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SAMENVATTING

Onze duurzame toekomst ligt besloten in de rekenkracht van computers. Of het nu gaat over de
ontwikkeling van schone energiebronnen, het verduurzamen van de voedselketen of waterbeheer
dat bestand is tegen verdroging, verzilting en zeespiegelstijging, de uitdagingen om een duurzame
samenleving te bouwen zijn groot. Computationele wetenschappen kunnen als geen ander inzicht
en grip geven op die vraagstukken.

Deze Nationale Agenda laat zien hoe het vakgebied kan uitgroeien tot wegbereider voor de innovaties
die een duurzame samenleving mogelijk maken. Een interdisciplinair vakgebied voor interdiscipli-
naire vraagstukken: computationale wetenschappen halen hun inspiratie uit wetenschappelijke
en maatschappelijke domeinen, en gebruiken wiskundige modellen en geavanceerde rekenschema’s

om die vragen op een efficiénte manier te beantwoorden.

Nederland is uitstekend gepositioneerd voor doorbraken in vijf strategische aandachtsgebieden
in de wereldwijde computationele wetenschappen. Samen vormen die het gereedschap om de
uitdagingen in het sterk verbonden vraagstuk van duurzaam water, voedsel en energie aan te
pakken:

- Multischaal modelleren en simuleren: hoe voorspellen we het gedrag van grootschalige en

complexe systemen, waarin verschillende lengte- en tijdschalen met elkaar communiceren?

- Datagedreven methoden: hoe destilleren we goede modellen uit grote hoeveelheden data om

inzicht, ontwerp en controle/interventie mogelijk te maken?

- Ultrasnelle computersimulaties via machine learning: hoe zetten we deze rekenintensieve techniek

in om uiterst nauwkeurige en complexe berekeningen mogelijk te maken?

- Onzekerheden en gevoeligheidsanalyses: hoe kunnen we de betrouwbaarheid van computer-
modellen goed inschatten?

- Energie efficiénte computing: hoe kan de carbon footprint door middel van besparing op het
computationele gebied zelf worden beperkt?

Significante vooruitgang in elk van deze gebieden is de voorwaarde om computationele weten-
schappen een gamechanger te maken in duurzaamheidsvraagstukken.



Nederland heeft een sterke positie in de computationele wetenschappen in het hoger onderwijs,
en heeft een solide infrastructuur voor grote simulaties. Deze Agenda inventariseert kansen en
uitdagingen om het brede veld samen te brengen, op het gebied van kennisuitwisseling tussen de
verschillende computationele wetenschappen (community building), het versterken van de oplei-
dingscapaciteit van computationele wetenschappers (HBO, WO en promovendi) en de uitbreiding
van grote universitaire rekenclusters. Hiervoor is een investeringsimpuls nodig die tevens het onder-
zoek op de vijf strategische aandachtsgebieden stimuleert. Zo komen de vijf strategische aandachts-
gebieden versneld op het niveau om de uitdagingen in water, voedsel en energie aan te gaan.

Nederland staat voor grote uitdagingen op weg naar een duurzame toekomst. De computationele
wetenschappen willen en kunnen de wegbereider zijn die innovaties en technologieén realiseert

om die toekomst werkelijkheid te maken.
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‘ WAAROM DEZE NATIONALE AGENDA?

Deze nationale agenda brengt de kracht en de kansen voor de computationele wetenschappen in
Nederland in kaart als wegbereider voor een duurzame samenleving in lijn met het missiegedreven
Topsectoren- en Innovatiebeleid en met de United Nations Sustainable Development Goals. De
sterke strategische inzet op duurzaamheid stimuleert zowel innovatie binnen de computationele
wetenschappen als de maatschappelijke impact van het onderzoek. Nederland kan bouwen op
wereldwijd toonaangevende computationele onderzoeksgroepen, die succesvol samenwerken met
het bedrijfsleven. Door die samenwerking te verstevigen op het gebied van duurzaamheid, schept
deze agenda nieuwe kansen voor Nederland als exportland van innovatieve diensten en producten.

