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EDITORIAL

Liebe Leserinnen und Leser!

wir sind mittlerweile im elften Jahr
des SFB 716 angekommen. Und
auch aus dem Jahr 2017 lasst sich
Uber jede Menge spannende The-
men berichten. Erfahren Sie mehr
darliber in unserer aktuellen Aus-
gabe des SFB 716.Journals.

Die Forschung im SFB 716 ist aus-
gezeichnet. Und das ist wortwortlich zu nehmen,
denn unsere SFB-716-Mitglieder wurden mit zahl-
reichen Preisen bedacht. Wir freuen uns, dass wir
nun bereits zum zweiten Mal einen eigenen SFB-
716-Doktorandenpreis vergeben konnten. Mit Dr.
Stefan Kesselheim und Dr. Michael Krone fanden
sich dafur gleich zwei wurdige Preistrager. Eine
besondere Auszeichnung ging an Prof. Siegfried
Schmauder: Er hat die Ehrendoktorwiirde der Ovidi-
us-Universitat Constanta in Rumanien erhalten. Wir
gratulieren allen Preistragern!

Im Frihsommer 2017 fand die Wissenschaftsaus-
stellung ,Im digitalen Labor — Durch Computersi-
mulationen die Welt verstehen” statt — ein Projekt
unserer Offentlichkeitsarbeit, um das Verstidndnis
in der Gesellschaft flir unser Forschungsthema zu
fordern. Hier wurden zahlreiche im SFB 716 gewon-
nene Ergebnisse genutzt, und viele unserer Mitar-
beiterinnen und Mitarbeiter beteiligten sich an der
Umsetzung, denen ich an dieser Stelle nochmals
meinen herzlichsten Dank ausdrticken will. Aus gu-
tem Grund widmen wir daher der Ausstellung einen
mehrseitigen Sonderbeitrag.

Zahlreiche Veranstaltungen inl_’_lerhalb des SFB 716
sowie fur Fachpublikum und Offentlichkeit wurden
organisiert, Vortrage auf der ganzen Welt gehalten.

Vernetzung wird beim SFB 716 grolgeschrieben —
zwischen denTeilprojekten und unseren Doktorandin-
nen und Doktoranden, aber auch in der Community
weltweit und mit der Industrie. Die dabei entstande-
nen Kooperationen und Synergien haben unsere For-
schungsarbeit in grollem Mal3e bereichert.

Zum Ende des SFB 716 gilt es, die Strategien zu
eruieren, wie wir diese Infrastrukturen und gewon-
nenen Erkenntnisse auch Uber das Ende unseres
Forschungsverbundes hinaus sinnvoll und konst-
ruktiv einsetzen konnen. Als letztes grol3es Gemein-
schaftsprojekt steht im Herbst 2018 die grol3e Ab-
schlusskonferenz auf dem Programm.

Ich freue mich, gemeinsam mit Ilhnen ins letzte SFB-
716-Jahr zu starten.

Und nun viel Vergntigen beim Lesen!

Prof. Christian Holm
Sprecher des SFB 716
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TITELTHEMA

Der Computersimulation auf der Spur — Die Wissenschaftsausstellung

»Im digitalen Labor”

Simulationen sind allgegenwartig.
Ob Biowissenschaften, Medizin,
Maschinenbau, Physik, Chemie
oder Materialforschung — wissen-
schaftlicher Fortschritt ist heute
ohne Computersimulationen fiir
einen Grolteil der Forschungsge-
biete kaum noch denkbar. Neben
Theorie und Experimenten gelten
sie als das dritte Standbein der
Forschung. Sie ermaoglichen Er-
kenntnisse in Bereichen, die uns
sonst verwehrt blieben, und lassen
uns in die Zukunft blicken.

Diesem spannenden Thema und
bedeutenden Forschungsschwer-
punkt der Universitat Stuttgart
widmete sich nun eine Wissen-
schaftsausstellung, die als Ge-
meinschaftsprojekt vom SFB 716
und vom Exzellenzcluster SimTech
realisiert wurde. Unter dem Motto
,Im digitalen Labor — Durch Com-
putersimulationen die Welt verste-
hen” ermdglichte sie vom 9. Mai
bis 30. Juli 2017 im Planetarium
Stuttgart der breiten Offentlichkeit
vielfaltige Einblicke in die Entwick-
lung, Methoden und Funktionswei-
sen von Simulationen.

Digitale und analoge Interaktio-

nen luden dazu ein, das Thema
Computersimulation in all seinen
Facetten spielerisch zu entdecken.
Ob der Riss im Aluminium, das
Stromungsverhalten eines Flusses
oder die Abspaltung von Fettmole-
kiilen — jede Menge anschauliche

Was braucht man, um zu simulieren? Bei der Wissenschaftsausstellung , Im digi-

talen Labor” gab es viel zu entdecken.

und optisch ansprechende Visuali-
sierungen machten die Vielzahl der
Anwendungsbereiche deutlich.

Im Rahmenprogramm boten
Vortrage von Wissenschaftlern
Einblicke in verschiedene For-
schungsbereiche, die mit Compu-
tersimulationen arbeiten — etwa zu
den Themen Teilchensimulationen,
Crashtests oder Astronomie.

Zudem wurde speziell fir die Pla-
netariumskuppel ein Animations-
film UGber Computersimulationen
erstellt.

Lesen Sie mehr
dazu ab Seite 8!

Resumee:
Projektziel erreicht!

Unsere Ausstellung war ein voller
Erfolg — Uber 10.500 Géaste haben
sie besucht! Auch die Rahmen-
veranstaltungen erfreuten sich
grolRer Beliebtheit: Insgesamt
lauschten etwa 370 Wissenschafts-
interessierte den Programmpunk-
ten der zusatzlich angebotenen
Vortragsreihe.

Daflir sorgten die zahlreich in
Institutionen (nicht nur der Uni-
versitat Stuttgart) und bei Veran-
staltungen verteilten Flyer und
aufgehangten Plakate, die Pres-
searbeit, die vielfachen Ankin-
digungen auf Webseiten und in
Newslettern und die Social-Me-
dia-Postings.

Und nicht zu vergessen: die
Mund-zu-Mund-Propaganda, das
~Spread-the-Word’, die person-
lichen Empfehlungen der Mitar-
beiter des SFB 716 und weiterer
Menschen, die die Ausstellung im
beruflichen und privaten Umfeld
publik gemacht haben.

Dafur ein gro3es Dankeschon!



AUSZEICHNUNGEN

Ehrendoktorwurde fur
Prof. Schmauder

Prof. Siegfried Schmauder,
Foto: Uli Regenscheit.

Honorable Mention
Award CVM 2017

Auf der Computational Visual Media
Conference (CVM) 2017 im chinesi-
schenTianjin erhielt das Paper ,Vox-
Link—Combining sparse volumet-
ric data and geometry for efficient
rendering” von Dr. Daniel Kauker
(ehem. D.3), Dr. Martin Falk, Dr. Gui-
do Reina (D.3), Prof. Anders Ynner-
man und Prof.Thomas Ertl (D.3, D.4)
einen Honorable Mention Award.

A Teilprojekt D.3 | VISUS,
April 2017

Zweiter ERC-Grant flr
Prof. Wrachtrup

Prof. Jorg Wrachtrup.

Bereits zum zweiten Mal hat der
Europdische Forschungsrat (Euro-
pean Research Council, ERC) dem
Physiker Prof. Jorg Wrachtrup (B.6,
3. Physikalisches Institut) einen der
renommierten ERC-,Advanced In-
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Prof. Siegfried Schmauder (Teil-
projekt B.2, Institut fir Materi-
alprufung, Werkstoffkunde und
Festigkeitslehre (IMWF)) hat die Eh-
rendoktorwiirde der Ovidius-Uni-
versitat Constanta (Rumanien) fir
seine wissenschaftlichen Leistun-
gen verliehen bekommen, insbe-
sondere zur Multiskalensimulation
des mechanischen Verhaltens von
metallischen, bionischen, polyme-
ren und Metall/Keramik-Verbund-
werkstoffen bei statischer sowie bei
Ermidungsbeanspruchung.

