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EDITORIAL

Liebe Leserinnen und Leser!

Sie halten die zweite Ausgabe des
SFB716.Journals in ihren Handen.
Insbesondere mochte ich Sie auf die
neue Rubrik ,Forschung im Blick-
punkt” hinweisen, die ausgewahlte

! ‘ Forschungsarbeiten im Detail be-
\ leuchtet. Zudem kénnen wir erneut
L% \ - von einigen Hohepunkten berichten.

So setzte sich erfreulicherweise der Trend fort, dass
unsere Wissenschaftler mit Preisen ausgezeichnet
werden. Joachim Grol3 erhielt den Dechema-Preis
der Max-Buchner-Stiftung und Johannes Kast-
ner den Hellmann-Preis der theoretischen Che-
mie. Eine neue Mitarbeiterin, Katrin Scharnowski,
gewann noch wahrend ihres Studiums den I|EEE
SciVis Forschungswettbewerb und Michael Krone den
Best Paper Award der VCMB Konferenz in Schweden.
Daruber hinaus gab es vielfaltige Forschungsaktivita-
ten, etwa die alljahrliche ESPResSo Sommerschule,
das internationale SimGPU Symposium, sowie ein
Symposium im Rahmen der InterPore Jahreskonfe-
renz in Prag. Kurz bevor steht eine weitere Konferenz,
die Particles 2013, mit zwei eigenen SFB-Sessions.

Unser Wissenschaftsnachwuchs hat sich zu einer Win-
ter- und Sommerschule getroffen, um Fachthemen zu
erortern und die projektspezifische Zusammenarbeit
zu intensivierten. Alle Doktoranden haben sich der GS
SimTech angeschlossen, was neue Synergien freisetzt
und Kooperationen mit SimTech ermaglicht.

Im Frihjahr entstand ein Kurzfilm, der unsere For
schung in Wort und Bild erklart und sich an die allge-
meine Offentlichkeit wendet. Wie auch in den Jahren
zuvor zeigten wir beim Girls Day, der Kids Week sowie
amTag der Wissenschaft unsere Arbeit und ermdéglich-
ten Praktikanten aus der Region und dem internatio-
nalen Ausland Einblicke in unsere Forschungsthemen.

Nun steht ein weiterer wichtiger Meilenstein an — der
Verlangerungsantrag fir die dritte und letzte Forder-
periode. Fur die laufenden Projekte bedeutet dies,
laufenden Arbeiten fertigzustellen und neue ldeen zu
formulieren. Es gilt, Strategien fiir den SFB 716 als
Ganzes und Ansatze flur weitere vier Jahre zu lber-
legen. Das wird im Zentrum des anstehenden Sta-
tus- und Perspektivseminars stehen. Gut vorbereitet
wollen wir im Juni nachsten Jahres unsere Visionen
zur Begutachtung vorstellen und einen erfolgverspre-
chenden Antrag prasentieren.

Nun wiinsche ich Ihnen viel Vergntigen beim Lesen.

Prof. Christian Holm
Sprecher des SFB 716
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Verabschiedung von
Prof. Hans-RainerTrebin
und Sprecherwechsel

Rund 140 Gaste kamen im Septem-
ber vergangenen Jahres, um Prof.
Trebin im feierlichen Rahmen zu
verabschieden und gemeinsam die
Ubergabe des Sprecheramtes an
Prof. Holm zu begehen.

Uni-Rektor Wolfram Ressel wiir-
digte in seiner Ansprache die ex-
zellente Forschung und Lehre von
Hans-RainerTrebin und reichte den
Fihrungsstab im SFB 716 offizi-
ell an Christian Holm weiter. Auch
Ulrich Weil3, Altdekan der Fakultat
Mathematik und Physik, richtete
den Blick zurtick auf das Geleistete,
dankte dem Hochschulprofessor
flr sein Engagement und wiinsch-
te dem zuklinftigen Sprecher alles
Gute bei der Weiterfihrung des
Verbundprojektes.

Fachvortragen von Kurt Kremer
(Max-Planck Institut far Polymer-
forschung, Mainz), Walter Steurer
(ETH Zirich) und der Antrittsvorle-

Teilkonferenz der InterPore

Im Mai 2013 fand die funfte Jah-
restagung der Internationalen Ge-
sellschaft flir porose Medien statt,
kurz InterPore genannt. Diese in-
ternationale Fachtagung verknupft
Wissenschaftler und Ingenieure
aus aller Welt, die sich in Theorie,
Experimenten oder Computersi-
mulationen in Wissenschaft und
Industrie mit porésen Materialien
beschaftigen. Zahlreiche Vortra-
ge, Symposien, Workshops und
Poster-Prasentationen ermaoglichen
den Austausch neuer Erkenntnisse
und Ansatze, um das Wissen uber
porose Materialien zu erweitern.

Das grof3te Symposium der dies-
jahrigen InterPore wurde von Pro-
jektleitern des SFB 716 aus den

sung von Maria Fyta, Juniorprofes-
sorin am Institut fir Computerphy-
sik, erganzten das Programm der
Festveranstaltung.

