

(1) Flexible Formulare fir einen Dokument-
typ. Die bisherige starre Formularstruktur galt
es aufzubrechen. Die bislang unflexible und
schwer handhabbare Losung zur Generierung

und Validierung der Dokumente sollte abge-
schafft und die Strukturierung sowie die Pra-
sentation der Formulare (iber Templates ge-
regelt werden. Fir die Auslieferung sollte ein
Standardlayout vorgesehen werden.

(2) Validierung. Neben den schon vorhandenen
Uberprifungen von Formulareingaben sollten
zusatzliche Validierungen existieren, z. B. Wenn/
Dann-Regeln fir Abhangigkeiten von Formular-
eingaben. Vor allem sollte die Uberpriifung zu-
kiinftig auf Eingabeebene und nicht wie bisher
auf Ebene der Datenbank erfolgen.

(3) Auswahl und Zuordnung von Sammlungen.
Die in der Datenbank vorhandenen Kollektionen
(z.B. Institute, Schriftenreihen, Klassifikationen,
etc.) sollten direkt wahrend des Publikations-
prozesses vom Einsteller zugeordnet werden
konnen.

(4) Bibliographie. Alle Dokumente sollten tber
einen Ja/Nein-Schalter zur Bibliographie (Ver-
zeichnis von Literaturnachweisen) zugeordnet
werden konnen. Damit werden auch Sucher-
gebnisse bzgl. der Bibliographie filterbar, was
z.B. mit der Umsetzung liber Facetten erfolgen
kann. Es sollte keine gesonderten Suchein-
stiege und keinen separaten Publikationspro-
zess fir Dokumente der Bibliographie geben.

(5) Nachtragliches Hochladen von Volltexten.
Es sollte die Moglichkeit geschaffen werden,
auch nach dem Hochladen von Dokumenten
Aktualisierungen an diesen vorzunehmen, z.B.
indem ein Volltext zum Dokument erganzt wird.

DIE ARBEITEN AN OPUS 4

In den ersten beiden Wochen wurde eine mo-
derne Entwicklungsumgebung eingerichtet,
wie man sie aus industriellen Software-Pro-

ZeitgemaRe Methoden der

Softwareentwicklung:

» Bug Tracking System

» Agiles Projektmanagement

» Continous Integration
Server

» Version Control System

« Unit Testing

« einheitliche IDE-Umgebung

» wochentliche Stand-Up-
Meetings

« professionelle Dokumen-
tation
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DAS PROJEKT IN KURZE: Gegenstand ist die Fertigstellung der modularen Open-Source-
Software OPUS 4 fiir Online-Repositorien. Ende Juli 2010 wurde ein 10-képfiges Entwicklerteam
(Projektleitung, Entwickler, Bibliothekare, Designer) aus KOBV und SIS gebildet, das von Juli bis
Dezember an OPUS 4 gearbeitet, Fehler behoben und neue Features implementiert hat. OPUS 4
ermoglicht Bibliotheken und Hochschulen als moderne Open-Source-Software nicht nur die
Verwaltung ihrer Publikationen, sondern bietet ihren Benutzern attraktive Such- und Veroffent-

lichungsfunktionen.

OPUS 4 besitzt zusammen »
mit einem neuen Logo
einen modernen und sehr

professionellen Look.

Am 15.11.2010 wurde
OPUS 4.0 nach 4 Monaten
konzentrierter Arbeit als
Release-Candidate verof-
fentlicht und am 22.12.2010
bereits in Version 4.0.2
herausgegeben.
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jekten kennt. Die vorhandene Codebasis wurde
aufgeraumt und an verschiedenen Stellen ent-
schlackt. Parallel zur eigentlichen Entwicklung
wurde mit der Erstellung einer OPUS 4-Doku-
mentation begonnen. Insgesamt diente diese
Phase auch der Aufwandsabschatzung, Priori-
sierung und Konsolidierung von Funktionen in
OPUS 4. Das Veroffentlichungs-Modul wurde
von Grund auf erneuert. Lediglich im Admini-
strationsbereich werden vorhandene Funkti-
onen zur Formulargenerierung weiter verwen-
det. Neue, durch die Anwender frei definierbare
Enrichment-Felder wurden implementiert. Au-
Berdem wurde fur die Bibliographie-Funktion
entschieden, dass prinzipiell jedes in OPUS ein-
gestellte Dokument zum Repositorium gehort
und darlber hinaus zur Bibliographie gehoren
kann. Ein professioneller Web-Designer nahm
seine Arbeit auf und begann mit der Erstellung
von Layouts. So wurden bereits wahrend der
Entwicklung besondere Aspekte der Usability
berucksichtigt.

In den folgenden zwei Wochen lagen die
Schwerpunkte auf der Umsetzung der Tem-
plates fir die Veroffentlichungsformulare, der
Spezifikation der Dokumenttypen anhand des

Gemeinsamen Vokabulars fiir Publikations- und
Dokumentationstypen der DINI und der Formu-
larfelder, der Anpassung des Datenbank-Sche-
mas und einer ersten prototypischen Integrati-
on der Suchmaschine Solr. Zudem wurde durch
das Einrichten einer Testinstanz sichergestellt,
dass Funktionen von OPUS 4 friihzeitig getestet
werden konnen. Dies gewahrleistete parallel zu
den wieder eingefiihrten Unit-Tests, dass feh-
lerhafte Funktionen sehr schnell bemerkt wur-
den.

Eine erste OPUS 4-Instanz fiir den DFG-For-
schungsbereich MAaTHEON mit realen Daten
wurde aufgesetzt. Diese Instanz verfligte be-
reits Uber die integrierte Suche Uber Volltexte
und Metadaten inklusive konfigurierbarer Fa-
cettierung, eine erweiterte Suche und das Frei-
schalt-Modul. Dank des positiven Feedbacks
von Seiten der MATHEON-Ansprechpartner
wurde entschieden, Solr als Standard-Suche in
OPUS 4 zu integrieren.

Mit der ZIB-Instanz wurde eine weitere Mog-
lichkeit fir umfangreiche Tests geschaffen. Au-
Berdem konnten erste Erfahrungen im Hinblick
auf die Migration der OPUS-Versionen gesam-
melt werden. Die OPUS 4-Navigation wurde
durch sinnvolle Breadcrumb-Links verbessert.
Automatische Tests der Benutzer-Oberflache
wurden eingerichtet.

Nach der Veroffentlichung des Release-Kandi-
daten und dem Einrichten einer entsprechenden
Webseite begann eine knapp dreiwdchige Test-
phase zunachst fur den erweiterten Kreis der ur-
sprunglichen Entwickler. In dieser Zeit bestand
die Moglichkeit, auftretende Fehler in Form von
Tickets und E-Mails zu dokumentieren. Die Te-
ster beschrankten sich jedoch nicht auf Fehler-
meldungen, sondern aul3erten weitere Feature-
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Wiinsche, oder sie beanstandeten Einstellungen
in der Standardauslieferung von OPUS 4, die in-
dividuell konfigurierbar sind. In weiteren 2 Wo-
chen wurden die gefundenen Fehler behoben
und kleinere Features umgesetzt.

Die bei der Ubergabe der Software getroffene
Annahme, bei OPUS 4 handele es sich um eine
prinzipiell funktionstiichtige und lediglich un-
getestete Version, traf so leider nicht zu. Beson-
ders das Admin-Modul, aber auch viele andere
Bereiche funktionierten nur eingeschrankt oder
gar nicht und mussten folglich repariert wer-
den, bevor lber die Implementierung weiterer
Funktionen nachgedacht werden konnte. Aus
diesem Grund und im Hinblick auf den engen
Zeitplan wurden an einigen Stellen Entschei-
dungen getroffen, die der urspriinglichen Pro-
jektplanung widersprachen. Dazu gehort die
Auflage, dass OPUS 4 alle Funktionen enthalten
soll, die auch in OPUS 3 verfligbar waren. Ziel
war es jedoch, ein stabiles, lauffahiges, flexibles
und anpassungsfahiges System zu entwickeln,
das im Anschluss die weitere Entwicklung ent-
sprechender Features oder Schnittstellen er-
moglicht. Insgesamt wurde versucht, fiir die
gesamte Anwendung ein hochstmogliches
MaB an Flexibilitdat zu erreichen, indem viele
Parameter Uber eine Konfigurationsdatei ein-
fach gesteuert werden kénnen, wie z.B. Anzei-
ge der Dokumenttypen, der Facetten und Hilfe-
texte, das verwendete Layout oder das Ein- und
Ausblenden der Bibliographie-Funktion.

OPUS 4 UND SEINE FUNKTIONEN

OPUS 4 teilt sich in Framework (Backend) und
Server (Frontend). Im Framework werden alle
grundsatzlichen Funktionen bereit gehalten
und diverse Datenmodelle definiert. Im Server
existieren verschiedene Basismodule, die je-
weils spezifische Aufgaben besitzen:
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Account: Mit diesem Modul kdnnen die Infor-
mationen, darunter auch das Passwort, der ak-
tuell eingeloggten Person editiert werden.

Admin: Mit dem Uberarbeiteten Admin-Modul
konnen u.a. Dokumente, Lizenzen und Collec-
tions verwaltet werden. Zugriffsrechte und Be-
nutzer werden hier komfortabel konfiguriert.

CitationExport: Hier wird der Export der Doku-
mente in Formate wie BibTex oder RIS ermdg-
licht.

Default: Stellt Grundfunktionalitaten zur Verfu-
gung.

Frontdoor: Anzeige der Metadaten eines Doku-
ments und dazugehoriger Dateien. Ein neues
libersichtliches Layout ermdglicht einen intui-
tiven Umgang mit Dokumenten und ihren Be-
schreibungen.

Home: Moderne und konfigurierbare Startseite.

OAl: In diesem Modul wird die Verwendung
des Protokolls OAI-PMH (Open Access Initia-
tive Protocol for Metadata Harvesting) fiir die
Dokumente bereitgestellt. Die OAI-Schnittstelle
wird auch verwendet, um Hochschulschriften
im Format XMetaDissPlus automatisch an die
Deutsche Nationalbibliothek (DNB) zu liefern.

Publish: Flexible Publikations-Formulare und
Templates sichern eine benutzerfreundliche An-
passung. Die komplett neuen Dokumenttypen
sind in XML erfasst und werden durch ein ak-
tualisiertes XML-Schema beschrieben. Bereits
wahrend des Publikationsprozesses koénnen
Sammlungen zugeordnet werden.

Nicht selten waren OPUS 4-

Entwickler die letzen am ZIB.
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Statistiken (06/10 bis 12/10):
« Ca. 2600 Mails wurden tiber
die Entwickler-Mailingliste

geschickt.

» 584 Tickets wurden ge-
schlossen.

* Ins SVN wurde 2697 mal
Quellcode eingecheckt.

» Code-Zeilen: 9132 (Frame-
work) und 5535 (Server)

- Code Coverage: 65%
(Frame-work) und 48,8 %
(Server)

- Uberstunden und Kaffee
(dafir liegen keine genauen
Zahlen vor)
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Vergleich ausgewahlter »
Funktionen in OPUS 3.3
und OPUS 4

Breadcrumbs werden auch
Brotkrumen-Navigation
genannt und sind meistens
durch eine Textzeile reali-
siert. Sie zeigen die aktuelle
Position eines Elements
relativ zum Wurzelelement an
und dienen der Orientierung

innerhalb von Webseiten.

Review: Das Modul ist neu in der Administra-
tion hinzugekommen und ermdoglicht das kon-
trollierte Freischalten von neuen Dokumenten.
Dies erhoht einerseits die Sicherheit, aber auch
die Qualitat der veroffentlichten Dokumente.

SolrSearch: Das Schmuckstiick von OPUS 4!
Die Java-basierte Suchmaschine Solr wurde
aufwandig in das PHP-Umfeld von OPUS 4
implementiert und ermdglicht eine komforta-
ble und zeitgemalRe Suche nach Dokumenten.
Suchergebnisse kdnnen jetzt iber Facetten ge-
filtert werden. Das Modul wird durch eine eige-
ne Index- und Such-API ergéanzt.

Statistic: Die Veroffentlichungsstatistik wird
aus dem Admin-Modul erreicht und bietet einen
Uberblick Giber den Repositoriums-Bestand.
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OPUS 4 wurde im Hinblick auf die Erfiillung
des aktuellen DINI-Zertifikats (2010), bewahrter
Standards und Schnittstellen entwickelt und ist
damit besonders interessant flir deutsche Insti-
tutionen.

Ende Dezember fand ein Strategietreffen zur
Zukunft von OPUS mit allen Projektpartnern
statt, bei dem sich die urspriinglichen Koope-
rationspartner aus der weiteren Entwicklung
von OPUS 4 zuriickzogen. Damit hat sich das
Entwicklerteam mit seiner Arbeit bewahrt und
wird auch in Zukunft die Weiterentwicklung von
OPUS 4 vorantreiben. Geplant sind vor allem
weitere Schnittstellen und Features, die die Ar-
beit mit OPUS weiter vereinfachen und OPUS
noch attraktiver machen.

Funktionalitat OPUS 3.3 OPUS 4
Modulare Software-Architektur x v
Verwaltung der Dokumenttypen mit Hilfe von flexiblen Formularen X v
Erstellung von individuelrlen Publikationslisten X v
Ubersetzungsmechanismus fiir mehrsprachige Oberflachen X v
Gesondertes Freischaltmodul fiir Dokumente X v
Facettierte Suche x v
Einsatz von OPUS auch als Bibliographie X v
Geger% XSS-Angriffe ges?:hijtzte Programmierung x v
Auton%atische Datenﬁbe;mittlung an die De;Jtsche Nationalbibliothek v v
Automatische Vergabe von URNs fiir Dokumente \/ v
Leistungsfahige Suchmaschinentechnologie X Solr
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KOOPERATIVER BIBLIOTHEKSVERBUND
BERLIN-BRANDENBURG (KOBV)

Bearbeitet von: Pascal-Nicolas Becker (bis 12/10), Steffi Conrad-Rempel, Hildegard Franck, Julian Heise, Thorsten Koch, Renate Kraft,
Monika Kuberek (bis 01/10), Monika Lill, Stefan Lohrum, Wolfgang Peters-Kottig, Angela Pohl (ab 09/10), Beate Rusch, Katja Schmidt,
Jens Schwidder (ab 08/10), Sascha Szott, Doreen Thiede, Yu Weng

Kooperation: Bibliotheken aus der Region Berlin-Brandenburg

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

Forschung und Kultur des Landes Brandenburg
Weitere Informationen unter: www.kobv.de

SUCHMASCHINENTECHNOLOGIE

FUR BIBLIOTHEKEN

Einen einfachen Google-Suchschlitz und ge-
wichtete Ergebnislisten nach Bruchteilen von
Sekunden, das sind die Erwartungen, an denen
sich die Onlineangebote von Bibliotheken mes-
sen lassen miissen. Dabei gehen Bibliotheks-
nutzer ganz selbstverstandlich davon aus, in
den Katalogen alles zu finden, was die Biblio-
thek auch besitzt: Artikel ebenso wie Blicher
und Zeitschriften, Gedrucktes ebenso wie elek-
tronische Volltexte.

Was im Internet selbstverstandlich ist, stof3t in
Bibliotheken allerdings an Grenzen. Fir viele
Materialien — oftmals gerade die elektronischen
Volltexte — liegen zwar Zugriffsrechte auf den
Verlagsseiten vor, sie sind aber nicht unbedingt
mit den entsprechenden (Meta-)Daten in den
Katalogen erfasst. Auch war es im traditionellen
Bibliothekskatalog bislang eher uniiblich, un-
selbststandige Literatur, wie z.B. Zeitschriften-
artikel, nachzuweisen.

Mit dem Einzug leistungsfahiger Suchmaschi-
nentechnologie in die Bibliothekswelt andert
sich der Fokus. Der Suchraum wird um ein Viel-
faches erweitert und gleichzeitig werden neue
Funktionen wie Facetten, Ranking und Empfeh-
lungen (,Meinten Sie ...”) eingefiihrt.

Alle aktuellen Systeme basieren auf dem Prinzip
von Internetsuchmaschinen, die in einem zen-
tralen Index alle verfiigbaren Quellen vorhalten
und dann in Echtzeit durchsuchbar machen. Zu
den indexierten Informationen gehéren sowohl
Metadaten von Biichern oder Zeitschriftenar-
tikeln, als auch Volltexte von E-Books, Online-
Datenbanken und Hochschulschriftenservern.
Im Gegensatz zum Internet sind allerdings die
Hirden beim Datensammeln in wissenschaft-

lichen, lizenzpflichtigen Quellen sehr viel héher,
denn nicht alle Datenlieferanten kénnen oder
wollen aktuelle Informationen in regelmafigen
Abstanden liefern.

Die KOBV-Zentrale als Dienstleister und Ent-
wicklungspartner fiir die Bibliotheken in Berlin
und Brandenburg beschéftigt sich sowohl mit
kommerzieller Discoverysoftware (Primo von
ExLibris) — und agiert hier als professioneller
Hostinganbieter —, als auch mit der prototy-
pischen Entwicklung einer eigenen Open-Sour-
ce Losung (ALBERT).

BIBLIOTHEKSSUCHMASCHINE ALBERT

Mit der vom Wissenschaftspark Albert Ein-
stein in Potsdam eingesetzten , Library Search
Engine ALBERT"” existiert eine prototypische
Eigenentwicklung einer Suchmaschinenlésung,
die im Sinne einer experimentellen Anwen-
dung agiert und neue Funktionalitaten unter
realen Bedingungen auf Akzeptanz testet. Hier
wurde Uberzeugend das Indexierungs- und Re-
trieval-Backend Apache Solr/Lucene eingesetzt.
ALBERT (All Library Books, journals and Elec-
tronic Records Telegrafenberg) besteht aus zwei
Teilen. Einer Web-Anwendung, die eine zeitge-
male Suche und Prasentation der Ergebnisse
ermadglicht, und einem Backend fiir Harvesting,
Digesting und Indexing. Ende 2010 wurde die
Entwicklungsphase von ALBERT2 mit erheblich
erweitertem Funktionsumfang abgeschlossen
(http://waesearch.kobv.de/).

Die zugrundeliegende Idee bei der Zusammen-
filhrung des Bibliothekskatalogs mit externen
Recherchequellen in einer Suchoberflache
besteht im Aufbau und der Abfrage mehrerer
flexibler Indices, die auf verschiedenen We-
gen mit variablen Updatezyklen Metadaten
und Volltexte erhalten. Die zu indexierenden

Features von ALBERT 2

» Suchraum-spezifische Facet-
tierung der Ergebnismenge

- Autovervollstandigung
und Suchtermkorrektur mit
Vorschlagfunktion

« Alerting-Dienst fir indivi-
duelle Suchanfragen per
RSS-/Atom-Feed

- Direktanzeige der Verflig-
barkeit mit Bestellfunktionen

« Empfehlungsliste und Neu-
erwerbungen der Bibliothek

- Detailansicht mit zusatzli-
chen Informationen: Inhalts-
verzeichnisse, Abstracts,
Buch- und Zeitschriften-
Cover, Klappentexte

» Permalinks zum Bookmar-
ken von Suchergebnissen

* Individuelle Konfiguration,
die ohne Login erhalten
bleibt

 Unterstiitzung des COinS-
Mikroformats fiir einfache
Trefferibernahme in Lite-
raturverwaltungssysteme

» Automatisierter Update-
Mechanismus im laufenden
Betrieb

Der Verbundzentrale des KOBV ist die Geschéftsstelle des Friedrich-Althoff-Konsortiums e.V. angegliedert. Im Friedrich-Althoff-Konsortium haben sich
wissenschaftliche Einrichtungen der Lander Berlin und Brandenburg zusammengeschlossen, um unter anderem durch den gemeinschaftlichen Erwerb
von elektronischen Ressourcen die Informationsversorgung in der Region zu stérken.
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Der KOBYV bietet den Zugang zu den Katalogen und Benutzerdiensten zahlreicher Bibliotheken in
Berlin und Brandenburg. Fur ihre Bibliotheken wirkt die KOBV-Zentrale am Zuse-Institut als Dienstlei-
stungs- und Entwicklungszentrum. KOBV-Mitgliedsbibliotheken sind alle 22 Universitats- und Hoch-
schulbibliotheken aus der Region, eine Bibliothek privater Hochschulen, beide Landesbibliotheken,
neun Bibliotheken der Obersten Bundesbehorden und 47 Forschungs- und Spezialbibliotheken. Dazu
kommen als Partner der Verbund Offentlicher Bibliotheken Berlins und der Verbund der Offentlichen

Bibliotheken des Landes Brandenburg.

Daten werden durch die Bibliothek aufbereitet
und mit zusatzlichen Informationen wie etwa
Fachgebietszuordnungen von Zeitschriften an-
gereichert. Dadurch konnen dem Benutzer zu-
satzliche Funktionen angeboten werden: In der
Standard-Einstellung wird z.B. nur in solchen
Zeitschriftenartikeln gesucht, die einer vorge-
gebenen Menge von Fachgebieten zugeordnet
sind. Dadurch wird der Suchraum zwar zu-
nachst kleiner; es ist aber sichergestellt, dass die
Ubersichtlichkeit gewahrt bleibt. In einem zwei-
ten Schritt kann der Nutzer nun weitere, fiir ihn
interessante Fachgebiete hinzufligen und somit
den Suchraum sukzessive vergroBern. Mit der
Einflhrung der neuen Version sind 16 Daten-
quellen mit rund 6 Mio. Dokumenten unter einer
gemeinsamen Oberflache durchsuchbar.

HOSTING DER DISCOVERY-SOFTWARE PRIMO
Fir die drei grol3en Berliner Universitatsbibli-
otheken der Freien Universitat, der Humboldt-
Universitat und der Technischen Universitat
betreut der KOBV in einer konsortialen Umge-
bung die neue Bibliothekssuchmaschine Primo
von Ex Libris. Von dieser Installation, die mit 35
Millionen Daten zu den gréf3ten weltweit gehort,
profitiert auch die Universitat Mannheim und ab
2011 die Universitat der Kiinste Berlin sowie die
Universitaten Disseldorf, Paderborn und Trier.

Mit Hilfe von Primo indexieren die Bibliotheken
die ihnen zur Verfligung stehenden Quellen und
greifen zudem transparent auf einen zweiten
externen Datenpool (Primo Central) zu. Hier
sind mehrere 100 Mio. Titel akademischer For-
schungsliteratur von unterschiedlichen Verla-
gen zentral zusammengefasst. Dabei steht den
Bibliotheken die Entscheidung frei, den ganzen
Pool fiir die Recherche anzubieten oder nur den
Ausschnitt, zu dem der (lizenzpflichtige) Volltext
vorliegt. Primo als kommerzielle Software bie-

tet neben ausgefeilten Recherchemaoglichkeiten
die nahezu vollstandige Integration der Benut-
zerfunktionalitaten (Benutzerkonten) und macht
damit den Wechsel in die lokale Benutzerver-
waltung der jeweiligen Bibliothek uberflissig.
Die KOBV-Zentrale vereinfacht den beteiligten
Bibliotheken den Betrieb des sehr machtigen
Discovery-Systems, indem Installation, Kon-
figuration und Betrieb im ZIB erfolgen. Dabei
zeichnet der KOBYV fiir eine angemessene Infra-
struktur, gesicherte Back-Up-Laufe, das Load-
Balancing und ein ausreichend dimensioniertes
Stagingsystem sowie die Gesamtprojektleitung
verantwortlich. Gleichzeitig sichert der stan-
dige Austausch mit den Vertragspartnern und
die langjahrige Entwicklungspartnerschaft des
KOBV mit dem Hersteller Ex Libris einen sehr
hohen Servicelevel.

Mit seinem unabhangigen Hostingangebot
agiert der KOBV als spezialisiertes Dienstlei-
stungszentrum fiir Bibliotheken, das durch
eigene prototypische Entwicklungsleistungen
und ein hohes Mal3 an Expertise in bibliotheka-
rischen Suchmaschinenlésungen besticht.

verliebt
verlinkt
verbund.
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PROJEKTE DER ABTEILUNG WISSENSCHAFTLICHE INFORMATION

Computeralgebra (REDUCE)

URL: www.reduce-algebra.com
Mitarbeiter: W. Neun

Inhalt: REDUCE ist ein interaktives
Computeralgebrasystem, das am ZIB seit
vielen Jahren mitentwickelt und auf vielen
Systemen portiert wird.

Museumsprojekt

URL: www.dhm.de/datenbank/
Mitarbeiter: B. Fichtl, C. Saro

Inhalt: Das Projekt ,Entwicklung informa-
tionstechnischer Werkzeuge fiir Museen”
bietet EDV-technische Unterstiitzung von
Inventarisations- und Dokumentationsvor-
haben in Museen an und unterstiizt die
Vermittlung und Verbreitung international
anerkannter Standards in der deutschen
Museumswelt.

MyZIB

Mitarbeiter: S. Gottwald, T. Klein,

G. Maiwald

Inhalt: Entwicklung einer Umgebung,
die Forscher in allen Belangen der
Informationsversorgung umfassend
unterstutzt.

OPUS

URL: http://opus4.kobv.de

Mitarbeiter: S. Gottwald, T. Klein,

G. Maiwald

Inhalt: Das am ZIB entwickelte OPUS 4-
System ermaoglicht den Bibliotheken und
Hochschulen die Verwaltung ihrer Publi-
kationen. Es ist als Open Source-Projekt
realisiert und bietet Such- und Veroffentli-
chungsfunktionen.

E-Lecture

URL: http://cine.zib.de/contao/
Mitarbeiter: S. Putzke, W. Dalitz

Inhalt: Am ZIB stattfindende Veranstal-
tungen werden exemplarisch per Video
aufgezeichnet und zur Nachnutzung ins
Netz gestellt.

MPC

elektronisches Journal ‘Mathematical
Programming Computation” (MPC)
URL: http://mpc.zib.de

Mitarbeiter: T. Koch, W. Dalitz

Inhalt: Das Journal MPC zielt auf einen
vollstandigen elektronischen Workflow
(Einreichung, Reviewing, Revision und
Publishing) ab.

Fachgruppe luK der DMV/OMG

URL: www.zib.de/luK-DMV

Mitarbeiter: U. P6hle, W. Dalitz

Inhalt: Web-Server der Fachgruppe
»Information und Kommunikation”

der Deutschen Mathematiker-Vereini-
gung/Osterreichischen Mathematischen
Gesellschaft(DMV/OMG). ZIB Mitarbeiter
sind seit vielen Jahren im Sprecher-
gremium der Fachgruppe.

Math-Net

URL: www.math-net.org
Mitarbeiter: W. Dalitz, M. Grotschel
Inhalt: Koordinierungsstelle der
Aktivitaten im luK-Bereich der
Mathematik in Deutschland.

Server der International

Mathematical Union (IMU)

URL: www.mathunion.org

Mitarbeiter: W. Dalitz, M. Grotschel

Inhalt: Das ZIB hat seit den 1990er

Jahren die technische und organisatorische
Infrastruktur fiir die IMU konzipiert und
aufgebaut.
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Alle Projekte im Netz ausfiihrlich unter: www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_projekte

2010 ABGESCHLOSSENE PROJEKTE

BibDir (DFG-Projekt mit dem Hessischen
Bibliotheksinformationssystem und

dem Bibliotheksservice-Zentrum Baden-
Wiirttemberg)

URL: www.hebis.de/de/1ueber_uns/
projekte/bibdir.php?, 2008-2010
Mitarbeiter: J. Heise, T. Klein, S. Lohrum,
S. Szott

Inhalt: Entwicklung und Implementierung
eines verbundibergreifenden, nationalen
Informationsdienstes fiir Bibliotheksdaten.

Library Search Engine ALBERT

URL: http://waesearch.kobv.de/, 2009-2010
Mitarbeiter: K. Herm, T. Schwaier, S. Szott,
D. Thiede, S. Volz

Inhalt: Konzeption und Implementierung
einer prototypischen Suchmaschinenan-
wendung flr eine Spezialbibliothek.

Neukonzeptionierung

des Bibliothekenfiihrers

URL: http://bibliotheken.kobv.de, 2010
Mitarbeiter: H. Franck, J. Heise, S. Lohrum
Inhalt: Konzeption und Implementierung
einer Suchmaschinenanwendung fiir
Bibliotheksadressinformationen.

OPUS 4-Release Rush (mit Universitats-
bibliothek Stuttgart, Bibliotheksservice-
Zentrum Baden-Wiirttemberg, Sachsische
Landesbibliothek — Staats- und Univer-
sitatsbibliothek Dresden, Saarlandische
Universitats- und Landesbibliothek)

URL: www.opus4.kobv.de, 2010
Mitarbeiter: P.-N. Becker, J. Heise,

S. Gottwald, G. Maiwald, T. Klein, T. Koch,
B. Rusch, J. Schwidder, S. Szott, D. Thiede
Inhalt: Fertigstellung der Software Opus 4
als Dokumentenmanagementanwendung
zur ErschlieBung, Veroffentlichung, Admi-
nistration, Recherche und Verbreitung von
Volltextdokumenten im Internet.

