
OpenCL Gains Ground On CUDA 
A	  recent	  ar)cle	  in	  HPCWire	  recognizes	  ORNL's	  
Scalable	  Heterogeneous	  Compu)ng	  
benchmarks,	  which	  are	  sponsored	  by	  DOE	  
ASCR	  and	  NSF,	  for	  performance	  tes)ng	  on	  
emerging	  architectures	  with	  OpenCL	  and	  
CUDA.	  Kyle	  Spafford	  from	  ORNL's	  Future	  
Technologies	  group	  has	  been	  benchmarking	  
the	  two	  technologies	  for	  some	  )me	  and	  is	  
now	  convinced	  that	  OpenCL	  performance	  is	  
closing	  the	  gap	  on	  CUDA.	  He	  recently	  
presented	  his	  findings	  at	  Georgia	  Tech's	  
Keeneland	  Workshop.	  Spafford	  ran	  ORNL's	  
Scalable	  Heterogeneous	  Compu)ng	  
Benchmark	  Suite	  (SHOC)	  that	  has	  been	  
op)mized	  for	  both	  CUDA	  and	  OpenCL,	  and	  
found	  that	  OpenCL	  can	  match	  CUDA	  
performance	  on	  most	  of	  the	  basic	  math	  
kernels.	  He	  also	  found	  that	  OpenCL's	  
performance	  on	  some	  kernels,	  like	  SGEMM,	  
has	  increased	  10-‐fold	  since	  2009.	  The	  one	  
code	  that	  CUDA	  s)ll	  has	  a	  significant	  
performance	  advantage	  is	  that	  of	  the	  Fast	  
Fourier	  Transform	  (FFT).	  Spafford	  aYributes	  
CUDA's	  beYer	  FFT	  performance	  on	  its	  use	  of	  a	  
fast	  intrinsic,	  with	  AMD's	  OpenCL	  employing	  a	  
slower,	  more	  accurate	  version.	  If	  the	  
implementa)ons	  are	  matched,	  the	  
performance	  difference	  goes	  away,	  says	  
Spafford.	  [Read	  more	  here.]

Next-generation Electronics . . .
Changing	  the	  behavior	  of	  a	  material	  isn't	  big	  
magic	  –	  it's	  nanoscale	  chemistry.	  Alejandro	  
Lopez-‐Bezanilla,	  from	  CSMD’s	  Computa)onal	  

Chemical	  and	  Materials	  Sciences	  Group,	  used	  
the	  compu)ng	  power	  of	  Oak	  Ridge	  Na)onal	  
Laboratory's	  Jaguar	  supercomputer,	  America's	  
fastest,	  to	  study	  the	  effects	  of	  adding	  oxygen,	  
sulfur	  and	  hydrogen	  to	  nanoribbons	  made	  of	  
boron	  nitride.	  The	  added	  elements	  changed	  
the	  behavior	  of	  boron	  nitride	  –	  a	  good	  
insulator	  –	  into	  that	  of	  a	  metal.	  That	  makes	  
the	  material	  promising	  for	  faster	  computer	  
chips	  and	  smarter	  cell	  phones.	  Stable,	  
inexpensive	  boron	  nitride	  can	  serve	  as	  a	  
substrate	  to	  support	  blazing-‐fast	  graphene,	  a	  
material	  being	  studied	  for	  next-‐genera)on	  
electronics.	  Graphene	  and	  boron	  nitride	  can	  
be	  created	  in	  1-‐atom-‐thick	  sheets	  and	  cut	  into	  
ribbons	  to	  carry	  electrons	  and	  their	  on/off	  
electronic	  messages.	  [WriYen	  by	  Sandra	  Allen	  
McLean;	  media	  contact:	  Ron	  Walli,	  
(865)	  576-‐0226;	  wallira@ornl.gov

Researchers Work Recognized
As	  recogni)on	  of	  the	  success	  of	  their	  work	  on	  
climate	  science	  problems,	  CSMD	  researcher	  
Nagiza	  Samatova	  and	  North	  Carolina	  State	  
University	  (NCSU)	  professor	  Fred	  Semazzi	  
have	  been	  chosen	  by	  NCSU	  to	  appear	  NCSU’s	  
adver)sement	  in	  Chronicle	  of	  Higher	  
Educa)on.	  	  Addi)onally,	  Drs.	  Samatova
and	  Alok	  Choudhary	  (from	  Northwestern	  
University)	  were	  invited	  to	  present	  their	  work	  
to	  the	  Advanced	  Scien)fic	  Compu)ng	  
Advisory	  CommiYee	  (ASCAC)	  in	  March.
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Upcoming Events
The	  Third	  Workshop	  on	  Data	  

Mining	  in	  Earth	  System	  

Science	  (DMESS	  2012)-‐-‐co-‐

convened	  by	  Forrest	  M.	  

Hoffman,	  Jitendra	  Kumar,	  J.	  

Walter	  Larson,	  Richard	  Tran	  

Mills,	  and	  Miguel	  D.	  

Mahecha-‐-‐will	  be	  held	  in	  

conjuncMon	  with	  the	  

InternaMonal	  Conference	  on	  

ComputaMonal	  Science	  

(ICCS)	  on	  June	  4-‐6,	  2012,	  in	  

Omaha,	  Nebraska.	  	  DMESS	  

2012	  will	  create	  a	  forum	  for	  

original	  research	  papers	  and	  

presentaMons	  from	  leading	  

computaMonal	  and	  earth	  

scienMsts	  who	  are	  applying	  

data	  mining	  techniques	  on	  

advanced	  compuMng	  

plaVorms	  (HPC	  systems,	  

clusters,	  grids	  and	  clouds)	  to	  

disMll	  knowledge	  from	  the	  

massive-‐-‐and	  growing-‐-‐data	  

sets	  created	  by	  the	  earth	  

science	  community.	  	  The	  

theme	  for	  ICCS	  2012	  is	  

"Empowering	  Science	  

through	  CompuMng,"	  to	  

mark	  the	  ever-‐increasing	  

importance	  of	  and	  progress	  

in	  computaMonal	  science	  

theory	  and	  pracMce.
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Highlights (continued)
Rao Awarded Patent

CSMD	  researcher	  and	  ORNL	  Corporate	  
Fellow	  Nageswara	  Rao	  was	  awarded	  patent	  
number	  US	  8,144,686	  B2	  for	  his	  work	  
Method	  and	  Systems	  for	  Bandwidth	  
Scheduling	  and	  Path	  Computa)on	  for	  
Connec)on-‐Oriented	  Network.	  	  The	  patent	  
is	  related	  to	  the	  control	  server	  used	  in	  a	  
connec)on-‐oriented	  network.	  	  The	  control	  
server	  receives	  requests	  to	  establish	  and	  

u)lize	  dedicated	  channels	  in	  the	  network.	  	  The	  control	  server	  
u)lizes	  various	  scheduling	  methods	  and	  algorithms	  to	  
determine	  channels	  based	  on	  the	  request’s	  requirements	  and	  
resources	  of	  the	  network.	  	  For	  example,	  the	  control	  server	  
may	  determine	  an	  channel	  based	  on:

• a	  specified	  bandwidth	  in	  a	  specified	  )me	  slot,	  

• highest	  available	  bandwidth	  in	  a	  specified	  )me	  slot,

• earliest	  available	  )me	  with	  a	  specified	  bandwidth	  and	  
dura)on,	  and

• all	  available	  )me	  slots	  with	  a	  specified	  bandwidth	  and	  
dura)on.

Nanoscale Ferroelectricity in Crystalline γ 
Glycine
CSMD	  researchers	  Nina	  Balke,	  Stephen	  Jesse,	  Alexander	  
Tselev,	  Pratul	  Agarwal,	  Bobby	  Sumpter,	  and	  Sergei	  Kalinin	  were	  
part	  of	  a	  team	  that	  used	  materials	  synthesis,	  experiments	  and	  
computa)onal	  simula)ons	  to	  produce	  and	  inves)gate	  the	  
ferroelectric	  proper)es	  of	  γglycine.	  	  The	  team	  was	  able	  to	  
show	  the	  existence	  of	  ferroelectric	  domains	  and	  characterized	  
the	  ferroelectric	  switching	  process	  for	  different	  domains	  using	  
piezoresponse	  force	  microscopy.	  Density	  func)onal	  theory	  
calcula)ons	  and	  force-‐field	  based	  simula)ons	  were	  used	  to	  
explain	  the	  switching	  process	  in	  the	  glycine	  molecule,	  
demonstra)ng	  molecule	  rota)on	  and	  crystalliza)on	  when	  
electrical	  fields	  are	  applied	  locally.

Glycine	  is	  a	  material	  of	  high	  significance	  and	  interest	  due	  to	  
the	  fact	  that	  it	  is	  the	  simplest	  amino	  acid	  and	  is	  widely	  used	  by	  
living	  organisms	  to	  build	  proteins.	  This	  was	  the	  first	  )me	  
ferroelectric	  proper)es	  of	  γglycine	  have	  been	  presented.	  	  
Glycine	  has	  been	  known	  to	  be	  piezoelectric	  since	  1954,	  but	  
the	  discovery	  of	  reversible	  polariza)on	  change	  opens	  new	  
pathways	  to	  novel	  classes	  of	  bioelectronic	  logic	  and	  memory	  
devices,	  where	  polariza)on	  switching	  is	  used	  to	  record/
retrieve	  informa)on	  in	  the	  form	  of	  ferroelectric	  domains.

Alejandro	  Heredia1,	  Vincent	  Meunier2,	  Igor	  K.	  Bdikin3,	  José	  Gracio3,	  
Nina	  Balke4,	  Stephen	  Jesse4,	  Alexander	  Tselev4,	  Pratul	  Agarwal4,	  
Bobby	  G.	  Sumpter4,	  Sergei	  V.	  Kalinin4,	  Andrei	  L.	  Kholkin1

1Department	  of	  Ceramics	  and	  Glass	  Engineering	  &	  CICECO,	  University	  
of	  Aveiro,	  3810-‐193	  Aveiro,	  Portugal;	  2Physics,	  Astronomy	  and	  
Applied	  Physics	  Department,	  Rensselaer	  Polytechnic	  InsGtute,	  
Troy,NY	  12180,	  USA;	  3Nanotechnology	  Research	  Division,	  Centre	  for	  
Mechanical	  Technology	  &	  AutomaGon,University	  of	  Aveiro,	  3810-‐193	  
Aveiro,	  Portugal;	  4Oak	  Ridge	  NaGonal	  Laboratory,	  Oak	  Ridge,	  TN	  
37830,	  USA

This	  work	  was	  published	  in	  Advanced	  FuncGonal	  Materials.	  A	  porGon	  of	  this	  
Research	  at	  Oak	  Ridge	  NaGonal	  Laboratory's	  Center	  for	  Nanophase	  
Materials	  Sciences	  was	  sponsored	  by	  the	  ScienGfic	  User	  FaciliGes	  Division,	  
Office	  of	  Basic	  Energy	  Sciences,	  U.S.	  Department	  of	  Energy.

A New Dimension for Controlling Polymer 
Morphology (Invited Review)
The	  use	  of	  a	  new	  dimension,	  charge	  content,	  to	  manipulate	  
the	  morphology	  of	  block	  copolymers	  is	  reviewed.1	  Targeted-‐
self-‐assembly	  controlled	  by	  this	  new	  parameter	  endows	  block	  
copolymers	  with	  even	  broader	  technological	  applica)ons,	  in	  
areas	  such	  as	  green	  energy	  and	  nanolithography.	  As	  is	  well	  
known,	  tradi)onally	  the	  nanophase-‐separated	  morphology	  of	  
a	  block	  copolymer	  system	  is	  determined	  by	  polymer	  chain	  
length,	  thermodynamic	  interac)ons	  between	  components,	  
volume	  frac)on	  of	  each	  component,	  and	  macromolecular	  
architecture.	  	  Nanophase	  separa)on	  into	  well-‐defined	  

2

Cover page for forthcoming issue of Soft Matter displaying the 
“abnormal” phase diagram for charged-b-neutral block 

copolymers: lamellae vs gyroid, hexagonally packed cylinders 
(HEX) vs inverse HEX. Simulations (right) shows block 
copolymer  morphology at higher dielectric constants.



