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Mehrgittermethode

Grundlage der computergestiitzten Wissenschaften

Einleitung
»Die Mehrgittermethode stellt einen der gréften
Fortschritte im Bereich der Numerik in den letz-
ten Jahrzehnten dar.“ Dieser Satz stammt von Jens
Volkert aus dem ,,aktuellen Schlagwort“ des Infor-
matikspektrums vom April 1989 [13], und er gilt
unverdndert auch heute, 30 Jahre spiter. Was sind
Mehrgitterverfahren, so dass sie - ganz untypisch
fiir die Informatik - iiber Jahrzehnte hinweg ein Dau-
erbrenner sind? Wie schon Jens Volkert vorhergesagt
hatte, erklért sich ihre Bedeutung aus der compu-
tergestiitzten Wissenschaft (engl. Computational
Science and Engineering, CSE). Mehrgitterverfah-
ren sind ein zentraler Bestandteil der Algorithmik,
die realitédtsgetreue Computersimulationen moglich
macht.

Wissenschaftliche Erkenntnisse beruhen heute
zunehmend auf Computermodellen. Beispiele findet
man in der Physik, der Chemie, der Biomedizin, den
Geowissenschaften, oder der Astronomie, aber das
sind langst nicht alle. Uberall helfen Computersi-
mulationen, Prozesse und Systeme zu analysieren,
die sich aufgrund der Zeit- und Raumskalen einer
direkten menschlichen Beobachtung entziehen.
Gleichzeitig sind Computersimulationen Grund-
lage in vielen Ingenieursdisziplinen, wenn z. B. neue
Materialen am Computer entworfen werden oder
wenn sichere und leise Flugzeuge entwickelt wer-
den. Computersimulationen werden genutzt, um
die Energieausbeute aus Windfarmen zu optimie-
ren und um die Ausbreitung von Schadstoffen im
Grundwasser vorherzusagen. Das Anwendungs-
spektrum ist universell. Nicht zuletzt konnen mit
Computersimulationen belegbare, quantitative Aus-
sagen {iber das zukiinftige Klima gemacht werden.
Nur mit Hilfe dieser Simulationsmodelle kénnen
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dann die verschiedenen gesellschaftlichen und po-
litischen Handlungsalternativen durchgespielt und
bewertet werden.

Meist sind wissenschaftliche Modelle als par-
tielle Differentialgleichungen formuliert. Diese
werden z. B. mit der Methode der finiten Elemente
oder mit finiten Differenzen diskretisiert, so dass
grofle, diinn besetzte Gleichungssysteme entste-
hen. Die Bedeutung des Mehrgitterverfahrens liegt
nun darin, dass diese Gleichungssysteme besonders
effizient gelost werden kénnen, und dass deshalb ge-
nauere und zuverldssigere algorithmische Modelle
der Realitdt moglich werden.

Das Mehrgitterverfahren ist dabei kein einzelner
Algorithmus sondern vielmehr ein Konstruktions-
prinzip fiir hocheffiziente Losungsalgorithmen.
Hocheffizient heift hier, dass Mehrgitteralgorith-
men asymptotisch optimale Komplexitit haben.

Im Idealfall benétigen sie nur C- N Gleitpunktope-
rationen (Floating Point Operations, FLOPS) zur
Berechnung von N Unbekannten, wobei C eine Kon-
stante ist. Diese lineare Komplexitit zur Losung von
Gleichungssystemen ist dramatisch besser als z. B.
das Standardverfahren mit GaufS’scher Elimination,
das eine Komplexitit 2 N? besitzt. Die asymptotisch
optimale Komplexitit ist auch die Grundvoraus-
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setzung fiir skalierbare parallele Verfahren. Denn
damit ein Verfahren auf einem Parallelrechner mit
der Zahl der Prozessoren skaliert, darf der Aufwand
nicht schneller als linear mit der Problemgrofie
ansteigen.

Allerdings sind Mehrgitterverfahren nicht
universell fiir alle Gleichungssysteme einsetzbar.
Mehrgitterverfahren miissen auch oft individuell
fiir eine gegebene Problemklasse entwickelt wer-
den, damit die spezifische inhérente Struktur des
Problems ausgeniitzt werden kann. Das Prinzip
von Mehrgitterverfahren geht auf Arbeiten von
Fedorenko zuriick [3], aber praktisch nutzbare
Mehrgitterverfahren wurden zuerst von Brandt [1]
und Hackbusch [5] vorgeschlagen und analysiert.

