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Vorwort 

Liebe Leser, 

High Performance Computing ist die Grundlage für die Entwicklung vieler neuer Pro-

dukte, Verfahren und Dienstleistungen. Es gehört somit zweifelsohne zu den Schlüssel-

technologien, mit deren Hilfe erst konkrete gesellschaftliche Herausforderungen gelöst 

werden können. Die Wettbewerbsfähigkeit und Innovationsfähigkeit Deutschlands, die 

Lebensqualität, die Chancen für seine Wirtschaft und für seine Bürger werden durch 

den Einsatz von modernsten Simulationstechniken wie dem High Performance Compu-

ting maßgeblich gestärkt. 

Der Aufbau und Betrieb der notwendigen Infrastruktur erfordert ein Höchstmaß an 

Wissen und Erfahrung. Um diese Herausforderung meistern zu können, haben sich die 

drei Höchstleistungsrechenzentren in Garching, Jülich und Stuttgart zum nationalen 

Gauss Centre for Supercomputing zusammengeschlossen. Ausgerichtet auf eine opti-

male Unterstützung von Forschung und Wissenschaft betreiben wir in enger Abstim-

mung die leistungsfähigsten Simulationsplattformen in Europa. Um diese Höchstleis-

tungsrechner effizient einsetzen zu können, muss man natürlich auch wissen, wie man 

sie nutzen kann. Die Ausbildung und Unterstützung der Anwender ist für uns ein ganz 

wesentlicher Erfolgsfaktor. Daher bieten wir mehr als 50 Schulungen, Workshops, Se-

minare und spezielle Ausbildungsprogramme pro Jahr an.  

Wir sind sicher, dass wir auch international wettbewerbsfähig und ein attraktiver Part-

ner sind. Insbesondere das aktive Engagement in der europäischen HPC Initiative 

PRACE sichert uns eine führende Rolle im Wettbewerb um die besten Köpfe, Ideen und 

Produkte. 

Besonders hervorheben möchten wir an dieser Stelle, dass ein maßgeblicher Grund für 

den Erfolg des Gauss Centre for Supercomputing die gemeinsame Unterstützung der 

Bundesländer Baden-Württemberg, Bayern, Nordrhein-Westfalen und des Bundesmi-

nisteriums für Bildung und Forschung ist.  

Diese Broschüre haben wir zusammengestellt, um Ihnen einen kleinen Überblick zu 

geben, wie diese Technologie bereits heute genutzt wird und welche Fortschritte durch 

den konsequenten Einsatz möglich sind. 

 

 

Dr. Claus Axel Müller 

Geschäftsführer 
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Das Gauss Centre for Supercomputing 

ZIELSETZUNG UND LEITLINIE 

Das oberste Ziel des Gauss Centre for Supercomputing ist die Versorgung der computer-

gestützten Wissenschaften in Deutschland und Europa mit Rechenkapazität der höchs-

ten Leistungsklasse und die Förderung des wissenschaftlichen Höchstleistungsrechnens. 

Computer-Simulationen sind heute ein wichtiges Werkzeug in Forschung und Entwick-

lung. Viele Spitzenprodukte aus der Automobilindustrie, der Flugzeugindustrie, aber 

auch Produkte aus dem Bereich der Umwelt- und Energietechnik sowie Biotechnologie 

werden heute mit Hilfe von Computer-Simulationen entwickelt. Virtuelle Labore und 

virtuelle Prüfstände haben die Arbeitsweisen und Möglichkeiten von Forschern und In-

genieuren maßgeblich verbessert. High Performance Computing (HPC) ist eine Schlüssel-

technologie und ein wichtiger Standortfaktor für Deutschland, um in Zukunft sowohl im 

wirtschaftlichen als auch im wissenschaftlichen Wettbewerb die führende Position zu 

festigen und auszubauen. 

Gemäß der Leitlinien der Hightech-Strategie des Bundes sowie der Forschungsinitiativen 

der Länder verfolgt das Gauss Centre for Supercomputing das Ziel, wissenschaftliche 

Exzellenz zu fördern und technologische Stärken auszubauen. Grundvoraussetzung für 

die zukünftige Entwicklung ist einerseits der Aufbau und die Weiterentwicklung der 

notwendigen Infrastruktur und anderseits der Ausbau des für den erfolgreichen Einsatz 

erforderlichen Wissens. Es muss nachhaltig in Mensch und Maschine investiert werden. 

