Computational Physics

Quarks auf dem Gitter

Das Vakuum der Quantenchromodynamik ist nicht leer. Computersimulationen
eroffnen den Zugang zur Femtowelt der Hadronen.

Thomas Lippert und Klaus Schilling

Der Reduktionismus der Elementarteilchen-
physik scheint fiir das reale Experiment auf dem
Niveau der Quarks offenbar am Ende angelangt,
denn Quarks lassen sich nicht als Einzelobjek-
te isolieren und im Labor manipulieren. Sie
kommen vielmehr - in Folge der Struktur des
Vakuums - nur als eingeschlossene Bestandteile
von Hadronen vor. Nur durch Experimente im
,»Computerlabor*, d. h. durch Simulationen auf
Hochstleistungsrechnern, gelingt es, die Eigen-
schaften von Hadronen im Rahmen der Quan-
tenchromodynamik als der fundamentalen Theo-
rie der starken Wechselwirkung zu berechnen.
Der Vergleich mit gemessenen Hadronendaten
erlaubt es dann, die Massen und andere Para-
meter der Quarks zu extrahieren.

or hundert Jahren hat Albert Einstein aus geo-
metrischen Uberlegungen im Rahmen seiner
speziellen Relativititstheorie die Aquivalenz

zwischen Masse und Energie hergeleitet, welche zur
wohl beriihmtesten Formel der Physik wurde:

E = mc?

Heute wissen wir sehr wohl, dass die Spaltung eines
Atomkerns eine gewaltige Energie freisetzen kann.
Sie ist zu verstehen als Folge des Massendefektes der
Spaltprodukte, M, > My + M, im Zerfall A—»B +C.
Dabei liegt die nukleare Bindungsenergie pro Nukleon
zwar mit einigen MeV fiinf Groenordnungen ziber der
atomaren Energieskala, betrdgt aber nur einige wenige
Promille der Nukleonmasse (~939 MeV). Der Hauptan-
teil der Kernmasse ist also durch die Summe der Konsti-
tuentenmassen gegeben. Folglich lédsst sich die Bindung
der Nukleonen im Kernverband mit den Methoden der
nichtrelativistischen Schrodinger-Theorie berechnen.
Erst um 1968 gelang es im Experiment, die Substruk-
tur der Nukleonen nachzuweisen: Bei inelastischen
StoRen zwischen Elektronen mit Energien im GeV-Be-
reich und Protonen wurden im Endzustand hadroni-
sche ,Triimmer“ erzeugt, aus deren Verteilungen man
auf punktférmige Konstituenten des Protons schlieflen
konnte. Diese Konstituenten wurden (iiber das Studium
von sog. Summenregeln) mit den Quarks in Verbindung
gebracht, die Gell-Mann und Zweig zuvor als mathema-
tische Objekte mit drittelzahliger Elektronenladung ein-
gefiihrt hatten. Damit war es ihnen gelungen, das empi-
risch reichhaltige Spektrum der Elementarteilchen mit
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gruppentheoretischen Methoden nach der so genannten
SU(3)-Flavour-Symmetrie zu ordnen und qualitativ zu
erkldren. In diesem Schema lassen sich die im Experi-
ment beobachteten Hadronen als gebundene Zustidnde
von Valenzquarks auffassen, die durch die starke Wech-
selwirkung zusammengehalten werden.

Das leichteste Hadron ist das Pion. Es ist instabil,
zerfallt iiber die schwache Wechselwirkung in Lepto-
nen und besitzt eine Masse von etwa 140 MeV. Nach
dem einfachen Quarkmodell von Gell-Mann und Zweig
besteht es aus einem Quark und einem Antiquark,
wihrend das Proton als leichtestes stabiles Hadron aus
drei Quarks aufgebaut ist. Die so genannten u- und
d- Quarks als die Konstituenten dieser Hadronen sind
im Vergleich dazu allerdings extrem leicht, mit Massen
von nur wenigen MeV! So wie das Proton das Hundert-
fache seiner drei Konstituentenmassen auf die Waage
bringt, bestehen Hadronmassen generell hauptsachlich
aus Feldenergie, ganz im Sinne der Einsteinschen Mas-
se-Energie-Beziehung. Daher ist die Bestimmung ha-
dronischer Bindungszustdnde ein ultrarelativistisches
Problem.

Im Rahmen des Standardmodells der Teilchenphy-
sik ist die Quantenchromodynamik (QCD) die funda-
mentale Theorie der starken Wechselwirkung. Uber
die Quarkmassen sowie die Matrixelemente, die den
schwachen Zerfall der Quarks charakterisieren, macht
die QCD jedoch keine Aussage. Diese Grof3en sind
im Rahmen der QCD freie Parameter, miissen jedoch
auf einige Prozent genau bekannt sein, wenn man das
Standardmodell besser verstehen mochte. Gelingt es,
das einzigartige Problem der Berechnung von gebunde-
nen Hadronen zu l6sen, so lieBen sich die charakteris-
tischen Quarkparameter aus der Empirie von Spektrum
und schwachen Zerféllen der Hadronen erschlief3en.
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Abb. 1:

Da die Feinstruk-
turkonstante a,
klein ist, ldsst sich
die Propagation
eines Elektrons
(blau) systematisch
in Ordnungen von
a, berechnen. Bis
zur Ordnung a?
gibt es wegen der
Ladungsneutralitit
des Photons nur
sechs Feynman-
Diagramme zu

den moglichen
Quantenfluktuati-
onen mit virtuellen
Photonen (rot) und
Elektron/Positron
(hellblau).
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Abb. 2:

Bei der Pro-
pagation der
u,d-Valenzquarks
(dunkelblau) des
Pions von x nach x'
im Hintergrundfeld
des fluktuierenden
QCD-Vakuums (im
Ausschnitt gezeigt)
tragen alle Ord-
nungen der Kopp-
lungskonstante
gleichermaflen bei.
Rote Linien stehen
fiir Gluon-Fluktu-
ationen, hellblaue
fiir Quark-Fluktua-
tionen.
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Das theoretische Szenario

Die starke Wechselwirkung ist durch eine Reichweite
im Femtometerbereich gekennzeichnet. Nach der Hei-
senbergschen Unscharferelation, Ax Ap = 7, begegnet
man auf dieser Langenskala hinreichend groRen Quan-
tenfluktuationen in der Energiedichte, sodass iiber die
starke Wechselwirkung die Erzeugung und Vernichtung
von virtuellen Teilchenpaaren der Art

Feldenergie — ull + dd — Feldenergie

ins Spiel kommt. Dies bedeutet anschaulich, dass ein
Proton nicht wie im einfachen Quarkmodell lediglich
aus exakt drei Valenzquarks besteht, sondern zu einem
wesentlichen Teil auch aus einem See von fluktuieren-
den Quarks- und Antiquarks. Die Dynamik solcher Ef-
fekte spielt fiir die Bestimmung der Hadronstruktur eine
wesentliche Rolle. Threr Berechnung dient der hochent-
wickelte Apparat relativistischer Quantenfeldtheorien.
Die QCD hat ebenso wie die relativistische Quan-
tenelektrodynamik (QED) die Struktur einer lokalen
Eichfeldtheorie [1]. Dem elektrisch geladenen Elektron
entsprechen dabei die Quarks, die drei mogliche ,,Farb-

ladungen“ tragen konnen, aber nur in ,farbneutralen“
Kombinationen als Hadronen beobachtet werden. Das
Pendant zum Photon y, dem Feldquant der elektroma-
gnetischen Wechselwirkung, bildet ein Oktett von so
genannten Gluonen, die die Farbkraft zwischen den
Quarks vermitteln. Ein fundamentaler Unterschied zwi-
schen beiden Theorien besteht darin, dass das Photon
selbst keine elektrische Ladung trédgt, die Gluonen aber
yfarbgeladen“ sind und dadurch - im Gegensatz zum
Photon - auch untereinander wechselwirken kénnen.

Computersimulation des Vakuums

Wihrend die QED wegen der Kleinheit der elektro-
magnetischen Kopplung a, = e?/aic ~ 1/137 (Feinstruk-
turkonstante) mit Methoden der Storungstheorie aus-
kommt, ist die ab-initio-Berechnung von Hadronen nur
iiber Computersimulationen der QCD moglich. An die-
ser Stelle kommt die Gittereichtheorie [2] ins Spiel. Wir
werden sehen, dass man letztere charakterisieren konn-
te als eine numerische Technik, um Momentaufnahmen
des fluktuierenden QCD-Vakuums zu ,,produzieren®.

Das QCD-Vakuum, der Zustand niedrigster Energie
der Theorie, ist dabei keineswegs leer, wie der Begriff
,Vakuum® suggerieren konnte. Vielmehr kann man es
als ein Hintergrundfeld ansehen, das im Femtometerbe-
reich durch alle moglichen Quantenfluktuationen von
Gluonen und Paarerzeugungs- und Vernichtungspro-
zessen gepragt ist. Bringt man die Valenzquarks etwa
des Protons in dieses Medium ein, so reagieren sie als
»Probeteilchen“ mit diesen Quantenfluktuationen und
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erfahren auf diese Art eine starke Wechselwirkung und
damit auch die Bindung zum farbneutralen hadroni-
schen Zustand. Mit anderen Worten: Die eingebrach-
ten Probeteilchen propagieren nicht im leeren Raum,
sondern im Hintergrundfeld der Quantenfluktuationen
des QCD-Vakuums. Daher ist es fiir die Berechnung der
Hadroneigenschaften essenziell, das QCD-Vakuum zu
verstehen.

Bevor wir auf die praktischen Aspekte dieser Be-
rechnung eingehen, ist es niitzlich, sich noch einmal die
entsprechende Situation im Falle der QED zu vergegen-
wairtigen: Dort ist das Vakuum in der niedrigsten Ord-
nung (7 =0) der Storungstheorie nach Potenzen von «,
tatsdchlich leer, d. h. das Elektron bewegt sich wie ein
freies Teilchen. Beim Ubergang von der n-ten zur n+1-
ten Ordnung tritt jeweils eine zusatzliche Fluktuation
in Form virtueller Prozesse y—>e*e”—p oder e™ —e™ +
y—e* hinzu. Der Beitrag von # solchen Quantenfluk-
tuationen ist um einen Faktor a/' gegeniiber der freien
Propagation unterdriickt. Dies ergibt ein Berechnungs-
schema, in dem man sich auf einige wenige Ordnungen
beschrinken kann, deren kombinatorische Vielfalt man
sich in Form von Feynman-Diagrammen veranschauli-
chen kann. Abb. 1 illustriert z. B. die Propagation eines
Elektrons bis zur Ordnung a?2.

