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Liebe Universitiats-Angehérige,

die Forschung an der Universi-
tét zu Kéln in dem Kompetenz-
feld Il , Quantitative Modellierung
komplexer Systeme” deckt einen
groBBen Bereich wissenschaftlicher
Forschungsthemen und Fachbe-
reiche ab — von der Biologie Uber
die Physik bis hin zu den Wirt-
schaftswissenschaften und  der
Meteorologie. Die Wissenschaftler-
innen und Wissenschaftler grei-
fen dabei auf computergestitzte
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Computational Sciences in Cologne

Gremien, Einrichtungen und Forschungsaktivitaten

Die numerische Simulation theoreti-
scher Modelle hat sich in den Natur-
und Ingenieurwissenschaften in den
letzten Jahrzehnten neben Theorie
und Experiment einen festen Platz
erobert. Man spricht auch von einer
dritten Saule. In den letzten Jahren
ist mit den durch Beobachtung und
Experiment sowie durch Simulatio-
nen erhaltenen groBen Datenmengen
eine vierte Saule entstanden, die oft
auch als Big Data bezeichnet wird.
Die numerische Simulation und das
Wissenschaftliche Rechnen zusam-
men mit der Behandlung und Analyse
groBer Datenmengen bilden den Be-
reich der rechnergestiitzten Wissen-
schaften (Computational Sciences).

Viele der numerischen Simulatio-
nen als auch die Analysen groBer
Datenmengen erfordern Hoch- und
Hoéchstleistungsparallelrechner  so-
wie Algorithmen und Software, die
diese so einsetzen konnen, dass ein
Maximum an Performance erreicht

Modellieren komplexer Systeme —
Zu nennen.

Der HPC-Beirat hat sich Anfang
2012 konstituiert und ist ein stan-
diges Arbeitsgremium zur Bera-
tung des Rektorats und des Direk-
tors des RRZK in Fragen des High
Performance Computing und der
HPC-Rechnerausstattung an der
Universitat zu KoIn. Hierbei geht es
zum Beispiel auch um die optimale
Nutzung des derzeitigen Koélner
Hochleistungsrechners CHEOPS, der
allen Koélner Wissenschaftlerinnen
und Wissenschaftlern als leistungs-
fahiges HPC-System am RRZK zur
Verfligung steht. Das RRZK ist seit
2011 assoziiertes Mitglied in der
GauB-Allianz, einem strategischen
Verbund der deutschen Hochleis-
tungsrechenzentren.

Das Kompetenzfeld Il — Quanti-
tative Modellierung komplexer Sys-
teme - ist aus den Aktivitdten der
Universitat zu K6In im Rahmen der
Exzellenzinitiative entstanden. Die-

gilt dem quantitativen Modellieren
komplexer Systeme und stellt eine
natdrliche Brlicke zwischen vielen
Forschungsbereichen der Univer-
sitdt zu Koln dar. Es schlieBt Uber
das quantitative Modellieren alle
mathematisch-naturwissenschaft-
lichen Disziplinen, die Wirtschafts-
wissenschaften aber auch die medi-
zinische Fakultat ein. Dazu gehoéren
zum Beispiel die Klimaforschung,
turbulente interstellare Wolken,
Fluid-Struktur-Interaktion von
Blutfluss und Arterien, Forschung
zu Online-Auktionen und Finanz-
markten, Simulation von Héchst-
leistungsstahlen wie auch die Op-
timierung komplexer technischer

Kurse

Systeme in der Automobilkonstruk-
tion oder Energieversorgung. Das
Kompetenzfeld Il ist eng mit dem
Kernprofilbereich Quantenmaterie
und Quantenmaterial QM2 aus der
Exzellenzinitiative verwandt.

W Axel Klawonn,

Sprecher des HPC-Beirats (Lehr-
stuhl fir Numerische Mathematik
und Wissenschaftliches Rechnen,
Mathematisches Institut)
www.ukoeln.de/BC3SG

M Joachim Saur,

Sprecher CA Il (Institut fur
Geophysik und Meteorologie)
www.ukoeln.de/SL29H

IT-Kurse an der Universitat zu Koln

Simulationen und Analysen zurtick,
die in ihrer Komplexitdt nur mit Hil-
fe von Hoch- und Héchstleistungs-
rechnern wie dem HPC-Cluster CHE-
OPS am RRZK durchgefiihrt werden
kénnen.

Um die gemeinsamen Interessen
zwischen dem Kompetenzfeld Il
und den Aktivitdten im Bereich der
rechnergestitzten Wissenschaften
an der Universitdt zu Kéln weiter
zu férdern, fand am 25. Oktober
2013 der Computational Sciences
Day statt.