STRATEGISCHE AUSRICHTUNG 

Die Verabredung gemeinsamer Ziele und Strategien auf nationaler und europäischer 

Ebene ist eine Grundvoraussetzung, um im internationalen Wettbewerb mit den USA 

und Asien um die besten Forschungs- und Produktionsstandorte bestehen zu können. 

Zudem wird es in einigen Bereichen darauf ankommen, durch Kooperation kritische 

Massen zu schaffen, die dann zusammengenommen auch im globalen Maßstab wett-

bewerbsfähig sind. 

Der Wissenschaftsrat und auch das BMBF haben früh erkannt, dass diese Herausforde-

rungen nur durch ein neues nationales Konzept gemeistert werden können. Mit der 

Gründung des Gauss Centre for Supercomputing (GCS) e.V. im Jahr 2007 haben die drei 

deutschen nationalen Höchstleistungsrechenzentren 

 

¶ HLRS, Höchstleistungsrechenzentrum Stuttgart, 

¶ JSC, Jülich Supercomputing Centre des Forschungszentrums Jülich GmbH, 

¶ LRZ, Leibniz-Rechenzentrum der Bayerischen Akademie der Wissenschaften, 

 

die leistungsfähigste, nationale HPC-Infrastruktur in Europa geschaffen. 
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Das BMBF und die Länder Nordrhein-Westfalen, Baden-Württemberg und Bayern fi-

nanzieren ihren schrittweisen Ausbau gemeinsam mit insgesamt bis zu 400 Millionen 

Euro. 

Die Ausrichtung der drei Höchstleistungszentren wird durch den Bedarf der Wissen-

schaftler bestimmt. Die Dienstleistungen und die gewählte Rechnerarchitektur und de-

ren Leistungsdaten werden so ausgestaltet, dass sie die Anforderungen der Wissen-

schaftler optimal erfüllen. Aufgrund der traditionell verschiedenen Anwendergruppen 

haben die drei Zentren unterschiedliche Fachkompetenzen und Ausrichtungen entwi-

ckelt. So hat das Jülich Supercomputing Centre traditionell viele Nutzer aus der Grundla-

genforschung insbesondere der Physik, während die Ingenieurwissenschaften stärker 

am Höchstleistungsrechenzentrum in Stuttgart und am Leibniz-Rechenzentrum der Bay-

erischen Akademie der Wissenschaften in Garching b. München vertreten sind.  

Das Gauss Centre for Supercomputing schafft den organisatorischen Rahmen dafür, dass 

die Nutzer nicht mehr aufgrund regionaler oder institutioneller Strukturen sondern auf-

grund fachlicher Kriterien das bestgeeignete Rechenzentrum für ihre Anwendung wäh-

len können. Dabei sind nicht allein die Rechnereigenschaften maßgebend, auch die fach-

liche Beratungskompetenz eines Rechenzentrums ist für eine wirkungsvolle Unterstüt-

zung neuer Nutzer von großer Bedeutung. 

DIE HÖCHSTLEISTUNGSRECHENZENTREN IM GCS-VERBUND 

HIGH PERFORMANCE COMPUTING CENTER STUTTGART (HLRS) 
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Das Höchstleistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS) mit seinen rund 100 Mitarbeitern 

zählt zu den größten Einrichtungen im Supercomputing in der Welt. Eingebettet in die 

Wissenschaftslandschaft einer der stärksten Regionen Europas steht die Simulation für 

den Bereich der Ingenieurwissenschaften im Zentrum seiner Aktivitäten. Durch die In-

tegration in die Universität Stuttgart verbindet das HLRS so Forschung, Entwicklung, 

Produktion und Lehre auf herausragende Weise. In der Forschung ist das HLRS federfüh-

rend am Exzellenzcluster Simulation Technology beteiligt. In einer Reihe weiterer natio-

naler und internationaler Projekte erforscht und entwickelt das HLRS Methoden und 

Werkzeuge für die Nutzung und Programmierung von Höchstleistungsrechnern. Das 

HLRS ist daher im Bereich des Grid Computing sowohl auf europäischer Ebene als auch 

national eines der federführenden Zentren. Durch die enge Zusammenarbeit mit Unter-

nehmen wie Porsche und Daimler hat sich das HLRS weltweit zum führenden Zentrum 

für Industriekooperation entwickelt. Über die Public Private Partnership hww GmbH 

versorgt das HLRS die regionale Industrie mit Zugriff zu Höchstleistungsrechnern. Über 

das Automotive Simulation Center Stuttgart erarbeitet das HLRS gemeinsam mit Auto-

mobilherstellern, Softwarehäusern und Hardwareherstellern, innovative Lösungen für 

die Zukunft. 