In der QCD ist die Kopplung a, jedoch in der Gro-
Renordnung von eins, sodass man von vornherein
mit einem Vakuum konfrontiert ist, in dem sdmtliche
Ordnungen der Storungstheorie in dhnlicher Starke
beitragen: Das QCD-Vakuum ist ausgefiillt von Quan-
tenfluktuationen aus virtuellen Gluonen und Quarks.
Dabher ist die Storungstheorie am Ende ihrer Kunst.
Abb. 2 veranschaulicht diese komplexe Situation: Um
hier weiterzukommen, braucht man ein ganz neues,
nichtstorungstheoretisches Verfahren!

Die Grundlage fiir einen solchen Zugang zur relati-
vistischen Quantenphysik jenseits der Storungstheorie
basiert auf einem von Dirac vorgebrachten und von
Feynman spéter ausgearbeiteten Vorschlag [3], die
Quantenfluktuationen als wellenmechanische Abwei-
chungen von der klassischen Trajektorie eines Systems
im Sinne des Huygensschen Prinzips zu formulieren,
mit welchem dieser schon 1690 Phéanomene der Optik
wie Brechung und Beugung erkldren konnte. Huygens
beschreibt bekanntlich die Lichtfortpflanzung als Su-
perposition aller denkbaren Punkt-zu-Punkt-Vielfach-
streuungen im Sinne punktférmiger Quellen von Ku-
gelwellen, sodass die Lichtausbreitung allen méglichen
Pfaden im Raum folgt. Analog dazu wird die Uber-
gangsamplitude fiir die zeitliche Evolution eines Quan-
tensystems von einem Anfangszustand |A) in einen
Endzustand |B) als Uberlagerung von Beitrigen iiber
alle moglichen Verbindungswege (Zwischenzusténde)
zwischen diesen beiden Punkten im Zustandsraum des
Systems aufgefasst:

(B’tB|A7tA>: z

€xp [iSPfad( Ao B)]
alle Pfade

Die in dieser , Pfadintegralformulierung auftretende
Summe ist im Falle einer Quantenfeldtheorie ein Funk-
tionalintegral iiber alle Feld- oder System-Trajektorien,
welche die beiden Feldzustidnde |A) (zur Zeit t,) und
|B) (zur Zeit t5) im Zustandsraum miteinander ver-
binden. Die im Phasengewicht auftretende Wirkung S
selbst ist ein Raum-Zeit-Integral,

Sgy = Ii*dt [ @x Locpl@(& 1), w(&,1)],
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wobei die Lagrange-Dichte Lycp (@, ¥) als Funktion der
Quantenfelder (¢ und y bezeichnen generisch die Glu-
on- und Quarkfelder) zu sehen ist. Das rdumliche Inte-
gral erstreckt sich iiber das gesamte Systemvolumen.
Der skizzierte Pfadintegralformalismus zur nicht-
storungstheoretischen Beschreibung der QCD benotigt
jedoch noch zwei wesentliche Ingredienzien, bevor er
sich den numerischen Methoden der Computational
Physics erschlieRt [4]:
» Man kann durch analytische Fortsetzung von der
reellen Zeitachse iibergehen zu rein imaginérer Zeit,
t = it, was formal dem Ubergang von der Minkowski-
Metrik zur Euklidischen Raumzeit-Metrik entspricht.
Dadurch werden die stark oszillierenden und daher
numerisch kaum beherrschbaren Phasengewichte zu
Boltzmann-ghnlichen Gewichten und die Superposition
iiber alle Systempfade nimmt die Form einer Zustands-
sume im Sinne der Statistischen Physik an:

2 exp [iSpaaasp)] = b exp[-Spaqa— syl

» Die Summe ist mathematisch gesehen ein Funk-
tionalintegral, das sich tiber alle Feldzustidnde ¢, v
erstreckt, welche |A, t,) und |B, t3) miteinander ver-
binden konnen. Weil die Felder aber ihrerseits Funk-
tionen von (%, ) sind, beinhaltet dies je ein Integral
pro Koordinatenwert von (%, ), d. h. im Endeffekt ein
iiberabzdhlbar unendlich-faches Integral. Handhaben
lasst sich dieses Problem erst durch den Ubergang vom
Raum-Zeit-Kontinuum auf ein diskretes Raum-Zeit-

Wettlauf der QCD-Rechner

Gitter (daher die Bezeichnung ,,Gittereichtheorie®).
Man nimmt gewohnlich hyperkubische Gitter L3 x T mit
periodischen Randbedingungen und ,setzt“ das Quark-
feld y (als Farb-Triplett) auf die Gitterpunkte, wahrend
das Gluonfeld ¢ (als SU(3)-Matrix im Farbraum) auf
den Verbindungslinien zwischen benachbarten Gitter-
punkten ,lebt“.

Eine solche Diskretisierung der QCD erinnert sehr
an die Modellierung eines kristallinen Festkorpers mit
,Néchster-Nachbar-Wechselwirkung® (siehe Kasten im
Artikel von Kurt Binder). Die physikalische Auflésung
unseres Gitters wird durch die Wahl der Kopplungsstér-
ke in der Lagrange-Funktion gesteuert und muss na-
tlirlich hinreichend hoch sein im Hinblick auf die cha-
rakteristischen physikalischen Langen des Problems.
Gleichzeitig muss das durch das Gitter dargestellte
physikalische Raum-Volumen hinreichend groR sein im
Verhiltnis zur Ausdehnung der betrachteten Hadronen.

