Hochleistungsrechnen
In Hessen 2015

Forschungsbericht / Research Report

=
£  JusTUS-LEBIG-
GOETHE 39 UNIVERSITAT

u
UNIVERSITAT GIESSEN \'







— Inhalt

Vorwort

Hochleistungsrechnen in Hessen
8  Hessisches Kompetenzzentrum fur Hochleistungsrechnen
10 Lichtenberg-Hochleistungsrechner - TU Darmstadt
12 LOEWE-CSC - Goethe-Universitat Frankfurt
14 Hochleistungsrechner SKYLLA - JLU Gief3en
16 Kassler Linux-Cluster - Universitat Kassel

18  Marburger Rechen-Cluster MaRC2 - Philipps-Universitat Marburg

Biologie, Medizin und Neurowissenschaften
22 Aktivitdtsgetragene neuronale Repradsentation von Vorinformation in der visuellen Wahrnehmung
23 Computational Modeling of Biomolecules
24 Elektronendosimetrie in der Strahlentherapie
25  Monte Carlo Simulation of the Neutron Radiation Field around a Medical 18 MV Linac
26 Photonendosimetrie in der Strahlentherapie
27 Potential Barriers to Gene Flow in the Endangered European Wildcat (Felis silvestris)

28  Systembiologische Analysen mit dem Moos Physcomitrella patens

Chemie und Materialwissenschaften
32 Atomistic Computer Simulations of Amorphization in Metal/Metallic-Glass Multilayer Systems
33 A Generic 3D-Diverse Fragment Library for Crystallographic Screening and Drug Discovery
34 Beyond Ni-based Superalloys
35  Density Functional Theory: Study on the Mechanism of the Chloride-Induced Aufbau of Perchlorinated Cyclohexasilanes
36 Development and Implementation of New Methods for Crystal Structure Determination from Powder Diffraction Data
37  Dichtefunktionaltheoretische Berechnungen von Vibrationsspektren oberflichen-aktiver Molekdle
38  Electronic Structure Calculations for Si Anodes in Li lon Batteries
39 How does Toluene Dissolve Low-Molecular-Weight Polystyrene?
40 Improvement of Methods for the Comparison of Protein Binding Sites
41 Insight into Heterogeneous Catalysis through Simulation on the Atomic Level
42 lonenspezifische Effekte auf das Faltungsgleichgewicht von Polyacrylamiden
43 Modellierung des elektrokalorischen Effekts in bleifreien Relaxor-Ferroelektrika
44 Modelling of Extended Defects in CIGS Based Solar Cells
45 Molecular Dynamics Simulations of Nanoglasses
46 Molecular Models of Wetting and Adhesion Phenomena
47 Molecular Perspective of Wetting: Simulation and Theory
48  Peptide Backbone Effect on Hydration Free Energies of Amino Acid Side Chains
49  The Simulation of Fluids for Psychophysical Studies
50  Reaktive Intermediate - Dispersion
51 Structure and Properties of Amorphous LiPON Electrolyte by First-Principles Simulations

52 Theoretical Investigation of Electrocyclic Reactions of Siloles




53

54
55
56
57

60

62
63
64
65
66

70

72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83

84
85
86
87
88
89
90
91
92
93

Thermodynamic Mechanism of the Osmolyte Effects on the Folding/Unfolding Equilibrium
of (Bio)macromolecules in Aqueous Solution

Understanding the Mechanisms of Multidrug Transport Proteins

Untersuchung der Fehlordnungen in organischen Molekdlkristallen

Von ungewohnlichen Gold-Komplexen zu komplizierten Bandstrukturen

Well-Defined Iron Catalysts for the Acceptorless Reversible Dehydrogenation-Hydrogenation of Alcohols and Ketones

Geowissenschaften und Okologie

Freshwater Species Distribution Models

Global Water Resources in a Global World

Gravity-Wave Breaking

Inverse Modellierung zur Verbesserung von Wettervorhersagen und Klimaprojektionen

Modelling Ecosystems, Biosphere-Atmosphere Interactions and Environmental Change with LPJ-GUESS
Properties and Climate Sensitivity of Convective Activity in Convective Permitting Models

The Impact of Marginal Seas on the Regional Climate

Ingenieurwissenschaften

Andauernde Weiterentwicklung eines Framewaorks flr numerische Simulationen auf Basis von
Discontinuous Galerkin-Methoden

CFD-Simulation der Fahrzeugumstromung - Einfluss unterschiedlicher Heckformen

Computational Modeling of the Flow Past Stationary and Rotating Road Vehicle Wheel

Development of Methods for the Simulation of Technical Combustion Systems

Effiziente Berechnung von Fluid-Struktur-Interaktion mit Hilfe adaptiver Gitterverschiebung

Enhanced Compact Heat Exchangers

Hybride Modellierung turbulenter Strémungen

Large Eddy Simulation of Auto-Ignition and Flame Progagation in a HCCI Engine Using a Progress Variable Approach
Large Eddy Simulations of Lean Partially Pre-vaporized Turbulent Spray Flames

Larmreduktion durch Optimierung aeroakustischer Vorgange

LES of a Spark Ignition Engine Using Artificial Thickening and Flamelet Generated Manifols

Modeling of Turbulence Interface Interactions in Two-Fluid Systems

Modellierung von Larmquellen vorgemischter Verbrennungssysteme mit Hilfe

der inkompressiblen Grobstruktursimulation

Numerical Simulation and Optimization of Acoustics of Flight Turbine

Numerical Simulation of Flame-Wall-Interaction

Numerische Modellierung eines PKW-LKW Uberholvorgangs

Numerische Modellierung von Mehrphasenstromung im Hinblick auf oberflichenspannungsdominierte Strémungen
Numerische Simulation der Verbrennung fester Brennstoffe in einer Oxyfuel-Atmosphare

Numerische Simulation von Verbrennungslarm und -instabilitdten mittels hybrider Berechnungsverfahren
Numerische Stromungssimulation des DrivAer-Referenzkorpers bei Schraganstromung

Numerische Untersuchung zur Spaltproduktriickhaltung in Wasservorlagen

Reynolds Number Effect on Turbulent Drag Reduction by Active Means

Scale-up of Calcium Carbonate Looping Technology for Efficient CO, Capture from Power and Industrial Plants




94
95
96

132
134
135

Simulation von Kohlenstoffnanoréhrchen
Turbulente Fluid-Struktur-Akustik (FSA) Simulation einer Zylinder-Platten Konfiguration

Untersuchung der Strukturintensitat als Indikator fir die Schallabstrahlung von Strukturen

Mathematik und Informatik

Adaptive Numerical Wavelet Frame Methods for Elliptic Parabolic Operator Equations, Inverse Problems,
and Stochastic Evolution Equations

Automatische Hardwaresynthese fir Loser von konvexen Optimierungsproblemen

Image and Scene Search in Historical Collections of DDR Television Recordings in the German Broadcasting Archive (DRA)
by Automatic Content-based Video Analysis

Die Whitehead'sche Asphérizitdtsvermutung

Dynamics of Buoyant High Viscosity Droplets Rising Freely in an Ambient Liquid

Grundlagen der Informatik Il Lehre 2013/2014

Management virtueller Maschinen in Linux High Performance Clustern

MATOG: Auto-Tuning On GPUs

Modeling and Numerical Simulation of Species Transfer in Bubbly Flows Using OpenFOAM

Numerical Methods for Viscoelastic Single- and Multiphase Flows

Numerical Study of Binary Droplet Collisions at High Weber Numbers

Performance Measurement Techniques

Preference Based Reinforcement Learning

Serial Hashtag Activism: An Ethnographic Embedment of Big Data

Thermocapillary Droplet Actuation on a Wall

Untersuchungen zu PGAS-Systemen: Programmierbarkeit, Synchronisation, Taskpools und Fehlertoleranz

Physik

Ab-initio Description of p-shell Hypernuclei

Ab-initio-Untersuchung von Zinnoxiden

ALICE Experiment - The Search for Signatures of the Quark-Gluon Plasma

Advanced Electro-Optical Modeling of llI-Nitride Light Emitters

Centrality Dependence of the Direct Photon Emission

Direct Photons from Partonic and Hadronic Sources

Dynamical Simulation of Heavy lon Reactions at FAIR

Effektives Potential fUr ultrakurzpulslaser angeregtes Silizium

Electronic Pairing in Low-Dimensional Systems from Lattice Density-Functional Theory
Elektronische und phononische Struktur der Kupferoxide

Evolution of Partonic and Hadronic Matter in Relativistic Heavy-lon Collisions
Extracting Hadron Masses from Lattice QCD Simulations at Fixed Topology
Gitter-QCD-Berechnung der Massen von D- und D_s-Mesonen und von Charmonium
Gitter-QCD-Untersuchung von Tetraquark-Kandidaten

Gluonic Green's Functions of Quantum Chromodynamics

Gravitational-Wave Modeling from Binary Neutron Stars on Loewe Cluster

Hartree-Fock Many-Body Perturbation Theory




Highly-Excited Valence Electron Systems

Importance-Truncated Valence-Space Shell Model and Energy-Variance Extrapolation
Influence of Magnetic Material on Tunnel Magnetoresistance and Spin-Transfer Torque in MgO-based Tunnel Junctions
Simulationsrechnungen zur Photoproduktion von w-Mesonen

In-Medium Similarity Renormalization Group for Nuclei

Lattice QCD on Loewe-CSC

MnAs nanocluster

Modelling of Neutron Star Properties

Monte Carlo Modelling of lon-Beam Cancer Therapy on Sub-Micron Scales
Monte-Carlo-Simulationen der elektronischen Eigenschaften von Graphen
Monte-Carlo-Simulationen von G2-QCD bei endlicher Baryonendichte

Nuclear Matter in the Parity Doublet Model with Fluctuations

On the Properties of Hypermassive Neutron Stars Formed in Mergers of Spinning Binaries
Orbital-Dependent Exchange-Correlation Energy Functionals

Phasenstabilitdt und elektronische Bandstruktur von Kupferoxid

p-Pb collisions at 5.02 TeV in the PHSD Transport Approach

Random-Phase Approximation with Chiral NN+3N Interactions

RITSAT

Simulation von Zwei-Farb-Quantenchromodynamik

Simulationsrechnungen zum zukiinftigen PANDA Experiment

Spectral Functions and Transport Coefficients of Matter under Extreme Conditions

SPP 1386 Nanostrukturierte Thermoelektrika - Warmetransport in Silizium auf der Nanoskala
Structure and Dynamics of Meso-Bio-Nano Systems

Thermal Transport Properties in Magnetic Tunnel Junctions

Thermische Leitfahigkeit in Silizium-Isotopen-Vielfachschichten

Tunning the Magnetic Interaction Between Small Clusters on Metallic Surfaces by Means of Electric Fields
Turbulence in Rotating Shear Flows

Turbulenzibergang in der Kanalstrémung

Zeitabhangige Simulation nuklearer Pastamaterie




Herausgeber:
Hessisches Kompetenzzentrum fiir Hochleistungsrechnen

Redaktion:
Dr. Alexandra Feith
Hessisches Kompetenzzentrum fur Hochleistungsrechnen

Texte und Bilder:
Wissenschaftler und Wissenschaftlerinnen, die in den Jahren 2014 und 2015
an den Hochleistungsrechnern in Hessen gearbeitet haben.

Gestaltung:
Bjorn Pippert
keativwerk] — arbeitsgemeinschaft fur kommunikative l6sungen

Druck:
Schmidt printmedien GmbH
Ginsheim-Gustavsburg

Gefordert durch | funded by HESSEN

Hessisches

™ Ministerium fiir
Wissenschaft
und Kunst

Impressum



Liebe Leserinnen, liebe Leser,

Sie halten den ersten Forschungsbericht Uber Hochleistungsrechnen

in Hessen in der Hand, der vom Hessischen Kompetenzzentrum fiir
Hochleistungsrechnen zusammengestellt wurde. 2014 wurde mit dem
Kompetenzzentrum ein leistungsféhiger Verbund geschaffen, an dem

die Universitaten in Darmstadt, Frankfurt, Gie3en, Kassel und Marburg
beteiligt sind und vom Hessischen Ministerium fir Wissenschaft und
Kunst finanziert ist. Aufgabe ist es, hessenweit und koordiniert die
Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler in ihrer Forschungstatigkeit
hinsichtlich aller Fragen der effizienten und nachhaltigen Nutzung der
Hochleistungsrechner zu unterstitzen. An den Standorten in Darmstadt,
Frankfurt, GieBen, Kassel und Marburg stehen Mitarbeiter des Kompetenz-
zentrums fur die personliche Beratung bereit. Ein zusatzliches Weiterbil-
dungsprogramm fir die Nutzerinnen und Nutzer der hessischen Rechner,
die Workshop-Reihe HiPerCH (High Performance Computing in Hessen),
fuhrt in die Grundlagen sowie erweiterten Kenntnisse des Hochleistungs-
rechnens ein. Diese Weiterbildungsveranstaltungen werden an allen

oben genannten Standorten angeboten. Auf Basis eines standigen Aus-
tausches der Kompetenzzentrumsmitarbeiter untereinander sowie jahrlich
stattfindenden Online-Umfragen wird ein bedarfsorientiertes Programm
entwickelt, das die Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler zu einer
kompetenten Nutzung der unterschiedlichen Hochleistungsrechner fihrt.

In diesem Forschungsbericht stellen sich exemplarisch 128 Projekte

aus sehr unterschiedlichen Bereichen vor, die fur ihre Forschung Hoch-
leistungsrechner bendtigen. Mit den Hochleistungsrechnern wird
Grundlagenforschung in der Chemie und Physik, aber auch Forschung im
Bereich der Ingenieur- und Lebenswissenschaften unterstutzt. So werden
zum Beispiel Eigenschaften von Materialien und Molekulen berechnet,
Stromungen und Verbrennungen fir technische Anwendungen simuliert,
Verhalten im StraBenverkehr (z. B. in Uberholsituationen) untersucht, oder
es wird an Programmier- und Analysewerkzeugen fur die Hochleistungs-
rechner selbst geforscht.

Die Spannbreite der Disziplinen belegt die Notwendigkeit, neben der
Bereitstellung der Hard- und Software, auch eine Unterstltzung in der
Nutzung und Programmierung der sich wandelnden Hochleistungs-
rechner anzubieten. Das HKHLR engagiert sich mit Brainware for Science fir
die Forschungslandschaft in Hessen.

Prof. Dr. Christian Heiliger

Vorsitzender des Hessischen Beirates fir das Hochleistungsrechnen

Vorwort ——

Vorwort



Hessisches Kompetenzzentrum fUr Hochleistungsrechnen
(HKHLR)

Kassel

Marburg

Giessen
Lo Frankfurt

Darmstadt

Hessisches Kompetenzzentrum fiir Hochleistungsrechnen



Die funf hessischen Universitaten kooperieren fir eine leistungsstarke
Forschung mit Hochleistungsrechnern. Die Zusammenarbeit zwischen
den Standorten Darmstadt, Frankfurt, GieBen, Kassel und Marburg wird
vom Hessischen Kompetenzzentrum fur Hochleistungsrechnen (HKHLR)
mit dem Sitz in Darmstadt koordiniert.

Fortschritt in Wissenschaft und Technik, insbesondere die Entwicklung
von Zukunftstechnologien, braucht Hochleistungsrechnen. Simulationen
von komplexen Prozessen, auf die eine Vielzahl von Einflussfaktoren
einwirken, kdnnen anhand von Computer-Berechnungen sichtbar
gemacht werden. Das hilft in den Ingenieurwissenschaften beispielsweise,
Materialeigenschaften vorauszusagen, Maschinen und deren technische
Komponenten zu optimieren. In den Naturwissenschaften erlaubt das
wissenschaftliche Rechnen neue Erkenntnisse in den unterschiedlichsten
Forschungsgebieten von der Physik der elementaren Materie bis zur Hirn-
forschung. Hochleistungsrechnen ist zu einem unverzichtbaren Werkzeug
in der Grundlagenforschung sowie deren industriellen Anwendung
geworden. Damit trdgt es entscheidend zum Forschungs- und Industrie-
standort Hessen bei.

Eine grof3e Anzahl von vernetzten Rechenknoten, in ihrer koordinierten
Nutzung mit dem sogenannten parallelen Rechnen, ist die Voraussetzung
fur die hohe Rechenleistung im Hochleistungsrechnen. Ein wesentlicher
Aspekt dabei, sind auch geeignete Algorithmen, die auf hohe Parallelitat
ausgelegte Programmiermodelle und Softwaretechniken. Dies ist deshalb
wichtig, da sich die Rechnerarchitekturen circa alle funf Jahre grundlegend
wandeln, wohingegen sich die eingesetzten Programmsysteme stetig
weiterentwickeln. Forschende mussen demnach in der Lage sein, sowohl
neue Ideen auf den aktuellen Rechnern in Programme umzusetzen, als
auch bestehende Programmsysteme auf neuen Architekturen weiterzu-
entwickeln. Der Nutzen von Hochleistungsrechnern und damit auch ihr
Wirkungsgrad — Stichwort ,Green Computing” — wird durch Programmie-
rung nachhaltig beeinflusst. Das hat nicht nur Einfluss auf die Darstellung
des Ergebnisses der Forschung, sondern auch auf die Entwicklung der
Hochleistungsrechner selbst. Einzelne Forschungsleistungen der hessi-
schen Rechner finden Sie hier in diesem Bericht.

Das Hessische Kompetenzzentrum fir Hochleistungsrechnen koordiniert
seit 2014 die Zusammenarbeit der einzelnen Standorte in Hessen und
fordert z. B. durch Schulungen die Optimierung der Software auf den Hes-
sischen Hochleistungsrechnern. Weitere Informationen zum Hessischen
Kompetenzzentrum fir Hochleistungsrechnen: www.hpc-hessen.de

Hessisches Kompetenzzentrum fiir Hochleistungsrechnen
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Lichtenberg-Hochleistungsrechner

TU Darmstadt

Lichtenberg-Hochleistungsrechner



Die Technische Universitat Darmstadt betreibt den Lichtenberg-Hochleis-
tungsrechner, der in mehreren Ausbaustufen in den Jahren 2013 bis 2015
erweitert wird. Bund und Land tragen gemeinsam die Investitionskosten
in Hohe von 15 Millionen Euro. Dartber hinaus wurden im Rahmen des
hessischen Hochschulbauprogramms HEUREKA weitere sieben Millionen
Euro in den Neubau eines energieeffizienten Gebdudes investiert.

Der Lichtenberg-Hochleistungsrechner unterstiitzt Wissenschaftlerinnen
und Wissenschaftler der Hochschulen in ganz Hessen. Die vielfltige
Architektur des Hochleistungsrechners bietet die beste Voraussetzung fur
eine flexible und effiziente Nutzung fiir rechenintensive Anwendungen.
Sie unterstltzt neben der effizienten Ausfihrung der Programme auf der
fur sie passenden Architektur auch die Entwicklung neuer Programme fir
Parallelrechner. Entwickler kdnnen hier das fur ihre Algorithmik passende
Programmiermodell nutzen und so die Produktivitat bei der Softwareent-
wicklung optimieren.

Uber 30 Institute der TU Darmstadt nutzen den Lichtenberg-Rechner.
Darmstddter Forschungszentren, wie die Graduiertenschule Com-
putational Engineering, das Center of Smart Interfaces oder der
Sonderforschungsbereich CROSSING greifen fir ihre Arbeiten auf die
Ressource des Hochleistungsrechners zuriick. Aktuelle Forschungsschwer-
punkte sind neben Fragestellungen aus den Naturwissenschaften auch
Simulationen fur die Ingenieur- und Materialwissenschaften, um beispiels-
weise Materialeigenschaften vorauszusagen oder Produktelemente zu
optimieren. Weiterhin forscht der Fachbereich Informatik zu Themen der
Programmoptimierung fur den Bereich des Hochleistungsrechnens und
der Sonderforschungsbereich CROSSING zu Themen der Datensicherheit
mit neuen Verschlisselungsmethoden.

Lichtenberg-Hochleistungsrechner

1
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LOEWE-CSC

Goethe-Universitat Frankfurt

LOEWE-CSC



Das Center for Scientific Computing (CSC) betreibt in Zusammenarbeit
mit dem Hochschulrechenzentrum der Goethe-Universitdt zwei Hoch-
leistungsrechner, die in ihrer Leistungsklasse gestaffelt sind. Zur
Grundversorgung am Standort Frankfurt ist seit April 2010 der Linux-
Cluster FUCHS-CSC in Betrieb. Er wurde aus Mitteln der Deutschen
Forschungsgemeinschaft (DFG) und des Ministeriums finanziert. Der
Rechner wird genutzt von Uber hundert Arbeitsgruppen der hessischen
Hochschulen und dem Frankfurt Institute for Advanced Studies (FIAS).

Der Landeshochleistungsrechner LOEWE-CSC ist ein leistungsfahiges
Hochleistungsrechnen-System, das mehrfach fur sein innovatives GreenlT-
Konzept ausgezeichnet wurde. LOEWE-CSC wurde im Jahr 2014 erweitert
und bietet durch InfiniBand FDR vernetzte 832 Rechenknoten mit einer
Rechenleistung von mehr als 400 TeraFlop/s an. Darlber hinaus verflgt
der Rechner Uber insgesamt 3.5 PetaByte Festplattenspeicher. LOEWE-CSC
wird finanziert aus Mitteln des hessischen Landesforschungsprogramms
LOEWE und der DFG.

Mit der Entwicklung von LOEWE-CSC sind zwei unterschiedliche Ziele ver-
knUpft worden. Zum einen der ,Rechner als Forschungsobjekt’ und zum
anderen der ,Rechner als Forschungsinfrastruktur’ fir Grol3forschungspro-
jekte mit heterogenem Nutzerprofil. Zum ,Rechner als Forschungsobjekt’
gehort die Entwicklung eines einfachen, robusten und preiswert
realisierbaren Kihlsystems, mit dem der Anteil der Kiihlung am Strom-
verbrauch des Rechners unter maximaler Last nur 7% betrdgt sowie dem
konsequenten Einsatz von Grafik Prozessoren (GPU), die bei geeigneter
Programmierung zu einer erheblichen Einsparung von Rechenzeit fihren.
Der ,Rechner als Forschungsinfrastruktur’ hat sich sehr gut etabliert: Am
LOEWE-CSC arbeiten 50 Arbeitsgruppen mit Gber 300 Mitarbeitern an sehr
unterschiedlichen Forschungsprojekten, darunter Forschungsverbiinde
mit Uberregionaler Bedeutung, den vier LOEWE-Zentren: Hic for FAIR, BiK-F,
Synmikro, RITSAT, dem Cluster of Excellence Makromolekulare Komplexe
(CEF-MCQ), des Transregio-Sonderforschungsbereich ,Condensed Matter
Systems’ sowie des Bernsteinfokus ,Neurotechnologie’ Die beteiligten
Arbeitsgruppen verfligen tber ein Drittmittelbudget von Gber 60 Mio.
Euro fUr die Zeit 2011-2014. In diesem Zeitraum wurden mehr als 400 wis-
senschaftliche Artikel veroffentlicht bzw. zur Verdffentlichung eingereicht.
Dabei wdren die meisten Projekte ohne eine ausreichende Hochleistungs-
rechner-Versorgung nicht durchfiihrbar gewesen.

LOEWE-CSC
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Hochleistungsrechner SKYLLA

JLU Giel3en

Hochleistungsrechner SKYLLA



Der Hochleistungsrechner SKYLLA der Justus-Liebig-Universitdt Gie3en
pragt seit der Anschaffung im Jahr 2009 das wissenschaftliche Rechnen

in GieRen, welches durch den Einsatz von Landesmitteln und Mitteln der
Hochschule ermdglicht wurde. Durch die Ausbauten in den Jahren 2010
und 2011 kann SKYLLA mittlerweile eine Vielzahl von universitdren Nutzern
mit Hochleistungs-Rechenleistung versorgen. Dies umfasst regelmalige
Nutzer aus Fachgebieten mit traditionell starkem Rechenbedarf wie
Chemie und Physik, aber auch vermehrt Nutzer aus anderen Fachgebieten
wie Psychologie, Biologie, Umweltmanagement, Agrarwissenschaften,
Geographie, Wirtschaftswissenschaften und Sportwissenschaften. Zusatz-
lich gibt es auch Nutzer der Technischen Hochschule Mittelhessen. Das
wissenschaftliche Einsatzgebiet von SKYLLA ist sehr breit gefdchert von
der Untersuchung der Grundbausteine der Materie Uber die Analyse der
Gehirnaktivitat bis hin zum Klimawandel. Darin enthalten ist zum Beispiel
die Plasmasimulation, bei der ein Plasma im Inneren eines lonentriebwerks
simuliert wird. Die dabei gewonnenen Ergebnisse helfen, die grundlegen-
den physikalischen Prozesse zu verstehen und die lonentriebwerke fur
zukinftige Raumfahrtmissionen zu optimieren. Weitere Projekte beschéfti-
gen sich mit der Natur der chemischen Bindungen. Dazu werden komplexe
Berechnungen mittels moderner quantenchemischer Methoden durch-
gefihrt. Weiterfihrende Informationen zu diesen und weiteren Projekten
finden Sie auf der SKYLLA-Homepage. Die Hardwarearchitektur von SKYLLA
basiert auf 86 Mehrkern-Rechenknoten mit insgesamt 992 Kernen (AMD)
und im Mittel 2,3 GB Hauptspeicher pro Kern. Sie erreicht damit eine
theoretische Peak-Performance von 9,3 TFLOPS, wobei die Abwédrme
mittels Wasserkihlung abgefthrt wird. Die Kommunikation erfolgt mit
Infiniband (4xDDR). Weiterhin erlaubt ein paralleles Dateisystem (FhGFS)
mit 18TB Kapazitat das schnelle Verarbeiten groer Datenmengen.

Die Rechenknoten werden mit CentOS betrieben, das Management der
Rechenjobs erfolgt durch SGE.

Hochleistungsrechner SKYLLA
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Kassler Linux-Cluster

Universitat Kassel

Kassler Linux-Cluster



2012 und 2013 wurde der Kasseler Linux Cluster mit Unterstitzung durch
die Deutsche Forschungsgesellschaft (DFG) und das Hessische Ministerium
fur Wissenschaft und Kunst auf 182 Knoten mit 4068 CPU-Kernen
ausgebaut, die mit Infiniband vernetzt sind. Mit diesem Ausbau wurde die
Einfuhrung von Scientific Linux 6 als Betriebssystem im Cluster und auf
den Arbeitspldtzen verbunden. Ferner wurde der Ressourcenmanagers
Torque/PBS durch SLURM ersetzt und damit eine Optimierung des Schedu-
ling fir Forschung und Lehre erreicht, sowie die Energieeffizienz deutlich
verbessert. Die zusatzliche Nutzung von IP over InfiniBand erlaubt nun
auch eine vollstandige Portierbarkeit von Programmen aus Entwicklungs-
umgebungen in die produktive InfiniBand-Umgebung. Gegenwartig wird
der Cluster von etwa 60 Nutzern aus den Fachbereichen Mathematik und
Naturwissenschaften, Maschinenbau und Elektrotechnik/Informatik zu
etwa 80 Prozent ausgelastet und unterstitzt die Forschung in den

Feldern Hydrodynamik, Festkdrpermechanik, Photonik, Nano-Elektronik,
Umweltforschung, Festkorperphysik, Nanostrukturen, Magnetismus,
Ultrakurzzeitphysik, Dynamik komplexer Systeme, Knowledge Engineering,
Datenflusssimulation, Energiemanagement und Okologische
Landwirtschaft.

Kassler Linux-Cluster
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Marburger Rechen-Cluster MaRC2

Philipps-Universitat Marburg

Marburger Rechen-Cluster MaRC2



Die Philipps-Universitat Marburg betreibt den Hochleistungs-Cluster
,MaRC2", bestehend aus 96 Knoten mit jeweils vier 16-Core Opteron
Prozessoren (Interlagos 6276 oder 6376, 2.3 GHz). Jeder Knoten ist mit
256GB RAM und 2x1TB lokalen Festplatten ausgestattet. Die Vernetzung
der Knoten erfolgt Gber QDR InfiniBand. Zur Datenspeicherung dienen
zwei cluster-weite Filesysteme mit einer Nettokapazitdt von jeweils

ca. 33TB. Die Beschaffung erfolgte Giber Landes- und Bundesmittel. Der
Cluster wird Gberwiegend von Wissenschaftlern der Universitdt Marburg
aus den Fachbereichen Physik, Chemie, Mathematik, Informatik, Biologie
und Pharmazie genutzt.

Marburger Rechen-Cluster MaRC2
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— Aktivitatsgetragene neuronale Reprasentation
von Vorinformation in der visuellen Wahrnehmung

A. Brodski, M. Wibral

Fachgebiet Neurowissenschaften, Goethe-Universitédt Frankfurt und TU Darmstadt

Projektforderung Wahrend der Wahrnehmung von visuellen Stimuli greifen wir standig auf
BMBF gespeicherte Informationen aus unserer bisherigen Erfahrung zurtick. Doch
welche neuronalen Mechanismen liegen dem Einfluss von visueller Vorin-
formation zugrunde?

Visuelle Vorinformationen sind im Allgemeinen als Geddchtnisinhalte in
Form von verstérkten synaptischen Verbindungen zwischen Neuronen ge-
speichert. Um jedoch auf gespeicherte Informationen zurtickzugreifen, und
um sie fur einen folgenden kognitiven Prozess nutzen zu kdnnen, mussen
die jeweiligen Geddchtnisinhalte in eine Form gebracht werden, die zu ande-
ren Teilen des Hirns Gbertragen werden kann, um dort flr weitere Prozesse
zur Verfiigung zu stehen. Mit anderen Worten, die synaptisch gespeicherte
Information muss als elektrische Hirnaktivitdt, als aktivitdtsgetragener Infor-
mationsspeicher bereitgestellt werden. Dieses Bereitstellen von Vorwissen
in Form eines aktivitdtsgetragenen Informationsspeichers ist in unserer vi-
suellen Wahrnehmung besonders wichtig, da wir hier in Bruchteilen von
Sekunden auf all das Wissen zugreifen, das wir im Laufe unseres visuellen’
Lebens erworben haben, um uns im wahrsten Sinne des Wortes ,ein Bild
von der Welt zu machen’. In der Vergangenheit war es jedoch schwierig,
neuronale Korrelate des aktivitdtsgetragenen Informationsspeichers von
anderen Prozessen zu unterscheiden, da die entscheidenden Konzepte zur
Quantifizierung der Informationspeicherung in sich standig verandernden
Hirnsignalen fehlten. Eine neue informationstheoretische Methode, ,local
active information storage’ (LAIS)!, ermdglicht es nun jedoch solch einen
aktivitdtsgetragenen Informationsspeicher in den zustdndigen Hirnregio-
nen zu lokalisieren und das Vorhandensein Uber die Zeit zu quantifizieren.
Deshalb verwenden wir LAIS, um die zugrunde liegenden neuronalen
Korrelate bei der Nutzung von Vorinformationen in visueller Wahrnehmung
zu untersuchen.

Wir kombinieren Magnetoenzephalographie (MEG) mit Elektroenzephalo-
graphie (EEG) um die neuronale Aktivitdt wahrend einer visuellen Aufgabe
zu erfassen, in der die Verwendung von Vorinformationen essentiell ist, um
ein Erkennen des visuellen Stimulus zu ermdéglichen. AnschlieBend werden
die neuronalen Quellen mit Hilfe eines zeitaufgeldsten Beamformer-Verfah-
rens? lokalisiert und deren Quellenzeitverldufe rekonstruiert. Anhand der
Quellenzeitverldufe kann dann mit Hilfe von LAIS der aktivitdtsgetragene
Informationspeicher der einzelnen Netzwerkknoten analysiert werden
und mit Hilfe der Transferentropie Methode® auch die Ubertragung dieser
Information im Netzwerk der Hirnregionen untersucht werden. Hierfir sind
sehr aufwendigen Berechnungen notwendig, die sich momentan noch
im Anfangstadium befinden.
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Introduction

The rational design and engineering of biomolecules
can be support quite often by in silico investigations
leveraging powerful compute architectures. These ra-
tionale design choices steer experimental verification
experiments and support the research focus synthe-
tic biology at TU Darmstadt. In particular, we a) help
our experimental colleagues to avoid unnecessary
experiments and save costs, but also b) develop new
hypotheses on the molecular mechanisms underlying
the living cell, which frequently cannot be investigated
experimentally, yet. We used the available system to
address several, related questions: - ion channel design
and modularity - molecular evolution and designability
of biotechnological relevant enzymes

Results

First, we implemented an efficient, parallelized code to
assess co-evolutionary measures, such as the mutual
information, efficiently on multi-core architectures, es-
pecially GPUs. We developed an algorithm and proved
its convergence properties, as well as implemented it,
using it for publications and theses 2. This approach
allowed us to understand the molecular evolution of
ion channels, e.g. like the viral Kcv channel, in detail.
From there, we used reduced molecular models and
transferable parametrization of these effective theo-
ries to scan the ,design space” of various proteins for
functional optimization: for ion channels like HCN 3
or for DNA repair proteins like Rad54 *. Detailed metho-
dology development >¢allowed us to analyze simulation
results under the special requirements of biomolecular
engineering processes - as is, .g., common in our stu-
dy program ,B.Sc./M.Sc. Biomolecular Engineering” ”®,
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Eventually leading to new insight on enzymes: e.g. in
(Cordes)® we showed the close function-evolution
relation of the omega-loop in acetylcholinesterase
(Fig. 1) - an important drug target and involved in seve-
ral neurobiological processes.

Fig. 1

Outlook

In our work, we tremendously benefit from the available
compute resources and the support by the Lichtenberg
Rechner and the respective infrastructure of hard-,
soft-, and most importantly brainware. We hope to
leverage this in the future and collaborate even more
on fundamental questions in algorithms and paralleli-
zation based upon close collaboration with the groups
of Michael Goesele and Andreas Koch, both Dept. of
Computer Science, TU Darmstadt. In particular, on-line
reparametrization approaches of the above mentioned
coarse-grained models will be the next big issues we
want to address, so as to have adaptive codes for large(r)
biomolecular complexes.
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Fachgebiet Dosimetrie, TH Mittelhessen

Einfuhrung

Eine erfolgreiche Strahlentherapie mit hochenerge-
tischer Photonen- oder Teilchenstrahlung impliziert
eine moglichst genaue Bestimmung der Dosis im
Patienten. Ein wesentlicher Punkt dabei ist die Kali-
brierung des Dosiswertes des Linearbeschleunigers
unter definierten Bedingungen. In der perkutanen
Strahlentherapie wird dies mittels lonisationsdosime-
trie realisiert. Verschiedenen nationale (DIN 6800-2 )
und internationalen Dosimetrieprotokolle  (AAPM
TG 51 2, IAEA TRS 398 3) beschrieben die Grundlagen
dazu.

Das Vorhandensein einer Luft gefullten lonisationskam-
mer in einem Umgebungsmaterial fihrt zu verschieden
Fluenzstérungen der hochenergetischen Photonen
und Elektronenstrahlung. Eine dieser Stérungen, der
Verdrangungseffekt, kann auf zwei Arten korrigiert
werden: mit einem Korrektionsfaktor oder eine Verschie-
bung des Detektors in den effektiven Messort (EPOM).
Dies bedeutet dass die Uber das sensitive Volumen der
Kammer gemittelten lonisationen nicht dem Referenz-
punkt sondern dem sogenannten effektiven Messort
zugeordnet werden.

Methoden

Im Rahmen dieser Studie wurde der EPOM fir vier
verschiedene Flachkammern und zwei zylindrische
lonisationskammern in hochenergetischer Elektronen-
strahlung mittels Monte-Carlo Simulationen bestimmt.,
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Ergebnisse

Die Positionierung der Kammern mit dem EPOM in
der Messtiefe fihrt zu einem Korrektionsfaktor, der
weitgehend tiefenunabhéangig ist. Fur alle Flachkam-
mern wurde der EPOM fur den gesamten Bereich
klinischer Elektronenenergien bestimmt. Wahrend fur
die Advanced Markus Kammer die Position des EPOM
mit dem Referenzpunkt der Kammern Ubereinstimmt,
mussen die anderen Flachkammern mehrere Zehn-
tel Millimeter in Strahlrichtung verschoben werden.
Fur die zylindrischen Kammern ist eine zunehmende
Verschiebung des EPOM mit ansteigender Elektronen-
energie anzuwenden. Diese Verschiebung ist entgegen
der Strahlenrichtung, d.h. von dem Bezugspunkt der
Kammern in Richtung des Fokus. Fur die hochste
Elektronenenergie im Rahmen der Untersuchung
ist die ermittelte Verschiebung des EPOM in guter
Ubereinstimmung mit der Empfehlung giltiger Dosi-
metrieprotokolle. Fir die kleinste Energie zeigt sich eine
Abweichung von etwa 30% zu diesen Empfehlungen.

Diskussion

Neben der Bestimmung des EPOM wurde der ver-
bleibende Korrektionsfaktor zur Berechnung der
Wasserenergiedosis fir alle untersuchten Kammern
Uber den gesamten Bereich der klinischen verwende-
ten Elektronenenergien berechnet. Die Anwendung
der vorgeschlagenen effektiven Messorte flhrt zu einer
Reduzierung der Messunsicherheit bei der Messung
von Tiefendosiskurven in klinischen Elektronenfeldern
mittels lonisationskammern.
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chamber dosimetry of high energy photon and electron radiation.
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3. P. Andreo, D.T. Burns, K. Hohlfeld, M.S. Hugq, T. Kanai, F. Laitano, V. Smyth, and S. Vynckier (2000), Absorbed dose
determination in external beam radiotherapy. An international code of practice for dosimetry based on standards of absorbed
dose to water, Technical Reports Series TRS-398 (Vienna: International Atomic Energy Agency).
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Monte Carlo Simulation of the Neutron Radiation Field —
around a Medical 18 MV Linac

D. Czarnecki, K. Zink, F. Horst
Fachgebiet Dosimetrie, TH Mittelhessen

Today the majority of cancer radiation therapy treat-
ments are performed at medical electron linear
accelerators (linacs). The accelerated electrons can be
used directly for irradiation of the tumor or for the ge-
neration of highly penetrating bremsstrahlung photons
inside a high Z target. The photon radiation field can
be formed by primary collimators (jaws) and so called
multi leaf collimators (MLC) generally made of tungsten
to achieve a good tumor conformity. The use of higher
photon energies has some advantages over lower ener-
gies such as the better sparing of tissue near the body
surface due to a longer dose build-up. However pho-
tons with energies higher than ~7 MeV can additionally
to the interaction with bound electrons undergo inelas-
tic reactions with nuclei. These photonuclear reactions
lead to the emission of fast neutrons which contaminate
the primary photon field. The neutrons might penetrate
through the collimators and deliver out-of-field dose to
the patient when electrons with energies over 7 MeV
are used for bremsstrahlung generation'. Furthermo-
re the materials inside the linac head as well as the air
inside the treatment room get activated which might
deliver dose to the medical employees even when the
linac is not in operation. A detailed knowledge of these
effects is essential for adequate radiation protection of
the employees and an optimal patient treatment.

[t is a common method to study the radiation fields
of such medical electron linacs by means of Monte
Carlo simulations 2. The most commonly used Monte
Carlo code for that purpose is the EGSnrc code which
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represents the gold standard in medical physics 3. That
code treats coupled electron-photon transport and
does not include photonuclear reactions. Therefore
a simulation of the neutron radiation field as well as
the activation is not possible with EGSnrc. For the in-
vestigation of the effects caused by these photonuclear
reactions a typical linac in high energy mode (Varian
Clinac in 18 MV-x mode) as well as the surround-
ing bunker were modelled and simulated using the
Monte Carlo code FLUKA which includes extensive nuc-
lear reaction and neutron transport models additionally
to electron-photon transport as well as capabilities for
a detailed study of effective dose distributions and ac-
tivation yields #°. Obtaining accurate results with low
statistical uncertainties by such simulations is practi-
cally not feasible on one single CPU due to the complex
nuclear reaction models in FLUKA. Therefore parallel
computing on a cluster was applied.
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Fig.1 shows the simulated neutron effective dose distribution around the
head of the Varian Clinac with closed jaws and MLC’s. The patient is loca-
ted near the isocentre (0/0). The neutrons penetrate through the shielding
and collimators and cause an effective dose of some mSv per hundred
monitor units (MU) in the plain where the patient would be located during
a treatment. That causes additional out-of-field dose which might not be
negligible when therapy techniques that require many hundred MU's per
fraction as e.g. intensity modulated radiotherapy (IMRT) are applied.

Detailed studies of the neutron radiation field and the
activation situation inside the treatment room and their
consequences for radiation protection of the patients
and the medical employees are planned for the future
by use of the presented FLUKA model.
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Fachgebiet Dosimetrie, TH Mittelhessen

In den vergangenen Jahren wurde durch die Ent-
wicklung neuer Techniken in der Strahlentherapie ein
enormer Fortschritt verzeichnet. Mit dem Aufkommen
fluenzmodulierter Bestrahlungstechniken wie IMRT (in-
tenity modulated radiotherapy) und VMAT (volumetric
modulated arc therapy) ist es moglich geworden, die
Dosisverteilung dem Zielvolumen (Tumor) deutlich
optimaler anzupassen und gleichzeitig die Dosis im
umliegenden gesunden Gewebe zu reduzieren. Die-
se Bestrahlungstechniken, die mit hoch-energetischer
Rontgenstrahlung durchgefihrt werden, bieten damit
die Maglichkeit, die Dosis im Tumor zu steigern, damit
die Wahrscheinlichkeit lokaler Rezidive zu verringern,
ohne dass die Rate therapiebedingter Nebenwirkungen
ansteigt. In diesen Bestrahlungstechniken werden sehr
kleine Bestrahlungsfelder eingesetzt fur die eine prazise
Messung der Wasser-Energiedosis erforderlich ist (Ziel:
Unsicherheiten ca. 1%). EinflUsse, welche das Ansprech-
vermoégen von Dosimetern verdndern, mussen durch
Korrektionsfaktoren berticksichtigt werden'?. Da das
Verhalten von Dosismetern von der spektralen Teilchen-
fluenz abhangig ist und sich damit in unterschiedlichen
BestrahlungsfeldgroBen dndert, missen diese detek-
torabhangigen Korrektionsfaktoren untersucht und
quantifiziert werden. In diesem Projekt wurde der Ein-
fluss der Strahlenqualitdt sowie der Feldgrél3e auf das
Messsignal von lonisationskammern und Dioden mit-
tels Monte-Carlo-Simulationen untersucht.

Das Strahlenfeld verschiedener Linearbeschleuniger
der drei grol3en Hersteller Siemens, Varian und Elekta
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mit nominellen Energien von 4 MeV bis 20 MeV sowie
das Ansprechvermdgen von lonisationskammern und
Dioden wurden mittels Monte-Carlo-Methode mit dem
Programmpaket EGSnrc/BEAMNrc berechnet>#. Hierzu
wurden anhand der Angaben der Hersteller Monte-
Carlo-basierte Modelle der Linearbeschleuniger erstellt.
Die Dosimeter wurden anhand von bereitgestellten
technischen Zeichnungen der Firma PTW (Freiburg)
modelliert.

Korrektionsfaktoren zur Wasser-Energiedosismessung
mit lonisationskammern und Dioden fur kleine Feldgro-
Ren von 0,5 x 0,5 cm2 bis 4 x 4 cm2 konnten bestimmt
werden *©. Die Ergebnisse zeigen, dass fir die lonisa-
tionskammern der Einfluss des sensitiven Volumens
den groften Effekt auf den Korrektionsfaktor hat. Zu-
dem konnte gezeigt werden, dass nicht abgeschirmte
Dioden am besten fiur die Dosimetrie kleiner Felder
geeignet sind. Des Weiteren wurde der Einfluss des
Ausgleichsfilters auf Strahlenqualitdtsindikatoren und
das Ansprechvermogen von Dosimetern untersucht.
Teilergebnisse wurden bereits auf Fachtagungen pré-
sentiert 7%, Die Ergebnisse zeigen eine unterschiedliche
Abhangigkeit des Korrektionsfaktors fir ausgleichsfil-
terfreie und konventionelle Linearbeschleuniger als
Funktion der Strahlungsqualitat. Dies ist vermutlich
zurlckzufihren auf die Aufhdrtung der Strahlung am
Ausgleichsfilter und somit einer veranderten spektra-
len Photonenfluenz. Zur Klarung dieses Sachverhalts
werden in den ndchsten Monaten weitere Monte-Carlo-
Simulationen durchgefihrt werden.
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Potential Barriers to Gene Flow in the Endangered European Wildcat —
(Felis silvestris)

S.Hartmann, K. Steyer, R. Kraus, C. Nowak
Fachgebiet Naturschutzgenetik, Senckenberg Gesellschaft

The European wildcat (Felis silvestris silvestris) is protected and needs conserva-
tion actions in many countries in Europe. The severe population declines
in the 19 century lead to extinction or at least isolation accompanied
by population bottlenecks in most parts of its range. Also in Germany,
habitat suitable for wildcats is judged to be highly fragmented. We thus
investigated fine-scale genetic structure of wildcat populations in Central
Germany across two major potential barriers, the Rhine River with its valley
and a major highway, by the analysis of 260 hair and tissue samples collected
between 2006 and 2011 in the Taunus and Hunsriick mountain ranges
(3,500 km? study area). With 14 microsattelite loci we found 188 individu-
als in our sample, which displayed significant genetic substructure in the
study area. Both the Rhine River and the highway were identified as signifi-
cant barriers to gene flow. The river seems to have a long-term effect with
genetic differentiation. Estimates of current gene flow and relatedness
across the two barriers indicated a similar or even stronger barrier effect
to ongoing wildcat dispersal of the highway. Despite these barrier effects,
we found evidence for the presence of recent migration across both the
river and the highway.

The study of migration was particularly aided by making use of a coale-
scent modeler called migrate-n. This software suite calculates coalescence
trees from genetic data of individuals within and between populations. In
this way the partitioning of genetic diversity is modelled through time and
migration events between populations are inferred. Multi-population mo-
dels become impossible to solve exactly and Bayesian statistics is used to
approximate parameter values in the complex solution space. Arriving at
the optimal solution of the coalescence tree requires Monte-Carlo Markov-
chainimplementations of the Bayesian algorithms. The Markov-chain needs
to explore a vast parameter space and approaches the global maximum
of posterior likelihood by continuously updating its parameter values. To
avoid getting trapped in local maxima and miss the global maximum, it
is important to run many independent chains in parallel. The CSC cluster
FUCHS has implemented a ,message parsing interface” (mpi) to facilitate
the process of computing many coalescence trees in parallel. This offered
us the possibility to estimate migration rates with very high precision in a
rather short runtime.

The results of our analyses suggest that although wildcats have the capabi-
lity of dispersal across major anthropogenic and natural landscape barriers,
these structures still lead to an effective isolation of populations as reflec-
ted by genetic analysis. Our findings show that currently ongoing national
strategies of wildcat conservation aiming for large scale habitat connec-
tivity are important and will be successful in connecting even more the
currently fragmented wildcat habitat.
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Abb. 1

F.Donges, K. Ullrich
Fachgebiet Zellbiologie, Philipps-Universitat Marburg

In Zeiten des ,next-generation-sequencing” sind kom-
perative genomische Analysen nicht mehr auf eine
geringe Anzahl an Spezies beschrankt, da quasi monat-
lich neu sequenzierte Genome veréffentlicht werden.
Stattdessen ermaoglichen frei verfigbare Sequenzda-
tensdtze die evolutiondre Analyse von verschiedensten
Spezies in einem Speziesbereich, der sowohl nah als
auch fernverwandte Arten mit einschlief3t. Im Zuge des
Projekts ,Systembiologische Analysen mit dem Moos
Physcomitrella patens” wurden sowohl Genom- als
auch Transkriptomdaten verwendet, um den phyloge-
netischen Ursprung von Physcomitrella patens Genen
herauszufinden. Neben frei verfligbaren Datensatzen
lagen uns noch nicht veroffentlichte Daten des ,One
thousands plants (1KP) Projects” (www.onekp.com)
vor, um die Speziesdichte innerhalb der Moose zu er-
héhen und zusatzlich Genomduplikationen innerhalb
der Moose zu bestimmen. Das Genalter einzelner Phys-
comitrella patens Gene wurde mit der Hilfe von einem
vorhandenen phylogenetischem Baum' und phylo-
stratigraphischen Methoden? bestimmt. Hierzu wird
zundchst eine individuelle phylostartigraphische Karte
von Physcomitrella patens erstellt (Abb. 1). Nach rechen-
intensiven  Sequenzvergleichen® werden die Gene
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mittels eigens entwickelter python Skripte in einzelne
Phylostrata (PS) einsortiert und erhalten damit einen
Zeitstempel. Dieser Zeitstempel bzw. das Genalter kann
dann genutzt werden, um Genexpressionswerte oder
andere Merkmale der Gene zu korrelieren, wie es an
anderer Stelle schon gezeigt werden konnte®* Zusétz-
lich kdnnen die Ergebnisse auch helfen die Evolution
von einzelnen Genfamilien der Moose zu entschlis-
seln. Fur diese Analysen werden Segeunzabgleiche
mit Genpositionen auf den einzelnen Chromosomen
zusammengefihrt, um zunéchst synthenische Bereiche
zu finden. Diese Information Uber orthologe Proteine
kann dann wiederum mit dem Genalter korreliert und
in chromosomweiten Abbildungen visualisiert werden
(circos.ca). Die Analyse konnte zeigen, dass innerhalb
von Physcomitrella patens eine Vielzahl speziesspe-
zifischer Gene ,orphan genes” vorliegen, die nicht in
anderen Moosen vorhanden sind. Fur einen Teil die-
ser ,orphan genes” konnten andere Forschergruppen
bereits eine Funktion entschlisseln?, fir andere Gene
im Organismus steht diese Aufgabe noch aus und
muss in weiteren Studien geklért werden. Die Analyse
der Genomduplikationen innerhalb der Moose deu-
tet auf einen Anreicherung von Duplikationsevents
vor 70 Millionen Jahren hin, wie sie aus anderen Ver-
offentlichungen schon vorhergesagt wurde®. Dieser
phylostratigraphische Ansatz ist nattrlich nicht auf das
Moos Physcomitrella patens beschrankt und wird in
Kooperation mit Ivo Grosse von der Martin-Luther Uni-
versitat Halle (Saale) in einem kritischen Licht beleuchtet,
um die Gruppierung in die einzelnen PS zu optimieren
und biologisch zu verifizieren. Ziel ist es anhand der
gefundenen Ergebnisse Schlisselereignisse innerhalb
der Evolution von Landpflanzen zu detektieren und
mit dem ersten Erscheinen von Genfamilien innerhalb
betsimmter Spezies in Einklang zu bringen.
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in Metal/Metallic-Glass Multilayer Systems
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Metals show a strong tendency to form crystalline, i.e,
ordered phases. For unalloyed metals, the thermody-
namically stable phase is always crystalline. Amorphous
metal samples can be synthesized by ,freezing” them in
the disordered state. This can be achieved for example
by employing high cooling rates or depositing atoms
with high energies or velocities. The resulting amor-
phous state is metastable. This metastable state can be
made more favorable, although not stable, by alloying.
This material is then called a metallic glass. Apart from
these amorphization processes driven by kinetic reasons,
there are a few circumstances in which metals amorphi-
ze for energetic reasons. A well-known example is the
interface between two different crystal phases: The or-
der of the two phases is incompatible, making a sharp
interface of two adjacent crystals energetically very
unfavorable. The interface becomes disordered in a pro-
cess called solid state amorphization (SSA).

Due to their rarity, amorphous metals are interesting
phases from a theoretical standpoint, and may well
be useful for novel or improved practical applications.
Amorphous glass/iron multilayer systems, e.g., are pro-
mising candidates for magentic tunnel junctions.! One
recently discovered way of synthesizing such a system
was developed by Ghafari et al.: By sputtering iron on
a metallic glass substrate, they obtained a thin amor-
phous film of iron, as long as the film was not too thick.2
Usually, iron will not be stable in an amorphous state,
even if sputtered on an already disordered substrate.
The question of interest is if the observed process is sim-
ply due to the conditions of the deposition process, or if

@ amorphous
@ fcc

0.0 0.2ps 50ps
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the reasons for the amorphization of iron are energetic.
To that end we conducted molecular dynamics compu-
ter simulations using the software LAMMPS. We chose
a simple model system of a Cu-Zr based metallic glass
with an embedded copper nanolayer. Just like iron, cop-
per has a very strong tendency to form ordered phases.

The simulation setup is shown in figure 1 on the left:
We embedded crystalline copper nanolayers (Cu) of
different thickness in the metallic glass (MG). By starting
from a crystalline state, we can exclude that any trans-
formation is due to deposition conditions that freeze the
copperin an disordered state. Instead, any SSA-like effect
must be due to energetic reasons. It can be seen in the
three simulation snapshots on the right of figure 1, that
a thin film of copper will indeed amorphize. We found a
critical thickness of about 1 nm, above which the copper
will stay crystalline. The order of magnitude of this num-
ber agrees with the experiments by Ghafari et al.? The
reason for the phase transition is the interface energy:
Despite the fact that there is no interface between two
mismatched crystals, the glass—glass interface energy is
lower than the crystal-glass interface energy. This can
compensate the unfavorable amorphous copper phase
up to a critical thickness

Using computer simulations, we could prove that the
amorphization in the presented composite system is
energetically driven. It stands to reason that this phe-
nomenon also appears in different metallic multilayer
systems. Due to the energetic nature of the transition, the
synthesis of these systems should be easily achievable.

fig. 1:

Solid state amorphization of copper. The left picture shows
the simulation setup: A copper nanolayer (blue) is inserted
into a metallic glass matrix (grey). The three simulation
snapshots on the right show a cut through the nanolayer:
Athin layer becomes amorphous almost immediately.
Disordered copper atoms are shown in orange.
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A Generic 3D-Diverse Fragment Library for —
Crystallographic Screening and Drug Discovery
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Pharmazeutische Chemie, Philipps-Universitat Marburg

Ligand binding pockets differ regarding their shape
and arrangement of potential interaction sites. Thus,
we design a general-purpose 3D-diverse fragment li-
brary for crystallographic fragment screening that can
address a great variety of binding sites while providing
particularly suitable starting points for subsequent drug
discovery efforts. To facilitate fragment-to-lead evoluti-
on after hit identification, this library must adequately
cover the accessible chemical space of fragments inclu-
ding substructures of drug-like ligands. A reasonable
coverage of chemical space aims at fully exploiting the
fact that already a small selection of ~103 appropriate
fragments covers a much larger proportion of the ove-
rall chemical fragment space (~107 compounds) than a
typical high-throughput screening collection (105 - 106
compounds) with respect to the drug-sized chemical
space (~1063 compounds, MW < 500 Da). Despite the
relatively low affinity of fragments to their target, their
high ligand efficiency (affinity divided by number of
non-hydrogen atoms) makes them excellent starting
points for drug discovery. In addition, fragments often
bypass the strict steric requirements for the binding of
larger drug-like ligands, thus leading to high hit rates
up to 15%. This allows direct crystallographic screening
by crystal soaking of a small and preferably target- or
structure-based selection of 102 - 103 fragments. To
complement our established in-house 364-fragment
library,” we now compile a set of 1000 high-quality
fragments that are particularly suited for crystal soaking,
immediate fragment-to-lead evolution, and prepared
for computer-aided subset selection and lead design.
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This expanded library will be part of the Frag2Xtal
service facility for crystallographic fragment screening,
which will be available at semi-automated crystallogra-
phic beamline 14.2 at the BESSY Il storage ring (Berlin).
Aiming at a representative coverage of chemical space,
all sufficiently available and reasonable fragments
(> 250,000 compounds adopting > 1.4 - 106 conforma-
tional and molecular states) were clustered into groups
of 3D-similar compounds. To this end, > 1012 pairwise
molecular similarities were calculated as the 3D overlap
of the volume and spatial distribution of interaction
features (charges, hydrogen bond donors/acceptors,
aromatic ring, etc.) using the program ROCS (rapid over-
lay of chemical structures). ? Based on these similarities,
a hierarchical clustering using the software SparseHC?
was carried out at the Marburg HPC cluster MaRC2
taking advantage of its large memory capacity. Se-
lecting favorable representative fragments from each
cluster will allow covering the available chemical space
with fragments that are particularly suited for crystallo-
graphic fragment screening and as starting points for
drug discovery projects.
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Nickel-based superalloys, traditionally used to sustain
the most stressed parts of turbine blades, have a limited
service temperature (around 1000 °C).? Applying mate-
rials with higher melting points would allow to operate
these components with increased gas inlet temperatures
and to optimize the thermodynamic behaviour leading
to a reduction of fuel consumption, emissions and costs.
Mo-based alloys combine high strength and stiffness
at elevated temperatures with high thermal conducti-
vity and a low coefficient of thermal expansion desired
for high-temperature applications>> Because of their
creep and corrosion resistance they bear good pros-
pects to be used in turbine blades.® In order to meet the
requirements for the desired applications, other mate-
rial properties such as ductility and fracture toughness
have to be comparable with traditionally used Ni-based
superalloys. Experimental studies show that microallo-
ying with Zr is an efficient way to increase the fracture
toughness and ductility of Mo’ and Mo-based alloys.5#°
However, the physical origin of this effect is not clear. At
this point, total-energy calculations based on the density-
functional theory (DFT) are useful for obtaining a detailed
understanding of the energetics on the atomic scale.

