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Abstract

Computerpraktika stellen einen wichtigen Bestandteil vieler Lehrveranstaltungen dar, welche
die Grundlagen und Details von computergestitzten Methoden vermitteln sollen. In den Mate-
rialwissenschaften spielen solche Methoden eine zunehmend wichtige Rolle. Typischerweise
setzen die Praktika eine physische Prasenz in den PC Pools voraus, u.a. da eine Vielzahl von
verschiedenen Programmen lokal installiert und bereitgestellt werden muss. Um Computer-
praktika auch in der Online-Lehre vollumfanglich und weitestgehend unabhangig von den Ge-
gebenheiten der Studierenden einsetzen zu kénnen, wurde im Wintersemester 2020/21 ein vir-
tueller PC Pool auf Basis von virtuellen Maschinen mit Web-basiertem Zugang eingerichtet. Die-
ser virtuelle PC Pool wurde in verschiedenen Lehrveranstaltungen erfolgreich eingesetzt und
kann auch bei hybriden Lehrformaten in verschiedenen Disziplinen verwendet werden.

Computer practicals are an important part of many courses that are designed to teach the basics
and details of computer-based methods. In the materials sciences, such methods play an in-
creasingly important role. Typically, the practical courses require a physical presence in the PC
pools, among other things because a large number of different programmes have to be installed
and made available locally. In order to be able to use computer practicals fully and as far as
possible independently of the students' circumstances in online teaching, a virtual PC pool based
on virtual machines with web-based access was set up in the winter semester 2020/21. This
virtual PC pool has been successfully used in various courses and can also be used in hybrid
teaching formats in various disciplines.

*Corresponding author: gianaurelio.cuniberti@tu-dresden.de
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1. Einleitung

In den meisten Lehrveranstaltungen mit Bezug
zu Computersimulationen sind Praktika vorge-
sehen, durch die die Studierenden die Simula-
tionsmethoden ausprobieren und anwenden
sollen. Die Computerpraktika finden typischer-
weise in PC Pools statt, wo die notwendige
Software zur Verfugung steht und Fragen
durch den Praktikumsleiter direkt vor Ort be-
antwortet werden koénnen. AuBerhalb der
Pools kdénnen die Studierenden die entspre-
chende Software zwar prinzipiell auf dem eige-
nen PCinstallieren, was sich aber durch die He-
terogenitat der verschiedenen Hardware und
Betriebssysteme teilweise sehr schwierig ge-
staltet. Ein virtueller PC Pool, bei dem die be-
notigte Umgebung serverseitig bereitgestellt
wird, bietet eine praktikable Lésung fur die di-
gitale Lehre. Aber auch hier sind verschiedene
Aspekte, insbesondere bezlglich eines siche-
ren und niedrigschwelligen Zugangs, zu beach-
ten [1-3].

Im vorliegenden Artikel soll am Beispiel der
Lehrveranstaltungen Computersimulation in
der Materialwissenschaft, Computational Me-
thods II, Concepts of Molecular Modeling, Compu-
tational Materials Science: Molekulardynamik
und Kontinuumsmethoden, welche fur Studie-
rende der Werkstoffwissenschaft im 8. und 9.
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Semester, sowie fur Studierende verschiede-
ner Masterstudiengange (Computational Mo-
delling and Simulation, Nanobiophysics, Organic
and Molecular Electronics, sowie Physik) an der
TU Dresden angeboten werden, die Einrich-
tung und Nutzung eines virtuellen PC Pools fur
die Materialwissenschaften beschrieben wer-
den. Die hier vorzustellende L6sung wurde mit
Hilfe des Zentrums fur Informationsdienste
und Hochleistungsrechnen (ZIH) der TU Dres-
den erarbeitet und umgesetzt.