Highlights (continued)
morphologies	  has	  been	  experimentally	  well	  developed	  and	  
theore)cally	  calculated	  for	  neutral	  polymers.	  	  However,	  
incorpora)on	  of	  charges	  into	  a	  block	  copolymer	  can	  
drama)cally	  change	  the	  rules	  of	  phase	  separa)on.	  Charged	  
states	  and	  electrosta)c	  interac)ons	  significantly	  affect	  
morphological	  behavior	  on	  a	  molecular	  level,	  which	  creates	  a	  
new	  dimension	  for	  manipula)ng	  phase	  behavior	  as	  desired.	  
Also,	  an	  emerging	  marriage	  of	  ionic	  liquids	  or	  poly(ionic	  
liquids)	  (ILs,	  PILs)	  with	  block	  copolymers	  endows	  som	  maYer	  
with	  broad	  applica)ons	  in	  areas	  such	  as	  catalysis,	  gas	  
separa)on	  media,	  and	  energy	  (e.g.	  fuel	  cells	  and	  baYeries),	  
taking	  the	  advantage	  of	  the	  physical	  scaffold	  of	  polymers	  
combined	  with	  the	  ionic	  nature	  of	  ILs/PILs.

This	  work	  was	  supported	  by	  Materials	  Sciences	  and	  Engineering	  Division	  and	  
the	  ScienGfic	  User	  FaciliGes	  Division	  (the	  review	  includes	  discussion	  of	  work	  
performed	  as	  CNMS	  theme	  science	  as	  well	  as	  results	  from	  user	  projects).

Xiaojun	  Wang,	  Monojoy	  Goswami,	  Rajeev	  Kumar,	  Bobby	  G.	  Sumpter,	  Jimmy	  
W.	  Mays,	  “Morphologies	  of	  Block	  Copolymers	  Composed	  of	  Charged	  and	  
Neutral	  Blocks”,	  invited	  review	  for	  SoB	  MaCer	  8,	  3036	  (2012),	  DOI:	  10.1039/
c2sm07223h.

Supramolecular Self-Assembly of π-
conjugated Hydrocarbons via 2D 
Cooperative CH/π Interaction
CSMD	  researchers	  Qing	  Li,	  Miguel	  Fuentes-‐Cabrera,	  Bobby	  
Sumpter,	  Petro	  Maksymovych	  and	  Minghu	  Pan	  were	  part	  of	  a	  
team	  that	  demonstrated	  a	  viable	  pathway	  toward	  
determinis)c	  control	  over	  weak	  aYrac)ve	  and	  repulsive	  
interac)on	  between	  aroma)c	  molecules	  on	  a	  metal	  surface.	  	  
There	  are	  three	  key	  elements	  in	  this	  achievement:

• CH/π	  hydrogen	  bonding	  among	  2D	  aroma)c	  
hydrocarbons	  on	  a	  metal	  surface	  is	  defini)vely	  observed	  
for	  the	  first	  )me

• Coopera)ve	  (mul)centric)	  CH/π	  interac)ons	  are	  found	  
to	  enable	  supramolecular	  self-‐assembly	  of	  “magic”	  
chiral	  molecular	  clusters	  with	  almost	  perfectly	  uniform	  
size-‐distribu)on

• State-‐of-‐the-‐art	  first-‐principle	  calcula)ons	  in	  
combina)on	  with	  tunneling	  spectroscopy	  are	  used	  to	  
reveal	  emergent	  electronic	  proper)es	  of	  supramolecular	  
assemblies

This	  work	  is	  significant	  as	  supramolecular	  self-‐assembly	  on	  
well-‐defined	  surfaces	  provides	  access	  to	  a	  mul)tude	  of	  
nanoscale	  architectures,	  including	  clusters	  of	  dis)nct	  
symmetry	  and	  size.	  The	  driving	  forces	  underlying	  
supramolecular	  structures	  generally	  involve	  both	  
graphoepitaxy	  and	  weak	  direc)onal	  nonconvalent	  

interac)ons.	  In	  this	  work,	  the	  researchers	  show	  that	  
func)onalizing	  a	  benzene	  molecule	  with	  an	  ethyne	  group	  
introduces	  aYrac)ve	  interac)ons	  in	  a	  2D	  geometry,	  which	  
would	  otherwise	  be	  dominated	  by	  intermolecular	  repulsion.	  
Furthermore,	  the	  aYrac)ve	  interac)ons	  enable	  
supramolecular	  self-‐assembly,	  wherein	  a	  subtle	  balance	  
between	  very	  weak	  CH/π	  bonding	  and	  molecule-‐surface	  
interac)ons	  produces	  a	  well-‐defined	  “magic”	  dimension	  and	  
chirality	  of	  supramolecular	  clusters.	  The	  nature	  of	  the	  process	  
is	  corroborated	  by	  extensive	  scanning	  tunneling	  microscopy/
spectroscopy	  (STM/S)	  measurements	  and	  ab	  ini)o	  
calcula)ons,	  which	  emphasize	  the	  coopera)ve,	  mul)-‐center	  
character	  of	  the	  CH/π	  interac)on.	  This	  work	  points	  out	  new	  
possibili)es	  for	  chemical	  func)onaliza)on	  of	  π-‐conjugated	  
hydrocarbon	  molecules	  that	  may	  allow	  for	  the	  ra)onal	  design	  
of	  supramolecular	  clusters	  with	  a	  desired	  shape	  and	  size.

Qing	  Li*,	  Chengbo	  Han**,	  ScoC	  R	  Horton*,	  Miguel	  Fuentes-‐
Cabrera*,	  Bobby	  G.	  Sumpter*,	  Wenchang	  Lu**,	  Jerry	  Bernholc**,†,	  
Petro	  Maksymovych*,	  and	  Minghu	  Pan*

*Center	  for	  Nanophase	  Materials	  Sciences,	  Oak	  Ridge	  NaGonal	  
Laboratory,	  Oak	  Ridge,Tennessee	  
**Center	  for	  High	  Performance	  SimulaGon	  and	  Department	  of	  
Physics,	  North	  Carolina	  State	  University,	  Raleigh,	  North	  Carolina	  
†Computer	  Science	  and	  MathemaGcs	  Division,	  Oak	  Ridge	  NaGonal	  
Laboratory,	  Oak	  Ridge,	  Tennessee	  

This	  work	  will	  be	  published	  in	  ACS	  Nano	  (DOI:	  10.1021/
nn203952e).	  	  The	  research	  was	  conducted	  at	  the	  Center	  for	  
Nanophase	  Materials	  Sciences	  (CNMS),	  which	  is	  sponsored	  at	  Oak	  
Ridge	  NaGonal	  Laboratory	  by	  the	  Office	  of	  Basic	  Energy	  Sciences,	  
U.S.	  Department	  of	  Energy.	  The	  work	  at	  NCSU	  was	  supported	  by	  
DOE	  grant	  DE-‐FG02-‐98ER45685.	  The	  computaGons	  were	  
performed	  using	  the	  resources	  of	  the	  CNMS	  and	  the	  NaGonal	  
Center	  for	  ComputaGonal	  Sciences	  at	  Oak	  Ridge	  NaGonal	  
Laboratory.

Article to Appear in The Astrophysical 
Journal
The	  ar)cle	  “Turbulent	  Magne)c	  Field	  Amplifica)on	  from	  Spiral	  
SASI	  Modes:	  Implica)ons	  for	  Core-‐Collapse	  Supernovae	  and	  
Proto-‐Neutron	  Star	  Magne)za)on”	  was	  accepted	  for	  
publica)on	  in	  The	  Astrophysical	  Journal	  (ApJ)	  on	  March	  11,	  
2012.

In	  this	  paper,	  CSMD	  staff	  member	  Eirik	  Endeve	  and	  
collaborators	  used	  high-‐resolu)on	  MHD	  simula)ons	  to	  study	  
the	  role	  of	  turbulence	  induced	  by	  the	  standing	  accre)on	  shock	  
instability	  (SASI)	  in	  amplifying	  magne)c	  fields	  in	  the	  core-‐
collapse	  supernova	  environment.	  	  They	  found	  that	  the	  
magne)c	  fields	  may	  be	  efficiently	  amplified	  via	  a	  SASI-‐driven	  
turbulent	  dynamo.	  	  They	  also	  found	  that	  the	  development	  of	  
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Highlights (continued)
turbulence	  may	  play	  an	  important	  role	  for	  the	  non-‐
linear	  evolu)on	  of	  the	  SASI	  itself.	  The	  ar)cle	  is	  
tenta)vely	  scheduled	  for	  the	  May	  10	  issue	  (arXiv:
1203.3108	  [astro-‐ph.SR]).	  The	  findings	  in	  the	  above	  
ApJ	  paper	  have	  ini)ated	  a	  new	  detailed	  study	  of	  the	  
role	  of	  turbulence	  on	  the	  evolu)on	  of	  the	  SASI.	  
Preliminary	  results	  were	  submiYed	  to	  Physica	  
Scripta,	  to	  the	  proceedings	  of	  the	  conference	  
“Turbulent	  Mixing	  and	  Beyond	  2011”	  (arXiv:
1203.3748	  [astro-‐ph.SR]).
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New Faces in CSMD

Manjunath Gorentla Venkata

Application Performance Tools
Software Developer - HPC Tools

Manju’s research interests revolve around the design 
and implementation of  system software for massively 
parallel (MP) systems and clusters, particularly, 
communication interfaces, protocols,  and libraries. 
Recently, his research focus has been to improve the 
performance and scalability  of  collective operations 
for MP systems, and scalability  of  Open MPI for Cray 
XE/XK systems.

Gary Liu

Scientific Data Group
Research Scientist

Gary’s major task is to develop fast, portable and 
scalable I/O solutions that will benefit application 
codes such as combustion and climate research for 
DOE leadership computing facilities.

Moving On
Richard	  Graham

Rich	  Graham	  accepted	  a	  posi)on	  with	  Mellanox.	  	  Rich	  has	  been	  with	  ORNL	  since	  January	  2007	  and	  was	  the	  founding	  Group	  
leader	  for	  the	  Applica)ons	  Performance	  Tools	  Group	  in	  October	  of	  2008.	  	  In	  August	  2011,	  Rich	  became	  the	  Durmstrang	  Program	  
Director	  for	  the	  Extreme	  Scale	  Systems	  Center.

Chris	  Groer

Chris	  Groer	  was	  the	  team	  lead	  for	  the	  Job	  Schedulers	  and	  Resource	  Managers	  effort	  in	  the	  Durmstrang	  project	  within	  the	  ESSC.	  
Chris	  and	  the	  team	  wrote	  a	  number	  of	  reports	  which	  compared	  different	  schedulers,	  such	  as	  Moab,	  SLURM	  and	  many	  of	  the	  
current	  commercial	  offerings,	  on	  parallel	  clusters	  on	  to	  evaluate	  overall	  performance,	  energy	  use	  and	  many	  other	  vital	  metrics.	  
Chris	  worked	  with	  Blair	  Sullivan	  and	  a	  number	  of	  team	  members	  on	  developing	  algorithms	  to	  generate	  tree	  decomposi)on	  of	  	  
large	  graphs	  in	  support	  of	  extreme	  scale	  data	  analysis.	  	  Chris	  now	  works	  for	  the	  company	  Link	  Analy)cs	  on	  the	  large-‐scale	  data	  
analy)cs	  of	  transac)ons	  on	  a	  variety	  of	  data	  to	  understand	  commercial	  market	  trends.

Image sequence illustrating the 
development of turbulence from the 
spiral SASI mode in a core-collapse 
supernova: Mach number (left panels) 
and vorticity (right panels).  The 
supernova shock surface is traced out by 
the white contour.  Velocity vectors in 
regions where the flow speed exceeds 
10000 km/s are shown in the left panels.  
(Image created by Ross Toedte, NCCS)
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Distinguished Employee Program
The	  Compu)ng	  and	  Computa)onal	  Sciences	  Directorate	  program	  is	  recognizing	  an	  employee	  from	  each	  division	  each	  month	  for	  
dis)nguished	  contribu)ons;	  the	  first	  awards	  were	  made	  in	  April,	  2011.	  	  