Grundlagen der Mehrgitterverfahren
Mehrgitterverfahren beruhen auf stationdren Ite-
rationsverfahren. Um die Darstellung kompakt zu
halten, nehmen wir an, dass eine gegebene lineare
Differenzialgleichung auf einem Gitter mit der Ma-
schenweite h diskretisiert wurde und damit ein
Gleichungssystem mit der Form

Apup = fi, (1)

mit Nj, Unbekannten zu 1dsen ist. Der Vektor der
Unbekannten ist u, € RV:, die nichtsinguldre Matrix
Ay € RN Ni jst diinn besetzt. Auch direkte Elimi-
nationsverfahren kénnen hierfiir optimiert werden,
so dass sie bessere Komplexitit als das klassische
Gauf-Verfahren erreichen. Jedoch kann mit direk-
ten Verfahren in der Regel keine lineare Komplexitit
erreicht werden. Die Alternative sind Iterationsver-
fahren. Wir betrachten zunichst eine stationire
Iteration der Form, die von einem gegebenen u)
startet und dann firk=1,2,3,...

Ut = uf + Dy (i — Ayuf) (2)

berechnet. Beim klassischen Verfahren von Jacobi
wird Dj, als Diagonale von Aj gewéhlt, und w ist
ein skalarer Relaxationsparameter. Damit ist die
Inverse D;l zwar trivial berechenbar und braucht
auch gar nicht explizit gespeichert zu werden, aber
fiir viele praktisch relevante Félle konvergiert die-
ses Verfahren zu langsam. Dies bedeutet, dass zwar
jede Ausfithrung von (2) nur lineare Komplexitat
hat, die Zahl der erforderlichen Iterationen von
(2) aber mit N, anwichst. Damit ist der Gesamt-
aufwand schlechter als linear. Beim bekannten

Gaull-Seidel-Verfahren und anderen, alternativen
Relaxationsverfahren ist die Situation dhnlich.

Die langsame Konvergenz kann mathematisch
prézise analysiert werden, in Spezialfdllen z. B. mit
Fourier-Techniken. Hier soll ein einfacheres, in-
formatisches Argument helfen, das grundlegende
Problem zu verdeutlichen. Die diinn besetzte Matrix
Ay kann als Graph interpretiert werden, der dem
Gitter der Diskretisierung entspricht. Jede Iteration
(2) transportiert nun numerische Werte entlang den
Kanten dieses Graphen. Um die Information zur
Berechnung der Losung vollstédndig durch das ge-
samte Gitter zu transportieren, sind mindestens so
viele Iterationsschritte notig, wie dem Durchmesser
des Gitters als Graphen entspricht. Fiir viele der zu
losenden Probleme, speziell, wenn die Ausgangsdif-
ferenzialgleichung vom elliptischen Typ ist, ist dieser
vollstindige Austausch unabdingbar. Wir haben da-
mit eine untere Schranke fiir die Iterationszahl und
damit den Rechenaufwand fiir alle Verfahren der
Bauart (2). Es sei noch angemerkt, dass die gleichen
Schranken fiir das hdufig verwendete Verfahren der
konjugierten Gradienten gelten. Es ist mit dieser
Uberlegung offensichtlich, dass bei all diesen Verfah-
ren die Zahl der erforderlichen Iterationen wachsen
muss, wenn das Gitter fiir eine bessere Auflosung
der Differentialgleichung verfeinert und damit der
Durchmesser des Graphen gréfier wird. Um diese
Komplexititsschranke zu brechen, braucht es eine
andere Idee, ndmlich die der Mehrgitterverfahren.

Das Mehrgitterverfahren beruht auf einer Re-
kursion, die unterschiedlich feine Auflésungen der
gegebenen Differenzialgleichungen geschickt kom-
biniert. Im obigen Sinne nutzen Mehrgitterverfahren
eine Familie von Graphen, die zusammen einen
schnelleren Transport der Information durch das
Losungsgebiet ermdglichen. Nehmen wir hierzu zu-
ndchst an, dass es zwei Gitter gibt. Neben dem Gitter
mit der feinen Auflésung, h, sei nun auch eines mit
groberer Auflosung, H, gegeben, so dass die gege-
bene Differenzialgleichung auch durch ein kleineres
Gleichungssystem der Form

