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1 Vorwort

Das Berichtsjahr 1995 zeichnete sich fiir das WeierstralR-Institut fir Angewandte Analysis und
Stochastik (WIAS) durch zwei wesentliche Aspekte aus. Einerseits wurde die Grindungs-
und Aufbauphase des Instituts mit dem Abschlul3 der Bau- und Sanierungsarbeiten am Insti-
tutsgebdude beendet, zum anderen gelang es dem Institut, seine nationale und internationale
Stellung weiter auszubauen.

Die Bauarbeiten am Institut wurden Ende April 1995 abgeschlossen. Erfreulicherweise hat
es wdahrend der gesamten Arbeiten keine Unfélle gegeben, wofiir wir sehr dankbar sind. Die
Bauabnahme erfolgte am 7. August, und am 13. Oktober wurde das renovierte Geb&dude von
Herrn Senator Prof. Erhardt im Rahmen einer 6ffentlichen Prédsentation des Instituts durch einen
symbolischen Scherenschnitt seiner Bestimmung tibergeben. Erstmals seit Griindung des Instituts
im Jahre 1992 werden die Forschungsarbeiten nicht durch drangende Enge, Larm und Schmutz
behindert, vergessen ist das Drohnen der PreRluftbohrer und der Funkenflug der Schweil3gerdte,
der zeitweilig nur im Sprung Uberwunden werden konnte! Auch die Geschéftsstelle der
Deutschen Mathematiker-Vereinigung konnte endlich den fiir sie vorgesehenen Raum beziehen.

Der Dank des Instituts gilt allen, die an der Planung und der Durchfiihrung der Arbeiten
beteiligt waren, besonders aber den Zuwendungsgebern Bund und Land Berlin, die Mittel in
Hohe von insgesamt 4,3 Mio DM fiir die Renovierung bereitstellten und durch Flexibilitat und
unburokratische MalRnahmen sehr zur Beschleunigung der Arbeiten beitrugen.

Dank und Anerkennung gebiihrt aber auch den Mitarbeitern des Instituts, die trotz der teilweise
sehr widrigen Arbeitsbedingungen mit grofem Einsatz kontinuierlich weitergearbeitet haben.
Nur dadurch konnte es dem Institut gelingen, seine jetzige Position in der Fachwelt zu erreichen.

1.1 Ruckblick auf das Jahr 1995

In wissenschaftlicher Hinsicht kann das Institut auf ein erfolgreiches Jahr zuriickblicken. Die
Publikationsleistung war mit 60 im Druck erschienenen Vertffentlichungen und insgesamt 74
neu in die Preprintreihe des Instituts aufgenommenen Beitrdgen wiederum sehr erfreulich; 5
Promotionen und 2 Habilitationen wurden erfolgreich abgeschlossen, und 2 Rufe auf Professu-
ren an Universitdten ergingen an Mitarbeiter des Instituts. Insgesamt 230 Vortrdge wurden von
Mitarbeitern des Instituts auf wissenschaftlichen Fachtagungen, auf Kolloquien und an wissen-
schaftlichen Institutionen im In- und Ausland gehalten; die vier sehr erfolgreichen vom WIAS
veranstalteten wissenschaftlichen Tagungen und insgesamt 169 Gastvortrdge trugen wesentlich
zur Vertiefung der wissenschaftlichen Kontakte und zur wachsenden Attraktivitit des Instituts
in der nationalen und internationalen Forschungslandschaft bei.

Letzteres manifestierte sich nicht zuletzt durch die beachtlichen Erfolge bei der Einwerbung
von Drittmitteln. So konnten im Jahre 1995 fiir das Haushaltsjahr 1996 mehr als 875 TDM
an Drittmitteln zur Beschaftigung von insgesamt 10 Wissenschaftlern eingeworben werden. Die
internationale Bedeutung des Instituts 1&Bt sich auch daran ablesen, dal} seine Wissenschaftler
an einer ganzen Anzahl europdischer Projekte und Netzwerke beteiligt sind; dabei werden je
ein INTAS-Projekt und ein HCM-Projekt von Wissenschaftlern des WIAS koordiniert.

In die Berliner Forschungslandschaft ist das WIAS fest eingebunden. Neben den Kooperations-
vertragen mit der Humboldt-Universitat und mit dem Konrad-Zuse-Zentrum (ZIB) manifestierte
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sich dies inshesondere durch die vielen Lehrveranstaltungen, die im Jahre 1995 von den
Institutsmitarbeitern an den drei Berliner Universitaten abgehalten wurden.

In fachlicher Hinsicht war die Téatigkeit des WIAS seinem spezifischen Auftrag entsprechend
projektbezogen und auf angewandte Forschung und interdisziplindre Kooperation ausgerichtet.
Es gelang, weitere angewandte Projekte mit Partnern aus Industrie und Forschung zu initi-
ieren. Eine ganze Reihe von industriellen Kooperationsprojekten befindet sich im Stadium
der Anbahnung. Als besonders erfolgreich im Bereich des Technologietransfers hat sich das
Industriekolloquium des WIAS erwiesen, in dem seit Anfang des Jahres 1995 im 14té&gigen
Rhythmus Anwender aus Industrie und Wissenschaft tiber die in ihren Arbeitsbereichen auftre-
tenden mathematischen Probleme berichten. Aus diesen Kolloquiumsveranstaltungen, die von
den Anwendern gern wahrgenommen werden, haben sich eine Reihe interessanter Kooperati-
onsmaoglichkeiten fir das WIAS eroffnet.

Eine weitere Neuerung ist die Einrichtung eines Special-Guest-Stipendiums am Institut. Mit
Hilfe dieses Stipendiums soll sich in jedem Jahr ein besonders ausgewiesener Wissenschaftler
fur die Dauer von zwei Monaten am Institut aufhalten und wahrend dieser Zeit eine Serie von
Vortragen halten. Special Guest des Jahres 1995 war Prof. G. Papanicolaou von der Stanford
University; fir das Jahr 1996 konnte Prof. K.-H. Hoffmann von der TU Miinchen gewonnen
werden.

Im Berichtsjahr konnte wiederum eine Verbesserung der technischen Infrastruktur des Instituts
erreicht werden. Die Rechenkapazitdt konnte durch die Beschaffung weiterer Workstations
weiter vergroRert werden, und die Inbetriebnahme des ATM-Backbones brachte eine deutliche
Verbesserung des internen Netzes mit sich. Weiterhin steht der Anschlul3 des Instituts an
das MAN-Netz des Landes Berlin unmittelbar bevor. Dadurch werden sich insbesondere die
Verbindungen zur Nutzung des T3D-Supercomputers des ZIB deutlich verbessern.

1.2 Ausblick auf das Jahr 1996

Zentrales Anliegen des Instituts fur die Zukunft ist die Sicherung und der Ausbau der bisher
erzielten Fortschritte bei der Umsetzung einer projektorientierten und anwendungsbezogenen
Forschung. Das Institut wird sich weiterhin konsequent um die Ausweitung seiner Koopera-
tionen mit Partnern aus Industrie und Wirtschaft bemiihen. Es hofft dabei auf eine verstarkte
Einbeziehung in die interdisziplindre Projektforderung des BMBF; die erfolgreiche Prasentation
des Instituts am 27.11.1995 im BMBF in Bonn gibt dazu AnlaR.

Die wissenschaftliche Ausrichtung des Instituts wird sich dabei auf die in seiner Sitzung vom
20.10.1995 vom Wissenschaftlichen Beirat des Instituts empfohlenen Gebiete

e Halbleiter, Nano- und Optoelektronik,

Phaseniibergénge,

Stochastik und Statistik in Wirtschafts- und Ingenieurwissenschaften,

Numerik, Simulation und Softwareentwicklung,
¢ Nichtlineare Optimierung und Optimale Steuerung,

Kontinuumsmechanik
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konzentrieren. Die erfolgreiche Umsetzung des Forschungskonzeptes macht eine vermehrte
strukturelle Flexibilitdt innerhalb des Instituts zum optimalen Einsatz der vorhandenen perso-
nellen Ressourcen erforderlich.

\on herausragender Bedeutung fiir die wissenschaftliche Arbeitsfahigkeit des WIAS wird auch
weiterhin die EDV-Ausstattung des Instituts sein. Zur Durchfiihrung seiner Forschungsprojekte
mit Anwendern ist das WIAS darauf angewiesen, uber ausreichende Rechen- und Graphik-
kapazitaten im Hause zu verfligen und mit Hilfe modernster Netztechnologie innerhalb und
auflerhalb des Hauses kommunizieren zu konnen. Hierzu soll im Jahre 1996 das ATM-Backbone
im Hause weiter ausgebaut werden.

Die erfolgreiche Umsetzung des Konzeptes einer projektorientierten und anwendungsnahen
Forschung am WIAS setzt eine entsprechende finanzielle und personelle Ausstattung voraus.
Das Institut hofft, dal ihm in Zeiten finanzieller Engpésse und knapper werdender Ressourcen
von den Zuwendungsgebern auch zukunftig die fiir eine erfolgreiche wissenschaftliche Arbeit
unerlailiche ideelle und finanzielle Unterstutzung gewahrt werden wird.

Das WeierstralR-Institut flir Angewandte Analysis und Stochastik dankt allen sehr herzlich, die
ihm im Jahre 1995 mit Rat und Tat bei der Erfullung seiner Aufgaben zur Seite gestanden
haben.

Berlin, im Januar 1996

J. Sprekels
Direktor



2 Aufgabenstellung und Struktur des WIAS
2.1 Aufgabenstellung des WIAS

Die Entwicklung und der Einsatz effizienter Methoden der Angewandten Mathematik ist in den
letzten Jahren weltweit als wichtige Voraussetzung fur die Zukunft moderner Industriegesell-
schaften anerkannt worden. Insbesondere die Entwicklung innovativer Technologien und die
Optimierung industrieller Fertigungsprozesse wéren ohne den Einsatz moderner Verfahren der
Angewandten Mathematik nicht denkbar.

Die Aufgabenstellung des WIAS orientiert sich am zunehmenden Bedarf nach projektorientierter
Forschung im Bereich der Angewandten Mathematik in Deutschland. Das WIAS soll insheson-
dere solche Fragestellungen der Angewandten Mathematik aufgreifen, die aus konkreten Anwen-
dungssituationen in Medizin, Wirtschaft, Natur- und Ingenieurwissenschaften begriindet sind.
Die Herangehensweise ist dabei ganzheitlich, d. h. am WIAS wird der gesamte Problemldsungs-
prozel’ von der interdisziplindren Modellierung tiber die mathematische Behandlung des Modells
bis hin zur konkreten numerischen Simulation betrieben. Dabei treten in verschiedenen Stadien
dieses Losungsprozesses in der Regel auch solche Fragestellungen auf, die zum Bereich der
mathematischen Grundlagenforschung zéhlen und umfangreicher mathematisch-theoretischer
Untersuchungen bedirfen.

Das Konzept einer projektorientierten, anwendungsbezogenen Forschung ist bereits in einer
Reihe von Anwendungsfeldern erfolgreich umgesetzt worden; so werden am WIAS konkre-
te Anwendungsprobleme in den Gebieten Halbleitertechnologie, chemische Verfahrenstechnik,
Simulation elektrischer Schaltkreise, Finanzmathematik, statistische Methoden der Wirtschafts-
wissenschaften, Grundwasserstromungen, in Zusammenarbeit mit Anwendern untersucht; eine
Reihe von weiteren Kooperationen mit Anwendern aus verschiedenen Gebieten der Industrie
befindet sich im Anbahnungsstadium.

Das WIAS ist stdndig um eine Erweiterung des Spektrums seiner Anwendungsfelder bemiiht.
Die vielféltigen diesbeziiglichen Aktivitdten des Instituts werden vom Institutsbeauftragten fur
Technologietransfer koordiniert.

2.2 Organisatorische Struktur des WIAS

Zur Erfillung seiner wissenschaftlichen Aufgabenstellung ist das WIAS in sieben Forschungs-
gruppen gegliedert, aus denen Projektgruppen gebildet werden; hinzu kommen die wissen-
schaftlich-technischen Dienste. Im folgenden werden die Aufgabenfelder dieser Abteilungen im
Berichtsjahr 1995 kurz charakterisiert.
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Weierstral3-Institut fur Angewandte Analysis und Stochastik
10117 Berlin, Mohrenstralle 39
Tel.: 20377-596, Telefax: 2044975

Direktor
Prof. Dr. J. Sprekels
App. 586
Forschungs- Forschungs- Forschungs- Forschungs- Forschungs- Forschungs- Forschungs-
gruppe Partielle gruppe Dynami- gruppe Numeri- gruppe Integral- gruppe Stocha- gruppe Stocha- gruppe
Differentialglei- sche Systeme sche Mathema- gleichungen stische Systeme stische Algo- Differenzierbare
chungen und und Steuerungs- tik und Wiss. und Pseudo- mit Wechsel- rithmen und Dynamik und
Variationsglei- theorie Rechnen differential- wirkung Nichtparame- Ergodentheorie
chungen gleichungen trische Statistik
Leiter: Leiter: Leiter: Leiter: Leiter: Leiter: Leiter:
Prof. Dr. Priv.-Doz. Dr. Priv.-Doz. Dr. Prof. Dr. Priv.-Doz. Dr. Priv.-Doz. Dr. Prof. Dr.
H. Gaewski K. R. Schneider R. Kornhuber S. ProRdorf A. Bovier M. Nussbaum H. G. Bothe
App. 563 App. 302 App. 561 App. 553 App. 547 App. 575 App. 545
Wiss. Assistentin des Bibliothek Rechentechnik Verwaltung Technol ogiebeauftragter
Direktors
Dipl.-Ing. Dipl.-Math. Dr. Dr. Dr.
M. Teuchert H. Rothkirch G. Telschow U. Schulze D. Homberg
App. 594 App. 296 App. 590 App. 557 App. 491

2.2.1 Forschungsgruppe Partielle Differentialgleichungen und Variationsgleichungen

Viele grundlegende Prozesse in Natur und Technik lassen sich durch partielle Differential-
bzw. Variationsgleichungen, insbesondere durch nichtlineare Evolutionsgleichungen, hinrei-
chend genau beschreiben. Die Gruppe befallt sich sowohl mit der analytischen Theorie dieser
Gleichungen (Existenz, Eindeutigkeit, qualitatives Losungsverhalten) als auch mit der Ent-
wicklung, Begrindung und Realisierung von Algorithmen zu ihrer numerischen Losung. Die
Algorithmen werden zur numerischen Simulation konkreter Anwendungsprozesse eingesetzt.
Spezielle Forschungsschwerpunkte sind:

e Mathematische Modelle von Ladungstransportvorgangen in Halbleitern unter Einbezie-
hung optischer, magnetischer, thermoelektrischer und quantenmechanischer Effekte,

Reaktions-Diffusionsgleichungen zur Beschreibung des Transports von Fremdatomen in
Festkorpern,

Polymerisationsvorgange,

Phasenfeldmodelle zur Beschreibung von Hysterese-Phanomenen, von diffusiven Pha-
senuibergangen und von Gedachtnislegierungen,

Warmehandlung von Stahlen.

Zu den genannten Themenkomplexen werden jeweils effiziente Software-Tools entwickelt.

2.2.2 Forschungsgruppe Dynamische Systeme und Steuerungstheorie

In dieser Forschungsgruppe wird das Verhalten dynamischer Systeme in Abhangigkeit von
Parametern und unter Beachtung spezieller Strukturen wie Symmetrien und kleine Parameter
untersucht. Neben der Herleitung qualitativer Resultate Uber das Langzeitverhalten der betrach-
teten Systeme geht es um die Entwicklung von Algorithmen zur numerischen Analyse und



2.2. ORGANISATORISCHE STRUKTUR DES WIAS 11

Kontrolle groRer strukturierter Systeme und zur Losung von Randwertproblemen auf unendli-
chen Zeitintervallen. Die Verfahren werden u.a zur Simulation und Kontrolle von Prozessen
der chemischen Verfahrenstechnik eingesetzt.

Weitere Forschungsschwerpunkte sind:

Probleme der Erregungsphysiologie und der Optoel ektronik,
Bifurkationstheorie,

singular gestorte Systeme,

Strukturbildung in Reaktions-Diffusionssystemen,

Stabilisierung durch Rickkoppelung.

2.2.3 Forschungsgruppe Numerische Mathematik und Wissenschaftliches Rechnen

Die Arbeit dieser Forschungsgruppe ist gepragt vom Wechselspiel zwischen der Implementie-
rung konkreter Problemldsungen in Kooperation mit externen Anwendern und der Entwicklung
und Anayse innovativer numerischer Verfahren. Dabei sollen den Anwendern jewells be-
nutzerfreundliche Schnittstellen und Oberflachen zur Verfigung gestellt werden. Thematische
Schwerpunkte sind dabel adaptive Multilevelmethoden zur Losung partieller Differentialglei-
chungen, groRe differentiell-algebraische Systeme, Parallelisierung und Visualisation.

Die in der Gruppe entwickelten Algorithmen werden in einer Reihe von konkreten Anwen-
dungsprojekten eingesetzt:

e Ein- und Zweiphasenstromungen sowie reaktiver Schadstofftransport in porosen Medien,

e Simulation komplexer physikalisch-chemischer Prozesse in der chemischen Verfahrens-
technik,

e rechnergestitzter Entwurf komplexer mikroelektronischer Schaltkreise.

2.2.4 Forschungsgruppe Integralgleichungen und Pseudodifferentialgleichungen

Integral gleichungsmethoden werden zunehmend zur Modellierung und numerischen Behand-
lung schwieriger Anwendungsprobleme in Natur- und Ingenieurwissenschaften eingesetzt. Sie
spielen z.B. bel der Behandlung inverser Probleme eine zentrale Rolle. Ferner lassen sich
Randwertaufgaben bel Differentialgleichungen in vielen Fallen in aquivalente Randintegralglei-
chungen transformieren. Die Gruppe befalt sich sowohl mit der Analyse neuer Klassen von
Integraloperatoren als auch mit der Untersuchung numerischer Verfahren.

Unter anderem wird derzeit an folgenden Projekten gearbeitet:

e Analytische und numerische Losung (Spline- und Waveletapproximation) von Rand-
integralgleichungen,

¢ Randelementmethoden und ihre Anwendung in Bruchmechanik und Aerodynamik,
e Gebietsdekompositionsverfahren mit Randelementmethoden,

e Regularisierungsverfahren bei schlechtgestellten (inversen) Problemen.
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2.2.5 Forschungsgruppe Stochastische Systeme mit Wechselwirkung

Das wissenschaftliche Interesse der Forschungsgruppe gilt Phanomenen, die auf der mikro-
skopischen Wechselwirkung stochastischer Teilchensysteme und dem Einflul? zufélliger Medien
beruhen. Die Untersuchungen erstrecken sich von der Modellierung interagierender Teilchensy-
steme Uber ihre theoretische Behandlung mit mathematischen Methoden der statistischen Physik
bis hin zur Entwicklung und Implementierung effizienter Verfahren der stochastischen Numerik
(Monte-Carlo-Simulation) zur Losung der zugehorigen kinetischen Gleichungen.

Speziell wird an folgenden Themenkreisen gearbeitet:

e Herleitung makroskopischer Gleichungen und Studium der Fluktuation beim hydrodyna-
mischen Grenziibergang,

e neuronale Netze,
e dynamische Phaseniibergange,

e Strukturbildung in parabolischen Systemen und bei Verzweigungsmodellen in zufalligen
Medien.

2.2.6 Forschungsgruppe Stochastische Algorithmen und Nichtparametrische Statistik

Die Forschungsgruppe betreibt eine algorithmische Stochastik, deren Ziel die Entwicklung,
theoretische Begrindung und Bewertung sowie die praktische Implementierung statistischer
Verfahren ist. Dabel handelt es sich insbesondere um die Losung inverser und schlechtgestellter
Probleme mit Methoden der nichtparametrischen Statistik, um die Numerik und Statistik
stochastischer Differentialgleichungen und um die Effizienz stochastischer Algorithmen.

Die Untersuchungen der Gruppe umfassen

e inverse Probleme der Bildverarbeitung und Tomographie,

e Methoden der optimalen statistischen Kurvenschéatzung mit Hilfe von Wavelets,
e die numerische Losung stochastischer Differentialgleichungen,

e Fragen der adaptiven Clusteranalyse.

Die Forschungsgruppe hat das Softwarepacket ClusCorr zur Clusteranalyse, Hauptkompo-
nentenanalyse, Diskriminanzanalyse und multivariaten Graphik entwickelt, das von Anwendern
aus verschiedenen Gebieten eingesetzt wird.

2.2.7 Forschungsgruppe Differenzierbare Dynamik und Ergodentheorie

Die Gruppe arbeitet auf zwel Gebieten, die durch ihre Methodik miteinander verknupft sind.
Zum einen handelt es sich um Grundlagenuntersuchungen mathematischer Strukturen, die aus
der Modellierung von Evolutionsprozessen hervorgehen. Sie betreffen invariante Mengen und
Attraktoren dynamischer Systeme mit den zugehorigen invarianten Ma3en und numerischen
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Invarianten. Dabei werden Fragen der stochastischen Dynamik behandelt. In der zweiten Ar-
beitsrichtung werden Ideen und Methoden der Dynamik auf klassische mathematische Probleme
angewandt.

Gegenstand der Untersuchungen sind

e Hausdorff-Dimension und fraktale Struktur von Attraktoren,
e Konstruktion invarianter Ma3e fur Anwendungen in der Physik,

e Anwendungen der Theorie geodatischer Flisse auf Mannigfaltigkeiten mit negativer
Krummung.

2.2.8 Wissenschaftlich-technische Dienste

Zur Versorgung der Forschungsgruppen mit Fachliteratur und Fachinformationen betreibt das
WIAS eine wissenschaftliche Bibliothek (vom Typ Spezialbibliothek) und eine Fachinfor-
mationsstelle. Die Bibliothek wird kontinuierlich gefuhrt (laufende Erwerbung, Erschlielung,
Einband und Benutzung) und hinsichtlich EDV und neuer Medien und Technologien aktualisiert.
Derzeit halt sie rd. 55 700 Einheiten zur Nutzung im Freihandbetrieb bzw. in Sofortbedienung
aus dem Magazin bereit; ferner kann tber rd. 240 laufend gehaltene Zeitschriften verfigt wer-
den. Eine Katalogdatenbank zum Online-Zugriff Gber das Rechnernetz des WIAS befindet sich
im Aufbau; die wichtigsten Referateorgane werden in Print- und CD-ROM-Version gehalten.
Fur die Online-Recherche stehen STN-Datenbanken zur Verfigung. Die Anwendung moderner
Informationstechnologien wird durch ein BMBF-Projekt zur Fachinformation unterstitzt.

Die Gruppe Rechentechnik ist zustandig fur die Versorgung des Instituts mit den Kapazitaten
im Bereich der EDV, die zur Erfullung der wissenschaftlichen Aufgabenstellung des Insti-
tuts bendtigt werden. lhr obliegt neben der Hardware- und Software-Wartung das gesamte
Systemmanagement und ferner die Betreuung des hausinternen Rechnernetzes. Aullerdem ist
die Ankoppelung des Netzes an die nationalen und internationalen Netzdienste zu gewahrlei-
sten. Die Gruppe Rechentechnik wirkt beratend bel der Beschaffung der EDV-Ausstattung des
Instituts mit.

Die Verwaltung des Instituts ist fur die Abwicklung der am Institut anfallenden administrativen
und organisatorischen Vorgange zustandig. Sie unterstiitzt die Institutsleitung bel der Aufgabe,
die zur Verfugung stehenden Personal- und Sachmittel moglichst effektiv im Sinne der wis-
senschaftlichen Aufgabenstellung des Instituts einzusetzen. Zu den Aufgaben der Verwaltung
gehort es, beim Entwurf der Wirtschaftsplane sowie der langfristigen Finanzplane, einschliellich
der Ausbau- und Investitionsprogramme, mitzuwirken.
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3 Forschungsergebnisse und Anwendungsprojekte

3.1 Forschungsgruppe Partielle Differentialgleichungen und Variations-
gleichungen

3.1.1 Zusammenfassung

Die Forschungsgruppe hat ihre langfristig konzipierten Arbeiten zur mathematischen und
numerischen Untersuchung von Systemen nichtlinearer partieller Differentialgleichungen, die
naturwissenschaftliche und technologische Prozesse modellieren, fortgesetzt. Im Mittel punkt
standen dabei Phaseniibergange und Elektro-Reaktions-Diffusionsvorgange in mechanischen,
chemischen, biologischen und Halbleitersystemen, wobel auch guantenmechanische Effekte
einbezogen wurden. Ein Hohepunkt war der 3rd International Congress on Industrial and Applied
Mathematics (ICIAM “95), fur den die Gruppe Minisymposien zu ihren Schwerpunktthemen
Phasentibergange und Halbleitermodellierung organisierte.

Das Spektrum der Gruppe reicht von grundlegenden qualitativen Untersuchungen zur Existenz,
Einzigkeit, Regularitét und dem asymptotischen Verhalten von Losungen der Gleichungen tber
die Begrindung und praktische Erprobung von Naherungsverfahren bis zur Installierung von
Losungsalgorithmen bei Kooperationspartnern.

Die Arbeiten der Forschungsgruppe werden zum groflen Teil im Rahmen von Anwendungs-
oder interdisziplinaren Projekten durchgefuihrt. Im folgenden stellen wir die wichtigsten im
Jahre 1995 bearbeiteten Projekte vor.

15
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3.1.2 Projekte
Temperaturberechnung in Halbleiterbauelementen

Bearbeiter: G. Albinus

Kooperation: G. Wachutka, Lehrstuhl fir technische Elektrophysik, TU Munchen;

K. Gartner, Institut fir Integrierte Systeme, Eidgenossische Technische Hochschule Zirich;
B. Heinemann, Institut fur Halbleiterphysik, Frankfurt/Oder;

U. Todt, Fraunhofer-Institut fir Mikroel ektronische Schaltungen und Systeme, Dresden

Ziel des Projektes ist die selbstkonsistente Temperaturberechnung in Halbleiterbauel ementen
auf der Grundlage phanomenologischer Energiemodelle. Solche Modelle werden durch ein
System von vier partiellen Differentialgleichungen beschrieben. Das System besteht aus der
Poissongleichung fur das elektrostatische Potential und aus drei Transportgleichungen fur
den Elektronen- und Lochertransport sowie fur die Warmeleitung. Auf Grund der Zustands-
und Stromgleichungen ist das System ausgepragt nichtlinear. Erfahrungen mit dem Drift-
Diffusionsmodell und auch mit dem Energiemodell zeigen, da die Berlicksichtigung der
thermodynamischen Struktur der Prozesse von grol3er praktischer Bedeutung fur die numerische
Simulation ist. Unter diesem Gesichtspunkt ist der Ubergang vom Drift-Diffusionsmodell zum
Energiemodell eine wesentliche Veranderung, die sich keineswegs in dem quantitativen Aspekt
einer zusatzlichen parabolischen Gleichung erschopft.

In dem Berichtszeitraum wurde diese Struktur untersucht und beschrieben. Es zeigt sich dabel,
dal

e erwartungsgemall die Dichten der Elektronen, der Locher und der Gesamtenergie zu
bilanzieren sind,

e die Strome der betreffenden Grofen mit den Gradienten von ®,/T, ®,/T und 1/T
beschrieben werden sollten, wenn @ die el ektrochemischen Potentiale der Elektronen und
der Locher bezeichnet und T die Temperatur ist,

e die Aufgaben in der kontinuierlichen Beschreibung mit partiellen Differentialgleichungen,
in der zeitlichen Diskretisierung, in der raumlichen Diskretisierung mittels Boxmethode
und in der zeitlichen und raumlichen Diskretisierung ein und dieselbe Struktur aufweisen,

e diese Struktur eine physikalisch motivierte mathematische Stabilitét der Aufgabenstellung
sichert, die in der Konstruktion einer Ljapunovfunktion zum Ausdruck kommt, die auf
dem thermodynamischen Potential S(n, p,u) der Entropie und auf dessen konjugiertem
Potential H(®n/T,®p/T,1/T) beruht.

Diese Ergebnisse sind in der bisherigen Simulationspraxis nicht berticksichtigt und werfen auch
Fragen auf, die in Zusammenarbeit mit Fachleuten der irreversiblen Thermodynamik zu bespre-
chen sind. Aullerdem sollten die Ergebnisse tiber den Rahmen der Halbleitergleichungen hinaus
Uberall dort von Interesse sein, wo eine nicht-lokale Wechselwirkung wie die elektrostatische
auftritt und die Temperatur oder eine aquivalente Zustandsgroflie eine dynamische Variable ist.
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Analytische und numerische Behandlung verschiedener Modelle zu Formgedachtnislegie-
rungen

Bearbeiter: N. Bubner, M. Schwarz

Kooperation: 1. Muller, S. Seelecke; Institut fir Thermodynamik und Reaktionstechnik,
Technische Universitat Berlin

In diesem Projekt wird in Fortfuhrung aus dem Vorjahr an der Modellierung, Analyse und
Numerik der Modelle von |. Muller u.a [1,2] sowie eines Landau-Ginzburg-Modells zur
Simulation des Verhaltens von Formgedachtnislegierungen (SMA) gearbeitet.

Der Grund fir die Verbreitung dieser sogenannten ,,smart materials* in vielen Anwendungen
ist der SMA-Effekt, der auf einem temperatur- und/oder spannungs- bzw. dehnungsinduzierten
Phaseniibergang erster Ordnung zwischen zwei prinzipiellen Gitterkonstellationen Austenit und
Martensit beruht, wobei letztere oft als Zwilling in den gescherten Varianten Martensit-Plus und
-Minus auftritt.

Hauptanliegen des Projekts im Berichtszeitraum war

e der AbschluR der Umstellung der Modelle [1,2] von der Simulation lastgesteuerter
Experimente (sog. ,,s0ft loading devices*) auf solche mit Kontrolle der Dehnung (sog.
shard loading devices*; vgl. die Animation auf dem WIAS-WWW-Serverl)

e und die Simulation der experimentell beobachteten sogenannten ,,inner loops* in einer
grolleren Hysterese-Schleife in einem dehnungsgesteuerten Experiment.

Beziglich der Muller-Modelle zeigte das in jungerer Zeit formulierte Modell [2] trotz sim-
plifizierenderer Annahmen (Unikristall i.Ggs. zu [1]) auf Grund der Beriicksichtigung der
Jinterfacial energy* seine Uberlegenheit, wenn man das Ergebnis der Simulation der Modelle
(Abb. 2, Modéll [1] in dunner Linie, Modell [2] in dicker Linie) mit einer Messung (Abb. 1 mit
freundlicher Genehmigung durch U. Glasauer, TU Berlin) vergleicht.

.

55+
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Abb. 1: gemessene ,,inner loops* Abb. 2: smulierte ,,inner loops*

In Zukunft soll deshalb das Modell [2] genauer untersucht werden ([3]), spater auch auf ,,inner
loops® im hoheren Temperaturbereich. Weiter konnte man daran denken, beide Modelle zu
einem zusammenzufuhren.

Lhttp://www.wias-berlin.de/~schwarz/Animatior/index.htm
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Im Berichtszeitraum 1994 wurde gezeigt [4], dal’ das Landau-Ginzburg-Modell bel geeigneter
Wahl des die Grenzflachenenergie regulierenden Ginzburg-Koeffizienten 6 in der numerischen
Simulation Hysteresis-Schleifen reproduziert, die quantitativ gut mit dem Experiment tberein-
stimmen. Es konnten innere Schleifen reproduziert werden, die teilweise qualitativ mit dem
Experiment tUbereinstimmen. Wahrend des Berichtszeitraumes 1995 konnte bei der Berechnung
der Spannung unter Einbeziehung des Ginzburg-Termes die Ubereinstimmung der simulierten
mit den gemessenen Hysteresis-Schleifen noch erhoht werden (siehe Abb. 3 und 4).
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Abb. 3: Experiment Abb. 4: Simulation
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Simulation spinodaler Dekomposition durch Gittergase

Bearbeiter: Th. Czapiewski
Kooperation: E. Rank, M. Krafczyk; Universitét Dortmund

Forderung: DFG Schwerpunktprogramm ,,Anwendungsbezogene Optimierung und Steue-
rung“

Gittergase sind eine Klasse zellularer Automaten zur Simulation von Stromungsvorgangen. Auf
einem Gitter bewegen sich Teilchen gleicher Masse mit betragskonstanter Geschwindigkeit, die
in den Gitterknoten kollidieren und sich ansonsten nicht beeinflussen. Der Algorithmus besteht
aus einem sich wiederholenden Zyklus der Propagation (deterministische Fortbewegung zum
nachsten Knoten) und Kollision (i.a. nichtdeterministisch) der Partikel unter Erhaltung der
Gesamtmasse.

Abb. 1: Simulation mit gleichgrof3en Phasenfraktionen

Im Berichtszeitraum wurde das Phanomen der spinodalen Dekomposition eines Gemisches aus
einer weillen und einer schwarzen Phase untersucht. Dabel wurden die Kollisionen so modelliert,
dal3 sich Partikel einer Farbe mit hoherer Wahrscheinlichkeit in Richtung einer Mehrheit von
Partikeln derselben Farbe bewegen als in die entgegengesetzte Richtung. Speziell wurden die
Entmischungsregeln aus [1] verwendet.

Die Gittergas-Simulationen wurden mit einer hohen Anzahl an Restpartikeln durchgefihrt.
Durch die dekompositiven Kollisionsregeln trat dabei ein GittereinfluR auf: Die Phasengrenzen
richteten sich bevorzugt orthogonal zu den Gitterverbindungen aus. Dieser Effekt war nicht bei
kleinen entmischten Bereichen zu beobachten.

Die folgenden Simulationen wurden unter Verwendung der Entmischungsregeln aus [1] mit
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periodischen Randbedingungen auf einem triangularen 700 x 800-Knoten-Gitter mit ca.10’
Partikeln gerechnet.

Abb. 2: Simulation mit Phasenanteilen im Verhaltnis 1:6
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Stabilitat von Verdichtersystemen — Mathematische Aspekte

Bearbeiter: J. Forste, W. Hoppner
Kooperation: J. Anders, BMW Rolls-Royce AeroEngines, Dahlewitz

Forderung: Forderantrag wird zur Zeit bearbeitet

Ausgangspunkt des Projektes sind Verdichtersysteme, wie sie in Turbomaschinen, insbeson-
dere in Triebwerken, Anwendung finden. Die Betriebssicherheit solcher Systeme wird durch
Instabilitaten eingeschrankt. Dazu gehoren das Verdichterpumpen (,,surge“) und die rotierende
Ablosung (,,rotating stall*).

Zur Modellierung dieser Phanomene wird von den Erhaltungsgleichungen fur Masse, Impuls und
Energie ausgegangen, die wegen der Komplexitét der Vorgange durch zusatzliche Annahmen
haufig stark vereinfacht werden. In den einfachsten Situationen fuhrt dies auf kleinere Syste-
me gewohnlicher Differentialgleichungen, die in der vorliegenden Literatur bereits grundlich
diskutiert wurden.

In neuerer Zeit (vgl. [1]) ist man zu einer komplexen Modellierung von Verdichtungssystemen
ubergegangen. Das Ziel besteht darin, Verfahren zu entwickeln, die es gestatten, instationares
Verhalten wie Pumpen und rotierende Abldsung aktiv zu steuern. Ein erster Schritt in Richtung
auf dieses Zidl ist es, festzustellen, bei welchen Parameterwerten Instabilitét einsetzt (Eigen-
wertproblem). Hinsichtlich der Kraftterme in den Bilanzgleichungen ist man auf Messungen
angewiesen.

Das System der Erhaltungsgleichungen wird zweckmaligerweise raumlich diskretisiert. Auf
diesem Wege lassen sich in natirlicher Weise die verschiedenen Komponenten des Verdich-
tungssystems erfassen.

An dieser Stelle setzen auch die seit Anfang 1995 laufenden Arbeiten zum vorliegenden Projekt
ein. Es werden Modelle studiert, in denen die Stromungen in den Leitungen der Verdichtersy-
steme detailliert behandelt werden. Dies fuhrt auf nichtlineare hyperbolische Systeme partieller
Differentialgleichungen, die sich aus dem hydraulischen Modell fur kompressible Rohrstromun-
gen herleiten. Besonderheiten liegen u.a. im Auftreten von Quelltermen und zeitabhangigen
Randbedingungen. Fur diese Systeme wurden Differenzenverfahren implementiert und erprobt.

Es wurde auch das Eigenwertproblem betrachtet. Seine Losung konnte im isentropen Fall auf
die klassischen Algorithmen fur symmetrische Eigenwertprobleme zuriickgefiihrt werden.

Die Software wurde in C geschrieben und lauft unter UNIX.
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Simulation von Ladungstransport mit dem Drift-Diffusionsmodell

Bearbeiter: H. Gaewski, R. Nirnberg

Kooperation: Gruppe Prozeflintegration des Instituts fur Halbleiterphysik Frankfurt/Oder;

D. Schipanski, Institut fur Festkorperelektronik der Technischen Universitat |Imenau;

Gruppe Simulationstechnik des Fraunhofer-Instituts fur Mikroelektronische Schaltungen und
Systeme, Institutsteil Dresden;

E. Schall, Institut fur Theoretische Physik der Technischen Universitat Berlin;

W. Gerlach, Institut fir Werkstoffe der Elektrotechnik der Technischen Universitat Berlin;
Nathan S. Lewis, Cdlifornia Institute of Technology, Division of Chemistry and Chemical
Engineering

Das von der Gruppe entwickelte Programmsystem ToSCA zur numerischen Simulation von
L adungstransportvorgangen in Halbleitern auf der Basis des Drift-Diffusionsmodells wurde in
enger Kooperation mit den genannten Partnern im Hinblick auf neue physikalische Effekte
weiterentwickelt:

Heil3e Ladungstrager (Verbesserung des Avalanche-Modells)

Im Rahmen des BMBF-Forschungsschwerpunktes ,,Nanoelektronik® wird am IHP ein hoch-
leistungsfahiger Silizium-Germanium-Heterobipolar-Transistor (HBT) entwickelt. Bei hohen
Feldstarken kommt es in elektronischen Bauelementen zu einer Ladungstragererhitzung und
infolgedessen zu einer lawinenartigen Ladungstragergeneration. Das Betriebsregime und die
Lebensdauer von MOS- und Bipolartransistoren werden entscheidend durch die Wirkung dieser
sogenannten ,heillen”“ Elektronen begrenzt. Eine optimale Gestaltung der Halbleiterstrukturen
mit dem Ziel hoher Zuverlassigkeit erfordert, diese Effekte mit den Simulationsprogrammen
ausreichend gut nachzubilden. Experimente wiesen darauf hin, dal3 die Avalanche-Generation
(StoRionisation) in raumlich stark veranderlichen Feldern deutlich Giberschétzt wird, wenn in das
Modell der lokale Wert der elektrischen Feldstarke eingeht, d. h. in den Kontinuitatsgleichungen
fur Elektronen und Locher ein Generationsterm der folgenden Form berticksichtigt wird [2]:

g = otn|In| €Xp(—Pn/En) + ap|Ip| €Xp(—Bp/Ep).
Dabei sind on, Bn, ap, Bp positive Koeffizienten und
En — (E,\]n)/|\]n| bZW. Ep — (E,\]p)|\]p|

die Projektionen des elektrischen Feldstarkevektors E auf die Stromvektoren J, bzw J,. Dieses
Verhalten ist auf den im Vergleich zu einem steilen Potentialanstieg verzogerten Energiegewinn
der Ladungstrager zurtickzufiihren. Durchbruchspannungen konnten so nicht hinreichend genau
berechnet werden. Diese Schwierigkeiten lassen sich mit Hilfe eines vereinfachten Energie-
Modells Uberwinden. Zur Beschreibung des Lawineneffekts wurde die lokale Feldstarke durch
von den Ladungstragertemperaturen T, bzw. T, abhangende Ausdriicke

5 5

ersetzt. Dabei sind A, bzw. A, Energierelaxationslangen und die Temperaturen T, bzw. T
Losungen der (vereinfachten [4]) Energiebilanzgleichungen [1,3]

2
-V (Ut‘unnVTn + Tan) + (Tn — 1)|Jn|/)~n = g(\]n, E)/Ut,
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bzw.
2
=V (UtttppV T+ Tpdp) + (Tp — 1)|Ipl/Ap = g(Jp; E)/ut,

bei geeigneten Randbedingungen. Dabei ist:

:@7 k:

Ut Boltzmannkonstante, q = Elementarladung, Ty = Gittertemperatur.

Die Abbildung 2 zeigt die deutlichen Abweichungen bei der Simulation des Durchbruchsver-
haltens eines Bipolartransistors, wenn an Stelle der Feldstarke die Elektronentemperatur tritt,
die eine nichtlokale Aufheizung der Ladungstrager beschreibt.

n-Temperatur n-Strom, Betrag

Al
Aﬁ'\"“‘
Y
'%! ) Al

Z

W\\\ i

Abb. 1: Lokale Vertellung der Elektronen-Temperatur und des Avalanche-Stroms bei einer
Hetero-Bipolar-Transistor-Struktur

T T
——- lokal feldabh.
lokal temp. abh.

L L L
0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0

Abb. 2: Ausgangskennlinie eines Bipolartransistors mit und ohne Berticksichtigung heilRer
Elektronen
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Tiefe Storstellen (Trapmodell)

Das Drift-Diffusionsmodell des L adungstransports wurde im Hinblick auf tiefe Storstellen (traps)
im Volumen und auf Grenzflachen erweitert. Der Einfang von Ladungen und die Generations-
/Rekombinationsvorgange an diesen raumlich verteilten Zentren fiuhren unter Gleichgewichtsbe-
dingungen zu der bekannten Shockley-Read-Hall-Formel. Diese setzt voraus, dal3 die Relaxati-
onszeit der Umladeprozesse an den tiefen Storstellen kleiner ist as die Zeitskalen der sonstigen
elektrischen oder thermischen Vorgange. Im allgemeinen ist das aber nicht der Fall, und das
wird insbesondere in den Mefimethoden zur Charakterisierung der tiefen Zentren ausgenutzt.
Fur akzeptorartige Storstellen im Volumen lauten die erweiterten Gleichungen:

—V.-(eVu) = D+ p—n—Nafa,
dn/dt—V-Jy = G+ NasSn[faen—(1— fa)n],
dp/dt+V-Jp = G+ Nasp[(1— fa)ep— fapl,
dfy/dt+zfy = zf.

Dabei haben die neueingefuhrten Grolien folgende Bedeutung:

z = sa(n+en)+sp(p+ep),
f 0.5[1+ (sn(n—en) —sp(P—ep))/2],

en = niexp(—er), ep = njexper,
Ei — Et
Er — ;
kTo
Ei = Intrinsic—Fermi —Energie, E = Energieniveau der traps,
Na = Akzeptordichte, sy p = Einfangkoef fizienten.
10" 107

-100 -80 -60 -40 -20 0 4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4
Depth (um) Depth (um)

Abb. 3: Elektronen- und Locherkonzentration entlang einer Schnittlinie ohne (links) und
mit (rechts) tiefen Storstellen bei zusatzlicher Generation von Elektronen-Loch-Paaren
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Die Abbildung 3 zeigt Schnittbilder durch ein Gebiet mit lokal sehr hoher Storstellendichte
bei unterschiedlich starker Generation von Ladungen. Der Einfang der UberschuBladungen ist
deutlich an den Spitzen der Dichteverteilungen zu erkennen. Dies fuhrt zu einem lokal eng
begrenzten Anstieg der Rekombination.

Photolumineszenz (Photokorrosions-Modell)

In Zusammenarbeit mit dem California Institute of Technology, Devision of Chemistry and Che-
mical Engeneering, wurde das in ToSCA redlisierte Modell zur Simulation der zeitaufgel Osten
Band-Band-Photolumineszenz an Halbleiter/Elektrolyt-K ontakten weiterentwickelt.

Mit dem Programm konnten verschiedenartigste experimentelle Ergebnisse zum Ladungstransfer
an der Grenzflache Halbleiter/Elektrolyt durch Simulation qualitativ analysiert und Systempa-
rameter quantitativ ermittelt werden. Als Festkorper stehen Silizium und Indiumphosphid im
Mittel punkt des Interesses und a's Elektrolyt verschiedene Redoxpaare in Methanol. Insbesonde-
re wurde der EinfluR der Geschwindigkeit von Ladungstransfer und Oberflachenrekombination
auf unterschiedliche Me3groRen untersucht:

— Strom-Spannungs-Kennlinien mit und ohne Beleuchtung,

— Photolumineszenzintensitét- Spannungs-K urven,

— Photolumineszenzabklingkurven als Funktion der angelegten Spannung,

— Mikrowellenreflektivitat als Funktion der angelegten Spannung und

— guasi-Ferminiveaus.
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Modellierung und 2D-Simulation von Quantum-Well-Halbleiterlasern unter Einbindung
des Schrodinger-Poisson-Systems

Bearbeiter: H. Gaewski, H.-Chr. Kaiser, J. Rehberg, H. Stephan

Kooperation: H.-J. Wunsche, Institut fur Physik, Humboldt-Universitat zu Berlin;
P. Kleinert, Paul-Drude-Institut fur Festkorperelektronik Berlin;
W. Heinrich, H. Wenzel, Ferdinand-Braun-Institut fir Hochstfrequenztechnik, Berlin

Forderung: BMBF-Forderprogramm ,,Anwendungsorientierte Verbundprojekte auf dem Ge-
biet der Mathematik*

Halbleiterlaser sind wegen ihrer Kompaktheit und Effizienz als Quelle koharenter Strahlung weit
verbreitet. Sie sind z. B. in jedem CD-Spieler als Abtastlaser (Emissionswellenlange 780 nm)
zu finden und spielen bei der Langstrecken-Nachrichtentbertragung Uber Glasfaserkabel als
Sendelaser (Emissionswellenlangen 1300 und 1550 nm) eine entscheidende Rolle.
Gegenwartig wird weltweit intensiv an der Verbesserung bestehender und der Entwicklung neuer
Laserstrukturen gearbeitet. So versucht man, mit Halbleiterlasern immer kirzere Wellenlangen
bis in den blauen Spektralbereich und immer hohere Ausgangsleistungen von mehr as einem
Waett zu erzeugen. Vollkommen neue Strukturen stellen vertikal emittierende Laserdioden dar.
Ziel des Projektes ist die Unterstitzung der Praxispartner bei der Entwicklung derartiger
Bauelemente.

In Quantum-Well-Halbleiterlasern ist die aktive Schicht so dinn, da} Quanteneffekte bertick-
sichtigt werden missen. Zur Beschreibung solcher Effekte ist das Schrodinger-Poisson-System
geeignet. Dieses System ist ein nichtlinear gekoppeltes System partieller Differentialgleichungen
bestehend aus der Schrodingergleichung (Bestimmung der moglichen Zustande der Ladungs-
trager und deren Besetzungswahrscheinlichkeiten), der Poissongleichung (Bestimmung des von
den Ladungstragern erzeugten elektrischen Feldes) und Transportgleichungen (Berechnung der
Umverteilung der Ladungstrager). Die analytischen und numerischen Untersuchungen zu diesem
System wurden in diesem Jahr fortgesetzt.

Uber die in [1] erzielten Resultate hinaus, gelang es in diesem Jahr, fiir den physikalisch
relevanten Fall mit Austausch-Korrelationspotential Vy. folgendes zu beweisen (n ist die
Elektronendichte):

Lemma 1. Die dem Austausch-Korrelations-Term der Schrodinger-Gleichung entsprechende
Abbildung Vyc : L* — L? bilde die Menge {n | 0 < n, fn(x)dx = N} in eine L?-beschrankte
Menge ab. Dann hat das Schrodinger-Poisson-System eine Losung.

Lemma 2. Bildet tberdies Vy. die Menge H'n{n | n|r = 0,0 < n < M} fiir ein hinreichend
groRes, von den Daten des Problems abhangiges M Lipschitz-stetig in H! ab und ist die
Lipschitz-Konstante dieser Abbildung hinlanglich klein, so ist die Losung des Schrodinger-
Poisson-Systems sogar eindeutig bestimmt (z. B. im Fall kleiner Kopplungskonstanten).

Des weiteren wurden verschiedene numerische Probleme untersucht. Unter anderem die
Abhangigkeit der Eigenwerte und Eigenfunktionen des Schrodingeroperators von den An-
satzfunktionen und von der Wahl des Quantengebietes.

Mit dem von uns entwickelten 2D-Bauelementesimul ator TOSCA wurden verschiedene praktisch
relevante Hochleistungslaserdioden beziiglich eines minimalen Verluststromes optimiert. Die
folgenden Bilder (aus [5]) zeigen die Simulation ausgewahlter Strukturen (jeweils links die
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Intensitét des optischen Feldes der Lasergrundmode und rechts das Quasiferminiveau der
Locher an der Laserschwelle).

4En;co‘nto‘ct‘ — — E 4En;co‘nto‘ct‘

3 é . n—InGaP ? 3 ?

3 active E E

€ 2 )7 n—InGoAsP | £ € 23 E
* E [ n—InGaP E < 3 E
~ 3 p—InGaAsP E ~ E| E
N E| E N E E

p—InGaAsP p—InGaP

O 3p—contact ? O p—contact ?
—1 7 E 1 3 E

In—contact E 4 In—contact
33 n-InGaP E

active n—InGaAsP

)

p—InGaAsP

é p—InGaP

3p—contact % p—contact

x / pm
Abb. 1: Querschnitte eines RISAS-Lasers (oben) und eines ARROW-Lasers
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Elektro-Reaktions-Diffusionssysteme in Heterostrukturen

Bearbeiter: A. Glitzky, K. Groger, R. Hunlich

Kooperation: Ingtitut fur Halbleiterphysik Frankfurt (Oder) GmbH (IHP)

Wir behandeln im folgenden Gleichungen, die die Umverteilung elektrisch geladener Spezies
in Heterostrukturen durch Diffusion und Reaktionen unter Beriicksichtigung ihrer elektrischen
Wechselwirkung beschreiben. Derartige Probleme entstehen beispielsweise bei der Modellierung
von technologischen Prozessen zur Herstellung von Halbleiterbauelementen. Einen Uberblick
Uber derartige Modellgleichungen findet man in [9].

Ein vor allem in Simulationsprogrammen haufig benutzter Weg zur Modellierung elektrischer
Wechselwirkungen ist die Annahme der lokalen Elektroneutralitét. Unter dieser Annahme
haben wir in [2] ein Modell mit nur einer Sorte geladener Fremdatome behandelt. Die
eindeutige Losbarkeit der Modellgleichungen, die globale Beschranktheit der Losungen und
deren exponentielles Streben zum Gleichgewicht sind nachgewiesen worden. Analoge Aussagen
haben wir fur ein implizites und ein semiimplizites Zeitdiskretisierungsschema erhalten. Die
Konvergenz dieser Schemata ist begriindet worden.

Ein anderer Weg zur Modellierung elektrischer Wechselwirkungen, der nun beschritten werden
soll, besteht darin, das innere elektrische Feld mit Hilfe der Poisson-Gleichung zu berechnen.
Ein algemeines Modell fur beliebig viele elektrisch geladene Spezies in Heterostrukturen fuhrt
auf ein Elektro-Reaktions-Diffusionssystem mit nichtglatten Daten. Wir bezeichnen mit u;, §;,
i=1,...,m, die Konzentration und das elektrochemische Potential der i-ten Spezies. Das zu
untersuchende Differentialgleichungssystem besteht aus m Kontinuitatsgleichungen gekoppelt
mit der Poisson-Gleichung fir das elektrostatische Potential vo:
% —V-(DiuiV&)+Ri=0, inRy xQ,
v-(DiuiV&) +RI =0, auf Ry xT, u(0)=U; inQ;
m
-V (eVvg) =+ Zqiui in Ry x Q,
i=1

v-(eVVvg)+tvg=fI' auf R, xT.