Met een inventarisatie van belangrijke ontwikkelingen in de computationele wetenschappen geeft
deze agenda het startschot voor een strategische ontwikkeling van het vakgebied. Doel daarbij is
het inspireren tot toekomstige missiegedreven onderzoeks- en innovatieprogramma’s binnen de
Nederlandse Organisatie voor Wetenschappelijk Onderzoek (NWO), de Nationale Wetenschaps-
agenda (NWA), de Topsectoren, het Groeifonds en Horizon Europe. Zo houdt Nederland zijn
wereldwijde toppositie in de computationele wetenschappen. Om te bouwen aan die positie en
een optimale bijdrage te kunnen leveren aan een duurzame toekomst, zet dit document de
optimale omstandigheden op een rij voor onderwijs, wetenschappen en ondernemingen binnen
de computationele wetenschappen. Samen vormen die een vruchtbare voedingsbodem voor
hoogopgeleid en wereldwijd toonaangevend human capital, dat onmisbaar is om de samenleving
te leiden naar een duurzame toekomst.

Wat zijn Computationele Wetenschappen?

Binnen computationele wetenschappen wordt onderzoek gedaan aan modellen die de
werkelijkheid beschrijven en die opgelost worden met behulp van computers. Bij dit
onderzoek zijn altijd drie componenten aanwezig: vragen vanuit de betreffende wetenschap,
toegepaste wiskundige modellen om deze vragen te beantwoorden en rekenschema's
gecombineerd met informaticakennis om de antwoorden op een efficiénte manier met
behulp van een (super)computer te berekenen. Een voortdurende wisselwerking tussen
deze onderdelen is cruciaal en vraagt om continue verbetering op vijf aandachtsgebieden:
multischaal modelleren en simuleren, datagedreven methoden, ultrasnelle
computersimulaties via machine learning, onzekerheden en gevoeligheidsanalyses en energie
efficiénte computing. Daarmee is de computationele wetenschappen een aanjager van

innovatieve toepassingen voor een duurzame toekomst.



FOCUS OP EEN DUURZAME TOEKOMST

De wereldwijde beschikbaarheid en zekerheid van water, voedsel en energie hebben de afgelopen
eeuw gezorgd voor een ongekende groei van rijkdom en welvaart. De vraag naar deze drie hulp-
bronnen stijgt nog steeds, maar de groei kan niet doorgaan zonder de problemen rond deze hulp-
bronnen grondig aan te pakken. Het wereldwijde gebruik van fossiele brandstof stijgt nog steeds
sneller dan de groei in duurzame energie uit zon en wind. Drinkwater wordt schaars, terwijl de
landbouw tegelijkertijd worstelt met verdroging als gevolg van klimaatverandering. In de komende
decennia moeten we al onze creativiteit mobiliseren om deze trends te doorbreken. Het verduur-

zamen van water, voedsel en energie is de grote uitdaging van deze eeuw.

Als voorbeeld kan gekeken worden naar Nederland: alleen met grote doorbraken in het energie-
onderzoek zullen we de doelstellingen voor minder uitstoot van broeikasgassen kunnen halen.
Onze voedselvoorziening verduurzamen vraagt om een paradigmaverschuiving in het landbouw-

onderzoek en ons gebruik van water.

Computationele wetenschappen zullen een cruciale rol spelen bij het realiseren van al deze door-
braken in de nexus van water, voedsel en energie. We hebben efficiénte energieconversie nodig,
energieopslag in goedkope, compacte dragers, materiaalproductie met een lagere ecologische
voetafdruk, biogebaseerde grondstoffen en gecultiveerd vlees, membraantechnologie voor water-
ontzilting, innovatieve scheidingstechnologie voor afvalwaterzuivering en recycling van waardevolle
elementen uit afval. Een gefocust onderzoeksveld in de computationele wetenschappen schoeit
het werk aan al dieinnovaties op een stevige leest en versnelt de ontwikkeling van schaalbare tech-

nologieén voor een duurzame samenleving.