Fig. 1: Atomic structure of Zr alloyed tilt 25(310)[007] GB in molybdenum.
For distinguishing between Mo atoms that belong to different grains, red
and yellow spheres are used. Green sphere represents Zr atom.

Our calculations are carried out in the framework of the
density-functional theory (DFT)'%"" using the program
package VASP>'* The GGA-PBE™ functional for descri-
bing exchange-correlation interactions is employed and
Blochl's projector augmented wave (PAW) method'
to define pseudopotentials. The tilt ¥5(310)[001] grain
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boundary (GB) is modeled in a periodic supercell of 160
atoms and consists of two equivalent GBs. The calculati-
ons are done using a planewave energy-cutoff of 450 eV
and the Brillouin zone is sampled with a grid of a 2x6x8
generated by Monkhorst-Pack method.'® Atoms are re-
laxed while keeping the cell parameters fixed until the
maximum force acting on each of them was less than
005 eV/A.

The tilt25(310)[001] GBis constructed by tilting the bcc Mo
cell by an angle of 36.9° around the [001] axis (see Figure
1). We replace one Mo atom by Zr on each non-equivalent
lattice site within the GB and optimize the structure. By
comparing the formation energy of Zr in the GB relative to
Zr in the bulk, we determine a thermodynamical driving
force for segregation. The formation energy is defined as:

Hf=EGB+y.zr —~EGB—Y " EMo,zr + (1 +2y) €m0

Here, EGpyy.zr and Egp are the total energies of the
GB model with and without Zr, respectively. The total
energy of bulk molybdenum per Mo atom is represented
by emo- M0y Zr is used as a reference state for Zr, since the
pure Mo phase is in equilibrium with the MoyZr phase if
the Zr content is increased.” Changes in the formation
energy of Zr occupying non-equivalent lattice sites within
the GB relative to a position in the bulk Mo (Hg(bulk Mo)
= 0.27 eV) are -0.51 eV for the position “1", -0.17 €V for
the position “2” and -0.15 eV for the position “3". The
negative values correspond to the reduction in energy
which reveals the existence of a strong driving force for
GB segregation. Zr being an oversized alloying additive
relative to Mo atom prefers to occupy sites with a suffici-
ent free volume, which is a site “1” (see Figure 1).

Our results reveal the driving force of Zr to segregate to
Mo GB. As the next step, the effect of Zr on the GB co-
hesive strength has to be investigated. To obtain results
independent of the GB orientation, another GB configura-
tion should be constructed.
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Density Functional Theory: Study on the Mechanism of the
Chloride-Induced Aufbau of Perchlorinated Cyclohexasilanes

L. Meyer, J.I. Schweizer , M.C. Holthausen

Institut fir Anorganische und Analytische Chemie, Goethe-Universitat Frankfurt

Nano- and micrometer-scaled silicon structures are essential components Funding source
not only in microelectronic but also in photovoltaic and optoelectronic Beilstein-Institut,
applications. Oligo- and polymeric (perchloro)silanes are suitable Frankfurtam Main,

NanoBiC

precursors for the formation of silicon wires or thin silicon films. The me-
(project eNet)

chanism of the amine-induced disproportionation of perchlorinated

silanes affording neo-SisCly, was recently established."? A surprisingly simp-
le preparative procedure, the addition of Si>Clg to a solution of [NnBugN]Cl in
dichloromethane, leads to the formation of a chloride-complexed cyclic di-
anion [SigCly>+ 2CI12- and a variety of its silyl-substituted structural analogs,
depending on the reaction conditions. The underlying reaction mecha-
nism has been elucidated by DFT calculations (Fig. 1). It reveals the chloride
ion itself as a Lewis base to trigger a disproportionation of perchlorinated
silanes with a subsequent buildup of dianions containing up to eight si-
licon atoms.® The mechanistic insights gained provide the fundament
required for the targeted synthesis of oligosilane precursors suitable for
microelectronic applications.

Fig. 1: Chloride induced formation of [Si¢Cl12-2CIJ-.
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A new method for the determination of organic crystal
structures from powder diffraction data has been deve-
loped. The method is based on a new algorithm using
cross-correlation functions.

The preferable method for the determination of crys-
tal structures of organic compounds uses diffraction
data of a single crystal. In many cases, however, crys-
tallization of a single crystal of sufficient size fails or
the characterization of a powder is required, and only
powder diffraction data is available. Important examp-
les are industrial organic pigments or pharmaceutical
formulations. Crystal structure determinations from
powder data generally require indexing of the powder
diffraction data as a first step, which relates peak posi-
tions in the powder diagram to crystal symmetry and
lattice parameters. In practice, however, a considerable
percentage of the powder diagrams resists reliable in-
dexing. The main reasons are insufficient crystallinity
resulting in broad peaks, or mixtures containing other
phases disturbing the indexing procedure. Without pri-
orindexing, most methods for structure solution cannot
be applied and the structures remain undetermined.

A new method has been developed, which is also sui-
table for unindexed powder data, powder diagrams of
very low quality and powder diagrams of non-phase-
pure samples. The program FIDEL (FIt with DEviating
Lattice parameters)! implements this method, which is
based on a similarity measure using the cross- and auto-
correlation functions of a simulated and an experimental
powder pattern.? The molecular geometry and relevant
degrees of freedom are modelled based on quantum-
mechanical® and force-field calculations* as well as
chemical and crystallographic experience. The lattice
parameters, molecular position, molecular orientation
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and selected intramolecular degrees of freedom are op-
timized until the similarity measure reaches a maximum.
The final stage of a crystal structure characterization
based on powder data is a Rietveld refinement. FIDEL
provides crystal structure candidates suited for valida-
tion and refinement using the Rietveld method. The
program can perform an automatic follow-up Rietveld
refinement process using TOPAS.®

The developed method has shown to be very power-
ful. The method was used to determine various crystal
structures of organic compounds from laboratory X-ray
powder data, including the crystal structure of phar-
maceutical compounds and organic pigments. This
has been shown for structures initially derived from
isostructural compounds (e.g. a solvate, hydrate or che-
mical derivative), or from crystal data measured at a
different temperature or pressure. Accuracy, robustness
and performance of the approach implemented in FIDEL
also allows structure determination by screening of a
large number of structure candidates, e.g. from crystal
structure predictions by standard force-field methods.
FIDEL is capable of indentifying favourable structure
candidates with a correct crystal symmetry and mole-
cular packing and can fit them to the experimental data
sufficiently accurate for Rietveld refinement.

Recent development focussed on making the systema-
tic structure determination from diffraction data of very
poor quality feasible, even if only the chemical com-
position and some probability of certain space group
symmetries is known.
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Dichtefunktionaltheoretische Berechnungen von ——
Vibrationsspektren oberflachen-aktiver Molekiile
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Fachgebiet Chemie, Goethe-Universitat Frankfurt

Eines der Hauptarbeitsgebiete unserer Gruppe ist die
gezielte Modifikation von Oberflachen. Zu diesem
Zweck setzen wir oft selbstanordnende Monolagen
(SAMs) ein.

Eine der wichtigsten von uns genutzten Methoden zur
Charakterisierung von SAMs und von SAM-bildenden
Molekdlen ist die Vibrationsspektroskopie. Zur Interpre-
tation der experimentellen spektroskopischen Daten
berechnen wir die Molekule und ihre Infrarot (IR)- und
Raman-Spektren mittels Dichtefunktionaltheorie (DFT).
Im Zeitraum 2013-14 haben wir in drei Studien DFT-
Rechnungen eingesetzt:

Bei den meistuntersuchten SAMs sind organische Res-
te mittels eines Schwefelatoms an Metalloberflichen
angebunden. Alternativ kann die Anbindung mit dem
hoheren Homologen Selen erfolgen. Ein kirzlich ab-
geschlossenes Projekt unserer Gruppe ist die Synthese
von aromatischen Selenoacetaten, die als SAM-bilden-
de Molekule eingesetzt werden kénnen. Vier dieser
Molekile wurden mittels Rontgenstrukturanalyse und
Infrarot-Spektroskopie charakterisiert.2 Mit Hilfe von DFT-
Rechnungen wurden die Strukturen dieser Molekile
diskutiert und ihre charakteristischen Vibrationsbanden
(1717 cm und 571 cm1) identifiziert.?

Die Hydrophobizitdt, Temperaturbestandigkeit und
chemische Inertheit fluorierter Alkanthiolat-SAMs auf
Metall- oder Halbleiteroberflichen macht diese attraktiv
z. B. fUr den Einsatz als Korrosionsschutz. Wir haben mit
Kooperationspartnern von der Universitdt Heidelberg
eine homologe Serie partiell fluorierter Alkanthiole auf
Gold- und erstmals auf Galliumarsenid-Oberfldchen auf-
gebracht.>* Die resultierenden SAMs wurden u.a. mittels
Infrarot-Reflexions-Absorptions-Spektroskopie  (IRRAS)
charakterisiert. Mit Hilfe von DFT-Rechnungen konnten
wir aus den IR-Daten Informationen zum Ordnungsgrad,

Literatur

zur Konformation und zur Orientierung der adsorbier-
ten Molekdle relativ zur Substratoberfliche gewinnen.
So konnte gezeigt werden, dass die Molekule auf den
Oberflichen weitgehend aufrecht stehen.3#

Die stabile Anbindung von Organothiolat-SAMs an
Goldoberflaichen wurde genutzt, um in einer Studie
Uber Goldsubstrate fir oberflachenverstarkte Raman-
Spektroskopie (SERS) den ,worst case” zu testen: Zweck
derartiger Substrate ist die Verstarkung des Raman-
Effektes, um auch sehr kleine Substanzmengen (z. B.
Monolagen) detektieren zu kénnen. Winschenswert ist
die Wiederverwendbarkeit der Substrate nach einem
geeigneten Recycling. In einer gemeinsamen Studie mit
der Universitdt Heidelberg und dem Paul-Scherrer-Ins-
titut (Villigen, Schweiz) konnten wir zeigen, dass selbst
kovalent an die Goldoberfldche angebundene Monola-
gen durch Behandlung mit Ozon rickstandsfrei entfernt
werden konnten.® Die wiederholte Aufbringung und
vollstdndige Entfernung verschiedener Thiolat-SAMs auf
die Substrate wurde mittels SERS Uberprift. Die gewon-
nenen experimentellen Spektren wurden mit Hilfe von
DFT-Rechnungen ausgewertet.

Abb. 1: Beispiel fiir die in einer unserer
Studien untersuchten aromatischen
Selenoacetate. Oben: experimentelle,
unten: berechnete Struktur. Die fiir diese
Stoffklasse charakteristischen Banden
sind im experimentellen (oben) und im
berechneten (unten) Infrarot-Spektrum
farblich hervorgehoben.

Gegenwartig verstarken wir in einer Vielzahl von
Projekten den Einsatz der Vibrationsspektroskopie
zur Charakterisierung von oberflichengebundenen
Molekulen. DFT spielt bei der Interpretation der experi-
mentellen Daten eine zunehmend wichtige Rolle.
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Silicon (Si) is one of the most attractive anode materi-
als for Li-ion batteries.”” However, despite high specific
capacity (~4200 mAh/qg), large capacity losses and low
cyclability have so far prevented commercialization of
Si anodes. The main factors leading to capacity losses
are the large volume changes during (de)lithiation and
the instability of the solid electrolyte interphase (SEI)
layer. Formation of the SEI layer typically results from
decomposition of electrolyte components during the
first (de)lithiation cycles. In subsequent cycles the SEI
then acts as a protective layer that prevents the elec-
trolyte from further decomposition and thus stabilizes
electrochemical reactions in Li batteries. A detailed un-
derstanding of the formation and composition of the
SEl on Si is therefore key to functionalize Si anodes for
commercial applications.

In this work we use density functional theory (DFT)
calculations to study the interaction of a particular elect-
rolyte component, namely ethylene carbonate (EC) with
the most stable Li-covered Si surfaces [Si(100), Si(110)
and Si(111)].2 The EC molecule was initially placed on va-
rious surface sites with different orientations relative to
the surface. Using the projector-augmented planewave
code VASP* in conjunction with the Perdew-Burke-
Ernzerhof® parametrization of the exchange-correlation
functional, atomic-structure optimizations were perfor-
med as to identify favorable adsorption geometries. For
details we refer to (Rohrer and Kaghazchi).®

(a)

(b)

(c)

Figure 1.a and b show the energy spectrum of all con-
sidered adsorption geometries (after relaxation) and
the optimized atomic structure of the lowest-energy
configurations on Li-covered Si surfaces. On Si(100) and
Si(110), the EC molecule stays intact and enters a polar
bond (for details on the electronic structure)®. On Si(111),
the molecule dissociates into a C3H40; fragment that is
covalently bonded to Si via a C atom and a Li-O dimer.
The formation of a Li-O dimer can be seen as a precursor
of LipO, Li»CO3 or LiySiO4 which have been experimen-
tally identified as constituents of the SEl on Si.” Figure
1.c details the dissociation pathway of EC on Si(111). The
dissociation barrier is as low as 220 meV. Prior to the dis-
sociation step an energy of 500 meV is released in the
adsorption and because of the low thermal conductivi-
ty of Sithe barrier can easily be overcome. We have also
performed ab initio molecular-dynamics simulations to
search for dissociation pathways of EC on the other two
facets. However, within simulation times of 20 ps no dis-
sociation was observed at room temperature.

This work contributes to an enhanced understanding of
the SEI on Si anodes. In particular we find indications
that SEI growth starts as soon as a few Li ions start co-
vering the (111) facets while SEI growth on other facets
seems to be retarded. In the future this study may be
supplemented and extended by exploring other elec-
trolyte components and other relevant anode surfaces.

Fig. 1. Adsorption and dissociation of EC at different Si surfaces.

(a) Energy spectrum of various adsorption geometries (arbitrary labeling);
(b) Energetically most favourable adsorption geometries for each surface
orientation;

() Dissociation pathway of EC on Si(117).
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How does Toluene Dissolve Low-Molecular-Weight Polystyrene? —

N. van der Vegt, V. Marcon

Computational Physical Chemistry, TU Darmstadt

Many industrial applications, like nanolithography, gas
separation based on membranes, plastic recycling and
drug delivery, rely for their performance on a deep
knowledge of the mechanisms involved in polymer dis-
solution. When a solvent gets in contact with a polymer,
two distinct processes occur: (I) the solvent diffuses into
the polymer and (Il) the polymer chains at the surface
get solvated. The diffusion of the solvent and the con-
sequent formation of a swollen layer (i.e. a layer with
a lower polymer density due to the presence of the
solvent) favour the detachment of the chains from the
surface.

Recent studies have shown how polymer dissoluti-
on can be relevant also for wetting properties. Even if
much is understood about the wetting of non-soluble
substrates, much is still to be understood in the case of
soluble substrates.

Due to the experimental difficulties, the penetration of
solvent in thin polymer films is rarely investigated. How-
ever the molecular level details of polymer surfaces are
accessible also by computer simulations.

We investigated with atomistic simulations' the swel-
ling of low-molecular-weight polystyrene induced by
toluene, a solvent for polystyrene. The simulation box is
shown in the left panel of Fig.1. We overcome the intrin-
sic difficulties of obtaining an equilibrated atomistically
detailed polymer surface structure with a hierarchical
simulation approach. Based on a low-resolution mo-
del? for polystyrene we have obtained polystyrene
chain conformations and chain packing at the surface,

In our simulations we were able to track the real time
evolution of the processes involved when a glassy po-
lymer substrate is brought in contact with a solvent. We
observed in our simulations that the polymer chains
detach from the surface within a few nanoseconds, du-
ring which the solvent enters a nanometer thick surface
layer. This, extremely rapid, surface swelling is probably
favoured by the roughness of the disordered polymer
surface. After this initial swelling, both the dilution of
the chains due to the penetration of the solvent in the
polymer film and the detachment of the chains from
the surface take place concurrently.> The schematic
time sequence is shown in the right panel of Fig.1.

An accurate quantification of the kinetics of dissolution
is at the atomistic scale however not possible. In order
to obtain a better statistics and to investigate the dis-
solution on longer polymer chains, simulations with
low-resolution models are necessary. We are currently
developing models,® which keep the original relative
dynamics of the atomistic system. These models will
then be used to quantify the kinetics of dissolution.

fig. 1:

Funding source
DFG

Left: Simulation box after 60 ns atomistic molecular dynamics simulation. Polystyrene chains are
shown in red, toluene molecules in blue. Highlighted are the solvated polystyrene molecules and the
toluene molecules that diffused in the polymer matrix.

which are independent from our initial setup.> With

an inverse-mapping procedure* we then obtained the

high-resolution atomic-scale picture of the polymer.
Right: Schematic description of the sequence of phenomena taking place. The simulation box on the
left represents the atomistic snapshot of the Outside-In mechanism.
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— Improvement of Methods for the Comparison
of Protein Binding Sites

40
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The detection of structural similarities between prote-
in binding sites is an important challenge in medicinal
drug discovery. Drug molecules most often bind in
depressions on the surface of a protein, as pictured in
Figure 1. Comparing such cavities of different proteins
can thus help to understand selectivity considerations
or to predict unexpected cross-reactivity of drugs as
similar binding pockets will be able to bind the same
drug molecules.

Fig. 1. lllustration of the drug imatinib

(brand name Gleevec®, shown in green) bound
in a deep cavitiy of the tyrosine-kinase ABL2.
By its binding mode, the drug is able to inhibit
the protein and is therefore being used for the
treatment of chronic myeloid leukemia.

To this end, Cavbase was developed as a tool for the
automated detection and storage of protein surface
cavities. The database entries (currently about half a mil-
lion binding pockets) can also be mutually compared in
3D space, which is computationally very demanding if
large amounts of similarities have to be calculated. With
the help of the Marburg HPC cluster MaRC2, we were
able to exhaustively test different parameterizations of
cavity comparison methods newly developed.

In this context, we have developed a novel graph-
based comparison method which employs additional
information about the shape of the protein surface.
This is to compensate the main drawback of most
other graph-based models which are solely based on
physicochemical properties and hence result in a loss
of information about the surface shape. Furthermore,
the detection of the maximum common substructure
could be accelerated, the most time-consuming step in
a comparison. Thus, we proposed a novel and efficient
modeling formalism that does not increase the size of
the hitherto used graph model, but leads to equal-sized
graphs that contain considerably more information and
allows for much shorter runtimes.

In a following study, another method called RAP-
MAD (RApid Pocket MAtching using Distances) was
developed, a new evaluation formalism for Cavbase
entries that allows for ultrafast similarity comparisons.?
Here, protein binding sites are represented by sets of

histograms that are both generated and compared very
quickly. Since RAPMAD attains a speed of more than
20,000 comparisons per second, screenings across large
data sets and even entire databases become easily trac-
table. RAPMAD reaches better success rates than the
comparison formalism originally implemented into Cav-
base and several alternative approaches developed in
recent time, while requiring only a fraction of their run-
time. The practical use of the method was proven by a
successful prospective virtual screening study that aims
for the identification of inhibitors of the NMDA receptor,
an important target protein for the treatment of various
neurological disorders, such as depression, Alzheimer's
disease, or Parkinson’s disease.

Finally, it could be shown that the extraction of bin-
ding sites in close neighborhood of bound molecules
(,ligands") makes later comparisons very simple?
Methods for comparing binding sites are frequently
validated on data sets of pockets that were obtained
simply by extracting the protein area next to the bound
ligands. Thus, any unoccupied cavity will remain un-
considered and a large amount of ligand-biased shape
information is predefined, inclining the subsequent
comparisons as rather trivial. We used a very simpli-
stic and shape-biased comparison approach, which
stressed that unrestricted and ligand-independent
cavity extraction is essential to enable cross-reactivity
predictions among proteins and function annotations
of orphan proteins. Such an unrestricted pocket extrac-
tion can be achieved by using an automated binding
site detection algorithm. Also in this case, MaRC2 was
utilized for both preparing the half a million pockets
and computing similarities with the different evaluated
comparison methods.
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Insight into Heterogeneous Catalysis through Simulation —
on the Atomic Level

F.HeB, H. Over
Fachgebiet Chemie, JLU Gief3en

Industrial chemistry intensively employs chlorine as oxi-
dizing agent in a variety of organic chemical reactions,
in order to introduce functional groups into a variety of
molecules. Chlorine is required for the production of
two thirds of all chemical products. In about 30 % of the
products the chlorine is eliminated in the form of HCI
during subsequent processing, resulting in chlorine-
free chemicals. Although HCl can be used industrially, it
cannot be absorbed by the market entirely, resulting in
a severe toxic waste problem.!

A solution to this problem has been proposed in 1874
by Henry Deacon. In the Deacon process, HCl is oxidized
with oxygen from air over a copper catalyst, resulting in
Cly and water as a by-product. In practice, the Deacon
process suffers, however, from lack of catalyst stability
and activity. Instead, the Chloralkali process (electrolysis
of a sodium chloride solution) is the industrial stan-
dard by which most chlorine is produced nowadays.
Unfortunately, electrolysis is very energy consuming,
sparking new interest in the more energy efficient Dea-
con process. There has been a recent breakthrough in
catalyst design by Sumitomo Kagaku who proposed a
ruthenium dioxide (RuO,) catalyst supported on rutile
(TiOy). This new catalyst exhibits excellent stability and
activity.?

This discovery has initiated a series of research projects,
seeking to understand the extraordinary activity and
stability of the Sumitomo catalyst under the extreme-
ly corrosive conditions. The elementary reaction steps
of the HCl oxidation have been elucidated by surface
science experiments under ultra high vacuum (UHV)
conditions.! Surface sensitive experiments that allow
for detailed insight into the reaction under industrial
conditions are difficult to conduct because of the cor-
rosive atmosphere, so that important aspects of the
reaction remain a matter of debate.
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With all elementary steps being known, atomistic si-
mulations in the form of lattice-based kinetic Monte
Carlo (kMC) simulations are possible. Such simulations
allow for the modeling of the catalyst surface over a
wide range of reaction conditions, employing only the
activation energies of the elementary steps and the
adsorption energies of reactants (including interaction
energies between each other). For the calculation of the
adsorption energies, the commercial density functional
theory program package VASP is used.? For the deter-
mination of the activation energies, a home-brewed
implementation of the Growing String Method (GSM) is
employed and for the actual kinetic Monte Carlo simu-
lation, a dedicated program was developed.*

Our results confirm that RuO, is indeed a very active
catalyst for the oxidation of HCl. Extensive chlorination
of the catalyst is also not evident, even at high tempe-
ratures and high HCl excess. This finding indicates that
RuO, remains stable and catalytically active, even un-
der harsh reaction conditions, in good agreement with
available experimental data. An excess of oxygen in the
reactant stream was experimentally found to promote
the reaction. Such a promoting effect was also found
within the simulations and could be linked to a lower
surface chlorination degree under more oxidizing con-
ditions. Interactions between the intermediates seem
to govern the reactivity over a broad range of condi-
tions and therefore constitute a very important aspect
of the reaction.

Lattice-gas kinetic Monte Carlo simulations are a valu-
able method in heterogeneous catalysis for modeling
the surface in order to learn more about the reaction
under conditions which are experimentally inaccessible.
Especially when experiments are severely complicated
by corrosive atmosphere, simulations are invaluable to
gain more insight into and a molecular understanding
of a surface reaction.
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— lonenspezifische Effekte auf das Faltungsgleichgewicht
von Polyacrylamiden

42
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Im Rahmen einer Masterarbeit wird der Einfluss von
lonen auf das Faltungsgleichgewicht von Polyacrylami-
den, im Speziellen von Poly(N,N-dimethylacrylamid)
(kurz PDMA), untersucht. Polyacrylamide sind kettenar-
tige Makromolekule, die je nach Rahmenbedingungen
(Druck, Temperatur, pH Wert) in wadssrigen Lésungen
bevorzugt in einem ausgestreckten oder einem zu-
sammengefalteten Zustand vorliegen. Die niedrigste
Temperatur bei der ein Ubergang zwischen den beiden
Zustanden beobachtet wird, nennt sich untere kritische
Losungstemperatur (engl. lower critical solution tempe-
rature, kurz: LCST).!

Salze wie Natriumphosphat und Natriumiodid kénnen
diese Temperatur erhdhen oder erniedrigen. Das be-
reits erwdhnte Polyacrylamid PDMA besitzt eine untere
kritische Losungstemperatur von etwa 180°C.% Das be-
deutet das Molekul liegt bei Raumtemperatur in einer
wadssrigen Losung immer im ausgestreckten Zustand
vor. Figt man nun zu dieser Losung Natriumphosphat
in einer gewissen Konzentration hinzu, wird diese Tem-
peratur stark gesenkt auf ca. 30°C. Wird nun zusatzlich
ein zweites Salz wie Natriumiodid hinzugefiigt, so sinkt
die untere kritische Ldsungstemperatur zundchst wei-
ter ab bis ein Minimum erreicht wird. Erhéht man die
Konzentration von Natriumiodid weiter, steigt die LCST
wieder an auf etwa 80°C. Ein dhnliches Verhalten wird
auch beobachtet, ersetzt man Natriumiodid durch
andere Salze wie Natriumperchlorat und Natriumthio-
cyanat. Die experimentellen Ergebnisse sind noch nicht
veroffentlicht.

Literatur

Ziel der Arbeit ist es, ein Verstandnis Uber die ablau-
fenden Mechanismen auf mikroskopischer Ebene zu
erlangen und Erkentnisse Uber die Triebkraft hinter den
experimentellen Beobachtungen zu gewinnen. Hierfur
werden molekulardynamische Simulationen durchge-
fuhrt. Um diese Simulationen durchfiihren zu kénnen,
wurden zundchst Modelle fur das Polyacrylamid und
Natriumphosphat entwickelt. Fur Natriumiodid wurde
ein in der Literatur veroffentlichtes Modell verwendet?
Aus diesen Simulationen konnte auf Basis strukturel-
ler Untersuchungen folgende Erkentnisse gewonnen
werden:

Natriumphosphat besitzt keine bevorzugten Wechsel-
wirkungen mit dem PDMA Molekdl. Um die Flache fur
die unvorteilhaften Wechselwirkungen zu verkleinern,
faltet sich das Poly(N,N-dimethylacrylamid) in Anwe-
senheit der Phosphate. Natriumiodid besitzt dagegen
anziehende Wechselwirkungen. Im ausgestreckten
Zustand kann die Polyacrylamidkette mehr dieser be-
vorzugten Wechselwirkungen ausbilden, weshalb Nal
ein Entfalten der Kette bewirkt.

Zukinftige Untersuchungen zielen auf die Verifizierung
der erhaltenen Erkenntnisse. Andere Salze, wie z.B. Nat-
riumisothiocyanat und Natriumperchlorat, zeigen einen
dhnlichen Einfluss auf die untere kritische Losungstem-
peratur von PDMA wie Natriumiodid. Es gilt die Frage zu
beantworten, ob diese Salze ein dhnliches Wechselwir-
kungsprofil zeigen. Auch muss die Frage beantwortet
werden, warum die untere kritische Losungstemperatur
im unteren Konzentrationsbereich des zweiten Salzes
neben Natriumphosphat auf ein Minimum abfallt.
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Modellierung des elektrokalorischen Effekts

Natrium Bismut Titanat (NBT) gehort zu der Gruppe der
dielektrische Materialien (auch Isolatoren genannt). Di-
elektrika spielenheuteinallenBereichenderTechnikeine
wichtige Rolle, wobei diese sehr unterschiedlicher Natur
sein kdnnen, vor allem weil Dielektrika verschiedenste
Eigenschaften besitzen kénnen. Sie kénnen beispiels-
weise piezoelektrisch (eine Verformung des Kristalls
erzeugt eine elektrische Spannung, z. B. Drucksensoren)
oder pyroelektrisch (eine Temperaturerhdhung erzeugt
eine Spannung, z. B. Temperatursensoren) sein. Inter-
essant und relevant fur Anwendungen sind auch die
Umkehrungen dieser Effekte. So kann eine Verformung
durch Anlegen eines E-Feldes erzeugt werden (Aktuato-
ren) oder eine Abkihlung durch Anlegen eines E-Feldes
erreicht werden (elektrokalorischer Effekt).

NBT gehort zu einer Untergruppe der Dielektrika, den
Relaxor Ferroelektrika, kurz Relaxoren. Diese weisen
Eigenschaften auf, die zu beiden Kategorien, den Para-
elektrika und Ferroelektrika gehdren und sind besonders
interessant fur Anwendungen zum Kihlen und Wérmen,
da sie in einem grol3em Temperaturbereich eingesetzt
werden kénnen. Fokus des Projekts ist das Verstehen
des elektrokalorischen Effekts auf atomistischer Ebe-
ne in Materialien wie NBT, die eine Perowskit-Struktur
aufweisen (chemische Formel ABOs). Im Gegensatz zu
herkdmmlichen Materialien wie Metalle und anderen
Festkorper, die eine regelmaliige Gitterstruktur (mit
einem bestimmten Grad an Defekten) ist die Struktur
von Relaxoren noch ungeklart. Die beobachtbaren
Eigenschaften werden oft auf Unordnungen auf der
atomistischen Skala zurlckgefuhrt, jedoch ist unklar,
was diese Unordnungen hervorruft.

Es ist bekannt, dass NBT bei Raumtemperatur eine
rhomboedrische Struktur aufweist, das bei Tempe-
raturerhbhung zu einer tetragonalen wird." Auch ist
bekannt, dass die jeweiligen Strukturen durch das Kip-
pen der Sauerstoffoktaeder zustande kommt."? Jedoch
mussen Unordnungen in den Strukturen vorhanden
sein, welche fur die beobachtbaren Eigenschaften
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in bleifreien Relaxor-Ferroelektrika
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verantwortlich sind. Experimentelle Methoden konnten Projektforderung
kein einheitliches Bild fur die atomistische Konfiguration DFG SPP 1599:
liefern, weswegen wir in unserer Arbeit versuchen, das  |CaloricEffectsin
Problem mit atomistischen Simulationen zu verstehen, | FerroicMaterials:
Mit Hilfe der Dichtefunktionaltheorie (DFT) bauen wir

verschiedene Defekte in die regelmaBigen Struktu-

New Concepts for
Cooling

ren ein (siehe Abb. T mit orthorhombischen Defekten
(schwarz) in einer rhomboedrischen Matrix (grau)) und
berechnen die jeweiligen Energien. Daraus lasst sich
folgern, welche Arten von Unordnungen und Defekten
wahrscheinlich sind und welche mit hoher Wahrschein-
lichkeit nicht in der Natur vorkommen.? Mit diesem
Wissen koénnen wir Modelle aufstellen, die erklaren,
was strukturell bei einer Temperaturerhéhung passiert,
wenn man von der rhomboedrischen zu der tetragona-
len Struktur Ubergeht.

Zusatzlich ermoglichen uns diese atomistischen Simu-
lationen weitere mesoskopische Simulationen auf
groleren Langenskalen zu erstellen, mit deren Hilfe
wir die Temperaturdnderung des Materials berechnen
kénnen, wenn wir ein E-Feld in unsere Simulation
einbringen. Ziel ist durch Variieren der Zusammenset-
zungen (z.b. NBT und einige Prozent eines weiteren
Materials) die Temperaturdnderungen weiter zu erho-
hen und den Effekt zu maximieren.

Abb. 1:

NBT Superzelle (Bi: Lila, Na: Gelb, 0: Rot)
mit rhomboedrischer Oktaeder Verkippung
(grau) und einem orthorhombischen Defekt
(schwarz). Auch zum Defekt benachbarte
Oktaeder (dunkelgrau) sind aus ihrer
urspriinglichen Konfiguration verkippt.
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— Modelling of Extended Defects in CIGS Based Solar Cells
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Chalcopyrite Cu(In,Ga)Se, (CIGSe) are one of the most
succesful materials used as absorber layer in thin-film so-
lar cells™2. The optical and electronic properties of these
compounds can be tunned with Ga-In ratio and depend
strongly on the presence of defects. Point defects and
their properties have been studied extensively >* One
further type of defect that has captured a great deal
of attention are grain boundaries. Their properties are
interesting since polycristalline CIGS-based solar cells
overcome their crystalline counterparts.®® In spite of
substantial research efforts, a complete understanding
of the physics behind the influence grain boundaries
have on the device performace is still lacking. Besides
grain boundaries, other extended defects have been
identified. This includes twin boundaries, stacking faults
and dislocations. However, no much theoretical research
has been conducted in order to clarify the role played
by dislocations in CIGS even when their presence is un-
deniable. By means of transmission electron microscopy,
high dislocation densities up to 1010 - 1017 cm?2 were
found in solar cells with power-conversion efficiencies
up to more than 15%.” Contrary to what is found in po-
ly-crystalline silicon,®? the fact that decent efficiencies
are reached with such high presence of dislocations is
a remarkable property and is necessary to answer wich
electrical properties of dislocations in CIGSe layers allow
for such behavior.

The resources appointed in the Lichtenberg cluster have
been used to study the structural parameters, electro-
nic structure and formation energies of the relaxed glide
and shuffle dislocation cores with smallest Burgers vec-
tors (b) in a chalcopyrite structure, the screw and the
60° types. To achieve such goal we have used density
functional theory (DFT) and a Hubbard corrected local
density approximation (LDA+U)' approach as imple-
mented in the Vienna Ab-Initio Simulation Package
VASP.!
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The results obtained show that in both CulnSe; and Cu-
GaSe, the ternary parent compounds of CIGSe, screw
dislocations present distorted bonds but the atoms con-
figurations after relaxation are such that full coordination

is maintained. On the other hand, relaxed structures of
the 60° mixed dislocations do not show reconstruction

and dangling bonds are patent. As expected, DOS of the

relaxed core structures show shallow defect states for all

structures under study and two deep defect states for
the glide 60° dislocation. The defect states were further
studied by means of the charge density associated with

them. A clear feature observed for all states was localiza-
tion in the volume surrounding the cores.

Finally, the calculated core formation energies, figure 1,
show that for the positive doping regime (p-type), only
the glide 60° dislocations in CulnSe; prefer a positively
charged state. For the same regime and in the most
relevant region of it, all the other dislocation types stu-
died here are charge neutral and therefore, electrically
inactive.

Fig. 1

This results are a first and relevant step towards under-
standing the apparent harmless nature of dislocations in
the Cu(In,Ga)Se; based solar cells.

I. Repins, M.A. Contreras, B. Egaas et al. (2008), Progress in Photovoltaics: Research and Applications 16, 235.
P. Jackson, D. Hariskos, E. Lotter et al. (2011), Progress in Photovoltaics: Research and Applications 19, 894.
S.B.Zhang, S.-H. Wei, A. Zunger, and H. Katayama-Yoshida (1998), Phys. Rev. B 57, 9642.

T. Kieliba, S. Riepe, and W. Warta (2006), Journal of Applied Physics 100, 093708.
S.L. Dudarev, G.A. Botton, S.Y. Savrasov, C.J. Humphreys, and A. P. Sutton (1998), Phys. Rev. B 57, 1505.
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Molecular Dynamics Simulations of Nanoglasses —

0. Adjaoud, K. Albe
Fachgebiet Materialmodellierung, TU Darmstadt

Metallic glasses (MGs) are of great technological interest
because of their high strength and hardness.! However,
when MGs are exposed to an external load then they
fail catastrophically along a single shear band.” On a mi-
croscopic scale, shear bands in MGs are considered to
be controlled by the activation of shear transformation
zones that represents local shearing of approximately
100 atoms.? To avoid the catastrophic failure in MGs and
improve their ductility, predeformed samples and glas-
ses with nanocrystalline inclusions have been studied
in the past.>* The main findings of these studies is that
the presence of such microstructural inhomogeneities
in the samples prevent the formation of the shear band,
which could cause catastrophic failure. Recently, a new
class of MGs have been proposed, the so-called metallic
nanoglasses (NGs).> Metallic NGs have been produced
by consolidating nanometer-sized glassy spheres which
are prepared by inert-gas condensation® (Figure 1). Re-
cent experimental studies have shown that metallic
NGs present enhanced ductility>® and ferromagnetism’
when compared with MGs. In addition, NGs are promi-
sing candidates as materials for medical applications.®

The properties of materials are strongly controlled by
their microstructure. Despite the improved properties
of NGs, their microstructure is not well understood. Ato-
mistic simulations are useful tools to gain insights on
the atomic level into the structure of a material. Several
microstructural models for NGs have been proposed
based on atomistic simulations. Although those models
have offered explanations on the origin of enhanced
ductility in NGs, a proper structural model which could
explain the experimental observations on the structure
of NGs, is still lacking. We have performed large-scale
molecular dynamics simulations, as implemented in the
LAMMPS software,? to investigate the microstructure
of the NGs. Our results reveal that NGs are amorphous
materials with inhomogeneous microstructure which
consists of glassy grains connected with glass-glass
interfaces (Figure 1). Structural analysis show that the
glass-glass interfaces in NGs are characterized by a lack

In the future, we plan to perform molecular dynamics
simulations to study the deformation mechanisms
in NGs. It is proposed that the glass-glass interfaces
prevent strain localization. We will perform a set of me-
chanical tests in order to a get better understanding on
how glass-glass interfaces in NGs influence their me-
chanical properties.

fig. 1:
Mictrostructure of metallic NGs. Glassy grains are shown with the blue color
and glass-glass interfaces with yellow color.

] References
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tion than the glassy grains. The present microstructure 3. M.Zinketal.(2006), Phys. Rev. B 73, 172203.
for NGs is consistent with experimental analysis by me- 4. Albe etal. (2013), Mech. Mater. 67, 94.
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— Molecular Models of Wetting and Adhesion Phenomena

F. Leroy, F. Miller-Plathe
Theoretical Physical Chemistry, TU Darmstadt
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Our research activity deals with interfaces and espe-
cially with adhesion and wetting phenomena between
liquids and soft or solid substrates. Adhesion of a po-
lymer on a metal, spreading of a paint, self-cleaning of
surfaces or liquid flow on a chip for medical diagnosis
are typical examples of such phenomena. They are dri-
ven by the interactions at the interface between the
considered substrate and liquid or polymer. Relatively
little is known about the structure of fluids at solid in-
terfaces due to the difficulty to probe experimentally
the relevant length scale (i.e. a few angstroms from the
surface), although the recent period has witnessed im-
portant methodological developments in this direction.
From another side, numerous classical molecular simu-
lation works and recent quantum calculations strongly
suggest that liquids have a non-ideal structure in the vi-
cinity of attractive surfaces, with oscillations in the mass
distribution perpendicular to the interface. By means
of molecular dynamics (MD) simulations and statistical
thermodynamics, we address the question as to how
the fluid interfacial structure affects wetting and adhe-
sion properties.

Our approach is twofold:

1. We quantify the solid-liquid interactions through the
work of adhesion. This clearly defined thermodynamic
quantity represents the work to separate unit areas of
solid and liquid. We have derived the phantom-wall
algorithm (see Research Report 2010/2011) and the dry-
surface method to calculate the work of adhesion’ from
MD simulations.

2. We relate the fluid structure properties next to the so-
lid surface obtained from MD simulations to the work of
adhesion depending on the solid-liquid intermolecular
interaction parameters."?

References

This approach has lead us to obtain quantitative results
with respect to the wetting properties of water on hy-
drophobic surfaces. We could show that the adhesion
properties of water on super-hydrophobic surfaces
with nanometer sized structures could be predicted
by continuum thermodynamics without resorting to
molecular parameters.? We could also explain and ra-
tionalize the experiments that showed that the contact
angle of water on monolayer graphene is not strongly
different of what it is on graphite *

We discussed why the entropy contribution to the work
of adhesion should not be neglected and introduced
theoretical frameworks both to understand the origin
and to predict the magnitude of this entropy contributi-
on."? We also discussed the effect of the size of droplets
on their evaporation mechanism.”

In our future activity, fluids with increased complexi-
ty will be studied with the same approach. We intend
to study ionic liquids with a focus on the effect of the
relative size between anions and cations on the ionic
liquids wetting properties. We will also address the
adhesion properties of polymers on metal surfaces
and nanowires. We aim to implement our numerical
approach to obtain the work of adhesion in the frame-
work of mesoscopic models so that we address polymer
nanocomposites.

The connection between the interfacial heat transfer
and the work of adhesion at polymer-metal interfaces
will be investigated. The relationship between the
friction at the solid-liquid interface and the work of
adhesion will be addressed to better understand the
connection between static and dynamic wetting.

1. F.Leroyand F. Miller-Plathe (submitted), Dry-surface simulation method for the determination of the work of adhesion of

solid-liquid interfaces.
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3. F.Leroyand F. Miller-Plathe (2012), Can Continuum Thermodynamics Characterize Wenzel Wetting States of Water at the
Nanometer Scalefi, J. Chem. Theo. Comp. 8, 3724-3732. URL: http://dx.doi.org/10.1021/ct300089j
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Molecular Perspective of Wetting: Simulation and Theory —

F. Taherian, V. Marcon, F. Leroy, N. van der Vegt
Computational Physical Chemistry, TU Darmstadt

In our daily life and many of industrial applications, we

usually find fluids which interact with solid substrates.
Although a lot of researches have been carried out and

new developments have been made to understand the

wetting phenomena at the macroscopic scale, little is

known at the nanoscale due the limitation of the expe-
rimental methods. Wetting in general can be defined

as the process where three phases which at least two

of them are fluids are brought together. In most of the

situations, a solid surface is wetted by a liquid in the sa-
turated vapor of the liquid. The vapor interface can be
also replaced with an immiscible liquid. The interactions
between the solid, liquid and the gas phases at the mo-
lecular scale determine how the liquid wet the surface.

We can see wetting phenomena in our daily life for
example the rain droplets on the window of car or
dispersing the powders in milk for breakfast, and also
in different industrial and biological applications. We
can name some of the industrial applications such as
reducing friction between moving surfaces by using

different liquids, lab-on-a-chip systems,! coating by
polymers to protect surfaces,” printing applications?
and penetration of liquids into porous environments.*
In different applications where properties of a surface
are important, very often it is needed to characterize
and control the wetting properties of the surface by
a liquid. One way to influence the wetting properties
of a surface is by changing the surface chemistry, and
substantial research has been carried out to control the
wetting characteristics of a surface by functionalizing
the surface with different chemical groups. The interac-
tion energy of the surface with the liquid and the vapor
can be modified with different polar and non-polar
groups.
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The structure and dynamic properties of liquids at solid
surfaces have been extensively studied by experimental
and theoretical investigations due to their high interest
in different applications. The wetting and drying pro-
perties of solid surfaces are controlled by the molecular
interfacial properties, which in turn are governed by the
interfacial intermolecular interactions. The range of the
intermolecular interactions is in the order of few nano-
meters. Such length scales can now be studied with
different experimental methods like atomic force mi-
croscopy. However, experimental research of interfacial
properties has always been a difficult and challenging
task. Beside the experimental techniques, molecular
dynamics (MD) simulations can be used to get new in-
sights into the topic of wetting phenomena.

In the last decade, MD simulations have been used to
understand different properties of pure liquids, mixture
of different liquids and also liquid interfaces. With the
development of molecular simulation techniques, it is
possible to obtain information at the molecular scale
like the orientation of molecules where the solid, liquid
and gas phases meet. Such information is impossible or
hard to obtain from experiments. In defining the wet-
ting characteristics of a solid surface by a liquid, there
are several interaction terms (like the solid-liquid and
the liquid-liquid interactions) that are contributing. The
contribution of different terms, however, cannot be
separated in experiments. Changing one of these para-
meters will lead to change some other parameters. MD
simulations can be used as a tools to investigate the ef-
fect of different parameters separately. The behavior of
a liquid near a surface depends upon the strength and
the range of the intermolecular (liquid-liquid and liquid-
substrate) interactions and on the structural properties
of the substrate. The main goal of this project is to un-
derstand the wetting behavior of a system in terms of
the molecular interactions, and indentify the contributi-
on of different interactions to the wetting properties by
using the computer simulation.

1. Y.Yang and J. Liu (2009), Flexibly driving micro flow in a Lab-on-Chip system via dry porous structure. Forschung im
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4. J.Bear (2013), Dynamics of fluids in porous media. DoverPublications.com.
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— Peptide Backbone Effect on Hydration Free Energies
of Amino Acid Side Chains
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T. Hajari, N. van der Vegt
Physikalische Chemie, TU Darmstadt

The driving forces of different biological processes
like protein folding and protein-protein association
are very important to understand. After more than 60
years of scientific research, these phenomena are not
well understood and molecular level mechanism are
still lacking. Our research focus is to explore the detail
molecular level explanation behind those processes.
Proteins are macromolecules and are consist of diffe-
rent types of amino acid residues. So the amino acids
are the building blocks to form a long chain polymer or
protein. We are mainly interested in understanding the
solvation behavior of those amino acid building blocks
in water medium as all these biological processes take
place in water. There are two kinds of amino acids (polar
and nonpolar) which exist in protein. Polar amino acids
which interact favorably with water and this type of
amino acids likes to see more water around it. Whereas
nonpolar amino amino acids does not have favorable
interaction with water and avoid water. The reason be-
hind protein folding or forming a compact structure for
protein is explained in the following way. As water do
not want to see nonpolar amino acids around it, pro-
tein folds to a compact structure to hide all nonpolar
amino acids from water. Alternative views in literature
instead explain based on the hydrogen bonding in pep-
tide backbone. The nature of the interaction between
amino acids and water can be quantified by computing
thermodynamic quantity like solvation free energy, sol-
vation entropy and solvation enthalpy of amino acids
We have estimated these thermodynamic
quantities and our work reveals that the role of nonpo-

in water.

lar amino acids is less important than what is expected

from previous existing solvation data. Our key obser-
vation is that the nonpolar amino acids can interact
with water in less unfavorable way than what is known
based on different works done in past.! Our works pro-
vide some new insight on the debate whether nonpolar
side-chains plays the major role on protein folding. We
also computed the solvation entropy and enthalpy
which provide more detail of thermodynamic behavi-
or of these amino acids. We also observed that simple
small molecular date is not enough to mimic protein
folding.

The ionic solutions of water commonly exist in many
biological systems and have huge role in different bio-
logical processes. Hofmeister ordered different ions
based on their ability to precipitate proteins and hence
the ranking of ions depending on their efficiency in
precipitating proteins is known as Hofmeister series.
The Hofmeister effect is not only limited there, the ion
specific effect on water surface tension or the stability
of colloids, the viscosity B coefficient of salt solutions,
salting out of nonpolar molecules by Hofmeister ions,
propensity of ions to stay next to solid surface; all follow
similar trends like Hofmeister ion series. So it is clear that
there is some common aspect happening in all these
different phenomena. We also work on the thermody-
namic behavior of different ionic solution of Hofmeister
jons next to nonpolar surfaces. These are very useful in
understanding the interface behaviors of different ions
which help to interpret many chemical processes that
occur in water-solid interfaces and also the mechanism
behind the Hofmeister effect.
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The Simulation of Fluids for Psychophysical Studies —

J.J.R.van Assen, R.W. Fleming
Fachgebiet Psychophysik, JLU GieBen

Most research on visual recognition focuses on objects,

different for each process. The particle simulations run

Funding source

which are defined primarily by their shape. By contrast, best on one single thread with a high clocking speed EU FP7 Marie Curie

fluids and other deformable materials have highly mu- and large amounts of RAM memory. Using multiple | Initial Training

table shapes — visibly influenced by forces and object  threads will speed up the processes to a certain extend Networ';;'BM
project

interactions — that evolve over time. To identify liquids,
the visual system must ‘abstract’ those features that are
common to different samples, despite radical differen-
ces in shape, volume, and surface appearance. Thus, by
studying how the brain makes sense of fluids, we not
only stand to gain new insights which contribute to our
understanding of material perception, but also more
general principles of how statistical properties of sur-
faces are represented.

The dynamic nature of fluids makes it hard to genera-
te controlled stimuli that allow controlled variations
to study perception without giving in on physical cor-
rectness. Computer generated liquid stimuli provide
this flexibility but especially the physical correctness of
the simulations comes with high computational costs.
There are industrial solutions used in aeronautics and
marine engineering and software used in the VFX (vi-
sual effects) industry. We use RealFlow 2014 to simulate
our liquids, which is developed by Next Limit one of the
industry leaders in VFX fluid simulations. Next Limit is
a partner in our research network PRISM (Perceptual
Representation of lllumination, Shape & Material) and
therefore provides us with required licenses and direct
support from their development team.

The calculations performed on Skylla at Justus-Liebig-
Universitdt Giessen can be divided in three types of
calculations. There are the particle simulations, meshing
of the particles and rendering the meshes with optical
material properties. The hardware requirements are

but also introduces variability between threads which
can result in incorrect results. Using multiple threads
for the meshing process would be beneficial but this is
combined with the particle calculations for automation
purposes. The rendering process is fully parallelizable.
Here itis useful to use all threads available and the costs
for memory are low.

The use of Next Limit RealFlow and Maxwell render has
brought our stimuli to a new level of realism, which is
very important to expose certain behavioral patterns in
our perception more distinctively. The increase of detail
and photorealism will help to limit the noise introduced
in our data by imperfections or unnatural behavior in
the computer generated stimuli. The first experiments
are currently running with the new stimuli computed
on Skylla and the data shows clear differences in pro-
perties we associate with liquids with different optical
material appearances and viscosities. The cues trigge-
ring these associations we would like to study further.

The software is capable of even higher levels of realism
but this is currently not utilized because of the increa-
se in computational costs, which with current available
hardware would take to long to simulate. Skylla is in
computational power a bit outdated especially with the
64-thread limit imposed on a single user account. The
performance available for a single user account can no-
wadays be matched by a single high-end workstation.
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Kohlensaure. Durch die Entwicklung einer neuen Me-
thode zur Darstellung der molekularen Kohlensdure
in der Gasphase mittels Esterpyrolyse konnte gezeigt
werden, dass Kohlensdure nicht wie seit Uber 20 Jah-
ren vermutet in zwei Festkdrper-Polymorphen existiert,
sondern dass es sich bei dem zunachst postulierten ,al-
pha-Polymorph” um dessen Monomethylester handelt.
Im Rahmen dieser Arbeit wurde die Konformerenland-
schaft der Kohlensdure mittels focal-point Analyse
(CCSD(T) Energien mit Basissatzen bis zu cc-pV5Z) mit
chemischer Genauigkeit (< 1 kcal mol-T) berechnet. Die
resultierenden Ergebnisse stellen die bisher genauesten
Berechnungen zu diesem System dar.!

Ladderane. Durch teils aufwendige ab initio Wellenfunk-
tionsmethoden (MP2, CCSD(T), SCS-MP2) wurden die
Dimerisierungsenergien molekularer Leitern auf bis zu
CCSD(T)/CBS Niveau ermittelt und mit den Ergebnissen
moderner Dispersions-korrigierter Dichtefunktionale
verglichen. Die Natur nutzt diese Strukturen in Mem-
branen von Anammox-Bakterien, da sie eine besonders
hohe Dichte und nur geringe Durchldssigkeit aufweisen.
Es konnte gezeigt werden, dass die besonders starken
Dispersionswechselwirkungen die Stabilitdt der biologi-
schen Membran nachhaltig beeinflussen.?

Abb. 1:
Optimierte Struktur der Konformere der Kohlensdure auf CCSD(T)/cc-pVQZ
mit natiirlichen Ladungen berechnet auf CCSD(T)/cc-pVTZ.

Abb. 3:
NHCstabilisiertes Disilizium(0), Si=Si, optimiert mit B3LYP D3/6-311G(d,p).
Griine Fldchen kennzeichnen Bereiche starker Dispersionswechselwirkungen.

Literatur

Niedervalente Hauptgruppenkoordinationsverbindun-
gen. Eine Vielzahl von Stickstoffatom-substituierter,
cyclischerCarbenealsLigandeninniedervalenten Haupt-
gruppenverbindungen zeigt wider Erwarten hohe
thermische Stabilitét. Der Vergleich von Ergebnissen
moderner  Dispersions-korrigierter - Dichtefunktional-
rechnungen (B3LYP-D3, M06-2X-D3 und andere) mit
jenen weit verbreiteter, unkorrigierter Funktionale zeigt,
dass die London-Dispersion einen erheblichen Beitrag
zur Stabilitat leistet. Entsprechende molekulare Syste-
me werden bevorzugt Reaktionen eingehen, in denen
diese Stabilisierung erhalten bleibt.

Chiral deuterierte Verbindungen. Bei dg-Neopentan
handelt es sich um das kleinste denkbare Alkan mit
quarternarem Kohlenstoff-Zentrum, welches durch ge-
zielten Austausch einzelner Wasserstoffatome durch
Deuterium in den Methyl-Positionen Uber ein stereo-
genes Zentrum und damit Uber chirale Information
verfugt. Die asymmetrische Synthese von chiral deute-
riertem dg-Neopentan kann dabei unter anderem mit
Hilfe von Zirconocen-basierten Katalysatoren gelingen.
Die absolute Konfiguration der entsprechenden Enan-
tiomere wurde spektroskopisch anhand von Messungen
des (VCD) bestimmt.
Gemessenen Spektren wurden dazu den auf B3LYP/
aug-cc-pVDZ Niveau berechneten gegentbergestellt.

Vibrationszirkulardichroismus

Abb. 2:

Modell der Ladderane in Zellmembranen der Anammox-Bakterien
optimiert auf MP2/aug-cc-pVDLZ. Griine Flichen kennzeichnen Bereiche
starker Dispersionswechselwirkungen.

Abb. 4:

Enantiomere des chiral deuterierten dg-Neopentans. IR- und V(D-Spektren
wurden auf B3LYP/aug-cc-pVDZ zum Nachweis der absoluten Konfiguration
simuliert.
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Structure and Properties of Amorphous LiPON Electrolyte —
by First-Principles Simulations

S. Sicolo, K. Albe
Fachgebiet Materialmodellierung, TU Darmstadt

Amorphous materials belonging to the family of Lithi-
um Phosphorus Oxynitrides (LiPON) are increasingly
popular solid electrolytes for thin-film Li-ion batteries.
RF-sputtering of a lithium orthophosphate target in a
nitrogen plasma leads to the deposition of amorphous
glasses.! Besides a fairly high ionic conductivity and
very low electronic conductivity, LIPON exhibits remar-
kable chemical and physical stability to such an extent
that its use as a protective layer for cathode materials
has been suggested.? Rationalization of the transport
properties rests on a valid structural model for these
glassy structures, whose simulation represents a main
challenge from a computational point of view also
because of their non-trivial compositions. The motiva-
tion for this study is the desire to assess the structural,
electronic and transport properties of an amorphous
member of the LIPON family with non-trivial composi-
tion and cross-linking. The issue of structure prediction
for a given composition is a longstanding problem
even for the simplest crystalline solids. The problem is
further complicated in the case of an amorphous ma-
terial, as the potential energy landscape that describes
the glassy region exhibits a large number of minima of
varying depths. We circumvented the problem by using
an evolutionary algorithm (USPEX)? to find a stable
structure for a given composition and subjecting it to
ab-initio simulated annealing (VASP)“ to create disorder
(Fig. 1). In this work we present the results of Density
Functional Theory calculations. After characterizing the
structural and electronic properties of our material, we
addressed the issue of ionic conductivity by calculating
the defect formation energies of neutral and charged
point defects with respect to two different Li reservairs,
namely a typical anode, metallic lithium, and a typical
cathode, lithium cobalt oxide (LCO), (Fig. 2). found that
charged defects dominate over neutral ones, as expec-
ted of an ionic conductor. At the interface with metallic
lithium, charged interstitials are favored, whereas at the
interface with LCO the relative stability of point defects
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is reversed and vacancies dominate over interstitials.
This trend is consistent with the spontaneous flow of Li
ions from the anode (Li) to the cathode (LCO) through
the solid electrolyte during the battery discharge. Ad-
ditionally, the formation of neutral interstitials at the
interface with metallic lithium is a competitive process
that results in the chemical reduction of LiPON and the
disruption of the network compatibly with what expe-
rimentally observed®. Future studies will address the
diffusion of lithium ions across the relevant interfaces
with the electrodes and the thermodynamics of side re-
actions. This tasks imply in turn the investigation of the
stability of the interfaces between LiIPON and several
surfaces of metallic lithium and especially LCO.

Fig. 1: Structure of LiPON.