2013 organisiert

Forschungsbereichen Stromungs-
mechanik,Thermodynamik, Material-
wissenschaften und Mechanik or-
ganisiert. Prof. Rudolf Hilfer, Prof.
Peter Eberhard und Prof. Ulrich
Nieken konnten ein Programm mit
insgesamt 28 Prasentationen (da-
runter 12 eingeladene Vortrage)
zum Thema ,Grundlegende As-
pekte von Stromungen und Trans-
portprozessen in porosen Medien”
aufstellen. Im Zentrum standen
hydrodynamische, elektromagneti-
sche, chemische oder mechanische
Prozesse, die bei natlrlichen und
technischen Prozessen auftreten,
etwa bei der Erdol- und Erdgas-
forderung, CO2-Verpressung, der
Endlagerung radioaktiver Abfalle,
chemischer Katalyse, Grundwas-

VERANSTALTUNGEN

Im Rahmen eines Festakts reichte
Uni-Rektor Prof. Wolfram Ressel den
Flihrungsstab im SFB 716 von Prof.
Hans-ReinerTrebin an Prof. Christian
Holm weiter.

B September 2012

(PINTERPORE

5th International Conference on
Porous Media & Annual Meeting

serstromungen oder der Herstel-
lung von Filtern, Membranen und
Papier aller Art.

Die SFB-Wissenschaftler waren mit
insgesamt 8 Prasentationen auf
der InterPore 2013 vertreten und
an der Organisation der Konferenz
mafgeblich beteiligt.

B Teilprojekte A.5, A.6, B.3, B.4 |
ICP ICVT, ITM, Mai 2013



VERANSTALTUNGEN

Austausch uber Computersimulationen auf GPUs

Rund 40 Fachleute trafen sich zwi-
schen den 27 und 29. Mai 2013 in
Freudenstadt im Schwarzwald, um
sich auf der SImGPU 2013 tber die
Computersimulation auf Grafikkar-
ten auszutauschen.

Dieses internationale Symposium
wurde vom SFB 716 der Universi-
tat Stuttgart, dem Institut fir Phy-
sik der Universitat Mainz und dem
Applied Mathematics Research
Centre der Coventry University or-
ganisiert. Anliegen der Veranstalter
war es, Experten auf dem Gebiet
des GPU-Rechnens, Spezialisten
flir Hochstleistungsrechnen sowie
Vertreter der Computerindustrie
miteinander zu vernetzen. In Vor-
tragen, Diskussionen und Plakat-
prasentationen wurden verschie-
dene  Schwerpunkte beleuchtet

Teilchen und ihre Rolle in
Simulationen beimTag
der Wissenschaft

Im Juni 2013 prasentierte sich der
SFB 716 beim jahrlich stattfinden-
den Tag der Wissenschaft der Uni-
versitat Stuttgart.

Interaktive Exponate zeigten die
verschiedenen GrolBenskalen der
Teilchen eines Zuckerwiirfels und
vermittelten ein Gefuhl fur die
enormen Teilchenmengen, die in
einem Glas Wasser oder einem
Sandkorn zu finden sind. Dartber
hinaus konnten die Besucher spie-
lerisch testen, was auf aktuellen
Speichermedien speicherbar ist
und warfen am Lennard-Jones-
Simulator einen Blick auf die Be-
wegungen von Teilchen bei unter-
schiedlichen Temperaturen.

Zahlreiche Interessierte nutzten die
Gelegenheit, sich mit dem Thema
zu beschaftigen und einen Einblick
in die Welt der Partikelsimulatio-
nen zu bekommen.

— von der molekularen Simulation
tUber Anwendungen der Informatik
und Naturwissenschaften bis hin
zu Stromungssimulationen.

Im Vergleich zur ersten SimGPU
2011 wurde deutlich, wie sehr sich
das Rechnen auf GPQS mnerhalp Rund 40 Experten besuchten die
der vergangenen zwei Jahre wei-  g;,GpU 2013 in Freudenstadt.
terentwickelt hat. Wahrend damals
vorwiegend Demonstrationspro-
jekte gezeigt wurden, die durch ein-
zelne GPUs beschleunigt wurden,
standen in diesem Jahr produktive
Anwendungen auf Multi-GPUs mit
hunderten von Grafikkarten im Vor-
dergrund.

B8 Teilprojekt D.6 | ICP

Projektleiter Axel Arnold war mal3geb-
lich an der Organisation beteiligt.

Im néachsten Jahr sollen weitere B Teilprojekt O, D.6 | VISUS, ICP
Mitmachangebote entstehen. Juni 2013



Junge Forscher besuchen den SFB 716

Im vergangenen Jahr waren rund
100 Schilerinnen und Schiler bei
den Wissenschaftlern des SFB 716
zu Gast. Veranstaltungen wie die
von der Stadt Stuttgart organisierte
Kids Week, der bundesweite Girls’
Day oder BOGY-Praktika waren An-
lass ihres Besuches.

Was sind Teilchen? Welche Krafte
wirken zwischen ihnen? Was ha-
ben Teilchen mit Computersimula-
tionen zu tun? Diese und ahnliche
Fragen waren Hintergrund der An-
gebote des SFB 716.

An den Instituten fiir Technische
Thermodynamik  und  Thermi-
sche Verfahrenstechnik sowie flir
Computerphysik standen die Ag-
gregatzustanden und das unter-
schiedliche Verhalten der Teilchen
im Mittelpunkt. In Experimenten
konnten die Kinder verschiedene
physikalische Phanomene auspro-
bieren. AnschlieRend konnte dank
einer Simulationssoftware Ulber-
prufen, was sie voher in Theorie
und Experiment erlernt hatten.

R Ve ON

formig” am ICP und ITT.

