cfgauss weltrekordverdichtig

Die Arbeitsgruppe Festkorper-Theo-
rie am Institut fiir Theoretische Phy-
sik beschiftigt sich mit Fragen stark
korrelierter Elektronen. Hiufig sind
genaue Antworten nur numerisch
und unter massivem Computer-Ein-
satz zu erzielen. Ein wesentlicher be-
grenzender Faktor ist dabei der ver-
fiigbare Hauptspeicher.

Seitdem das Rechenzentrum im
Dezember 2001 den Compute-Server
cfgauss (eine COMPAQ ES45) instal-
liert hat, sind wir in der Lage, Rech-
nungen durchzufithren, die bis dato
an der TU Braunschweig nicht mog-
lich waren, und auf diese Weise we-
sentliche offene Probleme zu 16sen.
Insbesondere haben wir in den letzten
Monaten in Zusammenarbeit mit der
Otto-von-Guericke-Universitat Mag-
deburg das Verhalten von zweidi-
mensionalen Quanten-Spin-Systemen
in hohen Magnetfeldern berechnet.
Hierbei wurde das von Jorg Schulen-
burg entwickelte Programm-Paket
spinpack eingesetzt.

In der nebenstehenden Grafik ist im
Hintergrund das grofSte untersuch-
te Problem skizziert. Der Gesamtzu-
standsraum hat die Dimension 23¢

= 6,9 *10'. Bei Quanten-Spin-Mo-
dellen nutzt man zuerst S*-Erhaltung
und Spin-Inversions-Symmetrie. Der
grofste Unterraum tritt dann fir S

= 2 auf und hat immer noch die Di-
mension (¢) ~ 7.3 * 10°. Unter Aus-

nutzung raumlicher Symmetrien ldsst
sich dies schliefSlich im vorliegenden
Fall auf eine komplexe Dimension
1217985978 = 1,2 * 10’ reduzieren.
Fiir diese Dimension war der kleinste
Eigenwert einer diinn besetzten Ma-
trix zu bestimmen, wobei wir ein Ver-
fahren verwendet haben, das auf Vor-
schldgen von C. Lanczos (um 1950)
basiert.

Fiir das Lanczos-Verfahren muss-
ten 2 Vektoren der komplexen Di-
mension = 1,218 * 10 im Hauptspei-
cher gehalten werden, was zusammen
mit weiteren Hilfsdaten zu einem
Speicherbedarf von 25 GByte fiihrte.
Da die beiden grofiten Knoten der cf-
gauss 32 GByte Hauptspeicher besit-
zen, war dies gerade noch moglich.
Die diinn besetzte Matrix musste al-
lerdings auf Festplatte ausgelagert
werden (in komprimierter Form 132
GByte Plattenplatzbedarf).

Nach mehrfacher Anpassung
der Konfiguration und etwa 7 Ta-
gen Laufzeit auf 4 Prozessoren hiel-
ten wir dann endlich das Ergebnis in
Handen. (Es ist die grofSte Rechnung,
die in die schwarze Kurve im Vorder-
grund der Grafik eingeht).

Rechentechnisch bedeutet dies ei-
nen Weltrekord, da es sich hierbei
um die grofSte (komplexe) Dimension
handelt, auf die in der Problemklas-
se reiner Quanten-Spinsysteme jemals
ein Verfahren vom Lanczos-Typ er-
folgreich angewendet wurde!



Stolz sind wir auf diese Rekordleis-
tung auch, weil es sich bei der cfgauss
eigentlich ,nur* um einen Rech-

ner mittlerer Grofse handelt. Ob wir
an der TU Braunschweig in Zukunft
weiter an der Weltspitze dabei sein
konnen, wird also auch davon ab-
hingen, ob die rechtzeitige Beschaf-
fung eines Nachfolgers gelingt.

An dieser Stelle wollen wir vor al-
lem dem Rechenzentrum zu der er-
folgreichen Beschaffung der cfgauss
gratulieren und Josef Schiile ganz
herzlich fiir die technische Unterstiit-
zung bei der Durchfithrung dieser

grofsen Rechnungen danken! 1
Andreas Honecker,

Institut fiir Theoretische Physik 0.8
a.honecker@tu-bs.de
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Im Hintergrund: Die 36 dunkelroten Punkte geben Platze fiir
Spins S=1/2 an, Linien antiferromagnetische Kopplungen der
Starke 1. Griine Pfeile und hellrote Punkte verdeutlichen periodi-
sche Randbedingungen. Im Vordergrund die auf diesem Gitter fiir
das Heisenberg-Modell berechnete Magnetisierungskurve m(h).



