Forschungszentrum Jilich

Professor Dr. Bjgrn H. Wiik gestorben

Der Vorsitzende des DESY-Direktoriums starb am 26. Fe-
bruar 1999 an den Folgen eines Unfalls. Herr Professor Wiik
war einer der Grundervater des John von Neumann-Instituts
fur Computing (NIC), einer gemeinsamen Einrichtung von
DESY und dem Forschungszentrum Julich. Mit einer For-
schungsgruppe in Julich und dem Zentrum fur Paralleles
Rechnen in Zeuthen als Teile des NIC hat er die supercom-
puterorientierte Forschung insbesondere auf dem Gebiet
der Elementarteilchenphysik mit dem Ziel, die Computersi-
mulation als Bindeglied zwischen Experiment und Theorie
weiterzuentwickeln, nachhaltig geférdert. Sein Tod bedeutet
auch fir das NIC einen grof3en Verlust.

Erweiterung der T3E-Systeme

In der ersten Marzwoche wird zum Ausgleich von Kapazi-
tatseinbuflen auf der CRAY T90 das bisher kleinere CRAY
T3E-System fiir eine begrenzte Zeit um 256 Knoten erwei-
tert. Die Prozessoren der zusétzlichen Knoten sind mit 600
MHz getaktet und verfiigen jeweils Gber einen 512 MByte
groRen Hauptspeicher mit verbesserter Zugriffszeit. AuRer-
dem sind die neuen Knoten Uber leistungsfahigere Router-
Chips mit dem internen Kommunikationsnetz verbunden.

Die ,neuen” Knoten bilden eine eigene logische Partition
und kdénnen nur im Batch-Betrieb genutzt werden. Sie grei-
fen auf dieselben lokalen Filesysteme WORK und TEMP
wie die ,alten” Knoten zu, eine gemeinsame Nutzung ,heu-
er* und ,alter* Knoten innerhalb einer Anwendung ist jedoch
nicht vorgesehen.

Weiterhin gelten die bewilligten T3E-Kontingente fur alle
T3E-Systeme und -Prozessortypen gemeinsam. Die Kosten
werden ebenfalls wie bisher unabhangig vom Prozessortyp
berechnet.

Die zusatzliche Parallelrechnerkapazitat wird bevorzugt
an diejenigen Projekte vergeben, die Anwendungen vom
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Vektorrechner CRAY T90 auf die massiv-parallelen T3E-
Systeme portieren. Die substantielle Kapazitatserweiterung
bietet dartiber hinaus die Mdglichkeit, im Einzelfall auch
bestehende T3E-Kontingente zu erhéhen. Ansprechpartner
hierfur ist Dr. Manfred Kremer, Tel. 02461/61-3660 — sowohl
fur die NIC-Projekte als auch fur die FZJ-internen Projekte,
die von der VSR-Kommission bewilligt werden.

finden Sie unter
(An-

Weitere Einzelheiten zur Nutzung
http://www.fz-juelich.de/nic/Aktuelles/nutzung.html.
sprechpartner: Beratung Supercomputing, Tel. 4416)

Neufestlegung der Rechenzeitkosten

Die Verminderung der Rechenkapazitat auf dem Vektor-
rechner CRAY T90 (10 statt 16 aktive Prozessoren) so-
wie die zusatzliche Kapazitat auf dem Parallelrechner CRAY
T3E-256 (256 zusatzliche Prozessorelemente) machen eine
Anpassung der Rechenzeitkosten notwendig. Zum 1. April
1999 werden daher die Kosten fiir eine Stunde Rechenzeit
(bei T3E: Belegungszeit) auf jeweils einem Prozessor wie
folgt festgelegt:

System Anzahl Kosten pro
Prozessoren Prozessorstunde [VE]

CRAY J90 16 20,0

CRAY T90 10 115,0

CRAY T3E 512 + 512 3,5

IBM R50 8 7,5

Zum gleichen Zeitpunkt werden die aktuellen Rechenzeit-
kontingente in gleichem Mal3e wie die Rechenkosten ange-
pafdt; die verfligbare Rechenzeit bleibt also gleich. Die nicht-
begutachteten Kontingente der Institute (100% des FZJ-
Anteils der J90-Kapazitat und 25% des FZJ-Anteils der T3E-
Kapazitat) werden von WTP in Abstimmung mit dem ZAM
zum 1. April 1999 fur ein Jahr neu festgelegt. Die detail-
lierten Abrechnungsformeln findet man in der technischen
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Kurzinformation TKI-0015. (Ansprechpartner: Dr. Burkhard
Mertens, Tel. 3176)

MTA-Prufung Winter 98/99

Vor dem Priifungsausschuf? der IHK zu Koéln haben Ende
Februar alle 18 Auszubildenden des Einstellungsjahrgangs
1996 ihre Prifung zu Mathematisch-technischen Assisten-
ten erfolgreich abgelegt. Die zentrale Ausbildung fand im
ZAM statt. Die Absolventen wurden in folgenden Instituten
betreut: ICG-1, ICG-2, ICG-3, ICG-5, ICG-7, IFF, IEV, IGV,
ISI, ISR-1, NIC, STE, ZAM, ZAT, ZEL und ZCH. Wir gratulie-
ren allen Absolventen! Die Besten werden Anfang Mérz an-
laRlich der Abschluf3feier mit einem Buchgeschenk belohnt.
Die Halfte der Pruflinge hat in diesem Jahr die Gesamtnote
gut oder sehr gut erreicht. Dieses Ergebnis zeigt die Qua-
litédt der Ausbildung im Forschungszentrum im Vergleich zu
anderen ausbildenden Betrieben. Sorgen um ihre Zukunft
brauchen die neuen MTAs nicht zu haben, gehoéren sie doch
zu den derzeit gefragtesten Spezialisten auf dem Arbeits-
markt.