Am Hochstleistungsrechenzent-
rum beschaftigten sich die jungen
Forscher mit dem Billardspiel. Die
Wissenschaftler beleuchteten die
verschiedenen physikalischen Pha-
nomene, die dabei eine Rolle spie-
len und veranschaulichten so die
Komplexitat von Teilchensimulati-
onen. Uber die Veranstaltung am
HLRS erschien im Anschluss ein
Bericht in der Stuttgarter Zeitung.

Wie kleinste Teilchen, etwa Atome
oder Molekiile, am Rechner sicht-
bar gemacht werden, erfuhren
Schulerinnen hoherer Klassen-
stufen am Visualisierungsinstitut.
Schritt flr Schritt wurden sie an
die eigenstandige Erstellung von
Visualisierungen herangefiihrt. Im
Verlauf des Workshops konnten
sie schlie8lich reale Datensatze
visualisieren.

Zudem informieren sich BOGY-
Praktikanten Uber unsere For-
schung und probierten sich an ein-
fachen praktischen Aufgaben, etwa
derVisualisierung einer Verkehrssi-
mulation.

P —

VERANSTALTUNGEN

BOGY-Praktikanten im ICP.

B Versuchsayfh

dem Billardtis

Valkingen Vs hat iy
Forienkurs kian Sch
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Die Stuttgarter Zeitung berichtete tber
die Veranstaltung am HLRS.

Kisgnispiel m 7
mit T
o it ef

B Teilprojekte A.7, D.4, D.2, D.6,
O | HLRS, ICP, ITT, VISUS,
November 2012, Juni 2013
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Schulerinnen und Schuler bei den Kids Week Workshops ,Billardspiel und Teilchenphysik” am HLRS und , Fest, flissig, gas-

Zum Girls Day veranstaltete das VISUS den Workshop ,Virtuelle Moleklile sichtbar machen’, das ICP in Kooperation mit dem
ITT den Workshop , Fest, fllissig, gasformig”



FORSCHUNG IM BLICKPUNKT

Brillante Zukunftstechnologien

Diamanten stehen fiir Magie, Mythos und Faszination. Reine Diamanten,
die ausschlieBBlich aus Kohlenstoff bestehen, gelten dabei als besonde-
re Kostbarkeit. Was die Herzen vieler Schmuck-Liebhaber hoher schlagen
lasst, begeistert auch die Wissenschaftler vom 3. Physikalischen Institut
der Universitat Stuttgart. Allerdings greifen sie gezielt in die Struktur der
Edelsteine ein und erzeugen spezielle Defekte, um Kernspintomographie
im Nanobereich zu erméglichen, die Entwicklung von Quantencomputern
voranzutreiben oder langlebige Biomarker zu produzieren.

Allem voran ging die Entdeckung
von Prof. Jorg Wrachtrup, dass
spezielle Defekte in Diamantkristal-
len rot leuchten, wenn sie mit gru-
nem Laserlicht bestrahlt werden.
Seitdem beschaftigt sich der SFB-
Forschungsleiter mit der Manipu-
lation von Diamanten. Seine Vision
ist es, das Leuchten der Diamanten
bis ins Detail zu verstehen und in
ihre atomare Struktur prazise ein-
zugreifen, um bestimmte Eigen-
schaften fir spezielle Anwendun-
gen nutzbar zu machen.

Im Labor schiel3en die Forscher mit
einer speziellen Technik Stickstoff
in winzige Diamanten. Weniger als
finf Nanometer klein sind die Kan-
tenlangen dieser Kristalle. Durch
den Beschuss dringen Stickstoffa-
tome in das naturgemald sehr sta-
bile Diamantgitter ein und kommen
darin zum Stehen. Zudem brechen
Kohlenstoffverbindungen auf und
Leerstellen werden erzeugt. Wird
der Diamant anschlie3end auf eine
Temperatur von 900 °C erhitzt, ord-
nen sich die Atome neu an. Die er-
zeugten Leerstellen wandern durch
den Kristall und platzieren sich di-
rekt neben einem Stickstoffatom.
Damit haben die Physiker zunachst
ihr Ziel erreicht: ein sogenanntes
NV-Zentrum ist produziert. Die Be-
strahlung mit grinem Laserlicht

kann nun das Ergebnis sichtbar
machen, um es zu Uberprifen und
dessen Position auszumessen.

Neben Experimenten werden Com-
putersimulationen eingesetzt. Ein-
zelne Parameter lassen sich am
Rechner optimal anpassen und das
Ergebnis virtuell Gberprifen. So
konnen wichtige Vorhersagen ge-
troffen werden, etwa Uber die erfor-
derliche Beschuss-Geschwindigkeit
fir eine moglichst genaue Implan-
tation im Atomgitter oder die Aus-
wirkung unterschiedlicher Oberfla-
cheneffekte, etwa durch anheftende
Wasser- oder Sauerstoffteilchen.
Die Erkenntnisse aus den physikali-
schen Berechnungen flieRen in die
Experimente ein und ermadglichen
es, relevante Details zu verandern
und das Verfahren zu verbessern.

Die leuchtenden Diamanten haben
hohes Anwendungspotential. So
konnten sie einen weiteren Schritt
zum Quantencomputer sein, der
eines Tages enorme Rechenleistun-
gen bewaltigen soll. Im Gegensatz
zur heutigen Computertechnik, die
auf 0 und 1 aufbaut, sollen dann
Quantenbits beide Zustéande gleich-
zeitig annehmen und so wesentlich
mehr Daten verarbeiten. Diaman-
ten konnten hier zum Einsatz kom-
men. Dazu mussen es die Wissen-
schaftler schaffen, ein sogenanntes

zu produzieren,

Quantenregister
also beliebig viele Defekte gleich-
malig und in einem maximalen
Abstand von zehn Nanometern zu-
einander anzuordnen.