Dabei sind R; bzw. Rl die Reaktionsraten im Volumen bzw. am Rand, die ausgehend vom
Massenwirkungsgesetz in der Form

m m
Ri = 2 kaﬂ( Hegkak _ Hegkﬂk)(ai —B)
(,B) k=1 k=1

angesetzt werden. Hierbei bezeichnen o und B die stochiometrischen Vektoren der entspre-
chenden Reaktionen. Fir den Zusammenhang zwischen Konzentrationen und Potentialen wird
im betrachteten Modell die Boltzmann-Statistik angenommen. Die Untersuchungen erfolgen fur
den raumlich zweidimensionalen Fall, da Beschranktheitsaussagen fur die Losungen elliptischer
Gleichungen von Groger [8] in der Form, wie sie hier benttigt werden, nur im Zweidimensiona-
len verfugbar sind. Diese Beschrankung der Raumdimension ermdglicht uns aber das Anwenden
und Erweitern von Einbettungsresultaten von Trudinger [10].
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Unter gewissen Forderungen an die Anfangswerte U; und die Struktur des Reaktionssystems
besitzt die Aufgabe genau einen stationaren Zustand innerhalb einer Kompatibilitéatsklasse,
die durch den Anfangswert charakterisiert wird. Zum Bewels werden Aussagen der konvexen
Analysis fur Minimumprobleme strikt konvexer Funktionale herangezogen.

Ausgangspunkt fur die Untersuchungen des instationaren Problems sind physikalisch motivierte
Abschéatzungen der freien Energie

F(u):A{g|vvo|2+é{ui(ln%:—1)—|—l]i}}dx—|—/r%v(2)dl“.

Zunachst wird gezeigt, dal die freie Energie entlang von Tragjektorien des Systems monoton
fallt. Ein wesentliches, neues Resultat ist eine Abschatzung der freien Energie nach oben durch
die Energiedissipationsrate

D:_i{/Q{Diui|VCi|2‘|’RiCi}dX‘|'/rRirCidr}a

wie sie von unsin [4] unter gewissen Voraussetzungen an das Reaktionssystem, die fur relevante
Probleme aus der Halbleitertechnologie erfullt sind, bewiesen worden ist. Derartige Abschatzun-
gen fur Reaktions-Diffusionssysteme mit ungeladenen Spezies gehen auf Groger [7] zurtick. In
[3] erweitern wir die bisherigen Ergebnisse auf allgemeinere Statistiken, Stromrelationen und
Reaktionsterme sowie auf eine nichtlineare Poisson-Gleichung.

Als Folgerung der Abschéatzung der freien Energie durch die Energiedissipationsrate erhalt
man, dal die freie Energie entlang von Traektorien des Systems exponentiell zu ihrem
Gleichgewichtswert fallt, was die Stabilitéat des thermodynamischen Gleichgewichts bedeutet.
Analoge Resultate sind auch fur ein implizites Zeitdiskretisierungsschema nachgewiesen worden
(siehe [4)].

Dabel sal betont, dal die bisherigen Aussagen ohne die Kenntnis von a priori-Schranken
fur Konzentrationen und Potentiale bewiesen werden. Im Gegenteil, wir verwenden diese
Energieabschatzungen, um unter zusatzlichen Annahmen Uber die Positivitat der Anfangswerte
und Uber die Reaktionsordnung solche a priori-Abschatzungen zu gewinnen. Zunachst folgert
man aus der globalen Beschranktheit der freien Energie mit Hilfe der Moser-Technik wie in
[1] globale a priori-Abschatzungen fir die Konzentrationen nach oben. Danach kdnnen wir,
im Unterschied zu [1], aus dem exponentiellen Fallen der freien Energie schlieen, dal3 die
LY-Norm von Inu;, i =1,...,m, globa beschrankt ist. Durch Moser-lteration kann damit die
globale Beschranktheit der Konzentrationen nach unten durch eine positive, nur von den Daten
des Problems abhangende Konstante gezeigt werden.

Um die Losbarkeit der Aufgabe festzustellen, regularisieren wir das Problem durch ein ,,Ab-
schneiden™ der Nichtlinearitaten in geeigneter Weise. Wir finden a priori-Abschéatzungen fur
dieses regularisierte Problem, die nicht von dem Abschneidelevel abhangen, so dal Losun-
gen der regularisierten Aufgabe gleichzeitig Losungen des Ausgangsproblems sind, wenn das
Abschneidelevel hinreichend grolR ist. Die Losbarkeit der regularisierten Aufgabe wird Uber
Zeitdiskretisierung und einen Auswahlsatz bewiesen. Wir erhalten die eindeutige Losbarkeit un-
seres Problems, wobei fir den Beweis der Einzigkeit W1P-Regularitatsaussagen fur elliptische
Gleichungen von Groger [6] verwendet werden. Diese Aussagen zur Existenz, Eindeutigkeit
und zu globalen Abschéatzungen von Losungen der Aufgabe wurden in [5] zusammengestellt.
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Lokale Existenz und Einzigkeit von Losungen nichtglatter parabolischer Systeme zweiter
Ordnung

Bearbeiter: K. Groger, J. Rehberg

Kooperation: M. Bohm, Humboldt-Universitét zu Berlin

Es wurden Untersuchungen zur Existenz und Einzigkeit for Losungen von quasilinearen
parabolischen Systemen des Typs

auj < :
= +2A1kuuk) Gj(u), j=1,...,n,

U= (Uy,...,uUn) durchgefuhrt. Die Aj(u,-) sind lineare Differentialoperatoren zweiter Ord-
nung mit entsprechenden Randbedingungen, deren Koeffizienten wiederum von der Losung
abhangen. Die Operatoren Gj’s sind den A;y in gewissem Sinne untergeordnet und konnen
sehr unterschiedlicher Natur sein; u.a. sind die Driftstrom-Terme sowohl der Halbleiter- wie
der Chemotaxisgleichungen zugelassen. Das Bestreben besteht nun gerade darin, fir eine sehr
grolle Klasse von Gleichungen, darunter solche wie die Chemotaxis-Gleichungen, fur die kei-
ne a-priori-Energieabschatzungen existieren, eine moglichst allgemeine, lokae Losungstheorie
bereitzustellen. Das Hauptproblem dabei ist, da} man — Uber bekannte Ergebnisse hinaus —
mit Konstellationen konfrontiert ist, die sowohl starke Nichtlinearitaten aufweisen as auch
sehr ,unglatt® sind. Dies betrifft einerseits die Geometrie der Gebiete und die Tatsache, dal3
der Typ der Randbedingung wechselt, wie auch die Eigenschaft der Koeffizienten, definitiv
unstetig zu sein. Das Konzept der Behandlung dieser Gleichungen besteht darin, sie im Rah-
men von LI(S;WLP)nwWL9(S;W—1P)-Raumen anzuschauen und zwar dergestalt in p und g,
dak diese Raume stetige Einbettungen in (raum-zeitliche) Holder-Raume zulassen. Uber einer
Kugel in LI(S;WLPynWL9(S;W~1P) N {u/u(0) = 0} wird dann ein geeignetes, kontraktives
Iterationsschema definiert, das die zeitlich lokale Existenz und Einzigkeit sichert. Anzumerken
ist noch, dal} das hier verfolgte Vorgehen in voller Allgemeinheit nur fir die Raumdimension
zwel funktioniert, im Falle hoherer Raumdimension missen bestimmte Kleinheitsforderungen
gestellt werden, die nicht stets erfullt sind.
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Mathematische Modellierung der Warmebehandlung von Stahl

Bearbeiter: D. Homberg, J. Sprekels
Kooperation: IST Impuls-Schweifl3technik GmbH, Ellerbek

Forderung: EU, HCM-Netzwerk ,,Phase Transitions and Surface Tension®

Ziel des Projektes ist die Kontrolle der Mikrostruktur von Stahl. In den vergangenen Jahren
wurde ein Modell fir Phasentibergange in eutektoidem Stahl entwickelt und untersucht. In [1]
und [2] wurden die fur Anwender wesentlichen Resultate zusammengefalit.
Im allgemeinen konnen wahrend einer Warmebehandlung funf verschiedene Phasen auftreten:
Austenit, Ferrit, Perlit, Bainit und Martensit. Die moglichen Ubergange zwischen diesen Phasen
sind in Abb.1 dargestellt. Dabel bezeichnen d und nd einen diffusiven bzw. nicht-diffusiven
Phasentibergang.

cooling down heating
ferrite

ad

d
\ austenite
bainite W
tempered martensite

ad
martensite —

Abb. 1: Mogliche Phasenumwandlungen in Stahl

pearlite
austenite

Unter der Annahme, dal3 Martensit beim Erhitzen direkt in Austenit umgewandelt wird, wurde in
[3] ein erweitertes Modell formuliert, das alle auftretenden Phasenumwandlungen beriicksichtigt.
Damit sind wir in der Lage, einen kompletten Warmebehandlungszyklus zu beschreiben.

Ein in der Praxis haufig verwendetes Verfahren ist die Induktionshartung. Bei diesem Pro-
zell dient das zu hartende Werkstiick als Sekundarspule eines Transformators. Aufgrund des
Skineffekts werden auf dem Rand des Werkstucks Strome induziert, die zu einer schnellen
Erwarmung der Randschicht fuhren. Das Abschalten des Stroms bewirkt dann eine Selbst-
abkuhlung und Oberflachenhartung des Werkstiicks.

Zur Modellierung dieses Prozesses mussen die Modellgleichungen zur Beschreibung der Pha-
senuibergange mit den Maxwellgleichungen gekoppelt werden. Vernachlassigt man den Verschie-
bungsstrom, ergibt sich im Zweidimensionalen ein System von zwei nichtlinearen parabolischen
Differentialgleichungen, gekoppelt mit einem System gewohnlicher Differentialgleichungen fur
die Phasenfraktionen. In [4] wird dieses Problem analytisch untersucht.

Fur das nachste Jahr ist die numerische Implementierung dieses Modells in Kooperation mit
der Firma IST SchweifRtechnik geplant.
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Zu einigen Problemen bei der Modellierung und Simulation von SiGe-Heterojunction—
Bipolartransistoren

Bearbeiter: R. Hunlich, A. Glitzky, J. Griepentrog, W. Ropke (IHP)

Kooperation: Institut fur Halbleiterphysik Frankfurt (Oder) GmbH (IHP);
Institut fUr Integrierte Systeme, Eidgentssische Technische Hochschule Zirich (11S)

Forderung: BMBF-Forderprogramm ,,Anwendungsorientierte Verbundprojekte auf dem Ge-
biet der Mathematik*

Vielfaltige Anwendungsmdoglichkeiten in der Kommunikationstechnik (schnurlose Telefone,
drahtlose lokale Netzwerke) und im Verkehrswesen (elektronische Maut- und Verkehrdeitsy-
steme, Autopiloten) stimulieren die Entwicklung von neuartigen Bauelementen der Nanoel ek-
tronik, den Silizium-Germanium-Heterojunction-Bipolartransistoren (S Ge-HBT’s, siehe [2]).
Schaltkreise mit derartigen Bauelementen konnten mit geringen Kosten und auf hohem In-
tegrationsniveau auf der Grundlage der sicher beherrschten Silizium-Technologie hergestellt
werden. Entwicklungsarbeiten zum SiGe-HBT bilden im Rahmen des LOTUS-Projektes einen
Schwerpunkt am IHP. Hierbel ist es immer haufiger notig, die notwendigen theoretischen und
experimentellen Forschungsarbeiten, insbesondere auch einzelne Schritte des technologischen
Prozesses, wegen ihrer zunehmenden Komplexitat durch Simulation zu unterstitzen. Am IHP
werden hierzu u. a. die Technologiesimulatoren SUPREM [4] und vor alem DIOS [1] benutzt.
Entsprechend der technologischen Weiterentwicklung sind die Simulatoren standig sowohl
beziiglich der Modelle als auch der Codes zur numerischen Losung der entsprechenden Mo-
dellgleichungen zu verbessern. Dies setzt zugleich grundlegende Arbeiten zur mathematischen
Behandlung der Modellgleichungen voraus.

Die im vorigen Jahr begonnenen Untersuchungen zur Modellierung der Diffusion von B
in verspannten SiGe-Schichten wurden fortgesetzt. Die Identifikation der Modellparameter
erforderte die Entwicklung neuer Verfahren zur Auswertung der SIMS-Messungen [3]. Vom 1S
ist das Modell inzwischen in DIOS aufgenommen worden, so da3 auf diesem Modellniveau
Simulationen durchgefiihrt werden konnen. Es zeigte sich aber, da3 mechanische Effekte
eine grolle Rolle spielen und genauer berlicksichtigt werden mussen. Deshalb sollen die
Modelle durch Einbeziehung der Ruckwirkung der Diffusion des Ge und moglicherweise des
B sowie anderer Dotanden auf das mechanische Verhalten der Struktur erweitert werden. Die
Diskussion um entsprechende Modellgleichungen und deren mathematische Eigenschaften hat
begonnen. Eine umfangreiche Literaturrecherche zeigte, dal} es hier Parallelen zu Aufgaben
der Thermoelastizitéat, moglicherweise mit verallgemeinerten Randbedingungen in Form von
Ungleichungen, gibt.

Weiterhin wurden Probleme behandelt, die auftreten, wenn Profile el ektrisch geladener Dotanden
mit sehr hohen Konzentrationen sehr eng benachbart sind. Hier taucht die Frage auf, ob
durch deren elektrische Wechselwirkung zusétzliche Effekte entstehen und inwieweit diese
durch die vorhandenen Simulationsprogramme beschrieben werden. Die z. B. auch in [1]
benutzten SUPREM-3-Modelle sind im wesentlichen durch Versuche mit einzelnen Dotanden
identifiziert worden, sagen aber fir die beschriebene Situation kooperative Effekte (ambipolare
Diffusion) voraus. Zur Klarung der Frage wurden am IHP gezielt Experimente durchgefuhrt.
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Erste Auswertungen mit noch relativ geringer MeRRgenauigkeit haben das Auftreten dieses
Phanomens qualitativ bestétigt. Fir eine quantitative Analyse wurden mit Hilfe von DIOS eine
Reihe von Rechnungen durchgefiihrt. Eine einigermaien zufriedenstellende Ubereinstimmung
mit den gemessenen und geeignet reduzierten Daten ergab sich nur dann, wenn einige der
Diffusionsparameter (insbesondere fir As und P) gegeniber den Standardwerten geandert
wurden, siehe Abb. 1.
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1.E20q
1:P implanted
2:B
3:As

1.E201
1.E19 ]

1.E184

1.E17

1.E16]

1.E15]

1.E21
] 1:P simulated 4:P measured

2:B 3:B
3:As 6:Rs
1.E20q

1.E19

1.E18
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Abb. 1: 1D/2D-Simulationen mit DIOS: Simulierte vertikale Verteilung von P, B, As nach
Implantation (rechts oben); simulierte und gemessene vertikale Verteilung von P, B, As nach
300 min inerter Temperung bei 900° C (rechts unten); simulierte Isoflachen fiir B (links unten)
und laterale Verteilung von P, B, As 5 nm unterhalb der Substratobergrenze (links oben) nach
genannter Temperung
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Obwohl noch nicht alle Messungen ausgewertet und mit entsprechenden Simulationsrechnun-
gen verglichen worden sind, wird deutlich, da} die SUPREM-3-Modelle quantitativ diesen
komplizierten Wechselwirkungseffekt nicht in allen Details beschreiben. Zu berticksichtigen
sind etwa eine genauere Modellierung der Randbedingungen und der Loslichkeitsgrenzen sowie
die Kinetik der Punktdefekte zumindest in der Anfangsphase der Temperung. Aulierdem wird
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dartiber diskutiert, ob fur das elektrostatische Potential die Poissongleichung (anstelle der bishe-
rigen Annahme der lokalen Elektroneutralitat; vgl. hierzu auch [5]) und fur die Elektronen und
Locher die Fermistatistik (anstelle der bisher benutzten Boltzmannstatistik) einbezogen werden
sollten. Fur derartige Modellerweiterungen sind analytische und numerische Untersuchungen
von allgemeinen Elektro-Reaktions-Diffusionsgleichungen und verschiedenen Grenzfalen dieser
Gleichungen durchgefuihrt und eine Reihe neuer Ergebnisse erzielt worden (siehe den Beitrag
A. GLITZKY et al., Elektro-Reaktions-Diffusionssysteme in Heterostrukturen).
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Identifikation der Randbedingungen im Diffusionsmodell der optischen Tomographie

Bearbeiter:

Kooperation:

Forderung:

R. Hunlich, R. Model (PTB)

Physikalisch-Technische Bundesanstalt Berlin-Charlottenburg (PTB)

BMBF/PTB

Die Lichtausbreitung in optisch dichten Medien kann in guter Naherung durch eine Diffusions-
Absorptionsgleichung fur die Photonendichte @ beschrieben werden, die als optische Parameter
des Mediums den Transportstreukoeffizienten p; und den Absorptionskoeffizienten p, enthalt.
Fur Anwendungen in der optischen Tomographie ist die Modellierung der Situation am Rande
des Objektes von groller Bedeutung, da diese die Laufzeitkurven des transmittierten Lichtes in
Detektorpositionen am Rande des Objekts, die die Eingangsinformation fur die Bilderkennung

liefern, stark beenflussen.
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Parameteridentifikation:

Randbedingungen 1. Art
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Randbedingungen 3. Art

Bezlglich des Types der Rand-
bedingungen sind Annahmen in
zwel Richtungen bekannt. Zum
einen werden homogene Rand-
bedingungen 1. Art

®=0

angenommen, die eine vollstan-
dige Absorption der Photonen
am Rand beschreiben.

Zum anderen ergeben sich
bei der Herleitung der Diffu-
sionsngherung aus der Boltz-
mannschen Transportgleichung
Randbedingungen 3. Art

oD
—D(‘ué, Na)w =h CI),

h = 0 entspricht einer Totalre-
flexion. Der Parameter h hangt
von den Eigenschaften des Ran-
des, aber auch vom MeRauf-
bau ab. Ziel der Untersuchun-
gen war es, anhand von Mef3da-
ten sowohl den Typ der Rand-
bedingungen als auch den Para-
meter h zu bestimmen.
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Das Testobjekt (eine Kuvette, mit einem triben Medium gefullt und zusétzlich einen dinnen
beweglichen Absorber enthaltend), die Durchfiihrung der Messungen (zeitaufgel dste Messung
der Reaktion auf eingestrahlte Laserimpulse im ps-Bereich), die MelRdaten und erste Ergeb-
nisse zur Parameteridentifikation sind in [4] beschrieben. Dort sind sowohl auf dem Rand der
Kivette als auch am Rand des Absorbers Randbedingungen 1. Art benutzt worden. Inzwischen
wurde in Analogie zum Algorithmus zur Bilderkennung (siehe [1,3]) ein Algorithmus zur
Parameteridentifikation entwickelt, der es gestattet, bel Randbedingungen 3. Art neben den
optischen Parametern i, 12 auch die Randparameter h¢, h, (auf dem Rand der Kiivette bzw. des
Absorbers) zu bestimmen, wobei aus mefitechnischen Griinden noch zwei weitere unbekannte
Parameter (eine Zeitverschiebung und ein Skalierungsfaktor) zu berticksichtigen sind. Der Algo-
rithmus beruht auf einer FEM-Ldsung des Vorwartsproblems und einer Minimierungsstrategie
des Fehlerfunktionals.

Die Abbildungen (enthnommen aus [1,2]) zeigen gemessene und simulierte Laufzeitkurven for
verschiedene Absorberpositionen, wobei alle simulierten Laufzeitkurven der oberen bzw. unteren
Abbildung jeweils mit dem einheitlichen Parametersatz berechnet worden sind, der sich nach
| dentifikation ergeben hat. Diese Abbildungen zeigen deutlich, dal3 nur Randbedingungen 3. Art
die MeRdaten gut beschreiben, zumal sich physikalisch plausible Werte fur die Randparameter
hc, ha ergeben haben.

Die gleichzeitige Identifizierung der optischen Parameter des Mediums und der Parameter aus
den Randbedingungen fiihrte auf ein extrem schlecht konditioniertes Problem. Fir Anwen-
dungen in der optischen Tomographie sollten die Randparameter vorab bestimmt werden, um
bei der Losung des inversen Problems zur Bilderkennung nicht noch zusétzliche Konvergenz-
schwierigkeiten zu erhalten.
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Approximation des Penrose-Fife Phasenfeld Modells und des Stefan-Problems

Bearbeiter: O. Klen

Forderung: EU, HCM-Netzwerk ,,Phase Transitions and Surface Tension®

In diesem Projekt werden verschiedene Modelle fur den Phasentibergang fest—flissig betrachtet;
insbesondere wird untersucht, wie man mit Hilfe von Naherungslosungen der Penrose-Fife
Phasenfel dgleichungen Approximationslosungen fir das Stefan-Problem gewinnen kann.

Das Stefan-Problem ist ein Ansatz zur Modellierung des fest—fliissig Phaseniibergangs. In der
Enthalpie—Formulierung des Stefan-Problems wird verlangt, dal3

d(co®+Ly)+Vg=g (1)
im distributionellen Sinne gilt und daB fast Uberall
x € H(6—6c) )

ist. Dabel ist 6 die absolute Temperatur, q der WarmefluR und y ein Ordnungsparameter, der
in der festen Phase O und in der flissigen Phase 1 ist. Die gegebene Funktion g reprasentiert
Warmequellen oder -senken, H ist der Heaviside-Graph, und die Schmelztemperatur 6 ist,
ebenso wie cp und L, eine positive Materialkonstante.

Penrose und Fife verwenden in [6] zur Modellierung von diffusionsgesteuerten Phasentibergangen
einen Landau-Ginzburg-Ansatz fur die freie Energie. Die sich dabei ergebenden Phasenfeldglei-
chungen lauten fur einen nicht konservierten Ordnungsparameter y in einem Spezialfall

a(co®+Ly)+Vg = g, )
ox—eAx+pB(x) > L(%—%) 4

Dabei sind 6 und € positive Konstanten, und 3 ist der inverse Heaviside-Graph, d. h.

(—o0,0] fUr r=0
B(r) =< {0} for O<r<1.
[0,400) fur r=1

Betrachtet man dieses System genauer, so stellt man fest, da3 es fir 6 = € = 0 aquivalent zur
Enthal phie-Formulierung des Stefan-Problems (1)—(2) ist.

Colli und Sprekels untersuchen in [3,4] fur einen WarmefluR, der sich als Gradient der inversen
Temperatur ergibt, d. h. q = «V(}) fir eine positive Materialkonstante k, wie sich die
Losungen der Penrose-Fife Phasenfeldgleichungen (3)—(4) verhaten, wenn 6 und & gegen O
gehen. Sie kdnnen zeigen, dal} diese Losungen gegen eine Losung des Stefan-Problems (1)—(2)
konvergieren, wenn man geeignete Rand- und Anfangsbedingungen betrachtet.

Weiterhin zeigten Colli und Sprekels, dal} man, wenn nur einer der Parameter 6 und & gegen O
geht, Konvergenz gegen die sogenannten relaxierten Stefan-Probleme erhélt, wie sie z. B. (siehe
[7]) zur Modellierung des Erstarrens mit der Berticksichtigung von Unterkihlung verwendet
werden.
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In diesem Projekt soll nun ein numerisches Verfahren zur Losung des Stefan-Problems entwickelt
werden, welches auf diesem Grenzilbergang beruht. Weil die Losungen der Penrose-Fife
Gleichungen glatter sind als die Losung des Stefan-Problems, hofft man so bessere numerische
Resultate zu erzielen, als bel einer direkten Diskretisierung des Stefan-Problems.

Im Berichtszeitraum wurde (siehe [5]) fur die Penrose-Fife Phasenfeldgleichungen (3)-(4) ein
Schema zur Semidiskretisierung in der Zeit formuliert, welches in drei Raumdimensionen
konvergent ist. Auerdem wurde gezeigt, dall analoge Konvergenzaussagen zu denen in Colli-
Sprekels [4] gelten, wenn man neben der Zeitschrittweite h auch noch 6 und/oder € gegen O
gehen |&3t. Unter Verwendung von Techniken aus [1] wurden Fehlerabschatzungen durchgefiihrt,
die zeigen, dak der Fehler durch die zeitliche Diskretisierung von der Ordnung +/h ist.
Die Fehlerabschéatzungen fur das Schema liefern Abschatzungen fur die Konvergenzrate der
Losungen der nicht diskreten Penrose-Fife Phasenfel dgleichungen gegen die Losung des Stefan-
Problems.

Im nachsten Jahr soll untersucht werden, ob und unter welchen Voraussetzungen man beweisen
kann, dal der zeitliche Diskretisierungsfehler von der Ordnung h ist. Dabei sollen auch
Techniken aus [2] verwendet werden.

Hauptziel der Arbeit im nachsten Jahr ist es, aufbauend auf der Semidiskretisierung in Zu-
sammenarbeit mit der Forschungsgruppe 3 ein numerisches Verfahren zu entwickeln und zu
implementieren. Mit diesem sollen zunachst die Penrose-Fife Phasenfel dgleichungen und spater
das Stefan-Problem und die relaxierten Stefan-Probleme naherungsweise gelost werden. Dabel
soll mit Orginaldaten gerechnet werden, um realistisches Materialverhaten zu ssimulieren.
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Halbleitergleichungen mit der Einteilchenenergie als einer unabhangigen Variablen

Bearbeiter: U. Krause
Forderung: DFG, SFB 256

Kooperation: J. Frehse, Sonderforschungsbereich 256 ,,Nichtlineare partielle Differentialglei-
chungen” der Rheinischen Friedrich-Wilhelms-Universitéat Bonn;
K. Gartner, Institut fir Integrierte Systeme, Eidgenossische Technische Hochschule Zirich

Die fortdauernde Miniaturisierung in der Mikroelektronik [1] erhoht die Abhangigkeit der
Funktion der Bauelemente von Quanteneffekten wesentlich und erfordert sowohl den Versuch
der standigen Anpassung bewahrter Modelle als auch die Suche nach neuen, handhabbaren
Gleichungen.

Halbleitergleichungen mit der Einteilchenenergie a's einer unabhangigen Variablen [2] entstehen,
wenn man in der quasiklassischen Boltzmanngleichung die Verteilungsfunktion und die Streu-
raten auf geeignete Weise Uber die Isoenergieflachen der elektronischen Bandstruktur mittelt.
Auf diese Weise hat man die fur die Funktion eines Bauelementes in einem Regime fern vom
thermodynamischen Gleichgewicht der Ladungstrager wesentliche Grole der Einteilchenenergie
E explizit as Variable in den Gleichungen. Im einfachsten Fall eines raumlich eindimensionalen
Gebietes lauten sie

d n(x,Et)  dj(xE,t) 9 . _
g T oax REgg IREY =
OWT(E,E"Y OWT(E'E
= (6 - 0) ) (T s TGS 2,
E'SE
wobei der Strom j durch
. d n(x,E,t
J(XaEat) = _T(E) ﬂ:(E) %—F
d E
+2(E) 7(E) F(x) n(x,E,t)a—EIn<%>
mit
d
F(X) = —0eE(X) = Qe&ﬁb(x)
gegeben ist. Die Poisson-Gleichung lautet
d d
o € 3 0= —Ge(P(X) ~n() ~C(x)).

Dabel sind D(E), t(E), n(E), 2P und WT(-,-) gegebene, das Halbleitermaterial charakteri-
sierende GroRen, £ ist die elektrische Feldstarke, ¢ das elektrostatische Potential, n(x, E,t) die
Elektronendichte und j(x,E,t) die Stromdichte der Elektronen.

Die Variable E gestattet die direkte Modellierung von Zustanden des Bauelementes und wirft
andererseits neue Probleme auf: Wegen der verbotenen Zone eines Halbleiters ist das Gebiet,
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in dem man die Gleichungen zu betrachten hat, nicht zusammenhangend. Aus physikalischen
Grunden durfen an den Bandkanten keine Randbedingungen gefordert werden. In jeder For-
mulierung der Gleichungen treten Streuraten W zwischen verschiedenen Energiezustanden der
Ladungstrager auf. Die gegenwartigen Untersuchungen des Modells befassen sich mit der
Dynamik der Elektronen und Locher in diesem Modell:

e Mittelung Uber die mikroskopischen Bewegungsgesetze der Ladungstrager,
e Respektierung der verbotenen Zone,

e Darstellung und Geometrie der Streuraten.

Literatur
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Selektive Differenzierung von Anregungszustandsprozessen in molekularen Aggregaten

Bearbeiter: S. Oberlander

Kooperation: D. Leupold, Max-Born-Institut fir Nichtlineare Optik und Kurzzeitspektrosko-
pie Berlin (MBI), Abteilung Photophysik von Biomolekulen

Die interdisziplinare Kooperation mit dem MBI wurde 1995 durch Beteiligung an dem am MBI
laufenden neuen DFG-Projekt ,,Selektive Differenzierung von Anregungszustandsprozessen in
molekularen Aggregaten mit Hilfe der neuen Mel3grolRe* fortgesetzt.

Seitens der Mathematik ging es darum, durch asymptotische Untersuchungen moglichst mo-
dellubergreifende Aussagen Uber den Informationsgehalt von Me3groRen zu erhalten, insbe-
sondere solcher Grofien, die durch Variation der Impulsiange des anregenden Strahlungsfeldes
gewonnen werden konnen.

Methoden und Ergebnisse dieser Art sollen zu einem Buch mit dem Arbeitstitel ,,Nichtlineare
Spektroskopie mit variabler Impulslange“ zusammengefalit werden. Der mathematische Teil
mit dem Arbeitstitel ,,Beitrage der Analysis zur nichtlinearen Spektroskopie mit variabler
Impulslange“ konnte 1995 im wesentlichen abgeschlossen werden.
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Adaptive Optimierung von Flugprofilen mit Gedéachtnislegierungen

Bearbeiter: St. Seelecke, J. Sprekels

Kooperation: |. Muller, Institut fur Thermodynamik und Reaktionstechnik,
Technische Universitat Berlin

Forderung: DFG-Schwerpunktprogramm ,,Echtzeit-Optimierung grolRer Systeme'

Stromungsprofile von Flugzeugen sind im wesentlichen starre Flachen; zwar besitzen sie Ruder
zur Kontrolle von Auftrieb, Widerstand und Moment, aber diese sind wiederum starre Flachen.
Dagegen hat die Natur mit dem Fligel des Vogels ein adaptives ,Bauteil” entwickelt, mit
dem der Vogd durch Veranderung der Profilform seine Flugbedingungen optimieren kann.
Die zwischen der konventionellen Flugzeugldsung und dem feinfuhligen Vogelflugel klaffende
Licke soll durch den Einsatz eines adaptiven Profils verringert werden.

Der Werkstoff eines solchen Profilsist ein Ver-
bund eines elastischen Materials mit Gedéacht-
\\

SN
nislegierungen. Drahte aus solchen Legierun- )
gen verandern ihre Lange reversibel um bis zu
6% bel Heizung und Kuhlung, wobei die Hel-

zung elektrisch und die Kiihlung im Luftstrom
erfolgen konnen. Der ,,Prototyp™* eines adapti-
ven Flugels ist eine biegsame Kunststoffplatte,

)/

\ \
! !
\ \
— Smmmmg e G
i i

auf deren Ober- und Unterseite je ein Netz aus

Gedachtnisdrahten eingeschmolzen ist.

Jedes Segment beider Netze kann einzeln be- I \
heizt werden, wobei das entsprechende Plat- /v\\

tenstiick ein Biegemoment erfahrt. So kann der /f\/\

Platte insgesamt innerhalb bestimmter Gren- o

werden. Ziel ist es, diese Form den durch den durch die Verkirzung eines be-
jeweiligen Anstromzustand gegebenen Flugbe- heizten Drahtsegmentes hervor-
dingungen optimal anzupassen. gerufenen Biegung

Es handelt sich hierbei um eine zweistufige Echtzeit-Optimierung:

Neben der Echtzeit-Bestimmung des fur die jeweils gemessenen Anstromdaten optimalen
Fligelprofilsist ein optimales Steuerungsproblem zur Realisierung dieses Profils zu losen.

Die zugehorigen Zustandsgleichungen bilden ein nichtlinear gekoppeltes System von sin-
gularen Integralgleichungen, partiellen Differentialgleichungen und hysteretischen Nichtlinea-
ritéten, durch die die zugrunde liegenden Effekte der Aerodynamik, des Warmeaustauschs, der
Materiatheorie sowie der Elastizitétstheorie modelliert werden. Der folgende Ablaufplan zeigt
diese Interdependenzen, wobei Cy,Ca, h, j, Ti, D Widerstandsbeiwert, Auftrieb, Tragfliigel profil,
Stromstarke, Temperatur und Deformation bedeuten; V.., p-, T Charakterisieren die Anstrombe-
dingungen.
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Abb. 2: Ablaufplan des Echtzeitproblems

Die Herstellung eines ,,Prototyps‘ im Labor des Instituts fur Thermodynamik und Reaktions-
technik der TU Berlin ist beabsichtigt.
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Phasenliber gange und Hysteresephanomene
Bearbeiter: J. Sprekels

Kooperation: M. Brokate, Christian-Albrechts-Universitét zu Kiel, P. Colli, Universitat Turin,
Ph. Laurencot, Universitdt Nancy, P. Krej€i, Tschechische Akademie der Wissenschaften, Prag,
S. Zheng, Fudan Universitat,Shanghai

Forderung: PROCOPE-Programm ,,Freie Randwertprobleme und Asymptotik von Evoluti-
onsgleichungen”; EU, HCM-Netzwerk ,,Phase Transition and Surface Tension'

In diesem Projekt werden verschiedene Modelle fir Phasentibergange und Hysteresephanomene
sowie fur Kombinationen davon untersucht. Im Berichtszeitraum ist es gelungen,

e fUr eine groRe Klasse von Phasenfeldgleichungen des Penrose-Fife-Typs (wodurch z.
B. Phasentbergange des Typs flussig-fest modelliert werden) weitgehende Aussagen
hinsichtlich Existenz und Asymptotik zu erzielen ([2, 3, 4, 5]),

e das asymptotische Verhalten fur t — - der Gleichungen der eindimensionalen nichtlinea-
ren Thermoviskoelastizitat zu klaren ([8]),

e eine thermodynamisch konsistente Theorie der eindimensionalen Thermoel astoplastizitéat
fur temperaturabhangige hysteretische Last-Deformations-Relationen zu entwickeln ([6]),

e globale Existenz fur ein eindimensionales Modell des Ferromagnetismus unter Beriick-
sichtigung linearer mechanischer Effekte zu zeigen ([7]).

Schlieldlich wurden die Arbeiten an der Monographie [1] abgeschlossen; das Buch wird 1996
im Springer-Verlag erscheinen.
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Operator-algebraische L dsungsmethoden fir nichtlineare partielle Differentialgleichungen

Bearbeiter: H. Stephan

Kooperation: V. A. Marchenko, Institut fur tiefe Temperaturen, Charkov, Ukraine

1967 entdeckten Gardner, Green, Kruskal und Miura[1] die inverse Streumethode als L osungs-
methode fur die Korteweg-de-Vries-Gleichung

iu(x t) + 6u(x t)iu(x t)+ a—3u(x t)y=0
ot "’ Tox ox3

in dem Fall, da die Losung fir x — +oo abklingt. Inzwischen hat sich sowohl die Zahl
der Gleichungen, die man mit der inversen Streumethode |osen kann, als auch die Zahl der
Funktionenklassen (periodische), die Losungen dieser Gleichungen sein konnen, weiter erhoht.
Um die inverse Streumethode auf eine gegebene nichtlineare Gleichung anwenden zu kdnnen,
mul man ein lineares Spektralproblem finden, das sich as nichtlineare Transformation fur
die Gleichung eignet (im Fall der Korteweg-de-Vries-Gleichung ist das das eindimensionale
Streuproblem fur den Sturm-Liouville-Operator mit dem Potential u(x,t)), und die direkte und
inverse Aufgabe dieses Spektralproblems fir gentigend grof3e Funktionenklassen |osen konnen.
Hierin bestehen auch die Grenzen dieser Methode. Aus diesem Grund haben sich in den letzten
20 Jahren verschiedene direkte Methoden entwickelt — Methoden, die ohne Betrachtung eines
Spektralproblems explizite Losungen fir nichtlineare partielle Differentialgleichungen finden
oder das Problem auf ein einfacheres transformieren.

Eine hierbel besonders erfolgreiche Methode ist die von der Charkower Schule um Prof. V.
A. Marchenko [2] entwickelte operator-algebraische Methode. Es &3t sich zeigen [3], dai’ sich
zum Beispiel Losungen der Korteweg-de-Vries-Gleichung als

ux ) =25 ( / y(é;x,t)du(é))
Q

darstellen lassen, wobei die von den Parametern x und t abhangige Funktion y(&;x,t) Losung
der — im allgemeinen singularen — Integralgleichung

ey + [ U2 Dagngtau(s) - 1
Q

ist. u(&) ist ein geeignetes Mal3 auf Q C R. Nach wie vor sind die analytischen Eigenschaften
der so dargestellten Losung u(x,t) weitestgehend unbekannt, so da3 es sinnvoll ist, durch eine
numerische Losung Indizien fir das Verhalten zu bekommen.

Im Projekt wurde diese Gleichung fur verschiedene u(&) numerisch gelost. Die Schwierigkeit
der numerischen Losung fur grofle x- und t-Bereiche liegt in der Exponentialfunktion, die
dazu fuhrt, dai3 die entstehenden linearen Gleichungssysteme schlecht konditioniert sind. Dieses
Problem |43t sich mit der Benutzung von Programmsystemen umgehen, die das Rechnen mit
beliebiger Genauigkeit zulassen.

Die folgenden Bilder zeigen die Losung der Korteweg-de-Vries-Gleichung mit einem speziell
gewahlten Mal} u(&) fur verschiedene Zeiten.



3.1. FORSCHUNGSGRUPFE 1 o1

FERLIN

Abb. 1: Losung fort =—1.5, —0.3, 0.3, 2.0

Es ist zu vermuten, dal} sich die Losung fur x — —eo periodisch und fir x — o (exponentiell)
abklingend verhdlt. Derartige Losungen der Korteweg-de-Vries-Gleichung wurden bislang noch
nicht erhalten.
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Modellierung von Diffusionsprozessen mit Transportgleichungen im Phasenraum

Bearbeiter: H. Stephan

Kooperation: N. F. Morozov, Lehrstuhl fur Elastizitatstheorie, Institut fur Mathematik und
Mechanik der Universitéat St. Petersburg, RuRland,;

R. Stephan, Fraunhofer-Institut fir Mikroelektronische Schaltungen und Systeme, Ingtitutsteil
Dresden;

N. Strecker, Institut fur Integrierte Systeme, Eidgenossische Technische Hochschule Zirich

Nur in den einfachsten Fallen beschreibt die klassische Diffusionsgleichung

ic(x t) = Da—zc(x t) (1)
ot 7 T o2

den Teilchentransport in einem homogenen Medium, wobei c(x,t) die Wahrscheinlichkeitsdichte
der Zufallstrajektorie x(t) ist. Diese Art der Beschreibung setzt voraus, dad der Zustand des
Teilchens durch seinen Ort bestimmt ist. Spielt die Geschwindigkeit eine wichtige Rolle (wie
etwa beim Technologieschritt lonenimplantation), ist diese Annahme nicht mehr gerechtfertigt,
denn der Zustand eines klassischen Teilchens wird durch zwei Parameter — Geschwindigkeit
und Ort — definiert. Die Zufallstrajektorie des Teilchens ist dann der ProzeRl (v(t),x(t)) mit
der Wahrscheinlichkeitsdichte W(v, x,t) im Phasenraum. Ist das Medium réaumlich und zeitlich
homogen und konnen nichtlineare Effekte vernachlassigt werden, genugt diese Dichte der
allgemeinen Gleichung (siehe [1], [2])

d . d
EW(V, X,t) = A*W(v, x,t) — Va_xW(V’ X, 1) 2

mit einem Operator
(AT)(¥) = —a(v) () + b(y) (V) +][Q(v, V)(F(V) -~ f(v))av .
Meistens ist die interessierende und beobachtbare Grofie trotzdem die raumliche Verteilung
o(x,t) = / W(y, %, t)dv, @3)

und die betrachtete Phasenraumverteilung W(v,x,t) ist nur eine Hilfsgroke. In diesem Zusam-
menhang stehen folgende Aufgaben:

— La&Bt sich die Funktion c(x,t) auf direktem Weg (ohne Umweg Uber (2) und (3)) berechnen
(direktes Problem)?

— L&Gt sich der Operator A (die Wechselwirkung des Mediums mit dem Teilchen) bestim-
men, wenn beobachtbare Groflen (etwa Funktionale von c¢(x,t)) gegeben sind (inverses
Problem)?

Beide Aufgaben lassen sich in vielen interessanten Fallen explizit 16sen. Unter anderem erhalt
man folgende Ergebnisse (siehe [2]):
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c(x,t) ist stets Losung der Gleichung (Verallgemeinerung von Gleichung (1))

%c(x,t) = R*(t)c(x, 1)

mit einem von t abhangigen Operator der Form

(R)9) (9 = (05 (9 +r2(0)g" () + £ R, 1) (g0x+X) ~ g ¥

Die Koeffizienten ry(t), ro(t) und R(X,t) (sie hangen im algemeinen von A und von der
Anfangsgeschwindigkeitsverteilung ab) lassen sich zum Beispiel im Fall der algemeinen
Brownschen Bewegung, das heiflt, wenn der Operator A ein Pseudodifferentialoperator mit
einem Symbol der Form

a(,A) = oo(A) +0a(4) v

ist, explizit herleiten. Des weiteren lassen sich physikalische Bedingungen angeben, wann der
erhaltene Operator R(t) nicht explizit von der Zeit abhangt.

Besonders interessant sind Nichtgleichgewichtsprozesse, das heit Prozesse, in denen sich bei
der Bewegung des Teilchens — im Gegensatz zur Brownschen Bewegung — kein Gleichgewicht
zwischen aufgenommener und abgegebener Energie einstellt. Das Teilchen gibt mit der Zeit dle
Energie an das Medium ab und kommt zur Ruhe. In diesen Féllen entarten die Koeffizienten
a(v), b(v) und Q(v,V) im Operator A. Experimentell beobachtbar und daher aus physikalischer
Sicht interessant ist der Grenzwert

c(vo,X) = Iim/W(v,x,t)‘ dv,
e Wo (V) =8 (V—Vo)Co(X)

— die Verteilung der zur Ruhe gekommenen Teilchen mit gegebener Anfangsgeschwindigkeit
Vp. Er verschwindet nicht, auch wenn das Raumgebiet unbeschrankt ist. Dieses Problem
|alt sich as parabolisches Streuproblem auffassen. Im allgemeinen lassen sich fir derartige
Streuprobleme im Gegensatz zu hyperbolischen keine inversen Aufgaben 16sen. Im Falle von
Nichtgleichgewichtsprozessen ist es aber fur einige physikalisch sinnvolle Falle moglich, das
inverse Problem, also die Bestimmung des Operators A bei gegebenem c(\p, X), auf konstruktive
Weise exakt zu 10sen.
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Polymerabbau

Bearbeiter: K. Zacharias

Kooperation: Fraunhofer-Institut fir Angewandte Polymerforschung, Arbeitsgruppe G. Raf-
ler/M. Pickard, Teltow-Seehof

Es werden Modelle des hydrolytischen Polymerabbaus betrachtet. Solche Modelle spielen eine
Rolle bei Untersuchungen zur kontrollierten Freisetzung von Pharmaka, die in biologisch ab-
baubare Polymermatrizen eingebracht sind. Der Abbau wird nach den klassischen Vorstellungen
der chemischen Kinetik durch Reaktionsgleichungen der Form

dG .

— =R =1,..,k

dt R| (I > ) )
beschrieben. Hierbei ist t die Zeit, die G sind Konzentrationen, und die R sind Reaktionster-
me, die Modellvorstellungen tber die Reaktionskinetik (Stochiometrie, Autokatalyse) enthalten.
Fur die diffundierenden niedrigmolekularen Anteile kommen Reaktions-Diffusionsgleichungen
hinzu. Sie haben im raumlich eindimensionalen Fall die Form

%2 (0%) R (ke

Beide Satze von Gleichungen sind durch Anfangs- bzw. Randbedingungen zu vervollstandigen.
Die Diffusionskoeffizienten D; héangen von den Konzentrationen ab und éndern sich wahrend
des Abbauprozesses. Die Modellgleichungen lassen sich nach Standardmethoden numerisch
[6sen. In Zusammenarbeit mit dem Kooperationspartner wurden zahlreiche Modellvarianten
untersucht.
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3.2 Forschungsgruppe Dynamische Systeme und Steuerungstheorie

3.21 Zusammenfassung

Die Forschungsgruppe befalit sich mit der Entwicklung analytischer und numerischer Methoden
zur Analyse und Steuerung dynamischer Systeme sowie deren Anwendungen auf konkrete
Probleme der Optoelektronik, Chemie und Geophysik.

Die Arbeit der Forschungsgruppe wurde im Berichtgahr wesentlich durch zwel neue anwen-
dungsorientierte Projekte gepragt, die von potentiell groRer wirtschaftlicher Bedeutung sind
und die die Kooperation mit verschiedenen Gruppen innerhalb und aul3erhalb des Weierstraii-
Institutes erfordern. Das Projekt ,,Analytische und numerische Untersuchungen der nichtli-
nearen Dynamik von Mehrsektions-DFB-Lasern“ befaldt sich mit Bauelementen in zukinfti-
gen optischen Kommunikationssystemen mit hohen Datenraten, die ,,verrauschte® Datenfolgen
in Pulsfrequenz und Pulsform regenerieren. Insbesondere sollen Selbstpulsationen und Syn-
chronisationsverhaten nachgewiesen und theoretisch begrindet werden. Das Projekt wird in
enger Zusammenarbeit mit Arbeitsgruppen an der Humboldt-Universitéat zu Berlin und am
Heinrich-Hertz-Institut fir Nachrichtentechnik Berlin bearbeitet. Das zweite neue Projekt ist der
optimalen Steuerung diskontinuierlicher Destillationsprozesse gewidmet und erfolgt in enger
Zusammenarbeit mit der BASF AG Ludwigshafen und den Forschungsgruppen 1 und 3 des
Welerstral3-Institutes. Im Unterschied zur kontinuierlichen Destillation ist die diskontinuierliche
zur gleichzeitigen Extraktion mehrerer Produkte geeignet und fur die Herstellung hochwertiger
spezifischer Chemikalien unverzichtbar. Die optimale Auslegung und Fahrweise solcher Anlagen
ist von grundlegender 6konomischer Bedeutung. Eine erfolgreiche Losung dieser Aufgabenstel-
lung erfordert effektive Algorithmen fur hochdimensionale nichtlineare Optimierungsprobleme.
Ein weiteres, vom BMBF gefordertes, Anwendungsprojekt befalt sich mit der effizienten
Simulation der Dynamik von Copolymerisationsprozessen.

Im Mittelpunkt der analytischen Forschungen standen Untersuchungen tber

e Existenz und Stabilitat von Fronten und Pulsen in Reaktions-Diffusions-Systemen und
deren Anwendungen auf Erregungsl eitungsprozesse

e aquivariante Verzweigungsprobleme

e das spharische Bénard-Problem

e erzwungene Symmetriebrechung

¢ nichtlineare Systeme mit Unstetigkeiten

e singular gestorte Systeme mit Stabilitatswechsel

e Stabilisierung periodischer Losungen in dynamischen Kontrollsystemen

e Strukturbildungsprozesse in Systemen mit kleiner Diffusion und Konvektion.

Die Forschungsgruppe fuhrt in Zusammenarbeit mit der Freien Universitat Berlin und dem
Konrad-Zuse-Zentrum fur Informationstechnik Berlin das Uberregionale Seminar ,,Nichtlineare
Dynamik durch, wodurch es zu zahlreichen Kontakten mit in- und auslandischen Wissenschaft-
lern kommt. Zu erwahnen sind auch zahlreiche internationale Kooperationen der Gruppe. Vier
Mitarbeiter werden Uber Drittmittel projekte finanziert.
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3.22 Projekte
Stabilisierung periodischer Losungen dynamischer Systeme

Bearbeiter: A. Akutowicz, K. R. Schneider

Wir betrachten ein n-dimensionales nichtlineares Kontrollsystem der Gestalt x = f(x, 1) + ug(x),
wobei x € R"1 der Zustandsvektor, A ein Verzweigungsparameter und u die zu bestimmende
Steuerung sind. Wir nehmen an, da das unkontrollierte System x = f(x,A) fur <A <A
eine periodische Losung Ty, := {x= p(t,A)} besitzt, die fur 13 <A < A* stabil ist und fur
A = A* ihre Stabilitat andert, so dai’ eine periodische Ldsung mit doppelter Periode abzweigt.
Das Ziel der Untersuchungen besteht darin, eine Rickkopplungssteuerung zu konstruieren, so
dafl} das Kontrollsystem fur A € [A*,A*+ 0) eine stabile periodische Losung nahe T, besitzt.
Zu diesem Zweck ist es hinreichend, die periodische Losung I'; fur A = A* zu stabilisieren.
Im Fale, dall T, fur A = A* linear stabilisiert werden kann, stellt T, fur A € [A*,A*+ J) eine
stabile periodische Losung fur das riickgekoppelte System dar. L&kt sich T, fur A = A* nur
durch eine nichtlineare Ruckkopplung stabilisieren, dann ist T, fir A € [A*,1*+ ) instabil; es
existiert aber eine benachbarte stabile periodische Losung mit doppelter Periode.

Zur Losung des Problems fulhren wir in der Umgebung von I'; ein lokales Koordinatensy-
stem ein und untersuchen die Stabilisierung des zugehodrigen nichtautonomen Systems. Das
Problem der Steuerung der Periodenverdoppelungs-Bifurkationen wird unter Verwendung einer
Zentrumsmannigfaltigkeitsreduktion behandelt.

Literatur
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Optimale Steuerung diskontinuierlicher Destillationsprozesse

Bearbeiter: 1. Bremer, W. Mller, H. Sandmann, K. R. Schneider, M. Schwarz

Kooperation: B. Hegner (BASF AG Ludwigshafen), G. Wozny (TU Berlin)

Destillation ist das wichtigste thermische Verfahren der chemischen Industrie zur Trennung von
Stoffgemischen. Es wird zwischen kontinuierlicher Destillation (standige Zufuhr der zu sepa-
rierenden Gemische) und diskontinuierlicher Destillation (,,Batch-Destillation, Separation einer
einzigen Charge) unterschieden. Seit einigen Jahren wendet man sich sowohl in der Industrie as
auch in der Forschung verstarkt der Batch-Destillation zu, da diese im Vergleich zur kontinu-
ierlichen Destillation folgende Vorteile aufweist: Sieist zur gleichzeitigen Herstellung mehrerer
Produkte geeignet, ist flexibler einsetzbar und fur die Herstellung hochwertiger spezifischer
Chemikalien unverzichtbar. Die optimale Auslegung und Fahrweise von diskontinuierlichen
Destillationsanlagen ist somit von fundamentaler 6konomischer Bedeutung.

Ziel des langerfristig angelegten Gemeinschaftsprojektes mit der BASF AG Ludwigshafen ist
die Entwicklung effektiver Algorithmen zur Optimierung der Fahrweise diskontinuierlicher
Destillationsprozesse. Typisch fur die Batch-Destillation ist die Zerlegung des Destillationspro-
zesses in einzelne Fraktionen, die dadurch charakterisiert werden, dal3 gewisse SchliisselgroRen
(Rucklaufverhdtnis, Druck, Temperatur) konstant gehalten werden. Das Umschalten von einer
Fraktion auf die andere wird durch Schwellenwertbedingungen bestimmt und kann diskontinu-
ierlich oder kontinuierlich erfolgen. Die Ermittlung optimaler Auslegungen und Fahrweisen von
Batch-Destillationsanlagen erfordert eine genaue mathematische Modellierung der einzelnen
Prozef3stufen. Das fuhrt zu grofien Systemen nichtlinearer Algebro-Differentialgleichungen mit
unstetigen rechten Seiten. Die Optimierung solcher Systeme unter zahlreichen Nebenbedin-
gungen erfordert neue algorithmische Zugange, um den starken Zuwachs an Rechenzeit zu
begrenzen. Wir fuhren die Berechnung einer optimalen Steuerung auf ein hochdimensionales
nichtlineares Optimierungsproblem zuriick. Die anstehenden Probleme lassen sich wie folgt
beschreiben:

1. Schrittweitensteuerung bei Systemen mit Unstetigkeiten
2. Geeignete Implementierung von Umschal tbedingungen

3. Reduktion der optimalen Steuerprobleme auf hochdimensionale nichtlineare beschrankte
Optimierungsprobleme sowie deren Losung unter Ausnutzung spezieller Strukturen

4. Implementierung von Verfahren der internen Differentiation zur korrekten und effektiven
Berechnung der bei der Losung der Optimierungsprobleme benttigten Gradienten von
Zielfunktion und Restriktionen

5. Paralelisierungsmoglichkeiten bei den Optimierungsrechnungen

6. Entwicklung relaxierter Iterationsverfahren zur Losung optimaler Steuerungsprobleme
(Erweiterung der Methode der Waveformrelaxation).

