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Was ist eigentlich Wissen-
schaftliches Rechnen?

Die Modellierung der Wirklichkeit

| CARSTEN BURSTEDDE | NebenTheorie und Expe-
riment bietet das ,Wissenschaftliche Rechnen” eine weitere Methode, auf wis-
senschaftliche Fragestellungen eine Antwort zu finden. Was ist neu an dieser
Art, Wissenschaft zu betreiben, und wie funktioniert sie?

er Begriff ,Wissenschaftliches
D Rechnen“ oder seine engli-

sche Ubersetzung ,scientific
computing“ erklédrt sich nicht gerade
von selbst. Tatsdchlich geht es um eine
klare Zielsetzung: Die Antwort auf wis-
senschaftliche Fragestellungen soll mit
dem Computer berechnet werden. In-
wieweit ist dieser Zugang nun eine neue
Art, Wissenschaft zu betreiben, und was
ist daran spannend?

Traditionell stiitzt sich die Wissen-
schaft auf das Zusammenspiel von
Theorie und Experiment. Der Legende
nach fiel Isaac Newton ein Apfel auf
den Kopf: Das war fiir ihn ein experi-
menteller Befund, der einer allgemeinen
Erklarung bedurfte. In seinem Fall
brachte ihn das dazu, die Theorie von
der gegenseitigen Anziehung aller Mas-
sen aufzustellen; die Entwicklung ging
also vom Experiment zur Theorie. Bei
Einstein verlief es umgekehrt: Theoreti-
sche Uberlegungen fiihrten auf kurze
aber bis dato unbekannte Gleichungen,
die vielen Zeitgenossen so mysterios er-
schienen, dass es Jahrzehnte von besta-
tigenden Experimenten bedurfte, bis die
Fachwelt sie fiir verniinftig hielt. In bei-
den Féllen galt, was heute noch immer
gilt, ndmlich dass eine Theorie nur so-
lange akzeptabel ist, wie sie nicht im
Widerspruch zum Experiment steht.

Dr. Carsten Burstedde ist Profes-
sor flir Wissenschaftliches Rech-
nen am Institut fir Numerische

Simulation der Universitat Bonn.

Leider sind viele Fragestellungen ex-
perimentell unzugénglich. Beispielswei-
se sind viele chemische Vorgange fiir di-
rekte Messungen zu kleinskalig und
schnell, wéhrend die Entstehung von
Gebirgen zu groskalig und langsam ist.
Autocrashtests sind umstdndlich und
teuer, und wie sich ein Atomsprengkopf
in hundert Jahren verhalt kann heute
niemand sicher vorhersagen. Auch die
Untersuchung von Hypothesen kann
interessant sein: Wie wiirde sich z.B.

»Die Antwort auf wissenschaftliche
Fragestellungen soll mit dem
Computer berechnet werden.«

das Klima in Europa dndern, wenn der
Golfstrom stehenbleibt oder die Erd-
achse kippt? Wie wiirde sich der Kos-
mos mit einem anderen Gravitationsge-
setz entwickelt haben?

Die Schwierigkeiten in der Theorie
sind dhnlich fundamental. Beispielswei-
se sind die Gleichungen, die die Stro-
mung von Wasser beschreiben, seit fast
zweihundert Jahren bekannt, aber wir
wissen bis heute noch nicht einmal, ob
sie liberhaupt eine Losung haben.

Das Wissenschaftliche Rechnen ver-
sucht, diese Liicken zu schliel3en, indem
eine Theorie dazu entwickelt wird, wie
sich reale und hypothetische Szenarien
mathematisch formulieren lassen, wie
und in welcher Zeit wir mit dem Com-
puter eine Ndherungslosung berechnen
konnen, und wie gro8 der Fehler zur
(unbekannten) wahren Losung ist. Der
Vergleich von Simulationsergebnis und
Experiment ist ein effektiver Test einer

Simulationsmethode, da er Fehler in
der gesamten Kette von der Problem-
stellung iiber die Theorie bis zur Pro-
grammierung und Auswertung offenba-
ren und Aufschluss dariiber geben
kann, an welchen Punkten nachgebes-
sert werden muss.