Apuy = fu, (3)

auf einem gréberen Gitter mit Ny Unbekannten
approximiert werden kann. Durch Interpolation der
Daten ist eine Transferabbildung I, vom groben
Gitter H auf das feine Gitter h gegeben, sowie in
umgekehrter Richtung die Restriktionsabbildung
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IlT. Die Lésung des Gleichungssystems (3) mit der
kleinen Matrix Ay ist nun billiger als die Losung mit
der groflen Matrix Aj,. Weil Ay eine Ndherung an Ay,
ist, liegt es nahe, diese Relation sowie (3) zu nutzen,
um ein iteratives Verfahren fiir die Lsung von (1) zu
konstruieren. Die sogenannte Grobgitterkorrektur
hat die Form

uptt = uf + LA I (fi - Ayuf) - (4)

Dabei wird die inverse Matrix A7} natiirlich nicht
explizit berechnet (sie wire dicht besetzt), sondern,
dazu dquivalent - aber effizienter — das Gleichungs-
system (3) mit rechter Seite fi; = Il' (f, — A,u})
gel6st. Es ist sofort klar, dass die exakte Losung
von (1) ein Fixpunkt der Iterationsvorschrift (4) ist.
Jedoch ist diese stationire Iteration fiir sich allein
genommen divergent, weil I}; A7 II' keinen vollen
Rang hat, wenn Ny < Nj,.

Um ein konvergentes Verfahren zu erhalten,
muss die Grobgitterkorrektur (4) mit den Relaxati-
onsverfahren vom Typ (2) kombiniert werden. Diese
Kombination, d.h. die abwechselnde Ausfithrung
von (2) und (4), fithrt zu einem sehr schnell kon-
vergenten Verfahren, denn beide Verfahren haben
komplementire Eigenschaften. Die Relaxationen
vom Typ (2) kitmmern sich um feine Auflésungs-
details, die Grobgitterkorrektur (4) transportiert
die Information global durch das Gitter. Dass die
Grobgitterapproximation weniger genau ist, er-
zeugt keinen Schaden, da dies iterativ wiederholt
wird. Im Mehrgitterjargon wird die Relaxation
auch als Gldtter bezeichnet, weil man analysieren
kann, dass ihre Rolle die Reduktion des hoch-
frequenten Fehlers in einer Ndherungslosung ist.
Alternative Gldtter sind das Gauf3-Seidel-Verfahren
oder unvollstindige ILU-Faktorisierungen. Viele
weitere Varianten sind méglich. Dabei ist nicht ent-
scheidend, dass der Glitter (2) als Loser schnell
konvergiert, nur die Eigenschaft des Gléttens ist
entscheidend.

Vom bisher beschriebenen Zweigitterverfahren
zum Mehrgitterverfahren kommt man, wenn man
die Losung des Grobgitterproblems (2) rekursiv nach
dem gleichen Schema berechnet. Diese Rekursion
wird fortgesetzt, bis das Grobgitterproblem so klein
wird, dass es z. B. auch mit einem direkten Verfahren
schnell 16sbar ist. Insgesamt erhélt man damit den
folgenden Grundalgorithmus:
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Algorithmus
V-Zyklus = Vcycle(up, by, N, fiis Vpre> Vpost)
# Lose exakt:
If (N, == Coarsest) solve Ajuy, = f; return uy,
# Glitte vyre mal:
up = Relax(uh, h, Nh)fh) l)pre)
# Berechne Residuum:
m = fh - Ah uy
# Restringiere das Residuum zum groben Gitter:
fu =Ly
# Initialisiere das Grobgitter mit o:
ug = 0; Ng = Nh/zd
# Rekursion:
up = Veycle(upr, H, N, fi, Vpres Vpost)
# Grobgitterkorrektur:
up = uy + IIIEIuH
# Glitte vpos mal:
up = Relax(uh, h, Nh)fh) Vpost)
return uy,

Die mathematische Analyse, warum und unter
welchen Bedingungen das Verfahren schnell konver-
giert, wiirde den Platz eines Schlagworts sprengen,
so dass wir auf die weiterfithrende Literatur
verweisen miissen [1, 2, 5, 6,11].

