Computational
Engineering
Science -
Ein neues

Ingenieurprofil



Anzeige

Denken ist Handeln. Bei BCG.

Theoretisch beherrschen Sie mehr als Wirtschaft.
Praktisch auch?

BCG sucht Wirtschaftsingenieure, Wirtschaftsinformatiker und Wirtschaftsmathematiker.

Als Multitalent konnen Sie bei BCG vielfach mehr bewegen. Indem Sie Ihr interdisziplinares Wissen nutzen, um
an den Schnittstellen von Wirtschaft und Technik richtungsweisende Strategien zu entwickeln. Ideen, die Sie
gemeinsam mit unseren Kunden umsetzen und in langfristige Wettbewerbsvorteile verwandeln. Wir suchen
herausragende Universitatsstudierende und Professionals (w/m), die ihr Potenzial in einem Aufgabengebiet
entfalten wollen, das genauso vielfaltig ist wie sie selbst. Bewerben Sie sich bei der weltweit fuhrenden Strategie-
beratung fur den Einstieg als Associate oder Consultant, fur das Junior-Associate-Programm (Bachelor) oder fir
ein studienbegleitendes Praktikum.

Ingrid Samuel (0211) 3011-32 00 oder Ortrud Wiegleb (089) 23 17-43 61, www.bcg.de/multitalent

THE BostoN CONSULTING GROUP

Kunstler: Christoph Schirmer, 2005






EXZELLENZ

Grof ist die Freude an der ,Exzellenzhochschule”
RWTH Aachen: Der Bewilligungsausschuss fir die
Exzellenzinitiative von Bund und Landern hat am

19. Oktober einstimmig die Finanzierung des Zukunfts-
konzepts der RWTH beschlossen. Zusatzlich wurden
Mittel fur einen weiteren Exzellenzcluster ,, MaBge-
schneiderte Kraftstoffe aus Biomasse” genehmigt.

Laut Deutscher Forschungsgemeinschaft werden
funf Jahre lang fir die Férderung eines Zukunftskon-
zeptes durchschnittlich 13 Millionen Euro pro Jahr, fir
einen Exzellenzcluster rund 6,5 Millionen und fir eine
Graduiertenschule etwa eine Millionen Euro zur Verfl-
gung gestellt. Neben dem jlingsten Ergebnis in der
zweiten Antragsrunde wurden fiir die RWTH im Jahr
2006 bereits zwei Exzellenzcluster und eine Graduier-
tenschule bewilligt. Damit steht die Aachener Hoch-
schule — gemessen am Foérdervolumen von jéhrlich et-
wa 33,5 Millionen Euro — gemeinsam mit der LMU
Miinchen auf dem vordersten Listenplatz der jetzt ins-
gesamt neun , Exzellenzhochschulen” in Deutschland.
Nur diese beiden Hochschulen werden die Mittel zur
Finanzierung flr drei Exzellenzcluster erhalten.

AuBerdem geht die RWTH als ein besonderer natio-
naler Spitzenreiter aus dem Wettbewerb hervor — alle
Exzellenzcluster und die Graduiertenschule werden bei
fakultatstibergreifender Beteiligung vieler Institute — in
den Ingenieurwissenschaften koordiniert. Dieses Ergeb-
nis wurde nicht nur in der Hochschule, sondern auch in
ihrem Umfeld begeistert aufgenommen.

Wir freuen uns Gber die Fordergelder, wissen dari-
ber hinaus, dass wir als , Exzellenzhochschule" unser An-
sehen im In- und im Ausland weiter steigern missen.

Grundlage fir die Forderung ist das in der so ge-
nannten dritten Linie beantragte Zukunftskonzept —
Uberschrieben mit dem englischen Titel ,,RWTH 2020:
Meeting Global Challenges”. Die RWTH Aachen wird
die globalen Herausforderungen jetzt forciert in Angriff
nehmen. Dabei wollen wir mit vier MaBnahmenbiin-
deln existierende Defizite beheben und vorhandene
Starken ausbauen:

@ An erster Stelle steht die Scharfung des wissen-
schaftlichen Profils: Die naturwissenschaftliche Grund-
lagenforschung soll gestérkt, die interdisziplinare Zu-
sammenarbeit — vor allem die aller Fakultaten mit den
Ingenieur- und den Naturwissenschaften — ausgebaut
werden.

@ Eine zweite bedeutende MaBnahme wurde bereits
im August 2007 mit der Unterzeichnung von JARA -
der ,Jilich Aachen Research Alliance” — eingeleitet.
Dieses Modell einer Partnerschaft zwischen universita-
rer und auBeruniversitdrer Forschung ist von hoher in-
ternationaler Ausstrahlung. Die Allianz ist bereits in
den drei Sektionen JARA-BRAIN Translational Brain
Medicine (Neurowissenschaften), JARA-FIT Fundamen-
tals of Future Information Technology (Informations-
technologie) und JARA-SIM Simulation Sciences (Simu-
lationswissenschaften) aktiv.




@ Beim dritten MaBnahmenpaket wird davon ausge-
angen, dass eine erfolgreiche Universitit Menschen
ur Ideen wie Projekte begeistern und in Bewegung

setzen muss. Um herausragende Studierende, Lehren-

de und Forscherinnen wie Forscher in die Hochschule
holen und halten zu kénnen, wird eine nachhaltige

Forderung des wissenschaftlichen Nachwuchses umge-

setzt sowie langfristig die Auswahl der besten Studie-

renden angestrebt. Besondere Anstrengungen werden
dabei zur Gewinnung von Frauen unternommen — von

Studentinnen, Nachwuchsforscherinnen und Professo-

rinnen.

@ Der vierte Bereich umfasst die Schritte zur Starkung

der Managementqualitdten und der Etablierung neuer

Fihrungsstrukturen. Es sollen Freirdume fir unterneh-

merisches Handeln geschaffen und eine effiziente Res-

sourcenverteilung erleichtert werden. Der notwendige

Transformationsprozess der universitdren Organisation

ist strategisch geplant. Zudem werden kiinftig die be-

stehenden Entscheidungsebenen wie Rektorat und Fa-
kultatsleitungen um einen Strategierat erweitert.

Im Exzellenzcluster ,,MaBgeschneiderte Kraftstoffe
aus Biomasse* wollen die Wissenschaftlerinnen und
Wissenschaftler einen interdisziplindren Ansatz unter
Verwendung optimierter Syntheseprozesse zur Erfor-
schung neuer, auf Biomasse basierender, synthetischer
Kraftstoffe nutzen, um das Potenzial hinsichtlich mo-
derner verbrennungsmotorischer Technologien zu be-
stimmen und gleichzeitig die Abhédngigkeit von fossilen
Energien zu verringern. Das langfristige Ziel ist die Be-
stimmung einer optimalen Kombination von Kraftstoff-
komponenten und deren Herstellungsprozessen, die
auf nachwachsenden Rohstoffen und neuen Verbren-
nungsprozessen basiert. Univ.-Prof. Dr.-Ing. Stefan
Pischinger vom Lehrstuhl fir Verbrennungskraftmaschi-
nen ist Koordinator des Exzellenzclusters.

Bereits 2006 bewilligt wurden der Exzellencluster
~Integrative Produktionstechnik in Hochlohnlandern®,
der Exzellenzcluster ,,Ultra High-Speed Mobile Infor-
mation and Communication” sowie die Graduierten-
schule ,Aachen Institute for Advanced Studies in
Computational Engineering Science”.

Univ.-Prof. Dr. Burkhard Rauhut

www.rwth-aachen.de/exzellenz

Staatssekretar Dr. Michael Stiickradt
und Andreas Pinkwart, Minister fiir
Innovation, Wissenschaft, Forschung
und Technologie des Landes Nordrhein-
Westfalen, freuen sich gemeinsam mit
Rektor Burkhard Rauhut und Aachens
Oberbiirgermeister Dr. Jiirgen Linden
(von links) (iber die Entscheidung

des Bewilligungsausschusses fiir die
Exzellenzinitiative von Bund und Ldndern.
Foto: Martin Lux



Nicole Faber

Simulation - virtuelle Losungen

fir reale Probleme

Der Begriff , Simulation” steht
im Mittelpunkt dieser Ausgabe
der ,RWTH-Themen". Was
versteht man darunter und
warum simuliert man etwas?
Definitionen des Begriffs findet
man viele, die man wie folgt
auf den Punkt bringen kann:
Simulation versucht die Realitat
beziehungsweise reale Ablaufe
mit Hilfe des Computers zu vi-
sualisieren, um Vorgénge zu
analysieren und zu verstehen,
Tendenzen vorherzusagen oder
Eigenschaften zu verbessern.
Naturlich sind Simulationen
heute Standard in vielen Desi-
gnprozessen. Wer kennt nicht
die Luftstromungssimulationen
bei Formel1-Wagen, die zur
Verbesserung der Chassisstruk-
tur herangezogen werden? Die
meisten wissenschaftlichen Si-
mulationen sind in einem Male
zum Standard geworden, dass
uns nicht bewusst ist, in wel-
chen Bereichen sie tiberall ein-
gesetzt werden. Wenn ein Pro-
dukt Einzug in unseren Alltag
héalt, hat es zuvor viele Entwick-
lungsschritte durchlaufen, zu
denen immer haufiger auch die
Simulation gehort. Als Compu-
ter noch nicht mit der heutigen
Leistungsstarke zur Verfliigung
standen, wurden in groRerem
Umfang Prototypen entwickelt
und gebaut. Da diese teuer, re-
lativ unflexibel und aufwéndig
sind, werden die Prototypen
heute haufig durch Simula-
tionsprogramme abgeldst. Nun
hat man auf der einen Seite die
realen Vor. én§e oder Begeben-
heiten und auf der anderen ei-
nen Computer, der zur Simula-
tion eingesetzt werden soll. Die
groBe Herausforderung besteht
somit in der Umsetzung der
Realitat in ein Computerpro-
gramm, welches die Simulation
so abbildet, dass die in der Rea-
litdit vorhandenen Parameter

bertcksichtigt werden. Hierzu
bilden mathematische Modelle
die Grundlage, die mittlerweile
fur viele Problemstellungen exis-
tieren, aber teilweise auch erst
noch entwickelt werden mus-
sen. Je komplexer eine Simula-
tion ist, um so mehr Rechenleis-
tung wird benotigt, damit sie
die Realitat abbilden kann. Wer-
den komplexe Vorgénge simu-
liert, benotigen diese unter Um-
standen viele zehntausend Pro-
zessoren, da sonst zu lange Re-
chenzeiten die Folge waren.
Haufig ersetzen Simulationen
reale Experimente. Dabei gibt
es zwei Moglichkeiten, Pro-
blemlésungen zu generieren: In
der , direkten” Vorgehensweise
werden Simulationen unter
Verwendung bestimmter Rand-
bedingungen und anderer Pa-
rameter durchgefthrt. Man
versucht zundchst ein Experi-
ment mit messtechnisch erfassten
Ergebnissen zu reproduzieren,
um die Genauigkeit der Si-
mulation einschétzen zu kon-
nen. Hierbei spricht man von
Validierung. AnschlieBend kann
man die Simulation auf Berei-
che ausdehnen, in denen es
keine Messdaten gibt. Die er-
zielten Ergebnisse werden dann
genau wie experimentelle Mess-
werte benutzt. Die andere
Méglichkeit beinhaltet, dass
man Losungswege riickwarts
sucht, das heilt man forscht
nach einzugebenen Daten, die
ein bestimmtes gewinschtes
Ergebnis produzieren wiirden,
oder nach méglichen Modellen,
die besonders realitdtsnahe Re-
sultate liefern kénnten. Hierbei
spricht man von ,inversen*
Problemen.

Die vorgestellten Forschungs-
projekte sollen die Bandbreite
der Simulation an der RWTH
Aachen zeigen. So werden nicht
nur Funktionen von Herzpum-

pen oder anderen mechani-
schen Gerdten simuliert, son-
dern auch Produktionsabldufe
beispielsweise bei der Medika-
mentenherstellung zur Opti-
mierung nachgebildet, mathe-
matische Modelle weiter- und
neuentwickelt und Material-
beziehungsweise Werkstoffent-
wicklungen simuliert. Die Zu-
sammenstellung der Beitrdge
verdeutlicht, dass sich die wis-
senschaftliche Auseinanderset-
zung mit der Thematik der Si-
mulation hauptsachlich aus drei
Bereichen speist: der Mathema-
tik, der Informatik und den In-
genieurwissenschaften. An der
Schnittstelle zwischen diesen
Fachdisziplinen ist das For-
schungsgebiet Computational
Engineering Science angesie-
delt. Dieses zukunftsweisende
Thema ist an der RWTH Aachen
mit mehreren Schwerpunkten
vertreten: dem Studiengang
»Computational Engineering
Science", der im Rahmen der
Exzellenzinitiative eingerichteten
Graduiertenschule ,, Aachen In-
stitute for Advanced Study in
Computational Engineering
Science", kurz AICES, sowie
dem,, Center for Computational
Engineering Science", kurz
CCES. Diese Einrichtungen er-
gdnzen die bereits seit Jahren
bestehenden interdisziplindren
Kooperationen im Bereich
Computational Engineering
Science durch die Ausbildung
von Studierenden, die Forde-
rung von Graduierten und die
Buindelung bestehender For-
schungskooperationen. Die Au-
toren der Beitrdge in diesen
+RWTH-Themen" sind Mitglie-
der der Graduiertenschule AICES.
|
www.aices.rwth-aachen.de

Autorin:

Nicole Faber M.A. ist
Geschéftsfihrerin der Graduier-
tenschule , Aachen Institute for
Advanced Study in Compu-
tational Engineering Science".
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Heike Emmerich

Woiinschen Sie sich nicht auch,
Ihr Kind kdnnte vor bruchsiche-
ren Fensterscheiben FuBball
spielen, Thre wunderschénen
neuen Keramikteller wiirden ei-
nen Aufschlag auf den Boden
unbeschadet tUberstehen oder
Ihre gesamte Lieblingsmusik
lieRe sich auf einem kleinen Da-
tenmedium speichern — und so
abwechslungsreichen Musikge-
nuss auch bei vier Wochen
Schlecht-Wetter-Urlaub ermogli-
chen?

Diese Wiinsche liegen im Trend
einer konkreten Herausforderung,
der sich die Materialwissenschaftler
bereits stellen: den maBgeschnei-
derten Materialien mit verbesserten
funktionalen Eigenschaften. Die Auf-
gabenstellung ist auch von hochs-
tem wirtschaftlichen Interesse,
denn praktisch jedes neue Produkt
basiert auf der Weiterentwick-
lung eines Werkstoffes. Daher
bergen bereits moderate Fort-
schritte ein groBes wirtschaftli-
ches Potenzial. Die Werkstoff-
entwicklung wurde in den letzten
Jahren begleitet durch breit ge-
facherte Anstrengungen, die Struk-
turierung relevanter Materialien
auf immer kleineren Skalen kon-
trollieren zu kénnen. Trotz in-
tensiver Bemuihungen gelten die
anfanglichen Stadien dieser
Strukturbildungsprozesse immer
noch als weitestgehend unver-
standen, so zum Beispiel die
Keim- und Mikrostrukturbildung
in einem heterogenen Medium.
Dies gilt fur die anfangliche Struk-
turierung an metallischen Ober-
flachen, die insbesondere in der
Mikroelektronik und -system-
technik wichtig ist, ebenso wie
far die kleinskaligen Strukturent-
wicklungen im Volumen metalli-
scher Legierungen, beispielswei-
se fur die Entwicklung neuer
Materialien in der Medizintech-
nik oder fur die im Hinblick auf
zuk(inftige photonische Kristalle
bedeutenden Kolloide.

In einem Schwerpunktpro-
gramm der Deutschen For-
schungsgemeinschaft, dem
Schwerpunktprogramm ,, Hete-
rogene Keim- und Mikrostruk-
turbildung: Schritte zu einem
system- und skalentibergreifen-
den Verstandnis" sollen daher
grundlagenorientierte Anstren-
gungen geleistet werden, diese
Lucke anhand einer interdiszi-
plindren Erforschung der ein-

Handshake zwischen Methoden

fachsten denkbaren Modellsys-
teme flr heterogene kristalline
Ordnung zu schlieBen.

Das Schwerpunktprogramm
wurde vom Lehr- und For-
schungsgebiet Modellbildung in
der Werkstofftechnik initiiert
und wird auch von diesem koor-
diniert. Der Inhalt des Pro-
gramms zeigt zum einen, dass
die fundamentalen Fragen funk-
tionalen Materialdesigns heute
angehbar sind. Weiterhin macht
er deutlich, dass sich diesen zu
stellen ein Umdenken erfordert.
Die klassische ,, Try-and-Error*-
Methodik in der Materialtechnik
ist fir Hochtechnologienationen
wie Deutschland schon lange zu
zeit- und kostenintensiv gewor-
den. Ein systematisches Vorgehen,
das eine solche Herangehens-
weise Uberwindet, bedeutet
aber auch, Grenzen zwischen
den klassischen materialwissen-
schaftlichen und material-tech-
nischen Disziplinen tiberwinden
zu lernen und die notwendige
Expertise fir das eine Ziel ,Ver-
stehen-Kontrollieren-Designen”
gemeinsam zusammenzubringen.
Im Schwerpunktprogramm ist
das wie folgt vorgesehen: Um
zu einem system- und skalen-
Ubergreifenden detaillierten Ver-

[ Langenskalenorientierung ]
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standnis der Energetik und Kinetik
heterogener Keim- und Mikro-
strukturbildung zu gelangen,
werden einerseits drei fir unter-
schiedliche Langen- und Zeit-
skalen entwickelte theoretische
beziehungsweise Computersi-
mulationsmethoden zum Einsatz
kommen. Andererseits sollen
zwei unterschiedliche experi-
mentelle Modellsysteme, binére
Kolloide und binare metallische
Legierungen, untersucht wer-
den. Dadurch verbinden sich die
im Zentrum des Interesses ste-
henden physikalischen Pha-
nomene je nach Modellsystem
mit unterschiedlichen Langen-
skalen. Dies stellt einen wichtigen
Ausgangspunkt fiir das ange-
strebte methodische Ziel auf
theoretischer Seite dar, eine ri-
gorose Verbindung zwischen
den Methoden der Thermody-
namischen Rechnung, der Dich-
tefunktionaltheorie, der Moleku-
laren Simulation sowie der Pha-
senfeldmethode zu schaffen.
Fur das Erreichen des Ge-
samtzieles ist die Zusammenar-
beit zwischen Theorie und Expe-
riment essenziell. Einerseits ba-
siert die Entwicklung physika-
lisch relevanter Modelle zur Be-
schreibung von Keimbildungs-

[ Phéanomenorientierung ]
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mechanismen auf der verléssli-
chen Kenntnis von Schlisselpa-
rametern wie der Grenzflachen-
energie zwischen Kristallkeim
und Schmelze. Diese Grenz-
flichenenergie experimentell zu
bestimmen war bisher nicht
moglich und kann erstmalig auf
Basis des aktuell in der Kolloid-
physik erreichten Stands der
Forschung in Angriff genommen
werden. Angestrebt wird daher
ein symbiotisches Vorgehen der
experimentellen Metallphysik
mit der experimentellen Kolloid-
physik. Andererseits bedarf jede
Modellweiterentwicklung der
verlasslichen Verifikation von
theoretischen Voraussagen
durch geeignet ausgelegte Ex-
perimente. Dariiber hinaus be-
sitzen die entwickelten und veri-
fizierten Modelle aber auch eine
Kontrollfunktion fiir noch nicht
voll etablierte und weiterzuent-
wickelnde Messverfahren und -
techniken.

Die beabsichtigte theoreti-
sche Methodenweiterentwick-
lung profitiert maRgeblich von
zwei Besonderheiten, die gerade
das gemeinsame experimentelle
Voranschreiten mit den beiden
Modellsystemen ,, Kolloid" und
+Metall" mit sich bringt. Zum

Bild 1: Systematisierung des
beabsichtigten interdisziplindren
Vorgehens.

Systemorientierung

Experiment
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und Materialsystemen

einen riickt gerade das Aufhe-
ben einer strikten Langenskalen-
bezogenheit je Phdanomen durch
Betrachten beider Modellsyste-
me, Kolloide wie Metalle, ein
aus theoretischer Sicht bedeu-
tendes ,Handshaking" der
Dichtefunktionaltheorie-, Mole-
kularsimulations- und Phasen-
feldmethode in den Bereich des
Erreichbaren, siehe Bild 1. Ande-
rerseits wird die Chance, diesen
Mehrskalensimulationszugang
zu entwickeln, zuséatzlich durch
die Mdglichkeit unterstitzt, in
Kolloiden strikt zweidimensiona-
le Systeme zu praparieren und
damit gezielt von zweidimensio-
nalen Untersuchungen zu korres-
pondierenden dreidimensionalen
Studien Uberzugehen. Dieses
Vorgehen wird auf Grund der
Komﬁlexitéit des Problems auch
auf theoretischer Seite gewdhlt
und ermdglicht dabei einen ex-
perimentellen Abgleich. Das ex-
perimentelle Vorgehen profitiert
dartiber hinaus von der Theorie
in dem Sinne, dass bei der Wei-
terentwicklung von Messver-
fahren und -techniken ftr Me-
tallsysteme theoretische Modell-
vorhersagen Aufschluss tber die
Gute erlauben, mit der neue
Verfahren die obigen physikali-
schen Schltisselparameter zu be-
stimmen gestatten. Fur die Kol-
loidsysteme besteht die gleiche
Kontrollfunktion hinsichtlich ei-
ner theoretischen Verifikation

der Phasendiagramme dieser
Modellsysteme. Das ,, Handsha-
king" zwischen Methoden und
Materialsystemen ist der Schlis-
sel dazu.

Programme, wie das obige
Schwerpunktprogramm der
Deutschen Forschungsgemein-
schaft zeigen, dass die klassische
ingenieurwissenschaftliche Ma-
terialentwicklung zunehmend
von Bemiihungen erganzt wird,
durch allein theoretisches Vorge-
hen von modelltheoretischen
Grundlagen auf kleinster Skala,
Uber mathematisch rigorose
Weiterentwicklung dieser Mo-
delle, verbunden mit einer nu-
merischen Umsetzung durch
Methoden des Hochstleistungs-
rechnens, ebenfalls einen Beitrag
zu ingenieurwissenschaftlich
relevanten Fragestellungen zu
leisten. Diese Bemiihungen sollen
keine Alternative zum traditio-
nellen ingenieurwissenschaftli-
chen Vorgehen darstellen, son-
dern sich angesichts der Grole
der Herausforderung synerge-
tisch mit diesem erganzen und
sukzessive das wissenschaftliche
Gebiet um neue systematische,
mechanismenorientierte Er-
kenntniszugénge erweitern.
Grundlage, um die fir ein sol-
ches interdisziplinares Vorgehen
notwendigen Gesprache fiihren
zu kénnen, ist nattrlich auch ei-
ne entsprechend angelegte in-
terdisziplindre Ausbildung. Dazu

gehort einerseits, Studierenden
Modellierungsmethoden in der
Werkstofftechnik im Uberblick
zu vermitteln, damit diese ein
Verstindnis ftr Grenzen und
Einsetzbarkeit von verschiede-
nen Methoden erlangen, ande-
rerseits, sie mit Trends und Her-
ausforderungen der heutigen
Werkstoffentwicklung vertraut
zu machen. Ergédnzt wird das
Spektrum notwendiger Metho-
denkompetenz durch numeri-
sches und informationstheoreti-
sches Know-how. Dieses Spek-
trum wird an der RWTH Aachen
in Zukunft auf verschiedenen
Niveaus, vom Undergraduate bis
zum Postgraduate Level, erwor-
ben werden konnen. Das Inter-
esse der Werkstoffindustrie an
diesen Absolventen ist schon
heute hoch. Ebenso grof ist
aber ihr Interesse daran, dass die
oben angesprochenen mecha-
nismenorientierte Methoden-
weiterentwicklung nicht allein
eine prinzipielle Methodenent-
wicklung bleibt, sondern in in-
dustrieller Zusammenarbeit zur
Optimierung konkreter Prozess-
und Materialsysteme zielgerichtet
eingesetzt wird — Optimierung,
die die dynamischen Prozess-
wechselwirkungsmechanismen
zwischen den Skalen in einer
Weise berticksichtigen, wie klas-
sische Losungen es bisher nicht
erlauben. Da diese mechanismen-
orientierte, skalentibergreifende

Bild 2: Wissenschaftler ent-
wickeln mathematische Modelle,
die die Skalenunterschiede
zwischen Computersimula-
tionen und Anwendungen in
der Praxis (iberbriicken. Hier
wird eine Kristallstruktur, die
von einer Computersimulation
vorhergesagt wurde, mit einem
von Experimenten abgeleiteten
Kristallmodell verglichen.

Foto: Peter Winandy

Material- und Prozessoptimierung
untrennbar an Methoden des
Héchstleistungsrechnens und der
Hochstleistungsvisualisierung ge-
bunden ist, ist die entsprechende
Forschung an der RWTH Aachen
konsequenterweise in das inter-
disziplinére ,, Center for Compu-
tational Engineering Science”
eingebunden und wird gleichzei-
tig eines der zukinftigen Kom-
petenzfelder dieses Zentrums
darstellen.

http://www.ghi.rwth-
aachen.de/www/

Autorin:

Univ.-Prof. Dr.-Ing. Heike
Emmerich betreut das Lehr- und
Forschungsgebiet Modellbildung
in der Werkstofftechnik.