A Teilprojekt B.2 | IMWEF,
Mai 2017

Datensatz aus wenigen Messpunk-
ten in Kronecker-Darstellung. Dieser
wird durch Kriging in ein Volumen
uberfiihrt, welches als lichte Per-Voxel-
Linked-List gespeichert ist. Dieses
Format kann direkt auf der GPU aus-
gewertet und dargestellt werden.

vestigator Grants” fiir erfahrene
exzellente Forschende verliehen.
Mit dem neuen, mit 2,5 Millionen
Euro dotierten Grant mochte er zei-
gen, wie man mit Quantensenso-
ren elektrische Felder mit bisher
unerreichter Empfindlichkeit und
raumlicher Auflosung verfolgen
kann. Das Forschungsprojekt mit
dem Titel ,,Abbildung elektrischer
Felder einzelmolekularer Ladun-
gen mittels Quantensensoren”
knlipft an die bisherige Forschung
Wrachtrups zur Nutzung atomarer
Defekte in Diamanten fiir die Quan-
tentechnologie an. (Quelle: Pressemit-
teilung Universitat Stuttgart)

B Teilprojekt B.6 | 3PI, Mai 2017

Doktorandenpreis 2016
des SFB 716

Z

h

Die Preistrager: Dr. Stefan Kessel-
heim, Dr. Michael Krone.

2016 wurde zum zweiten Mal im
Rahmen des SFB 716 ein Dok-
torandenpreis ausgelobt. Und
diesmal kénnen sich gleich zwei
Kandidaten freuen: Fiir ihre her-
ausragenden Dissertationen erhal-
ten Dr. Stefan Kesselheim (fiir ,,Si-
mulations of DNA Translocation
through Nanopores’, ehemals Teil-
projekt C.5, ICP) und Dr. Michael
Krone (fiir “Interactive Visual Ana-
lysis of Biomolecular Simulations”,
Teilprojekt D.4, VISUS) den jeweils
mit 1.000 Euro dotierten Preis.

Die Auswahlkommission - Jun.-
Prof. Maria Fyta (B.6, C.9), Jun.-
Prof. Niels Hansen (A.9), Jun.-Prof.
Dirk Pfliiger (D.9), Dr. Guido Reina
(D.3) und Apl. Prof. Johannes Roth
(B.5) — begriindet ihre Wahl neben
der fachlichen Exzellenz unter an-
derem auch mit dem umfangrei-
chen Einsatz der Preistrager fir
den SFB 716.

B Teilprojekte C.5, D.4 |
ICP, VISUS, Dezember 2016

iI3D-Third Best Paper

Das Paper ,Feature Based Volu-
metric Terrain Generation” von
Michael Becher und den SFB-
716-Mitgliedern Dr. Michael Kro-
ne, Dr. Guido Reina und Prof. Tho-
mas Ertl gewann im Februar 2017
den dritten Platz beim Best Paper
Award der i3D 2017 (ACM SIG-
GRAPH Symposium on Interactive
3D Graphics and Games) in San
Francisco.

B Teilprojekte D.3, D.4 | VISUS,
Februar 2017



Coverbild fur Publikation
desTeilprojekts B.2

Das Cover der Maiausgabe des
Journals Physica Status Solidi
(Phys. Status Solidi B 254, No. 5
(2017)) schmiickte mehrere Abbil-
dungen aus der im Heft erschiene-
nen Arbeit ,Molecular dynamics
simulations of strengthening due
to silver precipitates in copper
matrix“ von Dr. Stephen Hocker,
Dennis Rapp und Prof. Siegfried
Schmauder.

Die Publikation wurde im Rahmen
des Teilprojekts B.2 am Institut fir

Voller Erfolg auf der
IEEE VIS 2016

Die internationale Forschungs-
gemeinschaft der Visualisierung
kommt alljahrlich auf der IEEE VIS
zusammen, der wichtigsten Konfe-
renz in diesem Bereich. Ende Okto-
ber 2016 war es in Baltimore wie-
der soweit. Hier konnten sich gleich
mehrere SFB-716-Wissenschaftler
uber hochkaratige Auszeichnungen
freuen.

M. Krone und G. Reina bei der Uber-
reichung des Best Paper Award des
Visualization in Practice”-Workshops
durch VIP-Chair Daniela Oelke.

Fir seine Dissertation , Interactive
Visual Analysis of Biomolecular
Simulations” wurde Dr. Michael
Krone (D.4) beim IEEE VGTC Visu-
alization Pioneers Group Docto-
ral Dissertation Award mit einer
Honorable Mention ausgezeich-
net — flir eine ,Uberragende For-
schungsarbeit im Bereich der wis-
senschaftlichen Visualisierung, mit
malgeblichem Einfluss auf die
Anwendung in der Bioinformatik,”
so die begeisterte Begriindung der

AUSZEICHNUNGEN

physica

P:S:S°

basic solid state physics

(2017).

Werkstoffkunde
(IMWEF) er-

Materialpriifung,
und Festigkeitslehre
stellt.

Prof. Schmauder hat zudem zu-
sammen mit Immanuel Schafer
das Buch ,Multiscale Materials
Modeling — Approaches to Full
Multiscaling” (De Gruyter, Berlin/
Boston 2016) herausgegeben.

A Teilprojekt B.2 | IMWF, Mai 2017

Aus der Gewinnerarbeit SciVis Contest 2016: Partikelbasierte Uberblicksvisuali-
sierungen der Wettbewerbsdaten.

Gutachter. ,Die Struktur und Aus-
arbeitung der Dissertation ist be-
merkenswert.”

Gewinner des IEEE VIS 2016 Sci-
entific Visualization Contest ist die
Arbeit ,Visual and Structural Ana-
lysis of Point-based Simulation En-
sembles” uber die Visualisierung
von viskosen Fingern in einer Salz-
I6sung. Zum Gewinnerteam geho-
ren auch SFB-716-Wissenschaftler
— vom VISUS Patrick Gralka, Dr.
Guido Reina (beide D.3), Karsten
Schatz, Dr. Michael Krone (beide
D.4) und Prof. Thomas Ertl (D.3,
D.4) sowie vom Institut fiir Che-
mische Verfahrenstechnik Manuel
Hirschler (A.6).

Der SciVis Contest stellt jedes
Jahr die Aufgabe, geeignete Visu-
alisierungen fiir einen bestimmten
vorher festgelegten Datensatz zu
entwickeln und damit diese Daten
visuell zu analysieren. 2016 galt es,

die Entwicklung von sogenannten
viskosen Fingern in einer Salzlo-
sung zu visualisieren. Die Einrei-
chung des Gewinnerteams 2016
Uberzeugte als umfassendster Bei-
trag. Besonders hervorgehoben
wurde die Moglichkeit, zusatzliche
Berechnungsergebnisse in die par-
tikelbasierten Ausgangsdaten zu
integrieren, sowie die unter den
Einreichungen einzigartige Einbe-
ziehung der Vortizitat.

Auch der Best Paper Award des ,Vi-
sualization in Practice”-Workshops
ging an SFB-716-Mitglieder: Dr. Mi-
chael Krone und Dr. Guido Reina
heimsten (gemeinsam mit Dr. Se-
bastian Grottel, Christoph Miiller
und Prof. Thomas Ertl) den Award
fir ,MegaMol for Fun and Profit”
Uber die im SFB 716 entwickelte
Software MegaMol ein.

B Teilprojekte D.3, D.4, A6 |
VISUS, ICVT, Oktober 2016

b



VERANSTALTUNGEN INNERHALB DES SFB 716

Winter School der

SFB-716-Doktoranden

Die 2016 vom Doktoranden-Netz-
werk organisierte Winter School
fand in Garmisch-Partenkirchen

statt. Das viertagige Programm
umfasste eine bunte Mischung aus
interdisziplinarem Austausch und
gemeinsamen Freizeitaktivitaten.