 

JÜLICH SUPERCOMPUTING CENTRE (JSC) 

 

 

Das Jülich Supercomputing Centre im Forschungszentrum Jülich betreibt seit 1987 das 

erste deutsche Höchstleistungsrechenzentrum und setzt im Jülicher Institute for 
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Advanced Simulation die lange Tradition des wissenschaftlichen Rechnens in Jülich fort. 

Es stellt den Forschern in Deutschland und Europa über ein unabhängiges Peer-Review-

Verfahren Rechenzeit der höchsten Leistungsebene zur Verfügung. Zurzeit betreibt es 

mit JUGENE den leistungsstärksten Rechner in Europa. Im JSC arbeiten rund 140 Exper-

ten und Ansprechpartner für alle Aspekte rund um Supercomputing und Simulationswis-

senschaften. Die Forschungs- und Entwicklungsarbeiten konzentrieren sich auf mathe-

matische Modellierung und numerische, insbesondere parallele Algorithmen für weiche 

Materie, Plasma und Astrophysik, Quanteninformation und Elementarteilchenphysik. In 

der Informatik liegt der Schwerpunkt auf den Gebieten Cluster-Computing, Leistungs-

analyse paralleler Programme, Visualisierung, Computational Steering und Grid-

Computing. Das JSC stellt sich in Kooperationen mit namhaften Hardware- und Soft-

ware-Herstellern, wie IBM, Intel und ParTec, auch den besonderen Herausforderungen, 

die die Entwicklungvon Exaflop-Systemen - den Rechnern der nächsten Supercomputer-

Generation mit sich bringt. Als Mitglied des Gauss Centre for Supercomputing koordi-

niert das JSC seit Anfang 2008 den Aufbau der europäischen Forschungsinfrastruktur 

"PRACE ς Partnership for Advanced Computing in Europe". 

 

LEIBNIZ-RECHENZENTRUM DER BAYERISCHEN AKADEMIE DER WISSENSCHAFTEN (LRZ) 
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Das Leibniz-Rechenzentrum (LRZ) der Bayerischen Akademie der Wissenschaften auf 

dem Forschungscampus in Garching bei München ist der IT-Dienstleister für die bayeri-

schen Hochschulen und Forschungseinrichtungen mit über 100.000 Kunden. Es stellt mit 

dem Münchner Wissenschaftsnetz (MWN) eine leistungsfähige Kommunikationsinfra-

struktur bereit und versorgt darüber hinaus die bayerischen Hochschulen mit einer brei-

ten Palette an IT-Services und IT-Kompetenz. 

 
Als hochspezialisierter Service Provider für High Performance Computing betreibt das 

LRZ einen der drei Höchstleistungsrechner der Bundesrepublik Deutschland. Neben dem 

Betrieb der Hardware in einem der modernsten Rechnergebäude der Welt, unterstützt 

das LRZ die Forscher durch ein umfangreiches Schulungsangebot im Bereich paralleles 

Programmieren und Optimierung. Langjährige Erfahrungen der internationalen Wissen-

schaftler am LRZ bei der Anpassung und Optimierung der Programme, sowie die Unter-

stützung aller Anwender durch ein gemeinsames Team sorgen für eine sehr hohe Quali-

tät der Nutzerbetreuung. Das langjährige Know-how und die enge Kooperation mit Ein-

richtungen der Technischen Universität München und der Ludwig-Maximilians-

Universität München führt zu großen Synergieeffekten, die eine besonders effiziente 

Nutzung des Höchstleistungsrechners ermöglichen. 

 
Durch den in Kürze abgeschlossenen Ausbau und die Beschaffung eines neuen Super-

ŎƻƳǇǳǘŜǊǎ α{ǳǇŜǊa¦/ά ǿƛǊŘ Řŀǎ [ŜƛōƴƛȊ-Rechenzentrum die verfügbare Kapazität noch 

einmal erheblich erweitern. Auch im Bereich der Visualisierung stehen den Wissen-

schaftlern dann modernste Technologien wie Großprojektion und mehrdimensionale 

Projektion (CAVE) zur Verfügung. 