Als Folge dieser Forderungen hat es die Gittereich-
theorie mathematisch mit sehr hochdimensionalen
Integralen (L3> x T = 16°x 32 und groRer) iiber die Fel-
der y und ¢ zu tun. Die Gluonfelder sind dabei in der
Euklidischen Welt mit den klassischen Methoden der
Monte-Carlo-Integration mit ,Importance Sampling* zu
bewiltigen (siehe Kasten im Artikel von Kurt Binder).
Da sich das Pfadintegral iiber die Quarkfelder y als
Gauss-Integral sogar analytisch ausfiihren ldsst, sind im
Endeffekt die darzustellenden Quantenfluktuationen
des Vakuumzustands der QCD, |0), im Pfadintegralfor-

Aufgrund des extrem groRen
Rechenzeitbedarfs der Git-
ter-QCD, der von anteilig
genutzten Hochstleistungs-
rechnern alleine nicht abge-
deckt werden kann, gingen
einige Gittergruppen schon
Anfang 1980 dazu iiber, mit
Supercomputer-Herstellern
zu kooperieren und QCD-
optimierte Systeme in Eigen-
regie zu entwerfen. Beispiel
fiir eine Maschine der ersten
Generation ist das GF11-
System, gebaut bei IBM in
Yorktown-Heights, das bei
Projektstart 1983 auf die da-
mals gigantische Spitzenleis-
tung von 11 Gigaflops (1,1 x
10'° FlieRkommaoperationen
pro Sekunde) abzielte, aber
erst nach einer Dekade in
Betrieb ging. Der Kostenvor-
teil solcher Selbstbau-Syste-
me - im Vergleich zu kom-
merziellen Gerdten - beruhte
damals wie heute auf der
Verwendung von Chipkom-
ponenten dlterer Technologie
und einem Mesh-Netzwerk,
das fiir die Nachste-Nachbar-
Wechselwirkung der QCD
gut geeignet ist und im Ver-
ein mit dem datenparallelen
Betriebsprinzip eine hohe
Skalierbarkeit aufweist.

» APE (Italien/Deutsch-
land). Die italienische
INFN-Gruppe in Rom und
Pisa begann 1984 mit dem

Bau des ersten APE-Systems
(Array Processor Element),
das eine Spitzenleistung von
1 Gigaflops erzielte. Nach
dem erfolgreichen APE100-
Rechner (1993, 100 Giga-
flops) und APEmille (2000,
1 Teraflops) stehen INFN
und DESY kurz vor dem
Prototypen von apeNEXT.
Der Chip ist fiir QCD-Ma-
trix-Vektor-Multiplikatio-
nen optimiert, bei einem
balancierten Verhiltnis von
Memory-Zugriff zu CPU-
Leistung und Dimensionie-
rung des Netzwerks. Bei
einer Abwirme von etwa 20
W/Gigaflops ist apeNEXT
auf eine Kosteneffizienz von
etwa 1 Euro/Megaflops aus-
gelegt. Italien will mehrere
Teraflops installieren, die
Realisierung der in Deutsch-
land anvisierten Leistung
von iiber 10 Teraflops (effek-
tiv) bei DESY und GSI er-
scheint mittlerweile fraglich.
» QCDOC (USA/UK).

Die Nase vorn unter den
Selbstbauern hat derzeit die
Columbia-Gruppe mit ihrem
QCDOC-Rechner (QCD-
on-chip), als Nachfolger des
QCDSP-Systems ebenfalls
ein Rechner der vierten Ge-
neration. Der Chip wurde
aus Standard-Komponen-
ten des Power3-Prozessors
integriert, bei einer Ab-
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wiérme von nur etwa 10 W/
Gigaflops. QCDOC skaliert
fiir QCD-Codes selbst bei
kleinen Gittern bis hin zu
tausenden von Prozessoren.
Ein Prototyp mit 256 Prozes-
soren arbeitet bereits. Auch
hier wird eine Kosteneffizi-
enz von 1 Euro/Megaflops
angestrebt, wobei USA und
UK bis 2006 die Installation
von iiber 20 Teraflops (effek-
tiv) planen. QCDOC wurde
iibrigens zum Vorbild fiir
BlueGene/L, der 2005 zur
Berechnung der Protein-Fal-
tung mit einer Peak-Leistung
von 360 Teraflops an den
Start gehen soll.

» CPPACS (Japan). Génz-
lich andere Pfade schlug die
Tsukuba-Gruppe ein. Sie hat
1996 zusammen mit Hitachi
den CPPACS-Supercompu-
ter mit einer Spitzenleistung
von 640 Gigaflops bei iiber
50 % Effizienz konstruiert,
ein General-purpose-System
aus Vektorprozessoren mit
innovativer Sliding-win-
dow-Technologie, das einige
Jahre die TOP500-Liste

der schnellsten Rechner

der Welt angefiihrt hat und
auch heute noch einer der
starksten QCD-Computer
ist. Allerdings ist das Preis-
Leistungs-Verhéltnis um
Faktoren schlechter als bei
Selbstbau-Systemen. CP-

PACS wurde von Hitachi
kommerzialisiert. Japanische
Gitter-Gruppen planen bis
2007 Upgrades auf iiber 20
Teraflops (effektiv).

