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In diesem kleinen Ubersichtsartikel mochte ich
darstellen wie in zwei Bereichen der aktuellen
Forschung die Computerressourcen des Hoch-
schulrechenzentrums der Universitit Dortmund
eingesetzt werden.

Dazu werden in diesem Artikel Ergebnisse aus
zwei Fragestellungen présentiert, wie wir [9] sie
am Lehrstuhl fiir Theoretische Physik I behan-
deln: Proteinfaltung und quantenmechanische
Korrelationseffekte.

Proteinfaltung

Proteine sind als biologisch wirksame Makro-
molekiile von gréffitem Interesse sowohl in der
Biophysik und Biochemie als auch in der Phar-
mazie und Genetik. Die experimentelle Bestim-
mung der dreidimensionalen Struktur ist da-
bei von grofiter Wichtigkeit. Leider treten hier
groflere experimentelle Schwierigkeiten auf. Es
wiére daher von groflem wissenschaftlichen, tech-
nologischen und wirtschaftlichen Interesse, einen
praktikablen theoretischen Vorhersagemechanis-
mus dieser Struktur zu entwickeln.

Ein von uns verfolgter Ansatz ist die Optimie-
rung einer sogenannten Potentialfunktion, aus
deren globalen Minimum man die native Struk-
tur des Proteins ablesen kann. Was sind aber nun
effiziente Verfahren zur globalen Optimierung?
Hierzu wurden im Rahmen einer Diplomarbeit
anhand eines vereinfachten Proteinmodells be-
reits etablierte Algorithmen mit einem neu ent-
wickelten Verfahren - dem stochastischen Tun-
neln - in ihrer Leistungsfihigkeit verglichen
[1,2,3,4]. Eines der Hauptresultate zeigt die Ab-
bildung 1.

Weiterhin wurde stochastisches Tunneln noch
auf “Standard”-Probleme angewandt und dabei
eine Effizienssteigerung um ein Faktor von bis zu
80 festgestellt ([1] und Abbildung 2).

Alle verwendeten Algorithmen nutzen zur Ge-
nerierung ihrer Testschritte intensiv Zufallszah-
lengeneratoren. Aus diesem Grund ist fiir eine
Aussage iiber das Skalierungsverhalten und die
Effizienz die Mittelung iiber sehr viele verschie-
dene Liufe von Noéten. Hierzu wurde die SP2
und das ZX2-Cluster des HRZ genutzt.

Derzeit sind weitere Untersuchungen im Gange,
die eine ganze Bibliothek von standardisierten
Optimierungsproblemen sowie ein Modell fiir
das sogenannte Ligand-Receptor-Docking - ein
wichtiger Aspekt bei der Medikamentenentwick-
lung - mit stochastischem Tunneln und anderen
Algorithmen bearbeiten.

Unter [5] sind einige weitere Daten, Anwendun-
gen und Graphiken zu finden, sowie ein kleiner
Film, der die Wirkungsweise der Transformation
im stochastischen Tunneln illustriert.

Quantenmechanische Korrelationseffekte
In einem weiteren Bereich der Materialforschung
wird in unserer Gruppe die Auswirkung der
Quantenmechanik in Molekiilen und Festkérpern
untersucht.

Dazu werden Untersuchungen im Bereich der
Quantenchemie durchgefiihrt. Bei diesem Be-
reich an der Grenze zwischen theoretischer
Festkorperphysik und theoretischer Chemie ste-
hen Fragen zu Energiespektren von Molekiilen
im Mittelpunkt. Weitere interessante Groflen wie
Schwingungsspektren, Dipolmomenten und an-
dere lassen sich zudem berechnen.

Hierzu verwenden wir neben der sogenann-
ten Configuration-Interaction-Methode [8] als
neuen Ansatz ein Verfahren aus der theoreti-
schen Festkorperphysik mit dem Namen Dichte-
Matrix-Renormierungs-Gruppe (DMRG) in ei-
ner gerade entstehenden Dissertation.

Im Bereich der Physik der kondensierten Materie
wird zum einen das sogenannte Hubbard-Modell



Abbildung 1: Skalierungsverhalten der Anzahl der notwendigen Funktionsaufrufe zum Erreichen des
global Minimum mit 90% Wahrscheinlichkeit (799 rq.) als Funktion der Systemgrofie N gemittelt
itber 300-500 Laufe. Das Inlet zeigt das Verhalten des verwendeten lokalen Minimierers. Der linke
Rand gibt Daten fiir eine kontinuierliche, der Rechte fiir eine diskrete Modellformulierung. B ge-
netischer Algorithmus (exponentielles Wachstum!), O] stochastisches Tunneln, ® Monte-Carlo with
Minimization, A Monte-Carlo im diskreten Modell
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Abbildung 2: Relativer Fehler als Funktion der inversen Anzahl der Funktionsaufrufe fiir ein Spin-
glas. e Simulated Annealing, (0 Stochastisches Tunneln, A ST and ¢ Parallel Tempering fiir 100
(volle Linien) und 500 (gestrichelt) Spins.
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Abbildung 3: Die Korrelationen in ungeordneten XXZ-Spinketten mit A = 0.5 und einer gleichver-
teilten XX-Kopplung um 1 mit einer Breite von 0.5. Die Balken geben die Varianz der Stichprobe
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betrachtet und zudem in Zusammenarbeit mit
Herrn Prof. Gros, Uni Saarbriicken ein Modell
zur Beschreibung der Verbindung NaV,O5 un-
tersucht. Es konnte durch analytische Rechnun-
gen und Ergebnisse aus numerischen Berechnun-
gen mit Hilfe der DMRG gezeigt werden, dafl
NaVy0Os sich nicht durch das Modell in seinem
Verhalten beschreiben 148t [7].

In Vorbereitung befinden sich Studien zu der
Verbindung CuGeQOs, die gewisse Gemeinsam-
keiten mit NaVyOs5 besitzt.

Wir untersuchen zudem derzeit intensiv die
Quantenphaseniiberginge in eindimensiona-
len, ungeordneten Spinketten wie sie z.B.
in den Verbindungen Sr3CuPt;_,Ir,Og und
Cuy_;Zn,GeO3 realisiert sind. Die dort auf-
tretende Unordnung wird in unserem DMRG-
Programm durch Zufallszahlengeneratoren ent-
worfen und so ist auch hier wieder eine Mittelung
notwendig. Zur Zeit haben wir ca. 9500 Replika
berechnet mit einem numerischen Aufwand von
3-4 Stunden je Replika. Auch hier leisteten die
Compute-Server des HRZ wertvolle Hilfe. Die
DMRG wird dabei als numerisches Verfahren
zur approximativen Diagonalisierung von grofien
Matrizen angewandt. In den von uns betrach-
teten Systemen sind dies Matrizen der Grofle
10?3 x 10%3. Fiir eine Parameterkombination sind
in Abbildung 3 die berechneten und dann iiber
530 Replika gemittelten Korrelationen exempla-
risch wiedergegeben. Die Ergebnisse, welche bis
jetzt als valide angenommene Vermutungen ne-
gieren, werden in Kiirze publiziert [6].
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