Auch als winzige Sensoren fur Ma-
gnetfelder konnten die Diamanten
dienen und Kernspintomographie
fir Nano-Objekte ermaoglichen.
Durch Abtasten der Oberflache
lassen sich 3D-Bilder von Mole-
kilen, Proteinen sowie kleinsten
Materialproben erstellen, etwa um
die Dynamik in lebenden Zellen zu
verfolgen oder unsichtbare Details
und chemische Verbindungen zu
offenbaren. Erste Versuche haben
die Physiker bereits durchgefuhrt.
Vielleicht konnte diese Technologie
schon in naher Zukunft ein Instru-
ment fur Biologen, Mediziner und
Materialwissenschaftler sein.

Eine weitere ldee ist es, durch Di-
amantpartikel medizinische Wirk-
stoffe oder Zellen zu markieren.
Diese konnten sichtbar machen, ob
Antikorper ihr Ziel erreichen oder
von Krankheiten befallene Zellen
Uber einen bestimmten Zeitraum
existieren. Im Gegensatz zu heuti-
gen Biomarkern kénnen Nanodi-
amanten lange in Zellen bleiben
ohne Schaden anzurichten oder
ihre Funktion zu verlieren.

A Teilprojekt B.6 | 3PI




FORSCHUNG IM BLICKPUNKT

Sprudelnde Blasen, die Stoffe miteinander mischen

Gasblaschen steigen in einer Fliissigkeit auf. Was an eine Flasche mit spru-
delndem Mineralwasser erinnert, ist in der Chemieindustrie ein haufig
eingesetzter Reaktortyp - eine Blasensaule. Darin werden Produkte herge-
stellt, die Ausgangsstoffe fiir zahlreiche Gegenstande aus unserem Alltag
sind. Das Interesse ist daher groR3, die Ablaufe in Blasensaulen zu optimie-
ren und steuerbar zu machen. Wissenschaftler vom Institut fiir Chemische
Verfahrenstechnik der Universitat Stuttgart entwickeln Simulationen, mit
denen sich relevante Faktoren wie SaulengroRRe, Fliissigkeitsmengen oder
Stoffkombinationen am Computer virtuell testen lassen.

Blasensaulen sind Apparaturen, in
denen Reaktionen zwischen gas-
formigen und flissigen Stoffe er-
folgen. Dazu wird Gas am Boden
der Blasensaule kontinuierlich ei-
ner Flissigkeit zugeflihrt. Wahrend
die Blasen nach oben steigen, lau-

fen an ihren &ulReren Schichten
chemische Prozesse ab, bei denen
sich die Stoffe miteinander ver-
binden. Die zahlreichen Blasen bil-
deten eine grolRe Oberflache und
beglinstigen so den Erfolg und
Umsatz der Reaktionen.

Auf diese Weise entstehen rund
90 Prozent aller Produkte der Che-
mieindustrie, die in vielfaltige End-
produkte einflieBen: Kosmetik und
Kleidung, Kunststoffartikel sowie
synthetische Kraftstoffe. Das Inte-
resse ist dementsprechend grof3,
die Ablaufe in Blasensaulen-Re-
aktoren zu optimieren und besser

steuerbar zu machen. Teilchensi-
mulationen kdnnen ein Weg sein,
um in Zukunft den Umsatz und die
Selektivitat der Endprodukte von
Blasensaulen besser vorhersagen
zu kénnen.

Seit mehreren Jahren werden
Computersimulationen fiir die Ent-
wicklung neuer Stoffe eingesetzt.
Bislang stellten Wissenschaftler
vor allem die Zirkulation der Gas-
blasen und die damit verbundene
Stromung der Flissigkeiten am
Rechner nach. Damit lassen sich
jedoch nur eingeschrankt Voraus-
sagen Uber variable Bedingungen
treffen, etwa Uber das Verhalten
in groReren Saulen, bei groReren
Flissigkeitsmengen oder bei ver
schiedenen Stoffen. Teilchensimu-
lationen, wie sie innerhalb des SFB
716 entwickelt werden, konnten
das andern.

Das Forscherteam um Prof. Ulrich
Nieken konzentriert sich auf die
Gasblasen, genauer gesagt auf de-
ren Grenzschichten und die darin
ablaufenden chemische Reaktio-
nen. Die Stuttgarter Simulations-
experten l6sen die Systeme mit git-
terfreien Verfahren in bis zu 20.000
Elemente auf und erarbeiten auf-
wandige numerische Berechnun-
gen, die grofBe Rechencluster oder
die Speicherung auf Grafikkarten
erforderlich macht. Vor allem die
Ausnutzung der verfligbaren Re-
chenkapazitaten steht im Zentrum
ihrer Forschungsarbeit.

Mit ihrer Vorgehensweise sind die
SFB-Wissenschaftler Vorreiter bei
der Simulation der beschriebe-

nen Prozesse in Blasensaulen mit

gitterfreien Verfahren. Erstmals
konnten sie nun mit ihrer Methodik
mehrere Blasen am Computer ab-
bilden.

Ihre aktuellen Ergebnisse verof-
fentlichten sie im Juli im Sonder-
heft ,Blasensaulen” des Fachjour-
nals ,Chemie Ingenieur Technik”
veroffentlicht. Diese gilt als wich-
tigste deutschsprachige Zeitschrift
far Verfahrensingenieure, techni-
sche Chemiker, Apparatebauer und
Biotechnologen.