2. Anforderungen

Wie eingangs erwahnt, sollen die Praktika den
Vorlesungsstoff durch eigene Versuche ergan-
zen und mit Hilfe von Projekten vertiefen. Hier-
fur werden den Studierenden Aufgaben ge-
stellt, welche mit bereitgestellter Software be-
arbeitet werden sollen. Die Simulationsergeb-
nisse mussen anschlieBend ausgewertet und
interpretiert werden. Im Rahmen der Praktika
mit Bezug zur Materialwissenschaft wird ver-
schiedene (freie) Software zur Materialsimula-
tion unter Linux eingesetzt. Hierbei mussen
verschiedene GroRRenskalen der zu untersu-
chenden Materialien abgedeckt und mit der
eingesetzten Software behandelt werden kon-
nen (siehe Abb. 1 und Tab. 1).
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Abb. 1: Ubersicht der Methoden zur Beschreibung verschiedener Zeit- und Lingenskalen.
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Tab. 1: In den Computerpraktika verwendete Softwareprogramme und deren Anwendungsbereich (Skala)

Software Beschreibung Atomistisch Mikro Meso Makro
Jupyter-Note-  Auswertung und Visualisierung

book [15]

OVITO [12] 3D Visualisierung und Analyse
VMD [16] 3D Visualisierung und Analyse
LAMMPS [11] Molekulardynamik Simulationen
DFTB+ [13] Elektronenstrukturberechnungen
o i deren Maniputation
COMSOL [14] Finite Elemente Software

Diese Programme sollen auch im virtuellen PC
Pool allen Studierenden zur Verfiigung stehen.
Zusatzlicher Administrationsaufwand durch
Installationssupport auf verschiedenen Hard-
wareplattformen und Betriebssystemen sollte
weitestgehend vermieden werden. Idealer-
weise sollen die Studierenden auch auBerhalb
der Praktikumszeiten vollen Zugriff auf Pro-
gramme, Daten und Rechnerkapazitaten ha-
ben. Zusatzlich sollte darauf geachtet werden,
dass die Studierenden identische virtuelle
Desktopumgebungen bereitgestellt bekom-
men. Zudem ist insgesamt der Datenschutz zu
gewahrleisten.

3. Umsetzung

Fur die Umsetzung des virtuellen PC Pools, der
eine Kapazitat von 80 virtuellen Maschinen
umfasste, wurde eine Ldsung erarbeitet, die
auf den folgenden Komponenten beruht:

e Die virtuellen Maschinen wurden in einer
Cloud-Umgebung des ZIH betrieben. Die
Konfiguration sowie das Monitoring der vir-
tuellen Maschinen erfolgt Uber ein Web-In-
terface, das ebenfalls vom ZIH bereitgestellt
wird.

e Jede virtuelle Maschine basierte auf einer
vordefinierten Installation, welche samtli-
che Software umfasste. Als Betriebssystem
wurde Ubuntu 20.04 [4] verwendet.

¢ AlsVirtual Network Computing (VNC) Server
kam Turbo-VNC zum Einsatz [5]. Der VNC
Server ermoglicht den Fernzugriff auf die
virtuelle Maschine.
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e Der Zugang wurde Uber ein Web-Interface
mit Hilfe der Software noVNC realisiert [6]
und durch Transport Layer Security (TLS)
abgesichert. Als ressourcenschonende
Desktopoberflache wurde Xfce [7] gewahlt
(siehe Abb. 2).

e Den virtuellen Maschinen wurde jeweils
eine feste Domain zugewiesen.

Aus Sicht der Studierenden ergeben sich mit
dieser Losung eine Reihe von Vorteilen. Jeder
Nutzer hat eine eigene, individuelle virtuelle
Umgebung. Der Zugriff erfolgt tiber den Brow-
ser und ist daher weitestgehend hardware-
und betriebssystemunabhangig. Auch bisher
IT-Unerfahrene kénnen unproblematisch Zu-
gang auf einer Vielzahl von Endgeraten erhal-
ten. Die Ubertragung ist verschliisselt und der
Zugang ist passwortgeschutzt. Samtliche Soft-
ware ist vorinstalliert und getestet, wodurch al-
len Teilnehmenden identische Software zur
Verfugung steht. Es kénnen auch lizenzpflich-
tige Programme ohne eigene lokale Installa-

Abb. 2: Screenshot des virtuellen Desktops. Im Vor-
dergrund sind Visualisierungen mit OVITO und
Avogadro 2 zu sehen.
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tion genutzt werden, da der Bereich der IP Ad-
ressen eingeschrankt ist. Daten kénnen Uber
eine Cloudlésung oder durch Netzlaufwerke
bereitgestellt und abgerufen werden.