» PC-Cluster. Ernsthafte
Konkurrenz haben QCDOC
und apeNEXT von QCD-
optimierten PC-Clustern
bekommen. Erste groe Pi-
lotsysteme in den USA und
an den Universitdten Buda-
pest und Wuppertal haben
gezeigt, wie man QCD par-
allel auf hunderten von PCs
simuliert. Bereits heute kann
man Systeme mit einer Ef-
fizienz < 1 Euro/Megaflops
bauen. Die Kommunikation
wird iiber ein Gigabit-Ether-
net-Mesh oder Grid gefiihrt,
sodass man nicht auf teure
Netze wie Myrinet oder
Infiniband zuriickgreifen
muss. In Kiirze wird an der
Universitdt Wuppertal mit
ALiCEnext ein 1024-Prozes-
sor-Cluster installiert, mit
einer effektiven Leistung
von 1,5 Teraflops. Zusatzlich
mit einem Gigabit-Ethernet
Crossbar-Netz ausgestattet,
soll es ebenfalls fiir allge-
meine Probleme der Com-
putational Science sowie im
Hochenergie-Grid eingesetzt
werden. In den USA sind bis
2006 QCD-Cluster mit einer
effektiven Leistung bis 10
Teraflops geplant.
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1) Dies ist eine rein
gluonische Theorie mit
fermionischen duferen
Quellen

2) Da die Rollen von

E- und BFeldern ver-
tauscht sind, spricht
man in diesem Zusam-
menhang auch von ei-
nem dualen Supraleiter.

3) SESAM ist ein Akro-
nym fiir ,Sea Quark
Effects on Spectrum and
Matrix Elements®.

Abb. 3:

Wichst der
Abstand R zwi-
schen statischen
Farbladungen
(Quark und Anti-
quark, rot) adia-
batisch (0,5 fm =
R = 1,65 fm), so
bildet sich ein
chromoelektrischer
Flussschlauch
(griin), der fiir

den Einschluss der
Farbladung verant-
wortlich ist [8].

Abb. 4:

Die Beriicksich-
tigung der See-
quarks (full QCD)
fiihrt zu einem
starkeren Potential
zwischen Quark
und Antiquark fiir
R=0,4 fm, ver-
glichen mit einer
Rechnung, die nur
die Valenzquarks
beriicksichtigt
(quenched QCD)
[11].
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malismus nichts anderes als Beitrdge zu einer Zustands-
summe iiber gluonische Feldverteilungen {¢}. Diese
treten jeweils mit Gewicht

P(g} = exp[-Siy)]

auf. Die gluonische Wirkung S enthilt aber - durch die
ausintegrierten Seequarkzustdnde induziert - eine lang-
reichweitige Wechselwirkung, deren Implementierung in
der Simulation eines zusétzlichen Monte-Carlo-Prozes-
ses bedarf und dadurch duferst rechenzeitintensiv wird.

An dieser Stelle bestand fiir die Gittereichtheorie
iiber lange Zeit ein uniiberwindlicher Ressourceneng-
pass. So verzichtete man bis in die neunziger Jahre hin-
ein weitgehend auf die Beriicksichtigung von Seequarks
und beschrénkte sich auf Simulationen in der sog. Va-
lenzquarknéherung (Stichwort ,quenched QCD* oder
Yang-Mills-Theorie (YMT)V), die um mindestens zwei
GroRenordnungen weniger aufwéndig als Simulationen
der vollen Theorie sind.

Bei den extremen Anforderungen, welche die Gitter-
QCD an die verfiigbare Computerleistung und Daten-
haltung stellt, konnen nur solche Arbeitsgruppen welt-
weit konkurrieren, die Zugang zu Rechnern der inter-
nationalen Leistungsspitze haben, wie sie an nationalen
GroRrechenzentren wie dem John von Neumann-Ins-
titut fiir Computing - vormals Ho6chstleistungsrechen-
zentrum (HLRZ) - zur Verfiigung stehen. Neben der
Nutzung von Hochstleistungsrechnern wie der CRAY
T3E und dem neuen Supercomputer IBM p690 der 10-
Teraflops-Klasse des Zentralinstituts fiir Angewandte
Mathematik des FZ-Jiilich, werden in Deutschland seit
etwa zehn Jahren QCD-Spezialrechner der APE-Linie
als Simulations-Backend eingesetzt, die am DESY/
Zeuthen im Rahmen des NIC sowie an der Universitat
Bielefeld betrieben werden. Theoretische Physiker in

r= 050 fm

r=1,00 fm

r=1,65fm

T T T | T T T T i
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New York, Yorktown Heights, Rom und Tsukuba haben
solche Systeme seit Beginn der achtziger Jahre entwi-
ckelt [5]. In jiingster Zeit werden so genannte Cluster-
computer, d. h. groRe Rechnerbiindel aus Standard-PCs
sowie schnellen Gigabit-Vernetzungen wie Myrinet
oder auch Gigabit-Ethernet, immer beliebter, da diese
leicht auf die Bediirfnisse der Gitter-QCD zugeschnit-
ten werden und QCD-Codes sehr effektiv ausfiithren
konnen [6]. Ein Uberblick iiber derzeitige Maschinen-
Entwicklungen ist auf S. 67 zu finden.

Einige Meilensteine der Gittereichtheorie

Einige markante Beispiele sollen nun illustrieren,
welche Fortschritte beim Verstdndnis der starken
Wechselwirkung mit den Moglichkeiten der Computer-
simulation erreicht wurden.