OPUS-Solr

URL: www.kobv.de/kobv_projekte_
abgeschlossen.html, 2010

Mitarbeiter: P.-N. Becker, S. Szott

Inhalt: Integration der Suchmaschinensoft-
ware Solr fir die Volltextsuche im Doku-
mentenserver Opus.

Solr fiir den KOBV-Index

URL: www.kobv.de/kobv_projekte_
abgeschlossen.html, 2010
Mitarbeiter: H. Franck, M. Lill,

S. Lohrum, S. Szott

Inhalt: Konzeption und Implementierung
einer Suchmaschinenanwendung auf der Ba-
sis von Solr fiir den KOBV-Index als zentraler
Nachweis von Bibliotheksdaten der Region
Berlin-Brandenburg.

LAUFENDE PROJEKTE

Aufbau der Gemeinsamen Verbunddaten-
bank B3Kat von KOBV und Bibliotheks-
verbund Bayern (mit Bibliotheksverbund
Bayern)

URL: www.kobv.de/bvb_kobv_
verbunddatenbank.html, 2008-2011
Mitarbeiter: H. Franck, M. Lill, K. Nekolova,
W. Peters-Kottig, B. Rusch, K. Schmidt
Inhalt: Migration von 16 Katalogen der Uni-
versitats- und Hochschulbibliotheken Berlins
und Brandenburgs in eine neue gemeinsame
Katalogisierungsumgebung.

Automatische Fehleranalyse in
Bibliothekskatalogen — MABle+

(mit Bibliotheksverbund Bayern)

URL: www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_
projekte/bvb_kobv_projekte/, 2010-2012
Mitarbeiter: A. Pohl, J. Schwidder

Inhalt: Konzeption und prototypische Ent-
wicklung eines Baukastensystems fir die
automatisierte Analyse und Bearbeitung
von bibliographischen Metadaten.

Automatische Konvertierung von PDFs

in alternative E-Publishing-Formate

(mit Bibliotheksverbund Bayern)

URL: www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_
projekte/bvb_kobv_projekte/, 2010-2011
Mitarbeiter: A. Pohl, J. Schwidder,

W. Peters-Kottig

Inhalt: Problemanalyse fiir die Konvertierung
von PDFs fiir mobile Anwendungen.

Contentvisualisierung fiir Bibliothekskata-
loge (mit dem Bibliotheksverbund Bayern)
URL: www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_
projekte/bvb_kobv_projekte/, 2010-2011
Mitarbeiter: A. Pohl, J. Schwidder,

W. Peters-Kottig

Inhalt: Konzeptstudie zum Einsatz von Visua-
lisierungstechniken in Bibliothekskatalogen.

Gemeinsame Normdatei fiir ALEPH

(mit Hochschulbibliothekszentrum NRW,
Bibliotheksverbund Bayern, Osterreichischer
Bibliothekenverbund und Service GmbH,

Ex Libris GmbH)

URL: www.kobv.de/kobv_projekte_
laufend.html, 2010-2012

Mitarbeiter: W. Peters-Kottig, B. Rusch
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Inhalt: Konzeption und Implementierung
der Software zur Unterstiitzung der neuen
nationalen Normdatei flir Personen, Kérper-
schaften und Sachschlagworter in

den ALEPH-Katalogisierungsdatenbanken.

DIENSTLEISTUNGEN FUR BENUTZER AUS
BILDUNG UND WISSENSCHAFT

KOBV-Bibliothekenfiihrer:
http://bibliotheken.kobv.de

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

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

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

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

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

DIENSTLEISTUNGEN FUR BIBLIOTHEKEN

Automatisierte Fernleihe:
www.kobv.de/bib_ofl.html

ASP-Dienst OPUS- und
Archivierungsdienste:
www.kobv.de/bib_opus_archvierung.html

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

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

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

Hosting fiir lokale Applikationen:
www.kobv.de/bib_hosting_software.html

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


http://www.hebis.de/de/1ueber_uns/projekte/bibdir.php?
http://www.hebis.de/de/1ueber_uns/projekte/bibdir.php?
http://waesearch.kobv.de/
http://bibliotheken.kobv.de
http://www.opus4.kobv.de
http://www.kobv.de/kobv_projekte_ abgeschlossen.html
http://www.kobv.de/kobv_projekte_ abgeschlossen.html
http://www.kobv.de/kobv_projekte_abgeschlossen.html
http://www.kobv.de/kobv_projekte_abgeschlossen.html
http://www.kobv.de/bvb_kobv_verbunddatenbank.html
http://www.kobv.de/bvb_kobv_verbunddatenbank.html
http://www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_projekte/bvb_kobv_projekte/
http://www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_projekte/bvb_kobv_projekte/
http://www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_projekte/bvb_kobv_projekte/
http://www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_projekte/bvb_kobv_projekte/
http://www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_projekte/bvb_kobv_projekte/
http://www.kobv.de/ueber_den_kobv/fe_projekte/bvb_kobv_projekte/
http://www.kobv.de/kobv_projekte_laufend.html
http://www.kobv.de/kobv_projekte_laufend.html

)) PARALLELE UND
VERTEILTE SYSTEME



KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

PARALLELE UND VERTEILTE SYSTEME | 86

PARALLELE UND VERTEILTE SYSTEME

Leitung: Prof. Dr. Alexander Reinefeld, Dr. Florian Schintke
Weitere Informationen unter: www.zib.de/PVS

MISSION

Parallele und verteilte Systeme sind heu-
te allgegenwartig. Mit der Einfiihrung von
Multicore-Prozessoren und der zunehmenden
Computer-Vernetzung findet im Moment ein
grundlegender Paradigmenwechsel statt: Par-
allele und verteilte Algorithmen ersetzen die
traditionellen sequentiellen Programme.

Die Abteilung beschaftigt sich mit dem Entwurf
skalierbarer, fehlertoleranter, verteilter Algo-
rithmen. Ein Forschungsschwerpunkt liegt im
Management sehr grol3er verteilter Daten-
mengen. Grid- und Cloud-Computing, Web-
Services und Peer-to-Peer-Protokolle haben
aus dem Internet eine interaktive Plattform
mit vielfaltigen Dienstleistungen und enormer
wirtschaftlichen Bedeutung gemacht. Unsere
Forschung dient dem besseren Verstandnis der
theoretischen Grundlagen und praktischen Im-
plementation adaptiver, skalierbarer Dienste.

STRUKTUR
Die Abteilung gliedert sich in drei
Arbeitsgruppen:

* Verteiltes Datenmanagement
(Leitung Dr. Florian Schintke)

« Skalierbare Algorithmen
(Leitung Dr. Thorsten Schiitt)

* Hardwarenahe Algorithmen
(Leitung Dr. Thomas Steinke)

SPIN-OFFS

Es kann nicht Aufgabe eines Forschungsin-
stituts sein, Algorithmen bis zum marktfa-
higen Anwendungsprogramm umzusetzen.
Sobald der ,Proof-of-Concept” einer neuen
Methode gelungen ist, geben wir die Idee zur
Weiterentwicklung und Verwertung an Spin-
Offs ab. Im Jahr 2006 wurde hierflr die Firma

onScale solutions GmbH gegriindet, die, No-
men est Omen, skalierbare, verteilte Software
entwickelt und vertreibt.

VERTEILTES DATENMANAGEMENT

Diese Arbeitsgruppe entwickelt Methoden zum
Management global verteilter Daten. Repli-
kation und Synchronisation, Konsistenz und
Fehlertoleranz spannen die zentralen Problem-
felder unserer Forschung in diesem Gebiet auf.

Eines unserer Schliisselprojekte ist das ob-
jektbasierte, Internet-verteilte Dateisystem
XtreemFS. Es verwaltet die Metadaten separat
von den Objektdaten. Replikation und Striping
ermoglichen einen schnellen, ausfallsicheren
Datenzugriff im Internet. Trotz dieser inno-
vativen Eigenschaften, die bislang kaum ein
anderes verteiltes Dateisystem aufweist, ist
XtreemFS kein reines Forschungsprojekt, son-
dern wird bereits im Produktionsbetrieb einge-
setzt. Die Entwicklung der Software wurde bzw.
wird ganz wesentlich von der Europaischen
Union mit den Projekten XtreemQOS (2006-10)
und CONTRAIL (2010-13) finanziell gefordert.

Unser zweites Softwaresystem fir verteiltes
Datenmanagement heil3t Scalaris. Es ist der
weltweit erste verteilte Key/Value-Speicher,
der Transaktionen auf replizierten Daten in
einem strukturierten Overlay-Netzwerk rea-
lisiert. Erst Anfang des Jahres 2010 hat der
Cloud-Provider Amazon, der fiir seine Kunden
bislang nur schwache Datenkonsistenz anbot,
auch ahnliche Methoden zur Gewahrleistung
strenger Konsistenz implementiert. Unsere
Scalaris-Software ist teilweise patentiert.

Fir Grid-Anwendungen haben wir die Soft-
warepakete Stellaris und GNDMS entwickelt.
Fir die schnelle Suche und den Zugriff auf
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teilweise strukturierte Daten in der Astronomie
nutzt Stellaris RDF-Schemata, die als Subjekt-
Pradikat-Objekt-Tripel verknipft sind. GNDMS
unterstlitzt Co-Scheduling von Datentlibertra-
gungen und Rechenjobs, die automatisierte
Verwaltung von Zwischendaten im Grid (Life-
Cycle-Management) sowie eine flexible Vor-
verarbeitungsschnittstelle fiir den effizienten
Zugriff auf Teildaten aus Archivsystemen.

SKALIERBARE ALGORITHMEN

In dieser Arbeitsgruppe konzentriert sich die
Forschung auf die Aspekte Skalierbarkeit, Zu-
verlassigkeit und Effizienz. Unter Skalierbarkeit
verstehen wir, dass einer wachsenden Anfra-
gelast einfach durch das Hinzufligen weiterer
Prozessoren begegnet werden kann. Zuverlas-
sig ist ein Algorithmus, wenn einzelne Rechner-
ausfalle den Fortschritt der Berechnung nur pe-
ripher beeinflussen und effizient ist er, wenn er
unabhangig von der Eingabe stets sehr schnell
ein Ergebnis liefert.

Diese drei Eigenschaften lassen sich mit Peer-
to-Peer-Algorithmen realisieren. Hier wird der
Algorithmus nicht funktional sondern fraktal
parallel auf gleichberechtigten Komponenten
ausgefiihrt. Wir haben schnelle Routingver-
fahren fir strukturierte Overlay-Netzwerke
entwickelt, die in logarithmischer Zeit das ge-
wiinschte Ziel erreichen. Diese bilden die Basis
flr die oben vorgestellte Scalaris-Software.

Ein Highlight unserer Forschungsergebnisse
im Jahr 2010 ist ein neuer Algorithmus zur
Berechnung kiirzester Pfade auf massiv paral-
lelen Rechnern. Basierend auf dem MapRedu-
ce-Programmiermodell konnten wir erstmals
sehr umfangreiche Losungsraume vollstandig
durchsuchen. Mit der ,out-of-core”-Variante
desselben Verfahrens haben wir leistungsfa-
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hige Heuristiken berechnet. Diese Speicherta-
bellen sind — nach unserer Kenntnis — die um-
fangreichsten weltweit. Mit ihrer Hilfe konnen
wir auf 4093 Prozessoren in wenigen Minuten
Kiirzeste-Pfad-Probleme berechnen, deren Lo-
sung zuvor mehrere Stunden oder gar Tage
benotigt haben.

HARDWARENAHE ALGORITHMEN

Hohe Energiekosten machen den Betrieb von-
Hochleistungsrechnern zunehmend unrenta-
bel. Als stromsparende und leistungsstarke Al-
ternative bieten sich Grafikprozessoren (GPUs)
und FPGAs an. lhre Programmierung ist aller-
dings immer noch extrem aufwendig und sie
sind nicht fiir alle Problemklassen geeignet.

Wir evaluieren Einsatzmaoglichkeiten von GPUs
und FPGAs in verschiedenen Anwendungsge-
bieten wie z.B. der Simulation atomarer Pro-
zesse und molekularen Systeme. Als Mitbe-
grinder des OpenFPGA-Konsortiums und der
OpenAccelerator-Initiative treiben wir die Ent-
wicklung einheitlicher Programmierstandards
voran.

Die Arbeitsgruppe erforscht auch Methoden
zur Erhohung der Ausfalltoleranz in parallelen
Speichersystemen. Im vergangenen Jahr ha-
ben verschiedene Varianten des Cauchy Reed-
Solomon-Algorithmus auf Manycore-Prozes-
soren, GPUs, Cell und FPGAs implementiert
und verglichen. Mit Hilfe von Markov-Modellen
haben wir verschiedene Kodierungs- und Ver-
teilungsschemata untersucht, die in Zukunft an
einem realen verteilten Dateisystem, unserem
XtreemFS-Dateisystem, fiir einen noch schnel-
leren Datenzugriff und erhdhte Zuverlassigkeit
sorgen sollen.
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D-GRID - DATENMANAGEMENT FUR
VIRTUELLE FORSCHUNGSUNMGEBUNGEN

Bearbeitet von: Ulrike Golas, Mikael Hogqvist, Maik Jorra, Kathrin Peter, Stefan Plantikow, Patrick Schafer, Florian Schintke, Thomas Steinke

Forderung: Bundesministerium fiir Bildung und Forschung
Weitere Informationen unter: www.zib.de/PVS

Das Thema Cloud-Computing ist hochaktuell:
Wirtschafts- und Technikmagazine, Blogs und
Tageszeitungen gleichermal3en erlautern und
diskutieren den Zweck und Nutzen von Cloud-
Computing, dem automatisierten, flexiblen Mie-
ten von Rechen- und Speicherkapazitat je nach
Bedarf Gber das Internet. Das Cloud-Computing
Uibertragt viele Aspekte des in der Wissenschaft
verbreiteten Grid-Computing in die Geschafts-
welt — vereinfacht und zentralisiert dabei, um
zu homogenen Losungen zu gelangen. Fiir das
Grid-Computing — dem gemeinsamen Nutzen
verteilter Speicher- und Rechnerressourcen
tiber Institutsgrenzen hinweg - spielt gerade
die Heterogenitat, sei es in Bezug auf die loka-
len Umgebungen, die eingesetzten Ressourcen
oder den unterstutzten Funktionsumfang, eine
zentrale Rolle. Dies spiegelt sich auch im Spek-
trum der am ZIB entwickelten und eingesetzten
Losungen fur das Datenmanagement in Grid-
Systemen wieder, die jeweils aus den Anforde-
rungen unterschiedlicher Wissenschaftsdiszi-
plinen entstanden sind.

STELLARIS -

EINE VERTEILTE RDF-DATENBANK

Metadaten werden in groRen verteilten Sys-
temen fir die unterschiedlichsten Zwecke
eingesetzt. Entsprechend heterogen sind die
Anforderungen an ein generisches Meta-
datenmanagementsystem: Anwendungs-, Da-
ten- und Ressourcenmonitoring, Metadaten
fir komplexe Workflows, erweiterbare Meta-
datenschemata, Handhabung von Milliarden
einzelner Eintrage. Im Astro-Grid-D Projekt
haben wir fiir diesen Zweck Stellaris," einen
Dienst zum Speichern und Abfragen von RDF-
Metadaten im Grid, entwickelt. RDF ist das Re-
source Description Framework des W3C, eine
Graphbeschreibungssprache, die auf Subjekt-
Pradikat-Objekt-Tripeln basiert und eine flexi-

ble und genaue Beschreibung von Grid-Daten,
Anwendungen und Ressourcen ermoglicht. Als
Abfragesprache wird SPARQL verwendet, das
mit Mustervergleichen tiber Konjunktionen von
RDF-Tripeln arbeitet. Der Zugriff auf Stellaris
erfolgt Uber eine REST-Schnittstelle. Durch die
Kombination von SPARQL und REST werden
auch verteilte Metadatenabfragen (iber mehre-
re Stellaris-Instanzen unterstutzt.

GNDMS -

EIN GRID-DATENMANAGEMENTSYSTEM

Fir die Klima- und Erdsystemforschung
(C3Grid) haben wir das Datenmanagementsys-
tem GNDMS entwickelt. Es ermdglicht einen in-
haltsbasierten Zugriff auf hochvolumige Klima-
daten. GNDMS unterstitzt das Ausschneiden
von Teildaten bereits auf der Seite des Daten-

< Robotisches Teleskop
Robotel am AIP in
Potsdam, mit Stellaris
ins Grid integriert.

D-GRID PROJEKTE AM ZIB:

2005-2009:
« C3Grid

« AstroGrid
« HEP-Grid
* MediGrid
- DGI

2008-2010:

« Services@MediGrid
- DGI-2

* MedInfoGrid

2010-2012:

- DGSI

* PneumoGrid
* MosGrid

« PT-Grid

* WissGrid

Fachspezifische
Fortfiihrungen: 2010-2013:
« C3-INAD

« Astro-VDZ
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DAS PROJEKT IN KURZE: Uber die D-Grid-Initiative des BMBF werden seit dem Jahr 2005
Kooperationsprojekte zum Aufbau virtueller Forschungsumgebungen in verschiedenen Wissen-
schaftsdisziplinen gefordert. Im Rahmen dieser Projekte entwickeln wir passgenaue Losungen
fir den Umgang mit verteilten Daten. Insbesondere die geographische Verteilung und die damit
einhergehenden Kommunikationsverzogerungen, aber auch die organisatorische Heterogenitat
verteilter Grid-Umgebungen bilden die Herausforderungen fur die Forschung in diesem Themen-
feld. Mittlerweile hat auch die Deutsche Forschungsgemeinschaft diese Thematik aufgegriffen.

anbieters und reduziert so Transfervolumina.
Es verwaltet den Lebenszyklus von Daten und
l6scht Zwischenergebnisse automatisch nach
Ablauf der vorgegebenen Lebensdauer. Ver-
knipft mit einem Workflow-Scheduler wird das
Co-Scheduling komplexer Analysejobs ermog-
licht. Beim Design der Software stand Flexibi-
litdt im Vordergrund: GNDMS ist failover-fahig
und kann an die Anforderungen verschiedener
Community-Grids angepasst werden. GNDMS
ist in Java geschrieben, es basiert auf dem Glo-
bus Toolkit 4 und nutzt WSRF-Webservices und
GSI fir die Kommunikation sowie GridFTP fir
den Datentransfer. Die Software ist Open-Sour-
ce.”Im Nachfolgeprojekt C3-INAD wird GNDMS
flir den Produktionseinsatz in der Erdsystem-
forschung an aktuelle technologische Entwick-
lungen angepasst. Die bisherige Kommuni-
kation Uber WSRF wird durch REST-basierte
Enterprise-Technologie ersetzt. Uber die Gren-
zen der Klimaforschung hinaus wird GNDMS
auch im PT-Grid-Projekt fir die Plasmaphysik
eingesetzt und dabei um neue interaktive Steu-
erungsmaoglichkeiten erweitert.

iRODS UND SRB

Fir die medizinischen D-Grid-Projekte haben wir
die verteilten Datenmanagementsysteme SRB
und iRODS untersucht und eingesetzt. Beide
haben eine Client-Server-Architektur mit einer
zentralen Metadatenbank je Zone. Der Zugriff
erfolgt Gber graphische Clients, Kommandozei-
len-basierte Schnittstellen und APls. Zur Grid-
Integration haben wir die sichere Authentifizie-
rung mit GSI und ein Datenmanagement-Portlet
zum graphischen Zugriff aus dem Liferay-Portal
entwickelt. Unsere Untersuchungen zur Ausfall-
toleranz des Systems umfassen Experimente fiir
einen ausfallsicheren Metadatenkatalog sowie
die automatische Replikation von Daten mit Hil-
fe des IRODS-Regelsystems.

XtreemFS ALS DATEISYSTEM FUR

GRIDS UND CLOUDS

Im MoSGrid-Projekt setzen wir das am ZIB ent-
wickelte XtreemFS-Dateisystem zur Speiche-
rung der bei Molekiilsimulationen anfallenden
Rohdaten ein. Als Dateisystem bietet XtreemFS
den Vorteil, dass Anwendungen nicht modifiziert
werden missen, um Daten im Grid permanent
speichern zu kdnnen. Dies ermdglicht einen ein-
fachen Datenfluss zwischen Datenrepositorien
und Simulationsprozessen im Grid-Workflow.
Fur die zertifikatsbasierte Authentifizierung von
Datenzugriffen wurde XtreemFS an die Grid-
Security-Infrastruktur (GSI) angepasst. Grid-Nut-
zern wird die sichere Handhabung der Daten
Uber das entwickelte Liferay-Portlet ermoglicht.

WEITERE ENTWICKLUNG

Der Bedarf flir den verteilten Umgang mit gro-
Ben Datenvolumina wird in den kommenden
Jahren weiter ansteigen. Als vierte Saule zum
Erkenntnisgewinn bildet sich neben der Theorie,
dem Experiment und der Simulation derzeit die
Disziplin der Datenintensiven Wissenschaft.**
Generische, das gesamte Problemspektrum
umfassende Losungen sind aufgrund der Hete-
rogenitat der Anforderungen in diesem Bereich
bisher nicht in Sicht. Das Forschungsgebiet be-
findet sich noch stark im Fluss. Allein im Zeit-
raum der D-Grid-Projekte blicken wir auf vier®
tiefgreifende Technologiewechsel der Basisin-
frastruktur und damit verbundene notwendige
Anpassungsarbeiten auch unserer Systeme
zuriick. Losungen des Grid-Computing lassen
sich angepasst auch fiir Clouds nutzbringend
einsetzen, wo sie Interoperabilitait und Aus-
falltoleranz zwischen Cloud-Anbietern ermog-
lichen kénnen. Nach wie vor spielt gerade der
Aspekt des verteilten Datenmanagements auf-
grund beschrankter Bandbreiten im Internet in
diesem Themenumfeld eine zentrale Rolle.

? GNDMS-Software: http://gndms.zib.de

®T. Hey, S. Tansley, K. Tolle: The Fourth Paradigm: Data-Intensive Scientific Discovery, Microsoft Research, 2009

* P. van Roy, S. Haridi, A. Reinefeld, J.B. Stefani: The Clouds of Revolution, Public Service Review 19, pp. 449, 2010, www.publicservice.co.uk
® native Programmierschnittstellen, Web-Services, Grid-Services, REST

! Stellaris-Software: http://stellaris.zib.de
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MASSIV PARALLELE GRAPHSUCHE

Bearbeitet von: Thorsten Schiitt, Robert Maier, Alexander Reinefeld

Weitere Informationen unter: www.zib.de/PVS

Breiten- und Kiirzeste-Wege-Suche gehdren
zu den Basisalgorithmen auf Graphen. Viele
Anwendungen der kombinatorischen Optimie-
rung, Softwareverifikation, Bioinformatik oder
des maschinellen Lernens lassen sich darauf
abbilden. In letzter Zeit gewinnen diese Suchal-
gorithmen auch im Umfeld von sozialen Netz-
werken immer mehr an Bedeutung. Im Projekt
MR-Search entwickeln wir effiziente Metho-
den fir massiv-parallele Algorithmen mit dem
MapReduce-Programmierparadigma.

Selbst in der HPC-Community, die sich bislang
liberwiegend mit numerischen Algorithmen
befasst, ist das Interesse an Graphsuchalgo-
rithmen gestiegen. Parallel zur Top500-Liste,
die die Leistung von Supercomputern beim
Losen von linearen Gleichungssystemen ver-
gleicht, wurde im letzten Jahr erstmalig die
Graph500-Liste erstellt. Sie vergleicht die Lei-
stung von Supercomputern bei der Breiten-
suche in groRen Graphen.

MAPREDUCE

MapReduce istein Programmierparadigma, das
von Google fur die Erstellung von Suchindizes
fir Web-Seiten eingesetzt wurde. Inzwischen
haben sich viele weitere Anwendungsgebiete
gefunden. Das Paradigma zeichnet sich durch
eine einfache Programmierbarkeit paralleler,
datenintensiver Programme aus. Der Program-
mierer erstellt lediglich zwei Funktionen, eine
Map- und eine Reduce-Funktion. Die Laufzeit-
umgebung organisiert die Parallelisierung und
Verteilung der Daten uber die Rechner. Falls
Prozesse wahrend der Programmausfiihrung
ausfallen, werden sie automatisch durch neue
ersetzt, ohne dass das Programm abbricht.

MapReduce arbeitet auf sogenannten Schlis-
sel-Wert-Paaren. Sowohl die Eingabe als auch
die Ausgabe ist eine Menge von solchen Paa-
ren. Auf jedem Eingabe-Paar wird eine nut-
zerdefinierte Map-Funktion aufgerufen, die
aus dem Paar mehrere neue Paare erzeugen
kann (Map). In der GroupBy-Phase werden alle
Paare mit gleichem Schliissel gruppiert (Shuf-
fle, Sort). AnschlieBend werden diese Gruppen
an eine benutzerdefinierte Reduce-Funktion
libergeben, die je Gruppe mehrere neue Paare
erzeugen kann (Reduce).

MR-SEARCH

Auf dem MapReduce-Paradigma aufbauend
haben wir die Softwarebibliothek MR-Search’
flr verschiedene Baum- und Graphsuchalgo-
rithmen entwickelt. Abb.1 zeigt beispielhaft,
mit wie wenig Programmieraufwand ein kom-
pletter, hochskalierender Algorithmus fiir die
parallele Breitensuche kodiert werden kann.

void mapper(Position pos,
set<Position> predecessors) {
foreach(succ in get_adjacent_nodes(pos))
if(!predecessors.contains(succ))
emit(succ, {pos});

}

void reducer(Position pos,
list<set<Position> > predecessorlist) {
set<Position> preds = {};
foreach(p in predecessorlist)
preds.merge(p); // merge predecessors
emit(pos, preds);

}

void main() {
frontier = [(start_pos, {})];
while (frontier.size() != @) {
intermediate = map(frontier, mapper);
frontier = reduce(intermediate, reducer);
}
}

< Abb. 1

' T. Schiitt, A. Reinefeld, R. Maier: MR-Search: Massively Parallel Heuristic Search. Concurrency and Computation: Practice and Experience (in Druck)
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DAS PROJEKT IN KURZE: MR-Search ist eine Programmbibliothek fiir hochparallele Graph-
suchalgorithmen auf der Basis von MapReduce. Wir haben mehrere Varianten von Breiten- und
Kirzeste-Wege-Suche implementiert. Diese Algorithmen finden z.B. in der kombinatorischen Opti-
mierung und der Softwareverifikation Verwendung. MR-Search ermdglicht es, denselben Algorith-
mus sowohl auf Multi-Core-Rechnern als auch auf Supercomputern auszufiihren. Durch Auslage-
rung der Daten auf Festplatten kénnen auch sehr groR3e Graphen effizient durchsucht werden, die

nicht in den Hauptspeicher passen.
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Derselbe Programmcode kann fiir massiv-par-
allele Supercomputer (wie z.B. dem HLRN-II
mit Inifiniband-Netzwerk), flir SMP-Computer
mit gemeinsamem Hauptspeicher und fiir lose
gekoppelte Cluster genutzt werden. Auf Multi-
Core-Rechnern parallelisieren wir mit OpenMP
und auf Supercomputern mit MPI bzw. mit MPI
und OpenMP.

Die heterogene Variante (mit MPl und Open-
MP) lauft effizient auf dem HLRN-II. Abb. 2 zeigt
einen nahezu linearen Geschwindigkeitsge-
winn bei der Losung von Kiirzeste-Wege-Pro-
blemen auf bis zu 4093 Prozessorkernen. Das
Balkendiagramm in Abb. 3 zeigt den Rechen-
zeitbedarf der verschiedenen Komponenten.
Es fallt auf, dass die Kosten fiir den Lastaus-
gleich (LB) moderat sind, wahrend die Kom-
munikationskosten (Shuffle) prozentual leicht
ansteigen. Im Rahmen einer Studien- und Di-
plomarbeit haben wir MR-Search auch auf Gra-
fikkarten (GPUs) portiert. Obwohl GPUs nicht
fir derartige Anwendungen konzipiert sind,
konnten wir zeigen, dass die Suche ungeféahr
doppelt so schnell wie auf einem Dual-Quad-
Core Intel Xeon lauft.