Aus Administratorensicht bietet die gefundene
Loésung ebenfalls mehrere Vorteile. Die im
Praktikum verwendete Software kann weitest-
gehend zentralisiert verwaltet und getestet
werden. Die Ressourcen kénnen dynamisch an
den Bedarf angepasst werden und sind prinzi-
piell immer verfligbar. Der Zugang und die Ver-
waltung kénnen dabei graphisch oder per Ter-
minal erfolgen. Flr eine zentrale Administra-
tion kann die Software Cluster-SSH [8] verwen-
det werden, mit der man gleichzeitig auf alle
virtuellen Maschinen zugreifen und Befehle
ausfuhren kann. Auf diese Art und Weise wur-
den auch randomisierte Passworter, die fur
den Webzugriff erstellt wurden, den einzelnen
Maschinen zugewiesen. Auch ist somit die
Nachinstallation von Software oder das Able-
gen von Dateien komfortabel méglich. Zudem
ist auf diesem Wege die Ruckfihrung der virtu-
ellen Maschinen in den Ausgangszustand nach
Semesterende problemlos moglich.

4. Durchfiihrung

An den Lehrveranstaltungen Computersimula-
tion in der Materialwissenschaft, Computational
Methods und Concepts of Molecular Modeling
nahmen im Wintersemester 2020/21 insge-
samt 80 Studierende teil. Jeder Teilnehmende
bekam seine eigene virtuelle Maschine zuge-
wiesen. Zusatzlich wurde den Mitarbeitern, die
die Praktika betreuen, jeweils eine virtuelle
Maschine, die identisch mit den anderen virtu-
ellen Maschinen war, zur Verfigung gestellt.

Task 2: how many equilibration steps are necessary for T=1 fora
system size of 20 vs 50 vs 100?

Hint: Use 0 as EQ_STEPS so that you can see how the energy and
magnetization behave

In [7): # defining simulation parameters

MC_STEPS = leb

EQ STEPS = ©

SAMPLE_INTERVAL = int(MC_STEPS/1000)
T
J

1.0
1.0

In [8]: E_MC, E_MC_std, M MC, M MC_std = main(20, EQ STEPS, MC
E_MC, E_MC_std, M_MC, M_MC_std = main(50, EQ_STEPS, MC

E MC, E MC_std, M MC, M MC std = main(100, EQ STEPS, M

Wahrend der online-Praktikumsveranstaltun-
gen konnten die Studierenden mit Hilfe der
Bildschirmubertragungsfunktion gangiger Vi-
deokonferenzsysteme, wie z.B. Big Blue Button
oder Zoom, die Arbeitsschritte auf der grafi-
schen Oberflache der virtuellen Maschine
nachvollziehen. Durch die einheitliche Installa-
tion konnten auftretende Fehler schnell einge-
grenzt werden.

Zur Bereitstellung praktikumsrelevanter Da-
teien wurde die Lernplattform OPAL [9] und
der von der TU Dresden bereitgestellte Cloud-
service [10] verwendet. Der Zugang zu diesen
Ressourcen auf der virtuellen Maschine ist wie
gewohnt Uber den Browser moglich.
Insbesondere fur die Vorlesung Concepts of
Molecular Modelling war der einfache und un-
beschrankte Zugriff sehr wertvoll, da es Studie-
rende aus den internationalen Masterstudien-
gangen gab, die sich nicht in Deutschland auf-
hielten und damit in vielen Fallen nur asyn-
chron Zugang zu Programmen und Daten hat-
ten.

In den Praktika dieser Lehrveranstaltung sol-
len die Studierenden den Umgang mit Moleku-
lardynamikprogrammen wie LAMMPS [11], mit
Visualisierungssoftware wie OVITO [12] und mit
der Programmiersprache Python zur Daten-
auswertung und zur Durchfihrung von Monte
Carlo Simulationen lernen (siehe Abb. 3). Die
gelernten Fahigkeiten wurden am Ende des
Praktikums in einem kleinen von den Studie-
renden durchgefihrten Projekt Gber Moleku-
lardynamik oder Monte Carlo angewandt.
Schwerpunkte der Lehrveranstaltung Compu-
tational Methods sind Methoden zur Berech-
nung der elektronischen Struktur, welche am

=
N
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Abb. 3: Auszug aus einem Jupyter-Notebook tiber Monte Carlo Simulationen.
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Abb. 4: Screenshot eines Berechnungsbeispiels in der
kum der Lehrveranstaltung Kontinuumsmethoden.