 
Die Palette der Anwendungsgebiete ist durch die nationale und künftig internationale 

Nutzergemeinde, insbesondere aber durch die exzellente Forschung am Münchner 

Standort sehr breit. Wichtige Anwendungen, die durch numerische Simulationen am LRZ 

künftig neue wissenschaftliche Erkenntnisse liefern, kommen u.a. aus den Bereichen des 

Maschinenbaus (Luft- und Raumfahrt, Kraftfahrzeugtechnik), der Medizin, der Astrophy-

ǎƛƪΣ ŘŜǊ .ƛƻƛƴŦƻǊƳŀǘƛƪ ǳƴŘ ŘŜǊ DŜƻǇƘȅǎƛƪΦ ±ƻƳ α{ǳǇŜǊa¦/ά ǇǊƻŦƛǘƛŜǊǘ ŘƛŜ 9ǊŘōŜōŜƴŦƻr-

schung ebenso wie die Suche nach dem Stammbaum des Lebens oder die Behandlung 

von Aneurysmen. 

 

EUROPA 

Auf europäischer Ebene ist das Gauss Centre for Supercomputing Gründungsmitglied 

und insbesondere auch eine der treibenden Kräfte von PRACE (Partnership for Advanced 

Computing in Europe). PRACE ist eine gemeinsame Initiative von 20 EU-Mitgliedsländern 



Das Gauss Centre for Supercomputing  

 
 
 
 
 
 
 

12  

mit dem Ziel eine europäische High Performance Computing Infrastruktur aufzubauen. 

Die zentrale Idee ist eine enge Kooperation der europäischen Höchstleistungs-

rechenzentren, um der europäischen Wissenschaft und Industrie den bestmöglichen 

Zugang zu den leistungsfähigsten Systemen in Europa zu ermöglichen. PRACE stellt dazu 

in den nächsten 5 Jahren Rechenzeit im Gegenwert von ca. 600 Mio. Euro zur Verfügung.  

Der Zusammenschluss der leistungsfähigsten Supercomputing Zentren in PRACE bietet 

darüber hinaus die Chance, das vorhandene Wissen zu bündeln und die Entwicklung der 

nächsten Generation von Höchstleistungssystemen in Europa nachhaltig zu fördern. Das 

Ziel ist es, ab 2016 gemeinsam ein System der ExaFLop/s Klasse anbieten zu können. 

 

ERGEBNISSE UND AUSBLICK 

Das Gauss Centre for Supercomputing hat das Ziel, alle wissenschaftlichen Forschungs-

bereiche zu unterstützen. Dazu wird mehrmals jährlich ein offener Wettbewerb als Peer-

Review-Verfahren ausgelobt. Die Jury besteht aus unabhängigen und international aner-

kannten Wissenschaftlern aller relevanten Fachbereiche.  

Die erzielten exzellenten Ergebnisse spiegeln einerseits den breiten Anwendungsbereich 

der HPC-Infrastruktur wider. Sie stellen aber auch die sehr hohe Kompetenz der Anwen-

der dar, das Leistungspotenzial des Werkzeugs High Performance Computing ausschöp-

fen zu können. Dies ist sicher auch auf das Service-Konzept des GCS zurückzuführen, das 

eine intensive fachliche Unterstützung im Bereich der Implementierung und Optimie-

rung der eingesetzten Software durch Schulungen, Workshops und User-Betreuung an-

bietet. 

Im Hinblick auf zukünftige Computerarchitekturen wird die Unterstützung immer wichti-

ger werden. Die optimale Implementierung der numerischen Modelle auf Systemen der 

zukünftigen Exaflop-Klasse ist eine Herausforderung, die teilweise neue Ansätze für 

hoch-skalierbare Algorithmen erfordern wird. Das Gauss Centre for Supercomputing 

fördert den Erfahrungsaustausch durch Workshops und Tagungen und unterstützt ge-

zielt Pilotvorhaben zur Entwicklung von neuen Algorithmen. 