January
Norbert	  Podhorszki	  worked	  with	  Mathieu	  Gon)er	  from	  NUMECA	  Interna)onal	  S.A	  to	  implement	  an	  efficient	  I/O	  module	  for	  the	  
FineTM/Turbo	  solver	  for	  CFD	  applica)ons.	  The	  new	  solver	  has	  been	  used	  by	  RAMGEN	  Power	  Systems,	  LLC	  on	  Jaguar,	  with	  a	  
tenfold	  increase	  in	  checkpoint/restart	  performance,	  allowing	  this	  applica)on	  to	  scale	  much	  beYer.	  The	  unusual	  characteris)cs	  of	  
the	  solver	  is	  that,	  for	  load	  balancing	  reasons,	  each	  processor	  holds	  mul)ple	  and	  a	  variable	  number	  of	  pieces	  of	  each	  variable	  
because	  of	  a	  non	  uniform	  balancing	  of	  the	  structured	  model	  over	  the	  processes.	  This	  renders	  all	  tradi)onal	  I/O	  solu)ons	  very	  
inefficient,	  especially	  their	  original	  host-‐slaves	  IO	  approach	  based	  on	  CGNS	  on	  a	  very	  large	  number	  of	  sub	  domains,	  and	  which	  
becomes	  the	  boYleneck	  at	  scale.	  The	  buffering	  mechanism	  and	  the	  aggrega)on	  I/O	  method	  provided	  by	  ADIOS,	  combined	  with	  
an	  easy-‐to-‐use	  API,	  helped	  them	  to	  separate	  the	  problem	  of	  I/O	  performance	  from	  the	  defini)on	  of	  I/O	  in	  the	  applica)on	  itself	  
and	  to	  provide	  efficient	  I/O	  performance	  on	  Jaguar.	  Addi)onally,	  the	  self-‐describing	  data	  format	  of	  ADIOS	  allows	  the	  applica)on	  
to	  restart	  from	  a	  previous	  checkpoint	  on	  an	  arbitrary	  number	  of	  processes.	  In	  numbers,	  a	  computa)on	  originally	  requiring	  about	  
2000-‐sec	  was	  op)mized	  un)l	  120-‐sec	  with	  a	  non	  negligible	  memory	  over	  consump)on,	  against	  40-‐sec	  with	  ADIOS	  without	  
addi)onal	  memory.

February
Cory	  Hauck	  is	  the	  Oak	  Ridge	  node	  leader	  for	  Ki-‐Net,	  a	  new	  research	  network	  funded	  by	  the	  NSF	  for	  the	  next	  five	  years.	  	  	  Research	  
networks	  are	  a	  new	  mode	  of	  opera)on	  under	  the	  Division	  of	  Mathema)cal	  Sciences	  at	  the	  NSF.	  	  Their	  purpose	  is	  to	  facilitate	  
travel	  and	  interac)on	  between	  ins)tu)onal	  members.	  	  Ki-‐Net	  is	  focused	  on	  kine)c	  theory,	  primarily	  on	  "emerging	  applica)ons"	  
in	  quantum	  dynamics,	  network	  dynamics,	  and	  biological	  sciences.	  	  It	  is	  one	  of	  only	  three	  funded	  projects	  and	  the	  only	  one	  in	  
applied	  mathema)cs.

March
Cindy	  Sonewald	  is	  an	  exemplary	  employee	  that	  is	  always	  willing	  to	  help	  others	  and	  strives	  to	  deliver	  the	  utmost	  quality	  and	  
)meliness	  as	  a	  group's	  administra)ve	  assistant.	  She	  has	  built	  a	  rela)onship	  with	  all	  of	  the	  groups	  and	  no	  one	  has	  a	  problem	  with	  
coming	  to	  her	  for	  help.	  Cindy	  has	  worked	  above	  and	  beyond	  the	  call	  of	  duty	  on	  everything	  from	  planning	  mee)ngs	  to	  handling	  
even	  the	  most	  in-‐depth	  details	  of	  subcontracts	  so	  that	  the	  researchers	  can	  be	  lem	  to	  their	  science.	  She	  regularly	  works	  over)me	  
to	  help	  with	  proposals,	  budgets	  and	  purchases.	  And	  if	  the	  programming	  ever	  gets	  the	  researchers	  down,	  they	  can	  always	  go	  to	  
Cindy	  for	  a	  good	  laugh	  or	  a	  brief	  discussion	  on	  literary	  classics	  for	  a	  short	  break.	  Cindy's	  contribu)on	  to	  the	  group	  is	  phenomenal	  
and	  we	  wouldn't	  be	  the	  same	  without	  here.

Other	  Awards/Recogni3on
Clayton	  Webster	  Appointed	  as	  Editorial	  Board	  Member	  -‐	  Twice!

CSDM	  Researcher	  Clayton	  Webster	  has	  been	  appointed	  as	  an	  editor	  for	  both	  the	  Interna'onal	  Journal	  for	  
Uncertainty	  Quan'fica'on	  (IJ4UQ)	  and	  SIAM	  Journal	  on	  Uncertainty	  Quan'fica'on	  (JUQ).

The	  Interna'onal	  Journal	  for	  Uncertainty	  Quan'fica'on	  disseminates	  informa)on	  of	  permanent	  interest	  
in	  the	  areas	  of	  analysis,	  modeling,	  design	  and	  control	  of	  complex	  systems	  in	  the	  presence	  of	  uncertainty.	  
The	  journal	  seeks	  to	  emphasize	  methods	  that	  cross	  stochas)c	  analysis,	  sta)s)cal	  modeling	  and	  scien)fic	  
compu)ng.	  Systems	  of	  interest	  are	  governed	  by	  differen)al	  equa)ons	  possibly	  with	  mul)scale	  features.	  
Topics	  of	  par)cular	  interest	  include	  representa)on	  of	  uncertainty,	  propaga)on	  of	  uncertainty	  across	  
scales,	  resolving	  the	  curse	  of	  dimensionality,	  long-‐)me	  integra)on	  for	  stochas)c	  PDEs,	  data-‐driven	  
approaches	  for	  construc)ng	  stochas)c	  models,	  valida)on,	  verifica)on	  and	  uncertainty	  quan)fica)on	  for	  
predic)ve	  computa)onal	  science,	  and	  visualiza)on	  of	  uncertainty	  in	  high-‐dimensional	  spaces.	  Bayesian	  

computa)on	  and	  machine	  learning	  techniques	  are	  also	  of	  interest	  for	  example	  in	  the	  context	  of	  stochas)c	  mul)scale	  systems,	  for	  
model	  selec)on/classifica)on,	  and	  decision	  making.	  Reports	  addressing	  the	  dynamic	  coupling	  of	  modern	  experiments	  and	  
modeling	  approaches	  towards	  predic)ve	  science	  are	  par)cularly	  encouraged.	  Applica)ons	  of	  uncertainty	  quan)fica)on	  in	  all	  
areas	  of	  physical	  and	  biological	  sciences	  are	  appropriate.

Awards
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Conference Report
2012 Ocean Sciences Meeting , Feb. 20-24, Salt Lake City, Utah.
Climate	  variability	  of	  the	  tropical	  Atlan)c	  Ocean	  influences	  the	  climate	  of	  its	  surrounding	  regions	  by	  way	  of	  Inter	  Tropical	  
Convergence	  Zone	  (ITCZ)	  variability,	  the	  Atlan)c	  Meridional	  Mode,	  Atlan)c	  Nino,	  Benguela	  Nino,	  the	  Atlan)c	  warm	  pools	  and	  
tropical	  cyclogenesis.	  The	  tropical	  Atlan)c	  Ocean	  itself	  is	  influenced	  by	  remote	  forcings	  such	  as	  the	  El	  Nino	  Southern	  Oscilla)on	  
(ENSO),	  Atlan)c	  Meridional	  Overturning	  Circula)on	  (AMOC)	  and	  the	  North	  Atlan)c	  Oscilla)on	  (NAO).	  Recent	  years	  have	  seen	  a	  
strong	  improvement	  in	  our	  understanding	  of	  tropical	  Atlan)c	  variability	  and	  predictability	  via	  paleoclimate	  and	  modern	  
observa)ons,	  high	  resolu)on	  coupled	  climate	  modeling	  and	  sta)s)cal	  modeling	  on	  seasonal	  to	  decadal	  )me-‐scales.	  However,	  
strong	  biases	  s)ll	  exist	  in	  climate	  models	  over	  the	  tropical	  Atlan)c.	  The	  goal	  of	  this	  session	  was	  to	  collec)vely	  discuss	  the	  current	  
state	  of	  knowledge	  of	  tropical	  Atlan)c	  climate	  variability	  and	  iden)fy	  the	  research	  ques)ons	  cri)cal	  to	  a	  beYer	  understanding	  
and	  predic)on	  of	  its	  climate.	  Abstracts	  that	  discussed	  the	  variability	  of	  the	  tropical	  Atlan)c,	  its	  response	  to	  natural	  and	  
anthropogenic	  forcings	  and	  its	  influence	  on	  the	  global	  climate	  from	  either	  a	  modern	  or	  paleo-‐perspec)ve	  were	  encouraged	  for	  
this	  session.

The	  session	  was	  co-‐chaired	  by	  Salil	  Mahajan	  from	  the	  Computa)onal	  Earth	  Sciences	  Group,	  Computer	  Science	  and	  Mathema)cs	  
Division	  and	  Climate	  Change	  Science	  Ins)tute	  at	  Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory,	  Takeshi	  Doi	  from	  the	  Geophysical	  Fluid	  Dynamics	  
Laboratory	  (GFDL),	  Ernesto	  Munoz	  from	  the	  Na)onal	  Center	  for	  Atmospheric	  Research	  (NCAR),	  and	  Kelly	  Kilbourne	  from	  the	  
University	  of	  Maryland	  Center	  for	  Environmental	  Science.	  The	  session	  brought	  together	  atmospheric	  scien)sts	  and	  
oceanographers	  from	  all	  across	  the	  globe	  to	  discuss	  the	  latest	  developments	  in	  observa)ons	  and	  modeling	  of	  the	  Tropical	  
Atlan)c.	  	  The	  session	  included	  a	  total	  of	  19	  presenta)ons	  with	  7	  talks	  and	  11	  posters.	  Prof.	  R.	  Saravanan,	  a	  leading	  expert	  on	  the	  
tropical	  Atlan)c,	  from	  Texas	  A&M	  University	  gave	  an	  overview	  of	  the	  current	  state	  of	  understanding	  and	  the	  challenges	  in	  
modeling	  and	  predic)ng	  the	  climate	  of	  the	  region.	  The	  presenta)on	  in	  the	  session	  ranged	  from	  recently	  derived	  paleoclimate	  
records	  to	  recent	  observa)ons	  of	  the	  equatorial	  oceanic	  currents,	  analysis	  of	  long-‐term	  ocean	  observa)onal	  data,	  regional	  and	  
global	  climate	  model	  biases,	  and	  improvements	  in	  modeling	  the	  region	  resul)ng	  from	  simula)ng	  at	  high-‐resolu)on,	  and	  led	  to	  
several	  interes)ng	  discussions.	  There	  were	  also	  several	  presenta)ons	  and	  discussions	  on	  the	  coupled	  atmosphere-‐ocean	  free	  
and	  forced	  variability	  -‐	  that	  from	  modes	  ENSO,	  greenhouse	  gases	  and	  aerosols	  -‐	  of	  the	  region	  from	  the	  inter-‐annual	  to	  decadal	  
)mescales.	  	  Overall	  the	  session	  was	  a	  success	  and	  served	  as	  a	  playorm	  for	  poten)al	  future	  collabora)ons	  to	  improving	  our	  
understanding	  of	  the	  climate	  of	  the	  tropical	  Atlan)c	  and	  climate	  predic)ons.

The	  SIAM/ASA	  Journal	  on	  Uncertainty	  Quan'fica'on	  publishes	  research	  ar)cles	  presen)ng	  significant	  mathema)cal,	  sta)s)cal,	  
algorithmic,	  and	  applica)on	  advances	  in	  uncertainty	  quan)fica)on	  and	  related	  fields	  such	  as	  sensi)vity	  analysis,	  model	  
valida)on,	  model	  calibra)on,	  data	  assimila)on,	  and	  code	  verifica)on.	  The	  journal	  also	  solicits	  papers	  describing	  new	  ideas	  that	  
could	  lead	  to	  significant	  progress	  in	  methodology	  for	  uncertainty	  quan)fica)on	  as	  well	  as	  review	  ar)cles	  on	  par)cular	  aspects.	  
The	  journal	  is	  dedicated	  to	  nurturing	  synergis)c	  interac)ons	  between	  the	  mathema)cal,	  sta)s)cal,	  computa)onal,	  and	  
applica)ons	  communi)es	  involved	  in	  uncertainty	  quan)fica)on	  and	  related	  areas

MaA	  Reuter	  -‐	  2012	  Howes	  Scholar	  in	  ComputaGonal	  Science	  

Each	  year	  one	  or	  two	  recent	  graduates	  from	  the	  DOE	  Computa)onal	  Science	  Graduate	  Fellowship	  
program	  are	  chosen	  as	  the	  Howes	  Scholar.	  This	  award	  was	  established	  to	  honor	  Fredrick	  Anthony	  
Howes,	  who	  managed	  the	  Applied	  Mathema)cal	  Science	  Program	  in	  the	  U.S.	  Department	  of	  Energy	  
during	  the	  1990s.	  Dr.	  Howes	  was	  highly	  respected	  and	  admired	  for	  his	  energy,	  dedica)on	  and	  
personal	  integrity.	  