Beispiel von DFTB+ [13] praktisch erprobt wer-
den. Bei der Density Functional Based Tight Bin-
ding (DFTB) Methode handelt es sich um eine
Naherung der Dichtefunktionaltheorie, die ins-
besondere eine Betrachtung von sehr grol3en
Systemen erlaubt. Im Praktikum der Lehrver-
anstaltung  Kontinuumsmethoden  werden
grundlegende Stofftransportphanomene, so-
wie thermische bzw. mechanische Problem-
stellungen behandelt. Gleichzeitig wird der
praktische Umgang mit der weit verbreiteten
(lizenzpflichtigen) Finite Elemente Software
COMSOL [14] anhand von Berechnungen ver-
einfachter Beispiele solcher Problemstellun-
gen vermittelt (siehe Abb. 4). Gerade bei der
Verwendung lizenzpflichtiger Software bietet
der virtuelle PC Pool eine einfache Ldsung, al-
len Studierenden einen Zugang zu ermogli-
chen. Das Verstandnis der Herangehensweise
an materialwissenschaftliche Fragestellungen
und deren Bearbeitung mit Hilfe von Kontinu-
umsmethoden befahigt die Teilnehmenden
schlielich, sich Losungen anders gearteter
Probleme, die nicht Teil des Lehrumfangs sind,
selbststandig zu erschlieRen.

In den folgenden zwei Unterkapiteln werden
der Aufbau und Ablauf jeweils einer Prakti-
kumseinheit exemplarisch dargestellt. Dabei
wird zunachst auf die Verwendung von Python
eingegangen und danach eine Fragestellung
mit Bezug auf die Molekulardynamik beschrie-
ben.
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4.1 Praktikum 1: Python

Am Anfang des Semesters erfolgte eine Einfuh-
rung in Python, um auch Studierenden ohne
jegliche Vorkenntnisse in Programmierung ei-
nen leichten Einstieg zu ermdglichen. Ziel war,
dass die Studierenden einfachen Python-Code
verstehen und ebenfalls selbststandig Skripte,
zum Beispiel zur Datenauswertung, erstellen
kdénnen. Daher wurde bei den Kursen auf mog-
lichst groRe Beteiligung und Eigenarbeit der
Studierenden gesetzt, um einen moglichst gro-
Ren Lernerfolg zu garantieren.

Die Tutorien wurden online Uber die Plattform
Zoom abgehalten. Die Studierenden mussten
eigenstandig Programmieraufgaben wahrend
des Tutoriums I6sen, welche dann besprochen
wurden. Es wurde regelmaRig Uber Umfragen
der aktuelle Fortschritt der Studierenden bei
der Aufgabenbearbeitung gepruft, um zu er-
mitteln, wann welche Aufgaben besprochen
werden sollten. Des Weiteren wurden die Tu-
torien aufgezeichnet, so dass asynchrones Ler-
nen problemlos moéglich war, falls zum Beispiel
Studierende in einer anderen Zeitzone waren
oder sonstige andere Verpflichtungen hatten.

Die Programmieraufgaben wurden in soge-
nannten jupyter-Notebooks [15] erstellt. Dies ist
eine Umgebung, in welcher Abschnitt fur Ab-
schnitt Code-Teile ausgeflihrt werden kénnen
und ebenfalls Textbausteine eingeflgt werden
kénnen (siehe Abb. 5). Diese Jupyter-Note-
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books wurden so gestaltet, dass genaue An-
weisungen und Erklarungen bereits enthalten
waren und kleine Programmieraufgaben zu 16-
sen waren. Die Studierenden sollten dann
wahrend des Kurses die Aufgaben in den Note-
books eigenstandig I6sen, wahrend Tutoren in
der Zoom-Konferenz fir Fragen bereitstan-
den. Die Notebooks konnten in den virtuellen
Maschinen Uber OPAL heruntergeladen und
bearbeitet werden.

3. Variables

As in other programming languages, we use variables in python. A
variable has a name (for example x, n_1, good_variable_name, nAnAnA
etc.) and an assigned value to it which can be of different types. Python
automatically recognizes which type a variable is. The following types
are important for now:

« numbers

« int (1, 2,345, -3, elc.)

« float (1.23,5.123,-1.2, etc.)