Für die Darstellung wurden die Ergebnisse der Vorhaben entsprechend der Schwer-

punktthemen der nationalen Forschungsförderung gruppiert. Besonders intensiv wur-

den Forschungsthemen aus den Bereichen Gesundheit, Klima, Energie und Umwelt, Bio-

technologie, Grundlagenforschung sowie Scientific Engineering unter Nutzung der High 

Performance Computing Infrastruktur untersucht. 
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Herz-Kreislauferkrankungen 

Herz-Kreislauferkrankungen 

sind die häufigste Todesursa-

che in Deutschland. Super-

computer können durch Si-

mulation neue Einblicke in 

das Kreislaufsystem des Men-

schen geben. Am Beispiel 

eines abdominalen Aorten-

Aneurysmas wird in der Simu-

lation deutlich, wo die 

Schwachstellen im System 

liegen. Damit können chirur-

gische Eingriffe besser ge-

plant und optimiert werden.  

 

 

BLUTPUMPE 

In den Industrieländern sind Herzkrankhei-

ten die Todesursache Nummer Eins. Hilfe 

für ein zu schwaches Herz bietet eine klei-

ne implantierbare Pumpe. Um die Strö-

mungen in ihrem Innern zu optimieren, 

nutzt Marek Behr von der RWTH Aachen 

Supercomputer und Simulations-Know-

how. 

 

 

 

 

 

 

Prof. Marek Behr, Ph. D. 
Rheinisch-Westfälische Technische Hoch-
schule Aachen 
Lehrstuhl für Computergestützte Analyse 
Technischer Systeme 
Schinkelstraße 2 
52062 Aachen 
behr@cats.rwth-aachen.de 

Daniela Pless 
Uniklinikum Ulm 
Radiologie 1 
Steinhoevelstr. 9 
89075 Ulm 
daniela.pless@medizin.uni-ulm.de 
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HAUTKREBS 

Wolfgang Domcke vom Lehrstuhl für Theoretische Chemie der TU München erforscht 

die Photostabilität von Aminosäuren und Nucleobasen. Seine Forschung hat grundle-

gende Bedeutung für das Verständnis der Entstehung von Hautkrebs. Gerade der Zerfall 

von Proteinen und DNA unter Lichteinwirkung ist ein spannendes Forschungsgebiet, das 

enorme Anforderungen an die Hardwareausstattung von Supercomputern stellt, da es 

Quantenmechanik und klassische Mechanik vereint. 

 

BEHANDLUNG SPEZIELLER KREBSERKRANKUNGEN  

Energetische Ionenstrahlen werden 

für viele wichtige Anwendungen be-

nötigt, etwa in der Hadronentherapie 

zur Behandlung spezieller Krebser-

krankungen. Dank ihrer hohen Masse 

können Ionen viel tiefer in Materie 

eindringen als z.B. Elektronen, wobei 

ihre Energie gezielt deponiert werden 

kann. Ein vielversprechender Ansatz 

zur Erzeugung energetischer Ionen ist 

die Kurzpulslasertechnologie. Am 

Jülich Supercomputing Centre entwi-

ckelt Paul Gibbon neue parallele Algo-

rithmen, um diese neuartigen Ionen-

quellen zu optimieren. 

 

 

Prof. Dr. Wolfgang Domcke  
Chair of Theoretical Chemistry 
Department of Chemistry 
Technical University of Mu-
nich  
85747 Garching 
domcke@ch.tum.de 

Dr. Paul Gibbon 

Jülich Supercomputing Centre  

Institute for Advanced Simulation 

Forschungszentrum Jülich GmbH 

52425 Juelich 

p.gibbon@fz-juelich.de 
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MOLEKULARE MECHANISMEN ALS ANSATZ FÜR KREBSTHERAPIEN 

Proteinfaltung beschreibt den Übergang einer ungeordneten Aminosäurenkette in ein 

funktionierendes Protein. In lebenden Organismen spielt die Molekülklasse der 

Chaperone eine wichtige Rolle in der Proteinfaltung als Hilfsmoleküle, weil sie falsch 

gefaltete Proteine "umfalten" und so auf den richtigen Weg bringen können. Chaperone 

sind aufgrund ihrer hohen Dichte an Proteinen essentiell für Krebszellen und daher ein 

Ziel für die Krebstherapie. Frauke Gräter von der Universität Heidelberg simuliert die 

Dynamik von Chaperonen, wie sie im menschlichen Körper oder auch in E.Coli Bakterien 

vorkommen. 