The	  awards	  commiYee	  felt	  that	  MaY	  captured	  the	  spirit	  of	  this	  award	  with	  his	  “technical	  excellence,	  
leadership	  and	  character.”	  

There	  will	  be	  a	  special	  presenta)on	  of	  the	  award	  at	  the	  2012	  DOE	  Computa)onal	  Science	  Graduate	  
Fellows	  conference	  to	  be	  held	  July	  26-‐28	  at	  the	  Crystal	  Gateway	  MarrioY	  in	  Arlington,	  VA.

Awards (continued)
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David	  Bernholdt	  was	  a	  reviewer	  for	  the	  Office	  of	  Nuclear	  Energy	  Advanced	  Modeling	  and	  Simula)on	  Office	  SBIR	  program	  and	  the	  
SIAM	  Journal	  on	  Scien)fic	  Compu)ng.

Kate	  Evans	  aYended	  the	  Atmospheric	  Model	  Working	  Group	  mee)ng	  to	  discuss	  developments	  in	  the	  Community	  Atmosphere	  
Model	  component	  within	  the	  CESM.	  Kate	  presented	  recent	  research	  as	  part	  of	  the	  Ultra	  High	  Resolu)on	  Climate	  Modeling	  Project	  
(Jim	  Hack,	  PI).	  [More	  Info.]

Kate	  Evans	  aYended	  the	  Land	  Ice	  Working	  Group	  mee)ng	  to	  discuss	  developments	  in	  the	  Community	  Ice	  Sheet	  Model	  component	  
within	  the	  CESM.	  	  Kate	  presented	  recent	  research	  as	  part	  of	  the	  Scalable,	  Efficient,	  and	  Accurate	  CISM	  (Kate	  Evans,	  PI).	  [More	  Info.]	  

Kate	  Evans	  gave	  an	  invited	  seminar	  at	  Georgia	  Tech	  in	  the	  Department	  of	  Earth	  and	  Atmospheric	  Sciences	  as	  part	  of	  their	  seminar	  
series	  in	  February.

Kate	  Evans	  gave	  an	  invited	  lecture,	  "Using	  Computa)onal	  Science	  to	  Understand	  Earth's	  Climate,”	  at	  the	  NIMBioS	  STEM	  lecture/
workshop.	  	  This	  workshop	  is	  funded	  by	  a	  grant	  from	  the	  Na)onal	  Science	  Founda)on	  and	  NIMBioS.	  	  This	  event	  supports	  the	  
VolsTeach	  program.	  [More	  Info.]	  	  

Al	  Geist	  and	  Kate	  Evans	  were	  members	  of	  the	  organizing	  commiYee	  for	  the	  ASCR	  Extreme	  Solvers	  workshop.	  	  On	  March	  8-‐9	  in	  DC.	  
With	  the	  commiYee,	  Al	  and	  Kate	  planned	  the	  agenda	  and	  are	  currently	  wri)ng	  a	  follow-‐on	  report	  about	  the	  need	  for	  research	  in	  
the	  area	  of	  solu)on	  algorithms	  for	  models	  to	  effec)vely	  u)lize	  ~100PF	  computers.	  [More	  Info.]

Greg	  Koenig	  served	  as	  a	  reviewer	  for	  the	  journal	  Transac'ons	  on	  Parallel	  and	  Distributed	  Systems.

Josh	  Ladd	  twice	  guest	  lectured	  to	  Colorado	  State	  University's	  graduate	  level	  supercompu)ng	  course,	  "GRAD	  511	  High	  Performance	  
Compu)ng	  &	  Visualiza)on."	  Josh	  also	  helped	  professor	  Pat	  Burns	  and	  his	  students	  obtain	  a	  class	  account	  on	  Jaguar.

Dong	  Li	  served	  as	  a	  program	  commiYee	  member,	  Interna)onal	  Symposium	  on	  Cluster	  Cloud	  and	  Grid	  Compu)ng	  (CCGrid),	  2012

Dong	  Li	  served	  as	  a	  program	  commiYee	  member,	  Interna)onal	  Workshop	  on	  High	  Performance,	  Power-‐Aware	  Compu)ng	  
(HPPAC),	  2012

Dong	  Li	  served	  as	  a	  program	  commiYee	  member,	  Interna)onal	  Conference	  on	  P2P,	  Parallel,	  Grid,	  Cloud	  and	  Internet	  Compu)ng	  
(3PGCIC),	  2012

Anthony	  Mezzacappa	  con)nued	  to	  serve	  on	  the	  Editorial	  Boards	  of	  Computa)onal	  Science	  and	  Discovery	  and	  the	  Interna)onal	  
Journal	  of	  High	  Performance	  Compu)ng	  Applica)ons.

Jeff	  VeYer	  worked	  as	  the	  Technical	  Papers	  Co-‐chair	  for	  SuperCompu)ng	  2012

Jeff	  VeYer	  served	  as	  a	  member	  of	  papers	  program	  commiYee	  for	  InPar	  2012

Jeff	  VeYer	  served	  as	  a	  member	  of	  papers	  program	  commiYee	  for	  ICS	  2012

Jeff	  VeYer	  served	  as	  a	  member	  of	  tutorials	  program	  commiYee	  for	  ISC,	  Tutorials

Clayton	  Webster	  and	  Ed	  D'Azevedo	  organized	  the	  workshop:	  ORNL/UTK	  Numerical	  Day,	  March	  30.	  This	  workshop	  was	  co-‐
organized	  with	  Xiaobing	  Feng	  (UTK)	  and	  Yulong	  Xing.	  	  [More	  Info.]

http://www.cesm.ucar.edu/working_groups/Atmosphere/Presentations/2012/evans.pdf
http://www.cesm.ucar.edu/working_groups/Atmosphere/Presentations/2012/evans.pdf
http://www.cesm.ucar.edu/working_groups/Land+Ice/presentations/2012/evans.pdf
http://www.cesm.ucar.edu/working_groups/Land+Ice/presentations/2012/evans.pdf
http://secure-web.cisco.com/auth=11zUhQeiijJbCYAY0Ot6Qtk9RhABh-&url=http://www.nimbios.org/
http://secure-web.cisco.com/auth=11zUhQeiijJbCYAY0Ot6Qtk9RhABh-&url=http://www.nimbios.org/
https://www.orau.gov/extremesolvers2012/default.htm
https://www.orau.gov/extremesolvers2012/default.htm
http://www.csm.ornl.gov/workshops/nd2012/index.html
http://www.csm.ornl.gov/workshops/nd2012/index.html
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Terrones,	  “Clean	  Nanotube	  Unzipping	  by	  Abrupt	  Thermal	  Expansion	  of	  Molecular	  
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10.1021/nn2043252	  (2012).	  

• A.	  R.	  Botello-‐Mendez,	  E.	  Cruz-‐Silva,J.	  M.	  Romo-‐Herrera,	  F.	  Lopez-‐Urias,	  M.	  Terrones,	  B.G.	  

Sumpter,	  H.	  Terrones,	  J.-‐C.	  Charlier,	  V.	  Meunier	  “Quantum	  Transport	  in	  Graphene	  

Nanoribbon	  Networks,”	  APS	  Mee)ng	  Boston,	  MA	  Feb.	  26-‐March	  2	  (2012).

• Alessi,	  David	  (Colorado	  State	  University,	  Fort	  Collins);	  Wang,	  Yong	  (Colorado	  State	  

University,	  Fort	  Collins);	  Luther,	  Brad	  (Colorado	  State	  University,	  Fort	  Collins);	  Yin,	  
Liang	  (Colorado	  State	  University,	  Fort	  Collins);	  Martz,	  Dale	  (Colorado	  State	  University,	  

Fort	  Collins);	  Woolston,	  Mark	  (Colorado	  State	  University,	  Fort	  Collins);	  Liu,	  Yanwei	  

(University	  of	  California,	  Berkeley	  &	  LBNL);	  Berrill,	  Mark	  A	  (ORNL);	  Jorge,	  Rocca	  
(Colorado	  State	  University,	  Fort	  Collins);"Efficient	  Excita)on	  of	  Gain-‐Saturated	  Sub-‐9-‐

nm-‐Wavelength	  Tabletop	  Som-‐X-‐Ray	  Lasers	  and	  Lasing	  Down	  to	  7.36	  nm,"	  Physical	  
Review	  X,	  12,	  2011,	  21023,	  1,	  2.

• Arthur	  A.	  Mirin	  and	  Patrick	  H.	  Worley,	  “Improving	  the	  performance	  scalability	  of	  the	  

community	  atmosphere	  model,”	  Interna)onal	  Journal	  of	  High	  Performance	  
Compu)ng	  Applica)ons	  February	  2012	  26:	  17-‐30,	  first	  published	  on	  July	  7,	  2011	  doi:

10.1177/1094342011412630.

• B.	  G.	  Sumpter	  and	  V.	  Meunier,	  “Can	  Computa)onal	  Approaches	  Aid	  in	  Untangling	  the	  

Inherent	  Complexity	  of	  Prac)cal	  Organic	  Photovoltaic	  Systems?”,	  	  J.	  Polymer	  Sci.	  B.,	  

Polymer	  Physics,	  	  in	  press	  (2012).

• Baker,	  Christopher	  G	  (ORNL);	  Gallivan,	  Dr.	  Kyle	  A.	  (Florida	  State	  University);	  Van	  Dooren,	  

Dr.	  Paul	  (Universite	  Catholique	  de	  Louvain);"Low-‐Rank	  Incremental	  Methods	  for	  
Compu)ng	  Dominant	  Singular	  Subspaces,"	  Linear	  Algebra	  and	  its	  Applica)ons,	  4,	  

2012,	  2866,	  2888,	  436,	  8.

• Baker,	  Christopher	  G	  (ORNL);"Suppor)ng	  Diverse	  Parallel	  Models	  in	  the	  Trilinos	  Library,"	  
SIAM	  Conference	  on	  Parallel	  Processing	  2012,	  Savannah,	  Georgia.

• Barai,	  Pallab	  (ORNL);	  Nukala,	  Phani	  K	  (ORNL);	  Sampath,	  Rahul	  S	  (ORNL);	  Simunovic,	  Srdjan	  
(ORNL);"Scaling	  of	  surface	  roughness	  in	  perfectly	  plas)c	  disordered	  media,"	  Physical	  

Review	  E,	  2010,	  056116-‐1,	  82,	  5.

Cover Art
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Soft Matter displaying 
the “abnormal” phase 
diagram for charged-b-
neutral block 
copolymers: lamellae vs 
gyroid, hexagonally 
packed cylinders (HEX) 
vs inverse HEX. 
Simulations (above) 
show block copolymer  
morphology at higher 
dielectric constants.

Xiaojun Wang, Monojoy 
Goswami, Rajeev 
Kumar, Bobby G. 
Sumpter, Jimmy W. 
Mays, “Morphologies of 
Block Copolymers 
Composed of Charged 
and Neutral Blocks”, 
invited review for Soft 
Matter 8, 3036 (2012), 
DOI: 10.1039/
c2sm07223h.

Publications/Presentations

8



• BartleY,	  Roscoe	  A	  (ORNL);"TriBITS	  Lifecycle	  Model	  :	  Version	  1.0,"	  2,	  2012
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Santa	  Fe,	  New	  Mexico.
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Ajayan,	  “Covalently	  bonded	  three-‐dimensional	  carbon	  nanotube	  solids	  via	  boron	  induced	  nanojunc)ons,”	  Nature	  

Rep.	  in	  press	  (2012).
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•Deiterding,	  Ralf	  (ORNL);"Block-‐structured	  adap)ve	  mesh	  refinement	  -‐	  theory,	  implementa)on	  and	  applica)on,"	  ESAIM	  

Proceedings,	  12,	  2011,	  97,	  150,	  34,	  Summer	  school	  on	  mul)resolu)on	  and	  adap)ve	  mesh	  refinement	  methods,	  
Frejus.