Fig. 2: Defects formation energies as a function of the Fermi level energy with respect to metallic Li
(left) and LCO (right). The VBM coincides with EF = 0 and the grey areas represent the valence and
conduction bands. The green and red areas locate the estimated positions of Li and LCO Fermi levels,

respectively.
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— Theoretical Investigation of Electrocyclic Reactions of Siloles
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Siloles are five-membered heterocyclic dienes, in which
a silicon atom replaces one of the carbon atoms of
cyclopentadiene. Silole derivatives find application as
building units for o- and m-conjugated compounds for
use in organic electroluminescent devices,' and their
synthesis, reactions, and properties have been subject
to intensive studies.? In an earlier investigation, the
1-chlorosilacyclopentene 1 has been obtained starting
from perchlorinated silanes, Li[SitBus], and 2,3-dime-
thylbutadiene? and siloles can readily be obtained from
this compound by deprotonation and LiCl elimination.
In a recent combined experimental and theoretical
study we have shown that the resulting siloles are very
reactive and can isomerise, dimerise or be trapped by
reagents like cyclohexene or 2,3-dimethylbutadiene,
and the mechanisms underlying these reactions have
been investigated in detail by means of double-hybrid
density functional theory calculations.*
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Silole 2 can easily isomerise to the more stable silole 3
(Figure 1) via hydrogen shift. Alternatively, it can also di-
merise to yield several products: two dimers are formed
via Diels-Alder reactions (243 and 2+2) and the last one
is an head-to-head dimer of 2 and its isomer 3. This lat-
ter, more unusual product is accessible via both singlet
and triplet intermediates (Figure 1).

Further, compound 2 can be trapped prior to isomerisa-
tion or dimerisation by addition of excess cyclohexene
yielding the racemate of the [4+2] cycloadduct. Under
similar conditions, the reaction of 2 with 2,3-dimethyl-
butadiene yields the [2+4] and [4+2] cycloadducts and
hence, 2 acts as silene (dienophile) as well as diene. Our
results show that both reaction steps occur without ac-
tivation barriers (Figure 2).

Fig. 1: Formation of silole 2 (and subsequent
isomerisation to silole 3) which can dimerise to
three different products.

Fig. 2: Barrierless Diels-Alder reaction of the
silole (red) with 2,3-dimethylbutadiene can lead
to two different products.

1. S.Yamaguchiand K. Tamao (1998), J. Chem. Soc. Dalton Trans. 22: 3693-3702.
2. J.Dubac, A. Laporterie, and G. Manuel (1990), Chem. Rev., 1 (90): 215-263.
3. F. Meyer-Wegner, A. Nadj, M. Bolte, N. Auner, M. Wagner, M.C. Holthausen, and H.-W. Lerner (2011), Chem. Eur. J., 17 (17):

4715-4719.

4. F.Meyer-Wegner, J.H. Wender, K. Falahati, T. Porsch, T. Sinke, M. Bolte, M. Wagner, M.C. Holthausen, and H.-W. Lerner (2014),

Chem. Eur. J., 16 (20): 4681-4690.
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Thermodynamic Mechanism of the Osmolyte Effects on the Folding/ —
Unfolding Equilibrium of (Bio)macromolecules in Aqueous Solution

F. Rodriguez-Ropero, N. van der Vegt

Computational Physical Chemistry, TU Darmstadt

Macromolecules in agueous solution, such as water so-
luble polymers or proteins, coexist as an ensemble of
folded states in equilibrium with an ensemble of unfol-
ded states. This equilibrium can be perturbed either to
one or the other state by altering the thermodynamic
conditions (temperature or pressure) of the medium
or by changing the chemical composition of the solu-
tion upon addition of chemical compounds. Chemical
compounds that preferentially bind to the folded state
are called protective osmolytes and shift the equilibri-
um towards the folded state. Denaturants on the other
hand preferentially bind to the unfolded state and shift
the equilibrium towards the unfolded state. The mo-
lecular mechanisms that drive preferential binding are
important in questions related to protein stability and
polymer coil-to-globule transitions; a complete under-
standing is however still lacking.

Traditionally it has been considered that protective
osmolytes are depleted from the macromolecule first
solvation shell, leading to entropic stabilization of the
folded state. However recent theoretical and experi-
mental studies suggest that protective osmolytes may
directly interact with the macromolecule. As an exem-
plary and experimentally well-characterized system, we
have studied poly(N-isopropylacrylamide) (PNiPAM) in
water whose folding/unfolding equilibrium  shifts to-
ward the folded state in the presence of urea. Based on
fully atomistic Molecular Dynamics we show that urea
preferentially accumulates in the first solvation shell of
PNiPAM driven by attractive Van der Waals dispersion
forces.

References

Solvation thermodynamics analysis of the folded and
unfolded states discards direct urea/macromolecule in-
teractions as driving force of the folding mechanism. We
instead find that entropic penalization of unfolded po-
lymer chains upon increasing urea concentration drives
the collapse of the polymer chain. Unfavorable entropy
contribution to the excess chemical potential of unfol-
ded PNiPAM chains results from two urea effects: (1) an
increasing cost of cavity formation with increasing urea,
(2) larger fluctuations in the energy component corre-
sponding to PNiPAM-(co)solvent attractive interactions.
These energy fluctuations are particularly relevant at
low urea concentrations (< 3 M) and result from at-
tractive polymer-urea Van der Waals interactions that
drive the formation of urea clouds but bias the spatial
distribution of urea and water molecules with a corres-
ponding reduction of the entropy.”

The proposed mechanism provides a new angle on
relations between the properties of protecting and
denaturing osmolytes, salting-in or salting-out effects,
and the emergent indirect role of bulk thermodynamic
properties of the binary solvent on folding equilibria.
We are currently studying the effect of different biolo-
gically relevant protective osmolytes, denaturants and
jons on the conformational folding/unfolding equilibri-
um of different kinds of water soluble polyacrylamides
and other biopolymers.

1. F.Rodriguez-Ropero and N.F.A. van der Vegt (2014), Direct osmolyte-macromolecule interactions confer entropic stability
to folded states, The Journal of Physical Chemistry B, 118 (26): 7327 - 7334.
2. F.Rodriguez-Ropero and N.F.A. van der Vegt (under review), On the urea induced hydrophobic collapse of a water soluble

polymer, Physical Chemistry Chemical Physics.
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— Understanding the Mechanisms of Multidrug Transport Proteins
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Biomolekulare Simulation, Ruhr-Universitat Bochum

The Schéfer group is driven by the aim to understand
life at the molecular level: can we describe biomole-
cular systems from the basic principles of chemistry
and physics. Molecular dynamics (MD) computer simu-
lations can provide a deep and causal understanding
of the structural dynamics and energetics underly-
ing biomolecular processes, and are thus one of the
most powerful tools to achieve this goal. One of the
major bottlenecks of conventional all-atom MD is the
huge computational effort involved, which limits the
time- and length-scales that are accessible by simula-
tion. Therefore, the group is active in the development
and application of computationally efficient methods
for describing large biomolecular assemblies on long
time scales. This requires efficient classical molecular
dynamics (MD) type simulations, in which Newton’s
equations of motion are iteratively solved in small time
steps and empirical potentials (force fields) are em-
ployed for describing the interatomic interactions. In
addition to using conventional all-atom MD simulations,
the group also contributes to improving the accuracy
of efficient coarse-grained approaches, and to the de-
velopment of hybrid multiscale methods that combine
different levels of resolution.

The following case study highlights the application
of MD to membrane proteins. These nano-machines
are not only of great interest due to their intriguing
chemical and biophysical principles, but also because
of their pharmaceutical importance: about half of all
current drugs target membrane proteins. We use MD
simulations to probe their structure, dynamics, and the
driving forces behind their working mechanisms at the
molecular level. Recent work focused on the ATP bin-
ding cassette transporter TAP (transporter associated
with antigen processing), in collaboration with Robert
Tampé at Goethe-University Frankfurt.! To enable ex-
perimental characterization, TAP was embedded in a
special nanodisc environment (see Figure 1). Intriguin-
gly, biochemical experiments indicated that as little
as 22 lipid molecules (grey) were surrounding the TAP
protein (cyan and orange). This small number raised the
question whether these suffice to isolate TAP from the
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scaffold proteins of the nanodisc, which wrap around
the disc in a double-belt fashion (yellow). The detailed
atomic-level structure of this protein/nanodisc com-
plex, as shown in the Figure, could not be obtained by
experiment, but only from the MD simulations. Since
the overall simulation system is very large (ca. 200.000
atoms, including explicit water), these simulations were
only possible through the HPC resources available
at CSC.

In summary, the MD simulations show how compu-
tational techniques can synergistically complement
experiments by probing the interactions between the
different components (proteins, lipids, water molecules)
that govern the structure and dynamics — and hence
the function — of proteins. Fostered by the continuous
increase in HPC development, in the near future, de-
tailed MD simulations of even larger protein complexes
will become feasible, which are abundant in the cell and
steer numerous processes of life.

Fig. 1: Snapshot from MD simulation of transporter associated with
antigen processing (TAP) embedded in a lipid nanodisc. TAP is shown in
cyan and orange, whereas the nanodisc proteins and lipids are colored
yellow and grey, respectively. The red molecule at the right is the I(P47
protein from herpes simplex virus, a high-affinity inhibitor of TAP. The
transmission microgram in the background shows the preparation of
herpes simplex virus.

1. S.Eggensperger, O.Fisette, D. Parcej, L.V. Schéfer, and R. Tampé (2014), An annular lipid belt is essential for allosteric coupling
and viral inhibition of the antigen translocation complex TAP, J. Biol. Chem., 289(48): 33098-33108.
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Untersuchung der Fehlordnungen in organischen Molekiilkristallen —

Als Standardverfahren zur Strukturbestimmung von
Kristallen dient in erster Linie die Rontgenbeugung an
Einkristallen oder kristallinen Pulvern. Die routinemafi-
ge Auswertung von Rontgenbeugungsexperimenten
an Kristallen liefert jedoch nur eine zeitlich und raum-
lich gemittelte Struktur des Festkdrpers. So ergeben
sich in der ermittelten Kristallstruktur manchmal neben
vergleichsweise schlechten Gutekriterien auffdllige
Strukturmerkmale wie grofe, stark anisotrope Auslen-
kungsfaktoren oder problematische Atompositionen.!
Diese Phanomene werden oft vernachldssigt und daher
nur unvollstdndig ausgewertet. Deren Auftreten deutet
jedoch auf das Vorhandensein von Kristallfehlordnun-
gen (Besetzungs-, Orientierungs-, Stapelfehlordnung)
hin. Im Falle einer Fehlordnung werden in der Regel
Uberlagerte Strukturen erhalten, die zu einer chemisch
unsinnigen Atomanordnung fuhren. Die Informatio-
nen Uber die Nahordnung sind dann nur unvollsténdig.
Lokale Anderungen der Molekiilpositionen und -orien-
tierungen sind fir die physikalischen und chemischen
Eigenschaften des Festkorpers allerdings von grofer
Bedeutung.

Einige Aminosduren sowie viele organische Pigmente
bilden Schichtstrukturen. Rontgen- und Elektronenbeu-
gungsdaten zeigen bei diesen Verbindungen teils starke
diffuse Streuung. Die genaue Struktur, die Stapelwahr-
scheinlichkeiten und die lokalen Anordnungen der
Molekdulein denKristallpackungen sind noch unbekannt.

Literatur

C. Czech, Martin U. Schmidt, L. Kalinowsky, M.U. Schmidt

Fachgebiet Festkorperchemie, Goethe Universitat Frankfurt

Im Rahmen des Projekts wird an Kristallen zweier Ami-
nosduren und eines organischen Pigments, welche
diffuse Streuung zeigen, das mogliche Vorliegen von
Fehlordnungen sowie deren Charakterisuerung un-
tersucht. Ziel ist es, die tatsdchliche Kristallstruktur zu
bestimmen und die Ursache fur das Auftreten von
Fehlordnungen zu verstehen. Dazu wurden systema-
tisch Modellstrukturen aller kombinatorisch moglichen
Stapelvarianten innerhalb einer Stapelhdhe aufgestellt,
anschlieBend  Gitterenergieminimierungen — mittels
rechenzeitsparenden  Kraftfeldverfahren (Programm-
paket Materials Studio, Accelrys. 2008)* und, fir eine
hohere Genauigkeit, Gitterenergieminimierungen der
energetisch glnstigsten Modellstrukturen mittels dis-
persionskorrigierter Dichtefunktionaltheorie (DFT-d)*
unter Verwendung von CASTEP® durchgefiihrt. Die er-
haltenen energetischen Minima der Strukturmodelle
liefern die Lokalstrukturen der untersuchten Festkorper.
Diese Lokalstrukturen geben sowohl die bevorzugte lo-
kale Anordnung als auch die Verzerrung der einzelnen
Molekule wieder, die aus den Positionen und Orientie-
rungen der Nachbarmolekdle resultieren.

In weiteren Untersuchungen sollen die Kristallstruk-
turen von zwei weiteren fehlgeordneten organischen
Verbindungen mit ein- bzw. zweidimensionaler Fehl-
ordnung berechnet werden. Die Verbindungen wurden
bereits von Dr. T. Gorelik (Universitdt Mainz) mit Elekt-
ronenkristallographie untersucht, wobei starke diffuse
Streuung festgestellt wurde. Die genaue Art der Fehl-
ordnung muss jetzt durch Gitterenergieminimierungen
aufgeklart werden.

1. W.Massa (2009), Kristallstrukturbestimmung, Vieweg + Teubner, Wiesbaden.

2. K. Wynne und J. Crystal (1984), Molecular Structure of Chloro(phthalocyaninato)gallium(lll), Ga(Pc)Cl, and
Chloro(phthalocyaninato)aluminum(lll), Al(Pc)Cl, Inorganic Chemistry, 23: 4659-4663.

3. Accelrys (2008), Materials Studio Release Notes. Accelrys Software Inc., San Diego, USA.

4. S.).Grimme (2006), Semiempirical GGA-type density functional constructed with along-range dispersion correction, Comput.

Chem., 27: 1787-1799.

5. S.J.Clark, M.D. Segall, C.J. Pickard, P.J. Hasnip, M.LJ. Probert, K. Refson und M.C. Payne (2005), First principles methods using

CASTEP. Z. Kristallogr., 220: 567-570.
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— Von ungewohnlichen Gold-Komplexen
zu komplizierten Bandstrukturen

56

G. Thiele, L. Guggolz, S. Dehnen

Anorganische Chemie, Philipps-Universitat Marburg

Abb. 1 zeigt eine solche

In unserem Arbeitskreis wurden folgende Projekte mit
Hilfe des Rechenclusters MaRC2 durchgefthrt. Auf-
grund der enormen Groe der berechneten Systeme,
war der Einsatz eines Rechenclusters zwingend er-
forderlich. In Kooperation mit einem Arbeitskreis am
Karlsruher Institut fur Technologie (KIT) wurden im
Rahmen einer Promotionsarbeit! Goldkomplexe syn-
thetisiert. Dabei konnte unter anderem die Verbindung
[AuT0S6(PPh2)2(dppma2)4(dppma3)]-[Au6S4(dppma2)2
(dppma3)] hergestellt werden. Der Komplex besteht aus
zwei neutralen Untereinheiten. Die gréRere Unterein-
heit beinhaltet zwei {Au5}-Fragmente. Sie umschliel3t
die kleinere Untereinheit hufeisenférmig, welche ein
{Au6}-Fragment beinhaltet. Zur Untersuchung mogli-
cher Gold-Gold-Wechselwirkungen (Aurophilie) und
zur Aufkldrung der intermolekularen Bindungssituation
wurden guantenmechanische Berechnungen, namlich
simultane Optimierungen der geometrischen und der
elektronischen Struktur, mit Hilfe des Programmsys-
tems TURBOMOLE V6.5 durchgefuihrt. Dabei kamen
Methoden der (DFT)
Einsatz. Zundchst musste Uberpriift werden, ob die
angewandte Prozedur passend fur die Aufgabenstel-
lung sei. Hierflr wurden die experimentell erhaltenen
Werte, wie Bindungsldngen und -winkel, mit den Er-
gebnissen der Berechnung verglichen. Experiment und

Dichtefunktionaltheorie zum

Bandstruktur fiir ein Material,

welches ein Prototyp fiir

thermoelektrische Eigenschaf-

ten, also fiir die Umwandlung

von Wdrme in Elektrizitdt,
darstellen konnte.

Literatur

Theorie stimmten sehr gut miteinander tberein, sodass
die gewahlte Methode als geeignet angesehen werden
kann. Als nachstes wurde untersucht, ob die zwischen
Goldatomen typischen aurophilen  Wechselwirkun-
gen beobachtet werden kénnten, die durch die relativ
kurzen Gold-Gold-Abstdnde impliziert wurden. Eben
diese Abstdnde korrelierten allerdings nicht mit den
berechneten shared electron numbers (SEN), sodass die
Vermutung nahe liegt, dass die Goldatome durch die
sie umgebenden Strukturen in die beobachteten Kon-
formationen gezwungen wurden. Als letztes wurden
die intermolekularen, dispersiven Wechselwirkungen
zwischen den beiden neutralen Untereinheiten unter-
sucht. Hierbei konnte gezeigt werden, dass die beiden
Komplexhélften durch lediglich zwolf Wasserstoff-
brickenbindungen zusammengehalten werden. Der
Vergleich zwischen der totalen Energie des Komplexes
und der Summe der totalen Energien der beiden Un-
tereinheiten ergab eine Stabilisierung von insgesamt
ca. -649,5 kJmol-1. Es konnte mit Hilfe der angestell-
ten quantenmechanischen Berechnungen gezeigt
werden, dass die verwendete Methode geeignet ist,
um die geometrische und elektronische Struktur des
zuvor synthetisierten Gold-Komplexes zu optimieren.
Ferner konnte dargelegt werden, dass es keine nen-
nenswerten aurophilen Wechselwirkungen gibt und
dass beide Untereinheiten des Komplexes Gber Was-
serstoffbriicken zusammengehalten werden. Neben
solch groBen Komplexverbindungen untersuchen wir
auch ,einfache” terndre Phasen der allgemeinen Formel
AXMyChZ(A: Alkalimetall, M: Gruppe 12-14 (Halb-)Metall,
Ch: Chalkogen). Solche Materialen besitzen zumeist
Halbleitereigenschaften und werden im Arbeitskreis
sowohl synthetisiert und experimentellen Untersuchun-
gen unterzogen, als auch mithilfe quantenchemischer
Rechnungen mit periodischen Randbedingungen
(Vienna Ab-Initio Simulation Package, VASP) bezlglich
ihrer elektronischen Struktur untersucht. Mithilfe sol-
cher Berechnungen kénnen die Bandstrukturen von
isolierten und hypothetischen Materialien bestimmt
werden und somit ein fundamentales Verstandnis
der Struktur-Eigenschaften-Beziehungen gewonnen
werden.

1. W. Yu (2014), PhD thesis: Synthese und Charakterisierung von Minzmetall-Chalkogen-Komplexen mit
2,3-Bis(diphenylphosphino)maleinsaure-anhydrid und dessen Derivate als Liganden, Cuvillier Verlag Gottingen: 43ff.

2. TURBOMOLE V6.5 (2013), A development of University of Karlsruhe and Forschungszentrum Karlsruhe GmbH, 1989-2007,
TURBOMOLE GmbH, since 2007; available from http://www.turbomole.com.
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Well-Defined Iron Catalysts for the Acceptorless Reversible —
Dehydrogenation-Hydrogenation of Alcohols and Ketones

M.C. Holthausen, M. Forster

Institut fir Anorganische und Analytische Chemie, Goethe-Universitdt Frankfurt

The oxidation of alcohols to esters and the reverse re-
action (reduction of esters to alcohols) is an important
chemical transformation frequently used in industry
and academia. The two classical protocols for the re-
duction of esters are the use of stoichiometric amounts
of a hydride reagent on the one side and the catalytic
heterogeneous hydrogenation on the other side. Both
processes come along with substantial drawbacks, i.e,
the toxicity of the reagents in the former case and the
poor chemoselectivities for heterogeneous catalysts. To
perform the desired reaction under milder conditions,
the development of homogeneous catalysts is a promi-
sing approach. However, most homogeneous catalysts
are based on ruthenium as the active transition metal,
which poses environmental concerns. In the year 2014,
several working groups independently development
iron complexes for the transformation from alcohols to
esters (see structures Al). The use of an earth-abundant
and non-toxic metal in these systems, combined with
high catalytic activities and chemoselectivities, clarify
the possible great impact of the iron catalysts in both
industry and academia'” (see reference* for a detailed
review on iron catalyzed dehydrogenation reactions).
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In cooperation with the groups of Schneider (Goettin-
gen University), Hazari (Yale University),
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(Brown University) and Jones (University of Rochester) a
combined experimental and density functional theory
(DFT) study was performed to investigate the substra-
te scope for the alcohol dehydrogenation and to gain
deeper insight into mechanistic details of the catalytic

cycle

The resulting catalytic cycle, as depicted in figure 1, is
composed of two seperate parts: the dehydrogenati-
on of methanol (blue) and the dehydrogenation of the
hemiacetale formed in-situ (red). The computations re-
vealed a moderate activation barrier of 16.1 kcal/mol for
the dehydrogenation of methanol (TS_A2, see figure 1).
Subsequent elimination of H2 occurs with an activation
barrier of 25.1 kcal/mol (TS_A6, see Figure 1). In this step,
metal-ligand cooperativity of the catalyst plays a crucial
role. The second part of the reaction pathway (red) is
combined with a significantly lower overall activation
barrier of 15.0 kcal/mol (TS_B6). The overall rate-limiting
step of the catalytic cycle is given be the Hy elimination
from complex A5. Dihydrogen is liberated by a metha-
nol-assisted proton shuffle mechanism (TS_A6) with a
barrier height of 25.1 kcal/mol.
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Figure 3: Computed lowest free energy Pathways for the dehydrogenation of methanol.
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— Freshwater Species Distribution Models

M. Kuemmerlen, S. Domisch, D.N. Shah, S. Jahnig, S. Pauls, S. Stoll, P. Haas,

Senckenberg Forschungsinstitut und Naturmuseum Frankfurt und Goethe-Universitat Frankfurt
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Studies applying species distribution models (SDMs)
have multiplied exponentially over the last years, how-
ever only few deal with freshwater ecosystems. As
streams and rivers have environmental conditions that
diverge strongly from terrestrial and marine habitats,
adaptations have been explored on how SDMs can be
applied in freshwater ecosystems in order to improve
model performance and prediction accuracy'>. SDMs
are mostly applied to large areas, from the regional to
the continental scale (> 10.000 km2) at rather coarse
spatial resolutions (> 1km2). These models support re-
search for large taxonomic groups across wide areas”.
The main outcomes of such models are continuous dis-
tribution predictions for single species and the relative
importance of the environmental predictors that drive
the distribution model. Frequently, predictions for the
future are also made, based on future climate scenarios.
These distribution predictions give hints on possible de-
velopments in the occurrence ranges of single species.
In most cases, warm-adapted species expand their pre-
dicted distributions, while endemic and cold-adapted
species see their suitable habitats reduced®. Freshwater
SDMs have also been applied to much smaller sca-
les (< 10.000 km?), at finer spatial resolutions (< 1 km?)
(Fig. 1). This approach has focused on the catchment,
using the stream network as a modeling extent, rather

References

than continuous surfaces. In this way, environmental
predictors unique to freshwater ecosystems can be
included, such as discharge and flood events®. In addi-
tion, common predictors such as land use are adapted
as to portray the hierarchical framework of stream
networks®. The combination of these properties has
yielded improved predictions and model performance.
Small scale freshwater SDMs have many potential appli-
cations as a regionally focused decision support tool in
scientific monitoring, environmental conservation and
landscape planning. Models developed have mainly
focused on Europe and particularly Germany, but there
are also experiences in China (Fig. 1). Large and small
scale SDMs are built as ensemble models and consist
of several replicates using different algorithms and al-
location of pseudo-absences (random non-occurrences
required to calibrate the model). Thus, for each species
modeled, replicates can easily exceed 100 and many
species are frequently modeled in parallel, which ma-
kes remote computing power absolutely necessary.
Ongoing research further develops small scale (high
resolution) freshwater SDMs applied to the Kinzig catch-
ment (Hessen) using data from Senckenbergs long term
ecological research (LTER) site Rhein-Main-Observatori-
um. Further applications are also ongoing or planned
at regional and continental scales.

Fig. 1:

Mapped predicted probability of occurrence for Lepidostoma hirtum
or Lepidostoma sp. in 3 different catchments:

a) Kinzig River catchment in Hesse, Germany;

b) Treene River catchment in Schleswig-Holstein, Germany;

¢) Changjiang River catchment in Anhui and Jiangxi, China.
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Global Water Resources in a Global World —

H. Muller Schmied, F. Portmann, C. Riedel, P. Doll
Institut fur Physische Geographie, Goethe-Universitat Frankfurt

To achieve a sustainable development of the planet Earth, water resources Funding source
need to be managed well. This requires an assessment of the current water DFG

situation, an understanding of historic developments and the generation
of scenarios of the future. A global-scale freshwater assessment helps to

understand the global water system and how it is impacted by humans,
as in a globalized world, freshwater assessments can no longer be restric-
ted to the river basin scale. To support these tasks, we have developed the
global-scale water model WaterGAP that computes both water resources
and water use with a spatial resolution of 0.5° x 0.5°(55 km at the equator),
and we keep improving the model.

We have harmonized model versions developed at the University of Kassel
and the University of Frankfurt (WaterGAP 2.2) and evaluated the sensitivity
of global freshwater fluxes and storages to input data, hydrological model
structure, human water use and calibration’. In cooperation with geode-
sist, we evaluate simulated seasonal water storage variations against GRACE
gravity field and GPS observations?. We participated in the ISI-MIP effort
to estimate the impact of climate change on freshwater resources, apply-
ing a number of bias-corrected climate model outputs®. Using a recent
model version that takes into account groundwater recharge from surface
water bodies in semi-arid regions of the globe, we estimated global-scale
groundwater depletions and its contribution to sea-level rise*. We found
that groundwater depletion is likely to be lower than formerly estimated
due to deficit irrigation in depletion regions. About one-tenth of total sea-
level rise around the turn of the century can be attributed to groundwater
depletion.

We currently participate in another ISI-MIP multi-model experiment regar-
ding historical land and water use effect, and are developing an improved
WaterGAP 2.2b model version that will allow easy integration in data assi-
milation efforts.
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The explicit examination of the smallest scales of atmos-
phere and ocean dynamics is the subject of research on
the dynamics of breaking inertia-gravity waves (GWs).
One motivation for this work is the important role of
gravity-wave breaking in the middle atmosphere. Via
this process and the ensuing acceleration or decele-
ration of the middle-atmosphere circulation gravity
waves play a decisive role in middle-atmosphere dy-
namics. Incorporation of the latter into climate models,
however, is crucial for correct simulations of our climate
variability on decadal and longer time scales. Moreover,
gravity waves also form an essential direct connection
between the smallest-scale turbulence and the synop-
tic (daily-weather) scales in the troposphere. There are
indications that future progress in weather prediction
and climate modelling will depend crucially on a bet-
ter understanding of the corresponding processes. Also
in the oceanic context gravity waves are thought to
be a key element in the generation of turbulence. The
latter is vital for a mixing which is sufficiently strong
so as to keep the thermohaline circulation in motion.
GWs being too small in scale to be explicitly resolvab-
le in weather and climate models, their effect must be
parameterized by corresponding modules. These para-
meterizations should be tested against simulations that
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can accommodate both the propagation of the waves
(requiring domains of tens to hundreds of kilometres
in all three spatial dimensions) and their breaking (re-
quiring resolutions of between centimetres and a few
metres, depending on the altitude). Only large-eddy si-
mulation (LES) is suited for this task. On the other hand,
since LES treats the small-scale turbulence by parame-
terizing the sub-gridscale (SGS) physics, it also needs
to be validated against turbulence-resolving direct nu-
merical simulation (DNS). Recent work'>2 has provided
fully resolved direct numerical simulations of breaking
monochromatic inertia-gravity waves under conditions
appropriate to the upper mesosphere. Several test ca-
ses were considered, each exhibiting turbulence with
varying degrees of intensity and intermittency in time
and space. These direct numerical simulations have
then been used as reference cases for testing two larg-
eddy simulation schemes: the dynamic Smagorinsky
method and the implicit Adaptive Local Deconvolution
Method (ALDM) 3, originally developed for modelling
isotropic incompressible turbulence but adapted for
use with stratified turbulence®, as it occurs in the at-
mosphere. The schemes have been compared in terms
of how well they reproduce the decay of the wave and
the energy dissipation as functions of time during the
breaking process, with results varying considerably with
the type of wave-breaking event considered. For a case
involving strong turbulence ALDM turns out to be the
better choice, while for cases with weak turbulence and
a partially laminar flow field the dynamic Smagorinsky
method has advantages®.

Figure: Temporal evolution of the cross-section of total buoyancy (colors)
from 3D a direct numerical simulation of a breaking inertia-gravity wave.
Yellow contours show an isosurface of the Q-criterion representing intense
turbulent activity.’
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Inverse Modellierung zur Verbesserung von —
Wettervorhersagen und Klimaprojektionen

J. Todter, S. Kothe, B. Ahrens

Institut fir Atmosphare und Umwelt, Goethe-Universitat Frankfurt

Verldssliche Vorhersagen werden benétigt, um besse-  verwenden wir das operationelle Vorhersagemodell des Projektforderung
re Entscheidungen fur zukunftiges Handeln treffen zu  Deutschen Wetterdienstes und kombinieren es sowohl BMBF MiKIiP:
kénnen. Ein wichtiges Beispiel sind Wetter- und Klima- mit Satellitenbeobachtungen der oberflichennahen  |DEPARTURE/
vorhersagen. Diese werden nicht nur im personlichen  Bodenfeuchte als auch mit optimierten Niederschlag- FRZOTLPTTTER

. ) . . . . ) R . und DECREG/FKZ
Alltag genutzt, sondern bilden auch die Grundlage fur  zeitserien. Diese Arbeit wurde fir die Regionen Europa O1LPT1ISE

wirtschaftliche oder politische Mallnahmen, etwa in
Bezug auf Extremwetterereignisse oder Klimaerwar-
mung. Hierfir werden komplexe, hochdimensionale
Modelle verwendet, um die physikalischen Prozesse in
der Atmosphére, den Meeren und der Landoberfliche
unserer Erde numerisch nachzubilden.

Jede  Vorhersagerechnung  startet mit  einem
Anfangszustand. Da die Atmosphdre ein stark nichtline-
ares, chaotisches System ist, konnen anfanglich kleine
Fehler sehr schnell wachsen, was weithin als ,Schmet-
terlingseffekt” bekannt ist und den Hauptgrund fur
die begrenzte Vorhersagbarkeit des Wetters darstellt.
Die gute Spezifizierung des Anfangszustands stellt
somit eine grofle Herausforderung dar, die den Auf-
wand der eigentlichen Vorhersage oft sogar Ubertrifft.
Hierfir wird auf inverse Modellierung zurtickgegriffen,
bei der das Modell mit echten Beobachtungen kom-
biniert wird, auch als Daten-Assimilation bekannt. Die
daftir moglichen Algorithmen mussen auch in gro3en
Dimensionen anwendbar Daher
man sich zumeist auf quasi-lineare Methoden und

sein. beschrankt

stochastische Simulationsmethoden.

Wir arbeiten sowohl (1) an der praktischen Nut-
zung etablierter Techniken zur Verbesserung von
Klimavorhersagen als auch (2) an der grundsatzlichen
Verbesserung der zu Grunde liegenden Algorithmen.
Im Folgenden werden die bisherigen Arbeiten und ihre
Resultate kurz vorgestellt. Sie wurden durch einer Viel-
zahl von Rechnungen auf dem LOEWE-CSC mdglich
gemacht.

(1) Unsere Beteiligung am BMBF-Projekt ,Mittelfris-
tige Klimaprognosen” (MiKlip) hat zum Ziel, den
Anfangszustand der Landoberfliche fur dekadische
Klimaprojektionen zu verbessern, insbesondere in
Bezug auf die klimatologisch besonders relevante
Bodenfeuchte, die aufgrund ihrer langsamen Verande-
rung eine potentielle Vorhersagbarkeit besitzt. Hierzu

Literatur

und Afrika durchgefuhrt, fir die im Anschluss regionale
Klimavorhersagen gerechnet wurden. Die bisherigen
Ergebnisse zeigen, dass die Optimierung der Boden-
feuchte auch in der Praxis Potential zur Verbesserung
von Klimaprojektionen hat.

(2) Wir haben einen neuen, nichtlinearen Algorithmus
entwickelt, derin ersten Versuchen gute Resultate zeigte,
darunter auch in Problemen groRerer Dimensionalitat’.
Um seine Anwendbarkeit weiter zu untersuchen, wurde
die neue Methode auf ein grof3skaliges Ozeanmodell
angewendet.

Zusammengefasst beschaftigen wir uns mit Aspekten
der inversen Modellierung, um Vorhersagen durch die
Optimierung des Anfangszustandes zu verbessern.
Hierzu wurden komplexe Assimilationsrechnungen
durchgefiihrt, deren Ergebnisse aktuell fir Klimapro-
jektionen im Rahmen von MiKlip genutzt werden. In
Zukunft werden diese weiter optimiert, zudem ist die
Vorbereitung fir die Projektion der Dekade 2015-2025
geplant. Es besteht aullerdem mittelfristig die Option,
ein System zur Assimilationen von Beobachtungen im
Mittelmeer aufzubauen, wodurch ebenfalls positive
Auswirkungen auf die dekadische Vorhersagbarkeit
erwartet werden.

Aullerdem wurde eine neue, nichtlineare Theorie ent-
wickelt und ausfihrlich getestet, unter anderem in
einem komplexen Ozeanmodell. Da bisher konsistent
gute Ergebnisse erzielt wurden, kann die Forschung
mit weiteren Anwendungen sowie Optimierungen des
Algorithmus fortgefihrt werden.

1. J.Todter und B. Ahrens (Dezember 2014), A second-order ensemble exact square root filter for nonlinear data assimilation,
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—— Modelling Ecosystems, Biosphere-Atmosphere Interactions
and Environmental Change with LPJ-GUESS
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LPJ-GUESS' is a dynamic vegetation model (DVM) op-
timised for regional to global applications. It simulates
many processes which occur in the terrestrial biosphere
including photosynthesis; plant growth, competition,
establishment and mortality; hydrological processes
and the carbon and nitrogen dynamics. At the Biodi-
versitat und Klima Forschungzentrum (BiK-F) and with
the aid of Hessen HPC facilities, we apply LPJ-GUESS
over a variety of regions and time periods to investigate
research topics in the areas of ecology, environmental
change and interactions between the atmosphere and
terrestrial biosphere.

An example of a global-scale study is a recent publica-
tion in which we compared simulated forest mortality
from a LPJ-GUESS with reported drought-related mor-
tality events from literature?.  The major conclusions
we drew from our results were: 1.) Already dry forests
were more vulnerable to drought, whereas forests in
wet climates often benefited from warmer (drier) condi-
tions; 2) The current implementation of mortality in the
model is still insufficient and requires a better process
description to capture observed mortality incidents 3.
We postulate that heat and/or drought might not be
the primary driver for all reported mortality events.

In a high-resolution, regional study of Turkey, LPJ-GUESS
was used to investigate future changes to vegetation
(in particular productivity) under climate change
scenarios®.  After adapting the vegetation parame-
ters to better represent Turkish vegetation and then
benchmarking against satellite data and expert maps,
the model was used prognostically with future climate
data from a regional climate model. The results show-
ed that in some areas of Turkey productivity increased
due to warmer temperatures during the spring growing
season. In other areas decreases in precipitation and
extremely high temperatures reduced productivity.
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Herbivores are considered to be an important driver in
vegetation dynamics yet there is no consensus about
the quantity of the grazer impact on the vegetation. To
further promote the insight into herbivore-vegetation
interaction and ecology, we coupled LPJ-GUESS with a
modern grazer model. The coupled model enabled
us to estimate grazer population densities in African
savannahs® and over the whole African continent and
allowed us to indicate grazer population drivers,
which seem to differ on the savanna and the conti-
nental scale®. Further efforts are made to implement
a dynamic predator model and future applications of
the model may be to estimate future distributions of
grazers in regard of climate change or to evaluate the
human and climatic impact on the megafauna extinc-
tion in the Late Pleistocene (approximately 126,000 to
9700 year before present) .

Other ongoing projects also illustrate the wide range of
application of the LPJ-GUESS model. In one study LPJ-
GUESS is being used to investigate global vegetation
patterns in the Late Miocene period (7-12 million years
before present) and the results are compared to plant
fossils. Another study involves simulating wildfire in tro-
pical biomes examining its effects on tropical biomass.
We are also undertaking a collaboration with the Max-
Plank Instutite for Atmospheric Chemistry in Mainz and
the University of Mainz in which we are coupling LPJ-
GUESS to atmospheric chemistry and circulation model
to better understand the bilateral interactions between
the biosphere and the atmosphere.
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Properties and Climate Sensitivity of Convective Activity ——
in Convective Permitting Models

Severe convective events have a large impact on our
society due to their potential for producing high pre-
Cipitation intensity showers, hail or lightning (Brendel
et al, 2014). These latter three processes usually result
in floods or damages on agricultural fields or on power
network. Policy makers have, therefore, high interest in
monitoring convective events. However, due to their
complexity and their limited spatial extend the tools to
understand or reproduce their climatology are limited.
Therefore further research is needed, on the one hand,
to improve our understanding of convective events
and, on the other hand, to develop or evaluate models
that reproduce these events. This will allow to not only
provide a more realistic climatology of convection for
the present-day but also to investigate the evolution of
convective events in an altered climate. Different type
of models are available to climatologist to model con-
vective events. However, it has been shown that recent
dynamical models called convective permitting (CPS)
models, which use a horizontal grid-mesh finer than
4 km, have superior skills than statistical or coarser dy-
namical models. Indeed fine grid-meshes are needed
to model correctly the triggering and the development
of convective events. In addition, the model needs
to represent adequately the interaction of the soil
with the planetary boundary layer (lowest part of the
atmosphere). This project aims at (1) evaluating the re-
presentation of convective events in a CPS model using
a large panel of observations and (2) investigating how
altered properties of the climate system may disturb the
climatology of convective events: (1)The different cha-
racteristics of convective events occurring in the area of
Thuringia (central Germany) are evaluated for the period
2004-2014. After selecting the days with significant con-
vective activities using a radar dataset, the convective
cells are extracted using a tracking algorithm. This al-
lows for deriving the speed, intensities, and frequencies
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of these convective cells. The climatology of these pro-
perties is then compared to the one derived with the
dynamical model COSMO5cIm1 used at convective per-
mitting scale (~1km). An example of a convective event
as model by the COSMO5cIm1 is shown in Fig. 1. (2) In
the future, different properties of the climate system
may be altered. In this study, the impact on convective
activities of changes in three properties are investiga-
ted, namely, the green house gazes, the land use and
the soil moisture. These investigations are performed
based on a set of sensitivity studies that include one or
more altered climate properties. This allows to under-
stand the impact of each altered properties separately
and the impact of their combined effects. These sen-
sitivity studies are based on simulations performed
with the COSMO5cIm1. These two studies are likely to
improve our understanding of convective activities in
the climate system and to improve the quantification of
climate projections uncertainties.

Fig. 1: Representation of different hydrometeors in the COSMO5cIm?1 at
convective permitting scale over the Thiiringen area. Rain is plotted in blue,
snow in red, ice in light gray, graupel in dark gray. --

1. C.Brendel, E. Brisson, F. Heyner, E. Weigl, and B. Ahrens (2014), Bestimmung des atmospharischen Konvektionspotentials
Uber Thiringen. Offenbach am Main: Selbstverlag des Deutschen Wetterdienstes: 72.
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— The Impact of Marginal Seas on the Regional Climate
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The climate system is an interactive system which con-
tains different components such as the atmosphere,
the hydrosphere (the oceans and river systems), diffe-
rent ice forms on the Earth's surface, land surface and
all ecosystems. In order to simulate the climate system,
all of these components need to be taken into account.

Besides global climate models, regional climate mo-
dels are used to describe the state of the atmosphere
in a limited area on regional scale. In practice, the in-
teractive feedback of the atmosphere and the ocean is
often neglected. The necessary ocean surface is taken
from an external data set, for example from a forcing
global climate simulation or a sea surface data analysis.
However, taking the atmosphere separately gives an in-
complete picture of the real climate system because the
link between the different climate system components
is missing.
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The Mediterranean and Baltic Sea play an important
role in the regional climate of Europe. Therefore, our
main areas of interest are the Mediterranean Sea with
its diverse wind patterns in the atmosphere and deep
convection in the ocean and the North- and Baltic Seas
with the complex water exchange between them. The
development of a regional coupled climate model is a
logical step to understand the local interactions bet-
ween atmosphere and ocean. The complex processes
on the interface between atmosphere and ocean are
realized with direct flux exchange in a high frequency
so the models could react to changes in the other com-
ponent immediately.

The atmospheric model COSMO/CLM is coupled with
the ocean model NEMO_Nordic over the Baltic Sea. The
first results show a cooling of the atmosphere over Cen-
tral Europe of over 2°C and a warming over Scandinavia
in winter. In summer, the atmosphere is warmer in the
vicinity of the Mediterranean Sea. Compared to the un-
coupled run, the coupled is colder especially in summer
in eastern Europe.?

For the Mediterranean Sea the atmospheric mo-
del COSMO/CLM is coupled with the ocean model
NEMO_MED12. For example, so-called medicanes
(Mediterranean hurricanes) can now be investigated
in a coupled system with high atmospheric horizon-
tal resolutions (e.g., 25 and 9 km). The results suggest
that the coupled model is more proficient for syste-
mic and detailed studies of historical medicane events,
and that this model can be an effective tool for future
projections.’

Figure:

10-m wind speed (ms—T1) in the coupled (CPL) and atmosphere-only
(CCLM), 9 km simulations in comparison with the NOAA , Blended Sea
Winds” on 10 December 1996 at 18:00 UTC
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—— Andauernde Weiterentwicklung eines Frameworks fiir numerische
Simulationen auf Basis von Discontinuous Galerkin-Methoden

70
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In den Ingenieurswissenschaften tritt eine Vielzahl
von Problemstellungen auf, welche sich nur durch
partielle  Differentialgleichungen  realitdtsnah  be-
schreiben lassen. Die wohl bekanntesten Vertreter
dieses Gleichungstyps sind die Maxwell-Gleichungen
zur Beschreibung von elektromagnetischen Feldern,
die Schrodinger-Gleichung zur Beschreibung von
quantenmechanischen Systemen und die Navier-
Stokes

diese Beispiele besitzen die Gemeinsamkeit, dass fur

Gleichungen der Stréomungsdynamik. Alle
praxisrelevante Geometrien und Materialparameter
keine exakten Losungen bekannt sind, so dass diese
im Rahmen von numerischen Simulationen auf einer
Gitterbeschreibung des Problems anndhernd berech-
net werden mussen. Sowohl die Genauigkeit als auch
der Rechenaufwand einer solchen Simulation wird
malgeblich durch das verwendete Diskretisierungs-
schema und die Auflésung bestimmt. Unter Auflésung
versteht man hierbei die Anzahl der Gitterpunkte in
Raum und Zeit, welche im Kontext der Strdmungs-
dynamik im Ubertragenen Sinne als ,Messpunkte”
fur die lokalen Geschwindigkeiten und den Druck
verstanden werden kodnnen. Von zentralem Interesse
bei solchen Verfahren ist die Konvergenzrate, welche
die Abnahme des Fehlers bei einer Verfeinerung des
Gitters beschreibt. In der Industrie werden zur Zeit
hauptsachlich Verfahren mit quadratischer Konvergenz
eingesetzt, d.h. durch die Verdopplung der Auflésung
in jede Raumrichtung wird der Fehler um den Faktor 4
(=22) reduziert. Anderseits wéchst der Rechenaufwand
fur dreidimensionale Simulationen in diesem Fall min-
destens um den Faktor 8 (=23), so dass sehr schnell
die Grenzen des technisch machbaren erreicht wer-
den. Am Fachgebiet Strémungsdynamik werden aus
diesem Grunde seit einiger Zeit sog. Discontinuous

Abb. 2

B. Mdiller, F. Kummer, B. Klein, M. Karcher, S. Kramer-Eis, T. Utz, M. Oberlack
Fachgebiet Stromungsdynamik, TU Darmstadt

Galerkin-Methoden eingesetzt, welche prinzipiell belie-
big hohe Konvergenzraten erreichen kénnen. Auch hier
steigt der Rechenaufwand unter Gitterverfeinerung
nattrlich um den gleichen Faktor, aber der Zugewinn
an Genauigkeit ist bei Weitem groer (Abbildung 1). Zu-
satzlich zum Berechnungsaufwand spielt insbesondere
im wissenschaftlichen Kontext der Implementierungs-
aufwand eine nicht zu vernachldssigende Rolle, da die
Verwendung von Supercomputern erhebliche Anfor-
derungen an die Fahigkeiten der Programmierer stellt.
Um verschiedene Problemklassen und Losungsansatze
mit minimalen Mehraufwand behandeln zu kénnen
wird am Fachgebiet Strdmungsdynamik daher seit
einigen Jahren das Software-Framework BoSSS (Boun-
ded Support Spectral Solver) stetig weiterentwickelt'.
Das Framework erlaubt es Ingenieuren mit geringen
Vorkenntnissen im Bereich der Software-Entwicklung
in kirzester Zeit leistungsfahige, problemspezifische
Applikationen zu implementieren. Auf Basis dieses
Frameworks konnten inzwischen Lésungsalgorithmen
fUr eine breite Klasse von Problemen entwickelt und mit
Hilfe des Lichtenberg-Hochleistungsrechner anhand
von geeigneten Testfdllen verifiziert werden. Ein klas-
sisches Beispiel ist die dreidimensionale Umstrémung
von Festkdrpern mit inkompressiblen Medien wie
Wasser (Abbildung 2), welche als Startpunkt fur physika-
lisch anspruchsvollere Anwendungen gesehen werden
kann. Beispiele sind die Simulation von Stromungen,
die sich aufgrund von temperaturabhdngigen Mate-
rialparametern (wie Dichte und Viskositat) in flissigen
Medien einstellen (Abbildung 3), sowie die Untersu-
chungdesEinflussesvon starkenelektrischen Feldernauf
Wassertropfen (Abbildung 4), welche fur die Lebens-
dauer von Hochspannungsisolatoren eine mal3gebliche
Rolle spielen.

Ingenieurwissenschaften
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Abb. 4

References

1. F.Kummer (2012), PhD thesis: The BoSSS Discontinuous Galerkin solver forincompressible fluid dynamics and an extension
to singular equations, TU Darmstadt.

2. B.Mdiller, F. Kummer, M. Oberlack, and Y.Wang (2012), Simple multidimensional integration of discontinuous functions with
application to level set methods, International Journal for Numerical Methods in Engineering, 92, 7: 637-651.

3. F.Kummerand M. Oberlack (2013), An Extension of the Discontinuous Galerkin Method for the Singular Poisson Equation,
SIAM Journal on Scientific Computing, 35, 2: A603-A622.

4. B.Mdiller, F. Kummer, and M. Oberlack (2013), Highly accurate surface and volume integration on implicit domains by means
of moment-fitting, International Journal for Numerical Methods in Engineering, 96, 8: 512-528.

5. B.Klein, F. Kummer, and M. Oberlack (2013), A SIMPLE based discontinuous Galerkin solver for steady incompressible flows,
Journal of Computational Physics, 237: 235-250.

6. B. Miiller (2014), PhD thesis: Methods for higher order numerical simulations of complex inviscid fluids with immersed
boundaries, TU Darmstadt.

7. R.Mousavi (2014), PhD thesis: Level Set Method for Simulating the Dynamics of the Fluid-Fluid Interfaces: Application of a
Discontinuous Galerkin Method, TU Darmstadt.

8. N.Emamy (2014), PhD thesis: Numerical simulation of deformation of a droplet in a stationary electric field using DG, TU
Darmstadt.

9. B.Klein, F. Kummer, M. Keil, and M. Oberlack (2015), An extension of the SIMPLE based discontinuous Galerkin solver to
unsteady incompressible flows, International Journal for Numerical Methods in Fluids.

Ingenieurwissenschaften

71



—— CFD-Simulation der Fahrzeugumstromung -

72

Einfluss unterschiedlicher Heckformen

D. Hanssmann, L. Kutej

Fachgebiet Stromungslehre und Aerodynamik, TU Darmstadt

Der Luftwiderstand spielt als Teil des gesamten Fahr-
zeugfahrwiderstands eine entscheidende Rolle beim
Karosserie-Entwurf und dessen Optimierung. Schon
die Grundform beeinflusst die aerodynamischen
Eigenschaften des Fahrzeuges stark. Die grofiten
Energieverluste beziehen sich auf den instationdren
Nachlauf. Die Wirbelstrukturen im Nachlauf sind von
der Fahrzeugheckform direkt beeinflusst. Grundsétz-
lich werden drei Heckvarianten unterschieden, das
Stufenheck, das Schragheck und das Vollheck. Eine
wichtige Rolle spielt die Ablésung der Stromung und
die Impulsrtickgewinnung.

In dieser Masterarbeit soll mittels numerischer Stro-
mungssimulationen gekldrt werden, wie sich die
drei Heckformen und ihre Nachldufe untereinan-
der unterscheiden. Es werden Druckfelder auf der
Fahrzeugoberflaiche und sich daraus ergebende Luft-
widerstdnde  einzelner  Oberflachenkomponenten
ermittelt. Simuliert wird das Fahrzeugmodell ,DrivAer”,
das an der TU Minchen in Kooperation mit Audi AG
und BMW Group entworfen wurde. Alle Simulationen
werden mit der Software AVL FIRE der Fa. AVL List
GmbH, Graz durchgefihrt.

Zur Erfassung von relevanten hoch-instationdren Wir-
belstrukturen im Nachlauf des Fahrzeuges eignen
sich wirbelauflésende hybride LES/RANS Modelle sehr
gut. Die vorliegende Arbeit zielt insbesondere auf die
Anwendung der sog. PANS (Partially-Averaged Navier
Stokes) Methode in Verbindung mit einem die Reynolds-
Spannungsanisotropie erfassenden Turbulenzmodell
ab. Neben einer stationaren RANS Simulation, wird auch
eine instationdre RANS Simulation und eine instationdre
PANS Simulation durchgefuhrt.

Die PANS Simulationen liefern im Vergleich zu den
URANS und RANS Simulationen sehr gute Ergebnis-
se. Die Abweichung der PANS Ergebnisse von den
Referenzwerten liegt beim Widerstand bei allen
Heckformen unterhalb von finf Prozent. Beim Stufen-
heck liegt diese bei -0,011 (-3,74 %), beim Vollheck bei
-0,011 (-3,36 %) und beim FlieBheck lediglich bei -0,003
(-1,03 %). In allen Fallen konnte die Abweichung im
Vergleich zu den RANS Simulationen mehr als halbiert
werden. Auch beim Auftrieb fiihrt PANS zu den besten
Ndherungen. Den hochsten Widerstandsbeiwert weist
das Vollheck auf. Dies lasst sich mit dem groBten Tot-
wasser und dem ldngsten und dicksten Nachlauf aller

Heckformen erklaren, welcher fur einen starken Im-
pulsverlust in Fahrtrichtung sorgt. Die Heckgeometrie
des Vollhecks sorgt, abgesehen vom Totwassergebiet,
kaum fUr eine Ablenkung der Stromlinien. Einherge-
hend erfdhrt das Vollheck kaum eine RickstoBwirkung
mit Vertikalkomponente, womit sich der geringste Auf-
triebsbeiwert dieser Heckkonfiguration erklaren l&sst.
Die Betrachtung der Druckbeiwerte unterstreicht dies
durch den hoheren Druck auf dem Fahrzeugdach und
dem niedrigeren Druck auf der Fahrzeugunterseite
im Heckbereich, verglichen mit den beiden anderen
Heckvarianten.

FlieBheck und Stufenheck weisen ein deutlich kleine-
res Totwassergebiet und einen deutlich kirzeren und
dinneren Nachlauf auf, was sich im geringeren Wi-
derstandsbeiwert beider Heckformen niederschldgt.
Im Vergleich zum Vollheck erféhrt die Stromung beim
Verlassen der Oberseite des FlieB- und des Stufen-
hecks eine starke Vertikalkomponente, wodurch beide
Heckformen eine nach oben gerichtete RuckstoRkraft
erfahren, die sich in den deutlich hoheren Auftriebs-
beiwerten beider Heckformen quantifiziert. Bei beiden
Heckformen liegt ein geringerer Druck auf dem Fahr-
zeugdach als beim Vollheck vor. Die Unterschiede des
Widerstandes zwischen FlieBheck und Stufenheck
erweisen sich als zu gering, um sie in den qualitativen
Abbildungen zu validieren. Der geringere Auftriebsbei-
wert des Stufenhecks lasst sich hingegen an dem im
Mittel geringeren Druck des Stufenhecks entlang der
Fahrzeugoberflache, vor allem dem hinteren Bereichs
des Fahrzeugdachs, belegen. Bei allen Heckkonfigu-
rationen zeigen die zwei gegensdtzlich drehenden
Wirbelstrukturen die zweidimensionalen Spuren des
dreidimensionalen Ringwirbels im Totwassergebiet.

Es konnte gezeigt werden, dass das DrivAer-Modell
grundsétzlich eine hohe Eignung fiir das tiefergehende
Verstandnis und die detaillierte Analyse der aerodyna-
mischen Phdnomene an Kraftfahrzeugen, insbesondere
bezogen auf die aerodynamischen Auswirkungen der
Fahrzeugheckform, aufweist. Ebenso konnte gezeigt
werden, dass sowohl die Simulationssoftware AVL FIRE
der AVL List GmbH als auch das Partially-Averaged-
Navier-Stokes (PANS) Modell als hybrides Verfahren zur
Simulation turbulenter Stromungen eine hohe Eignung
fur die Simulation und einhergehende Analyse aero-
dynamischer Problemstellungen an Kraftfahrzeugen
aufweisen.
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Computational Modeling of the Flow Past Stationary and Rotating —
Road Vehicle Wheel
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Fachgebiet Stromungslehre und Aerodynamik, TU Darmstadt

In this bachelor thesis an investigation of a flow with
high Reynolds number (Re=14x10 5) past stationa-
ry and rotating circular cylinder is performed. URANS
(Unsteady Reynolds Averaged Navier-Stokes), PANS
(Partially-Averaged Navier-Stokes) and VLES (Very Large
Eddy Simulation) methods, where a k-e-(-f turbulence
model is used, are performed. The objective is to com-
pare results of drag, lift, and pressure coefficients and
velocity profiles, with experimental data of Cantwell
& Coles (1983) and with numerical results of Breuer
(2000) and so validates used PANS and VLES methods.
The investigation is carried out to establish an influ-
ence of a CFL number and a mesh on the results. The
circular cylinder has a diameter of 0.0426m, which is
the most used scale in many calculations. Afterwards,
an investigation of a flow with high Reynolds number
(Re=3x10 5) around an isolated wheel with ground con-
tact is performed and computed by the same methods
aforementioned.

Two cases are considered: a nonrotating wheel on a
stationary ground and a rotating wheel on a moving
ground; the wheel has a diameter of 0.416m, which is
approximately ten times bigger than the cylinder. The
geometry which was chosen is a Fackrell's wheel B
with wheel shoulder shape 2 (1972). The objective is to
compare the results of lift, drag coefficients, pressure
distribution, and velocity fields, with experimental data
of Fackrell (1972) to show that the chosen URANS, PANS,
VLES methods are suitable for such kind of cases with
high Reynolds number. The results have an application
to design of road vehicles.

The section of the cylinder demonstrates deficits of
simple URANS simulation with k-e-C-f model. The turbu-
lence is unresolved, there are modeled only the biggest
structures. The other two eddy resolving methods PANS
and VLES resolve the turbulence in important parts of
the computational domain what brings significant im-
provement to capture the flow structures properly and
so get better results for all important flow variables.
As regards to the remaining results, i.e. the separation
point, drag coefficient, lift coefficient, and pressure

coefficient, are in concert with the experimental data
with Aoki (2001) and Cantwell and Coles (1983) for both
the stationary and rotating cases. If the refinement of
the mesh is small, both methods are close to achieve
the same results. This does not happen with URANS, as
shown by its performance being completely different
from that of PANS and VLES. The final filter parameter fk
demonstrates differences between PANS and VLES.

In the case of PANS there are some areas on the cylin-
der surface and its boundary layer where the PANS does
not resolve the turbulence and use more the URANS
k-e-C-f unresolved part. On the other hand VLES me-
thod resolves the turbulence on this important cylinder
surface and its boundary layer. In this fact VLES deliver
more accurate values of variables which depend on
properly capturing of behavior in near wall region. The
difference in the fk which was observed is created by
different approach by estimation of resolved and un-
resolved turbulent kinetic energy. The velocity profiles
results for nonrotating case predict differences with the
experimental data but this differences will not change
the final results or conclusions. The averaged kinetic
energy plots demonstrate that a big recirculation area
has a small kinetic energy and vice versa. The results
show that the mesh is coarse enough to benefit from
the hybrid approach VLES because the relation with fk
is adequate. The y+ values on the cylinder are accurate
enough to properly resolve the viscous sublayer.