Komplexitatsiiberlegungen
Wir konnen hier aber wenigstens die Kostenanalyse
durchspielen. Die Kosten auf einem Gitterlevel, d. h.
in einem rekursiven Aufruf von Vcycle, ergeben sich
aus Vpre + Vpost Relaxationen, plus die Berechnung
des Residuums und der Gittertransfers. Dabeli ist
entscheidend, dass vpr und vpos: typischerweise fixe
kleine Zahlen sind, oft 1, 2, oder 3. Damit erzeugt
jedes Level nur lineare Kosten mit Cy, - N, FLOPS.
In die Rekursion geht die Annahme ein, dass jedes
grobere Level um den Faktor 27 weniger Aufwand
erzeugt, d. h., wir nehmen an, dass die Auflosung
h in jeder raumlichen Dimension (d = 1, 2, 3) hal-
biert wird. Der Gesamtaufwand kann somit mit einer
geometrischen Reihe als

G- Ny (142942724274 ) <

GoNy (——) =GN, z (5)
heNn\ 750 ) = e\ Sa Ty 5

abgeschitzt werden. Man sieht damit, dass jeder V-
Zyklus des Mehrgitterverfahrens Kosten verursacht,
die proportional zu N}, sind. Das Verfahren hat da-
mit asymptotisch optimale Komplexitat. Ist auch die



schnelle Konvergenz des Verfahrens gegeben, wird
eine Losung mit vorgeschriebener Genauigkeit nach
einer konstanten Zahl von V-Zyklen erreicht. Im
Idealfall konvergieren Mehrgitterraten mit Konver-
genzraten von o,1 oder besser, so dass z. B. 5 Stellen
Genauigkeit bereits nach 5 V-Zyklen erreicht sind.

Es ist sogar noch mehr méglich. Denn mit im-
mer weiterer Verfeinerung des Gitters méchte man
natiirlich die Genauigkeit jeweils entsprechend er-
hohen. Auch dies ist mit linearem Aufwand méglich,
wenn man den V-Zyklus in eine weitere Rekursion
einbettet. Dies ist dann unter den Namen ,,Full
Multigrid“ oder ,,Nested Iteration® in der Litera-
tur bekannt. Zusammengefasst hat man damit ein
Verfahren, bei dem die Losung eines Gleichungssys-
tems (1) nur um einen konstanten Faktor teurer ist
als die Multiplikation eines Vektors mit der Matrix
Ay,. Fiir typische Modellprobleme wie das Poisson-
Problem in 2D, diskretisiert mit Differenzen zweiter
Ordnung, kann so eine Losung mit weniger als 30 Nj,
FLOPS erreicht werden [11].

Algorithmische Varianten

und Parallelisierung
Die exzellente Effizienz ist duflerst erfreulich, weil
man damit auch grofle Probleme extrem schnell 16-
sen kann. Dies erfordert aber auch eine effiziente
Implementierung. Die Losung einer Poisson-
Gleichung in 2D auf einem Gitter von 1024 x 1024
benétigt nur 30 x 10° FLOPS, kann also auf einer
modernen CPU oder auch mit einer GPU in nur
Millisekunden erledigt werden. Umso erstaunlicher
ist, dass immer wieder Algorithmen vorschlagen
werden, die drei, vier oder fiinf Gréflenordnungen
weniger effizient als das Mehrgitterverfahren sind.
Hier ist Vorsicht angeraten: Nicht alles, was in der
theorieorientierten Literatur zu finden ist, hat auch
praktische Relevanz.

Neben den geometrischen Mehrgitterverfahren,
die die Struktur der partiellen Differenzialgleichung
und ihrer Diskretisierung explizit nutzen um die
Diskretisierungen Aj, und Ay etc. direkt zu erzeugen,
gibt es sogenannte algebraische Mehrgitterverfah-
ren. Diese sind dadurch motiviert, dass man gerne
die Aufstellung der Matrizen vom algebraischen
Losungsverfahren trennen wiirde. Algebraische
Mehrgitterverfahren miissen deshalb versuchen, die
inhdrente Vergréberungsstruktur aus der Matrix Ay,
zu bestimmen. In diesem Fall werden verschiedene
Heuristiken eingesetzt um zunéchst eine Inter-

polation I?; zu konstruieren. Dann setzt man die
Restriktion als Transponierte an I'; = (/)T und
kann damit die sogenannte Galerkin-Approximation
Ay = 1A, I verwenden. In jedem Fall fiihrt dies
jedoch zu signifikanten Overheads im Vergleich zu
geometrischen Mehrgitterverfahren.

