
����������	�
���

��
������
	�
��	���	��	

��	��������

����������	
���
���		���������������������
������������
������������
�
���������	�����������
���
�����������	�
���������
���	��������

��������
��

��
��

������������������������������������������
��������
��������
�������������	��������
������� ���!���������������������
�����
��������
����������������
������	�����������	�"
������������������
������������#� �$ ����
�%&���	�����#� ����� ��������
�����������"
�����
�
���
��������	�����������������
������������������������������'���	
����(����
	�����������������������#������)**+�����
��������

� �
��������
��,���������������!�����������

� � �
�����-��.��/�����������

� �������	������'��������������������,����������

� � �
�����-��0�������

����

�������������������
�����������������
������������
������������������������������#�

������������
�����
	����������	�����������	�
���

��
������
	�
�
�	���	��	

��	��

����
������

��

� �������	����	�!���������������������
�����
	���������

�(���1����	�������������������������������
�����������������	�2������3� ����������������	������������� ����)**4����
�����
���
��������
��������� �����!���������������������
�����
��������
����#������������������������
�������������
����������������"
���
������������������������	�����������	�������������������
�������������
�����
����#����������
������������������5�����
����
���������	#����������
���������
����������������#������)**4�����
�������
����������
����������������0�������

���������������
�����(������������������#�
�
'�	��������������
����������������	������������������	��������
���1������������
��������
��������������	����������������	����#��
�����������
�
�������
�������
�����������"	��������
�����	������������������������6��
��������2�����7 ������������#�
�3��
��
8���
���%��)**4#�

�
(���

���������	������	�����������������������������������9�������������#������
��
�����
������
	������������������
���������������%:��)**4#�
�
������	�����	����
�������
��������
������� ���� ��	����� ���������������������������
� ����
����������	�������	����
����	�	
������������#�
�
'�	��������������
���������
�
������		��������	����
��������������������
���
��������
���
���1���.��������	������������������	������
���������
�����5�����������������������������"
����#�
�
9������ �������� 6��
�� ������ 2�����7 ������������#�
�3� ��� ���� ����� 5��������� �
���� ����
����
#�

8��9����%�
"����
��������
��������
��
"�������������	����������
�����
�
8��9����)�
"���������9�����		����
�
8��9����&�
"���������;���������
"�'����!����������		������

8��9����:�
"�'����<������

"	�#����"���
�

����!$$����
 %���$�

���;��2��	��������
���������	����������������3�����
��������
�
���������=(����������	�'��������������������
�����������
�������������	������������>��������������		�����#��������	�����������������
��������������������	�����������	��������	�
�����
�������������
�����
����������������#��9���������
	������������������������
�����
������	�����������������?@***�������������"
��������������/������������
�����������	�
���#��$ ���������
�:������������������������������������#��A��
�����������������������
�
����������������	�
"���#������������	���������������
���������#���	���#����2�����������������������B	�
����������������B����/3#��

��

��
�������
����	�����

��&������
���
��������	��

http://comsef.org
http://www.etomica.org


��������������"��������)@����������������������)**4��(����	���������������=�/������#������������������������������������������
%:�2���/3#�����������	������������	�2��������������������3����������
����������2���/3#��;������������������������������2�����)%3����"
�����-�

��������
����	�� �����

�������"�������%�

�
�
����	����
�

&�����'��
���	����

��(
���	����

�������9��������������� )%� �

�����"�������������	���������������
����
�9������ )%� �

0�������

����4*���<����
�������
�������� )%� %��

0�������

����4*���<����
�������
�������� )%� %��

�����������(�����������������
�9������������	������������������� )%� %��

(�
��������������������������	��������������	��������
�������������	��������(�� )%� %��

(�
��������������������������	��������������	��������
�������������	��������((� )%� %��

6�������
����������������������	�������������
��� )%� %��

�����������	�"��������
���������������������	��������� )%� %*
��)*�

'�	������������
����
���	���������������������������	��(�� %*
� )*��)%�

'�	������������
����
���	���������������������������	��((� )*� %*
��)%�

'�	�������	����
������	�����������
�	���������������	��� %*
� )%�

��	���������������������(�� )*� %���)%�

��	���������������������((� )*� %���)%�

)*����������������

������	
���� %�� )%�

A������	������������	�������������������	�
����� %�� )%�

'������������
��������� %�� )%�

��	��������������
�����������"����	
���� %�� )%�

����������	�
���������
���������������������� %@�� )%�

����������	�
����������
���������(�� )�� )%�

�������������
���������� )�� )%�

�������������
������C����������� ���������9���	����� D�� )%�

��
��������
���	�����������������������	����
�����������	��������� D�� )%�

��
��������
���	���������������������	����
�����������	����������� D�� )%�

�
����������������	�����������������������	��������������� D�� )%�

����)**D���������(������
�����	�������������
�����
�����������������'���8������#��������������
����/�����
����������������
���������������������	���������������	�������
����"����������������������������	�������������	������A������������������#�������
�����
�
�������������������������������������������������������	���������
�����!���
���������
������������������������(������
�
���#��9��������������� ����������	��������������
����������������������������������E��	�������������������������6�������������F�
��
������
�������
������������������������������������E��	����������������
���
�����
�9������5����
���F����E��
����������5��"
�������������#F��������������������������������������������������������"������ ������������������������������������
������������
<����������
�������������
��7 �
#�
�����2@4:3�+&%"D4@:#��

&��������	�� �������	�����)��"�������%�

http://aiche.confex.com/aiche/2007/cfp.cgi
http://aiche.confex.com/aiche/2007/preliminaryprogram/index.html
mailto:wschneider@nd.edu


���������=���������'�����G%H����������������������������������"
������ 
������
� ��	
��������� ��� 	��������� ��	��������� ��
�
�!����	����� ��� �����
���� ��������� �����	���#� � A���	���
��������������	������������	�9�����������1���������������
,���������� ��� �������������� ���� ����� ����
� �
��������>

���������� �������	�� 
��� ����� �������� �!������ ���� 
���	���

�������� ��� �� �������
� ����
� ��� ���� ����������� ������#� ����
��������� 
����
����� ��� ���� ��	�����
� 
��������� 
���� ��� ���
�!��������5����������� �����	���������	������	����� ��� �
"
�����������
�
��������� ���.�����	�������������������
�����
��������� ��� ���� ��	
���
� �!����	�����"��	�������� 
����
������
������������
������������������������	�������	��������
��������������/��������������������������#�
�
6���������
2%3�.����������6#I�'��	�����#I�����������9#I�0�������J#I�$ ����
;#"J#I�9�����������#I���������9#��#��!�������������	�����"
����
���	����
��������������������������������
�����	������"
����	����������'������)**+��::&��K+@#����/�

(�� )**+� �������� ������� �!�������� ��		������ ������
2�����
���� ����"������ ��
� ������	� ������� ���������"
�������������
�)���������
��������3�����������
�
�������������
�
������� 2����� ������� ���� ��		����������� ��
� 	�	
������3�
����� �����
� 
�� �������	���� ��� ���� �����#� � ���� �!��������
��		��������-�

�
L� '���� ����� ���� )**:")**+� �������� 
��������� ����� ������ ���
�!���������2)**+")**43��

��

��
��� ����
����	�� �	�� 
*�
���
	���
������
� 	
�� �	������� �	��� ��
� �'	������ � �
 
������	���	 �	
��
	����	�
	���
����������	�
��

����(���)���������*
�����
��������

�

��
���
��
����	��+�	���	��,
������--�	���	�
��
��.�/
����'�

���� �������� �������������� 
�� ���
� ��� ���������)**4��(����
	������� ��� ������ ��� 0����� ��

���1� 4*��� 
����
��� ��
� ���
�������������������������
�������������	����������������#���

���
	�
�&��������

���1�� ���� ������� �������� ��
� �����������M� � '��
� ��	��
����������	����������������		��������!��������������M��������
����������
����#��;�����������/�����������2�����������
�������
������3-�
�
�� �����������
���
�� '������9�
�����2'���������� ���3�
�� ������������ ����9�
�����
�� �����������/�2������������	������3�
�� +*"�����
���������2������������	������3�
�� '�����������#��	���
�����2'������������3�
�� 9������9�
������29��������������3�

�� �����������6��������
��
� �����
������

�
���������0 
-����
�

��������	��
����������
����������������������-�
����->>��	���#���>�
�
(�� ������������������������������ ��� ����������������-�%3���
"
�����"������
����)3�����	�	
������������
�&3����������������
�!����������		�����#� ��������������	�	
���"�������������
�����	���
���������������	�������	���������
�������������"
�����
���������������

�	������������������������������#��$ ��
�����	�� ������������ �����
���� ����� ������ ��� ��������
����
�
�������
�������������	�	
����2���
�������������
��� �
	��7 ��	���#���3#� � �� ������	�� ��
� �������
� ����
��5����
� ��� ������� ���� 	�	
���"����� ��������� ��
�
�������	�	
���� �����
� �!����� ��� �������� ������� ��� ����
�����������������	���#�

������ 6��
��������

.���"��������
�9�����	������� ����������
��

���������"���������� J�������
�

.����������������		����������� J��������������

.����������������	
������� A����0��/��

9�����	������������������)**D� <����������
���

=�������A��������2)**:")**+3L� 0�����!�

=�������A��������2)**:")**+3L� ���������������

=�������A��������2)**+")**D3� 9�����<��
�����

=�������A��������2)**+")**D3� 6����
��������

9���������� 9���������������

�"�����
	�
		��
��


-�����	�

��������		�
����	�

������ �������������	� �����������������
������	���		��������������������
��������������	�������������
�
�
�����������������	��������
������������ ����		�
�������!�
����!�
!� ��� 	�����"� 
������#�� ���� ��������� �� ������	����
�����"� ��!� ��������� ��� ����� 

�����
� ����
�� ��
� �������	�
�������
�����2���/3�
�
(��������������� �
��������
�����
����������(���1��������"
������ ������� ������
� ���	� ��� ������������!�������� ��	"
	������2�
	��7 ��	���#���3#���

http://dx.doi.org/10.1038/nature05183
http://www.sciencefriday.com/
http://www.nature.com/nature/podcast/index.html
http://www.sciencemag.org/about/podcast.dtl
http://www.sciam.com/podcast/index.cfm?e_type=W
http://www.sciam.com/podcast/index.cfm?e_type=D
http://www.newscientist.com/podcast.ns
http://popsci.typepad.com/popsci/popsci_podcast/index.html
http://technologyreview.com/audio/
http://comsef.org
mailto:admin@comsef.org
mailto:admin@comsef.org
http://www.aiche.org/About/Foundation/CentennialCelebrationActivities.aspx


�� �

������1�	
!����
	�
�"	���
���-�E�������
�����	��
��������!������	�#��������
����
��
������������������$�
��
���������������%��������
����!�������������	���������
���������������!������������#F�2���/����	���3�

�� ���
	�
� �	�� �	��	

��	�� 2����
�1����	� ���


	�
-�
2���/����	���3�

�� ����������	�
� ����(����������� ���

	�	�� � � 


�(
�������
'���� ���
���
��  ��� �'����
	� 
��
����	-� E���
����� ����
�
�����"� ��� �
������ �� !������� ���������	� ����
�
��
���!"��������
����������
�����������������������
������		������� ������ ��
�������� ��� �!��������� �����	���
�
�����	������
� ������!
��������	������ 
��������&'�()�*�
'����������������2���/����	���3�

�� +����� ����	� ��
��� 3��	� ��� ��4��� 3��
����+�
,'�
���-����"���������
����!�
����
����./�0��1������	�
���
��� (����
��� -���������� ���������� �����
�
&1�(-�)���������
	��%223"���������!�	���������������
����������������!���� ����
!�
� ����������������
������
������������
����������������	!�����4��
�����5�
6�	���
1������	� 4�
�
���
����-����� ���6� ����� ����� ��� ��	6�
�
��������!����������!���������������������
���*�2���/����
	���3�

�� �����	�(���
� &��5
���� �����
�� �������	�� #��
�
6	� 7
�
� �
	
$.-� E1���� ���������� �
�7����� 
�������
�
����
�!������� �
������ ��
����
�� ��� ����	������ ������
�
���������������������
�������
!�!�	�
��������������
�������� �58�5	���9���:4��������
������������ ����;��
-�� .���
������ ��� ���
��0�� �
������ 1������	� 4�
�
��
��
����!� �580����<��= ������(����
��������
� ���>�
6�
����� '������"� 1�>�� ���� �������
� ����� ��� ����	�
	�� ���

����
���
�� ��
����� ���� .���
������ ��� ���
��0�� �1�
����� �
��
��� ?� ����������� ��!� 1���	� ������������	�
��������������
����!��$��
�����#F��2���/����	���3�

�� 8���� �����	
� ���
�����	� 0 ��/����� ��� 3��
�-��'-�
E/��.����
�
�@�����
�����3��"����3"��
�����A������	��
&�
���!������������� 	�������
)������!�!�����%B������
���������	���������
6����������4(��.�
��
�
��4�
��

���
���"� ;C�� ����� �$��		���� ��
6����"� ��� ���� ������
����������
"������	��!����;C��������	�������!�!�����!����
!���
�
���!"� ����� ��
��
������ ����������� �������
����*�2���/����	���3�

�� ���������� ����
����� +

��� ����
	��� 2����
�1
� 7���
&��-

��-�E������!���������	��
��������	��������������!�
���������� ��!�	���� ������D���� ��� �
�!������	� ����
��	��

����
��� ���7���� �������	�����"�����!������ ����� ���	!�
!
�������		�� ������� ���� ���� ����	� �������
�� 	��
�� ���
��!�	� �������������	��
���
������������
��	����!��
��
��!�����
�����
������������!���
��*�2���/����	���3�

�� &�
����
�3
�
	�
	�
�� ���
�4����
�7�
����	�����
�
� ����-�	���	���-
�!�#�
��  
���� ��
����������(
���	-� E;����� ���	�����	� �����!�� ��� ��		� ��� ��	���	�
�
����	�����"� ��� �
��
��� �� 	��� �
�D������ 

��������
��!����
������!��

�!��	��!���*�9���#�6��#�=���#�2���/����
	���3�

�� ��
�����

� ���

�	�� � � .�9����� ����� ��

��
���
��
�� ����'-� E���� ����
������ 
������� ��	���	�
� ��!�
�����������	��������!���������	���������������
��	�����
�����	���	�
�����	�����������������	�������������= ��
!���
�
�� �� ��

�!� ��	�����	�� ������������	� ������D���
������ �!!
������ ������
�
	���
��6������� ������		����
	���	�
�����
�������������������
�� ��� ������ ����
������!�
���
����
������� ��� �	�����
��*�9���#�6��#�=���#� 2���/� ���

�
���7��
 �� 	���3�
�� ��

1�	�� � � �
����� ��	 �	
�� �	� �� 3�����
�
��

��	����������������
-�EE
��#�������������	���	��!������
!���
!�
�!�������
������

���������!��!���������	����
	�
�����	������#F�9���#�6��#�=���#�2���/����	���3�

http://www.seedmagazine.com/news/2007/04/science_in_silico.php
http://www.nsf.gov/news/special_reports/scivis/
http://dx.doi.org/10.1038/nmat1752
http://www.hpcwire.com/hpc/1158756.html
http://www.hpcwire.com/hpc/1158756.html
http://www.hpcwire.com/hpc/1239804.html
http://www.hpcwire.com/hpc/1154577.html
http://www.hpcwire.com/hpc/1351162.html
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRevLett.98.145503
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRevLett.98.145503
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRevLett.97.134501
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRevLett.97.134501
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRevLett.97.105702