Die Arbeiten im Berichtgahr konzentrierten sich im wesentlichen auf eine Weiterentwicklung
des verwendeten Simulators fir die Batch-Destillation, der auf dem Modell der theoretischen
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Trennstufe basiert, also ein rigoroses Modell des Destillationsprozesses darstellt. In enger
Zusammenarbeit mit dem Kooperationspartner BASF gelang es, Effektivitat und Zuverlassigkeit
des Simulators zu erhdhen. Paralel dazu wurden erste Optimierungsrechnungen im Sinne
einer black-box-Optimierung unter Verwendung eines SQP-Algorithmus (K. Schittkowski)
durchgefuihrt. Dieser Zugang wurde sowohl an einigen in der Literatur beschriebenen Problemen
erprobt, und brachte befriedigende Ubereinstimmung mit den dort erhaltenen Ergebnissen, als
auch auf konkrete Prozel3steuerprobleme unseres Kooperationspartners mit zwei oder drei
Steuerparametern erfolgreich angewendet.

1.2 T T T T T
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Abb. 1: Typischer zeitlicher Verlauf von Konzentrationen im Kopf (Kondensator) einer
Destillationskolonne: Separation der Substanz B aus einem Drei-Komponenten-Gemisch
(Daten aus: S. Farhat, M. Czernicki, N. Pibouleau, S. Domenech, Optimization of
multiple-fraction batch distillation by nonlinear programming, AIChE J. 36, No. 9, 1349-1360
(1990), Simulation mit BA SF-Programm)
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Projektionsverfahren zur Simulation von Copolymer prozessen

Bearbeiter: I. Bremer, R. Antonova
Kooperation: U. Pallaske (Bayer AG, Leverkusen)

Forderung: BMBF-Forderprogramm ,,Anwendungsorientierte Verbundvorhaben auf dem Ge-
biet der Mathematik*

Der Gegenstand der Untersuchungen ist eine effiziente Simulation der Dynamik von Co-
polymerisationsprozessen, d. h. der Polymerisation von mehreren unterschiedlichen Polymeren,
im sogenannten Semibatch-Betrieb. Diese Simulationen sollen beim Projektpartner eingesetzt
werden, um aus Massen- bzw. Molekulargewichtsverteilungen bzgl. eingebauter Monomere
Aussagen Uber die Qualitat des Produktes abzuleiten.

Zunéachst wird das unendlichdimensionale System gewohnlicher Differentialgleichungen, das
aus der elementaren Reaktionskinetik abgeleitet wird, mit geeigneten Projektionsverfahren auf
ein endlichdimensionales reduziert.

Da die Molekulargewichtsver-
tellung Uber Kettenlangenan-
telle der engebauten Mo-
nomere im Endprodukt je
nach Zugabestrategie eine sehr
komplexe Struktur aufwei-
sen kann (Abbildung 1),
ist die Anzahl der Parame-

ter und damit die Dimensi- ) .
on des Unterraums zur Cha- Abb. 1: Masseverteilung am AbD. 2: Zugabestrategie und

rekterisierung dieser Vertei- ~ Ende der Simulation mit Massevertaiing tiber der

: Gesamtkettenlange am Ende
Zugabestrategie aus Abb. 2
lung u. U. noch sehr hoch. 9 €g der Simulation

Numerische Experimente mit COPOLUMP und
Erfahrungen beim Projektpartner zeigen, da3
die Verteilung der zeitlichen Ableitungen
der Molekulargewichte eine wesentlich en-
fachere Struktur aufweisen (Abbildung 3)
als die Verteilungen der Molekulargewichte.

Abb. 3: Zeitliche Ableitung der
Masseverteilung

Wir gehen aus von einem Galerkinansatz mit einer zeitlich veranderlichen parameterabhangigen
Gewichtsfunktion [1,2]

X = 0 Y oals(f) &
sc€S
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und bestimmen die Gewichtsfunktion ¢ so, dal? ihre zeitliche Ableitung einer bestimmten Klasse
von Verteilungen angehort. Wegen der beobachteten Eigenschaften wahlen wir ein Produkt aus
einer Gammaverteilung bzgl. der Gesamtkettenlange und einer Verteilung fur die Anteile der
einzelnen Monomere (bei zwei Monomeren z. B. eine Binomialverteilung). Die freien Parameter
in der Gewichtsfunktion werden so bestimmt, dal} die Momente der zeitlichen Ableitung mit
den Ableitungen der Momente der Molekulargewichtsverteilungen Gbereinstimmen.

Neben der Untersuchung eines geeigneten mathematischen Modells besteht innerhalb des
Projektes die Aufgabe, (marktfahige) Software zu entwickeln und zu implementieren, die die
Simulation auf der Basis dieses Modells ermoglicht.

Das Herzstuck der Implementierung ist ein mit Hilfe von LEX/YACC generierter Compiler, der
die formale Beschreibung des chemischen Prozesses in ein Gleichungssystem Ubersetzt, das an
den verwendeten Simulator angepalit ist.

Die Bedienung des Compilers kann von einer graphischen Nutzeroberflache (COPOSIM, Abbil-
dung 5) aus erfolgen.

Mit Hilfe der Oberflache kann die Erstellung und Bearbeitung des Eingabetextes, die Generie-
rung des Gleichungssystems in Form von Subroutinen und die numerische Simulation bis hin
zur graphischen Visualisierung einzelner Losungskomponenten erfolgen.

Die Komplexitat der Datenstrukturen fiir Gitter,
Abbildungen zwischen Gittern, Modulbeschrei-

! _
bungen, das Netz der chemischen Reaktions- =N
terme Usw. legten eine objektorientierte Imple-  [ered] owmton ] ofoasenie ]
mentierung Uber eine C++-Klassenhierarchie 1o |-cmrer [-cosras | moostinn.s
(Abbildung 4) nahe.
Die Portierbarkeit von copoSIM wird durch S—
die Verwendung diverser Standardentwick- st
lungswerkzeuge wie XVT-Power++, LEX,

‘CcpﬁymFlags HCCpﬁ/mTab ‘ -{CcpSParamS/m ‘

YACC, C++ ermoglicht. Die Entwicklung wird
gegenwartig auf UNIX- und OS/2-Plattformen

durchgefuhrt. ”
Abb. 4: Ausschnitt aus der Klassenhierarchie

Ein detaillierte Darstellung zum Projekt ist Uber die WWW-Seite? verfiigber.

2http://hyperg.wias-berlin.de/wias_ bmbf tp4
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File Edit Run Options
cps_rild = cps_ki{Zlxcps_x (1} File Edit Run Options Windows Font Style
cEs_gil) = cpe_y{ll-cpa_r {1} | - — — — —
cpE_4yi2) = ops_ytZi+2scps_k{liscps_r (108 | podikalbild
cps_ril) = cps_ki{di*cps_x(2i*cps_x{d) |17 :§ 5*? RB (ES%
cpE_4i2) = cpe_y{2)-—cpa_r {1} ]
cpe_ytd? = cpes_yidi—cps_r{1} 11 Start
ops_Wib} = ocps_uibl+ops_r{l Jog=1ctmy RO + ML41 => RL4T tkal il
cpz_ril) = cpe_k{Bi=cpa_={2)=cpa_x {5} §|J " Tk d sl
cEs_gi2) = cpe_y(Z)-cpa_r{l} 1, Hachat
cpeE_yih) = cpe_y(Gi-cpe_r{1} | machstn

cpE_yilo0oe) = cpe_yll0006 ) +ops_r{1}
DO gpes_il = 1. 100, 1
DO cps_i2 = 1. 100, 1

cs_id = (ops_i1-013d={100-{1- (1))} +cpg
cpz_iB = (ope_il-013d={100-{1- (1))} +cpsg

cpE_ril+ocps_ib) = cpz_kiBiscps_xi{btcps
enddo

encdo

call cps_sublZicps_ylbl.cps_rilh)

call cps_subl3dcpe_yld).cps_riln)

call cps_subldicps_ylBl.cps_rilh)

0 cp=_il = 1. 100, 1

00 cps_i2 = 1. 100, 1

cpE_13 = (cpe_il-(1)={100-{1- (1))} +cps
cpz_iB = (ope_il-013d={100-{1- (1))} +cpsg

cps_ril+opes_15) = cps_kiFr=cps_xib+ops
endda

encdo

call cps_sublZicps_ylbl.cps_rilh)

call cps_subl3{cps_y{Bl.cps_rill}

call cps_sublbicps_y {10006} .cps_r{1)}
0 cp=_il = 1. 100, 1

00 cps_i2 = 1. 100, 1

cpe_i3 = (ope_il1-013d={100-{1- (1))} +cps]
cpE_ib = {(cps_il-{1)r={100-{1-{1)))+cps]
cps_ril+opes_15) = cps_kil0l=cps_x {10005

enddo
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Abb. 5: Nutzerschnittstelle

1. P. CANU, W. H. RAY, Discrete weighted residual methods applied to polymerization
reactions, Computers chem. Engng., Vol. 15, 549-564, 1991.

2. P. DEUFLHARD AND M. WuLkow, Computational treatment of polyreaction kinetics by
orthogonal polynomials of a discrete variable, Impact 1, 1989.

3. I. BREMER, R. ANTONOVA, Sonderband zum Anwendungsorientierten Verbundprojekt
auf dem Gebiet der Mathematik des BMBF, Proceedings des Statusseminars Minchen,
Springer Verlag, erscheint 1996.
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Algorithmen zur aquivarianten Verzweigung

Bearbeiter: F. Guyard, R. Lauterbach

Kooperation: K. Gatermann (FU/ZUSE, Berlin), J. Sanders (VU Amsterdam, NL), P. Worfolk
(Center of Geometry, Minneapolis, USA)

Forderung: RIACA Amsterdam, DFG

Fur das Studium von Verzweigungsproblemen mit Symmetrie ist die Bestimmung der zu-
gehorigen aquivarianten Abbildungen von entscheidender Bedeutung. Aus der Sicht praktischer
Berechnungen sind Computeral gebra-Programme zum wichtigen Hilfsmittel geworden. Ein Ziel
des Projektes ist es, ein Paket in MAPLE zu entwickeln, welches erlaubt, die aquivarianten
Abbildungen zu bestimmen und damit algebraische Manipulationen vorzunehmen. In diesem
Hilfsmittel sollten fest eingebaute endliche Gruppen (z. B. zyklische Gruppen, Diedergruppen,
die Symmetriegruppe des Tetraeders) wie auch klassische Lie-Gruppen (SO(n), SL(n), O(n),
Sp(n)), wie auch vom Nutzer eingegebene Gruppen bearbeitet werden konnen. Dieses Tool sollte
insbesondere die Verzweigungsgleichung bel absolut irreduziblen Darstellungen der Gruppen
automatisch aufstellen. Weitere Ziele sind die automatische Berechnung von Orbitraumreduk-
tionen, welche insbesondere beim Studium von aquivarianten partiellen Differentialgleichungen
mit nicht diskreten Symmetriegruppen ein notwendiges Hilfsmittel sind (Losungen sind im
Orbitraum isoliert), wie auch aullerst schwer zu berechnen sind. Zusammen mit den in [1]
entwickelten Methoden zeichnet sich ein Programm zur automatischen Untersuchung von aqui-
varianten Problemen ab, welches insbesondere fir Anwender eine entscheidende Hiirde vor der
Verwendung der Methoden der aguivarianten Verzweigungstheorie beseitigen sollte.

Literatur

1. K. GATERMANN, R. LAUTERBACH, Automatic Classification of Normal Forms, Konrad-
Zuse-Zentrum fir Informationstechnik, Preprint SC 95-03, Berlin, 1995.
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Erzwungene Symmetriebrechung

Bearbeiter: F Guyard, R. Lauterbach, D. Peterhof, L. Recke

Kooperation: P. Chossat (INLN, Nizza), S. Maier-Paape (Univ. Augsburg), E. Reilner (Univ.
Augsburg)

Forderung: DFG, DAAD

Unter erzwungener Symmetriebrechung verstehen wir die mathematische Behandlung von Sy-
stemen, deren Symmetrie durch externe Storungen oder genauere Modellierung (schwach)
gestort ist. Ziel ist eine Beschreibung der Dynamik solcher Systeme. Diese treten in vielen
physikalischen Problemen auf, z. B. kann eine erste Modellierung eine gewisse Symmetrie des
Problems ergeben, wahrend genaueres Hinsehen weniger Symmetrie ergibt. In diesem Sinne
beobachtet man oft eine Hierarchie von erzwungenen Symmetriebrechungen. In [2] wurden dy-
namische Phanomene fur solche Probleme untersucht und gezeigt, dal man die ganze Fulle von
abstrakt beschriebenem dynamischen Verhalten auch in konkreten Differentialgleichungen wie-
derfinden kann. In [1] wurden Techniken aus einer frilheren Arbeit von Lauterbach und Roberts
auf eine grolRere Klasse von Problemen Ubertragen. Insbesondere steht jetzt die Maschinerie
bereit, konkrete stromungsmechanische, in der physikalischen Literatur (vgl. Arbeiten von E.
Knobloch und Mitarbeitern) beschriebenen Probleme mit einer mathematisch fundierten Metho-
de zu untersuchen. In [3] wurde ein algemeines Verfahren zur Untersuchung von erzwungener
Symmetriebrechung in abstrakten parameterabhangigen Gleichungen entwickelt. Es beschreibt
Gebiete im Parameterraum, fur die Losungen des gestorten Problems nahe der Losungsfamilie
des ungestorten Problems existieren, Anzahl, Stabilitdt und einfache Bifurkationen (Sattel-
Knoten-Bifurkationen) dieser Losungen sowie ihre Abhangigkeit von den Parametern. Dabei
wurden Resultate von E. Dancer (G-Invariant Implicit Function Theorem) sowie von J. K. Hale
und P. Taboas benutzt und veralgemeinert. Das Verfahren ist auf Gleichungen mit raumlicher
Symmetriebrechung (z. B. kleine nichtsymmetrische Storungen von nichtsymmetrischen Gleich-
gewichtszustanden symmetrischer elastischer Korper), mit zeitlicher Symmetriebrechung (z. B.
kleine periodische Storungen periodischer Losungen autonomer Evolutionsgleichungen) sowie
mit raum-zeitlicher Symmetriebrechung (z. B. erzwungene periodische oder quasiperiodische
Synchronisation in equivarianten dynamischen Systemen) anwendbar.

Innerhalb einer vom DAAD geforderten Zusammenarbeit mit P. Chossat (Nizza) werden die
Methoden der erzwungenen Symmetriebrechung auf geophysikalische Probleme angewendet.
Dabel wird eine Kopplung verschiedener Moden, die selbst schon aulierst komplizierte Dynamik
zur Folge hat, gestort. Wir erwarten von diesen Untersuchungen, die noch nicht abgeschlossen
sind, weitere Hinweise zu Mechanismen der Polumkehr des Erdmagnetfeldes.

Literatur

1. F. GUYARD, R. LAUTERBACH, Forced symmetry breaking for periodic solutions, in
Vorbereitung.

2. R. LAUTERBACH, S. MAIER-PAAPE, Heteroclinic Cycles for Reaction Diffusion Systems
by Forced Symmetry Breaking, WIAS-Preprint No. 173, Berlin 1995.
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3. D. PETERHOF, L. RECKE, Abstract forced symmetry breaking and applications to forced
frequency locking in St-equivariant dynamical systems, in Vorbereitung.
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Sphérisches Bénard-Problem

Bearbeiter: F. Guyard, R. Lauterbach, D. Peterhof
Kooperation: Pascal Chossat (INLN, Nizza)

Forderung: DFG

Das spharische Bénard-Problem im diinnen Kugelspalt ist ein vereinfachtes Modell fir Vorgange
in der Atmosphare. Bei der Bildung von Wolken treten lokal Muster auf, welche wir aus der
Musterbildung in der Ebene kennen (z. B. Rollen). Diese Form der Losung konnten wir
im spharischen Bénard-Problem konstruieren und ihre Existenz Uber ein geniigend langes
Zeitintervall zeigen.

Wir betrachten das Problem der Existenz von heteroklinen Zyklen zwischen Ruhelagen im
sphérischen Bénard-Problem. Die physikalische Interpretation solcher heterokliner Zyklen ist
das Auftreten von nichtperiodischen Oszillationen zwischen verschiedenen Ruhelagen. Die
Existenz solcher Zykel ist moglicherweise ein Modell fur die Polumkehr des Erdmagnetfeldes.
Da man weil3, dal} solche Zyklen in Verzweigungsproblemen mit reinen Moden nicht auftreten
kdnnen, untersuchen wir die Interaktion von Moden. Wir beschranken uns alerdings darauf,
nur Interaktionen zwischen benachbarten Moden zu betrachten. Solche Interaktionen treten im
sphérischen Bénard-Problem auf, und schon im einfachsten Fall der Interaktion benachbarter
Moden findet man heterokline Zykel. Wir sind ausschlief3lich an der Struktur von stabilen Zyklen,
d. h. von solchen, die unter kleinen Storungen erhaten bleiben, interessiert. Da die zugrunde
liegenden Gleichungen O(3)-aquivariant sind, nutzen wir diese Struktur zur Klassifikation aus
und geben ,,generische Bedingungen fur die Existenz solcher Zykel an. Schliellich wird
gezeigt, dal} in Verzweigungsproblemen, welche vom spharischen Bénard-Problem kommen,
diese Bedingungen oft erfullt sind und daher diese Zykel wirklich existieren.

Literatur

1. D. PETERHOF, Das sphérische Bénard-Problem im dinnen Kugelspalt, in Vorbereitung.

2. P. CHOossAT, F. GUYARD, Structurally Stable Heteroclinic Cycles in Bifurcation Problems
with O(3)-Symmetry and Spherical Bénard-Problem, Ingtitut Non Linéaire de Nice,
Preprint No. 95.03, 1995.



66 3. FORSCHUNGSERGEBNISSE UND ANWENDUNGSPROJEKTE

Analytische und numerische Untersuchungen der nichtlinearen Dynamik von Mehr-
sektions-DFB-L asern

Bearbeiter: R. Lauterbach, D. Peterhof, L. Recke, B. Sandstede

Kooperation: U. Bandelow, H.-J. Winsche (Institut fur Physik der Humboldt-Universitat zu
Berlin), E. Patzak, B. Satorius (Heinrich-Hertz-Institut fir Nachrichtentechnik Berlin)

Forderung: DFG, Schwerpunktprogramm ,,Strukturbildung in dissipativen Systemen: Experi-
ment und Theorie im qualitativen Vergleich®

Gegenstand der Arbeit sind verschiedene mathematische Modelle (Randwertprobleme fur hy-
perbolische Systeme erster Ordnung; gewohnliche Differentialgleichungen, deren rechte Sei-
ten implizit durch Sturm-Liouville-Eigenwertprobleme gegeben sind), die das Verhalten von
Mehrsektions-DFB-Halbleiterlasern beschreiben. Insbesondere geht es um

e Selbstpulsationen mit hohen Frequenzen (bis 80 GHz);

e Synchronisation (frequency locking) der Selbstpulsationen mit geeigneten externen opti-
schen Signalen.

Diese zwel Phanomene pradestinieren Mehrsektions-DFB-Laser as Bauelemente in zukunftigen
optischen Kommunikationssystemen mit hohen Datenraten, die ,verrauschte* Datenfolgen in
Pulsfrequenz und Pulsform regenerieren. Sie wurden erst vor einigen Jahren experimentell
entdeckt und werden derzeit intensiv experimentell untersucht. Dabei existiert bisher noch keine
einhellige Auffassung Uber ihre theoretische Begriindung.

In den betrachteten Modellen konnten Selbstpulsationen und Synchronisationsverhalten nach-
gewiesen und in gewissem Sinn theoretisch begriindet werden. Die Selbstpul sationen entstehen
durch Hopf-Bifurkationen aus relativen Ruhelagen St-equivarianter Evolutionsgleichungen. Bei
der Beschreibung des Synchronisationsverhaltens wurden neue Ergebnisse [1] Uber erzwunge-
ne Symmetriebrechung in equivarianten Gleichungen benutzt. Diese Ergebnisse ermoglichten
auch die Untersuchung von pulsierenden Laserzustanden, die aus stabilen relativen Ruhelagen
entstehen, wenn diese durch geeignete nichtpulsierende externe Signale angeregt werden.

Die Selbstpulsationen, insbesondere ihre Frequenzen und die Modulationstiefen der emittierten
Lichtintensitéten und der Ladungstragerdichten, wurden in Abhangigkeit von den Laserparame-
tern qualitativ und quantitativ beschrieben. Dabei wurde das Programmpaket AUTO mit einem
Programm von U. Bandelow zur Berechnung der implizit gegebenen rechten Seiten verknupft.
Zum Synchronisationsverhalten wurden folgende qualitative Ergebnisse erzielt: Beschreibung
der Bereiche im Raum der den inneren Zustand bzw. die auRere Storung des Lasers bestimmen-
den Parameter, in denen Synchronisation auftritt; Zuordnung der Frequenzen der Selbstpulsation
bzw. des externen Signals, die aufeinander ,,einlocken®.

Literatur

1. D. PETERHOF, L. RECKE, Abstract forced symmetry breaking and applications to forced
frequency locking in S'-equivariant dynamical systems, in Vorbereitung.
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2. D. PETERHOF, L. RECKE, B. SANDSTEDE, Forced frequency locking in laser modeling,
in Vorbereitung.
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Abb. 1. Familie der periodischen Orbits der Selbstpulsationen (parametrisiert
durch den an der niedriggepumpten Sektion anliegenden Strom) mit
einer subkritischen und einer superkritischen Hopf-Bifurkation und einer
dynamischen Sattel-Knoten-Bifurkation
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Nichtlineare Systeme mit Unstetigkeiten
Bearbeiter: R. J. Rumpel

Systeme gewohnlicher Differentialgleichungen mit Unstetigkeitsflachen stellen bel vielen An-
wendungen ein geeignetes Modell dar. Zum Beispiel tritt bel Schwingungen mit trockener
Reibung oder bei Systemen mit Relaissteuerung die unstetige Signumfunktion in der beschrei-
benden Gleichung auf. Bei solchen Systemen kann es zu Bewegungen auf der Unstetigkeitsflache
kommen. In diesem Fall ist es nicht ausreichend, das System als Differentialinklusion zu inter-
pretieren. Als eine Moglichkeit zur Beschreibung der Dynamik auf der Unstetigkeitsflache dient
die Methode der aquivalenten Steuerung.

Pendel auf Scheibe,alpha=0.5922,0=0.5,mu=0.5,c=0,k=5

Abb. 1: Phasenportrait fur das selbsterregte Pendel mit trockener Reibung

Das Ziel der Untersuchungen besteht darin, qualitative Aussagen Uber das Verhalten solcher
Systeme herzuleiten. Bel selbsterregten nichtlinearen Schwingungen mit trockener Reibung mit
einem Freiheitsgrad konnte gezeigt werden, unter welchen Bedingungen ein homokliner Orbit
persistiert und wann Grenzzykeln existieren. Von Interesse ist dariiber hinaus das Verhaten
hoherdimensionaler Systeme. Hierbei wird die Theorie singulér gestorter Systeme auf Diffe-
rentialgleichungen mit Unstetigkeiten angewandt. Ergebnisse zur asymptotischen Darstellung
entsprechender Losungen liegen vor.
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Existenz und Stabilitat von Fronten und Pulsen in den FitzHugh-Nagumo-Gleichungen
Bearbeiter: B. Sandstede

Kooperation: M. Krupa (Wien), P. Szmolyan (Wien)

In diesem Projekt wurden Travelling-Wave-L 6sungen in den FitzHugh-Nagumo-Gle chungen un-
tersucht. Diese Gleichungen, bestehend aus singulér gestorten Reaktions-Diffusions-Gleichungen,
dienen als Modell fur die Ausbreitung von Signalen in Nervenreizleitungen. Deshalb interessiert
man sich fir die Existenz und Stabilitat von Pulsen oder Fronten, d. h. asymptotisch konstanten
travelling waves. Von besonderem Interesse sind N-Fronten und N-Pulse, die mehrere Bits an
Informationen Ubertragen konnen.

Beispiele von Pulsen in diesen Gleichungen sind die schnellen Wellen, die stabil sind und scharfe
transition layers beinhalten, sowie die langsamen Wellen, die instabil sind und sich bis in das
singulare System hinein fortsetzen lassen. In einer ersten Arbeit [3] wurde gezeigt, da3 diese so
verschieden aussehenden Losungen aber tatsachlich im Parameterraum miteinander verbunden
sind. Es gibt also Pfade im Parameterraum, so dal} diese Losungen ineinander Ubergehen. Dald
damit ein nicht entarteter Austausch von Stabilitét verbunden ist, wurde in [6] bewiesen. Die
enscheidende Technik in beiden Arbeiten sind Shilnikov-Variablen und die Bereitstellung von
asymptotischen Entwicklungen in [3], die geometrische Methoden wie das Exchange Lemma
von Jones und Kopell nicht liefern. Dartiber hinaus wurde in [3] die Existenz von N-Pulsen
bewiesen. Diese entstehen in einer inclination-flip-Verzweigung, sind aber samtlich instabil und
deshalb irrelevant. Unter Benutzung des Codes HOMCONT, siehe [1] und [2], wurde diese
Verzweigung numerisch im gesamten Parameterraum untersucht.

In einem anderen Parameterregime wurde von Deng die Existenz von N-Fronten bewiesen. In
[7] wurde gezeigt, dal’ diese Losungen stabil unter Storungen sind. Dabei wurden die Techniken
aus [5] konkret auf ein spezielles Verzweigungsszenario angewendet. Entscheidend bei der
Behandlung war die Reduktion auf zweidimensionale invariante Mannigfaltigkeiten, wie sie in
[4] bewiesen wurde.
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Singular gestorte Systeme mit Stabilitatswechsel
Bearbeiter: K. R. Schneider

Kooperation: N. N. Nefedov (Staatliche Universitat Moskau)

Die Modellierung bimolekularer Reaktionen mit schnellen Reaktionsraten fuhrt auf ausgeartete
singular gestorte Systeme. Unter gewissen Voraussetzungen kann ein solches System mittels
einer nichtlinearen Koordinatentransformation auf ein regulares singular gestortes Differential-
gleichungssystem zurtickgefuihrt werden. Das assoziierte System kann in Abhangigkeit von den
Anfangswerten Familien von Gleichgewichtslagen besitzen, die sich schneiden. Dieser Umstand
ist mit einer Anderung ihrer Stabilitat verbunden. In diesem Fall kann die Standardtheorie
von Tichonov und Vasil’eva fur die asymptotische Entwicklung der Losung des Anfangswert-
problems fur singular gestorte Systeme nicht mehr angewendet werden. Besteht das singular
gestorte System aus einer skalaren schnellen und einer skalaren langsamen Variablen, dann kann
die Methode der Ober- und Unterldsungen fir Differentialgleichungen verwendet werden, um
eine asymptotische Darstellung der Losung des Anfangswertproblemes unter der Bedingung des
Stabilitatswechsels zu erhalten. Es zeigt sich, dal in der Umgebung des Stabilitatswechsels eine
Anderung der asymptotischen Darstellung auftritt. Unter Verwendung der Eigenschaft der Qua-
simonotonie und nichtglatter Familien von Gleichgewichtsldsungen des assoziierten Systems
konnten asymptotische Entwicklungen fur die Losung des Anfangswertproblemes mit mehreren
schnellen Variablen erhalten werden.
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Strukturbildungsprozesse in Systemen mit kleiner Diffusion und Konvektion

Bearbeiter: K. R. Schneider

Kooperation: A. B. Vasil’eva (Staatliche Universitat Moskau)

Bel der Beschreibung von Strukturbildungsprozessen spielen Reaktions-Diffusions-Konvektions-
gleichungen eine grundlegende Rolle. Wir untersuchen die Existenz stationarer Losungen vom
Spike-Typ fur Systeme von parabolischen Differentialgleichungen mit kleiner Diffusion und
Konvektion. Diese Aufgabe fuhrt auf die Untersuchung singular gestorter Differentialgleichungs-
systeme. Ohne Berticksichtigung der Konvektion liegen fur skalare Gleichungen mit kleiner
Diffusion und fur Systeme von zwel gekoppelten Gleichungen mit kleiner Diffusion eine Reihe
von Existenzaussagen vor. Um die Existenz von Spike-Losungen auch in Gegenwart einer
kleinen Konvektion zeigen zu kdnnen, kombinieren wir in der vorliegenden Arbeit zwei Metho-
den der Theorie singularer Storungen: die Theorie der invarianten Mannigfaltigkeiten und die
Methode der Randschichtfunktionen. Unter den getroffenen Voraussetzungen kann das Problem
der Existenz von Spike-Losungen fur gewisse Klassen von Systemen parabolischer Gleichungen
mit kleiner Diffusion und Konvektion unter Verwendung invarianter Mannigfaltigkeiten auf das
Problem der Existenz von Spike-Losungen fur eine skalare parabolische Differentialgleichung
zweiter Ordnung mit kleiner Diffusion und Konvektion zuriickgefihrt werden. Unter einigen
zusatzlichen Annahmen tber die Abhangigkeit der Nichtlinearitét von der Konvektion erweitern
wir die Methode der Randschichtfunktionen, um die Existenz von Spike-Ldsungen beweisen zu
konnen. Als Anwendungsbeispiel betrachten wir die Belousov-Zhabotinskii-Reaktion.

Literatur

1. K. R. SCHNEIDER, A. B. VASIL’EVA, On the existence of transition layers of spike type
in reaction-diffusion-convection equations, WIAS-Preprint No. 170, Berlin 1995.



3.3. FORSCHUNGSGRUPFPE 3 73

3.3 Forschungsgruppe Numerische Mathematik und Wissenschaftliches
Rechnen

331 Zusammenfassung

Die Forschungsgruppe prasentiert sich in diesem Jahr erstmals in einer reinen Projektstruktur,
die sich an den drei Schwerpunkten Numerik differentiell-algebraischer Systeme auf Hochst-
leistungsrechnern, Numerik partieller Differentialgleichungen und Grafik orientiert. In diesem
Rahmen werden kommerziell relevante Entwicklungen neben mathematischer Grundlagenfor-
schung und Serviceleistungen fur andere Forschungsgruppen betrieben.

Der Schwerpunkt differentiell-algebraischer Systeme konzentriert sich vornehmlich auf die
Losung hochkomplexer Probleme aus der chemischen Verfahrenstechnik. Wahrend fur Entwick-
lungsarbeiten der neu installierte Parallelrechner T3D am Konrad-Zuse-Zentrum Berlin (ZIB)
genutzt wurde, erfolgte die Anwendung auf praxisrelevante Probleme vor Ort beim Koopera-
tionspartner Bayer AG in Leverkusen. Dabel zeigte sich insbesondere der lineare LOser dem
etablierten Verfahren deutlich Uberlegen. Das fulhrte zu einer Intensivierung der Zusammenarbeit
mit der Aspen Technology Inc., unter anderem zu einer Lizenz fur die langfristige unentgeltliche
Nutzung des kommerziellen Simulators SPEEDUP zum Zwecke wissenschaftlicher Forschung.
Zur Starkung der Grundlagenforschung wurde eine Kooperation mit dem ZIB aufgebaui.

Bel den partiellen Differentialgleichungen geht es in erster Linie um die Entwicklung und
Analyse von Diskretisierungen durch Finite-Elemente- oder Finite-Volumen-Verfahren und von
Multilevel-Methoden zur Losung der resultierenden diskreten Probleme. Dabei erfolgte im
Berichtgahr auf breiter Ebene der Einstieg in die Verwendung unstrukturierter Gitter mit Blick
auf adaptive Verfahren. Auf der Anwendungsseite entstand eine fruchtbare Zusammenarbeit mit
der Gesellschaft fur wasserwirtschaftliche Planung und Systemforschung mbH (WASY GmbH)
auf dem Gebiet der Simulation von Grundwasserstromungen und Schadstoffausbreitung. Die
Kooperation mit dem Ferdinand-Braun-Institut zur Simulation von Mikrowellenbauelementen
aus dem vorigen Berichtgahr hat sich weiter positiv entwickelt. Auch hier stehen unstrukturierte
Gitter auf dem Programm. Mit der Erweiterung und Anwendung von monotonen Mehrgitter-
methoden auf Reibungs- und Kontaktprobleme wurden Probleme aus dem Bereich Mechanik
neu in das Spektrum der Forschungsgruppe aufgenommen. Zur algorithmischen Realisierung
adaptiver Multilevel-Verfahren wurde eine Zusammenarbeit mit dem ZIB auf den Weg gebracht,
welche die gemeinsame Weiterentwicklung des dort entstandenen Programmsystems KASKA-
DE zum Inhalt hat. Hier bestehen in Zukunft auch wichtige Aufgaben Uber den Rahmen der
Forschungsgruppe hinaus.

Im Berichtgahr begann die personelle und sachliche Ausgestaltung des Grafik-Schwerpunktes.
Die Forschungsgruppe tbernimmt damit Serviceleistungen fur das gesamte Institut.

Schlie3lich wurden von der Forschungsgruppe zusammen mit anderen Veranstaltern das ,,DAE-
Koordinationstreffen” im Rahmen des BMBF-Projekts und der ,,German-Polish Workshop on
Multilevel Methods in Science and Industry” am WIAS organisiert und damit die Entwicklung
nationaler und internationaler Kontakte weiter vorangetrieben.
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3.3.2 Projekte
Numerische Simulation dynamischer Prozesse in chemischen Anlagen

Bearbeiter: J. Borchardt, F. Grund, D. Horn, T. Michael, H. Sandmann

Kooperation: L. Brill, F. Hubbuch (Bayer AG Leverkusen), R. Zeller (Cray Research GmbH
Munchen), T. Garratt (AspenTech UK Ltd., Cambridge), U. Nowak (ZIB), O. Abel (Lehrstuhl
fur Prozefitechnik, Rheinisch-Westfalische Technische Hochschule Aachen), St. Zitney (Cray
Research, Inc., Eagan, USA), G. Wozny (Institut fur ProzeB- und Anlagentechnik, TU Berlin)

Forderung: BMBF, im Rahmen eines Programms auf ausgewahlten Gebieten anwendungs-
orientierter Mathematik

Die mathematische Modellierung verfahrenstechnischer Prozesse in der chemischen Industrie
fuhrt zu Anfangswertaufgaben fur Systeme von nichtlinearen Algebro-Differentialgleichungen
(DAE). Entsprechend der Modellierung chemischer Anlagen (siehe z. B. Abb. 1) ergeben
sich strukturierte Systeme von DAE’s. Diese Struktur wird in den von uns entwickelten
numerischen Verfahren ausgenutzt. Die Algorithmen werden sowohl auf Vektorrechnern als
auch auf Parallelrechnern mit distributed und shared Memory implementiert. Parallelisierungen
werden auf den folgenden Niveaus des Losungsprozesses betrachtet:

— Differentialgleichungen,
— nichtlineare Gleichungen,
— lineare Gleichungen.

Evap 1 vapour

—

Steam

Valve
Steam 106°C N
Supply

Evap 1 Evap 2

Concentrate Valve 2

d
Feeder Valve Valve 1
Raw 88°C 4@%
Liquor 100 kPa I_l ! ) '—l !
Abb. 1: FluRbild der Doppeleffektverdampferaniage DY NEVAP

Auf dem Niveau der Differentiagleichungen werden stark gekoppelte Teilgleichungssysteme
zu Blocken zusammengefalit und mit einem Block-Waveform-Relaxationsverfahren [1] gelost.
Dabel hat sich die Bestimmung einer Blockpartitionierung mittels Graphenagorithmen als
ein anspruchsvolles Problem herausgestellt. Es hat sich gezeigt, dal3 nur fur eingeschrankte
Aufgabenklassen eine fur Waveform-Verfahren geeignete Blockpartitionierung (siehe Abb. 2)
bestimmt werden kann. Fur den in der Praxis wesentlichen Fall der Destillationskol onnen konnen
wir Modellierungsrestriktionen angeben, unter denen eine solche Partitionierung existiert.
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Abb. 2: DYNEVAP: Jacobi-Matrixstruktur vor und nach der Blockpartitionierung

Um allgemeinere Aufgabenklassen behandeln zu kdonnen, wurde verstarkt an einem Paralleli-
sierungsansatz auf dem Niveau der nichtlinearen Gleichungen gearbeitet. Dabei wird das nach
Zeitdiskretisierung entstehende nichtlineare Gleichungssystem zu einem System erwelitert, das
aus Teilsystemen mit disunkten Argumenten und einem Hauptsystem besteht. Dieses erwei-
terte System wird mit einem strukturierten Newton-Verfahren [2] gelost, wobei die linearen
Teilsysteme parallel behandelt werden (siehe Projekt ,,Numerische Losung strukturierter DAE-
Systemé*, S. 77). Hierzu wurde auf dem moderat paralelen Rechner CRAY J90 ein einstufig
strukturiertes Newton-Verfahren implementiert, bei dem Tellsysteme nach rein topologischen
Kriterien (Minimierung der Anzahl der aulleren Variablen und Erzeugung moglichst gleich
grolRer Gleichungsblocke) zu Blocken zusammengefallit werden. Den Flaschenhals der Paral-
leliserung bildet das Hauptsystem (sequentieller Anteil des Verfahrens). Aus diesem Grund
wurden von uns verschiedene Moglichkeiten untersucht, den Rechenzeitaufwand fur die Losung
des Hauptsystems zu reduzieren [2]. FUr eine Destillationsanlage mit 52 Teilsystemen wurde
auf der CRAY J90 ein beziglich der Rechenzeit maximaler Beschleunigungsfaktor von 3,9 fur
acht Blocke bei Verwendung von acht Prozessoren erzielt [2].

Zur Losung der Anfangswertaufgaben sind konsistente Anfangswerte zu berechnen. Sie sind
auch bel einer Reinitialisierung wahrend der dynamischen Simulation und fur die Bestimmung
stationarer Losungen erforderlich. Hierzu sind grolie schwach besetzte nichtlineare Gleichungs-
systeme mit irregularer Struktur zu behandeln. Fir diese Aufgabenklasse wurde ein zweistufiges
Verfahren entwickelt (siehe Projekt ,,Numerische Losung schwach besetzter Systeme nichtline-
arer Gleichungen“, S. 80) und auf einer CRAY T3D implementiert.

Zuerst werden mit einem Suchverfahren Startwerte fir ein modifiziertes Newton-Verfahren
ermittelt. Das Suchverfahren basiert auf Block-GauR-Seidel- und Block-Gaul3-Seidel-Newton-
Iterationsverfahren unter Verwendung von Moore-Penrose-Pseudo-Inversen, um die unterbe-
stimmten linearen Gleichungssysteme zu l0sen, die bei der iterativen Losung der Teilsysteme
auftreten. Mit dieser Naherung wird dann ein modifiziertes gedampftes Newton-Verfahren ge-
startet. Da numerisch singulare Jacobi-Matrizen nicht auszuschlie}en sind, wurde das Newton-
Verfahren mit einer Matrix-Analyse ausgestattet, um durch Andern weniger Lésungskomponen-
ten eine regulare Jacobi-Matrix zu erhalten. — Die schwache Besetztheit und die Strukturierung
des Gleichungssystems sowie der Jacobi-Matrix werden in beiden Schritten ausgenutzt.

Die linearen Systeme mit schwach besetzten Matrizen werden mit Sparse-Matrix-Techniken
behandelt. Es werden die im Projekt ,,Numerische Losung schwach besetzter Gleichungssy-
steme* (siehe S. 79) beschriebenen Verfahren eingesetzt. Die Methoden wurden an grof3en
Simulationsheispielen der Bayer AG Leverkusen im Simulator SPEEDUP erprobt, wozu uns



76 3. FORSCHUNGSERGEBNISSE UND ANWENDUNGSPROJEKTE

von Cray Research die entsprechende Schnittstelle offengelegt worden ist. Die Resultate fur
die Gesamtsimulation einer Destillationskolonne TDA mit 13 436 Gleichungen und eines Re-
aktormodells NIT mit 3 268 Gleichungen sind in Tabelle 1 dargelegt. Dabei ist FRONTAL
ein linearer Solver in SPEEDUP, der die Frontal-Methode benutzt, und GSPAR der von uns
entwickelte Solver.

SPEEDUP mit
Anlage Zeitintervall inh FRONTAL GSPAR in %
TDA 0,2 380.89 25475 67
NIT (0,20 451.71 283.73 63

Tabelle 1; Gesamtsimulation, Rechenzeit in CPU-Sek., CRAY C90

Die betrachtliche Verringerung der gesamten Simulationszeit ist dadurch zu erklaren, dai
GSPAR bei der Faktorisierung mit gegebener Pivotreihenfolge schneller als FRONTAL ist. Es
kommt hinzu, dal} GSPAR numerisch stabiler ist, weshalb weniger Faktorisierungen und Vor-
und Rickwartsrechnungen und damit weniger Newton-Schritte erforderlich sind.

Das Programm zur automatischen Erzeugung einer Schnittstelle fur den DAE-Solver aus
SPEEDUP-Dateien wurde weiterentwickelt. Es wird eine erweiterte Schnittstelle erzeugt, die
auch datentypbezogene Initialisierungs- und Intervallgrofien enthéalt. Diese GroRen geben einen
Startwert fur die Anfangswertberechnung und erlauben eine Verifikation der Losung wahrend
der Simulation. Eine zusétzlich erzeugte Routine erlaubt die Ausgabe von GroRen wahrend
der Rechnung, die durch ihre SPEEDUP-Namen identifiziert werden. Die Anpassung des
Programms an die neue SPEEDUP-Version 5.5 wurde durchgefuihrt. Die Schnittstelle wurde fur
Beispiele bis zu einer GroRe von 13 436 Gleichungen erzeugt und getestet.

Begonnen wurden Arbeiten zur Generierung eines Interpretercodes zur teilsystemorientierten
Berechnung der Funktionswerte und Jacobi-Matrixelemente. Dieser Interpretercode wird durch
Rickerkennung der Gleichungen aus den SPEEDUP-Routinen RES und DERIV erzeugt. Zur
Uberprifung der Ergebnisse wurde die Ausgabe der erzeugten Gleichungen in IATEX-Form
implementiert.

Die Projektgruppe erhielt durch Unterstiitzung von Prof. Dr. J. Sprekels und von Cray Research,
Inc., Eagan, die Autorisierung von Aspen Technology, Inc., Cambridge, USA, den Simulator
SPEEDUP fur funf Jahre auf einem Cray-Rechner im ZIB fur die Entwicklung numerischer
Verfahren fur DAE’s kostenlos zu nutzen. Diese Autorisierung haben nur einige wenige
Universitaten in den USA.

Fur die Erprobung der linearen Solver mit SPEEDUP wurde uns ein Account auf Cray-Rechnern
in Eagan, USA, mit monatlich 5 kostenlosen CPU-Stunden zur Verfiigung gestellt.
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Numerische Losung strukturierter DAE-Systeme

Bearbeiter: J. Borchardt, T. Michael, M. Uhle

Forschungsgegenstand sind parallelisierbare numerische Verfahren zur Losung von Anfangs-
wertproblemen groRRer Systeme von Algebro-Differentialgleichungen (DAE)

F(6,y(1),¥(1), u(t)) = 0, y(to) = Yo,

F:R xRN x RN x R — RN, t € [to,tenp], U(t) gegeben, y(t) gesucht, wie sie etwa bei der
Prozelsimulation chemischer Anlagen oder in der Schaltkreissimulation auftreten.

Solche Systeme sind oftmals schon durch die Modellierung entsprechend ihrer funktionellen
Bestandteile in Teilsysteme strukturiert. Die von uns betrachteten Block-Waveform-Iterations-
verfahren [1] weisen gunstige Voraussetzungen fur eine Parallelisierung auf der Ebene der
DAE-Systeme auf. Sie sind jedoch nur fur solche Aufgabenklassen anwendbar, fur die eine
fur diese Verfahren geeignete Blockzerlegung bestimmt werden kann. Fir DAE-Systeme, bel
denen aufgrund starker Kopplungen zwischen den Teilsystemen keine solche Blockzerlegungen
existieren, betrachten wir parallelisierbare strukturierte Newton-Verfahren. Hierbei werden die
DAE-Systeme nach ihrer Zeitdiskretisierung in geeignet erweiterte nichtlineare Gleichungssy-
steme mit spezieller Blockstruktur Gberfuhrt [2] und nach Linearisierung Uber die paralele
Behandlung linearer Teilgleichungssysteme gelost.

Bei einstufig strukturierten Verfahren werden die inneren Variablen x = (xq,...,xv)" und die
auBeren Variablen z= (z,...,2v)" der Teilsysteme F = (Fy,...,Ry)" bestimmt und das um
| dentifikationsgleichungen fur aulRere Variablen erweiterte System

G(z) = 0,
erzeugt. Wir partitionieren dann F = (Fq,F»)" so, daB oxF1 reguléar ist. Dabei erfolgt die
Auswahl der Gleichungen F; mit Hilfe eines Algorithmus zur Pivotwahl in den Uberbestimmten

Teilmatrizen oy F. Die Bestimmung der Inkremente fur einen Schritt des Newtonverfahrens
erfolgt in 3 Teilschritten:

(i) Furi=1(1)M: Bestimme die Vektoren AX; und F., sowie die Matrizen B, und C; aus:

KF1 0]/ A%\ _ (PR )

oxF2 | Fio Fi2

{&iﬁl @][Bi] :_{%F.l}

aXi|:|2 I C| aZi|:|2

(i) Bestimme mit C = diag(C;) und F, = (Fi, ..., Fy2)" die duBeren Variablen Az aus:
C _ F}
as) = (%)

(iii) Furi=1(1)M : Berechne die inneren Variablen Ax; = AX; + BjAz.
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Bel der Losung der linearen Gleichungssysteme in Schritt (i) nutzen wir deren spezielle Struktur
aus. Da das Gleichungssystem so erweitert wurde, dal} die Argumente verschiedener F digunkt
sind, konnen die Schritte (i) und (iii) fur ale Blocke i = 1(1)M unabhéngig voneinander und
damit parallel ausgefuhrt werden. Mehrstufig strukturierte Newton-Verfahren erhat man, wenn
man dieses Vorgehen rekursiv anwendet.

Einstufig strukturierte Newtonverfahren wurden von uns implementiert und an praxisrelevanten
Beispielen getestet. Sie haben sich dabei als moderat parallele Verfahren erwiesen.
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Numerische Losung schwach besetzter Gleichungssysteme

Bearbeiter: F. Grund

Kooperation: St. Zitney (Cray Research, Inc., Eagan, USA)

Bel der numerischen Losung von Systemen von nichtlinearen Algebro-Differentialgleichungen
(DAE) sind lineare Gleichungssysteme mit schwach besetzten Matrizen zu losen. Systeme
von DAE’s kommen in der chemischen ProzeRsimulation, der Netzwerkanalyse und bel der
Simulation von Robotern vor. Die Anzahl der Gleichungen kann sehr groR (mehrere 10 000
Gleichungen) sein. Aullerdem besitzen die Systeme vielfach eine Struktur. — Die Gleichungs-
systeme sind entsprechend den genannten Aufgabenstellungen nicht symmetrisch und sehr
schwach besetzt. Sie werden mit dem GauRschen Eliminationsverfahren behandelt bzw. bei
strukturierten Problemen mit Blockverfahren, die wiederum die Eliminationsverfahren verwen-
den. Da bel den Systemen von DAE’s die Verteilung der Nichtnullelemente in der Jacobi-Matrix
sich nicht andert, bel den Faktorisierungen fast immer mit derselben Pivotreihenfolge gearbeitet
wird und viele Systeme mit gleicher Jacobi-Matrix aber verschiedenen rechten Seiten zu 16sen
sind, wird mit einem Pseudo-Code gearbeitet. Er beschreibt die fir die Faktorisierung bzw. Vor-
und Ruckwartsrechnung erforderlichen Operationen und ist auch fur Vektor- und Parallelrechner
geeignet [1]. Nachdem im vergangenen Jahr die Faktorisierung fur Vektorrechner betrachtet
worden war, wurden nun die Methoden fur die Faktorisierung und Vor- und Rickwartsrechnung
fur Vektorrechner und fir Parallelrechner mit shared bzw. distributed Memory entwickelt. Die
Verfahren wurden an verschiedenen, aus der Industrie stammenden und teilweise sehr grofien
Systemen erprobt. Es zeigte sich, da’ die Anzahl der Vektorbefehle grol3 bzw. bei Parallelrech-
nern das Speedup bei Vervielfachung der Prozessoren bemerkenswert ist. Beim Vergleich mit
dem Solver Frontal, der die Frontal-Methode verwendet, ergab sich, da’3 unsere Methoden fur
die Faktorisierung mit gegebener Pivotreihenfolge in etwa die Halfte der Rechenzeit erfordern
und numerisch stabiler sind. — Die Methoden wurden mit dem Simulator SPEEDUP erprobt
(vgl. Projekt ,,Numerische Simulation dynamischer Prozesse in chemischen Anlagen®, S. 74).
Verschiedene Institutionen zeigen groRRes Interesse an den entwickelten Methoden.

Literatur
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Numerische Losung schwach besetzter Systeme nichtlinearer Gleichungen

Bearbeiter: H. Sandmann

Kooperation: U. Nowak (ZIB)

Bel der numerischen Losung von Anfangswertaufgaben fur Systeme nichtlinearer Algebro-
Differentialgleichungen, z. B. aus der chemischen Prozel}simulation und Verfahrenstechnik, sind
grolle schwach besetzte nichtlineare Gleichungssysteme F(x) = O mit irregulér strukturierter
Jacobi-Matrix zu l6sen, um konsistente Anfangswerte zu gewinnen. Auch wahrend der dynami-
schen Simulation bei Reinitialisierung des Prozesses an einer Unstetigkeitsstelle und schliei3lich
bei der Bestimmung stationarer Werte sind Losungen nichtlinearer Gleichungssyteme zu be-
rechnen. Die Modellierung der verkoppelten Teile realer Anlagen und/oder Prozef3ablaufe pragt
F und der zugehorigen Jacobi-Matrix eine schwache Besetztheit und Teilsystem-Struktur ein.
AuBer diesen Struktureigenschaften sind fur die Unbekannten restriktive Werteberei che gegeben,
wie positive Konzentrationen, Dichten u. a m. Die durch die Strukturierung gegebene grob-
und fein-granulare Parallelitat der Aufgabe wurde bei einer Implementierung eines skalierbaren
synchronen Algorithmus auf CRAY T3D bertcksichtigt.

Das Losungsverfahren kann zwar von einem zulassigen Xpi; ausgehen, aber auch ein affin
invariantes Newton-Verfahren mull von X,: aus nicht notwendig konvergieren. In diesem
Fall missen in einem ersten Schritt mit einem Suchverfahren Startwerte fur ein modifiziertes
Newton-Verfahren ermittelt werden. Hierbel werden sukzessiv die aufgrund der Modellierung
stets unterbestimmten nichtlinearen Tellsysteme F linearisiert. Die unterbestimmten linearen
Gleichungssysteme werden unter Verwendung von Moore-Penrose-Pseudo-Inversen gelost. Aus
diesem ProzeR erhdt man zulassige Werte fur die in F linear gekoppelten Unbekannten und gro-
be Naherungen fir die tUbrigen. Mit dieser Naherung wird mittels Block-GauB-Seidel-Newton-
Iterationsverfahren (jeder Block entspricht einem Teilsystem F) eine neue Naherungslosung
fur F = 0 bestimmt. Die Newton-Iteration fur F wird mit der aus F_1 gewonnenen Nahe-
rung gestartet und die Newton-Korrektur unter Verwendung von Pseudo-Inversen berechnet.
Die Naherungsosung aus dem Block-GauB-Seidel-Newton-Iterationsverfahren dient nun als
Startwert fur ein modifiziertes gedampftes Newton-Verfahren fir F = 0.