Die Tagung bot den Wissenschaft-
lerinnen und Wissenschaftlern aus
den unterschiedlichen Fachberei-
chen ein Forum zum Erfahrungs-
und Ideenaustausch — und das
Publikum bekam einen Eindruck
von der Vielseitigkeit der Aktivita-
ten in den Bereichen des Wissen-
schaftlichen Hochleistungsrechnens
und der numerischen Simulation an
der Universitdt zu Kéin.

Eine Auswahl der im Rahmen
des Computational Sciences Day
dargestellten aktuellen Projekte
und Fragestellungen méchten wir
Ihnen in dieser Ausgabe der IT-Bei-
lage zur Kélner Universitdtszeitung
vorstellen.

Viel SpaB3 beim Lesen wiinschen

wird. An der Universitat zu Koln  se hat sich sehr erfolgreich an allen Das Regionale Rechenzentrum und die WiSo-IT-Services der Univer- !i /ﬁ /
wird in verschiedenen Fachern hie-  Forderlinien beworben, wobei ins- sitat zu Koln fuhren regelmaBig in der vorlesungsfreien Zeit Kurse zu | " “I}-:}'I“é M
ran gearbeitet. Dabei geht es zum  besondere auch das Zukunftskon- verschiedenen Themen rund um IT und Computer durch. Dazu gehé- (\J' ,’l id g “/Z”

einen um die grundlegenden As-
pekte der Algorithmen- und Soft-
wareentwicklung, zum anderen um
die Anwendung von Software und
Hochleistungsrechnern zur Lésung
fachspezifischer Probleme.
Verschiedene, facherubergrei-
fende Gremien und Einrichtungen
arbeiten in diesem Umfeld zusam-
men. Insbesondere sind hier der
wissenschaftliche Beirat fur das
Hochleistungsrechnen  (HPC-Bei-
rat), das Regionale Rechenzent-
rum der Universitat zu KéIn (RRZK)
und das Kompetenzfeld Il der
Exzellenzinitiative — Quantitatives

zept fur die gesamte Universitat
gefordert wird. Dieses Zukunfts-
konzept sieht eine Reihe von MaB-
nahmen vor, innerhalb derer auch
vier Kernprofilbereiche und funf
Kompetenzfelder aufgebaut bezie-
hungsweise gestarkt werden sollen.
Die Kernprofilbereiche sind in ihrer
Ausrichtung thematisch stark fo-
kussiert, wohingegen die Kompe-
tenzfelder sehr breit ausgerichtet
sind und interdisziplindre Arbeiten
und Projekte Uber die Fakultaten
hinweg biindeln und aufbauen sol-
len. Das Kompetenzfeld Il (auch
Competence Area (CA) Il genannt)

ren einfUhrende Veranstaltungen zur PC-Benutzung ebenso wie Fort-
bildungen im Bereich PC-Sicherheit oder Anwendungsentwicklung.

Daruber hinaus werden regelmaBig auch Themen wie Grafik und
Multimedia, Statistik und elLearning behandelt. Einige Veranstal-
tungen, zum Beispiel zu Office-Anwendungen, kénnen im Rahmen
des Studium Integrale angerechnet werden.

Ausfuhrliches Verzeichnis
der Kurse des RRZK:
www.ukoeln.de/4K5BY

Ausfuhrliches Verzeichnis der
Kurse der WiSo-IT-Services
www.ukoeln.de/818VA

Julia Belke und Leyla Mirzaee
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Computer Aided Traffic Scheduling

Bei der Gestaltung und dem Betrieb
von offentlichen Nahverkehrssys-
temen miissen eine Reihe von kom-
plexen Planungsproblemen geldst
und eine Vielzahl von Anforderungen
beriicksichtigt werden: Das Strecken-
netz sollte den Bedarf potentieller
Passagiere bestmdglich abdecken,
der Fahrplan sollte neben auftreten-
den Nachfragespitzen auch die An-
bindung an weitere Verkehrssysteme
beriicksichtigen, die Einsatzplanung
von Fahrzeugen und Personal muss
Sicherheitsbestimmungen und tarif-
rechtlichen Regelungen geniigen. Die
Komplexitat dieser Probleme macht
ein manuelles Erstellen von einsatz-
fahigen Losungen kaum maoglich,
insbesondere da neue Plane nicht
einfach im taglichen Betrieb getestet
werden kénnen (s. Abb. 1).

