K O N W 1 H R

Kompetenznetzwerk fur Technisch-Wissenschaftliches
Hoch- und Ho6chstleistungsrechnen in Bayern

SIMULATIONEN UND BERECHNUNGEN
VON KOMPLEXEN AUFGABEN

Das Bild zeigt die Hitachi
SR8000-F1/168 im Rechenraum
des Leibniz Rechenzentrums
Minchen. Die Gesamtlange
der Maschine betragt 10 Meter,
die maximale Breite 8 Meter.

auptanliegen von
H KONWIHR ist, die Nut-

zung von Hoch- und
Héchstleistungsrechnern,
insbesondere die des HLRB
(Hochstleistungsrechner in
Bayern, betrieben am Leibniz
Rechenzentrum Miinchen),
fachlich zu unterstitzen und
deren Einsatzpotenzial durch

Mitglied der Arbeitsgemeinschaft der Bayerischen Forschungsverbiinde

Simulation einer turbulenten
Luftstromung im Inneren eines
Radkastens. Direkte Volumen-
visualisierung mittels 3D Line
Integral Convolution (LIC).

Forschungs- und Entwick-
lungsvorhaben auszuweiten.
Wissenschaftler bei KONWIHR
bearbeiten Grand Chal-
lenge*Anwendungen aus

den Bereichen Biologie,
Chemie, Geologie, Informatik,
Mathematik, Physik und

den Werkstoffwissenschaf-
ten.

Der Einsatz von Hochstleis-
tungsrechnern setzt grofRe
Erfahrung voraus und die
Komplexitat der behandelten,
oftmals interdisziplindr ange-
legten Problemstellungen ver-
langt eine kompetente Nut-
zer-Beratung.

Explizites Forderziel des Ver-
bundes ist die Aus- und Weiter-
bildung, damit auch in Zukunft
gentigend und qualifizierter
Nachwuchs zur Verfiigung
steht. Deshalb unterstitzt

Sprecher:

KONWIHR den Masterstudien-
gang Computational Science
and Engineering“ sowie Kurse
und Workshops in den bayeri-
schen Rechenzentren.

Besonders wichtig sind eine
enge Zusammenarbeit zwi-
schen Grundlagendisziplinen,
Anwendern (insbesondere auch
aus der Wirtschaft) und ande-
ren beteiligten Rechenzentren
sowie ein effizienter Transfer
der Ergebnisse in die Anwen-
dung.
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AKTUELL GEFORDERTE
FORSCHUNGSVORHABEN:

Schnappschuss einer Erdbeben-
wellenausbreitung im Kdlner
Becken. Die Blickrichtung ist
nach Sud-Osten. In der rechten
unteren Bildecke sind verstéarkte
Effekte zu erkennen, die durch
die dort vorliegende Sediment-
struktur bedingt sind.

Visualisierung der Strémung um
ein PKW-Modell im Windkanal.

Blick auf die Bucht von
San Francisco, einer seismisch
aktiven Region.

Biologie:

« ParBaum -Parallelisierung
von Maximum Likelihood-
Verfahren zur Rekonstruktion
eines umfassenden Stamm-
baums des Lebens aus mul-
tiplen Alignments molekula-
rer Daten.

Chemie:

* ENZYMECH -Computer-
simulation von Enzym-Reak-
tionsmechanismen

 PARAGAUSS - Ausbau und
Anwendung einer parallelen
Dichtefunktionalmethode
fir Molekule und Cluster
unter besonderer Beriick-
sichtigung des Hochstleis-
tungsrechners Hitachi
SR8000-F1.

Dienstleistungsprojekte
(wie Beratung, Auf3endar-
stellung):

« cxHPC Beratung, Ausbil-
dung und Unterstitzung im
Hochstleistungsrechnen
(ehemals BAUWIHR)

e LIA Lehre, Infrastruktur,
AuRendarstellung

= LRZ -Ausbildung, Offentlich-
keitsarbeit und Industrieko-
operation.

Geologie:

 NBW -Numerische Berech-
nungen des elastischen
Wellenfeldes in seismisch
aktiven Regionen.

Informatik/Mathematik:

< gridlib -Simulation und
Visualisierung grof3er
Datenmengen (ehemals
Adhoc 3D)

* MethWerk -Methoden und
Werkzeuge fir die ultraska-
lierbare numerische Simula-
tion auf hybrid parallelen
Architekturen

» Par-EXPDE Effiziente objekt-
orientierte Mehrgitterverfah-
ren auf hierarchisch hybriden
adaptiven Gittern

» Peridot -Automatische
Leistungsanalyse und Leis-
tungsiiberwachung paralle-
ler Programme

e SkvG -Stromungen in kom-
plizierten, veranderlichen
Geometrien.

Physik:

* CUHE -€Computersimulati-
onen unendlich grof3er hoch-
korrelierter Elektronensysteme

* HQS@HPC -Hochkorrelierte
Quanten-Systeme auf
Héchstleistungsrechnern

= OOPCV -Objektorientierte
Programmierbausteine flr
Computersimulationen in der
Vielteilchenphysik.

Strémungsmechanik:

e BESTWIHR -Lattice Boltz-
mann-Automaten und An
wendungen in der Fluidme-
chanik

« DiSiVGT -Direkte numeri-
sche Simulation zur Entwick-
lung eines Vier-Gleichungs-
Turbulenzmodells

e Flusib +Fluid-Struktur-Wech-
selwirkungen im Bauwesen

« ParChem —Effiziente numeri-
sche Verfahren zur Losung
von steifen chemischen Pro-
blemen mittels Finiten Volu-
men und Lattice Boltzmann
Verfahren

« RexSim -Simulation des ge-
koppelten Energietransports
durch Strahlung auf Hochleis-
tungsrechnern.