Dieter Bothe

Minireaktoren im
Schlepptau aufsteigender Gasblasen

Gas-Fliussig-Reaktionen bilden
die Grundlage fur bedeutende
Prozesse der chemischen Indus-
trie mit Umsdtzen im Bereich
mehrerer Millionen Jahreston-
nen. Bei dieser Art chemischer
Umwandlungen kommt einer
der Reaktionspartner aus der
Gasphase, wie zum Beispiel
Luftsauerstoff als Oxidations-
mittel. Dieser geht aus den
Gasblasen in die Flussigkeit
Uber, wo er auf den zweiten
Partner trifft und die chemi-
schen Reaktionen stattfinden.
Als konkreter industrierelevan-
ter Prozess sei die Partialoxida-
tion von aus Erdél gewonnenem
Cyclohexan zur Adipinsdure
genannt. Die Adipinsdure ist
wiederum ein wichtiger Roh-
stoff zur Herstellung von
Kunststoffen — speziell Nylon —
sowie Weichmachern. Damit
ein solcher Prozess tiberhaupt
starten kann, sind also Gas und
Flussigkeit in Kontakt zu brin-
gen. Dies geschieht in so ge-
nannten Kontaktapparaten. Ei-
ne wichtige Klasse solcher Kon-
taktapparate bilden die Bla-
sensaulen, bei denen am Ful
einer Sdule Luft oder ein ande-
res Gas in eine umgebende
Fltssigkeit gepumpt wird. Die
Flussigkeit stromt entweder in
dieselbe Richtung oder im Ge-
genstrom. Durch Auftrieb stei-
gen die Blasen in der Flissig-
phase auf und vermischen die-
se dabei. Es kann deshalb auf
verschleiBanfallige mechanische
Ruhrelemente verzichtet wer-
den. Die durch Blasenbewe-

ung erzeugte Vermischung er-
olgt zudem unter geringer me-
chanischer Beanspruchung, so
dass in biochemischen Prozes-
sen vorhandene Enzyme oder
Mikroorganismen nicht gescha-
digt werden. Deshalb kommt
den reagierenden Zweiphasen-
stromungen in Blasensaulen ei-
ne hohe verfahrenstechnische
Bedeutung zu.

Sowohl die Auslegung als
auch der optimale Betrieb indus-
trieller Blasensdulen sind extrem
anspruchsvolle Aufgaben. Da
umfangreiche experimentelle
Untersuchungen nur im Labor-
und im TechnikumsmaRstab
sinnvoll sind, werden Metho-
den bendtigt, mit denen eine
Ubertragung der Zusammen-
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hénge auf groRere MaBstdbe
moglich ist. Dieses so genannte
Scaling Up ist notwendigerwei-
se modellbasiert. Dabei spielen
sich selbst einstellende GroRen
wie Gasgehalt und Stromungs-
zustand sowie Form, GroRe
und Aufstiegsverhalten der Bla-
sen eine wesentliche Rolle. Hin-
zu kommen lokale Phdnomene
auf Langenskala der Blasen und
darunter wie Konzentrations-
und Wirbelschleppen sowie
starke Abhdngigkeiten des
Ubergehenden Stoffstromes
von der Position auf der Blase-
noberfliache. Tatsdchlich stellt
der Nachlauf einer einzelnen
Blase eine Art Minireaktor dar:
aus der Blase wird durch Stof-
fubergang einer der Reaktions-
partner zur Verfiigung gestellt,

der zweite Reaktand befindet
sich in der Fliissigkeit und um-
strdmt mit dieser die Blase. In
der Ndhe der Blasenoberflache
und in der Blasenschleppe
kommen beide in Kontakt und
reagieren miteinander. Die Bla-
senschleppe stellt dabei den
Reaktionsraum dar. Abhdngig
von GrofRe und Aufstiegsge-
schwindigkeit der Blase stellen
sich verschiedene Stromungs-
formen im Nachlauf der Blase
ein, wie in Bild 1 gezeigt. Diese
bewirken eine unterschiedliche
Vermischung der Reaktanden.
Die Gute der Vermischung und
die Geschwindigkeit, mit der
die Reaktionspartner vermischt
werden, bestimmen die Aus-
beute und die Qualitat des Pro-
duktes.

Bild 1: Experimentelle Aufnah-
men des Sauerstoffgehaltes

in Blasenschleppen bei unter-
schiedlicher Nachlaufform.

Die regellose Blase rechts ist
verkleinert dargestellt.

Quelle: Institut fiir
Umweltverfahrenstechnik,
Universitit Bremen.

Bild 2: Beispiel einer
méglichen Verteilung der
Volumenanteilsfunktion in
den Gitterzellen des Rechen-
gebietes bei einer Volume
of Fluid-Simulation.

An dieser Stelle setzen mo-
derne numerische Simulations-
techniken an, mit denen die
Phasengrenzflache in ihrer
Form und Lage dreidimensional
und unter Berlcksichtigung ih-
rer Dynamik und Physikalitat
erfasst wird. Dies gelingt mit
der ,, Volume of Fluid”-Methode,
kurz VOF-Methode. Grundidee
ist hier die implizite Erfassung
der Grenzflache zwischen fllssi-
ger und gasférmiger Phase
durch Bilanzierung des Volu-
menanteils der Flissigkeit. Die-
se zusétzliche Volumenanteils-
funktion hat also den Wert 0 in
Zellen, die ganz mit Flussigkeit
gefullt sind und den Wert 1 in
solchen, die vollstandig in der
Gasphase liegen. Dadurch kén-
nen die unterschiedlichen Dich-



Bild 3: Direkte Numerische
Simulation des gemeinsamen
Aufstiegs zweier wobbelnder
Luftblasen mit Wirbelabstrei-
fung. Die Farbkodierung gibt
den Betrag der Geschwindig-
keit wieder.

ten und Viskositaten beider
Fluide in der Stromungsberech-
nung berlcksichtigt werden. In
allen Zellen, die Phasengrenz-
fliche enthalten, besitzt die Vo-
lumenanteilsfunktion einen
Wert zwischen O und 1. Bild 2
zeigt eine typische Verteilung
der Werte. Aus der gesamten
Verteilung der Volumenanteile
kédnnen sowohl Lage und Ori-
entierung der Phasengrenze als
auch die Krimmung der Grenz-
flaiche ndherungsweise berech-
net werden. Letzteres ist fir ei-
ne physikalisch korrekte Simu-
lation extrem wichtig, da die
aus der Grenzflichenspannung
resultierenden Krafte proportio-
nal zur Krimmung sind. Diese
Kréfte bewirken — dhnlich wie
bei Seifenblasen - eine Mini-

mierung und dadurch Glattung
der Grenzflache. Kleine Blasen
nehmen deshalb anndhernd
Kugelform an, werden mit
wachsendem Durchmesser zu-
nehmend ellipsoid bis die Bla-
sen schlieBlich eine regellose,
zeitlich variable Form anneh-
men.

In Kombination mit effizien-
ten Rechentechniken und unter
Einsatz paralleler Algorithmen
gelingt durch Verwendung der
VOF-Methode eine numerische
Beschreibung der physikalisch-
chemischen Vorgange, die ohne
vereinfachende Annahmen aus-
kommt und alle auftretenden
Strukturen erfasst. Man spricht
dann von einer Direkten Nume-
rischen Simulation. Solche Be-
rechnungen bestatigen zu-
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Bild 4: Berechnete Druckfelder
um eine asymmetrisch verform-
te Blase bei Aufstieg in einem
Schergeschwindigkeitsfeld.

néchst die experimentelle Be-
obachtung, dass bereits einzel-
ne Blasen hinsichtlich Form und
Bewegungsbahnen alles andere
als langweilig sind: sie kénnen
geradlinig vertikal aber auch
schrag aufsteigen, zick-zack-
formige Bahnen nehmen oder
auf einer helikalen Kurve — wie
bei einem DNA-Strang — auf-
steigen. Gelegentlich bleiben
Blasen sogar kurz stehen, bevor
sie weiter aufsteigen — etwas,
das nur im Zusammenspiel mit
der FIUssigkeitsstrc")mung zu er-
klaren ist. Bei ihrem Aufstieg
streifen gréRere Blasen an ihrer
Unterseite regelméaBig Wirbel
ab, die eine Zeit lang in der
Flussigkeit weiter bestehen und
zur Vermischung beitragen, bis
sie schlieBlich durch die innere

Reibung aufgezehrt werden;
sieche Bild 3. All dies ist mathe-
matisch noch nicht rigoros oder
nur in Ansdtzen verstanden,
kann aber mittels numerischer
Simulationen eingehend unter-
sucht werden. Dabei werden
lokale Informationen tber
Druck und Geschwindigkeiten
im Umfeld und aus dem Inne-
ren der Blase gewonnen, die
experimentell tiberhaupt nicht
zugdnglich sind. Als Beispiel sei
der Vorzeichenwechsel der Auf-
triebskraft genannt: Wenig ver-
formte Blasen, die in einer
Scherstrdmung aufsteigen,
wandern in die Richtung der
groReren Geschwindigkeit. Dies
kehrt sich bei starker verform-
ten Blasen unerwartet um,
wofiir es keine einfache Er-



klarung gibt. Tatsachlich zeigen
numerische Berechnungen, dass
nicht nur Druckkrafte aus-
schlaggebend sind, sondern
auch ein komplexes Zusam-
menspiel zwischen asymmetri-
scher Verformung und Scher-
kraften; siehe Bild 4.

Durch Erweiterung der
VOF-Methode um Transport-
gleichungen fur die Konzentra-
tion chemischer Spezies ist auch
die Simulation des Stoffuiber-
gangs in Gas-Flussig-Stromun-
gen mit anschlieRender chemi-
scher Reaktion moglich. Insbe-
sondere erlaubt dies erstmals
die numerische Berechnung so
§enannter Stoffubergangskoef-

izienten. Letztere geben die
Rate an, mit der eine chemi-
sche Komponente Uber die
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Grenzflache ausgetauscht wird
und bilden damit eine wesentli-
che KenngroBe zur Beurteilung
der Effizienz des Kontaktappa-
rates bei den zugrunde liegen-
den Stoffdaten und Betriebsbe-
dingungen. Die Rechnungen
bestatigen die experimentell
§esti]tzte Vermutung, dass of-
ene Blasenschleppen mit Ablo-
sung von Wirbeln zu einer Ver-
besserung des Stoffubergangs
fuhren. Die in realen Systemen
auftretenden chemischen Pro-
zesse sind in der Regel sehr
komplex mit einer Vielzahl be-
teiligter Spezies und ablaufen-
der Reaktionen. Dabei sind die
gewlinschten Produkte oft Zwi-
schenprodukte in einer ganzen
Kette chemischer Umwandlun-
gen, das heifit gleichzeitig auf-
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tretende Folgereaktionen lassen
die gewlinschten Substanzen
zu unerwiinschten Nebenpro-
dukten weiter reagieren; siehe
Bild 5. Daher ist das MaB fiir
die Gute solcher technisch-che-
mischen Prozesse neben dem
Umsatz vor allem die Selekti-
vitat bezliglich des gewiinsch-
ten Produktes. Das langerfristi-
ge Ziel dieser Forschungsarbei-
ten ist daher die direkte nume-
rische Berechnung von Selekti-
vitdten lokal im Umfeld einzel-
ner Gasblasen, um daraus Hin-
weise flr eine optimierte Pro-
zess- und Reaktionsfiihrung ab-
zuleiten.

Diese Forschungsarbeiten
finden im Rahmen eines Paket-
projektes in enger Kooperation
mit dem Institut fir Thermody-

Bild 5: Simulierte Konzentra-
tionsfelder im Umfeld einer
formdynamischen Luftblase
mit komplexer chemischer
Reaktion. Die Ubergangs-
komponente A reagiert mit B
zum Produkt P. das wieder-
um mit A zum Nebenprodukt
Q weiterreagiert.

namik der Luft- und Raumfahrt
der Universitdt Stuttgart sowie
mit experimentell arbeitenden
Gruppen statt. Zur numerischen
Simulation wird der in Stuttgart
entwickelte VOF-code FS3D
(Free Surface 3D) eingesetzt,
gemeinsam erweitert und wei-
terentwickelt. [ ]

www.mathcces.rwth-
aachen.de/doku.php
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Sven GroB,
Arnold Reusken

Die Simulation von Stromungen
in einer Flussigkeit oder einem
Gas ist durch die Fortschritte
der Computertechnik und nu-
merischen Methoden inzwi-
schen zu einem zuverldssigen
Werkzeug gewachsen, das aus
den Entwicklungsabteilungen in
der Industrie nicht mehr weg-
zudenken ist. Anders hingegen
sieht es auf dem Gebiet von
Mehrphasenstrémungen aus,
also zum Beispiel dem Aufstei-
gen von Gas- oder Oltropfen in
Wasser. Hier sind die numeri-
schen Verfahren noch nicht
genligend ausgereift, um sol-
che Probleme standardmaBig
zu |6sen. Eine Herausforderung
stellt beispielsweise die Verfol-
gung der Phasengrenze dar, die
die beiden Phasen Ol/Wasser
oder Luft/Wasser voneinander
trennt. Die Behandlung der
Oberflachenspannung ist ein
weiteres heikles Thema, das es
in Zukunft zu losen gilt.

Motiviert durch die Zusam-
menarbeit mit Ingenieuren im
Rahmen des Sonderforschungs-
bereiches ,, Modellgestltzte ex-
perimentelle Analyse kinetischer
Phanomene in mehrphasigen
fluiden Reaktionssystemen”
wird am Lehrstuhl fiir Numeri-
sche Mathematik Grundlagen-
forschung in diesem Bereich
betrieben. Durch theoretische
Untersuchungen werden neue
Methoden entwickelt und in
ein Software-Paket namens
DROPS implementiert. Die
Tauglichkeit der Algorithmen
muss sich im Einsatz beweisen,
wenn sie auf reale Zweiphasen-
probleme der am Sonderfor-
schungsbereich beteiligten In-
genieure angewandt werden.
Der Nutzen liegt dabei auf bei-
den Seiten: Die Ingenieure kon-
nen neue Erkenntnisse aus den
Simulationen gewinnen, die
Mathematiker wiederum Riick-
schlisse ziehen, welche nume-
rischen Komponenten weiterer
Verbesserung bedurfen.

Im Rahmen des Sonderfor-
schungsbereiches wird ein neuer
methodischer Ansatz zur syste-
matischen Modellierung kineti-
scher Phdnomene in Mehr-
phasensystemen entwickelt, die
so genannte Modellbasierte Ex-
perimentelle Analyse, kurz
MEXA. Bislang werden zur Be-

Mathematik fiir Tropfen
ist alles andere als trocken

urteilung von Modellkandida-
ten zumeist einige Simulationen
des neuen Modells mit dem
Computer durchgefthrt und
dann mit entsprechenden Mes-
sungen aus einem realen Expe-
riment durch , scharfes Hin-
schauen” miteinander vergli-
chen. Der MEXA-Arbeitsprozess
hingegen bringt die beiden Be-
reiche der Simulation und Mes-
sung durch die Formulierung
und Lésung inverser Probleme
zusammen und ermdglicht so
eine objektive Bewertung un-
terschiedlicher Modellstruktu-
ren. Bei der Losung inverser
Probleme wird aus Beobach-
tungen auf die Ursachen
zurtickgeschlossen. Diese The-
matik spielt auch eine zentrale
Rolle in der im Rahmen der Ex-
zellenzinitiative gegriindeten
Graduiertenschule ,, Aachen In-
stitute for Advanced Study in
Computational Engineering
Science", kurz AICES.

Eine Unteraufgabe dabei ist
die numerische Simulation der
betrachteten Zweiphasensyste-
me, welche in diesem Fall aus
der Verfahrenstechnik stammen.
Dies ist zum einen ein organischer

Bild 1: Einzeltropfen in einer
Messzelle: links das reale Expe-
riment, rechts die numerische
Simulation.

Einzeltropfen in einer mit
Wasser durchstromten Messzel-
le, an dem Stofftransport von
der organischen in die wéssrige
Phase untersucht werden soll,
siehe Bild 1. Solche Einzeltrop-
fensysteme werden am Lehr-
stuhl fir Thermische Verfah-
renstechnik untersucht. Ein an-
deres Beispiel ist ein Rieselfilm,
an dessen Phasengrenze War-
meaustausch von der Fllssig- in
die Gasphase stattfindet. Die
Modellierung und Simulation
von Transportvorgdngen im
Rieselfilm ist ein wichtiges For-
schungsthema am Lehrstuhl fur
Waérme- und Stoffuibertragung.

Numerische Simulation von
Zweiphasenstromungen

Aus den Erhaltungssatzen fur
Masse und Impuls in den bei-
den Phasen erhdlt man die be-
kannten Navier-Stokes-Glei-
chungen mit einem zusatzli-
chen Term auf der Phasengren-
ze, der die Oberflachenspan-
nung modelliert. Da die Pha-
sengrenze mit der Stromung
transportiert wird, ist ihre Posi-
tion eine unbekannte und zu
berechnende GroBe. Die inter-

essanten Phdanomene finden
gerade an der Phasengrenze
statt, daher ist es besonders
wichtig, ihre Position méglichst
genau zu verfolgen.

Solche mathematischen Mo-
delle kbnnen mit der Standard-
Software nicht realistisch simu-
liert werden, weil geeignete nume-
rische Verfahren nicht zur Verfi-
gung stehen. Die Entwicklung
solcher Verfahren sowie die Im-
plementierung in das Program-
mpaket DROPS ist ein Kernthe-
ma am Lehrstuhl fiir Numeri-
sche Mathematik. Bei der Im-
plementierung ist die Paralleli-
sierung ein wichtiger Aspekt.
Die Entwicklung einer paralle-
len Version des DROPS-Paketes
wird in enger Zusammenarbeit
mit dem Lehrstuhl fir Informa-
tik 12 (Hochleistungsrechnen)
durchgefuihrt.

Numerische Verfahren

Die allgemeine Vorgehensweise
ist in Bild 2 dargestellt. Auf ei-
nem Ausgangsgitter werden die
zu lésenden Differentialglei-
chungen diskretisiert. Dazu
werden jedem Gitterpunkt Un-
bekannte zugeordnet und da-
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Bild 2: Adaptives
Lésungsverfahren.

mit das unendlichdimensionale
Problem auf ein endlichdimen-
sionales zurtickgefthrt. Dabei
entstehen groRe lineare Glei-
chungssysteme mit bis zu meh-
reren Millionen Unbekannten.
Diese werden im ndchsten
Schritt mit iterativen Verfahren
gelost. Da die Losungsverfah-
ren typischerweise den GroRteil
der Rechenzeit ausmachen,
liegt hier ein groRes Potenzial
zur Verbesserung von bekann-
ten Methoden.

Die erhaltene Losung kann
nun mit Fehlerschatzern beur-
teilt werden, um die Bereiche
zu lokalisieren, in denen die
Genauigkeit noch zu gering ist.
Im Falle von Zweiphasenstro-
mungen mochte man eine ho-
he Auflésung an der Phasen-
grenze erreichen, weil dort die
interessanten Phdnomene statt-
finden. Das Gitter wird dann in
diesem Bereich durch einen Git-
terverfeinerungsalgorithmus lo-
kal verfeinert. Bild 3 zeigt ein
solches angepasstes Gitter rund
um einen Tropfen.

Da das Gitter nicht tberall,
sondern nur lokal verfeinert ist,
konnen viele Unbekannte und

damit Rechenzeit eingespart
werden. Gleichwohl kann die
verbleibende Rechenlast einen
einzelnen Computer schnell
Uberfordern, wenn eine hohe
Gitterauflosung erforderlich ist.
Durch Parallelisierung muss die
Rechenlast dann auf mehrere
Prozessoren verteilt werden.
Aus diesem Grund wird DROPS
zurzeit parallelisiert, um zukunf-
tig die Rechen- und Speicher-
kapazitat des SunFire-Clusters
am Rechen- und Kommunika-
tionszentrum oder anderer Su-
percomputer nutzen zu kén-
nen. Dabei wird das Gitter auf
die verschiedenen Prozessoren
verteilt, wie in Bild 4 zu sehen
ist.

Anwendung

Bei der Untersuchung des er-
wdhnten Einzeltropfens steigt
der Tropfen aufgrund seiner
geringeren Dichte im Gegen-
strom des Wassers auf. Auf-
grund der Verjlingung der in
Bild 1 dargestellten Messzelle
findet er dabei eine Gleichge-
wichtslage, in der er stehen
bleibt und fiir Messungen zu-
ganglich ist. Mit Hilfe von

Bild 3: Lokal verfeinerte Gitter
erhéhen die Auflésung an der
Phasengrenze.

Bild 4: Ein auf mehrere
Prozessoren verteiltes Gitter
der Messzelle. Jede Farbe steht
fiir einen anderen Prozessor.
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Bild 5: DROPS-Simulation
der Gleichgewichtslage des
Tropfens. Links die Tropfen-
form, rechts das Geschwindig-
keitsfeld.

NMR, kurz fiir Nuclear Magne-
tic Resonance, wird am Lehr-
stuhl fur Makromolekulare
Chemie die Tropfenform und
Geschwindigkeitsverteilung in-
nerhalb des Tropfens gemes-
sen. Zur Simulation dieser
Gleichgewichtslage wurden die
numerischen Methoden aus
DROPS mit Erfolg auf dieses
Zweiphasensgstem angewen-
det. Ein Ergebnis ist in Bild 5
dargestellt.

Als nachster Schritt soll
auch der Stofftransport vom
Tropfen in die wéssrige Phase
sowie die Anlagerung von
Stoffen auf der Phasengrenze
mit DROPS simuliert werden.
Die entsprechenden Gleichungen
fur die Konzentration in den
Fluiden sowie auf der Phasen-
grenze werden zurzeit imple-
mentiert. Eine interessante
Modellierungsfrage ist, wie die
Konzentrationsverteilung auf der
Phasengrenze die Oberflachen-
spannung beeinflusst. Die oben
beschriebene MEXA-Vorgehens-
weise soll diese Frage beantwor-
ten helfen — im Wechselspiel
von NMR-Messung und
DROPS-Simulation. ]

www.igpm.rwth-
aachen.de/DROPS
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Bild 6: Wissenschaftler des
Lehrstuhls fiir Numerische
Mathematik diskutieren die
Ergebnisse einer numerischen
Simulation eines aufsteigen-
den Oltropfens in Wasser,
die mit dem Paket DROPS
berechnet wurden.

Fotos: Peter Winandy
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Wie bewegt sich Wasser, wenn
man es in einer sich drehenden
Schuissel herumschwenkt? Jeder
von uns hat dieses , Experi-
ment" sicher schon einmal voll-
zogen, ohne aber den Effekt
von Anderungen im , Ver-
suchsaufbau auf das Verhalten
des Wassers wirklich vorhersa-
gen zu kdénnen. Eine solche
Vorhersage erlauben beispiels-
weise die Grundgleichungen
der Stromungsmechanik, die
nach dem franzosischen Physi-
ker Claude Navier (1785-1836)
und dem irischen Mathematiker
George Stokes (1819-1903)
benannt sind. Diese Gleichun-
gen beschreiben die Geschwin-
digkeit einer Stromung und die
Verteilung des Drucks in FlUs-
sigkeiten und Gasen.

Nach der Modellierung ei-
nes zu untersuchenden Pro-
blems mussen robuste und effi-
ziente numerische Verfahren
zur Loésung der kontinuierlichen
Gleichungen gefunden werden.
Hierzu wird mit einer so ge-
nannten Diskretisierung die
Losung einer kontinuierlichen
Gleichung mit Hilfe einer end-
lichdimensionalen Konstruktion
approximiert. Typische Vertreter
von solchen Diskretisierungs-
techniken sind zum Beispiel die
Methoden der finiten Elemente
oder finiten Volumina sowie die
Randelement-Methode. Letzt-
endlich entsteht schlieBlich un-
ter Wahl von geeigneten Algo-
rithmen und Datenstrukturen
sowie softwaretechnischen Um-
setzungsstrategien ein Compu-
termodell zur Berechnung von
technisch-naturwissenschaftli-
chen Vorgangen. Ein Beispiel ist
das Softwarepaket FLUENTTM,
das die Navier-Stokes-Gleichun-

en auf Basis der Methode der
initen Volumina lost. Es be-
steht aus einer Folge von etwa
1,6 Millionen Zeilen von Befeh-
len der Programmiersprachen
Fortran 77, Fortran 90 und C.
Bild 1 zeigt in den ersten bei-
den Spalten die Ergebnisse der
numerischen Simulation einer
Stromung von Wasser und Luft
in einer sich drehenden Schis-
sel mittels FLUENTTM,

Die im Allgemeinen recht
aufwéndige Erstellung eines
Computermodells ist aber typi-
scherweise nur der erste Schritt.

Zum einen haben Computer-
modelle meistens Modellpara-
meter, die man mittels einer
so genannten Parameterschat-
Zung anpassen muss, um zum
Beispiel experimentelle Mes-
sdaten bestmoglich zu reﬁli-
zieren und so die Gewissheit
zu haben, dass beim Andern
von durch den Nutzer beein-
flussbaren GroRen wie der
Gestalt der Schissel oder der
Viskositat der Flussigkeit die
Vorhersage der Computersi-
mulation giiltig ist. Auch ist es
wichtig herauszufinden, wel-
che Modellparameter das Ver-
halten des Computermodells
am meisten beeinflussen, oder
ob es Abhéngigkeiten zwi-
schen den Parametern gibt.