The section of the wheel demonstrates that in order
to see the structures of the flow, it can be calculated
with any of the mentioned methods, but to get a de-
tail of these structures, it is better to use a method that
resolve the eddy structures, for example PANS or VLES.
The same wind tunnel domain than Fackrell’s (1974) was
taken in order to preserve the blockage effect as it is
a small domain. The calculations show that the mesh
is not fine enough because the relation with fk is not
adequate. More proofs are needed to totally validate
the VLES method, but with the available information, a
VLES with implemented k-e-C-f model is a good way to
calculate critical Reynolds numbers.
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The design and the optimization of modern com-
bustion devices represent challenging tasks, where
complex physical processes such as the heat transfer,
the underlying turbulent flow field as well as the pol-
lutant formation need to be considered. Current trend
in operation of industrial gas turbines and aero-engines
implies using the lean-premixed burning conditions
aiming at the reduction of the harmful emissions and
efficiency improvement. This leads to an increasing
usage of computational methodology, which allows
detailed insight into combustion physics and processes
controlling the emission formation. The permanent in-
crease of computer resources has ensured that the large
eddy simulation (LES) rationale becomes a commonly
used computational tool for complex turbulent applica-
tions, including both reacting and non-reacting flows.
This project focuses on development and assessment
of combustion models in context of LES and configura-
tions relevant for technical combustion devices.

Within this work, the simulation of turbulent com-
bustion is realized in two steps. The first step aims at
describing detailed reaction chemistry by a small
number of transported controlling variables using tabu-
lation. The approach chosen is based on the tabulation
of precomputed thermochemical states to account for
the relevant physics of the flame during the simulation.

Figure 1:

a) Swirl stabilized turbulent premixed flame. Subfigures b) and ¢)
represent 2D view of the instantaneous flame shape and the

flow field obtained by SFi and ATF combustion models, respectively.

References

In the second step, modeling approaches need to be
employed in order to recover the sub-grid turbulence-
flame interaction on the coarser grids, commonly used
in simulations of complex geometries. Herein, two diffe-
rent combustion modeling approaches are developed
and assessed, i.e. artificial thickening of the flame front
(ATF) and Eulerian Monte Carlo stochastic field (SFi) me-
thod. The conjunction of developed methods with the
FGM chemistry description approach is expected to
increase the predicting capability of the individual me-
thods as well as significantly reduce the computational
costs associated with the simulation of complex com-
bustion devices. The application investigated within
this work features a swirl stabilized turbulent premixed
flame, which demonstrates a typical flame stabiliza-
tion strategy found in industrial burners (see Fig. 1a).
The simulations have been conducted with academic
code FASTEST, which is extended and adopted for the
simulations of turbulent reactive flows. Figure 1b and 1c
illustrate the instantaneous flame shape and the under-
lying turbulent flow field predicted by the two models
developed. Both approaches have been validated using
available experimental data, whereby the resulting in-
vestigation revealed and quantified the different model
sensitivity to the underlying physics of the flame. Fur-
thermore, the conducted simulations allowed detailed
insight into physics of the investigated burner, being
beyond the reach of the experimental techniques.

Within this project the development of joint ATF-
FGM and SFi-FGM modeling approaches have been
conducted, where detailed assessment regarding
the predicting capability of the approaches has been
addressed. The results obtained have demonstrated the
capability of both methods in handling premixed turbu-
lent flames within complex configurations. Further work
will include extension and evaluation of the implemen-
ted methods for prediction of more complex physics in
technically relevant applications, e.g. non-premixed and
partially premixed flames, local flame extinction, and
flame stratification.

1. A.Avdi¢, G.Kuenne, A. Ketelheun, A. Sadiki, S. Jakirli¢, and J. Janicka (2014), High Performance Computing of the Darmstadt
Stratified Burner by means of Large Eddy Simulation and a joint ATF-FGM approach, Computing and Visualization in Science,

2(16): 77-88.

2. G.Kuenne, A. Ketelheun, and J. Janicka (2011), LES modeling of premixed combustion using a thickened flame approach
coupled with FGM tabulated chemistry, Combustion and Flame, 9(158): 1750-1767.
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Effiziente Berechnung von Fluid-Struktur-Interaktion —
mit Hilfe adaptiver Gitterverschiebung

S. KneiBl, D. Sternel, M. Schafer

Fachgebiet Numerische Berechnungsverfahren im Maschinenbau, TU Darmstadt

Beim Flattern einer Fahne im Wind beeinflussen sich
Stromung und Fahne gegenseitig. Man spricht all-
gemein von Fluid-Struktur-Interaktion (FSI). Sie ist in
Natur und Technik ein wichtiges Phanomen. Es gibt
erwlnschte FEigenschaften wie beispielsweise den
verringerten Stromungswiderstand, den ein Delfin auf-
grund seines elastischen Unterhautgewebes erfahrt,
aber auch unerwinschte, wie Larm oder Strukturver-
sagen technischer Konstruktionen. Dementsprechend
sind Ingenieure sehr an der Untersuchung solcher
Phdnomene interessiert.

Viele FSI Szenarien sind jedoch experimentell aus
technischen oder finanziellen Grinden nur schwer
zu untersuchen. Numerische Berechnungsverfahren
konnen hier Abhilfe schaffen, ihr praktischer Nutzwert
hangt jedoch stark von der bendtigten Berechnungs-
dauer ab. Insbesondere in Bezug auf die Kopplung von
bewegter Struktur mit ihrer Umstrémung ergeben sich
neue Fragen der Effizienz.

MaRgeblich fur die Berechnungsdauer ist unter ande-
rem die Anzahl der Freiheitsgrade des zu l6senden
Systems. Hier dominiert in der Regel die Fluid Diskreti-
sierung aufgrund der hohen Anforderungen turbulenter
Stromungen. A priori sind die Aufldsungsanforderun-
gen bezlglich des numerischen Gitters nicht bekannt.
Abschatzungen sind schwierig, da das Stromungsfeld
von der Strukturbewegung abhéngt. Eine zu grobe
Auflosung fuhrt zu unbrauchbaren Simulationen, die
wiederholt werden mussen. Eine zu feine Auflésung
verbraucht mehr Ressourcen als notwendig. Ideal ist es,
das Gitter laufend der Losung anzupassen.

Im Rahmen dieses Projekts war es das Ziel, eine Me-
thode zu entwickeln, die in der Lage ist das Gitter
entsprechend der sich verdndernden Berechnungs-
doméne unter Berlcksichtigung des sich d&ndernden
Stromungsfelds zu verschieben. Hierzu wurde ein Op-
timierungsansatz gewahlt. Die Gute des Gitters wird als
Funktion von Gitterpunktverschiebungen formuliert.

Literatur

So kann ein Trust-Region-Verfahren zur Maximierung
genutzt werden. Eine effiziente Parallelisierung auf Ba-
sis der Gebietszerlegung (engl. domain decomposition)
des Strémungslésers kommt dabei zum Einsatz. Abbil-
dung 1 zeigt die Momentaufnahme einer Stromung
um eine schnell abklappende Platte und dem dazuge-
horigem Gitter. Es lasst sich ein deutlich Verfeinerung
des Gitters an Vorder- und Hinterkanten erkennen. Sie
wurden erst durch die Abklappbewegung notwendig.
Zur Berechnung des Stromungsfelds wird der Finite-
Volumen-Loser FASTEST' und zur Berechnung der
Strukturdeformation der Finite-Elemente-Loser FEAP?
verwendet. Der Austausch und die Interpolation der
wechselseitigen Randbedingungen in Form von Kraft
und Verschiebung wird von PRECICE® durchgefihrt. So-
wohl die Kommunikation innerhalb als auch zwischen
den Losern erfolgt mittels MPI*,

Die hier vorgestellte Gitteradaptivitat fur FSI Berech-
nungen konnte erfolgreich auf dem Lichtenbergcluster
in Darmstadt getestet werden. Es zeigten sich sowohl
die prinzipielle Machbarkeit des Konzepts als auch
die Effizienz der Parallelisierung. Auch in weiteren FSI
bezogenen Projekten des Fachgebiets kann die entwi-
ckelte Methode zur Gitterverschiebung fir effizientere
Berechnungen eingesetzt werden.

Abbildung 1:
Qualitative Druckverteilung und Gitter einer abklappenden Platte

1. URL: http://www.fnb.tu-darmstadt.de/forschung_fnb/software_fnb/software_fnb.de.jsp

URL: http://www.ce.berkeley.edu/projects/feap/

2.
3. URL: http://www5.in.tum.de/wiki/index.php/PreCICE_Webpage
4,

URL: http://www.open-mpi.org/
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Figure 1

Heat exchangers are used wherever energy is to be
transformed from a high temperature fluid stream to
another at lower temperature. Cooling of computer
chips, cooling of air plane turbine blades, heating of
bleed air and air conditioning are some common ex-
amples for heat exchanger applications. Researchers
are investigating heat exchangers intensively and aim
to build more efficient heat exchangers. Aims of optimi-
zation are minimizing the size of the heat exchanger or
minimizing the pumping power (cost), which is required
to drive the cool fluid through the heat exchanger, or
maximizing the amount of heat transferred (benefit) by
the heat exchanger. The area across which heat transfer
occurs is called wetted area and is a possible key factor
for optimizing heat exchangers. Pin fins, wire meshes,
metal foams and other open-cell structures all serve
to increase the wetted area.”> However, the design of
these open-cell structures can be influenced only to a
certain degree. Furthermore, these structures are not
specifically designed to optimize heat exchangers. They
are used, because they are readily available. In contrast,
Direct Metal Laser Sintering® allows the design and pro-
duction of arbitrary open-cell structures. Direct Metal
Laser Sintering is able to produce competitive open-cell
heat exchangers.” This possibility raises the question,
how an optimal open-cell structure looks like. Detailed

Figure 2
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knowledge about the impact of design parameters,
such as pore size or strut diameter, is required to answer
this question. In addition, investigations are required
on where the heat is actually transferred to within the
open-cell heat exchange. In other words: How much of
the wetted area contributes to the heat transfer? This
project aims to answer this question. Therefore, a nu-
merical investigation of two open-cell heat exchangers
is performed in 3D using the openFOAM chtMultiRegi-
onFOAM solver.

Two different open-cell heat exchangers were desi-
gned. Figure 1 and Figure 2 show the unit cells that
were patterned in space to construct the two open-cell
heat exchangers. The wetted area of the cubic design
(Figure 1) is twice as large as the wetted area of the
tetradecahedral design (Figure 2). However, the ma-
ximal solid cross-sectional area of the cubic design is
2.3 times larger than the one of the tetradecahedral
design. Numerical as well as experimental results’
show that the pumping power that is required by the
cubic design is 2.5 times higher than the required pum-
ping power (cost) of the tetradecahedral design, while
the amount of heat transferred (benefit) is equal for
both designs. Thus, the overall heat exchanger cost-
benefit ratio of the tetradecahedral design is about
five times better as the cost-benefit ratio of the heat
exchanger cubic design. A closer look on on the amount
of wetted area that contributes to the heat transfer
unveils that only a fraction of the wetted area is con-
tributing to the heat transfer in both cases. Areas with
small temperature difference between hot and cold
stream, such as recirculation areas, do not contribute
to the heat transfer. At the moment, further numerical
simulations are executed in order to investigate the
two heat exchangers at different operating conditions.
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Hybride Modellierung turbulenter Stromungen —
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In vielen technischen Bereichen, wie z. B. in der Luft-,
Raumfahrt- oder Automobilindustrie, treten turbu-
lente Stromungen auf. Um diese Strémungen zu
untersuchen, kdnnen Experimente oder numerische Si-
mulationen durchgefthrt werden. Aus Kostengriinden
werden verstdrkt Computer-Simulationen eingesetzt.
Wissenschaftler der TU Darmstadt versuchen optimale
Verfahren zu finden, die korrekte Ergebnisse bei gleich-
zeitig geringem Rechenaufwand liefern.

Die mathematische Beschreibung einer turbulenten
Stromung liefern die Navier-Stokes-Gleichungen, die
wegen ihrer Nichtlinearitdt nicht analytisch geldst
werden koénnen. Durch die schnelle Entwicklung der
Computertechnik ist es heute moglich, diese Gleichun-
gen numerisch zu l6sen. Mit der direkten numerischen
Simulation (DNS) kénnen sémtliche auftretenden Wir-
bel aufgeldst werden. Dies erfordert jedoch einen sehr
hohen Rechenaufwand, weshalb die Anwendung einer
DNS auf absehbare Zeit auf einfache Geometrien und
niedrige Reynoldszahlen beschrankt ist.?

Die Grobstruktursimulation (engl. Large Eddy Simulati-
on, LES) stellt eine Reduzierung der Rechenanforderung
im Vergleich zur DNS dar. Dabei wird nicht das gesamte
Spektrum der turbulenten Strukturen simuliert, son-
dern lediglich die groen energietragenden Skalen.
Die kleinen Turbulenzstrukturen werden gefiltert und
modelliert.! Dies fuhrt zu einer wesentlichen Reduzie-
rung des Rechenaufwands und erlaubt es, turbulente
Strdomungen mit héheren Reynoldszahlen und kompli-
zierteren Geometrien zu untersuchen.

Fur technische Anwendungen reicht es oft aus, eine
statistische Beschreibung turbulenter Stromungen zu
verwenden, die die mittlere Wirkung der Turbulenz be-
rlcksichtigt. Die entsprechenden Modelle werden als
statistische Turbulenzmodelle (RANS) bezeichnet. Da
in den RANS-Gleichungen alle turbulenten Strukturen
modelliert werden, liefern die statischen Turbulenzmo-
delle teilweise erhebliche Abweichung von der Realitat.
In letzter Zeit werden auch verstérkt sogenannte Hyb-
rid-Modelle benutzt. Sie nutzen die Vorteile der oben

erlduterten Methoden. Die Very Large Eddy Simulation
kombiniert beispielsweise die RANS und die DNS Me-
thode.” Das Modell schaltet zwischen diesen beiden
Modi um, abhdngig von einer so genannte ,Numerical
Resolution-Funktion. Um zu priifen, ob ein neu im-
plementiertes VLES-Modell korrekte Ergebnisse liefert
und um die bendtigte Rechenzeit dieser Methode mit
anderen hybriden Methoden zu vergleichen, werden
unterschiedliche Simulationen durchgefuhrt.

Als erster Validierungstestfall wird eine Stromung be-
trachtet, bei der durch die Mischung zweier paralleler
Strdmungen mit unterschiedlichen Geschwindigkei-
ten eine Scherschicht entsteht. Freie Scherschichten
treten in vielen technischen Anwendungen auf, wie bei-
spielsweise bei der Ablésung an einem Profil oder bei
Strahltriebwerken zwischen dem Abgasstrahl und der
Umgebungsluft (Abb. 1). Als zweiter Testfall wird eine
Stromung um eine geneigte Platte betrachtet (Abb. 2).
Beide Simulationen benétigen ein Rechengebiet mit
etwa zwei Millionen Zellen.

Bei turbulenten Strémungen lassen sich die Stro-
mungsgroBen nicht anhand einer Momentaufnahme
beurteilen. Vielmehr muss die Stromung daftir Gber
einen grof3en Zeitraum gemittelt werden, um auskon-
vergierte Mittelwerte der Stromungsgrofen zu erhalten.
Zusammen mit der grolSen Anzahl der Zellen fihrt
dies zu sehr langen Rechenzeiten. Die Benutzung des
Lichtenberg-Clusters erlaubt es, diese Simulationen
parallelisiert durchzuftihren, was die Rechenzeit deut-
lich reduziert.

Abb. 1
Literatur
1. J. Fréhlich (2006), Large eddy simulation turbulenter
Strédmungen. Vol. 1. Wiesbaden: Teubner.
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(2014), Swirling flow in a tube with variably-shaped outlet
orifices: An LES and VLES study, International Journal of Heat
and Fluid Flow, Vol. 49, Oct. 2014: 28-42. Abb. 2
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Homogenous Charge Compression Ignition (HCCI)
engines are of great technological interest as they
combine the advantages of both spark-ignition (SI) and
conventional compression ignition engines. Firstly, due
to the highly diluted charges, high flame temperatures
are avoided, thus reducing the formation of nitric oxi-
des. Secondly, the thermal efficiency can reach values
similar to conventional compression ignition engines
due to the high compression ratio.! In HCCl engines, the
premixed charge ignites homogeneously due to the
high temperatures acheived during the compression. In
contrast to Sl engines, where after the spark ignition the
flame front propagates through the charge HCCI con-
ditions this phenomenon is hardly present.? Hence, the

Left: slice of the chemistry table showing the progress variables source term

for pressure levels from 10bar - 31bar (Ty=833K).
Right: temporal evolution of an ignition sequence (pp=12bar, Ty=833K)
predicited with detailed chemistry (points) an progress variable approach

in KIVA-4mpl.

fig. 2:

Left: Geometry of the Karslruhe engine at 360° CA.
Right: Geometry of the Karslruhe engine at 540° CA.
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modeling of an HCCl engine can be separated into two
steps: first the auto-ignition process is considered and
successively its transition towards flame propagation.
The present work focuses first on the various aspects
of the auto-ignition, second the transition between
ignition and flame propagation. Particularly, the gaso-
line-HCCl engine built and experimentally investigated
at the Institute of Piston Machine (IFKM), Karlsruhe
Institute of Technology has been simulated. The com-
putations have been performed using the KIVA-4mpi
code. In previous studies®* simulations of internal com-
bustion (IC) engines using KIVA-3V with LES have been
also carried out. In this work, Large Eddy Simulation has
also been employed to describe the highly unsteady
flow field including the occurrence of cycle-to-cycle
variations. In order to capture the complex dynamics
of the auto-ignition process the code has been further
extended to account for tabulated chemistry based
on a progress variable approach. The combustion mo-
delling is based on tabulated chemistry approach. For
ignition and flame propagation two different tables are
delivered by Benzinger from Institute of Technical Ther-
modynamics, Karlsruhe Institute of Technology (KIT).
The LES solver is to be first validated for the cold flow
case. For this purpose engine simulations with 50 cycles
have to be performed and compared with experimen-
tal data. The newly implemented auto ignition model
has to then be tested against the detailed reaction
scheme using simulations of simple ignition scenarios
in homogenous reaction systems (Figure 1) and then
for a complex engine geometry (Figure 2). Further, the
newly implemented the flame propagation model and
the transition model between ignition kernel and flame
propagation have to be tested for simple geometries
and then for the related engine configuration. Finally
50 full engine cycles are to be simulated using the new
combustion modelling approach will be presented.
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Large Eddy Simulations of Lean Partially Pre-vaporized —
Turbulent Spray Flames

F. L. Sacomano Filho, M. Chrigui, A. Sadiki, J. Janicka
Fachgebiet Energie und Kraftwerkstechnik, TU Darmstadt

Lean Partially Pre-vaporized (LPP) turbulent spray fla-
mes stand out as a promising technology to reduce
the emission of NOx and the maximum temperature for
combustion engines.! Because of the partial pre-vapori-
zation and the resulting lean partially premixed mixture
the LPP flame fronts are able to propagate into the
combustion chamber. The correct computation of the
turbulent flame propagation is a challenging task for
practical purpose applications. For these cases, Direct
Numerical Simulation (DNS) are not feasible and the
usage of a modelling procedure to capture the effects
of the turbulence-flame interactions based, for instance,
on Large Eddy Simulation (LES) is necessary. Typically,
when a liquid spray is injected directly into a combus-
tion chamber the high evaporation rate of droplets
delivers a high concentration of fuel vapor close to the
nozzle. This mixture quality leads to a predominance
of reactive processes similar to those found in gaseous
non-premixed flames. Based on this characteristic, com-
bustion models originally developed to non-premixed
flames have been modified to compute turbulent spray
flames. On the other hand, in LPP burners the spray is
not integrally introduced in the combustion chamber,
in reality a mixture of fuel vapor and liquid structures is
injected instead. As a consequence, regarding the
quality of the resulting mixture, the flame structure is
expected to be controlled by the flame propagation
speed rather than by the diffusion of reactants and
products. Accordingly, to better capture this aspect,
analysis on the extension of a single phase premixed
flame model are performed in the present investi-
gations. To investigate the structure of propagating
partially pre-vaporized spray flames, in this work an
Eulerian-Lagrangian spray module relying on the
Artificially Thickened Flame (ATF) framework coupled

Figure: llustration of structure for three flame compositions (p=0,72,
00,79 and p0,87) based on short time averaging of the source term of the
reaction progress variable wppy [kg.m=.g°7].
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to the Flamelet Generated Manifold (FGM) chemistry
reduction method is developed. A detailed mechanism
of n-heptane including 88 species and 387 elementary
reactions is adopted to correctly address the chemical
reactions. The unsteadiness arising from turbulent di-
spersion of evaporating droplets are captured by the
LES method. An evaporation model based on the non
equilibrium approach is applied to describe droplet
evaporation process. Three of the LPP n-heptane spray
flames, investigated experimentally in,! are selected
to validate the proposed module. The success of the
achieved results could demonstrate the effectiveness
of the modeling approach. To illustrate it, the structure
of the three chosen turbulent flames are exhibited by
the figure through short time averaging of the source
term of the reaction progress variable (wWRPV). The de-
crease of the flame length according to the increase of
the equivalence ratio (), also observed experimentally,
is correctly reproduced. This phenomenon is a particu-
larity of lean propagating flames, which is related to the
reduction of the flame speed due to the increase of the
equivalence ratio.

1. C.Pichard, Y. Michou, C. Chauveau, and L. Gokalp (2002), Average droplet vaporization rates in partially prevaporized

turbulent spray flames, Proc. Combust. Inst. 29(1): 527-533.
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Der Anstieg von Larm aufgrund von Strallen- und Luft-
verkehr und durch erhéhten Einsatz von Maschinen
fuhrt heutzutage vermehrt zu Gesundheitsschadigun-
gen und einer Abnahme der Lebensqualitat. Ein Grof3teil
des Larms, vor allem in urbaner Umgebung, wird durch
turbulente Strdmungen verursacht. Der physikalische
Hintergrund der Larmentstehung durch turbulente
Stromungen ist flr viele Einsatzgebiete noch nicht aus-
reichend erforscht. Unter diesem Gesichtspunkt stellen
aeroakustische Simulationen ein wichtiges Werkzeug
zum besseren Verstandnis des Mechanismus aerodyna-
mischer Larmentwicklung dar und die Optimierung der
aeroakustischen Grollen einen wichtigen Grundstein
zur Larmreduktion von Stromungslarm. In der Abbil-
dung ist beispielhaft die Ausbreitung des Schalldrucks
bei einer laminaren Zylinderumstromung dargestellt.
Zeitaufgeloste Methoden wie die Direkte Numeri-
sche Simulation (DNS) und die Grobstruktursimulation
(Large Eddy Simulation, LES) bieten nicht nur die Fa-
higkeit SchwankungsgréBen vorherzusagen, die als
Quellterme fur die aeroakustische Simulationen be-
nutz werden koénnen, sondern sind auch wegen
ihrer hdheren Genauigkeit im Vergleich zu statistischen
Methoden sehr vielversprechend. DNS und LES beno-
tigen fir Konfigurationen von praktischem Interesse
eine grol3e Rechenleistung, die z. B. der Lichtenberg-
Hochleistungsrechner zur Verfligung stellt. Bei kleinen
Machzahlen treten Mehrskalenprobleme auf, da zum
einen die Ausbreitungsgeschwindigkeit, aber auch die
stromungsmechanischen Schwankungen und die als
Schall abgestrahlten Schwankungen um GroBenord-
nungen auseinander liegen.

Literatur

Der numerische Aufwand aeroakustischer  Simu-
lationen wadchst mit zunehmendem Abstand von
Schallquelle und Beobachter. Somit sind bei praxisre-
levanten Anwendungen und deren Optimierung die
Grenzen der Desktop Computer schnell erreicht. In die-
sem Projekt wird ein Optimierungsverfahren entwickelt,
durch welches akustische Gré3en, wie zum Beispiel der
Schalldruck, minimiert werden kénnen. Die Schallaus-
breitung wird mit dem Finite-Volumen-Loser FASTEST!
und einem High-Resolution-Verfahren® berechnet. Das
High-Resolution-Verfahren 6st hierbei die linearisierten
Eulergleichungen (LEE) auf randangepassten, block-
strukturierten Hexaedergittern. Aeroakustische Quellen
erhélt man durch die zeitabhingig berechnete Stro-
mung, basierend auf der Idee von Hardin und Pope's
Viscous Splitting Technique.2 Die fur die gradientenba-
sierte Optimierung bendtigten Sensitivitdten werden
mittels der Continuous Sensitivity Equation Method
(CSEM)* berechnet.

Durch die gesteigerte Anzahl an Strdmungsauswer-
tungen im Optimierungsprozess steigt der Berech-
nungsaufwand der Simulationen stark an.

1. FASTEST Manual (2005), Fachgebiet Numerische Berechnungsverfahrenim Maschinenbau, Technische Universitat Darmstadt,

Deutschland.

2. J.C.HardinundD.S.Pope (1994), An Acoustic/Viscous Splitting Technique for Computational Aeroacoustics, Theoret. Comp.

Fluid Dynamics, 6: 323-340.

3. M.Kornhaas (2011), Dissertation: Effiziente numerische Methoden fiir die Simulation aeroakustischer Probleme mit kleinen
Machzahlen, Fachgebiet Numerische Berechnungsverfahren, Technische Universitdt Darmstadt, Darmstadt.

4. D.Gunzburger (1998), Sensitivities in Computational Methods for Optimal Flow Control. In Computational Methods for
Optimal Design and Control, volume 24 of Progress in Systems and Control Theory, Birkhduser Boston: 197-236.

Ingenieurwissenschaften



LES of a Spark Ignition Engine Using Artificial Thickening e
and Flamelet Generated Manifols

C. He, G.Kinne, J. Janicka
Fachgebiet Energie und Kraftwerkstechnik, TU Darmstadt

The complexity of in-cylinder flow combined with
chemical reactions involving a vast number of spe-
cies render the modelling of spark ignition engines
a challenging task. In this work the optical spark igni-
tion engine built and measured at TU Darmstadt has
been simulated. The experimental study of the engine
have been presented in."? The engine operates with
homogeneous mixtures from port fuelled injection of
iso-octane. Simulations have been performed using the
code KIVA-4mpi extended with the Large Eddy Simu-
lation (LES) turbulence model to capture the complex
flow field behaviour and cycle-to-cycle variations. First-
ly, the cold flow simulations for this optical engine have
been carried out. Since a new engine configuration was
considered, it was necessary to verify that the numerical
grid correctly and accurately represented the engine’s
geometry and that the experimental pressure curve
could also be reproduced in the simulations. The nume-
rical setup was assessed by comparing the predictions
with a comprehensive set of velocity measurements for
different spatial and crank-angle positions. The cycle pa-
rallelization technique was employed in this work. Each
simulation was performed using 12 CPUs at the Lichten-
berg-cluster. Thanks to its high performance, 64 engine
cycles were simulated within three weeks. Statistics

References

were evaluated over 50 engine cycles. A very good
agreement with experimental data? was obtained
(Figure 1). Finally the reacting operation using tabula-
ted chemistry has been considered. The chemistry of
iso-octane has been represented using the Flamelet
Generated Manifold (FGM) technique which spans over
the relevant temperature and pressure range of the
engine. LES of combustion modelling has been per-
formed adopting the thickened flame approach where
the thickening factor automatically adapts to the local
conditions of pressure and grid size to ensure a proper
resolution of the chemical source term. In addition to
the adaptive thickening, a flame sensor has been used
to detect the flame.>* To capture the spark ignition, the
mesh has been refined around the region of interest
and the ignition model available in KIVA-4mpi has been
improved consistently with the FGM approach. Also for
the reacting case 50 cycles will be simulated and the
predictions will be compared with the measurements.
Figure 1 In-cylinder velocity field comparison at 90°
crank angle bTDC (compression phase)
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3. G.Kunne, A. Ketelheun, and J. Janicka (2011), LES modeling of premixed combustion using a thickened flame approach
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— Modeling of Turbulence Interface Interactions
in Two-Fluid Systems

82

T. Waclawczyk, M. Waclawczyk

Funding source During this project, the statistical model put forward

DFG Projekte in (Waclawczyk, Oberlack)' is investigated. The new ap-

WA 3097/3-1, proach allows to relate the model for evolution of the

WA 3097/2-1 intermittency region (IR), which is the domain where
the interface can be found with non-zero probabilty,
with properties of the bulk turbulent fluid. Present stu-
dies have led to formulation and verification of the Favre
averaged IR evolution model (IREM) and the new discre-
tization for the conservative level-set (CLS) method,
providing a framework for IREM implementation.”® At
first, the a'priori study of DNS data obtained from si-
mulations on Lichtenberg cluster with the Fastest code

a)

fig. 1:

Collision of the 2D vortex with initially flat air/water interface

a) evolution of the borders of the intermittency region,

b) vorticity magnitude at two time moments. b)
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and the VOF method* was carried out, during these
simulations up to 64 processes were used. As the result,
velocity and pressure fields of the 2D vortex interacting
with the flat air/water interface in the turbulent flow
regime were obtained (Fig. 1) and were used in the sta-
tistical analysis of the velocity interface correlations.??
The next step in developement of IREM is coupling with
the flow solver and the CLS method,? the preliminary
works were performed in (Kraheberger; Waclawczyk et
al.).>® For future tests of the IREM model an access to
the computational resources of HHLR is required. The
present project was supported by the DFG grants WA
3097/3-1 AOBJ: 595641,WA 3098/2 AOBJ: 595642.
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Modellierung von Larmquellen vorgemischter Verbrennungssysteme —
mit Hilfe der inkompressiblen Grobstruktursimulation

A.Hosseinzadeh, G. Geiser, H. Nawroth, J. Janicka, C. O. Paschereit, W. Schroder
Fachgebiet Energie und Kraftwerkstechnik, TU Darmstadt

Bei der Entwicklung und Verbesserung technischer Verbrennungskonzep-
te spielen zunehmend die Gerduschemissionen eine entscheidende Rolle.
Der Bedarf an leisen Verbrennungssystemen rickt immer mehr in den
Vordergrund. Die wesentlichen primdren Larmquellen in isothermen turbu-
lenten Strémungen werden durch die strdmungsinduzierten, stochastischen
Schwankungen der Scherspannungen verursacht. Die Wechselwirkungen
zwischen den stochastischen Elementen der Stromung spielen ins-
besondere bei modernen Verbrennungskonzepten fir stationdre und
Fluggasturbinen eine Rolle, die man zur Reduktion der Emissionen von
Stickstoffoxiden unter moglichst vorgemischten Bedingungen und mdog-
lichst mager betreibt. Damit stellt das Problem des Verbrennungsldarms ein
allgemeines Problem fir die Anwendung von zukinftigen Verbrennungs-
konzepten dar. Das generische Experiment besteht aus einer turbulenten
Freistrahlflamme, die experimentell untersucht wurde. Diese Daten wurden
fur die Grobstruktursimulation zur Verfligung gestellt. Die Grobstruktursi-
mulationen bei niedrigen Machzahlen (Low-Ma-LES) liefert Ergebnisse fir
das reagierende Stromungsfeld, jedoch kann das Schallfeld hiermit nicht
direkt berechnet werden. Nach der Extraktion der akustischen Quellterme
wurden mit Hilfe eines Computational Aeroacoustics (CAA)-Verfahrens
die Ausbreitung des Schallfeldes und damit auch die Gesamtschallemis-
sion berechnet. Es konnte erstmalig der Nachweis der grundsatzlichen
Anwendbarkeit der hybriden Methode, bestehend aus Low-Ma-LES und
CAA fur turbulente Vormischflammen erbracht werden. Insgesamt lassen
sich in dem Bereich der untersuchten unterschiedlichen Parameter hin-
sichtlich der turbulenten, reagierenden Strémung gut Ubereinstimmende
Ergebnisse erzielen. Die Abbildung zeigt das Leistungsdichtespektrum des
Schalldruckpegels, verglichen sind die experimentell und numerisch ermit-
telten Schmalbandspektren.
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— Numerical Simulation and Optimization of Acoustics of Flight Turbine

X.Huang, M. Schéfer
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The increase of the aerodynamic noise produced in
turbulent flow is recognized as a factor that impairs the
humans' health. Therefore, the simulation and the opti-
mization of the acoustics in the turbulent context has
become increasingly significant in the engineering field.
The acoustic simulation is performed in two steps. First,
the acoustic source is obtained by solving the turbulent
flow field. Second, starting from the acoustic sources,
the acoustic quantities are calculated by solving the
Linearized Euler Equation (LEE).2

The Direct Numerical Simulation (DNS) and the Lar-
ge Eddy Simulation (LES) can be used to simulate the
turbulent flow. The drawback of both methods is that
they are expensive in terms of the computational cost.
Particularly the DNS is only applicable to very simple
geometry. The Reynolds Averaged Navier-Stokes (RANS)
method, which reduces the computational cost largely,
is unfortunately not adequate for the simulation in this
case, because exactly the perturbations, which are ave-
raged in RANS, is relevant for the acoustic source. The
hybrid methods, which combine the LES and the RANS
methods, are considered to be a promising compromi-
ses in terms of the computational cost and the accuracy.
Therefore, the hybrid methods are applied in the simu-
lation of flow of the acoustic problems.

In the present work, the investigation focuses on two
points. First, it is to investigate, weather the hybrid mo-
del, the Detached Eddy Simulation (DES), can provide
an acoustic source with sufficient accuracy. For this pur-
pose, the acoustic sources and the acoustic quantities

v
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are to be compared with the results calculated using
DNS or LES. The DES has been implemented and veri-
fied. The acoustic quantities obtained by means of DES
needs to be verified with the help of appropriate test
cases. Second, the optimization of the acoustics is also
to be conducted using the sensitivity method. The sen-
sitivity method is a gradient-based method, which is an
relatively efficient strategy of optimization in compari-
son with the gradient-free method.? The major difficulty
is the calculation of the sensitivities of the acoustic
quantities with respect to the design variables, which
are the parameters that can be changed to achieve the
optimization. The key point here is to verify, weather
the sensitivities have sufficient accuracies. The acoustic
sensitivity solver for the laminar flow has been already
implemented and verified with the help of a cylinder
flow (Fig.1), which used 8 cores for the computation
of the flow and 8 cores for the sensitivities, while the
computation between the flow and sensitivity solvers
are realized through MPL! The sensitivities are com-
pared with the finite differences, which can represent
the gradient with sufficient accuracy. Fig.1 shows that
the errors of the sensitivities of acoustic pressure sol-
ved using the implemented solver have relative errors
of approximately 0.01, which is quite acceptable. The
performance of the sensitivities in the turbulent flow
needs to be further investigated. It can be infered that
the computation demand for the acoustics and acou-
stic sensitivities in the turbulent flow will be larger than
the ones in the laminar flow. The high-performance
computer can drastically reduce the computation time
by distributing the computation onto more cores, and it
can therefore enormously facillitate the research.
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Numerical Simulation of Flame-Wall-Interaction ——

In most of the technical combustion systems the che-
mical reaction approaches the enclosing walls termed
as flame-wall-interaction (FWI). A typical example is
the final stage of the chemical reaction within an in-
ternal combustion engine as illustrated in Fig. 1, but
also within aero engines or gas turbines used in power
plants FWI is part of the process. In order to control the
thermal load, the temperature of the walls is kept signi-
ficantly below the flame temperature, usually by active
cooling. Accordingly, a heat flux from the flame towards
the wall is initiated which removes the activation ener-
gy required to sustain the chemical reaction. The result
is an incomplete consumption of the fuel coming along
with pollutants and power losses. In order to increase
the efficiency and to reduce the pollutant formation
FWI becomes an even more severe and restricting fac-
tor within future developments. Typical examples are
the downsizing of internal combustion engines and the
use of lean premixed combustion within aero engines.
The overall process is determined by the interaction of
fluid mechanics, heat transfer and chemical reaction
embedded in a turbulent environment yielding huge
demands onto its computation.

This project aims at computing this interaction for
both, developing the numerical method to accurately
describe the process as well as to gain inside into the
underlying physics. The first steps currently conducted
consist of a detailed investigation of suited approaches
within one- and two-dimensional simplified geomet-
ries. At this, two approaches are applied to profit from
the knowledge gained mutually. Within the first one,
the process is highly accurately described by the direct
computation of the reaction kinetics' while the second
one uses efficient reduction techniques to lower the
computational costs.? This reduction should finally
enable the computation of realistic geometries within
the next stages of the project. We implemented both
approaches into the academic code Fastest which ena-
bles a very detailed comparison. Within other projects,
we extend the codes capability to compute full scale
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reacting systems. A hybrid MPl-openMP parallelization
is employed to obtain parallelization efficiency for re-
action kinetics. Figure 2 shows one of the first results
obtained so far. The three snapshots illustrated here
represent a two-dimensional simulation mimicking the
spherical expanding flame of an engine approaching a
piston wall (as in Fig. 1). In the top the flame is still pro-
pagating undisturbed as visualized by the reaction layer
which precedes the hot gases being intact. The two fol-
lowing instances show the weakening of this reaction
zone closer to the wall and finally total quenching still
leaving a thin layer of unreacted gases above the piston.

The first steps of this research have been conducted
within a numerical framework that established for re-
acting systems in the past®. A detailed assessment is
ongoing to identify the necessary numerical and mo-
deling developments required for the FWI-simulation.
As an intermediate step towards real applications, the
simulation of well characterized experiments featuring
three dimensional laminar and turbulent FWI'is planned.
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detaillierter und tabellierter Chemie. VDI Berichte, 2161: 643-652, Deutscher Flammentag 26.

2. A.Ketelheun, G.Kuenne, and J. Janicka (2013): Heat Transfer Modeling in the Context of Large Eddy Simulation of Premixed
Combustion with Tabulated Chemistry. Flow Turbulence and Combustion, Vol 91(4): 867-893.

3. G.Kuenne, A. Ketelheun, and J. Janicka (2011): LES modeling of premixed combustion using a thickened flame approach
coupled with FGM tabulated chemistry. Combustion and Flame, Vol. 158(9): 1750-1767.

Funding source
DFG

fig. 1:

Illustration of the flame
propagation within an
internal combustion
engine leading to FWI.

Fig. 2:

3 timesteps of a 2D
simulation showing
the impact of a flame
onto the piston.
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— Numerische Modellierung
eines PKW-LKW Uberholvorgangs
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Mit dem Dissertationsthema ,Strémungssimulation
des Uberholvorgangs zwischen einem PKW und einem

LKW" wird ein Uberholvorgang erforscht, der aus stro-
mungsmechanischer Sicht sehr kompliziert ist. Bevor
die Stromungssimulation des Uberholvorgangs durch-

gefuhrt werden kann, muss zuerst flr ein numerisch

relevantes Modell die Problematik der Fahrzeugumstro-

mung verstanden sein. Zu Beginn wird ein vereinfachtes
Modell des BMW 5erin MaRstab 1:2,5 untersucht. Daraus

ergeben sich Gittergenerierungsstrategien. Durch eine
Vereinfachung ist die Anzahl von Gitterzellen geringer,

damit lassen sich solche Simulationen relativ schnell

durchfiihren und bieten eine gute Ubersicht. Die Er-

gebnisse sind jedoch nicht fir eine direkte Validierung

des Experimentes geeignet; sie dienen der Gitterstu-

die. Denn bei jeder Gittergenerierung muss man sich
fragen, wie exakt das verwendete Turbulenzmodell

ist. AnschlieBend wird ein Gitter ausgewdhlt, das zwar
maoglichst grob ist, das aber die Ergebnisse durch die
Gitterauflésung nicht behindert. Mit dieser Gitterein-
stellung wird dann ein detaillierteres Modell des BMW

5er Malistab 1:2,5 vernetzt und anschlieend simuliert.

Ergebnisse dieser Simulationen werden mit Expe-

rimenten validiert. An die Ergebnisse von Schrefl!

anschliefend wurden aerodynamische Untersuchun-

gen im Windkanal, z.B. mit einem alleinstehenden
PKW-Modell BMW 1:2,5 oder auch dem Uberholvorgang
PKW-LKW durchgefihrt. Dabei wurden zwei Verfahren
angewendet: Strdmung mit Grenzschichtabsaugung

und ohne Grenzschichtabsaugung. Aullerdem wurde
eine Straenmessung des Uberholvorgangs untersucht.

Alle Falle von Schrefl’ wurden glaubwiirdig numerisch

simuliert. Die Grenzschichtabsaugung wird durch

passende Randbedingungen dargestellt, der dynami-

sche Uberholvorgang auf der StraBe wird durch ein

deformierendes bewegtes Gitter reproduziert. Aus

rein numerischer Sicht werden zwei Betrachtungen
berlcksichtigt: Die vereinfachte Simulation mit Einlass,
Auslass und Symmetrieebenen, bei aerodynamischen
Fahrzeugsimulationen Ublich, und die Simulation des
exakten Windkanals mit realistischer Abmessungen.

Die anschlieBende Uberholvorgangsimulation besteht
aus zwei Teilen: Erstens aus einer Simulation von
acht zwischen PWK und LKW statischen Positionen,
Uber-
holvorgangs, und zweitens aus dem dynamischen
Uberholungvorgang. Die Bewegung des PKWs wird
durch ein deformierendes bewegtes Gitter dargestellt.
Die Auswahl des passenden Turbulenzmodells und des
Simulationsmodus stellt dabei ein wichtiger Teil der Ar-
beit dar. Einige Turbulenzmodelle sind nicht in der Lage

entsprechend der Windkanalmessung des

diese komplizierte Fahrzeugumstrdmung angemessen
darzustellen. Aus diesem Grund wird ein robustes, aber
trotzdem genaues k-zeta-f Turbulenzmodell angewen-
det. Zur Verbesserung der Ergebnisse wird dann an
einem allein stehenden detaillierten PKW-Modell und
von dem Uberholvorgang das hybrid Turbulenzmodell
PANS (Partically Averaged Navier Stokes) angewendet.
Die Simulationen der Gitterstudie werden hier nur
stationdr berechnet. Hierfur ist auch das k-zeta-f Turbu-
lenzmodell geeigneter als PANS. Anschlieend werden
diese auch instationdr gerechnet, wo dann PANS Tur-
bulenzmodell zum Einsatz kommt. Zur Auswertung
werden vor allem die Luftwiderstandsbeiwerte, die
wirkende Momente und die Druckverteilung betrach-
tet. Die simulationsrelevanten Merkmale sind Residuen,
y+ CFL-Zahl, delta/eta Kriterium. Alle Stromungssimu-
lationen werden mittels CFD Programm AVL FIRE der
Firma AVL List GmbH durchgefiihrt. Die Auswertung
der Ergebnisse wird mit der Software Tecplot 360
gemacht. Alle Grafen werden wegen Einheitlichkeit in
Software Gnuplot generiert.

Literatur

1. M. Schrefl (2008), Instationdre Aerodynamik von
Kraftfahrzeugen: Aerodynamik bei Uberholvorgang und
bodigem Seitenwind. Aachen: Shaker.
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Numerische Modellierung von Mehrphasenstromung ———

im Hinblick auf oberflachenspannungsdominierte Stromungen

D. Staab, M. Schafer

Fachgebiet Numerische Berechnungsverfahren im Maschinenbau, TU Darmstadt

Bei nahezu allen natirlichen und technisch relevan-
ten Stromungen handelt es sich um eine Kombination
aus mehreren FlUssigkeiten, Gasen oder Feststoffen.
Diese Systeme bezeichnet man als Mehrphasenstro-
mungen. Bereits eine Zweiphasenstrdmung zeigt ein
komplexeres Verhalten als eine einphasig strémendes
Fluid. Dieser Fakt begriindet sich nicht nur mit der
bidirektionalen Kopplung der dispersen und der Haupt-
phase, sondern auch in der zusatzlichen Betrachtung
der Grenzflichenspannung. Als Beispiel fir die Kopp-
lung beider Phasen sei eine aufsteigende Luftblase in
Wasser genannt, deren Dichte und Viskositat sich von
der Hauptphase unterscheiden und sie somit auf Grund
von Gravitation nach oben steigt. Sobald mehr als
ein Fluid als ungeldste, aber vermischte Phase vorliegt,
entstehen Grenzflichen. Durch diese Grenzflachen tre-
ten zusatzliche Krafte auf, welche energieminimierend
auf das Interface wirken und damit die Grenzflachenver-
formung beeinflussen.

Zum besseren Grundlagenverstandnis, aber auch zur
Optimierung industrieller Prozesse, kommen numeri-
sche Simulationen zum Einsatz. Die Anforderungen an
diese Simulationen sind zwiespaltig. Auf der einen Seite
sollen hochst genaue Ergebnisse berechnet und auf der
anderen Seite mUssen diese Resultate moglichst schnell
erhalten werden. Aus diesem Grund sollen numerische
Methoden zur Simulation von Stromungen mdglichst
effizient sein.

In dieser Arbeit kommt eine, in Industrie und Forschung
weit verbreitete, Methode zum Einsatz, welche auch
komplexe Mehrphasenvorgange berechnen kann, die
Volume-of-Fluid Methode.

Der Nachteil dieser Methode ist, dass sie die Krimmung
einer Grenzflache nicht akkurat abbilden kann. Einer
ihrer Vorteile ist die Massenkonservativitdt. Um den
genannten Nachteil zu Gberwinden, kann eine weitere
Methode, welche eine genauere Berechnung der Kriim-
mung und somit der Oberflichenspannung zuldsst,
angekoppelt werden.! Diese Methode wird Level-Set
Methode genannt.?

Vor allem bei kleinen Blasendurchmessern ist die Be-
rechnung der Oberflaichenspannung fehleranféllig,
denn der Betrag der Oberflachenspannung ist proporti-
onal zur Krimmung einer Grenzfldche und steigt daher
bei, zum Beispiel, kleinen Blasen stark an.

Das Ziel dieser Arbeit ist es einen Tropfenaufprall auf
eine Fluidoberflache unter wirkender Oberflachen-
spannung effizient zu berechnen. Dabei sollen auch die
Sprunge in den Grolenskalen adéquat abgebildet wer-
den. Diese Spriinge kommen dadurch zustande, dass
z.B. entstehende Wellen kleine Krimmungen besitzen,
aber erzeugte Mikroblasen wesentlich gréere Kriim-
mung haben.

In diesem Projekt werden effiziente Oberflachen-
spannungsmodelle, wie z.B. dem CSF Modell von
Brackbill et al.® mit der Volume-of-Fluid und Level-Set
Methode gekoppelt, und Parameterstudien zum
Tropfenaufprallprozess durchgefiihrt, womit ein grund-
legendes Verstandnis dieses Vorgangs erlangt werden
soll. Diese rechenintensive Simulationen machen einen
Hochleistungscomputer wie den Lichtenberg-Hoch-
leistungsrechner unabdingbar.
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— Numerische Simulation der Verbrennung fester Brennstoffe
in einer Oxyfuel-Atmosphare
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Die Simulation von Verbrennungsprozessen fester
Brennstoffe geht aufgrund der komplexen Chemie und
der Skalenseparation mit erheblichen numerischen
Kosten einher. Ein Verstandnis der Vorgdnge, welches
im Rahmen von CFD-Rechnungen gewonnen werden
kann, hilft beispielsweise bei der Auslegung zukunftiger
Kraftwerke. Nicht erst seit der Energiewende wird dem
Ziel, das klimaschadliche Treibhausgas CO; zu reduzie-
ren, hohe Prioritat eingerdumt. Um die Energie- und
Stromversorgung jedoch auch nachhaltig sichern zu
kénnen, muss ein Teil des Energiebedarfs auch weiter-
hin aus fossilen Energietrdgern wie Kohle und Erdgas
stammen. Die sogenannte Oxyfuel-Technologie stellt
fur die Realisierung dieser Ziele eine vielversprechende
Methode dar. Im Unterschied zu konventionellen fossi-
len Kraftwerken wird der Brennstoff hier nicht mit Luft,
sondern mit einem Gemisch aus Sauerstoff und rezirku-
liertem Rauchgas verbrannt. Im Abgas finden sich dann
lediglich die beiden Hauptbestandteile Wasser(dampf)
und Kohlenstoffdioxid. Letzteres kann dann mit deut-
lich weniger Aufwand abgeschieden werden und
gelangt nicht in die Atmosphdre. Bei dem von der
DFG finanzierten Sonderforschungsbereich/Transregio
129 ,Oxyflame”, der in Kooperation mit der RWTH Aa-
chen und der Ruhr-Universitdt Bochum eingerichtet ist,
geht es also darum, ein grundlegendes Verstandnis fur
die Oxyfuel-Verbrennung von festen, staubférmigen
Brennstoffen zu entwickeln. Insbesondere sind Prozesse,
die bei der Verbrennung mit Sauerstoff ablaufen, noch
nicht so weit verstanden, dass ein effizienter Einsatz
dieser Technologie im industriellen Maf3stab moglich
ist. FUr die Berechnung der reaktiven Strémung wird
der akademische, inkompressible CFD-Code FASTEST
verwendet. Dabei wird die Methode der Grobstruktur-
simulation (Large Eddy Simulation) flr eine addquate
Beschreibung des transienten Verhaltens angewendet,
die aufgrund der numerischen Kosten erst seit Kurzem
im Zusammenhang mit Kohleverbrennung eingesetzt
werden kann.! Im Vordergrund steht die Kopplung von
Modellen, die die zahlreichen Teilprozesse bei der che-
mischen Umsetzung der Kohle erfassen, mit dem FGM
(Flamelet Generated Manifolds) Modell. Letzteres geht

Literatur

auf van Oijen? zurtick. Die Grundidee dabei ist, die che-
mischen Prozesse im Vorfeld detailliert zu berechnen
und zu tabellieren, um schliellich bei der eigentlichen
Simulation mit einem stark reduzierten Satz von Kon-
trollvariablen auf die Tabelle zugreifen zu kénnen. Mit
dieser Methodik kénnen komplexe Nicht-Gleichge-
wichtseffekte zu akzeptablen numerischen Kosten
beschrieben werden. lhre Anwendung auf heterogene
Brennstoffe stellt die besondere Herausforderung dar.
Die Modellentwicklung dient dazu, den kompletten
Kohleumsetzungsprozess in einem realen Feuerraum
simulieren zu kénnen. Aufgrund der langen Verweil-
zeiten der Partikel sind die Brennrdume deutlich gréRRer
dimensioniert als diejenigen von Gasflammen, was zu
einer erheblichen Skalenseparation fihrt. Beispiels-
weise liegen Kohlepartikel und Brennraummafe um
bis zu sieben GroBenordnungen auseinander. Um
dies handhabbar zu machen, sind Verfahren wie Scale
Adaptive Simulation (SAS) oder eine lokale Zeitschritt-
weitenanpassung notwendig. Einen Eindruck des
Geschwindigkeitsfeldes in der Nahe des Drallerzeugers
liefert die Darstellung. Simulationen dieser GroRenord-
nung (rund 7 Mio. Zellen) erfordern in etwa 100.000
CPU-Stunden bei starker Parallelisierung durch Domain
Decomposition. Der Lichtenberg-Hochleistungsrech-
ner leistet hier wertvolle Dienste.

1. M.B.Franchetti (2013),Large Eddy Simulation of Air and Oxy-Coal Combustion Dissertation, Imperial College London.
2. J.A.vanOQijen (2002), Flamelet-Generated Manifolds: Development and Application to Premixed Laminar Flames Dissertation,

TU Eindhoven.
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Numerische Simulation von Verbrennungslarm und -instabilitaten —
mittels hybrider Berechnungsverfahren

T. Klenke, K. Lackhove, J. Janicka
Fachgebiet Energie und Kraftwerkstechnik, TU Darmstadt

Schadstoffarme, moderne Brennverfahren in stationd- der verbesserten Modellierungsstrategien kénnen im Projektforderung
ren- und Fluggasturbinen sind durch einen instabilen  Anschluss Verfahren zur Larmminderung entwickelt — |BMWi,Seventh
Betrieb gekennzeichnet. Diese Instabilititen sind haufig ~ und getestet werden. Grundlage des von uns bear- | Framework

auf akustische Phanomene zuriickzufiihren, die durch  beiteten Teilprojektes ist der Vergleich verschiedener |Programme (EU)

den instationdren Verbrennungsprozess hervorgerufen
werden. Aufgrund der erheblichen Skalenunterschiede
zwischen der Akustik und dem Verbrennungsprozess ist
eine direkte numerische Berechnung mit erheblichen
Kosten verbunden. Die hybride Simulation von Verbren-
nung und Akustik stellt hier eine sinnvolle Alternative
dar, um die Phdnomene in komplexen Verbrennungs-
systemen zu beschreiben. Im Zuge des Klimawandels,
der Ressourcenknappheit an fossilen Brennstoffen und
dem vermehrten Aufkommen alternativer Brennstoffe
sowie gesetzlich stetig verringerten Schadstoffgrenz-
werten ist eine verstarkte Entwicklung von modernen,
schadstoffarmen Verbrennungskonzepten ein zentraler
Punkt der heutigen Verbrennungsforschung. Hierbei
stehen schadstoffarme und verbrauchsreduzierende
Magerverbrennungskonzepte im Fokus. Magerverbren-
nungskonzepte sind auf der einen Seite durch eine
schadstoffarme und verbrauchsreduzierte Verbren-
nung gekennzeichnet, tendieren auf der anderen Seite
jedoch abhéngig vom Betriebspunkt hdufig zu Verbren-
nungsinstabilitdten. Diese Instabilitdten verursachen
unerwinschte, erhdhte Schadstoffwerte und kénnen
im Extremfall sogar zu Schaden an der Gasturbine
fihren. Im Kontext des hier verwendeten hybriden nu-
merischen Berechnungsverfahrens liegt der Fokus auf
der Untersuchung der thermoakustischen Verbren-
nungsinstabilitditen. Diese Instabilitdten entstehen,
wenn der durch die instationére, reagierende Stromung
erzeugte Verbrennungslarm mit dem Verbrennungs-
system interagiert und eine selbsterregte Schwingung
induziert. Die an der TU Darmstadt stattfindende Ar-
beit zu diesem Thema ist durch zwei internationale
Projekte eng mit Forschergruppen in ganz Europa
verknipft. Das von BMWi finanzierte AG-TURBO 2020
Projekt beschaftigt sich in unserem Teilprojekt mit der
Realisierung einer Ruckkopplungsmethode fiur die
akustischen Brennkammerdruckschwankungen auf das
reagierende Stromungsfeld. Als Teil des Seventh Frame-
work Programmes der Europdischen Union widmet sich
das RECORD-Projekt der Verbesserung und Validierung
der Modellierungsmethoden von Verbrennungslarm.
Dabei werden sowohl direkter als auch indirekter Larm
sowie dessen Ausbreitung bericksichtigt. Auf Basis

Modellierungsstrategien anhand von experimentellen
Daten. Das an der TU Darmstadt entwickelte, hybride
Berechnungsverfahren beschreitet hier einen Mittel-
weg zwischen vertretbarem Rechenaufwand und einer
fur industrielle Anwendungen ausreichenden Beschrei-
bung der physikalischen Vorgange. Fur die Berechnung
der instationdren, reaktiven Strémung wird der inkom-
pressible in-house CFD-Code PRECISE-UNS mit einem
CAA-Code gekoppelt. Als letzterer kommt entweder
das am Deutschen Zentrum fur Luft- und Raumfahrt
(DLR) entstandene PIANO oder das mafgeblich am
Imperial College London entwickelte Nektar++ Frame-
work zum Einsatz. Wesentlicher Unterschied der
beiden Codes ist, dass PIANO auf der Finiten Differen-
zen Methode (FDM) basiert, wahrend Nektar++ sich das
diskontinuierliche Galerkinverfahren zu Nutze macht.
Zur Beschreibung des instationdren Verbrennungspro-
zesseses in der Brennkammer kombiniert PRECISE-UNS
die Methode der Grobstruktursimulation mit dem
Verfahren der tabellierten Chemie fir die Reaktionki-
netik. Dabei wird ein akustischer Quellterm berechnet
und an den CAA-Code Ubergeben, der die akustische
Wellenausbreitung in der Brennkammer sowie ihren
Zufuhrungen simuliert. Hiermit kann in einem zukinfti-
gen Schritt mittels einer Rickkopplung der akustischen
Signale auf das reaktive Stromungsfeld die Interaktion
zwischen dem erzeugten Verbrennungslarm und dem
Gesamtverbrennungssystem untersucht werden. Der
erhebliche Geschwindigkeitsvorteil dieses hybriden
LES/CAA Berechnungsverfahren gegentber direkten
Berechnungsmethoden mittels einer kompressiblen
LES rihrt von der der Skalenseparation von Strdmungs-
und AkustikgroBen her.
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— Numerische Stromungssimulation
des DrivAer-Referenzkorpers bei Schraganstromung
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Abb. 1

Abb. 2

N. Kienzle, P. Post, J. Raquet, H. Schonke, L. Kutej, T. Schiitz
Fachgebiet Stromungslehre und Aerodynamik, TU Darmstadt

An dem Referenzkérper DrivAer werden Experimen-
te und numerische Simulationen durchgefihrt. Eine
Studie der BMW Groupe beschéftigt sich mit der Seiten-
anstromung. Bei der Auswertung und dem Vergleich
der numerischen mit den experimentellen Ergebnissen,
ist ein deutlicher Unterschied in den Kraftbeiwerten
cW, ¢S und cL bemerkt worden. Die numerischen Er-
gebnisse werden mit dem Software-Paket ,PowerFlow”,
welches auf der Loésung der Lattice-Boltzmann-Glei-
chung fur den diskretisierten Raum basiert, erstellt. Um
maogliche Fehlerquellen einzugrenzen, soll ein weiterer
Stromungssolver verwendet werden. Hierfur wird FIRE
von AVL, welches die Navier-Stokes-Gleichung 16st, ver-
wendet. Zusatzlich zu diesem unterschiedlichen Solver
sollen verschiedene Turbulenzmodelle getestet und
gerechnet werden. Dabei wird auf die Turbulenzmodel-
le RANS, URANS, PANS und VLES zurtickgegriffen. Durch
einen Vergleich der Stromungsfelder im Post-Processing
sollen Vor- und Nachteile herausgearbeitet werden, die
eine sinnhafte Begrtiindung fur die Diskrepanz zwischen
den bisherigen numerischen und experimentellen

Ergebnissen bieten. Zum Vergleich der experimentel-
len Ergebnisse liegen 2D-Plots der Kraftbeiwerte cW, ¢S
und cL vor. ,PowerFlow” liefert im Falle der Geradean-
stromung zum Experiment sinnhafte Ergebnisse.