Winter School 2016.

Die Nachwuchswissenschaftler
prasentierten ihre Arbeitsfelder
und aktuellen Forschungsthemen.
Im fachbezogenen Teil wurde ein
breites Themen-Spektrum abge-
deckt.

Georg Rempfer vom Institut fir
Computerphysik (C.5) gab eine Ein-
fihrung in die klassische Stérungs-
theorie, eine Approximationsme-
thode zur numerischen Naherung
der Lésung komplizierter Gleichun-
gen. Diese Methode wird auf dem
Gebiet der quantenmechnischen
Computersimulationen  genutzt,
um die Losung der dort auftreten-
den Differenzialgleichungen appro-
ximativ zu bestimmen.

April Cooper vom Institut fiir The-
oretische Chemie (C.6) gab einen
Einblick in die Funktionsweise neu-
ronaler Netze, ein in vielen Berei-
chen weit verbreitetes Verfahren
fir maschinelles Lernen. Im Rah-
men des SFB 716 werden diese
zur Approximation von Potential-
flachen benutzt, welche daraufhin
in Simulationsanwendungen — wie
z. B. der Berechnung von Reakti-
onsratenkonstanten - verwendet
werden konnen, um diese dras-
tisch zu beschleunigen.

Michael Lahnert vom Institut fur Pa-
rallele und Verteilte Systeme (D.8)
gab einen Uberblick (iber die Ver
wendung von git, einem weit ver-
breiteten Versionskontrollsystem,

6

das zur projektliibergreifenden,
gemeinsamen Entwicklung der im
SFB 716 entwickelten Simulations-
software verwendet wird. (AC)

B Doktoranden-Netzwerk,
Marz 2017

Summer School zu Si-
mulationssoftware

Insgesamt etwa 60 Gaste aus der
ganzen Welt und den verschie-
densten Fachbereichen besuchten
die einwochige Summer School
Particle-based Simulations for
Hard and Soft Matter” Organisiert
wurde sie vom SFB 716 am Institut
fiir Computerphysik, unterstiitzt
von CECAM und dem Exzellenz-
cluster SimTech.

Summer School 2017

In vielen Vortragen, Diskussionen,
Workshops und praktischen Ubun-
gen informierten sich die Teilneh-
merinnen und Teilnehmer uber
den aktuellen Stand der Simulati-
onsforschung und hatten die M6g-
lichkeit, die innerhalb des SFB 716
entwickelten Simulationswerkzeu-
ge inTheorie und Praxis kennenzu-
lernen, um sie fur ihre Forschung
nutzen zu konnen.

Mit den Softwarepaketen ESPRes-
SO, IMD und Pasimodo - entwickelt
fir teilchenbasierte vergroberte
Molekulardynamik-Simulations-
techniken fir harte und weiche Ma-
terie — wurden spezielle Methoden
wie Lattice-Boltzmann, Dissipative
Particle Dynamics (DPD) und Smoo-
thed Particle Hydrodynamics (SPH)
ebenso prasentiert wie verbesserte
elektrostatische Algorithmen, die
Entwicklung von Kraftfeldern und
die Erstellung grobkorniger Mo-
delle. Die Visualisierungssoftware
MegaMol konzentriert sich auf die
GPU-beschleunigte Visualisierung
teilchenbasierter Datensatze mit in-
teraktiver explorativer Analyse von

Molekulardynamik-Simulationen.
Die diskutierten Themen umfass-
ten Beispiele weicher Materie, aus
der Festkorperphysik und aus tech-
nischen Anwendungen.

Die praktischen Ubungen mit Me-
gaMol behandelten Anwendungen
aus derThermodynamik und Struk-
turbiologie. Zudem gaben Vortrage
Aufschluss Uber z. B. wissenschaft-
liches Programmieren mit Python
oder Multiskalenmethoden.

B Oktober 2016

Statusseminar 2016

Im September 2016 traf sich das
SFB-716-Team zum jahrlichen Sta-
tusseminar in Bad Herrenalb.

SFB-716-Team beim Statusseminar.

Dabei standen der Austausch zwi-
schen den Teilprojekten sowie die
Intensivierung der Zusammenar-
beit im Mittelpunkt. Die Projekte
B.2, D.3, D.5, C.1, C.9 und O pra-
sentierten in Vortrdgen ihren ak-
tuellen Stand, zudem waren alle
Projekte an den Postersessions be-
teiligt. Auch der Status Quo der in-
nerhalb des SFB 716 entwickelten
Software-Pakete ESPResSO, IMD
und MegaMol wurde vorgestellt.

Die eingeladenen externen Wis-
senschaftler Dr. Marc Baaden
(Laboratoire de Biochimie Théo-
rique, Paris), Dr. Thomas Kraska
(Department fiir Chemie, Univer-
sitat zu Koln), Dr. Gerhard Koénig
(Max-Planck-Institut fiir Kohlenfor-
schung, Miilheim an der Ruhr) und
Dr. Christian Brandl (Institut far
Angewandte Materialien, KIT) ver-
mittelten in Plenarvortragen neue
Impulse.

B AlleTeilprojekte,
September 2016



VERANSTALTUNGEN FUR DIE OFFENTLICHKEIT

Von Luftpumpen und
Simulationswerkzeugen
— Girls’ Day 2017

Der deutschlandweite Girls’ Day
am 27. April 2017 hat einen neuen
Rekord gebrochen - erstmalig
gab es mehr als 10.000 Angebote
fir Madchen von Klasse 5 bis
10, in technische und natur-
sowie ingenierwissenschaftliche

Studiengange und Berufe hinein-
zuschnuppern. (Quelle: girls-day.de)

Auch an der Universitat Stuttgart

wurden  zahlreiche Workshops
angeboten. Im Rahmen des
SFB 716 fand der Workshop

.Fest, flussig, gasformig - Was
ist das eigentlich?” statt — eine
Kooperation des Instituts fir
Technische Thermodynamik und
Verfahrenstechnik (ITT) und des
Instituts fir Computerphysik (ICP).

Madchen der Klassenstufen 6 und 7
lernten zuerstim LabordesITT ganz
alltagliche physikalische Phano-
mene in der Praxis kennen. Hier
experimentierten sie mit Glasern,
Eiern und Luftpumpen, um das
Verhalten von Luft, Temperatur und
Druck in verschiedenen Zustdanden
zu analysieren. Sie lernten, was
hinter Begriffen wie Kompression
oder adiabat steckt.

Spater am ICP erfolgten Einblicke
in die Computersimulation: die
Schilerinnen fiihrten mit dem
Lennard-Jones-Simulator eigene
Teilchensimulationen durch. Sie
erfuhren, welche Wichtigkeit die
Computersimulation als drittes
Standbein in der Forschung
neben Experiment und Theorie
besitzt, fur welche Anwendungen
sie eingesetzt wird und dass

man flir die Teilchensimulation
unter Umstdanden einen Hochst-
leistungsrechner bendtigt.

B Teilprojekte A.7, C.5 | ITT, ICP,
April 2017

Einblick in die Welt der
Teilchensimulationen
beimTag der
Wissenschaft 2017

Im Juli offnete die Universitat

Stuttgart zum alljahrlichen Tag der
Wissenschaft ihre Tiiren fiir das in-
teressierte Publikum. Auch Mitar-
beiter des SFB 716 prasentierten
ihre Forschung.

Virus an der Powerwall; im digitalen
Labor.

Auf der VISUS-Powerwall bestaun-
ten die Besucher interaktive Visua-
lisierungen, und im digitalen Labor
erfuhren sie jede Menge Uber si-
mulierte T-Zellen, Viren und Laser-
ablationen.