In die entgegengesetzte Richtung gehen jiingere
Uberlegungen, dass auf modernen Rechnerarchitek-
turen die Laufzeit eher durch die Speicherbandbreite
begrenzt wird als durch die Ausfithrung der FLOPS.
Deshalb riicken sogenannte matrixfreie Verfahren in
den Fokus. Dabei wird die Matrix Ay nicht gespei-
chert, sondern bei Bedarf ,,on-the-fly“ berechnet.
Man erkauft sich damit eine verringerte Speicher-
bandbreite durch einen erhohten FLOPS-Aufwand.
Andere Optimierungsmaoglichkeiten ergeben sich
z. B. durch eine bessere Nutzung der Speicherhier-
archie, d.h. eine bessere Nutzung der Caches, wie
sie z. B. im Projekt ,,Data-Local Iterative Methods*
(DIME) schon friih untersucht wurde. Dieses Projekt
wurde von 1998-2005 gemeinsam von dem Lehr-
stuhl fiir Rechnerarchitektur der TU Miinchen (Prof.
Bode) und dem Lehrstuhl fiir Systemsimulation der
Universitét Erlangen-Niirnberg durchgefiihrt.

Die Parallelisierung von Mehrgitterverfahren ist
schon seit den 1980er-Jahren ein wichtiges Thema.
Im Suprenum-Projekt wurde von schon 1985-1990
an der damaligen Gesellschaft fiir Mathematik
und Datenverarbeitung (GMD) in Kooperation mit
mehreren Universititen eine parallele Rechnerarchi-
tektur speziell fiir Mehrgitterverfahren entwickelt
und realisiert. Dabei wurden viele wichtige Grund-
lagen fiir das parallele Hochleistungsrechnen gelegt,
die bis heute ausstrahlen. Algorithmisch stellt
sich bei den Mehrgitterverfahren das Problem,
dass nicht nur sehr grofle, hochaufgeldste Gitter
bearbeitet werden miissen, sondern eine hierar-
chische Folge von Gittern, die sukzessive kleiner
werden. Deshalb miissen Mehrgitterverfahren be-
sonders sorgfiltig implementiert werden, damit die
Schleifen-Overheads und Kommunikationslatenzen
auf groflen parallelen Systemen nicht zu stark zu Bu-
che schlagen. Oft ist es so, dass gut implementierte
Mehrgitterverfahren den deutlich schnellsten Loser
fiir eine Problemklasse bereitstellen, obwohl sie im
Hinblick auf maximale FLOPS-Rate oder Systemaus-
lastung hinter anderen Verfahren zuriickstehen. Es
ist deshalb wichtig, sich das Problem des Daten-
transports klar zu machen. Mehrgitterverfahren
nutzen eine Hierarchie von Gittern, um die Daten
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schnell durch das Losungsgebiet zu transportieren.
Es ist unvermeidlich, dass die Systemauslastung
eines groflen Parallelrechners sinkt, wihrend die
groben Gitter bearbeitet werden. Der Schluss,
dass man deshalb die groben Gitter vermeiden
miisste, ist aber grundfalsch. Denn wenn man den
essenziellen Datenaustausch auf feineren Gittern
durchfiihrt, hat man zwar womoglich eine bessere
Systemauslastung und hohere FLOPS-Rate, muss
aber dafiir mit einer unnétig hohen Iterationszahl
bezahlen. Die Losung findet man damit sicher nicht
schneller, sondern insgesamt langsamer und mit
redundant erh6htem Rechenaufwand. Forschung zu
diesem Themenkomplex findet derzeit in Deutsch-
land gebiindelt im DFG-Schwerpunktprogramm
»Software fiir Exascale Computing® (SPPEXA) [9]
statt.

Ein Beispiel aus den Geowissenschaften
Abschlieflend wollen wir die Leistungsfahigkeit mo-
derner Mehrgitterverfahren mit einem Problem
aus der Geophysik illustrieren. Es geht darum, den
Erdmantel zu modellieren, also die ca. 3000 km di-
cke Felsschicht unseres Planeten, die nach auflen
durch die Kontinentalplatten und die Lithosphére
begrenzt ist und nach innen durch den fliissigen
Eisenkern. Auf einer Zeitskala von Jahrmillionen
verhiilt sich der Erdmantel wie eine zéhe Fliissig-
keit mit Stromungsgeschwindigkeiten von wenigen
cm pro Jahr. Die langsame Konvektionsstromung
des Erdmantels ist Ursache der Kontinentalver-
schiebung; sie fithrt zur Formung von Gebirgen
und bedingt die Entstehung von Erdbeben. Der
Erdmantel hat ein Volumen von ca. 102 km?. Weil
sich geologische Phinomene auf der Skala von 1 km
oder weniger abspielen, wiirde man gerne die Si-
mulation des Erdmantels mit einer Aufldsung von
1 km oder weniger berechnen. Die Diskretisierung
des Gebiets fithrt damit zu Systemen von ca. 10'2
Gitterzellen, von denen jede durch mehrere Zu-
standsvariablen wie Temperatur, Geschwindigkeit,
und Druck gekennzeichnet ist. In jedem Zeitschritt
einer Simulation muss nun ein Gleichungssystem
mit diesen N = 10'? oder mehr Unbekannten gelost
werden. Wiirde man dazu unbesehen das Gauf$-
sche Eliminationsverfahren einsetzen, so miisste
man die astronomische Zahl von 2/3 N* = 2/3.10%°
FLOPS ausfiihren. Selbst wenn man die diinne
Besetzungsstruktur der Matrix z. B. mit dem Nested-
Dissection-Algorithmus fiir eine Reduktion des
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Abb. 1 Gitterhierarchie fiir die Simulation der
Erdmantelkonvektion mit 1 km Auflosung