Der Losungsproze wird durch den Umstand kompliziert, da? numerisch singulére Jacobi-
Matrizen nicht auszuschlie}en sind. Deshalb wurde das Newton-Verfahren mit einer Matrix-
Analyse ausgestattet, die vor alem die schwache Besetztheit und teilsystemorientierte Struktu-
rierung von F und der Jacobi-Matrix ausnutzt. Durch Andern weniger Naherungsl dsungskom-
ponenten, die die Singularitat bewirken, a8t sich eine regulare Jacobi-Matrix erhalten, wobei
die schwache Besetztheit eine wesentliche Vorausssetzung ist, da sonst die durch Anderung
gewisser Losungskomponenten erzeugte neue Aufgabe der aten nicht mehr benachbart ist.
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Adaptive monotone M ehrgittermethoden fur freile Randwertprobleme

Bearbeiter: R. Kornhuber

Kooperation: R. H. W. Hoppe (Universitat Augsburg), H. Y serentant (Universitét Tubingen),
R. Beck, B. Erdmann, R. Roitzsch (ZIB)

Das Projekt ist die Fortsetzung eines entsprechenden Vorhabens im Berichtgahr 1994.

Monotone Mehrgittermethoden stellen eine Erweiterung klassischer Verfahren fur selbstadjun-
gierte elliptische Probleme auf gewisse stiickwei se lineare Energiefunktionale dar. Die Grundidee
besteht in einer Beschrankung der Grobgitterkorrektur auf die Umgebung der aktuellen geglatte-
ten Iterierten, in der eine Linearisierung des Energiefunktionals moglich ist. Auf diese Weise
erhdlt man ein global konvergentes Verfahren, mit dem sich Hindernisprobleme oder zeitdiskre-
te Probleme vom Stefan-Typ mit vergleichbarer Effizienz |6sen lassen wie im entsprechenden
linearen Fall.

Natirlich sollte die zugrundeliegende Folge von Gittern an die Losung des jeweiligen Problems
angepal’t sein. Ein a posteriori Fehlerschétzer, der aus einer Zerlegung des Defektproblems
in lokale Teilprobleme besteht, liefert lokale Fehlerindikatoren, welche ihrerseits die adaptive
Verfeinerung der Gitter steuern.

Das gesamte Verfahren wurde in [1] ausfuhrlich dargestellt. Eine entsprechende Monographie
ist in Arbeit. Einige Bemerkungen zu den Effektivitatsraten des Fehlerschétzers finden sich in
[2], wahrend [3] eine algorithmisch motivierte Darstellung enthalt.

Der Zugang ist unabhangig von der Raumdimension. Im Rahmen des Projekts ,,KASKADE
— eine Toolbox fur adaptive Multilevelmethoden™ (siehe S. 95) erfolgte die Implementierung
des 3D-Falls. Numerische Experimente zeigen sogar eine quantitative Ubereinstimmung mit
entsprechenden Resultaten in zwel Raumdimensionen. Die Ergebnisse fur ein Modellproblem
mit dem in Abbildung 1 dargestellten freien Rand befinden sich in Tabelle 1.

Level | Tiefe | Knoten | Iterationen | Fehlerschatzung
0 0 1 2 117 %
1 1 15 1 93.0 %
2 1 161 2 61.6 %
3 3 1379 2 44.0 %
4 4 11111 3 29.6 %
5 4 14737 3 22.7 %
6 5 | 121755 3 12.1 %

Tabelle 1: Approximationsgeschichte

Die Anwendung und Erweiterung monotoner Mehrgittermethoden auf Kontaktprobleme ist
Gegenstand eines eigenen Projekts (siehe S. 83). Weitere Entwicklungen im Rahmen ener
Zusammenarbeit mit O. Klein (siehe S. 41) und D. Homberg (siehe S. 34) aus der Forschungs-
gruppe 1 sind geplant.
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Abb. 1: Freier Rand eines Hindernis-Problems im IR3
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Kontakt mit Reibung

Bearbeiter: A. Fischer, R. Kornhuber

Kooperation: M. Hillmann (INPRO GmbH Berlin), G. Zumbusch (ZIB)

Das Projekt wurde im April 1995 ins Leben gerufen mit dem Ziel der Weiterentwicklung von
adaptiven monotonen Mehrgittermethoden fur freie Randwertaufgaben (siehe Jahresbericht 1994
und S. 81) auf Probleme der nichtlinearen Mechanik.

Wir betrachten das quasistatische, elastomechanische Problem des Auftreffens eines Korpers
Q auf ein absolut starres und festes Hindernis unter Berlicksichtigung dabei auftretender
trockener Reibung am Kontaktrand I'c. Ausgehend von den Laméschen Gleichungen fur die
Verschiebung u der Massepunkte von Q erhalten wir durch die zusatzlichen Bedingungen an
die Verschiebung und die Spannung ¢ = o(u) am zunachst unbekannten Kontaktrand eine
nichtlineare Randwertaufgabe. Als Kontaktbedingungen dienen uns die sogenannten Sgnorini-
Bedingungen, welche besagen, dal’ der Korper Q zu keiner Zeit in das Hindernis eindringen kann
und dal am Kontaktrand erst dann eine Spannung in Normalenrichtung auftreten kann, wenn es
zum Kontakt gekommen ist. Diese ist dann in das Innere des Korpers gerichtet. Hinzu kommen
die als Coulombsches Gesetz bekannten Reibungsbedingungen. Man geht hierbei solange von
Haftreibung aus, bis am Kontaktrand der Wert der Tangential spannung betragsmallig das Produkt
aus Reibungskoeffizienten und Normalspannung erreicht hat. Nun gleitet der Korper entlang
der Oberflache des Hindernisses. Die Geschwindigkeit seiner Massepunkte am Kontaktrand in
Tangentialrichtung ist negativ proportional zur Tangentialspannung (siehe Abbildung 1).

¢ Kontaktbedingungen (Sgnorini)

on<0
= u,—g<o auf Tcx |0, T]
Gn(Un—g):O
¢ Reibungsbedingungen
(Coulombsches Gesetz)
Un:g:>{ |GT|fN|Gn|:>uT:O
oT| = ulon| =
g = 3JdA>0:ur = -Aoy
auf ch]O,T[

iz

Abb. 1: Beim elastomechanischem Auftreffen des Korpers Q auf ein starres Hindernis
betrachten wir zusétzliche Kontakt- und Reibungsbedingungen.

Beim Ubergang zur Variationsformulierung wird aus der klassischen Formulierung eine Quasi-
Variationsungleichung. Existenz— und Eindeutigkeitsnachweise sind Gegenstand aktueller For-
schung. Fur eine numerische Losung des Minimierungsproblems sind Newtonverfahren wegen
nichtdifferenzierbarer Anteile im Energiefunktional nicht moglich, statt dessen verwendet man
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ublicherweise penalty-Verfahren. Diese haben jedoch den Nachteil, dal} die Kondition des zu-
gehorigen diskreten Problems vom zusétzlich eingefihrten Strafterm abhangt. Ziel ist es daher,
das Minimierungsproblem direkt mit Hilfe adaptiver monotoner Mehrgittermethoden zu 16sen.

Als Grundlage fur unsere numerischen Experimente wird uns das Programmpaket KASKADE
dienen, welches auf diese Problemklasse hin erweitert werden soll. Eine Zusammenarbeit
mit dem ZIB und den Mitarbeitern des Projektes ,KASKADE — eine Toolbox fur adaptive
Multilevelmethoden® (siehe S. 95) besteht. Erste Ergebnisse fir Probleme in zunéchst zwei
Raumdimensionen werden fir das erste Halbjahr 1996 erwartet.
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Entwicklung algebraischer Multilevelverfahren

Bearbeiter: J. Fuhrmann

Kooperation: A. Reusken (TU Eindhoven), K. Gartner (ETH Zirich), N. Neuss (Universitéat
Heidelberg), G. Wittum (Universitat Stuttgart)

Forderung: DFG (SFB 359)

Die Konstruktion robuster Multigrid- und Multilevelverfahren bereitet Schwierigkeiten z. B.
fur Konvektions-Diffusionsprobleme, wie sie bel der Losung der Halbleitergleichungen oder
der Simulation von Transportprozessen in porosen Medien (S. 87) auftreten, und fur diskrete
Probleme auf unstrukturierten Netzen, denen keine Finite-Elemente-Hierarchie zugrundeliegt.
Algebraische Mehrgitterverfahren, deren Grundidee darin besteht, die notwendigen Grobgitter-
probleme und Transferoperatoren allein aus der auf dem feinen Gitter vorhandenen Information
zu erzeugen, lassen auf eine Losung dieser Fragestellung hoffen.

Ein Schritt eines Zweigitterverfahrens zur Losung des Problems Au = f besteht aus folgenden
Komponenten:

u = u—RAu-—f) Vorgléttung

d = Au—f Residuumsberechnung

fc = Qd Restriktion

uc = Sifc Grobgitterlosung

u = u—Pu Prolongation & Korrektur
u = u—RAu-—f) Nachglattung.

Die rekursive Anwendung dieses Verfahrens fuhrt zum Mehrgitterverfahren. Die Idee des
in diesem Projekt bearbeiteten modularen algebraischen Mehrgitterverfahrens besteht in der
Herleitung der Komponenten aus der Matrixpartitionierung

A:<AFF AFC)
Ack Acc )’

welche durch die — unter Umstanden a priori gegebene — Einteilung der Variablen in Grobgitter-
und Feingittervariablen erzeugt wird.

Seien L und U invertierbar und Aeg = L — D +U. Wir definieren dann:

- - ()

Q = (ALt 1)

S = QAP=Acc—AcrL DU~ 1Ac
Ac =~ S

R

klassisches Iterationsverfahren.

~1
FirL=D=U=Ar UndR= A'(F)F 8 erhalten wir einen exakten Loser. Die Invertierung

von Agp ist aber nur in Spezialfdlen moglich. Sind L, U untere bzw. obere Dreiecksma-
trizen, erhalten wir eine Art GauB-Seidel-Schritt zur Invertierung von Agg und damit einen
Vorkonditionierer fUr ein iteratives Losungsverfahren.
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Die Definition der Grobgitterknoten kann Informationen aus verschiedenen Quellen benutzen.
Auf logisch orthogonalen Netzen wird die tUbliche Vergroberung verwendet. Auf hierarchisch
strukturierten Netzen kann die dort gegebene Strukturinformation ausgewertet werden. Zum
Beispiel ist es bereits moglich, die hierarchische Struktur der durch KASKADE (S. 95)
erzeugten Netze auszunutzen und einen effektiven Vorkonditionierer fur Diffusionsprobleme mit
K oeffizientenspriingen, die durch die Gitterverfeinerung nicht erfalt sind, zu definieren.

Um auf allgemeinen unstrukturierten Netzen arbeiten zu konnen, muf3 die Wahl der Grobgitter-
knoten untersucht werden. Insbesondere fur Konvektions-Diffusionsprobleme ist der Vergleich
mit den Verfahren von A. Reusken geplant, deren Struktur sehr a@hnlich ist.

Literatur
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Abb. 1. Materialverteilung und Triangulierung
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Abb. 2: Kontraktionsrate des AMG-vorkonditionierten CG-Verfahrens in Abhangigkeit von der
Knotenzahl fur konstante bzw. springende K oeffizienten
(m-amg: modulares AMG,; rs-amg: Ruge/Stuben-Verfahren; ilu: unvollstandige LU-Zerlegung)
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Fluidtransport in porodsen Medien

Bearbeiter: J. Fuhrmann

Kooperation: P. Knabner (Universitat Erlangen-Nurnberg), A. Erber (Erddl-Erdgas Gommern
GmbH)

Forderung: DFG (SFB 359)

In Fortsetzung des gleichgelagerten Projektes aus dem Jahre 1994 wurde der auf der Ver-
wendung einer impliziten Zeitdiskretisierung und eines Newton-Verfahrens zur Auflosung
der Nichtlinearitat in Verbindung mit einem mehrgittervorkonditionierten BICGstab-Verfahren
(S. 85) fur die linearen Probleme basierende zeitlich adaptive numerische Algorithmus zur
Losung nichtlinerarer Diffusionsprobleme vervollkommnet.

Im Rahmen des KASKADE-Projektes (S. 95) wurden die technischen Voraussetzungen fir die
Entwicklung raumlich adaptiver Verfahren geschaffen.

Der Algorithmus wurde auf degenerierte parabolische Probleme, wie z. B. die Porose-Medien-

Gleichung ;
u m

o5t Au"=0
erweitert. Es wurden numerische Experimente durchgefiihrt, die zeigen, dal’ die auf diese Weise
erhaltlichen numerischen Losungen qualitativ und quantitativ das degenerierte Verhalten solcher
Gleichungen — wie z. B. die endliche Ausbreitungsgeschwindigkeit des Tragers der Losung —
widerspiegeln.
Ein weiteres Problem in dieser Klasse ist das Flielen eines kompressiblen Bingham-Fluids in
einem porosen Medium. Praktischer Hintergrund ist ein Problem in der Erdolforderung:

Eine von undurchléssigen Schichten umschlossene olfihrende Schicht steht unter Druck. Sie
wird angebohrt, und das Ol wird herausgedriickt. Zu berechnen ist die Rate, mit der dies
geschieht. Klassische Bohrtechnologien erlauben das Anbohren einer olfuhrenden Schicht nur
unter Winkeln nahe 90°. In den letzten Jahren wurden Technologien entwickelt, welche es
erlauben, solche Schichten horizontal aufzuschlielen. Esist zu klaren, um wieviel effektiver ein
solcher Horizontalaufschlul? im Vergleich zu einem Vertikalaufschlul sein kann.

Dieser Prozef? 1&8it sich durch die Gleichung

WP v. (Lvip-pn) -0

in Verbindung mit den Uiblichen Randbedingungen erfassen, welche die Massenbilanz des Fluids
beschreibt. Die Bedeutung der Variablen ist folgende:

m[1] : Anteil des Porenraums am Gesamtvolumen.

p [Cinﬁ] . Dichte des Fluids. Falls p = p(p) druckabhangig ist, sprechen wir von einem
kompressiblen Fluid, anderenfalls liegt Inkompressibilitét vor. Fur Ol mussen wir
den ersteren Fall annehmen, so daf} die Gleichung instationar ist.
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k[cm?] : Permeabilitét des pordsen Mediums. Sie kann extrem ortsabhangig sein.

plz3]: Viskositat des Fluids. Liegt eine Abhangigkeit von p oder Vp vor, so sprechen wir
von einem nicht-Newtonschen Fluid. In unserem Falle gilt:

1 :{ 0, [Vp—p71<do
il uo([Vp—p7l—00), [VPp—p7l > o

Fluide mit einer solchen Eigenschaft heilRen Bingham-Fluide.
p[Pa] : Druck des Fluids.

Y [g] : Gravitation.

Im zu betrachtenden Falle liegt eine Entartung des Problems vor, die darin besteht, daf das
Fluid bei kleinen Druckgradienten immobil wird.

14 | | |
hpipe2d.prt/acc ——
hpipe2d.prt/rat ——
N vpipe2d.prt/acc —- i
vpipe2d.prt/rat ——

output

0 T 1
le-05 0.0001 0.001 0.01 0.1 1 10 100 1000
days
Abb. 1: Forderrate und Ausbeute fir eine Horizontal- und eine Vertikalbohrung (Testdaten)

— ein Beispiel fur die Erreichung einer stationaren Losung nach endlicher Zeit.
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Finite-Volumen-Diskretisierung von Zweiphasenstr dmungen

Bearbeiter: S. Hengst, J. Fuhrmann

Kooperation: M. Wierse (Albert-Ludwigs-Universitét Freiburg)

Gegenstand der Untersuchung ist das Ausbreitungsverhalten von (Schad)-Stoffen in pordsen
Medien. Aus physikalischer Sicht handelt es sich oft um Fluide, die mit Wasser nicht mischbar
oder nur gering loslich sind. Sie liegen im Boden somit als getrennte Phasen vor, so dal3 der
Durchstromungsvorgang als Mehrphasenstromungsprozef} beschrieben werden mulfi.

Die mathematische Formulierung einer speziellen Zweiphasenstromung (O, Wasser) fuhrt auf
ein gekoppeltes System dlliptisch-parabolischer Differentialgleichungen. Fir ein gesattigtes
poroses Medium konnte die Existenz und Eindeutigkeit klassischer Losungen des Systems
ohne Einschrankung an die Raumdimension gezeigt werden und Aussagen zum asymptotischen
Verhalten gegen eine stationare Losung aufgestellt werden. Andererseits ist dieses System
nur in wenigen, stark vereinfachten Sonderfallen fur analytische Losungen zuganglich. Fur
eine praxisrelevante Simulation der Transportvorgange bedarf es somit geeigneter numerischer
Verfahren. Ausgehend von der Druck-Sattigungsformulierung der Stromung wurden folgende
numerische Experimente durchgefuhrt:

e Zeitdiskretisierung: Druck implizit, Sattigung explizit

e Ortsdiskretisierung: Druck — lineare finite Elemente
Séttigung — Finite-Volumen-Methode 1. Ordnung mit exponentiell
angepaltem Upwinding.

Bereits fur das vereinfachte System unter Vernachlassigung von Gravitation und Kapillardruck
zeigten sich Effekte kunstlicher Diffusion, die zu einem Verschmieren der Losung am Pha-
senuibergang fuhren (siehe Abb. 1). Um derartigen Effekten zu begegnen, wurden in der Literatur
Finite-Volumen-Verfahren hoherer Ordnung untersucht. Erste Tests im eindimensionalen Fall
mit dem Engquist-Osher-Schema bzw. einem Verfahren von M. Wierse sind ermutigend. Diese
Ansatze sollen im kommenden Jahr auf den 2D- und 3D-Fall Gbertragen werden.

Abb. 1. Sattigungsprofil einer Zweiphasenstromung
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Feldtheoretische Simulation von monolithisch integrierten Hochstfrequenzschaltungen

Bearbeiter: G. Hebermehl, H. Langmach, G. Reinhardt, R. Schlundt, I. Schmelzer, M. Uhle

Kooperation: W. Heinrich, J. Gerdes, H. Zscheile (Ferdinand-Braun-Institut fur Hochstfre-
quenztechnik — FBH)

Der Entwurf monolithisch integrierter Schaltungen im Mikrowellen- und Millimeterwellen-
bereich erfordert eine dreidimensionale elektromagnetische Simulation, da mit zunehmender
Packungsdichte die Kopplungsphanomene zwischen benachbarten Teilen der Schaltung beriick-
sichtigt werden mussen und mit steigender Frequenz Gehauseeffekte eine grofle Rolle spielen.
Die Gehauseabmessungen liegen in der Grolienordnung der Wellenlange. Die Schaltungen
werden im GHz-Bereich (1 — 100 GHz) im Mobilfunk, in der Radartechnik und in der
Satellitenkommunikation eingesetzt.

Die dreidimensionale elektromagnetische Simulation stellt hohe Anforderungen an die raum-
liche Auflosung, well einerseits Metallisierungsdicken im Mikrometerbereich und andererseits
Chipdimensionen im Millimeterbereich erfallt werden mussen.

Das Transmissions- und Reflexionsverhalten der Schaltungen wird durch ihre Streumatrix
beschrieben, die das Verhadltnis der Amplituden der auslaufenden Moden zu den erregenden
Moden darstellt. Die Streumatrix kann aus dem elektrischen Feld berechnet werden, wenn
eine orthogonale Zerlegung des Feldes fur ein Paar benachbarter Schnittebenen fir jeden
Wellenleiter fir eine hinreichende Anzahl linear unabhangiger Erregungen bekannt ist (Abb. 1).
Das elektromagnetische Feld wird durch die Losung eines dreidimensionalen Randwertproblems
fur die Maxwellschen Gleichungen gewonnen. Es wird von der Integralform der Maxwellschen
Gleichungen bei harmonischer Erregung ausgegangen, d. h., es wird im Frequenzbereich
gearbeitet.

Die Diskretisierung der Gleichungen erfolgt mit Hilfe einer Finite-Volumen-Methode unter
Verwendung eines kartesischen Gitters mit variabler Schrittweite (Abb. 2) und fuhrt auf Eigen-
wertprobleme fir schwach besetzte nichtsymmetrische Matrizen und hochdimensionale lineare
Gleichungssysteme mit schwach besetzten indefiniten symmetrischen K oeffizientenmatrizen.
Das zugehorige Verfahren wird in der Elektrotechnik als FDFD-Methode (Finite-Difference
Method in the Frequency Domain) bezeichnet und ist in dem Programmpaket F3D ([1], [2])
implementiert. Der Bedarf an Speicherplatz und Rechenzeit fur die Simulation ist sehr hoch
(bis zu 3 Wochen Rechenzeit auf modernen Workstations) und wird im wesentlichen durch
die Losung der Eigenwertprobleme und der hochdimensionalen Gleichungssysteme verursacht.
Es besteht der Wunsch, kompliziertere Schaltungen zu berechnen und zur Erreichung hoherer
Genauigkeiten mit feinerer Diskretisierung zu arbeiten.

Folgende Arbeiten zur Verbesserung und Erneuerung der Methoden wurden durchgefihrt:

1. Malinahmen zur Verbesserung der rechenintensiven Teile des Algorithmus

Eigenwertproblem

Im Berichtgahr 1994 wurde ein Weg gefunden, der die rechen- und speicherplatzintensive
Bestimmung aler Eigenwerte zur Ermittlung einer kleinen Menge von Ausbreitungskonstanten
vermeidet. Dieses Vorgehen wurde weiter vervollkommnet, so da3 jetzt insgesamt Rechenzeit-
einsparungen um den Faktor 45 und Speicherplatzverringerungen um den Faktor 80 erreicht
werden.
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Lineare Gleichungssysteme

Durch den Einsatz von Reordering-Verfahren konnten die linearen Gleichungssysteme aufge-
gpalten werden in ein Gleichungssystem mit einer Diagonalmatrix als Koeffizientenmatrix und
ein Gleichungssystem mit einer symmetrischen indefiniten Matrix, wobei die Dimension dieses
Gleichungssystems wesentlich geringer ist als die des Ausgangssystems. Die dritte Maxwell-
sche Gleichung wird als Vorkonditionierer verwendet. So wurde die Effizienz der Verfahren
gegentiber 1994 weiter gesteigert. Insgesamt konnten bis jetzt Rechenzeiteinsparungen um den
Faktor 5 erzielt werden.

Eine Publikation, in der das gesamte Verfahren der feldtheoretischen Simulation von Hochstfre-
guenzschaltungen dargestellt ist, befindet sich in Arbeit.

2. Nichtorthogonale Diskretisierung

Die Verwendung des kartesischen Gitters mit variabler Schrittweite fuhrt bei einer Verfeinerung
in einer Region zu einer Haufung von Elementarzellen in allen Koordinatenrichtungen, die dort
im algemeinen gar nicht bendtigt werden. AuRerdem sind Elementarquader weniger geeignet,
wenn krummlinige Rander anzupassen sind.

Aus diesem Grunde wurden Arbeiten begonnen, die die Verwendung von Tetraedergittern
und zugehoriger Voronoizellen als duales Gitter anstatt von Quadergittern beinhalten (Abb.
3), um eine bessere Anpassung des Netzes an die Problemstellung und eine Reduktion der
Dimension der Aufgaben der linearen Algebra zu erreichen. Es wurden erste Schritte zur
Formulierung der zugehorigen Gitter-Maxwellgleichungen, zur Anpassung des Gittergenerators
IGB des WIAS (siehe S. 93) und zur Gitterverwaltung (siehe S. 95) an die Anforderungen der
elektromagnetischen Simulation gemacht.
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3D-Gittergenerierung und Geometriebeschreibung

Bearbeiter: 1. Schmelzer

Kooperation: H.-J. Diersch (WASY GmbH)

Die numerische Simulation verschiedenster physikalischer Probleme erfordert eine Diskre-
tiserung des Rechengebiets mit Hilfe von Gittern. Die Qualitat des Gitters ist dabei von
entscheidender Bedeutung fir den Erfolg der Simulation. Insbesondere mul? das Gitter die
Geometrie der Aufgabenstellung korrekt darstellen.

Von llja Schmelzer wurde dazu in den letzten Jahren das Softwarepaket IBG implementiert. Es
beinhaltet einen 3D-Gittergenerator und ein Paket zur Erzeugung von Geometriebeschreibungen.

Das zur Erzeugung der Geometriebeschreibungen verwendete Konzept unterscheidet sich prin-
zipiell von den Standard-Konzepten, die in den verbreiteten CAD-Systemen verwendet werden.
Dieses Konzept besitzt Vorteile bei veranderlichen Geometrien, wie sie z. B. bel zeitabhangi-
gen Problemen auftreten. Insbesondere ist das Konzept auch auf den n-dimensionalen Fall
verallgemeinerbar.

Im Berichtszeitraum wurde der Algorithmus theoretisch aufgearbeitet. Als Ergebnis entstand
eine Arbeit, die an der Universitat Erlangen-Nurnberg als Dissertation eingereicht wurde. Es
wurde ein Preprint veroffentlicht und in der Zeitschrift ,,Computer Aided Geometric Design’
eingereicht.

Gleichzeitig wurde das Programmpaket in verschiedenen Anwendungen getestet und dabei
weiter verbessert. Insbesondere wurde das Programmpaket IBG in das Programm FEFLOW
der WASY GmbH eingebaut. Dazu wurden u. a zusétzliche Moglichkeiten implementiert, die
Verfeinerung des Gitters lokal und anisotrop zu steuern. Neue Impulse zur Weiterentwicklung
von IBG ergaben sich auch aus Anwendungen im Rahmen des Projekts ,,Feldtheoretische
Simulation von monolithisch integrierten Hochstfrequenzschaltungen™ (siehe S.90).

Die Neuimplementierung des Programmpakets IBG in C++ wurde begonnen. Das Ziel dieser
Neuimplementierung ist dabei vor allem groiere Nutzerfreundlichkeit, bessere Modularitét, die
funktionelle Erweiterung und ein leicht steuerbares Angebot verschiedener Alternativen fur die
Gittergenerierung.

Literatur
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KASKADE — eine Toolbox fur adaptive Multilevelmethoden

Bearbeiter: J. Fuhrmann, R. Kornhuber, H. Langmach

Kooperation: B. Erdmann, R. Roitzsch (ZIB), H.-J. Diersch (WASY GmbH)

Ausgehend von dem am ZIB entwickelten Programm KASKADE und den am WIAS ent-
wickelten Programmkomponenten zur Losung partieller Differentialgleichungen wird an der
Schaffung einer objektorientierten Toolbox zur Losung von elliptischen und parabolischen
partiellen Differentialgleichungen mittels adaptiver Multilevelmethoden gearbeitet.

Zentrale Aufgaben dieser Zusammenarbeit mit dem ZIB sind die Verbesserung der Modularitat
von KASKADE, d. h. die Zerlegung des Programms in leicht herauslosbare und erweiterbare
Moduln (z. B. Gitterverwaltung, Gitterverfeinerung, Tools zur Matrixassemblierung, lterati-
onsverfahren und Vorkonditionierer, Sparse-Matrix Routinen, Grafikausgabe, usw.), sowie eine
Erweiterung der Einsatzmoglichkeiten des Programms (z. B. im Hinblick auf die Losung
gekoppelter Systeme partieller Differentialgleichungen und auf die Verwendung von Finite-
Volumen-Diskretisierungen).

Wichtig fir den Einsatz der Programme bei Anwendern ist ebenfalls die Gewahrleistung der
Portabilitat auf verschiedene Rechnerarchitekturen und die Festlegung allgemeiner Schnittstel-
len for die Einbindung in fremde Programme und fir Pre- und Postprocessing (Eingaben,
Ergebnisausgaben und Grafik).

Als erster Schritt zur verbesserten Modularitat wurden die Teilprogramme zur Gitterverwaltung
und Gitterverfeinerung aus KASKADE herausgelost und mit einer allgemeinen Schnittstelle
versehen, die eine einfache Einbindung in bestehende Simulationsprogramme erlaubt.

Die Toolbox wird im WIAS bei Problemstellungen der Simulation des Wasser- und Stofftrans-
ports in porosen Medien einschlieiilich inverser Aufgaben eingesetzt. Hierzu konnte bereits eine
Zusammenarbeit mit der WASY GmbH vertraglich vereinbart werden.

Weiter ist die Verwendung von Komponenten der Toolbox bel der Losung von Maxwellschen
Gleichungen auf unstrukturierten Gittern im Rahmen des Projekts ,,Feldtheoretische Simulation
von monolithisch integrierten Hochstfrequenzschaltungen (siehe S. 90) und bel der Behandlung
von Phasenfeldmodellen (siehe S. 41) vorgesehen.
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Entwicklung und Einsatz von grafischen Werkzeugen

Bearbeter: G. Reinhardt, F-K. Hibner, G. Hebermehl

Kooperation: H.-Ch. Hege (ZIB), K. Polthier (TU Berlin), E. Suschke (HU Berlin)

Im Institut werden hauptsachlich 2D- und 3D-Probleme bearbeitet, die in den meisten Falen
auch zeitabhangig sind. Fur die Auswertung der komplexen Ergebnisse und die rechnergestiitzte
Simulation ist eine leistungsstarke grafische Umgebung fur eine detailtreue und informationsver-
lustfreie Visualisierung erforderlich. Die grafische Umgebung umfalit dabel sowohl Hardware-
als auch Software-Komponenten.

Nach Konsultationen der Gruppe ,Visualisierung und Animation des Rechenzentrums der
Humbold-Universitat zu Berlin (Leiter E. Suschke) und der Gruppe ,,Visualisierung und Paral-
leles Rechnen™ (Leiter H.-Ch. Hege) des ZIB sowie verschiedener Hardware- und Software-
Produzenten wurden Vorschlage fur die Ausristung der grafischen Umgebung erarbeitet und
zum Teil umgesetzt.

Hardware fur grafische Anwendungen

Bel der Ausstattung liegt ein wichtiges Augenmerk auf einer harmonischen Abstimmung der
Qualitatsmerkmale der einzelnen Bestandteile (Bildauflosung, BildgrolRe, Farbtiefen u. &).

Das Herzstiick der Ausstattung ist dabel die Workstation zum Erzeugen und Manipulieren von
Grafiken. Im Berichtszeitraum wurde dafur ein ,,Redlity Enging* der Firma Silicon Graphics
angeschafft.

Diese Workstation ist speziell fur grafische Darstellungen pradestiniert (hardwaremalige Un-
terstiitzung verschiedener Algorithmen des Renderings) und fur den Anschlul? eines Videoboards
vorgesehen.

Durch die mogliche Echtzeitverarbeitung tber dieses Videoboard (Sirius-Board) wird die Er-
zeugung von Videosegquenzen technologisch stark vereinfacht. Damit 183t sich die grafische
Hardware-Ausriistung beziiglich der Beschreibung herkommlicher VHS-Kasetten fur Prasenta-
tionen auf Tagungen und Vortragen elegant abschliefien.

Als Drucker steht ein Laserfarbdrucker fur Halbtondruck zur Verfigung. Zum Druck von
Grafiken mit stetigen Farblbergangen sowie zum Scannen von Bildern werden Kapazitéten des
Rechenzentrums der HU bzw. des ZIB genutzt.

Grafische Basis-Software

Fur die Visualisierung der wissenschaftlichen Ergebnisse des I nstituts steht auf allen Workstation-
Architekturen seit Anfang des Jahres das Application Visualization System (AVS) [1] mit
insgesamt 3 Lizenzen zur Verfiigung.

Die Visualisierungstechniken des AV Swerden z. Z. im Postprocessing genutzt, die Datenstruktur
der Applikation wird hierbel ,,offling* in die Datenstruktur des AV'S konvertiert.

Neben dieser Offline-Technik werden im Institut die von den Mitarbeitern J. Fuhrmann und
H. Langmach entwickelten Pakete ,,gltools* und ,,Graphics Minimal System™ (GMS) as Online-
Visualisierungstechnik in verschiedenen Applikationen (u. a. testweise im KASKADE-Projekt
— siehe S. 95) genutzt. Die ,gltools* basieren auf Moduln von OpenGL, das GMS nutzt
Moduln der X11-Bibliothek und Postscript-Macros.
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Neben dem AVS ist fur die SGI-Architektur das Visualisierungspaket GRAPE (GRAphics
Programming Environment) [2] installiert und fur einige Applikationen in der Offline-Technik
getestet worden.

Als weiteres wissenschaftliches Visualisierungspaket wird z. Z. das Oorange-Paket des SFB 288
der TU Berlin installiert [3].

Software-Erweiterungen

Die Arbeit mit verschiedenen Visualisierungspaketen auf verschiedenen Rechnerarchitekturen
erfordert den Umgang mit verschiedenen Dateiformaten fur digitalisierte Bilder (Imageformat,
Rasterformat). Die Transformation eines Formates in ein anderes ist damit eine natrliche
Forderung. Fur Archivierungszwecke und aus Datenubertragungsgrinden spielen dabel vor
allem architekturunabhangige Formate und Formate, die eine Datenkomprimierung beinhalten,
eine herausragende Rolle.

Aus diesen Grunden ist das AVS um Public Domain Software erweitert worden, welche u.
a. die Ein- und Ausgabe verschiedener Imageformate fir das AVS zulalt. Die Installation
dieser Software bedingte die Installation von Komponenten, mit denen explizit verschiedene
Konvertierungen (a's auch Manipulierungen) von Imageformaten (ca. 40) durchgefuihrt werden
kdnnen.

MPEG-Videos

Architekturunabhangige Formate und Datenkomprimierung sind zentrale Merkmale der Arbeit
der ,,Moving Picture Experts Group“ (MPEG) zur Standardisierung der Codierung von Videos
mit zugehorigem Ton (Audio). Mit der auf dieser Arbeit aufbauenden Software des Berkeley
Multimedia Research Center (BMRC), University of California, zum Codieren und Decodieren
ist die Produktion und Vorfuhrung von Videosequenzen auf Workstations moglich. Am Institut
ist die Installation vollstandig auf der SGI-Architektur durchgefiihrt. Das Abspielen von MPEG-
Videosequenzen ist auf Sun- und DEC-Architekturen moglich.

Anwendungen

Neben der Erzeugung verschiedener Bilder mit AVS fur Présentationszwecke sind mehrere
MPEG-Videos fur verschiedene Arbeitsgruppen des Instituts erstellt worden:

o . Selbstpulsation in DFB-Lasern zeigt drei eindimensionale zeitabhangige Sequenzen as
Losungen einer gewohnlichen Differentialgleichung (gemeinsam mit R. Lauterbach und
B. Sandstede, FG 2).

e ,,Simulation des Stirnabschreckversuchs nach DIN 50191 beinhaltet zeitlich veranderliche
2D-Skalarfelder fur Temperaturverteilung und Phasenfraktionen (gemeinsam mit D. Homberg,
FG 1).

e ,Hjip1-Welle im Rechteck-Hohlraumresonator“ demonstriert das zeitliche Verhalten zweler
Vektorfelder (elektrisches und magnetisches Feld) im dreidimensionalen Raum (gemeinsam
mit M. Uhle, FG 3).
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Portabilitat von Software der linearen Algebra fur Distributed Memory Systeme
Bearbeiter: G. Hebermehl, F.-K. Hibner, G. Reinhardt

Kooperation: V. Friedrich (PARSY TEC Eastern Europe Parallele Computer GmbH)

Der hohe Zeitaufwand, der fur die Implementation effizienter numerischer Algorithmen auf Dis-
tributed Memory Computern bendtigt wird, erfordert portable Losungen. Durch die Verwendung
anerkannter Grundbausteine fur elementare Operationen der Kommunikation wird auf einem
hoheren Level der Modulhierarchie Portabilitat erreicht. Die BLACS (Basic Linear Algebra
Communication Subprograms) stellen eine allgemein anerkannte Schnittstelle fur das Message
Passing in Algorithmen der Linearen Algebra dar, die die Programmierung der Kommunikation
fur den Anwender wesentlich vereinfacht.

Insbesondere ist die Bereitstellung adaptierter BLACS Voraussetzung fur die Nutzung der Public
Domain Software ScaLAPACK (Distributed-Memory-System-Version von LAPACK). Bereits
1994 wurde eine Adaption der BLACS fur Disributed Memory Systeme der Firma PARSYTEC
bereitgestellt.

Im Februar 1995 sind neue Versionen der Kommunikationsbibliothek BLACS und von Scal A-
PACK herausgekommen, die mit den alten Ausgaben nicht mehr kompatibel sind.

Durch die Adaption der neuen BLACS (in C) auf der Basis asynchroner Kommunikati-
onskommandos des Betriebssystems PARIX kann ScaLAPACK (die Verwendung synchroner
Kommunikation fuhrt hier zu Deadlocks) auf allen PARSY TEC-Rechnern genutzt werden. Das
erweitert insbesondere die Moglichkeiten des PowerXplorers unseres Hauses. Die BLACS-
Bibliothek besteht aus 127 Moduln und unterstiitzt den Austausch von Daten der Typen Integer,
Single precision, Double precision, Single precision complex und Double precision complex in
verschiedenen Topologien.
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Abb. 1: Modulhierarchie
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3.4 Forschungsgruppe Integralgleichungen und Pseudodifferentialglel-
chungen

34.1 Zusammenfassung

Die Forschungsgruppe befallt sich mit der analytischen und numerischen Behandlung von
Randwertaufgaben und entsprechenden Randreduktionen (Randintegral gleichungen), die natur-
wissenschaftliche und technologische Prozesse modellieren. Im zuriickliegenden Jahr wurden
Arbeiten im Rahmen von Anwendungs- und interdisziplinaren Projekten neu aufgenommen und
intensiviert, insbesondere zu konkreten Problemen aus der Hydrologie, der Geodasie, der Aero-
dynamik und der Optik. In den theoretischen Untersuchungen wurden grundlegende Resultate
in folgenden Richtungen erzielt: Randelementmethoden mit nichtglatten Splines, Randel ement-
methoden fir Kurven mit Ecken (trigonometrische Approximation und Quadraturmethoden),
Multiskalen-Methoden und schnelle Loser fur Randwertaufgaben, Operatorgleichungen und
Kontrollprobleme, approximative Approximation (u. a. Kubatur von mehrdimensionalen Poten-
tialen und Integraloperatoren), Regularisierung spezieller inverser Probleme.

Ein Hohepunkt der Arbeit war die Durchfilhrung des internationalen WIAS Workshop ,,Multi-
scale Methods in Numerical Analysis®. Die internationalen Kooperationen der Gruppe wurden
weiter verstarkt. Ein Promotionsverfahren wurde an der FU Berlin erfolgreich abgeschlossen.
Drel Mitarbeiter werden durch Drittmittel projekte finanziert.
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3.4.2 Projekte

Parameteridentifikation in einem wind- und gezeitengetriebenen Modell fir Nordsee und
Elbe

Bearbeiter: G. Bruckner

Kooperation: E. Kleine (Bundesamt fur Seeschiffahrt und Hydrographie, Hamburg)

Ziel ist die Erstellung eines optimal angepaliten diskreten Modells, das eine genauere Vorhersa-
ge von Wasserstanden an Nordsee und Elbe ermoglicht. Das zweidimensionale mathematische
Modell besteht gemall Massen- und Impulserhatung aus einem dynamischen System von drei
gekoppelten hyperbolischen partiellen Differentialgleichungen fir den Wasserstand und die
Geschwindigkeiten in x- und y-Richtung. Zu identifizieren sind Windeintrag und Bodenreibung
sowie die Bedingungen am offenen Rand aus Geschwindigkeits- und Wasserstandsmessungen.
Das Modell soll optimal durch die ,,Datenwolke* gesteuert werden, es wird daher eine Op-
timierungsmethode vorgeschlagen. Zur Anwendung kommen soll die Methode der kleinsten
Quadrate, wo die Minimierung mittels eines Gradientenverfahrens erfolgt, und der Gradient mit
Hilfe des adjungierten Problems ermittelt wird.

Zu diesem Projekt wurden Literaturstudien durchgefuihrt und konzeptionelle Vorarbeiten gelei-
Stet.
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Bestimmung der Bodendurchlassigkeit aus Grundwasser standen

Bearbeiter: G. Bruckner, S. Handrock-Meyer, H. Langmach (FG 3), J. Sprekels (FG 1)

Kooperation: H.-J. Diersch, S. Kaden, J. Luo (WASY GmbH Berlin)

Aufgabe ist die Identifikation der Bodendurchlassigkeit aus Messungen des Grundwasserstandes
in einem zweidimensionalen polygonal berandeten Gebiet unter Vorgabe von Ein- und Aus-
flissen oder Wasserstanden am Rand sowie Quellen im Gebiet. Die Messungen sind mit Fehlern
behaftet und im allgemeinen unregelmalig im Gebiet verteilt (Bohrungen). Als mathemati-
sches Modell wird die zweidimensional e stationare Diffusionsgleichung mit raumlich verteiltem
skalaren Durchlassigkeitskoeffizienten zugrunde gelegt, wobel auf den einzelnen Teilrandern
Dirichlet- bzw. Neumann-Randbedingungen gegeben sind.

Zur ldentifikation des positiven und im algemeinen Unstetigkeiten erster Art (Spriinge) auf-
weisenden Durchlassigkeitskoeffizienten wird eine Methode von G. Vainikko verwendet, die
auf einer Finite-Elemente-Diskretisierung der dem Ausgangsproblem entsprechenden Variati-
onsformulierung beruht. Dabei wird maligeblich die einfache Gestalt des adjungierten Operators
der sich ergebenden Operatorgleichung ausgenutzt. Das resultierende Projektionsverfahren ist
bekannt als duale Fehlerquadratmethode oder auch als Methode des kleinsten Fehlers. Das
Verfahren ist kombiniert mit der Methode der Tikhonov-Regularisierung.

Das Verfahren wurde programmiert und befindet sich in der Testphase. Bel einigen Testbei-
spielen trat ein Selbstregularisierungseffekt auf, so dal} in diesen Falen auf die Tikhonov-
Regularisierung verzichtet werden konnte. Fir ausreichend viele und gering gestorte Daten
(1 %) wurden bel geringen Sprunghthen in den Unstetigkeitsstellen des Koeffizienten gute
Ergebnisse erzielt.

Im Rahmen des Projektes wurde dieses von Vainikko fir Rechteckgebiete und -gitter getestete
Verfahren auf polygonal berandete Gebiete und krummlinige Gitter erweitert. Weiter wird es
mit einer Methode der ,,Datenglattung“ kombiniert. Ziel dieser Methode ist eine optimale
Verwertung der a priori Schatzung fur den Koeffizienten sowie der gegebenen (fehlerbehafteten)
Daten. Gesucht sind ,,gegléttete Daten, die die diskrete Gleichung fur die a priori Schatzung
mit einer (gegebenen) Toleranz erfullen und moglichst gut zu den MeRRdaten passen. Es ergibt
sich ein bedingtes Minimumproblem, das mit der Methode der Lagrangeschen Multiplikatoren
und dem Newtonverfahren gelost wird.

Das Projekt wird im Rahmen eines Forschungs- und Entwicklungsvertrages, der mit der WASY
GmbH abgeschlossen wurde, weitergefuhrt.
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L

Abb. 1: Rekonstruktion der Bodendurchlassigkeit bei gestorten Daten
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Regularisierung spezieller inverser Probleme

Bearbeiter: G. Bruckner, S. Handrock-Meyer, S. ProRdorf
Forderung: DFG

Kooperation: R. Gorenflo (FU Berlin), M. Yamamoto (University of Tokyo), G. Vainikko
(Helsinki University of Technology)

Schwerpunkt der Untersuchungen sind unter anderem Randintegralgleichungen auf Gebieten
mit nicht notwendig glatten Randern. Sie stellen in geeigneten Raumen (bzw. Raumpaaren)
gutgestellte Probleme dar, fur die bel exakt gegebenen Kernen und rechten Seiten zahlreiche
numerische Verfahren in der Literatur entwickelt wurden. Bel gestorten Daten sind diese
Probleme schlechtgestellt.

Im Falle gestorter rechter Seiten wurde eine Methode entwickelt, durch Vorbehandlung der Daten
das schlechtgestellte Problem auf ein gutgestelltes zuriickzufihren. Eine solche Datenglattung
ist vom Integraloperator weitgehend unabhangig. Sie kann mit Hilfe der abgeschnittenen Sin-
gulérwertzerlegung eines Einbettungsoperators oder durch Losen eines A pproximationsproblems
ausgefuhrt werden. Letzteres wurde in [1] fur das Kollokationsverfahren untersucht. In [2] wur-
de gezeigt, dal} die gleiche Methode auch auf ein Problem der Identifikation von Punktquellen
in der eindimensionalen Wellengleichung anwendbar ist.

In [3] wurden am Beispiel der Symmschen Integral gleichung (Einfachschichtpotential gleichung)
Storungen im Kern und der rechten Seite fur Kollokations- und Quadraturformelmethoden in
Sobolev- und Holder-Zygmund-Raumen untersucht.

Fur die Symmsche Integralgleichung mit gestorter rechter Seite sind numerische Tests un-
ter Verwendung des Kollokationsverfahrens durchgefuihrt worden [5], wobei das Programm
aus der Arbeit [6] fur den vorliegenden Fall modifiziert wurde. Als Ansatzraume, in denen
die Naherungslosung gesucht wird, wurden Raume, die von biorthogonalen Wavelets erzeugt
werden, gewahlt, als Testfunktionale die Funktionale von Brandt und Lubrecht. Die Diskretisie-
rungsmatrix wird direkt in der Waveletbasis erzeugt und anschlieRend vorkonditioniert. Es tritt
der Selbstregularisierungseffekt auf, d. h. die Diskretisierung verfugt uber einen hinreichend
guten Regularisierungseffekt. In diesem Falle kann man auf eine zusdtzliche Regularisierung
verzichten.

AuRerdem wurde eine Integralgleichung erster Art, deren Kern die Greensche Funktion einer
Randwertaufgabe ist, mit Hilfe des Ritz-Verfahrens untersucht. Dieses ist bei Verwendung von
orthogonalen Wavelets als Ansatzfunktionen quasioptimal und robust [4]. Die Konditionierungs-
zahl der Diskretisierungsmatrix 188t sich wiederum durch einen Vorkonditionierer reduzieren.
Auch in diesem Fall ist ein Selbstregularisierungseffekt zu beobachten.
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Ein Quadraturverfahren fur die hypersingulare Integralgleichung auf dem Intervall

Bearbeiter: K. Buhring

Ziel des Projektes war die Entwicklung, Analyse und numerische Testung eines Quadraturverfah-
rens zur effektiven numerischen Losung der Integralgleichung 1. Art mit einem hypersingularen
Kern auf dem Intervall | = [0,1], in der das Integral as Hadamard’sches partie-finie-Integral
zu verstehen ist. Diese Gleichung ist von grundlegender Bedeutung fur die Beugungstheorie
zeitharmonischer akustischer und elektromagnetischer Wellen. Der Integraloperator wird as
Operator von H (1) nach H_y (1) betrachtet, wobei H (1) der Sobolevraum mit der iiblichen
Randanpassung und H_ %(I) der duale Raum dazu ist. Unter Benutzung des asymptotischen
Verhaltens der Losung in den Randpunkten wurde eine algebraische Variablentransformation
angewendet, die einer Gitterverfeinerung an den Randpunkten entspricht. Fir die transformierte
Gleichung wurde unter Benutzung der Subtraktionsmethode als spezieller Form der Regulari-
sierung eine einfache Quadraturregel angewendet. Die Schwierigkeit beim Beweis der Stabilitat
und der Herleitung von Konvergenzabschatzungen resultiert aus der Tatsache, dal} im Unter-
schied zu den Variablentransformationen in L, hier die transformierten Funktionen nicht mehr
dem gleichen Raum angehoren. Fehlerabschatzungen werden in der || - || %-Norm bewiesen. Um-
fangreiche Testrechnungen wurden durchgefuhrt, die die theoretischen Konvergenzresultate und
die Effizienz der Methode bestétigen. Das Projekt war Tell der Dissertation [1]. Die Ergebnisse
wurden in [2] publiziert.
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Stabilitats- und Fehleranalysis von Randelementmethoden fir Gebiete mit nicht glattem
Rand (Trigonometrische Approximation)

Bearbeiter: J. Elschner

Kooperation: Y. Jeon (A Jou University, Kored), I. H. Sloan (The University of New South
Wales, Sydney), E. Stephan (Universitét Hannover)

Viele Randwertaufgaben der mathematischen Physik und Mechanik, insbesondere der Elasti-
zitétstheorie, der Aero- und Hydrodynamik, des Elektromagnetismus und der Optik, lassen sich
auf Integralgleichungen Uber dem Rand des betrachteten Gebietes zuruckfuhren. Von grofiem
praktischen Interesse in der diffraktiven Optik ist zum Beispiel das Beugungsproblem an op-
tischen Gittern, das mittels Randintegralgleichungen fir die Helmholtz-Gleichung modelliert
werden kann; vgl. Projekt ,.Beugungseffektivitaten und optimales Design von periodischen
optischen Gittern. Bei der theoretischen Begriindung und numerischen Realisierung von Nahe-
rungsverfahren (Randelementmethoden) fur derartige Integralgleichungen gibt es besonders im
Fall von Gebieten mit nicht glatten Randern noch zahlreiche offene Fragen.

Bel der numerischen Losung von Randintegralgleichungen auf glatten Kurven haben sich tri-
gonometrische Approximationsverfahren als sehr effektiv erwiesen. Im Rahmen des Projekts
wurden erstmalig optima konvergente Kollokations- und Quadraturverfahren mit trigonome-
trischen Ansatzfunktionen fur die klassischen Integralgleichungen der ebenen Potentialtheorie
(Symmsche Integralgleichung, Integral gleichungssystem fiir das gemischte Problem) in Gebieten
mit Ecken entwickelt [1], [2], [3]. Numerische Tests bestétigen die optimale Konvergenzordnung
auch ohne zusatzliche Modifikation dieser Verfahren in der Nahe der Ecken, wie sie fur den
Stabilitatsbeweis in den genannten Arbeiten erforderlich war. Um einen @hnlich befriedigenden
Stand der Konvergenzanalysis wie im Fall glatter Randkurven zu erhalten, wurde in letzter Zeit
ein neuer Zugang zur Stabilitat von Galerkin- und Kollokationsverfahren mit trigonometrischen
Polynomen gefunden [4].
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Beugungseffektivitaten und optimales Design von periodischen optischen Gittern

Bearbeiter: J. Elschner, G. Schmidt

Kooperation: F. Wyrowski, B. Kleemann (Berliner Institut fur Optik)

Neue Hochpréazisionstechniken ermoglichen die Herstellung komplexer Profile fur effiziente
optische Gitter und anderer diffraktiver Strukturen. Deshalb gibt es einen wachsenden Bedarf
fur mathematische Modelle und numerische Verfahren zur Losung der elektromagnetischen
Feldgleichung fur komplizierte Gitterprofile und von inversen Aufgabenstellungen ([2]).

Ziel des Projektes ist zunachst die effektive Berechnung von Reflexions- und Transmissi-
onskoeffizienten von periodischen optischen Gittern mit nicht glatter Profilkurve und darauf
aufbauend die Losung von optimalen Design-Problemen, die am Berliner Institut fir Optik bel
der Herstellung von optischen Gittern mit gewiinschten Eigenschaften entstehen.