Im Rahmen des Projekts Computer
Aided Traffic Scheduling (CATS)
beschaftigt sich der Lehrstuhl von
Professor Speckenmeyer deswegen
mit der Entwicklung von Methoden
und Anwendungen zur Modellie-
rung, Optimierung, Simulation und
Visualisierung von stadtischen Nah-
verkehrssystemen. Fur die Simula-
tion werden vorwiegend diskrete

Technikfutter

—
<

Linienplanung

Netzplanung

-

Strategische Planung

sind, damit sie mog-
lichst unempfindlich
gegen kleine, im tag-
lichen Betrieb unver-

Taktische Planung
Fahrplan-
generierung

meidlich auftretende
Stérungen sind und

L Umlaufplanung

so ein mdglichst rei-
m— bungsloser Betrieb
sichergestellt wer-

N Personalplanung

den kann. Nach der
Generierung  solcher

Operative Planung

robuster Fahrplane in
der Optimierung wird
eine diskrete ereignis-

Abbildung 1 Planungsprozess im OPNV

Methoden wie ereignisbasierte
Simulation, Zellularautomaten und
agentenbasierte Simulation ver-
wendet. Zur Optimierung befin-
den sich sowohl kombinatorische
Heuristiken wie genetische Ver-
fahren, Ameisenalgorithmen und
kinstliche Kristallisation als auch
exakte Methoden wie zum Bei-
spiel Lineare Programmierung und
.Branch and Bound” im Einsatz
(s. Abb. 2).

Diese Methoden werden verwen-
det um der Frage nachzugehen wie
Stadtbahnfahrpldne zu gestalten

basierte  Simulation
benutzt, um zu testen
wie sich unvorherge-
sehene Stoérungen (zum Beispiel ein
kurzzeitig wegen eines Falschpar-
kers blockiertes Gleis) auf den Be-
trieb auswirken. Die bisher durch-
gefuhrten Laborexperimente auf
Grundlage der Stadtbahnnetze von
KoIn und Montpellier zeigen, dass
die entwickelten Methoden dabei
helfen kénnen die Pinktlichkeit in
Stadtbahnnetzen zu erhéhen.
Weitere Teilbereiche des CATS-
Projekts sind die Modellierung,
Optimierung und Simulation von
multimodalen  Verkehrssystemen
und die Entwicklung von Resche-

Weitere Informationen zum CATS-
Projekt, insbesondere auch zu még-
lichen Abschlussarbeiten, erhalten
Sie auf der Webseite des Lehrstuhls
von Professor Speckenmeyer.

duling-Verfahren. In multimoda-
len Verkehrssystemen kommen
mehrere Typen von Transportmit-
teln zum Einsatz, wodurch sich die
ohnehin schon hohe Komplexitat
weiter erhoht. Rescheduling wie-
derum beschaftigt sich mit Metho-
den zur schnellen und reibungs-
armen  Wiederherstellung  des
Regelbetriebs nach Auftreten einer
gréBeren, langfristigen Stérung,
beispielsweise durch kurzfristige
Anderungen an den (Ab-)Fahrtzei-
ten und/oder der Linienfihrung
von Fahrzeugen.

M Daniel Luckerath
www.ukoeln.de/3UBU6
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Abbildung 2 Die Komponenten des CATS-Projekts

SoFS-Nutzung von Android Tablets

Mit SoFS stehen Studierenden und Beschaftigten
der Universitat zu KéIn online und kostenlos 10 GB
Speicherplatz zur Verfiigung. Der Zugriff ist nicht
nur unter Windows und Mac OS X, sondern auch
unter Android moglich: Man benétigt dazu aus
dem Google Playstore zunachst den ,Total Com-

mander”. Darin muss dann noch das Webdav Plugin

installiert werden. Dieses dann mit https checken, sofsdav.uni-koeln.de/
private/<username> als Pfad, Benutzername und Passwort konfigurieren
und fertig! Nun kénnen Dateien auch zwischen Android-Device und SoFS
verschoben werden. www.ukoeln.de/JRXJM

Computational Economics

Empirische Studien zur Analyse und
Evaluation wirtschaftspolitischer
MaBnahmen beruhen darauf, dass
vergleichbare wirtschaftliche Rah-
menbedingungen und o6konomische
Schocks schon in der Vergangenheit
beobachtbar waren. Die ,GroBe
Rezession” stellte daher die wirt-
schaftspolitische Beratung vor eine
besondere Herausforderung und
festigte die Rolle quantitativer mak-
ro6konomischer Modelle als komple-
mentédre Methode der wirtschaftspo-
litischen Analyse und Beratung.