Fill-In nutzen wiirde, kann man den Aufwand
hochrechnen und erhélt immer noch mehr als
10** FLOPS. Ein PC mit 100 GigaFLOPS Leistung
wiirde hierfiir eine Rechenzeit mehr als 100 000
Jahren benoétigen. Selbst der aktuell schnellste Rech-
ner in Deutschland, SuperMucNG [10], wiirde fiir
diese Anzahl FLOPS noch ldnger als ein Jahr bené-
tigen. Wohlgemerkt: fiir einen von vielen nétigen
Zeitschritten. Dieser gigantische Rechenaufwand
rechtfertigt die Klassifizierung des Problems als
»Grand Challenge-Anwendung®.

Im SPPEXA-Projekt TerraNeo wird ein neues
paralleles Software-Framework fiir die Erdman-
telkonvektion entwickelt [7]. Die dabei genutzte
Mehrgitterhierarchie wird in Abb. 1 zusammen mit
einer Visualisierung der auf- und absteigenden
Stromungen und Temperaturfelder exemplarisch
dargestellt. Fiir weitere Hintergriinde zu den Me-
thoden und Forschungsergebnissen verweisen wir
auf die Webseite [7], die dort gelisteten Veroffentli-
chungen und speziell auf das Teachlet [8]. In diesem
interdisziplindren Projekt, das Informatiker und
Mathematiker mit Geophysikern zusammenfiihrt,
ist es gelungen, die relevanten Gleichungssysteme
mit bis zu 10'° Unbekannten zu 16sen. Ein einzel-
ner Losungsvektor benotigt dabei bereits 80 TByte
Speicherplatz, so dass selbst die grofiten heute
verfiigbaren Supercomputer nur wenige von die-
sen Vektoren gleichzeitig speichern kénnen. Es
ist unmoglich, die dazu gehorigen Matrizen zu
speichern. Es mussten deshalb neue matrixfreie
Mehrgitterverfahren und ein spezieller Glitter ent-
wickelt werden. Mit diesem Mehrgitterverfahren



und bei Verwendung eines der schnellsten Super-
computer [4] kann eine solche Losung in ca. 13 min
berechnet werden. Mehrgitterverfahren und mo-
derne Supercomputer zusammen ermdglichen so
geophysikalische Simulationen mit einer Detailtreue
und einer Auflsung, die mit anderen Verfahren
vollig undenkbar wire.

Ausblick
Wegen der rapide steigenden Bedeutung von Com-
putersimulationen in Wissenschaft und Technik
gewinnt Computational Science and Engineering
(CSE) als neue Fachdisziplin weiter zunehmend
an Bedeutung. Auf der Basis von Grundlagen aus
der Mathematik und Informatik kénnen neue Si-
mulationsverfahren entwickelt werden. Schnelle
Algorithmen, wie das Mehrgitterverfahren, sind
unverzichtbar, um ausreichend genaue Berech-
nungen durchzufithren und damit fundamentale
Fortschritte in vielen Wissenschaftsbereichen zu
erzielen. Die Computermodelle des CSE beruhen
auf physikalischen Grundgesetzen wie Massen-,
Energie-, und Impulserhaltung und bauen darauf
kausale Wirkungsketten auf. Diese kénnen prézise
formuliert, hinterfragt und iiberpriift werden. Darin
unterscheiden sich CSE-Methoden von Big-Data-
Ansitzen, die aus gegebenen Daten Korrelationen
bestimmen und diese mithilfe von ausgekliigelten
Interpolations- und Extrapolationstechniken nut-
zen, um Plausibilidtsvorhersagen zu machen. Eine

grofle Zukunftsaufgabe wird es sein, diese beiden
Ansitze sachgerecht zu verbinden.
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