Wir konnen nun solche numeri-
schen (Computer-)Simulationen nut-
zen, um Gedankenexperimente in ei-
nem Detailgrad durchzufiihren, der auf
den ersten Blick nur von der GroR3e des
verfligbharen Computers begrenzt ist. In
Wahrheit ist der begrenzende Faktor je-
doch die Effizienz der verwendeten Re-
chenvorschriften, weswegen diese ein
ganz zentraler Forschungsgegenstand
des  Wissenschaftlichen
Rechnens ist.

Wie funktioniert das
nun genau?

Zunachst muss {iiberlegt
werden, wie die oben erwdhnten Frage-
stellungen iiberhaupt in den Computer
kommen, der per se nichts mit Begriffen
wie , Molekiil“ oder , Galaxie“ anfangen
kann. Auf ganz kleinen oder ganz gro-
Ben Skalen konnen solche Systeme als
Ansammlung von Punkten modelliert
werden, die die einzelnen Atome bzw.
Sterne darstellen. Aus der Physik wissen
wir, welche Kréfte zwischen den einzel-
nen Punkten herrschen, und wie die
Krifte die Bewegung der Punkte bein-
flussen. Die gute Nachricht ist, dass wir
daraus Gleichungen ableiten kénnen, die
den Ort und die Geschwindigkeit jedes
einzelnen Punktes zu einem Zeitpunkt
bestimmen, der eine kleine Zeitspanne
in der Zukunft liegt, und dass der Com-
puter diese Gleichungen im Prinzip 16-
sen kann. (,,Klein“ ist hier relativ: in der
Molekiildynamik geht es um millionstel
milliardstel Sekunden und in der Ent-
wicklung von Galaxien um Jahrmillio-
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Links: Computersimulation der Gesteinsstrome im Erdmantel und der Bewegung der tektonischen Platten (hier gezeigt die australische, pazifische
und mehrere kleinere Platten) mit einem Rechengitter variabler ZellgréRe. Die Farbskala stellt die Viskositat, also die Zéhigkeit des Gesteins dar.
Rechts: Vergleich von Messungen der Plattenbewegungen (weil3e Pfeile) mit Simulationsergebnissen (schwarz; Farbskala: Verformungsrate).
Quelle: Science 329, Seiten 1033-1038, August 2010, http://wwv.sciencemag.org/cgi/content/full/329/5995/1033.

nen.) Die schlechte Nachricht ist, dass
die Bewegung jedes einzelnen von N
Punkten insgesamt von allen N - 1 ande-
ren Punkten abhéngt, dass also fiir jeden
Zeitschritt insgesamt etwa N2 Krifte aus-
gerechnet werden miissen. Wir sagen
hier, dass die Rechenvorschrift nicht gut
skaliert: Schon fiir eine moderate Zahl
von Punkten wiirde eine Berechnung
entschieden zu lange dauern.

Wir brauchen also eine effizientere
Rechenvorschrift (nach dem Mathemati-
ker al-Chwarizmi auch ,,Algorithmus* ge-
nannt), die idealerweise nur N viele Re-
chenoperationen fiir einen Zeitschritt be-
notigt. Ein erfolgreicher Ansatz dazu ist
die Zusammenfassung mehrerer echter
Punkte zu einem gedachten, der auf an-
dere Punkte die gleiche Wirkung hat. Der
Fehler, den wir dabei machen, ist umso
geringer, je grofer die Entfernung zu den
anderen Punkten ist, weswegen die Kraf-

»Durch Computersimulationen sind
wir der Modellierung der Wirklichkeit
ein gutes Stiick ndher gekommen.«

te der nichstliegenden Punkte immer
noch einzeln aufaddiert werden - dies ist
aber nur noch eine begrenzte Zahl, so
dass die Berechnung insgesamt nun weit-
aus schneller ist.