Mit dem parallelen Breiten-Suchalgorithmus
haben wir nicht nur sehr groBe Graphpro-
bleme mit Giber 10 Billionen Knoten vollstandig
gelost?, sondern auch sogenannte ,Pattern-
Datenbanken” berechnet, die ihrerseits als
Heuristik zur Losung noch grofBerer Proble-
minstanzen dienen.® Alle Eintrage der Pattern-
Datenbanken werden parallel ausgelesen,
um den Suchraum zu reduzieren. Mit dem
beschriebenen Verfahren kénnen nun auf ein-
fache Weise Graphprobleme geldst werden,
die friher nahezu als unldsbar galten.’

? A. Reinefeld, T. Schiitt: Out-of-Core Parallel Heuristic Search with MapReduce. HPCS 2009, Kingston, Ontario, Canada. Springer LNCS 5976, 323-336
? A. Reinefeld, T. Schiitt, R. Maier: Very Large Pattern Databases for Heuristic Search. First International Workshop on MapReduce and its Applications,
In: Proceedings of the 19th ACM International Symposium on High Performance Distributed Computing (HPDC-2010), 803-809
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REPLIKATION UND SNAPSHOTS
IN VERTEILTEN DATEISYSTEMEN

Bearbeitet von: Bjorn Kolbeck, Jan Stender, Michael Berlin, Patrick Schéfer, Felix Langner, Paul Seiferth

Weitere Informationen unter: www.zib.de/PVS

Unser Fokus liegt auf der Erforschung von ska-
lierbaren und fehlertoleranten Algorithmen
und Mechanismen fiir die Sicherstellung der
Datenkonsistenz und zur Durchflihrung von
Snapshots und Backups in verteilten Dateisy-
stemen. Im Hinblick auf das Cloud-Computing
untersuchen wir, wie sich das Management,
die Fehlerbehebung und Optimierung grof3er,
verteilter Dateisysteminstallation automatisie-
ren lasst. Weiterhin streben wir die Verifikati-
on unserer Losungen im praktischen Einsatz
an: Wir implementieren unsere Verfahren in
XtreemFS, einem replizierten Dateisystem fir
Cloud- und Grid-Systeme, die liber mehrere
Rechenzentren verteilt sind. XtreemFS ist als
Open Source Software erhaltlich und wird in
verschiedenen Projekten sowie von externen
Benutzern im Produktionsbetrieb verwendet.

ARCHITEKTUR VON XtreemFS

XtreemFS gehort zur Gruppe der objekt-ba-
sierten Dateisysteme. Bei diesem Konzept
werden die Datei-Inhalte von den Metadaten
(z.B. Verzeichnisbaum, Dateiname, Berechti-
gungen) getrennt gespeichert. Die Metadaten
werden vom ,Metadata and Replica Catalog”
(MRC) verwaltet. Dieser libernimmt auch die
Authentifizierung der Benutzer und die Uber-
prifung der Zugriffsrechte. Die eigentlichen
Lese- und Schreiboperationen werden direkt
auf den Speicherservern, den , Object Storage
Devices” (0OSDs) durchgefiihrt. Speicherplatz
und Bandbreite konnen nach Bedarf durch das
Hinzufligen weiterer OSDs erh6ht werden. Der
XtreemFS-Client Ubersetzt die lokalen Datei-
system-Operationen in die entsprechenden
XtreemFS-Befehle und fiihrt sie direkt auf dem
jeweiligen MRC oder OSD aus. Da XtreemFS
eine POSIX-kompatible Semantik bietet, kon-
nen Anwendungen und Benutzer XtreemFS
wie ein lokales Dateisystem verwenden.

DEZENTRALE LEASE-KOORDINATION

FUR DIE DATEIREPLIKATION

Die Replikation der Datei-Inhalte wird in
XtreemFS von den OSDs (ibernommen. Diese
sorgen im Hintergrund fiir die Verteilung der
Daten und fiir die Konsistenz der Replikate. Um
die Datenkonsistenz bei Anderungen an einer
Datei sicherzustellen, verwendet XtreemFS
die sogenannte Primary-Backup-Replikation.
Dabei wird eines der Replikate zum Primary
gewahlt. Dieses stellt dann sicher, dass alle
Schreiboperationen in der richtigen Reihenfol-
ge auf den anderen Replikaten (Backups) aus-
geflihrt werden.

Die Primary-Backup-Replikation bietet den Vor-
teil, dass ein einzelner Rechner die Reihenfolge
der Schreiboperationen festlegt; es ist keine
Koordination zwischen den Replikaten notig.
Dies fiihrt zu einer einfacheren Implementation
und effizienteren Kommunikation im Vergleich
zu Replikationsverfahren mit Koordination. Fiir
die Wahl das Primary-Replikats verwenden wir
in XtreemFS den dezentralen Lease-Koordina-
tionsalgorithmus Flease.”® Die Replikate han-
deln mittels Flease untereinander eine Lease
aus, die einem Replikat die Primary-Rechte
flr einen begrenzten Zeitraum gibt. Fallt das
Primary aus, so wird nach dem Auslaufen der
Lease ein anderes Replikat zum Primary ge-
wahlt.

XtreemFsS ist eine Open
Source-Software. Sie lauft
auf Linux, Windows und
MacOS X. Die Software kann
unter www.xtreemfs.org

heruntergeladen werden.

XtreemFS@CONTRAIL
CONTRAIL" ist ein For-
schungsprojekt mit dem
Schwerpunkt auf foderierte
und offene Cloud-Infrastruk-
turen. Das Projekt wird von
der Europaischen Union im
7. Rahmenprogramm ge-
fordert. In CONTRAIL nutzt
das ZIB XtreemFS, um ein
verteiltes Cloud-Dateisystem

zu entwickeln.

XtreemFS@MOSGRID

Im MOSGRID-Projekt wird
XtreemFS verwendet, um
den Nutzern einen effi-
zienten Datenzugriff von
jedem Rechenzentrum aus
zu ermoglichen. Es wird

eine XtreemFS-Installation
mit Servern in finf Rechen-
zentren in Deutschland
bereitgestellt. Die Replikation
dient der Datensicherheit und
dem schnellen Zugriff auf
nahegelegene Replikate.

< Abb.1
Dezentrale

Lease-Koordinierung

' www.contrail-project.eu
? B. Kolbeck, M. Hogqvist, J. Stender, F. Hupfeld: Flease - Lease Coordination without a Lock Server,
25th |IEEE International Parallel & Distributed Processing Symposium (IPDPS2011), Anchorage, May 2011
® F. Hupfeld, B. Kolbeck, J. Stender, M. Hégqvist, T. Cortes, J. Marti and J. Malo: FaTLease: Scalable fault-tolerant lease negotiation with Paxos.
In: HPDC "08: Proceedings of the 17th international symposium on High performance distributed computing, Boston, 2008
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DAS PROJEKT IN KURZE: XtreemFS ist ein repliziertes Dateisystem fiir weltweit verteilte
Installationen wie z.B. beim Grid- oder Cloud-Computing. Mit XtreemFS erforschen wir
Skalierbarkeit, Hochverflugbarkeit und Management grol3er, verteilter Dateisysteme. Zudem
entwickeln wir XtreemFS flir den Produktionseinsatz, wodurch unsere Forschungsergebnisse

praktische Anwendung finden.

Abb.2 »
Durchsatz (Leases pro
Sekunde) fiir Flease und
Apache Zookeeper mit
steigender Anzahl an

Servern.

Abb. 3
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Die Mehrheit der replizierten Dateisysteme
verwendet einen zentralen Konfigurationsser-
ver, um ein Primary zu wéahlen (Abb. 1a). Damit
ist aber die Zahl der Dateien und Server und
damit die Skalierbarkeit des Gesamtsystems
durch den zentralen Dienst und dessen Durch-
satz beschrankt.* Allerdings weisen replizierte
Dateisysteme eine intrinsische Partitionierung
der Server auf: Zu jeder Datei gibt es nur eine
kleine Anzahl von Servern, die ein Replikat
halten (Abb.1b). XtreemFS nutzt diese intrin-
sische Partitionierung, indem die OSDs, die
ein Replikat der Datei halten, die Lease direkt
untereinander aushandeln (Abb. 1c). Dadurch
erreicht XtreemFS eine echte Skalierbarkeit bei
der Replikation. Abb. 2 zeigt einen Vergleich
von Flease mit Apache Zookeeper, dem zen-
tralen Lockservice des Hadoop-Projektes. Je-
der Server fordert 50.000 Leases an. Wahren
Flease einen konstanten Durchsatz trotz stei-
gender Serverzahl zeigt, sinkt der Durchsatz
des zentralen Lockservice.

SNAPSHOTS FUR KONSISTENTE BACKUPS

Datensicherung ist ein wichtiger Aspekt grof3er
verteilter Dateisysteme. Um zu gewahrleisten,
dass samtliche Dateien in einem wohldefi-

nierten Zustand gesichert werden, ist es wich-
tig, den Systemzustand zu einem bestimmten
Zeitpunkt zu konservieren. Dies erfolgt durch
Snapshots (,Schnappschiisse”), die ein unver-
anderliches Abbild des gesamten Dateisystems
zu einem bestimmten Zeitpunkt erzeugen.
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In einem verteilten Dateisystem miissen solche
Snapshots Uber Servergrenzen hinweg erzeugt
werden, ohne dass der Systembetrieb unter-
brochen wird. Hierzu haben wir einen verteilten
Snapshot-Algorithmus entwickelt.®* Er ermog-
licht es, Snapshots mit lose synchronisierten
Uhren ohne explizite Kommunikation zwischen
Servern zu erzeugen. In der Annahme, dass Ser-
veruhren zu einem beliebigen Zeitpunkt 1 maxi-
mal um einen Wert ¢ voneinander abweichen,
gewabhrleistet der Algorithmus, dass die Zu-
stande samtlicher Server in einem Zeitintervall
[t—¢, t+¢] eingefangen werden (siehe Abb. 3).

Durch die implizite Synchronitat eines Snap-
shots liber Zeitstempel bietet der Algorithmus
ein hohes Mal3 an Skalierbarkeit und Fehlerto-
leranz bei einer marginalen Beeintrachtigung
des Durchsatzes.

“ M.K. McKusick, S. Quinlan: GFS: Evolution on fast forward. ACm Queue, 7(7): 10-20, 2009
® J. Stender, M. Higqyvist, B. Kolbeck: Loosely Time-Synchronized Snapshots in Object-Based File Systems.
29th IEEE International Performance Computing and Communications Conference (IPCCC 2010), December 2010
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GPUs IM HOCHLEISTUNGSRECHNEN?

Bearbeitet von: Sebastian Borchert, Kathrin Peter, Johannes Bock und Thomas Steinke

Weitere Informationen unter: www.zib.de/PVS
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Im Jahr 2010 wurde eine neue Generation von
General-Purpose Graphics Processing Units
(GPGPU) fur rechenintensive datenparallele
Anwendungen eingefiihrt (siehe Marginalie).
Fir die Programmentwicklung gibt es sowohl
herstellerspezifische (CUDA') als auch stan-
dardisierte (OpenCL?) Compiler und Laufzeit-
umgebungen.

Mit der neuen Systemgeneration werden
GPGPUs zunehmend fiir den Einsatz im Hoch-
leistungsrechnen interessant: Eine Vielzahl von
Verarbeitungseinheiten pro Chip, wie z.B. 448
Thread-Prozessoren auf einer NVIDIA Fermi-
GPU, beschleunigt die Programmabarbeitung.
Auf jedem dieser Thread-Prozessoren wird ein
Anwendungsthread ausgefiihrt. Der langsame
Zugriff auf den weit entfernten Speicher der
GPU-Karte muss durch eine hinreichend grof3e
Zahl von zeitverschrankt ausgefiihrten Threads
versteckt werden. Ein weiterer wichtiger Aspekt
ist die Energieeffizienz (Stichwort: Green-IT).
Beispielsweise ist die Leistungsaufnahme der
Fermi GPU um den Faktor 2,5 geringer als die
eines Standardprozessors bei vergleichbarer
Gleitkommaleistung.

GPUS ZUM MASSIVPARALLELEN RECHNEN

Als Beispiele fur rechenintensive Algorithmen
haben wir die numerische Integration von Zwei-
elektronenintegralen® und eine Mehrteilchen-
dynamik-Anwendung* auf GPU-Plattformen
untersucht. Die Berechnung der Zweielektro-
nenintegrale mittels zweidimensionaler Qua-
dratur fur die Simulation von atomaren Elek-
tronenstreuungen (R-Matrix-Theorie) ist sehr
sensitiv auf die Genauigkeit der Zahlendarstel-
lung — mindestens 31 Bit in der Mantisse sind er-
forderlich. Bei Verwendung doppelter Rechen-
genauigkeit ist eine NVIDIA C1070 GPU etwa
gleich schnell wie 16 Threads auf einem x86
System. In einfacher Genauigkeit erreicht man
auf der GPU einen achtfachen Geschwindig-
keitsvorteil, der allerdings mit einem kritischen
relativen Fehler von 10* Prozent erkauft wird.

Bei der Teilchendynamik hangt die Programm-
ausfiihrungsgeschwindigkeit von der Modell-
groBe ab. Erlaubt die Teilchenzahl die allei-
nige Nutzung des lokalen Speichers auf der
GPU-Karte (fur aktuelle GPU-Karten sind bis zu
6 GByte GDDR5-Speicher verfiigbar), kann die
Teilchendynamik mit max. Geschwindigkeit lau-
fen. Auf einer NVIDIA Fermi-GPU konnen 6,1
Milliarden Paarwechselwirkungen pro Sekun-
de berechnet werden. Zum Vergleich werden
auf einer x86 Intel Nehalem CPU 2,1 Milliarden
Wechselwirkungen prozessiert.

FEHLERTOLERIERENDE CODES AUF GPUS

Die wachsende Anzahl von Maschinen und
Festplatten in parallelen Speichersystemen
erhoht gleichzeitig die Wahrscheinlichkeit fur
Ausfalle. Fehlertolerierende Codes werden
zum Schutz gegen Ausfalle und Datenverlust
eingesetzt. Diese Codes fligen zu den Origi-
naldaten eine bestimmte Menge redundanter
Daten hinzu, um im Fehlerfall die verlorenen

Vor 5 Jahren wurden neue
Architekturen von Grafikpro-
zessoren eingefihrt, deren
Einsatzbereich liber reine
grafische Anwendungen
hinausgeht, sogenannte
General-Purpose Graphics
Processing Units (GPGPU).

Kritische Elemente im
Hochleistungsrechnen sind
die erzielbaren Bandbrei-

ten und Latenzzeiten beim
Speicherzugriff. Um die
Latenz von mehreren Hundert
Taktzyklen fir den Zugriff
auf den globalen Speicher
einer GPU zu verstecken, wird
ein Thread-Pool mit einem
Vielfachen der vorhandenen
Zahl von Thread-Prozessoren
gestartet und gruppenweise
verwaltet. Muss ein Thread
aus dem Thread-Pool auf
einen Speicherzugriff warten,
wird innerhalb eines Taktes
durch die GPU-Scheduler-
logik eine wartende Gruppe
von Threads zur Ausfiihrung
gebracht.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Mit General-Purpose Graphics Processing Units — GPGPUs — lasst
sich fiir datenparallele Anwendungen mit regularem Datenzugriff ein deutlicher Leistungszuwachs
erzielen. Mit dem OpenCL-Standard sind jetzt auch herstellerunabhangige Implementierungen
moglich. Fur die Migration existierender Anwendungen sind allerdings die Einschrankungen von
GPU-Plattformen, wie beispielsweise der lokal verfligbare Speicherplatz oder kollisionsfreie Spei-
cherzugriffe, kritische Elemente bei der Optimierung.

! Compute Unified Device Architecture von NVIDIA
? Open Computing Language, www.khronos.org/opencl

% C.J. Gillan, T. Steinke, J. Bock, S. Borchert, |. Spence, N.S. Scott: Programming challenges for the implementation of numerical quadrature
in atomic physics on FPGA and GPU accelerators. Frontiers of GPU, Multi-core and Many-core Systems (FGMMS) 2010

“ T. Steinke, S. Borchert, K. Peter: Performance and productivity evaluation of many-core accelerator platforms beyond synthetic kernels,
Competence in High Performance Computing (CiHPC) HPC Status Conference of Gaul3-Allianz , Schwetzingen, June 22-24, 2010

Reed-Solomon (RS) Codes
sind flexibel in der Wahl des
Kodierungsschemas und ge-

horen zur Gruppe der MDS-

Codes, mit denen durch m
zuséatzliche Redundanzworte
bis zu m gleichzeitige Ausfal-

le von Speicherressourcen

toleriert werden kdnnen.

Die Cauchy Reed-Solomon
Variante verwendet zum En-
und Decoding der Daten nur

XOR-Operationen, die schnell
auf jedem Prozessoren aus-
flhrbar sind. Dadurch kénnen
selbst komplexe Kodierungs-
schemata einfach und schnell
berechnet werden.

Daten wiederherstellen zu kdnnen (siehe Sei-
tenbox). Im Vergleich zur Replikation steigt die
Zuverlassigkeit des Systems, indem mit weni-
ger Redundanz mehr Fehler toleriert werden
konnen. Der Preis des zusatzlichen Rechenauf-
wands fur die Kodierung ist moglichst gering
zu halten.

Wir haben den Cauchy-Reed-Solomon (RS)
auf GPGPUs implementiert®® und mit anderen
Prozessortechnologien verglichen. Bei der Im-
plementierung einer derartigen Streaming-An-
wendung wird der erzielbare Durchsatz durch
die Bandbreite des leistungskritischen Daten-
pfades bestimmt. Fiir heutige GPU-Systeme
ist dies die Anbindung der GPU-Karte liber den
PCI-Express-Link an den Hostrechner. Fir eine
hohe Durchsatzrate beim Reed-Solomon-Enco-
ding miussen Redundanzberechnung und Da-
tentransfers tber den PCle-Bus durch Double
Buffering (iberlappend implementiert werden.
Beispielsweise erreicht man auf einer Fermi-
GPU eine RS-Rate von 41GByte/s, wenn die
Daten im lokalen Speicher auf der GPU gespei-
chert werden, dagegen eine RS-Rate von nur
2.9GByte/s, wenn der Datentransfer von und
zum Hauptspeicher des Host-System mit ein-
bezogen wird. Zum Vergleich: Auf einem Dual-
Socket Intel Nehalem-Knoten erzielen wir eine
RS-Rate von 14.5 GByte/s und auf einem Dual-
Socket IBM PowerXCell8i-Knoten eine RS-Rate
von 20 GByte/s.

Ergéanzend analysieren wir die Verwendung
der Codes in Speichersystemen und haben die
Zuverlassigkeit verschiedener Kodierungssche-
mata und Verteilungsmaoglichkeiten untersucht.

FAZIT

Datenparallele Algorithmen mit regularen Da-
tenzugriffen sind sehr gut flir die Abarbeitung
auf GPGPU geeignet. Die Verflugbarkeit des
herstellerunabhangigen Standards OpenCL
fir heterogene Plattformen ist ein wichtiger
Schritt bei der Etablierung einer ausreichenden
Software-Basis fur die Anwendungsentwickler.
Bei der Nutzung von GPUs sind bislang eine
Reihe von Einschrankungen zu beachten. Der
lokal verfligbare Speicher begrenzt die Pro-
blemgroRe oder erfordert eine zusatzliche Ver-
waltung der Daten auf Host- und GPU-Seite.
Der Aufwand fiir die Migration von geeigneten
traditionellen HPC-Anwendungen auf GPU-
Plattformen darf nicht unterschatzt werden.
Insbesondere die Leistungsoptimierung einer
Implementation erfordert es, mit einschranken-
den Faktoren bei Speicherzugriffen, atomaren
Operationen oder der Ankopplung an den Host-
rechner umzugehen.

® K. Peter, S. Borchert, J. Bock, T. Steinke: Reliable persistent data storage for Petascale computer systems: Fast and energy efficient Reed-Solomon
encoding, Competence in High Performance Computing (CiHPC), HPC Status Conference of Gaul3-Allianz , Schwetzingen, June 22-24, 2010

® Th. Steinke, K. Peter, S. Borchert: Efficiency Considerations of Cauchy Reed-Solomon Implementations on Accelerator and Multi-Core Platforms,
Symposium on Application Accelerators in High Performance Computing 2010, (SAAHPC’10), Juli, 2010
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PROJEKTE DER ABTEILUNG PARALLELE UND VERTEILTE SYSTEME

Alle Projekte im Netz ausfiihrlich unter: www.zib.de/PVS

XTREEMFS -

Ein skalierbares, verteiltes Dateisystem
URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/xtreemfs.html
Mitarbeiter: B. Kolbeck, J. Stender,

C. Lorenz, F. Langner

Partner: NEC (Deutschland), BSC (Spanien),
ICAR-CNR (ltalien)

Forschungsférderung: EU, Integrated
Projects XtreemOS und CONTRAIL

Inhalt: XtreemFS ist ein am ZIB entwi-
ckeltes, verteiltes, foderiertes und re-
pliziertes Dateisystem, das den Nutzern
verteilter Cluster-, Grid- oder Cloud-Infra-
strukturen einen einfachen und schnellen
Zugriff auf ihre Dateien ermdglicht. Es
verfligt Giber Mechanismen, um den Ausfall
einzelner Datenserver oder Netzwerkver-
bindungen zu tolerieren, hohe Latenzzeiten
zu verbergen und unterschiedliche 1/O-
Bandbreiten auszugleichen.

4CAAST -

Building the PaaS Cloud of the Future
URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/4caast.html
Mitarbeiter: N. Kruber, F. Schintke, T. Schiitt
Partner: Telefénica, SAP, France Telecom,
Telecom ltalia, Ericsson, Nokia Siemens
Networks, UP Madrid, Uni Stuttgart, Uni
Tilburg, Uni St Gallen, Bull SAS, 2nd Qua-
drant, Flexiant, UC Madrid, NTU, Bonitasoft
Forschungsférderung: EU (FP7-ICT-258862)
Inhalt: Entwicklung einer Cloud-Plattform,
die es ermdglicht, Dienste und Anwen-
dungen zusammenzustellen, auszufiihren,
zu verwalten und zu handeln. Wir bringen
unsere Scalaris-Datenspeichersoftware in
das Projekt ein und implementieren Me-
thoden, um plo6tzlich steigende Anfragelast
(sog. flash crowds) flexibel bedienen zu
konnen. Fiir die Einbettung in PostgeSQL
wird Scalaris um entsprechende Schnitt-
stellen erganzt.

SERVICES@MEDIGRID

URL: http://services.medigrid.de
Mitarbeiter: K. Peter, T. Steinke, M. Lindner
Partner: Universitaten: Gottingen, Kiel,
Ko6ln; IAT, GWDG, c.a.r.u.s. IT GmbH,

Bayer Technology Services
Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Das Projekt baut auf Erfahrungen
des MediGrid-Projektes auf und erweitert
dessen Infrastruktur um vertikale Grid-

Dienste fiir Monitoring, Accounting und Bil-
ling. Neue biomedizinische Nutzergruppen
werden systematisch und schnell in die Nut-
zung von Grid-Infrastrukturen eingefiihrt.

PNEUMOGRID

URL: www.pneumogrid.de

Mitarbeiter: K. Peter, T. Steinke, M. Lindner
Wir stellen Ressourcen fiir den Betrieb
eines Bildarchivierungs- und Kommuni-
kationssystems (PACS) bereit, das medizi-
nische Bilddaten der Berliner Charité fir
die Nutzer des PneumoGrid bereithalt.
Gemeinsam mit der Charité werden An-
wendungsszenarien, die eine Visualisierung
der Prozesskette erfordern, auf dem
Visualisierungscluster am ZIB erprobt.

MOSGRID -

Molecular Simulation Grid

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/mosgrid.html
Mitarbeiter: T. Steinke, N. Kruber, P. Schafer
Partner: Universitaten Koln, Tlibingen,
Paderborn, Dresden; Bayer, BioSolvelT,
COSMOlogic, GETLIG & TAR, Origines,

FZ Jilich, Turbomole, Sun Microsystems,
Schrédinger

Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Das MoSGrid-Projekt ermoglicht die
Nutzung verteilter Systeme fiir Molekiil-
simulationen, indem es Wissenschaftler
aus dem chemischen Umfeld bei der
Ausflihrung von Simulationsrechnungen
im Grid unterstitzt. Uber ein webbasiertes
Portal wird den Nutzern Zugriff auf Anwen-
dungs-Workflows und Datenrepositorien
gegeben. Letztere beinhalten Molekiilda-
tenbanken, um auf Simulationsergebnisse
und -protokolle fiir die bereitgestellten
Anwendungen zugreifen zu kdnnen. Unsere
Aufgabe im Projekt besteht in der Entwick-
lung von Technologien zum Betrieb von
chemischen Datenrepositorien und deren
technischer Umsetzung.

DGI 2 -

D-Grid-Integrationsprojekt 2

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
archiv-details/article/dgi-2.html
Mitarbeiter: F. Schintke, M. Hogqvist,

K. Peter

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

Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Als Infrastruktur flir das Manage-
ment verteilter Daten im D-Grid-Verbund
haben wir Stellaris fiir semi-strukturierte
Daten auf Basis des Resource Description
Frameworks (RDF) und das regelbasierte
iRODS-Datenmanagementsystem des

San Diego Supercomputing Centers fiir
unstrukturierte Daten entwickelt, instal-
liert, evaluiert, erweitert und fiir die Nutzer
betrieben.

WISSGRID -

Grid fir die Wissenschaft

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/wissgrid.html
Mitarbeiter: F. Schintke, K. Peter

Partner: Universitaten Gottingen,
Wuppertal, Dortmund, Heidelberg, Kéln,
Trier; Astrophysikalisches Institut Potsdam,
Staats- u. Universitatsbibliothek Gottingen,
Universitatsmedizin Gottingen, AWI
Bremerhaven, DESY, DKRZ, Inst. fur
Deutsche Sprache Mannheim
Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Als D-Grid-Projekt hat sich WissGrid
die nachhaltige Etablierung von organisa-
torischen und technischen Strukturen fir
den akademischen Bereich im D-Grid zum
Ziel gesetzt. Dabei blindelt WissGrid die
heterogenen Anforderungen aus verschie-
denen wissenschaftlichen Disziplinen und
entwickelt so konzeptionelle Grundlagen
fir die nachhaltige Nutzung der Grid-Infra-
struktur sowie IT-technische Lésungen.

DGSI -

D-Grid Scheduler Integration

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/dgsi.html

Mitarbeiter: M. Hogqvist

Partner: Universitaten Paderborn,
Dortmund, Dresden, Heidelberg; GWDG,
LRZ, Platform Computing, FhG SCAI,

FhG FIRST, Bonn-Aachen Int. Center f.
Information Tech.

Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Das DGSI-Projekt beschaftigt sich
mit der Interaktion und Kooperation zwi-
schen autonomen Schedulern im Grid. Das
Ziel ist die Verbesserung der Ressourcen-
auslastung und eine gerechtere Verteilung
der Rechenzeit im D-Grid-Verbund. Dazu
sollen Meta-Scheduler liber zwei Delegati-
onsmechanismen, der Aktivitats-Delegation
und der Ressourcen-Delegation, miteinan-
der kooperieren. Soweit moglich werden in
DGSI etablierte Standards verwendet.
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INAD -

Infrastructure for General Access

to Climate Data

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/c3inad.html
Mitarbeiter: S. Plantikow, M. Jorra,

U. Golas, F. Schintke

Partner: AWI Bremerhaven, FUB, CSC,
DKRZ, TU Dortmund, Uni KéIn, DLR, DFD,
SISTEC, PIK

Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Fir die Klimawissenschaften soll
eine Umgebung zur verteilten Abarbeitung
von diagnostischen Workflows im Grid
implementiert werden. Das ZIB entwickelt
hierfiir eine ,Representational State Trans-
fer Architektur”, kurz REST Web Services
fir das Management verteilter Daten.

ASTRO VDZ

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/astrovdz.html
Mitarbeiter: F. Schintke, P. Schéafer
Partner: AIP Potsdam
Forschungsférderung: BMBF

Inhalt: Einrichtung und Betrieb eines
verteilten, virtuellen Datenzentrums flr
astronomische Daten unter Nutzung des
verteilten Dateisystems XtreemFS.

FIRST WE TAKE BERLIN ...

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/firstwetake.html
Mitarbeiter: K. Peter, F. Schintke,

A. Reinefeld

Partner: Stiftung Deutsche Kinemathek -
Museum fir Film und Fernsehen
Forschungsforderung: Berliner Senats-
verwaltung flir Wissenschaft, Technik und
Frauen

Inhalt: Aufbau eines Systems, das beispiel-
haft das gesamte Film- und Rohmaterial
des Fernsehprogramms 24 h Berlin einer
offentlichen Nutzung zur Verfligung stellt.
In vier Teilprojekten werden exemplarisch
zugleich neue Verfahren der Prasentation,
Bereitstellung und Archivierung digitaler
Filme entwickelt.