Die Abbildungen 1 und 2 zeigen die Verldufe der
integralen Kraftbeiwerte ¢D, ¢S und cL in Ab-
hdngigkeit des Anstromwinkels bei Variation der
Rechenmethoden. Dabei werden die beiden Félle
eines umstromten DrivAer-Korpers, mit Radern und
ohne Rader mit geschlossenen Radkésten, betrachtet.
Es werden die gemittelten Messergebnisse des Experi-
ments und die gemittelten Simulationsergebnisse aus
PowerFlow, im Vergleich zu den durchgefihrten Simu-
lationen weiterer Rechenmethoden gezeigt, um somit
die durchgefiihrten Rechnungen zu verifizieren und zu
validieren. Die mit AVL FIRE durchgefiihrten Rechnun-
gen sind dabei in drei gerechneten Rechenmodelle
RANS, URANS und VLES aufgeteilt. AnschlieRend wer-
den anhand von Tabellen der gemittelten Kraftbeiwerte
die jeweiligen Ergebnisse verglichen. Um eine konver-
gente Losung zu garantieren, wurde zundchst mit dem
stationdren RANS-Verfahren mit dem k-zeta-f-Modell
bis zur Konvergenz simuliert. AnschlieBend wurden die
instationdren Rechnungen der URANS- und VLES-Ver-
fahren aus dieser Losung initialisiert, um eine schnellere
Konvergenz zu erreichen. Dabei wurden bei den RANS-
Verfahren 10.000 Iterationen durchgefihrt und bei den
beiden anderen Methoden bis zu einer Flow-Through-
Time von 75 gerechnet. Das garantiert, dass selbst
langperiodische instationdre Prozesse fir die Analyse
aufgeldst werden und die Losung konvergiert ist.

Wie anhand der 2D-Graphen fir die Kraftbeiwerte
deutlich zu sehen ist, sind die Ergebnisse bei Gerade-
anstromung sehr dhnlich zu den Mess-Ergebnissen. Bei
hoheren Schiebewinkeln divergieren jedoch Simulation
und Messung, was nach aktuellem Stand an einer nicht
ausreichend genauen Darstellung des Windkanal-Ple-
nums liegt. Dieses Defizit kann aus Datenschutzgriinden
bezlglich der Windkanalabmessungen nicht behoben
werden. Um weitere Fehlerursachen auszuschliel3en,
mussen darauf folgende Netzunabhangigkeitsstudien
an 1.1 Modell durchgefihrt und der Einfluss der Peri-
odizitdt beurteilt werden. Deutlich werden jedoch die
Unterschiede zwischen den Turbulenzmodellen RANS,
URANS und VLES, der Einfluss der Rader sowie die
verschiedenen Strdomungsphdnomene zwischen den
Schiebewinkeln von 0°, 5° und 10°.
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Numerische Untersuchung zur Spaltproduktriickhaltung —
in Wasservorlagen

M. Ullrich, S. Jakirlic
Fachgebiet Stromungslehre und Aerodynamik, TU Darmstadt

Das hier vorliegende Projekt finden im Rahmen einer Bundesinitiative statt Projektforderung
und wird von der Gemeinschaft fur Reaktorsicherheit (GRS) beaufsichtigt Bundesmittel
und soll einen Beitrag zur Sicherheitsverbesserung aktueller Kernkraftwer-
ke liefern. In dem hier vorliegenden Projekt geht es um die Berechnung

turbulenter Mehrphasenstromungen im Rahmen der Euler-Euler-Methode
unter Verwendung geeigneter Modelle aus dem Gebiet der Reynolds-
averaged-Navier-Stokes-Gleichungen. Dabei soll ebenfalls der Versuch
gemacht werden diese Stromungen Uber die Verwendung einer hybriden
RANS/ LES (Large-Eddy Simulation) zu berechnen. Dazu sind aktuell drei
generische Testfalle ausgewahlt worden. Die turbulente Blasenstromung
innerhalb eines Rohres, die turbulente Blasenstrdomung Uber eine plotzli-
che Querschnittserweiterung in einem Rohr und die Berechnung einer
Blasensdule. Da bei der Verwendung skalen auflésender Methoden eine
dreidimensionales Gitter sowie zeitabhdngige Berechnungsverfahren be-
notigt werden, steigt der Rechenaufwand stark an im Vergleich zu reinen
RANS Berechnungen. Daher sind diese Berechnungen ohne die Verwen-
dung von Rechenclustern nicht zu bewerkstelligen. Die auf dem Cluster
momentan hauptsachlich durchgefthrten Rechnungen sind Berechnun-
gen der turbulenten Stromung in einem Rohr mittels eines die turbulenten
Wirbel auflésenden Reynolds-Spannungsmodell. Dieses Berechnungen
werden in der Regel mit acht Prozessoren durchgefihrt und dauern damit,
abhédngig von Zeitschrittweite und Zellenzahl, circa zehn Tage. Die Zel-
lenzahl variiert dabei zwischen 360.000 Zellen bis zu circa zwei Millionen
Zellen. Durch den Einsatz der Clusters, konnte eine Vielzahl von Strémungs-
konfigurationen berechnet werden und die entsprechenden Ergebnisse
analysiert werden. Eine weiter Kategorie an Berechnungen stellt die Be-
rechnung der Stromung Uber eine plétzliche Querschnittserweiterung in
einem senkrechten Rohr dar. Die Zellenzahl bewegt sich zwischen 3,5 und
sechs Millionen Zellen und wird in der Regel auf 64 Prozessoren durchge-
fuhrt. Dieses Berechnungen sind die bisher aufwendigsten Berechnungen
innerhalb des vorliegenden Projekts. Im Rahmen der Euler-Euler-Methode
wird der Cluster momentan dazu verwendet, einzelne Modellierungsaspek-
te innerhalb der RANS Modelle zu analysieren. Diese Berechnunge werden
lediglich auf 1-4 Prozessoren durchgefthrt, sind jedoch auf Grund der
Vielzahl an Berechnungen sehr zeit intensiv. AbschlieBend l&sst sich zu-
sammenfassen, das ohne die Verwendung des Clusters nur ein winziger
Bruchteil der hier durchgefihrten Rechnung und Modellaspekte hatte
analysiert werden kénnen.

Dazu sind bisher folgende Verdffentlichungen erfolgt: Turbulent bubbly
pipe flow in a vertical pipe computed by an eddy-resolving Reynolds-stress
model. M.Ullrich, R.Maduta and S. Jakirlic, ETMM 10, Marbella Spanien 2014.
An eddy resolving reynolds stress model for the turbulent bubbly flow in a
square cross sectioned bubble column. M.Ullrich, B. Krumbein, R. Maduta
and S. Jakirlic, IMECE 2014, Montreal Canada.

Literatur
1. M.Schrefl (2008), Instationdre Aerodynamik von Kraftfahrzeugen: Aerodynamik
bei Uberholvorgang und bdigem Seitenwind. Aachen: Shaker.
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The control and manipulation of turbulent flows is an
extremely important subject in the engineering practi-
ce. In aeronautics, the potential benefits of even modest
gains obtained from drag reduction devices can be un-
derstood by noticing that about half of the cruise drag
experienced by current commercial aircraft is due to fric-
tion. Based on Airbus estimates, even a 10% reduction
of this drag would result in fuel saving of about 150,000
Euros per aircraft per year, or 2 billion Euros saving over
the world every year. Concerning CO5, 10% reduction
in drag would directly yield savings of 60 million tons
of CO, per year. The present research project aimed at
establishing the effectiveness of a modern technique,
capable of reducing turbulent skin-friction drag, in a
Reynolds (Re) number range closer to practical applica-
tions than currently available. Active control strategies
for wall-bounded flows based on the movement of
the wall, either the entire wall surface or a portion of
it, were reviewed by Quadrio." Control strategies based
on spanwise movement are quite effective in disrupt-
ing the near-wall coherent structures responsible for
the cycle of wall turbulence self-sustainment, hence
achieving reduction of turbulence kinetic energy, with
subsequent friction relief. The present study focused
on a particular control technique based on a periodic
movement of the wall in the spanwise direction respect
to the direction of the mean flow, the streamwise-trave-
ling waves of spanwise wall velocity,” which have been
proven numerically and experimentally to yield subs-
tantial drag reduction (up to 48%) for waves traveling
slower than the near-wall eddies in low-Re turbulent
flows. A sensitive issue of the control techniques is the

References

possible effect of the Reynolds number, as Re of appli-
cative interest are typically much higher than achieved
in DNS so far. All available information on spanwise wall
forcing to date concerns flows at very low Re and shows
that the achieved drag reduction decreases for increa-
sing Re. Hence, the present knowledge does not allow
to predict whether and how much drag reduction can
be achieved at high values of Re. The lack of informati-
on about the effect of turbulent flow control for drag
reduction at high Re is mainly due to the increasing
difficulties of running laboratory and numerical experi-
ments with Re.On the one hand, the physical space-and
timescales of near-wall turbulent reduce with Re, so that
micro-sized actuators operating in kHz frequency ran-
ge where required in a laboratory experiment. On the
other, the computational costs for a Direct Numerical
Simulation (DNS) increase exponentially with Re. Mo-
reover, the amount of drag-reduction achievable with
streamwise-traveling waves strongly depends on three
different control parameters and the reynolds number.
Therefore, few experiments are not sufficient to com-
pletely measure the behavior of this control strategy at
high Re but a complete parametric study is needed. Ex-
ploiting the potential of the Lichtenberg-cluster of TU
Darmstadt, we produced a dataset consisting of more
than 4.000 direct numerical simulations at two different
values of Reynolds number, in order to quantitatively
measure the effect of Re on the achievable amount of
drag reduction. The DNS computer code? is a mixed-
discretization parallel solver of the in-compressible
Navier-Stokes equations, based on Fourier expansions
in the homogeneous directions and high-order explicit
compact finite-difference schemes in the wall-normal
direction. For temporal advancement, the viscous terms
are discretized using the 2nd-order implicit Crank-Nicol-
son scheme while for the nonlinear convection term
the 3d order explicit Runge-Kutta with either two or
three stages, in order enable adjustment of the stability
properties. The mean pressure gradient is kept constant
in time, so as to yield an univocal viscous scaling among
uncontrolled and controlled channels. The nonlinear
convection term is computed pseudo-spectrally and
de-aliasing is performed with the 3/2 rule.

1. M.Quadrio, (2011), Drag reduction in turbulent boundary layers by in-plane wall motion, Phil. Trans. R. Soc. A, 369: 1428-1442.
2. M.Quadrio, P.Ricco, and C. Viotti (2009), Streamwise-traveling waves of spanwise wall velocity for turbulent drag reduction.

J. Fluid Mech. 627: 161-178.

3. P. Luchini and M. Quadrio (2006), A low-cost parallel implementation of direct numerical simulation of wall turbulence. J.

Comp. Phys., 211(2): 551-571.
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Scale-up of Calcium Carbonate Looping Technology for —

Efficient CO, Capture from Power and Industrial Plants

Multiphase flows are widely present in chemical pro-
cesses, energy supply and carbon capture and storage
technologies (CCS). In order to understand the hy-
drodynamics of particle transport and segregation
phenomena of multiphase flows , computational fluid
dynamics (CFD) simulations are applied. Basically, one
can distinguish between the Euler-Euler approach and
Euler-Lagrangian approach to calculate the flow-field,
the interaction terms within one phase and between
phases. The latter approach is usually quoted in the
literature as the discrete particle model (DPM) for sys-
tems with low particle loading (particle volume fraction
ap <= 10%) and dense discrete particle model (DDPM)
for dense particle systems (op > = 60%). In the discre-
te phase model the particle trajectories are calculated
for each particle, which makes this approach compu-
tational expensive for particle systems with more than
100,000 particles. In order to simulate particle systems
with millions of particles, a simplification is made whe-
re thousands of particles are modelled in so called
parcels. In this approach one parcel represents several
thousands of particles. The collision forces between
parcels take into account the total mass and volume
of their represented particles. This simplification over-
comes endless computational time following the
trajectories of millions of particles. The following results
were produced with the software ANSYS FLUENT using
the DPM model. Figure 1 depicts simulated snapshots
of the velocity field at 250 ms and shows the influence
of different drag models on the particle velocity. In
this simple case of a cold flow experiment every parcel

Fig. 1: Z-velocity snapshots at 250 ms

Reference

A. Stroh, J. Hilz, J. Strohle, B. Epple

Institut Energiesysteme und Energietechnik, TU Darmstadt

represents one particle. In total 36,000 thousand of par-
ticles with a diameter of 2.5 mm were simulated. The
required computational time for conducting a transient
simulation of 500 ms total time was approximately 24
hours, with 4 parallel cores of 3.5 GHz each. Obviously
the drag model has a crucial role in predicting the flow
pattern of the particles. Thus one focus of research will
remain on the development of reliable drag models
for different particle shapes and diameter ranges. In
Figure 2 a snapshot of the velocity and pressure field
of a circulating fluidized bed reactor (CFB) is presented.

The pressure along the height of the riser is decreasing

which is in agreement with experimental observa-
tions. These results fully confirm the great advantage
of numerical simulation tools, accessing difficult mea-
sureable process parameter such as solid mass flow. The
simulation was performed considering = 44.000 parcels
and a total bed inventory of 260 kg. The simulation of 10
s real time required 1 week of computational time with
16 parallelized cores. In the further work, combustion
reactions will be implemented in the numerical model
in order to investigate the influence of energy exchange
between the two interacting phases.

Fig. 2: Simulation of 1 MWth fluidized bed reactor with DDPM approach

1. Ansys Fluent Theory Guide. Southpointe 275 Technology Drive, Canonsburg, PA 15317: Ansys; 2011
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— Simulation von Kohlenstoffnanorohrchen
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Kohlenstoffnanoréhren (englisch: carbon nanotubes,
CNTs) besitzen eine Vielzahl interessanter mechanischer
Eigenschaften, insbesondere eine hohe Zugfestigkeit bei
niedrigem Gewicht. Dies ermoglicht die Konstruktion
neuartiger, reifSfester Fasern, die unter anderem in Kom-
posit-Werkstoffen verwendet werden'. An Flugzeugen
des Herstellers Lockheed werden durch CNTs verstar-
ke Materialien bereits eingesetzt?. Figt man ,normale”
CNTs zu Strukturen hoherer Ordnung zusammen, so
erhdlt man Strukturen, die wiederum die Form ei-
nes Rohrchens haben und super carbon nanotubes
(SCNTs) genannt werden,? (siehe Abbildung). Besonders
charakteristisch fir SCNT-Strukturen sind ihre hohe topo-
logische und geometrische Symmetrie, Hierarchie und
Selbstahnlichkeit. Im Rahmen der Kooperation werden
die mechanischen Charakteristika von SCNT-Strukturen
mittels Simulation untersucht.

Zum  Aufgabenbereich  zdhlen
thodischer Fragen, darunter
Symmetrieeigenschaften fur die Erarbeitung effizienter

die Klarung me-
das Ausnutzen von

Berechnungsalgorithmen. Unser Framework simuliert
mechanische Belastungen auf Kohlenstoffnanoréhren.
Die SCNTs werden mittels eines graphen-algebraischen
Algorithmus konstruiert.> Die Identifizierung der Kno-
ten durch Tupel anstelle sequenzieller Indizes erlaubt
es, unmittelbar Informationen tber die Symmetrie und
Hierarchie einer Struktur zu kodieren. FUr geometrisch
symmetrische Konfigurationen lassen sich hieraus auch
unmittelbar Aussagen Uber die Geometrie ableiten.

Zum Losen des im Rahmen eines atomistischen Finite-
Elemente-Verfahrens (AFEM, WackerfuB)“ auftretenden
Gleichungssystems wird ein prakonditioniertes Ver-
fahren der konjugierten Gradienten eingesetzt. Unser

Literatur

Algorithmus vermeidet die Konstruktion der Steifigkeits-
matrix, berechnet das bendtigte Matrix-Vektor-Produkt
mittels eines matrix-freien Operators® und fihrt zu
einem erheblich geringeren Speicherbedarf. Hiermit
trdgt der Algorithmus einem seit einigen Jahren zu
beobachtenden Entwicklungstrend im Hochleistungs-
rechner-Bereich  Rechnung: Speicherbandbreite und
Latenzzeiten halten nicht Schritt mit der Steigerung der
Rechenleistung der Prozessoren. Dieser Trend wird sich
auch in Zukunft fortsetzen und eventuell verstarken.

Durch Ausnutzung der verschiedenen Arten von Sym-
metrie innerhalb der Réhrchen wird die Menge der
anfallenden Berechnungen bei der Simulation kleiner
Deformationen drastisch reduziert.” Eine Parallelisierung
nach dem OpenMP-Standard sowie eine Vektorisierung
von Kernbereichen der Berechnung erlaubte eine weite-
re Reduzierung der Berechnungszeit und wies eine gute
Skalierungscharakteristik auf.

Die bisherigen Ergebnisse sind vielversprechend; wei-
tere Entwicklungen sollen vor allem die Skalierbarkeit
des Frameworks verbessern und somit die Gesamt-
laufzeit weiter reduzieren. Die Selbstahnlichkeiten der
SCNT-Strukturen sollen ebenfalls im Fokus der weiteren
Forschung stehen.

1. M.F.Yu,B.S.Files, S. Arepalli, and R.S. Ruoff (2000), Tensile Loading of Ropes of Single Wall Carbon Nanotubes and their

Mechanical Properties. In: Phys. Rev. Lett. 84: 5552-5555.

2. URL: http://www.flightglobal.com/news/articles/lockheed-martin-reveals-f-35-to-feature-nanocomposite-357223/
3. V.R.Coluci,D.S.Galvao,and A. Jorio (2006), Geometric and electronic structure of carbon nanotube networks: ‘super’-carbon

nanotubes. In: Nanotechnology 17 (2006), Nr. 3: 617.

4. J.WackerfuBB (2009), Molecular mechanics in the context of the finite element method. In: International Journal for Numerical

Methods in Engineering 77, 7: 969-997.

5. C.Schroppel,andJ. WackerfuB3 (2012), Algebraic graph theory and its applications for mesh generation. PAMM12, 1: 663-664.
6. M. Burger, C. Bischof, C Schroppel, and J. Wackerfu (2015, submitted), A unified and memory efficient framework for
simulating carbon nanotubes. Proc. International Conference on Computational Science.

7. M. Burger, C. Bischof, C. Schroppel, and J. Wackerful3 (2015, submitted), Exploiting structural properties during carbon
nanotube simulation. Proc. International Conference on Computational Science and Its Applications.
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Turbulente Fluid-Struktur-Akustik (FSA) Simulation ——

einer Zylinder-Platten Konfiguration

T. Winter, M. Schéfer, D. Sternel

Fachgebiet Numerische Berechnungsverfahren im Maschinenbau, TU Darmstadt

Ein Grofteil des Ldrms in unserer heutigen Umwelt
wird durch turbulente Strémungen verursacht. Diese
treten zum Beispiel bei der Umstrémung von Automo-
bilen, Flugzeugen oder Windkraftanlagen auf. Ebenso
sind hierbei strdmungsinduzierte Schwingungen der
Struktur zu beobachten, wie beispielsweise bei Flug-
zeugdfligeln oder Rotorblattern von Windkraftanlagen.
Die Vorhersage und mogliche Reduzierung von Larm
sowie von Strukturbewegungen und einhergehenden
Belastungen ist von grolem Interesse. Phanomene der
Fluid-Struktur-Interaktion (FSI) sowie der Aeroakustik
sind seit einigen Jahren Gegenstand der Forschung. Mit
Hilfe von Simulationsverfahren kénnen bereits Aussa-
gen zu Schwingungsverhalten oder Larmentstehung
getroffen werden. Um durch turbulente Strémungen
hervorgerufene Fluid-Struktur-Akustik Phdnomene in
ihrer Gesamtheit untersuchen zu kénnen, sind weitere
Forschungstatigkeiten notwendig. In diesem Projekt
werden Verfahren entwickelt, mit denen gekoppelte
Fluid-Struktur-Akustik Phdnomene untersucht werden
kénnen, um Aussagen Uber die Entstehung und das
Verhalten von durch Strémung induziertem Larm so-
wie Strukturbewegungen und deren Ruckwirkung auf
die Stromung treffen zu konnen. Hierbei ist es wichtig,
die Stromung mit zeitauflésenden Verfahren zu simulie-
ren - z. B. mit der Large Eddy Simulation (LES) oder der
Direkten Numerischen Simulation (DNS) - um die akusti-
schen Quellen korrekt zu bestimmen. Grundlage fiir die
Stromungs-Akustik-Kopplung ist der ,in-house” Finite
Volumen Stromungsloser FASTEST mit einem integrier-
ten Akustikloser? auf Basis des Splitting-Ansatzes von
Hardin & Pope? und den Erweiterungen von Shen &
Soerensen. Die Strukturbewegung wird von FEAP?
berechnet und die Kopplung der Codes alternativ mit

Literatur

PreCICE® oder MpCCl durchgefihrt. Die Simulation
realer Problemstellungen wird extrem rechenintensiy,
daher sind Algorithmen und Kopplungsmethoden er-
forderlich, die moderne Rechnerarchitekturen mit einer
grolRen Anzahl von Prozessoren effizient nutzen. In die-
sem Projekt werden solche Verfahren im Rahmen des
DFG Schwerpunktprogrammes SPPEXA® weiterentwi-
ckelt und getestet. Die entwickelten Methoden sollen
anhand des Beispiels Zylinder-Platten Konfiguration
(Abbildung 1) validiert werden. Die zu erwartenden zeit-
intensiven Rechnungen werden voraussichtlich auf
dem Lichtenberg Hochleistungsrechner durchgefiihrt.

Abbildung 1

1. M.Kornhaas (2012), Effiziente numerische Methoden fiir die Simulation aeroakustischer Probleme mit kleinen Machzahlen.
2. F.Flitz (2014), Ein Konzept zur Simulation von Fluid-Struktur-Interaktion mit viskosen und akustischen Effekten.
3. J.C.Hardin, D.S. Pope (1994), An Acoustic/Viscous Splitting Technique for Computational Aeroacoustics. Theoretical and

Computational Fluid Dynamics.

4. W.Z.Shen und J.N. Sérensen (1999), Aeroacoustic Modelling of Low-Speed Flows. Theoretical and Computational Fluid

Dynamics.

5. R.L.TaylorundS. Govindjee (2011), FEAP - A Finite Element Analysis Program.
6. PreCICE Webpage. URL: http://wwws5.in.tum.de/wiki/index.php/PreCICE_Webpage

7.  MpCCl CouplingEnvironment. URL: http://www.mpcci.de

8. ExaFSA - Exascale Simulation of Fluid-Structure-Acoustics Interactions. URL: http://ipvs.informatik.uni-stuttgart.de/SGS/

EXAFSA/research.php

9. Winkleretal.(2012), Aeroacoustic effects of a cylinder-plate configuration. American Institute of Aeronautics and Astronautics.
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— Untersuchung der Strukturintensitat als Indikator
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flir die Schallabstrahlung von Strukturen

C. Schaal, J. Bos

Fachgebiet Systemzuverlassigkeit und Maschinenakustik, TU Darmstadt

Die Akustik — insbesondere die abgestrahlte Schall-
leistung — von Maschinen und Produkten gewinnt
zunehmend an Bedeutung. Daher wird es in der Ent-
wicklungsphase immer wichtiger, Strukturen bezlglich
einer verminderten Schallabstrahlung zu optimieren
oder auch Vorhersagen Uber die Wirkung von Struk-
turdnderungen auf die Schallleistung zu treffen.
Numerische Werkzeuge fir akustische Simulationen
existieren — diese sind aber zusatzlich zu den reinen
Struktursimulationen durchzufthren. Wenn auf Basis
von reinen Strukturgroen bereits auf die Schallleistung
geschlossen werden kann, kénnte viel Zeit eingespart
werden. In Rahmen eines Forschungsprojektes am
Fachgebiet Systemzuverldssigkeit und Maschinenakus-
tik (SzM) der TU Darmstadt wird untersucht, inwieweit
die StrukturgroBe Strukturintensitét (STI) dafur verwen-
det werden kann. Die STI beschreibt den Energiefluss
des Korperschalls in festen Strukturen.! Bei Betrachtung
der Wirkkette von der Kraftanregung einer Struktur bis
zur dadurch verursachten Schallabstrahlung? liegt die
STl zwischen Kraftanregung und Schallabstrahlung und
ist daher eine vielversprechende Grofe.

Abb.T:

Gegeniiberstellung der dquivalent abgestrahlten Schallleistung ERP und
dem Energiefluss in den Abstrahlbereich fiir die ersten 15 Figenmoden
einer Modellgruppe

Literatur

Als  Zielfunktion in einer Strukturoptimierung oder
auch zum Vergleich mit der Schallleistung wird eine
skalare Grofe bendtigt. Die STl ist jedoch eine Vektor-
feldgroBBe — sie enthdlt sowohl die Information wie viel
Energie als auch in welche Richtung diese in jedem
Punkt einer Struktur fliet. Daher werden in einem ers-
ten Schritt basierend auf der STI verschiedene Skalare
definiert und jeweils auf ihre Korrelation zur dquivalent
abgestrahlten Schallleistung (ERP) tUberpriift. Als Modell
wird dabei eine gelenkig gelagerte Platte mit applizier-
ter Rippe verwendet. Durch Variation der Rippe in ihrer
Lange, Position und Ausrichtung auf der Platte wird
eine Menge an Modellvarianten erzeugt — insgesamt
882 Modelle. Fur alle Modelle werden harmonische
Analysen in den jeweils ersten 15 Eigenmoden durch-
gefuhrt. AnschlieBend werden die ERP eines Plattenteils
sowie die STI samt den definierten Skalaren fir den
gleichem Plattenteil berechnet und gegentbergestellt.
Die numerische Simulation aller Modelle inklusive des
Post-Processings erfolgt mittels der Software Abaqus/
cae 6.13-3.

Die Analysen zwischen den STl-basierten Skalaren und
der ERP eines Plattenteils ergeben, dass ein STI-basierter
Skalar — der Energiefluss in den Bereich — mit der ERP des
Bereichs korreliert. In Abbildung 1 ist die ERP fur die 15
analysierten Frequenzen Uber dem Energiefluss aufge-
tragen. Eine Korrelation beider Gré3en innerhalb einer
Mode ist klar erkennbar. Lediglich in den ersten beiden
Eigenfrequenzen ist keine Korrelation zu erkennen. Bei
einer multifrequenten Darstellung (Aufsummierung der
Werte von ERP und dem Energiefluss tber alle 15 Fre-
quenzen) zeigt, dass auch hier eine Korrelation vorliegt.
Bei Vernachldssigung der ersten beiden Frequenzen
steigt die multifrequente Korrelation deutlich an.

Damit kann die STI zukinftig als Kriterium zur Vorher-
sage des Einflusses von Strukturdnderungen auf die
Schallabstrahlung oder als zu minimierende Zielgréi3e
in Strukturoptimierungen verwendet werden.

1. H. Hanselka und J. Bés (2014), Maschinenakustik. In: Dubbel - Taschenbuch fir den Maschinenbau, 24. Auflage, Berlin:

Springer-Verlag.

2. F.Kollmann (2000), Maschinenakustik: Grundlagen, MeBtechnik, Berechnung, Beeinflussung, 2. Auflage, Berlin Heidelberg:

Springer-Verlag.
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— Adaptive Numerical Wavelet Frame Methods for Elliptic Parabolic Ope-
rator Equations, Inverse Problems, and Stochastic Evolution Equations
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Many real-world phenomena are modelled by partial
differential equations. Even in relatively low dimensions,
the discretization of the equations usually leads to sys-
tems involving millions of unknowns. In such a situation,
for these efficient numerical computation of a highly
accurate approximate solution, adaptive schemes are
often indispensable. In recent years, adaptive methods
based on wavelets have been brought into focus. It is
known that wavelets are predestined to resolve well
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local phenomena, such as singularities, while smooth
data can be coded with very few coefficients. In different
research projects, we have developed, implemented,
and tested new adaptive wavelet algorithms for the so-
lution of operator equations. Moreover, another field of
our current research is the adaptive solution of inverse
(ill-posed) problems and of stochastic evolution equa-
tions, respectively. The starting point of our numerical
methods is the construction of a proper wavelet coll-
ection spanning the solution space. In order not to be
forced to cope with the often complicated construction
of a wavelet Riesz basis on a general domain, we have
focused on the weaker concept of wavelet frames??.
Based on this approach, in (Werner)” a new type of
parallel adaptive wavelet frame methods has been
introduced. These schemes have been successfully tes-
ted on the MaRC Linux Cluster placed at the Marburg
University Computing Center. In the meantime, these
algorithms have been generalized to nonlinear prob-
lems.® Splitting the domain into overlapping parametric
images of streched cubes and treating each parts in pa-
rallel turned to be asymptotically optimal. The methods
have again been tested on MaRC. Another approach to
treat complicated domains is to employ newly develo-
ped generalized tensor wavelets.! Another focus was
the efficient numerical treatment of parameter identi-
fication problems.* The algorithms have been applied
to an inverse parabolic problem that stems from the
biological problem of determining the critical parame-
ters that describe the mutual interactions of genes in
embryos at an early state of development. The 2D expe-
riments consisted of 84 sets of parameters, computed
in parallel, and for each experiment 20,000 parabolic
equations had to be solved on MaRC.

1. N. Chegini, S. Dahlke, U. Friedrich, and R. Stevenson (2013), Piecewise tensor product wavelet bases by extension and

approximation rates, Math. Comp. 82: 2157-2190.
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4. S.Dahlke, M. Fornasier, and T. Raasch (2012), Multilevel proconditioning for adaptive sparse optimization, Math. Comp. 81:
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5. S.Dahlke, U. Friedrich, P. MaaR3, and R.A. Ressel (2012), An adaptive wavelet method for parameter identification problems
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Automatische Hardwaresynthese fiir Loser von —
konvexen Optimierungsproblemen

B. Liebig, A. Koch
Fachgebiet Eingebettete Systeme und ihre Anwendungen, TU Darmstadt

Die konvexe Optimierung ist ein Teilgebiet der mathe-
matischen Optimierung. Es gilt dabei eine bestimmte
GroRe (Zielfunktion) zu minimieren, die von einem Pa-
rameter x abhangt. Der mogliche Wertebereich von x
ist durch Nebenbedingungen eingeschrénkt, die in
Form von Gleichungen oder Ungleichungen gegeben
sind. Ist sowohl die Menge der zuldssigen Werte fur x
als auch die Zielfunktion konvex, so spricht man von ei-
nem konvexen Optimierungsproblem. Beispiele solcher
Probleme sind die lineare Programmierung oder die
Methode der kleinsten Quadrate. Die Ldsung von kon-
vexen Optimierungsproblemen ist in vielen Bereichen
der digitalen Signalverarbeitung von Bedeutung, zum
Beispiel bei der Model Predictive Control. Allerdings
ist der zur Losung notwendige Rechenaufwand rela-
tiv hoch und der daraus resultierende Hardware- und
Energiebedarf verhindert oft den Einsatz in der Praxis.
Die Losung dieses Problems in einer spezialisierten
Rechnerarchitektur bietet deutliche Vorteile, jedoch
ist die manuelle Erstellung einer solchen Schaltung
mit groBem Entwicklungsaufwand und hohen Kosten
verbunden.

Im Fachgebiet ,Eingebettete Systeme und ihre An-
wendungen” des Fachbereichs Informatik wird an einer
Kette von Software-Werkzeugen gearbeitet, die eine
abstrakte Definition eines konvexen Problems bzw. ei-
ner Gruppe von ghnlichen Problemen automatisch in
eine Hardware-Beschreibung flr einen spezialisierten
Rechenbeschleuniger umsetzt. Dabei wird zundchst
mit frei verflgbaren Werkzeugen ein Softwarepro-
gramm fUr eine Art von konvexen Problemen erzeugt.
AnschlieSend wird dieses Programm mit den eigens
entwickelten Werkzeugen weiter verarbeitet, um einen
fur die Problemklasse optimierten Hardwarebeschleu-
niger zu erhalten. Dieser wird anschlieend auf ein Field
Programmable Gate Array (FPGA) abgebildet. Bei einem
FPGA handelt es sich um ein elektronisches Bauteil, in
das auch ohne die Ubliche photochemischen Chip-
Fertigung flexibel digitale Schaltungen programmiert
werden konnen.
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Besonderer Fokus liegt auf der High-Level Synthese,
bei der eine Beschreibung der digitalen Schaltung
automatisch aus einem Softwareprogramm erzeugt
wird. Dazu wird der am Fachgebiet entwickelte Gzu-
Hardware Compiler Nymble eingesetzt. Er erzeugt aus
einem Softwareprogramm, welches in der Program-
miersprache C vorliegt, eine Hardwarebeschreibung
in Verilog HDL. Fur die Beschleunigung der konve-
xen Loser durch spezialisierte Hardware wurde der
Compiler Nymble' im Rahmen dieses Projektes um
Funktionen erweitert, die eine Umsetzung der kon-
vexen Optimierungsprogramme effizienter gestalten.
Wahrend andere kommerzielle und akademische Czu-
Hardware Compiler teilweise schon an der Verwendung
von  FlieBkommaoperationen und Zeigervariablen
scheitern oder deutlich zu groe Hardware erzeugen,
konnte mit Nymble bereits erfolgreich Hardware zur
Losung von kleineren konvexen Problemen erzeugt
werden. Zur weiteren Steigerung von Energieeffizienz
und Performance wurde aullerdem eine vom Stan-
dard abweichende Divisionseinheit entwickelt, die auf
die Zielhardware angepasst ist. Sie rechnet zwar etwas
ungenauer, jedoch deutlich schneller als herkdmmliche
Divisionseinheiten.

So konnte die Rechengeschwindigkeit in einigen Fallen
mehr als verdoppelt werden?. Der Lichtenberg-Cluster
wurde dabei fir den letzten Schritt des Ubersetzungs-
flusses, die Abbildung der mittels Nymble erzeugten
digitalen Schaltung auf das FPGA genutzt. Dieser extrem
rechenaufwendige ,Place & Route” Vorgang benutzt
selber heuristische Optimierungsverfahren, die nicht
immer die gleiche Losung liefern. Durch eine Vielzahl
von Laufen konnte der mogliche Abbildungsraum
exploriert werden und somit eine moglichst gute
Realisierung der Rechenbeschleuniger gefunden wer-
den. Weitere Arbeiten des noch laufenden Projektes
sollen die Energieeffizienz und Performance weiter
steigern. Neben anderen Werkzeugen zur Erzeugung
der Softwareprogramme ist hier auch eine Umstellung
auf neuere FPGAs geplant.

1. Huthmann, J., Liebig, B., Oppermann ,J. und Koch, A., Hardware/software co-compilation with the Nymble system, 8th
International Workshop on Reconfigurable and Communication-Centric Systems-on-Chip (ReCoSoC): 1-8. IEEE, Juli 2013.
2. Liebig, B.undKoch, A., Low-Latency Double-Precision Floating-Point Division for FPGAs, Proceedings of the 2014 International

Conference on Field-Programmable Technology: 107-114, Dezember 2014.
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The rapidly increasing proliferation of digital images
and videos leads to a situation where content-based
search in multimedia databases becomes more and
more important. A prerequisite for effective image and
video search is to analyze and index media content
automatically. Due to the large amount of data and
the associated hardware requirements, especially in
the field of video retrieval, high performance compu-
ting plays an important role in this context. The high
performance cluster MaRC has been used to support
research in a collaborative project funded by German
Research Foundation (DFG) called ,Image and Scene
Search in Historical Collections of DDR Television Re-
cordings in the German Broadcasting Archive (DRA) by
Automatic Content-based Video Analysis”. The goal of
this project is to allow users to search within the DDR
television recordings based on innovative methods
from the field of content-based image and video ret-
rieval. The developed algorithms bundled in the video
content analysis toolkit ,Videana"' provide methods for
shot boundary detection, face detection, face recogni-
tion, text detection, optical character recognition, and
visual concept detection. The visual concept detec-
tion approach is used to automatically assign semantic
tags to images and videos. The resulting index can be
used to efficiently process search queries in large-scale
multimedia databases by mapping query terms to se-
mantic concepts. Thus, the semantic index serves as an
intermediate description to bridge the ,semantic gap”

References

between the data representation of images and videos
and their human interpretation. State-of-the-art visual
concept detection systems mainly rely on local image
features. Similar to the representation of documents in
the field of text retrieval, an image or video shot can
then be represented as a bag of visual words by map-
ping the local descriptors to a visual vocabulary. In this
context, we developed enhanced local descriptors with
respect to the spatial extent, the integration of color,
and the use of audio information.*® Furthermore, novel
object-based features are used as additional inputs for
the classifiers (i.e., support vector machines) used in our
approach. Another issue in the field of visual concept
detection is the difference in the visual appearance of
semantic concepts across different domains, for examp-
le, news videos and user-generated YouTube videos.
Adaptive methods have been investigated to improve
the cross-domain capabilities of concept detectors.? Fi-
nally, a long-term incremental web-supervised concept
learning approach?® has been presented that exploits
social web resources as training data and thus minimi-
zes the human effort for building concept models.

The evaluation of these novel approaches is based on
large sets of images and videos, and often several hund-
reds of visual concepts had to be trained and tested. The
MaRC cluster has been used for these extensive experi-
ments, and significant performance improvements in
terms of retrieval performance have been obtained. For
the DDR television recordings, a concept lexicon of 106
visual concepts, such as ,beach’, ,winter”, ,woman", ,air-
port”, or more special concepts such as ,brotherly kiss”
and ,Trabant” has been developed. First evaluations
on 220 hours of DDR television recordings show very
promising results. Recently, artificial neural networks
are experiencing a renaissance in computer vision, and
we are currently investigating hybrid approaches using
bag-of-visual words in combination with convolutional
neural networks.

1. R.Ewerth, M. Mihling, T. Stadelmann, J. Gllavata, M. Grauer, and B. Freisleben (2008), Videana: A Software Tool for Scientific
Film Studies. Digital Tools in Media Studies, Transcript Verlag Bielefeld: 101-116.
2. R.Ewerth, M. Mihling, and B. Freisleben (2012), Robust Video Content Analysis via Transductive Learning. ACM Transactions

on Intelligent Systems and Technology: 1-26.

3. R.Ewerth, K. Ballafkir, M. Miihling, D. Seiler, and B. Freisleben (2012), Long-Term Incremental Web-Supervised Learning of
Visual Concepts via Random Savannas. IEEE Transactions on Multimedia: 1008-1020.

4. M. Mihling, R. Ewerth, and B. Freisleben (2011), On the Spatial Extents of SIFT Descriptors for Visual Concept Detection. In
Proc. of the 8th International Conference on Computer Vision Systems: 71-80.

5. M. Mihling, R. Ewerth, J. Zhou, and B. Freisleben (2012), Multimodal Video Concept Detection via Bag of Auditory Words
and Multiple Kernel Learning. In Proc. of the 18th International Conference on Multimedia Modeling: 40-50.
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Die Whitehead’sche Aspharizitatsvermutung —

S. Rosebrock, J. Harlander, W. Metzler

Padagogische Hochschule Karlsruhe

Ein 2-Komplex K heil3t asphdrisch, wenn jede stetige
Abbildung einer 2-Sphére S nach K homotopiedquiva-
lent zur der trivialen Abbildung ist, bei der ganz S auf
einen Punkt abgebildet wird. 1941 fragte Whitehead,
ob Teilkomplexe asphdarischer 2-Komplexe immer
selbst asphérisch sind. Die Frage ist immer noch offen,
obwohl es viele Veroffentlichungen zur Whitehead-
Vermutung in den letzten Jahrzehnten gegeben hat.
Die Whitehead-Vermutung ldsst sich in einen endli-
chen und einen unendlichen Fall unterteilen. Bis auf
die Andrews-Curtis-Vermutung muss es im endlichen
Fall, falls es Uberhaupt endliche Gegenbeispiele gibt,
ein Gegenbeispiel unter 2-Komplexen zu Baumprésen-
tationen geben. Baumprdsentationen verallgemeinern
Knotenprasentationen und sind ihr algebraisches Ana-
log. In diesem Projekt geht es darum, die Aspharizitat
von Baumprdsentationen zu untersuchen um langfris-
tig entweder ein Whitehead-Gegenbeispiel zu finden
oder Baumprésentationen als asphdrisch zu erweisen.

Ist ein 2-Komplex nicht-aspharisch, so muss es ein
reduziertes spharisches Diagramm geben, welches
ein nichttriviales Homotopieelement realisiert. Es ist
unentscheidbar, ob ein 2-Komplex aspharisch ist oder
nicht. Trotzdem lassen sich spharische Diagramme Uber
2-Komplexen konstruieren und auf Reduzierbarkeit
prufen.

Seit 2008 lauft auf den CSC Clustern ein Programm, wel-
ches systematisch ,kleine” Baumprdsentationen nimmt
und versucht reduzierte sphéarische Diagramme Uber
den zugehorigen 2-Komplexen zu bauen. Bisher hat das
Programm etwa 150 reduzierte sphéarische Diagramme
Uber Baumprasentationen konstruiert. Es ist noch kein
Gegenbeispiel zur Whitehead-Vermutung gefunden
worden, aber alle reduzierten Diagramme weisen eine
ahnliche Struktur auf. Diese Struktur liefert wesentliche
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theoretische Erkenntnisse Uber sphdrische Diagram-
me, die sich flr weitere Forschungen nutzen lassen. In
diesem Rahmen konnte in gemeinsamer Arbeit mit
Prof. Dr. Harlander (Boise, Idaho, USA) die Aspharizitat
injektiver Baumprdsentationen gezeigt werden' und
eine weitere Klasse nicht-injektiver Baumprdsentatio-
nen als aspharisch erwiesen werden.?

Das Programm hat bisher Baumprasentationen, die sich
als Intervalle darstellen lassen, mit bis zu zehn Erzeugen-
den systematisch untersucht. In Zukunft sollen groRere
Beispiele und auch solche untersucht werden, die keine
Intervallform haben. Es wurden bisher nur zwei Beispie-
le reduzierter spharischer Diagramme gefunden, die
keine Intervallform haben, so dass diese Beispielklasse
besonders interessant sein kdnnte. Erstmals sind die
theoretischen Erkenntnisse, die zum Teil den Beispie-
len aus dem Programm zu danken sind, so klar, dass
versucht werden kann, die Aspharizitdt aller Baumpra-
sentationen zu beweisen. Es besteht die Hoffnung, dass
groBe Klassen nicht-injektiver Baumprésentationen
ohne Teilbdume den Gewichtstest erfillt. Dieser Test
erweist 2-Komplexe Uber Krimmung als aspharisch.
Es ist bekannt, dass nicht jeder 2-Komplex Uber einer
Baumprésentation den Gewichtstest erfillt, moglicher-
weise lassen sich aber alle Baumprasentationen durch
einfache Homotopien in solche verwandeln.

1. J.Harlander and S. Rosebrock (2014, preprint), Injective labeled oriented trees are aspherical.
2. J.Harlanderand S. Rosebrock (2015), Aspherical Word Labeled Oriented Graphs and Cyclically Presented Groups.
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— Dynamics of Buoyant High Viscosity Droplets Rising Freely
in an Ambient Liquid
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Fachgebiet Mathematische Modelllierung und Analysis, TU Darmstadt

Fluid particles with deformable shape which move
through an ambient liquid medium can be found in a
wide range of industrial and environmental processes.
Examples include falling rain drops, bubble column
reactors, or heat exchangers. The dynamic behaviour
of the involved particles is of crucial importance and
thus needs to be investigated in detail. There is a
wide scope of mechanisms taking place at the fluid
interface, especially transfer of mass - i.e. solute spe-
cies - and heat due to temperature differences. Thus,
the shape of the fluid interface and its dynamics are
of key interest. The deformability of high viscosity
droplets can be regarded as an intermediate case bet-
ween free rigid particles and gas bubbles. Here, corn
oil droplets rising in ambient water are considered as
a prototype system. Droplets of different sizes exhibit
a wide range of phenomena, especially concerning
(in-)stability and bifurcations. Albert et al. ' have con-
ducted a systematic computational analysis, which
is perpetuated by the authors. To get insight to the
fundamental underlying flow dynamics, theoretical,
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experimental and numerical approaches can be taken.
Theoretical results can usually only be obtained for
a very limited number of flows, which restricts their
application to problems of academic interest. Experi-
mentally identifying the fundamental mechanisms is
also difficult, due to the presence of severe influences,
e.g. contamination with surfactants, which have effects
on fluid properties like surface tension. The above dis-
advantages can be circumvented by direct numerical
simulation (DNS) of the governing Navier-Stokes equa-
tions. In order to capture the flow physics with reliable
accuracy, the computational domain must be resolved
with sufficient resolution. Further, the domain dimen-
sion has to be chosen carefully to reduce boundary
influences, implying large computational costs. The in-
house code FS3D, originally developed by Rieber?, is
applied to numerically solve the two-phase formula-
tion of the Navier-Stokes equations. The fluid phases
(e.g., air/water or oil/water) are distinguished by means
of a phase indicator function, which allows to reconst-
ruct the fluid interface and the trajectory of the droplet
center of mass.

Figure (1) depicts the shape, trajectory and velocity of an
initially resting cornoil droplet freely rising in water, with
an initial diameter d=5.7mm. Although the trajectory is
subject to oscillations, the shape of the droplet quickly
stabilizes, while only its orientation changes over time.
For larger droplets however, the shape oscillations are
amplified, without reaching a steady state. As for the
future, the shape oscillation characteristics with respect
to the droplet sizes will be studied in more detail.

The work of J. Kromer is supported by the of the Ger-
man Federal and State Governments and the Graduate
School of Computational Engineering at TU Darmstadt.

Figure 1:
Shape, trajectory and velocity over time for droplet with d=5.7mm.
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Grundlagen der Informatik Il —
Lehre 2013/2014

M. Goesele, C. Bischof
Fachgebiet Graphics, Capture and Massively Parallel Computing und Scientific Computing, TU Darmstadt

Im Rahmen der Veranstaltung ,Grundlagen der
Informatik IlI" (reguldr im 3. Semester Bachelor Infor-
matik und verwandten Fdachern) wird den Studenten
neben den Grundlagen der Betriebssysteme und des
Compilerbaus auch die Programmiersprache C++
sowie die Methodik des parallelen Programmierens
vermittelt. Sowohl im Wintersemester 13/14 als auch
im Wintersemester 14/15 beinhaltete der Stoff auch
das Programmieren massiv-paralleler Systeme. Darun-
ter versteht man Beschleunigerkarten fiir HPGSysteme
und Workstations (meist Grafikkarten), die oft mehr
als 1.000 einfache Prozessoren aufweisen. Im Gegen-
satz zu normalen CPUs sind diese allerdings — bedingt
u.a. durch die spezielle Hardware - aufwandig zu
programmieren. Die Studenten konnten in beiden
Jahren anschlieBend als Praktika Projekte mit Themen
aus den Arbeitsgruppen der Dozenten Prof. Goesele
bzw. Prof. Bischof (beide Fachbereich Informatik) ab-
solvieren, um die Klausurzulassung zu erlangen. Prof.
Goesele liel§ die Studenten einen ,Plane Sweep Ste-
reo” Algorithmus implementieren, der aus mehreren
verschiedenen Bildern einer Szene ein 3D-Modell
rekonstruieren kann. Dieser Prozess ist sehr rechenauf-
wandig und gut zu parallelisieren, sodass die Studenten
schon mit einer einfachen Implementierung deutliche
Geschwindigkeitsunterschiede  zur  vorgegebenen
CPU-Implementierung (etwa Faktor 5) feststellen
konnten. Von 640 Teilnehmern der Vorlesung bearbei-
teten 172 dieses Praktikum erfolgreich. Im aktuellen
Wintersemster konnten die Studenten ihr Wissen an
einer im HPC Bereich oft auftretenden Problemstellung
anwenden: Der Simulation von Partikeln mit verschie-
denen Massen und der entstehenden Gravitationskrafte
zwischen selbigen. Eine CPU-Implementierung war be-
reits die Aufgabe eines vorangegangenen Praktikums,
sodass Prof. Bischof die unterschiedliche Methodik der
Programmierung sehr genau verdeutlichen konnte.
Insbesondere wurde auf die Verwendung der verschie-
denen Speichertypen auf der Hardware eingegangen.

Von 688 GDI3-Stundierenden nahmen ca. 400 am
Praktikum teil. Um allen Studierenden in beiden Jahren
Zugriff auf die massiv-parallele Hardware zu ermogli-
chen, wurden jeweils vier Knoten des Clusters logisch
abgetrennt und den Studentinnen und Studenten
zur Verfigung gestellt. Dadurch hatten sie Zugriff auf
mehrere Grafikkarten des Typs Tesla K20c. Neben der
Programmierung der Hardware konnten sich die Studie-
renden dabei in der Bedienung und Benutzung eines
Batchsystems Uben und erhielten so eine Einfihrung in
das Clustercomputing. Unter Verwendung desselben
Setups steht der Cluster auch zur Nutzung im Rahmen
der weiterfihrenden Lehrveranstaltung ,Program-
ming Massively-Parallel Processors” bei Prof. Goesele
im Wintersemester 14/15 bereit. Teil der Veranstaltung
sind umfangreiche Gruppenprojekte auf CUDA-unter-
stUtzender Hardware. An dieser Veranstaltung nahmen
knapp 40 Studierende teil.

Abbildung:
Referenz-Eingabebild des Plane Sweep Stereo sowie entstehendes
3D-Modell im Rohformat, ohne weitere Bearbeitung.
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— Management virtueller Maschinen in Linux High Performance Clustern
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Traditionelle Linux High Performance Cluster (HPC) wie
der Marburger Rechen-Cluster (MaRC2) basieren auf
einem Verbund von physischen Rechenknoten, die zen-
tral mit Hilfe eines Batch-Systems (in MaRC2: Sun Grid
Engine) administriert werden. Neue Programme stellen
den Administrator vor die Herausforderung, eine ge-
eignete Umgebung bereit zu stellen. Diese haben oft
neue Sprachen und eine Vielzahl von Bibliotheken, so
dass eine unkomplizierte Installation einer Laufzeitum-
gebung unter Umstédnden erschwert oder gar nicht zur
leisten ist.

Unterschiedliche Laufzeitumgebungen beschranken
zudem die Portierung von Software auf andere
HPC-Cluster. Ziel des Projekts ist der Einsatz von Vir-
tualisierungstechnologie im HPGUmfeld, d.h. die
Entwicklung einer Infrastruktur, die einen Mischbetrieb
zwischen virtualisierten und nicht virtualisierten Jobs
ermdglicht. Virtualisierter Job bedeutet, dass der Job in-
nerhalb einer virtuellen Maschine (VM) ausgefihrt wird.
Diese bietet den Vorteil, dass der Anwender selbst-
standig eine Laufzeitumgebung fUr seine Programme
einrichten kann, was den Administrator entlastet. Eine
Alternative sind vorgefertigte VMs. Damit werden
Auswirkungen auf das Gesamtsystem durch vom An-
wender installierte Software vermieden. Zudem ist eine
feingranulare Beschrankung der Ressourcen fir jede
VM maoglich. Schlielflich 16sen VMs das Problem der
Portierung von Software.

Zwei Konzepte zum Management von VMs wurden ent-
wickelt: eine direkte Kopplung an den Cluster-Scheduler
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und die Bereitstellung eines ,virtuellen Clusters”. Bei ei-
ner direkten Kopplung werden fur jeden Job dediziert
VMs erzeugt und zur Ausfiihrung verwendet. Das zwei-
te Konzept partitioniert das System in einen virtuellen
und einen nicht virtuellen Teil und verwendet virtuelle
Rechenknoten, die sich ganz reguldr als Rechenknoten
am Cluster-Scheduler anmelden. In beiden Fallen ist die
Virtualisierung fur den Scheduler transparent, es sind
jedoch beim zweiten Konzept Verdnderungen der Par-
titionierung sichtbar. Fir das erste Konzept spricht die
hohere Flexibilitdit ohne vorgegebene Partitionierung
und die Moglichkeit des Einsatzes Job-spezifischer VMs.
Die dynamische Anpassung der Konfiguration einer VM
beziglich des Netzwerks und des verwendeten Sche-
duler-Clients basiert auf einem System zur Komposition
von VMs aus verschiedenen Schichten. !

Eine Folge benutzerspezifischer VMs ist, dass eine gro-
Be Zahl von VMs vorgehalten werden muss. Klassische
Disk Images sind als Speicherformat fir VMs nicht ge-
eignet. Zur L6sung dieses Problems wurde der Marvin
Image Store? entwickelt, der neben der effizienten Spei-
cherung von VMs mittels Deduplizierung die Historie
der einzelnen VMs verwaltet. Zwei Ldsungen zur Sicher-
heit von VMs wurden entwickelt: Der Update Checker3#
prift, ob fur eine VM Sicherheits-Updates verfligbar
sind, sogar wenn sie zum Zeitpunkt der Uberprifung
nicht ausgefuihrt wird. Die Online Penetration Suite*
prift die Sicherheit der Konfiguration mittels Vulnera-
bility Scanner. Dessen Ergebnisse kdnnen verwendet
werden, um den Start einer veralteten bzw. unsicheren
VM zu verhindern.

Abschlielend wurde eine Evaluation verschiedener
Hypervisors (Xen, KVM, Vmware vSphere/Workstation,
Oracle VM Server/VM Virtual Box) zum geplanten Ein-
satzzweck durchgefihrt: KVM ist die passendste Losung.
Durchgefiihrte Messungen zeigten die grundsétzliche
Eignung von VMs im HPG-Umfeld, wobei der durch die
Virtualisierung erzeugte Overhead in bestimmten Kon-
figurationen noch optimiert werden kann.

1. R.Schwarzkopf, M. Schmidt, N. Fallenbeck und B. Freisleben (2009), Multi-Layered Virtual Machines for Security Updates in
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In the last years, Graphics Processing Units (GPUs) have
been increasingly used in many scientific applications.
The main reason for this is their massive compute power
for parallel applications, which can be used in many re-
search fields. Programming interfaces such as CUDA or
OpenCL allow even programmers with only little expe-
rience in programming to write basic GPU applications.
Unfortunately it is still quite challenging to leverage the
full potential of a GPU since this requires a deep under-
standing of the underlying hardware itself and a lot of
experience in programming GPUs efficiently.

There are a lot of aspects which have to be optimized st-
arting by choosing the correct algorithms, mapping the
algorithms to the hardware resources and providing the
data in the correct format, so that the complex memory
hierarchy is optimally used. Memory access is especially
difficult to optimize, as there are many degrees of free-
dom available, e.g. memory layouts, memory types, and
caches. Furthermore with each new GPU generation
the constraints for the memory typically change quite
significantly which requires to re-optimize the entire
memory access. Additionally even in the same GPU ge-
neration there are many differences in memory types
used, memory interface width, number of processing
units on the GPU, etc. which create a unique memory
access behavior for each model even in the same GPU
generation. That is why we created MATOG which aims
to take the burden of optimizing the memory access
in CUDA applications from the programmer. MATOG
tries to interfere as little as possible with the actual
programming and does not use a different compiler.
Instead it generates C++ code which can be used plat-
form independently and mimics the behavior of a
Java-like memory access (Figure 1) as this is much less
error prone as the classic C++ memory access for multi-
dimensional arrays and gives us the necessary degrees
of freedom for optimizing.

In our first paper! we showed the potential of such an
automated optimization as it even outperformed hand
optimized code but it also showed where we can con-
tinue to optimize MATOG. Currently we are working on
removing framework specific limitations so that the
integration of MATOG into existing GPU applications
can be done with ease in any kind of GPU applications.
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MATOG: Auto-Tuning On GPUS ——

N. Weber, M. Goesele
Fachgebiet Graphics, Capture and Massively Parallel Computing, TU Darmstadt

Further we are working on techniques to reduce the
number of benchmark runs required to find the best
configuration for an application on a given GPU. For
this we use the Lichtenberg's accelerator section with
NVIDIA GPUs which allows us to run many different
optimization algorithms on multiple evaluation appli-
cations in parallel.