Da man viele Parameter nicht
hundertprozentig genau messen
kann, ist auch die Frage wichtig,
wie das ndchste Experiment ge-
plant ist, um die Unsicherheit in
den Modellparametern zu mini-
mieren.

Verfahren zur Beantwor-
tung dieser Fragestellungen be-
ruhen wesentlich auf der Ver-
fugbarkeit von Anderungsraten,
die auch Ableitungen genannt
werden. Ableitungen beant-
worten die Frage nach der An-
derung einer GroRe bei Variati-
on eines Parameters. Mathe-
matisch ist die Ableitung einer
Funktion f in Bezug auf einen
Parameter x definiert als der
Grenzwert von (f(x+h)-f(x))/h,
wobei die Schrittweite h gegen
Null geht. Am Beispiel der mit
Wasser gefllten, sich drehen-
den Schussel interessiert man
sich zum Beispiel fur den Ein-
fluss eines Modellparameters,
der die Turbulenz der Strémung
im Kontext des so genannten
k-e-Turbulenzmodells be-
schreibt. In mathematischer
Notation wird hier die Ablei-
tung ou/dC,, also die Anderung
des Geschwindigkeitsfeldes u
mit Variation des Turbulenzpara-
meters C, . gesucht. Die Schwie-
rigkeit besteht nun darin, dass
die Geschwindigkeit u nicht als
Formel in Abhangigkeit des Mo-
dellparameters C, . darstellbar ist,
sondern FLUENTT™ nach Einga-
be eines Wertes fiur den Turbu-
lenzparameter C, . die resultie-
rende Geschwindigkeit u be-
rechnet. Numerisches Differen-

Welchen Einfluss
besitzen Modellparameter?

t=0.70¢
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zieren bietet in diesem Falle die
Moglichkeit, die Ableitung
oueC,_ durch mehrfaches Auf-
rufen des Programms FLUENTTM
mit leicht gednderten Werten
fir C; ¢ zu berechnen. Aller-
dings handelt es sich dabei ledig-
lich um eine Approximation,
deren Gite stark von der ge-
wahlten Perturbation in C; -
vergleichbar der Schrittweite f-
abhédngt und im besten Fall die
Hélfte der signifikanten Ziffern
der Vorwartsrechnung als Ge-
nauigkeit erreichen kann.

Hier bieten Techniken des so

T T T T T
01 02 03 04 05 06 07 0B 08 1

x[m]

genannten Automatischen Diffe-
renzierens Abhilfe. Dabei wird
ein Computerprogramm durch
ein Transformationswerkzeug in
ein neues Computerprogramm
transformiert, das die gewtinsch-
ten Ableitungen berechnet. Am
Lehrstuhl fir Informatik 12
(Hochleistungsrechnen) werden
im Rahmen des Sonderfor-
schungsbereichs ,, Modellge-
stlitzte experimentelle Analyse
kinetischer Phdnomene in mehr-
phasigen fluiden Reaktionssys-
temen" Techniken des Automa-
tischen Differenzierens ent-
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Bild 1: Ergebnisse der numeri-
schen Simulation von Wasser
und Luft in einer rotierenden
Schiissel zu den Zeitpunkten
t=0.75 s (oben) und t=1.75 s
(unten). Die Spalten zeigen

wickelt und angewendet. Das
Programm FLUENTTM konnte
mit dem Software-Werkzeug
zum Automatischen Differen-
zieren ADIFOR erfolgreich in
eine , differenzierte Version"
transformiert werden, die aus
etwa 2,2 Millionen Programm-
zeilen besteht. Die letzte Spalte
in Bild 1 zeigt die so gewonnenen
Ableitungen des Geschwindig-
keitsfeldes nach dem Turbu-
lenzparameter. Flr den Zeit-
punkt t=1.75 s erkennt man an
der roten Farbe beispielsweise
deutlich, dass dieser Turbulenz-

T T T T T
g 81 02 03 04 0 OB O7F 08 D9

(links) den Volumenanteil mit
der Farbcodierung blau fiir
Wasser und weil8 fiir Luft. Die
mittlere Spalte zeigt die Stré6-
mungsgeschwindigkeit, die
rechte Spalte die Sensitivitat

parameter den groBten Einfluss
auf die Geschwindigkeit im
duBeren Schusselbereich knapp
oberhalb der Wasseroberﬂécﬁe
besitzt.

Aus Sicht der Informatik
handelt es sich beim Automati-
schen Differenzieren um eine
Programmtransformation. Bild
2 stellt schematisch den Aufbau
des am Lehrstuhl fir Informatik
12 (Hochleistungsrechnen) ent-
wickelten Werkzeugs ADiMat
dar. Dieses Werkzeug imple-
mentiert Automatisches Diffe-
renzieren flr Programme in der
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der Strémungsgeschwindigkeit
beziiglich eines Modellparame-
ters mit jeweils der Farbkodie-
rung rot fiir hohe und blau fiir
niedrige Werte.

Programmiersprache MATLAB,
die besonders im technisch-wis-
senschaftlichen Bereich breite
Verwendung findet. Ein gege-
benes MATLAB-Programm wird
von ADiMat unter Einbezie-
hung von gewissen Verarbei-
tungsparametern zunéchst ein-
gelesen, in eine interne Repra-
sentation umgewandelt und
dann analysiert, wobei zusatzli-
che Datenstrukturen angelegt
werden, um diese Information
zu speichern. Auf Basis dieser
strukturierten Darstellung des
Programms werden gewisse

| ouaC,
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Programmkonstrukte umge-
schrieben, welche fir die
anschlieRend folgende Ablei-
tungsberechnung problema-
tisch waren. In diesem Kern-
schritt wird die Kettenregel der
Differentialrechnung auf diese
interne Reprédsentation ange-
wendet, wobei tber eine Da-
tenbasis die Ableitungsregeln
fur Elementarfunktionen von
MATLAB, zum Beispiel Losung
linearer GIeichun§ssysteme, zur
Verfligung gestellt werden.
Nach einer Optimierung wird
schlieBlich ein neues MATLAB-



MATLAB program

) | Global
Stringtable ! Scanner/Parser Data
‘ Abstract ’ l
Synia Trees dentifier
Resolution
Bild 2: Schematischer Aufbau
v des Software-Werkzeugs
ADiMat zum automatischen
[ Dependency | Depender.wy Differenzieren von MATLAB-
Graphs | Analysis Progammen.

Y

Canonicalization

\

SQL-Database of
Derivative-Macros

Differentiation

\J

Optimization

L J

Qutput

Differentiated MATLAB program

Programm mit der Funktiona-
litat der Ableitungsberechnung
erzeugt.

Die Kettenregel ist assozia-
tiv und erlaubt bei einem nicht-
trivialen Code viele mogliche
Anwendungsszenarien, die sich
nicht im berechneten Ergebnis,
wohl aber im hierflr benotigten
Rechen- und Speicherbedar
unterscheiden. Algorithmen,
welche unter Einbeziehung von
Information Uber den zugrun-
deliegenden Quellcode hier
gute Transformationsstrategien
berechnen, sind mit eines der
Kernstiicke von Werkzeugen
des Automatischen Differenzie-
rens. Aktuelle Forschungsarbei-
ten befassen sich mit der Trans-
formation von parallelen Pro-
grammen und der Ausnutzung

von Parallelismus in den gene-
rierten Programmen, da paral-
lele Programme aufgrund des
nachhaltigen Trends zu Parallel-
architekturen, zum Beispiel mit
so genannten multi-core Chips,
zukUnftig eher die Regel als die
Ausnahme sein werden. Ab-
schlieBend sei eine Anwendung
des Automatischen Differenzie-
rens in der Medizininformatik
erwdhnt. Magnetoenzephalo-
graphie ist ein nicht-invasives
Verfahren zur Messung des
Magnetfeldes, das durch die
neuronale Aktivitat des
menschlichen Gehirns verur-
sacht wird. Die sehr prazisen
Messungen werden durch Sen-
soren vorgenommen, die an ei-
nem helmartigen Kérper ange-
bracht sind. Ziel der neurologi-

Grel
1.0

- 10.0

schen Untersuchungen ist es,
diejenigen Hirnregionen inner-
halb des Kopfes zu bestimmen,
die ein Magnetfeld auBerhalb
des Kopfes verursachen. Aus der
beobachteten Wirkung, dem
Magnetfeld im AuBenraum des
Kopfes, wird auf dessen Ursache,
der neuronalen Aktivitdt im In-
nenraum des Kopfes, zurlickge-
schlossen und abnorme Aktivita-
ten, die zum Beispiel durch einen
Hirntumor verursacht werden,
identifiziert. Bild 3 zeigt die akku-
rate Lokalisation von neuronaler
Aktivitdt mit Hilfe der BESATM-
Software unter Einbeziehung von
mittels Automatischen Differen-
zierens berechneten Gradienten.

www.sc.rwth-aachen.de B

Autoren:

Bild 3: Lokalisation abnormer
Hirnaktivitéten.

Univ.-Prof. Christian H. Bischof,
Ph.D., ist Inhaber des
Lehrstuhls fiir Informatik 12
(Hochleistungsrechnen) und
Leiter des Rechen- und
Kommunikationszentrums.
Privatdozent Dr.-Ing. H.

Martin Biicker ist Akademischer
Oberrat am Lehrstuhl fir
Informatik 12
(Hochleistungsrechnen).
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Leif Kobbelt

Geometrieverarbeitung
fur die numerische Simulation

Eine der wichtigsten Vorausset-
zungen fur die zuverlassige und
effiziente numerische Simulati-
on beispielsweise von Stro-
mungs- oder Deformationspro-
zessen ist die Verfligbarkeit von
qualitativ hochwertigen 3-D-
Modellen. Durch die standig
steigende Leistungsfahigkeit
der Berechnungsalgorithmen
sowohl auf der Hardware- als
auch auf der Software-Ebene
kénnen dabei immer detaillier-
tere 3-D-Modelle eingesetzt
werden. Wéhrend aber heutzu-
tage die eigentliche Simulati-
onsrechnung weitgehend auto-
matisiert ist, missen bei der Er-
zeugung von digitalen 3-D-
Modellen immer noch viele
Schritte manuell durchgefthrt
werden. Dies fuhrt zu Anwen-
dungsszenarien, in denen fir
die Vor- und Nachbereitung der
Simulation mehr (Kosten-) Auf-
wand betrieben werden muss
als fur die eigentliche Berech-
nung.

Die geometrischen Rohda-
ten fur die Generierung von 3-
D-Modellen stammen typi-
scherweise aus CAD-Systemen
oder sie resultieren aus der di-
rekten Vermessung von realen
Objekten, beispielsweise mittels
3-D-Laserscanner oder medizi-
nischer Bildgebung. In jedem
Fall werden sie zundchst in eine
mathematische Flachen-Repra-
sentation konvertiert, die sich
besonders gut fir Simulations-
berechnungen eignet. Diese
Représentation besteht aus ei-
ner groBen Zahl kleiner Drei-
ecke oder Vierecke, mit denen
eine gegebene Oberflache be-
liebig genau angenéhert wer-
den kann. Der Vorteil dieser
Représentation als Polygon-
Netz besteht darin, dass selbst
extrem komplexe Formen wie
eine Auto-Karosserie oder ein
menschliches Gehirn durch sehr
einfache Elemente im Rahmen
der vorgegebenen Genauig-
keitsanforderungen dargestellt
werden konnen. Steigende An-
forderungen kénnen durch eine
erhdhte Anzahl von Polygonen
befriedigt werden, ohne dass
der Rechenaufwand tiberpro-
portional wéachst. 3-D-Modelle
mit einer Million Polygone und
mehr sind in heutigen Anwen-
dungen keine Seltenheit.

Wiéhrend die einfache Um-
wandlung der Rohdaten in ein
Polygon-Netz in der Regel kei-
ne groRen Schwierigkeiten be-
reitet, liegt die Problematik dar-
in, bestimmte vorgegebene
Qualitatsanforderungen zu er-
fullen. Diese Anforderungen be-
ziehen sich beispielsweise auf
die Form der einzelnen Polygo-
ne, moglichst 1gleichseitig oder
rechteckig, auf die Anordnung
und Ausrichtung der Polygone
sowie auf die Konsistenz der
Daten, keine Locher oder Selbst-
durchdringungen.

Die Konsistenz eines Poly-
gon-Netzes ist notwendig, da-
mit das Netz Gberhaupt ein ge-
schlossenes Objekt mit einer
wohldefinierten Innen- und
Aulenseite beschreibt. Obwohl
die Forderung nach Konsistenz

Bild 1: Digitales 3-D-Modell
einer Karlsbtiste mit etwa 1,5
Millionen Dreiecken.

offensichtlich ist, erflllen die
meisten geometrischen Modelle
diese Eigenschaft zunédchst
nicht. Die Griinde hierfur liegen
in Rechenungenauigkeiten bei-
spielsweise bei Schnittberech-
nungen oder im Auftreten von
Messungenauigkeiten. Neuere
Methoden zur ,,Reparatur” von
Polygon-Netzen, das heifit Me-
thoden zur Herstellung der Kon-
sistenz, greifen auf so genannte
volumetrische Darstellungen
zurlick. Hierbei wird der Raum
in kleine Zellen, die Voxel, un-
terteilt. Auf der Basis einer Reihe
von geometrischen Regeln wird
dann fir jede Zelle bestimmt, ob
sie im Inneren oder aulerhalb
des Objektes liegt. Aus der Vo-
xel-Darstellung kann an-
schlieRend ein konsistentes Poly-
gon-Netz extrahiert werden.




Bild 2: 2-D-Beispiel der
Modell-Reparatur: Ausgehend
von einer inkonsistenten
Beschreibung (a) wird ein
volumetrisches (Voxel-) Modell
erzeugt (b), das jedem Voxel
einen Status , innen”, ,aullen”
oder , Oberfldche” zuordnet.
Aus dem Voxel-Modell wird
dann wieder ein konsistentes
Polygon-Netz extrahiert.(c)
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Nachdem die Konsistenz si-
chergestellt ist, kbnnen weitere
Optimierungsalgorithmen an-
gewendet werden, um die
Qualitat der einzelnen Polygo-
ne zu verbessern. Hierbei sind
zum Beispiel Dreiecke mit
schlechtem Seitenverhéltnis
oder groBen Innenwinkeln zu
eliminieren, da diese zu schlecht
konditionierten Berechnungen
fuhren.

Uber die geometrische
Qualitat einzelner Polygone
hinaus ist deren Orientierung
und Anordnung wichtig fur die
Gesamtqualitat des 3-D-Mo-
dells. Hierbei kommt zum Tra-
gen, dass durch die richtige An-
ordnung der Polygone bei glei-
cher Anzahl von Elementen ei-
ne deutlich verbesserte Appro-
ximation erreicht werden kann.
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Dieser Effekt basiert zum einen
darauf, dass durch eine adapti-
ve Vernetzung in flachen Berei-
chen der Geometrie relativ
groBe Polygone eine hinrei-
chend gute Approximation lie-
fern und dadurch Elemente ein-
gespart werden kénnen. Zum
anderen konnen scharfe Kanten
eines Objektes nur dann kor-
rekt abgebildet werden, wenn
sie exakt mit den Kanten zwi-
schen den Polygonen zusam-
menfallen.

Um alle diese Verarbei-
tungsschritte zu automatisieren,
sind Algorithmen notwendig,
die die geometrische Struktur
des Eingabemodells analysieren
und die Vernetzung entspre-
chend steuern. Unter dem Be-
griff der , diskreten Differential-
geometrie” sind in den letzten

Bild 3: Beispiel eines
3-D-Modells vor (links)
und nach (rechts) der Reparatur.

Bild 4: Fiir die uniforme Ver-
netzung (links) wird nur die
Form der einzelnen Dreiecke
optimiert. Bei der adaptiven
Vernetzung (Mitte) wird die
GréBBe der Dreiecke an die lo-
kale Oberfldchenkriimmung
angepasst. Zur Erhaltung schar-
fer Kanten miissen die Polygo-
ne an den Objektkanten ausge-
richtet werden (rechts).
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(d)

Bild 5: Aus den Rohdaten
(links) kénnen optimierte Poly-
gon-Netze erzeugt werden, in-
dem die Form einzelner Ele-
mente verbessert wird (Mitte).
Durch Ausrichtung der Poly-
gonkanten an den Kriimmungs-
richtungen entstehen Netze, die
optimal an die Struktur der zu-
grunde liegenden Geometrie
angepasst sind (rechts).

Bild 6: Durch Analyse der Ein-
gabegeometrie (a) kann eine
Segmentierung in verschiedene
Zusammenhangskomponenten
berechnet werden (b). Auf der
Basis dieser Struktur wird die
Vernetzung gesteuert (c), wo-
durch man bereits mit sehr
wenigen Polygonen eine gute
Anndherung an die Originalda-
ten erhélt (d).

Jahren innovative Methoden
entwickelt worden, die es er-
lauben, geometrische Konzepte
wie Kriimmungen oder Haupt-
krimmungsrichtungen auf Po-
lygon-Netze zu Ubertragen. Mit
der so gewonnenen Informati-
on kann die GroRe der Polygo-
ne an die lokale Krimmung an-
gepasst werden und die Orien-
tierung der Polygonkanten an
die Krimmungsrichtungen.

Soll die Simulation zur For-
moptimierung eingesetzt wer-
den, zum Beispiel zur Optimie-
rung des Luftwiderstandes,
mussen verschiedene Varianten
der Eingabegeometrie mitein-
ander verglichen werden. In
den meisten Anwendungen
missen diese Varianten explizit
modelliert werden und dann je-
de fur sich gemaB der obigen
Prozedur in ein Polygon-Netz
konvertiert werden. Um die Ef-
fizienz und die Flexibilitdt eines
Simulationssystems zu steigern,
werden daher Verfahren
benétigt, mit denen Form-Vari-
anten direkt aus einer Polygon-
Représentation generiert wer-
den konnen. Dartiber hinaus
sollten diese Varianten idealer-
weise direkt durch die Simulati-
on gesteuert werden, um einen
simulationsgetriebenen Opti-
mierungsprozess zu realisieren.
Die Problematik liegt hierbei
darin, die Anzahl der Freiheits-
grade effektiv zu reduzieren,
um ,,sinnvolle” Modifikationen
des Eingabemodells mit wenigen
Parametern zu kontrollieren.
Hierflr hat sich das , Boundary
Constraint Multiresolution
Modeling" etabliert, bei dem
das Biegeverhalten einer diinnen
elastischen Platte imitiert wird,
um die Eingabegeometrie zu
deformieren. Die globale De-
formation wird dabei so be-
rechnet, dass die lokalen Details
der Geometrie erhalten bleiben.



Ahnlich einer Frequenzanalyse
erreicht man dies, indem man
das 3-D-Modell in die globale
Form (= niedrige Frequenzen)
und die lokalen Details (= hohe
Frequenzen) zerlegt und dann
die einzelnen Frequenzbédnder
separat modifiziert.

Mit den beschriebenen Ver-
fahren zur Erzeugung, Repara-
tur, Optimierung und Deforma-
tion von Polygon-Netzen lasst
sich ein kompletter Workflow
zur Analyse und Optimierung
von komplexen Bauteilen reali-
sieren, der keine weitere kos-
ten- und zeitintensive Konver-
tierung zwischen verschiedenen
Geometrie-Reprdsentationen
erfordert. Hierdurch ldsst sich
der Automatisierungsgrad und
damit auch die Effizienz bei der
simulationsgestitzten Entwick-
lung deutlich erhohen.

Wiéhrend in den heute eta-
blierten Entwicklungsablaufen
immer noch eine strenge Tren-
nung zwischen Design (wo
NURBS-Darstellungen der Stan-
dard sind) und Simulation (wo
Polygon-Netze der Standard
sind) vorherrscht, konnen
zukUnftig rein polygonbasierte
Systeme eingesetzt werden.
Mit diesen Systemen kénnen
fast alle Phasen der industriel-
len Entwicklung integriert wer-
den: vom Konzept-Design,
Uber Reverse Engineering und
die Analyse von Bauteil-Varian-
ten durch Simulation bis hin
zum Rapid Prototyping.

http://www-
i8.informatik.rwth-aachen.de/

Autor:

Univ.-Prof. Dr.rer.nat.

Leif Kobbelt ist Inhaber des
Lehrstuhls fur Informatik 8
(Computergraphik und
Multimedia).

Bild 7: In diesem Beispiel wird die
Motorhaube eines Fahrzeuges mo-
difiziert. Das 3-D-Modell besteht
aus weit (iber 100.000 Dreiecken.
Mit den griinen Regionen an der
Front und den Radkdsten wird die
Deformation kontrolliert. Pro Be-
reich ergeben sich sieben Parame-
ter (3 x Translation, 3 x Rotation,
1 x Skalierung). Der blaue Bereich
der Oberfldche verformt sich ent-
sprechend der Bewegung der grti-
nen Bereiche (boundary constraints)
und verhdlt sich dabei wie eine
elastische Gummi-Haut. Dadurch
ergibt sich eine natiirliche Defor-
mation, bei der die geometrischen
Details erhalten bleiben.




Rainhill Freitas, Stephan Klumpp,
Daniel Konig, Matthias Meinke,
Peter Renze, Wolfgang Schroder

Numerische Stromungssimulation
in Natur und Technik
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Das Aerodynamische Institut,
kurz AIA, beschéftigt sich seit
Jahrzehnten mit der Entwicklung
und Anwendung numerischer
Losungsverfahren zur Simulation
und Analyse von Strémungs-
problemen. Zu den verschiede-
nen Vorteilen der Simulation
gegenliber dem Experiment
gehdren die geringeren Kosten
und die Moglichkeit, Zustande
zu simulieren, die im Experiment
schwierig oder gar nicht erfasst
werden koénnten. Der Ablauf
einer numerischen Simulation
beginnt mit der Definition der
physikalischen Problemstellung
und der Auswahl eines geeigneten
mathematischen Modells.

Da im Allgemeinen eine analy-
tische Losung dieser Gleichun-
gen nicht moglich ist, wird eine
iterative Losung an diskreten
Punkten im betrachteten Stro-
mungsgebiet notig. In Berei-

Bild 1: Wirbelstrukturen
liber einer Ribletoberfliche.
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sung der Stromung erforderlich.
Dies fuhrt in vielen Féllen zu ei-
ner sehr groBen Anzahl von
Punkten, was mit einem hohen
Rechenaufwand verbunden ist.
Durch Parallelisierung lasst sich
dieser Aufwand auf mehrere
Prozessoren verteilen, wodurch
die Gesamtrechenzeit reduziert
wird.

Im Folgenden wird eine
Auswahl der am AlA bearbeite-
ten Projekte vorgestellt, die,
wenn nicht anders erwéhnt,
von der Deutschen Forschungs-
gemeinschaft gefordert werden.
Die ersten drei Vorhaben be-
schaftigen sich mit der Wider-
standsreduzierung durch Ober-
flachenstrukturierung und der
Verringerung des Tragflachen-
und Triebwerkslarms, wahrend
das vierte Projekt auf Anwen-
dungen in der Biofluidmechanik
eingeht.

Bionik

Die Idee der gezielten Struktu-
rierung von Oberflachen mit
dem Ziel der Reduzierung des
Stromungswiderstandes stammt
aus Beobachtungen von Haien.
Diese perfekt an ihren Lebens-
raum angepassten Schwimmer
haben keine glatte Oberflache.

Bild 2: Einzelner Wirbel
liber einer Ribletoberfliche.

lhre Schuppen weisen kleine
Rillen in Langsrichtung auf, de-
ren Breite nur wenige zehntel
Millimeter betrdgt. Seit Beginn
der 80er Jahre des letzten Jahr-
hunderts werden Auswirkungen
dieser so genannten ,Riblets”
strdmungsmechanisch unter-
sucht. Es hat sich herausge-
stellt, dass eine Widerstandsre-
duzierung durch eine solche
Oberflache moglich ist, falls die
Breite der Rillen ein gewisses,
vom jeweiligen Anwendungsfall
abhédngiges MaR unterschreitet.
Die Erklarung dafur, ist in der
Struktur der Stromung tber ei-

-—'—.—.—-,a/{{

ne Korperoberfldche zu finden.
Bewegt sich ein Kérper durch
Wasser, Luft oder ein anderes
Fluid W|rd er entweder laminar
oder turbulent umstromt. Bei
nahezu allen technischen An-
wendungen oder Uber der Haut
des Hais stellt sich eine turbu-
lente Stromung ein. Turbulent
bedeutet dabei, dass sich in der
Stromung viele unregelmaBige
Wirbel bilden, die den Rei-
bungswiderstand der Ober-
fliche erhdhen. In Bild 1 sind
diese Wirbel Gber einer Ribleto-
berflache dargestellt. Diese
Wirbel haben einen vom jewei-

ligen Strémungszustand abhén-
gigen typischen Durchmesser.
Ist die Breite der Rillen kleiner
als dieser Durchmesser, kénnen
die Wirbel nicht in die Rillen
eindringen, wie in Bild 2 deut-
lich zu erkennen ist. Die Taler
der Rillen kommen somit nicht
mit den Wirbeln in Kontakt,
was zu einer Widerstandsredu-
zierung fuhrt. Bisher ist es auf-
grund der notigen kleinen Di-
mensionen der Rillen nicht
moglich gewesen, diesen Effekt
technisch zu nutzen. Lediglich
einige Prototypen wurden ver-
wirklicht, wie Ee|spie|sweise ein



Am Aerodynamischen Institut
werden Methoden fiir die Berechnung
technischer und medizinischer
Stromungen entwickelt

Bild 3: Wirbelstrukturen
um den Tragfliigel.