B Teilprojekt A.6 | ICVT



FORSCHUNG IM BLICKPUNKT

Nanoporen, die unser Erbgut scannen

Analysen des menschlichen Erbguts, die DNS-Sequenzierung, wie sie
derzeit durchgefiihrt werden, dauern ihre Zeit und sind teuer. Daher for-
schen Professor Christian Holm, die Junior-Professorin Maria Fyta und ihr
Team an einer neuen Form der Erbgutanalyse. Dabei wird die DNA durch
eine Nanopore gefadelt. Anhand elektrischer Pulse konnten die vorhan-
denen Nukleobasen abgelesen werden. Mit mathematischen Methoden
versuchen die Forscher, die Vorgange bei der DNS-Sequenzierung mittels
Nanoporen zu simulieren. Das soll wesentliche Details zur Realisierung

des Verfahrens klaren.

Wer das Wort Erbgutanalyse hort,
denkt vermutlich aktuell an die ver-
erbbaren Risiken, an Brust- oder
Darmkrebs zu erkranken. Vor dem
geistigen Auge agieren dann Wis-
senschaftler im Labor, untersuchen
zwischen Reagenzglasern und den
unterschiedlichsten Apparaturen
die DNA eines Menschen auf mog-
liche Abweichungen hin, um ihm
zu mehr Klarheit tber sein Erkran-
kungsrisiko zu verhelfen.

Analysen des menschlichen Erb-
guts, wie sie derzeit durchgefiihrt
werden, dauern ihre Zeit und sind
teuer. Wissenschaftler des Institut
fir Computerphysik forschen da-
her an einer neuen Form der Erb-
gutanalyse. Ein Labor bendétigen
die Physiker nicht, sie arbeiten an
und mit Computern. Durch mathe-
matischer Methoden versuchen
sie die Vorgange bei der DNA-Se-
quenzierung mittels Nanoporen
zu simulieren — bunte Kugeln und
Strange werden dabei auf den
Bildschirmen lebendig.

Grundlage des neuen Analysever
fahrens sind zwei Wasserreser-
voirs, die eine Membran trennt, in
der sich eine winzige Pore befindet.
Diese Nanoporen - fir lonen und
Biomolekiile wie die DNA durch-
lassige Proteine in der Zellmemb-
ran — kommen nattrlicherweise in
den Zellen aller Organismen vor.
Neben diesen nattirlichen Nano-
poren gibt es aber auch kinstli-
che, so zum Beispiel aus Graphen,
Silicium- oder Gallium-Stickstoff.
lhnen gemein ist ihre unvorstell-
bare Kleinheit von zwei bis zehn
Nanometer. Wird zwischen den
beiden Reservoirs eine Spannung

angelegt, flie3t ein Strom, der auf
den Transport von lonen durch die
Nanopore zurlickgefihrt werden
kann. Ist in einem der Reservoirs
ein Biomolekll — wie hier die DNA
— enthalten, so andert sich der
Strom immer dann, wenn das Mo-
lektil die Pore passiert, und je nach
dessen Aufbau zeigt der Strompuls
unterschiedliche Signaturen.

Die Idee ist: Man fadelt die DNA in
eine Nanopore, liest anhand der
elektrischen Pulse deren Nukleoba-
sen ab, und hat so ein schnelles
und kostengtinstiges Verfahren zur
Erbgutanalyse. ,Auf diese Weise
konnte sich einmal derTraum vieler
Mediziner erflillen, Patienten eine
individuelle Therapie zukommen
lassen zu kdonnen’ erzahlt die Ju-
nior-Professorin Maria Fyta. Damit
dies keine Vision bleibt, haben die
Forscher aber noch viel Arbeit vor
sich, denn das System insgesamt
ist noch nicht beschrieben. Zwar
konnen DNA-Moleklle derzeit
schon in Nanoporen eingefadelt
werden, jedoch sind die Signaturen
der DNA schwach und es kommt zu
uberlappenden Impulsen.

Mithilfe von Simulationen nehmen
sich die Wissenschaftler nun dem
Zustandekommen des Stroms
durch die Pore und grundlegen-
den Mechanismen des Transport-
prozesses an. Zu den Fragen, die
sie sich dabei stellen, zahlen unter
anderem: Wie wirken sich verschie-
dene Salzkonzentrationen auf den
Transport der DNA durch die Pore
aus und wie auf die Strompulse
wahrend der Passage? Welche Po-
renabmessungen sind optimal fir
genaue Messungen? ,Zur prazisen

Klarung wichtiger Details arbeiten
wir mit molekulardynamischen
und quantenmechanischen Simu-
lationen?’ erklart Fyta. ,Um jedoch
GesetzmaRigkeiten zu finden, die
den Prozess im Allgemeinen be-
schreiben, vergrobern wir die Sys-
teme, modellieren lonen als Ku-
geln und die DNA als Kette.” Bei
der Wahl zwischen genauem Detail
und grobem kompletten Uberblick
spielt die zu verarbeitende Daten-
menge eine zentrale Rolle. Atoma-
re Simulationen liefern exakte De-
tails, konnen etwa die elektrische
Signatur der Biomoleklle voraus-
bestimmen oder zeigen, wie lonen
auf das Erbgut wirken. Komplexe
DNA-Strange auf diese Weise ab-
zubilden, ist jedoch auch heute
noch aufgrund der Rechenintensi-
vitat schlicht unmaoglich.