Im Berichtszeitraum wurden folgende Probleme bearbeitet:

e Erarbeitung eines FEM/BEM-Programms zur schnellen Berechnung von Beugungseffekti-
vitaten bei binaren Gittern, das auf Variationszugang an [1] aufbaut.

e Anpassung des am friheren Karl-Welerstrai3-Institut entwickelten Programmsystems GRA -
TING, das auf Integralgleichungsmethoden beruht ([3]), an den Fall von Profilkurven mit
Ecken.
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I dentifizierbarkeit von Koeffizienten in quasilinearen Differentialgleichungen

Bearbeiter: S. Handrock-Meyer
Forderung: DFG

Kooperation: M. Yamamoto (Tokio)

Ausserordentlich wichtig bel der Untersuchung von Koeffizientenidentifikationsproblemen ist
die Beantwortung der Frage, ob die verfigbaren Meliwerte eine ausreichende Information fur
die Identifikation der unbekannten Parameter liefern, d. h., ob der zu bestimmende Koeffizient
identifizierbar ist. Fur die untersuchten Aufgaben ist die Identifizierbarkeit aquivalent zur
Eindeutigkeit der Losung des inversen Problems. Betrachtet wurden Aufgaben, die den folgenden
guasilinearen Term enthalten:

(a(x, u)uy)x + b(x, u)u,

und zwar quasilineare Randwertprobleme (u = u(X)), quasilineare parabolische Anfangs-
Randwertprobleme (u = u(x,t)) und quasilineare hyperbolische Anfangs-Randwertprobleme
(u=u(xt)).

Es werden Bedingungen angegeben, unter denen jeweils einer der Koeffizienten a = a(x, u)
oder b = b(x, u) identifizierbar ist. Die erhaltenen Resultate stellen eine Verallgemeinerung der
Ergebnisse, die bekannt sind in den Spezialfallen, in denen a bzw. b nur von der Ortsvariablen
x oder nur vom Potential u abhangen, dar. Aullerdem wurde die Identifizierbarkeitsproblematik
fur die drei oben formulierten Aufgaben mit einem einheitlichen Zugang abgehandelt.

Solche Untersuchungen sind aus praktischer Sicht sinnvoll. Beispielsweise fihren eindimensio-
nale diffusionsahnliche Systeme in einem isotropen Medium auf eine parabolische Differen-
tialgleichung, in welcher der Koeffizient a gerade eine Funktion der Ortsvariablen x und des
Potentials u(x,t) ist.
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Wavelet-Approximationsmethoden fur das auliere Dirichletproblem fir die Helmholtzglei-
chung

Bearbeter: B. Kleemann, S. Proidorf
Forderung: DFG

Kooperation: W. Dahmen (RWTH Aachen), R. Schneider (TH Darmstadt), Ch. Schwab (ETH
Zurich)

Das aulere Dirichlet Problem fur die Helmholtzgleichung fuhrt nach einem Einfachschichtpo-
tentialansatz auf die folgende logarithmisch singuléare Integralgleichung erster Art ([1]):

f(t), 0<t < 2m,K(t, 7)== ingl)(Rr(t,r)), (1)

s 2 [T d
Au— @5/0 K(t, 7)u()dz

wobei r(t, 7) = {[x1(t) — x1(7)]2 + [X2(t) — x2(7)]2}/2 und x(t) = (x1(1), %(1)), 0 < t < 27 die
Parametrisierung des glatten Randes I ist. H(gl) bezeichnet die Hankelfunktion 0. Ordnung und
1. Art und k die Wellenzahl.

Zur Losung von (1) werden Wavelets zusammen mit einem volldiskreten Kollokationsverfahren
[7, 5, 6] verwendet. Dazu werden als Ansatzfunktionen stetige, stiickweise lineare biorthogonae
Wavelets yjx mit zwei verschwindenden Momenten mit folgender Maske verwendet: g =
{1/2,—-1,1/2}. Auch diese bilden eine Rieszbasis ([8]), so da die theoretischen Ergebnisse
von [2, 3, 4 Anwendung finden kdnnen.

Wegen der Kollokationsmethode werden auf der Testfunktional seite Punktauswertungen bendtigt.
Deshalb stellen die verwendeten Funktional e von Brandt/L ubrecht adaquate ,,Wavelets® im Raum
der o-Distributionen dar. In den Rechnungen haben beide Funktionen, sowohl die Wavelets
{wik} ds auch die Testfunktionale {n \}, zwei verschwindende Momente, d. h., sie sind
orthogonal zu konstanten und linearen Funktionen.

Mit dem folgenden a-priori Kompressionskriterium, das in [3] aufgestellt wurde, brauchen nur
die Matrixelemente ay oy k) = (M, Ayix) berechnet und abgespeichert zu werden, die die
folgende Bedingung erfillen:

diSt(QLk,sz,kl) S max{a2—|,a2—|’,aj5/6‘ 2(2/3)j_(4/3)|_(2/3)|’} . (2)

Hier bezeichnen wir mit Q \ den Trager der yj x, mit §~2|I7kl den Trager der ny v, und a ist eine
Konstante, die noch geeignet gewahlt werden mu3. Auch fir diese Wahl kann man eine einfache
und praktisch handhabbare Bedingung angeben ([6]). Wegen des volldiskreten Verfahrens wird
die Integration mittels numerischer Quadratur realisiert.

Der Schwerpunkt des Projektes lag in der Implementierung des Verfahrens und im Vergleich mit
anderen bekannten Methoden anhand wichtiger Testbeispiele. So wurden Beispiele mit einem
Kreis, einer Ellipse und einem tragfliigelahnlichen Streuprofil fur unterschiedliche Wellenzahlen
k gerechnet. Wie in der Ingenieurliteratur tblich, wurde auch die Streuamplitude im Fernfeld
und die RCS berechnet. Dort, wo Vergleichswerte vorlagen, konnten diese verifiziert werden.
Wellenzahlen bis 10 bereiteten keine ernsten Schwierigkeiten. Bei Wellenzahlen weit dartber
hinaus (so wurde auch mit k = 100 gerechnet) mufite die Kompressionsrate drastisch gesenkt
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und die Anzahl der Diskretisierungpunkte deutlich erhoht werden, um noch die gewiinschte
Konvergenzgeschwindigkeit zu erhalten und ein brauchbares Resultat zu erzielen.

In allen Fallen erhalten wir trotz nahezu optimaler Kompressionsrate die theoretisch zu erwar-
tende Konvergenzordnung 2 (wegen der linearen Ansatzfunktionen und der Trapezregel bel der
Quadratur) sowohl fur die Losung as auch fur Funktionale der Losung. So kann dieses Ver-
fahren aufgrund seiner Kompressionsraten (=~ 15 fir N = 4000) schon fur Probleme eingesetzt
werden, die mit einem ublichen Kollokationsverfahren nicht mehr behandelbar waren.

1€+08 F TTT] TTT] TTT 14:0 T T T
le + 07 b quadratic -%- - 4 120 ¢ 7]
a=1.0 - _ full matrix - - -
a=0.3 - 100 F £k =10.,a =1.0 =— _
16 _|_ 06 E linear —|'— - — l_{: — 10, a = 0.3 —h—
nze k=10.a=0.3 =
| 80 - —
100000 ¢ J4lem
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10000 =
40 - —
1000 = 9t 4
100 Ll 0 ' =
10 100 1000 10000 0 1000 2000 3000 4000
J J

Abb. 1. Anzahl nze von Nichtnullelementen der komprimierten Matrix fur zwei Konstanten a
und die CPU-Zeit tgy flr die iterative Losung des entstehenden linearen Gleichungssystems
mittels GMRES fur verschiedene Wellenzahlen k und Konstanten a.

Wie die Quadratur zu gestalten ist, um letztendlich schneller als ein Ubliches Diskretisierungs-
verfahren zu werden, wurde in [9] angegeben. Dazu wurden schon einige numerische Tests
vorgenommen, die die Uberlegenheit der neuen Strategie deutlich ausweisen. Dazu muR der
Abstand des Tragers des Testfunktionals von dem Trager des aktuellen Wavelets, Uber das
gerade integriert wird, bei der Quadratur mit beriicksichtigt werden. Auch der Beitrag, den
dieses Integral zum jeweiligen Element der Steifigkeitsmatrix leistet, hat in die Genauigkeit der
durchzufiihrenden Quadratur einzugehen.

Literatur

1. D. CoLTOoN, R. KRESS, Integral equation methods in scattering theory, Springer 1992.

2. W. DAHMEN, S. PROSSDORF, R. SCHNEIDER, Wavelet approximation methods for pseudo-
differential equations I: Sability and convergence, Math. Z. 215, 583-620 (1994).

3. W. DAHMEN, S. PROSSDORF, R. SCHNEIDER, Wavelet approximation methods for pseudo-
differential equations Il: Matrix compression and fast solution, Advances in Computational
Mathematics, 1 (1993), 259-335.

4. W. DAHMEN, S. PROSSDORF, R. SCHNEIDER, Multiscale methods for pseudodifferential
equations, in: Recent Advances in Wavelet Analysis, L.L. Schumaker, G. Webb (eds.),



3.4. FORSCHUNGSGRUPPE 4 113

Academic Press, Boston 1993, 191-235.

5. W. DAHMEN, B. KLEEMANN, S. PROSSDORF, R. SCHNEIDER, Multiscale methods for
pseudodifferential equations, Proceedings ICIAM’95 Hamburg, erscheint in: ZAMM.

6. W. DAHMEN, B. KLEEMANN, S. PROSSDORF, R. SCHNEIDER, Multiscale methods for the
solution of the Helmholtz and Laplace equations, erscheint in: Boundary Element Methods
1989-1995, Reports of the DFG, Ed.: W. Wendland, Springer 1996.

7. B. KLEEMANN, Wavelet algorithm for the exterior Dirichlet problem of the HELMHOLTZ
equation, Tagungsbericht 42/1994: ,Boundary Element Methods. Application and Error
Analysis‘, Mathematisches Forschungsinstitut Oberwolfach, Oktober 1994.

8. A. RATHSFELD, A wavelet algorithm for the solution of the double layer potential equation
over polygonal boundaries, J. Integral Equations Appl., Vol. 7, No. 1 (1995), 47-98.

9. R. SCHNEIDER, Multiskalen- und Wavelet-Matrixkompression: Analysisbasierte Methoden
zur effizienten Losung groRer vollbesetzter Gleichungssysteme, Habilitationsschrift, TH Darm-
stadt, 1995.



114 3. FORSCHUNGSERGEBNISSE UND ANWENDUNGSPROJEKTE

Multiskalen-M ethoden fiir Sattelpunktsproblemein der optimalen Steuerungstheorie
Bearbeiter: A. Kunoth

Forderung: Texas Higher Education Coordination Board, Advanced Research Program

Kooperation: W. Dahmen (RWTH Aachen), A. J. Kurdila (Texas A&M University)

In [1] wurde gezeigt, wie sich unter Verwendung von Multiskalen-Methoden Sattel punktspro-
bleme optimal unabhangig von der Diskretisierungstiefe vorkonditionieren lassen, die durch
Anhangen essentieller Randbedingungen an die schwache Formulierung elliptischer Differen-
tialgleichungen entstehen. Diese mittels Methoden aus der Approximationstheorie erhaltenen
Ergebnisse sind dimensionsunabhangig und lassen eine besonders geeignete Realisierung in
drei und mehr Dimensionen basierend auf wavelet-artigen Funktionen zu. Die schwierige
Konstruktion solcher Multiskalen-Basen, wenn sie an essentielle Randbedingungen angepalit
werden missen, wird hier durch das Anhangen der Randbedingungen mittels Lagrangescher
Multiplikatoren umgangen. Dieser Ansatz eignet sich daher besonders auch fur Probleme der
optimalen Steuerung, etwa aus der Elastizitatstheorie, bei denen die Kontrolle Uber die Randbe-
dingungen ausgetibt wird. Die Vorkonditionierungsstrategie fur eine solche beliebig multivariate
nichtsymmetrische elliptische partielle Differentialgleichung wird in [3] beschrieben. An einer
objekt-orientierten Implementierung in 3D auf einem polyhedralen Gebiet wird unter Benutzung
von Software-Tools aus [2], [4] gegenwartig gearbeitet.
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Elliptische Probleme vierter Ordnung zur Approximation von Scattered Data

Bearbeiter: A. Kunoth
Forderung: Europasche Gemeinschaft, Programm ,,Human Capital and Mobility*

Kooperation: E. Arge (SINTEF, Oslo)

Im Bereich des Computer Aided Geometric Design befassen sich viele Anwendungen mit
der Aufgabe, eine gegebene Menge von verteilten Daten durch eine Flache mit minimaler
Krimmung zu approximieren. Nach geeigneter Mittelung der Daten kann sich das Problem
in der Form stellen, die numerische Losung einer bivariaten elliptischen partiellen Differenti-
algleichung vierter Ordnung mit vereinzelt vorgegebenen Losungswerten als Approximations-
oder Interpolationsproblem zu bestimmen. Aufgrund vorliegender umfangreicher Software und
Anwendervorgaben lie} sich ein Multigrid- oder Multilevel-Ansatz nicht ohne weiteres reali-
sieren. Da zunachst keine gemischten partiellen Ableitungen im Differentialoperator vorlagen,
wurde eine instationare ADI-Methode innerhalb eines direkten Verfahrens implementiert. Die
Uberraschend guten Ergebnisse lassen sich in [1] finden.
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Multiskalen-M ethoden zur numerischen Behandlung von Operator gleichungen

Bearbeiter: A. Kunoth, S. ProRdorf
Forderung: DFG

Kooperation: W. Dahmen (RWTH Aachen), R. Schneider (TH Darmstadt), K. Urban (RWTH
Aachen)

Im Rahmen des Projekts wurde schwerpunktmalliig an Multiskalenmethoden zur numerischen
Behandlung von partiellen Differentialgleichungen gearbeitet. Unter Benutzung von Methoden
aus der Theorie der Funktionenraume und der Approximationstheorie wurde gezeigt, wie sich
optimale Vorkonditionierer fur instationare Stokes-Probleme herleiten lassen [1]. Dies zieht die
iterative Losung der entsprechenden Gleichungssysteme in optimal linearer Komplexitat nach
sich, was besonders hoherdimensionale Probleme erst rechenbar machen 1at. Des weiteren
wurde die Flexibilitat von biorthogonalen Wavelets dahingehend ausgenutzt, stabile Basen im
Sinne der Lady3Senskaja-Babuska-Brezzi-Bedingung fur Stokes-Probleme in beliebiger Dimen-
sion zu konstruieren, was bei klassischen Finite Elementen sehr schwierig sein kann. Die in
[1] zu findenden entsprechenden Ergebnisse in 3D basieren zum Teil auf der Implementierung
[4] und wurden in [5] detailliert beschrieben. Abb. 1 zeigt die Losung eines Driven—Cavity
Problems auf einem dreidimensionalen Einheitswirfel.
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Abb. 1. Stromlinien fur ein 3D Driven-Cavity-Problem; Grauwerte zeigen den Druck.

Die theoretischen, bisher lickenhaften Ergebnisse zur Konstruktion von dazu benttigten stabilen
biorthogonalen Wavelets auf einem Intervall werden gegenwartig in [2] mit einer Implementie-
rung verschiedener, auf B-Splines beruhender Beispiele zusammengestellt. Des weiteren wurde
mit [3] ein umfassender Uberblick Uber die Verwendung wavelet-artiger Basen zur komple-
xitétsoptimalen Losung von partiellen Differentialgleichungen und Integralgleichungen erstellt,
in dem besonders auf die Konstruktion stabiler Wavelet-Basen auf 2D-Polyeder-Oberflachen,
auf adaptive Quadratur und wavelet-basierende Fehlerschatzer eingegangen wird.
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Die Gleichung der tragenden Linie fur gekrimmte Tragflligel in oszillatorischer Bewegung

Bearbeiter: S. ProRdorf

Kooperation: G. Chiocchia, D. Tordella (Dept. of Aerospace Engineering, Politecnico di
Torino)

In diesem Projekt wurde eine neue Methode der nicht stationaren linearen tragenden Linie
zur Bestimmung der Zirkulation und der Auftriebsverteilung entlang der Spannweite eines
gekrimmten Tragfligels unter den Bedingungen harmonischer Schwingungen kleiner Am-
plituden entwickelt. Die Methode beruht auf der sogenannten Drelviertel punktmethode von
Pistolesi-Weissinger und deren Kopplung mit der nicht stationaren Theorie von Possio fur die
Bewegung von Tragflachen. Dies fuhrt auf eine singulére Integro-Differentialgleichung vom
modifizierten Prandtl’schen Typ. Diese Gleichung wird eingehend anaysiert, insbesondere wer-
den alle Singularitéten der verschiedenen Kernfunktionen, die fur die Losung der Gleichung
von entscheidender Bedeutung sind, untersucht. Die Singularitaten hangen entscheidend von der
geometrischen Form des Tragfliigels und den physikalischen Stromungsparametern ab. Die nu-
merische Losungsmethode ist eine auf Tschebyscheffscher polynomialer Approximation fur die
gesuchte Losung beruhende K ollokation unter Benutzung der Gauss’schen Quadraturtechnik. Fur
dieses Verfahren werden Stabilitat und Fehlerabschatzungen in gewichteten Sobolev—Normen
und in gewichteten gleichmaliigen Normen bewiesen.

Die Methode wurde fur verschiedene geometrische und kinematische Tragfliigel konfigurationen
numerisch getestet. Vergleiche mit bekannten Losungen, die auf der Theorie der tragenden
Flache basieren (siehe B. Laschka) zeigten die Effizienz der Methode besonders im Falle
harmonischer Schwingungen sowie in den Fallen langsamer und moderat schneller pulsierender
Bewegungen. AuRerdem konnte die Anwendbarkeit der Methode im Falle halbmondformiger
Flugel nachgewiesen werden, fur den es in der Literatur bisher keinerlei Ergebnisse gab. Die
Methode |3t weitere Anwendungen z. B. fur Vorabschatzungen des aerodynamischen Verhaltens
von Tragfligeln oder in der Physik der Fortbewegung von Tieren (u. a. Vogelfliige) zu.
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Abb. 2: Spannweitenweise Zirkulation an einem Delta-Tragfliigel bel schwingender Bewegung
(reduzierte Frequenz = 1.2)
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K ollokations-Randelement-M ethoden mit nicht glatten Splines

Bearbeiter: S. ProRdorf

Kooperation: W. McLean (The University of New South Wales, Sydney)

Fur Randelementmethoden zur numerischen Losung zweidimensionaler Randwertaufgaben, die
glatteste Splines as Ansatzfunktionen benutzen, existiert (zumindest im Falle glatter Randkur-
ven) eine vollstandige Stabilitats- und Fehleranalysis (siehe [1] und die dort zitierte Literatur).
Von den Ingenieuren werden bei der Benutzung von Randelementmethoden jedoch oft Splines
mit Defekt, d. h. Splines mit mehrfachen Knoten (z. B. stetige quadratische Splines oder Hermi-
tesche kubische Splines) bevorzugt, dain diesem Fall die Steifigkeitsmatrizen der diskretisierten
Gleichungen eine vidl einfachere Struktur besitzen. Fur diesen Fall gab es in der Literatur
bislang kaum Stabilitétsaussagen oder Fehlerabschéatzungen. Ziel des vorliegenden Projektes
war es, diese Liicke zu schlief}en. Fur Kollokationsmethoden zur Losung periodischer eindimen-
sionaler Pseudodifferentialgleichungen, die Splines mit Defekt als Ansatzfunktionen benutzen,
wurden notwendige und hinreichende Stabilitatskriterien bewiesen und Fehlerabschatzungen
in der Skala der Sobolev-Normen angegeben. AuRerdem wurden Superkonvergenzergebnisse
bei spezieller Wahl der Kollokationspunkte (d. h. Erhdhung der Konvergenzordnung beziiglich
schwacher (negativer) Sobolev-Normen) nachgewiesen. Die theoretischen Ergebnisse wurden
durch zahlreiche numerische Tests, z. B. fur die Einfachschichtpotentialgleichung, bestétigt.
Kernstiick des Projektes ist eine Fehleranalysis fir trandlationsinvariante Pseudodifferential ope-
ratoren (d. h. Operatoren mit konstanten Koeffizienten), die auf Fourieranalysis-Techniken und
der Verallgemeinerung eines bekannten Ergebnisses von L. Collatiz und W. Quade (Rekursi-
onsformel fur die Fourierkoeffizienten der Splines) beruht. Die Verallgemeinerung auf den Fall
variabler Koeffizienten bzw. Symbole gelingt mittels lokaler Prinzipien, die in einem friheren
Projekt des Bearbeiters entwickelt wurden.

Literatur

1. S. PROSSDORF, B. SILBERMANN, Numerical Analysis for Integral and Related Operator
Equations, Akademie-Verlag and Birkhauser, 1991.

2. W. McLEAN, S. PROSSDORF, Boundary element collocation methods using splines with
multiple knots, WIAS-Preprint No. 192, Berlin 1995, erscheint 1996 in: Numer. Math.



3.4. FORSCHUNGSGRUPPE 4 121

Multiskalen-Vorkonditionierer und optimale Randelement-L dser fur die Laplace-Gleichung

Bearbeiter: S. ProRdorf

Kooperation: B. N. Khoromskij (Joint Institute for Nuclear Research, Dubna, Ruf3land)

In diesem Projekt werden einige Strategien zur Konstruktion asymptotisch optimaler Algo-
rithmen zur Losung von Randintegralgleichungen fur innere und auere Randwertprobleme
fur die Laplace-Gleichung Uber polygonalen Gebieten entwickelt und anaysiert. Das inne-
re Dirichlet- oder Neumann-Problem ist bekanntlich equivalent zur direkten Behandlung der
Dirichlet-Neumann-Abbildung oder deren Inversen, d. h. des Poincaré-Steklov (PS)-Operators.
Zur Konstruktion eines schnellen Algorithmus fur den diskreten PS-Operator wenden wir, im
Falle von polygonalen Gebieten, die aus Rechtecken und regularen Dreiecken zusammenge-
setzt sind, den Multiskalen-Vorkonditionierer nach Bramble-Pasciak-Xu auf das equivalente
Interface-Problem in HY/2 an. Ein schneller Matrix-Vektor-Multiplikationsalgorithmus basiert
auf der Frequenz-Abschneidetechnik, angewandt auf die lokalen Schur-Komplemente. Das
vorgeschlagene Kompressionsschema fur den diskreten inneren PS-Operator hat die Komple-
xitat O(Nlog9N), g € {2,3}, mit einem Speicherbedarf von O(Nlog?N), wobei N die Anzahl
der Freiheitsgrade auf dem polygonalen Rand ist. Im Falle des auReren Problems schlagen
wir eine Modifikation der direkten Standard-Randelementmethode vor, deren Implementierung
sich reduziert auf eine Wavelet-Approximation entweder des Einfachschichtpotentials oder des
hypersingularen harmonischen Potentials sowie auf eine Matrix-Vektor-Multiplikation fir den
diskreten inneren PS-Operator.
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Ein Waveletalgorithmus zur Losung des fixen geodéatischen Randwertproblems

Bearbeiter: A. Rathsfeld

Kooperation: R. Klees (Delft University of Technology)

Ein klassisches Grundproblem der Geodasie besteht in der Bestimmung des Schwerefeldes
der Erde aus gemessenen Schwerewerten tber der as bekannt vorausgesetzten Erdoberflache.
Mathematisch bedeutet dies die Losung der Poisson-Gleichung mit einer nichtlinearen Randbe-
dingung. Fuhrt man nun ein gut approximierendes Vergleichsfeld ein und vernachlassigt man
Glieder kleiner Ordnung, so kann das Randwertproblem auf das lineare Problem der schiefen
Ableitung fir die Laplace-Gleichung zurtickgefuhrt werden.

Dieses Problem wird mittels Randelementtechnik diskretisiert und numerisch gelost. Dabel
entstehen grol3e Systeme linearer Gleichungen mit vollbesetzten Matrizen, deren Aufstellung und
Losung viel Rechenzeit und Speicherplatz erfordert. Als alternatives Verfahren haben wir einen
Wavel etalgorithmus entwickelt (vgl. [1]), bel dem 95 % der Eintrage in der 9000 x 9000 Matrix
vernachlassigt werden konnen. Wenn die Matrix mit einem geeigneten Quadraturverfahren
berechnet und das Gleichungssystem iterativ gelost wird, dann kann die Gesamtrechenzeit fur
ein 2200 x 2200 System auf 53 % der Zeit fur herkommliche Verfahren reduziert werden. Es
hat sich also gezeigt, dal} die bekannten theoretischen Resultate von Dahmen, ProRdorf und
Schneider [2] fur einfache Modellprobleme auch im Fall komplizierter Geometrien aus praktisch
relevanten Anwendungen von grolRem Nutzen sind.

Abb. 1: Steifigkeitsmatrix fur Standardmethode:
schwarz = Eintrage > 10~4, grau = Eintrage > 10~°
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Abb. 2: Steifigkeitsmatrix fur Waveletmethode:
schwarz = Eintrage > 10~4, grau = Eintrage > 10~°
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Randintegralgleichungen und die schnelle Ldsung der biharmonischen Gleichung

Bearbeiter: G. Schmidt

Kooperation: B. N. Khoromskij (Joint Institute for Nuclear Research, Dubna, Ruf3land)

Es wurden analytische und numerische Eigenschaften von Randintegraloperatoren fur die
biharmonische Gleichung in Gebieten mit Ecken untersucht. Zur Begrindung von Randele-
mentmethoden zur Losung von Randwertaufgaben elliptischer Gleichungen in nicht glatten
Gebieten werden die Abbildungseigenschaften von entsprechenden Randintegraloperatoren in
den Spurraumen der schwachen Losung bendtigt. Aufbauend auf den Ergebnissen fur das
Dirichletproblem ([1]) wurden in [3] die bekannten Randwertaufgaben fur die Plattenglei-
chung untersucht. Dabei wurden die Abbildungseigenschaften der Randintegral operatoren fur
die Plattengleichung vollstandig beschrieben und aquivalente Systeme von Randintegralglei-
chungen abgeleitet. Diese Systeme sind stark elliptisch, so daf die Konvergenz von Galerkin-
Randel ement-Methoden gesichert ist.

Aus den Abbildungseigenschaften der Randintegraloperatoren lassen sich unmittelbar die der
Poincaré-Steklov-Operatoren fur die biharmonische Gleichung ableiten. Mittels dieser Operato-
ren wurde in [2] ein optimaler Algorithmus zur Losung des Dirichletproblems entwickelt und
theoretisch begrindet.
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Approximative Approximation

Bearbeiter: G. Schmidt

Kooperation: V. Maz’ya (Universitat Linkoping, Schweden), M. Sulimov (Universitat St.
Petersburg)

In den letzten Jahren wurden von V. Maz’ya numerische Algorithmen zur Losung nichtlinearer
partieller Differential- und Integrodifferentialgleichungen entwickelt, die auf der Anwendung
von Integralgleichungsmethoden und speziellen Approximationsverfahren beruhen. Diese Ver-
fahren nutzen Basisfunktionen, die die effektive Auswertung von verschiedenen Potential ope-
ratoren der mathematischen Physik ermdglichen, aber nicht Polynome reproduzieren konnen.
Die Konvergenzanalyse der vorgeschlagenen numerischen Algorithmen erfordert die theoreti-
sche Untersuchung der genannten Approximationsverfahren. Da Polynome nicht reproduziert
werden und die Anwendung bel numerischen Verfahren im Hintergrund steht, ist es gunstig,
einen modifizierten Approximationsbegriff einzufuhren. Es wird verlangt, da} das Verfahren
Funktionen mit einer gewissen Ordnung bel einer vorgegebenen Genauigkeit approximiert,
aber im Grenzfall mussen die Approximierenden nicht gegen die Funktion konvergieren. Vom
Standpunkt der Numerik aus sind diese Forderungen plausibel, da bei der numerischen Losung
von Anwendungsproblemen die gewiinschten GrolRen immer innerhalb gewisser Toleranzen
berechnet werden miissen. Andererseits wird durch diesen Zugang die Klasse der approximie-
renden Funktionen wesentlich erweitert, so dal} es moglich ist, neue Algorithmen zu entwickeln,
die auf der Anwendung von Integralgleichungsmethoden basieren. Im Falle nichtlinearer Evo-
lutionsgleichungen wurden explizite Losungsverfahren implementiert, die gegentiber bekannten
Verfahren wesentlich genauer und robuster sind.

1995 wurde in Fortsetzung der im Vorjahr durchgefihrten Arbeiten insbesondere die Kubatur
von mehrdimensionalen Integraloperatoren mit singularen Kernfunktionen untersucht. In [1]
wurden neue Klassen von Kubaturformeln fur bekannte Potentiale der mathematischen Physik
angegeben, die sich recht einfach implementieren lassen und beliebig hohe Konvergenzraten
erreichen.

Um diese Ergebnisse auf den Fall glatter Funktionen in Gebieten im RR" zu Ubertragen, ist es
notwendig, die Approximation auf graduierten Gittern zu untersuchen. Fur den Polyederfall ist
es gelungen, der Approximation angepalite graduierte Gitter und Kubaturformeln anzugeben, die
bei vertretbarem Aufwand hinreichend genaue Approximationen der Integraloperatoren liefern
(eine Arbeit hierzu ist in Vorbereitung).



126

3. FORSCHUNGSERGEBNISSE UND ANWENDUNGSPROJEKTE

forror of £3(A((|1 - |- |I2)8))(0)

| Error (,)f, ,IC;?(I(ll— ,| . |2,)4)(0)

1 | T T T T T | T T T 1 I I TT T
0.01 + - 0.01 +
1e-06 - 1e-06
N=2 o— ° N=2 -o—
N:4.o.. . N:4.o..
B N:6.@.- B B N:6.@..
le-10 N_§ le-10 N_g§ ——
N=10 ‘o - . N=10 o -
le-12 | L Lo 1e12 b L N
0.1 0.01 0.1 0.01
meshwidth A meshwidth A
Abb. 1: Fehler verschiedener Approximationsordnungen fur die Kubatur
des Newtonschen Potentials.
Literatur

1. V. MAZ’YA, G. SCHMIDT, ,,Approximate Approximations*“ and the cubature of potentials,
WIAS-Preprint No. 177, Berlin 1995, erscheint in: Rend. Mat. Acc. Lincel.



3.5. FORSCHUNGSGRUPPE 5 127

3.5 Forschungsgruppe Stochastische Systeme mit Wechselwirkung

351 Zusammenfassung

Die mathematische Analyse sehr groRer Systeme und Strukturen mit wechselwirkenden Kompo-
nenten, zumal solcher, die inhomogen und irreguléar sind, steht im Brennpunkt des Interesses in
zahlreichen Bereichen der Naturwissenschaft (Festkorperphysik, Materialwissenschaften, Biolo-
gie, Neurophysiologie), aber auch, im Rahmen zunehmender Miniaturisierung und Komplexifi-
zierung, technologischer Anwendungen (Neuronale Netze, Kommunikationsnetze). In derartigen
grollen Systemen treten qualitativ neue, kollektive Phanomene auf, die von spezifischen Details
weitgehend unabhangig sind und in den unterschiedlichsten Anwendungen in ganz ahnlicher
Weise modelliert werden. Besonders in stark ungeordneten Systemen ist die existierende mathe-
matische Theorie noch sehr unzufriedenstellend, andererseits aber, besonders auch im Hinblick
auf eine aussagefahige Interpretation und Extrapolation numerischer Simulationen, die hier
oftmals an ihre Grenzen stol3en, dringend gefordert. Die Forschungsgruppe widmet sich dieser
Problematik vom Standpunkt der Wahrscheinlichkeitstheorie mit der Zielsetzung, Methoden und
Verfahren zu entwickeln, um, ausgehend von den mikroskopischen Modellen, Gleichungen fir
eine Beschreibung der globalen, makroskopischen GrolRen dieser Systeme zu erhalten.
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3.5.2 Projekte
Spin-Glaser und Neurale Netze

Bearbeiter: A. Bovier
Forderung: EU, CHRX-CT93-0411
Kooperation: V. Gayrard (CPT-Marseille), P. Picco (CPT-Marseille)

Eine ausfuhrliche Darstellung der Fragestellungen, denen wir uns in diesem Projekt widmen,
wurde im Jahresbericht 1994 gegeben. Im diesem Jahr wurden eine Reihe von wichtigen neuen
Resultaten erzielt. So wurde in der Arbeit [1] unter schwachstmoglichen Voraussetzungen ein
Prinzip grolRer Abweichungen fir die Verteilung der (unendlich vielen) Ordnungsparameter im
Hopfield Modell bewiesen. Dies bedeutet, dal} ein perfektes thermodynamisches Verhalten mit
deterministischen thermodynamischen Potentialen fur dieses ungeordnete Modell mit unendlich
vielen relevanten Ordnungsparametern vorliegt. In der Praxis noch relevantere Resultate wurden
in [2] fur den Fall, daR die Zahl der ,pattern” proportional zur Systemgrolie skaliert, gezeigt.
Hier wurden alle wesentlichen heuristischen Erwartungen beziiglich des Verhaltens des Modells
fur kleine Proportionalitétsfaktoren oo mathematisch rigoros bewiesen. Dabei wurden Methoden
zur Analyse komplizierter Zufallsfunktionen unbeschrankt vieler Variablen entwickelt, die auch
in anderen Fragen der statistischen Mechanik ungeordneter Systeme von Nutzen sein werden.

Die schon im Vorjahr begonnene Untersuchung von Varianten des Hopfield Modells mit
lang, aber endlich reichweitiger Wechselwirkung (,,Kac-Hopfield Modell*) [3], wurde ebenfalls
intensiv weiter betrieben. Insbesondere geht es uns nunmehr darum, diese Modelle auf meso-
skopischer Ebene zu charakterisieren. Das heif3t, wir betrachten lokale Ordnungsparameter und
untersuchen deren Verteilung unter dem Gibbs Mal} bel geeigneter Skalierung. Dabel ergibt
sich asymptotisch eine Beschreibung durch eine Ginzburg-L andau-artige Feldtheorie, wobei das
entsprechende Funktional aber noch zufdlig ist. Technisch ist die Kontrolle der Approximati-
onsfehler hier auRerst aufwendig. Die Untersuchung des eindimensionalen Falles steht zur Zeit
vor dem AbschluR [4]. Im hoherdimensionalen Fall sind noch erhebliche Schwierigkeiten zu
uberwinden, was wohl noch geraume Zeit in Anspruch nehmen wird.
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Grenzflachen in zufélligen Medien

Bearbeiter: A. Bovier
Forderung: EU, CHRX-CT93-0411

Kooperation: Ch. Kulske (Universitat Rennes)

Eine der grundsatzlichen Fragen in der Theorie ungeordneter Systeme ist die, unter welchen
Bedingungen eine ,,schwache* zufallige Storung eines homogenen Systems dessen Eigenschaften
in qualitiver Weise modifizieren kann. So stellt sich beispielsweise die Frage, ob rigide
Phasengrenzflachen in Ferromagneten bei schwacher Verunreinigung ihre Stabilitat beibehalten
oder verlieren. Die Antwort auf diese Frage wird von der Raumdimension abhangen. So wurde
im Rahmen von SOS (solid-on-solid) Modellen Stabilitat gegentiber schwacher Unordnung in
Dimensionen D > 4 bewiesen [1]. In diesem Jahr konnte ein dazu komplementares Resultat
bewiesen werden: In Dimensionen kleiner oder gleich drel existieren schon bei beliebig
schwacher Unordnung keine translationskovarianten Gibbs-Zustande mehr, d. h. Grenzflachen
werden schon durch beliebig kleine zufdlige Storungen ,rauh“ [2]. Die bisherigen Resultate
sind noch rein qualitativ und insofern noch nicht vollig zufriedenstellend; winschenswert
waren Methoden, die genauere Aussagen Uber die Grolle von Fluktuationen der Genzflachen
in endlichen Systemen erlauben. Hieran und an verwandten Fragestellungen wird in Zukunft
weiter gearbeitet werden.
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Ising Modelle auf Baumgraphen

Bearbeiter: D. loffe

In Ising Modellen auf Baumgraphen gibt es zwel verschiedene kritische Temperaturen: Die
gewohnliche kritische Temperatur Te, die das Ende der paramagnetischen Phase angibt, sowie
eine tiefere Temperatur To9 < T, die as ,,Spin-Glas* Ubergangstemperatur bezeichnet wird. In
dem Temperaturbereich zwischen T, und T¢¥ erwartet man, dal der mit freien Randbedingungen
konstruierte ,,ungeordnete* Gibbszustand extremal ist. Dies wurde erst 1995 von Bleher,
Ruiz und Zagrebnov fir den Fal homogener Baume (Bethe-Gitter) bewiesen, wobei eine
technisch sehr komplizierte und milhsame Methode verwendet wird. In [1,2] haben wir einen
sehr einfachen und nattrlichen Zugang zu diesem Problem entwickelt, der die entsprechende
Charakterisierung des ungeordneten Zustandes nicht nur auf Bethe-Gittern, sondern auch auf
allgemeinen lokal endlichen Baumen liefert.
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Wulff-Konstruktion und Phasentrennung

Bearbeiter: D. loffe

Kooperation: J.-D. Deuschel (TU-Berlin), E. Bolthausen (Universitat Zirich)

Eine makroskopische Beschreibung der Gleichgewichtsform von Kristallen wurde bereits um
die Jahrhunderwende von Wulff gegeben. Eine Herleitung dieser makroskopischen Konstruktion
auf der Basis der statistischen Mechanik blieb jedoch bis zum Ende der achtziger Jahre ein
vollig offenes Problem. In einer bahnbrechenden Arbeit von Dobrushin, Kotecky und Shlosman
wurde dies erstmals fur das zweidimensionale Ising Modell bei tiefen Temperaturen geleistet. In
[1] haben wir die wesentlichen Resultate dieser Autoren auf den gesamten Temperaturbereich
unterhalb der kritischen Temperatur verallgemeinert.

In Dimensionen groRer as zwei ist die rigorose Herleitung der Wulff-Konstruktion noch immer
ein offenes Problem, an dem wir derzeit intensiv arbeiten. Erste Resultate fur die sogenannte
~Winterbottom™ Konstruktion, die die Gleichgewichtsform von Tropfen im Kontakt mit einer
festen Wand beschreibt, liegen bereits vor [2].
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Dunne or ganische Schichten

Bearbeiter: A. Liemant

Kooperation: L. Brehmer, Institut fir Festkorperphysik der Universitéat Potsdam

Die Arbeiten zur Untersuchung des Hoppingtransportes von Ladungen in amorphen Festkorpern
wurden fortgesetzt. Grundlage der theoretischen Behandlung ist das von uns entwickelte
mikroskopische Hoppingmodell, das die amorphe Struktur der lokalisierten Zustande - auf
denen der Ladungstransport stattfindet - sowohl bzgl. der raumlichen als auch der energetischen
Anordnung berticksichtigt. Im Falle geringer Ladungstragerkonzentration kann die Analogie zu
elektrischen Netzen mit zufaligen Widerstanden genutzt werden. Dies fihrt zu asymptotischen
Untersuchungen des effektiven Widerstandes eines Netzes mit einer unbegrenzt wachsenden
Anzahl von Widerstanden.
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K atalytische Ver zweigungsstrukturen

Bearbeter: K. Fleischmann
Forderung: DFG

Kooperation: D. A. Dawson (Carleton University Ottawa), G. Leduc (Université du Québec
a Montréal), J-F. LeGall (Université Pierre et Marie Curie, Paris), Y. Li und C. Mueller
(University of Rochester)

Das Studium katalytischer Verzweigungsstrukturen ist durch zwei verschiedene Gesichtspunkte
motiviert. Auf mikroskopischer Ebene ist es oft so, da3 chemische Reaktionen zwischen
Molekilen nur dann stattfinden konnen, wenn ein Katalysator anwesend ist. Makroskopisch
werden chemische Reaktionen durch Reaktions-Diffusions-Gleichungen beschrieben, wobei die
Katalysatoren as raumlich heterogene Ratenfunktionen (Reaktionskoeffizienten) erscheinen.
Hierbel treten mitunter die Katalysatoren nur in gewissen lokalisierten Zonen auf, wie in
fadenartigen Netzwerken, auf Oberflachen kugelartiger Gebilde oder in porosen Medien.

In der mathematischen Literatur wurden solche Reaktions-Diffusions-Gleichungen vorrangig
mit Methoden der partiellen Differentialgleichungen untersucht, wobel die Reaktions-Raten-
Funktionen als mehr oder weniger wohlverhaltend auf gewissen Oberflachen oder Teilmengen
angenommen wurden (Bramson und Neuhauser, Chadam und Yin, Chan und Fung, Durrett und
Swindle). Andererseits gibt es biologische Reaktionen (z. B. Glykolyse), bei denen Enzyme auf
fadenformigen Netzwerken angeordnet sind und als Katalysatoren wirken (Pagliaro und Taylor).
Hier handelt es sich mehr um ein irregulares, fraktal-ahnliches katalytisches Medium.

Unser Zugang besteht darin, Reaktionsraten durch malwertige stochastische Prozesse zu be-
schreiben. Hieraus ergeben sich eine ganze Reihe von Konstruktionsfragen, da einerseits die
Reaktionsraten irregulare Situationen erfassen sollen, wie gerade beschrieben, aber anderseits
noch mathematisch handhabbar sein mussen.

Es gibt einen engen Zusammenhang zwischen einer speziellen Klasse von quasi-linearen
Reaktions-Diffusions-Gleichungen mit regularen Reaktionskoeffizienten und \erzweigungs-
Teilchen-Systemen bzw. Superprozessen. Beispielsweise haben Dynkin und Kuznetsov sowie
LeGall diese Beziehung genutzt, um Fragen behebbarer Singularitaten dieser Gleichungen zu
studieren, wahrend Gorostiza und Wakolbinger auf solchem Wege das Langzeitverhalten von
Losungen von Systemen von Reaktions-Diffusions-Gleichungen untersucht haben.

Ein ahnlicher Zusammenhang besteht zwischen katalytischen Verzweigungsstrukturen und ka-
talytischen Reaktions-Diffusions-Gleichungen, der zu einem wahrscheinlichkeitstheoretischen
Zugang zum Studium dieser Gleichungen fuhren kann. Zusétzlich bietet die Beschreibung durch
Verzweigungs-Teilchen-Systeme die Moglichkeit einer Behandlung auf “mikroskopischer’ Ebene
und ist Uberdies von selbstandigem mathematischen Interesse.

Im Berichtszeitraum ist es gelungen, eine stetige Super-Brownsche Bewegung in einem Super-
Brownschen Medium zu konstruieren, s. [1]. Hier bilden nicht nur die reagierenden Substanzen
(‘Populationen’) eine raumliche Verzweigungsstruktur, sondern auch die Katalysatoren, die
gerade die Reaktionen der Substanzen ermoglichen. Hierfur war es notwendig, das von Barlow,
Evans und Perkins entwickelte Konzept von Brownschen Kollisions-Lokalzeiten der Super-
Brownschen Bewegung fur den Fall unendlicher Mal3e zu verallgemeinern.
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Eine andere Aktivitdt bestand darin, eine Super-Brownsche Bewegung in einem lokal-
unendlichen katalytischen Medium zu konstruieren, s. [2], die durch Dynkin’s bisher allge-
meinste Klasse von raumlichen Verzweigungsstrukturen nicht erfalit ist. Die hohe Konzentration
katalytischer Masse fuhrt dazu, dal} die sich verzweigenden Populationen bereits vor dem
Erreichen des katalytischen Zentrums eliminiert werden. Somit wurde zugleich ein fur kritische
Verzweigungsprozesse neuartiger Effekt nachgewiesen.
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Cluster bildungseffekte wechselwirkender Diffusionen

Bearbeaiter: K. Fleischmann

Kooperation: J. Th. Cox (Syracuse University), S. N. Evans (University of California at
Berkeley), A. Greven (Universitat Erlangen-Nurnberg)

Die Heraushbildung zufdliger Cluster ist ein Phanomen, das in vielen angewandten Gebieten
beobachtet werden kann. Sie wird in der Regel durch zwei Effekte verursacht: Zum einen
durch eine lokale Tendenz zur Angleichung, zum anderen durch verrauschte Transporteffekte,
die der Clusterbildung sowohl entgegen wirken, als auch sie verstarken konnen und schlief3lich
globale Ubereinstimmungen ermoglichen. Es besteht ein groRes Interesse, Einzelheiten dieser
Mechanismen zu verstehen und dahinter liegende Grundprinzipien aufzuzeigen.

Aus angewandter Sicht kommen Impulse hierzu vor allem aus der Populationsgenetik. Ty-
pischerweise hat man hier Kolonien von Individuen verschiedener Genotypen, die einem
»zufdligen Durchmischen* (Resampling) innerhalb der Kolonien und einer Migration zwischen
den Kolonien unterworfen sind. Eine mathematische Modellierung ist mit wechselwirkenden
Diffusionen moglich. Dies ist eine reiche Klasse von Modellen, die sich bereits bewahrt hat.

Aufbauend von Ergebnissen von Arratia Uber das eindimensionale Votermodell, von Sawyer
Uber das Stepping-Stone-Modell, und Klenke tber hierarchisch wechselwirkende Diffusionen,
wurde ein neues mathematisches Modell entwickelt, s. [1], in welchem Clusterbildungseffekte
mehr ‘innerhalb des Modells’ beschrieben werden kénnen. Ublicherweise (insbesondere in den
genannten Quellen) ist die Indexmenge (Phasenraum) eine abzzhlbare Menge (z. B. Z9). Um
Cluster zu erfassen, mull man skalieren, und man verlat den anfanglichen Rahmen einer
abzahlbaren Menge. Wir arbeiten daher von vorn herein mit einem hierarchischen *Kontinuum’-
Modell, das den Fragestellungen mehr angepalit ist. Die damit notwendigen Konstruktionsfragen
wurden erfolgreich gelost. Die Clusterformierung im subkritischen Regime wird jetzt mehr
unmittelbar durch analytische Hilfsmittel beschrieben und fuhrt schliellich zu einem vertieften
Verstandnis der Problematik.
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Stochastische Teilchensysteme und Approximation der Boltzmann-Gleichung

Bearbeiter: W. Wagner

Kooperation: S. Rjasanow (Universitat Kaiserslautern)

Der Schwerpunkt der Forschungsarbeit lag in der Weiterentwicklung und Untersuchung sto-
chastischer Teilchensysteme mit variablen Gewichten unter dem Aspekt ihrer Anwendung zur
numerischen Behandlung nichtlinearer Gleichungen vom Boltzmann-Typ. Es wurde zum einen
die Konvergenz der empirischen Mal3e gegen die Losung der makroskopischen Gleichung unter
schwachen Voraussetzungen an die Parameter des Systems gezeigt [1]. Durch geeignete Auswahl
dieser Parameter konnte eine signifikante Reduktion der Varianz (statistische Fluktuationen) bel
der Berechnung verschiedener Funktionale der Losung erreicht werden. Diese Untersuchungen
wurden an Hand von Testrechnungen fur Modellbeispiele illustriert [1,2].
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3.6 Forschungsgruppe Stochastische Algorithmen und Nichtparametrische
Statistik

3.6.1 Zusammenfassung

Die Forschungsgruppe verfolgt ein diversifiziertes Forschungsprogramm zur angewandten,
algorithmisch orientierten Wahrscheinlichkeitstheorie und zur mathematischen Statistik. Im
Berichtszeitraum kamen weitere Synergieeffekte durch verstarkte Kooperation innerhalb der
Gruppe zum Tragen; intellektuelle Ressourcen wurden durch gruppenubergreifende Zusam-
menarbeit im Rahmen des WIAS erschlossen. Auf dem Gebiet der statistischen Software
wurde die Aktivitat verstarkt; das Programm ClusCorr zur Clusteranalyse hochdimensionaler
Datenmengen wurde unter MS Windows/Excel implementiert und eine erste Anwendung im
Kredit-Scoring durchgefiihrt. In das Forschungsprogramm zu kinetischen Gleichungen wurde
die asymptotische Analysis linearer Transportgleichungen aufgenommen, wobel die umfangrei-
chen Erfahrungen und Ergebnisse auf dem Gebiet der theoretischen stochastischen Numerik
herangezogen werden konnten. Auf dem Gebiet der angewandten stochastischen Numerik
wurden die laufenden, mit intensiven Simulationsuntersuchungen verbundenen Forschungspro-
jekte fortgesetzt; weitere potentielle Anwendungsgebiete wurden erschlossen (Polymerenphysik,
Langevin-Lasergleichungen, Marketing). Die Querverbindungen der Numerik stochastischer
Differentialgleichungen zur Theorie der Monte-Carlo-Algorithmen wurden in einem weiteren
gruppeninternen Kooperationsprojekt behandelt. Bei der mathematischen Statistik standen wei-
terhin Fragen nichtparametrischer (unendlichdimensionaler) Modelle im Vordergrund. Motiviert
sind diese in erster Linie durch stochastische inverse und schlecht gestellte Probleme. Die
Grundlagenuntersuchungen zu optimalen Konvergenzgeschwindigkeiten, Hypothesentests und
Approximationen abstrakter Experimente (u. a. auch erstmals systematisch im Rahmen der
Theorie groRer Abweichungen) wurden erganzt durch die Mitarbeit im interdisziplinaren Son-
derforschungsbereich 373 ,,Quantifikation und Simulation dkonomischer Prozesse”. Hohepunkte
des wissenschaftlichen Lebens waren die Tagung ,,Seminar on Mathematical Statistics Paris-
Berlin: Complex Models in Nonparametrics” und der gemeinsam mit dem SFB 373 veranstaltete
Workshop ,,Smoothing and Resampling in Economics”.
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3.6.2 Projekte
Numerische Modelle stationarer kinetischer Gleichungen

Bearbeiter: H. Babovsky, A. Mader

In der numerischen Simulation praxisrelevanter Probleme der Gasdynamik dominieren aufgrund
der Komplexitéat nichtlinearer kinetischer Gleichungen stochastische Teilchenverfahren. Solche
Algorithmen sind fir Evolutionsprobleme in den letzten Jahren untersucht und mathematisch
dadurch gerechtfertigt worden, da3 fur sie geeignete Gesetze der grollen Zahlen hergelei-
tet werden konnten. Fur stationare Probleme hingegen fehlt eine solche Rechtfertigung, und
numerische Experimente zeigen in vielen Situationen systematische Defekte. Das vorliegende
Projekt konzentriert sich auf das eng umgrenzte Gebiet der stochastischen Simulation nichtlinea-
rer eindimensionaler kinetischer Randschichten und ihrer Kopplung an stromungsdynamische
Bereiche.

In [1] wurde das Verhalten stochastischer Teilchensysteme in der Nahe von Randern systematisch
untersucht. Im Vordergrund stand die Frage nach geeigneten Einstrom- und Reflexionsgeset-
zen an den physikalischen und kunstlichen Randern. Werden diese angemessen modelliert,
S0 zeigt sich, da auBerhalb der kinetischen Randschicht die zur Herleitung der Navier-
Stokes-Gleichungen bendtigten Abschlulirelationen mittels Transportkoeffizienten erfullt sind
und dadurch eine Kopplung an stromungsdynamische Losungen ermoglicht wird.
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Abb. 1: Relaxation von Druckkoeffizienten
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Abb. 2: Druckkoeffizienten bei inkorrekten kiinstlichen Randbedingungen
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Abb. 1 zeigt die Relaxation von Koeffizienten des Drucktensors bei angemessener Behandlung
des kiuinstlichen rechten Randes im Gegensatz zur nicht angemessenen Modellierung (Abb. 2).

In [2] wurden deterministische Verfahren zur Behandlung von Modell-StoBtermen der Boltz-
manngleichung diskutiert, welche wesentliche Eigenschaften des Stolloperators unverandert
lassen. Die Entwicklung deterministischer Verfahren dient einmal dem Vergleich und damit der
Einschatzung stochastischer Verfahren, zum anderen als Einstieg in die Entwicklung komplexe-
rer deterministischer Algorithmen. Es ist zu erwarten, dal} sich auf deterministische Verfahren
moderne Diskretisierungs- und Losungstechniken effizienter anwenden lassen als auf stocha-
stische Simulationen. Die in Abb. 3 dargestellten Geschwindigkeitsprofile einer stationaren
eindimensionalen Modellstromung zeigen erhebliche Unterschiede zwischen stochastischer Si-
mulation (durchgezogene Linie) und deterministischer Approximation (unterbrochene Linie).