D-GRID KERNKNOTEN

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/dgrid-kernknoten.html
Mitarbeiter: F. Schintke, M. Beick,

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

K. Peter, T. Steinke

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

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

METRIK -

Modellbasierte Entwicklung von
Technologien fiir selbstorganisierende
dezentrale Informationssysteme im
Katastrophenmanagement

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/metrik.html
Mitarbeiter: J. Geibig
Forschungsforderung: DFG Graduierten-
kolleg

Inhalt: Am METRIK-Graduiertenkolleg der
Humboldt-Universitat sind wir mit dem
Forschungsthema ,Selbstorganisierende
Datenreplikation in drahtlosen Maschen-
netzwerken” beteiligt. Dabei entwickeln wir
verteilte Algorithmen, die selbst bei korre-
lierten Knotenausféllen (z.B. im Erdbeben-
gebiet) die Verfligbarkeit wichtiger Daten
garantieren.

IRIS -

Integratives Forschungsinstitut

fiir die Naturwissenschaften Adlershof
URL: www.iris-adlershof.de

Mitarbeiter: A. Reinefeld, T. Steinke,

H. Stiiben

Partner: HU Berlin, HZB, FHI
Forschungsforderung: HU Berlin

Inhalt: Als assoziiertes Griindungsmitglied
bringen wir unsere Erfahrungen in der
interdisziplindaren Zusammenarbeit von
Wissenschaftlern der Physik, Chemie und
Mathematik/Informatik ein. Wir bieten Lehr-
veranstaltungen zum Einsatz von MPI und
OpenMP an. Es ist geplant, die IRIS-Partner
bei der Parallelisierung ihrer Anwendungen
flr massiv-parallele Multicore-Systeme zu
unterstiitzen.
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GRIDCHEM -

Grid Computing in Chemistry

URL: www.zib.de/de/pvs/projekte/
projektdetails/article/gridchem.html
Mitarbeiter: T. Steinke, A. Reinefeld
Partner: ETH Zlrich, University of
Cambridge, Imperial College London,
University of Copenhagen, FAU Erlangen-
Nlrnberg, Universidad de Sevilla
Forschungsforderung: European Science
Foundation (ESF)

Inhalt: Wir sind an der Arbeitsgruppe
~Computational Chemistry Workflows and
Data Management” (COST Action D37) be-
teiligt, organisieren Workshops und haben
in unserer Funktion als STSM-Officer alle
Antrage flir Short-Term Scientific Missions
(STSM) in der COST-Action D37 wissen-
schaftlich begutachtet.
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DER HLRN-II-SUPERCOMPUTER AM Z2IB

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

Weitere Informationen unter: www.zib.de/HPC

Das ZIB betreibt im Rahmen des Norddeut-
schen Verbunds fiir Hoch- und Hochstlei-
stungsrechnen HLRN parallele Supercom-
putersysteme, die zu den leistungsfahigsten
sowohl in Deutschland als auch weltweit ge-
horen. In Verbindung mit wissenschaftlicher
Fachberatung stellen diese Systeme eine zen-
trale Dienstleistung des ZIB fir Wissenschaft
und Forschung dar.

DER HLRN-VERBUND

DerHLRN-VerbundisteinZusammenschlussder
Bundeslander Berlin, Bremen, Hamburg, Meck-
lenburg-Vorpommern, Niedersachsen und
Schleswig-Holstein." Der Verbund férdert das
Hoch- und Hochstleistungsrechnen durch
die Bereitstellung von Hochleistungsrechner-
Infrastruktur. Neben dem Rechnerbetrieb hat
der HLRN einen Kompetenzverbund fiir wis-
senschaftliches Rechnen aufgebaut, welcher in
besonderer Weise die notwendige Zusammen-

arbeit von fachspezifischer Forschung, mathe-
matischer Methodik und Informatik unterstitzt
und somit eine optimale Nutzung fir die unter-
schiedlichen Wissenschaftsgebiete gewahrlei-
stet. Das ZIB ist ein Betreiberstandort fur den
HLRN-Supercomputer; der zweite Standort ist
das RRZN der Leibniz Universitat Hannover.

SYSTEMARCHITEKTUR DES HLRN-II

Die Auswahl der Systemarchitektur spiegelt
die besonderen Anforderungen der Wissen-
schaftler im norddeutschen Bereich wider. Als
Hauptkomponente steht ein massiv-paralleler
Hochleistungsrechner mit Infiniband-Netzwerk
flir Programme mit bis zu mehreren tausend
parallelen Prozessen zur Verfligung. Daneben
existieren kleinere Teilsysteme fiir Programme,
die bei moderater Parallelitat einen groRen ge-
meinsamen Hauptspeicher bendtigen.
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<« Das HLRN-II-System
am ZIB ist in 49 Com-
puterschranken unter-
gebracht, davon 28 fiir
Compute-Systeme, 13
fur Plattensysteme, 6 fir
InfiniBand-Switche und 2
fir weitere Server. In den
Schranken mit den griinen
Turen befinden sich die in
diesem Jahr installierten
UV-Systeme.

" www.hlrn.de
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DAS PROJEKT IN KURZE: Das ZIB betreibt gemeinsam mit dem Regionalen Rechenzentrum fiir
Niedersachsen das verteilte Hochleistungsrechnersystem des HLRN, dem Norddeutschen Verbund
flr Hoch- und Hochstleistungsrechnen. Mit der Installation der SGI UltraViolet wurde im Jahr 2010
die Endausbaustufe des HLRN-II-Hochleistungsrechners erreicht. Die UltraViolet steht fir An-
wendungen zur Verfligung, die den direkten Zugriff auf einen sehr gro3en Hauptspeicherbereich

bendtigen.

Kenndaten des HLRN-II-

Gesamtsystems
Berlin-Hannover

>

ENDAUSBAU DES HLRN-Il SYSTEMS

Die Komponenten des HLRN-II-Systems wur-
den von der Supercomputerfirma SGI geliefert
und integriert. Die erste Ausbaustufe besteht
pro Standort aus 48 Knoten vom Typ XE sowie
320 Knoten vom Typ ICE, die zweite Ausbau-
stufe besteht aus 960 Knoten vom Typ ICE und
aus funf Systemen vom Typ UltraViolet (UV).

ICE1
Prozessor, Intel Xeon gﬂ;%eg) C:_\évn
Anzahl Racks . 10
Anzahl Nodes (Blades) . 640
Anzahl Cores . 5.120
Maximalzahl Cores pro Anwendung . 2.560
Maximalzahl Cores pro Linux-Instanz . 8
Taktrate (GHz) 3,0
Hauptspeicher/Node . 16 GB
Taktrate des Speichers (GHz) . 1,6
Speicherzugriff, 8 (16) threads (GB/s) . 15,5
Maximaler Speicher pro Anwendung . 512TB
Maximaler Speicher pro Linux-Instanz . 16 GB
Gesamter Hauptspeicher . 10,24TB
Performance (TFlop/s) . 61,4
Peakperformance pro NPL ((GFlops/s)-h) . 288
Speicherleistung pro NPL ((GB/s)-h) . 46,5
Kommunikationsnetzwerk Lnilg::?; nd
MPI-Kommunikation, Latenzzeit . 2,5 s
und Bandbreite . 1,9 GB/s
Gesamtleistung (kNPL /Jahr) 1.844
Relative Gesamtleistung . 12%

Die UV-Systeme wurden im Jahr 2010 instal-
liert. Auf jedem UV-System stehen flir eine ein-
zelne Anwendung bis zu 496 cores und 2 TByte
gemeinsamer Hauptspeicher zur Verfligung,
der von allen Prozessen aus direkt adressier-
bar ist. Die Kenndaten des HLRN-II-Gesamtsys-
tems Berlin-Hannover im Endausbau sind in
der nachfolgenden Tabelle zusammengefasst.

XE ICE2 uv
Harpertown Nehalem EP Nehalem EX

) QuadCore ) QuadCore ) OctoCore
6 30 10

. 96 . 1.920 . 304

. 768 . 15.360 . 4.864

. 384 . 7.680 . 496

. 8 . 8 . 496

. 3,0 . 2,93 . 2,266

.64GB .48GB .64GB

. 1,6 . 1,333 . 1,066

. 15,5 . 38 . 29,6 (41,2)

. 3,0TB . 46 TB . 1,94TB

.64GB .48GB .2.048GB

. 6,0TB . 92TB . 19,0TB

. 9,2 . 180 . 44

. 288 . 1M . 145

. 46,5 . 57 . 41,2

. InfiniBand . Inf!niBand Dual . Numalink 5
4xDDR Rail 4xDDR

. 2,5 us . 3,3 us . 2,0 us
1,9 GB/s 2,8 GB/s 3,1 GB/s
276 11.060 2.626
2% 70% 16 %
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HLRN-FACHBERATUNG UND SUPERCOMPUTING

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

Weitere Informationen unter: www.zib.de/HPC und www.hlrn.de

47,3%

Physik, Materialwissenschaften

25,4%

Erdsystemforschung

1.1%

Mathematik

4,8%

Chemie

11,4%

Ingenieurwissenschaften

Das wissenschaftliche Hochleistungsrechnen
mit der Modellierung und der Simulation von
Vorgéngen in Natur und Technik ist in zahl-
reichen naturwissenschaftlichen Forschungs-
gebieten als gleichberechtigte tragende Saule
neben der Theoriebildung und der Durchfiih-
rung von Experimenten etabliert.

Zu diesem Zweck stellt das ZIB als Dienstlei-
stung fur Wissenschaft und Forschung den
Berliner Komplex des HLRN-Supercomputers
zur Verfigung. Die Nutzer kommen aus den
Fachgebieten Chemie, Erdsystemforschung,
Ingenieurwissenschaften, Mathematik und
Physik, sieche Diagramm oben. Dabei umfasst
Physik mit dem groRten Rechenzeitverbrauch
sowohl klassische Physikanwendungen wie
z.B. Vielteilchenmodelle, Quantendynamik und
Astrophysik als auch Anwendungen der Mate-
rialwissenschaften, die im Grenzgebiet zur Che-
mie liegen. Mit dem zweitgrof3ten Rechenzeit-
verbrauch folgt die im norddeutschen Raum
prominent vertretene Erdsystemforschung

mit der Ozeanografie, der Klimamodellierung
und der Meteorologie. Die Ingenieurwissen-
schaften realisieren Stromungssimulationen
(z.B. von Schiffs- und Flugzeugprofilen), bei
denen moderne Finite-Elemente-Codes Ver-
wendung finden. Im Fachgebiet Mathematik
sind Algorithmen der kombinatorischen Opti-
mierung, Graphalgorithmen sowie methoden-
wissenschaftliche Codes zusammengefasst.

HLRN-FACHBERATUNG

Als Teil des HLRN-Kompetenznetzwerks stehen
fir die Nutzerbetreuung sowohl eine Rech-
neradministrationsgruppe mit langjahriger
Erfahrung als auch wissenschaftliche Fachbe-
rater aus den Anwendungsgebieten zur Ver-
fliigung. Verglichen mit friiheren Vektorrech-
nern besitzen heutige Hochleistungsrechner
eine weitaus komplexere Systemarchitektur
mit bis zu hunderttausend Einzelprozessoren,
einem schnellen Kommunikationsnetzwerk
und einem ausgewogen konfigurierten Sys-
tem paralleler Ein- und Ausgabekanale. Fir

<« Rechenzeitverbrauch 2010
der Fachgebiete auf dem
HLRN-Supercomputer.

Die Fachgebiete der
HLRN-Nutzerschaft.

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

bildung der Nutzer.

Computational QCD:
Berlin quantum

chromodynamics program

Atmospharenmodellierung:
Discontinuous-
Galerkin-Verfahren

Pot. Temp. # [K]

die Supercomputer-Nutzer wird es daher im-
mer schwieriger, ihre Programmcodes, die
ihrerseits auch immer komplexer werden,
stets an den neuesten Stand der Hardware
und Systemsoftware anzupassen. Unterstitzt
werden sie dabei in erster Linie durch unse-
re Fachberater, wissenschaftliche Berater aus
dem jeweiligen Anwendungsgebiet oder aus
einem verwandten Fach. Die Fachberatung
umfasst die Mitarbeit in Forschungsvorhaben,
die Diskussion geeigneter numerischer Verfah-
ren, der anzuwendenden Algorithmen und die
Mithilfe bei der effizienten Nutzung des Rech-
nersystems. Dabei decken die Fachberater die
HLRN-Forschungsschwerpunkte ab, publizie-
ren in wissenschaftlichen Zeitschriften, geben
Kurse, Workshops und Lehrveranstaltungen
und beteiligen sich an Forschungsprojekten,
die dem wissenschaftlichen Austausch und der
Uberfiihrung neuester HPC-Softwaremethodik
in Anwendungsgebiete dienen.

Der HLRN-Supercomputer ermdglicht auch am
ZIB im Rahmen von Forschungsprojekten die
Bearbeitung naturwissenschaftlicher Problem-
stellungen. Als Beispiele werden im Folgenden
zwei Forschungsaktivitaten von ZIB-Fachbera-
tern vorgestellt.

DISCONTINUOUS-GALERKIN-VERFAHREN

In der Vergangenheit wurden Discontinuous-
Galerkin-Verfahren (DGM) nicht nur auf Pro-
bleme der klassischen Gasdynamik angewen-
det, sie finden zunehmend auch Anwendung
auf Fragen der Erdsystemmodellierung"?
(Ozean- und Atmospharenmodelle). Neben
wichtigen Eigenschaften wie einer hoher Ver-
fahrensordnung, diskreten Erhaltungseigen-
schaften und Anwendbarkeit auf strukturierte
und unstrukturierte Gitter besitzen die DGM
eine hohe Datenlokalitat, die sehr gute Ska-

lierungseigenschaften auf massiv parallelen
Multi-Core-Architekturen ermdglichen.

Fir zwei- und dreidimensionale atmospha-
rische Stromungsbeispiele, wie z.B. einer auf-
steigenden warmen Luftblase, wurden Imple-
mentationen von Flachwasser- und Eulerglei-
chungen untersucht. Sehr gute Skalierungs-
eigenschaften auf bis zu 2000 Rechenkernen
konnten auf dem HLRN realisiert werden.
Dabei beeinflussen sowohl Gitterstruktur, Ge-
bietszerlegungsstrategien als auch Uberlap-
pende MPI-Kommunikation und Rechnung die
Skalierbarkeit dieser Problemklassen.

COMPUTATIONAL QCD

In einem deutsch-japanischen Team?® wird das
hybride Monte-Carlo Programm BQCD (Ber-
lin Quantum ChromoDynamics program) zur
Simulation der Quantenchromodymamik auf
dem Gitter entwickelt. Das Programm skaliert
bis zu sehr hohen Prozessorzahlen, wie es flir
die Durchfiihrung von QCD-Simulationen erfor-
derlich ist. Auf dem Jilich BlueGene/P Extreme
Scaling Workshop 2010 wurde eine Skalierung
bis zu 300.000 cores erreicht.* BQCD wird ins-
besondere von der QCDSF-Collaboration in
Produktion auf verschiedenen Plattformen
eingesetzt: auf SGI-Systemen des HLRN und
am Leibniz-Rechenzentrum in Garching, auf
der IBM Blue Gene am Jiilich Supercomputer
Centre sowie auf weiteren Supercomputern in
GroBbritannien, Japan und Russland. Im Rah-
men des SFB Transregio 55 Hadron Physics
from the Lattice wurde BQCD auf den QPACE-
Rechner portiert. In diesem Jahr wurde der
Quelltext unter der GNU-Lizenz veroffentlicht.

' M. Lauter, F. X. Giraldo, D. Handorf, K. Dethloff: A discontinuous Galerkin method for the shallow water equations in spherical triangular coordinates,
Journal of Computational Physics, pp. 10226-10242, 2008.

? F.X. Giraldo, M. Restelli and M. Lauter: Semi-Implicit Formulations of the Navier - Stokes Equations: Application to Nonhydrostatic Atmospheric Modeling,
SIAM Journal on Scientific Computing, pp. 3394-3425, 2010.

? Y. Nakamura and H. Stiiben: BQCD - Berlin quantum chromodynamics program, PoS (Lattice 2010) 041.

“ H. Stiiben and M. Allalen: Extreme Scaling of the BQCD Benchmark, In: B. Mohr and W. Frings (eds.), Jiilich BlueGene/P Extreme Scaling Workshop 2010,
Technical Report FZJ-JSC-1B-2010-03, May 2010, pp. 31-34.
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BRAIN - DAS BERLINER WISSENSCHAFTSNETZ

Bearbeitet von: Ursula Droebes, Stefan Wollny, Marek Fréhlich DAS PROJEKT IN KURZE: Seit 1994 ist BRAIN das Hochgeschwindigkeitsdatennetz fur Hoch-

Weitere Informationen unter: www.zib.de/brain und www.brain.de schulen, Forschungsinstitute, Bildungs- sowie andere 6ffentliche Einrichtungen in Berlin. Grundla-

ge ist das landeseigene Glasfasernetz, das in enger Zusammenarbeit mit dem IT-Dienstleistungs-
zentrum Berlin (ITDZ) zur gemeinsamen Nutzung von Wissenschaft und Verwaltung stetig weiter
ausgebaut wird. BRAIN nutzt hiervon 2.000 km Einzelfaser und bietet regionalen Wissenschaftsein-
richtungen leistungsstarke Kommunikationsverbindungen untereinander, Zugang zum Berliner
Landesnetz (BeLa) und die Anbindung an das Internet Gber das Deutsche Forschungsnetz (DFN).

= = angemietete Strecken
&8 BRAIN-Netzknoten

# Behoérdenstandorte
@ Wissenschaftsstandorte

— Landeseigenes Glasfasernetz ‘
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BRAIN steht allen aus 6ffentlichen Mitteln ge-
forderten Wissenschafts-, Kultur- und Bildungs-
einrichtungen im Land Berlin und sonstigen
Einrichtungen mit finanzieller Beteiligung des
Landes Berlin und der Universitat Potsdam als
kostenglinstiges Breitbandnetz zur Verfligung.
Technische Voraussetzung fiir die Teilnahme
am BRAIN ist die ErschlieBung der Standorte
durch landeseigene Glasfasern.

Unabhangig von der lbrigen Nutzung des
Landesnetzes durch die Berliner Verwaltungen
steht BRAIN ein Kontingent von 2.000 km Ein-
zelfasern zur Verfligung. Die Vergabe und der
Betrieb dieser Fasern des Glasfasernetzes wird
von BRAIN selbststandig koordiniert. Engpas-
se in dem seit 2005 bereits ausgeschopften

Kontingent werden mittels WDM'-Technik
aufgelOst. Durch Ausnutzung der besonderen
Eigenschaften des Lichtes werden mehrere lo-
gisch unabhangige Ubertragungskanale (sog.
Bandbreiten) parallel tber eine physikalische
Faser libertragen. Grundsatzlich konnen einzel-
ne Standorte einer Einrichtung Ulber dedizierte
Glasfasern oder Bandbreiten direkt miteinan-
der verbunden werden. In der Regel nutzen die
Einrichtungen jedoch inzwischen verstarkt die
Dienste des Verbundnetzes in Ethernet-Tech-
nik, da dieses nicht nur den Datenaustausch
der Standorte derselben Einrichtung ermog-
licht, sondern auch den Datentransfer zwi-
schen verschiedene Einrichtungen.

TEILNEHMENDE
EINRICHTUNGEN

AIP | BAM | BBAW | BBB |
BHT | Charité | DAI | DFG |
DFN | DHM | DHZB | DIPF |
DIW | DK | ESC-PEAP | FIRST |
FOKUS | FMP | FUB | FVB |
GWZ | HTW | HUB | HWR |
HZB | IZW | ITDZ | MBI | MPG |
PTB | SPK | SPSG | TUB |

UdK | UP | WIAS | WissF |
WiKo | WISTA IWZB | ZIB | ZLB

BRAIN verbindet derzeit 42
Einrichtungen mit mehr als
150 Standorten, welche einen
oder mehrere BRAIN-Dienste

nutzen.

BRAIN-DIENSTE

Glasfasern/Bandbreiten

- zur direkten Verbindung
zweier Standorte und/oder

« zur physikalischen Anbin-
dung an das Internet Gber
den DFN-Verein (Regelan-
schluss?)

Verbundnetz

mit Einzelanschliissen bis zu

10.000 Mbit/s

- fr leistungsstarke Verbin-
dungen der Einrichtungen
oder einzelner Standorte
miteinander fir direkten
IP-Datenaustausch

« als Zugangsportal zum
Intranet des Landes Berlin
(Berliner Landesnetz BelLa)

« als Zuleitung zum Internet
via Portanschluss® liber den
DFN-Verein

' WDM: Wavelength Division Multiplexing ermoglicht den Transport hochbitratiger (bis zu 10 Gbit/s) Datenstrome iiber bis zu 40 parallelen Kanalen
unterschiedlicher Wellenldngen in einem optischen Leiter (Glasfaser). * Regelanschluss: Der DFN-Verein ist fiir die Bereitstellung des physikalischen
Anschlusses einer Einrichtung (Zuleitung) zur Nutzung des DFN Internet-Dienstes zustiandig. ° Portanschluss: Bei dieser Art des DFN Internet-Zugangs
(<= 100 Mbit/s) muss die nutzende Einrichtung die Zuleitung zum nachsten DFN-Router selbst stellen. Das Verbundnetz kann hierfir als Zuleitung zum

DFN-Netzknoten im ZIB genutzt werden.

VERBUNDNETZ

- 9 BRAIN-Netzknoten an
Wissenschaftsstandorten

+ 28 Teilnehmer aus Berlin/
Potsdam

» 74 angeschlossene Standorte

- ca. 1,8 PetaByte* akkumu-
liertes Datenaufkommen® an
Teilnehmer-Ports in 2010

Topologie
Kernnetz

NETIRON MLX-4/8

« 4/8 Slots fiir Linecards

* non-blocking 400Gbps
Switching-Kapazitat

» Wire-speed Dual Stack fur
IPv4/IPv6

- MPLS®

- Quality of Service/Class of
Service flr Datenflussprio-
risierung

» umfangreicher BGP-4-
Support fiir Internet-Routing

MESSTECHNIK

Fir die Fehlersuche in
Glasfasernetzen setzen
wir OTDR’- und optische
Pegelmessgerate® ein.

VERBUNDNETZ

Das Verbundnetz besteht aus dem ringfor-
migen Kernnetz mit zusatzlichen Querverbin-
dungen und den Zugangsleitungen fiir die
Einrichtungen, die Uber Ethernet angebunden
sind. Neun in Berlin und Potsdam aufgestellte
Netzknoten und deren Verbindungen unterei-
nander bilden das Kernnetz. Die Kernnetzstre-
cken sind in 10 Gigabit-Ethernet-Technikreali-
siert und haben eine Gesamtlange von 268 km.
Jeder Netzknoten ist mit zwei bis vier anderen
verbunden; dies sorgt fiir hohe Redundanz
im Leitungsnetz, so dass der normale Betrieb
wahrend einer Leitungsunterbrechung an ei-
ner beliebigen Stelle im Kernnetz gesichert ist.
Die Kernnetzstrecken basieren auf von BRAIN
betriebenen WDM-Strecken. Der aktuelle Sta-
tus des Kernnetzes kann uber das Internet un-
ter www.brain.de/manage eingesehen werden.

NETZKNOTEN

2010 wurden im Verbundnetz Netzknoten der
Firma Brocade vom Typ Netlron MLX-4/8 auf-
gestellt. Sie unterstltzen alle gangigen Ether-
netstandards einschlieRlich 10 Gbit. Die Netz-
knoten sind modular aufgebaut und je nach
Standortbedarf unterschiedlich ausgebaut. Die
Ports der jeweiligen Linecards werden flexibel

mit denjenigen Transceivern bestickt, die fir
die Verbindung zum Teilnehmer-Router oder
anderen Kernnetzknoten am besten geeignet
sind (durch diesen Ansatz ist eine hochstmdog-
liche Flexibilitdt gegeben). Das Management
erfolgt zentral von der BRAIN-Geschaftsstelle
im ZIB.

MANAGEMENT UND SERVICE

Zum Tagesgeschéaft der BRAIN-Mitarbeiter
gehoren neben Konfiguration, Betrieb und
Uberwachung der Netztechnik auch die Bera-
tung von Teilnehmern in allen Fragen der An-
bindung von Standorten ans BRAIN, z.B. die
Planung neuer Glasfaserstrecken, Beratung bei
der Konfiguration der Anwendernetzknoten
und die Unterstitzung der Anwender im Sto-
rungsfall. Die Fehleranalyse im Glasfasernetz
wird mit eigens dafiir beschafftem Messequip-
ment selbst durchgefiihrt. Soweit wie mdglich
erfolgt die Fehlerbeseitigung durch BRAIN-
Mitarbeiter, andernfalls auch durch beauftragte
Dritte.

‘ PetaByte: 10715 Byte, bzw. 1.000.000.000.000.000 Byte ° gesendete und empfangene Bytes, enspricht ca. 383.000 Daten-DVDs ° MPLS: Multi-Protokoll

Label Switching wird genutzt fiir Virtual leased line (VLL), Virtual private LAN Service (VPLS), BGP MPLS/VPN, Multi-VRF, FastReroute ' OTDR: Optical-Time-
Domain-Reflectometry, optische Zeitbereichsreflektometrie, Verfahren zur Analyse von Lichtsignalen ¢ Pegelmessgerat: Mit einem Pegelmessgerat wird die
Intensitat des aus einer Glasfaser austretenden Lichts erfasst — der gemessene Pegel gibt Aufschluss tber die Starke einer Signalquelle bzw. die Qualitat der

Glasfaserbindung.
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IT-SERVICE

Bearbeitet von: Wolfgang Pyszkalski, Marlies Engelke, Stefan Diiring
Eine Darstellung aller Mitarbeiter der Abteilung befindet sich unter: http://its.zib.de/Mitarbeiter

Die Abteilung IT-Service plant, beschafft, in-
stalliert und wartet die gesamte IT-Infrastruk-
tur im ZIB. Durch die enge Kooperation mit
fihrenden Herstellern besitzt die Abteilung
Zugriff auf neueste Produkte und kann diese
teilweise bereits vor der Markteinflihrung un-
ter praxisnahen Bedingungen evaluieren. Die
Ergebnisse kommen nicht nur den Herstellern
zugute, sondern dienen auch der Planung zu-
kiinftiger Erweiterungen der IT-Infrastruktur
am ZIB, das dadurch haufig eine Vorreiterrolle
bei der Einfliihrung neuer Technologien spielt.

Unsere aktuellen Erkenntnisse bringen wir
zeitnah in die Lehre ein. In Zusammenarbeit
mit der Hochschule fir Wirtschaft und Recht
in Berlin (HWR) bieten wir Ausbildungsplatze
fir die Fachrichtung Informatik mit dem Vertie-
fungsschwerpunkt Systemadministration an.

Das erworbene Wissen vermitteln wir auch in
unseren Veranstaltungen. Um die Forderung
des Austausches zwischen den [T-Diensten
wissenschaftlicher Einrichtungen bemiiht, or-
ganisieren wir als Plattform fir diesen Zweck

regelmafig gut besuchte Veranstaltungen, bei
denen jeweils etwa die Halfte der Zeit fiir Gast-
vortrage anderer wissenschaftlicher Einrich-
tungen vorgesehen wird.

ZENTRALE DIENSTE

In der Fiille der von IT-Service angebotenen
Dienste ist in diesem Jahr besonders die Neu-
gestaltung des WEB-Dienstes im ZIB zu erwah-
nen. Durch Einfiihrung des Content-Manage-
ment-Systems Typo3 sind jetzt fiir Anderungen
der Daten nicht langer Spezialkenntnisse erfor-
derlich, was die Aktualitat der Informationen
durch die dadurch deutliche Vermehrung der
Autoren erheblich steigert. Natiirlich haben wir
bei dieser Gelegenheit auch das Erscheinungs-
bild unseres WEB modernisiert.

IP-NETZWERK

Neben der zentralen Datenhaltung sind Da-
ten- und Speichernetzwerke ein besonderer
Schwerpunkt unserer Aktivitaiten. Wahrend
alle Arbeitsplatze ausnahmslos mit Gigabit
Ethernet (GE) versorgt sind, ist unser IP-Netz
im Bereich der Server und AuRenanbindungen
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Unser IP-Datennetz stellt mit
1.458 Gigabit Ethernet Ports
in den Netzkomponenten fiir
jeden Arbeitsplatz im ZIB die
erforderliche Zahl von An-
schliissen mit der Geschwin-
digkeit von einem Gigabit
zur Verfligung. Im Bereich
der Server und AuBenanbin-
dungen stehen im Netz An-
schliisse mit einer Geschwin-
digkeit von 10 Gigabit/s tiber
OM3-Lichtwellenleiter zur
Verfligung.Zwei Switches mit
88 Ports vom Typ 10 GE FCoE
und 24 Fibre Channel Ports
verbinden das IP-Netz mit
dem Fibre Channel Speicher-
netzwerk (SAN).