Bis der Arzt das kleine, gunstige
Gerat in Handen halten wird, das
innerhalb eines Tages das gesamte
Erbgut eines Menschen entschlus-
selt, ist also noch viel Entwick-
lungsarbeit zu leisten. ,Wir gehen
aber davon aus’ sagt Maria Fyta,
,dass unsere Erkenntnisse vorab
schon fur ahnliche interessante
biomolekulare Systeme genutzt
werden kénnen.*

B Teilprojekt C.5 | ICP



Prof. Marc Schweitzer
im Rheinland

Nachdem er fast
drei Jahre lang
den Lehrstuhl ,Si-
mulation  grol3er
Systeme” am Ins-
titut fur Parallele
und Verteilte Sys-

~ teme leitete, zog
ein Ruf der Rheinischen Friedrich-
Wilhelms-Universitat Bonn den Si-
mulationsexperten Prof. Marc Ale-
xander Schweitzer im April ins
Rheinland. So kehrte er an den Ort
zurlck, an dem seine wissenschaft-
liche Laufbahn mit einem Studium
der Mathematik begann.

Im Zuge dieser Veranderung erleb-
te auch das von Prof. Schweitzer
geleitete Teilprojekt D.7 einen Orts-
wechsel, das ein neues Verfahren
entwickeln mochte, um Risse in
Materialien genau und effizient vor-
herzusagen. Das Teilprojekt wird
bis Marz 2014 aus Bonn agieren.

B Teilprojekt D.7 | Friedrich-
Wilhelm-Universitat Bonn, Institut
fir Numerische Simulation

DECHEMA-
Preis

fir Joachim GrofR
vom Institut fir
Technische Ther-
modynamik und
Thermische Ver-

fahrenstechnik.

Im November 2012 erhielt der For-
schungsleiter des SFB 716 in Frank-
furt am Main den mit 20.000 Euro
dotierten DECHEMA-Preis der Max-
Buchner-Stiftung flir seine heraus-
ragenden Forschungsarbeiten zur
Thermodynamik von Gemischen.

Ruf der Universitat
Siegen gefolgt

Seit Beginn der
ersten Forderpha-
se hat der Junior-
Professor Robert
Seifried im SFB
716 geforscht. Da-
bei lag sein Fokus
auf der Modellie-
rung, Simulation und Optimierung
mechanischer Systeme. Gemein-
sam mit Prof. Peter Eberhard leite-
te er die beidenTeilprojekte A.5 und
B.4, in denen er sich mit der Simu-
lation von Schadigungs- und
Bruchvorgangen an Maschinen,
Gesteinen und Beton beschaftigte.

Nun ist er einem Ruf der Universi-
tat Siegen gefolgt, wo er ab sofort
einen Lehrstuhl fiir Dynamische
Systeme in der Fahrzeugtechnik
aufbauen wird. Der SFB 716 dankt
dem Kollegen fiir sein Engagement
und wiinscht ihm alles Gute und
viel Erfolg flir die Zukunft.

B Teilprojekt A.5, B.4 | ITM

Seine Aktivitaten basieren auf der
molekularen Thermodynamik. Jo-
achim Grol3 untersuchte unter
anderem die Wechselwirkungen
von Makromolekilen, ionischen,
assoziierenden und polaren Kom-
ponenten. Auf dieser Grundlage
gelang es ihm, Stoffgemische zu
beschreiben und ihre Eigenschaf-
ten vorauszuberechnen. Auch fir
spezielle Bedingungen wie Stoff-
gemische am kritischen Punkt hat
er Simulationen entwickelt.

Dank seiner Erkenntnisse ist es
Verfahrenstechnikern maoglich, Ei-
genschaften von Stoffgemischen

MENSCHEN

NEU IM SFB 716

Wissenschaftler/-innen

®m Katrin Scharnowski
Teilprojekt D.4

B Florian Weik
Teilprojekt C.5

® Georg Rempfer
Teilprojekt C.5

Verwaltung

m Silke Schade, ICP
Geschaftsstelle

ALUMNI
Projektleiter/-innen

B Robert Seifried (B.4)

Wissenschaftler/-innen

B Christian Ergenzinger (A.4)
®m Philipp Beck (B.1)

AUSZEICHNUNGEN

mit polaren Wechselwirkungen
oder am kritischen Punkt voraus zu
berechnen. Dies ist eine wichtige
Voraussetzung, um die Verhaltens-
weisen neuer oder modifizierter
Materialien.

Innerhalb des SFB 716 untersucht
Joachim Grof3 in molekulardyna-
mischen Simulationen die Super-
struktur von Nanokristallen mit
dem Ziel, deren Materialdesign zu
rationalisieren.

B Teilprojekt A.7 | ITT,
November 2012



AUSZEICHNUNGEN

Hellmann-
Preis

fiir Johannes Kast-
ner vom Institut

fir Theoretische
Chemie.

/' Dieser Preis wird
jahrlich far hervorragende wissen-
schaftliche Leistungen im Bereich
der theoretischen Chemie an Nach-
wuchswissenschaftler aus dem
deutschsprachigem Raum verlie-
hen. Im September 2012 wurde
der Projektleiter des SFB 716, der
sich vorrangig mit der Erganzung

Best Paper
Award

Eine Publikation
von Michael Krone
wurde im Septem-
ber beim ,Eurogra-

: phics  Workshop
on Visual Computing for Biology
and Medicine’ (VCBM) 2012 in
Schweden mit dem Best Paper
Award ausgezeichnet.