Abb. 3: Vergleich stochastischer mit deterministischer Simulation

Mit der Umsetzung der oben aufgefihrten Ergebnisse in Algorithmen fur mehrdimensionale
Probleme wurde begonnen. Die Berechnung stationérer Losungen erfolgt dabei einmal durch
Relaxation des zeitabhangigen Problems, zum anderen durch Behandlung des stationaren
Problems al's Fixpunktproblem mit einem geeigneten Iterationsverfahren.
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Asymptotische Analysis linearer Transportgleichungen

Bearbeiter: H. Babovsky, G. N. Milstein

Asymptotische Gleichungen as Modelle kinetischer Gleichungen spielen aufgrund ihrer redu-
zierten Komplexitét in der Praxis eine wichtige Rolle. Ihre Herleitung sowie die numerische
Kopplung an die kinetischen Ausgangsgleichungen sind Fragen von grol3er Aktualitat.
Diffusions- bzw. stromungsdynamische Gleichungen as Modelle kinetischer Gleichungen er-
lauben eine wesentlich einfachere analytische und numerische Behandlung physikalischer
Phanomene als die viel komplexere kinetische Beschreibung. Diskutiert werden ihre Herlei-
tungen beispielsweise zur Modellierung des dinnen Luftpolsters zwischen Magnetkopfgleiter
und Speicherplatte eines modernen Speichermediums. In [1] wurde eine Variante von Dons-
kers Invarianzprinzip und damit eine Diffusionsgleichung fur ein Testteilchen in einer dinnen
Streuschicht zwischen zwei diffus reflektierenden Platten hergeleitet. Wesentlich waren hierbei
stochastische Einflisse, insbesondere die Diffusions-Randbedingungen an den Platten. Offen
blieb hierbel zum einen, wie Rauhigkeiten der Plattenoberflachen in die Modellierung einbezo-
gen werden konnen und zum anderen, ob ahnliches Verhalten auch bel vollig deterministischer
(moglicherweise sogar reversibler) Dynamik moglich ist. In [2] wurde das Verhalten eines
Testteilchens studiert, welches an den Platten gema? einem periodischen deterministischen
Reflexionsgesetz (éhnlich dem der elastischen Reflexion an einer periodischen rauhen Ober-
flache) gestreut wird. Durch Anwendung klassischer Resultate tber Automorphismen auf dem
Torus konnte fur Modelle mit kontinuierlichem Geschwindigkeitsbereich ein Diffusionslimes
hergeleitet werden. Diskrete Geschwindigkeitsmodelle zeigen dagegen ein hiervon grundiegend
abweichendes Verhalten.

Makroskopische Gleichungen kdnnen aus kinetischen Gleichungen durch Einfuhrung einer
Singularitat in der Dichte des Streumediums hergeleitet werden. Im Zusammenhang mit der
numerischen Kopplung von makroskopischen mit mesoskopischen Gleichungen ist es nun
wichtig, das Verhalten von Losungen kinetischer Gleichungen in der Nahe von raumlichen
Singularitaten der Dichte zu studieren. Da numerische Verfahren fir kinetische Gleichungen in
der Regel auf stochastischen Teilchensystemen beruhen, ist es naheliegend, das Verhaten sto-
chastischer Transportprozesse in der Nahe von Singularitaten zu untersuchen. In [3] konnte eine
vollstandige Charakterisierung wichtiger GrolRen der stochastischen Dynamik in Abhangigkeit
von der Art der Singularitéat an den Randern eines Intervalls gegeben werden. Diese erlaubt eine
Klassifikation der zugehorigen Cauchy-Probleme in Anfangs- und Anfangs-Randwertprobleme
und beantwortet damit erste Fragen beziiglich der Moglichkeit einer Kopplung von Bereichen,
welche durch eine Singularitét getrennt sind.
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I dentifikation von Streufeldern durch rickgestreute Teilchenstrdme

Bearbeiter: H. Babovsky

Inverse Probleme im Zusammenhang mit kinetischen Randwertproblemen spielen in einer Reihe
von Anwendungsproblemen eine wichtige Rolle. Hierzu gehort bei spiel sweise die Untersuchung
der Erdatmosphare. Neuerdings werden solche Fragestellungen auch im Zusammenhang mit der
optischen Tomographie diskutiert.

Wie der Ubersichtsartikel [1] zeigt, wurden seit einer Reihe von Jahren eine Vielzahl von Ar-
beiten zu inversen kinetischen Problemen geschrieben. Dennoch sind vom mathematischen (wie
auch vom praktischen) Standpunkt sehr viele grundlegende Fragen noch offen. In [2] wurde ein
numerischer Algorithmus hergeleitet, welcher zumindest in eindimensionalen Modellproblemen
bei Schichtdicken von wenigen mittleren freien Weglangen die Identifikation von Streuschicht-
profilen erlaubt. Interessant an diesem Verfahren ist, dal hierbel das inverse Problem direkt
(d. h. ohne Umweg Uber das haufige Losen des direkten Problems mit Parameteranpassung)
gelost wird. Die Zukunft wird zeigen, ob sich hierauf ein effizienter, fur die Praxis interessanter
Algorithmus entwickeln 1a3t. Einige Aspekte beziglich der Anwendbarkeit auf komplexere
Fragestellungen sind in [3] andiskutiert.
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Monte-Carlo- und Quasi-M onte-Carlo-Simulation stochastischer Differentialgleichungen

Bearbeiter: N. Hofmann, P Mathé

Bel der computergestiitzten Simulation stochastischer Differential gleichungen werden die erfor-
derlichen zufdlligen Parameter ersetzt durch (auf dem Computer erzeugte) Pseudozufallszahlen.
Die Probleme, die durch diese Ersetzung entstehen, sind fur die Monte-Carlo-Integration gut
untersucht, siehe [3]. Es stellt sich dabei heraus, dai’ fur geeignete Klassen von Input durch
geschickte Wahl von (quasizufalligen) Integrationsknoten (Folgen geringer Diskrepanz) die
Fehlerabschatzungen gegeniiber der in der Monte-Carlo-Theorie tblichen Varianzabschatzung
verbessert werden kdnnen, siehe [4].

Im Projekt ist untersucht worden, ob sich derartige Ergebnisse auch bel der Simulation
stochastischer Differentialgleichungen wiederfinden. Einfache numerische Experimente mit
einigen der bekannten Folgen geringer Diskrepanz belegten, dal3 dies nicht der Fall zu sein
braucht. Dartber hinaus konnte sogar gezeigt werden, da3 dies nicht sein kann: Fur Folgen
reeller Zahlen ist es nicht moglich, gleichzeitig geringe Diskrepanz zu haben und fir numerische
Simulation von stochastischen Differentialgleichungen geeignet zu sein. Dieser unerwartete
theoretische Sachverhalt bietet Stoff fir weitergehende Untersuchungen.

Erwahnenswert ist in diesem Zusammenhang, dal vollstandig gleichverteilte Folgen, siehe [2],
die in anderem Zusammenhang untersucht wurden, gut zur Simulation geeignet sind. Auch
Pseudo-Zufallszahlen, die standardmalig auf den Rechnern verfugbar sind, erwiesen sich als
zuverlassig. Eine theoretische Basis hierfur steht alerdings aus.

Die erzielten Ergebnisse sind prasentiert worden sowohl auf der ICIAM ’95 als auch im Rahmen
eines Plenarvortrages auf dem SIAM-AMS-Meeting *95 in Park City (Utah). Eine Darstellung
findet sich im WIAS-Preprint [1].
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Rekonstruktion stochastischer Prozesse

Bearbeiter: P Mathé

Kooperation: T. Muller-Gronbach, FU Berlin

Fragen der optimalen Rekonstruktion stochastischer Prozesse aus einer endlichen Anzahl von
Beobachtungen derselben sind seit den grundlegenden Arbeiten von Sacks/Y Ivisaker, 1966 ff,
vgl. [3,4], vielfach studiert worden.

In (nahezu) allen Publikationen spielen Hilbertraum-Techniken (RKHS) eine zentrale Rolle. In
der Arbeit [2] sind die wesentlichen Ergebnisse, die mit derartigen Techniken erreichbar sind,
dokumentiert. In diesem Projekt sollte ein eher approximationstheoretischer Zugang Anwendung
finden. Dies war in der Tat moglich; die vorliegenden Ergebnisse gestatten allerdings nicht,
Resultate fur groflere as die bisher untersuchten Klassen von Prozessen zu finden. Aus der
jetzigen Sicht wird jedoch deutlich, dal? dies nicht zuféllig so ist: Die groRRe Klasse der Prozesse
mit Kovarianzstruktur vom Produkttyp erweist sich (im Gaullschen Fall) gerade als Klasse
der Prozesse mit Markoveigenschaft. Somit erscheint eine natiirliche Grenze fur traditionelle
Ansdtze sichtbar. Die Tatsache, dal in alen bekannten Falen die Rekonstruktion in einem
Zeitpunkt allein durch die benachbarten Designpunkte bestimmt wird, findet hier eine einfache
Erklarung.

Die Ergebnisse der Untersuchungen sind auf dem SIAM-AMS-Meeting ’95 in Park City (Utah)
vorgetragen worden und werden in den Proceedings veroffentlicht.
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Effizienz stochastischer Verfahren der globalen Optimierung
Bearbeiter: P. Mathé

Kooperation: U. Voll, FU Berlin

Wenn es darum geht, komplexe Optimierungsprobleme zu behandeln, die mit den herkdmmli-
chen Verfahren (lineare, konvexe ...) nicht angegangen werden konnen, dann gibt es verschiedene
Maoglichkeiten, durch Einfuhren zufalliger Parameter akzeptable Naherungsldsungen zu erhalten.
Einer der vielversprechendsten Ansatze verbirgt sich hinter dem Konzept des Smulated Anneal -
ing, siehe [1]. Fur viele Anwendungsbereiche (insb. hochparametrische Traveling-Salesman-
Probleme) hat sich diese Klasse von stochastischen Optimierungsverfahren bewahrt.
Mathematische Resultate, die das Phanomen Simulated Annealing annahernd erklaren kdnnen,
sind rar. Die einfache Frage, wie eine zu minimierende Funktion beschaffen sein muR,
damit das Verfahren effektiv eine Naherungslosung findet, ist weitgehend ungeklart. Derartige
grundlegende mathematische Fragestellungen sind Gegenstand des Projekts.

Der approximationstheoretische Apparat (vgl. [3]) zur Untersuchung der Effizienz stochasti-
scher numerischer Verfahren kann hier eingesetzt werden, um vertiefte Kenntnisse Uber die
Wirksamkeit derartiger stochastischer Suchverfahren zu gewinnen.

Bel der Anwendung des Simulated Annealing gilt es, zwei Parameter geeignet zu steuern:

— die Geschwindigkeit der Abkuhlung

— die Relaxationzzeit der Metropolisschritte.

Die letzte Frage ist im Rahmen eines Teilprojekts mit Herrn U. Voll bearbeitet worden.
Aufbauend auf [2] konnten grundlegende Zusammenhange zwischen gruppentheoretischen Ei-
genschaften des Grundbereichs und der Konvergenzgeschwindigkeit darauf agierender (schnell-
mischender) Markovketten erarbeitet werden.

Wegen seiner groflen Bedeutung fir praktische Anwendungen ist dieses Projekt langfristig
angelegt.
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Numerische Losung von stochastischen Differentialgleichungen in berandeten Gebieten

Bearbeiter: G. N. Milstein

Kooperation: M. V. Tret’yakov, Universitat Ekaterinburg

Aufgaben der numerischen Losung von Systemen stochastischer Differentialgleichungen (SDG)
entstehen im Zusammenhang mit stochastischen Verfahren fir Randwertaufgaben bel partiellen
Differentialgleichungen. In der Arbeit [1] werden Fragen der starken Approximation von
Losungen von SDG in beschrankten Gebieten behandelt. In [2-4] werden Randwertaufgaben
fur parabolische Differentialgleichungen gelost. Bei diesen Methoden wird wesentlich der
wahrscheinlichkeitstheoretische Apparat der SDG eingesetzt. FUr deren numerische Losung
werden spezielle Methoden der schwachen Approximation entwickelt, die im Hinblick auf die
Behandlung partieller Differentialgleichungen durch Monte-Carlo-Methoden ausreichend sind.
Die in den Arbeiten [2-4] entwickelten Algorithmen basieren auf der Konstruktion geeigneter
Markovketten. Untersucht werden Fragen der Konvergenz, der Approximationsgite und der
numerischen Komplexitét dieser Verfahren.

Analoge Probleme werden fur eliptische Randwertaufgaben betrachtet, bel deren LOsung
neue Schwierigkeiten entstehen. Von besonderem Interesse sind solche Probleme mit kleinem
Parameter. Im vorliegenden Fall ist es natrlich, spezielle Methoden der numerischen Integration
fur Systeme mit geringem Rauschen zu verwenden, vgl. [5,6].

Die Arbeit [7] beinhaltet die Untersuchung der Orbitalstabilitat unter zufalligen Storungen.
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ClusCorr - Statistiksoftware unter Microsoft EXCEL
Bearbeiter: H.-J. Mucha, R. Siegmund-Schultze

Auf dem Gebiet der computerorientierten Statistik ist die erste Version der Windows-Software
ClusCorr zur Clusteranalyse, Klassifikation und multivariaten grafischen Darstellung umfangrei-
cher und hochdimensionaler Datenmengen entwickelt und erstmals in Hannover auf der CeBIT
95 prasentiert worden. ClusCorr unter Microsoft EXCEL zielt auf einen breiten Anwenderkreis,
der theoretisch und praktisch in Lehre, Ausbildung, Forschung und Wirtschaft mit statistischer
Datenanalyse befalit ist. Den Schwerpunkt der Software bilden Clusteranalysemethoden, die auf
adaptiven Distanzen beruhen. In hochdimensionaen Merkmalsraumen konnen oft erst durch
Benutzung adaptiver Distanzen Strukturen (Klassen, Hierarchien) erkannt und mit multivariaten
Projektionsmethoden visualisiert werden. Mit ClusCorr konnen die Ergebnisse auch validiert
werden.

Abb.1 zeigt ein sog. Plot-Dendrogramm. Hierbei wird das Ergebnis hierarchischer Clusterana-
lysen, das Dendrogramm, in perspektivischer, rotierbarer Darstellung auf eine Ebene aufgesetzt,
die z. B. von zwel Faktoren (berechnet durch Projektionsmethoden wie Hauptkomponenten-,
Diskriminanz- oder Korrespondenzanalyse), Variablen oder geographischen Koordinaten aufge-
spannt wird. Die der Abb.1 zugrundeliegenden Daten (Beschreibungen von 13938 Faustkeilen
verschiedener Fundorte) stammen aus archaologischen Forschungen zu Migrationsbewegungen.

Abb. 1: Plot-Dendrogramm von Faustkeilfundorten
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Kredit Scoring
Bearbeiter: H.-J. Mucha, R. Siegmund-Schultze

Kooperation: K. Dubon, Forschungszentrum Daimler-Benz, Ulm

Kreditgeber (Banken, Kaufhauser, etc.) sind bel der Vergabe von Krediten daran interessiert, dald
sowohl die Rickzahlung der Kreditsumme als auch die Begleichung von Bearbeitungsgebihren
und entstehenden Zinsen ordnungsgemall abgewickelt wird. Fur die Kredit(karten)geber ist
es daher wichtig, die zukiinftige Bonitét eines potentiellen Kreditnehmers abzuschéatzen. Die
computerorientierte Statistik wird stark gefordert: Es sind sehr umfangreiche Datenmengen,
bestehend aus numerischen und alphanumerischen Informationen, zeitlich effektiv in kompaktes
und statistisch optimales ,,Bonitatswissen” zu Uberfihren. Das Bonitétswissen mul} zudem
»vor Ort” von mathematischen Laien leicht handhabbar und intuitiv verstandlich sein und
vom zustandigen Management des Kreditgebers mitgetragen und akzeptiert werden. Spezielle
adaptive Distanzmalle erweisen sich als optima im Sinne der Trennbarkeit ,,guter” und
~Schlechter” Kreditnehmer. Sie werden auch benutzt, um hochdimensionale alphanumerische
und numerische Daten graphisch darzustellen. Im Vergleich mit anderen statistischen Verfahren
(Fahrmeir und Hamerle (1984)) konnen wir auf die geringsten Fehlerraten verweisen. Die
zugehorige Software XCredit lauft unter Microsoft EXCEL. Abb.1 zeigt Fehlerkurven fur
Trainings- und Testdaten (16795 bzw. 14745 Kunden von Mobiltelefonkarten). Jeder Kunde
wird durch Informationen beschrieben, die in einer Datensatzzeile stehen:

k1,kB,kFFk2,k1,k1,k2,k0,k0,k0,kD,k1,k2,k4,k8,k7,k1
k0,kS,kME,kO,k1,k1,k3,k0,k0,k0,kD,k0,k4,k1,k0,k7,k0

Uns ist nur die letzte Angabe je Zeile vom Inhalt her bekannt: die Klassenzuordnung. Die
Fehlerraten fur die Testdaten betragen 4.62 % (C4.5-Algorithmus nach Quinlan), 5.03 %
(logistische Regression), 5.67 % (lineare Diskriminanzanalyse) und 4.47 % (XCredit).
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Abb. 1. Fehlerraten Kredit Scoring: Trainingssample (grolRe Amplitude) und Testsample
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Adaptive Clusteranalyse
Bearbeiter: H.-J. Mucha

K ooperation: W. Hardle, Institut fir Statistik und Okonometrie, Humboldt-Universitét

Forderung: SFB 373 ,,Quantifikation und Simulation dkonomischer Prozesse”

Die adaptiven Clusteranalysemethoden der interaktiven Statistiksprache XploRe wurden auch
unter UNIX verfugbar gemacht. In Vortragen sowie in einer Publikation (Springer-Verlag)
wurden die Distanzmalie und Clusteranalyseverfahren, die in der sogenannten ,.XClust -
Library” zusammengefal’t sind, vorgestellt, und in Anwendungen wurden Praxisrelevanz und
Einsatzfahigkeit nachgewiesen. Die Bearbeitung 0konometrischer Fragestellungen, wie z. B.
L eistungsvergleiche von Unternehmen, belegt den praxisorientierten interdisziplinaren Charakter
dieses Projektes.
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Nichtlineare Waveletmethoden zur Schatzung bei lokal stationéaren Zeitreihen

Bearbeiter: M. Neumann
Kooperation: R. Dahlhaus, Universitat Heidelberg, R. von Sachs, Universitat Kaiserslautern

Forderung: SFB 373 ,,Quantifikation und Simulation dkonomischer Prozesse”

Mit Wavelet-Methoden kdnnen Phanomene erfalit und bearbeitet werden, die abrupte Oszillatio-
nen und Spriinge aufweisen. Speziell erlauben diese Methoden im Gegensatz zu herkdmmlichen
Glattungsverfahren (z. B. Kernschétzer) eine lokale Anpassung der Starke der Glattung an die
jeweils lokal vorhandene Glattheit. Der Vorteil solcher Methoden wird offensichtlich, wenn die
zu schéatzende Funktion raumlich inhomogene Glattheitsmerkmale aufweist. Die Annahme einer
solchen inhomogenen Glattheit erscheint auch fur eine Reihe von Kurvenschéatzproblemen in
der Zeitrethenanalyse gerechtfertigt. Ausgehend vom lokalen Frequenzprofil einer Zeitreihen-
beobachtung konnen Glattungsmethoden wesentlich effizienter als bisher zeitabhangig (lokal
adaptiv) gestaltet werden. Derzeit richtet sich ein betrachtliches Interesse auf die Analyse nicht-
stationarer Zeitreihen. Ein geeigneter Rahmen fur eine strenge asymptotische Theorie ist durch
das Modell der lokalen Stationaritat (Dahlhaus (1993)) gegeben. Im Berichtszeitraum wurde
ein gemeinsames Projekt mit R. von Sachs (Kaiserslautern) zur Schéatzung des evolutionaren
Spektrums mittels nichtlinearer Waveletmethoden abgeschlossen. Diese Arbeit wurde auf der
Tagung ,,Smoothing and Resampling in Economics” in Berlin vorgestellt. Weiterhin entstand
in Zusammenarbeit mit Prof. R. Dahlhaus und R. von Sachs eine Arbeit zur Schatzung der
Parameterfunktionen in einem nichtstationaren autoregressiven Modell.
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Optimale nichtparametrische Verfahren bei statistischen inversen Problemen

Bearbeiter: M. Neumann

Eine wichtige Klasse von statistischen Problemen ist dadurch gekennzeichnet, da} man nur
indirekte Informationen Uber das zu schatzende Objekt zur Verfugung hat. Haufig sind solche
Probleme schlecht gestellt, was geeignete Regularisierungsverfahren erfordert. Beispiele fir
schlecht gestellte statistische inverse Probleme sind Dekonvolution, Regression mit Fehlern in
den Variablen, Probleme aus der Bildverarbeitung sowie Dichteschatzung in der Computerto-
mographie.

Im Berichtszeitraum wurden Methoden zur Losung spezieller Problemstellungen aus diesem
Bereich entwickelt. Auch im Rahmen der statistischen inversen Probleme kommt es haufig
vor, dal3 die zu rekonstruierende Funktion Spriinge aufweist, z. B. in der Bildverarbeitung oder
Computertomographie. Bei einigen Problemstellungen (z. B. der Schatzung von Grenzbereichen)
ist man direkt an der Lage solcher Unstetigkeiten interessiert; haufig ist die Inferenz dartiber
ein erster Schritt bel der Schatzung einer Funktion selbst. Im einfachsten, fir die obige
Problemklasse jedoch reprasentativen Modell wurde ein Verfahren zur Schatzung solcher
Sprungstellen entwickelt und seine asymptotische Optimalitat gezeigt.

In der Literatur zu Dekonvolutionsproblemen wird fast ausschlieflich vorausgesetzt, dal die
Fehlerdichte exakt bekannt ist. Dies ist in praktischen Anwendungen oft unrealistisch. Man
kann jedoch auf ein realistisches und gleichzeitig konsistentes Verfahren hoffen, wenn man
diese Fehlerdichte aus zusatzlichen Informationen schatzen kann. Der Verlust fur die Schéatzung
der interessierenden Dichte selbst, welchen man durch die unexakte Kenntnis der Fehlerdichte
zwangdlaufig erleidet, wurde in einer weiteren Arbeit untersucht. Es wurde ein entsprechend
modifiziertes Regularisierungsverfahren vorgeschlagen sowie dessen Optimalitat gezeigt.
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Asymptotische Theorie statistischer Experimente

Bearbeiter: M. Nussbaum

Kooperation: |. Grama (Kishinev, Moldawien), A. Gushchin (Moskau), P. Hall (Canberra),
A. Korostelev (Detroit), M. Low (Philadelphia), S. van de Geer (Leiden)

Forderung: DAAD, DFG, HCM-Netzwerk ,,Statistics of Stochastic Processes”

Die grundlegende Aufgabe in diesem Gebiet ist die Approximation allgemeiner statistischer
Modelle durch einfachere; es entsteht dabei eine Theorie, die sich abstrakter Konzepte bedient
und die (in der Tragweite fir die Statistik) etwa der Funktionalanalysis vergleichbar ist. Der
Schwerpunkt der Untersuchungen liegt bei den nichtparametrischen, d. h. unendlichdimensio-
nalen Problemen; eingeschlossen sind stochastische inverse Probleme der Tomographie und
Bildverarbeitung, Zusammenhéange zur entsprechenden deterministischen Theorie sowie die
Statistik stochastischer Differentialgleichungen. Ein zentrales Thema in diesem Zusammenhang
war die asymptotische Aquivalenz nichtparametrischer Experimente zu GauRschen Folgen, im
Sinne des Le Cam’schen Defizienzabstandes. Die Arbeiten zur globalen Approximation fur
Modelle aus unabhangigen, identisch verteilten Zufallsvariablen konnten abgeschlossen werden
(s. [7]), im grundlegenden Fall glatter, nach unten beschrankter Dichten auf dem Einheits-
intervall. Daran anschlielend wurden nichtgaulische Regressionsmodelle untersucht [2]; der
Nachweis der asymptotischen Aquivalenz zu GauRschen Experimenten gelang durch Einsatz
einer entsprechenden funktionalen KM T-Ungleichung fur den Partial summenprozef3 nicht iden-
tisch verteilter Zufallsvariabler [1]. In Analogie zu Gauldschen Approximationen sind auch
Poissonsche begleitende Folgen nichtparametrischer Experimente von Interesse; hier konnte
ein entsprechendes Resultat von Le Cam fur Produktexperimente wesentlich erweitert werden
(fur Glattheitsgrade der Dichte unter 1/2, s. [4]). Vorbereitende Arbeiten fur die Behandlung
allgemeinerer Semimartingal-Modelle wurden im parametrischen Rahmen der Verzweigungspro-
zesse durchgefuhrt, vgl. [3]. Das Studium nichtparametrischer Experimente ist motiviert durch
Gléattungsaufgaben bei stochastischen inversen und schlecht gestellten Problemen. Die Unter-
suchungen Uber optimale Konvergenzgeschwindigkeiten fur Schétzungen von Konturen der
Tragergebiete von Wahrscheinlichkeitsdichten [5] stellten gleichzeitig eine Verbindung zu den
Fragen nach Grenzexperimenten in der Extremwerttheorie her. Eine Anwendung der asymptoti-
schen Aquivalenztheorie auf das Problem der exakten Risikoasymptotik bei der Dichteschatzung
wurde in [6] gegeben.
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Stabilitat und Konvergenz in der Numerik stochastischer Differentialgleichungen

Bearbeiter: H. Schurz, K. R. Schneider (FG 2)

Kooperation: P E. Kloeden (Deskin University, Geelong), W. P. Petersen (ETH, Zurich), Y.
Saito (Shotoku College, Gifu-Shi)

Die numerische Losung stochastischer gewohnlicher Differentialgleichungen (SODES) und de-
ren qualitatives Verhalten steht im Mittelpunkt dieses Projekts. Es sind zahlreiche stochastisch-
numerische Verfahren bekannt, siehe z. B. [1] - [4]. Der Schlussel zur effektiven Konstruktion
und Analyse stochastisch-numerischer Verfahren liegt im Verstandnis des Wechselspiels zwi-
schen Stabilitét, Konsistenz, Konvergenz und Komplexitat der damit verbundenen Algorithmen,
wie in der deterministischen Numerik (vgl. [1]).

In [5] und [8] wurden Stabilitatsuntersuchungen an bilinearen, mehrdimensionalen Testgleichun-
gen mit multiplikativem Rauschen durchgefiihrt. Dabei wurde im wesentlichen auf die Theorie
und Eigenschaften positiver Operatoren zuriickgegriffen. Es wurden u. a. das Quadratmittel stabi-
litétsverhalten der impliziten Milstein-M ethoden und der impliziten Balance-Methoden beziiglich
der Nullosung analysiert. Dabei erwies sich die Stabilitét der impliziten Euler-Methoden als eine
notwendige Bedingung fur die Stabilitat der impliziten Milstein-Methoden. Des weiteren konnte
eine hinreichende Bedingung fir die Quadratmittelstabilitat der impliziten Euler-Methoden ge-
funden werden. AulRerdem ist die Korrektur mit stochastischen Termen in den Balance-Methoden
fur deren Quadratmittelstabilitat nicht notwendig. Alle bisher genannten numerischen Methoden
folgen dem Prinzip der monotonen Inklusion der Quadratmittel-Stabilitatsbereiche. Zur Qua-
dratmittel stabilitatsindikation (adaquates Stabilitatsverhalten) eignen sich nur implizite Trapez-
und Mittel punktsregeln! Die beschriebenen Resultate reduzieren erheblich den Aufwand bei der
Konstruktion ,,stochastisch-stabiler” numerischer Verfahren. Eine anliche Analyse konnte fir
die Klasse von linearen SODEs mit additivem Rauschen durchgefihrt werden, s. [9].

Ein weiteres Problem stellt sich mit der Regularisierung numerischer Losungen. Die am meisten
benutzten Verfahren wie die der Euler- und Milstein-Methoden verlassen beschrankte Teilgebiete
(Unterraume), im Gegensatz zu einigen zugrundeliegenden zeitstetigen dynamischen Systemen.
In einigen Fallen kann dieses Problem ohne Raumdiskretisierung gelost werden. Dazu eignet
sich die Klasse der impliziten Balance-Methoden (BIMs), siehe [7]. Der Zusammenhang zwi-
schen ,wachsender Implizitheit” und der Forderung von algebrai schen Nebenbedingungen spielt
eine wesentliche Rolle bel der Konstruktion adaquater numerischer Losungen. In der Stochastik
wurde dieser Zusammenhang erstmalig in [7] offengelegt und bildet somit einen Ausgangspunkt
fur die numerische Analyse stochastischer differential-algebraischer Gleichungen (SDAES) so-
wie zweiseitiger Randwertprobleme. Zur Konstruktion von effizienteren Verfahren zur Ldsung
hoherdimensionaler Probleme eignen sich linear-implizite M ethoden (stochasti sche Rosenbrook-
Methoden als Verallgemeinerung deterministischer linear-impliziter Methoden, siehe [1], [8]).
Wir beweisen schwache Konvergenz und Konvergenz im quadratischen Mittel der entsprechen-
den numerischen Losungen gegen die exakte Losung unter den allgemein Ublichen Lipschitz-
und Beschranktheitsbedingungen. Die Uberlegenheit dieser Methoden zeigt sich in der relativ
einfachen Implementierung, in der Effizienz und in der Moglichkeit, damit Quadratmittel-A-
stabile numerische Losungen zu erzielen. Zur pfadweisen Kontrolle mu man aber stochastische
Implizitheit berticksichtigen, z. B. durch BIMs.
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Stochastische Analysis in Hydrologie, Mechanik und Nachrichtentechnik
Bearbeiter: H. Schurz

Kooperation: Karmeshu (Jawaharlal Nehru University, New Delhi), G. I. Schueller (TU,
Innsbruck), L. Maller (ETH, Zurich), H. C. Ottinger (ETH, Zurich), C. Bucher (FH, Weimar),
G. Denk (TU, Munchen), F. M. Reich (BMW, Munchen)

Im Mittelpunkt dieses Projekts stehen Fragen der Anwendung stochastischer Modellierung,
Analysis und Simulation in ausgewahlten Gebieten aus Technik- und Ingenieurwissenschaften,
wie z. B. Hydrologie, Seismologie, Kommunikationstechnik und in der Polymerenphysik.

Abb. 1 - 2: Mittlere AbfluBrate — Groliter Lyapunov Exponent

Erste konkrete Ergebnisse liegen in der Hydrologie und Seismologie bereits vor, wie z. B.
Untersuchungen zur stochastischen Modellierung und Schatzung der zeitlichen Momenten-
entwicklungen von nichtlinearen AbfluBraten in Wasserreservoirs [3]. Eine Schatzung des
ersten Moments des Abflusses von einem nichtlinearen Reservoir bei exponentiell abklingender
Regenfallintensitét ist im ersten Bild zu sehen. Stationare Losungen der auftretenden Fokker-
Planck-Kolmogorov-Gleichung der nichtlinearen Abfluirate konnten exakt berechnet werden. In
der Seismologie (siehe [1],[2]) gelang es uns, nichtkonstante Delayterme in hdherdimensionalen
stochastischen Integrodifferentialsystemen sowohl theoretisch als auch numerisch zu behan-
deln. Die auftretenden seismischen Storungen und Rauschquellen fuhren zu einer signifikanten
Amplifikation und zu einer Phasenverschiebung der stochastischen Oszillationen (Destabilisie-
rung). Des weiteren untersuchten wir die Stabilitat der zugehorigen Momentenentwicklungen.
Notwendige und hinreichende Bedingungen fir die Stabilitat der ersten beiden Momente der
linearisierten Dynamik sind in [1] angegeben. Durch die Natur seismischer Storungen ist es
naheliegend, auch das pfadweise Stabilitéatsverhalten der zu modellierenden Baukonstruktion
zu erforschen. Die mathematische Grundlage dazu bildet die Theorie und Schatzung von
Lyapunov-Exponenten. Untersucht wurden u. a. die Abhangigkeit dieser Exponenten von der
Kontrollgeschwindigkeit, die im mechanischen System zum Aufbau der Kontrollkréfte fur
dessen Stabilisierung notwendig ist, vgl. Abb. 2. AulRerdem wurden Wahrscheinlichkeiten der
kritischen Niveauuberschreitung numerisch geschatzt (Abb. 3) sowie Phasendiagramme des
nichtlinearen Systems visualisiert (Abb. 4).
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Abb. 3 - 4: Kritische Austritts-Wahrscheinlichkeiten — Phasenportréat eines kubischen
Oszillators

Im Rahmen dieses Projektes fand eine Sichtung weiterer potentieller Anwendungsmaoglichkeiten
der stochastischen Analysis und Numerik statt.
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Angewandte stochastische Analysis in Finanzwesen, Marketing und Sozialwissenschaften

Bearbeiter: H. Schurz

Kooperation: Karmeshu (Jawaharlal Nehru University, New Delhi), F. Delbaen (ETH, Zurich),
U. Kichler (Humboldt-Universitéat, Berlin)

Forderung: SFB 373 ,, Quantifikation und Simulation dkonomischer Prozesse*

Bel der Modellierung und Simulation von Finanzinstrumenten (Derivate, Optionen) spielt mehr
und mehr das dynamische Verhalten von stochastischen Zinsraten und Zinsstrukturkurven eine
entscheidende Rolle. Die Entwicklung und Erforschung von Zinsraten- und Preismodellen er-
fordert adaquate analytische und numerische Techniken und Simulationsstudien dieser Prozesse.
Wir verbinden den Erkenntnisstand Uiber die moderne Theorie zum qualitativen Verhalten stocha-
stischer dynamischer Systeme mit der Leistungsfahigkeit stochastisch-numerischer Verfahren.
Als Modellklasse untersuchen wir die in [4] vorgeschlagenen verallgemeinerten stochastischen
Differentialgleichungen

X = a(t)bo(t) ~X)t + 3, 03O0 (By(0) X)) =y W @

=1

zur Modellierung nichtnegativer Zinsraten X mit deterministischen nichtnegativen Parametern
aj,Bj und fixem stochastischen Kalkilparameter v € [0,1] (0 entspricht dem Itd-Kalkil).
Fast alle zeitstetigen Markovschen Zinsratenmodelle sind darin enthalten, z. B. die Modelle
von Vasicek, Cox-Ingersoll-Ross, Dothan, Courtadon und Chan. Erste Resultate hinsichtlich
strenger Existenz, Eindeutigkeit und fast sicherer Beschranktheit der Losung konnten erzielt
werden, siehe [4]. Dazu benutzten wir die Technik stochastischer Lyapunov-Funktionen und die
Dynkins Formel. Adaguate numerische Losungen dafiir sind derzeit nur durch geeignete implizite
Balance-Methoden (BIMs) konstruierbar. Es gelang, L2-Konvergenz und fast sichere numerische
Beschranktheit ohne Zuhilfenahme von Projektionsmethoden zu verifizieren. Umfangreiche
Simulationsstudien, die in [2], [3] und [5] fur den Besselprozef? begonnen wurden, bestatigen
diese Aussage. Das obige Modell zeigt eine grolie Vielfalt von qualitativen Eigenschaften
(z. B. Markov pseudo switching), die eine enorme Anpassungsfahigkeit an reale Datensitze
garantieren. Zum Beispiel gibt es eine einfache Teilklasse, die Nichtnegativitat, zweiseitige
Beschranktheit und zwei zeitweilig anziehende Levels besitzt. Ein qualitativ ahnliches Verhalten
tritt im stochastischen Marketing auf. Das BASS Modell beschreibt, wie sich ein Produkt,
eine neue Technologie, Idee, Neuigkeiten, Geriichte im zu beobachtenden Medium (Markt)
ausbreiten. Erstmals wurde in [1] ein entsprechendes stochastisches Modell zur Modellierung
der Diffusion von Innovationen vorgestellt und ssimuliert. Es ist eine Veralgemeinerung des
deterministischen BASS Modells unter Beruicksichtigung von Parameterschwankungen und
einer gewissen UngewilRheit im Markt/Medium. So wird angenommen, da3 sich die Anzahl der
Adoptionen N; durch die 1t0 Differentialgleichung
q(t)

AN = (p(t) + 2NV =N it + o) (NS (M~ N @)

mit p > 0 als Koeffizient der Innovation, g > 0 als Koeffizient der Imitation und M >> 1 ds
maximale Anzahl moglicher Adoptionen beschreiben |&3t. In Analogie zu den obigen Problemen
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im Finanzwesen werden die analytische und numerische Losung untersucht. Die mathematische
Rechtfertigung findet sich in [6], Simulationsergebnisse dazu in [1] und [6]. Hauptergebnis ist
die Erkenntnis, da3 Ungewil3heit in parametrischer oder in modellierender Form zu erheblichen
Unterschieden im qualitativen Verhalten gegentiber dem deterministischen Modell fuhrt. Zum
Beispiel kann der ,,point of inflection”, der Punkt der hochsten Marktnachfrage, unter zufalligen
Einflussen deutlich friher erreicht werden. Dies durfte eine wesentliche Information fur die
Praxis des Marketing sein. Aufgrund der Nichtlinearitat des Modells sind weitere interessante
Studien (wie Niveautberschreitungen oder Persistenz) zu erwarten.
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Abb. 1: Effekt der ,wachsenden Implizitheit” Abb. 2: Effekt des ,,wachsenden
auf die Wahrscheinlichkeit negativer stochastischen Kalkulusparameters* v € [0, 1]
numerischer Zinsratenentwicklungen fur den auf die mittlere Zinsratenentwicklung im
It0 Besselprozef? erweiterten Cox-Ingersoll-Ross Modell
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Statistische M odellwahl durch Hypothesentests
Bearbeiter: V. Spokoiny

Kooperation: W. Hardle, O. Lepski, S. Sperlich (Humboldt-Universitéat Berlin), A. Juditsky
(Rennes), A. Puhalskii (Moskau)

Forderung: SFB 373 ,,Quantifikation und Simulation dkonomischer Prozesse”

Modellenannahmen sind eine entscheidende Voraussetzung fur jede statistische Datenanalyse.
Wenn die Modelle spezifiziert sind, sind nur die relevanten Parameter durch Beobachtungen
zu schétzen. Typische parametrische (endlichdimensionale) Modelle sind die in der angewand-
ten Literatur dominierenden Probit- und logistischen Regressionsmodelle, siehe McCullagh
and Nelder [9]. Hier wird die grundlegende Annahme getroffen, dal} die Form der Link-
und Indexfunktionen bekannt ist. Nichtparametrische oder semiparametrische Methoden weisen
demgegenuber weit mehr Flexibilitat auf; z. B. wird keine spezifische Form der Linkfunkti-
on vorausgesetzt. Diese kann durch Beobachtungen geschétzt werden; hierzu ist Information
uber Glattheitseigenschaften dieser Funktion erforderlich (vgl. Horowitz [3] oder Severini und
Stanisvalis [11]). Andererseits bilden aber parametrische Modelle haufig eine bessere Basis fir
eine weitere Datenanalyse; folglich werden Methoden bendtigt, um parametrische gegen nicht-
oder semiparametrische Modelle zu testen. Grundiegende Ergebnisse Uber nichtparametrische
Hypothesentests wurden in den Arbeiten von Ingster [4,5] erzielt. Diese Resultate wurden in
verschiedene Richtungen weiterentwickelt, um sie bei 6konometrischen Problemen zu verwen-
den, siehe Hardle und Mammen [1], Lepski und Spokoiny [8], Hardle, Sperlich und Spokoiny
[2]. Die Anwendung dieser Ergebnisse wird wiederum dadurch behindert, dal die Tests Infor-
mationen Uber Glattheitseinschaften der Modellfunktion voraussetzen, die normalerweise nicht
gegeben sind. Diese Schwierigkeit motiviert die Entwicklung adaptiver nichtparametrischer
Tests. Dieses Problem wurde in [7] untersucht, wobei ein optimaler adaptiver Test konstruiert
wurde. Damit verwandt sind die Ergebnisse zur adaptiven nichtparametrischen Schéatzung in
[8], wo gezeigt wurde, dal} die durch nichtlineare Wavel et-Smoother erreichten optimalen Kon-
vergenzgeschwindigkeiten Uber Besovschen Funktionenklassen auch durch gewisse alternative
adaptive Schatzer angenommen werden.

Eine Vielzahl statistischer Problemstellungen mit einem auf dem Begriff grol3er Abweichungen
basierenden Optimalitatskriterium wurde in [6] und [10] untersucht. Dieser Optimalitatsbegriff
fuhrt zu einer neuen Klasse von Tests und Schatzungen, die die Maximum-Likelihood-M ethode
verallgemeinern. Der Allgemeinheitsgrad dieser Untersuchungen fihrt in die Nahe der abstrakten
Theorie der statistischen Experimente; ein Zusammenhang zur Theorie grolier Abweichungen
wird hergestellt.
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3.7 Forschungsgruppe Differenzierbare Dynamik und Ergodentheorie

3.7.1 Zusammenfassung

Ausgehend von der qualitativen Theorie gewohnlicher Differentialgleichungen und Evoluti-
onsgleichungen sowie von Fragen der klassischen Mathematik (u.a. der Differentialgeometrie,
globalen Analysis und mathematischen Physik) hat die Theorie der dynamischen Systeme
Begriffe und Methoden entwickelt, die in den genannten Gebieten zur Klarung grundlegender
Probleme beitragen. Hierbei ist ein eigenstandiger Zweig der heutigen Mathematik entstanden,
dessen Untersuchungen von konkreten numerischen Anwendungen bis zu theoretischen Grund-
lagenfragen reichen. Den letzteren ist die Arbeit der Forschungsgruppe gewidmet, die sich durch
folgende Aspekte naher charakterisieren 1a63t.

Einmal besitzt die Dynamik durch die Frage nach der Struktur von charakteristischen invarianten
Mengen, unter denen die Attraktoren eine besondere Rolle spielen, eine wichtige geometrische
Komponente. Zum anderen stehen mal3theoretische Methoden (Ergodentheorie) gleichberech-
tigt neben den geometrischen, und die Klarung des Zusammenhanges zwischen diesen beiden
Blickrichtungen bietet interessante Probleme. Der Weg von der geometrischen Dynamik zur
Ergodentheorie fuhrt am Ende zur stochastischen Dynamik, in der statt geometrischer Bewe-
gungen stochastische Prozesse die zu untersuchenden Objekte darstellen. In den Arbeiten der
Gruppe gelingt es, meist durch konkrete Beispiele oder Anwendungen motiviert, Beitrage zu
allgemein interessierenden aktuellen Fragen aus diesen drel Themenkreisen zu liefern.

Ein weiteres Arbeitsgebiet betrifft grundlegende Untersuchungen zur Theorie der dynamischen
Zetafunktionen. Ausgangspunkt sind hier die geodétischen Fliisse, Beziehungen und Anwen-
dungen erstreckten sich jedoch auf viele Gebiete und insbesondere auch auf die mathematische
Physik.
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3.7.2 Projekte

Geometrie und Mal3 bei Attraktoren, die durch Bifurkation aus einem hyperbolischen
Attraktor entstehen

Bearbeiter: U. Belack

Kooperation: H. G. Bothe

Bel vielen Ergebnissen Uber dynamische Systeme auf Mannigfaltigkeiten spielt Hyperbolizitat
eine Schlusselrolle. Bedeutende Theoreme wie das Uber die Spektralzerlegung in Basismengen
von S. Smale oder die Existenz von Markov-Zerlegungen (R. Bowen) setzen voraus, dai’ der
betrachtete Diffeomorphismus zumindest auf der fur die Langzeitdynamik relevanten Menge der
nichtwandernden Punkte (€2-Menge) gleichmalig hyperbolisch ist. Viele interessante Systeme
erfullen diese Voraussetzung jedoch nicht, und so gehen die Bemiihungen dahin, fir allgemeinere
Systeme eine Strukturtheorie zu entwickeln. (Siehe hierzu die Arbeit [2] von T. Kriiger und S.
Troubetzkoy tUber Markov-Zerlegungen bei nicht gleichmaiig hyperbolischen Systemen.)

In unserem Projekt wird die Bifurkation eines wohlbekannten hyperbolischen Attraktors (So-
lenoid) untersucht, bei der die Hyperbolizitat verlorengeht. Gleichwohl kann gezeigt werden,
dal} die hierbei entstehenden Attraktoren topologisch transitiv sind und die periodischen Punkte
in ihnen dicht liegen. In Analogie zum Sinai-Ruelle-Bowen-Mall auf dem Solenoid existieren
nach der Bifurkation dynamisch definierte Maie, die die Dynamik fast aller Punkte aus dem
Einzugsbereich beschreiben. Unter gewissen Voraussetzungen sind diese Malie fur ein Teilin-
tervall des Bifurkationsparameters auf einem Solenoid konzentriert, obwohl das in den neuen
Attraktoren nirgends dicht liegt.

Ziel der weiteren Arbeit ist es, elnerseits bisher notwendige Voraussetzungen abzuschwachen und
andererseits die Situation nach der Bifurkation durch weitere dynamische Grolien (Lyapunov-
Exponenten, Entropie) zu beschreiben.
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Einzugsbereiche hyperbolischer Attraktoren
Bearbeiter: H. G. Bothe

Die hier untersuchten Attraktoren A gehoren zur Dynamik, die aus den Iterierten f (k € Z)
von einem Diffeomorphismus f : M — M einer Mannigfaltigkeit M besteht. Der Einzugsbereich
B(A) eines solchen Attraktors ist die Menge aller Punkte aus M, die bei wachsendem k von A
angezogen werden. Als invariante Mengen tragen A und B(A) eine innere Dynamik, und da fur
gewisse Attraktoren A die innere Struktur befriedigend beschrieben werden kann, entsteht die
Frage, wie diese die Dynamik auf B(A) beeinflult. Als Klasse von Attraktoren mit bekannter
innerer Struktur wird hier von den expandierenden Attraktoren A (siehe [3], [1]) ausgegangen,
wobel sich die bisher vorliegenden Ergebnisse allerdings nur auf eindimensionale hyperbolische
Attraktoren beziehen. Hier konnten zu friheren Resultaten (siehe [2]) weiterfUhrende Erkennt-
nisse gewonnen werden, die u.a. Rickschlusse auf den EinfluR der inneren Dynamik von A auf
die Gesamtdynamik auf M auch jenseits von B(A) zulassen (welche Attraktoren implizieren
mit Notwendigkeit die Existenz chaotischer Teildynamiken aulerhalb B(A)). Zudem gelang es,
die Dynamik in B(A) auf ein durch A bestimmtes dreidimensionales Modell zurtickzuftihren.
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Nicht invertierbare Hufeisenabbildungen

Bearbeiter: H. G. Bothe

Fur konkrete dynamische Systeme gelingt der Nachweis chaotischen Verhaltens zuweilen
dadurch, da} man einen Teil des Phasenraumes durch eine Hufeisenabbildung (siehe [4])
beschreibt und damit eine enge Beziehung zu einer Shift-Dynamik herstellt (siehe z. B. [3],
Kap. 111). Die Frage, inwieweit der Zusammenhang zwischen Hufeisenabbildungen und Shift-
Abbildungen in der symbolischen Dynamik erhaten bleibt, wenn man bel den ersteren auf
Eindeutigkeit verzichtet, ist der Gegenstand dieses Projektes. Dabei ergibt sich, daB fir fast alle
nicht eineindeutigen Hufeisenabbildungen f der maximale invariante Teilraum zu einem vollen
Shiftraum konjugiert ist, falls nur die Kontraktion von f in der stabilen Richtung gentigend
stark ist. Das gilt auch bei hoherdimensionalen Analoga zu den ublichen zweidimensionalen
Hufeisenraumen (siehe [2]). Zugleich wird der maximale Attraktor von f beschrieben. Eine in
[1] entwickelte Methode kann herangezogen werden, um zu zeigen, dal einige der Ergebnisse,
was die zu fordernde Starke der Kontraktion betrifft, optimal sind.
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Probleme aus der Theorie der dynamischen Zeta-Funktionen

Bearbeiter: A. Juhl

Kooperation: U. Bunke, M. Olbrich (Humboldt-Universitéat zu Berlin, SFB 288), A. Deitmar
(Universitat Heidelberg), D. Mayer (Universitat Clausthal-Zellerfeld), S. Patterson (Universitat
Gottingen)

Gegenstand dieses Projektes ist die Dynamik des geodatischen Flusses von Riemannschen Man-
nigfaltigkeiten negativer Krimmung. Das Verstandnis der geodétischen Fliisse solcher Metriken
hat Modellcharakter fur das Verstandnis hyperbolischer hamiltonscher Dynamik. Die betrach-
teten Systeme sind (im Sinne von Gutzwiller) stark chaotisch. Fir das tiefere Verstandnis
der Dynamik des geodatischen Flusses spielen die zugeordneten Zeta-Funktionen eine zen-
trale Rolle. Diese Funktionen sind meromorphe Funktionen einer komplexen Variablen. Die
Charakterisierung der Nullstellen und Polstellen dieser Zeta-Funktionen und ihrer Werte an aus-
gezeichneten Stellen ist eines der zentralen Themen ihrer Theorie. Es gibt nun zwei prinzipiell
voneinander verschiedene Methoden zur Untersuchung dieser Funktionen: Harmonische Ana-
lysis und Hyperbolische Dynamik. Seit der Entdeckung des auf der hyperbolischen Dynamik
basierenden Zuganges (vgl. 8) ist es eines der herausfordernden Probleme in diesem Gebiet, die
Verbindungen zwischen den beiden Zugangen zu verstehen. Das Projekt ist der Entwicklung
dieser Verbindungen gewidmet. Dies basiert auf vorangegangenen Untersuchungen zu einer
kohomologischen Theorie der Zeta-Funktionen, wie sie seit einigen Jahren vom Bearbeiter
(und S. Patterson) angeregt und durchgefuhrt wurden (vgl. [2] und [7]). 1994 gelang eine
Charakterisierung der Singularitéten der Zeta-Funktionen nur unter Benutzung von Invarianten
der unterliegenden Dynamik (kanonische Strome). Diese Charakterisierungen der Singularitéten
haben eine enge Verwandschaft mit den Ergebnissen, die mit den Methoden der hyperbolischen
Dynamik abgeleitet werden. Auf der anderen Seite basiert die Theorie des Bearbeiters auf
dem Verstandnis der Verbindung der kanonischen Strome mit automorphen Formen, und in
diesem Sinn bauen diese Ergebnisse eine Briicke zwischen den beiden Zugangen. Im Jahr 1995
gelang es nun, die vorher entwickelte Theorie der kanonischen Strdme mit vorangegangenen
andersartigen Charakterisierungen der Divisoren (durch agebraische Darstellungstheorie und
durch Gamma-Kohomologie, vgl. 2, 6 und 7) zu verbinden. Dies basierte auf der Entwicklung
einer neuen Hodge-Theorie fur die stabile Blétterung, die es insbesondere erlaubt, die bisher
vorliegenden Ergebnisse al's eine neue Form einer Hodge-Theorie zu verstehen. Diese Ergebnisse
erlauben nun fir Raume konstanter negativer Krimmung und unendlichen Volumens die Auf-
stellung eines natiirlichen Systems von Vermutungen, die die Singularitaten der entsprechenden
Zeta-Funktionen mit verschiedenen Hodge-Theorien verbinden. Sie stehen in enger Verbindung
mit Vermutungen von Patterson (vgl. [7]) und Arbeiten von Melrose, Mazzeo, Phillips u.a. zur
Hodge-Theorie und Connes u.a. zur Indextheorie der Blétterungen. Diese Theorie wird in der
Monographie [3] entwickelt.
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Nicht vollstandig invertierbare Systeme

Bearbeiter: J. Schmeling

Kooperation: S. Troubetzkoy (SUNY, Stony Brook, USA), Y. Pesin (Pennstate Univ., USA)

In der differenzierbaren Dynamik ist die Theorie invertierbarer Systeme (Diffeomorphismen,
Flusse) weitgehend entwickelt. Insbesondere wird das Augenmerk auf die Existenz physikalisch
motivierter invarianter Mal3e (Sinai-Ruelle-Bowen-Malke) gerichtet, d. h. Ma3e, die physika-
lisch oder numerisch erkennbar sind. Damit meint man im speziellen Mate, die die Evolution
von fast alen (beziigl. des Lebesgue-Malles) Punkten des Einzugsbereiches beschreiben. Mit
Hilfe eines solchen MaRes kdnnen dann Beziehungen zwischen Entropie (eine GroRe, die die
»-Chaotizitat“ milt), Lyapunov-Exponenten (GroRen, die die Sensibilitat beziigl. der Anfangsbe-
dingungen angeben) und Hausdorff-Dimension erstellt werden. Eine der wichtigsten Formeln
fur Diffeomorphismen auf Flachen ist die Young-Pesin-Formel fur das SRB-Mal3 usrs:

logy

dimyuspg = 1— Tog2’

wobei logy > 0> logA die Lyapunov-Exponenten von usgg sind.