 

 

Dr. Frauke Graeter 
Molecular Biomechanics 
HITS gGmbH 
Schloß-Wolfsbrunnenweg 35 
69118 Heidelberg 
frauke.graeter@h-its.org 
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ENTSTEHUNG DES LEBENS 

Wie vor über vier Milliarden Jahren, lange bevor es Le-

bewesen auf der Erde gab, erstmalig einfachste Eiweiß-

moleküle entstanden sein könnten, erforscht Dominik 

Marx von der Universität Bochum mit Hilfe von Super-

computern. Hoher Druck, hohe Temperaturen und 

schwefelhaltige Mineralien haben möglicherweise an 

der Entstehung des Lebens mitgewirkt. 

 

 

 

 

 

 

 

LUFTSTRÖMUNG 

In der von dem Ingenieur Claus Wagner geleiteten Abteilung Fluidsysteme am Institut 
für Aerodynamik und Strömungstechnik in Göttingen 
wurde die Luftströmung um 

den menschlichen Körper in 

einem abgeschlossenen Be-

reich simuliert. Die Berechnun-

gen sind wichtig für das Design 

von Schlafkabinen in Flugzeu-

gen und Hochgeschwindigkeits-

zügen, oder auch in der inter-

nationalen Raumstation ISS.  

 

 

 

 

Prof. Dr. Dominik Marx 

Lehrstuhl für Theoretische Chemie Ruhr-Universität Bochum 

44780 Bochum 

theochem@theochem.ruhr-uni-bochum.de 

Dr.-Ing. Claus Wagner 

Deutsches Zentrum für Luft- und Raumfahrt (DLR) 

Institut für Aerodynamik und Strömungstechnik 

Fluidsysteme 

Bunsenstr. 10 

37073 Göttingen 

Claus.Wagner@dlr.de 
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MEDIZINTECHNIK /  SIMULATION VON PROTHESEN 

Die Simulation von Knochen-Implantat-Systemen macht es möglich, die Entwicklung 

neuer Implantate zu unterstützen und so deren Funktionalität sowie das Design mög-

lichst physiologisch zu gestalten, um einen optimalen Heilungsverlauf zu gewährleisten. 

So kann das Verhalten von Implantaten in unterschiedlichen Einbaupositionen vergli-

chen werden. Auf den Supercomputern des HLRS wird durch Dipl.-Ing. Ralf Schneider die 

Modellierung und Simulation von Knochen-Implantat Systemen mit Hilfe der Finite-

Elemente Methode entwickelt. Ziel ist der Einsatz der Methode im klinischen Alltag. Die 

unterschiedlichen Implantattypen können dann unter patientenspezifischen Gesichts-

punkten detailliert analysiert werden, um eine sichere Heilung zu ermöglichen. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Dipl.-Ing. Ralf Schneider 

High Performance Computing Center Stuttgart (HLRS) 

Nobelstraße 19 

70569 Stuttgart 

schneider@hlrs.de 
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REIßVERSCHLUSSVERFAHREN IM BLUTGEFÄß 

Für das Strömungsverhalten des Blutes und die Pumpleistung, die das Herz aufbringen 

muss, spielt der Gehalt an Blutkörperchen, auch Hämatokrit genannt, eine entscheiden-

de Rolle, wie Physiker aus dem Forschungszentrum Jülich und von der japanischen Uni-

versität von Tokio unter der Leitung von Gerhard Gompper mit Hilfe detaillierter Com-

putersimulationen herausfanden. Die Physiker entdeckten, dass rote Blutkörperchen in 

engen Kapillaren sich im Blutstrom fallschirmförmig in einer Reihe ausrichten, wenn die 

Konzentration an Blutkörperchen niedrig ist (obere Darstellung). Bei hoher Konzentrati-

on bilden sich zwei ineinander geschobene Reihen pantoffelförmiger Zellen aus (untere 

Darstellung).  

 

 

 

 

  

Prof. Dr. Gerhard Gompper 

Institut für Festkörperforschung  

Forschungszentrum Jülich  

52425 Jülich  

g.gompper@fz-juelich.de 
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KOMPLETTE SIMULATION DES SCHNUPFENVIRUS 

 

Viren sind die größte Herausforderung der modernen Medizin und Gegenstand aktueller 

Forschung. Ein besonders interessantes Virus ist der Schnupfenvirus (Human 

Rhinovirus). Der Göttinger Biophysiker Helmut Grubmüller hat als erster die Hülle dieses 

Virus auf molekularer Ebene komplett im Computer simuliert und kann jetzt unter ande-

rem Vorhersagen über physikalische Eigenschaften des Virus machen. Damit wird eine 

völlig neue Herangehensweise in der Pharmakologie möglich. 