Wirtschaftspolitische MaBnahmen
haben in der Regel — ob nun be-
absichtigt oder nicht - einen re-
distributiven Charakter, sei es in
Bezug auf pekunidre GroéBen wie

Einkommen und Vermdégen oder
auf nichtpekuniare GroBen wie der
Wert an Freizeit. Um Reformvor-
schlage und ihre unterschiedliche
Wirkung auf Haushalte beurteilen
zu kénnen, mussen die Modelle da-
her die relevante Heterogenitat in
der Bevdlkerung, wie beispielswei-
se die endogene Einkommens- und
Vermogensverteilung, abbilden. Al-
lerdings stellen Modelle mit hete-
rogenen Agenten die numerischen
Losungsverfahren vor fundamen-
tale Probleme, die im Folgenden
anhand des ,workhorse model of
quantitative macroeconomics” ver-
deutlicht werden.

Betrachten wir einen Haushalt
mit spezifischem Vermdgen und Ar-
beitseinkommen, der gegeben des

JAHRE

R|R|Z|N|
Handbiicher
1982 - 2012

Marktzinssatzes eine Konsum- und
Sparentscheidung trifft. Der Markt-
zins reflektiert das komplexe Zu-
sammenspiel des gesamtwirtschaft-
lichen Kapitalangebots morgen,
das heiBt der Sparentscheidung
aller Haushalt heute, und der ge-
samtwirtschaftlichen Kapitalnach-
frage morgen, das heif3t der Inves-
titionsentscheidung aller Haushalte
morgen. Um den Marktzins zu be-
stimmen, benétigen die Haushalte
demzufolge Wissen Uber die ge-
samtwirtschaftliche Vermogensver-
teilung heute (und damit Uber das
Kapitalangebot morgen) und wie
sich hieraus die gesamtwirtschaft-
liche Vermégensverteilung morgen
(und damit die Kapitalnachfrage
morgen) entwickelt. Jeder Haus-

Handbiicher des Regionalen Rechenzentrums
Niedersachsen (RRZN)

Das Regionale Rechenzentrum fir Niedersachsen (RRZN)
gibt Handbucher zu vielen Themen der IT wie Program-
miersprachen, Betriebssysteme und Anwendersoftware
heraus. Die Autorinnen und Autoren achten darauf, dass
die Dokumentation gut verstandlich und nicht allzu tech-
nisch ist. Viele Titel der RRZN-Handbuch-Reihe werden
am RRZK Helpdesk im Weyertal 121 zum Selbstkosten-
preis verkauft. Beachten Sie bitte, dass die RRZN Handbucher nur an Studie-
rende und Beschaftigte der Universitat zu Koln, der FH Koéln, der Deutschen
Sporthochschule sowie der Musikhochschule Kéln zu deren eigenem Gebrauch
abgegeben werden durfen. www.ukoeln.de/2ASAF

halt steht folglich vor einem dy-
namischen Optimierungsproblem,
in dem sowohl die Zustandsvari-
able als auch deren Bewegungs-
gleichung ein extrem hochdimen-
sionales Objekt ist und daher hohe
Anforderung an die numerischen
Losungsverfahren stellt.

Zwar stehen fur dieses kanoni-
sche Modell zuverlassige Losungs-
algorithmen, die eine Berechnung
auf gewohnlichen Workstations
ermoglichen, zur Verfugung, je-
doch reichen schon einfache
Erweiterungen - beispielsweise
Humankapitalakkumulation oder
Sucharbeitslosigkeit — die Rechen-
zeit auf mehrere Tage und Wochen
zu erhéhen. Modellerweiterungen,
die je nach Fragestellung unab-

dinglich sind, erfordern es daher
unter anderem, die gemeinsame
Verteilung der Zustandsvariablen
und deren Bewegungsgleichung
mittels Monte Carlo Methoden auf
Hochleistungsrechnern mit starker
Parallelisierung zu simulieren. An-
gesichts dieser Herausforderungen
verwundert es nicht, dass die Ent-
wicklung effizienter Losungsalgo-
rithmen mittlerweile ein sehr akti-
ves Forschungsgebiet quantitativer
Makrodkonomen geworden ist und
in Zukunft weiter an Bedeutung
gewinnen wird.

W Martin Scheffel
www.ukoeln.de/BJU78
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Biologische Netzwerke mit dem Computer entschliisseln

Moderne Hochdurchsatzverfahren er-
lauben es uns, molekularbiologische
Daten in einem AusmaB zu erhe-
ben, das vor 15 Jahren noch kaum
vorstellbar war. Zum Beispiel kann
heute die Aktivitat aller circa 20.000
menschlichen Gene in einem einzigen
Experiment gemessen werden. Auch
die Konzentrationen von tausenden
Proteinen (EiweiBen) konnen heute
gleichzeitig quantifiziert werden.