Zudem fand im Physikgebaude
am Pfaffenwaldring 53 eine Aus-
stellung des Instituts fir Compu-
terphysik (ICP) statt, die lber die
molekularen Zustandsformen von
Stoffen informierte. EinVortrag von
Jun.-Prof. Maria Fyta (ICP) handel-
te von ,,Computerphysik und (Bio)
Nanotechnologie”

Auch zahlreiche weitere am SFB
716 beteiligte Institute boten eige-

ne Programme zum Tag der Wis-
senschaft an, darunter das Institut
fir Raumfahrtsysteme (IRS), das
Hochstleistungsrechenzentrum
Stuttgart (HLRS), das Institut fir
Technische Thermodynamik und
Thermische Verfahrenstechnik
(ITT) und das Institut fiir Parallele
und Verteilte Systeme (IPVS).

8 diverseTeilprojekte und
Institute, Juli 2017

Was es mit denTeilchen
auf sich hat — Kids Week
2017

RegelmaRig in den Osterferien
organisiert der Forderverein Kin-
derfreundliches Stuttgart bei der
.Kids Week” diverse Veranstaltun-
gen und Workshops. Bei diesen
konnen Kinder in und um Stuttgart
selbst aktiv werden und zahlrei-
chen (nicht nur) wissenschaftli-
chen Geheimnissen auf die Spur
gehen.

Kids Week Frihjahr 2017.

Im Rahmen des SFB 716 wurde der
Workshop , Fest, fliissig, gasformig
— Physik erforschen” angeboten.
Am ITT erfuhren die jungen Nach-
wuchswissenschaftler anhand ver-
schiedener Mitmach-Experimente,
was Teilchen sind, welche Kréafte
der Natur auf sie wirken und wie
sie sich bei kalten und warmen
Temperaturen verhalten. Da diese
Teilchen natlrlich nicht mit bloRem
Auge zu sehen sind, wurden sie
anschlieend anhand von Simula-
tionen im Computerpool des ICP
fir die Kids sichtbar gemacht.

B Teilprojekte A.7, C.5 | ITT, ICP,
April 2017



SPECIAL -WISSENSCHAFTSAUSSTELLUNG

Simulationsforschung zum Anfassen — Die Ausstellungsinteraktionen

Wissenschaft erscheint fiir viele
Laien oft staubtrocken, und beson-
ders ein Thema wie Computersi-
mulation ist nicht leicht begreifbar
zu machen. Es lag daher nahe, fiir
die Wissensvermittlung bei der
Ausstellung nach Medien zu grei-
fen, die beim Verstandnis fiir die
dargestellte Forschung helfen.

Neben zahlreichen analogen Inter-
aktionen wie Lege- und Drehspie-
len sowie Klapptlirchen wurden
eine Reihe elektronischer Gerate
integriert, die den Zugang zum
Publikum erleichtern. Denn Tablet-
PCs oder Spielekonsolen wie die
XBox Kinect gehoren mittlerweile
zum Alltag.

Firs Tablet wurde eine Simulation
des menschlichen Ganges imple-
mentiert. Durch Andern von Para-
metern wie Gewicht, Geschlecht

Ein paar Zahlen ...

Gesamtanzahl
Ausstellungsbesucher: 10.538

Besucher Vortragsreihe: 368

Gesamtanzahl Ankiindigungen
und Berichte: 290

Printpresse: 35

Online: 182

Newsletter: 37
Social-Media-Postings: 35

Reichweiten:

®m Auflage Printpresse: 691.670,
potentielle Reichweite:
ca. 1.800.000 Leser

B Empfangerzahl Newsletter:
91.496

B Webseite
www.imdigitalenlabor.de
Seitenansichten Marz bis Juli:
10.712

B Verteilte Werbemittel
(Flyer, Plakate,
Planetariumsprogramme):
68.400
potentielle Reichweite: 450.000

oder Stimmung konnten die Besu-
cher den Gang selbst beeinflussen.
Wie ein Virus von einer groben 2D-
Form zum feindetailliert und schat-
tenreich dargestellten 3D-Objekt
wird, zeigte die selbst durchklickba-
re Anwendung an einem weiteren
Tablet an der Wissensstation zur
Visualisierung.

Medien wie der Leap Motion Con-
troller oder die XBox Kinect mach-
ten es nicht einmal notwendig, die
Gerate zu berihren. Per Gesten-
steuerung lieBen sich die Effekte
beim Bestrahlen eines Metallblocks
durch einen Laserstrahl sowie die
Abspaltung von Fettmolekiilen
durch das Enzym Lipase selbst
steuern und von allen Seiten an-
schauen. Fur diesen spielerischen
Zweck wurde die im SFB 716 ent-
wickelte Visualisierungssoftware
MegaMol angepasst — ein Pionier
projekt, das die weitere Vertiefung
lohnt!

Fur die technische Realisierung der
digitalen Interaktionen sorgten ne-
ben René Trefft (im Rahmen seiner
Masterarbeit) sein Betreuer Dr. Mi-
chael Krone und April Cooper vom
SFB-716-Team.

Auch diverse Ausstellungsexpona-
te erleichterten den Zugang zum
Thema. So lasst sich die fur Com-
putersimulationen erforderliche
Rechenleistung mit dem aus dem
Hochstleistungsrechenzentrum
Stuttgart ausgeliehenen Blade aus
dem Supercomputer Hermit gleich
viel besser veranschaulichen. Eine
Einspritzdlise von Bosch stellte den
fertig entwickelten Prototyp neben
den ebenfalls dargestellten voran-
gegangenen Vvisualisierten Simu-
lationsdaten fur den Gebrauch in
benzin- und gasbetriebenen Fahr-
zeugen dar.

Uber die gewonnenen Erfahrun-
gen mit der Prasentation des The-
mas Computersimulationen im
Rahmen einer Wissenschaftsaus-
stellung anhand von analogen und

digitalen Interaktionen sowie der
Kuppelprojektion wurde eine Pub-
likation erstellt, die auf der Konfe-
renz SIGRAD 2017 in Norrkoéping in
Schweden vorgestellt wurde.

Krone, M.; Schatz, K.; Hieronymus, N.; Ml-
ler, C.; Becher, M.; Barthelmes, T.; Cooper, A.;
Currle, S.; Gralka, P; Hlawatsch, M.; Pietrzyk,
L.; Rau, T.; Reina, G.; Trefft, R.; Ertl, T.: From
Visualization Research to Public Presentati-
on — Design and Realization of a Scientific
Exhibition. In: Proceedings of SIGRAD 2017
(2017). (Noch nicht erschienen).
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Simulation auf 360° — Die Kuppelprojektion

Zusatzlich zur Ausstellung wurde
eigens fir die Planetariumskuppel
der 360°-Animationsfilm ,Im digi-
talen Labor” produziert. Er lieferte
einen kurzen Einstieg in die Welt
der Computersimulationen und
wurde vom VISUS und zahlreichen
SFB-716-Wissenschaftlern in Zu-
sammenarbeit mit dem Planetari-
um Stuttgart erstellt.

Die Visualisierungssequenzen of-
fenbarten die aul3erordentliche
Vielfalt der in der Simulationsfor-
schung behandelten Themen: Aus
dem SFB 716 waren die Laserab-
lation, der Riss im Aluminium, die
DNA-Sequenzierung und das En-
zym Lipase zu bestaunen.

Fur die Umsetzung der Animatio-
nen sorgten am VISUS Dr. Michael

Krone (D.4), Dr. Guido Reina (D.3),
Karsten Schatz (D.4), Patrick Gral-
ka (D.3) sowie Christoph Miuller,
Michael Becher, Dr. Marcel Hla-
watsch und Steffen Currle mit Un-
terstlitzung von April Cooper (C.6,
ITheoC) und mit Beratung und
unter Verwendung von Simulati-
onsdatensatzen von u. a. Apl. Prof.
Jirgen Pleiss (C.1/D.4, ITB), Georg
Rempfer und Florian Weik (beide
C.5, ICP) und vielen weiteren.

