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Chemie fast ganz
ohne Reagenzglas

Neuer Rechencluster in der Physikalischen Chemie

Fir die Physikalische Che-
mie ergeben sich nun ganz
neue Mdglichkeiten. Ge-
stern wurde am Lehrstuhl
von Prof. Ralf Ludwig ein
neuer Computer offiziell in
Betrieb genommen. '

»Koenig Ludwig” lédsst sich auf
dem schwarzen Gehéduse able-
sen. ,Das haben sich meine Mit-
arbeiter ausgedacht", sagt Prof.
Ralf Ludwig, Darin verbirgt sich
der neue ,High Performance
Computing  Cluster* (HPCC).
4FElir die gleiche Leistung hétten
wir 100 PC kaufen miissen.” Fiir
.das gleiche Geld steht ihm nun
die dreifache Leistung zur Verfii-
gung, bis zu sechsmal so schnell.

Ludwigs Fachgebiet ist die

" Computer-Chemie, also Chermnie .

fast ohne Reagenzglas. Mit sei-
nen Mitarbeitern untersucht er
beispielsweise molekulare Struk-

turen an Grenzflichen. Spezial-
gebiet Wasser. Dabei geht es um
Eigenschaften wie Alterungs-
prozesse von Oberfldchen oder
den Lotus-Effekt, die in der Ma-
terialwissenschaft von Interesse
sind. Aber auch ,Faltungspro-
zesse von Proteinen in wiissri-
gen Losungen“ sollen unter-
sucht werden. ,Missfaltungen®,
erldutert Ludwig, stehen auch in
Zusammenhang mit Krankhei-
ten wie Alzheimer.

Fiir seine Grundlagenfor-
schung bendtigt der Physiko-
chemiker die entsprechende
Rechnerleistung, und die neue
Technik bietet ihm nun die Gele-
genheit, alle Methoden ~der
Computer-Chemie einzusetzen.
Davon sollen auch andere Kolle-
gen seines Faches, der Physik
oder Biologie profitieren. ,Wir
wollen da zusammenarbeiten,
wo wir die Werkzeuge aus unse-
rer Toolbox beisteuern kénnen®,

bietet Ralf Ludwig an. Ludwig,
der im Frithjahr aus Dortmund
kam, brachte seinen Part eines
von der Deutschen Forschungs-
gemeinschaft (DFG) geférderten
Wasserprojekts nach Rostock
mit. Von der DFG wurde daher
auch der Rechner als , Leihgabe*
gestellt. Das sei die absolute Aus-
nahme, weil Derartiges eigent-
lich zur Grundausstattung ge-
hart, die von der DFG nicht ge-
fordert wird, so Ludwig, Die Uni-
versitidt sorgte die rdumlichen
Voraussetzungen, denn eine sol-
che Anlage bentitigt natiirlich
entsprechende Elektro- und kli-
matechnische Installationen.
Die Rechencluster bei den
Computer-Chemikern sind tibri-
gens nach Biermarken benannt.
Der bisherige hieR ,Flens”, der
neue ,Koenig". Sollte ein weiterer
dazu kommen, wird er garantiert
+Rostocker” heiffen, kiindigt Ralf
Ludwig an. Thomas Niebuhr