In der Regel werden diese Daten
in Zeitreihen oder unter verschie-
denen Bedingungen gemessen,
wodurch sich die Datenmenge
nochmals vervielfacht. Eine der fun-
damentalsten Herausforderungen
der modernen Molekularbiologie,
Genetik und Molekularmedizin ist
daher, diese enormen Datenberge
in echte wissenschaftliche Erkennt-
nisse und nutzbares Wissen zu
Ubersetzen. Offensichtlich ist dies
ohne den Einsatz von Computern
nicht moglich. Computer spielen
dabei in allen Phasen, von der Er-
hebung der Rohdaten bis hin zur
integrierten Analyse heterogener
Daten aus unterschiedlichen Studi-
en, eine essentielle Rolle.

Die Abteilung Zelluldre Netz-
werke setzt vor allem Methoden
aus der Netzwerktheorie ein, um
Daten unterschiedlichen Ursprungs

Die Coupled Cluster Methode

miteinander zu verschneiden und
zu integrieren. Die Reprasentati-
on der Zelle als ein Netzwerk aus
interagierenden Molektlen oder
Genen hat sich als besonders méch-
tig herausgestellt, da hierdurch vor
allem Veranderungen auf der Sys-
temebene, das hei3t im Zusammen-
spiel verschiedener Gene, Proteine,
etc., dargestellt werden kdénnen.
Oft sind es namlich Veranderun-

gen in den Interaktionen zwischen
Proteinen oder anderen Biomole-
kulen, die fur entscheidende zellu-
lare Verénderungen verantwortlich
sind und zum Beispiel Krankheiten
verursachen. Ein sehr gutes Beispiel
sind Mutationen in Tumoren (wie
sie in der Abteilung Translationale
Genomik um Roman Thomas un-
tersucht werden), die Regulations-
netzwerke so verandern, dass es

zu unkontrolliertem Zellwachstum
kommt.

Die in der Abteilung von Andreas
Beyer entwickelten Methoden wer-
den eingesetzt, um die molekula-
ren Mechanismen von Krankheiten,
das Zusammenspiel verschiedener
zellularer Prozesse, oder die Aus-
wirkungen evolutionéarer Selektion
zu erhellen. Zum Beispiel kénnen
mit Hilfe der Regulationsnetzwer-

W Protein

‘ Mutierte Region im Genom

Picotti et al. (2013) Neture, doi:10.1038/nature11835

Durch die Kombination von genetischen Daten, Proteinkonzentrationen und deren Interaktionen lassen sich die
Auswirkungen von Mutationen (hier in Hefe) auf Proteinnetzwerke ermitteln.

in der Quantenchemie

Die (nicht-relativistische) Quan-
tenchemie wird durch die Schro-
dinger-Gleichung beschrieben. Das
in dieser Gleichung auftretende
quantenmechanische  Vielteilchen-
problem gehort zu den anspruchs-
volisten mathematisch/numerischen
Problemen, da jedes Elektron mit
jedem anderen iiber die Coulomb-
AbstoBung wechselwirkt. Obwohl
diese Kraft immer nur paarweise
auftritt, entsteht durch Verkettungen
der Wechselwirkungen ein Problem
hoher Komplexitat. Es lasst sich zei-
gen, dass die exakte Losung dieses
Problems eine unendliche Reihenent-
wicklung erfordert. Dies bedingt die
Notwendigkeit zur Einfilhrung von
N&herungsverfahren. Ein solches ist
die Coupled-Cluster-Methode (CCM).

Die CCM ist ein wellenfunktionsba-
siertes ab initio Verfahren, das po-
tenziell (das heif3t bei unendlichem
Rechenaufwand) exakte Losungen
der Schroédinger-Gleichung liefert.
Obwohl diese potenzielle Exaktheit
zunachst akademisch erscheinen
mag, ist sie von groBer theoreti-
scher und praktischer Bedeutung.
Sie erlaubt (i) eine Abschatzung der
Konvergenz zum exakten Ergebnis
und (ii) die Angabe von Fehler-
schranken fur Naherungsrechnun-
gen.

DarlUber hinaus konvergiert die
CCM vergleichsweise schnell, da

Antisymmetriesierte Goldstone Diagramme fiur CCSD, grin: Energie-
gleichung, rot und blau: Einfach- und Zweifachprojektionen

der ihr zu Grunde liegende Wel-
lenfunktionsansatz im Gegensatz
zu anderen Ansatzen (zum Beispiel
Cl) die richtige Struktur aufweist.
Erkauft werden diese positiven
Eigenschaften mit den vergleichs-
weise hohen Kosten der Methode.