Im Planetarium sorgten Ubbo
Grassmann und Dr. Uwe Lemmer
fir die Adaptierung des Films auf
die Planetariumskuppel und seine
Finalisierung. Die Weltpremiere
fand zur Ausstellungsvernissage
statt. Gezeigt wurde der Film nach
ausgewahlten Planetariumsvorfiih-

Wissenschaft fur alle — Die Vortragsreihe

Die Moglichkeit, tiefer in die Welt
der Simulationen einzutauchen,
bekamen die Ausstellungsbesu-
cher durch die im Rahmenpro-
gramm angebotene popularwis-
senschaftliche Vortragsreihe.

An sechs Terminen prasentierten
renommierte Wissenschaftler aus
verschiedenen Bereichen der Si-
mulationsforschung ihre Arbeit.
In den anschlieBenden Diskussio-
nen ging es lebhaft zu, als sich die
Referenten den zahlreichen, auch
kritischen Fragen des Publikums
stellten.

Prof. Christian Holm (Sprecher SFB
716, Projektleiter C.5) erlauterte in
seinem Vortrag ,, Ganz klassisch mit
Teilchen die Physik simulieren” die
Grundzuiige der Molekulardynamik-
simulation und die Entwicklung
von Computern und Algorithmen
seit 50 Jahren und stellte neue Me-
thoden zur zuverlassigen Vorher-
sage von Materialeigenschaften

durch Simulationen vor. Konkret
erlauterte er dies am Beispiel der
DNA-Entschlisselung.

Ins Weltall ging es mit dem Vortrag
.3D-Visualisierung planetarischer
Nebel” von Prof. Daniel Weiskopf
(Projektleiter D.5, O). Planetari-
sche Nebel konnen mit Teleskopen
betrachtet werden — aufgrund der
immensen Entfernungen jedoch
nur aus einer einzigen Perspektive.
Fur eine raumliche Visualisierung
sind dreidimensionale Modelle
notig. Weiskopf stellte die Visuali-
sierungspipeline und verschiedene
Computergraphik-Verfahren  vor,
mit denen solche Modelle aus ein-
zelnen Aufnahmen aufgebaut und
dann effizient dargestellt werden
konnen.

In weiteren Vortragen sprachen
Prof. Rainer Helmig Uber Simula-
tionen fir MalBnahmen zur Ener-
giespeicherung, Jun.-Prof. Jorg
Fehr Uber Crashtestsimulationen,

Kuppelprojektion ,,Im digitalen Labor”

rungen und im Rahmen der Vor-
tragsreihe.

S

-
o
o

Die Vortrage fanden im Keplersaal des
Planetariums statt.
DNA-Sequenzierung; visualisierter
Butterfly Nebula M2-9.

Jun.-Prof. Syn Schmitt und Prof.
Oliver Rohrle Uber Simulationen
des menschlichen Koérpers sowie
Prof. Michael Resch lber die Wis-
senschaftstheorie der Simulation.
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Pressestimmen

B Die Schau , Im digitalen Labor”
in Stuttgart ermoglicht Laien
den Zugang zu dem sperrigen
wissenschaftlichen Feld der
Simulationen.”

VDI Nachrichten,

Nr. 21/26. Mai 2017, S. 28;
VDI Nachrichten online.
Von Jutta Witte.

m  Mit vielen imposanten
Beispielen aus unterschiedlichen
Disziplinen und interaktiven
Exponaten, an denen
die Besucher selbst mit
Computersimulationen spielen
kénnen.”

Bild der Wissenschaft online,
Mai 2017.
Von Ralf Butscher.

B Die Umsetzung ist gelungen:
Bildschirme, Modelle, kleine
Spiele locken einen von Pult zu
Pult. Und auch komplexe Themen
werden in verstandlicher Sprache
erklart.”

Lift - Das Stuttgartmagazin,
Nr. 7/Juli 2017, S. 66.

B |Wissenschaft von ihrer
schénsten Seite”

Universitat Stuttgart online,
Juni 2017.

B | Bei der Ausstellung
., Computersimulationen” im
Planetarium Stuttgart wird
Wissenschaft greifbar gemacht.”

SWR 4 Radio,

12. Mai 2017.
Von Anke Kahle.
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B | Eine kleine, aber sehr instruktive
Ausstellung zum Thema
Simulationen fiir Forschung {(...)
und Technik “

Physik Journal Facebook,
7. Juni 2017.

weitere Beitrage (Auswabhl):

Im digitalen Labor.
Forschung Leben,
Nr. 08/2017, S. 8.

So funktioniert das digitale Labor.
Ausstellung im Planetarium
UberTechniken der Simulation.
Stuttgarter Nachrichten

(auch u. a. Fellbacher Zeitung,
Leonberger Kreiszeitung, Stuttgarter
Zeitung),

15. Mai 2017, S. 20.

Von Jirgen Lohle.

Ausstellung bietet Einblicke
in Computersimulationen.
Stuttgarter Amtsblatt,

11. Mai 2017, S. 13.

Von Monika Spiegel.

Durch Simulationen die Welt
verstehen.

Stuttgarter Zeitung,

03. Mai 2017, S. 23.

Im digitalen Labor — Durch
Computersimulationen die Welt
verstehen.

DFG Magazin online,

11. April 2017.

Sie ist Uberall — Ausstellung zu
Computersimulationen.

Lift Uni-Tipp,
Sommersemester 2017, S. 46.

B Teilprojekt O | VISUS



KURZ BERICHTET

Nachwuchs-Engagement

Um den Nachwuchs fiirs Studium zu begeistern, sind Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler des SFB 716 auf
zahlreichen Veranstaltungen aktiv.

Im Juni gab Apl. Prof. Johannes Roth den Abiturienten der Rolf-Benz-Schule Nagold eine Prasentation tber das
Physikstudium: Neben der Physik im Allgemeinen und den Nobelpreistragern stellte er auch den Aufbau des
Studiums und die Berufschancen vor. Flirs Studium selbst musste er die Zuhdrer einer weiteren Prasentation im
Juni nicht mehr begeistern: Die etwa 40 Studierenden und Doktoranden aus Braunschweig wurden informiert
Uber den Fachbereich Physik am Studienstandort Stuttgart und die Moglichkeiten der Zusammenarbeit, z. B. mit
Max-Planck- und Fraunhofer-Institut.

B Teilprojekt B.5 | FMQ, Juni 2017
Pressespiegel SFB 716 (Auswahl)

Marz 2017 | Uber die Visualisierungsforschung — den ,Blick auf das Unsicht-
bare” - schreibt Eva Wolfangel in der Bild der Wissenschaft (4/2017) auf ins-
gesamt sechs Seiten und thematisiert u. a. das VISUS und dessen Instituts-
leiter Prof. Thomas Ertl und Prof. Daniel Weiskopf, aul3erdem die Arbeit von
Apl. Prof. Jiirgen Pleiss (ITB) und Dr. Michael Krone (VISUS) zur Visualisie-
rung des Verhaltens von Proteinen im Rahmen des SFB-716-Teilprojekts D.4.

November 2016 | FORSCHUNG LEBEN (7/2016) stellt mehrere Wissenschaft-
ler des SFB 716 und ihre Forschung vor: Jun.-Prof. Maria Fyta (ICP) in ,Ent-
schlusslerin — Maria Fyta liest Erbgut mithilfe von Gold und Diamanten aus?’
Dr. Jens Smiatek (ICP) in , Mit Kreativitat und Begeisterung. Dr. Jens Smia-
tek untersucht am Institut flir Computerphysik (ICP) der Universitat Stuttgart unterschiedliche DNA! sowie Jun.-
Prof. Dirk Pfliger (IPVS) in ,Was passiert, wenn...? — Mit Simulationen in die Zukunft blicken”

Blick auf das
Unsichtbare

September 2016 | Uber die Forschungsergebnisse von Teilprojekt C.9 — ,Mit Gold und Diamanten das Erbgut
entschllisseln” — berichteten Gesundheitsindustrie BW (BioPro) online und ChemieXtra online.

