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Experimente des Projekts ORPHEUS
in der Berliner U-Bahn liefern Daten
fiir Computersimulationen, mit
denen sich die Rauchausbreitung
vorhersagen ldsst.
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Sicher durch die Unterwelt

Wie Superrechner den Brandschutz in U-Bahnhofen optimieren

Ein Brand in der U-Bahn-Station kann verheerende
Folgen haben: Giftiger Rauch breitet sich in den
Schéchten aus und versperrt die Fluchtwege fiir
Rettungskrafte und Fahrgéaste. Im Projekt ORPHEUS
haben sich Experten des Julich Supercomputing
Centre (JSC) mit Partnern aus Forschung und
Industrie zusammengeschlossen, um mithilfe von
Supercomputern die Sicherheit zu verbessern.
Ziel ist es, mittels Simulationen vorherzusagen,
wie Rauchgase sich in den unterirdischen Komplexen
ausbreiten, um so sichere Fluchtwege zu erschlie-
Ben. Die Ergebnisse des vom Bundesministerium
fur Bildung und Forschung geférderten Projekts
flieBen zudem in neue Brandschutzkonzepte ein.

Rechenaufwand vereinfachen

Rauchsimulationen fiir Areale dieser GréBe sind
nur mit Superrechnern zu bewaltigen. Jllicher
Wissenschaftler entwickeln ein adaptives Gitter-
modell, das den immensen Rechenaufwand reduziert.
Interessante Stellen nahe der Brandentstehung oder
Ausgénge werden sehr fein aufgelost, abgelegene
Bereiche nur grob erfasst. Uber die Kopplung von
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Simulationsprogrammen zur Brandausbreitung (FDS)
und FuBgéngerdynamik (JuPedSim) koénnen die
Forscher zudem ermitteln, wie Rauchgase sich auf
Mobilitdt und Sichtweite auswirken und wie sie die
Zeit fir die Evakuierung beeinflussen.

Dartber hinaus sind Echtzeit-Simulationen der
Rauchausbreitung geplant. Sie konnten die Rettungs-
kréfte in Zukunft wahrend des Einsatzes unterstutzen.
Experten des JSC optimieren die Codes, um die An-
wendung durch Grafikprozessoren zu beschleunigen.

Neue Daten gewinnen

Experimente im Berliner U-Bahnhof Osloer StraBe
liefern die Datenbasis zur Anpassung der Algo-
rithmen. Unter Einsatz von Spurengasen und Propan-
brennern erforschen die Projektpartner zusammen
mit den Berliner Verkehrsbetrieben (BVG), wie sich
Rauchgase in dem mehrstockigen Bahnhof verteilen.
Weitere Ubungen riicken den Faktor Mensch in
den Mittelpunkt. Dabei werden insbesondere An-
forderungen von Menschen mit Beeintrachtigungen
bericksichtigt. Die gewonnenen Erkenntnisse lassen
sich auch auf oberirdische Einrichtungen tbertragen.

» Das ORPHEUS-Projekt
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Prof. Kristel Michielsen (JSC)
leitet die Gruppe » ,,Quan-
tum Information Processing®

Wir arbeiten an Modellen
und Methoden, mit denen
sich komplexe Quanten-
systeme auf Supercomputern
simulieren lassen. Damit
sind wir maBgeblich beteiligt
an der Entwicklung von
verschiedenen Typen von
Quantencomputern und
ihren vielversprechenden
Spezialanwendungen.

» siehe auch Seite 2


http://www.fz-juelich.de/ias/jsc/EN/Research/ModellingSimulation/QIP/_node.html
http://www.fz-juelich.de/ias/jsc/EN/Research/ModellingSimulation/QIP/_node.html
http://www.orpheus-projekt.de

Masse von Dunkle-

Axionen gelten als
Kandlidaten fiir die Dunkle
Materie im Universum
(Hintergrund: Millennium
Simulation, V.-Springel &
The Virgo Consortium)

» Originalveroffentlichung:
Nature (2016), DOI: 10.1038/
nature20115

» Kommentar: Nature News
and Views (2016),
DOI:10.1038/539040a

» Peter Griinberg Institut,
Theoretische Nanoelektronik
(PGI-2 / IAS-3)

Forscher wollen zu
Demonstrationszwecken
50 Halbleiter-Quantenbits
(Qubits) auf einem Chip
integrieren. Je ein
Elektronenspin-Paar
kodiert ein Qubit.