• Dennis,	  John	  (Na)onal	  Center	  for	  Atmospheric	  Research	  (NCAR));	  Edwards,	  Jim	  (IBM	  and	  Na)onal	  Center	  for	  
Atmospheric	  Research);	  Evans,	  Kate	  J	  (ORNL);	  Guba,	  O	  (Sandia	  Na)onal	  Laboratories	  (SNL));	  Lauritzen,	  Peter	  

(Na)onal	  Center	  for	  Atmospheric	  Research	  (NCAR));	  Mirin,	  Art	  (Lawrence	  Livermore	  Na)onal	  Laboratory	  (LLNL));	  St.-‐

Cyr,	  Amik	  (Na)onal	  Center	  for	  Atmospheric	  Research	  (NCAR));	  Taylor,	  Mark	  (Sandia	  Na)onal	  Laboratories	  (SNL));	  
Worley,	  Patrick	  H	  (ORNL);"CAM-‐SE:	  A	  scalable	  spectral	  element	  dynamical	  core	  for	  the	  Community	  Atmosphere	  

Model,"	  Interna)onal	  Journal	  of	  High	  Performance	  Compu)ng	  Applica)ons,	  2,	  2012,	  74,	  89,	  26,	  1.

• Dong	  Li,	  Bronis	  de	  Supinski,	  Mar)n	  Schulz,	  Dimitrios	  Nikolopoulos,	  and	  Kirk	  Cameron.	  "Strategies	  for	  Energy	  Efficient	  

Resource	  Management	  of	  Hybrid	  Programming	  Models."	  IEEE	  Transac)on	  on	  Parallel	  and	  Distributed	  Systems.	  2012.

•Dong	  Li,	  Dimitrios	  Nikolopoulos,	  Kirk	  Cameron.	  "Modeling	  and	  Algorithms	  for	  Scalable	  and	  Energy	  Efficient	  Execu)on	  on	  
Mul)core	  Systems."	  Scalable	  Compu)ng:	  Theory	  and	  Prac)ce,	  Samee	  U.	  Khan,	  Lizhe	  Wang	  and	  Albert	  Zomaya	  

(Editors),	  Wiley	  &	  Sons,	  2012.

•Dong	  Li,	  Jeffrey	  VeYer,	  Gabriel	  Marin,	  Collin	  McCurdy,	  Cris)	  Cira,	  Zhuo	  Liu,	  Weikuan	  Yu.	  "Iden)fying	  Opportuni)es	  for	  

Byte-‐Addressable	  Non-‐Vola)le	  Memory	  in	  Extreme-‐Scale	  Scien)fic	  Applica)ons."	  In	  Proceedings	  of	  the	  Interna)onal	  

Parallel	  and	  Distributed	  Processing	  Symposium	  (IPDPS),	  2012.

• Endeve,	  Eirik	  (ORNL);	  Cardall,	  Chris)an	  Y	  (ORNL);	  Budiardja,	  R.	  D.	  (University	  of	  Tennessee,	  Knoxville	  (UTK));	  Beck,	  Sam	  

(University	  of	  Tennessee,	  Knoxville	  (UTK));	  Bejnood,	  Alborz	  (ORNL);	  Mezzacappa,	  Anthony	  (ORNL);"Magne)c	  Field	  
Evolu)on	  in	  Three-‐dimensional	  Simula)ons	  of	  the	  Sta)onary	  Accre)on	  Shock	  Instability,"	  2011,	  AAS	  mee)ng,	  

SeaYle,	  Washington

• Endeve,	  E.,	  Cardall,	  C.Y.,	  Budiardja,	  R.D.,	  Beck,	  S.W.,	  Bejnood,	  A.,	  Toedte,	  R.J.,	  Mezzacappa,	  A.,	  &	  Blondin,	  J.M.	  2012,	  ApJ,	  
in	  press	  (arXiv:1203.3108)

• Endeve,	  E.,	  Cardall,	  C.Y.,	  Budiardja,	  R.D.,	  &	  Mezzacappa,	  A.2012,	  in	  Proceedings	  of	  the	  Conference	  on	  Computa)onal	  
Physics	  2011,	  in	  press	  (arXiv:1203.3385)

• Endeve,	  E.,	  Cardall,	  C.Y.,	  Budiardja,	  R.D.,	  Mezzacappa,	  A.,	  &	  Blondin,	  J.M.	  2012,	  Physica	  Scripta,	  Proceedings	  of	  

theInterna)onal	  Conference:	  Turbulent	  Mixing	  and	  Beyond	  2011,	  submiYed	  (arXiv:1203.3748)

• Evans,	  Kate	  J	  (ORNL);	  Worley,	  Patrick	  H	  (ORNL);	  Nichols,	  Jeff	  (ORNL);	  White	  III,	  James	  B	  (Na)onal	  Center	  for	  Atmospheric	  

Research	  (NCAR));	  Salinger,	  Andy	  (Sandia	  Na)onal	  Laboratories	  (SNL));	  Price,	  Stephen	  (Los	  Alamos	  Na)onal	  
Laboratory	  (LANL));	  Lemieux,	  Jean-‐Francois	  (New	  York	  University);	  Lipscomb,	  William	  (Los	  Alamos	  Na)onal	  

Laboratory	  (LANL));	  Perego,	  Mauro	  (Florida	  State	  University);	  Vertenstein,	  Mariana	  (Na)onal	  Center	  for	  Atmospheric	  

Research	  (NCAR));	  Edwards,	  Jim	  (IBM	  and	  Na)onal	  Center	  for	  Atmospheric	  Research);"A	  modern	  solver	  framework	  
to	  manage	  solu)on	  algorithms	  in	  the	  Community	  Earth	  System	  Model,"	  Interna)onal	  Journal	  of	  High	  Performance	  

Compu)ng	  Applica)ons,	  2,	  2012,	  54,	  62,	  26,	  1.

• Foley,	  Samantha	  S	  (ORNL);	  Elwasif,	  Wael	  R	  (ORNL);	  Bernholdt,	  David	  E	  (ORNL);"The	  Integrated	  Plasma	  Simulator:	  A	  

Flexible	  Python	  Framework	  	  for	  Coupled	  Mul)physics	  Simula)on,"	  11,	  2011.

•G.	  Brown	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory/Florida	  State);	  D.	  Nicholson	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Kh.	  Odbadrak	  
(Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  

• Guy,	  Robert	  (University	  of	  California,	  Davis);	  Philip,	  Bobby	  (ORNL),"A	  mul)grid	  method	  for	  a	  model	  of	  the	  implicit	  
immersed	  boundary	  equa)ons,"	  Communica)ons	  in	  Computa)onal	  Physics,	  2,	  2012,	  378,	  400,	  12,	  2.
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•H.	  Zhou,	  P.	  Ganesh,	  V.	  Presser,	  M.C.F.	  Wander,	  P.	  Fenter,	  P.R.C.	  Kent,	  D.E.	  Jiang,	  A.A.	  Chialvo,	  J.	  McDonough,	  K.L.	  Shuford,	  

Y.	  Gogotsi,	  “Understanding	  controls	  on	  interfacial	  we�ng	  at	  epitaxial	  grapheme:	  Experiment	  and	  Theory,”	  	  Phys.	  Rev.	  
B.	  85,	  035406	  (2012).

• Hoffman,	  Forrest	  M.,	  and	  James	  T.	  Randerson.	  February	  14,2012.	  "Quan)fying	  and	  Reducing	  Climate-‐Carbon	  Cycle	  
Feedback	  Uncertain)es:	  Analysis	  of	  Earth	  System	  Model	  Feedbacks."	  NIMBioS	  Workshop	  on	  Disturbance	  Regimes	  

and	  Climate-‐Carbon	  Feedbacks	  (February	  13-‐15,2012),	  Na)onal	  Ins)tute	  for	  Mathema)cal	  and	  Biological	  Synthesis	  

(NIMBioS),	  University	  of	  Tennessee,	  Knoxville,	  Tennessee,	  USA.

•Hoffman,	  Forrest	  M.,	  and	  James	  T.	  Randerson.	  January	  31,	  2012.	  "Quan)fying	  and	  Reducing	  Climate-‐Carbon	  Cycle	  

Feedback	  Uncertain)es:	  Analysis	  of	  Earth	  System	  Model	  Feedbacks."	  Oak	  Ridge	  Climate	  Change	  Science	  Ins)tute	  
(CCSI)	  Scien)fic	  Advisory	  Board	  Mee)ng	  (January	  31-‐February	  2,	  2012),	  Oak	  Ridge,	  Tennessee,	  USA.

•Hoffman,	  Forrest	  M.,	  James	  T.	  Randerson,	  Peter	  E.	  Thornton,	  and	  Keith	  Lindsay.	  March	  6,	  2012.	  "CMIP5	  Mul)-‐Model	  

Analysis	  of	  Global	  Carbon	  Cycle	  Feedbacks:	  Developing	  Benchmarks	  for	  ILAMB."	  World	  Climate	  Research	  Programme	  
(WCRP)	  Coupled	  Model	  Intercomparsion	  Project	  Phase	  5	  (CMIP5)	  Analysis	  Workshop	  (March	  5-‐9,	  2012),	  University	  

of	  Hawai'i	  East-‐West	  Center,	  Honolulu,	  Hawai'i,	  USA.

•Hoffman,	  Forrest	  M.,	  James	  T.	  Randerson,	  Peter	  E.	  Thornton,	  and	  Keith	  Lindsay.	  February	  29,	  2012.	  "Systema)c	  

Evalua)on	  of	  Earth	  System	  Models:	  Developing	  Benchmarks	  for	  ILAMB."	  Community	  Earth	  System	  Model	  (CESM)	  

Joint	  Land	  Model	  and	  Biogeochemistry	  Working	  Group	  Mee)ng	  (February29-‐March	  2,	  2012),	  Na)onal	  Center	  for	  
Atmospheric	  Research	  (NCAR),	  Boulder,	  Colorado,	  USA.

•Hoffman,	  Forrest	  M.,	  Jitendra	  Kumar,	  Richard	  T.	  Mills,	  and	  William	  W.	  Hargrove.	  January	  31,	  2012.	  "Site	  
Representa)veness	  and	  Sampling	  Network	  Design	  for	  the	  Next	  Genera)on	  Ecosystem	  Experiment	  (NGEE)-‐Arc)c."	  

Oak	  Ridge	  Climate	  Change	  Science	  Ins)tute	  (CCSI)	  Scien)fic	  Advisory	  Board	  Mee)ng	  (January	  31-‐February	  2,	  2012),	  

Oak	  Ridge,	  Tennessee,	  USA.

•Hua	  Zhou	  (Argonne	  Na)onal	  Laboratory);	  Paul	  Fenter	  (Argonne	  Na)onal	  Laboratory);	  Panchapakesan	  Ganesh	  (Oak	  Ridge	  

Na)onal	  Laboratory);	  Paul	  Kent	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Deen	  Jiang	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Ariel	  
Chialvo	  Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Pasquale	  Fulvio	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Sheng	  Dai	  (Oak	  Ridge	  

Na)onal	  Laboratory);	  Guang	  Feng	  (Vanderbilt	  University);	  Michael	  Rouha	  (Vanderbilt	  University);	  Peter	  Cummings	  

(Vanderbilt	  University);	  Volker	  Presser	  (Drexel	  University);	  Jake	  McDonough	  (Drexel	  University);	  Yuri	  Gogotsi	  (Drexel	  
University);	  MaYhew	  Wander	  (Drexel	  University);	  Kevin	  Shuford	  (Drexel	  University);	  “	  Atomic	  Probing	  Structures	  of	  

Electrolytes	  at	  Graphene	  Surface:~Insights	  from	  X-‐ray	  ScaYering	  and	  Molecular	  Dynamics,”	  APS	  March	  Mee)ng	  2012	  
Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

• Imam,	  Neena	  (ORNL);	  Barhen,	  Jacob	  (ORNL);	  Glover,	  Charles	  Wayne	  (ORNL);"Op)mum	  Sensors	  Integra)on	  for	  Mul)-‐

Sensor	  Mul)-‐Target	  Environment	  for	  Ballis)c	  Missile	  Defense	  Applica)ons,”	  3,	  2012,	  IEEE	  Interna)onal	  Systems	  
Conference,	  Vancouver.

• J.	  Dennis,	  J.	  Edwards,	  K.	  J.	  Evans,	  O.	  Guba,	  P.H.	  Lauritzen,	  A.	  Mirin,	  A.	  St.-‐Cyr,
M.	  Taylor,	  P.	  Worley	  (2012).	  “CAM-‐SE:	  A	  scalable	  spectral	  element	  dynamical	  core	  for	  the	  Community	  Atmosphere	  

Model.”	  	  Int.	  J.	  High	  Perf.	  Comp.	  App.,	  26:	  74-‐89,	  doi:10.1177/1094342011428142.