Uber das Speichernetz-

werk mit seinen 576 Ports
sind derzeit 29 Server mit
1.814 Platten in 22 Arrays
verbunden. Einige der Server,
die Plattenkapazitat liber IP-
Protokolle bereitstellen, sind
Uiber das Speichernetzwerk
zusatzlich mit den Bandro-
botern verbunden, die mit 44
Laufwerken auf Magnetband-
kassetten in 18.000 Stellplat-

zen zugreifen.

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

durchgefiihrte Arbeiten.
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DIE ABTEILUNG IT-SERVICE plant, beschafft, installiert und wartet die gesamte IT-Infrastruktur im
ZIB. Durch die enge Kooperation mit fihrenden Herstellern, insbesondere mit den Firmen Oracle
und LSI Logic Corporation, ist die Abteilung in der Lage, neueste Produkte teilweise bereits im
Prototypstadium unter praxisnahen Bedingungen am ZIB zu testen und so zur Verbesserung der
Produkte beizutragen. Im Jahr 2008 ist die Abteilung als ,,Sun Center of Excellence fiir Daten- und
Speichermanagement” ausgezeichnet worden. Diese Form der Zusammenarbeit ist inzwischen

mit Oracle erneuert worden.

Warmeabgabe und Strom-
verbrauch sind neben der
Frage des Umweltschutzes
auch eine technisch nicht zu
vernachlassigende Gro-

Be. Auch die Frage einer
automatisierten Abschaltung
bei andauerndem Ausfall

der Stromversorgung ist bei
unserer von Virtualisierung
auf allen Ebenen gepragten IT
eine Herausforderung.

Aus diesem Grund riisten
wir unsere Systemschréanke
mit speziellen Stromvertei-
lungseinheiten (PDU) aus, die
sowohl Messungen, als auch
Schaltvorgénge mittels eige-

ner Software ermdoglichen.

auf 10 GE ausgelegt. Durch die dabei verwen-
dete Technik eines Virtual Switching Systems
(VSS) arbeiten die beiden raumlich entfernt
aufgestellten zentralen Router wie ein phy-
sikalisches System. Dies erhoht nicht nur die
Ausfallsicherheit, sondern verdoppelte bei
der Einfihrung die Bandbreite im Backbone
des ZIB durch permanente Nutzung der bisher
nur im Fehlerfall aktiven redundanten Verbin-
dungen. Durch die verwendete Technik erfolgt
bei Ausfall der aktiven Supervisor Engine eines
Routers die automatische Umschaltung auf die
Engine des anderen Routers jetzt so schnell,
dass die meisten aktiven Verbindungen unter-
brechungsfrei weiterarbeiten kénnen.

SPEICHERNETZWERK

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

IP- UND SPEICHERNETZWERK

WACHSEN ZUSAMMEN

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

UMWELTSCHONENDE IT

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

Bearbeitet von: Wolfgang Pyszkalski, Dirk Krickel, The Anh Pham
Weitere Informationen unter: http://its.zib.de (Bundarchiv | Datenhaltung im ZIB)

Die wissenschaftlichen Daten sind das wich-
tigste Gut am ZIB. Entsprechend hoch ist der
von uns betriebene Aufwand in Bezug auf Si-
cherheit, Geschwindigkeit und Kapazitat der
zentralen Datenhaltung.

Der Bedarf an Speicherkapazitat wachst ex-
ponentiell, so dass die Strategie einer bestan-
digen Erweiterung der Plattenkapazitaten kein
zukunftsweisendes Konzept darstellt. Insbeson-
dere der damit zunehmende Stromverbrauch
setzt hier Grenzen. Dies um so mehr, als die bei
weitem Uberwiegende Zahl der Daten nur re-
lativ selten gelesen wird. Eine stromsparende
Moglichkeit zur Speicherung selten benutzter
Daten ist die Ablage auf Magnetbandern. Strom
wird immer nur dann verbraucht, wenn Daten

gelesen oder neu geschrieben werden. Dieses
Verfahren ist nicht nur kostenglinstig, sondern
stellt auch einen schonenden Umgang mit der
Umwelt dar.

ENERGIESPARENDE SPEICHERHIERARCHIE

Das Grundprinzip unserer zentralen Datenhal-
tung besteht deshalb aus einem mehrstufigen
Speicherkonzept mit einem Verbund aus Plat-
ten- und Bandspeicher. Die zentralen Server
der Datenhaltung ermoglichen Anwendern auf
verschiedenen technischen Wegen Zugriff auf
zur Zeit etwa 1 Petabyte Plattenspeicher. Ohne
Eingriff der Anwender werden neue Daten kon-
tinuierlich von dem Plattenspeicher in das Band-
archiv kopiert, wobei immer zwei Kopien auf ver-
schiedene Bander geschrieben werden. Sobald
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< Das Bild zeigt drei
Bandspeichersysteme im
Tresorraum fiir die Daten-
haltung am ZIB, in denen
auf Anforderung unserer
Server 24 Roboterarme
Magnetbandkassetten
zwischen den 18.000 Stell-
platzen und 44 Bandlauf-
werken transportieren.

Das Bandarchiv befindet
sich in einem Tresorraum,
der auch extremer Hitze
mehrere Stunden lang
widerstehen kann, ohne
dass sich im Innenbereich
eine flr die Magnetbander
kritische Temperatur ent-
wickelt. Im Alarmfall wird
der Tresor automatisch
versiegelt und vollstandig
mit Loschgas geflutet.

Weiterflihrende Informationen tiber die zentrale Datenhaltung, die verwendeten Techniken und Informationen liber unsere Projekte sind in unserem
WEB unter http://its.zib.de verfiigbar. Dort befinden sich auch Hinweise auf Veranstaltungen und Kontaktadressen.
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DAS PROJEKT IN KURZE: Fiir die Arbeiten im ZIB und zur Nutzung durch andere wissenschaft-
liche Einrichtungen’ betreiben wir ein modernes Speichersystem. Unsere Server ermoglichen

den Zugriff auf etwa ein Petabyte? Plattenspeicher. Als Erweiterung des Plattenspeichers dient ein
Bandarchiv zur Langzeitspeicherung. Dieses Archiv ist ein schnelles ,Hochregallager” fiir Band-
kassetten, die auf Anforderung der Server durch Roboter in die Bandlaufwerke geladen werden.
Die Server sorgen automatisch dafir, dass sich auf dem Plattenspeicher immer die aktuell be-
nutzten Daten befinden, wodurch er den Anwendern praktisch als unendlich grol3 erscheint.

Eine Migration von Daten
erfolgte zuletzt im 4. Quartal
2009, bei dem in nur vier
Wochen 1.325 Bander mit
300TB von SGI/DMF/Powder-
horn/T9940B nach Sun/SAM-
FS/SL8500/T10000B migriert
wurden. Dies erforderte
nicht nur ein einfaches Um-
kopieren, sondern auch den
grundlegenden Wechsel liber
mehrere Technologien und

Formate.

Es ist zu erkennen, dass die
Geschwindigkeit dieser
Migration aulRerordentlich
hoch war. Aber wir waren
nicht nur schnell, sondern
haben auch durch doppelte
Berechnung von Priifsummen
verifiziert, dass die Daten im
Ziel wirklich absolut unveran-

dert angekommen sind.

der Platz auf dem Plattenspeicher knapp wird, er-
folgt automatisch eine Loschung lange nicht be-
nutzter Daten auf den Platten, wobei die Verwal-
tungsdaten erhalten bleiben. Der Nutzer hat also
den Eindruck, dass alle seine jemals erzeugten
Daten auf den Platten liegen. Wenn auf eine so
ausgelagerte Datei zugegriffen wird, laden die
Server die entsprechenden Daten automatisch
aus dem Bandarchiv auf die Platten zurick.

KOOPERATIONEN MIT HERSTELLERN

Fir die einzelnen Komponenten unserer Da-
tenhaltung nutzen wir etablierte Software und
Technik hochster Qualitat. Durch unser Gesamt-
konzept, spezielle Konfigurationen und einige
Zusatze erreichen wir jedoch mehr Leistung
und Sicherheit, als die einzelnen Komponen-
ten standardmaRig bieten. Der Grad unserer
Fahigkeiten spiegelt sich nicht zuletzt in dem
Zustandekommen einer Kooperation unter dem
Titel ,Oracle Center of Excellence Daten- und
Speichermanagement am Zuse-Institut Berlin”,
sowie einer Reihe formloser Zusammenarbei-
ten zum gegenseitigen Nutzen mit weiteren
Herstellern wider. Dadurch, dass uns Hersteller
neueste, noch nicht auf dem Markt verfligbare
Produkte und technische Dokumentationen zur
Verfuigung stellen, konnen wir Verfahren und
Musterlosungen entwickeln, die einerseits die
Datenhaltung im ZIB stéandig verbessert, ande-
rerseits aber auch fiir die Hersteller und deren
eigenen Entwicklungen interessant sind.

DAUERHAFTE SPEICHERUNG VON DATEN

Eine zunehmende Rolle spielt die Speicherung
von unwiederbringlichen Daten, wie z.B. Er-
gebnisse von Messungen aus physikalischen
Experimenten, digitalisierte Ansichten archao-
logischer Artefakte und Dokumente. Fiir solche
Daten nutzen wissenschaftliche Einrichtungen
im Rahmen von Kooperationen unsere Infra-

struktur. Dafiir stellen wir ihnen auf leistungs-
starken Servern virtuelle Rechner zur Verfligung,
Uber die sie Zugriff auf Kapazitdten unserer Da-
tenhaltung haben. Wir stellen eine bitgenaue
Reproduzierbarkeit der Daten sicher, ohne uns
um deren Inhalte zu kimmern. Auch ein durch
die standige Weiterentwicklung bedingter
Wechsel der zu Grunde liegenden Technik und
das dadurch notwendigen Migrieren von Daten
erfolgt durch uns.

SCHUTZ UNWIEDERBRINGLICHER DATEN

Ein nicht zu unterschatzendes Problem bei der
Lagerung von Bandern ist die Alterung des Ma-
terials. Unser Ziel ist es, sich anbahnende Pro-
bleme so friihzeitig zu erkennen, dass wir die
Lesbarkeit der Daten unabhdngig vom Grad
der Nutzung Uber beliebige Zeitraume garantie-
ren kdnnen. Dazu verfiigen wir Uber die Mog-
lichkeit, Probleme beim Schreiben und Lesen
auf Bander zu erkennen, die als physikalisch
bedingte, normale Ereignisse immer mal wie-
der auftreten. Entsprechend werden solche Er-
eignisse im Normalfall nicht an die Server ge-
meldet. Gleichwohl gibt es bei Problemen mit
dem Bandmaterial grenzwertige Situationen,
wo eine Vielzahl solcher Ereignisse auf ein sich
anbahnendes Problem hindeutet. Wirkungslos
ware diese Technik naturlich bei Bandern, die
lange Zeit nicht gelesen wurden. Bander der
langfristigen Datenhaltung lesen wir deshalb
aulerhalb der normalen Anforderungen mittels
einer speziellen Uberwachung regelmalig zur
Probe. Wenn dabei die erwahnten Fehler auf-
treten, erfolgen entsprechende Alarme, damit
wir Uber das weitere Vorgehen entscheiden und
das Band gegebenenfalls rechtzeitig vor dem
Auftreten echter Probleme umkopieren konnen.

! Wissenschaftlichen Einrichtungen wird im Rahmen von Kooperationen die Méglichkeit geboten, das Langzeitarchiv iiber unsere Datennetze zu nutzen.
Insbesondere im Bereich der im Prinzip ewigen Speicherung von ansonsten unwiederbringlichen Daten wird diese Mdglichkeit zunehmend genutzt.
7 Wenn man, um eine Vorstellung von den Datenmengen zu erhalten, 1 Byte (einen Buchstaben) als eine Sekunde annimmt, entspricht ein Petabyte fast

36 Millionen Jahren.
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MATHEMATIK UND INFORMATIK AUTHENTISCH ERLEBEN

VERANSTALTUNGEN DES ZIB FUR KINDER, JUGENDLICHE UND STUDIERENDE

Wie in jedem Jahr haben sich die Mit-
arbeiterinnen und Mitarbeiter des ZIB
auch 2010 aktiv um den wissenschaft-
lichen Nachwuchs gekiimmert. Durch
Vortrage in Schulen und Auftritte bei
externen Veranstaltungen wurden qua-
lifizierte junge Menschen fiir das Studi-
um der Mathematik und der Informatik
begeistert. Authentische Berichte liber
den Einfluss dieser Facher auf unsere
Alltagswelt — anhand von Projekten
des ZIB - machen Wissenschaft kon-
kret erlebbar. Die Botschaft ,Mathe-
matik und Informatik sind wichtig und
richtig spannend” kam Uberall an. Den
Fachern ein Gesicht zu geben und sie
anfassbar zu machen, das ist das Ziel
der Schiilerarbeit.

Ungebrochen war der Zulauf zu den
beiden grofBen Veranstaltungen des
Jahres, der ,Langen Nacht der Wis-
senschaften” und dem ,Girls’ Day”.
Dariiber hinaus hat das ZIB auch 2010
Schulen mit Hardware unterstiitzt, die
fir wissenschaftliche Zwecke nicht
mehr gebraucht wurde, und betreibt,
wie auch schon in den Vorjahren, die
informationstechnische  Infrastruktur

fur den zentralen Server der Berliner
Schulen.

Viele der heutigen Mitarbeiter des ZIB
haben friiher als Schiiler SpaR am
Thema lber den ,Mathe-Adventska-
lender” gefunden, einige haben einen
spannenden Vortrag uber das ZIB in
ihrer Schule gehort. Aus interessier-
ten Schilerinnen und Schiilern sind
so in den vergangenen Jahren viele
motivierte Studenten und begabte
junge Wissenschaftlerinnen und Wis-
senschaftler geworden, die im ZIB ihre
erste Anstellung gefunden haben, Er-
fahrungen sammeln, promovieren und
nach einigen Jahren erfolgreich in der
wissenschaftlichen Community oder in
Unternehmen tatig sind.

Fiir die Statistik: Im Jahre 2010 hielten
ZIB-Mitarbeiter 31 Mal Vortrage vor
Schulklassen in Berlin und Branden-
burg, 13 Mal besuchten Klassen das
ZIB und nahmen an einer Fihrung zum
Supercomputer teil. 2010 unterstltzte
das ZIB wiederum die FU in der Vorbe-
reitung der Kinder-Uni. An dieser Akti-
vitdt nahmen Gber 2.000 Schiilerinnen
und Schiiler teil.

Zum bundesweiten Girls’ Day 2010 er-
hielten Madchen der 5.-10. Klasse Ein-
blick in die Berufsfelder des Zuse-Insti-
tuts. In den angebotenen Workshops
,Rechnerbasteln”, 3D-Wissenschafts-
kino”, ,Erfolgreich prasentieren” und
~Automatentheorie” prasentierte das
ZIB technische Details und algorith-
mische Probleme im Umgang mit
Computern sowie Inhalte aktueller Ar-
beiten. Die 100 teilnehmenden Mad-
chen konnten das erlernte Wissen in
praktischen Ubungen an Ort und Stelle
ausprobieren.

In der ,Langen Nach der Wissen-
schaften” wurden die Veranstaltungen
des ZIB mit ca. 1.900 Besuchern sehr
gut besucht. Neben Rechnerfiihrungen,
Prasentationen im hauseigenen 3D-
Studio ,,Da Vinci” und Vortragen hielt
Prof. Dr. Horst Zuse, der alteste Sohn
Konrad Zuses, wie jedes Jahr einen
Vortrag zur Geschichte des Compu-
ters und zum Lebenswerk seines Va-
ters. Auch die drei Professoren des ZIB
haben im Zuse-Jahr (100. Geburtstag
Konrad Zuses) je einen Vortrag zu Kon-
rad Zuse, seinem Werk und seiner his-
torischen Einschatzung gehalten.
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AUSZEICHNUNGEN UND RUFE

Artur Andrzejak

Thorsten Koch

» Ruf auf eine W3-Professur
.Parallele und Verteilte Systeme”,
Universitat Heidelberg (angenommen)

Ralf Borndorfer

* Ruf auf eine W2-Gastprofessur an der
TU Darmstadt (angenommen)

Ralf Borndoérfer, lvan Dovica

Anna Valicek Medaille 2010 der Airline
Group der International Federation of
Operational Research Societies (AGI-
FORS) fiir den Artikel ,,Robust Tail
Assignment”

Peter Deuflhard

* Wahl zum Mitglied der
European Academy of Sciences
+ Alwin-Walther Medaille, TU Darmstadt

Martin Groétschel

» Medal of Honour, Escuela Politécnica
Nacional, Quito, Ecuador

* SIAM Prize 2010 for Distinguished
Service to the Profession
(www.siam.org/prizes/sponsored/
dist_service.php)

Benjamin Hiller

* Google Research Award

Andreas Lobel, Christof Schulz

* SPEC CPUv6, Step 2 flir 505.mcf

Christoph Petz, Hans-Christian Hege

* Visualization Award (First Prize),
Gallery of Fluid Motion, American
Physical Society, Division Fluid Dynamics

Alexander Reinefeld

* Ruf auf eine W3-Professur der
Goethe-Universitat Frankfurt am Main
(abgelehnt)

Anton Schiela

* Ruf auf eine W2-Vertretungsprofessur fir
das WS 2010/11, Universitat Hamburg
(angenommen)

Jonas Schweiger

» 2. Platz in der Kategorie ,Bester
Abschluss” — Dies Mathematicus 2010,
Technische Universitat Berlin

Heiko Seim, Dagmar Kainmiiller,
Hans Lamecker, Matthias Bindernagel,
Jana Malinowski, Stefan Zachow

* GOR-Dissertationspreis 2010
» Klaus-Tschira-Preis flir verstandliche
Wissenschaft 2010 im Fach Mathematik

Dagmar Kainmiiller

» Karl-Heinz-Hohne-Preis (3rd Prize),
awarded by Special Interest Group
»Visual Computing in Medicine” of
Gesellschaft fur Informatik

» Second Prize of MICCAI 2010 Grand Chal-
lenge ,,Segmentation of Knee Images”

Martin Weiser

* Ruf auf eine BMS-Gastprofessur an der
TU Berlin (angenommen)
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PUBLIKATIONEN

PREPRINTS

Martin Grotschel
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Thorsten Koch

Der Zugriff auf die ZIB-Reports des

Jahres 2010 erfolgt tiber den Link:

www.zib.de/de/publikationen/

zib-reports2010.html

MITHERAUSGABE

VON PUBLIKATIONEN

Artur Andrzejak

» Parallel Processing Letters (PPL),
World Scientific Publishing

* Multiagent and Grid Systems -
An International Journal, 10S Press

» Recent Patents on Computer Science,
Bentham Science Publishers

Ralf Borndorfer

» Optimization Online, Mathematical
Programming Society

Peter Deuflhard

Numerische Mathematik,

Springer International

Computing and Visualization in Science,
Springer-Verlag

Numerical Mathematics: Theory,
Methods and Applications (NM-TMA),
Global Science Press, Beijing
International Journal of Computer
Mathematics, Taylor & Francis, England
Journal of Mathematics in Industry,
Springer Berlin Heidelberg

Armin Fiagenschuh

» Mathematical Programming
Computation, Springer-Verlag, Berlin

Mathematical Methods of Operations
Research, Physica Verlag,
(Springer-Verlag), Heidelberg
Mathematical Programming A, Springer-
Verlag, Berlin, Heidelberg, New York
Networks, John Wiley & Sons,

New York, USA

Operations Research Letters,

Elsevier Science Publishers,
Amsterdam, Niederlande

OR Transactions, Shanghai Scientific &
Technological Publishing House,
Shanghai, China

Acta Mathematica Vietnamica, A journal
published under the auspices of the
Institute of Mathematics, Viethamese
Academy of Science and Technology,
Hanoi, Vietnam

Advances in Data Analysis and Classifica-
tion (Theory, Methods, and Applications
in Data Science), Springer-Verlag, Berlin
Heidelberg

Mathematical Programming Compu-
tation, A journal of the Mathematical
Programming Society, Springer-Verlag,
Berlin Heidelberg

Journal of Mathematics in Industry,

A new journal of the European Consorti-
um for Mathematics in Industry (ECMI),
Springer-Verlag, Berlin Heidelberg

Hans-Christian Hege

Visualization and Mathematics,

Book Series, Springer-Verlag, Berlin,
Heidelberg, New York

VideoMATH, Video Series, Springer-
Verlag, Berlin, Heidelberg, New York
Volume Graphics and Point-Based
Graphics, special section of IEEE Trans.
Trans. Vis. Comput. Graph., 16:4 (2010)

Benjamin Hiller

Mathematical Programming
Computation, Springer-Verlag, Berlin

* Mathematical Programming
Computation, Springer-Verlag, Berlin

* Numerical Algebra, Control and
Optimization, American Institute of
Mathematical Sciences

Alexander Reinefeld

» Journal of Grid Computing (JoGC),
Kluwer Academic Publisher

* International Journal of Grid and Utility
Computing (IJGUC)

* International Journal of Computational
Sciences (IJCS)
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UND TAGUNGSBANDEN

1. T. Achterberg, SCIP: Solving constraint
integer programs, Mathematical Program-
ming Computation 1 (2009), Nr. 1, 1-41.

1. T. Achterberg, C. Raack. The MCF-sepa-
rator — detecting and exploiting multi-com-
modity flow structures in MIPs. Mathemati-
cal Programming C, (2):125-165, 2010.

2. D. Andrae, I. Barth, T. Bredtmann,

H.-C. Hege, J. Manz, F. Marquardt, B. Schulz.
Electronic quantum fluxes during pericyclic
reactions exemplified for the cope rearran-
gement of semibullvalene. J. Phys. Chem.
B, 2011. (In press).

3. A. Andrzejak, D. Kondo, D.P. Anderson.
Exploiting non-dedicated resources for
cloud computing. In 12th IEEE/IFIP Network
Operations & Management Symposium
(NOMS 2010), 341-348, Osaka, Japan, 2010.

4. A. Andrzejak, D. Kondo, S.Yi. Decision
model for cloud computing under SLA
constraints. 257-266. IEEE Computer
Society, 2010.

5. W. Bentz, M. Martens, S. Orlowski,

A. Werner, R. Wessaly. FTTx-PLAN: Opti-
mierter Aufbau von FTTx-Netzen. In: Breit-
bandversorgung in Deutschland, Band 220
of ITG-Fachbericht. VDE-Verlag, 2010.

6. E. Berberich, M. Hagen, B. Hiller,

H. Moser. Experiments. In: M. Miiller-
Hannemann, S. Schirra, Hg., Algorithm
Engineering, Band 5971 of Lecture Notes
in Computer Science, chapter 8, 325-388.
Springer, 2010.

7. T. Berthold, T. Feydy, P.J. Stuckey. Rapid
learning for binary programs. In: A. Lodi,
M. Milano, P. Toth, Hg., Proc. of CPAIOR
2010, Band 6140 of LNCS, 51-55. Springer,
2010.

8. T. Berthold, A. M. Gleixner. Undercover -
a primal heuristic for MINLP based on
sub-MIPs generated by set covering. In:

P. Bonami, L. Liberti, A.J. Miller, Annick
Sartenaer, Hg., Proceedings of the EWMIN-
LP, 103-112, 2010.

9. T. Berthold, S. Heinz, M. Libbecke,
R.H. Md&hring, J. Schulz. A constraint inte-

ger programming approach for resource-

constrained project scheduling. In: A. Lodi,
M. Milano, P. Toth, Hg., Proc. of CPAIOR 2010,
Band 6140 of LNCS, 313-317. Springer, 2010.

10. R. Binner, U. Homberg, S. Prohaska,

U. Kalbe, K.J. Witt. Identification of
descriptive parameters of the soil pore
structure using experiments and ct data.
In: Proceedings of the 5th International
Conference on Scour and Erosion ((ICSE-5),
397-407, 2010.

11. J. Bleiholder, S. Szott, M. Herschel,

F. Kaufer, . Naumann. Subsumption and
complementation as data fusion operators.
EDBT, 1513-524, 2010.

12. J. Bleiholder, S. Szott, M. Herschel,

F. Naumann. Complement union for data
integration. In: ICDE Workshops, 183-186,
2010.

13. M. Blome, H.R. Maurer, S. Greenhalgh.
Geoelectric experimental design - efficient
acquisition and exploitation of comple-

te pole-bipole data sets. GEOPHYSICS,
76(1):F15-F26, 2011.

14. R. Borndorfer, M. Grotschel, U. Jager.
Planning Problems in Public Transit. In:
M. Grotschel, K. Lucas, V. Mehrmann, Hg.,
Production Factor Mathematics, 95-122.
acatech and Springer, Berlin Heidelberg,
2010.

15. R. Borndorfer, M. Grotschel, A. Lobel.
The Quickest Path to the Goal. In:

M. Aigner, E. Behrends, Hg., Mathematics
Everywhere, 27-51. American Mathemati-
cal Society, Providence, Rhode lland, USA,
2010.

16. R. Borndorfer, T. Schlechte, S. Weider.
Railway track allocation by rapid bran-
ching. In: T. Erlebach, M. Liibbecke, Hg.,
Proceedings of the 10th Workshop on
Algorithmic Approaches for Transportation
Modelling, Optimization, and Systems,
Band 14 of OpenAccess Series in Informa-
tics (OASIcs), 13-23, Dagstuhl, Germany,
2010.

17. A. Brandt, M. Brandt. Insensitive
bounds for the moments of the sojourn
times in M/GI systems under state-depen-
dent processor sharing. Adv. Appl. Probab.,
42:246-267, 2010.
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18. S. Burger, F. Schmidt, L. Zschiedrich.

Fem simulation of resonances in low-q cavi-
ties for plasmon lasers. In: Friedrich-Schiller-
Universitat Jena, Hg., International Workshop
on Photonic Nanomaterials, 36, 2010.

19. S. Burger, F. Schmidt, L. Zschiedrich.
Numerical investigation of optical
resonances in circular grating resonators.
In: Silicon Photonics V, Band 7606, 760610.
Proc. SPIE, 2010.

20. S. Burger, F. Schmidt, L. Zschiedrich.
Numerical investigation of photonic crystal
microcavities in silicon-on-insulator wave-
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Materials and Devices X, Band 7609,
76091Q. Proc. SPIE, 2010.
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F. Schmidt. Finite element method for
accurate 3D simulation of plasmonic
waveguides. In: Integrated Optics: Devices,
Materials, and Technologies XIV, Band
7604, 76040F. Proc. SPIE, 2010.
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2. K. Biermann, M. Grotschel, B. Lutz-West-
phal (Eds.), Besser als Mathe, Moderne an-
gewandte Mathematik aus dem MATHEON
zum Mitmachen, Vieweg+Teubner, 2010.

