HINTERGRUND

Eifrigster Nutzer des neuen
Rechners der Universitat
Marburg ist bislang die For-
schungsgruppe von - Profes-
sor Gernot Frenking. Die
Wissenschaftler aus @ dem
Fachgebiet Theoretische
Chemie ,fiittern“ den Com-
“puter mit hochkomplizier-
ten Berechnungen zur Be-
stimmung der Struktur von
Molekiilen,

»Wir betreiben keine Spiele-
reien im  Elfenbeinturm,
sondern kommen zu Ergeb-
nissen, die fur die Gesell-
schaft nutzlich sind“, be-
tonte Frenking in seinem
Vortrag am Mittwoch.

Bei vielen chemischen Re-
aktionen entstehen Zwi-
schenprodukte (Interme-
diate), die sofort weiterrea-
gieren. Deshalb ist
Struktur experimentell sehr
schwierig zu ermitteln.

Mit
Berechnungen konnen die
Anordnung der Atome, ihre
Abstande untereinander
und sogar ihre Bindungs-
energien bestimmt werden.

"vorhersagen,

‘ten dazu Dbeitragen,

‘ihre

quantenmechanischen

von Frank Wzttenb'rock

Der Hlelstungsrechner und
seine Anwendung in der Chemie

Vergleiche mit. experimen-
tellen Ergebnissen belegen
die Zuverlassigkeit dieser
Methode.

Chemische Reaktionen wiir-

“den durch die berechneten

Strukturen verstandlich,
neue Reaktionen lieRen sich
Experimente
zielgerichter planen. Die
Forschungsergebnisse konn-
Roh-
stoffnutzung und. Abfallber‘

_seitigung gunst;ger zZu bQ-
‘treiben, so Frenking.

Die theoretischen Chemiker
nutzen bislang nicht . den.

»Clou* des Parallelrechners,
ein Problem durch Vertei-
lung - auf mehrere soge-
nannte Knoten schneller zu
berechnen. = Dazu
noch Programme.

Die Frenking-Gruppe be-
‘schleunigt ihre Arbeit durch

die serielle .Nutzung des
Rechners, das heifit, sie
nutzt die bis zu 35 Knoten
einzeln | fur veérschiedene
Aufgaben Dank der Menge
an  leistungsstarken. Rech-
nern kommen die Chemiker
schneller voran als vorher,

fehlen }
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2,6 Millionen Mark teurer Computer
soll vielschichtige Probleme losen

Informatiker und Naturwussenschaﬂler nutzen den Parallelrechner der Uni Marburg

Marburg. Die Phi-
lipps-Universitit hat
am Mittwoch ihren 2,6
Millionen Mark teuren
Parallelrechner einge-
weiht — den ersten an
einer hessischen I-Ioch=-

“schule.

von Jirgen Lauterbach
und Frank Wittenbrock

Dr. Jiirgen Radloff, Direktor

" der-Hochschulrechenzentrum,
““hofft, daB Wissenschaftler mit
1 dem Hochlelstungscomputer
fiinf, bis sechs-Jahre lang auf
arbeiten

modernem  Stand
konnen. Der" Parallelrechner
ermoglicht. - zwei -~ Anwen-
dungswege:

1. Er kann benutzt werden
wie ein handelsiiblicher Com-
puter, also ,seriell*. Weil

- Speicherkapazitdt und Re-
" chenleistung hoch sind, lassen

sich aber auch komplizierte
Aufgaben schneller ldsen als
mit anderen Geréaten.

2. - Manche Berechnungen

35 leistungsstarke ,,Workstation* umfaBt der Parallelrech-
ner IBM RS/6000 SP des Hochschulrechenzentrums. Fiir die
Hardware ist System-Manager Heinz-Joachim Schroder
(links) zustindig, die Anwender berit Thomas Gebhardt.
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wird in mehrere Teilaufgaben
zerlegt. Die Daten dieser Teil-

sind so vielschichtig, daf} ein
Computer mit nur einer Re-
cheneinheit sie nicht allein
bewaltigen kann. Der neue
Computer der Philipps-Uni-
versitdt ermdaglicht paralleles
Rechnen: Eine grofie Aufgabe

aufgaben werden wiederum
auf die einzelnen Prozessoren
verteilt und dort bearbeitet.
Fast alle komplizierten Pro-
bleme lassen sich mit einem

Parallelrechner schneller 16-
sen.  Die  Beschleunigung
steigt aber nicht gleichmiBig
mit der Zahl der parallel ar-
beitenden Rechner.

~Bel realen Simulationen
ist es zufriedenstellend, wenn
ein Parallelrechner etwa 70
Prozent der Zeit eines Rech-
ners benotigt*, erlauterte In-
formatik-Professorin Rita
Loogen. ,Am besten wire es,
wenn konventionelle Pro-
gramme auf Parallelrechnern
einfach angewendet werden
konnten. Das System mifite
die Parallelisierung automa-
tisch leisten.*

AuBler von Informatikern
wird das Geridt vorwiegend
von Naturwissenschaftlern
genutzt. In der Testphase lag
seine Auslastung laut Jirgen
Radloff bei 70 Prozent.

In einer alle sechs Monate
aktualisierten Liste der welt-
weit leistungsfahigsten Super-
computer belegt der Mar-
burger Parallelrechner der-
zeit Rang 172, in-Deutschland
Rang 12, berichtete Radloff. -