• Jeremy	  S.	  Meredith,	  R.	  Sisneros,	  D.	  Pugmire,	  S.	  Ahern,	  "A	  Distributed	  Data-‐Parallel	  Framework	  for	  Analysis	  and	  
Visualiza)on	  Algorithm	  Development,"	  Fimh	  Workshop	  on	  General	  Purpose	  Processing	  on	  Graphics	  Processing	  Units	  

(GPGPU5),	  2012.

• Jeremy	  S.	  Meredith,	  Sean	  Ahern,	  David	  Pugmire,	  Robert	  Sisneros,	  “EAVL:	  The	  Extreme-‐scale	  Analysis	  and	  Visualiza)on	  

Library,”	  Eurographics	  Symposium	  on	  Parallel	  Graphics	  and	  Visualiza)on	  (EGPGV),	  2012	  	  (to	  appear).
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• John	  M.	  Dennis,	  Jim	  Edwards,	  Katherine	  J.	  Evans,	  Oksana	  Guba,	  Peter	  H.	  Lauritzen,	  Arthur	  A.	  Mirin,	  Amik	  St-‐Cyr,	  Mark	  A.	  

Taylor,	  and	  Patrick	  H.	  Worley;	  “CAM-‐SE:	  A	  scalable	  spectral	  element	  dynamical	  core	  for	  the	  Community	  Atmosphere	  
Model.”	  	  Interna)onal	  Journal	  of	  High	  Performance	  Compu)ng	  Applica)ons	  February	  2012	  26:	  74-‐89,	  first	  published	  

on	  November	  14,	  2011	  doi:10.1177/1094342011428142.

• Jones,	  Terry	  R	  (ORNL);"HPC	  Colony	  II	  Consolidated	  Annual	  Report:	  July-‐2010	  to	  June-‐2011,"	  6,	  2011.

• Junqi	  Yin	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Lab);	  Markus	  Eisenbach	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Lab);	  Aurelian	  Rusanu	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  

Lab);	  Don	  Nicholson	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Lab):	  “Effect	  of	  la�ce	  vibra)ons	  on	  magne)c	  phase	  transi)on	  in	  BCC	  Iron,”	  
APS	  March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

• K.	  J.	  Evans,	  A.	  G.	  Salinger,	  P.	  H.	  Worley,	  S.	  Price,	  W.	  Lipscomb,	  J.	  Nichols,	  J.	  B.
White	  III,	  M.	  Perego,	  J.	  Edwards,	  M.	  Vertenstein,	  J.-‐F.	  Lemieux	  (2012).	  	  “A	  modern	  solver	  template	  to	  manage	  solu)on	  

algorithms	  in	  the	  Community	  Earth	  System	  Model.”	  Int.	  J.	  High	  Perf.	  Comp.	  App.,	  26:	  54-‐62,	  doi:

10.1177/1094342011435159.

• K.	  Spafford,	  J.S.	  Meredith	  et	  al.,	  “The	  Tradeoffs	  of	  Fused	  Memory	  Hierarchies	  in	  Heterogeneous	  Architectures,”	  in	  ACM	  

Compu'ng	  Fron'ers	  (CF).	  Cagliari,	  Italy:	  ACM,	  2012.

• Kartsaklis,	  Christos	  (ORNL);	  Todorov,	  Ilian	  T	  (ORNL);	  Smith,	  W	  (Daresbury	  Laboratory,	  UK);"Hybrid	  CUDA/OpenMP	  Por)ng	  

of	  the	  Non-‐Bonded	  Force-‐Field	  for	  Two-‐Body	  Systems;"	  240th	  ACS	  Na)onal	  Mee)ng	  (Symposium	  on	  Chemical	  

Computa)ons	  on	  GP-‐GPUs),	  Boston,	  MassachuseYs.

• Keyes,	  David	  E.	  (Columbia	  University);	  McInnes,	  Lois	  (Argonne	  Na)onal	  Laboratory	  (ANL));	  Woodward,	  Carol	  (Lawrence	  

Livermore	  Na)onal	  Laboratory	  (LLNL));	  Evans,	  Kate	  J.	  (ORNL);"Mul)physics	  Simula)ons:	  Challenges	  and	  
Opportuni)es,"	  12,	  2011.

• Khorgolkhuu	  Odbadrakh	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Don	  Nicholson	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Gregory	  

Brown	  (Florida	  State	  University);	  Aurelian	  Rusanu	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Orlando	  Rios	  (Oak	  Ridge	  Na)onal 	  
Laboratory);	  Jason	  Hodges	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Athena	  Safa-‐Sefat	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  

Gerard	  Ludtka	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Markus	  Eisenbach	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Boyd	  Evans	  (Oak	  
Ridge	  Na)onal	  Laboratory).	  “Magneto	  Caloric	  Effect	  in	  Ni-‐Mn-‐Ga	  alloys:	  First	  Principles	  and	  Experimental	  studies.”	  	  

APS	  March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

• Khorgolkhuu	  Odbadrakh	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Don	  Nicholson	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Aurelian	  
Rusanu	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Yang	  Wang	  (PiYsburg	  Supercompu)ng	  Center);	  Roger	  Stoller;	  (Oak	  Ridge	  

Na)onal	  Laboratory);	  Xiaoguang	  Zhang	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  George	  Stocks	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  
Laboratory).	  “Coarse	  graining	  approach	  to	  first-‐principles	  modeling	  of	  radia)on	  cascade	  in	  large	  Fe	  super-‐cells,”	  APS	  

March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

• Kumar,	  Jitendra,	  Forrest	  M.	  Hoffman,	  Richard	  T.	  Mills,	  William	  W.	  Hargrove,	  and	  Joseph	  Spruce.	  February	  14,	  2012.	  "A	  
Sta)s)cal	  Methodology	  for	  Detec)ng	  and	  Monitoring	  Change	  in	  Forest	  Ecosystems	  Using	  Remotely	  Sensed	  Imagery."	  

NIMBioS	  Workshop	  on	  Disturbance	  Regimes	  and	  Climate-‐Carbon	  Feedbacks	  (February	  13-‐15,	  2012),	  Na)onal	  
Ins)tute	  for	  Mathema)cal	  and	  Biological	  Synthesis	  (NIMBioS),	  University	  of	  Tennessee,	  Knoxville,	  Tennessee,	  USA.

• Kumar,	  Jitendra,	  Forrest	  M.	  Hoffman,	  Richard	  T.	  Mills,	  William	  W.	  Hargrove,	  and	  Joseph	  Spruce.	  January	  31,	  2012.	  "A	  

Sta)s)cal	  Methodology	  for	  Detec)ng	  and	  Monitoring	  Change	  in	  Forest	  Ecosystems	  Using	  Remotely	  Sensed	  Imagery."	  
Oak	  Ridge	  Climate	  Change	  Science	  Ins)tute	  (CCSI)	  Scien)fic	  Advisory	  Board	  Mee)ng	  (January	  31-‐February	  2,	  

2012),Oak	  Ridge,	  Tennessee,	  USA.

• Kumar,	  Rajeev	  (ORNL);	  Goswami,	  Monojoy	  (ORNL);	  Mays,	  Jimmy	  (ORNL);	  Sumpter,	  Bobby	  G	  (ORNL);	  Wang,	  Xiaojun	  

(ORNL);"Morphologies	  of	  block	  copolymers	  composed	  of	  charged	  and	  neutral	  blocks,"	  Som	  MaYer,	  3,	  2012,	  3036,	  8.
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• Kyle	  Spafford,	  Jeremy	  Meredith,	  Seyong	  Lee,	  Dong	  Li,	  Philip	  Roth,	  Jeffrey	  VeYer.	  "The	  Tradeoffs	  of	  Fused	  Memory	  

Hierarchies	  in	  Heterogeneous	  Architectures."	  	  In	  ACM	  Interna)onal	  Conference	  on	  Compu)ng	  Fron)ers	  (CF),	  2012.

• Lashuk,	  Ilya	  (Lawrence	  Livermore	  Na)onal	  Laboratory	  (LLNL));	  Chandramowlishwaran,	  Aparna	  (Georgia	  Ins)tute	  of	  

Technology);	  Langston,	  Harper	  (Georgia	  Ins)tute	  of	  Technology);	  Nguyen,	  Tuan-‐Anh	  (Georgia	  Ins)tute	  of	  
Technology);	  Sampath,	  Rahul	  S	  (ORNL);	  Shringarpure,	  Aashay	  (Georgia	  Ins)tute	  of	  Technology);	  Vuduc,	  Richard	  

(Georgia	  Ins)tute	  of	  Technology);	  Ying,	  Lexing	  (University	  of	  Texas,	  Aus)n);	  Zorin,	  Denis	  (New	  York	  University);	  Biros,	  

George	  (University	  of	  Texas,	  Aus)n);"A	  Massively	  Parallel	  Adap)ve	  Fast-‐Mul)pole	  Method	  on	  Heterogeneous	  
Architectures,"	  2009,	  ACM/IEEE	  Supercompu)ng,	  Portland,	  Oregon.

• Li,	  Dong	  (ORNL);	  Cameron,	  Kirk	  W.	  (Virginia	  Polytechnic	  Ins)tute	  and	  State	  University	  (Virginia	  Tech));	  Nikolopoulos,	  
Dimitrios	  (FORTH-‐ICS);	  de	  Supinski,	  Bronis	  R.	  (Lawrence	  Livermore	  Na)onal	  Laboratory	  (LLNL));	  Schulz,	  Mar)n	  

(Lawrence	  Livermore	  Na)onal	  Laboratory	  (LLNL));"Scalable	  Memory	  Registra)on	  for	  High-‐Performance	  Networks	  

Using	  Helper	  Threads,"	  2011,	  In	  Proceedings	  of	  ACM	  Interna)onal	  Conference	  on	  Computer	  Fron)er.	  

• Lindsay,	  Keith,	  G.	  Bonan,	  S.	  Doney,	  F.	  Hoffman,	  D.	  Lawrence,	  M.	  Long,	  N.	  Mahowald,	  K.	  Moore,	  J.	  Randerson,	  and	  P.	  

Thornton.	  March	  1,2012.	  "Coupled	  Carbon	  Simula)ons	  with	  CESM-‐(BGC)."	  Community	  Earth	  System	  Model	  (CESM)	  
Joint	  Land	  Model	  and	  Biogeochemistry	  Working	  Group	  Mee)ng	  (February	  29-‐March	  2,	  2012),	  Na)onal	  Center	  for	  

Atmospheric	  Research	  (NCAR),	  Boulder,	  Colorado,	  USA.

• LoY,	  P	  Aaron	  (Lawrence	  Livermore	  Na)onal	  Laboratory	  (LLNL));	  Elman,	  Howard	  (University	  of	  Maryland);	  Evans,	  Kate	  J	  
(ORNL);	  Li,	  X	  S	  (Lawrence	  Berkeley	  Na)onal	  Laboratory	  (LBNL));	  Salinger,	  Andy	  (Sandia	  Na)onal	  Laboratories	  (SNL));	  

Woodward,	  Carol	  (Lawrence	  Livermore	  Na)onal	  Laboratory	  (LLNL));"Recent	  Progress	  in	  Nonlinear	  and	  Linear	  
Solvers,"	  7,	  2011,	  SciDAC	  2011,	  Denver,	  Colorado.

•M.	  Eisenbach	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  A.	  Rusanu	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory):	  “Wang-‐Landau	  Without	  

Binning,”	  APS	  March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

•M.	  Fuentes-‐Cabrera,	  “CH/pi	  Bonds	  Mediated	  Supramolecular	  Self-‐assembly,”	  Nanosmat	  USA	  March	  27-‐30	  (2012).

•M.	  Goswami,	  B.G.	  Sumpter,	  “Large	  scale	  molecular	  dynamics	  study	  of	  polymer-‐surfactant	  complex,”	  APS	  Mee)ng	  Boston,	  
MA	  Feb.	  27-‐March	  2	  (2012).

•M.	  Gunzburger,	  C.	  Trenchea	  and	  C.	  Webster,	  "A	  generalized	  stochas)c	  colloca)on	  approach	  to	  constrained	  op)miza)on	  

for	  data	  iden)fica)on	  problems,"	  SubmiYed:	  Interna)onal	  Journal	  for	  Uncertainty	  Quan)fica)on.	  

•M.	  Gunzburger,	  C.	  Webster	  and	  G.	  Zhang,	  "Sparse	  wavelet	  approxima)ons	  for	  discon)nuous	  solu)ons	  of	  stochas)c	  

par)al	  differen)al	  equa)ons,"	  SubmiYed:	  	  SIAM	  Journal	  on	  Numerical	  Analysis.