Mechanismus des Farbeinschlusses: Die Gittereich-
theorie erlebte 1979 ihren eigentlichen Durchbruch
mit einer bahnbrechenden Simulation der Yang-Mills-
Theorie durch M. Creutz [7]. Er beobachtete als erster
eindeutig, dass das Potential zwischen zwei statischen
Farbladungen Q und Q asymptotisch linear ansteigt,
wenn man den Abstand zwischen den Farbladungen
vergroflert. Es gibt hier also keine endliche ,Ionisa-
tionsenergie“ wie beim Coulomb-Potential zwischen
zwei entgegengesetzten Ladungen, die sich voneinan-
der trennen lassen: eine klare Evidenz fiir den Ein-
schluss von Farbladungen. Dieser Anstieg lédsst sich
einer Modellvorstellung von 't Hooft zufolge durch eine
Analogie zur Supraleitung erkldaren: Im Gegensatz zum
Kondensat von Elektronen-Paaren (Cooper-Paare) in
einem gewohnlichen Supraleiter wirkt das Yang-Mills-
Vakuum demnach wie ein Kondensat aus Paaren von
magnetischen Monopolen und Antimonopolen. So wie
beim herkommlichen Meissner-Effekt die magnetischen
Feldlinien aus dem Kondensat verdriangt werden, wiir-
den die chromoelektrischen Feldlinien zwischen zwei
statischen Farbladungen auf einen sehr engen, linearen
Flussschlauch komprimiert.? Die konstante Energie-
dichte dieses Schlauchs fiihrt zum linearen Anstieg des
Potentials. Diese Situation ist grundverschieden von
der bekannten elektrostatischen Feldverteilung um ei-
nen elektrischen Dipol. Erst ein Jahrzehnt spéter, mit
dem Aufkommen leistungsfdahiger Parallelrechner und
nach zahlreichen methodischen Verbesserungen, gelang
es durch Simulation der YMT auf Rechnern der 1-Gi-
gaflops-Klasse, diese Modellvorstellung zu verifizieren
(Abb. 3).

Nach Ubergang in die sog. maximal abelsche
Eichung konnen die in der Simulation bestimmten
chromoelektrischen und -magnetischen Feldverteilun-
gen in der Tat im Sinne der Ginzburg-Landau-Theorie
der Supraleitung interpretiert werden [9].

Was bewirken die Seequarks? Ab 1994 verfiigte die
deutsche Gitter-Community iiber Parallelrechner des
Typs APE100 im 20-Gigaflops-Bereich, die als QCD-
Spezialrechner vom italienischen INFN entwickelt
worden waren. Das am HLRZ durchgefiihrte SESAM-
Projekt® stellte sich der Herausforderung, Seequark-
effekte aus QCD-Vakuumfeldern direkt nachzuweisen
[10]. Dazu wurden in einem europdischen, per Internet
vernetzten ,,Computerexperiment QCD-Vakuumkon-
figurationen am DESY/Zeuthen, am INFN/Rom und
in Wuppertal ,produziert“, die dann als Grundlage
dienten, um auf den CRAY-Rechnern des ZAM in Jiilich
verschiedene Groflen zu ,messen®. In einer Laufzeit
von fiinf Jahren wurden nach integraler Rechenzeit von
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ca. 400 Teraflops-Stunden etwa 5000 Vakuum-Feldkon-
figurationen bei verschiedenen Seequarkmassen auf Git-
tern der GroRe 16 x 32 und 24° x 40 produziert. Daraus
ergab sich eine erste Evidenz fiir Seequarkeffekte im
statischen Quark-Antiquark-Potential [11], das sich bei
sehr kurzen Abstinden (R=0,5 fm) coulomb-artig ver-
halten sollte, gemdll -a,(R)/R. Abb. 4 belegte erstmals,
dass sich die starke Kopplung a,(R) um etwa 10 Prozent
vergroBert, wenn man zwei Quark-Flavours im Quark-
see beriicksichtigt. Man erwartet, dass das in Abb. 4 un-
terdriickte langreichweitige Verhalten des Potentials in-
folge Mesonenbildung QQ — Qq + gQ mit Anlagerung
von Seequarks abflacht (Stichwort ,Stringbreaking®)

- doch braucht man verbesserte, sehr rechenaufwéndige
Methoden (mit leichten q,q-Quarks), um dies wirklich
in der Simulation nachweisen zu koénnen.

Die japanische Theoretiker-Gruppe um Y. Iwasaki
vollendete 1996 am Center for Computational Physics
der University of Tsukuba zusammen mit der Firma
Hitachi den Parallelrechner CPPACS, mit dem erstmals
der Nachweis gelang, dass sich okne Beriicksichtigung
der Seequarks die Massen der Hadronen K, @, N, A,
X, 2, X%, E" und Q auf 10 Prozent genau aus den empi-
rischen 7-, 9- und K-Meson-Massen reproduzieren las-
sen, wenn man die jeweiligen Valenzquark-Inhalte der
Hadronen aus dem Quarkmodell eingibt. Fiir hthere
Prézision bedarf es also der Mitnahme der Seequarks!

Materie aus Gluonen? Wegen der Selbstwechsel-
wirkung der Gluonen ist es im Prinzip auch moglich,
dass sich rein gluonische Bindungszustinde formieren,
d. h. Hadronen ohne Valenzquarkinhalt. Um solche
Gluebille auf dem Gitter zu beobachten, regt man das
Vakuum |0) mit einem rein gluonischen Operator?® 0,
an und bestimmt die Masse des gluonischen Bindungs-
zustands aus dem (in der imagindren Zeit 7) exponen-
tiellen Abklingen des Korrelators

(0| OL(t) O4(t=0)|0) = exp[imgt] = exp[-m,].