In der Praxis ordnen wir die gedach-
ten Punkte oft in einer regelméRigen Un-
terteilung an, beispielsweise einem Gitter
wie auf einem Schachbrett. Ein entschei-
dender Trick besteht jetzt darin, mehrere
der gedachten Punkte weiter zusammen-
zufassen zu einem gedachten Punkt
zweiter Generation und so fort. Am Bei-
spiel des Schachbretts mit 8 x 8 Feldern
bedeutet das, jeweils 2 x 2 Felder zu ei-

nem neuen und viermal so groRen Feld
zu machen, und dies zu wiederholen bis
wir bei einem einzigen Feld der GroRe
64 angekommen sind. Viele der schnells-
ten bekannten Algorithmen beruhen auf
solch einem rekursiven Prinzip.

Bisher haben wir die Unterteilung
des Simulationsgebiets als administrati-
ven Vorgang aufgefasst, um den Weg je-
des einzelnen Teilchens zu berechnen.
Fiir sdmtliche 1025 Molekiile in einem
Wasserglas ist dies selbst mit einem opti-
malen Algorithmus unpraktikabel, aber
gliicklicherweise auch gar nicht notwen-
dig. Wenn wir ndmlich die Geschwin-
digkeiten aller Teilchen in einem Gebiet
aufaddieren und den Mittelwert zu un-
serer Unbekannten erkldaren, haben wir
nur noch so viele Werte zu berechnen,
wie es Gebiete gibt. Nach diesem Uber-
gang zum Kontinuum kénnen wir weite-
re Grolen definieren wie z.B. den
Druck im Inneren
oder den Fluss durch
den Rand eines Ge-
bietes. Die mathema-
tischen Beziehungen
zwischen diesen
GroRen haben die Form einer partiellen
Differentialgleichung, deren numerische
Losung im Wissenschaftlichen Rechnen
eine ganz zentrale Rolle spielt.

Bei der Entwicklung von Algorith-
men mit moglichst hoher Genauigkeit
bei moglichst niedriger Anzahl Rechen-
operationen spielt die Art der Untertei-
lung, das sogenannte Rechengitter, eine
entscheidende Rolle. Ebenso entschei-
dend ist die Anzahl der Unbekannten
oder Freiheitsgrade, die man pro Gitter-
zelle ansetzt. Je feiner die Maschenweite
und je hoher die Anzahl der Freiheits-
grade, desto genauer ist idealerweise

das Ergebnis, aber desto linger dauert
auch die Berechnung. Die theoretische
Untersuchung dieser Zusammenhénge
nennt sich numerische Analysis und ist
die Grundlage jeder Simulation.

Bei vielen aktuellen Fragen aus den
Natur- und Ingenieurwissenschaften ist
ein einzelner Computer oft nicht mehr
ausreichend. Die Berechnung muss
dann parallelisiert, also auf mehrere
vernetzte Computer verteilt werden, die
dann idealerweise entsprechend schnel-
ler fertig werden. Da die Wartezeiten im
Netzwerk um ein Vielfaches hoher sind
als die innerhalb eines Computers,
kompliziert sich allerdings die Entwick-
lung der Algorithmen, die nun nicht
mehr nur mit der Gesamtzahl der Frei-
heitsgrade, sondern auch mit der Zahl
der Computer eine optimale Laufzeit
gewdhrleisten miissen.

Anspruch und Wirklichkeit
Durch Computersimulationen sind wir
der Modellierung der Wirklichkeit ein
gutes Stiick ndher gekommen, und sie
sind aus unserer Welt nicht mehr weg-
zudenken. Trotzdem sind zur Zeit die
Simulation eines kompletten Wasser-
falls oder die Wettervorhersage fiir ein
ganzes Jahr vollkommen illusorisch. Bei
der Weiterentwicklung unserer Mog-
lichkeiten miissen wir uns an den glei-
chen Mal3stdben orientieren wie die iib-
rige Wissenschaft auch: Simulationser-
gebnisse miissen von Dritten {iberpriif-
bar und reproduzierbar sein, gerade
weil man dem Ergebnis einer Simulati-
on seine Korrektheit nicht ohne weite-
res ansieht. Unter dieser Voraussetzung
eroffnet das Wissenschaftliche Rechnen
faszinierende Perspektiven in der inter-
disziplindren und aktuellen Forschung.