B Teilprojekt O | VISUS

Zu den Ausstellungsmachern

Die Ausstellung wurde realisiert von Nora Hieronymus (Teilprojekt Offentlichkeitsarbeit des SFB 716) und Lisa Pietrzyk
(Presse- und Offentlichkeitsarbeit Exzellenzcluster SimTech). Umfangreiche Vorarbeit sowie Unterstlitzung vom Konzept
bis zur Umsetzung lieferte Tina Barthelmes, die zudem fiir das grafische Konzept und die Gestaltung der gesamten Aus-
stellungs- und Werbemittelgrafik zustédndig war.

Ein groBes Danke geht an die zahlreichen Mitglieder des SFB-716-Teams, die die Ausstellungsrealisierung auf vielfél-
tigste Weise untersttiitzt haben: durch wissenschaftliche und technische Beratung, Programmierung und Verfligungstel-
lung von Inhalten, tatkraftige Mithilfe bei Auf- und Abbau und vieles mehr. Insbesondere Michael Krone, April Cooper,
Patrick Gralka, Tobias Rau, Karsten Schatz, Guido Reina, Jirgen Pleiss, Georg Rempfer, Florian Weik, Meike Kreidler,
Claudia Lemke, Christian Holm, Daniel Weiskopf, Thomas Ertl und viele viele mehr ...

Unterstiitzende Institutionen der Universitdt Stuttgart: alle am SFB 716 beteiligten Institute (insbesondere
Visualisierungsinstitut (VISUS), Institut flir Computerphysik (ICP), Institut fiir Technische Biochemie (ITB), Institut
flir Theoretische Chemie (ITheoC), Institut fiir Funktionelle Materie und Quantentechnologien (FMQ), Institut fir
Materialpriifung, Werkstoffkunde und Festigkeitslehre (IMWEF), Institut fir Chemische Verfahrenstechnik (ICVT),
Hochstleistungsrechenzentrum (HLRS)) sowie Internationales Zentrum fir Kultur und Technikforschung (IZKT),
Industrial Consortium SimTech e. V. und zahlreiche an SimTech beteiligte Institute (wie Institut flr Sport- und
Bewegungswissenschaft (InSpo), Institut fiir Technische und Numerische Mechanik (ITM), Institut fir Wasser und
Umweltsystemmodellierung (IWS), Institut fiir Angewandte Analysis und Numerische Simulation (IANS), Institut fiir
Mechanik (im Bauwesen/Mechbau) und viele mehr) ...

AulBerdem: das Planetarium Stuttgart, Wort fiir Werk und die Ausstellungsbetreuungs-HiWis, des Weiteren u. a. Jochen
Spohrer (ILH), Fabian Hempert (Robert Bosch GmbH), Kirsten Warrach-Sagi und Thomas Schwitalla (Institut fiir Physik
und Meteorologie der Universitdt Hohenheim), Nikolaus Troje (BioMotion Lab, Queen’s University, Kingston, Ontario),
das Kulturamt der Stadt Stuttgart und die Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG).
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Simulationen auf der
Porenskala — InterPore
2017 in Rotterdam

Die InterPore ist eine der weltweit
grofRten Konferenzen zum Thema
porose Materialien, sowohl metho-
disch als auch in Anwendungen.
Porose Medien sind mit dem Teil-
projekt A.6 (,Simulation der Her
stellung offenporiger Feststoffe”

am Institut fir Chemische Verfah-
renstechnik der Universitat Stutt-
gart) auch ein wichtiger Teilbereich
im SFB 716.

InterPore 2017.

Aus diesem Grund engagiert sich
der SFB 716 schon seit langerem bei
dieser Veranstaltung. Bei der dies-
jahrigen InterPore im Mai in Rot-
terdam organisierte das Teilprojekt
A.6 unter der Leitung von Manuel
Hirschler unter dem Motto , Pore-
Scale Modeling and Experiments
on Multiphase Flow in Porous Me-
dia” erneut ein Minisymposium mit
drei Sessions. Und das mit Erfolg:
Die Sitzplatze im gut besuchten Vor-
tragsraum reichten nicht aus, so
dass einige Zuhorer stehen muss-
ten.

Prof. Ivan Lunati von der Multipha-
se and Hydrosystems Group des
Institute of Earth Sciences der Uni-
versity of Lausanne (Schweiz) hielt
den Er6ffnungsvortrag zum Thema
.Pore-Scale Modelling” Dabei an-
gesprochen wurden die Zukunft
detaillierter Simulation auf der Po-
renskala sowie Fragen liber Heraus-
forderungen und Limitierungen bei
Simulationen und die Notwendig-
keit neuer Ansatze.

B Teilprojekt A.6 | ICVT, Mai 2017

12

Suddeutsche SPH-
Community trifft sich in
Stuttgart

Der alljahrliche Workshop der Siid-
deutschen Smoothed Particle Hyd-
rodynamics (SPH)-Community fand
in diesem Jahr am Institut fiir Che-
mische Verfahrenstechnik (ICVT)
der Universitat Stuttgart statt — un-
terstiitzt vom SFB 716.

Technikumsfihrung im ICVT.

Etwa 20 Teilnehmer aus so unter-
schiedlichen Fachbereichen wie Phy-
sik, Mechanik, Verfahrenstechnik,
Stromungsmechanik,  Siedlungs-
wasserwirtschaft,  Visualisierung,
Computergrafik und Computerani-
mation kamen zusammen, um sich
Uber die neuesten Entwicklungen
auf dem Gebiet der SPH-Forschung
auszutauschen. Die Teilnahme in-
terdisziplinarer Fachbereiche er-
moglichte einen sehr produktiven
Austausch uber die Meisterung ak-
tueller Herausforderungen.

Vertreten waren Forschungsgrup-
pen zahlreicher Universitaten und
Hochschulen aus dem suddeut-
schen Raum, darunter die Univer-
sitdten Freiburg und Konstanz, die
TU Minchen, das Karlsruher Insti-
tut fur Technologie (KIT) sowie die
Hochschule der Medien Stuttgart
und mit verschiedenen Instituten
die Universitat Stuttgart.

Die Keynote zum Thema ,Smoo-
thed Particle Hydrodynamics in
Urban Water Management” wurde
von Gastredner Dr. Michael Meister
vom Institut flr Siedlungswasser-

wirtschaft der Universitat Innsbruck
gehalten. Neben der Anwendung
der SPH-Methode in der Trink- und
Abwasseraufbereitung wurden
auch die weiteren Maoglichkeiten
ihres Einsatzes, ihre Vor- und Nach-
teile sowie der derzeitige Stand
der diesbezliglichen Forschung

vorgestellt. In weiteren Programm-
punkten prasentieren sich die teil-
nehmenden Institutionen mit ak-

SPH-Workshop 2016.

tuellen Themen, gefolgt von einer
Technikumsfihrung im Labor des
ICVT mit der Demonstration einer
Hochdruckblasenséaule sowie eines
pulsationsarmen Verdampfers fur
kleine Gasstrome.

Im Gegensatz zur Europaischen
Community (SPHERIC) lag der Fo-
kus dieses Workshops sehr stark
auf der methodischen Anwendung
und weniger auf der methodisch-
mathematischen Entwicklung neuer
Algorithmen.

Der bisher biennal veranstaltete
Workshop soll zuklinftig jahrlich
stattfinden. Das ermdoglicht die Op-
timierung der SPH-Methode fir
vielversprechende Anwendungen
wie z. B. Mehrphasenstromung in
porosen Medien, Strukturbildungs-
prozesse bei Polymermembranen,
Tropfenzerfall in Brennkammern,
Verdampfungsvorgange sowie Ani-
mationen in Kinofilmen.