Materie-Teilchen berechnet

Wissenschaftler sind bei der Suche nach der
mysteriosen Dunklen Materie moglicherweise ei-
nen Schritt vorangekommen. Mithilfe gro ange-
legter Compufersimulationen gelang es einer
deutsch-ungarischen Forschergruppe unter Feder-
fiihrung der Bergischen Universitat Wuppertal
und des Forschungszentrums Jiilich, eine ‘Art
Steckbrief des Axions zu erstellen: Das bislang
noch unentdeckte Elementarteilchen gilt als viel-
versprechender Kandidat fiir die Dunkle Materie
des Universums. Insbesondere die Eingrenzung
der Masse liefert wichtige Anhaltspunkte, um in
kiinftigen Experimenten mit Detektoren gezielt
nach dem hypothetischen Teilchen zu fahnden.

Nach derzeitigem Verstandnis sind nur rund 15
Prozent der Materie des Universums sichtbar. Die
restlichen 85 Prozent zdhlen dagegen zur Dunklen
Materie und machen sich nur durch die Schwer-
kraft bemerkbar. Physiker konnten trotz zahlreicher
Anstrengungen bis heute nicht klaren, woraus diese
Materieform besteht. Gleichzeitig konnte die Existenz
des Axions die Losung sein fiir ein weiteres groBes
Ratsel der Physik. Im Kern geht es dabei um eine
Eigenheit der starken Wechselwirkung, also der

Kraft, welche die Elementarteilchen im Innern von
Atomkernen zusammenhalt, und die Frage, warum
diese anders als die anderen drei Grundkréfte in
der Physik so.iiberraschend symmetrisch aus-
gepragtiist.

Blick in die Friihzeit des Universums

Den Berechnungen zufolge liegt die Masse des
Axions 2zwischen 50 und 1.500 Mikroelektronenvolt.
Das Axion ware damit ein sehr leichtes Teilchen,
bis zu zehn-Milliarden Mal leichter als das Elektron,
seinerseits ebenfalls ein Leichtgewicht. ,Es ist
davon auszugehen, dass die vorgelegten Ergebnisse
zu einem Wettlauf um die Entdeckung dieser Teil-
chen filhren werden®, schéatzt Arbeitsgruppen-
leiter Prof. Zoltan Fodor. Fiir die groB angelegte
Simulation der Zustdnde kurz nach dem Urknall,
als die hypothetischen Partikel mdglicherweise
entstanden, mussten die Forscher neue Rechen-
methoden entwickeln. Fiir die Berechnung nutzten
sie insbesondere den Supercomputer JUQUEEN
am Forschungszentrum Jiilich. Die Rechenzeit hatte
das John von Neumann Institut fiir Computing be-
reitgestellt.

Millionen-Forderung fur Quantencomputer

Quantencomputer haben das Potenzial, spezielle An-
wendungen exponentiell zu beschleunigen. Doch die
Entwicklung steckt noch in den Kinderschuhen: 5 bis
10 Quantenbits lassen sich mittlerweile experimentell
erzeugen. Fiir praktische Aufgaben ist das noch zu
wenig. Im Projekt ,Scalable Solid State Quantum
Computing® wollen Forscher nun Voraussetzungen
fir Systeme mit mehreren Hundert Quantenbits,
kurz: Qubits, schaffen, wie sie fiir Quantencomputer
der nachsten Generation notwendig sind.

Das Vorhaben wird von Wissenschaftlern des
Forschungszentrums Jilich und der RWTH Aachen
koordiniert. Daneben sind auch Forscher des Karls-
ruher Instituts fiir Technologie beteiligt. Die Helmholtz-
Gemeinschaft hat ,Scalable Solid State Quantum
Computing® als eines der ersten innovativen Zukunfts-
themen ausgewahlt und fordert das Projekt im
Rahmen ihres Impuls- und Vernetzungsfonds mit
6 Mio. Euro.

Die Wissenschaftler verfolgen in dem Projekt unter
anderem Losungen flir Multi-Qubit-Systeme auf Basis

von Supraleitern und Halbleitern - die zwei Typen, die
am haufigsten zur Erzeugung von Qubits in Fest-
korpern verwendet werden. Im Fokus steht auBerdem
die Entwicklung neuer Bauteile, mit denen sich mehrere
Hundert Qubits prazise steuern lassen.