Die numerischen Signale fiir Glueballmassen m, sind
infolge der Quantenfluktuationen ziemlich verrauscht.
Dennoch gelang es einer deutsch-englischen Kollabo-
ration mit Rechnern des Typs Connection Machine
CM2, die Masse des leichtesten Glueballzustands mit
den Quantenzahlen J*%= 0** zu 1700 MeV zu be-
stimmen [12], spéter bestétigt durch Simulationen auf
dem QCD-Spezialrechner GF11 der IBM Forscher in
Yorktown-Heights [13]. Neben diesem skalaren konnte
auch ein tensorieller Glueballzustand mit der Masse 2,3
GeV auf dem Gitter identifiziert werden. Experimentell
fand man eine Reihe von Kandidaten fiir rein gluoni-
sche Hadronen.

Annihilation von Valenzquarks: Der QCD als einer
lokalen Eichfeldtheorie liegt die so genannte SU(3)-
Flavour-Symmetrie zugrunde, die bei allen Prozessen
der starken Wechselwirkung erhalten ist. Da das Vaku-
um ein Singulett-Zustand dieser Symmetrie ist, muss
man bei der Propagation von Hadronen unterscheiden,
ob es sich ebenfalls um Singulett- oder um andere
Zustidnde (wie Tripletts) handelt. Ein Triplett-Teilchen
wie das Pion kann wegen dieser Symmetrie nicht im
Vakuum ,aufgehen*; in Abb. 2 driickt sich das durch
die durchgéngigen Valenzquarklinien aus. Flavour-
Singulett-Mesonen wie das 7' hingegen unterliegen bei
ihrer Propagation von x nach x' einem zusdtzlichen
Einfluss, da ihre u,0-Valenzquarks etc. unterwegs auch
in Gluonen annihilieren kénnen, welche sich spé-
ter wieder in Valenzquarks riickverwandeln, gemafd
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udl +dd +ss — Vakuum — u@i +dd +ss . Wie Abb. 5
zeigt, bilden die Valenzquarks in diesem Falle zwei
Schleifen (dunkelblau). Diese Tatsache ist fiir die groRe
Massenaufspaltung (empirisch 820 MeV!!) zwischen

7' und Pion verantwortlich - ein Effekt, der besonders
sensitiv auf die Struktur des Vakuums ist. Auf dem Git-
ter sind - dhnlich wie bei den Gluebéllen - die Signale
allerdings stark verrauscht. Durch die Verwendung
spektraler Approximationen fiir die Quarkschleifen ist
es unserer Gruppe kiirzlich gelungen, erste gute Sig-
nale fiir Flavour-Singlett-Mesonen zu erzielen und die
Massenaufspaltung zwischen #'- und 7-Meson auf dem
Gitter zu beobachten.

2O

Fundamentale Parameter der QCD: Infolge des Farb-
einschlusses lassen sich die Quarkmassen und die star-
ke Kopplung «; als fundamentale Parameter der QCD
am besten aus dem Hadronspektrum extrahieren. Die
QCD-Lagrange-Funktion enthélt die GroRen als Para-
meter in Form von ,nackten“ Massen und ,nackter
Kopplungskonstante «,. Letztere wird {ibrigens durch
Quantenfluktuationen effektiv skalenabhéngig: a, —
ag(u) (Stichwort ,,running coupling®). Die 1992 von M.
Liischer begriindete ALPHA-Kollaboration hat sehr
konsequent Methoden zur Prizisionsbestimmung von
ay(u) entwickelt und eingesetzt, die im Wesentlichen
auf kleinen Gittern durchgefiihrt werden konnen und
dadurch iiber die erzielbare Genauigkeit der in Abb. 4
vorgestellten Potential-Methode weit hinausgehen [14].

Die ,nackten“ Massen werden dabei so angepasst,
dass die Gitterrechnungen die gemessenen Massen von
Pion, Kaon oder @ korrekt reproduzieren. Die ,nackte“
Kopplung regelt dabei die GroRe des Gitterabstandes
a und damit die physikalische Skala. Dabei kann a(e,)
aus einer dimensionsbehafteten GroRe (wie z.B. der o-
Meson-Masse) auf dem Gitter, m'é, nach der Beziehung
a mly = m$® bestimmt werden.

Nach einer ersten Analyse der leichten Quarkmassen
durch die SESAM-Gruppe [15] gelang es der japani-
schen CPPACS-Gruppe [16] auf Grund ihrer damals
konkurrenzlosen Rechnerausstattung, die Quarkmassen
bei mehreren Gitterabstdnden zu bestimmen. Daher
hatte sie eine recht gute Kontrolle iiber die Diskretisie-
rungsfehler und konnte erstmals den Versuch unterneh-
men, den Kontinuumslimes a — 0 bei der Bestimmung
der Quarkmassen zu vollziehen. Auch systematische
Fehler wurden untersucht (durch ,,Messung® der
Quarkmassen auf dem Gitter tiber die Bestimmung von
Matrixelementen der sogenannten PCAC-Relation). Als
Ergebnis ergaben sich im Kontinuumslimes a — 0 die
konsistenten Werte der Quarkmassen [16]:

my 4(2 GeV)=3,1+0,1 MeV
my(2 GeV) =84 £3 MeV.