 
Prof. Dr. Helmut Grubmüller 

Max-Planck-Institut für biophysikalische Chemie 

(Karl-Friedrich-Bonhoeffer-Institut) 

Am Faßberg 11 

37077 Göttingen 

hgrubmu@gwdg.de 
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Umwelt, Energie und Klima 
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MEHR-PHASEN-STRÖMUNGEN IN PORÖSEN MEDIEN 

Der Wasseraustausch zwischen der Erdatmosphäre und dem Erdboden wird stark vom 

Wasserfluss und Phasenübergängen an der Bodenoberfläche und der darunterliegenden 

ungesättigten Zone beeinflusst. Obwohl diese Zone relativ klein ist, beherbergt sie doch 

die meisten biologischen und lebenserhaltenden Prozesse. Die Wasserverteilung und die 

dahinterstehende Dynamik auf der Mikroskala, wo poröse Medien eine entscheidende 

Rolle spielen, bestimmen die Massenflüsse auf der Makroskala und sind daher beim 

Umweltschutz, der Beregnung, aber auch bei der CO2-Sequestration von großer Bedeu-

tung. Prof. Krafczyk vom Institut für rechnergestützte Modellierung im Bauingenieurs-

wesen verwendet Lattice-Boltzmann-Verfahren, um diese Strömungen zu berechnen. 

 

 

 

Prof. Dr.-Ing. habil. Manfred Krafczyk 
Inst. für rechnergestützte Modellierung im 
Bauingenieurwesen (iRMB) 
TU Braunschweig 
Mühlenpfordtstr. 4-5 
38106 Braunschweig 
kraft@irmb.tu-bs.de 
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SCHADSTOFFAUSBREITUNG IM BODEN  

Der Supercomputer wird eingesetzt, 

um die Ausbreitung von Schadstof-

fen im Untergrund vorhersagen zu 

können. Dazu entwickelt Harry 

Vereecken vom Institut für Chemie 

und Dynamik der Geosphäre in Jü-

lich mathematische Modelle, die 

den Wasserfluss und chemische 

Reaktionen der Schadstoffe be-

schreiben. Aus Experimenten ge-

winnt man die Eingabeparameter 

für die Modelle. Die Simulationen 

liefern Beiträge zum Schutz und 

zum ressourcenschonenden Nutzen 

von oberflächennahen Grundwäs-

sern. 

 

 

 

GEODYNAMIK 

Die Oberfläche der Erde ist in Platten zer-

splittert, die sich gegeneinander mit Ge-

schwindigkeiten von einigen cm pro Jahr 

bewegen. An den Grenzen der Platten 

kommt es zum Aufbau von Spannungen 

(aktive Erdbebenzonen). Mit Computermo-

dellen studiert der Geophysiker Ulrich Han-

sen von der Universität Münster die Trans-

porteigenschaften von Konvektionsströ-

mungen im Erdmantel. Daraus gewinnen 

die Wissenschaftler Erkenntnisse zur Dy-

namik der Erde. 

 

 

Prof. Dr. Harry Vereecken 

Forschungszentrum Jülich GmbH, ICG-IV 

52425 Jülich 

h.vereecken@fz-juelich.de 

Prof. Dr. Ulrich Hansen 

Institut für Geophysik 

Corrensstraße 24 

48149 Münster 

pgpsek1@uni-muenster.de 
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ERDBEBEN 

Katastrophale Erdbeben bedrohen viele Millionenmetropolen auf der Welt. Auch in 

Deutschland gibt es zahlreiche Erdbeben, die einen nicht unerheblichen Schaden anrich-

ten. Der Münchner Geophysiker Heiner Igel erforscht mit Hilfe vieler Prozessoren die 

Dynamik verschiedener Regionen, um in naher Zukunft verlässliche Vorhersagen zu er-

ƘŀƭǘŜƴΦ 5ŀȊǳ ǿŜǊŘŜƴ ǎŜƘǊ ǾƛŜƭŜ αŎƘŀǊŀƪǘŜǊƛǎǘƛǎŎƘŜά 9ǊŘōŜōŜƴ ŜƛƴŜǊ ōŜǎǘƛƳƳǘŜƴ ǎŜƛs-

misch aktiven Region simuliert. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Prof. Dr. Heiner Igel  

Department of Earth Sciences - Geophysics  

Ludwig-Maximilians-Universität 

Theresienstrasse 41 

80333 München 

igel@geophysik.uni-muenchen.de 
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SCHADSTOFFE IN DER ATMOSPHÄRE  

Luftschadstoffe reisen um die Welt. Wie weit 

sie kommen, hängt davon ab, wie schnell sie 

bei chemischen Prozessen abgebaut werden. 