= complex (3.13, 1+4.2j)
« string ('this is a string', ‘one string to rule them all', etc.)
« boolean (True or False)

So, how do we assign variables? We just write variable = value:
In [ ]: a=3 # integer
print(a)

b = 'Atoms are our friends' # string
print(b)

c = "Python is fun" # string
print(c)

the number pi = 3.14159 # float
print(the_number_pi)

a complex variable = 3.3 + 3.0] # complex
print(a_complex_variable)

FUN = True # boolean
print(FUN)

X = 23.5 + 18.5 # we can also assign the result of a
print(x)

Exercise

Now let's try calculating the ratio from above, but now using
variables, so that we could easily change values.

First assign each variable a value (use the values from the exercise
above) and then calculate the ratio. Assign the result to the variable
called ratio and print out the variable ratio.

In[ ):

Abb. 5: Auszug aus einem Jupyter-Notebook zur Ein-
flihrung in die Programmierung mit Python.

Neben den Einfihrungskursen zu Python gab
es aullerdem ein Python-basiertes Tutorium
Uber Monte-Carlo Simulationen (siehe Abb. 3).
Dieses Tutorium wurde ebenfalls in Jupyter-
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Notebooks abgehalten, indem auch hier Erkla-
rungen und Aufgaben enthalten waren, die
von den Studierenden bearbeitet wurden.

Am Ende des Semesters bearbeiteten die Stu-
dierenden ein eigenes kleines Projekt, Uber
welches Sie einen Bericht anfertigten. Da die
Virtuellen Maschinen jederzeit Uber den Brow-
ser von zu Hause aus nutzbar waren, konnten
alle Studierenden selbststandig von zu Hause
dieses Projekt durchfuhren.

4.2 Praktikum 2: Molekulardynamik

Molekulardynamik-Simulationen sind eine
wichtige Saule der computergestutzten Mate-
rialwissenschaft. Im Rahmen der Praktika 16s-
ten die Studierenden vorgegebene Aufgaben
anhand von kommentierten Eingabeskripten.
Eine solche Aufgabenstellung lautet z.B.

1) Generieren Sie ein ideales Gold-Nanowire
(kfz,L=8 nm,R=1,2 nm).

2) Berechnen Sie die Abhangigkeit des Dru-
ckes von der Dehnung in z-Richtung.

3) Berechnen Sie die Abhangigkeit der poten-
tiellen Energie von der Dehnung wahrend
des Dehnungsprozesses und berechnen Sie
die Bruchdehnung fur das Nanowire.

Die Ausfihrung des entsprechenden Skripts
dauert nur wenige Minuten. AnschlieRend
kann das Verhalten des Nanowire mit Hilfe von
OVITO visualisiert und so die kritische Dehnung
gefunden werden (siehe Abb. 6). Die Auswer-
tung der Druck-Dehnung- und Energie-Deh-
nung-Kurven kann dann beispielsweise in ei-
nem Jupyter-Notebook oder durch separate
Software erfolgen. Insgesamt fanden vier Prak-
tika statt, in denen jeweils eine Aufgabe, wie
exemplarisch beschrieben, bearbeitet wurde.
Thematisch wurden dabei unter anderem fol-
gende Themengebiete abgearbeitet: Generie-
rung und Deformation von Kohlenstoffstruktu-
ren; Aufwarm- und Abkuhlprozesse von Nano-
strukturen.
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Abb. 6: Visualisierung eines Gold-Nanowire in OVITO a) ohne Dehnung, und b) mit 60 Prozent Dehnung. c) Me-
chanische Spannung (oben) und potentielle Energie (unten) in Abhéngigkeit von der Dehnung

5. Fazit und Ausblick

Insgesamt stellt die hier vorgestellte Lésung
eine komfortable und praktikable Méglichkeit
far die Durchfihrung von Computerpraktika
auch im Bereich der hybriden Lehre dar. Durch
den Zugang Uber die virtuellen Maschinen
konnten die Praktika ohne Einschrankungen
durchgefihrt werden. Dabei ist die standardi-
sierte Bereitstellung von Software und der si-
chere, jederzeitige und unproblematische Zu-
gang durch die Weboberflache hervorzuhe-
ben. In Zukunft besteht daher die Moglichkeit
die Aufgaben und Lésungsfortschritte der Stu-
dierenden parallel in den Computerpools und
den virtuellen Maschinen zur Verfigung zu
stellen. Somit kann der flexible Zugang fur die
Studierenden zu den Praktika-Ressourcen ge-
wahrleistet und gleichzeitig die individuelle
Lehrbetreuung gestarkt werden.
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