•Madhusudan	  Ojha;	  (University	  of	  Tennessee);	  Don	  M.	  Nicholson	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Lab);	  Takeshi	  Egami	  (University	  of	  

Tennessee);	  Ab	  ini)o	  calcula)on	  of	  atomic	  level	  stress	  in	  intermetallic	  compounds	  and	  glasses;	  APS	  March	  Mee)ng	  

2012	  Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

•Markus	  Daene	  (Lawrence	  Livermore	  Na)onal	  Laboratory);	  Antonios	  Gonis;	  	  (Lawrence	  Livermore	  Na)onal	  Laboratory);	  

Don	  M.	  Nicholson	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  G.	  Malcolm	  Stocks	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory):	  “Self-‐
Interac)on	  Free	  and	  Analy)c	  Treatment	  of	  the	  Coulomb	  Energy	  in	  Kohn-‐Sham	  Density	  Func)onal	  Theory,”	  APS	  

March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

•Markus	  Eisenbach	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Gregory	  Brown	  (Florida	  State	  University);	  Aurelian	  Rusanu	  
(University	  of	  Tennessee);	  Don	  M.	  Nicholson	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory):	  “Thermodynamics	  of	  magne)c	  

systems	  from	  first	  principles,”	  APS	  March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  
MassachuseYs.
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•Melnykov,	  Volodymyr	  (North	  Dakota	  State	  University);	  Chen,	  Wei-‐Chen	  (ORNL);	  Maitra,	  Ranjan	  (Iowa	  State	  

University);"MixSim:	  Simula)ng	  Data	  to	  Study	  Performance	  of	  Clustering	  Algorithms,"	  3,	  2012.

•Moses	  Ntam	  (Auburn	  University);	  Jianjun	  Dong	  (Auburn	  University);	  Olivier	  Delaire	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Paul	  

R.	  Kent	  (Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory):	  “First-‐principles	  calcula)on	  of	  anharmonicity	  induced	  phonon	  life)mes	  in	  
FeSi,”	  APS	  March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

•Mu,	  Mingquan,	  Forrest	  Hoffman,	  Gretchen	  Keppel-‐Aleks,	  and	  James	  T.	  Randerson.	  March	  6,	  2012.	  "Seasonal	  and	  

Interannual	  Variability	  of	  Terrestrial	  Ecosystem	  Net	  Carbon	  Exchange:	  Comparison	  of	  Earth	  System	  Model	  
Simula)ons	  from	  CMIP5."	  World	  Climate	  Research	  Programme	  (WCRP)	  Coupled	  Model	  Intercomparsion	  Project	  

Phase	  5	  (CMIP5)	  Analysis	  Workshop	  (March	  5-‐9,	  2012),	  University	  of	  Hawaii	  East-‐West	  Center,	  Honolulu,Hawaii,	  USA.

•Nestor,	  Roger	  (ORNL);	  Kartsaklis,	  Christos	  (ORNL);	  Smith,	  W	  (Daresbury	  Laboratory,	  UK);	  Todorov,	  Ilian	  T	  (ORNL);"Por)ng	  

the	  DL	  POLY	  Molecular	  Dynamics	  Package	  to	  GPGPUs,"	  2011,	  Workshop	  on	  GPUs	  and	  Accelerators	  in	  HPC,	  

Daresbury,	  Warrington.

•Nicholson,	  Don	  M	  (ORNL);	  Wang,	  Qifei	  (ORNL);	  Keffer,	  David	  J	  (ORNL);"A	  course-‐grained	  model	  for	  polyethylene	  glycol	  

polymer,"	  Journal	  of	  Chemical	  Physics,	  12,	  2011,	  214903,	  135.

•Nintcheu	  Fata,	  Sylvain	  (ORNL);"Semi-‐analy)c	  treatment	  of	  the	  three-‐dimensional	  Poisson	  equa)on	  via	  a	  Galerkin	  BIE	  

method,"	  Journal	  of	  Computa)onal	  and	  Applied	  Mathema)cs,	  10,	  2011,	  1216,	  1225,	  236,	  6.

•Ni)n	  Kumar	  (Department	  of	  Physics,	  Penn	  State	  University);	  Paul	  Kent	  (Center	  for	  Nanophase	  Materials	  Sciences	  and	  
Chemical	  Sciences	  Division,	  Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  Andrei	  Bandura	  (St.	  Petersburg	  State	  University);	  David	  

Wesolowski	  (Chemical	  Sciences	  Division,	  Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  James	  Kubicki	  (Department	  of	  
Geosciences,	  Penn	  State	  University);	  Jorge	  Sofo	  (Department	  of	  Physics,	  Penn	  State	  University):	  “Hydrogen	  bond	  

density	  and	  strength	  analysis	  on	  hydrated	  Ru)le	  and	  Cassiterite	  	  surfaces,”	  APS	  March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  

Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

•Nukala,	  Phani	  K.	  (ORNL);	  Sampath,	  Rahul	  S.	  (ORNL);	  Barai,	  Pallab	  (ORNL);"An	  algorithm	  for	  simula)ng	  fracture	  of	  

cohesive-‐fric)onal	  materials,"	  Journal	  of	  Sta)s)cal	  Mechanics:	  Theory	  and	  Experiment,	  2010,	  1,	  P11004.

•O.	  E.	  B.	  Messer,	  Towards	  Realis)c	  Modeling	  of	  Core-‐Collapse	  Supernovae,Seminar	  Series,	  Canadian	  Ins)tute	  for	  

Theore)cal	  Astrophysics,	  University	  of	  Toronto,	  Toronto,	  Canada,	  February	  2012.

• P.	  Ganesh	  (Center	  for	  Nanophase	  Materials	  Sciences,	  Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  P.R.C.	  Kent	  (Center	  for	  Nanophase	  
Materials	  Sciences	  and	  Computer	  Science	  and	  Mathema)cs	  Division);	  V.	  Mochalin;	  (Department	  of	  Materials	  Science	  

and	  Engineering,	  Drexel	  University);	  Lukas	  Vlcek	  (Chemical	  Sciences	  Division,	  Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory	  Oak	  
Ridge);	  Adri	  van	  Duin	  (Department	  of	  Mechanical	  and	  Chemical	  Engineering,	  Penn	  State	  University):	  “Computa)onal	  

studies	  of	  carbon-‐onions	  for	  electrochemical	  capacitor	  applica)ons,”	  APS	  March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  Number	  

1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

• P.R.C.	  Kent	  (Center	  for	  Nanophase	  Materials	  Sciences,	  Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory,	  Oak	  Ridge	  37831);	  P.	  Ganesh	  

(Center	  for	  Nanophase	  Materials	  Sciences,	  Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  De-‐en	  Jiang	  (Chemical	  Sciences	  Division,	  
Oak	  Ridge	  Na)onal	  Laboratory);	  O.	  Borodin	  (Electrochemical	  Branch,	  U.S.	  Army	  Research	  Laboratory):	  “Ab	  ini)o	  

molecular	  dynamics	  simula)ons	  of	  organic	  electrolytes,	  electrodes,	  and	  lithium	  ion	  transport	  for	  Li-‐ion	  baYeries,”	  

APS	  March	  Mee)ng	  2012	  Volume	  57,	  Number	  1,	  February	  27–March	  2	  2012;	  Boston,	  MassachuseYs.

• Pernice,	  Michael	  (Idaho	  Na)onal	  Laboratory	  (INL));	  Philip,	  Bobby	  (ORNL);"3D	  Structured	  Adap)ve	  Mesh	  Renement	  and	  

Mul)level	  Precondi)oning	  for	  Non-‐Equilibrium	  Radia)on	  Di	  usion,"	  3,	  2012,	  Twelmh	  Copper	  Mountain	  Conference	  
On	  Itera)ve	  Methods,	  Copper	  Mountain,	  Colorado.
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• Philip,	  Bobby	  (ORNL);	  Char)er,	  Dr	  Timothy	  (Davidson	  College);"Adap)ve	  Algebraic	  Smoothers,"	  Journal	  of	  Computa)onal	  

and	  Applied	  Mathema)cs,	  3,	  2012,	  2277,	  2297,	  236,	  9.

• Philip,	  Bobby	  (ORNL);	  Clarno,	  Kevin	  T	  (ORNL);	  Sampath,	  Rahul	  S	  (ORNL);	  Berrill,	  Mark	  A	  (ORNL);	  Dilts,	  Gary	  (Los	  Alamos	  

Na)onal	  Laboratory	  (LANL));	  Hamilton,	  Steven	  P	  (ORNL);	  Allu,	  Srikanth	  (ORNL);	  Barai,	  Pallab	  (ORNL);	  Banfield,	  James	  
E	  (ORNL);"A	  Jacobian	  Free	  Newton	  Krylov	  Method	  With	  Mul)level	  Block	  Precondi)oning	  for	  Mul)-‐Domain	  

Quasista)c	  Thermomechanics,"	  Twelmh	  Copper	  Mountain	  Conference	  On	  Itera)ve	  Methods,	  Copper	  Mountain,	  

Colorado.

• Philip,	  Bobby	  (ORNL);	  Clarno,	  Kevin	  T	  (ORNL);	  Sampath,	  Rahul	  S	  (ORNL);	  Berrill,	  Mark	  A	  (ORNL);	  Allu,	  Srikanth	  (ORNL);"A	  

Jacobian	  Free	  Newton	  Krylov	  Method	  With	  Mul)level	  Block	  Precondi)oning	  for	  Mul)-‐Domain	  Quasista)c	  
Thermomechanics,"	  3,	  2012,	  Twelmh	  Copper	  Mountain	  Conference	  On	  Itera)ve	  Methods,	  Copper	  Mountain,	  

Colorado.

• Philip,	  Bobby	  (ORNL);	  Clarno,	  Kevin	  T	  (ORNL);	  Sampath,	  Rahul	  S	  (ORNL);	  Berrill,	  Mark	  A	  (ORNL);	  Allu,	  Srikanth	  (ORNL);	  
Dilts,	  Gary	  (Los	  Alamos	  Na)onal	  Laboratory	  (LANL));"The	  Advanced	  Mul)-‐Physics	  (AMP)	  Package,"	  3,	  2012,	  Twelmh	  

Copper	  Mountain	  Conference	  On	  Itera)ve	  Methods,	  Copper	  Mountain,	  Colorado.

• Philip,	  Bobby	  (ORNL);"3D	  Structured	  Adap)ve	  Mesh	  Refinement	  and	  Mul)level	  Precondi)oning	  for	  Non-‐Equilibrium	  

Radia)on	  Di

usion,"	  SIAM	  South	  Eastern	  Atlan)c	  Conference,	  Huntsville,	  Alabama

•Philip,	  Bobby	  (ORNL);"The	  Advanced	  Mul)-‐Physics	  (AMP)	  Package;"	  Twelmh	  Copper	  Mountain	  Conference	  On	  Itera)ve	  

Methods,	  Copper	  Mountain,	  Colorado.

• Pouchard,	  Line	  Catherine	  (ORNL);	  Kauppinnen,	  Tomi	  (University	  of	  Munster,	  Germany);	  Kessler,	  Carsten	  (University	  of	  

Munster,	  Germany);"Proceedings	  of	  the	  First	  Interna)onal	  Linked	  Science	  Workshop,"	  10,	  2011,	  783.

• Pouchard,	  Line	  Catherine	  (ORNL);	  Palanisamy,	  Giri	  (ORNL);	  Cook,	  Robert	  B	  (ORNL);	  Green,	  Jim	  (Informa)on	  Interna)onal	  
Associates);	  Noy,	  Natasha	  (Stanford	  University);"Seman)c	  technologies	  improving	  the	  recall	  and	  precision	  of	  the	  

Mercury	  search	  interface,"	  2,	  2012.

• Pouchard,	  Line	  Catherine	  (ORNL);	  Poole,	  Stephen	  W	  (ORNL);"Metadata	  for	  Machine	  Analy)cs	  in	  High-‐Performance	  

Compu)ng,"	  2,	  2012,	  Women	  in	  Science	  and	  Engineering	  BaYelle	  2012	  Symposium	  (WISE),	  Columbus,	  Ohio.

• Pouchard,	  Line	  Catherine	  (ORNL);"Linking	  Earth	  and	  Climate	  Science	  for	  Data	  Discovery,"	  Spring	  2012	  Seman)c	  
Technology	  Symposium	  Series,	  Charleston,	  South	  Carolina.