Bild 4: Wirbelstrukturen in der
Néhe der Tragfliigeloberflache
und im Spaltbereich zwischen

Vor- und Hauptfliigel.

mit einer Spezialfolie beklebtes
Passagierflugzeug, was aber
aufgrund der kurzen Lebens-
dauer der Folie und dem zu-
satzlichen Gewicht enorme
Nachteile mit sich bringt. In ei-
nem von der Volkswagenstif-
tung geforderten Projekt ist es
daher das Ziel, dieses Verfahren
zur Widerstandsreduzierung
gemeinsam mit dem Laborato-
rium fur Werkzeugmaschinen
und Betriebslehre, kurz WZL,
und dem Institut fur Bildsame
Formgebung, kurz IBF, zur An-
wendungsreife zu bringen. Da-
bei ist es Aufgabe des AIA mit-

tels Stromungssimulationen
eine moéglichst widerstandsre-
duzierende und trotzdem noch
fertigbare Ribletgeometrie zu
ermitteln, mit der die Ober-
flache der jeweiligen Bauteile
vom IBF und vom WZL mit spe-
ziell entwickelten Fertigungsver-
fahren strukturiert wird. Damit
wadre es beispielsweise moglich,
bei Passagierflugzeugen eine
enorme Treibstoffeinsparung in
der GréBenordnung von etwa
drei Prozent und somit natir-
lich auch eine Verminderung
des AusstoBes von CO5 und
Stickoxiden zu erreichen.

Hauptfligel

Reduzierung von
Tragflachenldarm

Der Auftrieb eines Flugzeugs
definiert sich im Wesentlichen
aus der Fluggeschwindigkeit
und der Fligelgeometrie.
Wéhrend der Landephase wird
der Auftriebsverlust aufgrund
der relativ niedrigen Geschwin-
digkeit durch Anderung der
Tragflachenform kompensiert.
Diese Anpassung erfolgt durch
Ausfahren von Vorfliigeln und
Hinterkantenklappen. Nachteilig
daran ist allerdings, dass diese
Hochauftriebskomponenten eine
starke Larmquelle darstellen.
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Waéhrend des Landeanflugs
verursachen sie den gleichen
Geréduschpegel wie die Trieb-
werke. Die Ursache dafur liegt
in der vermehrten Bildung tur-
bulenter Stromungsstrukturen,
sieche Bilder 3 und 4, die durch
die Interaktion untereinander,
die Wechselwirkung mit der
Flugzeugoberfliche und beim
Ubergang von der Uiberstrom-
ten Korperoberflache in die
Nachlaufstromung Schall erzeu-
gen. Fir das Design gerdusch-
armer Hochauftriebselemente
folgt daraus, dass eine fundier-
te Kenntnis des instationdren



Bild 6: Typische
Triebwerksstrahlkonfiguration.

Secondary/Ambient
shear layer

Shear layer
interaction region

Primary/Secondary

shear layer Fully-developed jet

Stromungsfeldes erforderlich
ist. Aus diesem Grund wird am
AIA im Rahmen eines von der
Deutschen Forschungsgemein-
schaft geforderten Projekts die
Stromung um eine Tragflache,
bestehend aus Vor- und Haupt-
fligel simuliert. Damit auch der
Einfluss der kleineren Struktu-
ren auf die Schallemission er-
fasst wird, muss das Rechenge-
biet ausreichend hoch aufgelost
werden. Dies fuhrt auf eine Ge-
samtpunktanzahl von 55 Millio-
nen, was wiederum einen enor-
men Rechenaufwand bedeutet,
der durch Parallelisierung auf
viele Prozessoren verteilt wird.
Bild 3 zeigt die turbulenten
Strukturen im Vorfliigelbereich
anhand einer Momentaufnah-
me. Durch Optimierung der
Fltigelgeometrie kann das Stro-
mungsfeld so beeinflusst wer-
den, dass moglichst wenig
Larm entsteht. Dabei ist zu be-
achten, dass dies zu keiner Ver-
schlechterung des Auftriebsver-
haltens fuhrt. Die Optimierung
benotigt eine hohe Anzahl an
Simulationen, was mit einem
gewaltigen Rechenaufwand
verbunden ist. Aus diesem
Grund arbeitet das AIA an der

Entwicklung numerischer Ver-
fahren, die es ermoglichen, mit
deutlich geringerem Aufwand,
aber ausreichender Genauig-
keit, Strdmungen zu berech-
nen. Die Entstehung und Aus-
breitung des Schalls wird aus
den instationdren Stromungs-
felddaten ermittelt. Zu der
oben beschriebenen Simulation
zeigt Bild 5 das Schallfeld an-
hand von Druckfluktuationen.
Deutlich erkennbar ist die Do-
minanz des im Vorfligelbereich
entstehenden Larms.

Numerische Simulation

von Triebwerkslarm

Im Rahmen des von der EU ge-
forderten Projektes ColeN, kurz
fiir Coaxial Jet Noise, sollen
neue Simulationsmethoden fur
die Luftfahrtindustrie entwickelt
und validiert werden, die es er-
lauben, den Larm von Strahl-
triebwerken zu berechnen. Die
gewonnenen Erkenntnisse
sollen genutzt werden, um die
Entstehung des Strahltrieb-
werkslarms besser zu verstehen
und Wege zu finden, wie man
diesen Larm reduzieren kann.
Die Untersuchungen beinhalten
die Identifikation und die

Bild 5: Schallfeld des
umstrémten Tragfliigels.

Bild 7: Wirbelstruktur innerhalb
eines Treibwerksstrahls.

Verbesserung der dazu geeig-
neten CFD-Methoden, kurz fur
Computational Fluid Dynamics-
Methoden, zur Vorhersage des
Stromungsfeldes, das sich hin-
ter einem koaxialen Triebwerk
von beliebiger Geometrie ein-
stellt. Zusatzlich sollen aeroakus-
tische Losungsverfahren ent-
wickelt werden, die basierend
auf den Stromungsdaten das
entstehende akustische Feld
berechnen kénnen. Die typische
Triebwerkstrahlkonfiguration ist
in Bild 6 dargestellt. Bild 7 vi-
sualisiert die Wirbelstrukturen
in einem turbulenten Trieb-
werkstrahl. Die Farbverteilung
entspricht der Temperaturver-
teilung.

Biofluidmechanik

Neben einer Vielzahl von nu-
merischen Grundlagenuntersu-
chungen und Simulationen fiir
industrielle Anwendungen be-
schéaftigt sich das AIA auch mit
biofluidmechanischen Proble-
men, wie sie zum Beispiel in der
Medizintechnik auftreten. Ein
Schwerpunkt liegt dabei auf der
numerischen Simulation der
Durchstrdomung der menschli-
chen Atemwege. Deren Ver-



standnis liefert eine neue Di-
mension an Erkenntnissen bei
einer Vielzahl von medizini-
schen Fragestellungen. Als Bei-
spiel sei hier die Strémung

urch die Nase genannt, die
Gegenstand einer von der
Deutschen Forschungsgemein-
schaft geforderten Kooperation
zwischen dem Rechen- und
Kommunikationszentrum, der
Klinik fur Radiologische Dia-
gnostik, dem AIA sowie dem
Institut fur Medizinische Statistik,
Informatik und Epidemiologie
der Universitat zu Koln ist. Die
Nase ist ein multifunktionales
Organ, das heift sie ist nicht
nur fir den Atemlufttransport
und das Riechen zustdndig,
sondern auch fur die richtige
Temperierung, Befeuchtun§
und Reinigung der Atemluft.
Zur Erfullung dieser Funktionen
besitzt die Nase eine komplexe
geometrische Beschaffenheit,
was extrem komplizierte Luft-
stromungen zur Folge hat.
Fur eine numerische Simulation
dieser Luftstromungen werden
zundchst die exakten geometri-
schen Informationen einer Nase
benatigt. Die hierfur erforderli-
chen Daten liefert eine Compu-

tertomographie, kurz CT. Sie
dienen als Grundlage zur Erstel-
lung eines fur die Simulation
geeigneten Rechengitters. Die
genaue Abbildung der Nasen-
eometrie fUhrt dabei zu sehr
einen Gittern und langen Re-
chenzeiten, wodurch der Spei-
cher- und Rechenaufwand der
Simulation eine GréBenordnung
annimmt, die nur durch die
Kombination moderner Hochst-
leistungsrechner und fortschritt-
licher numerischer Methoden
bewidltigt werden kann. Als Re-
sultat erhdlt man ein genaues
Abbild des zeitlichen und rdum-
lichen Verlaufs der Luftstro-
mung in der Nase, wie in den
Bildern 8 und 9 dargestellt. Alle
eingesetzten Methoden, das
heift die Erzeugung von Ober-
flichendaten aus CT-Scans, die
automatische Generierung von
Gittern fur die numerische Si-
mulation und die eigentlichen
Berechnungsalgorithmen, sind
aktuelle Forschungsgebiete und
ein Resultat der numerischen
Forschung am AlA.

Die gewonnenen Ergebnisse
liefern Medizinern nicht nur ei-
ne neue Grundlage fur die Un-
tersuchung und Ursache ver-

schiedener Atemwegserkran-
kungen, sondern erlauben es
beispielsweise, den Einfluss
operativer Verdnderungen an
der Nase zu beurteilen, ohne
diesen Eingriff tatsachlich
durchzufuihren. Die Anwen-
dung der beschriebenen Me-
thoden ist nattrlich nicht auf
die Nase beschrankt, sondern
kann in Zusammenhang mit
zahlreichen biofluidmechani-
schen Fragestellungen des
menschlichen Koérpers genutzt
werden. I

www.aia.rwth-aachen.de
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Bild 8: Nasengeometrie aus

Bild 9: Stromlinien in der Nase.
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Hochleistungsrechnen und Visualisierung

Moglichkeiten fur die computer-
gestiutzte Wissenschaft iiber den
Arbeitsplatzrechner hinaus

Neben der Modellbildung und
dem Experiment hat sich die
Computersimulation zum drit-
ten Standbein der Wissenschaft
entwickelt. Dies bedeutet auch,
dass der wissenschaftlichen
Programmentwicklung und
dem Einsatz dieser Moglichkei-
ten in einer geeigneten Hard-
ware-Umgebung sowie dem
Verstdandnis der Rechenergeb-
nisse eine Schlisselrolle bei
dem wissenschaftlichen Er-
kenntnisgewinn durch Simulati-
on Science zukommt. Vor die-
sem Hintergrund arbeitet das
Rechen- und Kommunikations-
zentrum darauf hin, durch ent-
sprechende infrastrukturelle
MaBnahmen in Bezug auf The-
men wie High-Performance
Computing, immersive Visuali-
sierung, Netzanbindung und
Speicherung groRer Datenmen-
gen die Institute in die Lage zu
versetzen, ihre Anwendungen
Uber die Grenzen des Desktop-
Rechners hinaus zu skalieren.

Hierzu unterstiitzt das Re-
chen- und Kommunikations-
zentrum Anwender auch mit
der Entwicklung von Software
zur Visualisierung wissenschaft-
licher Daten, bietet Kurse an
und berat zur Parallelisierung
und Leistungsverbesserung von
Programmen. Weiter liefert es
Know-how in Bezug auf die
Nutzung von raumlich verteil-
ten Ressourcen wie Computer,
Datenbanken oder experimen-
telle Gerdtschaften in so ge-
nannten Grid-Umgebungen.
Gerade diese methodischen
Unterstlitzungsaktivitaten spie-
len eine groRe Rolle bei der Si-
cherung der wissenschaftlichen
Wettbewerbsfahigkeit der
RWTH Aachen, da dieses
Know-how den Studierenden
und Mitarbeitern im Rahmen
einer universitaren Ausbildunﬁ
typischerweise nicht vermittelt
wird. Andererseits werden aber
in Zukunft so gut wie alle Pro-
gramme sowohl parallel als
auch verteilt organisiert sein
und die Entwicklungszeit von
Softwaresystemen die Standzeit
von Rechnern im Allgemeinen
weit tiberschreiten.

Paralleles Rechnen

Die Bereitstellung von Rechen-
kapazitaten gehorte immer
schon zu den Kernaufgaben ei-
nes ,Rechenzentrums”, mit

Hochleistungsrechnern als tra-
ditionelle Flagschiffe der loka-
len Infrastruktur. Hochlei-
stungsrechner sind aber nicht
mehr singuldre Installationen,
sondern die Spitze einer , Rech-
nerpyramide", die von den Ar-
beitsplatzrechnern tiber Lehr-
stuhl-Cluster, in der Regel von
der GroRe eines Computer-
Schrankes, bis hin zu Hochlei-
stungsrechnern reicht. Ein Bei-
spiel hierfiir ist der aktuelle Clu-
ster der RWTH Aachen von
Sun Microsystems, der insge-
samt 1.900 Prozessorkerne be-
inhaltet und eine aggregierte
Leistung von 5,5 TFlops sowie
3,5 TByte Hauptspeicher zur
Verfuigung stellt. Die Spitze die-
ser Pyramide bilden die Hochst-
leistungsrechner an den Bun-
deszentren, wie beispielsweise
die massiv parallele IBM Blue
Gene Installation des For-
schungszentrums Jilich.

Eine Konsequenz dieser Py-
ramide ist, dass die Durchgén-

igkeit der Software-Nutzung
ur die Programmentwickler ei-
ne immer groRere Rolle spielt,
da ein Programm auf mehreren
dieser Ebenen gleichzeitig zur
Anwendung kommt. Deshalb
wird der GroBteil des Clusters
auch unter Solaris, der Unix-
Variante von Sun, betrieben.
Diese ermdglicht zum Beispiel
eine unproblematische Portie-
rung von Linux, enthélt aber
fur die Nutzung groBer Parallel-
systeme eine erweiterte Funk-
tionalitat, wie bei der Verwal-
tung von parallelen Jobs. So
setzen aktuell im Schnitt pro
Monat circa 200 Nutzer den
Parallelcluster im so genannten
batch-modus ein, der Jobs je
nach Ressourcenanforderungen
bestmoglich auf die zur Verfu-
gung stehende Hardware ver-
teilt. Dartber hinaus ist aber
auch Windows als Rechen-
Plattform im Kommen. Aktuell
nutzen 20 Institute im Batch-
Betrieb diese Plattform. Paral-
lelsysteme basierend auf Stan-
dard-Chips konnen fiir mehrere
Betriebssysteme genutzt wer-
den, was die Flexibilitdt der An-
wendung erhoht. So ist zum
Beispiel der in Bild 1 gezeigte
Cluster der Firma Sun Microsy-
stems, der auf AMD Opteron
Prozessoren basiert, unter Li-
nux, Solaris und Windows im
Einsatz.

Die flachendeckende Ver-
fugbarkeit von so genannten
multi-core Chips, das heift
Rechnern, bei denen mehrere

Rechnerkerne, oder auch cores,
eng integriert auf einen ge-
meinsamen Speicher zugreifen,
macht paralleles Rechnen mitt-
lerweile zu einer Notwendig-
keit, will man nicht riskieren,
dass die Programmleistung ab-
nimmt. Viele Hersteller senken
namlich die Taktraten ihrer Sy-
steme, um die Betriebstempera-
tur der Rechner zu mindern,
und realisieren Leistungssteige-
rungen durch mehrere Rech-
nerkerne auf einem Chip. Fur
solche Shared Memory Multi-
Erocessing Systeme, kurz SMP,

ietet sich OpenMP als paralle-
le Programmiermethodik an, da
man die Parallelisierung durch
das Einfligen von Direktiven in
den Code erreicht, die dann
von einem entsprechenden
Compiler interpretiert werden.
So kann man Programme
schrittweise unter Beibehaltung
eines zugrunde liegenden
Quellcodes parallelisieren. Bei
grolBeren Systemen ohne ge-
meinsamen Speicher muss man
Codes allerdings so strukturie-
ren, dass die Daten auf Prozes-
soren aufgeteilt werden und
diese durch den Austausch von
Botschaften, im Englischen
.message passing”, die paralle-
le Programmbearbeitung reali-
sieren. Hierflr wird dann die so
genannte Message Passing In-
terface Bibliothek, kurz MPI,
benutzt. Das Rechen- und
Kommunikationszentrum bietet
regelmélig Kurse zur Program-
mparallelisierung an, wobei ei-
ne besondere Expertise im Be-
reich OpenMP entwickelt wur-
de, da sich hiermit der oft un-
vermeidbare Umstieg von der
seriellen auf die parallele Pro-
grammierung am einfachsten
realisieren lasst.

Immersive Visualisierung

Von dem amerikanischen Ma-
thematiker Richard Hamming
stammt der Ausspruch: , The
purpose of computing is insi-
ght, not numbers". Es geht also
um mehr als nur Zahlen und
mittlerweile ist die Nutzung der
Virtuellen Realitdt, kurz VR, ei-
ne sehr machtige Technologie,
um den Erkenntnisgewinn aus
groBen Simulationsrechnungen
zu fordern. VR wird charakteri-
siert durch die Einbeziehung
des Nutzers in die simulierte
Welt, die Navigation und Mani-
pulation in dieser Welt in Echt-
zeit, sowie durch intuitive drei-
dimensionale und multimodale,
also visuelle, akustische und

taktile, Interaktionsmoglichkei-
ten. Insofern ist VR eine inno-
vative Mensch-Maschine
Schnittstelle, die tber Compu-
tergraphik bei weitem hinaus
geht. Im Virtual Reality Center
Aachen, kurz VRCA, das von
42 Instituten der RWTH Aa-
chen, zehn Firmen und vier ex-
ternen Forschungsinstitutionen
mitgetragen wird, werden die
methodischen Grundlagen so-
wie Anwendungsszenarien von
VR vorangetrieben. Die im Vir-
tual Reality Labor installierten,
groRen Rickprojektionssysteme,
insbesondere die so genannte
CAVE, erlauben eine interaktive
Untersuchung komplexer tech-
nisch-naturwissenschaftlicher
Zusammenhdnge. Anwen-
dungsbeispiele reichen von der
virtuellen Begehung geplanter
Produktionssysteme, wie Bild 2
am Beispiel einer GieBwalzan-
lage der Firma SMS Demag AG
zeigt, bis hin zur Analyse kom-
plexer Strdmungsphanomene,
was Bild 3 mit der Simulation
der Luftstromung durch die
menschliche Nase verdeutlicht.
Die CAVE-Rechner sind auch
mit dem Hochleistungsrechner
Uber ein schnelles Netzwerk ge-
kopFeIt, so dass diese zum Bei-
spiel bei der Berechnung von
Stromlinien in turbulenten Stro-
mungen eingesetzt werden
kénnen, um die Interaktivitit
der Darstellung zu ermdglichen.
Der am Rechen- und Kommu-
nikationszentrum entwickelte
VR-Toolkit ViSTA, kurz fur Vir-
tual Reality for Scientific Tech-
nical Applications, integriert
viele VR-Algorithmen unter
Nutzung von community stan-
dards und bietet vielfltige Ein-
satzmoglichkeiten auf VR-Dis-
plays vom Bildschirm bis hin zur
CAVE unter vielen géngigen
Betriebssystemen. Insofern ist
die CAVE auch kein , weiBer
Elefant”, sondern die Spitze ei-
ner breit angelegten Palette
von Displaysystemen, die alle
mit der gleichen Software be-
trieben werden kdnnen.

Kein Rechner ist eine Insel

Die Computersimulation erfor-
dert oft groBe Datenmengen,
entweder wenn komplexe Si-
mulationsrechnungen viel Out-
put generieren oder wenn Er-
gebnisse von langen Versuchs-
reihen als Input von so genann-
ten Assimilationsrechnungen
benétigt werden, wo Compu-
termodelle durch Abgleich mit
Experimentalergebnissen kali-
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Bild 1: Paralleles V40z
Rechencluster der Firma
Sun Microsystems.

briert werden, um dann als
Vorhersageinstrument oder De-
signwerkzeug zu dienen. Um
groBe Datensatze langfristig zu
speichern, bietet das Rechen-
und Kommunikationszentrum
ein Archiv mit einer Kapazitat
von mehreren hundert TByte
an, das auch von Wissenschaft-
lern anderer Universitaten
Nordrhein-Westfalens genutzt
werden kann, wie tbrigens 20
Prozent der Kapazitat des Aa-
chener Hochleistungsrechners
diesen Nutzern offen steht. Die
Nutzung dieser Ressourcen ge-
schieht fiir den Anwender sehr
komfortabel im Kontext des
Ressourcenverbundes NRW,
kurz RV-NRW, einer Ressour-
cen-Kooperative der univer-
sitdren Rechenzentren in NRW.
In diesem Rahmen konnen sich
eingetragene Nutzer Uber eine
Self-Service Nutzerverwaltung

Bild 2: Virtuelle Darstellung
einer GieBwalzanlage in der
CAVE.

Dienste selbst frei schalten.
Diese Ressourcen sind zum Teil
auch im Rahmen von Grid-Pro-
jekten nutzbar. So ist beispiels-
weise geplant, einen Teil des
Archivs in das CMS-Grid zur
Verarbeitung von Experimental-
daten des neuen Beschleunigers
am CERN einzubringen. Als
Partner des vom Forschungs-
zentrum Jilich im Rahmen des
D-Grid Projektes verantworte-
ten Prototyp-Grids wird ein Teil
des Aachener Hochleistungs-
rechners eingebracht. Mit die-
sen Mitteln lassen sich auch
Uber mehrere geographische
Standorte verteilt anspruchsvol-
le wissenschaftliche Workflows
realisieren.

Die RWTH ist in Bezug auf
die Anbindung an das Wissen-
schaftsnetz mit aktuell zehn
GBit/sec Bandbreite und un-
limitierter Nutzungskapazitat

,Das Wetter war zu schlecht, um Sport zu treiben.*

Eine ganz billige Ausrede.

Der Boxster.

Bild 3: Interaktive Verfolgung
von Strémungsvorgéngen in
der menschlichen Nase.

Top-Nutzer in der Deutschen
Wissenschaftslandschaft. Diese
Geschwindigkeit ist circa 2.000
Mal so schnell wie die upstre-
am-Rate typischer DSL-Verbin-
dungen. Eine dedizierte Glasfa-
ser-Infrastruktur auf dem Cam-
pus sowie zum Forschungszen-
trum Jilich und den Universita-
ten Bonn und Kéln sowie zur
Fraunhofer-Gesellschaft in St.
Augustin sorgt fur herausra-
gende Verbindungsmaglichkei-
ten auf dem Campus und zu
ausgewahlten Partnern.

Zusammenfassung

Simulation Science braucht eine
umfassende Infrastruktur, um
ihr wissenschaftliches Potenzial
zu erreichen. Die RWTH Aa-
chen hat tber viele Jahre in
diesen Bereich investiert, um si-
cherzustellen, dass die Wissen-
schaftler und Wissenschaftlerin-

Hier erfahren Sie mehr — Porsche Online: Telefon 01805 356 - 911, Fax - 912 (EUR 0,14/min) oder www.porsche.de.

nen nicht durch Ressource-
nengpasse in ihrem Potenzial
beschrankt werden und eine im
universitdren Umfeld einzigarti-
ge infrastrukturelle Landschaft
geschaffen. Gerade in Zeiten
verstarkten universitaren Wett-
bewerbs um die besten Kopfe
ist dies ein nicht zu vernachlas-
sigendes Standortmerkmal.
|

www.rz.rwth-aachen.de
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Liickenlose Qualitiatskontrolle
bei der Medikamentenherstellung

Haben Sie sich schon einmal
gefragt, warum Sie bedenken-
los eine Schmerztablette neh-
men und beim gleichen Pro-
dukt immer die gleiche Wir-
kung erwarten kénnen? Diese
Sicherheit garantiert Ihnen eine
rigorose Qualitdtskontrolle bei
der Tablettenherstellung. Heute
wird standardméaBig nach je-
dem Produktionsschritt eine
Endkontrolle durchgefiihrt.
Auch wenn dieses Vorgehen
schon ein sehr hohes MaR an
Sicherheit bietet, so kann die
Produktionssicherheit durch ei-
ne ltickenlose Kontrolle
wahrend des Produktionspro-
zesses weiter gesteigert wer-
den. Dies soll in Zukunft durch
den Einsatz spezieller Mess-
technik direkt im laufenden
Prozess gewahrleistet werden.
Am Lehrstuhl fir Prozesstech-
nik werden mathematische
Modellierung und Simulation
zur Verbesserung einer solchen
Messtechnik eingesetzt.