As one of the goals of MATOG is to optimize real world
applications which typically have long execution times,
it would take much more time if we only could execute
these evaluations on a single machine in our institute.
Figure 1 shows all evaluated configurations for a GPU
based parallel sorting algorithm where MATOG is able
to speed up the execution more than 2 times compa-
red to a naive implementation. This is a very limited
evaluation example with only 27 possible configura-
tions. Our more complex evaluation applications have
up to 140.000 possible configurations which cannot be
fully evaluated in a feasible time.

Fig. 1: This figure shows the quite significant difference of execution time
(in nanoseconds) by simply changing the input data format for a GPU based
parallel sorting algorithm. For more information: www.gris.tu-darmstadt.
de/projects/matog

1. N.Weberand M. Goesele (2014), Auto-Tuning Complex Array Layouts on GPUs, In Proc. Eurographics Symposium on Parallel
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— Modeling and Numerical Simulation of Species Transfer
in Bubbly Flows Using OpenFOAM
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Fachgebiet Mathematische Modelllierung und Analysis, TU Darmstadt
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Figure: AMR and load balancing.

The aim of our study is the deduction of an improved
interfacial species transfer closure to be further used in
bubble column simulations utilizing a two-fluid model.
To arrive at such a closure, our research focuses on the
Direct Numerical Simulation (DNS) of species transfer
at rising single bubbles and bubble groups from the
gas phase into the liquid phase. For our simulations, we
employ a Volume-of-Fluid (VoF) method based on the
OpenFOAM interFoam solver. The species transfer is
simulated using a novel single field model named ,enhan-
ced Continuous Species Transfer (CST)" model, which
is based on the works of Marschall et al.? and Haroun?.

In the simulation of rising single bubbles, we follow the

Figure: Species concentration (Pe=1000).

bubble by employing a moving reference frame tech-
nique. The bubble swarms are mimicked by a bubble
group in a fully periodic domain (pseudo swarm). The
numerical implementation has been accomplished in
the OpenFOAM C++ library for computational continu-
um mechanics, hence, it supports arbitrary unstructured
meshes including dynamic adaptive mesh refinement
(AMR) around the interface and a dynamic load balan-
cing technique, which are employed to enhance the
performance in parallel computations (HPC aspect! See
figure). Algebraic advection of volumetric phase frac-
tion and species concentration are based on Interface
Capturing Schemes for consistency. The corresponding
solvers were found to be accurate and robust with a
comprehensive set of numerical benchmarks and va-
lidation test cases for realistic transport and material
properties, i.e. realistic Schmidt numbers, diffusivity ra-
tios and Henry coefficients. Further, a study of species
transfer from single rising bubbles for different fluid
properties was started, to obtain a closure relation for
mass transfer which includes the influence of bubble
shape. This influence is only briefly studied in literature,*
although it has a significant influence onto the interfa-
cial mass transfer.

Our main focus in recent history was the model deve-
lopment, implementation and validation for simulating
species transfer in context of algebraic VoF methods.

Figure: The future focus will be on high performance com-
Sherwood correlation puting, simulating interfacial species transfer at rising
comparison. single bubbles and bubble groups by means of DNS to
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arrive at a closure model for mass transfer.
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Numerical Methods for Viscoelastic Single- and Multiphase Flows ——
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The ,High Weissenberg Number Problem” (HWNP) has
been a major challenge in computational rheology. It
refers to the loss of convergence of all numerical me-
thods beyond some limiting value of the fluid elasticity,
quantified by a critical Weissenberg number. The critical
value varies with the problem, in particular with regard
to the flow geometry and the fluid constitutive model.
Although a complete solution is not known until today,
several effective numerical stabilization methods have
been developed to cope with the HWNP23 However,
there is a multitude of constitutive models describing
viscoelastic material behavior, with which the stabiliza-
tion approaches are to be combined. For the first time,
this combination has been realized in a general way by
deriving model-independent forms of the stabilized
equations. We have developed a generic stabilization
library that provides full combinatorial flexibility bet-
ween different kinds of rheological models on the one
hand, and distinct stabilization methods on the other
hand. Our framework has been implemented by massi-
ve use of generic C++ template programming, runtime
polymorphism and overloading. It is build on top of the
open source library OpenFOAM, which provides a finite
volume method on general unstructured meshes.

The planar entry flow in a 4:1 contraction is a benchmark
problem in computational rheology. In Figure 1, we
present results of an Oldroyd-B fluid in a 4:1 contraction.
Additionally, some published values from the literature
are plotted. Our purpose is to validate the results of two
different stabilization methods from our new library, na-
mely, the logarithm conformation tensor representation
(LogC) and the squareroot conformation tensor repre-
sentation (SqrtC). Our results for this benchmark test
agree well with those from the literature. For standard
numerical methods, such as the stress tensor represen-
tation (Str), the critical Weissenberg number is reported
as Wi =2.8% In contrast, our stabilization framework has
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been found to be both robust and accurate for much
higher Weissenberg numbers up to Wi = 100 °. All si-
mulations have been carried out using a finite-volume
method on unstructured meshes. The computational
mesh with a total number 146250 cells has been decom-
posed into 12 subdomains for reasons of parallelisation.

We are currently validating our numerical methods in
several computational benchmark problems over a lar-
ge range of Weissenberg numbers. Our purpose is to
present mesh converged solutions on different compu-
tational meshes and to compare the numerical methods,
particularly regarding accuracy and robustness. Mo-
reover, we are extending our code in order to simulate
viscoelastic two-phase flows.

The authors would like to acknowledge BASF SE for the
financial support of this work, as well as Christian Kun-
kelmann, Erik Wassner and Sebastian Weisse for their
cooperation, assistance, and enlightening discussions.

Fig. 1: Benchmark solutions of an Oldroyd-B fluid in a 4:1 contraction. Left:
Flow pattern at Wi=2. Right: Variation of the corner vortex size
XR=xR /H2 with the Weissenberg number.
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When two droplets collide with each other, there are
some interesting phenomena to be observed: the drop-
lets can bounce off without any material exchanges, the
droplets can be permanently combined to a single dro-
plet, and a combined droplet can also be separated into
two or more droplets. In case of high Weber numbers,
i.e. high collision energy, the collision phenomenon is
more fascinating: many secondary droplets are cons-
tantly splattered out from the rim of combined droplet
at early time after collision. As an example, in techni-
cal applications binary droplet collisions influence the
droplet size distribution in combustion chamber of an
engine and thus the combustor efficiency and the per-
formance of the engine.

It is important to understand the dynamics of droplet
collisions concerning the scientific interest and tech-
nical applications. One important part of the priority
programme 1423 of DFG is the numerical investigation
of the behaviour of droplet collisions at high Weber
numbers. In order to conduct the numerical studies,
we utilize the in-house code FS3D (Free Surface 3D)
which is based on the volume of fluid method (VOF)!
by which the free surface is implicitly represented by a
phase indicator which gives the volume fraction of the
disperse phase in a computational cell. To capture the
thin lamella of the combined droplet, FS3D is extended

with a lamella stabilization method which corrects the
calculation of the surface tension force in the lamella
region.? To reduce computational efforts or to increa-
se the computational resolution, a domain adjustment
technique is employed which makes the computatio-
nal domain suit to the deformation of the combined
droplet. The evolution history of a combined droplet
from the numerical simulation is shown in Figure 1.
The numerical results successfully predict the unstable
development of the rim of the collision complex. One
observes the extrusion of a fluid-sheet from the middle
part of the combined droplet, the undulation of the rim,
the formation of finger-like structure and finally the de-
tachment of secondary droplets. In addition, we gained
detailed information of the flow inside the combined
droplet taking advantage of the fully resolved numeri-
cal simulations.

Based on the current numerical results we are aiming to
gain more insight into the unstable phenomena at the
developing rim of the combined droplet. Simulations
with different collision conditions as well as with diffe-
rent droplet materials will make it possible to study the
characteristics of the unstable rim. Our principal aim is
to find the answer to the question what mechanisms
lead to the fascinating phenomenon of splashing!

We gratefully acknowledge financial support provided
by the German Science Foundation (DFG) within the
scope of SPP 1423 and SFB-TRR 75.

Fig. 1:
Simulated evolution of a combined droplet splash resulted from head-on
collision of two identical iso-propanol draplets.
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In light of the complexity and diversity of current
HPC platforms, programmers need to understand
application execution behavior in order to identify
performance bottlenecks and to support the compiler
in generating efficient code. To this end, performance
analysis tools use runtime measurements to provide
information of the applications runtime behavior. Two
established and widely used methods to gather such
information are sampling or the instrumentation of the
application. Each method has its advantages and disa-
dvantages in terms of induced measurement overhead,
measurement-control, data quality and the capability to
map the data back to the source code.

Instrumenation is the modification of the application
to induce measurement points, so called probes, in
the application in order to gather the required in-
formation. The correlation to the source is implicit by
the instrumentation location. These probes are either
injected manually by the user, or automatically eit-
her by the compiler or a dedicated instrumentation
tool. The runtime overhead for such an approach is
composed of the overhead of all the probes (typically
implemented by calls to a measurement library) and
the frequency at which the individual probes are in-
voked at runtime. While the overhead of a single probe
usually can be considered constant, the number of
probe invocations is difficult to control when using
current instrumentation technology. For example, C++
applications instrumented with current methods pro-
vided by tools like Scalasca or Vampir exhibit trillions
of probe invocations during the applications runtime
resulting in tremendous overheads (see Table). Sum-
marizing, the conceptual overhead of instrumentation
(Oinstr) can be expressed as a product of the probes
overhead (Opyophe) and the number of probe invoca-

tions (Ninvoc): Oinstr=OProbe™ Ninvoc.

Sampling typically denotes the statistical gathering
of relevant data during an applications execution by
programming hardware interrupts (event based sam-
pling, e.g. timer or executed instructions). In order to
map the information back to the code, sampling tools
read the program counter and analyze the call stack
and the binary to derive the precise context for the
sample, i.e. call path and source location. While map-
ping the sample to the source code relies on the debug
information of the binary and can be obtained offline,
the unwinding of the call stack must be done at run-
time, as the context is potentially lost after the sampling
event. As the precise structure of the call stack, that is
its depth and composition, is unknown a priori, the tool
has to unwind the call stack back to a known location,
such as the main function. This unwinding is complex
and costly. Therefore, several optimizations are applied
to reduce the cost of unwinding, e.g. caching the last-
analyzed call stack state, adding markers to the call
stack or unwinding only specific samples. However,
the overhead of sampling remains dynamic and sam-
ple location dependent. Summarizing, the sampling
overhead (Osampl) is expressed as the sum of all the
overheads of all the different sample locations O(loc)
times the number of samples taken at that location
n(loc): Osampt= SUM(O(loc)*n(loc))

Using the Lichtenberg cluster, we evaluate and valida-
te novel techniques to reduce incurred measurement
overheads required for performance analysis whilst
maintaining expressive data suitable for performance
analysis.
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Reinforcement Learning' is a common approach for
solving sequential decision problems. The basic idea
is to view a problem as a series of decisions that have
to be performed with the goal to find a policy for the
decision making process which leads to the best pos-
sible outcome. Most algorithms are utilizing numeric
feedback over the performed decisions, but this hard to
define or even unavailable in some domains. Hence, we
are relaxing this assumption by learning from pairwise
comparisons of two different decision sequences. As
example, consider a medical treatment scenario, whe-
re it is hard to define a value for the death of a patient.
But it is easily possible to determine that all sequences
where a patient survives are preferred over deadly ones.

One testing domain for the algorithms is chess,** whe-
re large scale annotated databases are available. Those
annotations are describing a qualitative evaluation of
states or actions, based on an experts opinion. They are
relative, because different annotators may evaluate the
same state differently. Hence, it is reasonable to use this
information in a pairwise manner by defining preferen-
ces based on the qualitative annotations. This means
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states or actions with a good evaluation are preferred
over bad ones. This is then used to calculate a numeri-
cal evaluation function for states. A high computational
budget is required for solving the problem, because
of the high amount of data required for computing
a good solution. As a first step, this enabled research
in a setting where batch data is widely available and
we showed how to compute a policy for solving the
sequential decision problem based on this.

In a second phase, this work was extended to the case
where sequences and their evaluation are not readi-
ly available, but where it is required to propose new
sequences and request a pairwise evaluation from
an expert. This is a more difficult setting, because it is
unknown which kind of sequences are most beneficial
for the learning process. But this is also a more practi-
cal setting as it is possible to reduce the amount of
required preference, and therefore the workload for the
expert, by an intelligent sequence creation algorithm.
Those algorithms, as well as the learning algorithm its-
elf, are usually subject to a high amount of parameters
which have to be tuned. This means a high amount of
experiments is required for evaluating new approaches.

This is still ongoing work and several approaches**> have
been proposed for solving the aforementioned prob-
lem. A preliminary survey was also created to show the
current state of research.® In the future, we are planning
to improve the theoretical foundation of this domain
and to continue the development of new algorithms.
Additionally, we are also trying to find a fast, generic
search algorithm for the parameter tuning problem,
because this will ease the application of those algo-
rithms. Comparable research in this area was carried out
by Sebag et al.”
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Serial Hashtag Activism: An Ethnographic Embedment of Big Data —

M.T. Bastos, M. FaBler
Institut fir Kulturanthropologie und Europaische Ethnologie, Goethe-Universitat Frankfurt

In this investigation we describe a population of politically-charged social Funding source
media users we call serial activists. We mined 20M tweets related to nearly NSF, FAPESP,
200 instances of political protest between 2009 and 2013 and identified a USDA
network of users tweeting across geographically distant protest hashtags.

We resorted to statistical disambiguation to describe the characteristics of
this group, which have an ordinary following but bridge disparate language
communities and facilitate collective action by virtue of their dedication to
a cause. After exploring how serial activists deviate from traditional forms of
political activism, we report on a series of in-depth, semi-structured inter-
views held with 21 such activists. The material was thematically-coded to
provide a typology of serial activists and their struggles with institutiona-
lized power, political activism, and social media in the context of political

turmoil. This research provides a bridge to the qualitative-quantitative gap

in the social sciences by resorting to an ethnographic embedment of big

data observations in the lifeworld of political activists.

References

- Bastos, M. T., & Mercea, D. (in press). Serial Activists: Political Twitter beyond
Influentials and the Twittertariat. New Media & Society.

- Bastos, M. T, Mercea, D., & Charpentier, A. (2015). Tents, Tweets, and Events: The
Interplay Between Ongoing Protests and Social Media. Journal of Communication,
65(2), 320-350.

- Bastos, M. T, Recuero, R., & Zago, G. (2014). Taking tweets to the streets: A spatial
analysis of the Vinegar Protests in Brazil. First Monday, 19(3).

13

Mathematik und Informatik



— Thermocapillary Droplet Actuation on a Wall

114

Funding source

GSCE
TU Darmstadt

A. Fath, D. Bothe
Fachgebiet Mathematische Modelllierung und Analysis, TU Darmstadt

Multiphase flows are present in many applications of
industrial relevance. In addition, they are mostly ac-
companied by a multitude of physical phenomena. The
capturing and accurate representation of these physi-
cal mechanisms can be achieved by Direct Numerical
Simulations (DNS), where all relevant physical time and
length scales are resolved. Focusing on the correct ma-
thematical and numerical formulation of the physical
laws allows to gain a better understanding and comple-
ments theoretical as well as experimental results. The
focus of the present work lies on the correct numeri-
cal description of fluid motions due to thermocapillary
Marangoni stresses. Marangoni stresses at the interface
occur in free boundary flows in the presence of surface
tension gradients. If the non-uniformity of surface ten-
sion is caused by interface temperature gradients, the
Marangoni-driven flow is referred to as thermocapillary
flow. Over the last years droplet actuation is attracting
widespread attention because of its promising poten-
tial in droplet-based devices developed for various
applications in industry. One way to actuate a droplet
is to apply a thermal gradient along the solid wall to
which itis attached.

In order to perform highly resolved Direct Numerical
Simulations of multiphase/-physics systems, we em-

ploy the Finite Volume Code Free Surface 3D (FS3D).2

Fig. 1: Thermal droplet migration.
a.) Migrating droplet 6, = 70
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This code framework is expanded to handle dynamic
contact angles based on (Afkhami et al. and Schwie-
den)."?To simulate thermal droplet actuation a droplet is
placed on an unevenly heated surface. One can distin-
guish three motion regimes: motion towards the cold
side, the hot side, or no motion at all. The capturing
of this phenomenon is quite new and has only been
stated recently in (Sui)*. Figure 1a shows such a drop-
let on a heated wall moving towards the cold side. The
black lines indicate the streamlines, the coloured lines
are isothermal curves, and the white line represents the
droplet surface. Figure 1b shows the regime map for
such a droplet for different contact angles and different
viscosity ratios between the outer and the inner fluid
(the outer fluid was changed). As visible in Fig. 1b the
droplet is not moving if the outer and inner viscosities
are the same and the contact angle is 90°. For larger
contact angles the droplet moves towards the hot side;
for smaller angles the droplet moves towards the cold
side. The dashed line shows how the stagnant regime
changes with the viscosity ratio.

Due to the relevance of micro devices, thermal droplet
migration is an ongoing research topic. Future work will
also include the implementation of hysteresis in FS3D
which will allow a more accurate capturing of the drop-
let motion in the non-moving regime.

b.) Regime map
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Untersuchungen zu PGAS-Systemen: Programmierbarkeit, —
Synchronisation, Taskpools und Fehlertoleranz

J. Breitbart, M. Bungart, J. Posner, C. Fohry
Fachbereich Elektrotechnik und Informatik, Universitat Kassel

Die Verbreitung und zunehmende Gré3e von Parallel-
rechnern stellt die parallele Programmierung vor neue
Herausforderungen, zu denen neben Geschwindigkeit
und Skalierbarkeit auch die Steigerung der Produk-
tivitdt der Programmierung sowie die Reaktion auf
Hardwarefehler gehoren. Innovative parallele Program-
miersysteme setzen unter anderem auf das Konzept des
Partitioned Global Address Space, bei dem alle Daten in
einem gemeinsamen Adressraum untergebracht sind
und der Programmierer dennoch zwischen schnellen
lokalen und zeitaufwandigeren entfernten Zugriffen
unterscheiden kann. In diesem Kontext wurden meh-
rere Arbeiten durchgefiihrt und folgende Ergebnisse
erzielt:

- Konzeption des Partitioned Single Assignment Memory
(PSAM) Modells: Im Mittelpunkt steht ein Synchronisati-
onskonzept, das auf der Weitergabe von Datenpaketen
nach Abschluss ihrer Berechnung basiert. Das Modell
wurde prototypisch implementiert und an Beispielpro-
grammen getestet.

- Bewertung und Vergleich der PGAS-Sprachen Chapel
und X10 anhand von Erfahrungen bei der Implemen-
tierung von Taskpools und dem Unbalanced Tree
Search (UTS) Benchmark: Im Vordergrund stand die
Untersuchung von Taskparallelitdt und des Zusammen-
spiels zwischen Objektorientierung und Parallelitat/
Verteilung. So wurden Varianten der Realisierung von
Objekten, die intern verteilte Arrays enthalten, be-
trachtet und der Einsatz von Records mit dem von
Objekten verglichen. AuBerdem wurden Verbesserungs-
vorschldge fir einzelne Sprachkonstrukte erarbeitet

Literatur

(z. B. Reduktion, knoten- und aktivitatsintern verwal-
tete Daten). Die entwickelten Programme wurden
getestet und Laufzeitmessungen mit mehreren Knoten
durchgefihrt.

- Entwicklung eines fehlertoleranten Frameworks fur
globale Lastenbalancierung: In dieser Arbeit wurde das
Global Load Balancing (GLB) Framework der Sprache
X10 um Fehlertoleranz erweitert. GLB ergédnzt die kno-
tenintern verwalteten Aktivitdten der Sprache um global
verschiebbare Tasks, die aufwéndiger zu spezifizieren
sind. Ausgangspunkt unserer Arbeit war die relativ neue
Sprachauspragung Resilient X10, bei der im Falle eines
permanenten Knotenausfalls eine Ausnahme ausgelost
wird, die vom Programm abgefangen werden kann.
GLB verwendet fiir seinen Taskpool ein kooperatives
Workstealing-Schema, bei dem arbeitslose Aktivitaten
zundchst zuféllige Stehlversuche unternehmen und
spater vordefinierte Partner kontaktieren, welche ein
geeignetes Netzwerk bilden. Fehlertoleranz wird durch
regelmaBig erstellte Sicherungskopien erreicht, die
auch wéhrend eines Stehlvorgangs konsistent gehalten
werden mussen. Dazu wurde ein konservatives Proto-
koll entwickelt und seine Korrektheit nachgewiesen.
Tests und Laufzeitmessungen wurden mit UTS und dem
Betweenness Centrality (BC) Benchmark durchgefihrt.

Fur die Zukunft sind Arbeiten zur Erhohung der Effizi-
enz, Robustheit und Flexibilitdt des fehlertoleranten
GLB-Frameworks geplant, aullerdem zu Ressourcen-
Elastizitat, also dem durch Elastic X10 unterstUtzten
Hinzufigen von Knoten wahrend der Laufzeit, sowie
zur Implementierung eines GLB-dhnlichen Frameworks
in Chapel.
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Hypernuclei are atomic nuclei that contain other bary-
ons apart from nucleons (protons and neutrons). These
other baryons, called hyperons, contain Strange quarks,
the third-lightest quark flavor, in addition to light up
and down quarks. Hypernuclei have been produced in
accelerator experiments for over 50 years and despite
their very short lifetimes lots of data on their proper-
ties have been collected!. Another site where hyperons
and hypernuclei are believed to exist are neutron stars.
Hence, understanding the interactions of hyperons
among each other and with nucleons is crucial for the
understanding of these stellar objects. Additionally, hy-
peron-nucleon interactions provide a generalization of
nucleon-nucleon interactions that can be used to test
models of these forces and explore the symmetries that
link the models back to Quantum Chromodynamics
(QCD), the theory of the strong force that binds nuclei
and the baryons themselves. In order to really test our
understanding of these forces, we need calculations of
hypernuclei whose results we can compare to experi-
mental data. The method for solving this many-body
problem should make no assumptions on the structure
of the hypernucleus, so that the results only depend on
the interaction models used in the calculation. The class
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of many-body methods that fulfills this requirement is
the class of ab initio methods and, until recently, the-
se methods were applicable to systems of five or less
baryons, limiting the accessible range to only a handful
of hypernuclei. Our group has developed a computer
code that uses the Importance-Truncated No-Core Shell
Model (IT-NCSM) to solve the hypernuclear many-body
problem allowing us to calculate systems consisting
of up to approx. 16 baryons and thus dramatically in-
creasing the number of accessible hypernuclei’. With
this code we did calculations for a small set of hyper-
nuclei and we can demonstrate that different models
of the hyperon-nucleon interaction give very different
results when applied to many-body systems, although
they fit the data from the two-body system equally
well. As an example we show in fig. 1 the ground-state
energy and spectrum of \9Be calculated with a mo-
dern interaction resulting from a systematic expansion
based on the symmetries of QCD (chiral YN) and with
a modern meson-exchange interaction (Julich'04). The
chiral interaction predicts the excited-state doublet
to be almost degenerate, while the Jilich'04 predicts
a very large splitting. Also, depending on the interac-
tion, the predicted ground-state energies range from
slightly too low to slightly too high. These discrepancies
originate in the hyperon-nucleon interaction, they do
not stem from the nucleonic part because the parent
nucleus (the nucleus that one gets after removing the
hyperon from the system) is reproduced well by the
interactions we employ. In conclusion, our calculations
provide additional constraints that are vital to further
the understanding of baryon-baryon interactions.

In the near future we will extend our calculations to a
survey of hypernuclei throughout the applicable range.
We also plan to extend the code so it can include hype-
ron-nucleon-nucleon three-body terms that either arise
naturally during the expansion of the interaction or are
induced by the procedure we employ to improve con-
vergence of the many-body calculation.

1. D.H. Davis (2005), Nuclear Physics A 754, 3-13. d0i:10.1016/j.nuclphysa.2005.01.002.
2. R.Wirth etal. (2014), Physical Review Letters 113, 192502. doi:10.1103/PhysRevLett.113.192502.
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Ab-initio-Untersuchung von Zinnoxiden —

B. Eifert, C. Heiliger
I. Physikalisches Institut, JLU GieBBen

Zinnoxide mit verschiedenen Zusammensetzungen:
Auf dem Weg zum elektronischen Bauelement Zinn
ist ein ungiftiges Schwermetall, das schon seit Uber
5.000 Jahren vom Menschen gefordert, verarbeitet und
fur Bronzelegierungen verwendet wird. In der Natur
kommt Zinn meistens als Zinndioxid (SnO,) vor, das
heutzutage vielseitig eingesetzt wird: Fir Gassensoren,
als Katalysatormaterial, als transparenter Halbleiter in
Flussigkristalldisplays (LCDs), aber auch als Polier- und
Versiegelungsmittel. In der Grundlagenforschung sind
die Eigenschaften von Zinndioxid sowohl theoretisch
als auch experimentell bereits gut untersucht.

Allerdings bildet Zinn auch ein Monoxid (SnQO), das
deutlich andere elektronische Eigenschaften hat als
das Dioxid. In Kombination sind das Monoxid und das
Dioxid interessant fir zusammengesetzte Halbleiter-
bauelemente wie zum Beispiel Dioden, die womoglich
einfacher zu fertigen sind als Bauelemente mit mehre-
ren verschiedenen Materialien. Vor allem aber werden
im Moment noch viele seltene oder umweltschadli-
che Materialien fur Halbleiteranwendungen benutzt,
so dass der Einsatz von unbedenklichen und auf der
Erde haufigen Materialsystemen wie den Zinnoxiden
deutliche 6konomische und ©kologische Fortschritte
verspricht.

Dartiber hinaus gibt es noch weitere Oxidphasen mit
anderen Zusammensetzungen, wie beispielsweise
Sny03 oder Sn304. Diese Phasen entstehen, wenn Zinn-
monoxid erhitzt wird, aber womaglich kénnen sie auch
gezielt hergestellt werden.

Die Eigenschaften des Monoxids und insbesondere die
der Zwischenphasen sind allerdings noch nicht so gut
erforscht wie die des Dioxids, deshalb untersuchen wir
diese Materialien in unserem Zinnoxid-Projekt mithilfe
theoretischer Rechnungen und Simulationen in enger
Zusammenarbeit mit  experimentell  arbeitenden
Gruppen.

Literatur
- M. Batzill and U. Diebold (2005), Prog. Surf. Sci. 79: 47.

Fur die Zwischenphasen muss zundchst geklart wer-
den, welche Stéchiometrie vorliegt. In Frage kommen
Zusammensetzungen mit 40 bzw. 43 Atomprozent
Zinn (Sny03 bzw. Sn30y), fur die dann noch die genaue
Kristallstruktur geklart werden muss. Dazu haben wir
Rechnungen mit einem sogenannten Evolutionsalgo-
rithmus durchgefihrt. Dabei werden Kristallstrukturen
modifiziert und miteinander vermischt, danach wird
festgestellt, ob die neu entstandenen Strukturen ener-
getisch stabiler sind, und anschlieBend beginnt der
Zyklus mit den jeweils stabilsten Strukturen von neuem
- also ganz analog zur Evolution in der Biologie.

Fur alle Zinnoxide haben wir dann Berechnungen zur
elektronischen Struktur durchgefthrt (Zustandsdich-
ten, Bandstrukturen), auBerdem auch Rechnungen
zu optischen Eigenschaften (Raman-Streuung). Diese
Ergebnisse werden jetzt mit den experimentellen Be-
funden verglichen, um zu kldren, welche Phasen im
Experiment unter welchen Bedingungen vorliegen und
wie man ihre Eigenschaften gezielt verdndern kann.
Darliberhinaus untersuchen wir auch die Veranderung
der elektronischen und optischen Eigenschaften der
Zinnoxide unter Einwirkung von dulerem Druck und
Verspannungen, weil diese Parameter neben Dotierun-
gen eine Moglichkeit darstellen, Materialeigenschaften
gezielt so zu verdndern, wie sie fir Anwendungen be-
noétigt werden.

Fur 2015 sind mehrere Veroffentlichungen zu den
Ergebnissen unserer Arbeit an den Zinnoxiden geplant.
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— ALICE Experiment -
The Search for Signatures of the Quark-Gluon Plasma

120

Funding source
BMBF, HGF

Institut fur Kernphysik, Goethe Universitat Frankfurt

The group participates in the ALICE experiment at the
Large Hadron Collider (LHC) at CERN. The research ac-
tivities focus mainly on the search for signatures of the
quark-gluon plasma (QGP), a state of matter in which
quarks and gluons, the elementary constituents of ha-
dronic matter, can be regarded as quasi-free particles.
Measuring the properties of the QGP does not only
extend our understanding of these elementary partic-
les and their interactions, but also provides important
input for cosmological models, as the QGP is believed
to have existed during the early stage of the universe.

For the understanding of the QGP produced in heavy-
ion collisions studying small systems like the collisions
of two protons (pp) where no QGP is present constitu-
tes an important baseline experiment.

We employ the Loewe-CSC cluster resources to analyse
aggregated data, test new analysis software and, most
of all, run simulations with high statistics. Two Bache-
lor students, two Master students, eight Ph.D. students
and two Postdocs from the group are working on the
cluster.

Due to the large size of data samples recorded by ALICE
and other LHC experiments, most of the analysis activi-
ties are run distributed on the LHGGrid. The Loewe-CSC
is part of this worldwide computing grid. It also provi-
des the possibilty to test the analysis software locally on
subsamples of the data on short time scales, which is
crucial for large-scale analyses.

R. Bailhache, C. Baumann, J. Book, I. Erdemir, S. Heckel, P. Huhn, C. Klein, M. Kohler, P. Liittig,
M. Marquard, M. Ozdemir, P. Reichelt, S. Schuchmann, B. Schiitz, H. Appelshauser

In the following, selected analyses using the Loewe-CSC
resources will be explained.

A possible QGP signature studied in both pp and heavy-
ion collisions is the fluctuation of the mean transverse
momentum from event to event. For these analyses,
several simulations of 100 million pp events each have
been performed at the Loewe-CSC. Two simulations
have been used for comparison to ALICE data in
(Abelev et al.)'. Recently, further simulations have been
performed within a bachelor thesis.?

The measurement of the transverse momentum spec-
trum of charged particles measured in p-Pb collisions
adds complementary information to the same mea-
sured observable in Pb-Pb collisions. By comparing
these spectra in p-Pb and Pb-Pb collisions to spectra
measured in pp collisions, especially at high transverse
momenta, potential collective effects can be disentang-
led from the underlying particle production described
by perturbative calculations. The Loewe-CSC has been
used to simulate charged-particle spectra under the
condition that the Electromagnetic Calorimeter (EMCal)
of ALICE has selected events based on the deposited
energy in the EMCal. The extension of inclusive char-
ged-particle spectra to high transverse momenta and
their possible modification based on such a selection
have been studied within a bachelor thesis using these
simulations.?

Physik



The ALICE experiment is preparing for a major detector
upgrade for the future LHC run 3 that is expected to
start in 2020. Extensive feasibility studies on the main
physics goals have been performed to motivate and
strengthen the need for this upgrade* The simulati-
ons for this upgrade for the measurement of low-mass
dielectrons have exclusively been run at the Loewe-
CSC. Using the planned detector upgrades for the ALICE
Inner Tracking System ITS and the ALICE Time Projec-
tion Chamber, 20 million pp events including realistic
detector response were simulated for three different
magnetic field settings at the Loewe-CSC. Based on the
analysis of these simulated events it was concluded that
the temperature of the QGP becomes in reach to be
extracted using the measurement of dileptons after
the ITS upgrade. The results of these simulations
entered the technical design report of the upgraded
ITS> and a master thesis® is based on this analysis.

In the next years the group plans to use the Loewe-CSC
to calculate contributions from particle decays to the
invariant mass spectrum of dileptons (cocktail calculati-
on). Furthermore, it is planned to intensify the study to
evaluate the impact of EMCal triggers on the inclusive
charged-particle spectra to extract a trigger efficiency.

References

1. B.Abelevetal. (2014), (ALICE Collaboration), Event-by-event mean pT fluctuations in pp and Pb-Pb collisions at the LHC, Eur.
Phys.J. C74,3077.

2. B.Schiitz (2014), Bachelor thesis: Monte-Carlo-Studien zum Einfluss von Multi-Parton-Interaktionen auf die Fluktuationen
des mittleren Transversalimpulses in pp-Kollisionen, Institut fiir Kernphysik, Goethe-Universitat, Frankfurt.

3. P.Huhn (2015), Bachelor thesis: Studie zur Triggereffizienz geladener Teilchen in ALICE, Institut fiir Kernphysik, Goethe-
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4. B. Abelev et al. (2012), (ALICE Collaboration), Upgrade of the ALICE Experiment Letter of Intent, CERN-LHCC-2012-012 /
LHCC-1-022.

5. B.Abelev et al. (2014), (ALICE Collaboration), Technical Design Report for the Upgrade of the ALICE Inner Tracking System,
J. Phys. G 41,087002.
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— Advanced Electro-Optical Modeling of llI-Nitride Light Emitters

A. Shedbalkar, B. Witzigmann
Fachgebiet Theorie der Elektronik und Photonik, Universitat Kassel

As part of the research group POLARCON, we intend to study the active

region carrier dynamics in lll-nitride light emitting devices using quantum-
mechancal non-equilibrium models, such as an empirical scattering theory

or the non-equilibrium Green'’s function method (NEGF). This method is

applied to the analysis of active regions for lll-nitride light emitters with

different crystals orientations for the first time. It will overcome the limits

of present simulation methods, such as lack of tunneling currents and ther-
mally activated currents from non-equilibrium carrier distributions in the
prescence of radiative and non-radiative recombination. Using this model,
we plan to improve the understanding of lasers and light emitting diodes
(LEDs) for polar, semi-polar and non-polar configurations, in particular elec-
tro-optical efficiencies and threshhold current densities.

Funding source
DFG

Reference
- B.Witzigmann (invited), Non-Equilibrium Green’s Functions for Optoelectronics,

CECAM workshop on empirical methods in semiconductor nano-structures design
and modelling, June 21-25 2010, Manchester, UK.
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Centrality Dependence of the Direct Photon Emission —

O. Linnyk, E.L. Bratkovskaya, W. Cassing

Institut fir Theoretische Physik, JLU GieBen und Goethe-Universitat Frankfurt

In our work,' the photons produced by partonic inter- in the power approx a=1.5. Our prediction turned out
actions in the quark-gluon plasma phase was found to  to be in a very good agreement with the most recent
have small elliptic flow v2, because they are dominated  estimate of a=1.48+-0.08+-0.04 by the PHENIX Colla-
by the emission in the initial phase before the elliptic  boration, see the figure for the explicit comparison to
flow fully develops. On the other hand, our calculations  the data. For the description of the collision evolution
reproduced the recent puzzling measurement of the  we use the covariant off-shell transport parton-hadron-
PHENIX Collaboration that the v2 of photons at pl<3  string dynamics (PHSD).? The degrees of freedom in the
GeV is almost as large as the v2 of the pions (which  partonic and hadronic phases are the strongly inter-
decouple only in the late stage). We attribute the strong  acting dynamical quasi-particles and off-shell hadrons,
v2 of thermal photons to hadronic channels, i.e. to me-  respectively. Within the PHSD one solves off-shell trans-
sonic and baryonic binary reactions. In order to clarify  port equations on the basis of the gradient expansion
the channel decomposition of the direct photon spec-  of the Kadanoff-Baym equations for effective Green's
tra, we investigated the centrality dependence of the  functions in phase-space representation for quarks,
thermal photon yield in (Linnyk et al)? and predicted it antiquarks and gluons as well as for the hadrons and
to scale as the number of participating nucleons Npart  their excited states.
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— Direct Photons from Partonic and Hadronic Sources

124

O. Linnyk, E.L. Bratkovskaya, W. Cassing

Institut fir Theoretische Physik, JLU Gieflen und Goethe-Universitat Frankfurt

Our ultimate goal is to understand the dynamical pro-
perties of the partonic phase with quarks, antiquarks
and gluons as dynamical degrees of freedom (stron-
gly-interacting QGP) and the phase transition to an
interacting hadronic system that is colorless and con-
fined. During 2012-2014 we focused on studying how
the phase transition and the properties of the QGP are
reflected in the emission of photons. We have investi-
gated'? the transverse momentum spectrum and the
elliptic flow v2 of photons produced in Au+Au collisions
at relativistic energies. The photons of low transverse
momentum (pT<3 GeV) are of special interest, because
they have been expected to originate dominantly from
the thermal sources, i.e. the radiation from the strongly
interacting Quark-Gluon-Plasma (QGP) and the therma-
lized hadronic matter. Microscopic description of the
collision evolution was done using the covariant off-shell
transport parton-hadron-string dynamics (PHSD), which
has been developed by W. Cassing and collaborators >
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Our calculations? reproduced the transverse mo-
mentum spectrum of the photon as measured by the
PHENIX Collaboration at the Relativistic-Heavy-lon-
Collider (RHIC). We have shown that the QGP channels
constitute about a half of the observed direct photon
spectrum, with the rest coming from the secondary
meson and baryon interactions. In particular the con-
tribution of the bremsstrahlung in the meson+meson
elastic scattering turned out to be important. Therefo-
re, we have improved the modeling of this channel by
going beyond the soft photon approximation, which
has been used in the transport approached up to now.
We calculated the process m+m->gamma+m+m in the
oneboson-exchange model with the effective Lagran-
gian fitted to the pion+pion scattering data (see left
figure) and implemented the obtained cross sections
into the PHSD. The resulting comparison to the PHENIX
measurements is shown in the right figure.
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Dynamical Simulation of Heavy lon Reactions at FAIR —

J. Auvinen, D. Oliinychenko, J. Steinheimer, H. Petersen

Fachgebiet Theoretische Schwerionenphysik, Goethe-Universitat Frankfurt

In heavy ion collisions at lower beam energies the QCD  Recent STAR data from the RHIC beam energy scan Funding source

phase diagram is probed at high net baryon densities.  show that the slope of the net-proton directed flow V1 Helmholtz-

To gain insights about the equation of state of strongly  near midrapidity changes sign twice within the investi-  |Nachwuchsgruppe
interacting matter and the transport properties of the  gated collision energy range which has been predicted
newly produced state of matter, the quark gluon plas- by earlier fluid calculations to be a signal of a first-order
ma, sophisticated dynamical models are needed. In this  phase transition between hadronic matter and quark-
work a hybrid approach based on ideal relativistic flu- gluon plasma. We examine the sensitivity of the directed
id dynamics for the hot and dense stage and hadronic ~ flow v1 to the order of the phase transition by compa-
transport for the initial and final non-equilibrium stage  ring hybrid simulations with a first-order phase transition
is used to explore flow observables in a wide range of ,Bag model” equation of state (EoS) to calculations with
beam energies, that has been recently investigated ex-  a chiral model EoS, which has a cross-over phase transi-
perimentally in the beam energy scan program at the  tion. As can be seen in Fig. 2 the two EoS are completely
Relativitic Heavy lon Collider at Brookhaven National  indistinguishable in the hybrid simulations, questioning
Laboratory. This kind of dynamical simulations requires  the usability of v1 as a signal of the first-order phase tran-
high performance computing since event by event cal-  sition®4. However, the hybrid model results also deviate
culations are essential to compare to experimental data  notably from experimental data, which makes further

in a realistic fashion. studies on the topic necessary.
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dynamics'?. The pre-hydrodynamics transport phase is  Magnitude of v2 in midcentral collisions at the beginning of hydrodynamical evolution (diamonds),
of particular importance for understanding the collision  immediately after the end of hydrodynamics phase (squares) and after the full simulation (circles).
energy evolution, while the hadronic rescatterings after
the hydrodynamical phase contribute more systemati-
cally ~10% to the total flow at all energies.
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— Effektives Potential fiir ultrakurzpulslaser angeregtes Silizium

126

Projektforderung
DFG

B. Bauerhenne, E.S. Zijlstra, M.E. Garcia

Institut fir Theoretische Physik, Universitat Kassel

Silizium ist eines der wichtigsten Elemente in der mo-
dernen Halbleitertechnik und daher
in der Computer- und Elektronikindustrie. Die Ver-

unverzichtbar

wendung von ultrakurzen Laserpulsen eroffnet vollig
neue Maoglichkeiten in der Materialverarbeitung: Der
Beschuss einer Silizium-Oberflache mit ultrakurzen
Laserpulsen erzeugt Strukturen mit einer ungeahnten
Regelmaligkeit und Prazision. Um die Vorgdnge bei ei-
ner solchen Bearbeitung von Silizium zu verstehen, hat
Bernd Bauerhenne im Rahmen seiner Doktorarbeit u.a.
ein effektives Potential fur Silizium entwickelt, das die
atomaren Bewegungen mit einer noch nicht dagewe-
senen Pradzision reproduziert.

In der Arbeitsgruppe wurden die Bewegungen der
einzelnen Silizium-Atome nach einer Anregungen mit
einem ultrakurzen Puls mit Hilfe der Dichtefunktional-
theorie berechnet und analysiert'2. Bei Silizium fuhrt
ein intensiver ultrakurzer Puls dazu, dass die im Grund-
zustand vorliegende Diamantstruktur innerhalb von
wenigen 100 Femtosekunden zerstort wird. Diesen Vor-
gang nennt man nichtthermisches Schmelzen.

An die Atombewegungen einer solchen oben genann-
ten Molekulardynamik-Simulation wurde das Potential
fur eine ausgewdhlte Laserfluenz angefittet. Denn ein
effektives Potential ist eine Funktion, die die Energie des
Festkorpers in Abhédngigkeit von den Atompositionen
angibt. Die funktionale Form des Potentials wurde aus-
gehend von bereits in der Literatur bekannten Formen
optimiert. Der numerisch recht aufwandige Prozess des
Anfittens wurde parallel programmiert und die Berech-
nungen wurden auf dem Linux-Cluster in Kassel, auf
dem Lichtenberg-Cluster in Darmstadt und auf dem
Computer Cluster Fuchs in Frankfurt durchgefihrt. In
Spitzenzeiten wurden fUr einen Fit 2901 Prozessoren in
Darmstadt fiir mehrere Tage verwendet.

Literatur

Zum Testen wurden unter Verwendung des neuen Po-
tentials die Molekulardynamik-Simulationen wiederholt
und mit den zum Fitten verwendeten Dichtefunktio-
naltheorie Molekulardynamik-Simulationen verglichen.
Dies ergab eine sehr gute Ubereinstimmung, wie
man an Abb.1 sehen kann, wo der zeit aufgeloste
mittlere quadratische Abstand der Kristallstruktur zur
Diamantstruktur der Molekulardynamik-Simulationen
mit unserem Potential und den Dichtefunktionalthe-
orie-Rechnungen (CHIVES) aufgetragen ist. In Zukunft
ist eine Erweiterung des Potentials auf einen ganzen
Bereich von Laserfluenzen geplant.

Abb. 1:

Vergleich des zeitlich aufgeldsten mittleren quadratischen Abstandes
der Kristallstruktur zur Diamantstruktur fiir die Molekulardynamik-
Simulationen mit unserem Potential zu den Dichtefunktionaltheorie-
Rechnungen, an die das Potential angefittet wurde.

1. E.S.Zijlstra, A. Kalitsov, T. Zier, and M.E. Garcia (2013), Fractional diffusion in silicon, Advanced Materials, 25, 5605-5608.
2. T.Zier, E.S. Zijlstra, and M.E. Garcia (2014), Silicon before the bonds break, Applied Physics A, 117: 1-5.
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Electronic Pairing in Low-Dimensional Systems —
from Lattice Density-Functional Theory

M. Saubanére, G.M. Pastor

Fachgebiet Theorie niedrigdimensionaler und nanostrukturierter Materialien, Universitat Kassel

The properties of strongly interacting electrons subject
to local pairing interactions have been investigated
theoretically in the framework of lattice density func-
tional theory (LDFT). The ground-state properties and
pairing interactions have been calculated by using the
single-particle density matrix as basic variable of the
many-body problem. Remarkable even-odd and super-
even oscillations of the pairing energy AEp have been
observed as a function of band filling. Comparison with
exact numerical Lanczos diagonalizations and density-
matrix renormalization-group calculations show that
LDFT yields a very good quantitative description of the
properties of the model in the complete parameter
range, thus providing a significant improvement over
mean-field approaches. The role of dimensionality on
the pairing coupling AEp, has been revealed.

The study of strong electron-correlation phenomena
and in particular the description of pairing mechanisms
leading to superconductivity remain a major challenge
in condensed-matter physics. In conventional super-
conductors, pairing of electrons is known to be induced
at the Fermi energy by an effective off-diagonal attrac-
tive interaction mediated by phonons. An alternative
approach to study the consequences of electronic pai-
ring in metals is to consider the Hubbard model with
attractive local interactions. In contrast to the BCS

Fig. 1:
Pairing energy AEp of the attractive Hubbard model as a function
of the number of electrons Ne in one-dimensional rings.

References

Hamiltonian, the Hubbard interaction is strictly local
in real space. It involves pairs of electrons occupying
the same lattice site with opposite spins. It is therefore
considerably important to investigate the properties re-
sulting from such contrasting types of interactions.

In this work the attractive Hubbard model has been
studied in the framework of lattice-density functional
theory. The ground-state energy E =T + W is regarded
as a functional of the single-particle density matrix vij
with respect to the lattice sites, where T[y] represents
the kinetic and crystal-field energies and WI[y] the in-
teraction energy. Aside from the exactly known kinetic
energy functional T[y]l, we have proposed a simple
scaling approximation to the attractive interaction
energy WI[yl, which is based on exact analytic results
for the Hubbard dimer and on a scaling hypothesis
within the domain of representability of y. A computer
program has been developed from which the ground-
state properties are derived. For the applications of the
theory we consider one-, two-, and three-dimensional
finite and extended bipartite lattices having homoge-
neous or alternating onsite energy levels. In addition,
the Bethe lattice is investigated as a function of co-
ordination number. The kinetic, Coulomb, and total
energies, the density distribution yii, nearest-neighbor
bond order vij , and pairing energy Ak, have been
determined as a function of the interaction strength
|UJ/t, onsite potential €/t, and band filling n = Ne/Nj.

fig. 2:
Pairing energy AEp of the attractive Hubbard model on a Bethe lattice as a
function of 1/(z — 1), where z is the local coordination number (see inset).

- M. Saubanére and G. M. Pastor (2014), Phys. Rev. B 90, 125128.
- W.Tows, M. Saubanére, and G. M. Pastor (2014), Theor. Chem. Acc. 133, 1422.
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— Elektronische und phononische Struktur der Kupferoxide
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Halbleiterstrukturen  basierend auf Kupferoxiden
sind insbesondere fir die Solartechnologie vielver-
sprechende Kandidaten. Man unterscheidet drei
kristallographische Phasen dieser Oxide des Kupfers:
Kuprit, Tenorit und Paramelaconit, wobei letztere eine
eher instabile Phase darstellt und chemisch zwischen
den beiden Erstgenannten anzusiedeln ist. Kuprit ist
als die erste halbleitende Kristallphase bekannt. Diese
oxidischen Strukturen sind in den letzten Jahren in den
Fokus wissenschaftlicher Forschung geriickt, insbe-
sondere vor dem Hintergrund ihrer Attraktivitat fir die
solartechnische Anwendungen.

Auf experimenteller Ebene wurden besonders Prépara-
tionsverfahren fir die Herstellung von Dinnschichten
im Nano- bis Mikrometerbereich der drei Phasen entwi-
ckelt. Theoretische Betrachtungen haben sich verstarkt
auf die elektronische Struktur der Kupferoxide kon-
zentriert, um die Verwendbarkeit dieser Materialien fur
Solarzellen zu untersuchen.

Die atomaren Schwingungszustdnde dieser Materiali-
en sind allerdings noch nicht erschopfend betrachtet
worden. Kollektive Schwingungen der Atome auf dieser
Grolenskala (10-10m) werden als Phononen bezeichnet.
Innerhalb dieses Projektes wurde die Phononenstruktur
dieser Materialien ausfihrlich auf der Basis von ab-initio
Berechnungen untersucht und in Zusammenarbeit mit
dem Experiment prdsentiert.

Grundlage der ab-initio Rechnungen ist die Dichtefunk-
tionaltheorie welche eine rein quantenmechanische
Betrachtung der Kupferoxide ermoglicht. Mittels dieser
Methode wurden die Schwingungsspektren berechnet.
Das dazu verwendete Softwarepaket ist das kommerzi-
elle Vienna ab-initio Simulation Package (VASP).

Literatur

Ein besonderer Schwerpunkt lag auf der Berechnung
von Raman- und Infrarotspektren. Wir haben eine
Methodik entwickelt, welche die reproduzierbare und
rechnerisch effiziente Berechnung dieser Spektren
erlaubt. Die Raman-Spektroskopie ist eine experi-
mentelle Methodik, die auf der Streuung von Licht an
Festkdrpern beruht. Insbesondere im Falle des Kuprit
zeigt das Ramanspektrum mehrere Anomalien, da es
durch atomare Fehlstellen gepragt ist.

Im Rahmen einer detaillierten Analyse konnten wir in
diesem Projekt dazu beitragen, die Art und Struktur die-
ser Defekte naher zu beleuchten.! Weiterhin haben wir
fur alle drei Kristallphasen Raman- und Infrarotspektren
berechnet,?was bis dato noch nicht in der Literatur exis-
tiert. Eine theoretische Berechnung solcher Spektren
ist auch flr experimentelle Betrachtungen wichtig, da
sie Voraussagen treffen und bestehende Unklarheiten
klaren kdnnen.

In Zukunft werden die Ramanspektren von Defektstruk-
turen der Kupferoxide Gegenstand néherer Betrachtung
sein. Zudem sind die physikalischen Linienbreiten der
Resonanzen in den Raman- und Infrarotspektren von
Interesse, welche in den gegenwaértigen Untersuchun-
gen noch nicht bertcksichtigt sind. Diese Linienbreiten
werden unter Verwendung anharmonischer interato-
marer Kraftkonstanten errechnet und erlauben einen
besseren Vergleich zwischen berechneten und experi-
mentellen Daten.

1. T.Sander, CT.Reindl, M. Giar, B. Eifert, M. Heinemann, C. Heiliger, and P.J. Klar (2014), Physical Review B 90.

2. M. Giar, M. Heinemann und C. Heiliger (in Vorbereitung).
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Evolution of Partonic and Hadronic Matter —
in Relativistic Heavy-lon Collisions

E.L. Bratkovskaya, W. Cassing, V. Konchakovski, W. Cassing
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The Parton Hadron String Dynamics (PHSD) transport
approach has been used to study the evolution of had-
ronic and partonic matter as well as their transition into
each other in relativistic heavy-ion collisions. We found
that partonic matter at midrapidity lives only during a
few fm/c and then hadronizes into mesons and baryons
during the expansion of colliding system and decrea-
sing of energy density.

The PHSD model is a covariant dynamical approach for
strongly interacting systems formulated on the basis of
Kadanoff-Baym equations or off-shell transport equa-
tions in phase-space representation, respectively. The
PHSD model includes the creation of massive quarks via
hadronic string decay — above the critical energy density
~ 0.5 GeV/fm3 - and quark fusion forming a hadron in
the hadronization process. With some caution, the
latter process can be considered as a simulation of a
crossover transition because the underlying EoS in
PHSD is a crossover.

At energy densities close to the critical energy density
the PHSD describes a coexistence of this quark-hadron
mixture. This approach allows for a simple and trans-
parent interpretation of lattice QCD
thermodynamic quantities as well as correlators.

results for

Figure:

Two snapshots for non central Au+Au collisions along
the z axis at the times t = 3 and 6 fm/c after first con-
tactillustrate the evolution of energy density of baryons
(color scale) and partons (two black levels for 0.6 and
0.01 partons/fm3). At the early times when the energy
density is above the critical energy density ~ 0.5 GeV/
fm? partonic matter is created (left) and when the colli-
ding system expands (and its energy density decreases)
partons hadronize into mesons and baryons already
after 6 fm/c for Au+Au collisions at collision energy 11.5
GeV. The arrows on the figures show the local velocity
of the baryonic matter.

For more details and also for the analysis of recent STAR
data for the directed flow of protons, antiprotons, and
charged pions obtained within the beam energy scan
program we refer the reader to (Konchakovski et al.)!
and references therein.

Snapshots of the baryon energy density distribution in the PHSD model at the time t = 3 and 6 fm/c for Au+Au collisions and collision energy 11.5 Ge.
The energy density scale is given on the right side in GeV/fm’. The solid curves display parton density levels for 0.6 and 0.01 partons/fm’. The arrows show

the local velocity of baryonic matter.
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— Extracting Hadron Masses from Lattice QCD Simulations
at Fixed Topology
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Fig. 1: Closed strip with
trivial topology (Q=0).

Topology is an important concept in physics, e.g. in field
theory, in condensed matter physics or in cosmology.
Topology characterizes the shape of an object in terms
properties that are preserved under continuous de-
formations including stretching and bending, but not
tearing or gluing.

Two simple strips of paper can serve as an illustrative ex-
ample. Take the first one and glue its two ends together
without introducing any unneccessary turns (like clo-
sing a belt; cf. Fig. 1). Proceed in a similar way with the
second strip, but make a full turn with one end, before
attaching it to the other end (cf. Fig. 2). The two strips
have now a different topological structure. It is not
possible to deform the second strip to look exactly like
the first strip without cutting the strip and removing
the winding. This idea can be generalized in a straight-
forward way. To each closed strip one can associate a
winding number or topological charge Q, which counts
the number of left handed turns minus the number of
right handed turns (Fig. 1 corresponds to Q=0, Fig. 2 to
Q=+1). Two strips with the same topological charge can
be deformed continuously into each other. If two strips
have different topological charges, this is not possible.

Fig. 2: Closed strip with non-

trivial topology (Q=+1).

References

Quantum chromoynamics (QCD) is the theory of quarks
and gluons, which for example explains the formati-
on and the mass of protons and neutrons. The gluons,
which bind the quarks together, are described by a
field, which is similar to the well-known electromagne-
tic field. Similar to the peviously discussed closed strip
of paper also gluonic field configurations can exhibit
windings, instantons, and anti-instantons. These (anti-)
instantons cannot be removed or generated by conti-
nuous deformations of the gluonic field configuration.
They are localized in space and in time and hence can
be interpreted as particles formed by gluons with a very
short life time (they are also called pseudoparticles).
The number of instantons minus the number of anti-
instantons is the topological charge of a gluonic field
configuration.

Lattice QCD is a method to solve the extremely com-
plicated equations of QCD numerically. To be able
to compute a physical quantity, for example the pro-
ton mass, one needs to generate a representative set
of gluonic field configurations with many different
topological charges with Monte Carlo algorithms. Un-
fortunately, these algorithms have severe difficulties
in changing the topological charge of a gluonic field
configuration, in particular, when the lattice spacing
is small. Due to this problem, which is called topology
freezing, it is of interest, to develop methods, to com-
pute physical quantities like the proton mass from a set
of gluonic field configurations from a single topologi-
cal sector. Such methods have been suggested some
time ago. We are among the first to test these methods
in practice, by considering models, which are simpler,
but similar to QCD: quantum mechanics on a circle, the
2D Schwinger model and SU(2) Yang-Mills theory.