HABILITATIONEN

Technische Universitat Berlin

Ralf Borndorfer

(Abt. Optimierung)

Mathematical Optimization and Public
Transportation

Gutachter: Martin Grotschel

(TU Berlin und ZIB)

DISSERTATIONEN

Freie Universitat Berlin

Florian Schintke

(Abt. Parallele und Verteilte Systeme)
Management verteilter Daten in Grid und
Peer-to-Peer-Systemen

Betreuer: Alexander Reinefeld (HU Berlin u. ZIB)

Thorsten Schiitt

(Abt. Parallele und Verteilte Systeme)

Range Queries on Distributed Hash Tables
Betreuer: Alexander Reinefeld (HU Berlin u. ZIB)

Technische Universitat Berlin

Nam Dung Hoang

(Abt. Optimierung)

Algorithmic Cost Allocation Games:
Theory and Applications

Betreuer: Martin Grétschel (TU Berlin und ZIB)

Andreas Tuchscherer

(Abt. Optimierung)

Local Evaluation of Policies for Discounted
Markov Decision Problems

Betreuer: Martin Grétschel (TU Berlin und ZIB)
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Universitat Hamburg

Andreas Giinther

(Abt. Numerische Mathematik)

Structure Exploiting Galerkin Schemes for
Optimal Control of PDEs with Constraints
on the Involved Variables

Betreuer: Michael Hinze (Universitat Hamburg)

Universitat Paderborn

Viktor Diick

(Abt. Optimierung)

Increasing Stability of Aircraft and

Crew Schedules

Betreuer: Zweitgutachter Ralf Borndorfer
(ZIB)

EXAMENSARBEITEN

Freie Universitat Berlin

Hennes Dahmen

(Abt. Numerische Mathematik)
Numerische Algorithmen der
Laufzeit-Thermographie
Betreuer: Martin Weiser (ZIB)

Marie Hoffmann

(Abt. Parallele und Verteilte Systeme)

Ein agglomeratives, gossipbasiertes
Clustering-Verfahren fiir verteilte Systeme
implementiert in Scalaris

Betreuer: Artur Andrzejak,

Alexander Reinefeld (HU Berlin und ZIB)

Ralf Lenz

(Abt. ABB (Asea Brown Boveri))
Optimierung von Wassernetzen
Betreuer: Martin Weiser (ZIB)

Lars Lubkoll

(Abt. Numerische Mathematik)

Optimal Control in Implant Shape Design
Betreuer: Anton Schiela (ZIB)

Maximilian Ranneberg

(Abt. Numerische Mathematik)
Identifizierung von Antennenprofilen
durch MR-Thermometrie

Betreuer: Martin Weiser (ZIB)

Antonia Wittmers

(Abt. Visualsierung und Datenanalyse)

Ein Werkzeug zur Erzeugung konsistenter
Netze auf triangulierten Oberflaichen
Betreuer: Konrad Polthier, Ingrid Hotz,
Hans Lamecker, Stefan Zachow (ZIB)

Hochschule Mittweida (FH)

Markus Dod

(Abt. Optimierung)
Darstellungsoptimierung von
Fahrzeugumlaufen

Betreuer: Zweitgutachter Ralf Borndorfer
(Z1B)

Humboldt-Universitat zu Berlin

Matthias Beick

(Abt. Parallele und Verteilte Systeme)
10n-Line Processing of Streams and
Time Series — An Evaluation

Betreuer: Artur Andrzejak,

Alexander Reinefeld (HU Berlin und ZIB)

Aram Altschudjian

(Abt. Parallele und Verteilte Systeme)
Improving Programming Efficiency

via Rich Data Structures

Betreuer: Artur Andrzejak,

Alexander Reinefeld (HU Berlin und ZIB)

Technische Universitat Berlin

René Dammer

(Abt. Optimierung)

Integrierte und robuste Planung von
Flugzeugen und Personal im Luftverkehr
Betreuer: Martin Grotschel

(TU Berlin und ZIB)

Gerald Gamrath

(Abt. Optimierung)

Generic Branch-Cut-and-Price

Betreuer: Marco Libbecke(TU Berlin/TU
Darmstadt) und Martin Grotschel (ZIB)

Olga Heismann

(Abt. Optimierung)

Minimum Cost Hyperassignments
Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Nam Dung Hoang

(Abt. Optimierung)

Algorithmic Cost Allocation Games:
Theory and Applications

Betreuer: Zweitgutachter Ralf Borndorfer
(Z1B)
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Norbert Lindow

(Abt. Visualisierung und Datenanalyse)
Dynamische Molekiiloberflaichen
Betreuer: Marc Alexa (TU Berlin),
Hans-Christian Hege, Daniel Baum (ZIB)

Christian Lorenz

(Abt. Parallele und Verteilte Systeme)
Leistungsverbesserung der Dateniiber-
tragung bei der Replikation von nicht
veranderlichen Dateien in einem verteilten
Dateisystem

Betreuer: Odej Kao, Alexander Reinefeld
(TU Berlin, HU Berlin und ZIB)

Robert Meirich (Abt. Optimierung)
Polyedrische Untersuchungen

eines Linienplanungsproblems

Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Jan Nietfeld

(Abt. Visualisierung und Datenanalyse)
Oberflachenrekonstruktion

aus nicht-parallelen Konturdaten
Betreuer: Marc Alexa (TU Berlin),
Steffen Prohaska, Hans-Christian Hege
(Z1B)

Christof Schulz

(Abt. Optimierung)

Eine parallele Variante des
Netzwerksimplexalgorithmus

Betreuer: Martin Grotschel (TU Berlin und ZIB)

Jonas Schweiger

(Abt. Optimierung)

Application of multi-stage stochastic
programming in strategic
telecommunication network planning
Betreuer: Martin Grétschel (TU Berlin und ZIB)

Maciej Warszawski

(Abt. Optimierung)
Lagrange-Relaxierungen der Multi-Fluss-
Formulierung fir das Distance-Cons-
trained-Vehicle-Routing- Problem und das
Travelling-Salesman-Problem

Betreuer: Martin Grotschel

(TU Berlin und ZIB)

Valentin Zobel

(Abt. Visualisierung und Datenanalyse)
Spectral Analysis of the Hodge Laplacian
on Discrete Manifolds

Betreuer: John M. Sullivan (TU Berlin),
Ingrid Hotz (ZIB)
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VORTRAGE UND LEHRVERANSTALTUNGEN VON ZIB-MITARBEITERN UND -MITARBEITERINNEN

VORTRAGE UND
GASTAUFENTHALTE

Artur Andrzejak

11.01.2010

Faster Computing Without Higher Costs:
Tuning Infrastructures and Algorithms
Institut fur Informatik,

Universitat Heidelberg

26.01.2010

Accelerating Computer-Supported
Explorations without Driving Up the Costs
Institute for InNfocomm Research (I2R),
Singapore

10.04.2010

Software Approaches for Reliable and
Accelerated Computing

Institut fir Physik, Universitat Greifswald
27.04.2010

Accelerating Computer-Supported Explora-
tions without Driving Up the Costs

INRIA Rhone-Alpes, Grenoble, Frankreich

Pascal-Nicolas Becker

01.12.2010

(zusammen mit Doreen Thiede)

OPUS 4 - Frisch aus der Entwicklung
DINI-/Helmholtz-Workshop:
Repositorien — Praxis und Vision, Berlin

Timo Berthold

28.01.2010

SCIP: Solving Constraint Integer Programs
Monash University, Melbourne, Australia
29.01.2010

Undercover - A primal heuristic for MINLP
based on sub-MIPs generated by set
covering

ORsum Seminar, University of Melbourne,
Melbourne, Australia

29.01.2010

Branching Rules for Constraint Integer
Programming

MASCQOS Seminar, University of
Melbourne, Melbourne, Australia
16.06.2010

Rapid Learning for Binary Programs
CPAIOR 2010, University of Bologna,
Bologna, Italy

28.06.2010

The design of SCIP

SAP Kickoff Meeting, Walldorf, Germany

12.07.2010

Undercover - A primal heuristic for
MINLP based on sub-MIPs generated by
set covering

Berliner Algorithmentag 2010, ZIB,

Berlin, Germany

04.08.2010

Undercover + Rapid Learning = ?
Optimierungsseminar 2.0, ZIB,

Berlin, Germany

26.08.2010

SCIP: Solving Constraint Integer Programs
Summer School on Column Generation
2010, Darmstadt, Germany

02.10.2010

Solving MIQCPs with SCIP

SCOPE Seminar,

Chuo University, Tokyo, Japan

04.10.2010

SCIP: Solving Constraint Integer Programs
SDPA Team Meeting,

Chuo University, Tokyo, Japan

09.10.2010

What are constraint integer programs and
how do we solve them?

KSMAP Camp 2010, Kansai, Japan
15.10.2010

SCIP: Solving Constraint Integer Programs
Discrete Optimization 2010,

University of NSW, Sydney, Australia
28.10.2010

Introduction to Integer Programming
University of Melbourne,

Melbourne, Australia

29.10.2010

What are constraint integer programs and
how do we solve them?

ORsum seminar, RMIT University,
Melbourne, Australia

13.12.2010

Undercover - A primal heuristic for
MINLP based on sub-MIPs generated by
set covering

MDS Monday Colloquium, ZIB,

Berlin, Germany

Ralf Borndorfer

19.01.2010

Optimal Rotations for

ICE High Speed Trains
MaTtHEON-Begutachtung, TU Berlin
16.02.2010

Optimization Overview
Optimierungsworkshop,

IVU Traffic Technologies AG, Berlin

15.03.2010

Optimization in Traffic and Transport
China-Germany Conference on
Mathematics in Industry, Beijing, China
18.05.2010

Optimierung des Linienplans 2010

in Potsdam

6. Psyrus Anwenderwendertagung,

DB Stadtverkehr GmbH, Fulda
21.05.2010

Mathematical Optimization and Public
Transportation

Habilitationsvortrag, TU Berlin
16.06.2010

Mathematische Grundlagen

der Dienstplanoptimierung

VL Einfiihrung in die Betriebsplanung mit
MICROBUS, SFWBB, TU Berlin
02.07.2010

Mathematische Optimierung im Luft und
offentlichen Nahverkehr

FORA (Forderverein des Operations
Research an der RWTH Aachen e.V.)-
Symposium 2010, RWTH Aachen
01.09.2010

Optimizing Line Plans in Public Transport
Operations Research 2010 (OR 2010),
Universitat der Bundeswehr, Miinchen
27.09.2010

20 Years of MIP and No Progress

What a Pivot — Workshop Honouring the
65th Birthday of Bob Bixby,
Friedrich-Alexander Universitat
Erlangen-Nirnberg

05.10.2010

Mathematische Optimierung

Workshop,

Bundesamt fiir Guterverkehr, KéIn
14.10.2010

Optimization in Public Transportation
Discrete Optimization 2010 (DO10),
Centre of Excellence for Mathematics and
Statistics of Complex Systems (MASCOS),
University of New South Wales (UNSW),
Sydney, Australien

29.10.2010

Die Abteilung Optimierung

des Zuse-Instituts Berlin

Workshop,

Berliner Stadtreinigung (BSR), Berlin
16.12.2010

Tourenplanung

Workshop,

Berliner Stadtreinigung (BSR), Berlin
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Manfred Brandt

01.09.2010

On sojourn times in M/GIl systems under
state-dependent processor sharing
Conference Operations Research 2010,
Miinchen

Alexander Bujotzek

23.09.2010

Designing molecular spacers

for multivalent ligands

Posterprasentation, Chemical Biology 2010,
EMBL, Heidelberg

14.10.2010

Conformation dynamics based calculations
on the entropies of multivalent spacers
Posterprasentation, 1st International
Symposium of SFB-765, Zeuthen

Sven Burger

25.01.2010

Finite Element Method for Accurate 3D Si-
mulation of Plasmonic Waveguide Devices
SPIE Photonics West/Integrated Optics,
San Francisco

26.01.2010

Numerical investigation of high-Q reso-
nances in circular grating resonators
SPIE Photonics West/Silicon Photonics V,
San Francisco

19.02.2010

FEM simulation of photonic crystal
microcavities

MatHEON Workshop Photonic Devices,
ZIB, Berlin

24.03.2010

FEM simulation of resonances in

low-Q cavities for plasmon lasers
International Workshop on Photonic
Nanomaterials (PhoNa), Jena

28.05.2010

FEM simulations of nanooptical

and plasmonic devices
Ferdinand-Braun-Institut, Berlin
10.06.2010

Finite Element Methods

for Nanooptics applications

Carl Zeiss AG/Zentrale Forschung, Jena
29.06.2010

Finite Element Methods for Data Analysis
in Optical Metrology of Small Structures
EMRP Partnering Conference, PTB, Berlin

07.07.2010

FEM simulations of nanocavities

for plasmon lasers

6th Workshop on Numerical Methods for
Optical Nano Structures, ETHZ, Zirich, CH
07.07.2010

Reduced basis method for fast and robust
simulation of parametrized nanooptical
systems

6th Workshop on Numerical Methods for
Optical Nano Structures, ETHZ, Ziirich, CH
15.07.2010

Finite Element Methods for Data Analysis
in Optical Metrology of Small Structures
Bundesanstalt fiir Materialforschung
(BAM VLI.4), Berlin

19.09.2010

FEM simulation of plasmon

laser resonances

International conference on numerical
algebra and applied mathematics
(ICNAAM), Rhodes, Greece

25.11.2010

Simulationen fiir das Design integriert-op-
tischer und nano-optischer Komponenten
RadioTecC Berlin

01.12.2010

Finite Element Methods for

Nanooptics Applications

Infineon Technologies AG, Dresden

Carlos Cardonha

14.07.2010

A Column Generation Approach to the
Vehicle Positioning Problem

EURO 2010, Lissabon, Portugal

Vincent J. Dercksen

06.02.2010

Visual computing for reconstruction and
analysis of neuronal networks

Workshop on Neural Networks in Silico,
Max Planck Florida Institute, Jupiter, USA

Peter Deuflhard

28.01.2010

Algorithmen,

die geheime Schliisseltechnologie
Gottinger Experimentallabor fir junge
Leute e.V., Gottingen

16.02.2010

The Smile of the Mathematicians —
Mathematical Modelling and Simulation
in Facial Surgery
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BMS Days 2010, Berlin Mathematical
School, Urania, Berlin

03.03.2010

Conformation Dynamics in Computational
Drug Design

4th International Conference on HPSC
~Modeling, Simulation and Optimization of
Complex Processes”, Hanoi, Vietnam
20.03.2010

Mit Mathematik unters Messer

PaSCo GK ,Wissenschaftliches Rechnen”,
Universitat Paderborn

05.05.2010

Analysis und Numerik dynamischer
Kontaktprobleme

Mathematisches Kolloquium,
Universitat des Saarlandes, Saarbriicken
05.06.2010

War Konrad Zuse exzellent?

Lange Nacht der Wissenschaften,

ZIB, Berlin

19.05.2010

Mathematische Modellierung und
Simulation in der MKG-Chirurgie
CES-Get-Together, RWTH Aachen
21.05.2010

The Smile of the Mathematicians
Mathematical Modelling and Simulation
in Cranio-Maxillo-Facial Surgery,
University of Warwick, UK

28.05.2010

Mathematik in Hollywood

Festvortrag zur Silbernen Promotion
1985-2010, FU Berlin

09.06.2010

Meister und Schiiler in der modernen
Angewandten Mathematik

im Rahmen der Ringvorlesung

~Meister und Schiler: Tradition — Transfer —
Transformation”, FU Berlin

15.06.2010

Adaptive numerical integration of
dynamical contact problems

Institute of Computational Science,
Universita di Lugano, ltalien

22.06.2010

Konrad Zuse zum 100. Geburtstag
Zuse-Jahr 2010,

Deutsches Technikmusseum, Berlin
25.08.2010

Adaptive Timestep Control for the
Contact-Stabilized Newmark Method
International Workshop on Numerical
Mathematics: Theory, Methods and
Applications, Nanjing, China
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21.09.2010

Mathematical Modelling and
Simulation for Facial Surgery.

What is a Beautiful Face?

8th International Conference of Nume-
rical Analysis and Applied Mathematics
(ICNAAM 2010), Rhodos, Griechenland
07.10.2010

Knien - Gehen - Treppensteigen
Nichtstandard-Extrapolationsmethoden fiir
dynamische Kontaktprobleme
Collatz-Woche, Universitat Hamburg
21.10.2010

Fortschritt Algorithmen versus
Fortschritt Rechner

WeltWissen, Martin-Gropius Bau, Berlin
03.11.2010

Von der Molekiildynamik zur
Konformationsdynamik beim Entwurf
von Medikamenten

Goethe Center fir Scientific Computing
(G-CSC), Goethe Universitat Frankfurt,
Frankfurt am Main

15.12.2010

The Smile of the Mathematicians.
Mathematical Modelling and Simulation
in Facial Surgery
Weihnachtskolloquium Institut fir
Mathematik, Universitat Osnabriick

Rainald Ehrig

Barbara Fichtl

05.05.2010

Objektdokumentation im Deutschen
Historischen Museum - Anwendungen
und Perspektiven

Mit Carlos Saro (ZIB) und Brigitte Reineke
(DHM), Friihjahrstagung der Fachgruppe
Dokumentation im Deutschen Museums-
bund, Dortmund

12.10.2010

Digitalisierung am Museum fir Musik-
instrumente der Universitat Leipzig im
Rahmen des MIMO-Projekts

Mit Stephan Greiner, Frank Sindermann
(Museum fiir Musikinstrumente der
Universitat Leipzig), Herbsttagung der
Fachgruppe Dokumentation im
Deutschen Museumsbund, Berlin

Hilde Franck

05.05.2010

Zum aktuellen Stand der
Online-Fernleihe sowie zu zukiinftigen
Entwicklungsvorhaben

Veranstaltung fiir Bibliothekare aus
dem Verbund Offentlicher Bibliotheken
Brandenburg, Potsdam

Armin Fagenschuh

06.10.2010

Nicht-invasive Bestimmung der Kinematik
des Bewegungsapparates

BMT 2010, Rostock

Konstantin Fackeldey

18.05.2010

The weak coupling method -

coupling continuum and atomistic
simulations by weak constraints

ECCM 2010, Paris

28.07.2010

Meshfree Methods for Multiscale Problems
in Molecular Simulations

ECMI 2010, Wuppertal

05.10.2010

A Multiscale Coupling Approach Based on
Local Averaging Techniques

MMM 2010, Freiburg

07.01.2010

Routing Cars in Rail Freight Service
International Workshop on Combinatorial
Optimization, Aussois, France

01.03.2010

Routing Cars in Rail Freight Service
Institute for Mathematics, Magdeburg
17.03.2010

Discrete-Continuous and PDE Optimization -
The Mixed-Integer Linear Perspective
Seminar on Algebra and Graph Theory,
Warsaw, Poland

18.03.2010

Discrete Optimization and Real-World
Industrial and Engineering Applications
Warsaw Seminar on Industrial Mathematics
WSIM’10, Warsaw, Poland

18.03.2010

Industrial Mathematics - Contacts and
Collaboration Between Industry and
Science (Panel Discussion)

Warsaw Seminar on Industrial Mathematics
WSIM’10, Warsaw, Poland
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19.03.2010

Service Network Design in Rail Freight
Transportation

Warsaw Seminar on Industrial
Mathematics WSIM’10, Warsaw, Poland
19.03.2010

Industrial Mathematics in University
Education (Panel Discussion)

Warsaw Seminar on Industrial
Mathematics WSIM’10, Warsaw, Poland
22.04.2010

Scenario Technique with Integer Program-
ming for Sustainability in Manufacturing
8th International Heinz Nixdorf
Symposium, Paderborn

09.06.2010

Leitwege- und Fahrplanoptimierung,
Abschlussprasentation der Bahn-Teilpro-
jekte im Verbundprojekts OVERSYS BMBF
Statusseminar, Kaiserslautern

02.07.2010

Mathematische Optimierung -
Grundlagen und Anwendungen in der
Energiewirtschaft

GASAG Summerschool, Berlin
13.07.2010

Routing Cars in Rail Freight Service
EURO 2010, 24rd European Conference on
Operational Research, Lisbon, Portugal
30.07.2010

Topology Planning

for Natural Gas Networks

ECMI 2010, Wuppertal

08.09.2010

Mixed-Integer Nonlinear Problems in
Transportation Applications

EngOpt 2010, Lisbon, Portugal
28.10.2010

Aggregation von Einflussfaktoren am
Beispiel von Wiederverwendungsszenarien
6. Symposium fir Vorausschau und
Technologieplanung, Berlin

02.11.2010

A Data-Mining Linear Programming Model
to Predict Material Fatigue Parameters &
The Coolest Path Problem

Seminar Nichtlineare Optimierung und
Inverse Probleme, WIAS, Berlin
23.11.2010

Future Studies for Reuse Using
Mathematical Optimization

of the Scenario Technique

Abu Dhabi, United Arabian Emirates
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Gerald Gamrath

Ambros Gleixner
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Martin Grotschel

21.05.2010

Experiments with a Generic Dantzig-Wolfe
Decomposition for Integer Programs

SEA 2010, Ischia Porto, Italien

01.07.2010

Generic Branch-Cut-and-Price
Dr.-Dipl.-Seminar, TU Berlin, Berlin
23.09.2010

Generisches Branch-and-Price

FRICO 2010, Graz, Osterreich

25.10.2010

State-of-the-art MIP solving with SCIP
MDS Monday Colloquium, ZIB, Berlin
01.12.2010

Generisches Branch-Cut-and-Price -

Ein neuer Ansatz, um schwere
Optimierungsprobleme zu lé6sen

Dies Mathematicus 2010, TU Berlin, Berlin

Joanna Geibig

07.01.2010

Self-Organized Data Replication for
Wireless Multihop Ad-Hoc Networks
Joint Graduate School Workshop on
Services and Information Management for
Disaster Situations, lImenau

01.05.2010

Self-Organized Data Replication for
Wireless Multihop Ad-Hoc Networks
Workshop der Informatik-Graduierten-
kollegs, Schloss Dagstuhl

10.05.2010

Self-Organized Aggregation in Irregular
Wireless Networks

6. METRIK Workshop: METRIK meets
MobiCom meets Speed-Up: Workshop on
Self-Organization in Disaster Management,
Berlin

10.06.2010

Wireless Network Coverage: Definition,
Description and Determination

METRIK Forschungsseminar, Berlin
24.08.2010

Self-Organized Aggregation in Irregular
Wireless Networks

Summer School on Cooperative Monitoring
in Robot and Sensor Networks, Blacksburg,
Virginia, USA

21.10.2010

Self-Organized Aggregation in Irregular
Wireless Networks

WD 2010, Venedig, Italien

06.01.2010

Undercover - a primal heuristic for
MINLP based on sub-MIPs generated by
set covering

14th International Workshop on Combina-
torial Optimization, Aussois, Frankreich
16.04.2010

Undercover - a primal heuristic for MINLP
based on sub-MIPs generated by set
covering

Konferenz European Workshop for Mixed-
Integer Nonlinear Programming 2010,
Marseilles, Frankreich

15.06.2010

On the Computational Impact of MIQCP
Solver Components

Workshop on Hybrid Methods for Nonlinear
Combinatorial Problems, Bologna, ltalien
28.07.2010

Solving LPs for MIPs

Konferenz Computational Management
Science 2010, Wien, Osterreich
15.10.2010

Applications of nonconvex MINLP
Workshop Discrete Optimization 2010,
Sydney, Australien

05.11.2010

Towards solving MINLPs within a Cons-
traint Integer Programming Framework:
Algorithms and Applications

Operations Research Seminar@MelbUni
~ORSUM”, Melbourne, Australien,

mit Stefan Vigerske

Sebastian Gotschel

25.03.2010

State Trajectory Compression

in Optimal Control

GAMM 2010, Karlsruhe

22.07.2010

State Trajectory Compression

in Optimal Control

Workshop Analysis and Numerics of PDE
Constrained Optimization, Lambrecht/Pfalz
07.10.2010

Solving Optimal Control Problems:
Trajectory Compression and Implementation
Dune User Meeting, Stuttgart

16.12.2010

State Trajectory Compression

for Optimal Control with Parabolic PDEs
Oberseminar Angewandte Mathematik,
Universitat Minster

14.03.2010

Mathematics and Industry
China-Germany Conference on
~Mathematics and Industry”

(March 15-18, 2010), Beijing, China
15.04.2010

Mathematik und Verkehr:

Theorie und Realitat

Mathematisches Kolloquium der
Universitat Halle

05.05.2010

Survivable Multi-Layer Multi-Level
Network Design

The 10th INFORMS Telecommunications
Conference, Concordia University

(May 5-7, 2010), Montréal, Kanada
28.05.2010

Wie die Mathematik heute

die Informatik beflligelt
Pressehintergrundgesprach der DMV
fiir Journalisten, Berlin

28.06.2010

Infrastructure Planning:

Can mathematics help?

11. Ecuadorian Congress on Mathematics,
EPN, Quito, Ecuador

27.09.2010

Combinatorial Online Optimization

and Logistics

65th Birthday Conference of Bob Bixby,
Erlangen

27.09.2010

Tales from the Cutting Edge

65th Birthday Conference of Bob Bixby,
Erlangen

11.10.2010

LP and MIP solving in theory and
practice

CARMA Colloquium, Faculty of Science
and Information Technology, University of
Newcastle, Newcastle, Australia
12.10.2010

Online Problems and Logistics

Discrete Optimization — Workshop on
Applications in Logistics, Transport, and
Networks (12-15 October 2010), University
of New South Wales, Sydney, Australia
25.10.2011

How to solve a linear program?
Graduiertenkolleg ,Methods for Discrete
Structures”, ZIB, Berlin

09.11.2010

Mathematik - Image

Selbstverstandnis, zuklnftiges Bild Stra-
tegietag Mathematik 2020, Transfer der
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Mathematik in die Anwendung,
BMBF-Workshop, Bonn

09.12.2010

Network Optimization

Tagung der Perspektiv-Kommission der
Chemisch-Physikalisch-Technischen Sekti-
on der Max-Planck-Gesellschaft, Heidelberg

Andreas Giinther

03.02.2010

A Goal-Oriented Adaptive Moreau-Yosida
Algorithm for Controland State-Cons-
trained Elliptic Optimal Control Problems
Mathematisches Forschungsinstitut
Oberwolfach

23.03.2010

Adaptive Finite Elements for Elliptic
Optimal Control Problems with Additional
Constraints

GAMM 2010, Karlsruhe

David Giinther

16.09.2010

TADD: A Computational Framework for
Data Analysis using Discrete Morse Theory
International Congress on Mathematical
Software 2010, Kobe, Japan

15.11.2010

Colour your life -

Neo-impressionism with Dictys

Retreat Max-Planck Institute Biochemie
Martinsried, Germany

Hans-Christian Hege

06.02.2010

Advanced Techniques for Modeling, Visua-
lizing and Validating in Silico Simulations
Department of Digital Neuroanatomy,
Max Planck Florida Institute, Jupiter, USA
26.02.2010

Computer-based Reconstruction, Repre-
sentation and Utilization of Morphologies
Computational Biology Seminars,
University of Oxford, UK

25.03.2010

Creation, Visualization and Utilization of
Anatomical Standard Atlases

Institut fir Medizinische Informatik,
Statistik und Epidemiologie (IMISE),
Universitat Leipzig

31.04.2010

Uncertain Features in Fields

SciDAC Institute for Ultra-Scale
Visualization, UC Davis, CA, USA

31.04.2010

Research in Large-Scale Data
Visualization in Europe SciDAC

Institute for Ultra-Scale Visualization,

UC Davis, CA, USA

31.05.2010

Extraction and Visualization of

Features in Uncertain Fields

Deutsches Geoforschungszentrum (GFZ),
Potsdam

05.11.2010

Research Topics of Department
Visualization and Data Analysis at ZIB
Geo-X-Workshop, AG Geoinformatik/
Intelligente Datenanalyse, Berlin
10.12.2010

Computer-Based Flow Visualization:
State of the Art and Challenges

2010 International Forum of Flow Control,
IFFC-2, Université de Poitiers, France

Stefan Heinz

15.06.2010

The plugin based design of SCIP

CPAIOR 2010, University of Bologna,
Bologna, Italien

13.07.2010

Resource-Constrained Project Scheduling
EURO XXIV, Faculdade de Ciéncias da
Universidade de Lisboa, Lisbon, Portugal
14.07.2010

A Constraint Integer Programming
Approach to Solve the ROADEF/EURO
2010 Problem

EURO XXIV, Faculdade de Ciéncias da
Universidade de Lisboa, Lisbon, Portugal
26.08.2010

A Constraint Integer Programming
Approach to Solve the ROADEF/EURO
2010 Problem

Summer School on Column Generation
2010, Darmstadt

15.10.2010

Applications of Constraint Integer
Programming

Discrete Optimization 2010, Workshop on
Application in Transport, Logistics and
Networks, Sydney, Australien

Julian Heise

21.06.2010
Neu verortet: Der KOBV-Bibliothekenfiihrer
8. KOBV-Forum 2010, Berlin
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Benjamin Hiller

05.07.2010

Online-Optimierung: Theorie und Praxis
Sitzung des wissenschaftlichen Beirats des
ZIB, Berlin

02.09.2010

Online optimization: Probabilistic Analysis
and Algorithm Engineering

Operations Research 2010, Miinchen
04.11.2010

Online optimization: Probabilistic Analysis
and Algorithm Engineering

Universitat Maastricht

06.12.2010

Online optimization: Probabilistic Analysis
and Algorithm Engineering

ETH Zirich, Institute for Operations
Research

Jesco Humpola

18.05.2010

Topology Optimization

Statusworkshop FORNE Projekt, Essen
12.07.2010

Topology Planning in Gas Distribution
Networks

EURO 2010, Lissabon, Portugal

01.09.2010

Efficient Optimization Methods of
Nomination Validation in Gas Transmission
Networks

OR 2010, Miinchen

15.10.2010

Mathematical Optimization for Natural Gas
Distribution Networks

MASCOS Discrete Optimization 2010,
Sydney, Australien

Dagmar Kainmiiller

22.09.2010

Improving Deformable Surface Meshes
through Omni-directional Displacements
and MRFs

Conference on Medical Image Computing
and Computer Assisted Intervention 2010,
Beijing, China