B Teilprojekt A.6 | ICVT,
November 2016



KONFERENZEN & WORKSHOPS

VORTRAGE VON SFB-716-MITGLIEDERN BEI KONFERENZEN & WORKSHOPS
(AUSWAHL)

12th International SPHERIC Workshop, Ourense/Spanien (Juni 2017)

Manuel Hirschler (A.6): , Study of implicit time-integration in truly incompressible SPH” (weiterer Autor aus
dem SFB 716: Ulrich Nieken)

Symposium Gas-Phase Synthesis 2017, Duisburg (Méarz 2017)

Andreas Kronenburg (A.8): ,Langevin Dynamics Simulation of Nanoparticle Agglomeration in Turbulent
Flows”

Jahrestreffen der ProcessNet-Fachgruppen Hochdruckverfahrenstechnik, Mikroverfahrenstechnik, Molekulare
Modellierung und Simulation (MolMod 2017), Frankfurt (M&rz 2017)

Niels Hansen (A.9): ,Thermodynamics of Self-Assembly of Perylene Derivatives” (weiterer Autor aus dem
SFB 716: Jorg Baz)

International Symposium on Multiscale Computational Analysis of Complex Materials,
Kopenhagen/Déanemark (Aug. 2017)

Siegfried Schmauder (B.2): ,Multiscale modelling of fatigue — From atoms to components”

International Conference on Laser Ablation (COLA 2017), Marseille/Frankreich (Sept. 2017)

Johannes Roth (B.5): ,Molecular dynamics simulations of laser ablation in Silicon and Germanium: the
influence of electron-temperature dependent interactions”

44th International Conference on Plasma Science (ICOPS 2017), Atlantic City/USA (Mai 2017)

Stephen Copplestone (B.8): ,,Coupling Md Simulations Of Laser Ablation With Pic-Dsmc Simulations Of
Plasma Plume Expansions And Subsequent Laser-Plasma Interactions Presentation”

Jahrestreffen der ProcessNet-Fachgruppen Hochdruckverfahrenstechnik, Mikroverfahrenstechnik, Molekulare
Modellierung und Simulation, International Workshop Molecular Modeling and Simulation: Science,
Engineering and Industrial Applications (MolMod 2017), Frankfurt (Méarz 2017)

Valerio Ferrario (C.1): ,Simulations of protein diffusion and aggregation for bioprocess design and
optimization” (weiterer Autor aus dem SFB 716: Jiirgen Pleiss)

26th International Conference on Discrete Simulation of Fluid Dynamics (DSFD 2017), Erlangen (Juli 2017)
Georg Rempfer (C.5): ,Reducing Spurious Flow In Simulations Of Electrokinetic Phenomena”

FRESH Lecture, Universiteit Leiden/Niederlande (Jan. 2017)

Johannes Kastner (C.6): ,Synergistic ,Substrate Activation’ and ,Oxygen Activation’ in Salicylate
Dioxygenase from QM/MM Simulations”

CECAM Workshop Challenges across Large-Scale Biomolecular and Polymer Simulations, Wien/Osterreich
(Feb. 2017)

Ewa Anna Oprzeska-Zingrebe (C.8): , Interactions Between a Short DNA Oligonucleotide and Urea in the
Light of Kirkwood-BuffTheory: a Molecular Dynamics Simulation Study” (weiterer Autor aus dem SFB 716:
Jens Smiatek)

Deutsche Physikalische Gesellschaft (DPG) Friihjahrstagung, Dresden (Marz 2017)

Jens Smiatek (C.8): ,Aqueous lonic Liquids and Their Influence on Peptide Conformations: Denaturation and
Dehydration Mechanisms*”

Euro-TMCS Il: Theory, Modelling and Computational Methods for Semiconductors Workshop, Cork/Irland
(Dez. 2016)

Frank Maier (C.9): ,DNA sequencing using diamondoid-functionalized nanopores” (weitere Autoren aus dem
SFB 716: Ganesh Sivaraman, Maria Fyta)

SIGRAD 2017 (Swedish Chapter of Eurographics), Norrképing/Schweden (Aug. 2017)

Patrick Gralka (D.3): ,,From Visualization Research to Public Presentation — Design and Realization of a
Scientific Exhibition” (weitere Autoren aus dem SFB 716: Michael Krone, Karsten Schatz, Nora Hieronymus,
Tina Barthelmes, April Cooper, Tobias Rau, Guido Reina, Thomas Ertl)

10th IEEE Pacific Visualization (PacificVis 2017), Seoul/Stdkorea (April 2017)

Michael Krone (D.4): ,Implicit Sphere Shadow Maps” (weitere Autoren aus dem SFB 716: Guido Reina,
Thomas Ertl)

2017 SIAM Conference on Computational Science and Engineering, Atlanta/USA (Feb. 2017)

Michael Lahnert (D.8): ,,Minimally-Invasive Integration of P4est in Espresso for Adaptive Lattice-Boltzmann*
(weiterer Autor aus dem SFB 716: Miriam Mehl)

23rd IEEE International Conference on High Performance Computing, Data, and Analytics (HiPC 2016),
Hyderabad/Indien (Dez. 2016)

Steffen Hirschmann (D.9): ,Towards Understanding Optimal Load-Balancing of Heterogeneous Short-Range
Molecular Dynamics” (weitere Autoren aus dem SFB 716: Dirk Pfltiger, Colin W. Glass)
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SFB 716 Mitorganisator
von MolMod 2017

Im Rahmen des ,ProcessNet-Jah-
restreffen Frankfurt 1” fand im Marz
2017 im DECHEMA-Haus Frankfurt
der internationale Workshop ,,Mo-
lecular Modeling and Simulation:
Science, Engineering and Industrial
Applications (MolMod)” statt.

Der Workshop vereinte Experten
aus Forschung und Industrie, um
sowohl wissenschaftliche als auch
praktische Herausforderungen auf
dem Gebiet der angewandtem mo-
lekularen Modellierung und Simu-
lation zu diskutieren. Die Themen
flir 2017 waren u. a. MD/MC Simula-
tion Methods and Tools, Multiscale

BETEILUNG VON SFB-716-MITGLIEDERN AN AUSRICHTUNG UND
(MIT-)ORGANISATION VON VERANSTALTUNGEN (AUSWAHL)

B SAFT 2017, Heidelberg (Mai 2017)

Joachim GroR (A.7): Wissenschaftliches Kommittee

B [nternational Conference on Structural Integrity and Durability
(ICSID 2017), Dubrovnik/Kroatien (Aug. 2017)
Siegfried Schmauder (B.2): Organisationskommittee

® EUROMAT 2017, Thessaloniki/Griechenland (Sept. 2017)
Siegfried Schmauder (B.2): Session Chairman

B European Summer School on Industrial Biotechnology (ESSIB),
Wageningen/Niederlande (Sept. 2017)
Jiirgen Pleiss (C.1, D.4): Organisator

B Jahrestreffen der ProcessNet-Fachgruppen
Hochdruckverfahrenstechnik, Mikroverfahrenstechnik, Molekulare
Modellierung und Simulation, International Workshop Molecular
Modeling and Simulation: Science, Engineering and Industrial
Applications (MolMod 2017), Frankfurt (Méarz 2017)
Christian Holm (C.5): Programmkommittee

m Pacific Graphics 2016, Okinawa/Japan (Okt. 2016)
Thomas Ertl (D.3, D.4): Conference Co-Chair
Guido Reina (D.3): Organisator Session Visualization/NPR

B |SC High Performance 2016, Frankfurt (Juni 2016)
Guido Reina (D.3) Organisationskommittee ISC WOIV Workshop
»In Situ Visualization: Introduction & Applications”

® |EEE VIS 2017, Phoenix (Okt. 2017)

u. a. Guido Reina (D.3), Michael Krone (D.4): Organisatoren Tutorial
.Interactive Visualization of Large Dynamic Particle Data“

E |EEE VIS 2016, Baltimore/USA (Okt. 2016)

Thomas Ertl (D.3, D.4): IEEE VAST Programmkommittee
Daniel Weiskopf (D.5): Leitung ETVIS Workshop,

Paper Co-Chair BioVis Workshop, Panelist BELIV Workshop,
Programmkommittee IEEE VAST & IEEE SciVis

B |EEE Pacific Visualization 2017, Seoul/Stidkorea (April 2017)
Daniel Weiskopf (D.5): Paper Co-Chair

® ACM SIGGRAPH ASIA 2016, Macao, (Dez. 2016):

Daniel Weiskopf (D.5): Co-Chair Symposium on Visualization.