Rolf Müller vom Institut für Chemie und Dy-

namik der Geosphäre in Jülich folgt mit den 

Supercomputern den Spuren der Gase und 

ermittelt, wie die Luftverschmutzung das Kli-

ma beeinflusst. 

 

 

 

 

ATMOSPHÄRE /  OZONSCHICHT 

Stickoxide sind ein wichtiges Spurengas, das einen starken Einfluss auf die Ozonschicht 

der Atmosphäre hat und oft bei tropischen Gewittern entsteht. Robert Sausen vom 

Deutschen Luft- und Raumfahrtzentrum in Oberpfaffenhofen untersucht die Konvektion 

solcher Gase, insbesondere in der tropischen Tropopause. 

 

 

Dr. Rolf Müller 

Institut für Chemie und Dynamik der Geosphäre: 

Stratosphäre (IGC-I) 

Forschungszentrum Jülich 

52425 Jülich 

ro.mueller@fz-juelich.de 

Prof. Dr. rer. nat. habil. Robert Sausen  

Deutsches Zentrum für Luft- und Raumfahrt (DLR) 

Institut für Physik der Atmosphäre 

Dynamik der Atmosphäre 

Münchner Straße 20 

82234 Oberpfaffenhofen-Wessling 

Robert.Sausen@dlr.de 
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NACHHALTIGE ENERGIEVERSORGUNG /  WASSERKRAFTWERK 

Nachhaltige 

Energieversorgung ist die 

Herausforderung des 21. 

Jahrhunderts. Wasserkraft 

ist jene Ressource, die seit 

Jahrhunderten erfolgreich 

genutzt wird, und die für 

Deutschland ein hohes 

Potential darstellt. Die 

Optimierung von Turbinen 

und ganzer Kraftwerke hilft, 

den Ertrag aus Wasserkraft 

zu erhöhen und so die 

Abhängigkeit von 

ausländischen Rohstoffen zu 

reduzieren. 

 

 

 

BRENNSTOFFZELLEN 

Im Supercomputer wird ein Modell aus Stapeln (Stacks) von Brennstoffzellen berech-

net. Berücksichtigt werden dabei Stoff-, Ladungs- und Wärmeaustauschprozesse in den 

Stacks. Die Ergebnisse des Modells fließen in den Aufbau einer 20-kW-

Brennstoffzellen-Testanlage ein. Durch die Simulationsrechnungen gekoppelt mit ex-

perimentellen Untersuchungen gelangt Detlef Stolten vom Jülicher Institut für Energie-

forschung zum Design neuer und verbesserter Konzepte für die Hochtemperatur-

Brennstoffzelle.  

 

 

 

 

Prof. Dr.-Ing. Detlef Stolten 

Institut für Energieforschung 

(Brennstoffzellen IEF-3) 

Forschungszentrum Jülich  

52425 Jülich 

ief3-info@fz-juelich.de 

Prof. Dr.-Ing. Eberhard Göde  

Institut für Strömungsmechanik 

und Hydraulische Strömungs-

maschinen 

Pfaffenwaldring 10 

70569 Stuttgart 

goede@ihs.uni-stuttgart.de 



Umwelt, Energie und Klima  

 
 
 
 
 
 
 

27  

VERBRENNUNGSKRAFTWERK  

 

 

Kohle ist die einzige traditionelle heimische Energiequelle, deren Rohstoffbasis in 

Deutschland liegt. Die hohe Umweltbelastung führt jedoch zu Kritik an Kohlekraftwer-

ken. Supercomputer können helfen, den Schadstoffausstoß so gering wie möglich zu 

halten. Simulationsexperimente sparen teure Kraftwerksabschaltungen. 

Supercomputer erlauben die Suche nach der besten Kraftwerkseinstellung. Damit aus 

Kohle saubere Energie gewonnen werden kann forscht Dr.-Ing. Benedetto Risio von der 

RECOM Services GmbH mit Hilfe von Supercomputern. 

 

  

Dr.-Ing. Benedetto Risio 

RECOM Services GmbH 

Nobelstrasse 15 

70569 Stuttgart 

b.risio@recom-services.de 


















