24.09.2010

Model-based Auto-Segmentation of Knee
Bones and Cartilage in MRI Data
Segmentation Challenge at MICCAI
Segmentation Contest

KONRAD-ZUSE-ZENTRUM FUR INFORMATIONSTECHNIK BERLIN

Uta Kaminsky

04.02.2010

Management konsortial erworbener
Ressourcen mit VERDE

Veranstaltung fiir Referendare der
Staatsbibliothek zu Berlin PreuBischer
Kulturbesitz, Berlin

Jens Kasten

27.5.2010

Extraction of Coherent Structures from
Natural and Actuated Flows
Conference on Active Flow Control Il,
Berlin, Germany

Benjamin Kettner

25.01.2010

Simulation of whispering gallery
plasmonic resonances

in Microdisc-Resonators

3rd Annual Meeting Photonic Devices, ZIB

Corinna Klapproth

27.07.2010

Adaptive numerical integration of
dynamical contact problems

ECMI 2010, Wuppertal

24.09.2010

Adaptive numerical integration of
dynamical contact problems
ICNAAM 2010, Rhodos, Griechenland

Thorsten Koch

09.03.2010

Virtuelle Ubungsumgebungen

DMV Jahrestagung, Miinchen

09.03.2010

How to Survive Real-World Projects

as a Mathematician

DMV Jahrestagung, Miinchen

15.03.2010

Coverage an Capacity Planning

for Cellular Networks

China-German Conference on
~Mathematics and Industry”, Beijing, China
22.03.2010

How to Survive Real-World Projects

as a Mathematician

Seminar of the Institute of Computational
Mathematics and Scientific/Engineering
Computing, Academy of Mathematics and
Systems Sciences, Chinese Academy of
Sciences, Beijing, China

28.05.2010

Willkommen im Dorf

des Informationszeitalters 1.0

Vortrag vor dem Kuratorium des KOBV,
ZIB, Berlin

21.06.2010

Willkommen im Dorf

des Informationszeitalters 1.1

Vortrag auf dem KOBV Forum, ZIB, Berlin
29.08.2010

State of the Art in Mixed Integer
Programming

Sino-german Workshop on Algortihm Engi-
neering, Fudan University, Shanghai, China
15.10.2010

State of the Art in Mixed Integer
Programming and Extensions

Discrete Optimization 2010, Workshop on
Applications in Transport, Logistics and
Networks, Sydney, Australia

20.10.2010

How to survive Real-World Projects

as a Mathematician

MASCOS/ORSUM Seminar, Melbourne,
Australia

25.11.2010

(mit Jirgen Kunz)

Strategische Allianz BVB/KOBV:

Stand und Perspektiven

BVB Verbundkonferenz 2010, Niirnberg

Bjorn Kolbeck

28.04.2010

Data and Metadata Replication in
XtreemFS

9th HLRS/hww Workshop on Scalable
Global Parallel File Systems Tiled Storage,
Stuttgart

20.06.2010

(zusammen mit Mikael Hogqvist)
XtreemFS - A Distributed and Replicated
File System for Grids and Clouds

OGF 29, Chicago, lllinois, USA

Monika Kuberek

25.01.2010

Kooperativer Bibliotheksverbund Berlin-
Brandenburg (KOBV) im Uberblick - Orga-
nisation, Selbstverstandnis, Zielsetzungen,
Strategien fiir die Zukunft

Kolloquium fiir Berliner Bibliotheks-
referendare, Berlin
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Matthias Lauter

22.06.2010

Parallel Scaling Properties of a
Discontinuous Galerkin Method applied to
Atmospheric Flow Problems

Competence in High Performance
Computing, Schwetzingen

Hans Lamecker

20.1.2010

Anatomische 3D-Formvariationen:
Modellierung, Analyse, Visualisierung
Seminar, Hochschulambulanz der Universi-
tat Potsdam, Zentrum fiir Sportmedizin
16.3.2010

Eine kurze Geschichte der Damonen Teil 1
(Correspondences and Alternate Minimi-
zation)

Group Meeting, Zuse Institute Berlin
30.3.2010

Eine kurze Geschichte der Damonen Teil 2
(Log-Domain Image Registration)

Group Meeting, Zuse Institute Berlin
11.5.2010

3D Geometry Reconstruction based on
Shape and Intensity Models

Workshop on Visual Computing Challenges
in Neuroscience, Berlin, Germany

09.2010

Research stay at the Medical Image
Analysis Laboratory of Tokyo University of
Agriculture and Technology (TUAT), Japan
16.9.2010

Modeling Anatomical Shapes: Matching
and Deforming Meshes (invited talk)

The Sixth Computational Anatomy
Seminar, TUAT, Tokyo, Japan

20.9.2010

Atlas to Image-with-Tumor

Registration Based on Demons and
Deformation Inpainting

MICCAI 2010 Workshop on Computational
Imaging Biomarkers for Tumors,

Beijing, China

6.10.2010

Automatische 3D Rekonstruktion des
Unterkiefers und der Mandibulérnerven auf
Basis dentaler Bildgebung

Tagung der Deutschen Gesellschaft fiir
Biomedizinische Technik, Rostock
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Monika Lill

17./18.11.2010

KOBV und BVB - Dienstleister fiir die Bibli-
otheken in der Region Berlin-Brandenburg
Treffen der Bond-Bibliotheken im

Zeiss Grol3planetarium, Berlin

Daniel Lockau

03.03.2010

A rigorous approach to optical modelling
of thin film silicon solar cells with rough
interfaces

Universitat Erlangen-Nirnberg
04.03.2010

A rigorous approach to optical modelling
of thin film silicon solar cells with rough
interfaces

Forschungszentrum Jiilich

24.03.2010

Rigorous optical simulation of rough
interface light trapping structures in thin
film silicon solar cells

DPG Spring Meeting 2010 Regensburg
23.08.2010

Insights into light management in thin
film silicon solar cells by rigorous optical
simulation

University of Ljubljana

25.11.2010

Optical simulation of microstructured
thin film silicon solar cells

RadioTecC Berlin

Stefan Lohrum

16.03.2010

On the road: Das Zusammenwirken von
Bibliotheken und Verbiinden in der Online-
Fernleihe

(zusammen mit Volker Conradt, BSZ und
Stanislava Trambabova, HeBIS)

4. Leipziger Kongress flir Information und
Bibliothek, Leipzig

16.03.2010

OPAC Plus der Universitatsbibliothek
Mannheim und konsortiale Nutzung von
Primo im KOBV

(zusammen mit Dr. Christian Hanger,

UB Mannheim) 4. Leipziger Kongress flir
Information und Bibliothek, Leipzig
01.09.2010

MetaLib & Primo: Working side by side
5th IGELU Conference, Ghent, Belgien

21.09.2010

SFX Anwendung in Bibliotheken -

Neues aus dem KOBV

Fachhochschule K&In

27./28.10.2010

Konsortiale Implementierung lokaler
Portale mit PRIMO

11. Oracle Summit, Weimar

01./02.11.2010

MetaLib & Primo: Working side by side
4th EPUK Conference, London, England
17./18.11.2010

KOBV und BVB - Dienstleister fiir die Bibli-
otheken in der Region Berlin-Brandenburg
Treffen der Bond-Bibliotheken im

Zeiss Grol3planetarium, Berlin

Winfried Neun

26.06.2010

Some recent developments in (parallel)
REDUCE

ACA 2010, Vlora , Albanien

Olaf Paetsch

14.01.2010

Vorstellung von und Einfiihrung in Amira
Bundesanstalt fiir Materialforschung und
-priifung, Berlin

17.8.2010-18.8.2010

Einfiihrung in die Bildverarbeitung

Kurs bei der Sommeruniversitat fr
Oberstufenschiiler, Freie Universitat Berlin
19.8.2010-20.8.2010

Einfiihrung in die Computergrafik

Kurs bei der Sommeruniversitat fir
Oberstufenschiiler, Freie Universitat Berlin

Kai Pothkow

12.08.2010

Positional Uncertainty of Isocontours:
Condition Analysis and Probabilistic
Measures

Workshop on Biomedical Modeling and
Visualization, Jacobs University Bremen

Therese Pollok

19.02.2010

Light propagation in periodic media
with local defects
MatHEON-Workshop am ZIB
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Christian Raack

18.03.2010

The MCF-Separator — Detecting and
Exploiting Multi-Commodity Flow
Structures in MIPs

ULB, Bruxelles, Belgium

25.05.2010

Saving energy in IP-over-WDM networks
by switching off line cards in low-demand
scenarios

10th INFORMS Telecommunications
Conference

13.07.2010

Solving A Robust Network Loading
Problem - Models, Inequalities and
Computations

24th European Conference on
Operational Research (EURO 2010)
09.12.2010

Polyeder analysieren mit PORTA

RWTH Aachen

Alexander Reinefeld

23.09.2010

Highly Scalable Applications

with MapReduce

SICS und KTH Stockholm, Schweden
26.10.2010

Data Management in Clouds

International Conference on Cloud Compu-
ting (CloudComp 2010), Barcelona, Spanien
01.12.2010

(zusammen mit Thorsten Schiitt)

Parallel Programming Paradigms and

the MR-Search Framework

Semidefinite Programming and
Parallelization Workshop, Berlin

Susanna Roblitz

19.02.2010

Computing expectation values

for molecular quantum dynamics
Seminar Molekiile im Rechner, FU Berlin
18.06.2010

A meshfree discrete Galerkin method
for the chemical master equation

BIT50, Lund, Schweden

16.09.2010

Endocrinological Networks:

From Data to Mathematical Models
Workshop Molecular Interactions, Berlin
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Beate Rusch

21.06.2010

KOBYV und BVB: Eine Allianz wird gelebt
(zusammen mit Jirgen Kunz, Bayerische
Staatsbibliothek Miinchen) 8. KOBV-Forum
2010, Berlin

30.09.2010

Open Access mit OPUS

E-Medien-Tag 2010,

Landesfachstelle Niirnberg

Anton Schiela

09.03.2010

Towards Inexact Algorithms in Function
Space for optimal control problems with
non-linear PDEs

DMV 2010, Miinchen

23.03.2010

Inexact Algorithms in Function Space
and Adaptivity

GAMM 2010, Karlsruhe

06.10.2010

Interior Point Methods in Function Space
for Hyperthermia Treatment Planning
BMT 2010, Warnemiinde

Florian Schintke

20.05.2010

Enhanced Paxos Commit for
Transactions on DHTs

CCGrid 2010, Melbourne, Australien

Thomas Schlechte

16.03.2010

Branch and Price for

the Train Timetabling Problem
Oberseminar AG Optimierung,
Kaiserslautern

27.05.2010

Crews, Trassen & Brammen: IP@Work
KAl Seminar ABB, Ladenburg
13.07.2010

A Branch and Generate Heuristic to
Train Timetabling Problems

EURO 2010, Lissabon, Portugal
12.08.2010

The Simplon Project - Modeling and
Optimizing a real Railway Corridor
PATAT 2010, Belfast, Nordirland
09.09.2010

Railway Track Allocation

by Rapid Branching

ATMOS 2010, Liverpool, Liverpool, England

14.10.2010

Railway Track Allocation

MASCOS Discrete Optimization 2010,
Sydney, Australien

Frank Schmidt

25.01.2010

Tailoring Light:

Computational Nanophotonics
Seminar U Hyderabad -

Freie Universitat Berlin, FU Berlin
04.02.2010

Tailoring Light:

Computational Nanophotonics
MaTHEON-Prasentation, TU Berlin

10.06.2010

Computational Nanophotonics with
Finite Elements

Workshop Carl-Zeiss AG, Jena
16.11.2010

Computational Nanophotonics with
Finite Elements

Workshop Osram AG, Regensburg

Jonas Schweiger

16.09.2010

The Application of Multistage
Stochastic Programming in Strategic
Telecommunication Network Planning
International Conference on Stochastic
Programming (ICSP) 2010 - Halifax,
Nova Scotia, Canada

01.12.2010

Funknetzplanung mittels mehrstufiger
stochastischer Optimierung

Dies Mathematicus 2010 - TU Berlin

Amir Sedighi

06.09.2010

Molecular simulation of dendritic core
multishell nanotransporters
Posterprasentation, Trends in
Nanotechnology 2010, Braga, Portugal

Heiko Seim

18.02.2010

Anatomical 3D-Shape Variation -

Modeling - Analysis - Visualization
Prasentation bei der Stryker Trauma GmbH,
Kiel
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17.03.2010

An Automated Software Assistant for
Preoperative Planning of Orthopaedic
Intervention Based on 3D Image Data
Gl-Fachgruppentagung zum Doktoranden-
Kollogquium an der Universitat Minster
27.10.2010

Automatische Erstellung anatomischer
Modelle fiir biomechanische Analysen
Deutscher Kongress fiir Orthopadie und
Unfallchirurgie, Berlin, Finite Elemente
Modelle in der Orthopadie/Unfallchirurgie

Thomas Steinke

23.03.2010

Off-loading the Reed-Solomon Algorithm
to Hardware Accelerators

Manycore and Reconfigurable
Supercomputing Conf., Rom, ltalien
19.04.2010

Langzeitarchivierung -

Perspektive eines Ressourcenproviders
TMF Workshop Langzeitarchivierung von
medizinischen Forschungsdaten, Berlin
22.06.2010

Performance and productivity evaluation
of many-core accelerator platforms beyond
synthetic kernels

CiHPC’10, Status Conference of the
Gaul3-Allianz, Schwetzingen

22.06.2010

Reliable persistent data storage for Peta-
scale computer systems: Fast and energy
efficient Reed-Solomon encoding
CiHPC’10, Status Conference of the
Gaul3-Allianz, Schwetzingen

14.07.2010

Is Now the Time for Reconfigurable
Computing Standards?

SAAHPC’10, Knoxville, USA

15.07.2010

Efficiency Considerations of Cauchy Reed-
Solomon Implementations on Accelerator
and Multi-Core Platforms

SAAHPC’10, Knoxville, USA

19.10.2010

Standards for Reconfigurable Computing -
Foundations for Exascale Innovations
PRACE Workshop - Working Group 9,
Amsterdam, Niederlande
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Jan Stender

Hinnerk Stiiben
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Sascha Szott

06.07.2010

XtreemFS - A Distributed File System

for Grids and Clouds

XtreemOS Summer School 2010,
Reisenburg

07.07.2010

Scalaris — Methods for a Globally Distributed
Key-Value Store with Strong Consistency
XtreemOS Summer School 2010,
Reisenburg

Ridiger Stephan

04.01.2010

Characterization of facets of the hop cons-
trained chain polytope using projection
14th Workshop on Combinatorial
Optimization, Aussois, Frankreich
25.03.2010

On cardinality constrained polymatroids
International Symposium on Combinatorial
Optimization Hammamet, Tunesien
15.05.2010

Extended formulations in connection
with perfect matchings, T-cuts, and
Gomory-Hu trees

Symposium , Diskrete Mathematik”,
Wien, Osterreich

01.06.2010

Extended formulations in connection
with trees and T-joins

Mathematical Programming Seminar,
CORE, UCL, Louvain-la-Neuve, Belgien
24.09.2010

An extension of disjunctive

programming and its impact

to compact tree formulations

First Cargese Workshop in Combinatorial
Optimization, Cargese, Korsika, Frankreich

Claudia Stotzel

14.04.2010

Mathematische Modellierung

des Milchkuhzyklus

Seminar AG Prof. Heuwieser,
Fachbereich Veterindarmedizin,

Tierklinik fiir Fortpflanzung, FU Berlin
19.05.2010

Modelling of the Bovine Estrous Cycle
CAMBAM-MBI summer school ,Nonlinear
Dynamics in Biological Networks”, McGill
University, Montreal, Kanada

14.-19.06.2010

BQCD -

Berlin Quantum ChromoDynamics program
Posterprasentation, Lattice 2010, The XXVIII
International Symposium on Lattice Field
Theory, Villasimius, Italien

12.07.2010

How many cores is many?
Posterprasentation, Feierliche Er6ffnung
von IRIS Adlershof

28.09.2010

Erfahrungen mit der SGI UltraViolet

im HLRN

Treffen der Deutschen SGI User Group
(DESUG), TU Hamburg-Harburg
29.09.2010

Hochleistungsrechnen

Besuch des Graduiertenkollegs , Lorentz
Force Velocimetry and Lorentz Force Eddy
Current Testing” der TU limenau am ZIB
28.10.2010

Hochskalierung des BQCD-Benchmarks
ZKI-Arbeitskreis Supercomputing,

GWDG Gottingen

01.12.2010

Supercomputing at ZIB -

from past to present

Parallel Computing and Semidefinite
Programming Workshop, ZIB

Elmar Swarat

22.03.2010

Projekt Optimierung der Mautkontrolle,
Prasentation des Angebots Bundesamt fiir
Giterverkehr, Koln

13.07.2010

Modeling and Optimizing the Simplon
Railway Corridor

24rd European Conference on Operational
Research, Lissabon, Portugal

23.09.2010

Ein IP-Ansatz zur integrierten Planung von
Dienst- und Kontrollplanen im Verkehr

14. Workshop Future Research in Combina-
torial Optimization, Graz, Osterreich
05.10.2010

Projekt Optimierung der Mautkontrolle
Vorstellung gegeniiber dem Bundesver-
kehrsministerium und dem Bundesrech-
nungshof Bundesamt fur Glterverkehr,
Koéln

25.01.2010

(Fast) alles unter einem Hut -

die auf Solr basierende Bibliotheks-
suchmaschine des KOBV
Kolloquium fiir Berliner Bibliotheks-
referendare, Berlin

21.06.2010

Der Siegeszug von Solr

8. KOBV-Forum 2010, Berlin

Doreen Thiede

25.01.2010

Vorstellung des Projekts

Library Search Engine (LSE)

Kolloquium fiir Berliner Bibliotheks-
referendare, Berlin

26.05.2010

Ergebnisse des Fragenkatalogs

im Vergleich

Workshop zum Einsatz von Suchmaschi-
nentechnologie in Bibliotheken, ZIB, Berlin
21.06.2010

Bibliotheken, Facebook und Co.

8. KOBV-Forum 2010, Berlin

01.12.2010

OPUS 4 - Frisch aus der Entwicklung
(zusammen mit Pascal-Nicolas Becker)
DINI-/Helmholtz-Workshop:

Repositorien — Praxis und Vision, Berlin

Britta Weber

25.05.2010

Fast Modeling of Microtubules in
Electron Tomograms

Tomography Workshop, 25-27 May 2010,
Max-Planck-Institut fur Molekulare
Zellbiologie und Genetik, Dresden

Marcus Weber

15.10.2010

Thermodynamical aspects for the chemical
design of spacers

SFB-765 Minisymposium, Zeuthen
08.09.2010

Adaptive spectral clustering

GfKI-CLADAG 2010, Florenz, Italien
22.07.2010

Adaptive Spectral Clustering
Internationale GfKI-Konferenz, Karlsruhe
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25.06.2010

PCCA+ and spectral clustering in
computational drug design
ILAS2010, Pisa, Italien

19.05.2010

Simulation of binding kinetics using
a transfer operator approach

.Free Energy Workshop”,

Vertex, Boston USA

11.03.2010

Potenziale einer in-silico-unterstiitzten
Bewertung von HAMR

Fachtagung ,,Anthropogene Stoffe im
Trinkwasser”, ZIB Berlin

Martin Weiser

25.03.2010

On Goal-oriented Adaptivity for Elliptic
Optimal Control Problems

81st annual GAMM conference, Karlsruhe
26.03.2010

Mathematical Therapy Planning

KIT, Institute of Biomedical Engineering,
Karlsruhe

21.09.2010

Delayed Residual Compensation for
Bidomain Equations

ICNAAM 2010, Rhodos, Griechenland
06.10.2010

Mathematical Therapy Planning

BMT 2010, Rostock

Axel Werner

30.04.2010

FTTX-PLAN: Optimierung
glasfaserbasierter Anschlussnetze
Telekom-Tag, ZIB

08.05.2010

Schoner absteigen

mit kombinatorischer Optimierung
Tag der Mathematik, TU Berlin
13.07.2010

Models for FTTx network planning
EURO XXIV, Lissabon

21.07.2010

Paco Santos’ counter-example to the
Hirsch Conjecture
Optimierungsseminar, ZIB
16.08.2010

FTTX-PLAN: Optimierung glasfaser-
basierter Anschlussnetze
Workshop Optical Access Networks,
TU Berlin

Kati Wolter

28.04.2010

Designing an Efficient Branch-and-Bound
Approach for Exact Integer Programming
DOS Optimization Seminar, Georgia
Institute of Technology, Atlanta, USA
17.06.2010

Exact Integer Programming

Annual meeting DFG Priority Program
~Algorithm Engineering”
Martin-Luther-Universitat Halle-Wittenberg
13.07.2010

Exact Integer Programming in SCIP
EURO 2010, Lissabon, Portugal
26.07.2010

Designing an Efficient Branch-and-Bound
Approach for Exact Integer Programming
MIP 2010, Poster Session, Atlanta, USA

Stefan Zachow

18.02.2010

3D-Anatomierekonstruktion aus
medizinischen Bilddaten

Stryker Trauma GmbH, Kiel

14.04.2010

Computer-Assisted, Model-Guided
Cranio-Makxillofacial Surgery

Stryker Osteosynthesis GmbH, Freiburg
12.07.2010

Computer-Assisted, Model-Guided
Surgery Planning (invited talk)
University of Santiago de Compostella,
Spain

07.09.2010

Modellgestiitzte chirurgische Rekonstruk-
tion komplexer Mittelgesichtsfrakturen
Tagung der Deutschen Gesellschaft fiir
Biomedizinische Technik, Rostock
19.11.2011

Modellbasierte Segmentierung und
Simulation

Rundgesprach bei der Deutschen
Forschungsgemeinschaft, Diisseldorf

VORLESUNGEN UND SEMINARE

Wolfgang Baumann:

Jacobs University Bremen

WS 2009/10 Parallel programming with MPI
and OpenMP (Lehrveranstaltung und Kurs
mit Hinnerk Stiiben)
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Wolfgang Baumann: TU Berlin

WS 2009/10 Einfihrung in die parallele
Programmierung mit MPIl und OpenMP
(Lehrveranstaltung und Kurs mit
Hinnerk Stiiben)

Ralf Borndorfer: TU Berlin

WS 2009/10 Diskrete Optimierung
(Projektseminar mit M. Groétschel,

A. Figenschuh, B. Hiller, E. Swarat)
SS 2010 Diskrete Optimierung
(Projektseminar mit M. Groétschel,

A. Figenschuh, C. Raack, T. Schlechte,
A. Werner)

Ralf Borndorfer: TU Darmstadt

WS 2010/11 Einfihrung in die Optimierung
(Vorlesung)

WS 2010/11 Algorithmische Diskrete
Mathematik (Proseminar)

Manfred Brandt: HU Berlin
SS 2010 Ausgewahlte Kapitel der
Funktionentheorie (Vorlesung)

Sven Burger: TU Berlin

SS 2010 Computational Nanooptics
(Vorlesung)

WS 2010/11 Computational
Nanooptics (Vorlesung)

Konstantin Fackeldey: FU Berlin

SS 2010 Meshfree methods — How to break
the curse of dimensionality (Vorlesung mit
Susanna Réblitz und Marcus Weber)

WS 2010/11 Analysis |

(lehramtsbezogene Vorlesung mit
Susanna Roblitz)

WS 2010/11 Numerische Lineare Algebra
(Vorlesung mit Ralf Kornhuber (FU Berlin))

Armin Fiigenschuh: TU Berlin

WS 2009/10 Mathematical Tools for
Engineering and Management I
(Vorlesung mit Ubungen)

WS 2009/10 Topologie-Optimierung von
Gas-Netzen (Projektseminar mit

M. Groétschel, R. Borndorfer, B. Hiller,

E. Swarat)

SS 2010 Train Timetabling
(Projektseminar mit M. Groétschel,

R. Borndorfer, C. Raack, T. Schlechte,

A. Werner)

WS 2010/11 Lineare Algebra fiir Ingenieure
(Vorlesung)
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Ulrike Golas: TU Berlin
WS 2010/11 Graph- und Modelltrans-
formation (Vorlesung und Ubung)

Martin Grotschel: TU Berlin

WS 09/10 Lineare und ganzzahlige
Optimierung (ADM II) (Vorlesung)

SS 10 Angewandte kombinatorische
Optimierung (Projekt-Seminar mit Ralf
Borndorfer, Armin Fligenschuh, Axel
Werner, Christian Raack, Thomas Schlechte)
SS 10 Polyhedral Combinatorics (ADM lIl)
(Vorlesung)

Hans-Christian Hege: Mediadesign
Hochschule/Babelsberg Film School

WS 09/10 Wissenschaftliche Visualisierung
und Simulation (Vorlesung)

SS 10 Wissenschaftliche Visualisierung und
Simulation (Vorlesung)

Benjamin Hiller: FHW Berlin,
Fachbereich Berufsakademie

WS 10/11 Graphentheorie
(Vorlesung mit Andreas Tuchscherer)

Ingrid Hotz: Freie Universitat Berlin

WS 2010/11 Computational Geometry
(Proseminar)

WS 2010/11 Visualization Topics (Seminar)

Matthias Lauter: Universitat Potsdam
SS 2010 Klimaphysik (Vorlesung mit
Klaus Dethloff und Dérthe Handorf)

Christian Raack: TU Berlin
SS 2010 Diskrete Optimierung
(Projekt-Seminar)

Alexander Reinefeld: HU Berlin

WS 2009/10 Programmierung von Hard-
warebeschleunigern (Vorlesung und Projekt
mit Thomas Steinke)

WS 2010/11 Architektur paralleler und
verteilter Systeme (Vorlesung und
Ubungen mit Florian Schintke)

WS 2010/11 Parallele und Verteilte Systeme
(Forschungsseminar)

Susanna Roéblitz: FU Berlin

SS 2010 Meshfree methods — How to break
the curse of dimensionality (Vorlesung mit
Konstantin Fackeldey und Marcus Weber)
WS 2010/11 Analysis |

(lehramtsbezogene Vorlesung mit
Konstantin Fackeldey)

Anton Schiela: FU Berlin
SS 10 Nonlinear Optimization
(Vorlesung)

Anton Schiela: Universitat Hamburg
WS 10/11 Optimization of Complex
Systems (Vorlesung)

Florian Schintke: HU Berlin

WS 2010/11 Architektur paralleler und
verteilter Systeme (Vorlesung und
Ubungen mit Alexander Reinefeld)

Thomas Schlechte: TU Berlin
SS 2010 Diskrete Optimierung
(Projekt-Seminar)

Thomas Steinke: HU Berlin

WS 2009/10 Programmierung von
Hardwarebeschleunigern (Vorlesung
und Projekt mit Alexander Reinefeld)

Riidiger Stephan: TU Berlin
WS 2010/2011 Analysis Il (Ubungen)

Hinnerk Stiiben: HU Berlin

WS 2009/10 Hochleistungsrechnen fiir Na-
turwissenschaftler (Vorlesung und Ubung)
WS 2010/11 Hochleistungsrechnen fiir
Naturwissenschaftler (Vorlesung)

Hinnerk Stiiben: Jacobs University Bremen
WS 2009/10 Parallel programming with MPI
and OpenMP (Lehrveranstaltung und Kurs
mit Wolfgang Baumann)

Hinnerk Stiiben: TU Berlin

WS 2009/10 Einfiihrung in die parallele
Programmierung mit MPl und OpenMP
(Lehrveranstaltung und Kurs mit
Wolfgang Baumann)

Hinnerk Stiiben: TU Hamburg-Harburg
WS 2009/10 Optimierung sequentieller
Codes (Kurs)

Andreas Tuchscherer: FHW Berlin,
Fachbereich Berufsakademie
WS 2009/10 Graphentheorie (Vorlesung))

Martin Weiser: TU Berlin

SS 2010/11 Vorlesung Analysis Il fiir Inge-
nieure (Vorlesung und Ubung mit W. Bése,
M. v. Renesse, R. Stephan)

WS 2010/11 GroRibung Numerik |

(C. Mehl, Ubungen mit F. Ebert)
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Marcus Weber: FU Berlin

SS 2010 Meshfree methods — How to break
the curse of dimensionality (Vorlesung mit
Konstantin Fackeldey und Susanna Roblitz)

Axel Werner: TU Berlin

SS 2010 Diskrete Optimierung
(Projekt-Seminar)

WS 2010/11 Mathematical Tools for Engi-
neering and Management (GPE course)

Kati Wolter: TU Berlin
WS 09/10 Lineare und ganzzahlige Optimie-
rung (Ubung, zusammen mit Axel Werner)