Die Kooperationsarbeit mit dem
SimTech-Wissenschaftler  Martin
Falk beschreibt eine erweiterte Si-
mulations- und Visualisierungsum-
gebung fir Transportprozesse in

Studentin gewinnt den
IEEE SciVis Contest

Katrin Scharnowski konnte sich als
Studentin der Informatik beim IEEE
SciVis Contest 2012 gegentlber der
internationalen  Forschergemein-
schaft durchsetzen und gewann mit
ihrer Einreichung den ersten Platz.
Der Contest wird jahrlich im Rah-
men der Visualisierungskonferenz
IEEE VisWeek organisiert. Dabei
mussen Phanomene verschiede-
ner Fachbereiche anhand bereit-
gestellter Datensatze ausgewertet
werden. Im Zentrum der Aufga-
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experimenteller Erkenntnisse im
Bereich der Chemie und Biochemie
durch Computersimulationen be-
schaftigt, mit dieser Auszeichnung
geehrt.

Der Junior-Professor erhielt den
Hellmann-Preis fiir die Entwicklung
und Anwendung quantenchemisch
basierter Methoden zur Behand-
lung biomolekularer Systeme, die
er insbesondere zur Simulation
enzymatischer Reaktionen ein-
setzt. Ferner wurden seine Arbei-
ten zur Geometrieoptimierung, zur
Berechnung freier Energien und

Zellen, die Zellen mit enorm hohen
Teilchenzahlen in Echtzeit darstel-
len kann. Mehr als zehn Milliarden
Atomen konnen damit berlicksich-
tigt werden, was die effiziente Ana-
lyse der Simulationsergebnisse
auf atomarer Ebene ermaoglicht.

Die Anwendung ist auch fir Lehr-
zwecken einsetzbar, da sie eine
stufenlose Darstellung des kom-
pletten Zellmodells bis hin zu
einzelnen Atomen eines Prote-
ins bereit stellt. Es lassen sich die
Skalenunterschiede in Zellen dar-
stellen, welche im Bereich vom
einzelnen Nano- bis zu mehreren
Mikrometern reichen.

benstellung stand diesmal das
Material Bariumtitanat, dass auf-
grund seiner besonderen elektro-
chemischen Eigenschaften haufig
als Dielektrikum oder Kaltleiter in
Kondensatoren oder Mikro-Chips
verwendet wird. Unter bestimmten
thermischen Einfliissen treten in
diesem Stoff sogenannte Phasen-
Ubergange auf. Dabei verandert
sich das atomare Geflige des Kris-
tallgitters, was die magnetischen
Eigenschaften beeinflusst und Ris-
se oder sogar Briiche verursachen
kann.

zur Bestimmung von Tunnelra-
ten in komplexen biomolekularen
Systemen gewdrdigt. ,Johannes
Kastner konnte das Arsenal an Si-
mulationswerkzeugen fiir quanten-
chemische und Kraftfeldsimulati-
onen wesentlich verbessern und
durch entsprechende exemplari-
sche Anwendungen zur Aufklarung
biochemischer  Reaktionsmecha-
nismen beigetragen?’ so die Wirdi-
gung der Arbeitsgemeinschaft fir
Theoretische Chemie.

B Teilprojekt C.6 |TheoChem,
Oktober 2012

Simulations- und Visualisierungsum-
gebung, die mehr als zehn Milliarden
Atome abbildet. Die Abbildung zeigt
eine vereinfachte Zelle mit 25 Milliar-
den Atomen.

B Teilprojekt D.4 | VISUS,
Oktober 2012

Die angehende Informatikerin ent-
wickelte eine Software zur Analyse
der Daten. Damit konnte sie den
Verlauf der Prozesse sichtbar ma-
chen und die komplexen Fragen
beantworten. Unterstutzt wurde sie
unter anderem von Michael Krone
und Philipp Beck aus dem SFB 716.

Katrin Scharnowski ist inzwischen
Mitarbeiterin des SFB 716 und wird
als Doktorandin das Teilprojekt D.4
aktiv unterstltzten.

B Teilprojekt B.1, D.4 | ITAP,
VISUS, Oktober 2012



Winter- und Summer
School der Doktoranden

Nach dem positiven Resiimee auf
die Winter School 2012 fuhren die
SFB-Doktoranden in diesem Jahr
gleich zwei Mal nach Osterreich.
Im Marz beschaftigten sie sich mit
den unterschiedlichen Workflows
und Parallelisierungsansatzen flr
die Simulationen in den einzelnen
Fachbereichen. Dabei wurden Un-
terschiede und Gemeinsamkeiten
zwischen molekularen und mak-
roskopischen Teilchensimulationen
erortert und Fahigkeiten und Erfah-
rungen ausgetauscht. Juniorpro-
fessor Johannes Kastner referierte
zudem Uuber Wissenschaftsmarke-
ting und beleuchtete Themen wie
Ergebnistransparenz und -marke-
ting, die fir eine wissenschaftliche
Karriere unverzichtbar sind.

Finf Monate spater folgte eine
Summer School mit dem Schwer-
punkt auf fachfremden Inhalten.
Die Doktoranden wollten ihr Fach-
wissen erweitern, etwa zu den
Themen OpenAccess, High Perfor-
mance Architekturen von Hochst-
leistungsrechnern, professionelle
Visualisierung oder Zukunftsper-
spektiven im Consulting. Im Zent-
rum der Gesprache standen ferner
die bevorstehende Projektverlan-
gerung und neue Kooperationen.