Aus diesem Grund mussen die
Gleichungen moglichst effizient
(i) vereinfacht, (ii) faktorisiert und
(iii) durch Matrix-Matrix Multipli-
kationen implementiert werden.
Letzteres ist nicht ohne Umsortie-
rungsschritt (Shuffling) zu errei-
chen. Dabei ist zu beachten, dass
das Shuffling (~O(N2)) gegenuber

der Matrix-Matrix Multiplikation
(~O(N3)) auf Grund von Cache-
Misses nicht zu vernachlassigen ist.
Die geschickte Implementation des
Shufflings und der Faktorisierung
ist fur die effiziente Implementa-
tion ausschlaggebend.

B Michael Hanrath
www.ukoeln.de/KIZBN

Newsfeed

ke aus der Arbeitsgruppe Beyer die
Konsequenzen von Mutationen auf
Genaktivitaten quantifiziert wer-
den; was genutzt werden kann,
um molekulare Evolution nachzu-
verfolgen oder, um Mutationen in
Tumoren zu simulieren.

Diese Ansatze sind fur die Nutz-
barmachung der in K&In generier-
ten biologischen Hochdurchsatzda-
ten unerlasslich. Erst mit ihrer Hilfe
lassen sich Erkenntnisse gewinnen,
die unser biologisches Verstandnis
erweitern und zu klinisch relevan-
tem Wissen fuhren. Dies wiederum
gelingt nur durch die enge Vernet-
zung mit anderen Arbeitsgruppen
in der Mathematisch-Naturwissen-
schaftlichen Fakultat, der Medizini-
schen Fakultdt und den Kélner Max
Planck Instituten. Dieses Forscher-
netzwerk ist die essentielle Voraus-
setzung, um biomolekulare Netz-
werke entschllUsseln zu kdnnen.

B Andreas Beyer
www.ukoeln.de/F8SS9

KLIPS

Campus Management System

Neue Raumlichkeiten fiir das KLIPS-Team
Seit dem 16. Dezember 2013 hat das KLIPS-Team seine
neuen Raume im Studierenden-Service-Center, Gebau-

de 102, UniversitatsstraBe 22a, 50937 KoIn, bezogen. Sie finden uns im
ersten Obergeschoss, schrag rechts gegentiber den Fahrstiihlen. Eine
provisorische Beschilderung ist angebracht. Die Support-Offnungszeiten
von 10:00 — 15:00 Uhr von Montag bis Freitag bleiben bestehen, genau
wie die Telefonnummern. Die Buros sind nun auch barrierefrei zugang-

lich. www.ukoeln.de/BHM3B

Kunst im Regionalen Rechenzentrum
Ein Ausstellungsprojekt des Instituts fur Kunst und Kunsttheorie
der Humanwissenschaftlichen Fakultit der Universitat zu Kéin.

LEBEN.unberechenbar - ein
gluickliches Zusammentreffen:
Hier ein kurzlich bezogener
Neubau, weiBe Wande, leere
Vitrinen und dort 20 talentier-
te junge Kunststudierende,
die sich Uber die Gelegenheit
freuen, ihre Prifungsergebnis-
se und Abschlussarbeiten einer
interessierten  Offentlichkeit

M. Vissia / Full Moon Rising

vorzustellen. Spannend ist die Interaktion zwischen Resultaten kiinstle-
rischer Prozesse, die nie definitiv vorauszusehen sind, und dem Rechen-
zentrum als einem Ort, an dem alles auf Berechenbarkeit basiert.

Zu sehen sind ausgewahlte Arbeiten, die mehr oder weniger das
menschliche Dasein thematisieren: Lebenssituationen, Portréts, Gesten,
Heimliches und Unheimliches in den Medien Malerei, Plastik, Grafik,

Textil und Fotografie.

Am 30. Januar wurde die Ausstellung LEBEN.unberechenbar im RRZK
im Weyertal 121 er6ffnet. Sie ist bis zum 6. Juni 2014 Mo - Fr von 10—

16 Uhr zu besichtigen.
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Die , Evolution berechnen”

Den evolutiondren Zusammenhang
alles Lebendigen aufzukléren ist ein
zentrales Thema in der Biologie —
mindestens seit der Verdffentlichung
von Charles Darwins Buch iiber den
Ursprung der Arten im Jahre 1859.
Dass Evolutionshiologie aber nur in
Zusammenhang mit Erkenntnissen
der Genetik zu verstehen ist, ist eine
Einsicht, die tiber ein halbes Jahrhun-
dert jiinger ist und im Rahmen der
heute sogenannten ,,neodarwinschen
Synthese” gewonnen wurde.