PartikelgroBe als
Qualitatsmerkmal

Eine Aspirintablette besteht bei-
spielsweise zum groBten Teil
aus Fullstoffen und Bindemit-
teln wie Milchzucker oder
Maisstdrke, und zu einem weit-
aus kleineren Teil aus dem ei-
gentlichen Wirkstoff Acetylsa-
licylséure. In jeder Tablette
muss eine genau definierte
Menge dieses Wirkstoffs ent-
halten sein. Da dieser méglichst
rein und in fester Form vorlie-
gen sollte, wird er nach der
chemischen Synthese in einer
so genannten Lésungskristalli-
sation gewonnen. Die Umkeh-
rung der Lésungskristallisation,
also das Losen von Kristallen,
kennt jeder, der seinen Kaffee
gerne mit Zucker trinkt. Schiit-
tet man einen Loffel Zucker in
eine Kaffeetasse und rithrt um,
so l6sen sich nach einigen Mi-
nuten alle Kristalle auf. Gibt
man noch weitere Loffel dazu,
so bleibt irgendwann ein Rest
Zucker unten in der Tasse
zuriick. Das Kaffeewasser ist
nun geséttigt, es kann kein
weiterer Zucker mehr geldst
werden. Dieser Auflésungspro-
zess ist einfach. Thn aber umzu-
kehren, und den Zucker aus
dem Kaffeewasser zuriick zu

Glasfaser

rotierende
Optik

Medium Co

Bild 1: Links ist der Aufbau
des Messgerdts dargestellt.
Das Messprinzip beruht auf
der Riickstreuung von Laser-
licht. Eine Ldngenmessung ist
méglich, da die Rotationsge-
schwindigkeit des Laserstrahls

gewinnen, erfordert einen auf-
wandigen verfahrenstechnischen
Prozess. Man miisste eine klei-
ne Menge an Zuckerkristallen
in die stiBe Losung einbringen
und nun langsam und unter
stdndigem Rlhren die Tempe-
ratur absenken. Dies wiirde da-
zu fuithren, dass die eingebrach-
ten Zuckerkristalle langsam an-
fangen zu wachsen. Einen
solchen Prozess nennt man
Losungskristallisation. Fir zu
sUR geratenen Kaffee lohnt sich
so ein Prozess naturlich nicht,
wohl aber fiir pharmazeutische
Wirkstoffe.

In der Losungskristallisation
eines solchen Wirkstoffs ist die
Reinheit sowie die Form- und
GroRenverteilung der Kristalle
entscheidend fur die Produkt-
qualitat. Zu groBe Kristalle kon-
nen nur schwer in eine Tablette
gepresst werden, zu kleine las-
sen sich nur mit grofer Mihe
von der Lésung trennen. Ein
dhnliches Problem kennt man

Strahlteiler ®
Sonden-
fenster

genau geregelt ist. Das Mess-
gerdt kann nur Sehnen auf den
Kristallen messen. Diese Seh-
nenldngen hdngen oft stark
von der Orientierung des Parti-
kels relativ zum Weg des La-
serstrahls ab.

bei der Benutzung eines Salz-
streuers: Sind die darin enthal-
tenen Kristalle zu groR, so kon-
nen die Locher im Deckel ver-
stopfen. Kleine Kristallfragmen-
te hingegen hdngen oft an den
Waénden des Salzstreuers fest.
Um die Produktqualitat im Hin-
blick auf die KristallgroRe ge-
wihrleisten zu kénnen, sollte
diese wahrend des Kristallisati-
onsvorgangs direkt in der Sus-
pension - einer Mischung aus
Feststoff und Flissigkeit - ge-
messen werden. Eine solche
Messung ist sehr anspruchsvoll,
da die Kristalle standig in Be-
wegung sind und sich einige
Hundert gleichzeitig innerhalb
eines Kubikmillimeters aufhal-
ten kénnen.

Die Messtechnik

Eine optische Messtechnik, die
in der Lage ist, direkt wahrend
eines Kristallisationsvorgangs
die GroBe der Partikel zu ver-
messen, ist die Focused Beam

kurze Sehne

Reflectance Measurement, kurz
FBRM, wie in Bild 1 dargestellt.
Eine FBRM-Sonde funktioniert
prinzipiell ganz &hnlich wie eine
Scannerkasse im Supermarkt,
die einen Stichcode aus hellen
und dunklen Streifen identifi-
ziert. Die Scannerkasse nutzt
dabei den Effekt, dass schwarze
Partien eines Strichcodes im
Gegensatz zu hellen kaum Licht
reflektieren. Die FBRM benutzt
ebenfalls einen Laserstrahl, der
allerdings aus Platzgriinden ei-
ne Rotationsbewegung im Me-
dium ausfihrt. Wird ein Partikel
von diesem Laserstrahl getrof-
fen, streut Licht in die Sonde
zuriick.

Das Problem

Aus der Dauer des Lichtimpul-
ses und der Rotationsgeschwin-
digkeit des Laserstrahls kann ei-
ne Sehnenldnge auf dem Parti-
kel errechnet werden. Dieser
Wert gibt leider noch nicht die
exakte GroRe eines Kristalls



Bild 2: Eine liickenlose
Qualitétskontrolle bei der
Wirkstoffherstell ]
pharmazeutisehen Industrie
ist das Ziel der Online- g g
Charakterisierung von Kristallen. -
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wieder. Je nach Orientierung
kénnen fur ein einziges Parti-
kel unterschiedlich lange Seh-
nenldngen gemessen werden,
wie in Bild 1 dargestellt. Die
GroBe eines Partikels lasst sich
also nicht direkt mit einer
FBRM-Sonde messen.

Die Computersimulation

Um aus dem Messsignal der
FBRM-Sonde indirekt Partikel-
groRen bestimmen zu kdnnen,
muss zundchst die Physik der
Messung im Detail verstanden
werden. Dazu kann man eine
Computersimulation verwen-
den. Eine solche Simulation
stellt dabei ein virtuelles Expe-
riment dar, in dem die physi-
kalischen Abldufe einer realen
Messung mit Hilfe eines ma-
thematischen Modells im
Computer nachgebildet wer-
den. Ein gutes Modell zeichnet
sich dadurch aus, dass die Er-
gebnisse der Simulation mit
denen des Experiments unter
gleichen Randbedingungen
Ubereinstimmen.

Das mathematische Modell

Im Gegensatz zu einem Strich-
code auf Verpackungen hangt
die Lichtrickstreuung einer Par-
tikeloberflache von ihrer Trans-
parenz, Oberflachenrauigkeit
und Orientierung relativ zum
Pfad des Laserstrahls ab.
AuBerdem sind die zu messen-
den Partikel um ein Vielfaches
kleiner als die Balken eines
Strichcodes, deshalb hangt die
Lichtstreuung zuséatzlich noch
von der Form des Laserstrahls
ab. Alle diese Faktoren missen
in einem Modell bertcksichtigt
werden. Die simulierte Lichtriick-
streuung eines einzelnen Kristalls
zeigt Bild 3.

In einer realen Messun
werden viele Tausend Partikel
vom Laserstrahl Uberstrichen
und die entsprechenden Seh-
nenldngen gemessen. Um eine
solche Messung zu simulieren,
mussen daher einige Tausend
Partikel stochastisch, das heilt
zufallsabhdngig im Raum ver-
teilt werden, ohne sich dabei zu
durchdringen. Eine derartige Si-

mulation kann nur sinnvoll ein-
gesetzt werden, wenn die Re-
chenzeit zur Auswertung eines
Feldes mit 100.000 Partikeln
nur wenige Sekunden betrégt.
Ein mathematisches Modell,
das alle diese Faktoren bertick-
sichtigt, wurde am Lehrstuhl fur
Prozesstechnik entwickelt. Mit
Hilfe dieses Modells ist es nun
moglich, eine Messung von
Sehnenlangen zu simulieren,
nicht aber aus einer realen
Messung PartikelgroBen zu er-
rechnen. Die Lésung eines sol-
chen ,inversen” Problems ist um
ein Vielfaches schwieriger als die
Simulation einer Messung.

Die Realitit: Ein ,schlecht
gestelltes, inverses Problem*
Den Begriff eines , inversen”
Problems kann man gut durch
folgendes Beispiel verdeutli-
chen: Nach dem Abschuss einer
Kanonenkugel ist es relativ ein-
fach zu berechnen, wo die Ku-
gel einschlagen wird. Umge-
kehrt ist die Lésung des ,inver-
sen” Problems, also aus dem

Ort des Einschlags den Standort
der Kanone zu berechnen, um
ein Vielfaches schwieriger.

Nun zurtick zum Problem der
Messung von Partikeln mit Hil-
fe einer FBRM-Sonde. In der
Realitat kann man nicht davon
ausgehen, dass jedes Partikel
einzeln gemessen wird. Es
kommt zwangslaufig zu Uber-
lappungen. Unterschreitet der
Abstand zwischen zwei Parti-
keln einen Minimalwert, so
werden diese zwei félschlicher-
weise als ein groBeres wahrge-
nommen. Zusatzlich dazu be-
wegen sich alle Partikel relativ
zur Sonde, so dass diese aus
Sicht des Messgeréts ver-
schmiert wahrgenommen wer-
den. Diese Effekte sorgen dafir,
dass eine gemessene Sehnen-
lange in einer charakteristischen
Weise verfélscht wird, was
zwar im Modell beriicksichtigt
werden kann, aber gravierende
Folgen fur die Losung des in-
versen Problems beinhaltet.

Fir Partikel einer einheitlichen
GroRe konnen Sehnenldangen



Milchzucker-Kristalle

im gesamten Messbereich ge-
messen werden. Andert sich die
PartikelgroBe, so andern sich
die gemessenen Sehnenldngen
in einem wesentlich geringeren
MaRB. Umgekehrt kénnen klei-
ne, zufallige Anderungen in
den gemessenen Sehnenldngen
eine groRe Anderung der Parti-
kelgroRe suggerieren. In der
Fachsprache bezeichnet man
ein solches Problem als
«Schlecht gestellt"”.

Expertise gefragt
Allgemein sind inverse Proble-
me, die aus vielen Fragestellun-
gen in der Physik, der Wirt-
schaft und der Technik resultie-
ren, leider sehr hdufig solche
«Schlecht gestellten Probleme”.
lhre Losung erfordert immer
ausgekliugelte mathematische
Methoden. Bei vielen Alltags-
Eroblemen zdgert man deshalb
eute noch, inverse Probleme
Uberhaupt zu formulieren und
mathematische Losungen anzu-
gehen. Am Lehrstuhl fur Pro-
zesstechnik wird seit nunmehr

100pm ¢

=

Bild 4: Links sind Mikroskop-
aufnahmen von einzelnen
Milchzuckerkristallen zu se-
hen, die an Kuchenstiicke erin-
nern. Rechts oben sind die von
der speziellen Technik gemes-
senen Sehnen in blau darge-
stellt. Die Grafik darunter zeigt

funfzehn Jahren in allen Gebie-
ten der Verfahrenstechnik an
der Aufstellung und der Losung
inverser Probleme geforscht,
um die Produktionssicherheit,
den Prozessentwurf, den Betrieb
von technischen Anlagen und die
Auswertung von Messdaten im
Labor zu verbessern.

Beispiel Milchzucker

Kommen wir noch einmal zum
Anfangsproblem und der Her-
stellung von pharmazeutischen
Wirkstoffen zurtick. Aus Sicher-
heits- und Kostengriinden ist es
im akademischen Umfeld nicht
ublich, mit pharmazeutisch ak-
tiven Substanzen zu arbeiten.
Deshalb wurden die Studien zur
Rekonstruktion von Partikel-
groBen mit Milchzucker durch-
gefuhrt. Milchzucker wird in
der Pharmaindustrie sehr oft als
Fullstoff verwendet, ist unge-
fahrlich und wird wie viele
Wirkstoffe in einer Losungs-
kristallisation gewonnen, siehe
auch Bild 3. Die Kristalle des
Milchzuckers sind sehr sprode,

Anzahl Sehnen [#/m/s]

Anzahl Partikel [#/m/m?3]

120 S
blau: gemessen

100 rot: simuliert

1 10 100 1000
Sehnenlange [um]
1 10 100 1000

PartikelgréRe [um]

die daraus errechneten Parti-
kelgrél3en. Man sieht deutlich,
dass ein sehr hoher Anteil der
Kristalle im Bereich von 20um
liegt. Fiir eine einfache Weiter-
verarbeitung sind diese Kristal-
le zu klein. Die Qualitét des
Produkts ist daher niedrig.

so dass sie sich zwar gut verar-
beiten lassen, aber sich
wdhrend des Kristallisationspro-
zesses leicht abreiben. In einer
nachfolgenden Filtration zur
Gewinnung reinen Milchzuckers,
sor;?en diese Abriebsfragmente
fur lange Filtrationszeiten und den
Riickhalt von Verunreinigungen
im Produkt und damit zu hohen
Produktionskosten. Ein optimaler
Kristallisationsprozess sollte des-
halb daftr sorgen, dass moglichst
wenig Abrieb und moglichst
groBe Kristalle entstehen.

Bestimmung

der PartikelgroBen

Eine Suspension aus kleinen
Abriebspartikeln und groRen
Kristallen wurde angesetzt und
vermessen. Die gemessenen
Sehnenldngen deuten dabei
nicht direkt auf die Prdsenz von
kleinen Partikeln hin. Die Re-
konstruktion der PartikelgréBen
durch Lésung des inversen
Messproblems zeigt hingegen
klar die massive Prdsenz von
kleinen Partikeln und damit die

Rechts oben ist zur Kontrolle
die Simulation der errechneten
Partikelgré3en aufgrund der
gemessenen Sehnenldngen
eingezeichnet. Beide Kurven,
die Messung und die Simulati-
on, zeigen sehr dhnliche Er-
gebnisse.

geringe Qualitat des Produkts,
Bild 4. Wie in diesem Beispiel
gezeigt, kann die Kopplung

von ausgekltgelten mathemati-
schen Methoden und spezieller
Messtechnik die Qualitdt von
Pharmazeutika Giberwachen

und damit verbessern.  m——

www.avt.rwth-aachen.de
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Bild 5: Verfahrenstechnisches
Know-how ist erforderlich,
damit ein Kristallisationspro-
zess solche regelmél3igen
Kristalle liefern kann. Am
Lehrstuhl fiir Prozesstechnik
wird an der Uberwachun,

von Kristallisationsprozessen
geforscht, die Abweichungen
von der gewdinschten
KristallgréBe online detektiert.
Foto: Peter Winandy
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Christian Bischof,
Felix Wolf

Werden auf der Welt neue
Héchstleistungsrechner ein-
geweiht, so gibt man deren
Leistung meistens in FLOPS, also
Floating-Points, beziehungswei-
se Gleitkomma-Operationen

ro Sekunde, an. Aufgrund des

ereits seit Jahrzehnten anhal-
tenden exponentiellen Wachs-
tums der Prozessorleistung —
beschrieben und auch bekannt
als Mooresches Gesetz — ver-
folgt die Fachwelt heute ge-
spannt die Ankiindigungen er-
ster Petaflop-Architekturen, die
schon bald mit mehr als einer
Billiarde Rechenoperationen pro
Sekunde bei der Suche nach
Losungen fur die dringendsten
Probleme unserer Gesellschaft
wie zum Beispiel dem Klima-
schutz und der nachhaltigen
Energieversorgung neue Impul-
se liefern werden. Am For-
schungszentrum Jilich, dem
Partner der RWTH in der Jilich
Aachen Research Alliance, kurz
JARA, ist die Installation einer
derart leistungsfahigen Maschi-
ne fur das Jahr 2009 geplant.
Trotz beeindruckender Zahlen
bleibt die effiziente Nutzung
von Hochstleistungsrechnern
eine Herausforderung. In einer
jungeren Studie, die 2007 Leo-
nid Oliker und seine Kollegen
vom Lawrence Berkeley Natio-
nal Laboratory in den USA vor-
legten, wurde ein Spektrum
von Codes auf verschiedenen
Systemen der Spitzenklasse un-
tersucht. Dabei lag der Anteil
der tatsachlich durch eine An-
wendung erreichten Leistung
im Vergleich zur theoretischen
Spitzenleistung in der Mehrzahl
der Félle unter 20 Prozent. Ins-
besondere bei der gleichzeiti-
gen Nutzung einer hohen Zahl
von Prozessoren, beispielsweise
mehr als tausend, ist auch ein
Anteil von weniger als zehn
Prozent keine Seltenheit.
Die Produktivitat eines Simula-
tionsvorhabens, gemessen an
der Zeit, die man zur Losung
des zugrunde liegenden wis-
senschaftlichen Problems
benotigt, hangt allerdings nicht
allein von der verwendeten
Hardware und deren optimalem
Gebrauch ab. Vielmehr ist der
Losungsweg ein hochkomple-
xer Prozess, der eine Vielzahl
hauptséchlich von Menschen
durchgefuhrter Schritte beinhal-

Produktivitat versus

Performanz in der Simulation

tet: die Modellierung des zu si-
mulierenden Sachverhalts, die
Auswahl geeigneter paralleler
Algorithmen, deren Implemen-
tierung in einer Programmier-
sprache, das Finden und Behe-
ben von Fehlern, die Optimie-
rung des Leistungsverhaltens
und schlieBlich nach der Aus-
fuhrung des Programms auf
dem Rechner die Analyse der
Ergebnisse. Freilich ist dieses
wasserfallartige Modell des Lo-
sungsprozesses eine sehr grobe
Vereinfachung. Oft kommt es
zu Ruckgriffen auf vorangehen-
de Stufen, zum Beispiel wenn
sich Zwischenergebnisse als un-
zureichend erweisen. Am Ende
erfolgt nicht selten eine Verfei-
nerung des urspriinglichen Mo-
dells, wodurch sich der Kreis
schlieBt und der Vorgang von
neuem beginnt.

Es bleibt festzuhalten, dass
die Produktivitat und damit die
Kosten von der Dauer all dieser
Schritte abhdngen. Versuche,
den Prozess zu optimieren,
mussen daher auch alle Teilakti-
vitdten bericksichtigen. So ge-
staltet sich die Programmierung
der komplizierten hochparalle-
len Systeme als ausgesprochen
schwierig. Wahrend im Bereich
der betriebswirtschaftlichen
Software die Komplexitat der
Anwendungen hinter hoch ent-
wickelten Programmierumge-
bungen verborgen bleibt, sta-
gniert der Fortschritt in der Pro-
grammiermethodik von Héchst-
leistungsrechnern seit Jahrzehn-
ten. Grund dafur ist das eng-
maschige Zusammenspiel zwi-
schen Hard- und Software. So
muss der Entwickler eines par-
allelen Simulations-Codes in der
Regel beides sein: Ein Experte
in seiner Fachdisziplin, der die
besten Losungsansatze fur das
jeweilige wissenschaftliche Pro-
blem findet, als auch ein Com-
puterspezialist, der das System,
fur welches der Code entwor-
fen wird, genau versteht und
dessen Stdrken optimal ein-
setzt. Und das ist gar nicht so
einfach, da der Zugriff auf die
Ressourcen eines hochparalle-
len Rechners mit Hilfe zum Teil
wenig intuitiver und umstand-
lich zu erlernender Program-
mierschnittstellen erfolgt, deren
Leistungsverhalten haufig
Uberraschungen bereithalt und

bei deren Verwendung sich
gerne Fehler einschleichen.
Insbesondere auf sehr grofen
Systemen mit zehntausenden
von Prozessoren ist die Erstel-
lung korrekter und effizienter
Programme extrem schwierig
und zeitraubend. Auf Grund
der technologischen Randbe-
dingungen und zur Stillung des
stetig wachsenden Bedarfs nach
noch mehr Rechenleistung

zur Durchflihrung noch
feinerer und langerer Simulatio-
nen, wachsen die Prozessoran-
zahlen dennoch in rasantem
Tempo weiter. Die Multicore-
Revolution, wodurch mehr statt
noch schnellere Prozessoren
zum Einsatz kommen, um ins-
besondere den Energiever-
brauch nicht noch weiter zu
steigern, wirkt hierbei als Kata-
lysator. Das Problem tragt den
Namen Skalierbarkeit, womit
die Fahigkeit eines Programms
gemeint ist, auf einer groBen
Menge von Prozessoren effizi-
ent arbeiten zu konnen. Skalier-
barkeit wird allerdings nicht nur
von den Simulations-Codes
selbst, sondern auch von den
Softwarewerkzeugen erwartet,
die Wissenschaftler einsetzen,
um ihre Programme zu analy-
sieren und zu verbessern. Oft-
mals sind die Werkzeuge aber
nicht in der Lage, die dabei an-
fallenden enormen Datenmen-
gen zu verarbeiten. Mal sind
die Verarbeitungszeiten zu
lang, so dass beispielsweise in-
teraktives Arbeiten unmaoglich
wird, die GroRe der Anzeigen
reicht nicht aus, um dem Pro-
grammierer sinnvolle Auskunft
Uber das Programmverhalten
zu geben, oder unzureichender
Speicherplatz verhindert die
Verarbeitung véllig.

Dieser Problematik widmet
sich seit etwa einem halben
Jahr eine neue Kooperation mit
dem Forschungszentrum Jilich,
der Technischen Universitat
Dresden, der University of
Tennessee in Knoxville und der
RWTH Aachen: Das Virtuelle
Institut High-Productivity Su-
percomputing, kurz VI-HPS. Es
wurde vom Forschungszentrum
Julich initiiert und erhalt Forder-
mittel aus dem ,, Impuls und
Vernetzungsfonds" der Helm-
holtz-Gemeinschaft Deutscher
Forschungszentren. VI-HPS hat

sich zum Ziel gesetzt, die Qua-
litdt von komplexen Simulati-
ons-Codes aus Wissenschaft
und Technik zu verbessern und
ihren Entwicklungsprozess zu
beschleunigen. Die vier Institu-
tionen entwickeln modernste
integrierte Programmierwerk-
zeuge fur Hochstleistungsrech-
ner, die die Programmierer da-
bei unterstitzen sollen, Pro-
grammfehler zu identifizieren
und das Leistungsverhalten zu
optimieren. Den Schwerpunkt
bilden dabei Skalierbarkeit und
einfache Handhabung der
Werkzeuge auf extrem grofRen
Rechnersystemen.

Dabei setzten die Partner
auf Technologien, die sie selbst
im Rahmen langjahriger Projek-
te entwickelt haben. Im Vorder-
grund steht die Analyse von
Kommunikationsmustern an-
hand von Ereignisspuren, die
die Programmausfuhrung in
kleinsten Schritten protokollie-
ren und die Aufdeckung von
ineffizientem Verhalten erlau-
ben. Ebenso sollen Central Pro-
cessing Unit-interne Leistungs-
indikatoren, so genannte Hard-
ware-Zahler, bei der Diagnose
von Leistungsengpéassen behilf-
lich sein. Die Fehlererkennung
zielt vorwiegend auf die inkor-
rekte Benutzung von Kommuni-
kationsmechanismen. Insgesamt
erhoffen sich die Partner, durch
eine beschleunigte und qualitativ
verbesserte Programmoptimie-
rung und Fehlerbehebung so-
wohl den Entwicklungsprozess
zu verkirzen als auch die spater
benotigte Rechenzeit zu mini-
mieren. Das spart Kosten und
steigert gleichzeitig das Potenzial
der Simulations-Programme, die
durch verbesserte Performanz
und Skalierbarkeit auch an-
spruchsvollere Ergebnisse hervor-
bringen kénnen. Um diese Visi-
on moglichst effektiv umzuset-
zen, sollen die im Rahmen des
virtuellen Instituts entwickelten
Werkzeuge den Endbenutzern
durch geeignete Trainings- und
Unterstiitzungsangebote ndher
gebracht werden.

Virtuelle Institute sind ein
bewahrtes Forderinstrument
der Helmholtz-Gemeinschaft.
Helmholtz-Zentren und Univer-
sitdten nutzen dieses Instru-
ment zur Blindelung von For-
schungskompetenzen, um da-



durch Kooperationen von inter-
nationaler Bedeutung in den
zentralen Forschungsbereichen
zu férdern. Insgesamt fugt sich
das VI-HPS nahtlos ein in die
langfristige Kooperation und
die gemeinsamen Initiativen
zwischen der RWTH Aachen
und dem Forschungszentrum
Julich im Bereich Simulation
Science und Supercomputing.
Die Helmholtz-Nachwuchs-
gruppe in Julich ist gleichzeitig
Mitglied der Graduiertenschule
Aachen Institute for Advanced
Study in Computational En-
gineering Sciences, kurz AICES,
die der RWTH Aachen im Rah-

RWTH Aachen und dem For-
schungszentrum Jilich gemein-
sam geplante German Research
School for Simulation Sciences,
kurz GRS, wird begabten Stu-
dierenden durch das Graduier-
tenprogramm Computational
Science and Engineering und
durch den Bezug zum Hochleis-
tungsrechnen spannende Aus-
bildungsmaoglichkeiten bieten.
SchlieBlich wird die bisher schon
intensive Zusammenarbeit zwi-
schen beiden Organisationen
durch die Julich Aachen Research
Alliance, kurz JARA, weiter ver-
tieft und strategisch ausgerichtet.

Am Virtuellen Institut High-Pro-
ductivity Supercomputing,
VI-HPS, sind beteiligt:

@ Forschungszentrum Jilich
gemeinsam mit der RWTH
Aachen: Helmholtz-Nachwuchs-
gruppe Leistungsanalyse paralle-
ler Programme
www.fz-juelich.de/zam/
helmholtz-group/

@® RWTH Aachen: Lehrstuhl fur
Informatik 12 (Hochleistungs-
rechnen) und das Rechen- und
Kommunikationszentrum
www.sc.rwth-aachen.de

@ Technische Universitat
Dresden: Zentrum fiir Informa-
tionsdienste und Hochleistungs-

Autoren:

Univ.-Prof. Christian Bischof,
Ph.D., ist Inhaber des Lehr-
stuhls Informatik 12 (Hochleis-
tungsrechnen), Leiter des Re-
chen- und Kommunikations-
zentrums und Stellvertretender
Sprecher des Virtuellen Instituts
High-Productivity Supercompu-
ting.