Quanten-Speed fiir spezielle Aufgaben

Qubits sind, analog zu klassischen Bits, die
Grundeinheit der Quanteninformationsverarbeitung.
Anders als diese kdnnen Qubits aber nicht nur
zwei klar unterscheidbare Werte wie ,0“ und , 1%,
sondern daruber hinaus gleichzeitig mehrere sich
Uberlagernde Zustdnde annehmen. Bestimmte Auf-
gaben lassen sich so sehr schnell I[6sen. Davon profi-
tieren kénnte etwa die Simulation neuer Materialien,
deren Atome und Elektronen ebenfalls den Gesetzen
der Quantenphysik gehorchen. Zudem gelten Quanten-
computer als inharent abhorsicher und kommen
daher als Basis fiir eine neue Klasse physikalisch
abgesicherter Quanten-Kommunikationsnetzwerke in
Betracht. » mehr
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http://www.fz-juelich.de/SharedDocs/Pressemitteilungen/UK/DE/2016/16-11-23-scalable-solid-state-quantum-computing.html
http://dx.doi.org/10.1038/nature20115

http://dx.doi.org/10.1038/539040a

http://www.fz-juelich.de/pgi/pgi-2/DE/Home/home_node.html

Neues Material fur Spin-Transistoren

Schon lange suchen Wissenschaftler nach Wegen,
den Elektronenspin fiir das Speichern und Ver-
arbeiten von Informationen zu nutzen. Entsprechende
Spin-Transistoren bendtigen - theoretisch - eine
GroBenordnung weniger Energie im Vergleich zu
konventionellen Transistoren, die nur die elektrische
Ladung des Elektrons nutzen, und kdénnten so die
Computertechnik revolutionieren. Fir den indus-
triellen Durchbruch fehlte bislang allerdings ein ge-
eignetes Material. Doch die Nachwuchsforscherin
Zeila Zanolli hat mithilfe von Computersimulationen
eine neue Stoffkombination aufgespiirt, die den
Anforderungen gerecht wird.

Die Verbindung aus Graphen und Bariummangan-
oxid ermdglicht es, den Elektronenspin préazise
durch ein &uBeres Feld auszurichten. AuBerdem
kénnen sich die Spins darin gut Uber langere
Strecken fortbewegen. Beide Eigenschaften sind fir
den Bau von Spin-Transistoren essenziell. Traditio-
nelle Halbleiter erfiillen dagegen nur die erste Vor-
aussetzung: Die Spins lassen sich zwar gut von auBen
kontrollieren, aber die Spin-Ausrichtung bleibt nicht
lange bestehen. Kohlenstoff-basierte Halbleiter wie
Graphen verhalten sich normalerweise entgegenge-
setzt: Spins kénnen sich darin 100- bis 200-mal so
weit ungestort fortbewegen. Im Gegenzug lassen
sich die Spins aufgrund der schwachen Spin-Bahn-
Kopplung aber nur schwer von auBen kontrollieren,

Virtuelles Stahl-Labor

Sagen und Legenden ranken sich um die Eigenheiten
historischer Stahle. Auch heute noch ist der an-
passungsfahige Werkstoff einer der mit Abstand
wichtigsten Grundstoffe der Industrie: etwa im
Fahrzeugbau, wo moderne Hochleistungsstéhle bei
geringem Gewicht extremen Belastungen stand-
halten missen. Die verbesserten Eigenschaften
werden liber ein sorgsam abgestimmtes Gefiige
auf der Mikroskala erzielt. Zudem fiihrt die hete-
rogene Struktur dazu, dass sich Materialverhalten
und -versagen kaum noch korrekt durch einfache
Materialgesetze vorhersagen lassen.

Im Projekt EXASTEEL arbeiten Experten an neuen
Simulationswerkzeugen, die es ermdglichen sollen,
solche hochfesten Leichtbaustéhle - sogenannte Dual-
phasenstéhle - in einer virtuellen Umgebung zu er-
forschen. Die realistische Simulation ganzer Bauteile
unter Berlcksichtigung der Mikrostruktur ist extrem
rechenaufwendig und nur mithilfe geeigneter Algo-
rithmen durch einen Superrechner der nachsten
Exascale-Generation zu bewaltigen.
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wie es flr die Erzeugung eines Signals zwingend
notwendig ist.