Gemeint ist damit die Integrati-
on von Mendels Erkenntnissen
der Vererbungslehre und Darwins
Theorie der natlrlichen Selektion.
Das zu Beginn des letzten Jahrhun-
derts neu entstehende Forschungs-
feld der Evolutionstheorie war
von Beginn an gepragt durch den
Impetus, (evolutions-)biologische

Phénomene durch mathematische
Modellierung und — nach dem Vor-
bild der Physik — durch quantitative
Analyse experimenteller Daten zu
beschreiben und - vor allem - zu
erklaren.

Dieses Ziel ist auch heute noch
die Triebfeder vieler Forschungs-
projekte in der theoretischen
Evolutionsbiologie. Allerdings ha-
ben sich mit der molekularen Revo-
lution der Biologie Mitte des letz-
ten Jahrhunderts die Art und die
schiere Masse der zur Verfligung
stehenden Daten grundlegend ge-
andert. Evolution kann verstanden
werden aufgrund systematischer
und zufalliger Anderungen des ge-
netischen, das heiBt molekularen
Materials, das von Generation zu
Generation weitergegeben wird.
Offenbar handelt es sich dabei um
Weitergabe von ,Information”,

und somit liegt eine ,informa-
tische” Intepretation evolutions-
biologischer Prozesse auf der Hand.

Neben der Mathematisierung
und der Datenanalyse mit Hilfe sta-
tistischer Verfahren gehort deshalb
die Anwendung informatischer
Methoden heute zum Standard
in der Evolutionsbiologie. Tausen-
de von komplett ,sequenzierten”
Genomen von Modellorganismen,
die von einfachen Bakterien bis zu
hoch komplexen Saugetieren den
gesamten Baum des Lebens ab-
decken, koénnen daraufhin unter-
sucht werden, welche molekularen
Ursachen den vielen verschiedenen
Phanotypen, in Form verschiedener
Spezies aber auch in Form indivi-
dueller Unterschiede, zu Grunde
liegen.

Gegenwartige Koélner For-
schungsprojekte beschaftigen sich

etwa mit der Frage, welche ,Neu-
erfindungen” auf molekularer
Ebene mit groBen evolutiondren
Umbrichen, zum Beispiel der Ent-
stehung der Vielzelligkeit oder der
Entstehung bilateral-symmetrischer
Kérperbauplane, einhergehen oder
diese erst ermoglicht haben.

In anderen Projekten, auf der
Suche nach der Ursache von Erb-
krankheiten im Menschen, spielt
die Identifikation von individuellen
Unterschieden in den Genomen
von Patienten und Gesunden eine
wichtige Rolle. Grundlegende Er-
kenntnisse Gber die Regulation und
Expression von Genen wurden mit
Hilfe bioinformatischer Methoden
und durch den Vergleich moleku-
larer Daten aus nah verwandten
Arten gewonnen. Hochst spannend
ist zur Zeit die Frage, inwieweit
evolutionsbiologische  Prinzipien

zu Rate gezogen werden kénnen,
um nicht nur in die Vergangenheit,
sondern auch in die Zukunft des
Lebens sehen zu kénnen. Erfolge
gibt es hier bereits bei der Vorher-
sage von virulenten, das hei3t evo-
lutionar besonders erfolgreichen,
Stammen von Influenzaviren, des
Grippeerregers. Um solche Untersu-
chungen vielleicht eines Tages auch
auf Bakterien, oder gar auf hohere
Lebewesen ausweiten zu koénnen,
bedarf es, vergleichbar mit den Mo-
dellen der Klimatologie, immenser
Rechenleistungen.

B Thomas Wiehe
www.ukoeln.de/FPZH7

HPC-Simulationen in der Numerischen Mathematik —
Anwendungen in Medizin und Materialwissenschaften

Algorithmen fiir parallele Hochst-
leistungsrechner sind ein zentrales
Forschungsgebiet am Lehrstuhl fiir
Numerische Mathematik und Wis-
senschaftliches Rechnen (Prof. A.
Klawonn) des Mathematischen Insti-
tuts. Diese werden fiir verschiedene
Anwendungsprobleme aus der Medi-
zin und den Ingenieurwissenschaften
entwickelt.

Erkrankungen des Herz-Kreislauf-
systems sind schon seit Jahren
die Todesursache Nummer Eins in
Deutschland. Atherosklerose und
die Entstehung von Plaque in Ar-
terien sind dabei wichtige Aspekte.
Insbesondere kann eine mdgliche
Plagueruptur zu einem thromboti-
schen GefaBverschluss, Herzinfarkt
oder Schlaganfall fuhren. Die Vor-
hersage der Arterienwandspan-
nung, insbesondere im Plaquebe-
reich, ist daher von besonderem
Interesse.