•Q.	  Li,	  C.	  Han,	  M.	  Fuentes-‐Cabrera,	  H.	  Terrones,	  B.G.	  Sumpter,	  J.	  Bernholc,	  J.	  Yi,	  Z.	  Gai,	  A.	  Baddorf,	  P.	  Maksymovych,	  M.	  
Pan,	  “Electron-‐induced	  Three	  Dimensional	  Self-‐assembly	  and	  Disassembly	  of	  Molecules	  on	  a	  Gold	  Surface,”	  APS	  

Mee)ng	  Boston,	  MA	  Feb.	  27-‐March	  2	  (2012).

•Q.	  Li,	  C.	  Han,	  S.	  Horton,	  M.	  Fuentes-‐Cabrera,	  B.G.	  Sumpter,	  W.	  Lu,	  J.	  Bernholc,	  P.	  Maksymovych,	  M.	  Pan,	  “Supramolecular	  
Self-‐Assembly	  of	  π-‐conjugated	  Hydrocarbons	  via	  2D	  Coopera)ve	  CH/π	  Interac)on,”	  ACS	  Nano	  6	  (1),	  566–572	  (2012).	  

•Qiao,	  Rui	  (Clemson	  University);	  Huang,	  Jingsong	  (ORNL);	  Meunier,	  Vincent	  (ORNL);	  Sumpter,	  Bobby	  G	  (ORNL);	  Peng,	  Wu	  
(Clemson	  University);"Complex	  Capacitance	  Scaling	  in	  Ionic	  Liquids-‐filled	  Nanopores,"	  ACS	  Nano,	  10,	  2011,	  9044,	  

9051,	  5,	  11.

• Randerson,	  James	  T.,	  and	  Forrest	  M.	  Hoffman.	  March	  1,	  2012.	  "The	  Interna)onal	  Land	  Model	  Benchmarking	  Project."	  
Community	  Earth	  System	  Model	  (CESM)	  Joint	  Land	  Model	  and	  Biogeochemistry	  Working	  Group	  Mee)ng	  (February	  

29-‐March	  2,	  2012),	  Na)onal	  Center	  for	  Atmospheric	  Research(NCAR),	  Boulder,	  Colorado,	  USA.

Publications/Presentations (continued)

15



• Reuter,	  MaYhew	  G	  (ORNL);	  Hill,	  Judith	  C	  (ORNL);	  Harrison,	  Robert	  J	  (ORNL);"Solving	  PDEs	  in	  Irregular	  Geometries	  with	  

Mul)resolu)on	  Methods	  I:	  Embedded	  Dirichlet	  Boundary	  Condi)ons,"	  Computer	  Physics	  Communica)ons,	  2012,	  1,	  
183.

• Reuter,	  MaYhew	  G.	  (ORNL);	  Seideman,	  Tamar	  (Northwestern	  University,	  Evanston);	  Ratner,	  Mark	  A.	  (Northwestern	  
University,	  Evanston);"Understanding	  Crosstalk	  Between	  Parallel	  Molecular	  Wires,"	  2012,	  APS	  March	  Mee)ng,	  

Boston,	  MassachuseYs.

• Ricciuto,	  Daniel,	  Peter	  Thornton,	  Dali	  Wang,	  Marcia	  BransteYer,	  Jitendra	  Kumar,	  Forrest	  Hoffman,	  Habib	  Najm,	  Cosmin	  
Sama,	  and	  Khachik	  Sargsyan.	  March	  1,	  2012.	  "Uncertainty	  Quan)fica)on	  in	  CLM:	  Comprehensive	  Parameter	  
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simula)on	  of	  blood	  flow	  on	  200K	  cores	  and	  heterogeneous	  architectures,"	  2010,	  ACM/IEEE	  Supercompu)ng,	  New	  

Orleans,	  Louisiana.

• SeYlemyer,	  Bradley	  W	  (ORNL);	  Rao,	  Nageswara	  S	  (ORNL);	  Poole,	  Stephen	  W	  (ORNL);	  Hodson,	  Stephen	  W	  (ORNL);	  Hicks,	  
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Publications/Presentations (continued)
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David Bernholdt Interim Group Leader for APT

Prior	  to	  taking	  over	  the	  Applica)on	  Performance	  Tools	  Group,	  David	  spent	  more	  than	  11	  years	  at	  ORNL	  in	  the	  Computer	  Science	  
Research	  Group.	  	  Before	  that	  he	  spent	  five	  years	  as	  a	  researcher	  in	  the	  Northeast	  Parallel	  Architectures	  Center	  at	  Syracuse	  
University,	  and	  nearly	  three	  years	  as	  a	  postdoctoral	  fellow	  at	  the	  Pacific	  Northwest	  Na)onal	  Laboratory.

David's	  research	  interests	  center	  on	  a	  broad	  spectrum	  of	  computer	  science	  issues	  that	  have	  direct	  contact	  with	  large-‐scale	  
computa)onal	  science	  and	  engineering	  applica)ons.	  	  This	  includes	  somware	  architecture	  and	  engineering;	  parallel	  programming	  
models,	  languages,	  and	  transforma)on	  tools;	  and	  fault	  tolerance,	  among	  others.

Having	  received	  his	  formal	  training	  and	  spent	  the	  ini)al	  part	  of	  his	  research	  career	  as	  a	  computa)onal	  chemist,	  David	  understands	  
well	  the	  perspec)ve	  of	  the	  computa)onal	  scien)sts	  he	  works	  with,	  and	  the	  prac)cal	  challenges	  they	  face.	  	  He	  enjoys	  working	  in	  
mul)disciplinary	  teams	  focused	  on	  the	  development	  of	  cu�ng-‐edge	  scien)fic	  applica)ons	  which	  raise	  many	  interes)ng	  computer	  
science	  research	  opportuni)es.

David	  currently	  leads	  a	  project	  on	  source-‐to-‐source	  code	  transforma)on	  tools	  for	  the	  ASCR	  exascale	  research	  program.	  	  He	  also	  
leads	  Capability	  Transfer	  for	  the	  Nuclear	  Energy	  Advanced	  Modeling	  and	  Simula)on	  program	  within	  the	  Office	  of	  Nuclear	  Energy.	  	  
He	  has	  led	  the	  computer	  science	  component	  of	  a	  SciDAC	  team	  working	  on	  coupled	  mul)physics	  simula)on	  of	  fusion	  plasmas,	  and	  
plays	  a	  similar	  role	  in	  two	  pending	  fusion	  proposals.	  	  David	  also	  leveraged	  this	  applica)on	  connec)on	  to	  provide	  a	  testbed	  to	  
demonstrate	  fault	  awareness	  and	  fault	  tolerance	  capabili)es	  for	  an	  ASCR	  project	  on	  resilience.	  	  Other	  recent	  work	  includes	  
studying	  the	  expressiveness	  of	  new	  parallel	  programming	  languages	  for	  scien)fic	  applica)ons,	  which	  has	  had	  several	  sponsors,	  
and	  the	  development	  of	  sophis)cated	  domain-‐specific	  languages	  for	  a	  class	  of	  problems	  in	  quantum	  chemistry.

News



Group ProfileScientific Data 
Group Members

Group	  Leader
Scott A. Klasky
klasky@ornl.gov

Group	  Secretary
Tammy Darland
darlandts@ornl.gov

Mohammad	  H.	  Abbasi
habbasi@ornl.gov

Wei-‐Chen	  Chen
chenwc@ornl.gov

Jong	  Youl	  Choi
choij@ornl.gov

E.	  L.	  Frome
frome2@gmail.com

Qing	  Liu
liuq@ornl.gov

Jeremy	  S.	  Logan
loganjs@ornl.gov

George	  Ostrouchov
ostrouchovg@ornl.gov

Norbert	  Podhorszki
pnorbert@ornl.gov

Line	  Pouchard
pouchardlc@ornl.gov

Roselyne	  B.	  Tchoua
tchoua@ornl.gov

Yuan	  Tian
)any@ornl.gov

Scientific Data Group

Our	  mission	  is	  to	  develop	  cu�ng-‐edge	  sta)s)cal	  and	  informa)on	  technologies	  and	  to	  bring	  
quan)ta)ve	  rigor	  and	  efficiency	  to	  scien)fic	  inves)ga)ons.

We	  conduct	  research	  in	  the	  analysis	  and	  explora)on	  of	  data,	  the	  collec)on	  and	  organiza)on	  of	  
data,	  and	  decisions	  based	  on	  data.	  Our	  collabora)ve	  work	  concerns	  all	  stages	  of	  the	  scien)fic	  life	  
cycle	  and	  u)lizes	  compu)ng	  playorms	  ranging	  from	  the	  desktop	  to	  large	  clusters	  and	  
supercomputers.	  We	  team	  on	  projects	  ranging	  from	  small	  single	  discipline	  efforts	  to	  large	  mul)-‐
disciplinary	  and	  mul)-‐ins)tu)on	  partnerships.

Areas	  of	  applicaGon	  have	  included:	  
Chemistry,	   Biology	   and	   Genomics,	   Astrophysics,	   Climate,	   Environmental	   Science,	   Na)onal	  
Security,	   Forensics,	   Simula)on	   Science,	   Epidemiology,	   Fusion	   Science,	   Transporta)on	   and	  
Automo)ve,	   Health	   and	   Safety,	   Grid	   Technologies,	   Manufacturing,	   Future	   Combat	   Systems,	  
Remote	  Sensing,	  Computer	  Network	  Security
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About CSMD About this
Newsletter

T h i s	   n ew s l e Y e r	   i s	  
c o m p i l e d	   f r o m	  
informa)on	   submiYed	  
by	  CSMD	  Group	   leaders,	  
public	   announcements	  
and	  searches.

Please	   contact	   Daniel	  
P a c k	   i f	   y o u	   h a v e	  
informa)on	   you	   would	  
like	  to	  contribute.

The	  Computer	  Science	  and	  Mathema)cs	  Division	  (CSMD)	  is	  ORNL's	  premier	  source	  of	   basic	  and	  
applied	   research	   in	  high-‐performance	  compu)ng,	  applied	  mathema)cs,	  and	   intelligent	  systems.	  
Basic	  and	  applied	  research	  programs	  are	  focused	  on	  computa)onal	  sciences,	  intelligent	  systems,	  
and	  informa)on	  technologies.

Our	  mission	  includes	  working	  on	  important	  na)onal	  priori)es	  with	  advanced	  compu)ng	  systems,	  
working	  coopera)vely	  with	  U.S.	  industry	  to	  enable	  efficient,	  cost-‐compe))ve	  design,	  and	  working	  
with	   universi)es	   to	   enhance	   science	   educa)on	   and	   scien)fic	   awareness.	   Our	   researchers 	  are	  
finding	   new	   ways	   to	   solve	   problems	   beyond	   the	   reach	   of	   most	   computers 	   and	   are	   pu�ng	  
powerful	   somware	   tools 	   into	   the	   hands	   of	   students,	   teachers,	   government	   researchers,	   and	  
industrial	  scien)sts.

The	  Division	  is	  composed	  of	  10	  of	  Groups.	  	  These	  Groups	  and	  their	  Group	  Leaders	  are:

• Computer	  Science	  Research	  -‐	  Al	  Geist

• Future	  Technologies	  -‐	  Jeff	  VeYer

• Applica)on	  Performance	  Tools	  -‐	  David	  Bernholdt	  (Interim)

• Computa)onal	  Engineering	  and	  Energy	  Sciences	  -‐	  John	  Turner

• Computa)onal	  Mathema)cs	  -‐	  Ed	  D’Azevedo	  (Interim)

• Sta)s)cs	  and	  Data	  Science	  -‐	  ScoY	  Klasky

• Computa)onal	  Earth	  Sciences	  -‐	  Danny	  McKenna

• Computa)onal	  Astrophysics	  -‐	  Tony	  Mezzacappa

• Complex	  Systems	  -‐	  Jacob	  Barhen

• Computa)onal	  Chemical	  and	  Materials	  Sciences	  -‐	  Bobby	  Sumpter

Contact Information and Links

CONTACTS
CSMD Director - 
 Barney Maccabe - maccabeab@ornl.gov
Division Secretary - 
 Lora Wolfe - wolfelm@ornl.gov
Director of Special Programs/Chief Scientist - 
 Steve Poole - spoole@ornl.gov
ORNL TeraGrid Lead - 
 John Cobb - cobbjw@ornl.gov
Technical Communications - 
 Daniel Pack - packdl@ornl.gov 
 
LINKS
Computer Science and Mathematics Division - www.csm.ornl.gov 
Computing and Computational Sciences Directorate - computing.ornl.gov
Oak Ridge National Laboratory - www.ornl.gov
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