Im Gegensatz zu den invertierbaren Systemen steht die Theorie der nichtinvertierbaren Systeme
- wenn man von eindimensionalen reellen oder komplexen Systemen absieht - noch in den
Anfangen. In dem hier vorgestellten Projekt wird versucht, diese Theorie zu entwickeln. Dazu
betrachten wir die folgende Abbildung des Quadrates Q = {(x,y) : |x| <1,]y| < 1} in sich:

FrQV(xY): y=kd > Q [k<1

(Ax=1)+L,y(y+1)-1), y<kx
f(x,y)z{ (Ax+1)-Lny-1)+1), y>kx

mtO<A<l 1<y<2/(1+|K|), die der russische Radiophysiker Belykh als ein Modell in
der Phasensynchronisation eingefuhrt hat.

Diese Abbildung st fur A > 1/2 nicht mehr invertierbar. Es ist uns gelungen, folgende Aussagen
zu beweisen:

1. Es existiert ein physikalisch motiviertes Mal.

2. Genau dann, wenn die Young-Pesin-Formel gilt, ist die Abbildung f, eingeschrankt auf eine
Menge von vollem MaB, invertierbar, auch falls A > 1/2.

3. Die Young-Pesin-Formel gilt fast sicher beztiglich der Parameter (k, A, 7), falls Ay < 1.

Zusammengefaldt ergibt sich, dal} die Theorie der invertierbaren Systeme bei Beschrankung
auf den Attraktor und fast alle Parameterwerte auch in diesem Fall gilt, falls die Summe
der Lyapunov-Exponenten negativ ist, d. h. die Abbildung dissipativ ist. Andererseits bedeutet
dieses Resultat auch, dal? in Situationen, in denen hoch- oder unendlichdimensionale Systeme auf
zweidimensionale projiziert werden, dieses Verfahren fast sicher die wesentlichen ergodischen
und metrischen Eigenschaften des Ursprungssystems erhalt.
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Dynamik von Verzweigungsprozessen

Bearbeiter: R. Siegmund-Schultze, J. Schmeling

Kooperation: K. Matthes (Universitéat Potsdam)

Die Untersuchungen zu Gleichgewichten und Genealogie von Verzweigungsprozessen verfolgen
das Ziel, algemeine Aussagen zu Existenz und Struktur von Gleichgewichten fur Verzwei-
gungsprozesse im Raum abzuleiten, wobei von der Klarung der zugehorigen Familienstruktur
(Genealogie) ausgegangen wird. Bisher sind Aussagen dazu fast ausschliellich unter der
Voraussetzung der Existenz von Momenten abgeleitet worden. Das Interesse an solchen Unter-
suchungen resultiert wesentlich aus der Rolle, die (zeitstetige) kritische Verzweigungsprozesse
(als noch gut analytisch handhabbare Verallgemeinerung des Wienerprozesses) in der modernen
stochastischen Analysis spielen (Superprozesse im Sinne von Dynkin und Dawson). Ebenso sind
raumliche Verzweigungsprozesse weiterhin ein wichtiges Modell in der Theorie unendlicher
Teilchensysteme. Der Verzicht auf Momentenannahmen fuhrt dazu, dal3 sich die Familienstruk-
tur nicht mehr durch einen stochastischen Prozel3, sondern durch ein Ma3 mit unendlicher
Gesamtmasse auf dem Tragjektorienraum beschreiben 1aRt, das beziiglich des Zeitshifts nur noch
faktor-invariant ist. Ein entsprechender Ansatz wurde auf der Tagung Uber Verzweigungspro-
zesse (Oberwolfach, Dezember 1995) vorgestellt. Eine weitere Publikation, die die Serie der
zu dieser Thematik in Zusammenarbeit mit K. Matthes und A. Wakolbinger (Frankfurt/Main)
erstellten Arbeiten fortsetzen soll, wird angestrebt. Dabei ware die Klarung der algemeinen
Existenz- und Strukturaussage ein wirklicher Durchbruch, der bestehenden Einzelaussagen ([3]
im subkritischen Fall, [1] im kritischen Fall) einen allgemeinen Rahmen geben und zu einem
wirklichen inhaltlichen Verstandnis fuhren wirde.

Im Zusammenhang mit der Untersuchung des Dimensionsspektrums zufélliger Fraktale, die
durch Verzweigungsprozesse in Matrixraumen erzeugt werden, wird (in Fortsetzung von [2])
die Arbeit an einem seit langerer Zeit in Vorbereitung befindlichen Artikel weitergefihrt und
soll 1996 abgeschlossen werden. Die Oberwolfach-Tagung belegte, da diese Problematik
inzwischen auch in der Verzweigungstheorie zu einem Forschungsgegenstand geworden ist.
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4 \Wissenschaftlich-technische Dienste
4.1 Bibliothek

Die Bibliothek beschafft in Auswahl wissenschaftliche Literatur zu den Hauptforschungsrichtun-
gen des Instituts, in begrenztem Umfang Arbeitsplatzliteratur fir den standigen Gebrauch, einen
kleinen Prasenzbestand in der Bibliothek zum Nachschlagen und die erforderliche Literatur zum
Betrieb des Instituts (Gesetzblétter, Kommentare u.a.).

Im Jahre 1995 hat die Bibliothek durch den Zugang von rd. 2400 Bestandseinheiten ihren Me-
dienbestand auf rd. 55700 Einheiten (Zeitschriftenbande, Bicher, Preprints/Reports) erweitern
kdnnen.

Fur die Auswahl stehen konventionelle und moderne Hilfsmittel zur Verfugung. Bei nicht
ganz frischen Erscheinungen wird intensiver Gebrauch von Datenbanken zur Beurteilung der
Relevanz der Titel gemacht. Aus Kostengriinden wird hierbel den CD—-ROM-Datenbanken der
Vorzug gegeben.

Die Bestande stehen nicht nur den Institutsangehorigen, sondern auch der Fachoffentlichkeit
zur Verfigung. Prasenzbestande werden auch durch Kopienbereitstellung nutzbar gemacht. Im
Rahmen des Leihverkehrs werden Kopien in dringenden Fallen per Fax Ubermittelt.

4.1.1 Zur Erwerbungssituation

Fur den Bucherwerb konnten 19% des Bibliotheksetats eingesetzt werden. Leider ist der
Aufwand fir die wiederholte Erwerbung sich schnell andernder Inhalte (Buchneuauflagen und
Erganzungen bel den Loseblattwerken) recht erheblich.

Die Gesamtzahl der laufend gehaltenen Zeitschriften betragt rd. 240 (gegentber 257 im Vorjahr),
davon rd. 230 Fachzeitschriften sowie 10 sonstige.

Von den Fachzeitschriften des Jahrgangs 1995 konnten nur noch 135 Titel (gegenuber 195
im Vorjahr) gekauft werden. Die ubrigen sind Uberwiegend gesammelte Geschenkexemplare,
Dubletten, Musterhefte o0.&, haben also nicht die Aktualitat und Vollstandigkeit wie die
Kaufzeitschriften.

Im August 1994 muften budgetbedingt 60 Titel (das sind rd. 25%) abbestellt werden, um mit
den finanziellen Mitteln des Jahres 1995 auszukommen. Die Bibliothekskommission hatte einer
solchen Profileinschrankung nach muhevollen Beratungen nur unter dem Zwang der Etatlage
zustimmen konnen.

Im Verlauf des Jahres 95 hat sich gezeigt, dai’ in einer Reihe von Fallen der Verzicht auf diese
Zeitschriften die Wissenschaftler behindert hat, so dal in 5 Fallen eine Wiederbestellung ab
1996 und eine Erganzung des fehlenden Jahrgangs 95 vorgenommen werden muliite. Bei den
ebenfalls schmerzlich vermiliten sehr hochpreisigen abbestellten Zeitschriften konnte allerdings
eine solche Korrektur nicht ins Auge gefalt werden. Der obigen massiven Abbestellung standen
lediglich 15 Neubestellungen fur andere dringend bendtigte Zeitschriften gegentiber.

Im Berichtgahr selbst muliten wiederum 14 Zeitschriften fur 1996 abbestellt werden, um die
zu erwartende Preissteigerung abfangen und die erwahnten 5 Wiederbestellungen finanzieren zu
konnen. Der Abbestellung stehen 8 Neubestellungen gegentiber.
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4.1.2 Literaturbeschaffung aus anderen Bibliotheken

Im Profil des Bibliotheksalltags zeichnet sich eine deutliche, sprunghaft wachsende Erhohung
des nehmenden Leihverkehrs (einschl. Dokumentenbereitstellung durch Kopie) ab. Neben der
mathematischen Fachliteratur, die wir entsprechend unseren finanziellen Moglichkeiten fir den
eigenen Bestand erwerben, erschlielen und bereitstellen konnen, bendtigen die Forschungs-
bzw. Projektgruppen in zunehmendem Umfang Literatur, die aus fremden Bibliotheken be-
schafft werden mul3. Der uberwiegende Anteil davon ist anderen Fachdisziplinen zuzurechnen,
was aufgrund der anwendungsorientierten Forschung ganz zwangslaufig ist. Noch kann ein
hoher Prozentsatz der Anforderungen in Berliner Bibliotheken positiv erledigt werden, solange
uberwiegend nicht ganz neue Quellen beschafft werden mussen. (Bei diesen gibt es ohnehin die
Probleme mit Einarbeitungs- und Bereitstellungsfristen.)

In diesem Service-Bereich der Bibliotheken besteht dringender Bedarf an der Losung einiger Konflikte, die teils
rechtlicher, teils kommerzieller, aber auch technischer, organisatorischer und psychologischer Natur sind:

o Traditioneller Leihverkehr — kostenpflichtige Dokumentenbereitsstellungsdienste

e Bestandsaufbau (Archivfunktion) der Bibliothek — Dokumentbereitstellung als Einwegmaterial beim Kunden
— haushaltstechnische Behandlung der Kosten

e Erwartungen der Wissenschaftler orientieren sich an ihrem Bedarf und an den technischen Moglichkei-
ten — die Veranderung rechtlicher und kommerzieller Rahmenbedingungen hinkt hinterher (Urheberrecht,
Technologiewandel, Existenzfragen).

Die Dringlichkeit einer Losung dieses Teilproblems ist inzwischen anerkannt, und an zentralen Stellen wird
unter staatlicher Forderung an Projekten gearbeitet, die zu einer tragbaren Losung in Deutschland fiihren sollen.
Derzeit gibt es eine Reihe funktionierender Dienste, aber sie sind zu teuer.

Unter aufmerksamer Beachtung der Entwicklung und der eigenen Nutzungsmoglichkeiten
wurde daher auch 1995 noch Uberwiegend konventionell Literatur fur die Wissenschaftler aus
fremden Bibliotheken beschafft. Gegentiber 1994 gab es eine Steigerung um 70 %. Dokumentiert
und gezahlt sind die Initialauftrage. Mehrfachversuche, Verlangerungen usw. sind darin nicht
inbegriffen, haben aber zahlenmaRig fast dasselbe Volumen.

4.1.3 Ausblick

Das langfristige Nebeneinander analoger und digitaler Informationstrager ist realistischer-
weise Konsens, auch wenn die Digitalisierung der zurtickliegenden analogen Informationstrager
(Printmedien) wegen der Vorteile fur die Informations-Wiedergewinnung trotz der entstehenden
Kosten angestrebt wird.

Kinftig wird also unsere Weiterentwicklung darin bestehen, auch fur die Katalogisierung und
die Bereitstellung (sowohl aktiv wie passiv) von Nichtbuchmaterialien (NBM) geruistet und
kompetent zu sein.
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4.2 Fachinformation

Die Fachinformation des WIAS administriert die Online-Nutzung der fur die Mathematik
wichtigsten bibliografischen Datenbanken und eines umfangreichen Pools von naturwissen-
schaftlich-technischen Datenbanken kommerzieller Anbieter. Diese Online-Dienste werden durch
die Offline-Nutzung kostenpflichtiger Datenbanken im Hause via CD-ROM und die Nutzung
gedruckter Informationsdienste erganzt. Ferner stehen In-House-Datenbanken und die im Internet
angebotenen Dienste zur Verfiigung.

Komplexe Recherchen werden im WIAS in der Regel zentral bel der Fachinformation durch-
gefuhrt, aber auch selbstandige Recherchemoglichkeiten am Arbeitsplatz der Wissenschaftler
(Endnutzerkonzept) sind redlisiert.

Der Server der Aullendarstellung des Institutes wird von der Fachinformation administrativ
betreut. Hier werden unter anderem die im WIAS erstellten Preprints in elektronischer Form
zur weltweiten unbeschrankten Nutzung in den derzeit tiblichen Formaten bereitgestellt.

421 Projekte

Verbundvor haben ,,Nutzung naturwissenschaftlich-technischer Datenbanken durch aul3e-
runiversitare Forschungseinrichtungen in den neuen Bundeslandern (NDF-Proj ekt)

Bearbeiter: Th. Cierzynski, Fachinformationsbeauftragter; H. Rothkirch, Leiterin der Biblio-
thek; R. Tribiahn, Rechercheur

Kooperation: 20 aulReruniversitare Forschungseinrichtungen, Projekttrager ,,Fachinformation’
in Darmstadt, Scientific Consulting Dr. Schulte-Hillen in Koln, FIZ Karlsruhe/STN International

Forderung: BMBF

Im Berichtszeitraum lag der Schwerpunkt der Arbeit in der weiteren Verbesserung, Institutio-
nalisierung und Stabilisierung der Informationsversorgung des WIAS durch eine umfangreiche
Liste von naturwissenschaftlich-technischen Datenbanken im Online-Betrieb oder in Form von
CD-ROM.

Die Akzeptanz dieser Art von Recherchemitteln bel den wissenschaftlichen Mitarbeitern des
Institutes konnte im Berichtszeitraum weiter ausgeweitet werden, was sich z. B. durch die rege
Nutzung des Online-Datenbankangebotes dokumentiert.

Zu diesem Zweck wurden von der Fachinformation zwei Informationsveranstaltungen durch-
gefilhrt, in denen den Ingtitutsmitarbeitern ein entsprechender aktueller Uberblick (iber das
Datenbankangebot vermittelt wurde. Dieses Vorgehen erwies sich unter dem Aspekt der pro-
jektorientierten Forschungsschwerpunkte des WIAS als optimal, da hierdurch den projektbear-
beitenden Mitarbeitern schnell wichtige und wesentliche Informationen und Quellennachweise,
insbesondere auf dem Gebiet der nicht-mathematischen Datenbanken, vermittelt werden konn-
ten. Es hat sich as sinnvoll erwiesen, derartige Recherchen zentral in der Fachinformation
durchzuftihren. Als besonders wichtig erwies sich die Datenbank INSPEC von The Institution
of Electrical Engineers, Stevenage, Hertfordshire, England.
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Die wichtigsten Online-Datenbanken 1995
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Ein weiterer Schwerpunkt der Arbeit der Fachinformation lag in der Vermittlung der Re-
trievalsprachen (z.B. Messenger, SPIRS) und der Beratung zu Recherchestrategien, die die
wissenschaftlichen Mitarbeiter des WIAS in die Lage versetzen, direkt am Arbeitsplatz eigene
Recherchen in den Datenbanken zur Mathematik (MATH, CompactMATH, MathSci) selbstandig
durchzuftihren.

Ein nicht unwesentlicher Anteil der Arbeit der Fachinformation im WIAS bestand im Berichts-
zeitraum darin, den nahtlosen Ubergang vom Betriebssystem VMS nach Unix fir die bendtigte
und eingesetzte Retrievalsoftware zu realisieren und damit Kontinuitat zu gewahrleisten.

Die Fachinformation kooperiert mit den anderen Projektteilnehmern (NDF-Projektkreis, Anwen-
dertreffen, Mail-Verteiler), was sich fur die Aktualitét und die Effizienz der Projektdurchfiihrung
als sehr wesentlich erwies.

Im Berichtszeitraum hat sich die Tendenz und die Erfahrung der vergangenen Jahre weiter
bestatigt und verstarkt, dal? der Nachweis von bibliografischen Quellen in elektronischen
Datenbanken in der Fachinformation nur eine Komponente unter vielen in einem komplexen
Prozef} moderner Informationsvermittiung darstellt, der weit Uber den urspringlichen Inhalt der
klassischen Fachinformation in der Mathematik hinausgeht.
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Verbesserung des benutzerorientierten Zugriffs auf fachspezifische Online-Datenbanken
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Proj ekt)
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Kooperation: Deutsche Mathematiker-Vereinigung (DMV), Projekttrager ,,Fachinformation™
bei der Gesellschaft fur Mathematik und Datenverarbeitung (GMD), Konrad-Zuse-Zentrum
fur Informationstechnik Berlin (ZIB), FIZ Karlsruhe/STN International, luK-Kommissionen
der wissenschaftlichen Fachgesellschaften Deutsche Mathematiker-Vereinigung (DMV), Deut-
sche Physikalische Gesellschaft (DPG), Gesellschaft Deutscher Chemiker (GDCh) und der
Gesellschaft fur Informatik (Gl)

Uberblicksartige Beschreibung der Wirkung des Projekts, an dem wir bis Ende 1993 gefordert
mitgearbeitet haben und ab 1994 (durch Uberwechseln in das NDF-Projekt) as assoziierter
Teilnehmer:

Das Projekt wurde von Februar 1992 bis August 1992 vorbereitet. Es hat in den 3 Jahren
vom 1.9.92 bis 31.8.95 zu ganz erheblichen Aktivitaten bel allen Teillnehmern gefuhrt und
damit sowohl wesentliche Erfolge im Hinblick auf das urspriingliche Projektziel als auch einen
beschleunigten Aufbruch in das angehende Informationszeitalter bewirkt.

Bereits innerhalb des ersten Projektjahres war die Erkenntnis dominant, dald unter Beriick-
sichtigung vieler Faktoren innerhalb der wissenschaftlichen Information und ihrer Infrastruktur
weitaus mehr zu konzipieren und zu l6sen ist: Die Kette bzw. der Ring vom Informationserzeuger
bis zum Nutzer enthdlt zuviele konflikthafte Partnerschaften (inzwischen fast Gegnerschaften),
die auf technischen und wirtschaftlichen Unvertraglichkeiten beruhen. Daher funktioniert das
traditionelle System, das die wissenschaftlichen Erkenntnisse verbreitet und nutzbar macht,
nicht mehr. Die gemeinsame Erkenntnis wurde manifest, dal} Teilldsungen nicht ausreichen,
sondern dal? eine grundlegende Innovation des Gesamtsystems unter Einbeziehung aller Beteilig-
ten (Wissenschaftler als Informationserzeuger, Verlage, Fachinformationszentren, Bibliotheken,
Hard- und Softwarebranche, Telekommunikation, Politik, Wirtschafts- und Rechtsinstanzen,
Wissenschaftler as Informationsnutzer) und unter Berticksichtigung aler Randbedingungen
anzustreben ist.

Im Umfeld der Projektleitung wurde die Idee ausgearbeitet, sobald als moglich Neuentste-
hendes den technologischen Moglichkeiten und dem Bedarf entsprechend, dabei verteilt, aber
kompatibel zu gestalten und bei Bedarf Alteres auf dieses Niveau zu transformieren.

Die Findung und Realisierung geeigneter Informations- und Kommunikationsstrukturen (1uK)
ist kompliziert, komplex, aufwendig und im Ergebnis noch unabsehbar. Von grundsatzlicherer
Bedeutung ist jedoch die erwahnte Gesamtsicht.

Der Charakter eines umfassenden und verteilten Systems, die Vielfalt der Komponenten und
der hohe Aufwand bedingen bereits die koordinierte Konzeption und die moglichst vielfache
Nutzung.

Aus dieser Logik erwuchs die Konsegquenz, da3 sich in Deutschland vier benachbarte wis-
senschaftliche Fachgesellschaften (der Gebiete Physik, Mathematik, Chemie und Informatik)
vertraglich auf Kooperation festgelegt haben.

Die Vorreiterrolle haben in diesem gesamten Prozel3 die DMV und die Projektleitung gespielt.
Es wurden eine Reihe abgestimmter Versionen fur den Entwurf eines ,,Verteilten Informations-
systems fur die Mathematik* (Math-Net) erarbeitet und diskutiert.

Vor dem Abschlu? des DMV-Projektes (und bereits analog in den benachbarten Fachge-
sellschaften) wurden aus dem ,,Forum der Fachinformationsbeauftragten Vertreter zu einer
luK—Kommission der DMV bestimmt.

Fur das WIAS hat die Mitarbeit im Projekt und im Forum wichtige Ergebnisse gebracht:
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e Den verbesserten Zugriff auf Datenbanken, die fur die projektorientierte mathematische
Forschung und Anwendung relevant sind.

e Die Beteiligung mit einem eigenen Informationsangebot im Netz auf der Basis der Empfeh-
lungen fur ein Math-Net. Damit ist das WIAS innerhalb der Mathematical Community und
dartiber hinaus prasent, und die Voraussetzungen fur die konzipierte horizontale Vernetzung
sind gegeben.

e Die Integration in die Kommunikation und die abgestimmten Weiterentwicklungen auf
diesem Gebiet der wissenschaftlichen Infrastruktur.

Der von der Fachinformation betreute Hyper-G-Server, der mit dem Browser Harmony (Unix-
Clients) bzw. Amadeus (PC-Clients), aber auch aus der WWW-Welt via Netscape oder Mosaic
erreichbar ist, enthdt u.a. Informationen zum Institutsprofil, zu Publikationen und Veranstaltun-

gen (siehe Abbildung).
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Abb. 1. Struktur des Hyper-G-Servers des WIAS, URL http://hyperg.wias-berlin.de
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4.3 Rechentechnik

Die Gruppe Rechentechnik besteht aus funf Mitarbeitern. Zwel Mitarbeiter sind fur die techni-
sche Betreuung der Rechner und deren Verkabelung zustandig und zwei Mitarbeiter kimmern
sich um die Softwarebetreuung der Rechner sowie um das Management des gesamten Rech-
nersystems einschlieBlich der Ankopplung des hausinternen Netzes an das Weitverkehrsnetz.
Ein Mitarbeiter unterstitzt Anwendergruppen bei der Anwendung der installierten Softwa
re (z.B. Bibliotheksrecherche und mathematische Speziasoftware) und betreut die Internet-
Informationsdienste (HyperG, WWW, FTP).

Als Rechentechnik sind folgende Gerdte instaliert (in Klammern stehen die entprechenden
Zahlen des Jahres 1994) :

e 60 (50) PC ( 5 x 80386, 43 x 80486, 12 x Pentium) mit MS-DOS und MS Windows
e 2(11) DEC VAX (1x 3600, 1 x 4000-300) unter OpenVMS

e 31 (17) DEC Alpha (2 x 3000-300X, 5 x 3000-400, 1 x 3000-500, 8 x 3000-600, 1 x
3000-700, 1 x 3000-800, 11 x 200 4/233, 2 x 1000 4/233) unter DEC UNIX (28), Windows
NT (2), OpenVMS (1)

e 15 (10) Silicon Graphics (8 x Indigo, 4 x Indigo2, 1 x Crimson, 1 x ChallangeM, 1 x Onyx1)
unter IRIX

e 10 (11) SUN (4 x SPARC 2, 5 x SPARC 10, 1 x SUNserver 630) unter SunOS
e 1(0) HP (1 x HP 9000/715) unter HP UX

e 2 (1) PARSYTEC Transputersysteme (1 x Multicluster2 mit 32 Knoten, 1 x PowerXplorer
mit 8 Knoten)

Neben dem Einsatz immer leistungsfahigerer Workstations und PCs bestimmten folgende
Projekte die Entwicklung der Rechntechnik des WIAS im Jahr 1995 :

1. Installation des ATM-Backbones

Das 1995 installierte Backbone besteht aus einem ATM-Switch (ASX200) sowie 6 Access-
Switches (LAX20) der Firma Fore. Zunachst sind alle Maschinen mit ihren Ethernet-
Interfaces an die LAX20 angeschlossen. Durch die erreichte Strukturierung des Netzes ist
die Stabilitat wesentlich verbessert worden. AuBerdem ist eine Verbesserung des Durchsatzes
zu beobachten. Diese wird sich durch direkten AnschluB wesentlicher Server an das ATM-
Backbone spirbar erhohen.

2. Client-Server Architektur

Die Client-Server Architektur wurde weiter durchgesetzt. So wurden ein NFS-File-Server (2
x DEC 1000 4/233 + StorageWorks), ein Boot-Server fur X-Terminals (HP 9000/715) sowie
ein FTP-WWW-HyperG-Server (ChallangeM) installiert. Durch den Einsatz des File-Servers
wurden die Abhangigkeiten der verschiedenen Architekturen (DEC, SGI, SUN) beseitigt,
wodurch eine grolRere Stabilitét des Gesamtsystems erreicht wurde. Durch die redundant
konfigurierte Hardware wird in Verbindung mit der Software DECsafe/ASE eine sehr hohe
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Verfugbarkeit des File-Servers auch bei Ausfall einzelner Komponenten erreicht. Mit dem
File-Server wurde eine stabile und leistungsfahige Backup-Losung fur alle Nutzerdaten und
die Systemdaten der Boot-Server installiert.

3. Grafiklabor

Mit der Einrichtung des Grafiklabors wurde begonnen. Als Grafikrechner wurde eine Onyx/1
mit Reality Engine2 installiert. Der Arbeitsplatz des fur das Grafiklabor zustandigen Mitar-
beiters wurde mit einer Indigo2 mit Elan-Grafik ausgestattet. Aullerdem wurde ein Farbla-
serdrucker Tektronix 540+ beschafft.

4. Netzmanagement

Es wurde HP OpenView als Netzmanagement-Software installiert. FUr das spezielle Mana-
gement der wesentlichen Netzkomponenten wird ForeView sowie CiscoWorks eingesetzt.
Durch die Nutzung dieser Software ergeben sich wesentlich bessere Moglichkeiten der
Lokalisierung von Fehlern und Engpassen im Netz einschlief}lich des ATM-Backbones.

5. Umstellung auf UNIX

Die Umstellung der Rechner auf UNIX-Systeme ist im wesentlichen abgeschlossen worden.
Dabel wurde die Gruppe Rechentechnik tatkraftig von einigen Mitarbeitern des Institutes
unterstutzt. Diese Mitarbeiter bildeten zusammen mit Kollegen der Gruppe Rechentechnik
die ,,Unix Support Group*.

Einzelne Dienste werden aus verschiedenen Griinden noch von VMS-Rechnern erbracht.
Sobald diese Dienste von UNIX-Rechnern verfiigbar sind werden die VM S-Rechner abge-
schaltet.

6. BRAIN-Konsortium

Das Institut ist Mitglied im BRAIN-Konsortium geworden. Mit der Schaffung der technischen
Voraussetzungen fir den Anschlul an das Berliner MAN wurde begonnen. Durch die
Redlisierung dieses Projektes ist eine wesentliche Steigerung der Bandbreite des WIN-
Anschlusses zu erwarten. AulRerdem verbessern sich die Zugriffsbedingungen zu der Technik
im ZIB.
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Berlin, 7. Oktober 1995.

, Nichtlineare Waveletschatzung von zeitver&nderlichen autoregressiven Prozessen,
Universitat Braunschweig, 3. November 1995.

M. Nussbaum, Satistische Entscheidungstheorie fir einige inverse und schlecht gestellte
Probleme, TU Braunschweig, 13. Januar 1995.

——, Approximation nichtparametrischer Experimente, Universitdét Hamburg, 3. Februar
1995.

——, Reduction theory for statistical ill-posed problems, Australian National University,
Canberra, 23. Marz 1995.

, Equivalence asymptotique de certains modeles de processus stochastiques, XXVlles
Journées de statistique, Jouy-en-Josas, 18. Mai 1995.

, Estimating a density support curve of indeterminate sharpness, Université Catholique
de Louvain, 13. Juni 1995.

, Accompanying experiments for nonparametric density estimation, 21st European
Meeting of Statisticians, Aarhus, 24. August 1995.

——-, Degrees of ill-posedness in stochastic and deterministic noise models, Miniworkshop
on Inverse Problems, Utrecht, 10. Oktober 1995.

, Sochastic ill-posed problems and approximation of experiments, University of
Technology, Delft, 11. Oktober 1995.

—, Sochastic ill-posed problems and approximation of experiments, Universitat Utrecht,
11. Oktober 1995.

——, Processus de vraisemblance et suites accompagnantes d’expériences, Université Paris
V1, 17. Oktober 1995.

, Asymptotic equivalence of statistical experiments, University of British Columbia,
Vancouver, 29. November 1995.

S. Proddorf, Wavelet methods for solving integral equations and boundary value problems,
University of Tasmania, Hobart, 20. Januar 1995.

, Multiscale methods for the Helmholtz equation and related pseudodifferential equa-
tions, The University of New South Wales, Sydney, 9. Februar 1995.

, Pseudodifferential operators and wavelets, Tagung ,.Linear Operators and Applicati-
ons*, Oberwolfach, 9. Ma 1995.

, Boundary element collocation methods using splines with multiple knots, IABEM
Symposium on Boundary Integral Methods for Nonlinear Problems, Siena, 31. Mai 1995.
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164.

165.

166.

167.

168.

169.

170.

171

172.

173.

174.

175.

176.

177.

——, Multiscale methods for pseudodifferential equations, ICIAM ‘95, Hamburg, 4. Juli
1995.

, Wavelet methods for solving pseudodifferential equations, IWOTA 95, Regensburg,
4. August 1995.

——, Wavelet approximation methods for solving the exterior Dirichlet problem for the
Helmholtz equation, Tagung ,,Wavelets‘, Oberwolfach, 10. August 1995.

, Wavelet methods for pseudodifferential equations and boundary value problems,
Istituto di Analis Numerica, Pavia, 22. September 1995.

, Wavelet approximation methods for boundary integral equations, Meeting ,,Recent
approximation theory results in the numerical solution of differential and integral equations®,
Cortona, 27. September 1995.

, Boundary element collocation methods using non-smooth splines, Meeting ,,Recent
approximation theory results in the numerical solution of differential and integral equations®,
Cortona, 29. September 1995.

——, Wavel et-Randelementmethoden, AbschluBkolloquium des DFG-Schwerpunktes,,Ran-
delementmethoden”, Stuttgart, 3. Oktober 1995.

A. Rathsfeld, A wavelet algorithm for the solution of the double layer potential equation
over polygonal domains, Workshop ,,Multiscale Methods in Numerical Analysis‘, WIAS
Berlin, 27. Marz 1995.

, Wavel etal gorithmen fur Randelementmethoden, Tagung ,,Wavel et—A pproximation und
Anwendungen®, Lubeck, 26. Ma 1995.

L. Recke, Forced symmetry breaking, phase locking in equivariant dynamical systems and
applications to laser modelling, Tschechische Akademie der Wissenschaften, Prag, 22. Juni
1995.

, Forced periodic and quasiperiodic frequency locking, Université Cétholique de
Louvain, 28. November 1995.

J. Rehberg, The Schrodinger—Poisson system including an exchange potential. Workshop
Applied Analysis, Clausthal, 17. Juli 1995.

J. Rehberg, H—Chr. Kaiser, About a stationary Schrodinger-Poisson system modeling
guantum structures, 4th International Seminar on Simulation of Devices and Technologies,
ISSDT’95, Berg-en-Dal, Sudafrika, 16. November 1995.

G. Reinhardt, Zur Nutzung standardisierter numerischer Basis-Software auf Workstation,
Workshop Software Engineering im Scientific Computing, Hamburg, 8. Juni 1995.

R. Rumpel, On the qualitative behaviour of nonlinear oscillators with dry friction, Tagung
»-Nonsmooth systems*‘, Bad Honnef, 14. Méarz 1995.
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180.

181.

182.

183.
184.

185.

186.

187.

188.

189.

190.

191.

192.

193.

——, Zur qualitativen Analyse von nichtlinearen Schwingungen mit trockener Reibung,
DPG-Jahrestagung, TU Berlin, 20. Marz 1995.

, On the qualitative behaviour of nonlinear oscillators with dry friction, ICIAM “95,
Hamburg, 7. Juli 1995.

B. Sandstede, Center manifold theory for homoclinic solutions, Learnshop ,,Homoclinic and
Heteroclinic Phenomena and their Reduction to Low-Dimensional Dynamics*, Berlin, 15.
Méarz 1995.

——, Sability of multiple pulses, Tagung ,,Topological and geometrical methods in ODE’S*,
Oberwolfach, 22. Marz 1995.

, Numerical computation of homoclinic bifurcation points, Workshop ,,Analysis and
Continuation of Homoclinic Bifurcations*, CWI, Amsterdam, 15. Juni 1995.

——, Forced symmetry breaking of heteroclinic cycles, ICIAM ‘95, Hamburg, 3. Juli 1995.

, Bifurcations of homoclinic solutions in the FitzHugh-Nagumo-System, ICIAM “95,
Hamburg, 4. Juli 1995.

——, Numerical Computation of Homoclinic Bifurcation Points, DFG-Kolloguium im
Schwerpunkt ,,Ergodentheorie, Analysis und effiziente Simulation dynamischer Systeme®,
Bad Windsheim, 10. Juli 1995.

, A non-hyperbolic exchange lemma and an application to the FitzZHugh-Nagumo-
Equation, Tagung ,,Problems and Methods in Singular Perturbations®, CIRM, Luminy,
20. Juli 1995.

, Sability of multiple-pulse solutions, Lefschetz-Center for Dynamical Systems Semi-
nar, Brown University, Providence, 25. September 1995.

——, Fast and slow waves in the FitzHugh-Nagumo-System, Boston University, 16. Oktober
1995.

, Sability of multiple-pulse solutions, Differential Equations Seminar, North Carolina
State University, Raleigh, 25. Oktober 1995.

——, Sability of multiple-pulse solutions, Colloquium, Virginia Polytechnic Institute,
Blacksburg, 3. November 1995.

, Sability of multiple-pulse solutions, Seminar on Nonlinear Dynamics, University of
Houston, 16. November 1995.

——, Sability of multiple-pulse solutions, Applied Mathematics Seminar, University of
Massachusetts, Amherst, 5. Dezember 1995.

——, Sability of multiple-pulse solutions, Colloguium, University of Maryland, College
Park, 8. Dezember 1995.
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197.
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201.
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203.

204.

205.

206.

207.

208.

2009.

210.

J. Schmeling, Number theory and dynamical systems, International Congress of Dynamical
Systems, Montevideo, 29. Marz 1995.

——, Hyperbolic endomorphisms with singularities, Banach-Semester, Warschau, 7. Juni
1995.

, The Hausdorff dimension of endomorphisms with singularities, AMS Summer Work-
shop on Dynamical Systems, Sesttle, 26. Juni 1995.

, Invertible and noninvertible attractors, CNRS Luminy, Marseille, 12. Oktober 1995.

I. Schmelzer, Grid Generation with Covariant Geometry Description, Universitat Erlangen-
Nurnberg, 9. November 1995.

——, Kovariante Geometriebeschreibung, TU Cottbus, 11. Dezember 1995.

G. Schmidt, New classes of cubature formulas for singular integral operators and potentials,
Universitat Linkoping, 24. Januar 1995.

K. R. Schneider, Sorungverhalten und Stabilitatswechsel bei singular gestorten Differential -
gleichungssystemen, Tagung ,,Topological and geometrical methods in ODE’s*, Oberwolfach,
21. Méarz 1995.

, Jumping behavior in singular singularly perturbed systems, SIAM Conference on
Applications of Dynamical Systems, Snowbird (USA), 18. Mai 1995.

——, Mathematische Modellierung und Analyse biochemischer Reaktionen mit schnellen
Reaktionsraten, Moscow State University, 21. Juni 1995.

, Sabilization of descriptor systems, International Workshop on Singular Solutions and
Perturbations in Control Systems, Pereslavl-Zalessky (Ruf3land), 28. Juni 1995.

, Jumping behavior of the reaction rate of fast bimolecular reactions, ICIAM ‘95,
Hamburg, 4. Juli 1995.

, Discontinuous solutions in differential algebraic systems, Tagung,,Differential Alge-
braic Equations and Related Fields*, Oberwolfach, 2. November 1995.

——, Dynamische Systeme mit schnellen und langsamen Variablen, Workshop on Nonlinear
Oscillations, Hannover, 1. Dezember 1995.

J. Schult, Modelle kommutierender Operatoren, Kolloquium Operatortheorie, TU Berlin,
4. Dezember 1995.

R. Siegmund-Schultze, Spatial branching processes, some results on equilibria and genea-
logy, Tagung Branching Processes, Oberwolfach, 21. Dezember 1995.

H. Schurz, Stochastic stability of structures under the presence of distributed time-delay and
modified control, Euromech Colloquium No. 329 ,,Methods for nonlinear stochastic structural
dynamics”, Innsbruck, 14. Méarz 1995.
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220.

221.

222.

223.

224.

225.

226.

——, Numerical mean sguare analysis for stochastic dynamical systems |: Convergence,
[1: Sability, 2nd International Conference on Dynamic Systems and Applications, Atlanta,
26. Mai 1995.

, Modelling and analysis of stochastic innovation diffusion, ICIAM ‘95, Hamburg, 6.
Juli 1995.

, Recent progress on numerical analysis of stochastic differential equations, ETH (1PS)
Zurich, 7. November 1995.

M. Schwarz, Some results on a mathematical model for shape memory alloys, ICIAM “95,
Hamburg, 4. Juli 1995.

V. Spokoiny, Model selection in econometric modelling, Universitat Paris 6, 15. Februar
1995.

, Nonparametric hypothesis testing using wavelets, Mathematisches Kolloquium, Uni-
versitat Dusseldorf, 17. Mai 1995.

, Adaptive hypothesis testing using wavelets, 21st European Meeting of Statisticians.
Aarhus, 25. August 1995.

, Model selection in econometric modelling, Konferenz ,,Smoothing and Resampling
in Economics”, Berlin, 5. Oktober 1995.

J. Sprekels, Sngulare Systeme partieller Differentialgleichungen und die Modellierung
diffusiver Phasentibergange, Universitat Kiel, 3. Februar 1995.

——, Adaptive Methoden zur Identifikation raumlich veranderlicher Materialparameter,
122. PTB Seminar ,,Informationsgewinnung aus Mef3daten”, Physikalisch-Technische Bun-
desanstalt, Berlin, 10. Marz 1995.

, Phase field models in the theory of phase transitions, Tagung FBP 95, Zakopane,
11. Juni 1995.

, Modelling stress- and deformation-controlled hysteresis phenomena in shape memory
alloys, Tagung FBP 95, Zakopane, 17. Juni 1995.

, Mathematical models of stress- and deformation-controlled experiments in shape
memory alloys, ICIAM 95, Hamburg, 4. Juli 1995.

, Sefan problems and the Penrose-Fife model for phase transitions, Tagung ,,Genera-
lized Stefan Problems: Analysis and Numerical Methods®, Pavia, 31. August 1995.

, Mathematical models for the hysteresis effects and phase transitions in shape memory
alloys, 2nd European Workshop on Image Processing and Mean Curvature Motion, Palma
de Mallorca, 27. September 1995.

H. Stephan, Olympiadeaufgaben mit dem PC, Heinrich-Hertz—Gymnasium Berlin, 27. Juni
1995.
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227. , Inverse problems in non-equilibrium transport processes, Seminar Mathematische

Physik, Universitét Paris 7, 20. Dezember 1995.

228. W. Wagner, Sochastic particle systems related to the Boltzmann equation, Universitat
Paris-Versailles, 12. Mai 1995.

229.

, Sochastic systems of weighted particles approximating the spatially inhomogeneous
Boltzmann equation, ICIAM “95, Hamburg, 5. Juli 1995.

230. K. Zacharias, Ein mathematisches Modell der Emulsionspolymerisation, Workshop Scientific
Computing in der chemischen Verfahrenstechnik, Hamburg, 2. Marz 1995.
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5.4.1 Arbeitsaufenthalte von Mitarbeitern

1
2

10.

11.
12.

13.
14.

15.
16.
17.

18.

19.
20.

H. Babovsky, TU limenau, Vertretungsprofessur, WS 1995/96.

J. Borchardt, Bayer AG Leverkusen, im Rahmen des BMBF-Projektes GA7FVB, 11. - 14.
Dezember 1995.

A. Bovier, Centre d’Etudes de Saclay, im Rahmen des EU-Projektes CHRX-CT93-0411, 22.
— 24, Januar 1995.

——, ETH-Zirich, im Rahmen des EU-Projektes CHRX-CT93-0411, 25. — 29. Januar 1995.

——, Universita Karlova Prag, im Rahmen des EU-Projektes CHRX-CT93-0411, 26. Marz
- 1. April 1995.

——, Universitéat Groningen, 8. — 13. Mai 1995.

—, CPT Marseille, im Rahmen des EU-Projektes CHRX-CT93-0411, 6. Juni — 2. Juli
1995.

——, Erwin-Schrodinger Institut Wien, 21. November — 2. Dezember 1995.

N. Bubner, Université Henri Poincaré Nancy 1, Institut Elie Cartan, 6. — 10. November
1995.

K. Fleischmann, Carleton Universitat Ottawa, im Rahmen der DFG-Forderung, 13. Novem-
ber — 10. Dezember 1995.

A. Glitzky, Universitat Bonn, SFB 256, 17. — 19. Mai 1995.

F. Grund, Bayer AG Leverkusen, im Rahmen des BMBF-Projektes GA7FVB, 12. — 14. Juli,
4. — 6. September und 9. — 11. Oktober 1995.

D. Homberg, TU Bergakademie Freiberg, 22. — 23. Juni 1995.

D. Horn, Bayer AG Leverkusen, im Rahmen des BMBF-Projektes GA7FVB, 4. — 6.
September und 11. — 14. Dezember 1995.

R. Hunlich, Universitat Bonn, SFB 256, 15. — 19. Mai 1995.
D. loffe, Technion Tel Aviv, 7. — 17. September 1995.

——, Universitét Zorich, im Rahmen des EU-Projektes CHRX-CT93-0411, 1. November —
1. Dezember 1995.

A. Juhl, Clausthal-Zellerfeld, Aufenthalt am Mathematischen und Physikalischen Institut,
12. — 15. Juni 1995.

——, Universitét Lille 1, 2. — 8. Oktober 1995.

——, Mittag-Leffler-Institut Stockholm, 13. November — 10. Dezember 1995.
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21.

22.
23.

24.
25.

26.

27.
28.
29.
30.
31.
32.
33.

34.
35.

36.

37.
38.
39.
40.
41,

42.
43.

B. Kleemann, Technische Hochschule Darmstadt, im Rahmen des DFG-Schwerpunktpro-
gramms ,,Randelementmethoden”, 13. — 17. Marz 1995.

A. Kunoth, Politecnico di Torino, 12. — 19. Februar 1995.

—, Institute for Scientific Computation, Texas A&M University, 5. April — 19. Oktober
1995.

——, Department of Mathematics, University of South Carolina, 5. — 8. Mai 1995.

, Institut fUr Geometrie und Praktische Mathematik, RWTH Aachen, 24. — 27. Oktober,
12. — 15. Dezember, 28. — 29. Dezember 1995.

R. Lauterbach, RIACA Amsterdam, Koordination eines Projektes tber Computer Algebra
und nichtlineare dynamische Systeme, 1. Mai — 31. Juli 1995.

—— , Institut Non Linéaire de Nice, Nizza, 18. — 30. September 1995.

A. Liemant, Universitat Munchen, 23. — 26. Oktober 1995.

M. Nussbaum, Australian National University, Canberra, 10. Méarz — 13. April 1995.
——-, Université Catholique de Louvain, Belgien, 6. — 16. Juni 1995.

——, University of British Columbia, Vancouver, 6. November - 14. Dezember 1995.
S. Prolidorf, Universitaten Hobart und Sydney, 4. Januar — 17. Februar 1995.

—, Universitat Turin und Institute for Numerical Analysis, Pavia, 21. — 24. September
1995.

J. Rehberg, Karls-Universitat Prag, 3. — 9. Dezember 1995.

B. Sandstede, Brown University, Providence, USA, als Feodor-Lynen-Stipendiat der Alexander-
von-Humbol dt-Stiftung, seit 1. September 1995 — August 1996.

G. Schmidt, Universitéat Linkoping, 22. Januar — 4. Februar, 22. Oktober — 4. November
1995.

K. R. Schneider, Staatliche Universitat Moskau, 19. — 25. Juni 1995.
H. Schurz, Morehouse College Atlanta, 22. — 29. Mai 1995.

——, ETH-Zrich, 4. — 12. November 1995.

V. Spokoiny, Universitat Paris 6, 5. — 16. Februar 1995.

H. Stephan, Laboratoire Physique mathématique et Géometrie, Université Paris 7, 18. — 22.
Dezember 1995.

W. Wagner, Universitét Paris-Versailles, 9. — 15. Mai 1995.
——, Universitat Rom | ,,La Sapienzd®, 23. — 29. September 1995.
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5.5 Vorlesungen und Seminare

1

10.

11.

12.

13.
14.

15.

16.

17.

18.

H. Babovsky, Diffusionslimites fur Transportgleichungen, Technische Universitat Berlin,
Sommersemester 1995.

. ——, Numerik gewohnlicher Differential gleichungen, Technische Universitat Ilmenau, Win-

tersemester 1995/96.

——, Algorithmen und Programmierung, Technische Universitat Ilmenau, Wintersemester
1995/96.

——, Logik und Zahlen, Technische Universitat Ilmenau, Wintersemester 1995/96.

K. Groger, Analysis IV, Humboldt-Universitét zu Berlin, Sommersemester 1995.

, Seminar Angewandte Analysis, Humboldt-Universitat zu Berlin, Sommersemester
1995 und Wintersemester 1995/96.

——, Funktionalanalysis, Humboldt—Universitat zu Berlin, Wintersemester 1995/96.

R. Hunlich, Ausgewahlte Kapitel der Hoheren Mathematik, Humbol dt-Universitat zu Berlin,
Wintersemester 1994/95.

A. Juhl, Forschungsseminar Harmonische Analysis, Humboldt-Universitét zu Berlin, Win-
tersemester 1994/95, Sommersemester 1995, Wintersemester 1995/96.

R. Kornhuber, Seminar Frele Randwertprobleme und konvexe Analysis, Freie Universitét
Berlin, Wintersemester 1994/95.

R. Lauterbach, Aquivariante dynamische Systeme, Freie Universitat Berlin, Wintersemester
1994/95.

—, Klassische Mechanik und Hamiltonsche Systeme, Freie Universitat Berlin, Winterse-
mester 1995/96.

P. Mathé, Die Brownsche Bewegung, Freie Universitat Berlin, Wintersemester 1995/96.

M. Nussbaum: Seminar Kurvenschéatzung und Resampling, Humboldt—Universitat zu Berlin,
Wintersemester 1994/95 und Sommersemester 1995 (mit E. Mammen).

——, Forschungsseminar Mathematische Satistik, Humboldt-Universitat zu Berlin, Win-
tersemester 1994/95 und Sommersemester 1995 (mit O. Bunke, W. Hardle, E. Mammen).

R. Rumpel, Vorlesung und Computerlabor Informatik fur Wrtschaftsingenieure, Fachhoch-
schule fur Technik und Wirtschaft Berlin, Wintersemester 1994/95.

, Vorlesung und Computerlabor Informatik fur Wirtschaftsingenieure |1, Fachhoch-
schule fur Technik und Wirtschaft Berlin, Sommersemester 1995.

B. Sandstede, Topics in Dynamical Systems, AM 221, Brown University, Providence / USA,
Wintersemester 1995.
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19. J. Schmeling, Ergodentheorie glatter dynamischer Systeme — Entropie, Lyapunov-Exponenten,
Dimensionen, Freie Universitat Berlin, Sommersemester 1995

20. K. R. Schneider, Bifurkationstheorie, Humboldt-Universitat zu Berlin, Wintersemester
1995/96.

21 , Seminar Nichtlineare Dynamik, WIAS, Sommersemester 1995, Konrad-Zuse-

Zentrum, Wintersemester 1995/96 (mit B. Fiedler/FU und K. Gatermann/Z|B).

22. H. Schurz, Numerik stochastischer Differentialgleichungen I, Humboldt-Universitat zu
Berlin, Wintersemester 1994/95.

23.

, EinfUhrung in die numerische Analysis stochastischer Differentialgleichungen, Tech-
nische Universitét Berlin, Sommersemester 1995.

24.

, Analytische und numerische Methoden fur stochastische Differentialgleichungen,
Humboldt-Universitat zu Berlin, Wintersemester 1995/96.

25. J. Sprekels, Schlecht gestellte Probleme, Humboldt-Universitat zu Berlin, Wintersemester
1994/95.

26. , Mathematische Modellierung von Hysterese-Erscheinungen, Ringvorlesung des Gra-

duiertenkollegs ,,Geometrie und Nichtlineare Analysis® der Humboldt-Universitét zu Berlin,
20. und 27. Januar 1995.

27. ——, Numerik fur partielle Differentialgleichungen, Humboldt-Universitét zu Berlin, Som-
mersemester 1995.

28. ——, Numerische Mathematik, Humboldt-Universitat zu Berlin, Wintersemester 1995/96.

29. W. Wagner, Sochastische Verfahren in der Numerik, Humboldt-Universitdt zu Berlin,
Wintersemester 1995/96.

H. Gajewski, K. Groger, R. Hiunlich, K. R. Schneider, J. Sprekels, Mitglieder des Graduier-
tenkollegs Geometrie und nichtlineare Analysis.
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5.6 Dissertationen, Habilitationen und Rufe

Dissertationen

e N. Bubner, Dissertationsschrift: Modellierung dehnungsgesteuerter Phaseniibergange in
Formgedachtnislegierungen, Universitat—GH Essen, Betreuer: Prof. Dr. J. Sprekels, verteidigt
am 29. Mai 1995.

e K. Buhring, Dissertationsschrift: Quadrature methods for the Cauchy singular integral
equation on curves with corner points and for the hypersingular integral equation on the
interval, Freie Universitét Berlin, Betreuer: Prof. Dr. S. Prol3dorf, verteidigt am 14. November
1995.

e N. Hofmann, Dissertationsschrift: Beitrage zur schwachen Approximation stochastischer
Differentialgleichungen, Humboldt-Universitat zu Berlin, Betreuer: Prof. Dr. J. Kuchler,
verteidigt am 30. Méarz 1995.

e St. Seelecke, Dissertationsschrift: Zur Thermodynamik von Formgedachtnisiegierungen,
Technische Universitéat Berlin, Betreuer: Prof. Dr. |. Muller, verteidigt an 3. November
1995.

e H. Stephan, Dissertationsschrift: Nichtgleichgewichtsprozesse. Direkte und inverse Probleme.
Freie Universitét Berlin, Betreuer: Prof. Dr. H. Gajewski, verteidigt am 29. November 1995.

Habilitationen

e A. Bovier, Habilitation am Fachbereich Mathematik der Technischen Universitat Berlin,
verteidigt am 15. Dezember 1995.

¢ R. Kornhuber, Habilitationsschrift: Adaptive monotone multigrid methods for nonlinear
varational problems, Freie Universitat Berlin, Betreuer: Prof. Dr. P. Deuflhard, verteidigt am
8. Februar 1995.