,Die Vorteile beider Materialklassen ergénzen
sich, wenn man Graphen mit einem magnetischen
Halbleiter kombiniert“, erklart Zanolli. Die mittlerweile
an die RWTH Aachen gewechselte Physikerin konnte
die bemerkenswerten Eigenschaften im Rahmen einer
Marie-Curie-Fellowship am Forschungszentrum Jilich
nachweisen. Fir die rechenintensive Analyse kamen
unter anderem die Jilicher Superrechner JUQUEEN
und JURECA zum Einsatz.

,Eines unserer Ziele ist es, den FE2TI-Code fiir
massiv parallele Systeme anzupassen und weiter-
zuentwickeln“, erklart Projektsprecher Prof. Axel
Klawonn von der Universitét zu Koln. ,,Der Algorithmus
unterteilt Bauteile nach der Finite-Elemente-Methode
in kleine Teilkdrper, um makroskopische Verformungen
zu berechnen. Die Simulationen auf Mikrostrukturebene
beschréanken sich auf représentative Volumenelemente,
da der Rechenaufwand sonst die Rechnerkapazitaten
der naheren Zukunft weit bersteigt.”

Forscher der Universitaten in Koln, Freiberg,
Erlangen, Duisburg-Essen, Dresden und Lugano be-
teiligen sich an dem Projekt, das durch das Schwer-
punktprogramm SPPEXA der Deutschen Forschungs-
gemeinschaft unterstiitzt wird und Rechenzeit {ber
das Gauss Centre for Supercomputing erhélt. Bei der
Anpassung des Codes konnten sie bereits erste Erfolge
verzeichnen: Seit 2015 gehort FE2TI dem High-Q
Club an. Mitglied werden kann nur, wem es gelingt,
alle 458.752 Prozessorkerne des Jiilicher Spitzen-
rechners JUQUEEN effizient auszulasten.

» Scientific Reports (2016),
DOI: 10.1038/srep31346

» Nanospintronics Group

Hybridmaterial fiir Spin-Transis-
toren, bestehend aus Graphen
(grau, oben, unten) und
Bariummanganoxid (Mitte)

» Projekt Exasteel - Bridging
Scales for Multiphase Steels

EXASTEEL verbindet Makro-
und Mikro-Simulationen fiir
Materialtests auf kommenden
Exascale-Rechnern.



http://www.numerik.uni-koeln.de/14079.html
http://dx.doi.org/10.1038/srep31346 
https://zeilazanolli.wordpress.com/home/

KURZNACHRICHTEN

NIC-Exzellenzprojekt

Die Rechenzeitkommission des John von Neumann-
Instituts flir Computing (NIC) hat ein Vorhaben zur
Berechnung des magnetischen Moments des
Myons als zweites Exzellenzprojekt 2016 aus-
gezeichnet. Das Projekt des DESY fahndet nach
Abweichungen vom klassischen Wert fiir den
schweren Verwandten des Elektrons. Die Abwei-
chungen gehen zuriick auf reine Quanteneffekte
und koénnen Aufschluss geben Uber Theorien
jenseits des Standardmodells der Hochenergie-

physik. » mehr

HBP konkretisiert Ziele

Das Human Brain Project (HBP) hat seine
Forschungsziele neu ausgerichtet und in der
Fachzeitschrift ,,Neuron“ veroffentlicht. Die
Forscher wollen entschliisseln, wie das
Gehirn funktioniert. Dafilir schafft das HBP
eine europdische Forschungsinfrastruktur,
die es ermdglicht, die duBerst komplexen
Abldufe und Strukturen des Gehirns in
genauen Analysen und Simulationen zu
erforschen.