Pr(%‘. Dr.rer.nat. Felix Wolf ist
Juniorprofessor fir Leistungs-
analyse paralleler Programme,
Nachwuchsgruppenleiter am
Forschungszentrum Jilich und
Sprecher des Virtuellen Instituts
High-Productivity Supercompu-
ting.

men der deutschen Exzellenzi-
nitiative bewilligt wurde, um
qualifizierten Studierenden im
Bereich Computational En-
gineering Science die Promoti-
on zu ermdglichen. Die von der
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Unsere Zivilisation bedarf vieler
in der Erde befindlicher Res-
sourcen. Einige Feststoffe wie
Sand, Kies und Steine kdonnen
direkt an der Erdoberflache ge-
wonnen werden. Andere, wie
Kohle und Erze, missen meist
durch Bergbau erschlossen wer-
den. Ol, Wasser und Gas dage-
gen sind in den Poren und
Spalten der Gesteine gespei-
chert, aus denen sie nur mit
groem technischem Aufwand
in Bohrungen gefordert werden
konnen. Erdwarme schlieflich
ist allgegenwartig in der Erde
und sowohl in ihren festen wie
flussigen Bestandteilen enthal-
ten. Daher kann sie unter an-
derem durch die Férderung von
heiBem Wasser oder Dampf
gewonnen werden.

Lidnder wie Deutschland,
die auBerhalb der risikoreichen
Vulkanzonen der Erde liegen,
besitzen keine naturlichen
HeiBdampffelder, die wie etwa
in Island oder Italien direkt zur
Stromerzeugung genutzt wer-
den kénnen. Dennoch enthalt
auch hier der Untergrund riesi-
ge Mengen an Wérmeenergie.
Diese in Strom zu wandeln er-
fordert jedoch die Schaffung
kinstlicher Warmetauscher im
tiefen Untergrund, was nach
wie vor eine grofe geowissen-
schaftliche und verfahrenstech-
nische Herausforderung ist.
Hierzu wird undurchléssiges,
natdrliches Festgestein in Tiefen
von etwa funf Kilometern
durch Einpressen kalten Was-
sers unter hohem Druck aufge-
brochen, damit es danach von
Wasser durchstromt werden
kann, welches ihm die Warme
entzieht, siehe Bild 1. Wiewohl
diese Technologie der ,Reser-
voirstimulation” auch bei der
Ol- und Gasfoérderung aus Se-
dimentgesteinen verwendet
wird, unterscheiden sich die
Verhaltnisse im - meist kristalli-
nen - Festgestein hiervon we-
sentlich. Entscheidend fiir den
Erfolg oder Misserfolg der tech-
nischen Reservoirstimulation
sind die dadurch erméglichten
FlieRBraten zwischen den Ein-
speise- und Forderbohrungen
im System. Sind diese nicht hin-
reichend fir eine wirtschaftliche
Stromerzeugung, missen Wege
ermittelt werden, wie diese er-

Neue Wege bei der Nutzung
von Erdwadarme und Speicherun
von Kohlendioxi

hoht werden kénnen.

Um die FlieBraten erh6hen
zu kénnen, muss das Stromungs-
verhalten in den komplizierten
Poren- und Kluftsystemen der
Gesteine verstanden werden.
Neben hydraulischen Testen
und Markierungsversuchen
zum Erkennen der Stromungs-
pfade er6ffnet die numerische
Simulation von Strémung und
Waérmetransport die Moglich-
keit, den Einfluss verschiedener
Parameter, unter anderen
Druck und Temperatur, auf das

Systemverhalten zu untersu-
chen. Auf diese Weise kdnnen
unterschiedliche Optionen zur
Erhohung der FlieRBraten unter-
sucht und bewertet werden.
Mit diesen Fragen beschéftigen
sich die Wissenschaftler am
Lehrstuhl Applied Geophysics
and Geothermal Energy des
E.ON Energy Research Center
der RWTH Aachen. Die Bilder 2
und 3 zeigen ein Beispiel fir ei-
ne solche Simulation. Die Un-
tersuchungen belegen, dass
wegen der eng begrenzten

hydraulic stimulation of
naturally fractured rock
under shear stress

Bild 1: Prinzipbild eines tech-
nisch angelegten Untergrund-
wérmetauschers zur Verstro-
mung von Erdwédrme in Regio-
nen ohne natiirlichen Dampfla-
gerstétten (nach: www.geody-
namics.com.au). Nach Aktivie-
rung einer unter Scherspan-
nung stehenden Kluft (links
unten: rot) entsteht neuer Po-
renraum, der durch den seitli-
chen Versatz der Kluft offen
gehalten wird (unten rechts:
blau).
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Bild 2: Links: Horizontalschnitt
durch ein Modell eines stimu-
lierten Reservoirs in kristalli-
nem Gestein. Graue Linie:
technisch angelegte Kluft zwi-
schen den drei Bohrungen (rote
Punkte: Férderbohrungen GPK2
und GPK4; blauer Punkt: Ein-
speisebohrung GPK3); Blaue
Linien: natiirliche Kluftsystem;
rote Linie: natiirliche Stérungs-
zone; Griine Bereiche: tech-
nisch stimulierte Zonen im Be-
reich der Bohrungen.

Ym |
2500 |-

) GPK 2
2000 -_ (-11,9Ls")
1500 |- o GPK3

i (15Ls")
1000 |

LY

SO natirliche Stérung
1 1 1 1 | 1 | 1 1 | 1 11 1 I | 1 1 1

500 1000 1500

X (m)

2000

Rechts: Simulierte Verteilung
des Markierungsstoffs nach
150 Tagen: Die Ausbreitung
des bei der Bohrung GPK3
eingespeiste Markierungsstoffs
(Konzentration: Grautdne) er-
folgt vorwiegend entlang der
angelegten verbindenden
Kluft, wenig in der groBen
natiirlichen Stérung und prak-
tisch gar nicht durch die Mi-
krokliifte des Gesteins. (Blum-
enthal, 2007).
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Core plugs &
side wall mini cores

Bild 4: Schema der Unterta-
gespeicherung von Kohlendio-
xid (Quelle: www.sintef.no).

Strébmungswege nur ein gerin-
ger Teil des Gesteins durch-
strédmt und deshalb auch nur
ein geringer Teil der Warme in
Strom gewandelt werden kann.
Die urspriinglich geplante elek-
trische Leistung tber die pro-
jektierte Betrieﬁsdauer von 20
Jahren hinweg ist demzufolge
nicht realistisch. Die durch zu-
sdtzliche technische Stimulati-
onsmafBnahmen erzielbaren
Verbesserungen des Betriebs-
verhaltens konnen durch weite-
re derartige Auslegungsrech-
nungen optimiert werden.
Neben solchen , direkten* Aus-
legungsrechnungen kann mit

10-1 1
10 cm

1m

10
10 m

Far sensing

Geophysical logs well surveys

Hilfe von ,inversen” Simulatio-
nen die Erkundung, Erschlie-
Bung und Nutzung neuer geo-
thermischer Felder optimiert
werden. Diese Berechnungen
gestatten es beispielsweise, die
Durchléssigkeit des Unter-
grunds aus Temperatur und
Druckdaten zu schatzen oder
die Lage und Tiefe neuer Er-
kundungsbohrungen zu opti-
mieren. In beiden Féllen ist es
moglich, auch die Unsicherheit
der ermittelten ZielgroRen zu
schatzen. Dies ist fur Sicher-
heits- und Finanzierungsaspek-
te von groBer Bedeutung. Bei
solchen Berechnungen mussen

Borehole Seismics,
Gravimetry, Magnetics,
Electromagnetics,
Hydraulic Tests, etc.

Bild 3: Unterschiedliche
Ldngenskalen kennzeichnen
die fiir die Charakterisierung
des Untergrunds zur Verfiigung
stehenden Informationen. Fiir
eine numerische Simulation

102
100 m

Surface geophysics

mlissen diese Information auf
reprdsentative Homogenberei-
che in der GréBenordnung der
Gitterzellen interpoliert bezie-
hungsweise extrapoliert werden.

schicht mit Fallenstrukiur

er Aquifer in
r verdrangt

Bild 5: Prinzipbild der Einlage-
rung von Kohlendioxid in ein
geologisches Reservoir (rote

die wirksamen Prozesse teilwei-
se Uber mehrere GréBenord-
nungen von Skalenldngen be-
trachtet werden, siehe Bild 4,
was eine groRe Herausforde-
rung fur numerische Simulatio-
nen darstellt.

Aber nicht nur als Quelle
von Rohstoffen oder Energie
wird die feste Erdkruste auf der
wir leben genutzt, sondern
auch als Speicher fur Stoffe, die
gefahrlich oder schadlich fur
Mensch und Umwelt sind. Ne-
ben giftigem und radioaktivem
Abfall wird derzeit auch fur kli-
maschéadliches Kohlendioxid in-
tensiv nach Wegen gesucht,

6000 m

und gelbe Téne: hohe Konzen-
tration; griine und blaue Téne:
niedrige Konzentration).

wie es sicher im Untergrund
gespeichert statt in die Atmo-
sphare ausgestoBen werden
kann, siehe Bild 4.

Aber sind die Gesteins-
schichten oberhalb von poten-
ziellen, tief im Untergrund lie-
genden Speichergesteinen wi-
derstandsfahig und undurchlas-
sig genug, um die Lagerung
des Treibhausgases Gber Jahr-
hunderte zu gewéhrleisten?
Dieser Frage widmet sich zur-
zeit ein Gemeinschaftsprojekt
unter Beteiligung der Lehrstiih-
le Applied Geophysics and Ge-
othermal Energy, sowie Geolo-
gie, Geochemie und Lagerstat-



ten des Erddls und der Kohle
und des Lehr- und Forschungs-
gebiets Ton- und Grenzflachen-
mineralogie.

Wenn Kohlendioxid als Gas
in groReren Tiefen eingeleitet
wird, steigt es wegen seiner ge-
ringeren Dichte auf, bis es auf
eine undurchléssige Deck-
schicht trifft, siehe Bild 5. Dort
bildet es im Kontakt mit Wasser
aggressive Kohlensdure. Diese
Kohlensaure vermag bis dahin
dichte Gesteinsschichten zu
schadigen. Im schlimmsten Fall
kommt es zum Austreten des
gespeicherten Kohlendioxids.
Das vormals in grofRer Tiefe ge-

lagerte Kohlendioxid wiirde
dann allmahlich durch die dart-
ber liegenden Erdschichten ent-
weichen und gegebenenfalls
zuriick in die Atmosphére ge-
langen - genau dies soll jedoch
durch die Untertage-Speiche-
rung vermieden werden. Bei
den Untersuchungen in den La-
boratorien der beteiligten Ein-
richtungen werden unter den in
mehreren hundert Metern Tiefe
herrschenden Druck- und Tem-
peraturbedingungen ausge-
wahlte Deckgesteine wie etwa
Tonsteine oder Mergel auf ihre
Dichtigkeit gepruft. Dadurch
soll ein besseres Verstandnis der

Bild 6: Univ.-Prof. Dr. rer. nat.
Christoph Clauser und Dirk Breuer
untersuchen Bohrkerne an einem
Multisensor-Core-Logger, einem
Messgerét fiir geophysikalische
Messungen an Bohrkernen.

Foto: Peter Winandy

Transport- und Zersetzungspro-
zesse im Untergrund sowie der
Wechselwirkung des Kohlendi-
oxids beziehungsweise der
Kohlensaure mit den Gesteinen
gewonnen werden. Ziel der Ar-
beiten ist es, verlassliche Ver-
fahren zur Charakterisierung
von Deckgesteinen potenzieller
Kohlendioxid-Speicher im Un-
tergrund zu entwickeln.

|
www.geophysik.rwth-
aachen.de

Autor:

Univ.-Prof. Dr.rer.nat.
Christoph Clauser ist Leiter des
Lehrstuhls Applied Geophysics
and Geothermal Energy am
E.ON Energy Research Center
der RWTH Aachen.



Jorg Neugebauer,

Dierk Raabe

Virtueller Test fiir Biowerkstoffe

Werkstoffe werden seit jeher
meist durch empirische Verfah-
ren entwickelt. Verbesserungen
resultieren dabei einerseits aus
der Erfahrung, wie sich Legie-
rungszusatze auf die Eigen-
schaften auswirken, und ande-
rerseits aus einigen einfachen
thermodynamischen Zusam-
menhéngen bezliglich Stabilitat
und Darstellbarkeit auf der Ba-
sis einfachster Modelllegierun-
gen. In diesem Zusammenhang
spielen verschiedene Methoden

er Computersimulation seit 15
Jahren eine wichtige Rolle, um
die Werkstoff-Eigenschaften
gezielt vorherzusagen.

Auf den einzelnen Skalen —
von der atomaren Ebene bis
zum kompletten Werksttick —
haben diese Methoden inzwi-
schen ihre Vorhersagekraft be-
wiesen. Schwierig ist es aber
noch, die Eigenschaften eines
Werkstoffs nur auf der Basis ih-
rer atomaren Komponenten zu
berechnen. Zu diesem Zweck
mussen Ergebnisse von Simula-
tionen auf benachbarten Skalen
sinnvoll miteinander verknlpft
werden. Bislang wurden be-
stimmte Aspekte bei der Werk-
stoffprognose zwischen den
unterschiedlichen Modellen und
Skalen mit Hilfe von Multiska-
lenverfahren weitergegeben.
Aufgrund der enormen Unter-
schiede zwischen der atomaren
und der makroskopischen Skala
wird es aber auch in Zukunft
nicht moéglich sein, einen Werk-
stoff komplett tiber alle Skalen
hinweg durchgehend zu simu-
lieren. Das ldsst sich an einem
einfachen Beispiel veranschauli-
chen: Elektronische Anregun-
gen laufen im Bereich von Pico-
sekunden ab, wohingegen Pro-
zesse der Korrosion oder der
Materialermiidung in der
GroBenordnung von Jahren an-
zusiedeln sind. Bezliglich der
Ortsskala bewegen sich die re-
levanten GroRenordnungen
vom Sub-Angstb('jmbereich, also
kleiner als 10~ Meter, bis hin
zu Hunderte Meter grolRe Kon-
struktionen, Bild 1.

Als Alternative zur Multiskalen-
simulation wurde am Max-Planck-
Institut fur Eisenforschung in
Dusseldorf das Verfahren der
skalentberbriickenden Werk-
stoffsimulation entwickelt, um

Vorhersagen von der atomaren
Ebene bis hin zur Makroskala
vornehmen zu kénnen. Dabei
werden, anders als bei der be-
schriebenen sukzessiven Wei-
tergabe von Informationen von
Skala zu Skala, quantenmecha-
nische Ergebnisse der Elektro-
nentheorie unmittelbar auf der
makroskopischen Ebene einge-
bunden.

Quantenmechanisch

gefiihrtes Werkstoffdesign

Der Erfolg der neuen Methodik
kann am Beispiel zweier#'f[]ngst
entwickelter Biowerkstoffe fir
Implantatanwendungen gezeigt
werden. Als Ausgangsbasis fur
die Materialentwicklung dient
das Implantatmetall Titan. Es ist
biovertrdglich und besitzt eine
hohe Harte. Allein im Huftbe-
reich werden jahrlich weltweit
mehr als eine Million Prothesen
daraus eingesetzt.

Trotz seiner positiven Eigen-
schaften besteht beim Einsatz
von Titan ein bisher ungelostes
Problem: Wéahrend der
menschliche Knochen eine ela-
stische Steifigkeit von etwa 20
Giga Pascal, kurz Gpa, besitzt,
bewegen sich die entsprechen-
den Steifigkeiten der Titanim-
plantate im Bereich von 100 bis
110 GPa. Diese Diskrepanz
fuhrt zum Effekt der mechani-
schen Abschirmung. Das be-
deutet, dass die im betroffenen
Korperteil tbertragene Kraft
nicht mehr vom Knochen, son-
dern Gberwiegend vom metalli-
schen Implantat getragen wird.
Da der Knochen seine innere
Struktur und mechanische Lei-
stungsfahigkeit aber in Abhan-
gigkeit von der anliegenden
mechanischen Spannungen
verdndert, fihrt seine klinstli-
che Entlastung durch das Im-
plantat im Laufe der Zeit zu sei-
ner Schwachung. In der Folge
kommt es zur Knochenschadi-
gung und zur Lockerung des
Implantats. Auch die Entste-
hung von Entziindungsherden
an der Grenzflache zwischen
Knochen und Implantat ist ein
grolRes Problem.

Vor diesem Hintergrund
sollten mit Hilfe der Verknup-
fung von Quantenmechanik
und Kontinuumstheorie bei
gleichzeitig experimenteller

Uberpriifung der Vorhersagen
neue titanbasierte Legierungen
hergestellt werden, die eine
deutlich geringere Steifigkeit
haben als bisherige Materialien
und gleichzeitig tber eine her-
vorragende Biovertraglichkeit
und Harte verfiigen. Nur auf
diesem Wege kann eine hohere
mechanische Kompatibilitat er-
reicht werden, die zu einer we-
sentlich verbesserten Langlebig-
keit der Implantate im mensch-
lichen Korper beitragen wirde.
Der Einsatz quantenmechani-
scher Rechnungen zeigte, dass
Titan, welches in der Natur bei
Raumtemperatur nur in einer
hexagonalen Kristallstruktur
vorkommt, in der kubisch-
raumzentrierten Kristallstruktur
eine deutlich reduzierte Steifig-
keit aufweist.

Der Entwicklungsansatz be-
stand daher darin, die kubisch-
raumzentrierte Gitterstruktur,
die beim reinen Titan nur bei
hohen Temperaturen auftritt,
durch eine geeignete Legierung
auch bei Raumtemperatur zu
stabilisieren. Zu diesem Zweck
wurden Legierungen aus Titan
und den hochschmelzenden
kubisch-raumzentrierten Metal-
len Niob und Molybdén analy-
siert, die medizinisch beide un-
bedenklich sind. Im ersten
Schritt wurde dabei die Stabi-
litat verschiedener Legierungen
aus Titan und Niob sowie aus
Titan und Molybdadn mit ab-ini-
tio-Verfahren, also Verfahren,
die keine empirischen Parame-
ter benétigen, untersucht. An-
geleitet durch diese theoreti-
schen Vorhersagen wurden
entsprechend aussichtsreiche
Proben durch schmelzmetallur-
gische Verfahren hergestellt
und am Elektronenmikroskop
hinsichtlich der zuvor getroffe-
nen ab-initio-Vorhersagen
Uberpruft, Bild 2. In der Tat be-
legen sowohl die quantenme-
chanischen Rechnungen als
auch die Experimente, dass mit
zunehmendem Gehalt an Niob
beziehungsweise Molybdédn im
Titan die iubisch-raumzentrier-
te Struktur des Materials bei
Raumtemperatur eingestellt
werden kann.

Der zweite wichtige Schritt
bei der Entwicklung der neuen Im-
plantatlegierungen bestand nun

darin, durch entsprechende ab-
initio-Rechnungen zu untersu-
chen, wie es um die elastischen
Eigenschaften der neuen Mate-
rialien im Hinblick auf einen
spateren Einsatz als Implantat-
material bestellt ist. Die elasti-
sche Steifigkeit der neuen Ti-
tan-Legierungen verlésslich vor-
hersagen zu kénnen, ist dabei
besonders wichtig, da die me-
tallurgische Herstellung und die
experimentelle Uberprifung
der Elastizitat an einer Vielzahl
von Proben unterschiedlicher
Zusammensetzung mit be-
trachtlichem Aufwand verbun-
den ist. Das bedeutet, dass im
Falle des Erfolges der neuen
Strategie zur Werkstoffentwick-
lung in Zukunft verbesserte
oder auch ganzlich neue Mate-
rialien um ein Vielfaches
schneller entwickelt werden
konnen als bisher. AuBerdem
werden sich eine groRe Anzahl
teurer, aufwandiger und kom-

lizierter Experimente umgehen
assen.

Ein weiterer wertvoller
Aspekt der ab-initio-Vorhersage
der Elastizitat einer Probe be-
steht darin, dass diese sowohl
fur eine Eigenschaft der Ele-
mentarzelle mit wenigen Ato-
men zutrifft, als auch fur eine
grofRformatige Probe, etwa ein
Implantat, gilt. Anders gesagt,
die ab-initio-Simulation der elas-
tischen Steifigkeit dient auch
unmittelbar der Vorhersage der
makroskopischen Eigenschaften
eines Materials, obwohl sie auf
atomistischer Skala durchge-
fuhrt wurde. Im vorliegenden
Fall der untersuchten Titan-
Niob- und Titan-Molybdan-Le-
gierungen ist zu erkennen, dass
in der Tat eine hervorragende
Ubereinstimmung zwischen
Theorie und Experiment erzielt
wurde, Bild 3. Im Sinne der im
ersten Absatz dargestellten
Strategie der neuen Simulati-
onsmethode wurden somit
tatsdchlich bereits im zweiten
Teilschritt des Ansatzes viele
Zehnerpotenzen zwischen den
unterschiedlichen Skalen in der
Vorhersagetechnik tberbriickt
und kénnen nunmehr bereits
makroskopische Eigenschaften
auf der Basis einer ab-initio-Si-
mulation vorhergesagt und fur
die technische Beurteilung eines
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Werkstoffs unmittelbar heran-
gezogen werden, Bild 4.

Der dritte Schritt der Mate-
rialentwicklung beinhaltete
schlieBlich die Einbindung der
elektronentheoretischen Ergeb-
nisse in makroskopische Finite
Elemente Rechnungen. Die Fi-
nite Elemente Methode, kurz
FEM, ist ein mathematisches
Verfahren zur Losung von Dif-
ferentialgleichungen, die heran-
gezogen werden, um das Ver-
halten von Strukturen zu be-
schreiben; die Losung der Dif-
ferentialgleichungen ist fir ein-
fache Geometrien und Aufga-
benstellungen moglich, nicht
jedoch fur komplexe diskonti-
nuierliche Systeme, weshalb
man die FEM als numerisches
Néaherungsverfahren nutzt. Be-
sonders relevant bei der Uber-
tragung der ab-initio-Simulatio-
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Bild 1: Unterschiedliche Mo-
delle und Skalen im Zusam-
menhang mit Multiskalenver-
fahren bei der Werkstoffsimu-
lation.

nen sind dabei einerseits die
Gitterstruktur und andererseits
die elastischen Konstanten. Wie
oben erwihnt, wurden die Le-
gierungen so entwickelt, dass
die kubisch-raumzentrierte Git-
terstruktur bei Raumtemperatur
stabil ist. Diese Information ist
fur die Weiterverwendung in
den FEM-Rechnungen von Be-
deutung, da die Gitterstruktur
auch die Freiheitsgrade und da-
mit die Richtungsabhangigkeit
der elastischen und plastischen,
in diesem Fall bleibenden, Ver-
formung bestimmt.

Auch in diesem letzten
Schritt der neuen Skalen tber-
briickenden Simulationsstrate-
gie zeigt sich der besondere
Vorteil der Verkntipfung von
ab-initio-Methoden und ma-
kroskopischen Mechanikmodel-
len in Zusammenhang mit

Time
[s]
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FEM-Losungsverfahren: Die
ab-initio-Vorhersagen zeigten
namlich nicht nur, dass sich bei-
spielsweise im Falle der Titan-
Niob-Legierungen durch den
Einsatz von Niob tatsdchlich die
elastische Steifigkeit der Probe
deutlich gegentber den kon-
ventionellen hexagonalen Le-
gierungen verringern lieB und
sich somit der des Knochens
anndherte, sondern dass sich
auch die Anisotropie, das heifst
die Richtungsabhangigkeit, der
Elastizitat verringerte. Anders
gesagt bedeutet dies, dass die
neuentwickelte Legierung auf
der Basis von Titan und Niob
einerseits eine bessere Kompa-
tibilitdt zwischen menschlichen
Knochen und dem Implantat
gewadbhrleistet, und andererseits
die Richtungsabhédngigkeit aus
der Verteilung der kristallinen

Bild 2: Mikrostruktur einer im
Labor hergestellten Legierung
aus Titan und Niob, deren Sta-
bilitdt und Eigenschaften zuvor
mittels ab-initio-Verfahren vor-
hergesagt worden war. Die
Farbwerte der Darstellung ent-
sprechen unterschiedlichen Ori-
entierungen.

Orientierungen durch eine bes-
sere Isotropie der Eigenschaften
bereits auf der Ebene der Ele-
mentarzelle deutlich verringert
wird. Die letztere Eigenschaft
ist von besonderer Bedeutung,
da bei der Herstellung solcher
Materialien in der Regel kom-
plexe Orientierungsverteilun-
gen der Kristalle in einer sol-
chen Probe herbeigefuihrt wer-
den. Beztiglich der Isotropie, al-
so dem Gleichverhalten in allen
Richtungen, sind demnach die
Endeigenschaften fur die vor-
geschlagenen Legierungen
deutlich weniger von den De-
tails der spateren Herstellver-
fahren abhangig.

Neben den dargestellten
wissenschaftlich-technischen
Vorteilen der vorgeschlagenen
Verkniipfung von ab-initio-Si-
mulationen und Finite Elemente
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Bild 3: Vergleich der elasti-

schen Eigenschaften der unter-
suchten Titan-Niob- und Titan-
Molybdan-Legierungen, der die

Bild 4: Mit der dargestellten
Strategie der neuen Simula-
tionsmethode kénnen viele
Zehnerpotenzen zwischen den
unterschiedlichen Skalen in
der Vorhersagetechnik (iber-
briickt und makroskopische
Eigenschaften auf der Basis
einer ab-initio-Simulation
vorhergesagt werden.

hervorragende Ubereinstim-
mung zwischen ab initio Theo-
rie und Experiment belegt.