Aber sind die angegebenen Fehler wirklich verlésslich
im Sinne einer ,Prazisionsmessung“?
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Schwerpunkt

Abb. 5:

Die wu-Valenz-
quarks (blau) des
77'-Mesons konnen
sich auf ihrem Weg
von x nach x' wie
in Abb. 2 verhalten
oder, wie hier illus-
triert, vernichten
und als dd-Paar
ankommen.

4) Normale Mesonen
erzeugt man aus dem
Vakuum mit einem bi-
linearen Quarkoperator
der Art yl'y.
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Schwerpunkt

5) Die Konditionszahl
einer Matrix ist das

Verhiltnis ihres groften

zu ihrem kleinsten Ei-
genwert.
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Simulation realistischer Seequarks

Ein ernsthaftes Handicap aller bisherigen QCD-Si-
mulationen bestand darin, dass sie wegen der stark fluk-
tuierenden Konditionszahl® der Dirac-Matrix nur bei
unrealistisch groflen ud-Seequarkmassen (im Bereich =
80 MeV) durchgefiihrt wurden (oder gar mit einer Fer-
mion-Diskretisierung, welche neben der Lorentz-Sym-
metrie die Flavoursymmetrie bricht, die so genannten
»Staggered Fermionen®). Dies erfordert Extrapolationen
in der Quarkmasse aus einem Massenbereich heraus,
wo die chirale Storungstheorie (Entwicklungen in Po-
tenzen von m, 4) deren funktionale Form nicht festlegen
kann. Wenn man etwa die Tabellen der Particle Data
Group [17] (also den Landolt-Bornstein der Teilchen-
physik) zum aktuellen Wissensstand iiber die Werte
der Quarkmassen konsultiert, so kann man unschwer
erkennen, dass die systematischen Fehler der Gitter-
resultate noch nicht hinreichend unter Kontrolle sind.

So wurde bei der Gitter-Diskretisierung der QCD
bislang der fermionische Dirac-Operator durch eine
(schwach besetzte) Dirac-Matrix approximiert. Um die
dabei als Folge der Diskretisierung mit lokalen Differen-
tialoperatoren auftretenden 15 unphysikalischen Quark-
zustdnde im Kontinuumslimes auszufrieren, hat Wilson
sich eines Tricks bedient, der auf eine explizite Bre-
chung der chiralen Symmetrie bei a # 0 fiihrte [2]. Diese
Symmetriebrechung strebt zwar mit a— 0 gegen null, ist
aber letztlich die Ursache dafiir, dass bei der Simulation
sehr leichter Seequarks die Quantenfluktuationen im
Spektrum der Dirac-Matrix {iberhandnehmen.

Symmetrien haben bekanntlich Erhaltungssédtze und
Auswahlregeln zur Folge, welche Problemlésungen
i. A. erheblich erleichtern. Eine Symmetrie der Konti-
nuumsphysik sollte sich also nach Méglichkeit in einer
exakten Symmetrie auf dem Gitter widerspiegeln, wel-
che die Gitterresultate bestmdoglich vor Gitterartefakten
schiitzt. Genau dieses Ziel wurde von Neuberger Ende
der neunziger Jahre mit seiner Overlap-Form des Di-
rac-Operators erreicht, der eine exakte chirale Symme-
trie auf dem Gitter erfiillt [14]. Die Overlap-Form zeigt
ein erheblich verbessertes Verhalten unter Quanten-
fluktuationen. Aber ihre numerische Simulation ist um
etwa zwei Grolenordnungen aufwéndiger als z. B. das
SESAM-Projekt, weil sie die Berechnung der signum-
Funktionen eines Matrixoperators M erfordert.

Angesichts dieses Ressourcenproblems der Overlap-
Fermionen konzentrierten sich die Simulationen der-
selben zunéchst wieder auf die quenched-Néherung. In
den vergangenen beiden Jahren wurden in diesem Rah-
men dramatische Verbesserungen bei der Behandlung
leichter Valenzquarks nachgewiesen. Aber wird man
mit dieser Idee auch die Quantenfluktuationen von
Seequarks im Massenbereich = 40 MeV in den Griff
bekommen?

Ausblick 2004

Angesichts der genannten Herausforderung im Be-
reich des ,Large Scale Computing® gewinnt die Algo-
rithmenforschung immer groBere Bedeutung. Gefragt
ist weiterhin die enge interdisziplindre Zusammenarbeit
zwischen theoretischen Physikern, angewandten Ma-
thematikern und Informatikern. So sind durch algo-
rithmische Verbesserungen in den letzten zehn Jahren
Effizienzsteigerungen der Gittersimulationen um min-
destens eine bis zwei Grolenordnungen erzielt worden.

In diesem Jahr werden in Deutschland Hochstleis-
tungsrechner der Multi-Teraflops-Klasse fiir die Com-
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putational Science installiert (sieche die Ubersicht auf
S. 67). Diese Systeme lassen extrem kurze Speicher-
zugriffszeiten und damit eine hohe ,sustained perfor-
mance“ fiir QCD-Anwendungen erwarten. Sie konnen
als Plattformen fiir die Entwicklung und praktische
Erprobung schneller Algorithmen zur Darstellung von
Overlap-Fermionen und erste physikalische Simulatio-
nen auf Gittern intermedidrer GroRle dienen.

Die ,,Losung“ des Grand-Challenge-Problems ,,Git-
tereichtheorie“ wird allerdings den Superrechnern der
nédchsten Generation im Bereich der 100-Teraflops- bis
Petaflops-Klasse vorbehalten bleiben.
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