Recently, we have also improved the methods from
a theoretical point of view, by devolping higher order
(i.e. preciser) equations.”
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Die Quantenchromodynamik (QCD) ist die elemen-
tare Theorie der Quarks und Gluonen. Auf Grund der
Komplexitdt der zugrunde liegenden Gleichungen
ist es jedoch fir die meisten Probleme nicht moglich,
analytische Losungen zu finden. Im Gegensatz z. B.
zur Quantenelektrodynamik (QED) scheitern hdufig
auch stérungstheoretische Ansétze, speziell im Bereich
niedriger Energien. Gitter-QCD-Rechnungen bieten
dagegen die Moglichkeit, QCD-Observablen nume-
risch zu berechnen. Die Gitter-QCD basiert auf dem
Pfadintegralformalismus und der numerischen Auswer-
tung unter Verwendung stochastischer Methoden. Da
hierfur eine sehr gro8e Anzahl von Matrixinversionen
erforderlich ist und diese Matrizen typischerweise vie-
le Millionen Zeilen und Spalten enthalten, ist man auf
die Nutzung von modernen Hochleistungscomputern
wie dem Loewe-CSC angewiesen. Im Idealfall werden
samtliche Rechnungen mehrfach mit unterschiedlich
groBen Gitterabstanden ausgefuhrt. Das Ziel dieses
Projekts ist die Gitter-QCD-Berechnung der Massen von
D- und D_s-Mesonen und von Charmonium. Solche
Mesonen bestehen vorwiegend aus einem Quark-Anti-
quark-Paar, wobei mindestens eines der beiden Quarks
ein schweres charm-Quark ist. Solche Mesonen werden
gegenwartig und auch in naher Zukunft experimentell
untersucht, z. B.am PANDA-Experiment des sich im Bau
befindlichen FAIR-Beschleunigers. Fur die Berechnung
der fur die Mesonmassen erforderlichen Pfadintegrale
benutzen wir von der European Twisted Mass Colla-
boration (ETMC) produzierte Gluon-Konfigurationen.
Auf Grund des mit sinkender Masse der leichten up/
down-Quarks sehr stark ansteigenden rechentechni-
schen Aufwands, wurden alle Gluon-Konfigurationen
fir mehrere unphysikalisch schwere up/down-Quarks
erzeugt. Berechnungen der Mesonmassen fur diese un-
physikalisch schweren up/down-Quarks ermoglichen
letztendlich eine Extrapolation in der leichten up/down-
Quarkmasse, eine sogenannte chirale Extrapolation, zur

Literatur
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Gitter-QCD-Berechnung der Massen von ——

und D_s-Mesonen und von Charmonium

J. Berlin, M. Kalinowski, D. Palao, M. Wagner

Institut fr Theoretische Physik, Goethe-Universitat Frankfurt

physikalischen up/down-Quarkmasse. Gegenwartig ha-
ben wir Mesonmassen fir unterschiedliche leichte up/
down-Quarkmassen aber nur fur einen Gitterabstand
berechnet’3. In Abb. 1, Abb. 2 und Abb. 3 sind diese
Massen als Funktion der quadratischen Pionmasse
dargestellt, die wiederum proportional zur up/down-
Quarkmasse ist (die Ordnung rot, blau und schwarz
entspricht ansteigender up/down-Quarkmasse). Trotz
der momentan noch fehlenden Kontinuumsextra-
polation beobachtet man fur viele Mesonen bereits
hervorragende Ubereinstimmung mit den entspre-
chenden experimentellen Ergebnissen. Dartiber hinaus
konnten Informationen Uber die Struktur dieser Me-
sonen gewonnen werden, z.B. welcher Anteil des
Gesamtdrehimpulses von den Quarks und welcher
von den Gluonen getragen wird.? Fir die néhere Zu-
kunft sind Rechnungen bei feineren Gitterabstanden
geplant, um eine verlassliche Kontinuumsextrapolation
ausfihren und so eine potentielle Fehlerquelle elimi-
nieren zu kdnnen. AuBBerdem werden Rechnungen mit
kirzlich erzeugten Gluon-Konfigurationen mit physika-
lisch leichten up/down-Quarkmassen ausgefihrt, um
Unsicherheiten, die mit der Extrapolation in der up/
down-Quarkmasse verknipft sind, zu entfernen.

D mesons
D Dy D D,(2430)

D,(2420)

Abb. 1: D-Meson-Massen. o o
27 [ m=4sTMeV (r9) K
wof D i

28500V )+
ez (+) —Fs g
2 706 1 A o .
2 ‘%
2

s N

o aEE

mass [GeV]

%i

=0 SP=o" PP
channel

DS mesons

D, [ D, Dy

F=1 (=12 =17 =32)

Dgy

Abb. 2: D_s-Meson-Massen. o o
27| mestsev (o) Kt
2856V () - A
25| mesaswev (o) s
v

v A §§

A

mass [GeV]

SRe

2

A
A

Ag géé
- channel

charmonium
e %eo w he

P=o" Pt =1t (=12) =1 (=302)

Yot

Abb. 3: Charmonium-Massen. e o o

sf e K ‘a
e e

e a3

s oG - A

31 A

mass [GeV]

Ra

¢ A

H
%%0%

‘B

= oo

£
o S0t J J
channel

o

Physik

131



— Gitter-QCD-Untersuchung von Tetraquark-Kandidaten

132
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Die Quantenchromodynamik (QCD), die Theorie der

Quarks und Gluonen, beschreibt den Aufbau eines
Grol3teils der uns umgebenden Materie. Zum Beispiel
bestehen sowohl Proton als auch Neutron aus drei

Quarks, die von Gluonen zusammengehalten werden.

Gebundene Zustdnde von Quarks werden allgemein
als Hadronen bezeichnet. Man unterscheidet zwischen

Mesonen (typischerweise gebundene Quark-Antiquark-

Paare) und Baryonen (gebundene Zustande aus drei
Quarks).

Tetraquarks sind viel diskutierte, moglicherweise exis-

tierende mesonische Zustande, die aus zwei Quarks
und zwei Antiquarks bestehen. Tetraquarks bieten eine
Erklarung flr eine Reihe unbeantworteter Fragen im
Bereich der Mesonphysik. Neben der Existenz und den
Massen von Tetraquarks ist auch deren Struktur von
Interesse, da unterschiedliche Moglichkeiten diskutiert

werden, wie die Quarks in einem Tetraquark angeord-

net sind. Ist die Bindung zwischen jeweils einem Quark
und einem Antiquark stark, spricht man von einem

mesonischen Molekdl. Bei einer starken Bindung zwi-

schen den beiden Quarks und den beiden Antiquarks
liegt ein Diquark-Antidiquark vor (Abbildung 1).

Das Hauptziel dieses Projekts besteht darin, ein besseres

qualitatives Verstandnis von moglicherweise existieren-

den Tetraquarks zu gewinnen. Unsere Arbeitsgruppe
verfolgt dabei zwei komplementdre Ansatze.

Zum einen werden konzeptionelle Untersuchungen
in technisch vergleichsweise einfachen Systemen

durchgefihrt, bei denen zwei der vier Quarks als un-

endlich schwer angenommen werden. Mit Hilfe von
numerischen Gitter-QCD-Rechnungen kann bestimmt

werden, welche anziehenden beziehungsweise absto-

Benden Kréfte zwischen zwei Mesonen auftreten. In

einem zweiten Schritt wird dann mit quantenmecha-

nischen Modellrechnungen Uberprift, ob diese Krafte

J. Berlin, K. Cichy, A. Peters, J. Scheunert, A. Uenver, B. Wagenbach, M. Wagner

stark genug sind, um vier Quarks zu einem Tetraquark
zusammenzubinden. Erste Ergebnisse hierzu sind
vielversprechend: Es wurden starke Anzeichen dafir
gefunden, dass zwei schwere B-Mesonen in einer spezi-
ellen Anordung einen gebundenen Vier-Quark-Zustand
bilden konnen, also ein Tetraquark'*. Gegenwartig
werden diese Rechnungen fir den experimentell
interessanteren aber gleichzeitig technisch schwieri-
geren Fall eines B- und eines Anti-B-Mesons erweitert.
AulBerdem is eine Verfeinerung der erwahnten quanten-
mechanischen Modellrechnungen in Arbeit.

Unser zweiter Ansatz besteht in der Berechnung und
Analyse sogennanter Korrelationsmatrizen von Tetra-
quark-Operatoren. Dabei werden bei vorgegebenen
Quantenzahlen die mdglichen Strukturen eines Tetra-
quarkkandidaten (z.B. mesonsiches Molektl und
Diquark-Antidiquark (Abb. 1), aberauch Quark-Antiquark-
und nichtgebundene Zwei-Meson-Zustande) durch
eine Reihe von Operatoren modelliert. Diagramma-
tisch ist eine typische Korrelationsmatrix in Abbildung
2 skizziert. Aus ihr kénnen Informationen Uber die
Masse und Struktur des a_0(980)-Mesons extrahiert
werden. Die numerische Berechnung der Korrelations-
matrix ist jedoch ausgesprochen aufwdéndig, da sie in
etwa der Losung eines einhundertmillionen-dimen-
sionalen Integrals entspricht. Gegenwartig sind Teile
der in Abbildung 2 gezeigten Matrix verfugbar.>'! Eine
entsprechende Analyse hat gezeigt, dass es sich beim
a_0(980)-Meson nicht um einen stabilen Vier-Quark-
Zustand handelt.® Um weitere Informationen Uber die
Struktur des a_0(980)-Mesons zu erhalten, werden mo-
mentan die verbleibenden Diagramme aus Abbildung
2 berechnet. Geplant ist aufRerdem die Verwendung
des entwickelten Codes zum Studium schwererer Tet-
raquark-Kandidaten aus dem D- und D_s-Meson- und
dem Charmonium-Sektor, wie sie voraussichtlih auch in
naherer Zukunft mit dem PANDA-Experiment am FAIR-
Beschleuniger experimentell untersucht werden.

Physik



Abb. 1:
Ein mesonisches Molekiil im Vergleich mit einem Diquark-Antiquark.

Abb. 2:
Die Korrelationsmatrix fiir das a_0(980)-Meson.
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According to modern physics, nature can be explained
by four fundamental forces: the gravitational, the elec-
tromagnetic, the weak and the strong force. Quantum
chromodynamics (QCD) is the contemporary theory of
the strong interaction and describes the interaction of
quarks and gluons. Although QCD was formulated in
the 1970s, many aspects still have to be explored.

While so-called perturbation theory provides a very
good description at high energies, it cannot be applied
at low energies. To access the low energy regime of this
quantum field theory, non-perturbative methods have
been developed. Some of these methods demand
a very large amount of computing power, and high
performance computing allows performing numerical
calculations that were not feasible until recently.

Dyson-Schwinger equations (DSEs) are a practical tool
for non-perturbative calculations. One possible ap-
plication is the calculation of the elementary Green's
functions of the strong force which describes the
interaction of quarks. Green's functions can be con-
sidered the elementary building blocks of a quantum
field theory and the Dyson-Schwinger equations are
their equations of motion. An aspect is that for the
strong force Green's functions are not physical objects
themselves in the sense that they cannot be measured
directly. However, they are the input needed to calcula-
te physical quantities like the mass and form factors of
the proton.

In this project we have overcome technical limitations
in the solution of the DSEs for the gluonic two-point
functions in Landau-gauge QCD, i.e. the gluon and
ghost propagators.! We have for the first time included
dynamical 3-point vertexfunctions selfconsistently in

References

the solutions of the coupled non-linear integral equa-
tions that are obtained from truncating the infinite
tower of DSEs in the spirit vertex expansions.>3*> Qur
fully iterated solution to a system of DSEs that is com-
plete on the level of 3-point functions, in comparison to
lattice data and previous results for the propagators, for
the first time demonstrated that these kinds of vertex
expansions are feasible and it provided encouraging
evidence for their convergence.

Vertex functions also are needed for a wide range of
phenomenological studies in hadron physics. Thus, to
calculate how these vertices behave at low energies
enables more precise calculations of hadronic observa-
bles. In (Cyrol et al.)® we have calculated this four-gluon
vertex from its DSE. Our results are: First, a self-consis-
tent solution of four-gluon vertex Dyson-Schwinger
equation did not exist before and it was not clear if a
solution in the suggested truncation scheme was
possible at all. Secondly, we have calculated the full
momentum dependence. This allows employing the
obtained results to study the influence of the four-
gluon vertex on other scattering processes. Furthermo-
re, we have gathered promising evidence that the full
four-gluon vertex can be approximated rather well by
a single quantity. This will alleviate future studies signifi-
cantly. To calculate the four-gluon vertex, it is necessary
to know the non-perturbative behavior of the propaga-
tors and the three-gluon vertex. We used results from
previous Dyson-Schwinger studies.?** However, these
results depend on the four-gluon vertex.

Now we want to combine all these separate studies to
obtain a self-contained and self-consistent description
of the propagators and the vertices. The first important
step to achieve that is documented in a master thesis.
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Gravitational-Wave Modeling from Binary Neutron Stars —
on Loewe Cluster

K. Takami
Institut flr Theoretische Physik, Goethe-Universitat Frankfurt

One of the last predictions of Einstein’s general relativity
is the existence of gravitational waves (GWs), which is
ripples of spacetime with the speed of light and is pro-
duced by the acceleration of mass. In order to confirm
this prediction, there is currently a global effort to de-
tect the radiation from astrophysical sources. One of the
most likely sources is the inspiral and merger of binary
neutron stars (BNSs) because they are the most violent
events in the universe.

Although those waves are extremely weak at the Earth,
i.e, the typical non-dimensional amplitude is ,h~(size
of atom) / (distance between Sun and Earth)’, the first
signal will be observed by advanced detectors such
as LIGO, Virgo, and KAGRA, which will be operational
within five years. The expected realistic detection-rate
is around 40 events per year.! In order to enhance the
detectability and to interpret the observational data, it
is necessary to prepare theoretically accurate modeling
for the dynamics of the sources and for the radiated
waveforms, in which we rely on cutting-edge numeri-
cal relativity simulations. Such simulations can only be
carried out on large scale supercomputers.

In this project, we statistically studied the merger of
BNSs with various masses and equation of states (EOSs).
Our calculations were performed by using a large coll-
ection of software modules based on the CACTUS
computational toolkit,2 which provides infrastructure
for large scale simulations, including MPI parallelization,
mesh refinement, memory management, and data sto-
rage. The equations of general relativity are integrated
using the McLachlan module from the Einstein Toolkit,?

References

which is based on high order finite differencing me-
thods. The hydrodynamic equations are evolved using
our privately developed code, Whisky, in which it em-
ploys modern finite volume methods for conservation
laws in conjunction with various approximate Riemann
problem solvers and a piecewise parabolic reconstruc-
tion algorithm. Initial data for BNSs was generated using
the LORENE code,* a solver for elliptic PDEs based on
spectral methods.

For each model, we extracted the gravitational wave-
form, and obtained a few peak-frequencies via the
corresponding power spectrum contains contributions
from the hyper-massive neutron star (HMNS) stage. We
studied important and interesting correlations between
such characteristic frequencies and physical quantities
in the binary such as the averaged mass and radius.
Then, for example, we found a new correlation between
the low-frequency peak and the total compactness of
the stars in the binary is essentially universal, while the
high-frequency peak depends on the equation of state.
By using these correlations we found, finally we const-
ructed a method to decide the redshift> and developed
a powerful tool to constrain EOS &7 from observed GWs.

These results are really important and will help us to
extract many physical information of BNSs from obser-
ved GWs in near future. Although we consider only the
merger of BNSs and the HMNSs in this project, we will
focus on the late inspiral phase of BNSs to more robustly
extract the physical information in our next project.
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In modern nuclear structure theory, interactions are
constructed from the fundamental symmetries impo-
sed by quantum chromodynamics (QCD). The derived
Hamiltonians allow for a realistic description of nuclear
observables. Furthermore, the Hamiltonian is evolved
by means of the Similarity Renormalization Group (SRG)
in order to soften short-range repulsion and tame ten-
sor correlation effects.

In order to access ground-state energies for medium-
heavy closed-shell nuclei different frameworks have
been considered. An obvious approach is many-body
perturbation theory. One starts with defining an addi-
tive splitting of a given Hamiltonian and assumes that
the exact eigenfunction may be expanded in terms of a
power series. By deriving the expansion coefficients we
can deduce the corresponding observables of interest.

However, perturbation theory requires a convergent
power series expansion. We have shown that the choice
of the partitioning heavily affects the convergence
behaviour of the perturbation series. Prior analysis in
terms of harmonic oscillator (HO) single-particle states
revealed divergent power series expansions. In recent
calculations we were able to overcome this problem by
using Hartree-Fock (HF) single-particle states (Fig. 1).

Partial sums (a) and high-order energy corrections (c) for HO-MBPT for 0. The corresponding values
for HF-MBPT are displayed in (b) and (d), respectively. All calculations are performed in a epqy =4
truncated model space with hQ = 24MeV and a= 0.08fm*. We use a NN+3N-full interaction with a
three-body cutoff A, = 450MeV.

Reference
- J.Langhammer, R. Roth (2010), Phys. Lett. B 683, 272.

We started with deriving high-order corrections of the
perturbation series by means of a recursive formula-
tion. This enables for a deeper understanding of the
perturbative expansion. Moreover, we investigated the
impact of the SRG flow parameter on the convergence
properties of the perturbation series. It has been shown
that perturbation series from Hartree-Fock many-body
perturbation theory (HF-MBPT) are sensitive to the flow
parameter. In particular, increasing its value induces a
stronger suppression of higher-order corrections. This
property is not present in HO-MBPT.

In order to compare the results of HF-MBPT we used
the configuration interaction (Cl) framework that solves
for the ground-state energy by using Lanczos algo-
rithms. Both high-order MBPT and Cl calculations
require strong use of parallelisation in a hybrid MPI/
OpenMP framework.

However, due to computational requirements these ap-
proaches are limited to light nuclei. Motivated by the
promising results from the high-order MBPT calculati-
ons we expect low-order partial sums to be a reasonable
approximation for the ground-state energy. Exploiting
symmetries of the Hamiltonian enables calculations of
ground-state energies up to heavy tin isotopes. The
results were in good agreement to coupled cluster
(CO) and in-medium similarity renormalization group
(IM-SRG) calculations, which both have shown their
reliability in the past.

In the future we will extend HF-MBPT to the open-shell
region and the calculation of spectra. This requires a
treatment of degeneracies by means of a full diagona-
lization of the subspaces. First calculations for oxygen
isotopes showed that high-order HF-MBPT is also robust
in the degenerate setting. Formulating low-order ener-
gy corrections will allow us to proceed to medium-mass
open-shell systems. Furthermore, by deriving low-order
state corrections we are able to calculate other nuclear
observables through the corresponding one- and two-
body density matrices.

Additionally we will focus on expanding the closed-
shell treatment up to fourth order and the derivation of
ladder- and ring-type resummations. This allows for the
analysis of error bounds intrinsic in the MBPT framework.
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Highly-Excited Valence Electron Systems —

E.S. Zijlstra, T. Zier, B. Bauerhenne, N. Grigoryan, F. Cheenicode Kabeer, S. Krylow, M. Krauskopf, B. Bartocha , M.E. Garcia

Fachbereich Physik, Universitat Kassel

The application of ultrashort laser pulses in the field of
materials processing is promising, because it provides a
novel way to manipulate matter: Atomic bonds can be
softened or hardened faster than the timescale of the
motions of the atoms. The atomic movements are ge-
nerally not affected directly by the laser light, but only
indirectly by the induced bond strength changes. The
thus induced atomic pathways cannot be reached by
conventional thermodynamic means. Ultrafast laser-in-
duced structural changes can be measured optically, by
means of time-resolved electron diffraction, and using
new x-ray sources, like, XFEL in Hamburg. Our research
provides the relevant theory that is necessary to under-
stand these ultrafast processes on an atomic scale and
that can be used to predict new phenomena.

We explained the electronic origin of ultrashort laser-
induced bond strength changes.! Atomic pathways
were reproduced by combining experimental data with
optical properties that we computed under highly ex-
cited conditions.? A Code for Highly-exclted Valence
Electron Systems (CHIVES) was programmed and found
to be 200 times faster than state-of-the-art methods
at the same level of accuracy.® Using CHIVES, in laser-
excited Si we predicted thermal phonon squeezing
at low excitation densities* and fractional diffusion at
high excitation levels.> We also studied laser-excited
TiO2, BN-nanotubes, diamond, and germanium. CHIVES
makes use of two levels of parallelization: MPI-parallel
distribution of k points over different nodes and OPEN-
MP-parallel computation of all properties related to a
single k point. Huge parallel clusters, like, Lichtenberg-
Cluster in Darmstadt and the Linux-Cluster in Kassel are
essential to achieve the above-mentioned results at the
forefront of science.
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Future planned research includes (1) extension of
CHIVES to insulators and to the semimetal Sb, (2) imple-
mentation of schemes to efficiently treat surfaces, (3)
simulation of coherent phonons, and (4) a study of the
role of electron-phonon coupling. Apart from these sci-
entific goals we are committed to continually improve
CHIVES, among other things, for the hardware provided
by HPC Hessen. In Sb, preliminary results show a decay
of diffraction peaks within a few picoseconds after in-
tense ultrashort excitation (Figure 1).

Fig. 1: Structure function of Sb as a function of the scattering vector s and
the time after ultrashort laser excitation. The structure function before
excitation (time = 0 ps) is characterized by peaks, which disappear after
the excitation.
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In nuclear structure theory, models have been develo-
ped which describe nuclear properties precisely. One
well established model is the valence-space shell model,
which provides access to spectra and other observables
of a wide range of nuclei. The results show remarkable
agreement with experimental data where available and
can be used to make quantitative predictions.

We extend the shell model to model spaces and nuc-
lei beyond the reach of the conventional shell model.
In the shell model, only nucleons occupying orbits on
top of an inert core are treated as active degrees of
freedom. This implies the definition of a suitable model
space constructed from the single-particle states of the
valence nucleons and an effective interaction adapted
to it, accounting, e.g,, for the influence of core on va-
lence nucleons. Eigenstates of the system are obtained
by constructing and diagonalizing the Hamilton matrix,
which is computationally demanding (typical matrix di-
mensions are of the order of 10°). The model space sizes
grow combinatorially with the number of valence orbits
and the number of valence nucleons.

To overcome these limitations, we introduce an im-
portance-truncation scheme to the shell model. This
approach has already been applied successfully to nu-
clear structure theory in the no-core shell model.! It is
based on the assumption that many of the basis states
in the model space are dispensable for the description
of a few low-lying target eigenstates. By employing an
importance measure derived from perturbation theory,
we estimate the relevance of the individual basis states
for the target eigenstates and reduce the model space
significantly by considering only the important basis
states for the computationally demanding construction
and diagonalization of the Hamilton matrix. In this way,
the quality of the results remains almost unchanged, but
the applicability of the shell model is extended to larger
model spaces and a greater variety of nuclei. For our cal-
culations, we have developed a highly optimized hybrid
MPI code that constructs the basis and calculates and
diagonalizes the Hamilton matrix efficiently.

The importance-truncated shell model (IT-SM) accounts
approximately for basis states excluded from the mo-
del space by an extrapolation to vanishing importance
threshold. We estimate the uncertainty of the extra-
polated energy by repeating the extrapolation using
different fit functions. Both, energies and observables,
e.g. quadrupole moments or transition strengths, can
be calculated in remarkable agreement with the exact
values. However, this extrapolation scheme suffers from
the fact that no physical model is available for the fit
function. In some cases, this can be reflected in a large
extrapolation uncertainty. For the energies, a more reli-
able extrapolation based on the energy variance can be
carried out. The energy variance provides a measure for
the quality of an approximate eigenstate and vanishes in
the limit of the exact eigenstate. We exploit this property
by calculating the energy variance for the IT-SM ener-
gies and extrapolating to vanishing energy variance. As
proposed in (Mizusaki and Imada),” we use a quadratic
function for the fit, which has been shown to reproduce
the exact energies precisely. The energy-variance extra-
polation corrects, in principle, for effects of the different
truncations employed in the IT-SM.

fig. 1:

Lowest part of the spectrum of **Ni as a function of the model-space
parameter t computed in the ITSM using the GXPF1A interaction.’

In the right columns, the results obtained with energy-variance extrapo-
lation (A F?) and the exact values (SM) extracted from (Horoi et al.)* are
shown. Colors denote different / quantum numbers.
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Influence of Magnetic Material on Tunnel Magnetoresistance and —
Spin-Transfer Torque in MgO-based Tunnel Junctions

C. Mahr, C. Franz, M. Czerner, C. Heiliger
I. Physikalisches Institut, JLU GieBBen

Some Heusler alloys, i.e. intermetallic compounds of
the stoichiometric composition XoYZ with L27 struc-
ture,! are assumed to be half-metals: one spin direction
shows metallic behavior at the Fermi energy Ef while
the other channel has an energy gap.” Thus, they could
be employed as spin filters to assemble devices with
near infinite (tunnel) magnetoresistance. As they further
carry high magnetic moments at the order of 3 to 6ug,"”
they are promising options for the construction of spin-
transfer torque magnetic random-access memories
(STT-MRAMs).

Since our experimental collaborators at Bielefeld uni-
versity are especially interested in magnetic tunnel
junctions (MTJs) containing CoyFeSi and its inverse
Heusler Fe;CoSi, we calculated the magnetic moment,
band structure, density of states (DOS), and transport
properties of bulk Co,FeSi and, as a reference, CopMnSi.
These calculations were done using our density-functio-
nal theory (DFT)* based Korringa-Kohn-Rostocker (KKR)
Green's function formalism code.®

In non-relativistic generalized-gradient approximation
(GGA), CoyFeSi has a magnetic moment which is much
lower than the theoretically expected value® In addi-
tion, no half-metallic behavior is observed. Although
published results vary drastically,® our result is still much
lower than the average published value. Changes in the
exchange-correlation functional produced values as low
as 494, whilst taking relativistic effects into account
proved to be nearly ineffective.

half-metallic behavior, as the band structure shows a di-
rect band gap at the gamma point for the minority spin
polarization, which is reflected in a near zero-valued
minimum in the DOS around Ef (Fig.1), and a vanishing
transmission rate for the corresponding spin.

We assume that our computational scheme might un-
derestimate the magnetic polarization. To verify this,
we implemented a fixed spin-moment (FSM) method,
being a slight generalization of.” This allows us to per-
form DFT calculations analogous to (Meinert et al.).2

We performed two FSM calculations: The first with the
total magnetic moment fixed to the theoretical 6p,
the second with atomic moments fixed to the experi-
mental values from x-ray magnetic circular dichroism.®
The effect of both was to shift the minority bands up by
AE/2 and the majority bands down by the same amount,
which lead to corresponding displacements in the DOS.
This is to be expected, as the fixation of the magnetic
moments is done by shifting the potentials accordingly.
Given the case of CoyFeSi, no band gap opens, and the
Heusler thus stays metallic. In conclusion, the possible
underestimation of magnetic moments in our compu-
tational scheme seems not to be the major issue when
trying to predict (half-)metallic behavior. With regard to
our results, calculations on CoyFeyMnySi might show
that the different properties of both alloys may be com-
bined to gain even higher performances.

CopMnSi, in contrast, behaves much better: The ma-
gnetic moment in non-relativistic local spin-density

Fig. 1: Density of states for Co FeSi (red) and
CoMnSi (blue) in generalized-gradient approxi-
mation (GGA). The latter has a band gap at
EFand behaves therefore half-metallic, while
the first does not. Filled: FSM calculation.

approximation (LSDA) is near the theoretically predicted
value, and this result may readily be improved by em-
ploying a GGA. Further, this Heusler compound displays
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Das Standardmodell der Elementarteilchenphysik
beschreibt die Interaktion von Teilchen anhand von
fundamentalen Kréften, die durch den Austausch von
Eichbosonen vermittelt werden. Eine dieser Kréfte ist die
starke Wechselwirkung (Quantenchromodynamik, kurz
QCD), welche z. B. attraktiv auf die Nukleonen innerhalb
eines Atomkerns wirkt. Eine Besonderheit dabei ist, dass
die ,Ubermittler” der Kraft, die Gluonen (von engl. glue:
Kleber), selbst der Wechselwirkung unterliegen. Dies
fuhrt u. a. dazu, dass man aus den grundlegenden Prin-
zipien der Theorie nur schwer exakte Vorhersagen fur

zusammengesetzte Teilchen treffen kann.

Die Eigenschaften von stark wechselwirkenden Teilchen
(Hadronen), z. B. Mesonen, sind Forschungsgegenstand
mehrerer Beschleunigerexperimente weltweit. Es wird
untersucht, inwieweit sich durch die Anwesenheit der
Nukleonen eines Atomkerns die Eigenschaften von
freien Mesonen wie Lebensdauer, Zerfallskandle oder
Ruhemasse dndern. Dies wiirde Hinweise darauf liefern,
dass eine fundamentale Symmetrie der Quantenchromo-
dynamik zumindest partiell wiederhergestellt werden
kann. Erste Hinweise zu Modifikationen von w-Mesonen
im nuklearen Medium wurden in (Kotulla et al)" verof-
fentlicht. Dabei wird die Produktion der w-Mesonen
durch hochenergetische Photonen an verschiedenen
Atomkernen untersucht und diese durch den Zerfall in
drei Photonen mit entsprechenden Detektoren nachge-
wiesen. Durch Messung der Mesonen-Ausbeute konnte

Abb. 1:
Wirkungsquerschnitt der
w-Photoproduktion an Kohlenstoff fiir

gothr verschiedene In-Medium Szenarien im

v
M

0.9

FZHHMH.\

s Vergleich zu experimentellen Daten.

Literatur

im Vergleich zu theoretischen Vorhersagen? eine Ver-
kiirzung der Lebensdauer des w-Mesons in Kernmaterie
nachgewiesen werden.

Von Interesse ist auch, dass gebundene Zustande eines
neutralen w-Mesons an den Atomkern existieren kdnn-
ten, die nur durch die starke Wechselwirkung gebildet
werden.? Theoretische Vorhersagen liegen nur fir die
Bildung von quantenmechanischen Zustanden eines
solchen w-mesischen Kerns vor. Der Zerfall in den zu
beobachtenden Kanal und eine magliche Endzustands-
wechselwirkung der Zerfallsprodukte missen jedoch
fur einen direkten Vergleich mit experimentellen Daten
bericksichtigt werden. Solche Vorhersagen fiir zu erwar-
tende Verteilungen der w-Mesonen lassen sich durch
Rechnungen mithilfe des Giel8en Boltzmann-Uehling-
Uhlenbeck Transportmodells (GiBUU) realisieren. Dieses
semiklassische Modell beschreibt die Dynamik von Had-
ronen in Raum und Zeit fir gegebene Parameter. Zurzeit
beinhaltet es 83 verschiedene Hadronen und beschreibt
deren Freiheitsgrade in nuklearen Reaktionen inklusive
Propagation, Kollisionen und Zerfdllen im Energiebe-
reich von einigen Megaelektronenvolt (MeV) bis einigen
Gigaelektronenvolt (GeV). 4°

Fur unterschiedliche Szenarien von In-Medium
Modifikationen des w-Mesons, wie z. B. einer Lebens-
zeitverkirzung und/oder einer Verminderung der
Ruhemasse, konnen nun Rechnungen durchgefuhrt
werden, deren Ergebnis mit experimentellen Daten
verglichen werden kénnen. In Abb. 1 ist der Wirkungs-
querschnitt der w-Photoproduktion an Kohlenstoff fur
verschiedene In-Medium-Szenarien im Vergleich zu
experimentellen Daten gezeigt.”

Fur die Zukunft ist geplant, die Impulsabhdngigkeit
der Lebensdauerverkirzung in GiBUU zu implemen-
tieren ebenso wie das n-Meson, das bisher noch nicht
bericksichtigt wurde, jedoch Gegenstand aktueller
Datenanalysen ist.
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Theoretical nuclear physics aims at a consistent theo-

Furthermore, we validated this new many-body ap-
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of experimental observables such as ground-state or
excitation energies. In order to achieve this, two main
challenges have to be overcome, namely the construc-
tion of a nuclear Hamiltonian and the solution of the
nuclear many-body problem. An ab initio many-body
method method that can be very successfully applied
to heavy-mass nuclei in the vicinity of shell closures
is the Coupled Cluster (CC) method." Recently, the In-
Medium Similarity Renormalization Group (IM-SRG) has
been introduced as a new ab-initio method for solving
the nuclear many-body problem. It uses the very ef-
ficient SRG flow-equation approach to directly extract
nuclear structure observables, or to derive effective
Hamiltonians as input for subsequent shell model calcu-
lations, showing the great flexibility of this many-body
approach.? We have derived an efficient set of IM-SRG
flow equations and implemented them in C. By, for ex-
ample, using Basic Linear Algebra Subprograms (BLAS)
and parallelization, our code is highly optimized and
scales very well with the number of CPU cores. Based
on nucleon-nucleon and three-nucleon interactions
derived from chiral effective field theory that were
transformed through the free-space SRG for improving
the convergence behavior, we used the IM-SRG for sys-
tematic studies of ground-state energies of closed-shell
nuclei up to 1235n.

Fig.1:

CC(2,3). Therefore, Fig. 1 shows binding energies per
nucleon for a range of nuclei from 4He up to 1325n
based on calculations with the IM-SRG, CCSD, CR-CC(2,3)
and on experimental values. We observe a deviation
between the IM-SRG and the CCSD below 1.5 % where-
as the IM-SRG and the CR-CC(2,3) deviate at most 0.4 %
from each other, which is a remarkably good agreement.
A comparison of results of the IM-SRG with experimen-
tal binding energies reveals that the light nuclei up to
240 are very well predicted, whereas the heavier nuclei
are consistently overbound by about 0.8-1.6 MeV per
nucleon. In conclusion, we can see that the IM-SRG is a
very promising tool of nuclear structure theory which is
especially illustrated by the very good agreement with
the sophisticated CR-CC(2,3) approach. As the IM-SRG is
a very flexible tool, we can use its formalism for various
other purposes. For example, we have started to use the
IM-SRG for calculating excited states and observables
and plan to derive effective Hamiltonians for a subse-
quent use in shell-model calculations.

Furthermore, we are in the process of generalizing the
formalism of the IM-SRG to a multi-reference formula-
tion which enables us to apply the IM-SRG directly to
open-shell nuclei.

Ground-state energies per nucleon for a range of nuclei from “He to ?Sn calculated with the (CSD (squares),
IM-SRG (circles) and CR-C((2,3) (diamonds). Black bars indicate experimental values.
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The strong force is described by Quantum Chromo-
dynamics (QCD). This theory has been experimentally
tested to be a valid description of the interactions of
quarks and gluons, the elementary constituents of ha-
dronic matter. In particular, QCD is relevant for physics
investigated presently at the LHC at CERN or in the near
future at FAIR in Darmstadt. One important research
topic is the phase diagram of QCD. It is known that at
high temperatures hadronic matter undergoes a phase
transition from confined to a deconfined phase (quark
gluon plasma). The nature of this transition at non-zero
chemical potential p is not known, and its clarification
is one goal of ongoing experiments. In particular, the
possible existence of a critical endpoint (CEP) is of inte-
rest. In the energy ranges of interest, QCD is inherently
non-perturbative and a perturbative approach to QCD
is in general not possible. Lattice QCD (LQCD) provides
an alternative and well-established non-perturbative
approach by formulating QCD on a spacetime lattice
with lattice spacing a. LQCD can then be studied using
numerical methods. Results are extrapolated to the con-
tinuum limit, a = 0. A certain freedom in choosing the
lattice version of QCD exists. One particular formulation
of LQCD employs Wilson fermions. In addition, we use
Twisted mass Wilson fermions within the tmfT collabo-
ration. Present lattice simulations algorithms are based
on Monte Carlo sampling and require an enormous
amount of computing power. Simulating at small quark
masses increases the numerical costs. Computing clus-
ters like the Loewe-CSC are therefore an essential tool,
where a lot of CPUs can be used in a parallel fashion to
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carry out the computations. Apart from this traditional

approach, Graphic Processing Units (GPUs) are used for
LQCD application since recent years. GPUs offer a very

promising performance per cost ratio which comes

more and more into focus. Ever since, the Loewe-CSC
has been equipped with GPUs, and especially after the

hardware upgrade in 2014 this section constitutes a re-
levant part of its total computing power. However, third

party LQCD solutions predominantly focus on NVIDIA
hardware. To enable full utilization of the AMD based

Loewe-CSC cluster, we have developed the OpenCL
based LQCD application cl2gcd.! OpenCL is a vendor in-
dependent programming language. cl2gcd shows very
good performance and utilizes GPUs in an optimal way.
See Figure 1 for a comparision against a reference CPU-
based code?. Here, both GPUs used in the Loewe-CSC
show a significant speedup compared to two full CPU

nodes. Investigating QCD at non-physical parameters is

a promising approach to determine its phase diagram,
because observations made here allow for predictions

and constrains for the physical point. A point of particu-
lar interest is the chiral limit of two flavours of massless

quarks, as a CEP would be favored if the transition here

is of second order. However, this point is not directly ac-
cessible by lattice simulations and therefore a rigorous

proof has not been given yet. Clarifying this issue is the

central point of our current efforts at u=0 using twisted

mass fermions.®> An alternative approach to this issue

can be pursued by simulating at purely imaginary valu-
es W This circumvents the sign-problem of QCD, which

renders LQCD simulation algorithms ill-defined at non-
zero (real) p. In this region, QCD possesses additional

symmetries, which allow for strong constraints on the
physically relevant region. We are currently mapping

out the phase structure of QCD at imaginary y, where
we have already found agreement with existing stu-
dies.* We are currently extending these investigations
towards the continuum limit.

Fig.1: Performance cl2qcd compared to tmlgcd.
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Das Hauptaugenmerk unseres Forschungsprojektes ist
die Simulation des Wachstums von Gold Atomen (Au)
auf eine vorgegebene Unterlage (Substrat), bestehend
aus der Materialverbindung Manganarsenid (MnAs). In
Abb. 1 ist dieser Wachstumsprozess zu einem bestimm-
ten Simulationszeitpunkt als Resultat festgehalten.

Der Hintergrund des Projektes ist die Untersuchung
des Riesenmagnetowiderstandes (englisch, giantma-
gnetoresistance, GMR)," der z. B. fiir die magnetische
Speicherung von Daten in heutigen Festplatten ausge-
nutztwird.PrinzipiellwirdjedesSpeicherbiteinersolchen
Festplatte durch ein System aus magnetischer, nicht-
magnetischer und magnetischer Schicht verwirklicht.

So eine Situation trifft auch auf MnAs und Gold zu, da
MnAs magnetisch und Au nicht-magnetisch ist. Das
Neue an diesem Materialsystem ist, dass MnAs im Expe-
riment in Form von so genannten nano-strukturierten
Cluster hergestellt wird. Das sind kleine ,Inseln” bzw.
,Gruppierungen” von Atomen, die in verschiedenen
Geometrien auf einem Substrat aufgebracht werden.
Das Schichtsystem des GMRs stellen dann zwei MnAs-
Cluster dar, welche mit Gold verbunden werden.

Unsere Forschung befasst sich ganz konkret mit der
Frage, wie die exakte Struktur der Gold Atome auf dem
MnAs-Substrat aufgebaut ist. Diese Struktur ist unbe-
kannt und wird fir weitere Untersuchungen des GMRs
benotigt. Hierfur wird die Molekulardynamik verwendet.
Eine Methode, bei der die Atome als klassische Teilchen
aufgefasst werden, um aus den Kréften zwischen die-
sen Atomen zu einem spéteren Zeitpunkt die neuen
Positionen zu bestimmen. Fir die Bestimmung dieser
Krafte wird ein Modell genutzt, welches an Krafte aus
quantenmechanischen Rechnungen angepasst wird.
Auf diese Weise umgeht man den hohen Zeitaufwand
der quantenmechanischen Rechnung.
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Insgesamt werden alle 3 Falle, Berechnung der quan-
tenmechanischen Ergebnisse,” Anpassung des Modells
an diese Ergebnisse® sowie die eigentliche Simulation*
auf den Hochleistungsrechnern ausgefuhrt.

Das Ergebnis der Simulation zeigt, dass sich zundchst
eine 1-atomige Goldschicht auf dem Substrat bildet,
anschlieBend ,Inseln” entstehen, welche im Zuge der
Simulation wieder zusammenwachsen.

Mit dem Wissen der Goldstruktur sind nun Rechnungen
des elektrischen Transportes durch das Schichtsys-
tem moglich um den GMR zu untersuchen und mit
dem Experiment zu vergleichen. Zusatzlich konnen
mit dem gewonnenen Modell fir die Beschreibung
des Materialsystems die Oberflachenstrukturen der
MnAs-Nanocluster untersucht werden, welche fur die
experimentelle Herstellung der Cluster von Relevanz
sind.

Abb. 1:
Darstellung eines Simolationszeitpunktes: Gold Atome (gelb) ,wachsen”
auf Manganarsenid (blau-rot).
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The investigation of neutron stars is a central topic in
modern astrophysics. Whereas the crust of the star
consists of exotic extremely-neutron rich nuclei densi-
ties in the core of the star can reach densities perhaps
up to ten times the density of ordinary nuclei. Under
these conditions, in addition to neutron, protons, and
electrons, the star might contain exotic baryons like hy-
perons or even a core of quark matter.

In our project we address all these different conditions,
from ordinary nuclei in the crust to quark matter in the
interior. To this end we adopt a model for the strong
interactions' that has been developed in our group and
has been successfully applied to problems of heavy-ion,
nuclear and astrophysics.

The chiral mean-field (CMF) approach contains as
degrees of freedom nucleons, hyperons and the cor-
responding mesonic states. Here, the masses of the
baryons are generated through the interaction with
the scalar mesons. Quarks are included in an analo-
gous formulation. Thus, the model contains the correct
asymptotic degrees of freedom in a unified approach in
contrast to many approaches that connect the hadronic
and quark sector by hand.
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Using this model we studied the properties of compact
stars.! One advantage of our approach is that, in agree-
ment with lattice QCD calculations, the model does not
necessarily lead to a first-order phase transition to quark
matter. Lattice simulations show that for baryon-poor
systems like in the fireball created in ultrarelativistic col-
lision of heavy nuclei, the transition to quark matter is a
smooth crossover. Such a transition can be described
within our quark-hadron approach. We could show
that it is possible to obtain a neutron star with quarks
present even without a first-order phase transition. In
general, however, the finding is that a large quark com-
ponent requires a strong repulsive force between the
quarks, which contradicts lattice gauge simulations of
quantum chromodynamics.>3

A specific important observable of neutron stars is their
cooling behavior, which is affected by a fast rotation
of the star. To study this point we extended our inves-
tigation to model the temperature evolution of the
rotating star within a novel two-dimensional code. The
figure* shows the example of a snapshot of the cooling
exhibiting a warm polar region and a cooler equator,
which can have observable consequences.

Currently we extend our studies to a microscopic mo-
deling of the neutron star crust. In a first step we have
improved our model parameters to achieve an excel-
lent description of the binding energies of all known
nuclei. This required large-scale computations of seve-
ral thousand nuclei using our two-dimensional nuclear
structure code. In the neutron star crust much more
exotic and neutron-rich nuclei are present. Therefore,
we calculate the properties of exotic neutron-rich iso-
topes including the transition to the so-called pasta
phase of nuclear rod- and slab-like shapes in the inner
crust of the star. The dynamics of the system is imple-
mented using a GPU-accelerated code, which we have
developed in the recent years.
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The modern radiation therapy of localized tumours
applies accelerated beams of protons and carbon ions
to deliver a high dose to the target volume while mini-
mizing the dose to healthy tissues. This technique has
the potential to reduce side effects compared to con-
ventional radiotherapy using x-rays due to a better dose
distribution in the patient. Despite of the successful
clinical experience with proton and carbon-ion beams,
other light nuclei can be also considered as possible
therapy options. Questions can be raised whether light
nuclei as helium could be more advantageous in parti-
cular cases. While a decisive answer should come from
radiobiological experiments and clinical trials, theoreti-
cal simulations may help to identify optimal ion beams
for cancer therapy, i.e. to evaluate the most appropriate
jon to minimize the damage to healthy tissues at spe-
cific irradiation conditions. The Monte Carlo method is
a powerful tool to describe the interactions of beam
nuclei and all secondary particles with extended media.
The Monte Carlo model for Heavy-lon Therapy (MCHIT) ",
based on the Geant4 toolkit,” was created in FIAS for si-
mulating complex radiation fields in ion-beam cancer
therapy. MCHIT can be applied to simulate dose distri-
butions in a tissue-like phantom representing a patient.
It takes into account fragmentation of beam nuclei lea-
ding to secondary particles with their radiobiological
properties different from primary nuclei. Besides, it is
able to calculate the energy deposition in volumes of a
few cubic micrometers. Such information is needed for
modelling radiation effects in individual cells. MCHIT in
combination with the modified Microdosimetric Kinetic
model® has been applied to estimate the relative biolo-
gical effectiveness (RBE) of different ion beams,*> which
is needed to scale the required x-ray dose to reach equi-
valent results for ions. Figure 1 shows the predicted RBE
in the case of a tumour located between 100 and 160
mm and surrounded by healthy tissues. As one can see,
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helium ions present an enhanced RBE at the depth of
the tumour similar to carbon ions that helps to redu-
ce the physical dose of the treatment. Besides, the RBE
for helium ions in the healthy tissues located in front
and behind the tumour is relatively low which helps to
reduce the side effects in the healthy tissues. In addi-
tion, irradiation with helium ions lead to lower yields
of secondary nuclear fragments and less dose at distal
tissues compared to carbon ions. Such results indicate
that helium beam should be regarded as a promising
option for ion-beam cancer therapy in the future.
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Fig. 1: Relative biological effectiveness (RBE) for human salivary gland
(HSG) cells irradiated with proton, helium, and carbon ions. Calculations
are performed to reach 10% survival of tumour cells located between
depth of 100 and 160 mm.
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Das Projekt befasst sich mit der ab-initio Simulation
der elektronischen Eigenschaften von Graphen (einem
zweidimensionalen Allotrop von Kohlenstoff, dessen
Atome ein hexagonales Gitter bilden) auf Grafikprozes-
soren (GPUs). Hierbei kommt ein Hybrid-Monte-Carlo
Algorithmus zum Einsatz, welcher ein etabliertes Ver-
fahren der Hochenergiephysik zur Simulation stark
gekoppelter Fermionensysteme ist. Genutzt werden
die GPU-Knoten des Lichtenberg-Clusters in Darmstadt.

Erster Schwerpunkt des Projekts war eine Untersu-
chung des Halbleiter-Nichtleiter Ubergangs, welcher
durch die starke Zweikorper-Wechselwirkung der frei-
en Valenzelektronen im Graphengitter hervorgerufen
wird. Dabei war insbesondere eine genaue Lokalisati-
on der kritischen Kopplungsstarke fir die Bildung der
Nichtleiter-Phase, bei realistischer Modellierung des
Zweikorper-Potentials, das Ziel.

Motiviert wurde diese Arbeit durch die Diskrepanz
zwischen existierenden theoretischen Rechnungen
und Simulationen, welche die Nichtleiter-Phase fur
freistehendes Graphen (ohne Substrat) vorhersagten
und experimentellen Resultaten welche diese Phase
nicht vorfanden. Im Rahmen dieser Arbeit wurde ge-
zeigt, dass diese Diskrepanz verschwindet wenn die
Abschirmung der Zweikdrper-Wechselwirkung durch
Elektronen in tieferliegenden Orbitalen (,Sigma-Band”)
berlcksichtigt wird.

Basierend auf theoretischen Arbeiten von Katsnelson
et al, welche mittels einer dynamischen Hartree-Fock-
Naherung exakte Werte des abgeschirmten Coulomb
Potentials auf kurzen Distanzen im Graphengitter
berechneten, wurde ein teileweise-abgeschirmtes

Potential” (partially screened Potential) konstruiert
welches im Grenzfall groBer Abstande in ein regula-

res Coulomb-Potential uebergeht. Simulationen unter

Verwendung dieses Potentials zeigten, dass die kritische
Kopplungsstarke nunmer aulerhalb des physikalisch re-
alisierbaren Bereichs liegt.”

Aktuell beschaftigt sich dieses Projekt mit der Untersu-
chung des topologischen Lifshitz-Ubergangs, welcher
bekanntermallen in einer reinen Tight-Binding Be-
schreibung (nicht-wechselwirkender Grenzfall) von
Graphen auftritt, wenn ein duferes chemisches Poten-
tial (hervorgerufen im Experiment z.B. durch Dotierung)
beriicksichtigt wird.? Dieser Ubergang ist charakterisiert
durch eine Anderung der Topologie der Fermi-Flache,
sowie durch eine Verdnderung der Dispersionsrelation
niederenergetischer Anregungen. Dabei soll durch die
Simulation vor allem gekldrt werden in welcher Wei-
se Zweikorper-Wechselwirkungen diesen Ubergang
beeinflussen. Dieses Teilprojekt ist unter anderem im
Zusammenhang mit Hochtemperatur-Supraleitung
interessant.

Weiterhin wird aktuell eine Studie zum Effekt eines ex-
ternen Magnetfeldes, senkrecht zur Ebene des Gitters,
auf die elektronischen Eigenschaften von Graphen vor-
bereitet. Insbesondere ist dabei von grofRem Interesse
(sowohl aus theoretischer Sicht als auch im Bezug auf
technologische Anwendung) ob sich eine Nichtleiter-
Phase durch ein externes Feld, mittels magnetischer
Katalyse erzeugen lasst. Eine entsprechende Simulation
ist bereits implementiert und befindet sich aktuell in
der Testphase.
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Stark wechselwirkende Materie befeuert die Sterne
und bildet fast die gesamte Masse des sichtbaren
Universums. Die zugrunde liegende Theorie ist die
Quantenchromodynamik (QCD). Diese Wechselwirkun-
gen sind jedoch so komplex, dass unsere Beschreibung
noch immer unvollstandig ist. Sie sind daflr verant-
wortlich, dass Quarks und Gluonen in Hadronen wie
dem Proton, dem Neutron oder dem Pion eingeschlos-
sen sind.

Bei extrem hohen Temperaturen, wie sie etwa 10 Millise-
kunden nach dem Urknall geherrscht haben, schmelzen
die Hadronen und es entsteht ein neuer Materiezu-
stand, den man das Quark-Gluon-Plasma nennt. Materie
bei derartig extremen Temperaturen wird heute in re-
lativistischen Schwerionenkollisionen wie im RHIC des
Brookhaven National Laboratory oder im LHC am CERN
ktnstlich erzeugt und experimentell untersucht.

Die theoretische Beschreibung des dabei beobachteten
QCD-Phasentbergangs durch Monte-Carlo-Simulatio-
nenim Gitter-QCDist sehrweitfortgeschritten und liefert
Resultate, die mit den experimentellen Beobachtungen
auf einem hohen Niveau Ubereinstimmen. Etwas anders
ist die Situation bei vergleichbar extremen Dichten, wie
sie etwa im Inneren von Neutronensternen herrschen.
Hier brechen unsere derzeitigen Simulationsmethoden
aufgrund des Fermionen-Vorzeichenproblems zusam-
men, und man ist auf effektive Modelle und Theorien
angewiesen, um das Phasendiagramm der QCD, die
verschiedenen Phasen stark-wechselwirkender Mate-
rie und die Uberginge zwischen ihnen als Funktion
von Temperatur und Baryonendichte theoretisch zu
beschreiben.

Fur ein Verstandnis der generellen Phdanomene bei
endlicher Baryonendichte bieten sich QCD-artige Theo-
rien ohne Vorzeichenproblem als Alternative an. Selbst
wenn sich solche Theorien von der QCD unterscheiden,
sind sie doch auch fur die Weiterentwicklung effektiver
Theorien und Modelle zur Beschreibung dichter Materie
von grol3er Bedeutung.

Wir haben in (Wellegehausen et al)" eine QCD-artige
Theorie vorgeschlagen, die im Unterschied dazu alle
relevanten Eigenschaften der QCD in sich vereint und
far Simulationen auch bei grolen Dichten und ver-
gleichsweise niederen Temperaturen geeignet ist.
Diese Theorie, die G2-QCD, enthalt Quarks mit sieben

unterschiedlichen anstatt der Ublichen drei Farben und
14 anstatt der Ublichen acht verschiedenen Gluonen.
Sie ist noch teurer zu simulieren als die QCD selbst, aber
man darf noch reichhaltigere Phdanomene erwarten.
Wir sind zuversichtlich, dass mit dieser Theorie z. B. die
Eigenschaften von Kernmaterie zumindest qualitativ
untersucht werden kénnen.

In ersten Simulationen ist es uns gelungen, dass auch
der problematische Bereich des Phasendiagramms, in
dem das chemische Potential fur die Baryonendichte
grol3 im Vergleich zur Temperatur ist, tatsachlich Gitter-
Monte-Carlo-Simulationen zuganglich ist, und neue
Einblicke in die Theorie der starken Wechselwirkung er-
maglicht.! Erste Evidenz flr einen Phasenlibergang zu
gebundener Kernmaterie konnten wir durch Vergleich
des von uns berechneten Baryonenspektrums dieser
Theorie mit unseren Messungen der Baryonendichte als
Funktion des chemischen Potentials bei niederen Tem-
peraturen liefern 23

Abbildung: Baryonendichte in Gittereinheiten. Die vertikalen Binder
entsprechen den Baryonenmassen pro Quarkzahl (2 fiir Diguarks (6).
3 fiir Nukleonen (N) und Deltas (4))
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Strong-interaction matter fuels the stars and makes up
almost the entire mass of the luminous universe. The
underlying theory of quarks and gluons, Quantum
Chromodynamics (QCD), completely specifies these
interactions, which are so complex and non-linear that
they have not yet to be fully understood. Indeed, it is
these strong interactions that under normal conditions
confine quarks and gluons into the interior of hadrons.
Understanding the generation of their masses, the con-
finement of quarks and gluons, the different phases of
QCD at extreme temperatures or densities and the tran-
sitions between them are some of the great challenges
in physics.

Of particular interest is the behavior of QCD matter at
extremely high densities, as they exist, for example, in
the interior of neutron stars. These are described by
introducing the baryon chemical potential which pre-
vents direct studies of dense baryonic matter in QCD by
ab-initio Monte-Carlo simulations due to the fermion-
sign problem. An alternative non-perturbative method
without this problem is provided by the Functional Re-
normalization Group (FRG).

At temperatures below 20 MeV nuclear matter forms in
a first-order phase transition analogous to the conden-
sation of water vapor. In a relativistic description, this
liquid-gas transition occurs at a critical value of the ba-
ryon chemical potential of 923 MeV which is about 16
MeV below the rest mass of the nucleon, corresponding
to the binding energy per nucleon of nuclear matter.
Here, we study the nuclear matter transition using the
Parity Doublet Model with fluctuations as described by
the FRG.

From a technical point of view our calculations require
the numerical integration of a flow equation which can
be reduced to integrate a high-dimensional differential
equation on a grid in field space over a multi-dimensi-
onal parameter space. This flow integration is followed
by a minimization with respect to the fields. This proce-
dure has to be repeated for a range of values in order to
study the phase structure of the model. Depending on
the size of the grid in field space this can require a large
amount of computing power, but the calculations can
trivially be parallelized and making the problem feasible
for multi-core calculations to be performed on a CPU
cluster (in our case the Lichtenberg-cluster). For the nu-
merical integration the GNU Scientific Library (GSL) is
used in combination with Open-MPI for the multi-core
implementation on a CPU cluster.

The characteristic physical quantity to investigate the
nuclear matter transition is the chiral condensate. It is
extracted from the above-mentioned calculations as
the minimum with respect to one of the field direc-
tions. This condensate is shown as a function of baryon
chemical potential and temperature in the figure. The
discontinuities at low temperatures indicate two dis-
tinct first-order phase transitions which get weakened
with temperature until they eventually disappear in cri-
tical endpoints. The model is capable of describing the
liquid-gas transition of nuclear matter together with
a chiral symmetry restoration transition at even high-
er baryon chemical potentials. Although we observe
rather strong quantitative modifications due to the fluc-
tuations, as compared to existing mean-field studies,
the qualitative description is quite compelling.

Future extensions will include explicit quark degrees
of freedom with wave-function renormalization to
avoid double counting of quarks and hadrons in a
Quark-Meson-Baryon model possibly with additional
Polyakov-loop variables to incorporate confinement.
These extensions will require even larger amounts of
computing resources in the future. They will be crucial
to arrive at a more concise description of strong-inter-
action matter in the high net-baryon density region of
the QCD phase diagram.
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On the Properties of Hypermassive Neutron Stars Formed —
in Mergers of Spinning Binaries

F. Galeazzi, W. Kastaun, J.A. Font, L. Rezzolla

Institut fir Theoretische Physik, Astrophysik, Goethe Universitat Frankfurt

Binary neutron star (BNS) mergers are among the
most promising sources of gravitational waves (GW).
In this project, we performed three dimensional, fully
relativistic numerical simulations of coalescing binary
neutronstarsystemswithdifferentspinsandtwodifferent
nuclear equations of state (EQS).

The outcome of BNS mergers is mainly determined
by the masses and spins of the two neutron stars (NS),
and by the behaviour of matter at high densities, as
described by EOS. If the mass is above some threshold,
the two stars promptly collapse to a black hole (BH)
upon merger. Below the threshold, they form a me-
tastable or even stable NS. The threshold depends

Fig. 1: Snapshot of a merger simulation of two NS with 2 solar masses
each, assuming the Shen-Horowitz-Teige EQS. The NS spins are aligned
to the orbital angular momentum. Color-coded is the mass density in the
orbital plane (lower panel) and the x-z-plane (upper panel).

Fig. 2: Gravitational wave signal of a merger of two NS with 1.5 solar
masses each, assuming the Lattimer-Swesty EOS. The first part of the
signal is caused the inspiral phase, the next stage is due to a hypermassive
neutron star created in the merger, which then collapses to a BH (vertical
line) responsible for the remaining signal (ring-down).