Methoden zur Uberbriickung
groBer Skalendifferenzen bei
der Werkstoffentwicklung liegt
ein weiterer wichtiger Vorteil
dieser Herangehensweise. Ge-
rade im Bereich der Biowerk-
stoffe erlauben die elektronen-
theoretischen Methoden eine
Vorhersage der Stabilitat mogli-
cher neuer Legierungen unter
der Einschrankung der Auswahl
nur ganz bestimmter, ndmlich
biovertraglicher Legierungsele-
mente. Auch liefert die Ver-
wendung von ab-initio-Ansat-

zen in diesem Zusammenhang
einen betrachtlichen Erkennt-
nisgewinn bezliglich der elek-
tronischen Wirkung bestimmter
Legierungselemente und er-
laubt somit Einblicke in die
Grundlagen der Bindungstheo-
rie von Werkstoffen.

www.imm.rwth-aachen.de

www.mpie.de

Autoren:
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Marek Behr,
Nicole Faber

Heute ist die Computersimulati-
on technischer Systeme wie
Flugzeuge oder Autos ein stan-
dardméBiger Teil des Designpro-
zesses in praktisch jeder Firma.
Das lauft dhnlich wie bei der
Textverarbeitung oder Tabellen-
kalkulation, die haufig serien-
maRige Softwaretools verwen-
det und durch illustrierte Bedie-
nerunterlagen, professionelle
Kommunikation und anwender-
freundliche graphische Benut-
zeroberflichen unterstiitzt wird.

Warum beharren dann so
viele Ingenieure, Informatiker
und Mathematiker der RWTH
darauf, ihre eigene Computer-
software beizubehalten? Warum
lernen Studierende im Bereich
Computational Engineering
Science in Theorie und Praxis ihr
eigenes Simulationsprogramm
umzusetzen?

Skalierbarkeit

Die erste Antriebskraft ist die
Notwendigkeit, rechnergestitzte
Leistung auszunutzen, die nur
durch Parallelrechenanlagen zur
Verfligung gestellt werden
kann. Seit vielen Jahren werden
Personal Computer immer
schneller. Das Mooresche ,, Ge-
setz" aus den 1960er Jahren
prognostizierte, dass sich die
Leistungsfahigkeit von Compu-
tern alle 18 Monate annahernd
verdoppeln wiirde, siehe Bild 1.
Ein Personal Computer war je-
doch nie leistungsfahig genug,
um die anspruchsvollsten Pro-
bleme im Bereich des Computa-
tional Engineering, beispielswei-
se rechnergestitzte Stromungs-
dynamik (CFD), Klimamodellie-
rung oder Molekularbiologie zu
|6sen. Die héchste Berechnungs-
rate kann nur erlangt werden
durch die Leistungsnutzung von
1.000 und neuerdings 10.000
gleichzeitig arbeitenden Prozes-
soren. Diese spezialisierten Ma-
schinen - parallele Hochstlei-
stungsrechner - sind teuer, sel-
ten und beanspruchen unibli-
che Software.

Einer der leistungsstarksten
Computer dieser Art in Europa
befindet sich im Forschungszen-
trum Julich und ist ein IBM Blue
Gene L Computer mit exakt
16.384 (=214) Prozessoren. Ob-
wohl einige der serienmaRigen
Simulationsprogramme in der

Rechnen auf Zehntausenden
von Prozessoren — wo muss ich klicken?
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Bild 1: Darstellung des Moore-
schen Gesetzes: Entwicklung
der Computer Arbeitsleistung
in FLOPS (Gleitkomma-Rech-
nung pro Sekunde) (iber einen
Zeitraum von 35 Jahren.
Schwarze Punkte zeigen

Lage sind, auf zehn oder 100
Prozessoren zu laufen, sind die
Lizenzgebuihren entsprechend
hoch und die technischen An-
forderungen, die einen effizien-
ten Lauf auf 100 Mal so viel
Prozessoren ermdglichen, signi-
fikant unterschiedlich. Am Lehr-
stuhl fir Computergestuitzte
Analyse Technischer Systeme,
kurz CATS, ist ein selbstent-
wickeltes Programm mit dem
Namen XNS in der Lage, 4096
Prozessoren von Blue Gene effi-
zient auszunutzen, siehe Bild 2.
Es ist absehbar, dass sich in zehn
Jahren auch die Schreibtisch-

Single-Chip Computer, rote
Punkte zeigen parallele Héchst-
leistungsrechner. Gordon Moore
ist Mitbegriinder der Intel Cor-
poration und Urheber des gleich-
namigen Gesetzes.

computer auf 10.000 Prozesso-
ren stiitzen werden. Notwendi-
gerweise sollte serienmafige
Software dieser Hardware ange-
passt werden. Bis zu diesem
Zeitpunkt wird sich die Auf-
merksamkeit von Forschungs-
einrichtungen, die ihre selbstent-
wickelte Software beibehalten,
dem Quantum Computer zuge-
wandt haben!

Modelle

Entscheidende Bestandteile der
Computersimulation sind Mo-
delle, also mathematische Ver-
héltnisse, die relevante physikali-

sche, chemische oder biologi-
sche Prozesse beschreiben. In
vielen neuen Anwendungsge-
bieten mussen diese Modelle
noch entwickelt werden. Zum
Beispiel werden am Lehrstuhl
CATS Modelle entwickelt, die
die Eigenschaften des Blutflusses
in biomedizinischen Gerdten be-
treffen. Dabei geht es darum,
welche Effekte bestimmte Ei-
genschaften des Blutflusses, wie
etwa die variierende Geschwin-
digkeitsverteilung, auf die Be-
standteile des Blutes, zu denen
die Erythrozyten gehoren, ha-
ben. Viele mechanische Gerdte



Stromungssimulation mit skalierbaren
Simulations-Codes und

maflgeschneiderten Modellen
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zum Bluttransport produzieren
unnatdrliche Durchflussmuster,
welche einen ungunstigen Ein-
fluss auf die Blutzellen haben
kénnen. Exakte Modelle, die die
Tendenz des Blutes zu gerinnen
oder die vorzeitige Abgabe von
Hamoglobin vorhersagen kén-
nen, werden zurzeit entwickelt
und sind typischerweise nicht in
einem kommerziellen Soft-
warepaket erhéltlich.

Unsicherheiten

Alle Computersimulationen sind
Anndherungen an reale Syste-
me. Ein Simulationsergebnis soll-

te moglichst nah an der Realitat
sein. Vielleicht hat man jedoch
ein falsches Modell gewdhlt
oder das beste Modell ist zu die-
sem Zeitpunkt noch nicht aus-
reichend ausgearbeitet. Oder
die Ubersetzung mathemati-
scher Gleichungen in ein Pro-
blem, dass der Computer l6sen
kann, ist zu grob - parallele
Hochstleistungsrechner helfen
bei diesem Problem, aber sie
konnen es nicht eliminieren. Wie
kann man nun einschatzen, ob
die Simulation, siehe Bild 3, die
Wirklichkeit aufzeigt? Die
Minimierung von Unsicherhei-

ten ist ein Unterbereich von
Computational Science, in wel-
chem die neuesten mathemati-
schen und programmierungs-
technischen Methoden einge-
setzt werden, um von vorneher-
ein nicht nur das Verhalten eines
Systems vorauszusagen, son-
dern auch seine Reliabilitdt. So
wie im Fall der inversen Proble-
me, die im nachsten Abschnitt
beschrieben werden, ist eine
Unsicherheitsanalyse nur mog-
lich mit einem umfassenden
Verstandnis eines Simulations-
programms.

Bild 2: Aufbau eines Gitternet-
zes einer DeBakey Blutpumpe
fiir 1.024 Prozessoren. Die Un-
terbereiche der Strémungskam-
mer werden entsprechend der
Prozessorenumsetzung in unter-
schiedlichen Farben angezeigt.
Mechanische Herzgeréte dieses
Typs sind héufig die letzte
Hoffnung fiir Patienten mit
Herzkrankheiten.

Dieses Thema wurde ausfiihr-
lich in den ,,RWTH-Themen™”
1/2007 dargestellt.

Bild 3: Gute Simulation versus
schlechte Simulation: Geringfti-
gige Anderungen der rechner-
gestiitzten Methoden kénnen
zu unrealistischen Ergebnissen
fiihren. Zu sehen ist hier ein
Geschwindigkeitsprofil u(x,y)
eines Durchflusses in einem
Flussbett ohne und mit unphy-
sikalischer Schwingung.

Invertiertes Ablaufdiagramm
Jahrzehntelang wurden Compu-
ter-Simulationen als eine schnel-
lere und billigere Version eines
Experiments eingesetzt. Eine
gute Simulation reproduziert
zum Beispiel beim Flugzeugde-
sign die Ergebnisse eines auf-
wandigen Windtunnels oder
beim Biomedical Engineering ein
schédliches Experiment in einem
lebenden Organismus. Im Ge-
gensatz zu dem, was im Folgen-
den ausgefiihrt wird, l6sen sol-
che Simulationen ein ,, direktes"
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Bild 4: Ein interdisziplindres
Team entwickelt berechenbare
Modelle um das Design von
miniaturisierten, implantier-
baren Blutpumpen zu unter-
stiitzen. Der dargestellte Titan-
impeller dreht mit 70.000
Umdrehungen pro Minute,
daher ist ein besonderes
Design erforderlich, um

den Einfluss auf die Blutzellen
zu verringern.

Foto: Peter Winandy

Problem: Es werden bestimmte
Inputs eingegeben und das phy-
sikalische System, wie im Com-
uterprogramm festgelegt, gibt
estimmte Outputs, die vergli-
chen werden kénnen mit expe-
rimentellen Messwerten. Aber
rechnergestitzte Lésungsvor-
schldge in den Natur- und Inge-
nieurwissenschaften bieten an-
dere, einzigartige Einsatzverfah-
ren, wo mam die Inputs, die ein
bestimmtes gewiinschtes Resul-
tat produzieren wirden, suchen
oder eine Bandbreite moglicher
Modelle, die Resultate produzie-
ren, die die Realitit am besten

abbilden evaluieren wirde. In
diesem Sinne sind die Probleme
Jinvers” und werden riickwérts
gelost. Luftfahrtingenieure set-
zen diese Losungsvorschldge be-
reits lange ein, um eine optimale
Feinabstimmung der Form ver-
schiedener Flugzeuge, beispiels-
weise im Sinne der bestmogli-
chen Leistungsfahigkeit zu erzie-
len. Obwohl es moglich ist, sol-
che inversen Analysen mit ei-
nem , Black-Box" Simulations-
programm durchzufthren, zum
Beispiel wenn der Quellcode
nicht verfigbar ist, konnen voll-
standige Synergie und Effizienz
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nur dann umgesetzt werden,
wenn die Software so modifi-
ziert werden kann, dass zusatzli-
che Informationen in Erganzung
zu den erforderlichen Informa-
tionen fur direkte Probleme er-
zeugt werden konnen.

Fazit
Computersimulation, die tber die
einfach verfligbare kommerzielle

Software hinausgeht, ist der
Forschungsschwerpunkt des
Lehrstuhl CATS und vieler an-
derer Institute, die in die Akti-
vitaten rund um das Thema
»Computational Engineering

Science" an der RWTH Aachen
involviert sind. Besonders Simu-
lationen, die die Leistung Tau-
sender parallel arbeitender Pro-
zessoren ausnutzen, um erfor-
derliche Genauigkeit, Entde-
ckung mathematischer Modelle
auf Basis experimenteller Daten,
Unsicherheitsanalyse und Opti-
mierung zu erhalten, kénnen
als Ziele aufgefuihrt werden. Sie
verlangen eine enge interdiszi-
plindre Zusammenarbeit zwi-
schen den Ingenieuren, den
Mathematikern und den Infor-
matikern.

Autoren:

Univ.-Prof. Marek Behr, Ph.D.
leitet den Lehrstuhl fir Compu-
tergestutzte Analyse Techni-
scher Systeme.

Nicole Faber, M.A. ist
Geschaftsfihrerin der Graduier-
tenschule , Aachen Institute for
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Marek Behr,
Nicole Faber

Wie bereits ausgefiihrt im Arti-
kel , Rechnen auf Zehntausen-
den von Prozessoren — wo
muss ich klicken?", werden in
sehr vielen Bereichen der
RWTH Aachen die unterschied-
lichsten Simulationsverfahren
entwickelt und eingesetzt. Um
die Zusammenarbeit der ver-
schiedenen Institute zu doku-
mentieren, hat die Graduierten-
schule Aachen Institute for Ad-
vanced Study in Computational
Engineering Science eine Befra-
gung durchgefiihrt, bei der 388
Lehrstiihle und Institute der
RWTH Aachen angeschrieben
wurden. Ziel der Befragung ist
die Erstellung eines Uberblicks
Uber die eingesetzten Simulati-
onspakete und -methoden so-
wie Simulationsprojekte und
Ansprechpartner. Von den ver-
schickten Fragebdgen wurden
65 zuriickgesandt, zwei Rick-
meldungen zeigten, dass keine
Simulationen an den entspre-
chenden Lehrstiihlen durchge-
fuhrt werden. Dieser Gesamt-
ricklauf entspricht einer Quote
von ungefahr 17 Prozent. Teil-
genommen haben Institute aus
sieben von neun Fachbereichen
der RWTH Aachen.

Die Institute geben vorrangig
Simulationsprojekte aus den
Bereichen Materialwissenschaf-
ten, Medizin, Stromungslehre,
Kraftfahrtwesen, Prozesstech-
nik, Elektrotechnik, Geologie,
Informatik, Biologie und Physik
an. Die bis zu maximal acht an-
gegebenen Einzelprojekte set-
zen sich aus Teilprojekten der
Sonderforschungsbereiche oder
Exzellenzcluster, Projekten von
Forschergruppen und Transfer-
bereich-Projekten zusammen.
Weitere werden von der Deut-
schen Forschungsgemeinschaft
oder dem Bundesministerium
fur Bildung und Forschung so-
wie industriellen Vorhaben ge-
fordert oder sind eigenfinan-
ziert. Weitere Informationen
zur Befragung, inklusive einer
Liste der Institute, die teilge-
nommen haben, sind unter
www.aices.rwth-aachen.de/
research/simulation-survey-
2007 abrufbar.

Insgesamt 50 Institute ge-
ben an, selbstentwickelte Simu-
lationspakete einzusetzen. An
56 Instituten werden kommer-
zielle Simulationspakete ver-
wandt, hierzu gehéren unter
anderem Matlab, Fluent, AN-
SYS, Modelica/Dymola, DIC-
TRA, FactSage, VASP, PHONO,
OpenMX, EMTO, LARSTRAN/
SHAPE, PEP, CAOT, STRUC-
SIM, Gaussian, ECOTEC, Tur-
bomole, DL-POLM, Malpro,
ABAQUS, MADYMO, Hyper-
Works, RADIOSS, FEMFAT,
ADAMS, CoWare, Convergen-
SC, LISATek, HFFS, ADS, Re-
new, Poses++, SeSAm, Ramsis,
Kinematix, ARToolkit, ECLIPSE,
TOUGH, TOUGHReact, ELAN,
Interactive Petrophysics, Com-
sol Multiphysics, gPROMS,
ModelMaker, MARC/MENTAT,
PAMCRASH, PAMFORM, WI-
SETEX, Parsival, GTM-X, Body-
builder, FEAP.

Die vorhandenen Simulati-
onsmethoden und Algorithmen
basieren hauptsachlich auf den
Monte-Carlo-, Finite-Elemente-
und Finite-Volumen-Methoden,
inklusive Mehrgitterverfahren
und anderen iterativen Lo-
sungsverfahren sowie ALE (Ar-
bitrary Lagrangian-Eulerian),
Molekulardynamik, Adaptive
Multiskalen-Methoden, CFD,
DFT (Density functional theo-
ry), dynamische Simulation,
Short-Cut-Methoden, sequenti-
ell modulare Simulation, Finite-
Differenzen-Methoden, Ma-
schen- und Knotenpotenzial-
verfahren, Petri-Netze, Multi-
Agenten Simulation, Diagonali-
sierung (CI), Kubo-Response-
Theorie, Floquet-Theorie, Metro-
polis- und Cluster-Flip-Algorithmen.

Das weitere Vorgehen be-
zﬂ§lich der Ergebnisse dieser
Befragung wird innerhalb der
Graduiertenschule diskutiert
und den Professoren, die an
dieser Befragung teilgenomme-
nen haben, mitgeteilt. Fragen
zu den einzelnen Ergebnissen
der Erhebung oder zu den ent-
sprechenden Ansprechpartnern
in den Instituten beantwortet
die Graduiertenschule gerne.
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Erfolgreiche Wissenschaftsnacht ,,5 vor 12"

Am 9. November 2007 6ffnete
die RWTH Aachen bereits zum
funften Mal ihre Ttren zur RWTH-
Wissenschaftsnacht ,,5 vor 12*.
Wissenschaft zu ungewdhnli-
cher Zeit aus ungewdhnlicher
Perspektive ist das Motto dieser
Veranstaltung, die Jahr fur Jahr
mehr Besucher mit Vortragen,
Filmvorfuhrungen, kabarettisti-
schen und musikalischen Beitra-
gen bei freiem Eintritt begeistert.

Der Auftakt der Wissen-
schaftsnacht widmete sich tra-
ditionell den kleinen Besuchern.
In einer Experimentalvorlesun
fur Kinder zwischen 8 und 12 Jah-
ren machte Univ.-Prof. Dr. rer. nat.
Lutz Feld vom I. Physikalischen
Institut Tone sichtbar. Unter-
stiitzt wurde er dabei von Or-
chestermitgliedern des Theaters
Aachen.

Insgesamt vier Institute der
RWTH o6ffneten im Laufe des
Abends ihre Tiren fir die Gas-
te der Wissenschaftsnacht.
Ging es im Institut fur Bergbau-
kunde um die Frage ,Wie viele
Rohstoffe verbraucht ein Mensch
in seinem Leben?", konnte
man einige Meter weiter im
ehemaligen Heizkraftwerk der
Hochschule miterleben, dass

- _

Rektor

Burkhard Rauhut
begliickwtiinschte
die Preistrdger
des RWTH-Preises
Wissenschafts-
journalismus.

Kohleverbrennung auch ohne
CO,-Emission moglich ist. Im
Lehrstuhl fur Oberflachentech-
nik im Maschinenbau erhielten
die Besucher Einblicke in die viel-
faltigen, alltaglichen Anwendun-
gen von Beschichtungen, wah-
rend das Institut fiir Schweil3-
technik und Fligetechnik in der
Pontstrale zeigte, dass schon
dem Steinzeitmenschen ohne
Fugetechnik das Bérenfell von
den Huften gerutscht wére. Bis
nach Mitternacht beantwortete
ein umfangreiches Vortragspro-
gramm unter anderem Fragen
nach der Lebendigkeit der Pa-
thologie, der Wirkungsweise
von Werbung und der Ge-
schichte vom Fliegen, Starten
und Landen. Wéhrend Univ.-
Prof. Dr.-Ing. Gerd Ascheid mo-
bil auf Funkwellen surfte, Dr.
Ulrich Knittel zu einer Reise zu
den Supervulkanen einlud und
Philipp Hiibl M.A. dem weifen
Kaninchen folgte, zeigte Univ.-
Prof. Dr.techn. Werner Baum-
gartner, wie die Bionik von ei-
ner Echse zum kratzfesten Au-
tolack fuhrt.

Im Rahmen der RWTH-Wis-
senschaftsnacht ,5 vor 12"
wurde auch der RWTH-Preis

Wissenschaftsjournalismus ver-
liehen. Dieser wiirdigt seit 1993
beispielhafte Beitrdge aus Print-
medien, Horfunk und Fernse-
hen und wurde jetzt zum ach-
ten Male verliehen. Die Aus-
zeichnung ist mit 1.000 Euro je
Kategorie dotiert.

Den RWTH-Preis Wissen-
schaftsjournalismus im Bereich
Printmedien erhielt Johannes
Bernreuter flr seinen Beitrag
.Solarzellen — einfach ge-
druckt” aus der Zeitschrift , Bild
der Wissenschaft”, Ausgabe
2/2007. Der Autor beschreibt
darin die Entwicklung von Diinn-
schicht-Solarmodulen durch
Druck des Halbleiters auf Folie —
mit Tinte aus Nanopartikeln.
Die Jury lobte vor allem die po-

uldrwissenschaftliche Darstel-
ung des Technologietransfers
von der Idee zum Produkt.

In der Kategorie Horfunk
erhielt Dr. Jan Lublinski fir sein
Radiofeature , Der saure Ozean —
wie der Klimawandel die Welt-
meere bedroht", ausgestrahlt
am 30.4.2006 in der Sendung
«Forschung aktuell” des
Deutschlandfunks, die Aus-
zeichnung. In der Begriindung

zur Preisvergabe heilt es, dass
die Berichterstattung gelungen
biologische, klimatologische
und ozeanographische Aspekte
zu einem Gesamtzusammen-
hang verknupft. ,Die Fakten
sind korrekt, gut recherchiert
und sauber dargelegt”, so die
Aussage der Jury, ,das Thema
ist ausgezeichnet mit vielen O-
Tonen aufbereitet.”

Die Redaktion der Sendung
,Quarks & Co" des Westdeut-
schen Rundfunks um Redak-
teurin Claudia Heiss wurde
ausgezeichnet fur ihren Beitrag
+Herzklopfen — Rhythmus des
Lebens" aus dem Jahre 2006.
Dem Autoren-Team mit Katrin
Krieft, Tanja Winkler, Hilmar
Liebsch, Heinz Greuling, Tilman
Wolff und Moderator Ranga
Yogeshwar werden von der
Jury nicht nur eine sachliche
korrekte und umfassende Dar-
stellung attestiert. ,Dartiber
hinaus ist der Beitrag didaktisch
sehr gut und in héchstem
Male interessant verfasst und
aufgebaut.” —




Julich Aachen Research
Alliance — JARA

Rektor Rauhut und der Vor-
standsvorsitzende des For-
schungszentrums Julich Prof.
Achim Bachim unterzeichneten
in der Dusseldorfer Staatskanz-
lei einen Vertrag zur Griindun
der Jilich Aachen Research Alli-
ance, kurz JARA. Ziel ist es, ein
Modell einer international hoch
angesehenen Partnerschaft zwi-
schen universitarer und auler-
universitarer Forschung zu schaf-
fen. Die Allianz startet in drei
zukunftstrachtigen Forschungs-
feldern mit den Sektionen:
JARA-BRAIN Translational Brain
Medicine (Neurowissenschaf-
ten), JARA-FIT Fundamentals
of Future Information Techno-
logy (Informationstechnologie)
und JARA-SIM Simulation
Sciences (Simulationswissen-
schaften). Weitere Sektionen
werden in Kiirze gegriindet, als
nachstes auf dem Gebiet der
Energieforschung.

JARA hat Modellcharakter,
weil wir vertraglich geregelt
eine enge Verschmelzung von
Wissenschaftsgebieten vorneh-
men und vorwdrtsweisend in-
stitutionelle Hirden tberwin-
den”, machte Rektor Rauhut
anlasslich der Vertragsunter-
zeichnung deutlich. So wirden
die Forschungsziele in den Sek-
tionen gemeinsam definiert und
gestaltet, gemeinsam die Res-
sourcen in Forschung, Lehre
und Ausstattung genutzt, ge-
meinsam Lehraktivititen ent-
wickelt sowie Personal- und In-
vestitionsentscheidungen ge-
meinsam ﬁeplant. Dabei soll ei-
ne moglichst unbiirokratische
Zusammenarbeit JARA auf
schnellem Wege zu einer star-
ken Marke machen.

10 Jahre AMICA

Im Juni 1994 stellte der Leiter
des Instituts fur Halbleitertech-
nik und heutiger Direktor von
AMICA (Advanced Micro- and
Optoelectronic Center Aachen),
Univ.-Prof. Dr.phil. Heinrich
Kurz, erstmals die Pldne fur ein
Nanotechnologielabor vor. Im
Juli 1997 wurde AMICA eroff-
net und startete mit mehreren
Forschungsprojekten auf dem
Gebiet der Nanotechnologie.
Heute blickt AMICA stolz auf
eine 10-jéhrige Erfolgsgeschich-
te zurtick. Seit der Griindung
arbeitet man an Strategien und
Potenzialen der Nanotechnolo-
gie sowie der Umsetzung dieser
Potenziale in strategische Zu-
kunftstechnologien wie Infor-
mationstechnik, Energie und
Life Science.

Auszeichnung fiir Rory Koenen
Dr. Rory Koenen, Wissenschaft-
licher Mitarbeiter am Institut
fir Kardiovaskuldre Molekular-
biologie am Uniklinikum Aa-
chen, erhielt auf der Jahresta-
gung der European Vascular
Biology Organisation in Bristol
die Auszeichnung ,Young Inve-
stigator Award". Der Preis wird
vom European Vascular Geno-
mics Network verliehen, das die
europdischen Kompetenzzen-
tren fur Kardiovaskulére For-
schung vernetzt. Der 31-jéhrige
Koenen forscht mit einem inter-
nationalen Team unter Leitung
von Univ.-Prof. Dr. Christian
Weber auf dem Gebiet der
Atherosklerose. Diese Erkran-
kung wird durch eine chroni-
sche Entziindung der Ge-
faBwand verursacht. Dabei
spielen verschiedene Botenstof-
fe, darunter kleine Peptide, eine
Rolle. Die Peptide locken Im-
munzellen in die GefaBwand
und verstérken so die Entziin-
dung. Solche Peptide kénnen
auch aneinander binden und
sich gegenseitig in ihrer Wir-
kung verstdrken. Koenen konn-
te die strukturellen Merkmale
eines solchen Peptidkomplexes
aufkldren. Auf diese Weise ge-
lang es ihm, ein synthetisches
Biomolekl zu entwickeln, das
die Bildung eines solchen Kom-
plexes verhindern kann.