MITVERANSTALTER
AUSWARTIGER TAGUNGEN

Artur Andrzejak

13.04.2010 1IDS2010 - Workshop on Isolati-
on and Integration for Dependable Systems
(bei EuroSys 2010), Paris, Frankreich
17.05.2010 PCGrid 2010 - 4th Workshop

on Desktop Grids and Volunteer Computing
Systems (bei CCGrid 2010),

Melbourne, Australien

11.06.2010 BADS 2010 - 2nd Workshop

on Bio-Inspired Algorithms for Distributed
Systems (bei ICAC 2010),

Washington, DC, USA

27.09.-01.10.2010 SASO 2010 - 4th IEEE
International Conference on Self-Adaptive
and Self-Organizing Systems,

Budapest, Ungarn

25.-29.10.2010 CNSM 2010 - 6th IEEE/IFIP/
COMSOC International Conference

on Network and Service Managemen,
Niagara Falls, Kanada

25.-30.10.2010 Emerging 2010 - 2nd Inter-
national Conference on Emerging Network
Intelligence, Florenz, Italien

Ralf Borndérfer

04.-05.10.2010 Sitzung der AG Verkehr und
Logistik, TSS-Logistik, Schwarze Pumpe,
Spremberg

Wolfgang Dalitz

08.-12.2010 luK-Fachgruppentagung,
Gemeinsame Jahrestagung der DMV und
GMD, Miinchen

Armin Fiigenschuh
18.-19.03.2010 WSIM’10 -
Warsaw Seminar on Industrial
Mathematics, Warschau, Poland
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08.09.2010 Stream ,,Continuous Optimi-
zation” (mit G.-W. Weber), EURO2010,
Lissabon, Portugal

Joanna Geibig

10.-11.05.2010 6. METRIK Workshop:
METRIK meets MobiCom meets Speed-Up,
Workshop on Self-Organization in Disaster
Management, Berlin Adlershof

Martin Grotschel

26.-28.02.2010 IMU EC Meeting,

Rom, Italien

15.-18.03.2010 China-Germany Conference
on ,Mathematics and Industry”,

Beijing, China

16.-17.08.2010 General Assembly der
International Mathematical Union,
Bangalore, Indien

19.-27.08.2010 International Congress

of Mathematicians (ICM 2010),
Hyderabad, Indien

12.-15.10.2010 Workshop on Applications
in Transport, Logistics and Networks,
Sydney, Australia

Hans-Christian Hege

01.-04.02.2010 18th International
Conference in Central Europe on Computer
Graphics, Visualization and Computer
Vision - WSCG 2010 (Member of the
International Program Committee),

Plzen, Czech Republic

02.-03.05.2010 IEEE/EG International
Symposium on Volume Graphics - VG
2010 (Member of the International Program
Committee), Norrkdping, Sweden
05.-07.07.2010 Eurographics/ACM Siggraph
Symposium on Geometry Processing —
SGP 2010 (Member of Local Organizing
Committee), Lyon, France

15.-17.11.2010 Vision, Modeling and Visu-
alization Workshop - VMV 2010 (Member
of the International Program Committee),
Siegen, Germany

Matthias Lauter

24.-27.08.2010 The 2010 Workshop on the
Solution of Partial Differential Equations on
the Sphere, Workshop, Potsdam

Andreas Ginther und Anton Schiela
23.03.2010 Young Researchers Mini-
symposium ,Adaptive Approaches in PDE
Constrained Optimization”, GAMM 2010,
Karlsruhe KOBV-Zentrale

22.04.2010 Nachweis und Prasentation von
E-Books — Wiinsche und Wirklichkeit, FAK-
Konsortialtag, Grimm-Zentrum, HU Berlin

Steffen Prohaska

09.-11.06.2010 Eurographics/IEEE Sym-
posium on Visualization ; EuroVis 2010
(Member of the International Program
Committee), Bordeaux, France

Alexander Reinefeld

17.-20.05.2010 Resilience 2010 — 3rd Work-
shop on Resiliency in High Performance
Computing, Melbourne, Australien
25.-27.08.2010 P2P’10 - IEEE Int. Conf. on
Peer-To-Peer Computing, Delft, Niederlande
31.08.-03.09.2010 Europar 2010 (Vice Chair
Topic 6 ,,Grid, Cluster and Cloud Compu-
ting”), Ischia, Italien

20.-24.09.2010 Cluster 2010 - IEEE Int.
Conference on Cluster Computing,

Kreta, Griechenland

Thomas Steinke

17.-19.03.2010 Facing the Multicore-
Challenge, Heidelberg

22.-24.03.2010 Many-Core and Reconfigu-
rable Supercomputing Conference (MRSC
2010), Rom, Italien

13.-15.10.2010 Symposium on Application
Accelerators in High Performance Compu-
ting (SAAHPC’10), Knoxville, USA

Stefan Zachow

18.-19.11.2010 10. Jahrestagung der
Deutschen Gesellschaft fir Computer und
Roboterassistierte Chirurgie,

Magdeburg, Germany

Alexander Wiebel, Stefan Zachow
01.-02.7.2010 2nd Eurographics Workshop
on Visual Computing for Biology and
Medicine, Leipzig, Germany
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TAGUNGEN UND GASTE AM ZIB

GASTVORTRAGE

26.01.2010

Ralf Hiptmair

(SAM, ETH-Zentrum, Zurich):
Sparse Adaptive Finite Elements for
Radiative Transfer

19.02.2010

Tobias GroBmann & Daniel Riilke

(Institut flir Angewandte Physik, Karlsruher
Institut fiir Technologie (KIT), Karlsruhe):
GaAs Microresonators for Quantum
Optical and Cavity Quantum
Electrodynamic Applications

19.02.2010

Axel Lakhal

(Institut flirAngewandte Mathematik,
Universitat des Saarlandes):

Waves see what one cannot see

26.04.2010

Ken Perlin

(Computer Science, New York University):
Procedural Modeling for Procedural
Characters

28.04.2010

Elke Brehm

(TIB Hannover): SCOAP3-DH:

Sponsoring Consortium for Open Access
Publishing in Particle Physics fiir deutsche
Hochschulen

28.04.2010

Robert Schwarz

(Universitat Heidelberg):

The Betweenness Approach for the Linear
Arrangement Problem

07.05.2010

Stephan Westphal

(TU Kaiserslautern):

Integer Programming in Sports Scheduling

10.05.2010

Martin Albrecht

(University of London, Royal Holloway,
Grof3britannien):

Cold Boot Key Recovery Using Polynomial
System Solving with Noise

10.5.2010

Moritz Helmstaedter

(Max Planck Institute for Medical Research,
Heidelberg):

Tools for the Dense Reconstruction of
Neuronal Circuits

11.05.2010

Manfred Miiller

(BSB Miinchen):

FormalerschlieBung von Elektronischen
Ressourcen im Gemeinsamen Verbund-
katalog

12.05.2010

Matthias Miltenberger

(TU Berlin):

The IDR Method for Solving Large Non-
Symmetric Parameterized Linear Systems

12.05.2010

Guillaume Sagnol

(Ecole Polytechnique Paris):

A Rank Reduction Theorem in Optimal
Experimental Design with Applications to
Internet Tomography

20.05.2010
Toby Walsh

(NICTA und Universiy of New South Wales):

Decompositions of Global Constraints

21.06.2010

Fabio D’Andreagiovanni

(Universita degli Studi di Roma

»La Sapienza”, Rom, ltalien):

New 0-1 Linear Programming Formu-
lations for Wireless Network Design

21.06.2010

Domenico Salvagnin

(Universitat Padua, Italien):

A Relax-and-Cut Framework for Gomory’s
Mixed Integer Cuts

21.06.2010

Tim Januschowski
(Universitat Padua, Italien):
Symmetries in CP and IP

14.06.2010

Torsten Méller

(Simon Fraser University, School of
Computing Science, Vancouver):
Optimal Regular Sampling and
Reconstruction in Three Dimensions
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30.06.2010

Michael Possl

(ULB, Bruxelles, Belgien):
Transmission Expansion Planning with
Re-Design

06.07.2010

Gary Froyland

(University of New South Wales,
Sydney, Australien):

Robust Airline Schedule Planning:
Minimizing Propagated Delay in an Inte-
grated Routing and Crewing Framework

21.07.2010

Christina Burt

(University of Melbourne,
Melbourne, Australia):

An exact model for the k-connected
wireless survivable network problem

27.07.2010

Xin Liu

(Chinese Academy of Sciences,
Beijing, China):

Generating GUB Cuts in SCIP

27.08.2010

Konstanty Szaniawski

(Warsaw University of Technology, Faculty
of Mathematics and Information Science,
Warschau, Polen):

On Improved Exact Algorithms for L(2,1)-
Labeling of Graphs

06.09.2010

Stefan Bruckner

(Vienna University of Technology, Institute
for Computer Graphics and Algorithms):
Visualization of Volumetric Data Spaces

04.10.2010

Alexander Wiebel

(Max-Planck-Institut fir Kognitionsund
Neurowissenschaften, Leipzig):

Surface Techniques for Flow Visualization

14.10.2010

Adrian Pohl
(Hochschulbibliothekszentrum Kéln):
Freie Katalogdaten und Linked Data —
Von der Offnung der Bibliothekskataloge
im Internetzeitalter
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29.11.2010

George Csicsery

(Zala Films, Oakland, USA):

The Secret Lives of Mathematicians -
Novel Films about S.-S. Chern and MSRI

06.12.2010

Bruno Lévy

(INRIA, Villers le Nancy, France):
Geometric Sampling and Optimization

09.12.2010

Ryuhei Miyashiro

(Tokyo University of Agriculture
and Technology):

Some Topics in Sports Scheduling

09.12.2010

Jorg Rambau

(Universitat Bayreuth):

Integrierte Optimierung der Waren-
verteilung und Preisreduzierung eines
Textil-Discounter

13.12.2010

Giovanni Rinaldi

(Universitat Padua, Italien):

Polyhedral vs SDP Methods for Max-Cut

17.12.2010

Hannah Bast

(Universitat Freiburg):

Die Complete Search-Suchmaschine

GASTAUFENTHALTE

Martin Albrecht

(University of London, Royal Holloway,
GroRbritannien)

10.05.2010

Fabio D’Andreagiovanni
(Universita degli Studi di Roma
.La Sapienza”, Rom, ltalien)
20.-23.06.2010

Viktoriia Babicheva

(Landau Institute of Theoretical Physics,
RAS, Moskau)

01.07.-30.09.2010

Christina Baron
(hbz Nordrhein-Westfalen, Koln)
16.-17.12.2010

Hannah Bast
(Universitat Freiburg)
16.-17.12.2010

Christopher Beck
(University of Toronto, Kanada)
01.07.-31.12.2010

Kristof Bérczi

(Eotvos Lorand University,
Budapest, Ungarn)
23.08.-17.09.2010

Angela Bernhardt
(Bayerische Staatsbibliothek Miinchen)
12.-13.10.2010

Bob Bixby
(Gurobi, Houston, USA)
28.04.2010

H.M.T. Boer, H. Woelders

(Animal Breeding and Genomics Center,
Wageningen UR Livestock Research,
Niederlande)

07.06.-11.6.2010

Stefan Brecheisen
(Bayerische Staatsbibliothek Miinchen)
12.-13.10.2010

Stefan Bruckner

(Vienna University of Technology, Institute
for Computer Graphics and Algorithms)
06.09.2010

Christina Burt
(University of Melbourne,
Melbourne, Australia)
05.-25.07.2010

André Augusto Cire
(Carnegie Mellon University,
Pittsburgh, PA, USA)
18.05.-15.08.2010

George Csicsery
(Zala Films, Oakland, USA)
29.11.2010

Gary Froyland

(University of New South Wales,
Sydney, Australien)
03.-09.07.2010
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Matthias Gross
(Fachhochschule Koln)
08.07.-09.07.2010

Moritz Helmstaedter

(Max Planck Institute for Medical Research,
Heidelberg)

10.5.2010

Michael Hofmeister

(Siemens AG, Corporate Technology,
Mathematical Optimization — CT PP7,
Miinchen)

04.-07.07.2010

Jung Hong

(Korean Institute of Science and Tech-
nology Information (KISTI), Seoul Korea)
23.-25.08.2010

Tim Januschowski
(University College York, GroRbritannien)
14.06.-07.07.2010

Andrea Katz

(Research stay at the Geometric Modeling
and Scientific Visualization Center, King
Abdullah University (KAUST), Saudi Arabia)
04.2010-06.2010

Gyu-Seok Kim

(Korean Institute of Science and Tech-
nology Information (KISTI), Seoul Korea)
23.-26.08.2010

Jayhoon Kim

(Korean Institute of Science and Tech-
nology Information (KISTI), Seoul Korea)
23.-26.08.2010

Erika Kovacs

(Eotvos Lorand University,
Budapest, Ungarn)
23.08.-17.09.2010

Bruno Lévy

(INRIA, Villers le Nancy, France)
Geometric Sampling and Optimization
06.12.2010

Thomas Liebling

(Ecole Polytechnique Federale de Lausanne
(EPFL), Lausanne, Schweiz)

21.05.2010, 04.-06.07.2010
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Xin Liu

(Chinese Academy of Sciences,
Beijing, China)
01.01.-31.08.2010

Alfred Louis (Lehrstuhl fir Angewandte
Mathematik, Universitat des Saarlandes,
Saarbriicken)

04.07.-08.07.2010

Christoph Mainberger
(Bibliotheksservice-Zentrum Baden-
Wiirttemberg, Universitat Konstanz)
24.-25.06.2010

Torsten Moéller

(Simon Fraser University, School of
Computing Science, Vancouver)
14.06.2010

Frank Miiller
(North Carolina State University, USA)
06.07.2010

Ken Perlin
(Computer Science, New York University)
26.04.2010

Adrian Pohl
(hbz Nordrhein-Westfalen, Koln)
13.-14.10.2010

Michael Poss
(ULB, Bruxelles, Belgien)
27.06.-03.07.2010

Giovanni Rinaldi

(Istituto di Analisi die Sistemi ed
Informatica, Rom, Italien)
13.12.2010

Roberto Roverso

(Swedish Institute of Computer Science,
Schweden)

01.-31.07.2010

Jorg Sack
(Carleton University, Canada)
04.-08.07.2010

Guillaume Sagnol

(CMAP Ecole Polytechnique Palaiseau
Cedex, Frankreich)

11.-12.05.2010

Domenico Salvagnin
(Universitat Padua, ltalien)
21.06.-02.07.2010

Ludger Sax
(Open Grid Europe GmbH, Essen)
03.07.-07.07.2010

Eginhardt Scholz
(Bayerische Staatsbibliothek Miinchen)
12.-13.10.2010

Silke Schomburg
(hbz Nordrhein-Westfalen, Koln)
16.-17.12.2010

Matthias Schulze
(Universitatsbibliothek Stuttgart)
24.-25.06.2010

Harald Schwab
(Universitat Wien, Osterreich)
16.-17.06.2010

Yuji Shinano

(Tokyo University of Agriculture and
Technology, Tokyo, Japan)
01.01.2010-31.12.2010

Friedrich Summann
(Universitatsbibliothek Bielefeld)
24.-25.06.2010

Konstanty Szaniawski
(TU Warschau)
09.-27.08.2010, 16.-22.12.2010

Toby Walsh

(National ICT Australia and University of
New South Wales, Sydney, Australien)
20.05.2010

Siegfried Weith
(UB der Uni Erlangen-Nirnberg)
26.-28.09.2010

Alexander Wiebel

(Max-Planck-Institut fir Kognitions- und
Neurowissenschaften, Leipzig)
04.10.2010

Carl-Eugen Wilhelm
(Universitatsbibliothek Augsburg)
12.-13.10.2010
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Thomas Wolf

(Brock University, St. Catharines,
Ontario, Kanada)
01.07.2010-13.07.2010

Meng Xu

(Beijing Jiaotong University,

Institut of System Science, Beijing, China)
21.11.2010-20.02.2011

Ya-xiang Yuan
(Chinese Academy of Sciences,
Beijing, China)
03.-06.08.2010

Uwe Zimmermann
(TU Braunschweig)
21.05.2010

TAGUNGEN UND
VERANSTALTUNGEN

25.01.2010

Kolloquium fiir Berliner
Bibliotheksreferendare
Veranstalter: KOBV-Zentrale

28.04.2010

SCOAP3-DH: Sponsoring Consortium for
Open Access Publishing in Particle Physics
fiir deutsche Hochschulen

Veranstalter: Referentin: Elke Brehm,

TIB Hannover, KOBV-Zentrale

10.05.-11.05.2010

Workshop ,, Visual Computing Challenges
in Neuroscience”

Veranstalter: Hans-Christian Hege,
Vincent J. Dercksen

05.06.2010

Lange Nacht der Wissenschaften (ZIB)
Veranstalter: Olaf Paetsch,
Gesamtorganisation fiir das ZIB

11.05.2010

FormalerschlieBung von elektronischen
Ressourcen im gemeinsamen Verbund-
katalog

Veranstalter: Referent: Manfred Miller,
BSB Miinchen, KOBV-Zentrale
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17.06.2010

Verde UStat - das Verde-Statistiktool,
Workshop fiir Erwerbungsbibliothekar/
innen aus Mitgliedseinrichtungen des
Friedrich-Althoff-Konsortium e. V.
Veranstalter: KOBV-Zentrale

21.06.2010 8.

KOBV-Forum

~Einsam, Gemeinsam, Verbund”
Veranstalter: KOBV-Zentrale,
Martin Grotschel

08.09.2010
FPGA-Computing, Energieeffizienz, HLRN
Veranstalter: Thomas Steinke

11.10.-13.10.2010

Berliner Herbsttreffen zur Museums-
dokumentation 2010

Veranstalter: Carlos Saro, Institut fiir Muse-
umsforschung und Fachgruppe Dokumen-
tation im Deutschen Museumsbund

14.10.2010

Freie Katalogdaten und Linked Data -
Von der Offnung der Bibliothekskataloge
im Internetzeitalter

Veranstalter: Vortrag von Adrian Pohl,
Hochschulbibliothekszentrum Kolin,
KOBV-Zentrale

21.10.-22.10.2010
MoSGrid Workshop
Veranstalter: Thomas Steinke

26.-27.10.2010
E.ON-Workshop

Veranstalter: Martin Grotschel,
Thorsten Koch

09.11.2010
Large Tape Users Group (LTUG 2010)
Veranstalter: Wolfgang Pyszkalski

23.11.-24.11.2010

BMBF-Statustagung ,,HPC-Software fiir
skalierbare Parallelrechner”
Veranstalter: Alexander Reinefeld

01.12.2010

Workshop ,, Workshop on Semidefinite
Programming”

Veranstalter: Martin Grotschel,
Thorsten Koch
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SOFTWARE UND SERVICE

FOLGENDE SOFTWARE WURDE IM ZIB ENTWICKELT UND WIRD LIZENSIERT:

NUMERISCHE ALGORITHMEN

ZIBgridfree

BioPARKIN

BioParkin kombiniert eine grafische
Benutzeroberflache fiir die Modellierung
systembiologischer Netzwerke mit einer
flexiblen C++-Bibliothek zur Simulation und
Parameteridentifizierung

Ansprechpartner: M. Wade, T. Dierkes
(wade@zib.de, dierkes@zib.de)

CodelLib

CodeLib umfasst Newton,
Gauss- und IVP-Codes.
Ansprechpartner: Martin Weiser
(weiser@zib.de)

JCMsuite

JCMsuite ist ein kommerziell vertriebenes
Softwarepaket zur rigorosen Losung der
Maxwell’'schen Gleichungen fiir optische
Anwendungen.

Ansprechpartner: Lin Zschiedrich
(zschiedrich@zib.de)

Kardos

Kardos ist ein FE-Paket zur LOsung para-
bolischer Differenzialgleichungssysteme.
Ansprechpartner: Bodo Erdmann
(erdmann@zib.de)

KASKADE 7

KASKADE 7 ist eine flexible C++-Bibliothek
zur FE-Losung partieller Differential-
gleichungssysteme.

Ansprechpartner: Martin Weiser
(weiser@zib.de)

NewtonLib

NewtonLib beinhaltet Software zu Peter
Deuflhard ,,Newton Methods for Nonlinear
Problems-Affine Invariance and Adaptive
Algorithms”.

Ansprechpartner: Martin Weiser
(weiser@zib.de)

ZIBgridfree ist eine Software zur thermo-
dynamischen Simulation von Wirkstoff-
molekiilen und Wirkstoff-Target Komplexen.
Ansprechpartner: Marcus Weber
(weber@zib.de)

VISUALISIERUNG

Amira

Amira ist ein modulares, objektorientiertes
Softwaresystem mit vielfaltigen Funkti-
onen zur Bildverarbeitung, Bildanalyse,
Geometrie-Rekonstruktion und Daten-
visualisierung.

Ansprechpartner: Steffen Prohaska
(prohaska@zib.de), Daniel Baum
(baum@zib.de)

Lenné3D-Player

Lenné3D bezeichnet die am ZIB entwi-
ckelten Landschaftsvisualisierungssysteme.
Der Lenné3D-Player stellt Szenen realis-
tisch, skizzenhaft oder gemischt dar, bietet
Kamerapfade und Videoexport fiir Offline-
Darstellungen.

Ansprechpartner: Malte Clasen
(clasen@zib.de), Steffen Prohaska
(prohaska@zib.de)

Biosphere3D

Biosphere3D ist das Nachfolgesystem
zum Lenné3D Player und ermdglicht Vege-
tationsdarstellung in gréBeren Szenarien.
Ansprechpartner: Malte Clasen
(clasen@zib.de), Steffen Prohaska
(prohaska@zib.de)

OPTIMIERUNG

ZIB Optimization Suite

Die ZIB Optimization Suite umfasst die Teil-
produkte SCIP, Soplex und Zimpl. Die drei
Produkte sind in einem Paket zu erhalten
unter http://zibopt.zib.de, sind aber auch
einzeln erhaéltlich.

SCIP (Mixed Integer Program Solver)
SoPlex (Implementierung des revidierten
Simplexverfahrens zur Lésung von linearen
Programmen)
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Zimpl (Programmiersprache, um das math.
Modell eines Problems in ein lineares

oder gemischt-ganzzahliges Programm zu
libersetzen)

Ansprechpartner: Thorsten Koch
(koch@zib.de)

MIPLIB 2003

Bei diesem Programm handelt es sich um
ein Standard-Test-Set flir den Vergleich von
MIP-Losern.

Ansprechpartner: Thorsten Koch
(koch@zib.de)

SteinLib Testdata Library

Es handelt sich um eine Bibliothek von
Steinerbaumprobleminstanzen, die
bestandig aktualisiert und erweitert wird.
Ansprechpartner: Thorsten Koch
(koch@zib.de)

Sndlib -
Survivable Network Design Library

Sndlib ist eine Bibliothek von
standardisierten Testdatensatzen fiir
die Festnetzplanung.
Ansprechpartner: Ralf Borndorfer
(borndoerfer@zib.de)

ttplib -
Library for Train Timetabling Problems

Die Zielsetzung von ttplib ist es, mathe-
matische Modelle und Algorithmen fiir
das Fahrplanungssystem im Bahnverkehr
evaluieren zu kénnen.

Ansprechpartner: Ralf Borndorfer
(borndoerfer@zib.de),

Thomas Schlechte (schlechte@zib.de)

MCF - Netzwerksimplexalgorithmus

MCEF ist einer der schnellsten Implementa-
tionen des Netzwerksimplexalgorithmus,
er ist eines der Standardprogramme zum
Testen neuer Mikroprozessoren.
Ansprechpartner: Andreas Lobel
(loebel@zib.de)

ZIB Traffic Optimization Suite

Die ZIB Traffic Optimization Suite ist eine
Sammlung von mathematischen Optimie-
rungstools zur LOsung von Planungspro-
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blemen im Nah-, Bahn, und Luftverkehr.

Sie umfasst folgende Tools:

* VS-OPT (Optimierungstool zur Fahrzeug-
umlaufplanung)

* DS-OPT (Optimierungstool zur Dienst-
planung im 6ffentlichen Nahverkehr)

» IS-OPT (Optimierungstool zur gleich-
zeitigen Planung von Fahrzeugumlaufen
und Fahrdiensten im OPNV)

» CS-OPT (Planung des Einsatzes von
Flugzeugbesatzungen)

* TS-OPT (Optimierungstool zur Allokation

von Eisenbahnfahrtrassen)

Veranstaltungsplaner fiir die

~Lange Nacht der Wissenschaften”

DISCNET (Optimierungstool zur

Konfiguration und Planung von Kommu-

nikationsnetzen)

Ansprechpartner: Ralf Borndorfer

(borndoerfer@zib.de)

WISSENSCHAFTLICHE INFORMATION

Scalaris
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Informationsdienste des eLib-Servers

Scalaris ist ein zuverlassiger, skalierbarer
verteilter Key/Value-Store auf Basis von
Peer-to-Peer-Protokollen. Scalaris bietet
atomare Operationen und Transaktionen
auf replizierten Daten.

Ansprechpartner: Florian Schintke
(schintke@zib.de), Thorsten Schiitt
(schuett@zib.de)

GNDMS

GNDMS ist ein flexibles Datenmanage-
mentsystem flir den Einsatz im Grid-Com-
puting. Neben einem Workspace-Konzept
bietet es einen erweiterbaren Task-basier-
ten Mechanismus zum Bereitstellen und
Verteilen von Daten.

Ansprechpartner: Stefan Plantikow
(plantikow@zib.de), Maik Jorra (jorra@zib.de)

MetalLooper

Auf dem eLib-Server werden verschiedene
Informationsdienste angeboten:

www.math-net.de/links (Math-Net-Links)
http://elib.zib.de/ICM98

(International Congress of Mathematics)
http://webdoc.gwdg.de/ICM98
Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz

Server der International Mathematics
Union (IMU)

Das ZIB betreut technisch und inhaltlich
den Web-Server der IMU. Neben allgemei-
nen Informationen beinhaltet der Server
auch die neusten Bulletins der verschie-
denen Kommissionen der IMU sowie den
elektronischen Rundbrief.
Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz

KOBV-DIENSTE

REDUCE

Es handelt sich um ein Programmsystem
fir symbolische Mathematik.
Ansprechpartner: Winfried Neun
(neun@zib.de)

INFORMATIK

XtreemFS

XtreemFsS ist ein verteiltes POSIX-kompati-
bles Dateisystem fiir Grid- und Cloud-Com-
puting. Es bietet Methoden fiir einen hohen
Datendurchsatz verbesserter Datenverflig-
barkeit durch Replikation.
Ansprechpartner: Bjorn Kolbeck
(kolbeck@zib.de)

BabuDB

BabuDB ist eine Datenbank zur Speiche-
rung von Schliissel-Wertepaaren. Es nutzt
das Konzept der Log-Structured Merge-
Trees und wird zur persistenten Speiche-
rung von Metadaten (z.B. in verteilten
Dateisystemen) eingesetzt.
Ansprechpartner: Jan Stender
(Stender@zib.de)

Meta Looper ist ein Framework, das die
Durchfiihrung und Konfiguration von
numerischen Simulationen vereinfacht.
Ansprechpartner: Artur Andrzejak
(andrzejak@zib.de)

Stellaris

Stellaris ist ein Dienst fiir das Management
von RDF-Metadaten im Grid.
Ansprechpartner: Mikael Hogqvist
(hoegqvist@zib.de)

Theseus

Theseus ist ein Framework zur Erkennung
des Faltungstyps von Proteinen.
Ansprechpartner: Thomas Steinke
(steinke@zib.de)

INFORMATIONSDIENSTE

Math-Net-Informationsserver

Unter der Adresse www.math-net.org
befindet sich das Portal des Math-Net. Am
ZIB selbst werden die Math-Net-Dienste:
Math-Net-Navigator, Math-Net-Links sowie
Math-Net-Software angeboten.
Ansprechpartner: Wolfgang Dalitz

Der KOBV betreibt Informationsdienste flr
Bibliothekarische Angebote im Internet mit
Schwerpunkt auf Berlin und Brandenburg.
Dartiber hinaus ist der KOBV regionaler
Dienstleister fiir die Bibliotheken.

www.kobv.de
(KOBV-Informationsserver)

http://digibib.kobv.de
(KOBV-Portal Digitale Bibliothek
Berlin-Brandenburg)

http://digibib.kobv.de/vkfilm
(Verbundkatalog Film, Literatur,
DVD, Videos)

http://digibib.kobv.de/vkfilm-filme
(Verbundkatalog DVDs und Videos)

http://digibib.kobv.de/judaica
(Verbundkatalog Judaica)

http://digibib.kobv.de/vknoten
(Verbundkatalog Noten)

http://volltexte.kobv.de
(KOBV-Volltextserver)

http://bibliotheken.kobv.de
(Bibliothekenfiihrer)

http://opus4.kobv.de
(OPUS-Server)
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