» mehr

Bundesweit Spitze

Julia Valder aus dem Jiilich Supercomputing Centre
ist fiir ihren hervorragenden Abschluss in der Aus-
bildung zur Mathematisch-technischen Software-
entwicklerin, kurz: MATSE, ausgezeichnet worden.
Bei der Ehrung der Industrie- und Handelskammer
Ende 2016 erhielt sie den Preis fiir die beste MATSE-
Auszubildende in Nordrhein-Westfalen und Deutsch-
land. Bundesfamilienministerin Manuela Schwesig
hielt die Festrede auf der Veranstaltung.  » mehr

Europaischer Datendienst

Das Jilich Supercomputing Centre hat zusammen
mit 14 weiteren europaischen Rechen- und Daten-
zentren die EUDAT Collaborative Data Infrastructure
(EUDAT CDI) gegriindet. Die Partner wollen damit
eine zuverldssige und langfristige Infrastruktur fiir
Forschungsdaten schaffen, die von Projektlauf-
zeiten unabhéangig ist. EUDAT CDI geht zuriick auf
das Projekt EUDAT 2020, das in Horizon 2020 ge-
férdert wird. » mehr

Helmholtz Daten-Foderation

Die Helmholtz-Gemeinschaft férdert den Aufbau
einer international vernetzten Infrastruktur fiir
Forschungsdaten bis 2021 mit 49,5 Mio. Euro. Ziel
der Helmholtz Data Federation ist es, Daten lang-
fristig aufzubewahren und offen zugénglich zu ma-
chen. Bislang sind insgesamt sechs Einrichtungen
beteiligt, unter anderem das Karlsruher Institut
fir Technologie als Projektkoordinator und das
Forschungszentrum Jilich. » mehr
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TERMINE

» PATC-Trainingskurs

,»,GPU Programming with CUDA*
24.-26.04.2017

am Jilich Supercomputing Centre
Dozenten: Dr. Jan Meinke, Jochen
Kreutz, JSC; Jiri Kraus, NVIDIA

» Trainingskurs

»Introduction to the usage and
programming of supercomputer
resources in Jilich®
22.-23.05.2017

am Jilich Supercomputing Centre
Dozenten: Firmenmitarbeiter von
Intel und ParTec, Mitarbeiter des JSC

» PATC-Trainingskurs
»High-performance computing
with Python“

12.-13.06.2017

am Jilich Supercomputing Centre
Dozenten: Dr. Jan Meinke,

Dr. Olav Zimmermann, JSC

» Trainingskurs
,High-performance scientific
computing in C++“
20.-21.06.2017

am Jilich Supercomputing Centre
Dozent: Dr. Sandipan Mohanty, JSC

» Trainingskurs

»Einflihrung in ParaView zur
Visualisierung von wissenschaft-
lichen Daten*

28.06.2017

am Jilich Supercomputing Centre
Dozentin: Sonja Habbinga, JSC

» Trainingskurs

,Introduction to Parallel In-Situ
Visualization with Vislt“
29.06.2017

am Jilich Supercomputing Centre
Dozenten: Jens Henrik Gobbert,
Dr. Herwig Zilken, JSC

» Ubersicht iiber Veranstaltungen
am Jilich Supercomputing Centre
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http://www.john-von-neumann-institut.de/nic/DE/Forschung/Projekte/Exzellenzprojekte/Exzellenzprojekte-2016/_node.html
http://www.fz-juelich.de/SharedDocs/Meldungen/IAS/JSC/DE/2016/2016-12-valder-best-matse.html
http://www.eudat.eu
https://www.helmholtz.de/aktuell/presseinformationen/artikel/artikeldetail/digitale_forschungsdaten_offen_zugaenglich_machen/
http://dx.doi.org/10.1016/j.neuron.2016.10.046
http://www.exascale-news.de/
http://www.fz-juelich.de/portal/DE/Presse/Mediathek/Apps/_node.html
http://fakten.fz-juelich.de/home/
http://www.fz-juelich.de/ias/jsc/DE/Aktuelles/Termine/termine_node.html
http://www.fz-juelich.de/SharedDocs/Termine/IAS/JSC/DE/Kurse/2017/visit-2017.html?nn=361850
http://www.fz-juelich.de/SharedDocs/Termine/IAS/JSC/DE/Kurse/2017/paraview-2017.html
http://www.fz-juelich.de/SharedDocs/Termine/IAS/JSC/DE/Kurse/2017/hpc-cplusplus-2017.html
http://www.fz-juelich.de/SharedDocs/Termine/IAS/JSC/DE/Kurse/2017/patc-hpc-python-2017.html
http://www.fz-juelich.de/SharedDocs/Termine/IAS/JSC/DE/Kurse/2017/supercomputer-2017-05.html
http://www.fz-juelich.de/SharedDocs/Termine/IAS/JSC/DE/Kurse/2017/patc-gpu-cuda-2017.html