B |nternational Symposium on Big Data Visual Analytics (BDVA),
Sydney/Australien (Nov. 2016), Adelaide/Australien (Nov. 2017)
Daniel Weiskopf (D.5), Michael Krone (D.4): Programmkommittee

B |[EEE Symposium on Biological Data Visualization (BIOVIS),
Baltimore/USA (Okt. 2016), Prag/Tschechien (Juli 2017)

Daniel Weiskopf (D.5), Michael Krone (D.4): Programmkommittee

B 2017 SIAM Conference on Computational Science and Engineering,

Atlanta/USA (Feb. 2017)

Miriam Mehl (D.8): Organisator Session , Parallel Frameworks and
Libraries for Tree-Structured Grids — Part Il of I11”
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Modeling and Simulation Physico-
Chemical Properties und Nanoscale
Processes.

Organisiert wurde er von Process-
Net (einer gemeinsamen Initiative
von DECHEMA und VDI-GVC) und
dem SFB 716.

B Marz 2016

HONOM 2017 an der
Universitat Stuttgart

Vom 27. bis 31. Marz 2017 tagte in
Stuttgart die ECCOMAS-Fachkon-
ferenz ,HONOM 2017 - European
Workshop on High Order Nonlinear
Numerical Methods for Evolutiona-
ry PDEs: Theory and Applications”.

L RN Tl

HONOM 2017
ECCOMAS Thematic Confarence
on High Order Nonlinear
Numenecal Methods

for Evolutionary PDEs:
Theory and Applications

27th to 31th of March 2017
University of Stuttgart
Germany

Sie wurde organisiert vom Institut
fir Aerodynamik und Gasdynamik
(IAG, Teilprojekt B.8) in Zusammen-
arbeit mit den Universitaten Zurich
und Trient, mit Unterstitzung von
u. a. SFB 716, SimTech und DFG.

Die ECCOMAS (European Commu-
nity on Computational Methods in
Applied Sciences) bringt an Ent-
wicklung und Anwendung von Be-
rechnungsmethoden Interessierte
aus Wissenschaft und Technologie
zusammen. Zu ihren Aktivitaten ge-
horen die Organisation europawei-
ter Kongresse, die Unterstutzung
regionaler Fachveranstaltungen
und thematischer Konferenzen und
Workshops sowie aullerdem die
Forderung von Veranstaltungen fur
Nachwuchsforscher und des Aus-
tauschs mit der Industrie.

B Teilprojekt B.8 | IAG,
Marz 2017



Wechsel im Doktorandensprecherteam

April Cooper (C.6, Institut fiir Theoretische Chemie)
ist seit September 2016 neu im Doktorandensprecher-
team des SFB 716. Sie folgt damit auf Florian Weik (C.5,
Institut fiir Computerphysik). Weiterhin im Amt bleibt
Michael Lahnert (D.8, Institut fiir Parallele und Verteilte
Systeme).

Das Doktoran-
den-Netzwerk
des SFB 716 ist
ein  Zusammen-
schluss aller Pro-
movierenden aus
e den unterschied-
J lichen Teilprojek-
ten. Es verfolgt
im Wesentlichen
die Ziele, alle
Doktoranden, die im Rahmen des SFB 716 ihr Promo-
tionsverfahren durchfiihren, zusammenzubringen, die
Nachwuchswissenschaftler in ihren Forschungsakti-
vitdten zu unterstiitzen und den gegenseitigen Aus-
tausch zu fordern.

Alle Doktoranden des SFB 716 sind herzlich zu den re-
gelmaRigen informellen Treffen eingeladen. Diese fin-
den im Anschluss an die Kolloquien des SFB 716 statt.

April Cooper, Michael Lahnert

Darliber hinaus werden mehrtdgige Ausflige und
Workshops flr die Nachwuchswissenschaftler organi-
siert.

B Teilprojekte C.6, D.8 | ITheoC, IPVS,
September 2016

NEU IM SFB 716
(seit Oktober 2016)

Wissenschaftler/-innen

®  Valerio Ferrario
Teilprojekt C.1 (ITB)
B Tobias Rau
MegaMol (VISUS)
B Marc Scherle
Teilprojekt A.6 (ICVT)
®  Christian-Alexander Walter
Teilprojekt A.6 (ICVT)

Verwaltung

B Matthias Braun
Systemadministrator (VISUS)

PERSONALIA

Kurz berichtet

Dr. Valerio Ferrario (C.1) ist seit November 2016 neu am
Institut flir Technische Biochemie (ITB) und im SFB 716.
Er forscht zur Simulation von Enzymen unter Prozess-
bedingungen.

Tobias Rau ist seit November 2016 am VISUS als Wis-
senschaftlicher Mitarbeiter unter anderem flir die Be-
treuung und Pflege von MegaMol mitverantwortlich.

Liang Zhou (D.5, VISUS) verbringt ab August 2017 zwei
Gastsemester am Scientific Computing and Imaging
Institute in Utah. Dort wird er tber Visualisierung von
Unsicherheiten bei Ensemblesimulationen forschen.
Sein Betreuer ist der Institutsleiter Prof. Chris Johnson.

Florian Weik (C.5) vom Institut fiir Computerphysik
(ICP) forschte von Juli bis September 2016 im Rahmen
eines Auslandsaufenthaltes am Los Alamos National
Laboratory in den USA.

Matthias Braun ist seit Juli 2017 ein weiteres neues
Mitglied im MegaMol-Team. Als Systemadministrator
am VISUS wird er zudem unter anderem die Powerwall
mitbetreuen.

Prof. Daniel Weiskopf (Projektleiter D.5) vom VISUS hat
im April 2017 einen Ruf an das Heidelberg Institut flir
Theoretische Studien (HITS) und an die Universitat
Heidelberg abgelehnt.

ALUMNI
(seit Oktober 2016)

Wissenschaftler/-innen

B Ganesh Sivamaran
Teilprojekt C.9 (ICP)

B Cam-Quy Vo
Teilprojekt C.1 (ITB)

Verwaltung
B Tina Barthelmes
Presse- und Offentlichkeitsarbeit (VISUS)

B Claudia Lemke
Koordination (ICP)
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AUSBLICK

SFB-716-KOLLOQUIEN
DieTermine fur die Kolloquien des SFB 716 im Wintersemester sind:

26. Oktober 2017, 16:00 Uhr

23. November 2017, 16:00 Uhr

14. Dezember 2017, 16:00 Uhr (Weihnachtsfeier)
25. Januar 2018, 16:00 Uhr

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

Zudem werden in regelmal3igen Abstdnden im Rahmen des SFB 716
am ICP Vortrage von externen Sprechern angeboten.

ESPresSo Summer School 2017
Simulating Soft Matter with ESPResSo, ESPResSo++ and VOTCA

Der SFB 716 veranstaltet vom 9. bis 13. Oktober 2017 (Ort: ICP, All-
mandring 3, Stuttgart) eine einwochige Sommerschule.

The school consists of lectures and hands-on sessions in two tracks,
both for beginners as well as for experienced users of ESPResSo
and ESPResSo++. Furthermore, there will be a poster session, where
participants have the opportunity to discuss their projects with the
other participants and the speakers, and a number of scientific talks
where scientists will present recent research projects that were done
with any of the software packages.

Interessierte sind zur Teilnahme herzlich eingeladen.

2. Siiddeutscher SPH Workshop

Pre-/Postprocessing groRer Simulationen
Neue Entwicklungen und Anwendungen

28. November 2017, Ort: ICVT, Boblinger Str. 72/Gebaude 78, Stuttgart

Bei Interesse an derTeilnahme bitte anmelden bei Manuel Hopp-
Hirschler.

Mehr Informationen zu diesen und weiteren Veranstaltungen unter
www.sfb716.uni-stuttgart.de
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