Dabei spielt zum einen die Mo-
dellierung des mechanischen Ma-
terialverhaltens der atheroskle-
rotischen Arterienwand und zum

anderen die effiziente Lésung der
zugehérigen nichtlinearen aniso-
tropen und fast inkompressiblen
Elastizitatsprobleme auf parallelen
Hochleistungsrechnern eine wichti-
ge Rolle. Derzeit stehen effiziente
parallele Algorithmen zur Berech-
nung der Fluid-Struktur-Interaktion
der Blutstromung mit der Arterien-
wand im Forschungsmittelpunkt.
Diesen Problemen widmen sich in
einem gemeinsamen Forschungs-
projekt Arbeitsgruppen aus der
Numerischen  Mathematik und
dem Wissenschaftlichen Rechnen
(A. Klawonn, Universitat zu Koln,
O. Rheinbach, TU Bergakademie
Freiberg, A. Quarteroni, S. Depa-
ris, Ecole Polytechnique Fédérale
de Lausanne), der Mechanik (J.
Schréder, D. Balzani, Universitat
Duisburg-Essen) und der Medizin
(R. Erbel, Westdeutsches Herzzent-
rum, Universitatsklinik Essen). Die-
se Aktivitaten werden derzeit von
der DFG und dem Schweizerischen
Nationalfonds zur Foérderung der
wissenschaftlichen Forschung (SNF)
gemeinsam gefordert.

Ein weiteres Anwendungsgebiet
kommt aus den Materialwissen-
schaften. Im Automobilbau spielt
die Reduktion der CO?-Emissionen
und damit verbunden des Treib-
stoffverbrauchs eines Fahrzeugs
eine immer wichtigere Rolle. Um
dies zu erreichen, sollen die Fahr-
zeuge ein moglichst geringes Ge-
wicht haben. Gleichzeitig darf aber
die Crash-Sicherheit nicht darunter
leiden. Moderne Hochleistungs-
stahle sind ein mogliches Material,
um diese Ziele zu erreichen. Diese
haben eine hoéhere Festigkeit und
eine bessere Duktilitat bei einem
gleichzeitig geringeren Gewicht ge-
gentber herkémmlichen Stahlen.
Sie erreichen diese Eigenschaften
durch das Zusammenspiel einzelner
Komponenten auf der Mikroskala.
Um das Verhalten solcher Hoch-
leistungsstahle bei Umformpro-
zessen auf mehreren Skalen in 3D
zu simulieren, sind leistungsstarke
Parallelrechner unabdingbar. Ohne
geeignete numerische Algorithmen
und deren Umsetzung in Software
sind die benétigten Simulationen

auf den modernen ,Super-Compu-
tern” allerdings nicht moéglich. Im
Rahmen des DFG-Schwerpunktpro-
gramms 1648 (Software for Exas-
cale Computing) arbeitet das Kon-
sortium EXASTEEL bestehend aus
Arbeitsgruppen der Numerischen
Mathematik und dem Wissen-
schaftlichen Rechnen (A. Klawonn,
Universitat zu Koéln; O. Rheinbach,
TU Bergakademie Freiberg), der
Mechanik (J. Schréder, D. Balzani;
Universitat Duisburg-Essen) und
der Informatik (G. Wellein, Uni-
versitat Erlangen-NUrnberg) ge-
meinsam und interdisziplindr an
der Losung dieser Aufgabe. Hier-
bei soll ein direkter Multiskalen-
ansatz (FE?) in Kombination mit
neuen parallelen Losungsverfahren
(Gebietszerlegung, Mehrgitter)
verwendet und weiter entwickelt
werden. Zentraler Punkt ist dabei
auch ein hardwareorientiertes Co-
Design der Algorithmen und ein
Performance-Engineering-Ansatz,
der eine systematische Optimie-
rung und Parallelisierung tber alle
Softwareebenen unterstitzen soll.

Die Algorithmen werden bereits
auf verschiedenen Parallelrechnern
mit mehreren zehntausend Kernen
erfolgreich getestet, darunter so-
wohl CHEOPS (K6In) als auch Rech-
ner wie SuperMUC (Munchen) und
MIRA (Argonne, USA), die derzeit
beide in der Liste der 500 weltweit
schnellsten Supercomputer unter
den ersten zehn zu finden sind.

B Axel Klawonn
www.ukoeln.de/TRZ2I
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