Fig. 3: (Top panel) Gravitational wave effective strain spectrum

the gravitational signal shown in Figure 2. (Bottom panel) Evolution of
the instantaneous frequencies. The instantaneous gravitational wave
frequency is strongly modulated during the HMNS stage.
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strongly on the EOS and on the spin. The case where a
hypermassive neutron (HMNS) star is formed is particu-
larly interesting since it emits a strong GW signal which
carries information about the EOS. By varying the spin
we determined its influence on the GW signal and
the rotation profile of the HMNS. Figure 1 displays a
snapshot of the density profile showing an HMNS
formed during the merger. In the GW signal (see Figu-
re 2) we can observe a modulation during the HMNS
stage induced by strong quasi-radial oscillation. Figure
3 shows an example for the time-dependent GW fre-
quency spectrum, from the increasing orbital frequency
during the inspiral, over the rich spectrum of the HMNS
stage, to the formation of a BH.
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In this phase of the project the exact exchange (EXX) of
density functional theory was applied to both free-stan-
ding graphene and Si(111) slabs, using the plane-wave
pseudopotential (PWPP) approach and a periodic repe-
tition of the supercell containing the slab (in z-direction).
It was shown'? that

(i) EXX-PWPP calculations for slabs in supercell geometry
are basically feasible (in spite of the high cut-off energy
for the plane-wave basis required for an accurate de-
scription of the exponential decay of the Kohn-Sham
states into the vacuum between neighboring slabs),

(i) the Krieger-Li-lafrate approximation for the EXX
potential® reproduces the exact EXX potential v_x ob-
tained by solution of the EXX integral equation* (which
is not feasible for large slab separation) quite accurately
for moderate slab separation (Fig.1),
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(iii) the width of the vacuum required for a decoupling
of the slabs is only slightly larger than in the case of the
local-density approximation (LDA) (in spite of the long-
range EXX functional),

(iv) the corrugation of the EXX potential close to the
surface of the slab is more pronounced than that of the
LDA for v_x,

(v) v_x shows an extended region, both far outside
the surface of the slab and far from the middle of the
vacuum region between the slabs, in which v_x be-
haves as -eA2/z, provided the width of the vacuum
is chosen sufficiently large, and

(vi) this intermediate -e/2/z behavior of v_x can be
used for an absolute normalization of v_x and the total
Kohn-Sham potential, which, in turn, allows the deter-
mination of the work function.

More recently, it was demonstrated in a Bachelor the-
sis® that the EXX predicts elastic constants for graphene
which are somewhat closer to experiment than their
LDA counterparts.

Unrelated to the main theme of this project, PWPP
calculations for those defects in hexagonal ice which
trigger the melting process® were performed”. In parti-
cular, it was shown that density functional calculations
yield a much higher barrier for the formation of the 5-7
defect than the phenomenological TIP4P potential®.
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Phasenstabilitat und elektronische Bandstruktur von Kupferoxid —

M. Heinemann, B. Eifert, C. Heiliger
I. Physikalisches Institut, JLU GieBBen

Auf der Suche nach Materialien fur zukinftige An-
wendungen in Bereichen der Energiegewinnung und
Elektronik stehen vor allem Materialsysteme im Fo-
kus der Forschung, die sich durch ihre Nachhaltigkeit
bezluglich Verfugbarkeit und Umweltvertraglichkeit
auszeichnen. In diesem Kontext steht auch die aktuelle
Erforschung des Halbleitermaterials Kupferoxid. Dieses
besitzt kristallographisch die Phasen Tenorit (Kupfer(ll)-
oxid), Cuprit (Kupfer(l)-oxid) und Paramelaconit. Alle drei
Phasen lassen sich als Dinnschichten abscheiden' und
zeigen aufgrund ihrer elektronischen Eigenschaften
groBes Potential fir Anwendungen in verschiedenen
Gebieten der Halbleitertechnologie. Diskutiert werden
dabei vor allem Verwendungen in optoelektronischen
Bauelementen wie zum Beispiel Leuchtdioden, als
auch der Einsatz als nicht-toxisches Absorbermaterial in
Solarzellen.

Voraussetzung fir diese Anwendungen ist ein fun-
diertes Verstédndnis der elektronischen und optischen
Eigenschaften. Am 1. Physikalischen Institut der Justus-
Liebig Universitét Gieen wird zurzeit in Kooperation
zwischen experimentellen und theoretischen Forschern
versucht, Kupferoxid diesbeztiglich zu charakterisieren.
Obwohl Kupferoxid schon lange bekannt ist, sind im-
mer noch viele wichtige Eigenschaften insbesondere
von Tenorit und Paramelaconit unzureichend geklart.
Von zentraler Bedeutung fur viele Eigenschaften ist
die elektronische Bandstruktur der Kristalle. Diese
beschreibt das Verhalten der Elektronen in dem kristalli-
nen Festkdrper. Durch sie ist also bspw. festgelegt, ob es
sich um ein leitendes, halbleitendes oder isolierendes
Material handelt. Auch optische Eigenschaften des Fest-
korpers werden durch sie bestimmt. Sie legt fest, wie
ein Material sich unter Lichteinstrahlung verhalt und
man kann verstehen, warum zum Beispiel verschiede-
ne Farben des Lichts unterschiedlich stark absorbiert
werden.

Physikalisch handelt es sich dabei um eine quanten-
physikalische Eigenschaft des Festkorpers, die sich
im Kristall aus der Wechselwirkung der Elektronen
untereinander und mit den Atomkernen ergibt. Ziel
dieses Projektes ist es, die Wechselwirkungen in Kup-
feroxid auf fundamentaler quantenmechanischer
Ebene zu beschreiben und ab initio computergestitzt
zu berechnen, das heif3t, ohne dass Parameter aus dem
Experiment einflieBen. Methodisches Mittel der Wahl
ist die Dichtefunktionaltheorie, mit welcher sich das

komplexe Vielteilchenproblem so beschreiben ldsst,
dass es sich mit Hochleistungsrechnern berechnen
|&sst. Fir die Rechnungen in diesem Projekt wurde da-
bei das Software-Paket VASP 2 eingesetzt.

Zunachst wurden die strukturellen Eigenschaften des
Materialsystems untersucht, speziell die Frage, unter
welchen Bedingungen bezlglich Druck und Tempe-
ratur die drei Kupferoxidphasen stabil existieren. Das
berechnete Phasendiagramm stimmt sehr gut mit ex-
perimentellen Ergebnissen Uberein und deutet darauf
hin, dass es sich bei der Mischphase Paramelaconit um
eine metastabile Phase handelt.? Bei der Berechnung
der elektronischen Eigenschaften zeigte sich, dass die
Ublichen Standard-Naherungen bei Dichtefunktional-
theorie-Rechnungen nicht ausreichend sind, um die
Bandstruktur korrekt zu beschreiben. Insbesondere die
Bandlticke wird unter Verwendung dieser Ndherungen
falsch beschrieben. Um sie und damit die Eigenschaften
als Halbleiter der drei Materialien korrekt zu beschreiben
ist es daher notig, rechnerisch zum Teil sehr aufwendige
Verfahren einzusetzen. Verschiedene solcher Verfahren
wurden im Rahmen des Projektes untersucht und mit-
einander verglichen. Die Ergebnisse weisen darauf hin,
dass es sich bei Paramelaconit und Tenorit um Halblei-
ter mit indirekter Bandlticke im Bereich von 1,3 - 1,4 eV
handelt, wahrend Cuprit eine direkte Llicke von etwa
2 eV hat.

Zusammenfassend wurden im vorliegenden Projekt
die strukturellen und elektronischen Eigenschaften
des Halbleitermaterialsystems Kupferoxid mit Hilfe von
computergestiitzten Rechnungen beschrieben. Unter
Nutzung dieser Ergebnisse lassen sich weiterfihrend
optische Eigenschaften wie z. B. das Absorptionsverhal-
ten bestimmen.
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The Parton Hadron String Dynamics (PHSD) transport
model that successfully describes the evolution of
relativistic heavy-ion collisions from Alternating Gra-
dient Synchrotron (AGS) to Relativistic Heavy-lon
Collider (RHIC) energies is employed for p-Pb collisions
at collision energy 5.02 TeV and compared to recent ex-
perimental data from the Large Hadron Collider (LHC).

Ultra-relativistic nucleus-nucleus collisions provide an
opportunity for exploring strongly interacting QCD
matter under extreme conditions. The complexity of
heavy-ion collisions is reduced essentially in the case of
proton-nucleus collisions owing to the expected domi-
nance of the initial state effects. The energy density E in
local cells from PHSD is presented in the figure in the
transverse (x — y) plane (a) as well as the reaction (x - 2)
plane (b) for a single p-Pb event at collision energy 5.02
TeV. Here we have selected an event that leads to about
300 charged hadrons in the final state. The time of this
event (t = 0.002 fm/c) corresponds to the moment
when the proton has passed the Lorentz contracted
nucleus and is very small compared to the initial times
considered for hydrodynamical models (~0.5 - 1 fm/c).

Figure:

Note that the energy density at this moment is huge
due to the fact that the spacial volume is very tiny (~5 -
107 fm?) and the full inelasticity of the previous inelastic
reactions is incorporated. Due to the Heisenberg uncer-
tainty relation this energy density cannot be specified
as being due to 'particles' since the latter may form only
much later on a timescale of their inverse transverse
mass (in their rest frame). The maximal energy density
in the p-Pb reaction (at t= 0.002 fm/c) is comparable
with that in heavy-ion collisions at the LHC energy for
local cells due to fluctuations of the initial conditions in
PHSD (in case of a high spatial resolution). Note that the
formed high energy density "tube" is strongly Lorentz
contracted along the collision axis zand is reminiscent
of the energy density in a 'string' that stretches in the
longitudinal direction with increasing time.

In (Konchakovski et al)" we have focused on the ques-
tion of initial state dynamics, i.e. if the initial state might
be approximated by a superposition of independent
nucleon-nucleon collisions or should be considered
as a coherent gluon field as predicted within the color
glass condensate (CGC) framework.

x—y (a) and x -z (b) projections of the energy density in a single p-Pb collision at collision energy 5.02 TeV at the time when the proton has passed through

the Pb-nucleus (t = 0.002 fm/c). The region occupied by the Pb nucleus is also shown by the shaded area.

Reference

1. V.P. Konchakovski, W. Cassing and V.D. Toneev (2014), p-Pb collisions at 5.02 TeV in the Parton-Hadron-String-Dynamics

transport approach, J.Phys. G41, 105004.

Physik



Random-Phase Approximation with Chiral NN+3N Interactions —

R. Trippel, R. Roth
Theoretische Kernphysik, TU Darmstadt

In theoretical nuclear structure physics one tries to ex-
plain the properties of nuclei that have already been
measured by experiment, as well as to predict the yet
unknown attributes of, e.g., exotic nuclei. The theoreti-
cal interpretation of known qualities serves the purpose
of validating the accuracy of the respective theories
and models, while the prediction of so far unexplored
characteristics is important to obtain information about
the properties of nuclei that are not — or only with great
effort — accessible to an experimental investigation.
Additionally, theoretical predictions also provide infor-
mation for the design of future experiments.

The randomphase approximation (RPA) provides a
framework, which allows for the investigation of ex-
cited collective states and their transition strengths.
While other methods such as the no-core shell model
(NCSM) or the coupled-cluster theory may yield results
which are superior from a methodological perspective
to those from RPA, this improved accuracy comes at
great computational cost, limiting such calculations to
low- and medium-mass nuclei. The RPA on the other
hand allows for a computationally reasonable descrip-
tion of excited collective states and their structure for
all nuclei across the nuclear chart. Thus, the RPA pro-
vides a theoretical approach to a series of observables
which are experimentally well accessible but cannot be
reached via ab initio methods such as the NCSM. Our re-
search focuses on different electric multipole transitions,
which are also accessible to an experimental analysis.

Foralong time, the only RPA calculations that have been
conducted were on the level of two-body (2B) forces
or phenomenological three-body (3B) forces. However,
in recent years the advances in theoretical and compu-
tational methods have made it possible to also include
full 3B forces. In our research, we extended the existing
RPA code to full 3B forces, as well as to normalordered
(NO) Hamiltonians for closed-shell nuclei. The input for
our calculations are not phenomenological but chi-
ral NN+3N interactions, the same ones as are used in
NCSM. We were able to perform the corresponding

calculations for a series of nuclei and found a significant
improvement in the agreement between our theoreti-
cal results and the ones obtained from experiment. An
extension of the standard RPA is the Second RPA (SRPA),
which we extended to normal-ordered 3B forces. Here
we found an even better agreement between theory
and experiment. In the past, the theoretical predictions
for transitions often were at much higher energies the
experimental results. Thanks to these advances, in many
cases the theoretical predictions are now in reasonable
agreement with experiment, validating both the under-
lying interaction as well as the RPA.

However, this increased accuracy of our predictions co-
mes at a great computational cost. We already put a lot
of effort into the development our models as well as
our codes to ensure that they use as little resources as
possible. Still, for larger systems the runtime, especially
for models such as the SRPA, increases tremendously,
even when using parallelization (OpenMP and MPI). In
order to be able to improve the predictions of systems
we already investigated and to push to even larger ones,
we need the continued support of high performance
computers.
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— RITSAT
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Das ,Radiofrequenz lonentriebwerk” (RIT) gehort zu
der Klasse der elektrischen Triebwerke. Bei dieser Klas-
se wird Treibstoff nicht verbrannt, sondern ionisiert,
d.h. elektrisch aufgeladen. Dies geschieht meist in ei-
ner Plasma-Gasentladung. Hierbei ersetzt der lonisator
die Brennkammer herkémmlicher chemischer Raketen.
Als Treibstoff verwendet man in der Regel das schwe-
re Edelgas Xenon. Die ionisierten Atome kdnnen nun
durch starke elektrische Felder auf hohe Austrittsge-
schwindigkeiten beschleunigt und zum Antriebsstrahl
gebindelt werden. Der lonenbeschleuniger tritt hierbei
an die Stelle einer konventionellen Raketendise. Damit
erreicht man 10- bis 20-mal hohere Strahlgeschwindig-
keiten als mit den besten chemischen Triebwerken. Bei
gegebenem Antriebsbedarf spart man dadurch erheb-
liche Treibstoffmengen ein und kann so ein Mehr an
Nutzlast transportieren. Alternativ hierzu erreicht man
entsprechend hohere Fluggeschwindigkeiten der Rake-
te bzw. kirzere Flugzeiten bis zum Ziel.

Da der Treibstoff nur als RickstoSmasse, aber nicht
zugleich als Energietrager (wie bei den chemischen
Raketen) dient, benotigt ein elektrisches Triebwerk eine
eigene Energieversorgung im Weltraum. Als Energie-
quellen werden im Allgemeinen Solarzellen benutzt.
Satelliten kénnen aus einer niedrigen Erdumlaufbahn
in die geostationdre Bahn ,aufspiralt” werden, was die
Verwendung einer kleineren und billigeren Startrakete
ermoglicht. Die Kompensation von Storkréften auf den
Satelliten durch lonentriebwerke spart erhebliche Treib-
stoffmengen ein. Solar-elektrische Raumsonden sind
hinsichtlich Nutzlastkapazitdt und Missionsdauer den
konventionell angetriebenen Sonden umso Uberlege-
ner, je schwieriger und anspruchsvoller ein Flugauftrag
ist. Schlie@Slich verlangt eine neue Generation wis-
senschaftlicher Satelliten und Sonden derart prazise
Positions- und Lagekontrollen, dass lonentriebwerke
konkurrenzlos sind.

Die Effizienz eines RITs wird an den zwei Faktoren, Treib-
stoffeffizienz und Leistungseffizienz, gemessen. Die
Treibstoffeffizienz gibt an wie viel Prozent des Treib-
stoffes tatsachlich ionisiert wird, denn nur dieser Anteil
kann mit den elektrischen Feldern beschleunigt wer-
den und trdgt zum Schub bei. Die Leistungseffizienz
hingegen besagt, wie viel Energie fir die lonisierung

benotigt wird. Sowohl die Treibstoffmenge als auch
die zur Verfiigung stehende Energie ist aus Kosten-
grinden auf einem Satelliten stark begrenzt. Weitere
Effizienzsteigerungen sind daher von groRer Bedeu-
tung. Diese kdnnen jedoch nur erreicht werden durch
ein sehr gutes Verstandnis der physikalischen Vorgange
in dem lonisator. Da die Messung dieser Eigenschaften
nur schwer realisierbar ist und zusatzlich eine Stérung
des Experiment darstellen, ist eine Simulation des Trieb-
werks notwendig.

Hierfur wurde an der Justus-Liebig-Universitat GielSen
das Plasmasimulationsprogramm ,PlasmaPIC" entwi-
ckelt. Dieses Programm basiert auf der ,particle in cell”
- Methode (PIC). Hierbei wird der zu simulierende
Bereich in Zellen unterteilt und die Bewegung aus-
gewahlter Atome des Treibstoffes durch diese Zellen
bestimmt. In einer Simulation des kleinsten RITs, das le-
diglich ein Zentimeter Durchmesser hat, missen bereits
Milliarden von Bewegungsbahnen bestimmt werden.
Mit nur einem CPU-Kern wiurde die Berechnung Uber
ein Jahr dauern. Dank einer sehr effektiven Parallelisie-
rung in ,PlasmaPIC" ist es moglich diese Simulationszeit
durch den Einsatz von 400 CPU-Kernen auf einen Tag
zu reduzieren.

Ein weiteres Highlight von ,PlasmaPIC" ist die vollwerti-
ge dreidimensionale Berechnung des Treibwerks. Dies
ermdglicht, beliebige Geometrien eines RITs in ,Plas-
maPIC" zu importieren und deren Einfluss zu simulieren.
Auf diese Weise kdnnen neue Designs schnell und ef-
fizient getestet werden, ohne diese erst herstellen zu
mussen.

Mit dem hier entwickelten Programm ,PlasmaPIC" wird
eine rdumliche und zeitliche Auflésung physikalischer
Eigenschaften in dem Triebwerk erreicht, die mit einer
Messung heutzutage nicht erreichbar ist. ,PlasmaPIC”
ermdoglicht dadurch ein ganz neues Verstandnis der
physikalischen Vorgange und eroffnet einen neuen
Weg flr die Optimierung der RITs.
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Simulation von Zwei-Farb-Quantenchromodynamik —

D. Scheffler, P. Scior, D. Smith, L. v. Smekal
Institut fir Theoretische Kernphysik, TU Darmstadt

Das Verhalten von Quarks und Gluonen wird durch  Beider Diskretisierung der Bewegungsgleichungen gibt Projektforderung
die starke Wechselwirkung bestimmt, die theoretisch  es gewisse Wahlfreiheiten, die im Kontinuumsgrenzfall HIC for FAIR,
BMBF

durch die Quantenchromodynamik (QCD) beschrieben
wird. Die Elementarteilchen kdnnen in verschiedenen
Formen auftreten. In ,normaler” Materie sind sie zu
Neutronen und Protonen im Atomkern und zu weite-
ren Hadronen wie beispielsweise Pionen verbunden.
Bei extrem hohen Temperaturen oder Dichten bildet
sich allerdings ein Quark-Gluon-Plasma, wie es auch
kurz nach dem Urknall existiert hat. Der Zustand von
stark wechselwirkender Materie in Abhdngigkeit von
Temperatur und Dichte wird im Phasendiagramm
zusammengefasst. Experimentell wird das Phasen-
diagramm der QCD zumeist durch hochenergetische
Schwerionenstofe untersucht (z. B.am LHC, demnachst
auch bei FAIR).

Monte-Carlo-Simulationen im Rahmen der Gittereich-
theorie bieten einen wichtigen nicht-stérungstheo-
retischen Zugang zur Untersuchung des QCD-Phasen-
diagramms. Dabei wird die vierdimensionale Raum-Zeit
auf einem Gitter diskretisiert. Auf den Gitterpunkten
werden dann Bewegungsgleichungen fur Quarks und
Gluonen geldst. Aus den Ergebnissen von Simulati-
onen bei verschiedenen Gitterabstdnden kann man
zum Kontinuumslimes extrapolieren. Der Aufwand
der Simulationen ist dabei abhdngig von der verwen-
deten GittergréBe und den gewahlten Parametern.
Der interessante Fall von kleinen Quarkmassen verlangt
besonders lange Rechnungen.

Aufgrund des sogenannten  Fermion-Vorzeichen-
problems sind allerdings keine solchen QCD-Simu-
lationen bei endlicher Dichte moglich. Ein Ausweg
bietet die Untersuchung von QCD mit zwei statt drei
Farbfreiheitsgraden. Diese QCD-artige Theorie hat kein
Vorzeichenproblem. Zwei-Farb-QCD unterscheidet sich
in manchen Punkten zur gewdhnlichen QCD. So sind
beispielsweise Baryonen Bosonen. Aullerdem ist die
chirale Symmetriegruppe erweitert und es ergibt sich
dadurch ein anderes Brechungsmuster der chiralen
Symmetrie. Dennoch ist die Simulation von Zwei-Farb-
QCD ein wichtiges Mittel zur Entwicklung und zur
Kontrolle von Methoden bei endlicher Baryonendichte.

dquivalent werden. Wir nutzen den Staggered-Fermi-
on-Formalismus fur zwei leichte Quarksorten und eine
(tree-level) verbesserte Eichwirkung. Der Rational Hyb-
rid Monte Carlo (RHMC) Algorithmus zur Generierung
von Gitterkonfigurationen und die Messung von diver-
sen Observablen ist vollstandig in CUDA implementiert,
sodass die Rechenleistung der NVIDIA-Grafikkarten
des Lichtenberg-Clusters genutzt werden kann. Zen-
trales Element ist ein Conjugate Gradient-Modul zur
Matrixinversion.

In einem ersten Projekt wurden bei mehreren
groBBen Quarkmassen das effektive Polyakov-Loop-
Potential und Polyakov-Loop-Korrelatoren bestimmt.
Dieses Potential kann als Input fir Modellrechnungen
und funktionale Methoden genutzt werden. Aus dem
Vergleich mit Rechnungen in der reinen Eichtheorie
(Theorie ohne Quarks) lasst sich die Rickkopplung der
Quarks auf die Eichfreiheitsgrade (Gluonen) bestim-
men. Zudem dienen die Ergebnisse als Vergleichsunkt
fur effektive Feldtheorie, die ebenfalls in der Gruppe
behandelt wird.

Als Vorarbeiten zu Untersuchungen bei endlicher
Dichte haben wir in einem zweiten Projekt zundchst
Simulationen entlang der Temperaturachse bei
verschwindender Dichte durchgefihrt. Von hohem In-
teresse ist das Verhalten der Ordnungsparameter fir die
chirale Restoration und des Deconfinement-Ubergangs
als Funktion der Temperatur. Beide Ubergange treten
als kontinuierliche Crossover auf. Fir kleine Quarkmas-
sen wurde das Skalierungsverhalten des chiralen
Kondensats und der chiralen Suszeptibilitdt und daraus
kritische Exponenten bestimmt. Weiter wurden Meso-

nenmassen berechnet.

FUr genauere Aussagen sind noch Rechnungen mit
groBeren Gittern notig. In der Zukunft sind aulSerdem
Simulationen bei endlicher Dichte geplant.
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Projektforderung

BMBF,
HIC for FAIR

PANDA ist einer der geplanten Detektoren an der im
Bau befindlichen FAIR-Forschungseinrichtung am GSlI
Helmholtzzentrum fur Schwerionenforschung  bei

Darmstadt.

Forschungsobjekt ist dabei nahezu ausschlielflich die
starke Wechselwirkung. Diese ist einerseits fir die an-
ziehende Kraft zwischen Quarks verantwortlich, in
komplexerer Form bindet sie jedoch auch die Proto-
nen und Neutronen in Atomkernen. Vermittelt wird
diese durch Gluonen (engl. ,Glue” - Kleber), dhnlich wie
Photonen die elektromagnetische Kraft zwischen gela-
denen Teilchen vermitteln.

Gebundene Zustande, die von der starken Wechsel-
wirkung gebildet werden, unterscheidet man nach
Bindungszustdnden aus drei Quarks (Baryonen) und
solche aus einem Quark und einem Antiquark (Meso-
nen). Abgesehen von ihren bekanntesten Vertretern
(Proton und Neutron) sind diese Zustdnde ausnahmslos
sehr kurzlebig.

Zum Studium solcher Zustande sollen bei PANDA kon-
trolliert Antiprotonen (die Antiteilchen des Protons) mit
Wasserstoff und schweren nuklearen Targets zur Reakti-
on gebracht werden. Dies ermoglicht Uber die Analyse
des Anregungsspektrums der entstehenden Teilchen
eine Untersuchung der starken Wechselwirkung, ahn-
lich wie eine Untersuchung des Anregungsspektrums
des Wasserstoffatoms Aufschluss Uber die zugrunde
liegende Wechelwirkung zwischen Proton und Elekt-
ron gibt.

Geplant sind aber auch Untersuchungen zum Verhal-
ten von Mesonen und Baryonen in Kernmaterie und
die Suche nach gebunden Zustdnden die ausschliel3-
lich aus Gluonen bestehen - sogenannte Gluebélle!
GieRener Beitrdge zur technischen Entwicklung des
PANDA-Detektors beziehen sich gréftenteils auf den
Mikro-Vertex-Detektor (Ortsmessung), das Elektro-
magnetisches Kalorimeter (Energiemessung) und die
Cherenkov-Detektoren (Teilchenidentifikation).?

Die Verwendung des GieBener Rechenclusters Skylla
erlaubt aufwendige Computersimulationen, die einer-
seits zur technischen Optimierung der jeweiligen
Detektorkomponenten dienen, aber auch Machbar-
keitsstudien bezlglich spezieller Reaktionskandle des
angestrebten physikalischen Programms ermoglichen.

R. Novotny, H.G. Zaunick, A. Pitka, C. Rosenbaum, S. Diehl, K.T. Brinkmann
Fachgebiet Experimentalphysik, JLU Gie3en

Simulationen  zum  Elekromagnetischen  Kalorime-
ter: Mit dem Elektromagnetischen Kalorimeter (EMC)
bestehend aus ca. 15.000 Bleiwolframat Kristallen
unterschiedlicher Geometrien verwendet bei -25°C
sollen Photonen und Elektronen im gesamten Raum-
winkel nachgewiesen werden.? Fir den Detektor sind
sehr detaillierte Leistungsfahigkeiten und Effizienzen
Uber einen grof3en Energiebereich von 10 MeV bis zu
15 GeV vorgesehen. In der Phase der Forschung und
Entwicklung des Detektors sind daher Simulationen
des gesamten Detektors ndtig, um die Erreichbarkeit
dieser Ziele zu Uberprifen. In einer Studie werden da-
her am Targetpunkt ausschlieB8lich Photonen erzeugt
und die Detektoreffizienz, d.h. das Verhéltnis von er-
zeugten und detektierten Photonen, Uberprift. Des
Weiteren werden Energie-, Positions- und Zeitauflosung
des Elektromagnetischen Kalorimeters aus diesen Simu-
lationen bestimmt und mit experimentellen Tests von

Prototypen verglichen.

Antiteilchen-Teilchen-Mischung von D-Mesonen: Seit
den 1960er Jahren ist bekannt, dass sich elektrisch neut-
rale Mesonen in ihre Antiteilchen umwandeln kénnen.#
Abhangig von der Lebensdauer eines Teilchens lassen
sich dabei periodische Oszillationen zwischen Teilchen
und Antiteilchen beobachten. Von besonderem Interes-
se sind derartige Systeme auch, weil sich in ihnen eine
kleine Verletzung der Teilchen-Antiteilchen Symmetrie
(CP-Erhaltung) zeigt. Die im Gang befindliche Studie
beschaftigt sich mit der prinzipiellen Messbarkeit der
CP-Verletzung an schweren D-Mesonen am PANDA
Detektor.
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Spectral Functions and Transport Coefficients of Matter —

A few milliseconds after the Big Bang, the universe was
about 200,000 times hotter than the core of the sun, so
that matter existed in the so-called quark-gluon plasma
phase with quarks and gluons interacting as described
by Quantum Chromodynamics (QCD). Such extreme
conditions of matter are nowadays being recreated in
heavy ion collision experiments as carried out for ex-
ample at CERN, the Brookhaven National Laboratory
(BNL), or the future Facility for Antiproton and lon Re-
search (FAIR) where exteremely hot and dense matter
will be investigated with the Compressed Baryonic Mat-
ter (CBM) experiment.

In our project, we use effective models of QCD, the the-
ory of strong interactions, to investigate the properties
of such hot and dense matter. In particular, our aim is
to calculate spectral functions, which contain informati-
on on particle masses, life-times, and decay channels as
well as transport coefficients like the shear viscosity of
hot and dense matter.

Our calculations are based on the Functional Renorma-
lization Group (FRG) as a non-perturbative continuum
field theory framework for originally Euclidean correlati-
on functions. The calculation of spectral functions from
these Euclidean correlations is normally a numerically
ill-posed inverse problem such as an inverse Laplace
transform. We have developed a new approach based
on analytic continuation of the FRG flow equations to
avoid this problem."? With this new method we are now
able to calculate the energy and momentum depen-
dence of mesonic spectral functions, cf. Fig. 1, which are
needed as input to compute transport coefficients like
the shear viscosity of the corresponding hot and dense
medium in a next step.

The obtained spectral functions show many interesting
features which can be interpreted in terms of different
in-medium particle creation and annihilation processes.
The sigma spectral function for example, cf. Fig. 1, shows
anon-vanishing regime at energies larger than two times
the pion mass, where a sigma particle can decay into
two pions. At energies smaller then the corresponding
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Institut flr Theoretische Kernphysik, TU Darmstadt

spatial momentum we also find non-vanishing values
for the spectral function, since here space-like processes
like the emission or absorption of a particle can occur.
The pion spectral function shows a similar behavior in
the space-like regime and for higher energies, where
a pion can for example decay into a sigma meson and
a pion or into a quark anti-quark pair. At small time-like
energies we see that the pion spectral function exhibits
a peak that determines its mass and which is Lorentz-
boosted to higher energies for larger spatial momenta.

Asanoutlook, we aim atfurtherimproving ourframework,
for example by employing the Polyakov quark-meson
model which takes important confinement properties
into account, and by studying the scale-dependence of
wave function renormalization factors which will allow
us to also calculate quark spectral functions.

Our results were obtained with MPI-code on typically
256 CPU cores in parallel on the Loewe-CSC at Frankfurt
University and the Lichtenberg high-performance com-
puter at TU Darmstadt.
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Fig. 1: Spectral functions of

pion and sigma meson as
a function of energy and

momentum at a temperature

of T=100 MeV.
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— SPP 1386 Nanostrukturierte Thermoelektrika -
Warmetransport in Silizium auf der Nanoskala

Projektforderung
DFG

M. Bachmann, M. Giar, C. Heiliger
I. Physikalisches Institut, JLU GieBen

Ein limitierender Faktor fur die weitere Miniaturisierung
elektronischer Halbleiterbauelemente auf der Nano-
skala ist die starke lokale Warmeentwicklung unter
Betriebsbedingungen und verminderter Warmetrans-
port durch komplexe Geometrien der Bauteile. Vor
diesem Hintergrund ist ein grundlegendes Verstandnis
der dem Warmetransport zugrunde liegenden Prozes-
se unbedingt notwendig. Ein Ansatz hierfir gelingt
Uber eine quantenmechanische Betrachtung der War-
metransportprozesse auf einer atomaren Groéf3enskala.
Warmetransportprozesse auf dieser GroBenskala wer-
den durch Schwingungen der Atome des Festkorpers
um ihre Gleichgewichtslage — Phononen - bestimmt.
Insbesondere ist hier die computergestitzte Umset-
zung eines solchen Warmetransportmodells hilfreich.
Da Silizium nach wie vor das gangige Element fur die
Entwicklung von Halbleiterbauelementen darstellt
- insbesondere auf dem Feld der Computerchips —
haben wir uns in unseren Betrachtungen auf dieses
Element beschrankt. Die in diesem Projekt angestell-
ten Untersuchungen fallen auch in den Rahmen des
Schwerpunktprogrammes SPP 1386 Nanostrukturierte
Thermoelektrika der Deutschen Forschungsgemein-
schaft (DFG).

Zur Umsetzung des Warmetransportmodells st
die Berechnung einiger Daten vorab notwendig.
Hauptbestandteil des Modells sind anharmonische
Kraftkonstanten, welche fir Silizium berechnet werden.
Die anharmonischen Kraftkonstanten beschreiben die
Wechselwirkung der Phononen untereinander. Fur die
Berechnung derselben greifen wir auf quantenme-
chanische ab-initio Methoden zurtick, welche ohne
experimentelle Werte zur Berechnung physikalischer
GroBen auf Basis der Dichtefunktionaltheorie (DFT)
auskommen. In diesem konkreten Fall sind die Daten
far Silizium mit dem Vienna ab-initio Simulation Packa-
ge (VASP) gewonnen worden, einem kommerziellen
Softwarepakt, welches maRgebend auf dem Gebiet
der computerbasierten Umsetzung von ab-initio Me-
thoden ist. Die anharmonischen Kraftkonstanten sind
u.a. wichtig fur die Berechnung von Lebensdauern der
atomaren Schwingungszustande im Festkorper. Als Test
fur die fur Silizium berechneten Daten haben wir diese

Lebensdauern berechnet und gute Ubereinstimmung
mit in der Literatur vorhandenen Daten erhalten. Die
zugrunde liegende Methodik fur die Berechnung der
anharmonischen Kraftkonstanten und die damit er-
haltenen Ergebnisse wurden auf der Jahrestagung der
Deutschen Physikalischen Gesellschaft (DPG) der Sekti-
onKondensierte Materie im Frihjahr 2013 inRegensburg
prasentiert. Im Rahmen des SPP 1386 Schwerpunktpro-
grammes sollen die entwickelten Methoden verfeinert
und insbesondere in Bezug auf die Berechnung der
Waérmetransporteigenschaften  von  komplizierten
Halbleiterbauelementen auf Silizium-Basis ausgebaut
werden. Die theoretische Betrachtung des Warmetrans-
portes auf der Nanoskala basiert auf der Methode der
Nichtgleichgewichts-Greenschen-Funktionen,  einer
Theorie, welche in ihrer computergestitzten Umset-
zung sehr komplex ist und daher bis dato eher selten
Anwendung gefunden hat. Wir haben eine Umsetzung
dieser Methode in einer Dimension entwickelt und die
damit erhaltenen Ergebnisse auf dem Doktoranden
Workshop des SPP 1386 Schwerpunktprogrammes
2013 in Heidelberg prasentiert. Bereits innerhalb eines
vereinfachten Modells in einer Dimension lassen sich
bereits qualitativ Ergebnisse erhalten, welche auch im
allgemeinen, dreidimensionalen Fall zu erwarten sind.

Ziel ist es, in Zukunft die bisher entwickelte Methodik
fur den eindimensionalen Fall auf den drei Dimensio-
nen zu erweitern. Fur den wechselwirkungsfreien Fall
verflgen wir bereits Uber eine Software.” Hierbei ist
es insbesondere von Bedeutung, den wesentlich kom-
plizierteren dreidimensional Fall rechnerisch effizient
umzusetzen, was nur unter geschickter Verwendung
hochparalleler Hochleistungsrechner geschehen kann.
Besonders wichtig ist daher die Einbettung des
Warmetransportformalismus in einen parallelen Algo-
rithmus, welcher auf einem Hochleistungsrechner gut
umsetzbar ist.
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Structure and Dynamics of Meso-Bio-Nano Systems —

A. Korol, A. Yakubovich, G. Sushko, A. Verkhovtsev, M. Hanauske, C. Kexel, A. Solov'yov
Frankfurt Institute for Advanced Studies, Goethe Universitat Frankfurt

Biological matter, as well as any complex form of ina-
nimate matter, consists of many different components
linked by numerous, different interactions. Important
efforts in deeping of our molecular-level understan-
ding of biological systems and their dynamical behavior
concern the origin, nature and evolution of various
complex molecular systems and processes, as well as
the emergence of new features, properties, functions
in the systems with increasing their complexity. On
the meso- and nanoscales, the physics and chemistry
of biological macromolecules and atomic clusters ty-
pically deal with such behavior. Many examples of the
emergence of qualitatively new features can be quo-
ted, e.g. the development of new collective properties
when going from small molecules to large clusters or
the cluster aggregation on surfaces leading to the ap-
pearance of fractally shaped morphologies.! The fractal
morphologies, being emerged in dynamical systems
on the nanoscale, remain characteristic for many sys-
tems, including biological ones, at practically all larger
scales, and are present in practically all living systems.

The project ,Structure and dynamics of Meso-Bio-Na-
no systems” was carried out under the supervision of
Prof. Dr. Andrey V. Solov'yov at the Frankfurt Institute for
Advanced Studies. The project was devoted to investi-
gation of structure formation and dynamics of animate
and inanimate matter at the micro- and nanometer sca-
les. There are many examples of complex many-body
systems of micro- and nanometer scale size exhibiting
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unique features, properties and functions. These sys-
tems may have very different natures and origins, e.g,,
atomic and molecular clusters and nanoparticles,>?
nanostructures,* biomolecules,” and mesoscopic sys-
tems.%” A detailed understanding of the structure and
dynamics of these systems on the nanometer scale is
a difficult and fundamental task, the solution of which
is necessary in numerous applications of nano- and
biotechnology, material science®® and medicine.'® Alt-
hough mesoscopic, nano- and biomolecular systems
differ in their nature and origin, a number of funda-
mental problems are common to all of them. Seeking
answers to the fundamental questions is at the core of a
field entitled Meso-Bio-Nano (MBN) Science which is a
new interdisciplinary field that lies at the intersection of
physics, chemistry, and biology.

The MBN Science bundles up several traditional discip-
lines such as theoretical atomic and molecular physics,
condensed matter physics, solid state physics, quantum
physics, and chemistry, classical, quantum, and stati-
stical mechanics, physical kinetics, molecular biology,
biochemistry, and biophysics. A detailed theoretical
description and complete understanding of MBN sys-
tems and phenomena with their involvement can only
be achieved by utilizing a wide range of theoretical ap-
proaches and methods known from all these disciplines
combined with advanced computational techniques
and with the use of powerful computers.
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The new research field of spincaloritronics is the com-
bination of two research fields: magnetism (spintronics)
and thermoelectrics. In the field of spintronics, magnetic
tunnel junctions (MTJs) are already used in applications
such as read heads in hard disks and storage elements
in magnetic random access memories. The tunneling
magneto resistance effect (TMR) is exploited in both
applications. A MTJ consists of a barrier sandwiched
between two ferromagnetic layers, a free layer, and a
fixed layer (Fig. 1).8

Our research group predicted theoretically' that the
Seebeck effect (the creation of an electric field by a tem-
perature gradient in a material) changes with a change
of the magnetic orientation of the ferromagnetic leads
relative to each other, similar to the tunneling magneto-
resistance effect (TMR). Our prediction to this tunneling

Fig. 1: Sketch of the MTJ. The barrier (3 monolayers Mg0) is sandwiched by two ferromagnetic layers

(Fe,Co;.) and connected to semi-infinite Cu leads, which are in the bcc-Fe structure. One ferromag-
netic layer is the fixed layer (10 monolayers), whereas the other is the free layer (5 monolayers). The
relavite angle between the two magnetizations M, and M of the two layers is given by O. The torque
acting on the magnetization of the free layer can be decomposed into an in-plane and out-of-plane

component.
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magneto-Seebeck (TMS) effect was confirmed experi-
mentally.? Furthermore we investigated the role of the
interface termination® and of the ferromagnetic lead
material® on the TMS and the angular dependence of
the TMS,” which were confirmed experimentally.>”?
While the TMS is the influence of the spin-dependent
transport properties (TMR) on the thermoelectric pro-
perties (Seebeck), one can also consider the reversed
case. In this way the thermoelectric effect influences
the spintronic properties. This effect is called thermal
spin-transfer torque (TSTT), where the idea is that the
free layer can be switched just by applying a tempera-
ture gradient without any bias voltage.

We showed with our calculations that the TSTT in MgO-
based MTJs is much smaller than the bias driven ones
and therefore large temperature gradients are nee-
ded.® For this reason very thin barriers (3 monolayers)
are required to achieve thermal switching. We showed
that one can optimize the TSTT by tuning the materi-
al decomposition of the ferromagnetic leads* For all
calculations we used our own code by means of a
full-relativistic Korringa-Kohn-Rostoker Greensfunction
method (KKR) which can handle non-collinear mag-
netism. Additionally the code is extended to describe
alloys and can calculate several transport properties
such as transmission, spin-transfer-torque and mag-
neto-Seebeck. The required vertex corrections for the
calculation of the transport properties for alloys are
implemented as well.®
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Thermische Leitfahigkeit in Silizium-Isotopen-Vielfachschichten —

M. Bachmann, C. Heiliger
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Das Element Silizium ist auf der Erde das zweithdufigste
Element und daher fir die Menschheit nahezu unbe-
grenzt verflgbar. Silizium ist aulerdem ungiftig und
umweltfreundlich. Diese Eigenschaften sind neben den
physikalischen Eigenschaften der Grund, warum Silizi-
um vielseitige Anwendung in der Industrie findet. Die
beiden groften Anwendungen von Silizium gibt es in
der Halbleiterindustrie, etwa fur Computerchips (,Sili-
con Valley”) oder Photovoltaik.

Ein weiteres Gebiet, in dem Silizium eingesetzt werden
konnte, ist die Thermoelektrik. In der Thermoelektrik
beschéftigt man sich mit dem Bau von thermoelekt-
rischen Generatoren, welche aus Warme elektrische
Energie gewinnen koénnen. Eingesetzt werden ther-
moelektrische Generatoren unter anderem in Satelliten
oder in Kraftfahrzeugen, wo sie als Energiequelle die-
nen oder den Treibstoffverbrauch senken kénnen.

Heutzutage werden fur thermoelektrische Genera-
toren hauptsachlich giftige und umweltschadliche
Materialen verwendet. Silizium kénnte diese Materialien
ersetzen, wenn man die thermische Leitfahigkeit von
Silizium reduziert.!

Ein moglicher Ansatz zur Senkung der thermischen
Leitfahigkeit ist die Verwendung von nanostruktu-
rierten  Silizium-Isotopen-Vielfachschichten.
Vielfachschichten bestehen aus aufeinanderfolgenden
Schichten aus verschiedenen Silizium-Isotopen. Die
Leitfahigkeit wird reduziert durch eine erhohte Streu-

Diese

ung von Gitterschwingungen an den Grenzen dieser
Schichten.
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In diesem Forschungsprojekt wird die Streuung von
Gitterschwingungen an diesen Grenzflachen berechnet
und quantitativ der Effekt auf die thermische Leitfa-
higkeit untersucht. Zur Berechnung der Streuung von
Gitterschwingungen wurde ein atomares Modell entwi-
ckelt, welches auf sogenannten Greensche Funktionen
basiert.
nungen untersucht: eine periodische Anordnung, in
welcher alle Schichten gleich dick sind, sowie mehrere

Es wurden unterschiedliche Schichtanord-

zuféllig Anordnungen, in welchen die Schichtdicken
zuféllig verteilt sind. Es zeigt sich, dass die periodische
Anordnung ein vollkommen anderes Verhalten der
thermischen Leitfahigkeit zeigt, als die zufélligen An-
ordnungen. Erhéht man die Anzahl der Schichten in der
zufélligen Anordnung, so sinkt die thermische Leitfa-
higkeit wie erwartet. Bei der periodischen Anordnung
hingegen stellt sich nach wenigen Schichten einen Sat-
tigungseffekt ein, was bedeutet, dass eine Erhohung der
Schichtanzahl keinen weiteren Effekt auf die thermische
Leitfahigkeit hat. Weiterhin wurde untersucht, wie stabil
das Verhalten der periodischen Anordnung gegen klei-
ne Stoérungen ist. Es konnte gezeigt werden, dass selbst
kleinste Anderungen an der periodischen Anordnung
das periodische Verhalten zerstéren. Die Ergebnisse
dieses Forschungsprojektes sind nicht nur wichtig far
thermoelektrische Materialien, sondern auch generell
wichtig fur das Verstdndnis von thermischer Leitfahig-
keit von nanostrukturierten Materialien.

Dieses Forschungsprojekt wurde im Rahmen des
Schwerpunktprogramms  SPP1386 ,nanostrukturierte
Thermoelektrika” durchgefihrt.
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— Tunning the Magnetic Interaction Between Small Clusters
on Metallic Surfaces by Means of Electric Fields
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Small particles of magnetic transition metals open
multiple perspectives of technological developments
in storage media and spin-electronic devices. For the
applications the interactions between the particles play
a central role. In this project we investigate how the-
se interactions can be manipulated by means of static
external electric fields, which have the remarkable ad-
vantage of being very energy efficient.

Electrical control of magnetism at the nanoscale is a
research area with a large spectrum of applications,
for example, spintronics, data storage, and recording.
Important advances have been achieved towards
the reversible tuning of magnetism controlled by
means of external electric fields (EFs). In this work the
substrate-mediated magnetic interactions between
Co and Fe impurities deposited at the Cu(111) surface
have been theoretically investigated as a function of
external surface charging. The modifications of the
interactions as a result of the metallic screening and
charge rearrangements are determined theoretically
by using the Green's-function Korringa-Kohn-Rostoker
method. As in the neutral Cu(111) surface, the effective
magnetic exchange coupling AE between impurities
shows Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida (RKKY) oscillati-

ons as a function of the interimpurity distance. At large

Fig.1: Magnetic exchange interaction energy AF = Epjy — EAF of Co and
Fe impurities at the Cu(111) surface as a function of the surface charge per
atom q for different impurity positions.

Fachgebiet Theorie niedrigdimensionaler und nanostrukturierter Materialien, Universitat Kassel

interimpurity distances, the wavelength of the RKKY
oscillation is not significantly affected by the value and
polarity of the external surface charge. Still, important
changes in the magnitude of AE are observed. For short
distances, up to fourth nearest neighbors, surface char-
ging offers remarkable possibilities of controlling the
sign and strength of the magnetic coupling. A nonmo-
notonous dependence of AE, including changes from
ferromagnetic to antiferromagnetic coupling, is obser-
ved as a function of overlayer charging. These results
open new possibilities of manipulating the magnetic
interactions in surface nanostructures.

Further investigations have been devoted to the effects
of external EFs on the magnetic state and substrate-me-
diated magnetic coupling between Mn dimers on the
Cu(111) surface. The first principles calculations of the
Kassel group show that a change in the ground-state
magnetic order, from antiferromagnetic (AF) to ferroma-
gnetic (FM), can be induced within an isolated Mny on
Cu(111) by applying a moderately strong EF of about 1
V/m. The magnetic exchange coupling between pairs
of dimers displays RKKY-like oscillations as a function of
the interdimer distance, which depend significantly on
the magnetic order within the dimers (FM or AF) and
on their relative orientation on the surface. Moreover, it
is observed that applying EFs allows modulation of the
exchange coupling within and between the clusters as
a function of the intercluster distance. At short distances,
AF order within the dimers is favoured even in the pre-
sence of EFs, while for large distances the EF can induce
a FM order. EFs pointing outwards and inwards with
respect to the surface favour parallel and antiparallel
magnetic alignment between the dimers, respectively.
The dependence of the substrate mediated interaction
on the magnetic state of Mn> can be qualitatively inter-
preted in terms of the differences in the scattering of
spin-polarized surface electrons.
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Turbulence in Rotating Shear Flows —

H. Brauckmann, M. Salewski, B. Eckhardt
AG Komplexe Systeme, Philipps-Universitat Marburg

Shear flows occur frequently in everyday life and ari-
se whenever a fluid (gas or liquid) moves over a solid
surface or when an object (e.g. boat, car) moves in a sur-
rounding fluid. In both cases, the interaction of the fluid
with the surface can create vortices that, finally, result
in turbulence. When the fluid additionally rotates, the
resulting extra forces can either enhance or weaken the
turbulence and, consequently, change the drag force
that the fluid exerts on the wall.

Using a spectral simulation method, we studied the
turbulent motion and drag of a rotating shear flow
in a fundamental model system: the flow between
two independently rotating cylinders (Taylor-Couette
flow, Fig. 1a). In this system, the rotation state of the
fluid is determined by the average of both cylinder
rotation rates while keeping the differential rotation
of the cylinders constant. Our simulations showed
that a turbulent state of maximal drag exists for

counter-rotating cylinders,'? which is in agreement
with earlier experimental observations. The occurrence
of this maximum in the drag has been linked to the
emergence of a stabilized region near the outer cylinder
that switches over time between quiescent and turbu-
lent phases.?

This intermittent turbulence in the outer region disap-
pears when the cylinder radii become very large so that
the cylinder walls are almost planar. Our simulations de-
monstrated that in this limit the flow behavior as well
as the influence of rotation on the turbulence become
nearly independent of the cylinder radii. In contrast
to the results for small cylinders, two rotation states
featuring a high drag exist for large cylinder radii. Our
simulations revealed that one of these states is charac-
terized by a strong large vortex pair (Fig. 1b). The other
high-drag rotation state is related to strong turbulence
directly at the walls (Fig. 1c).

Fig. 1: (a) Taylor-Couette system with transparent outer cylinder and (b,¢) snapshots of the flow for
shear Reynolds number 20,000 showing only one-fifteenth of the full cylinder circumference for the
¢ylinder radii 9 and 10. The high-drag state for co-rotating cylinders in (b) consists of a large vortex
pair (blue tubes) that organizes the small-scale turbulent vortices (green) into horizontal bands

between the large vortices. The second high-drag state for counter-rotating cylinders in (c) is caused

by turbulent vortices (green) everywhere close to the cylinder walls.
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— Turbulenziibergang in der Kanalstromung
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Viele Stromungen zeigen Turbulenz, obwohl ihr lami-
nares Profil stabil ist. Zum Beispiel die Kanalstrémung,
deren parabolisches laminares Profil fur Reynoldszah-
len kleiner als 5772 stabil ist." Dennoch findet sich in
Experimenten und numerische Simulationen bereits
bei deutlich niedrigeren Reynoldszahlen turbulentes
Verhalten. Voraussetzung dafur ist, eine gentgend
kraftige Stérung der Stromung. Dieses Verhalten ist mit
dem Auftreten von neuen exakten kohdrenten Struktu-
ren verbunden ist. Da diese Strukturen im Allgemeinen
instabil sind, kdnnen Sie nur mithilfe besonderer Tech-
niken in numerischen Simulationen gefunden und
untersucht werden. In der Dynamik turbulenter Stro-
mungen spielen sie eine Rolle, weil die Zeitentwicklung
als eine zuféllige Bewegung zwischen verschiedenen
instabilen exakten Losungen beschrieben werden kann.

Ziel ist die Aufkldarung der Wege zur Turbulenz in der
Kanalstromung. Zu diesem Zweck studieren wir exakte
Losungen der Navier-Stokes-Gleichungen. Fir unsere
direkten numerischen Simulationen nutzen wir chan-
nelflow (url: www.channelflow.org), welches mittels
openMP parallelisiert wurde. Bei der Suche nach exak-
ten Losungen wird die Methode des Edge-Trackings?
verwendet, die es erlaubt, eine Trajektorie auf der Gren-
ze zwischen laminarer und turbulenter Bewegung zu
verfolgen. In der Regel konvergiert diese Bahn dann
gegen eine exakte koharente Struktur.

Abb. 1:

Bifurkationsdiagramm der beiden laufenden Wellen (Abszisse: Reynolds-
zahl; Ordinate: Energie des Strémungsfelds). Bei einer genau instabilen
Richtung, wird eine durchgezogene Linie verwendet, bei mehreren
instabilen Richtungen ist sie gestrichelt. Visualisierungen der beiden
laufenden Wellen: Rote und blaue Fldichen sind Isofldichen der Geschwin-
digkeitskomponente in Strdmungsrichtung (nach Abzug des laminaren
Profils). Rot steht fiir positive und blau fiir negative Geschwindigkeiten.
Die gelben Fidichen sind Isofldichen eines Wirbelkriteriums und deuten die
Lage von Wirbeln an.

Wir konnten diverse laufende Wellen und periodische
Bahnen identifizieren. Darunter sind zwei laufende Wel-
len, die beide in der Laminar-Turbulenten-Grenze liegen
und Edge-States des Systems sind.? Eine dieser laufen-
den Wellen ist zweidimensional, zweigt vom laminaren
Profil ab und existiert fir Re>4685. Die zweite laufen-
de Welle ist dreidimensional und entsteht durch eine
Sattel-Knoten-Bifurkation bei Re=460 (in beiden Fallen
hangen Reynoldszahlen von der Ldnge des simulierten
Volumens ab; die angegebenen Werte beziehen sich
auf eine Lange von 2m).

Die beiden exakten Losungen kdnnen mit den un-
terschiedlichen Wegen zur Turbulenz, die in der
Kanalstromung und auch in Grenzschichten existieren,
in Verbindung gebracht werden. Die erste laufende
Welle ist von Bedeutung fur den Tollmien-Schlichting-
Ubergang, wahrend die zweite in Verbindung mit
dem Bypass-Ubergang zur Turbulenz steht. Das Bifur-
kationsdiagramm der beiden laufenden Wellen und
Visualisierungen der Stromungsfelder sind in Abb. 1
dargestellt. Die Identifikation der relevanten kohdaren-
ten Strukturen Idsst uns, die verschiedenen Wege zur
Turbulenz in der Kanalstrémung beschreiben und vor-
hersagen, welcher Weg dominieren wird

Dartber hinaus gelang es, raumlich lokalisierte
periodische Bahnen zu identifizieren*> Derartige ex-
akte Losungen sind von besonderer Bedeutung, da
Turbulenz bei niedrigen Reynoldszahlen rdumlich sehr
inhomogen ist, und hdufig auch rdumlich lokalisiert auf-
tritt. Lokalisierte Strukturen tragen zu einer Erkldrung
und Beschreibung dieser rdumlichen Inhomogenitat
der Turbulenz bei.
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Zeitabhangige Simulation nuklearer Pastamaterie —

B. Schuitrumpf, M. Klatt,K. Mecke, P.G. Reinhard, G.Schroder-Turk, K. lida, J. Maruhn
Fachgebiet Nukleare Astrophysik, Goethe Universitat Frankfurt

Kernkollaps-Supernovaexplosionen sind relevant fir  DieRechnungenzeigeneineVielzahlvon verschiedenen, Projektforderung
viele astrophysikalische Phdanomene wie z. B. die Syn- exotischen Formen (s. Abb. 1), die alle eindeutig mit den BMBF
these schwerer Elemente oder die Entstehung von  Minkowskifunktionalen klassifiziert werden konnen.
Neutronensternen und schwarzen Léchern. Trotzdem  AuBler den gut bekannten Spaghetti- und Lasagne-
is tder Mechanismus, der den Stern in der Endphase  phasen wurden auch netzartige, zusammenhédngende
seines Daseins zur Explosion zwingt, bis heute nicht  Zylinder in zwei und drei Dimensionen gefunden. Daru-
geklart, auch wenn man die wichtigsten Beitrdge zu  ber hinaus konnten Aussagen Uber das Vorkommen der
kennen glaubt. Zu diesem Zweck wird in dieser Arbeit  verschiedenen Formen in Abhangigkeit des Protonen-
nukleare Pastastrukturen untersucht, die sowohl in  anteils gemacht werden.? Es konnte auRerdem gezeigt
solchen Supernovaexplosionen, wie auch in Neutro- werden, dass eine exotische Struktur, das Gyroid (s. Abb.
nensternen auftreten konnen. Diese Strukturen wurde  2), das auch schon in Polymerrechnungen und in den
der Name ,Pasta” gegeben, weil die Materie oberhalb  Fligeln von Schmetterlingen gefunden wurde, spon-
von zehn Prozent der nuklearen Sattigungsdichte zy- tan aus einer zufdlligen Anfangsverteilung gebildet
lindrische (Spaghetti) und auch plattenartige (Lasagne)  wird.? Diese Struktur ist besonders interessant, da sie,
Strukturen ausbildet, statt nahezu kugelférmige Kerne, wie auch der dreifach zusammenhangende Zylinder,
aus denen Materie auf der Erde besteht. Diese beein- eine dreifach periodische Minimalfléche begrenzt, die
flussen die Neutrinostreuung, wobei die Neutrinos die  eine schraubenférmige Symmetrie aufweist und des-
wesentliche Rolle bei der Explosion einnehmen. halb eine bestimmte Handigkeit hat. Es tritt, wie auch
die Lasagnephase, bei ungefadhr halber nuklearer Satti-
In dieser Arbeit wird die zeitabhdngige wie auch die  gungsdichte auf. Die Bindungsenergien dieser beiden
statische Hartree-Fock Naherung verwendet, um die  Strukturen liegen sehr nahe, wobei die Bindungsener-
Kernmaterie zu beschreiben. Die Wechselwirkung zwi- gie der plattenartigen Struktur leicht hoéher zu sein
schen den Nukleonen wird hier Uber ein mittleres Feld  scheint. Das legt nahe, dass das Gyroid ein metastabiler
vermittelt. Es wird also ein Selbstkonsistenzproblem  Zustand ist.

geldst ohne weitere Annahmen von Symmetrien aber
mit periodischen Randbedingungen. Zur Analyse der
Strukturen wird das mathematische Konzept der Min-
kowskifunktionale verwendet. Dies sind Werkzeuge der
Integralgeometrie, die auler der Topologie auch die
GroRe, Oberflache, Krimmung und sogar Deformatio-
nen der Struktur beschreiben kénnen.

Abb. 2:
Pasta Gyroid und nodale Approximation des perfekten Gyroids im
Vergleich mit Gyroid-Netzwerk.

Abb. 1:

Verschiede periodische Pastastrukturen geordnet nach der mittleren
Dichte (von oben nach unten). Untere Strukturen zeigen Licher anstatt
Kernmaterie.
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