B Doktoranden-Netzwerk,
Marz/August 2013

Einblicke in die Chemie
und Visualisierung

Zwei Forschungspaktikanten ver-
weilten im Sommer 2013 bei un-
seren Wissenschaftlern — ein Stu-
dent der Chemie aus den USA und

AKTUELLE MELDUNGEN

ein angehender Informatiker aus
Portugal. Ihr Wunsch war es, prak-
tische und theoretische Kenntnis-
se im wissenschaftlichen Umfeld
zu sammeln und dariuber hinaus
Deutschland mit seiner Sprache
und Kultur kennenzulernen. Ihr
Aufenthalt war gefordert durch das
DAAD Programm , RISE weltweit”

Einer der Praktikanten war drei Mo-
nate lang am Institut flr Theoreti-
sche Chemie. Er setzte sich unter
fachlicher Anleitung durch unsere
Simulationsexperten mit dem so-
genannten Umbrella-Sampling-

Verfahren flr Partikelsimulationen
auseinander und erhielt Einblicke
in die Berechnung freier Energie in
chemischen Reaktionen.

Forschungsprakikant aus Portugal
entwickelt mit Studenten eine App, mit
der sich 3D-Visualisierungen auf der
Powerwall des Visualisierungsinstitu-
tes interaktiv steuern lassen.

Im Fokus des zweiten Stipendiaten
stand die Visualisierung von Simu-
lationsdaten. Innerhalb von sechs
Wochen entwickelte er am Visua-
lisierungsinstitut gemeinsam mit
Studenten der Uni Stuttgart eine
App flir Android-Smartphones und
-TabletPCs. Mit dieser sind nun 3D-
Darstellungen auf der hochauflo-
senden Grol3projektionsleinwand
im Visualisierungslabor des Insti-
tutes interaktiv steuerbar.

B Teilprojekte C.6, D.4 | VISUS,
TheoChem, Juli 2013

Film Gber den SFB 716

Ein Film Gber den SFB 716 wurde
im vergangenen April fertigge-
stellt. Innerhalb von sechs Minuten
zeigt er die aktuelle Forschung hin-
sichtlich Teilchensimulationen, de-

ren besondere Herausforderungen
und einige Anwendungsbereiche.

ZumTag der Wissenschaft wurde er
erstmals oOffentlich gezeigt und ist
seitdem auf unserer Webseite und
im YouTube Kanal der Universitat
zu sehen, wo er bereits eine Woche
nach dem Upload 200 Mal abgeru-
fen wurde.

B
Eindricke vom Filmset.

B Teilprojekt O | VISUS

SFB 716 in der Presse

November 2012 | Die Stuttgarter
Zeitung berichtet Uber die Kids
Week Veranstaltung am HLRS.

Januar 2013 | Transmitter, das
Magazin der Maschinenbaufakul-
taten der Uni Stuttgart, stellte die
Firmenausgrindung von Florian
Fleissner und Passimodo vor.

Juni 2013 | Eine Sonderausgabe

der Stuttgarter Zeitung zum Tag

der Wissenschaft prasentiert die

Forschung am ICP, wo in Simula-
tionen an der Entwicklung eines

neuen Erbgutanalyse-Verfahrens
gearbeitet wird.

B Teilprojekt O | VISUS
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AUSBLICK

SFB 716 KOLLOQUIEN
DieTermine fur das Kolloquien des SFB 716 im Wintersemester sind:

® 24.10.2013, 16:00 Uhr
2Vortrage - intern
= 21.11.2013, 16:00 Uhr
2Vortrage — extern und intern
E 19.12.2013, 16:00 Uhr
1 externer Vortrag, anschlieBend Weihnachtsfeier
= 30.01.2014, 16:00 Uhr
2Vortrage — extern und intern

Veranstaltungsort ist wie gewohnt:
Institut fir Computerphysik, Allmandring 3, 70569 Stuttgart,
Seminarraum 1.079.

PARTICLES 2013

Vom 18. bis 20. September 2013 findet die internationale Konferenz
Particles 2013 in Stuttgart statt. Zwei der Sessions wurden vom SFB
716 arrangiert:

B Multi-scale Particle Methods in Engineering Applications
(19.9.2013, 14:00 - 16:00, organisiert durch Joachim Grol3,
Andreas Kronenburg und Robert Seifried)

B Biochemical Simulations and Soft Matter.

(19.9.2013, 10:45 - 12:45, organisiert durch Christian Holm und
Johannes Kastner)

In verschiedenen Vortragen werden Forschungsarbeiten aus dem Ver-
bundprojekt dem internationalen Fachpublikum prasentiert.

Weitere Infos unter http:/congress.cimne.com/particles2013.

WORKSHOP ESPRESSO
SUMMER SCHOOL 2013

Das ICP veranstaltet vom 7. bis 11. Oktober 2013 (Ort: Allmandring 3,
Stuttgart) erneut eine einwodchige Sommerschule, in der die Teilneh-
mer in Vorlesungen und Ubungen in die Benutzung der Softwarepa-
kete ESPResSo, ESPResSo++ und VOTCA und die dahinterstehende
Physik eingeflihrt werden.

Weitere Details sind verfugbar unter htip://espressomd.org/word-
press/ess2013/.

Interessierte sind zurTeilnahme herzlich eingeladen.
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