NIC-Workshop ,,Molecular Dynamics on
Parallel Computers*

Vom 8.-10.2. veranstaltete das John von Neumann-Institut
fir Computing einen Workshop mit dem Titel ,Molecular Dy-
namics on Parallel Computers”. Der Begriff ,Molecular Dy-
namics” wurde bei der Auswahl der Vortragsthemen weit
gefalRt und steht hier fir Simulationen auf der Basis von
Teilchentrajektorien. Ein wesentliches Ziel dieser Veranstal-
tung war der interdisziplindre Austausch von algorithmi-
schen Techniken fur Parallelrechner. Dieser Ansatz fand
groBe Resonanz und zog Uber 100 Teilnehmer aus den
Disziplinen Festkorperforschung, Polymerphysik, Physikali-
sche Chemie, Biochemie, Astrophysik, Angewandte Mathe-
matik und Elementarteilchenphysik in den Horsaal des For-
schungszentrums.

Ein wichtiges Thema vieler Vortrage und Poster war das
Problem der Uberbriickung der Langen- und Zeitskalen
von der atomistischen Beschreibung zu makroskopischen
Dimensionen. Der immense Rechenaufwand macht selbst
auf leistungsstarken Parallelrechnern die direkte Verfolgung
langsamer Prozesse nur in Ausnahmeféallen méglich. Die
Analyse derartiger Vorgange verlangt eine intelligente Ver-
groberung des Systems. Atomistische Simulationen steu-
ern wichtige mikroskopische Daten zu solchen hierarchi-
schen Ansatzen bei. Die Umgehung dynamischer Eng-
passe durch gezielte Einfilhrung stochastischer Elemente
war Gegenstand mehrerer Vortrdge. Hybrid-Monte-Carlo-
Techniken, bei denen die Sampling-Effizienz durch Einfuh-
rung dynamischer Elemente verbessert wird, wurden im Be-
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reich der Gittereichtheorie diskutiert. Ein Beispiel fur inter-
disziplinaren Methodenaustausch ist der Einsatz aus der
Astrophysik stammender Baumalgorithmen fir Coulomb-
Wechselwirkungen in molekularen Systemen.

Aufwendige direkte Simulationen wurden fir Modellglaser
und Bruchpropagation in Quasikristallen gezeigt. Wahrend
im ersten Fall lange Zeiten bei relativ kleiner Teilchenzahl
angestrebt werden, erfordern Bruchsimulationen extrem ho-
he Teilchenzahlen. Fir die Dynamik granularer Materie wur-
den spezielle Algorithmen vorgestellt.

Das detaillierte Programm des Workshops ist im WWW
unter http://www.fz-juelich.de/parmd verfiigbar. Ausfuhrliche
Artikel zu den Vortragen und zweiseitige Kurzartikel zu den
Themen der Posterbeitrage werden in einem Proceedings-
band bei World Scientific erscheinen.

Neue ZAM-Dokumentation

TKI-0323 Wissenschaftliche Publikationen des Zentralin-
stituts fir Angewandte Mathematik 1998

ZAM/NIC-Veranstaltungen

NIC-Seminar: Auf dem Weg zum Teraflop-Rechner mit
APE

Referenten: Dr. W. Friebel, Dr. P. Wegner, DESY-Zeuthen
Termin: Dienstag, 9.3.1999, 13.30 Uhr

Ort: Horsaal im ZAM

NIC-Workshop ,,Chaos in Brain?“

Termin: 10. - 12.3.1999

Ort: Bonn, Gustav-Stresemann-Institut

Programm s. http://www.fz-juelich.de/nic/Aktuelles/CB.html

make und bldmake

Referent: Glnter Egerer, ZAM

Termin: Montag, 15.3.1999, 13.30 - 16.30 Uhr
Ort: Ausbildungsraum im ZAM

Anmeldung an G.Egerer@fz-juelich.de, Tel. 2339

Graphisches Editieren mit Gimp

Referentin: Marlene Busch, ZAM

Termin: Montag, 22.3.1999, 13.30 - 16.30 Uhr

Ort: Ausbildungsraum im ZAM

Anmeldung an graphik.zam@fz-juelich.de, Tel. 4100

Nutzung von AVS/Express zur wissenschaftlich-tech-
nischen Visualisierung

Referent: Dr. Helmut Schumacher, ZAM

Termin: 24. - 25.3.1999, 9.00 - 16.30 Uhr

Ort: Ausbildungsraum im ZAM

Anmeldung an Hel.Schumacher@fz-juelich.de, Tel. 2482

Weitere Veranstaltungshinweise:
ZAM: www.fz-juelich.de/zam/news/kurse/
NIC-Forschungsgruppen: www.fz-juelich.de/nic/Aktuelles/

Redaktion: Dr. Sabine Hofler-Thierfeldt, Tel. 6765