Bundesweit groBtes
Forschungsvorhaben

der Orthopadie

Rund 80 Wissenschaftler und
Industrievertreter sind in das
bundesweit groRte Forschungs-
vorhaben der Orthopédie
“orthoMIT" eingebunden. Me-
diziner, Elektrotechniker, Infor-
matiker, Materialtechniker und
Arbeitswissenschaftler gehoren
zum Team von orthoMIT. Ne-
ben den Aachener Kliniken ist
auch das Helmholtz-Institut fr
Biomedizinische Technik betei-
ligt. Das Projekt orthoMIT wird
vom Bundesforschungsministe-
rium fur die Dauer von flnf
Jahren mit 13 Millionen Euro
gefordert. Insgesamt 24 Partner
aus Klinik, Forschung und Indus-
trie erarbeiten unter dem Mot-
to ,Schonendes Operieren mit
innovativer Technik” neue Ar-
beitsplatze, Verfahren und
Werkzeuge fur die Orthopadie.

Neues Katalysezentrum

Die Bayer Technology Services
GmbH und die RWTH Aachen
haben eine zunichst auf fiunf
Jahre angelegte, intensive Zu-
sammenarbeit auf dem Gebiet
der Katalyseforschung verein-
bart. , Katalyse ist langst zu ei-
ner Schllsseltechnologie in der
chemischen Industrie gewor-
den. Kaum eines unserer Pro-
dukte entsteht, ohne dass es
mit Katalysatoren in Bertihrung
gekommen ware“, erklarte lan
Paterson, im Vorstand von Bay-
er MaterialScience zustdndig
fur Marketing und Innovation,
anldsslich der Vertragsunter-
zeichnung in Aachen. Bayer
MaterialScience will Giber den
Zeitraum von fiinf Jahren ins-
gesamt 6,05 Millionen Euro in
das Zentrum fir Katalysefor-
schung investieren, Bayer Tech-
nology Services beteiligt sich
zusdtzlich mit 1,25 Millionen
Euro. Das Land NRW und die
RWTH Aachen steuern insge-
samt weitere 2,7 Millionen Euro
zur Finanzierung des Zentrums
bei. Bis zu zwolf Forscher wer-
den dort arbeiten. , Die Ent-
wicklung génzlich neuer kataly-
tischer Prozesse, wie wir sie in
dem gemeinsamen Zentrum
anstreben, 6ffnet viele Chancen
und stellt gleichzeitig eine enor-
me Herausforderung dar", er-
lduterte Univ.-Prof. Dr. Walter
Leitner, wissenschaftlicher Lei-
ter des neuen Zentrums. Bei
der Katalyse kdnnen bereits
kleinste Mengen eines ,,mole-
kularen Heiratsvermittlers" aus-
reichen, um eine chemische Re-
aktion in die gew(inschte Rich-
tung zu lenken oder sie Uber-
haupt erst in Gang zu setzen.
Eine nachhaltige Chemie hilft
auf diesem Wege, neue Roh-
stoffe zu erschlieBen und Pro-
zesse effizienter zu gestalten,
was wiederum den Energiever-
brauch sowie die Emission von
CO, senken kann. In direkter
Nachbarschaft zum Institut fir
Technische und Makromoleku-
lare Chemie der RWTH, dessen
Geschiftsfihrer ebenfalls Pro-
fessor Leitner ist, stellt die
Hochschule die notwendigen
Laborrdaume auf einer Fliche
von insgesamt rund 400 Qua-
dratmetern zur Verfligung. Der
Labortrakt wird derzeit mit Un-
terstiitzung des Landes Nord-
rhein-Westfalen und der RWTH
umfassend modernisiert und
dann gemeinsam mit Bayer
MaterialScience ausgestattet.

Hochschulrat bestatigt

Der Senat der RWTH Aachen
hat einstimmig die zehn Mit-
glieder des Hochschulrates der
RWTH Aachen bestatigt. Mit
Inkrafttreten des Hochschulfrei-
heitsgesetzes im Januar 2007
wurde die Einfihrung von
Hochschulrédten als neues
Steuerungsgremium mit Auf-
sichts- und Entscheidungsauf-
gaben festgelegt. Zu diesen
Aufgaben zédhlen unter ande-
rem Wahl, Abwahl und Bera-
tung des Rektorates, Fachauf-
sicht des operativen Geschaf-
tes, Zustimmung zum Hoch-
schulentwicklungsplan, den
Zielvereinbarungen sowie dem
Wirtschaftsplan. Der Hoch-
schulrat soIFImpuIse aus der
Gesellschaft und der Wirtschaft
aufnehmen und diese in die
Hochschule tibermitteln. Vor
diesem Hintergrund wurde sei-
tens des Senats festgelegt, dass
der Rat mit drei Vertretern fur
die Industrie und Wirtschaft
und jeweils einem fiir die Na-
turwissenschaften, die Hoch-
schulmedizin, die Geisteswis-
senschaften sowie die strategi-
sche Hochschulplanung besetzt
werden soll. Daruber hinaus
wird eine Personlichkeit mit eu-
regionalem Bezug, sowie ein
Mitglied fur die RWTH und die
Studierenden den Hochschulrat
komplettieren.

Andreas Pinkwart, Minister fiir
Innovation, Wissenschaft, For-
schung und Technologie des
Landes Nordrhein-Westfalen
wird die Ernennungsurkunden
Uberreichen.

Einschreibung in

BA- und MA-Studienginge
Die RWTH hat die Umstellung
auf Bachelor und Master erfolg-
reich abgeschlossen. Zum Win-
tersemester 2007/08 erfolgen
keine Neueinschreibungen
mehr zu Diplom- oder Magis-
terstudiengangen. Nach drei
Jahren ist damit die phasenwei-
se, nach Fachbereichen struk-
turierte Umstellung beendet.
Die Anpassung an die Vorga-
ben des Bologna-Abkommens
fuhrten einerseits zu einer
héheren Transparenz des Lehr-
betriebs und -ablaufs, anderer-
seits zu einer deutlichen Ver-
besserung der Studienbedin-
gungen und -betreuung. Insge-
samt hat der aufwandige Pro-
zess Kosten in Hohe von etwa
1 Million Euro verursacht. In
enger Abstimmung mit den Fa-
kultdten und unter Feder-
fuhrung von Prorektor Univ.-
Prof. Dr.-Ing. Konstantin
Meskouris erhielten alle Studi-
engénge eine neue Struktur.
Zur Anerkennung der neuen
Curricula wurden umfangreiche
Akkreditierungsverfahren
durchlaufen. So wurden die je-
weiligen Studieninhalte konzen-
triert und praxisorientierter ge-
staltet, zusitzliche Lehrformen
wie Projektarbeit und Prasenta-
tionen verstarkt, die Betreuung
durch Kleingrur)pen intensiviert
und die Anzahl studienbeglei-
tender Prufungen erhoht. Dar-
Uber hinaus erfolgt nun von
Beginn an eine engere Ver-
kntipfung von Theorie und Pra-
xis. Durch die Modularisierung
und die Vergabe von Credits
riickt die Arbeitsbelastung der
Studierenden in den Vorder-
grund. Mit der vollstandigen
Umstellung beginnt gleichzeitig
eine differenzierte Qualitatssi-
cherung. Es wird eine studenti-
sche Lehrveranstaltungsbefra-
gung durchgefiihrt, es gibt Stu-
diengangsevaluierungen und
auch Reakkreditierungen, so
dass der Prozess kontinuierlich
Optimierungen erfahrt. Die
Durchfall- und Absolventen-
quoten werden sorgféltig beob-
achtet werden. Es geschieht
mehrfach eine systematische
Uberprifung der Verfahrensab-
laufe und -ergebnisse bis hin zu
einer Befragung der ersten BA-
und MA-Absolventen.



Neubau fiir die

Thai-German Graduate School
Die Thai-German Graduate
School konnte jetzt einen Neu-
bau in Bangkok beziehen.
Univ.-Prof. Dr.-Ing. Rolf H. Jansen,
Leiter des Instituts fur Theoreti-
sche Elektrotechnik, ist Deut-
scher Direktor der Thai-German
Graduate School in Partner-
schaft mit einem thaildndischen
Kollegen. Jansen initiierte das
Projekt vor zwolf Jahren und
warb in der Politik, der deut-
schen GroBindustrie und beim
Deutschen Akademischen Aus-
tauschdienst hierfur Mittel ein.
Gleichzeitig kntipfte er ein um-
fassendes Sponsorennetzwerk,
zu dem mittlerweile namhafte
Unternehmen aus ganz
Deutschland und Thailand
zdhlen. Die administrativen
Aufgaben und Lasten werden
gleichermafen von den deut-
schen und den thaildndischen
Partnern getragen. Die Thai-
German Graduate School will
das Aachener Modell der indus-
trieorientierten Ingenieursaus-
bildung langfristig in Thailand
etablieren und Studierende der
Ingenieurwissenschaften aus
dem gesamten asiatischen
Raum zum Master-Abschluss
beziehungsweise zur Promotion
fahren.

MATLAB-Campuslizenz

Seit dem 1. Oktober konnen
Studierende und Mitarbeiter
der RWTH Aachen jetzt die
Software MATLAB der Firma
The MathWorks Inc. nutzen.
Moglich wird dies durch eine
Campuslizenz, die aus den Stu-
diengebuhren finanziert wird.
Die Software MATLAB wird ins-
besondere zur Lésung mathe-
matischer Probleme und zur
grafischen Darstellung der Er-
gebnisse eingesetzt. Initiiert
wurde das Projekt durch Stu-
dierende und Institute der Fa-
kultat fur Maschinenwesen so-
wie der Fakultét fur Elektro-
technik und Informationstech-
nik. Cleve Mole, der , Vater von
MATLAB", besuchte im No-
vember 2004 die RWTH Aa-
chen. Univ.-Prof. Dr.-Ing. Dirk
Abel vom Institut fiir Rege-
lungstechnik bemhte sich seit-
her um eine Campuslizenz und
freut sich jetzt tber die erfolgte
Vertragsunterzeichnung. Abel
betreute hochschulintern die
Arbeitsgruppe MATLAB und
wird dort auch weiter aktiv
sein, um die Weiterentwicklung
der Campuslizenz zu begleiten.
Geplant ist beispielsweise ein
jahrlicher MATLAB-Day als In-
formationsveranstaltung fur die
Nutzer. Zur Vertragsunterzeich-
nunﬁ begrtifte Rektor Burkhard
Rauhut und Professor Abel
Andreas Schindler von The
MathWorks Inc.

Namen

Neues Kompetenzzentrum

Im Rahmen des Exzellenzclus-
ters , Integrative Produktions-
technik fur Hochlohnlander*
haben MTU Aero Engines aus
Miinchen und die RWTH einen
Vertrag zur Griindung des
Kompetenzzentrums , Verdich-
ter fur Flugtriebwerke" unter-
schrieben. Die Zusammenarbeit
in der Forschung und Entwick-
lung fur die Auslegung, Gestal-
tung und Fertigung der nichs-
ten Generation von Triebwer-
ken soll hier weiter vertieft
werden. ,Die ausgepragte In-
novationskraft der RWTH Aa-
chen, ihre kompetente Lehre
und hervorragende Ausstattung
waren fur uns die maBgebli-
chen Griinde zur Einrichtung ei-
nes solchen Kompetenzzen-
trums*, erlauterte MTU-Vor-
stand Dr. Rainer Martens anlass-
lich der Vertragsunterzeichnung
in Aachen. Bereits seit Jahren
bestehen zahlreiche gemeinsa-
me Forschungsprojekte zwi-
schen MTU und der RWTH Aa-
chen, insbesondere mit dem
Laboratorium fir Werkzeugma-
schinen und Betriebslehre sowie
dem Institut fur Strahlantriebe
und Turboarbeitsmaschinen.

AllemaniACs verteidigen
Weltmeistertitel

Die “AllemaniACs", das Robo-
terteam der RWTH Aachen,
verteidigten bei den RoboCup-
Weltmeisterschaften in Atlanta,
USA, ihren Weltmeistertitel.
Diesen hatten sie im Jahr 2006
in Bremen errungen und konn-
te den Erfolg bei den zweiten
Weltmeisterschaften jetzt wie-
derholen. Das Team wird gelei-
tet von Dipl.-Inform. Stefan
Schiffer vom Lehr- und For-
schungsgebiet Informatik 5.

Bauingenieure ausgezeichnet
Zum 15. Mal wurde in diesem
Jahr in der Fakultat fur Bauin-
genieurwesen der F.C. Trapp-Preis
vergeben. Dieser Preis wird an jun-
ge Bauingenieure und Bauinge-
nieurinnen verliehen, die sich in
kurzer Studienzeit ein breit an-
gelegtes Fachwissen fur den
Beruf angeeignet haben. Daru-
ber hinaus werden tberdurch-
schnittliche Prifungsergebnisse
und herausragende Themen
der Diplomarbeiten, die von
besonderem Interesse fur die
Bauwirtschaft sind, erwartet.
Praktische Erfahrungen sind zu-
dem Voraussetzung dafir, den
Preis zu erhalten.

Die diesjéhrigen Preistrager
Dipl.-Ing. Dirk Geschwind,
Dipl.-Ing. Ruth Menge,
Dipl.-Ing. Peter Gautier,
Dipl.-Ing. llko Hartung und
Dipl.-Ing. Christiane Mester
nahmen im Beisein von
Prodekan Rainard Osebold

und Rektor Burkhard Rauhaut
die Preise von Stifter Dr.-Ing.
Friedrich Carl Trapp entgegen.

Vodafone Forderpreis

fiir Anke Schmeink

Der Forderpreis der Vodafone-
Stiftung fur Forschung wurde
im Bereich Natur- un
Ingenieurwissenschaften an
Dr.-Ing. Anke Schmeink verge-
ben. Schmeink studierte an der
RWTH Aachen Mathematik mit
Nebenfach Medizin und pro-
movierte anschlieBend mit Aus-
zeichnung in Elektrotechnik
und Informationstechnik. In ih-
rer Dissertation mit dem Thema
»Capacity Analysis and Resour-
ce Allocation in Wireless Com-
munication Systems" hat sie
einen interdisziplinaren L&-
sungsansatz zur optimalen Aus-
nutzung der Kapazitdten in mo-
bilen Kommunikationsnetzen
vorgelegt. Die erarbeiteten L6-
sungen garantieren die faire
Zuweisung von Mindestqualitad-
ten fur alle Mobilfunknutzer
und bieten gegebenenfalls so-
gar eine bessere Zuweisung der
Ressourcen. Mit dem Innova-
tionspreis sowie den Forderprei-
sen, die seit 1997 vergeben
werden, pramiert die Vodafo-
ne-Stiftung fur Forschung in
der Mobilkommunikation her-
ausragende, innovative For-
schungsergebnisse auf diesem
Gebiet. Schmeink ist nach Dr.-
Ing. Jorg Habetha bereits der
zweite Preistrager des Forder-
preises der Aachener Hoch-
schule. Dartiber hinaus erhiel-
ten die RWTH-Professoren
Heinrich Meyr im Jahr 2000
und Rudolf Mathar im Jahr
2002 fir ihre bahnbrechende
Forschung zur digitalen Mobil-
funktechnik den angesehenen
Innovationspreis.




Auszeichnung fiir
Stefanie Angel
Die Gesellschaft ftir Wissen-
schaft und Leben hat in diesem
Jahr erstmals einen Wissen-
schaftspreis verliechen. Die Aus-
zeichnung im Bereich Ingeni-
eurwissenschaften ging an
Dipl.-Ing. Stefanie Angel, die
am Institut fur Eisenhittenkun-
de promovierte. Den mit 1.000
Euro dotierten Preis erhielt sie
fir ihre Dissertation, die sich
mit der Herstellung und Cha-
rakterisierun§ metallischer
Schaume befasst. Angel stu-
dierte an der RWTH Bauinge-
nieurwesen und ist seit 2003
Wissenschaftliche Mitarbeiterin
im Institut fir Eisenhttenkun-
de. Sie beschaftigt sich in ihrer
Dissertation mit metallischen
Schdumen, die Strukturen aus
der Natur zum Vorbild haben
und zu einer relativ jungen
Werkstoffgruppe gehoren. Die
Starken von Schaumen liegen
in ihrer niedrigen Werkstoff-
dichte sowie ihren definierten
strukturellen und funktionellen
Eigenschaften. Mit einem spezi-
ellen Verfahren stellen die Aa-
chener Wissenschaftler einen
offenporésen Schaum her, der
je nach den spdteren Einsatzge-
bieten mit bestimmten Merk-
malen im Hinblick auf Dichte,
Druckfestigkeit eingestellt wer-
den kann.
Die wissenschaftliche Arbeit
von Stefanie Angel findet im
Rahmen des Projektes , Ent-
wicklung von offenporigen
Schaumen aus Nickelbasislegie-
rungen und intermetallischen
Phasen" statt. Es ist Teil des an
der RWTH angesiedelten inter-
disziplinaren Sonderforschungs-
bereichs 561 ,, Thermisch hoch-
belastete, offenporige und
eklhlte Mehrschichtsysteme
ur Kombikraftwerke*.

Auszeichnung fiir

Dr. Bjorn Liissem

Mit dem VDE-Promotionspreis
Nordrhein-Westfalen 2007
wurde Dr. Bjorn Lissem im
Rahmen eines Festaktes ausge-
zeichnet. Er begann zum Win-
tersemester 1997 sein Studium
der Elektrotechnik und Infor-
mationstechnik. Im Winterse-
mester 2003 beendete er dieses
mit Auszeichnung und erhielt
fur seine Diplomarbeit die
Springorum-Denkmiinze der
Freundesgesellschaft proRWTH.
AnschlieBend promovierte
Lissem am RWTH-Lehrstuhl
fur Werkstoffe der Elektrotech-
nik Il bei Univ.-Prof. Dr. Rainer
Waser. Die Arbeit fertigte er am
Forschungszentrum Julich an
und wurde auch mit einem
Giinther Leibfried-Preis des
Forschungszentrums Jiilich
daflr ausgezeichnet. Mit seiner
Arbeit steht Dr. Lissem bei-
spielhaft fir die Kooperation
zwischen Aachen und Jilich im
Bereich kunftiger Informations-
technologien, welche in diesem
Jahr mit zur Griindung der Ju-
lich Aachen Research Alliance
(JARA) gefiihrt hat. Der Preis-
trager hat im Rahmen seiner
Promotion Methoden ent-
wickelt, mit denen man die
Leitfahigkeit von einzelnen
elektronisch aktiven Molekilen
messen kann, er arbeitet hier in
einem Grenzbereich zwischen
Informationstechnik, Physik
und Chemie. Die Ergebnisse der
Arbeit sind von grofRer Bedeu-
tung fur die langfristige Ent-
wicklung der so genannten
Molekularelektronik. Dies ist
ein Konzept, in dem elektroni-
sche Funktionen wie das Schal-
ten und Speichern von digitaler
Information auf einzelne orga-
nische Molekiile reduziert wer-
den soll.

MOGAM-Gebéude eingeweiht
Nach nur zehn Monaten Bau-
zeit wurde von der Aachener
Niederlassung des Bau- und
Liegenschaftsbetriebs NRW das
so genannte MOGAM-Gebau-
de an die RWTH ubergeben.
Rund 800 Quadratmetern ste-
hen den Studierenden jetzt zum
Lernen und Arbeiten zur Verfi-
gung. An etwa 130 Arbeitsplat-
zen koénnen sie zwischen den
Lehrveranstaltungen des be-
nachbarten Karman-Auditori-
ums und der nahe liegenden
Institute im MOGAM lesen, an
Laptops arbeiten oder diskutie-
ren. Die vier Geschosse und ei-
ne Empore sind als Atelier aus-
gebaut und von einer Fassade
aus Kunststoff und raumhohen
Glasflachen umgeben. Das
MOGAM-Atelier hat rund 1,8
Millionen Euro gekostet. Der
grofRte Teil des Betrages, nam-
lich eine Million Euro, wurde
von Dr. Young-Sup Huh, CEO
der Green Cross Corp. in Seoul,
Std-Korea, sowie Absolvent
und Ehrensenator der RWTH
Aachen, gesEendet. Erst diese
Spende machte die Realisierung
des lange gewtinschten studen-
tischen Lern- und Arbeitszen-
trums moglich. Als Referenz an
dieses groBziigige Engagement
ist das neue Gebadude nach
dem Lebensmotto von Young-
Sup Huh , MOGAM" benannt,
was so viel bedeutet wie , die
Erde zum Blithen bringen”.

Auszeichnung fiir

Jochen Hahnen

Jochen Hahnen erhielt jetzt den
Convergators Award in der Ka-
tegorie Mobile Content. Der
Convergators Award wird unter
der Schirmherrschaft des Bun-
desverbands Informationswirt-
schaft, Telekommunikation und
neue Medien, kurz BITKOM,
fir vier Kategorien verliehen.
Im Mittelpunkt stehen dabei al-
lerdings nicht die Technologien,
sondern die Menschen, die sich
als Vorreiter gezeigt haben. Die
Preistrager der Kategorien ha-
ben anschlieRend die Moglich-
keit, einen von drei weiteren
Preisen zu gewinnen. Hahnen
begann sein Studium im Win-
tersemester 2000 und ist seit
2006 am Fraunhofer-Institut ftr
Angewandte Informationstech-
nik (FIT) in St. Augustin als
Wissenschaftlicher Mitarbeiter
tatig. Er entwickelte wéahrend
seines Studiums erste Ideen fir
das System Mobota, das auch
heute noch im Mittelpunkt sei-
ner Arbeit steht. Univ.-Prof. Dr.
Matthias Jarke vom RWTH-
Lehrstuhl fur Informatik 5 (In-
formationssysteme und Daten-
banken) und Leiter des Fraun-
hofer-Instituts fir Angewandte
Informationstechnik freut sich
mit dem RWTH-Absolventen
Uber seinen Erfolg: , Die Aus-
zeichnung flir Jochen Hahnen
ist ein schoner Beweis flr inno-
vative Anwendungen multime-
dialer Mobilkommunikation.*
Der Mobile Outdoor Training
Assistant, kurz Mobota, ver-
wandelt GPS-fihige Mobiltele-
fone eines Sportlers in mobile
Trainingspartner. Er unterstitzt
den Sportler beispielsweise bei
der Navigation in unbekanntem
Geladnde oder ermdglicht es,
virtuelle Kdmpfe gegen einen
anderen Sportler aus dem
Community-Portal von Mobota
auszuftihren.

Nachrichten



In der nachsten Ausgabe:

Bionik B

Schnittstelle zwischen Natur
und Technik

Biolo isch inspirierte
Prothesen und Implantate

Vorbilder der Natur
in metallische
Gussteile umgesetzt

Napofasern fiir _
die Nervenregeneration
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Bessere Textilien
dank neuronaler Netze

Werkstoffe mit
Licht funktionalisieren




*Das Editionsmodell Ford Fiesta Black Magic auf Basis der unverbindiichen Preisempfehlung von € 13.980,-: € B9,- monatl. Finanzierungsrate, 2,99 % effektiver Jahreszins, € 5.069,62
Anzahlung (Ihr Ford Handler rechnet Ihnen geme Ihren Gebrauchtwagen als Anzahlung an) bei 48 Monaten Laufzeit und jahrlicher Laufleistung von 10.000 km, € 5.592,- Restrate. Ford
Auswahl-Finanzierung, ein Angebot der Ford Bank, zzgl. Uberfihrungskosten. Ford Protect Garantie-Schutzbrief inkl. Ford Assistance Mobilitdtsgarantie auch fir das 3. und 4. Jahr und
die ersten 3 Inspektionen/Wartungen (Lohn- und Materialkosten) it. Serviceplan und Wartungsumifang bis max. 80.000 km Gesamtfahrieistung. **Am Beispiel des Editionsmodells Ford Fiesta
Style, Ergibt sich aus demn Preisvorteil gegenlber der unverbindlichen Preisempfehlung eines vergleichbar ausgestatteten Basismodells und den genannten Leistungen im Einzelpreis. Bin
Angebot fur Privatkunden und gewerbliche Einzelabnehmer aller teiinehmenden Ford Handler. Weitere Informationen erhalten Sie dort. Abbildung zeigt Wunschausstattung gegen
Mehrpreis. Kraftstoffverbrauch (in 1100 km nach 80/1268/EWG): 6,1-6,2 (kombiniert), 8,1-8,3 (innerorts), 4,9-5,0 (auBerorts). CO,-Emission: 144-177 g/km (kombiniert).

Wie Sie Garagen geschmackvoll einrichten.

Der Ford Fiesta Black Magic

Das Editionsmodell mit vielen Extras und einem
Preisvorteil von mindestens € 3.100,-** schon flir

*
€ 89,- monatlich mit der Ford Flatrate
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