Rufe

e H. Gajewski, Honorarprofessur an der Freien Universitat Berlin.

e R. Kornhuber, C3-Professur an der Universitat Stuttgart.
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5.7 Eigene Tagungen und Veranstaltungen desWIAS

27. Marz - 1. April 1995 Workshop ,,Multiscale Methods in Numerical Analysis’, Berlin
Organisation: RWTH Aachen, Universitat Kiel, Universitat Rostock, WIAS
Sponsoring: DFG, Universitat Rostock, WIAS

Dieser Workshop, der erstmals in Deutschland Fachleute aus der Numerischen Analysis und
der Wavelet-Theorie zusammenfihrte, war ein voller Erfolg. Dies wurde bereits durch die
Teilnahme vieler international fuhrender Spezialisten dieser beiden Gebiete aus Frankreich,
den USA, Schweden, England, Italien, Holland, Rul’land, Brasilien, Finnland, der Ukraine
und der BRD sowie durch das grolie Interesse von seiten der 80 Teilnehmer (davon 32
auslandische Kollegen) garantiert. Dieser Erfolg ist nicht zuletzt ein Ergebnis der guten
wissenschaftlichen Zusammenarbeit und der hohen Leistungen der einzelnen Arbeitsgruppen
innerhalb Deutschlands. Von den Teillnehmern wurde mehrfach der Wunsch nach weiteren
Workshops dieser Art geduliert.

Im Mittelpunkt der 8 Haupt- und 36 Kurzvortrage standen Wavelet- und Multiskalen-
Methoden zur effizienten numerischen Losung partieller Differentialgleichungen und Inte-
gralgleichungen. Der Workshop lebte von den intensiven fachlichen Diskussionen zwischen
erfahrenen Fachleuten und engagierten jungen Nachwuchswissenschaftlern. Die gezielte
Forderung junger Kollegen auf dem hochaktuellen Gebiet der Multiskalen-Methoden war
ein wichtiges Anliegen der Organisatoren. Aus diesem Teilnehmerkreis kamen viele aus-
gezeichnete Beitrage. Zahlreiche Anregungen fur die weitere Forschung ergaben sich aus
den Vortragen zu konkurrierenden Methoden, wie z.B. Multigrid- und Panel-Clustering-
Methoden. Als offene Probleme, die die Entwicklung der nachsten Jahre bestimmen werden,
ergaben sich: die Entwicklung schneller, robuster Loser fur parabolische Differentialglei-
chungen im RR3; die Schaffung adaptiver Wavelet-Methoden; die schnelle Losung von
Randwertproblemen und Randintegralgleichungen mit Singularitaten.

12. — 13. Juni 1995 DAE-Koordinationstreffen, Berlin
Organisation: WIAS
Sponsoring: BMBF, im Rahmen eines Programms auf ausgewahlten Gebieten anwendungs-
orienter Mathematik, Projekttrager: KFA - PFR

Das Koordinationstreffen fand im Rahmen des genannten Forderprogramms zu den Themen,
die Systeme von Algebro-Differentialgleichungen behandeln, statt. Die wissenschaftliche
Leitung hatte P. Rentrop, TH Darmstadt. Es wurden Vortrage von den Projektgruppen von F.
Grund (WIAS), R. Bulirsch (TU Minchen), P. Rentrop (TH Darmstadt), K. Frischmuth (U
Rostock), G. Bock (IWR Heidelberg) und I. Bremer (WIAS) gehalten. Sie befallten sich mit
der numerischen Losung von DAE’s in der chemischen Verfahrenstechnik, der Stabilitétsana-
lyse von DAE’s in der Schaltungssimulation, dem ENO-Verfahren fur den Ladungswechsel
im Verbrennungsmotor, der Losung von Differentialgleichungen und singularen Mannigfal-
tigkeiten bel Rad-Schiene-Systemen, der Sensitivitatsanalyse von differentiell-algebraischen
Gesamtfahrzeugmodellen und mit einem DAE-System zur Simulation von Copolymerisati-
onsprozessen. Die industriellen Verbundpartner, deren Vertreter teilweise anwesend waren,
sind u.a. die Bayer AG Leverkusen, die Siemens AG Miinchen, die BMW AG Munchen, die
DLR Gottingen und die Deutsche Bahn AG.
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25. — 29. September 1995 Seminar on Mathematical Statistics Paris-Berlin: Complex models
in Nonparametrics, Schmerwitz
Organisation: Humboldt-Universitat zu Berlin, WIAS
Sponsoring: DFG, WIAS

»~Ccomplex Models in Nonparametrics” beschreibt ein Gebiet im Spannungsfeld zwischen
asymptotischen Methoden der Statistik, Theorie empirischer Prozesse und Zeitreihenanalyse.
Im Vordergrund steht dabel eine vertiefte mathematische Behandlung des Gegenstandes;
insbesondere in der franzosischen Schule wird die weitgehende Integration in die mathe-
matische Stochastik angestrebt. Die Vortragsreihe von P. Massart (Paris) Uber ,,Applications
of empirical process theory to nonparametric statistics” gab ein umfassendes Panorama
der Entwicklungen in diesem Gebiet in den letzten 10 Jahren. Die Vortragsreihe von R.
Dahlhaus (Heidelberg) ,,Smoothing and time series analysis for locally stationary processes”
setzte einen starker anwendungsbezogenen Akzent. Die Anzahl der Tellnehmer war mit
42 (aus 7 Landern) groRer als ursprunglich vorgesehen. Beteiligt waren auf Pariser Seite
Vertreter der Universitéten Paris VI und VII, Paris Sud (Orsay) und des Institut National
de Recherche Agronomique (INRA), auf Berliner Seite Vertreter der Humboldt-Universitat,
des Weierstrall—Instituts und (im weiteren regionalen Rahmen) der Universitéat Potsdam. Ins-
gesamt 11 der 19 Habstunden-Vortrage wurden von Nachwuchswissenschaftlern gehalten.

4. Oktober 1995 Festkollogquium aus Anlal des 60. Geburtstages von Prof. Dr. O. Bunke, Berlin
Organisation: Humboldt-Universitat zu Berlin, WIAS

5. — 7. Oktober 1995 Conference ,,Smoothing and Resampling in Economics’, Berlin
Organisation: SFB 373 ,,Quantifikation und Simulation okonomischer Prozesse “, WIAS
Sponsoring: DFG, WIAS

An der Tagung beteiligten sich etwa 100 Wissenschaftler aus zahlreichen Landern, davon
36 aktiv mit einem Vortrag. Thematisch dominierend waren statistische Glattungsverfahren
(smoothing) und deren dkonometrische Anwendungen; eine wichtige Rolle spielte welter-
hin die Theorie der Resamplingverfahren (bootstrap). Dies entspricht dem Gegenstand des
Teilprojektes B1 des SFB 373, welches den Schwerpunkt der Mitarbeit des WIAS am
Sonderforschungsbereich darstellt. Die Tagung wurde daher zum Teil duch die informelle
internationale ,,smoothing community” gepragt; einige ihrer fuhrenden Vertreter waren an-
wesend. Die Spannweite der Beitrage reichte von theoretischen Resultaten Uber nichtlineare
Wavelet-Glétter, angewandt auf Modelle Besovscher Funktionenraume bis zur Diskussion
aktueller Entwicklungen fur statistische Software-Interfaces. Erganzt wurde das Programm
durch konkrete Beispiele dkonometrischer Datenanalyse anhand von Frontier-Modellen, z. B.
der Innnovationsfahigkeit von Firmen und der Unternehmenseffizienz im US-Bankgewerbe.

11. Oktober 1995 ,Kolloquium zum Gedenken an Prof. Dr. Solomon G. Michlin“, Berlin
Organisation: WIAS (H. Gajewski, S. Prolkdorf)

Der weltbekannte Mathematiker Solomon Grigoriewitsch Michlin starb am 30. August 1990
in St. Petersburg (Leningrad). Er hat als akademischer Lehrer und durch bahnbrechende
Forschungen zur Analysis, zur Mathematischen Physik und zur Numerischen Mathematik
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préagenden Einflul auf russische und deutsche Mathematiker genommen, die, gemeinsam mit
seinem Sohn G. S. Michlin, ihren Lehrer mit diesem Kolloguium anléilich seines funften
Todestages ehrten.

22. — 24. November 1995 German-Polish Workhop ,,Multilevel Methods in Science and Indus-
try*, Berlin
Organisation: Universitat Warschau, ZIB, WIAS
Sponsoring: ZIB, WIAS

Die schnelle Losung groBer linearer und nichtlinearer Gleichungssysteme ist fur eine Viel-
zahl von Problemen aus den Ingenieurwissenschaften und der Industrie von entscheidender
Bedeutung. Multilevel-Methoden basieren auf einer geeigneten Frequenzzerlegung des Aus-
gangsproblems, welche im gunstigsten Fall gitterunabhangige Konvergenzraten liefern. Die
Suche nach einer solchen Zerlegung beriihrt die mathematische Grundlagenforschung ebenso
wie die Informatik, z.B. bei Implementierungsfragen, und oft genug ist man bel konkreten
Anwendungen auf physikalisch motivierte Heuristiken angewiesen.

Dieser Vidfalt von Fragestellungen entsprachen die Vortragsthemen des German-Polish
Workshops ,,Multilevel Methods in Science and Industry*, zu dem bis auf wenige Ausnahmen
die fuhrenden Vertreter dieser Fachrichtung aus Polen und Deutschland anwesend waren.
Schwerpunkte bildeten adaptive Verfahren, Gebietszerlegungstechniken und algebraische
Mehrgittermethoden. Als hochst aktuelles Anwendungsfeld mit insgesamt 5 Vortragen erwies
sich einma mehr die Simulation von Stromungen durch porose Medien. Forschungen auf
diesem Gebiet werden auch am WIAS mit Nachdruck betrieben.
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5.8 Gagtaufenthalteam WIAS

Prof. Dr. Z. Andjelic (ABB Forschungszentrum Heidelberg)
22. 5. 1995, Gast des WIAS

Dr. P. Bastian (Universitat Stuttgart)
22. 11. 1995 — 24. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. E. Bolthausen (Universitét Zurich, Schweiz)
15. 12. 1995 — 19. 12. 1995, Forderung durch EU-Projekt CHRX-CT93-0411

Prof. Dr. D. Braess (Ruhr-Universitét Bochum)
22. 11. 1995 — 24. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. M. Brokate (Universitat Kiel)
9. 11. 1995 — 11. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. K. Burns (North Western University Evanston, USA)
7. 9.1995 - 10. 9. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. V. F. Butuzov (Staatliche Universitat Moskau, Ruf3land)
4. 12. 1995 — 23. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. D. Chibisov (Steklov Institut Moskau, Ruf3land)
6. 6.1995-4. 7.1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. P. Colli (Universitat Turin, Italien)
22. 11. 1995 — 2. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. D. A. Dawson (Carleton University of Ottawa, Kanada)
17. 7.1995 - 28. 7. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. J. Dickey (University of Minnesota, USA)
18. 12. 1995 — 22. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. R. Duduchava (Mathematical Institute Tiflis, Georgien)
17. 4. 1995 - 24. 4. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. S. M. Ermakov (University of St. Petersburg, Rul3land)
16. 11. 1995 - 16. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. St. Evans (University of California at Berkeley, USA)
1. 5. 1995 - 28. 5. 1995, Gast des WIAS
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Dr. L. Fridman (Samara Architecture and Building Institute, Samara, RuRland)
4. 10. 1995 - 26. 10. 1995, Gast des WIAS

Dr. V. Gayrard (CNRS Marseille, Frankreich)
23. 10. 1995 — 22. 11. 1995, Gast des WIAS

Dr. B. Gentz (Universitéat Zurich, Schweiz)
24. 4.1995 - 29. 4. 1995, Forderung durch EU-Projekt CHRX-CT93-0411

Dipl.—Math. Th. Gef3ner (Albert-Ludwigs-Universitat Freiburg)
24. 8.1995 - 25. 8. 1995, Gast des WIAS
Prof. Dr. V. Girko (Universitat Kiev, Ukraine)
3. 7.1995- 7. 7.1995, Gast des WIAS
Dr. G. Golubev (Institute for Problems of Information Transmission, Moskau, Rul’land)
17. 9. 1995 — 15. 10. 1995, Gast des WIAS
Dr. |I. Grama (Mathematisches Institut der AdW Kishinev, Moldawien)
3. 4.1995 - 30. 6. 1995, Forderung durch die DFG
15. 7. 1995 - 15. 10. 1995, Forderung durch den DAAD

Dr. A. Gushchin (Steklov Institut Moskau, RuBland)
1. 9. 1995 - 30. 11. 1995, Forderung durch die DFG
1. 12. 1995 — 31. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. W. Hackbusch (Christian-Albrechts-Universitat zu Kiel)
21. 11. 1995 — 24. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. Yu. Ingster (Scientific Research Institut “Granit”, St. Petersburg, Rul’land)
11. 9. 1995 - 31. 12. 1995, Gast des WIAS

Dr. D. loffe (Northwestern University Evanston, USA)
5 1.1995- 8. 1. 1995, Gast des WIAS

Dr. Y. Jeon (Ajou University, Korea)
10. 7.1995- 10. 8. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. E. Jolivet (Institut National de Recherche Agronomique (INRA), Jouy-en-Josas,
Frankreich)

3. 10. 1995 - 5. 10. 1995, Gast des WIAS
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Dr. A. Juditsky (Institut de Recherche en Informatique (INRIA), Rennes, Frankreich)
29. 5.1995-11. 6. 1995, Gast des WIAS
15. 11. 1995 — 30. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. J. Katur (Komensky University, Bratislava)
14. 12. 1995 - 17. 12. 1995, Gast des WIAS

Dipl.-Math. K. Kanthiem (Universitat Warschau, Polen)
22. 11. 1995 — 25. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. Karmeshu (Universitét Neu Delhi, Indien)
27. 4.1995 - 16. 6. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. R. Khasminski (Universitat Detroit, USA)
19. 6.1995-25. 6. 1995, Gast des WIAS

Dr. B. N. Khoromskij (Joint Institute for Nuclear Research, Dubna, Rul3land)
20. 3.1995 - 31. 7.1995, Forderung durch die DFG

Dr. A. Khorunjii (University of Kharkov, Ukraine)
22. 5.1995 - 26. 5. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. P. Kloeden (Universitat Geelong, Australien)
1. 1.1995-31. 1. 1995, Gast des WIAS

Dr. M. Keenig (Institut Non Linéaire de Nice, Nizza, Frankreich)
7. 12. 1995 - 16. 12. 1995, Forderung durch PROCOPE (DAAD)

Prof. Dr. A. |. Koshelev (Universitat St. Petersburg, RulRland)

1. 2.1995-15. 2. 1995, Gast des WIAS
25. 9. 1995 - 11. 10. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. P. Kregj€i (Tschechische Akademie der Wissenschaften, Prag)
1. 11. 1995 - 31. 11. 1995, Gast des WIAS

Dr. T. Krlger (Universitét Bielefeld)
13. 12. 1995 — 20. 12. 1995

Dr. P. Krzyzanowski (Universitat Warschau, Polen)
22. 11. 1995 — 25. 11. 1995, Gast des WIAS

Dr. Ch. Kilske (Universitat Rennes)
9. 1.1995-20. 1. 1995, Forderung durch EU-Projekt CHRX-CT93-0411
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Dr. Ch. Kulske (Ruhr Universitéat Bochum)
15. 9. 1995 - 31. 3. 1996, Forderung durch DFG-Stipendium

Dipl.-Ing. M. Kuhn (Johannes Kepler Universitét Linz, Osterreich)
22. 11. 1995 - 24. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. P. Laure (Institut Non Linéaire de Nice, Nizza, Frankreich)
4. 12. 1995 - 7. 12. 1995, Forderung durch PROCOPE (DAAD)

Dr. S. Leonov (Institute for System Analysis, Moskau, Rul3land)
27. 10. 1995 - 26. 11. 1995, Gast des WIAS

Dr. M. Lowe (Universitat Bielefeld)
11. 12. 1995 — 16. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. A. K. Lopatin (Academy of Science of Ukraine, Kiew, Ukraine)
13. 11. 1995 — 25. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. M. Low (Universitat Philadelphia, USA)
7. 5.1995 - 14. 5. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. St. Luckhaus (Universitat Bonn)
6. 6. 1995 — 9. 6. 1995, finanziert Uber HCM-Projekt

Dr. V. Malinovskii (Steklov Institut Moskau, Ruf3land)
24. 11. 1995 — 23. 12. 1995, Gast des WIAS

Dr. G. Mazurkevich (Universitat Stuttgart)
13. 7.1995 - 15. 7. 1995, Gast des WIAS

Dr. G. S. Michlin (Universitat Haifa, Israel)
8. 10. 1995 — 15. 10. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. St. Molchanov (University of North Carolina, USA)
8. 7.1995-22. 7.1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. N. Morozov (Universitéat St. Petersburg, Rul’land)
9. 11. 1995 - 12. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. D. Natroshvili (Universitéat Tiflis, Georgien)
4.12. 1995 - 7. 12. 1995, Gast des WIAS

Dr. N. Nefedov (Staatliche Universitat Moskau, Ruf3land)
8. 7.1995-15. 7.1995, Gast des WIAS



5.8. GASTAUFENTHALTE AM WIAS

Dr. S. Nepomnyaschikh (Russische Akademie der Wissenschaften, Novosibirsk, Rufdland)

8. 7.1995-28. 7.1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. H. B. Nersessian (Institut fur Mathematik, Jerewan, Armenien)
24. 10. 1995 — 31. 10. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. G. Papanicolaou (Stanford University, USA)
1. 10. 1995 — 28. 10. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. S. Pergamenshchikov (Universitat Tomsk, RuBRland)
14. 11. 1995 - 15. 12. 1995, Gast des WIAS

Dr. R. Pettersson (Chalmers University of Goteborg, Schweden)
2. 5.1995- 7. 5.1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. P. Picco (CNRS Marseille, Frankreich)
28. 1.1995-28. 1. 1995, Gast des WIAS
14. 8. 1995 - 25. 8. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. B. A. Plamenevskij (Universitat St. Petersburg, RuBRland)
1. 10. 1995 — 30. 10. 1995, Gast des WIAS

Dr. A. Pukhalskii (Institute for Problems of Information Transmission, Moskau, Ruf3land)

1. 12. 1995 - 31. 12. 1995, Gast des WIAS
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Prof. Dr. V. V. Pukhnachov (Russische Akademie der Wissenschaften, Novosibirsk, RuRland)

7. 5.1995 - 11. 5. 1995, Gast des WIAS

Dr. L. D. Pustyl’nikov (Universitat Bielefeld)
8. 3.1995-17. 3. 1995, Gast des WIAS
14. 8.1995- 18. 8. 1995, Gast des WIAS

Dipl.-Math. E. Reissner (Universitat Augsburg)
23. 4.1995-29. 4. 1995, Gast des WIAS

Dr. A. Reusken (Technische Universitéat Eindhoven, Niederlande)
28. 11. 1995 — 1. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. J.-F. Rodrigues (Universitét Lissabon, Portugal)
7. 7.—11. 7. 1995, Gast des WIAS

Dr. D. Rodriguez (Universitét Tubingen)
6. 2.1995- 9. 2. 1995, Gast des WIAS
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Dr. L. Ryashko (Universitét Ekaterinburg, RuRland)
29. 9. 1995 - 28. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. K. Sabelfeld (Computing Center Novosibirsk, Rul3land)
22. 11. 1995 — 22. 12. 1995, Gast des WIAS

Dr. Y. Saito (Laboratory of Information Processing, Shotoku College, Nagoya, Japan)
8. 7.1995-11. 7.1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. A. M. Samoilenko (Academy of Science of Ukraine, Kiew, Ukraine)
13. 11. 1995 — 25. 11. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. R. Schafer (Universitat Bremen)
12. 1. 1995 - 13. 1. 1995, Gast des WIAS

Dr. A. Schmidt (Albert-Ludwigs-Universitat Freiburg)
29. 6. 1995 - 30. 6. 1995, Gast des WIAS

Dr. G. Schneider (Universitat Hannover)
23. 1.1995-24. 1. 1995, Gast des WIAS

Dr. V. Schulz (Universitat Heidelberg)
22. 10. 1995 — 25. 10. 1995, Gast des WIAS

Dr. A. Schuppert (Hoechst AG, Frankfurt/M.)
30. 5.1995-31. 5. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. E. Scoppola (Universita Romal ,La Sapienzd’, Italien)
20. 2.1995-26. 2. 1995, Forderung durch EU-Projekt CHRX-CT93-0411

Prof. Dr. D. Scott (Universitat Houston, USA)
25. 9. 1995 - 4. 10. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. I. H. Sloan (University of New South Wales, Australien)
31. 5.1995-15. 7. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. E. Stephan (Universitat Hannover)
12. 1.1995-14. 1. 1995, Gast des WIAS

Dr. B. Stoth (Universitét Bonn)
10. 9. 1995 - 15. 9. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. V. V. Strygin (Voronezh State University, Voronezh, Ruf3land)
4. 10. 1995 - 26. 10. 1995, Gast des WIAS
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Dr. M. Sulimov (Universitat St. Petersburg, Rul3land)
31. 5.1995-28. 6. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. N. X. Tan (Institute of Mathematics, Hanoi, Vietnam)
1. 4.1995-30. 4. 1995, Gast des WIAS

Dr. S. Troubetzkoy (Universitat Bielefeld)
31. 8. 1995 — 10. 9. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. M. Yamamoto (Universitat Tokio, Japan)
10. 3.1995- 7. 4. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. S. Vaienti (CNRS Marseille)
16. 1.1995-20. 1. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. M. VajterSic (Universitat Wien, Osterreich)
14. 6.1995 - 15. 6. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. A. B. Vasil’eva (Staatliche Universitat Moskau, Ruf3land)
26. 5.1995-19. 6. 1995, Gast des WIAS

Dr. V. A. Vatoutine (Steklov Mathematical Institute, Moskau, Rul3land)
11. 12. 1995 — 17. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. M. |. Vishik (Institut fir Probleme der Informationsiibermittiung, Moskau, Ruf3land)
1. 7.1995- 7. 7.1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. A. Wakolbinger (Universitét Frankfurt/M.)
3. 4.1995- 6. 4.1995, Gast des WIAS

Dr. D. Weil} (Otto—von-Guericke-Universitat Magdeburg)
8. 8.1995- 9. 8.1995, Gast des WIAS

Dr. M. Wierse (Albert-Ludwigs-Universitat Freiburg)
8. 6.1995- 9. 6.1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. M. Zahradnik (Universita Karlova Prag, Tschechien)
25. 11. 1995 — 23. 12. 1995, Gast des WIAS

Prof. Dr. S. Zheng (Fudan-Universitat Shanghai, China)
15. 8. 1995 — 31. 8. 1995, Gast des WIAS
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5.9 Gastvortrage

4. 1.1995 Dr. P. Contucci (Rom): Mean field solutions for disordered Ising model. The fully
frustrated case.

6. 1.1995 Dr. D. loffe (Evanston): Exact large deviation results for the 2D Ising model in
the phase transition regime.

8. 2.1995 Prof. Dr. A. |. Koshelev (St. Petersburg): Regular solutions of Navier-Sokes
systems.

10. 1. 1995 Prof. Dr. D. Kroner (Freiburg): Finite Volumenverfahren fur konvektionsdominante
Probleme.

10. 1. 1995 Prof. Dr. H. von Weizsacker (Kaiserslautern): Ein bedingter zentraler Grenzwert-
satz.

11. 1. 1995 Prof. Dr. M. Hallin (Brissel): Rank based methods in times series analysis: A
survey.

12. 1. 1995 Dr. Ch. Kulske (Rennes): Oberflachen in ungeordneten Medien - das hierarchische
Hochzeitskuchen-Modell.

12. 1. 1995 Prof. Dr. R. Schafer (Bremen): Konzepte zur Modellierung in der Hydrogeol ogie.
13. 1. 1995 Prof. Dr. E. Stephan (Hannover): Schnelle Loser fiur Integralgleichungen 1. Art.

17. 1. 1995 Prof. Dr. P. E. Kloeden (Geelong): Discretization of a random dynamical system
near a hyperbolic point.

17. 1. 1995 Prof. Dr. S. Miller (Dortmund): Rotierende Erregungswellen.

18. 1. 1995 Prof. Dr. A. Kneip (Louvain-la-Neuve): Nonparametric and semiparametric ap-
proach for samples of curves.

24. 1. 1995 Dr. G. Schneider (Hannover): Mathematische Rechtfertigung von Modulations-
gleichungen.

24. 1. 1995 Prof. Dr. O. Zeitoni (Haifa): Random walk in a random environment.

31. 1.1995 Prof. Dr. P. E. Kloeden (Geelong): Bi-shadowing in semi-hyperbolic dynamical
systems.

31. 1. 1995 Dr. A. Schied (Berlin): Grolie Abweichungen fur die Super-Brownsche Bewegung.
1. 2. 1995 Prof. Dr. Y. Kabanov (Moskau): Introduction to financial mathematics

1. 2. 1995 Dipl.-Math. E. Tawadze (Dnepropetrowsk): Projektions-Iterationsmethoden zur
Losung von Aufgaben der Elastizitatstheorie.

7. 2.1995 Prof. L. Arnold (Bremen): Die multiplikativen Ergodensitze fur dynamische
Systeme.
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7. 2.1995 Prof. Dr. T. Lyons (London): Continuity of certain functional on path spaces.

7. 2.1995 Dr. D. Rodriguez (Tubingen): Bifurcation in spherical convection with applications
to the earth mantle.

8. 2.1995 Prof. Dr. A. |. Koshelev (St. Petersburg): Regular solutions of Navier Stokes
systems.

8. 2.1995 Prof. Dr. A. Tsybakov (Paris): Asymptotically efficient estimation of analytic
functions.

14. 2. 1995 Dr. A. Knauf (Berlin): Zahlentheorie und Spinketten.

15. 2. 1995 Prof. Dr. P. Bassaerts (Niederlande): Time series analysis of inefficient financial
markets.

16. 2. 1995 Dr. M. Lowe (Bielefeld): Konvergenzverhalten genetischer Algorithmen.

21. 2. 1995 Prof. Dr. E. Scoppola (Rom): Markow chains with exponentially small transition
probabilities: first exit problem from a general domain.

22. 2.1995 Prof. Dr. Gourieroux (Paris): A comparison of kernel estimator based goodness of
fit test.

27. 2.1995 Dr. D. N. Hao (Siegen): A mollification method for ill-posed problems.

6. 3.1995 Dipl.-Phys. B. BroR} (Stuttgart): Pattern formation in spherical shells: Bénard
convection in binary mixtures.

8. 3. 1995 Dipl.-Phys. V. Droge (Kassel): Materialfehler in elastischen Medien als inverses
Streuproblem.

17. 3. 1995 Prof. Dr. L. D. Pustyl’nikov (Moskau): On a ground state in the Frenkel-Kontova
model and metric properties of mappings of standard type.

20. 3. 1995 Prof. Dr. R. Gorenflo (Berlin): Sngularwerte gebrochener Integral operatoren.

22. 3.1995 Prof. Dr. M. Yamamoto (Tokio): Inverse hyperbolic problems by controllability
method.

23. 3. 1995 Dipl.-Phys. H.-Ch. Hege (ZIB): Smulation und Visualisierung in der Hyperther-
mieplanung.

12. 4. 1995 Dr. R. Model (Berlin): Inverse Probleme der optischen Tomographie.
18. 4. 1995 Prof. Dr. E. Behrends (Berlin): Anosov’s Katze, Teil I1.

19. 4. 1995 Prof. Dr. R. Duduchava (Tiflis): Boundary integral equations on curves with
Cusps.

19. 4. 1995 Prof. Dr. Ch. Pommerenke (Berlin): Verzweigungsprozesse und Kompositionsfol-
gen.
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19. 4. 1995 Prof. Dr. H. White (San Diego): Consistent specification testing via nonparametric
Series regression.

21. 4. 1995 Dr. M. Gundlach (Bremen): Zufallige symbolische Dynamik.

24. 4. 1995 Dr. B. N. Khoromskij (Dubna): On matrix compression and multilevel precondi-
tioning for boundary reductions of elliptic problems.

25. 4. 1995 Prof. Dr. A. M. Anile (Catania): Hydrodynamical models for semiconductors.
25. 4. 1995 Prof. Dr. N. X. Tan (Hanoi): Hopf bifurcation from eigenvalues with multiplicity.

26. 4. 1995 Prof. Dr. D. Bosq (Paris): Exotic asymptotic behaviour of the kernel density
estimate for continuous time processes.

2. 5.1995 Dr. Ch. Borgs (Berlin): Staggered order in the extended Hubbard model.

2. 5.1995 Prof. Dr. G. Leonov (St. Petersburg): Classical ideas of Perron about irregular
systems and chaos in the neighborhood of attractors.

3. 5.1995 Prof. Dr. J. Chayes (Los Angeles): Scaling relations for correlation lengths in the
Potts model.

3. 5.1995 Prof. Dr. H.-J. Diersch (Berlin): Parameteridentifikation fur Grundwasserproble-
me.

3. 5.1995 Dr. S. Zwanzig (Hamburg): Eine nichtparametrische Schatzung im funktionalen
Fehler-in-Variablen Modell

4. 5.1995 Dr. R. Pettersson (Goteborg): Properties of solutions to the linear Boltzmann
equation with diffuse boundary.

8. 5. 1995 Dr. N. Strecker (Zurich): Punktdefektgestiitzte Diffusion in Slizium.

9. 5.1995 Prof. Dr. V. V. Pukhnachov (Novosibirsk): Free boundary problems for the
Navier-Stokes equations.

10. 5. 1995 Prof. Dr. M. Low (Philadelphia): On adaptive estimation in function estimation
problems.

16. 5. 1995 Dipl.-Math. A. Noack (Dresden): Abschéatzung der topologischen Entropie fur den
Flu gewdhnlicher Differentialgleichungen.

17. 5. 1995 Prof. Dr. J. Fan (Chapel Hill): Generalized partially linear single-index models.

23. 5. 1995 Dipl.-Math. C. Wulff (Berlin): Veraweigung von Spiralwellen in Reaktions-
Diffusions-Systemen.

24. 5. 1995 Dr. B. N. Khoromskij (Dubna): On multilevel interface solvers for the Laplacian
in presence of mesh refinement.
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24. 5. 1995 Dr. A. M. Khorunjii (Kharkov): Spectral properties of sums of random rank-one
operators.

24. 5. 1995 Prof. Dr. D. Muller (Heidelberg): Regression mit approximativen Modellen.

30. 5.1995 Dr. A. Schuppert (Frankfurt/M.): Datenorientierte Modellierung mit schwachen
Nebenbedingungen.

31. 5. 1995 Dr. A. Juditsky (Rennes): Adaptive algorithms for the pursuit of randomly varying
parameters.

1. 6. 1995 Dipl.-Math. J. Lugger (Z1B): Neue Wege der mathematischen Infor mationsver sor-
gung im Rahmen des verteilten Informationssystems fur die Mathematik.

2. 6. 1995 Dr. J. Grigull (Gottingen): GroRRe Abweichungen fur Gleichgewichtsmale parabo-
lischer rationaler Abbildungen.

7. 6.1995 Dr. E. Herrmann (Darmstadt): Lokal angepalte Kernschatzung im nichtparame-
trischen Regressionsmodell.

7. 6.1995 Prof. Dr. S. Luckhaus (Bonn): Implizite Zeitdiskretisierungen fur Evolutionsglei-
chungen mit Oberflachenspannung.

8. 6.1995 Prof. Dr. M. A. Krasnoselskij (Moskau): Regulare Losungen von Aufgaben mit
unstetigen Nichtlinearitaten.

8. 6.1995 Dr. M. Wierse (Freiburg): Upwind Finite Volumen Verfahren hoherer Ordnung.

13. 6. 1995 Prof. Dr. R. Heinrich (Berlin): Mathematische Modelle enzymatischer Reaktions-
systeme.

14. 6. 1995 Prof. Dr. H. Bierens (Dallas): Asymptotic theory of integrated conditional moment
tests, Asymptotic power of the integrated conditional moment tests against large local
alternatives.

14. 6. 1995 Prof. Dr. I. H. Sloan (Sydney): Guaranteed error bounds in the finite element
method.

15. 6. 1995 Prof. Dr. M. VaterSic (Wien): Some examples of parallel algorithms for massively
SIMD and MIMD machines.

15. 6. 1995 Prof. A. Vasil’eva (Moskau): New results on transition layers of step-type.

21. 6. 1995 Prof. Dr. R. Khasminski (Detroit): A parameter estimation problem to indirect
observations.

23. 6. 1995 Prof. Dr. B. Hasselblatt (Boston): Regularitat glatter Blatterungen fur hyperboli-
sche Systeme.

26. 6. 1995 Prof. Dr. B. A. Plamenevskij (St. Petersburg): Pseudodifferential operators with
discontinuous symbols.
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28. 6. 1995 Dr. C. Muller (Berlin): Der Einflul des Versuchsplanes auf den Bruchpunkt von
Schatzungen.

29. 6.1995 Dr. A. Schmidt (Freiburg): Eine Finite Elemente Methode zur Smulation von
krimmungsabhangiger Erstarrung und Dendritenwachstum.

5. 7.1995 Prof. Dr. M. Malyutov (Moskau): On sequential testing homogeneity.

6. 7.1995 Prof. Dr. J. J. Dongarra (Tennessee): Software standards and tools for concurrent
computing.

11. 7. 1995 Dr. S. Nepomnyaschikh (Novosibirsk): Preconditioning operators on unstructured
grids.

11. 7. 1995 Prof. Dr. J-F. Rodrigues (Lissabon): On a quasi-variational inequality arising in
a semiconductor model.

12. 7. 1995 Prof. Dr. V. A. Kondratev (Moskau): On the asymptotics of solutions of nonlinear
second order equations in cylindrical domains.

12. 7. 1995 Prof. Dr. R. Liu (Cornéll University): Minimax estimations for nonparametric
linear functionals with/without censoring.

12. 7.1995 Prof. Dr. S. A. Molchanov (North Carolina): Percolation theory ideas and
localization.

13. 7.1995 Dr. G. Mazurkevich (Stuttgart): Frequency filtering for interface problems with
Lagrange multipliers.

18. 7. 1995 Prof. Dr. S. A. Molchanov (North Carolina): Localization: Proofs and applications.

26. 7.1995 Prof. Dr. D. A. Dawson (Ottawa): Infinite family structures in branching and
stepping stone system.

26. 7.1995 Dr. Y. Jeon (Suwon, Korea): Mesh grading method for Cauchy singular integral
equations on intervals.

9. 8.1995 Dr. D. Wei3 (Magdeburg): Modellierung und numerische Smulation des Eng-
spaltschweilRens bel senkrechter Plattenposition.

24. 8. 1995 Dipl.-Math. Th. Ge3ner (Freiburg): Visualisierung zeitabhangiger Stromungen in
2D und 3D mit GRAPE.

25. 8. 1995 Prof. Dr. S. Zheng (Shanghai): On the coupled Cahn-Hilliard equations.
9. 9.1995 Prof. Dr. K. Burns (Evanston): Constructing ergodic geodesic flows on spheres.
9. 9.1995 Prof. Dr. S. Troubetzkoy (Bielefeld): Polygonal billards.

13. 9. 1995 Dr. B. Stoth (Bonn): Asymptotisches Verhalten der Losungen einer vektorwertigen
Reaktions-Diffusionsgleichung.
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18. 9. 1995 Dr. Q. Zheng (Munchen): Neue Resultate zur Schaltkreissimulation.

20. 9. 1995 Prof. Dr. Yu. Ingster (St. Petersburg): Asymptotic minimax hypothesis testing and
convex extremal problems.

27. 9. 1995 Prof. Dr. M. KrbeC (Prag): Limiting imbeddings and some applications.

5.10. 1995 Dr. S. Nepomnyaschikh (Novosibirsk): Preconditioning operators for elliptic
problems with parameters.

10. 10. 1995 Prof. Dr. L. Fridman (Samara): Separation of motions in singularly perturbed
systems with relay control.

11. 10. 1995 Dr. G. S. Michlin (Haifa), Prof. Dr. A. I. Koshelev (St. Petersburg): Solomon G.
Michlin (1908 — 1990).

11. 10. 1995 Prof. Dr. A. |. Koshelev (St. Petersburg): Sharp coercivity estimates for the Sokes
System.

17. 10. 1995 Prof. Dr. V. Strygin (Voronezh): Higher order approximations for boundary value
problems of singularly perturbed systems.

17. 10. 1995 Dipl.-Math. Ch. Leis (Berlin): Hopf-Veraweigung in Systemen mit spharischer
Symmetrie: Invariante Tori und verbindende Orbits.

18. 10. 1995 Dr. B. Seifert (Zurich): Vergleich von Schéatzverfahren in der nichtparametrischen
Regression.

24. 10. 1995 Dr. V. Schulz (Heidelberg): Large Scale Optimierungsverfahren mit Mehrgitter-
methoden und Anwendung auf die Optimierung von Turbinenschaufeln.

25. 10. 1995 Prof. Dr. F. den Hollander (Nijmwegen): Ergodic properties of Markov random
fields.

25. 10. 1995 Dr. A. Gushchin (Moskau): An information type inequality for the Hellinger
process.

30. 10. 1995 Prof. Dr. H. B. Nersessian (Jerewan): High order algorithms for the solution of
differential and integral eguations.

1. 11. 1995 Prof. Dr. G. Ben Arous (Paris): Metastability of the 3d Ising model at very low
temperatures.

1. 11. 1995 Dr. S. Leonov (Moskau): On the solution of one extreme problem and its
application in nonparametrics.

6. 11. 1995 Dipl.-Math. K. Buhring (Berlin): Wavelets in der Bildverarbeitung.
7.11. 1995 Dr. S. Reich (Berlin): Symplektische Integratoren in der Mehrkorpermechanik.

8. 11. 1995 Dr. Ch. Kulske (Berlin): Instability of interfaces in random media.
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8. 11. 1995 Dr. F. Leblanc (Paris): Wavelet density estimation for a class of continuous time
processes.

8. 11. 1995 Prof. Dr. B. A. Plamenevskij (St. Petersburg): On the spectral asymptotics for the
Neumann problem in singular degenerating domains.

9. 11. 1995 Prof. Dr. F. Kirillova (Minsk): The synthesis problem in optimal control.
9. 11. 1995 Prof. Dr. A. Vasil’eva (Moskau): Sability of dissipative structures.
10. 11. 1995 Prof. Dr. N. Morozov (St. Petersburg): About one problem in wave dynamics.

13. 11. 1995 Prof. Dr. B. A. Plamenevskij (St. Petersburg): Pseudodifferential operators with
singularities (Teil 1).

14. 11. 1995 Prof. Dr. K. Lopatin (Kiew): Nonlinear oscillations and dynamical systems:
Normalization and averaging.

15. 11. 1995 Prof. Dr. J. Frehse (Bonn): Regularitatsfragen bei stationaren mehrdimensionalen
Navier-Stokes-Gleichungen.

15. 11. 1995 Prof. Dr. P. Krei€i (Prag): Effects of hysteresis in hyperbolic PDE’s.
15. 11. 1995 Prof. Dr. J. Magnus (Tilburg): The pathology of pre-test estimators.
15. 11. 1995 Dr. L. Overbeck (Bonn): Nichtlineare Superprozesse.

15. 11. 1995 Prof. Dr. B. A. Plamenevskij (St. Petersburg): Boundary value problems in domains
with piece-wise smooth boundaries (Teil 1).

20. 11. 1995 Prof. Dr. B. A. Plamenevskij (St. Petersburg): Pseudodifferential operators with
singularities (Teil 2).

21. 11. 1995 Prof. Dr. A. Samoilenko (Kiew): Perturbation theory of smooth invariant tori of
dynamical systems.

22. 11. 1995 Prof. Dr. P. Bjgrstad (Bergen): Additive Schwarz methods and discontinuous
coefficient problems.

22. 11. 1995 Prof. Dr. D. Braess (Bochum): Towards algebraic multigrid.

22.11. 1995 Dr. A. Juditsky (Rennes): Optimal adaptive control: Parametric and non-
parametric case.

22. 11. 1995 Dipl.-Math. N. Neuss (Heidelberg): Homogenization and multigrid.

22. 11. 1995 Prof. Dr. B. A. Plamenevskij (St. Petersburg): Boundary value problemsin domains
with piece-wise smooth boundaries (Teil 2).

22. 11. 1995 Prof. Dr. G. Wittum (Stuttgart): Frequenz filtering for heterogeneous problems
from groundwater flow.
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23. 11. 1995 Dr. P. Bastian (Stuttgart): Parallel adaptive multigrid methods.

23. 11. 1995 Prof. Dr. R. H. W. Hoppe (Augsburg): Adaptive multilevel techniques for mixed
hybridization on hexahedral triangulations.

23. 11. 1995 Dr. P. Krzyzanowski (Warschau): FEM for micropolar fluids.

23. 11. 1995 Dipl.-Ing. M. Kuhn (Linz): Parallel multilevel solvers for boundary and finite
element equations in solid mechanics.

23. 11. 1995 Prof. Dr. A. Meyer (Chemnitz-Zwickau): Comparisons of multi-level-precondi-
tioners used in parallel on MIMD.

23. 11. 1995 Dr. S. Sauter (Kiel): Composite finite elements for the approximation of PDESs on
domains with complicated micro-structures.

23. 11. 1995 Prof. Dr. V. Shaidurov (Krasnojarsk): Realization and convergence proof of
cascadic iterative methods in domains with curvilinear boundary.

23. 11. 1995 Dr. Th. Stortkuhl (Warschau): An adaptive numerical solver for the biharmonic
equation on sparse grids.

23. 11. 1995 Dr. G. W. Zumbusch (ZIB): Adaptive h-p approximation procedures — The example
of numerical quadrature.

24. 11. 1995 Prof. Dr. M. Dryja (Warschau): Additive Schwarz Mortar method for finite element
elliptic problems.

24. 11. 1995 Dr. M. Griebel (Minchen): Algebraic multigrid methods for the solution of the
Navier-Stokes equations in complicated geometries.

24. 11. 1995 Prof. Dr. W. Hackbusch (Kiel): On the nonlinear domain decomposition method.
24. 11. 1995 Dr. M. Mr6z (Warschau): Hybrid methods with strip substructures.

27. 11. 1995 Prof. Dr. B. A. Plamenevskij (St. Petersburg): Pseudodifferential operators with
singularities (Teil 3).

28. 11. 1995 Prof. Dr. K. Sakamoto (Hiroshima): Infinite dimensional systems describing an
exothermic reaction-diffusion process.

29. 11. 1995 Prof. Dr. P. Calli (Turin): The standard phase-field model with memory.

29. 11. 1995 Prof. Dr. S. Pergamenshchikov (Tomsk): On guaranteed estimation of the mean
of an autoregressive process.

29. 11. 1995 Prof. Dr. B. A. Plamenevskij (St. Petersburg): Boundary value problemsin domains
with piece-wise smooth boundaries (Teil 3).

30. 11. 1995 Prof. Dr. F. Alabau (Bordeaux): Asymptotic estimates for the solution of the
drift-diffusion model.
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30. 11. 1995 Dr. A. Reusken (Eindhoven): A multigrid method based on incomplete Gaussian
elimination.

5. 12. 1995 Prof. Dr. K. P. Hadeler (Tubingen): Reaktionstel egraphensysteme.
5.12. 1995 Prof. Dr. P. Laure (Nizza): Self sustained magnetic flows in spherical symmetry.

6. 12. 1995 Prof. Dr. K. P. Hadeler (Tubingen): Der Chemostat: Quasimonotone Systeme und
singulare Storungen.

6. 12. 1995 Prof. Dr. D. Natroshvili (Tiflis): Steady state oscillation problems of the thermo-
eladticity theory of anisotropic bodies.

6. 12. 1995 Prof. Dr. L. C. G. Rogers (Bath): The potential approach to term structure of
interest rates and foreign exchange rates.

8. 12. 1995 Prof. Dr. S. M. Ermakov (St. Petersburg): Comparative complexity of the Monte
Carlo method for solving systems of linear algebraic equations.

8. 12. 1995 Dr. M. Keenig (Nizza): Linearization at equilibria and hyperbolicity for vector
fields on the orbit space of the action of a compact Lie group.

8. 12. 1995 Prof. Dr. K. K. Sabelfeld (Novosibirsk): Stochastic models of turbulence and
applications to particle transport.

12. 12. 1995 Prof. Dr. V. Butuzov (Moskau): Sngulér gestorte Systeme und Differentialunglei-
chungen.

13. 12. 1995 Prof. Dr. G. Bol (Karlsruhe): Auswertung von Qualitatsregelkarten mit kiinstlichen
neuronalen Netzen.

13. 12. 1995 Prof. Dr. I. V. Pavlov (Rostov am Don): Martingale spaces with mixed norm and
their applications.

13. 12. 1995 Prof. Dr. V. Vatoutine (Moskau): Random walk and maxima of critical branching
processes.

15. 12. 1995 Prof. Dr. J. KaCur (Bratisava): Relaxation schemes for degenerate parabolic
systems.

19. 12. 1995 Dr. M. Shaskov (Novgorod): On bifurcations of the heteroclinic contours with
two saddle equilibrium points.

20. 12. 1995 Prof. Dr. J. Dickey (Minnesota): Filtered-variate prior distributions for histogram
smoothing.

Prof. Dr. George Papanicolaou von der Stanford University hielt im Zeitraum vom 10.
10. — 27. 10. 1995 eine Gastvortragsreihe (9 Vorlesungen) zum Thema Convection and
diffusion in random media.
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5.10 Mitveranstaltung auswartiger Tagungen

H. Babovsky

3. — 7. 7.1995 Minisymposium Nonlinear modelling of innovation diffusion,
ICIAM 95, Hamburg

H. GajewsKi

7.-10. 5.1995 71" European Symposium on Semiconductor Detectors,
SchloR Elmau, Deutschland

3. — 7. 7.1995 Minisymposium Semiconductor Device Smulation,
ICIAM 95, Hamburg

R. Lauterbach

3. 7. 1995 Minisymposium Equivariant dynamical systems,
ICIAM 95, Hamburg

R. Lauterbach

19. - 21. 6. 1995 Workshop Nonlinear Dynamical Systems and Computer Algebra,
RIACA Amsterdam

M. Nussbaum

21. — 24. 8. 1995 Session Inverse Problems,
21st European Meeting of Statisticians, Aarhus, Danemark

S. ProRdorf

25.-29. 9. 1995 Tagung Recent approximation theory results in the numerical solution of
differential and integral equations,
Cortona, Italien

K. R. Schneider

26. — 30. 6. 1995 International Workshop on Sngular Solutions and Perturbations in Control
Systems,
Pereslavl-Zalessky (Rulland)

J. Sprekels

18. — 22. 9. 1995 Sektion Mathematische Modelle in den Anwendungen,
DMV-Jahrestagung, Ulm

3.— 7. 7.1995 Minisymposium Diffusive Phase Transitions,
ICIAM 95, Hamburg
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5.11 Produkte

ClusCorr unter EXCEL

Die sait 1992 eingesetzte PC-Software ClusCorr zur Clusteranayse, Klassifikation und multiva-
riaten Grafik unter dem Betriebssystem DOS wurde vollig neu unter MS EXCEL a's sogenanntes
Addin programmiert. Die Hoherentwicklung von ClusCorr wird insbesondere durch die Ausga-
be hochauflosender Grafiken sowie durch Verknupfungen von Daten, Ergebnissen und Grafiken
(sogenannte Datenlinks) dokumentiert. Die Moglichkeit zur statistischen Datenanalyse und mul-
tivariaten grafischen Darstellung sehr umfangreicher und hochdimensionaler Datenmengen stellt
eine neue Qualitéat von ClusCorr dar. Neuentwickelte adaptive Klassifikationsmethoden wur-
den zusatzlich in ClusCorr verfugbar gemacht. Mit ClusCorr konnen die Ergebnisse validiert
werden. ClusCorr lauft auf PC und Workstation.

IBG

IBG (Intersection-Based Grid Generation and Geometry Description Package) besteht aus einem
universell einsetzbaren Gittergenerator und einem Paket zur Erzeugung von Geometriebeschrei-
bungen.

Der Gittergenerator erlaubt die vollautomatische Erzeugung von Delaunay-Gittern in 1D, 2D
und 3D. Er erlaubt es, die Gitterdichte lokal und richtungsabhangig zu steuern.

Das Geometriebeschreibungspaket erlaubt eine einfache Erzeugung und Veranderung auch sehr
komplizierter Geometrien.

ToSCA

ToSCA ist ein vielfach genutztes Programmsystem zur numerischen Simulation von Ladungs-
transportvorgangen in Halbleiterstrukturen. Es basiert auf dem Drift-Diffusionsmodell, bertick-
sichtigt aber eine Vielzahl zusatzlicher physikalischer Effekte. TOSCA kann weitgehend belie-
bige raumlich zweidimensionale Strukturen behandeln und ist fur verschiedene Betriebssysteme
verflgbar.

XClust

Die interaktive Statistiksprache XploRe (Programmiersprache C++; entwickelt fur PC unter
der Leitung von W. Hardle an der Humboldt-Universitat zu Berlin) ist nun auch unter UNIX
verfiugbar. Die vom WIAS eingefuigten Clusteranalysemethoden sind in der sogenannten XClust-
Library zusammengefallt. Die Ergebnisse der adaptiven Clusteranalysemethoden von XClust
konnen mit der dynamischen Grafik von XploRe wirkungsvoll prasentiert werden. XClust kann
zusammen mit XploRe bezogen werden.
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5.12 Drittmittelprojekte
Bundesministerium fur Bildung, Wissenschaft, Forschung und Technologie (BMBF)

e Anwendungsorientierte Verbundprojekte auf dem Gebiet der Mathematik

Teilprojekt 1: ,,Reaktions-Diffusionsgleichungen in Mehrphasensystemen mit Anwen-
dungen in der Halbleitertechnol ogie*

Teilprojekt 2: ,,Modellierung und 2D-Simulation von Quantum-Well-Halbleiterlasern
unter Einbindung des Schrodinger-Poisson-Systems*

Teilprojekt 3: ,,Numerische Verfahren zur Losung grof3er strukturierter Systeme von
Algebro-Differentialgleichungen der chemischen Verfahrenstechnik*

Teilprojekt 4: ,,Projektionsverfahren zur Simulation von Copolymerprozessen®

e Verbundvorhaben ,Nutzung wissenschaftlich-technischer Datenbanken durch auReruniver-
sitare Forschungseinrichtungen in den neuen Bundeslandern®

DAAD,

e PROCOPE

e Wissenschaftleraustausch mit Rufllland

Deutsche For schungsgemeinschaft, Bonn

e ,Multiskalen-Methoden fur die numerische Behandlung von Operatorgleichungen®

e ,Regulariserung von Randintegralgleichungen erster Art durch direkte Diskretisierung*
e Schwerpunktprogramm: ,,Randelementmethoden’

e Schwerpunktprogramm: ,,Strukturbildung in dissipativen kontinuierlichen Systemen®

e Schwerpunktprogramm: ,,Anwendungsbezogene Optimierung und Steuerung*

e Schwerpunktprogramm: ,,Ergodentheorie, Analysis und effiziente Simulation dynamischer
Systeme'*

e Sonderforschungsbereich 256, Bonn
»Nichtlineare partielle Differentialgleichungen’

e Sonderforschungsbereich 359, Heidelberg
»Reaktive Stromungen, Diffusion und Transport*

e Sonderforschungsbereich 373, Berlin
»Quantifikation und Simulation 6konomischer Prozesse*

e Wissenschaftleraustausch mit RulRland und Moldawien
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Européaische Union
e (HCM) ,,Stochastic modelling of large disordered systems®

e (HCM) ,Phase transitions and surface tension (Koordinator: J. Sprekels)
e (HCM) ,Nonlinear boundary value problems*

e (HCM) ,Statistics of stochastic processes*

e (INTAS) ,,Nonlinear and singular partial differential equations and their applications* (Ko-
ordinator: J. Sprekels)

GesdlIschaft fur wasserwirtschaftliche Planung und Systemfor schung mbH, Berlin
e ,Integration des Gittergenerators IBG in das 3D-Grundwasssersimulationssystem FEFL OW*
Physikalisch-Technische Bundesanstalt

e ,,Numerische Simulation der Streulichtausbreitung in optisch dicken Gewebeschichten'

5.13 Auszeichnungen

e Dr. Jorg Schmeling: Forderpreis der LEOPOLDINA fir Junge Naturwissenschaftler.