COMPUTATIONELE WETENSCHAPPEN VOOR EEN DUURZAME TOEKOMST

Computermodellen en -simulaties zijn niet meer weg te denken uit de moderne wetenschap. Door
wiskundige beschrijvingen te vertalen naar rekenalgoritmes en computermodellen, krijgen onder-
zoekers in vrijwel elke discipline inzicht in complexe systemen en ontwikkelen ze voorspellende
modellen om ‘wat als...” vragen te beantwoorden. Deze uiterst succesvolle aanpak is dé manier
om grootschalige systemen te begrijpen die door hun omvang en complexiteit niet te behappen
zijn voor experimenten. Daarbij kan men denken aan systemen zoals de gehele biosfeer of de
globale economie. Dit zijn juist de systemen waar de mensheid kritisch van afhankelijk is.



Onze existentiéle afhankelijkheid van computationele vooruitgang: twee voorbeelden
De klimaatwetenschappers Syukuro Manabe en Klaus Hasselmann delen met Giorgio Parisi de
Nobelprijs voor natuurkunde in 2021 voor hun pionierswerk in het computationeel
modelleren van het klimaat. Dankzij deze computermodellen kunnen we waargenomen
klimaatveranderingen verklaren en betrouwbare voorspellingen maken. Dat heeft geleid tot
een sterke consensus over de rol van de mens in de huidige en toekomstige

klimaatverandering, en een wereldwijde call for action.

Voortdurend regent het rotsen uit de ruimte: Near Earth Objects of NEQO’s. De grote vraag is
wanneer de eerstkomende echt grote inslag plaatsvindt. Zo'n voorspelling moet ver van
tevoren worden gemaakt om de gevolgen van een impact te beperken of de inslag zelfs te
voorkomen. Dat vraagt niet alleen gedetailleerde simulaties van de omloopbanen van NEO's,
maar ook van de gevolgen van een inslag op aarde.

Computermodellen van het klimaat geven een duidelijk voorbeeld van de impact van computer-
simulaties. Onze inzichten in complexe klimaatverandering en de rol van de mens daarin zijn zonder
uitzondering verkregen met computersimulaties. Zonder die simulaties zouden we niet alleen
essentiéle inzichten missen, we zouden ook niet kunnen onderbouwen waarom wereldwijde klimaat-
interventies nodig zijn. In 2021 ging de Nobelprijs voor de natuurkunde dan ook naar onderzoek
aan klimaatmodellen en complexe systemen. Juist de computationele wetenschappen geven de
mensheid het benodigde inzicht in onze leefwereld en toekomst.

Ook voor experimenteel toegankelijke systemen op kleinere lengteschalen, variérend van atomair
tot macroscopisch, bieden computersimulaties inzichten, die niet of moeilijk verkregen kunnen
worden door experimenten. Computationele methoden vormen daarbij een onderzoekslijn die
complementair is aan de experimentele aanpak. De eerste computationele wetenschappen ontston-
den met het beschikbaar komen van elektronische computers gedurende en na de Tweede Wereld-
oorlog. Deze rekenstudies beperkten zich aanvankelijk tot meteorologie en kernfysica, maar het
aantal toepassingsgebieden groeide snel. Intensief gebruik van computersimulaties en -modellen
vind je nuin alle wetenschappen, van deeltjesfysica tot kosmologie, van economie tot ingenieurs-
wetenschappen, en van besliskunde tot epidemiologie. Dankzij computersimulaties zijn ook
compleet nieuwe wetenschapsgebieden ontstaan, zoals chaostheorie en complexiteitstheorie.

Computationele wetenschappen zijn bij uitstek interdisciplinair: ze floreren waar informatica en
toegepaste wiskunde in nauw contact staan met een wetenschapsdomein zoals exacte en natuur-
wetenschappen, sociale en geesteswetenschappen, toegepaste en technische wetenschappen
(figuur 1).

De computationele wetenschappen geven ons unieke gereedschappen om een brug te slaan tussen
theoretische kennis en complexe uitdagingen. Dit geldt met name voor maatschappelijke uitdagingen
op het gebied van duurzaamheid. Dankzij steeds krachtigere algoritmes en de exponentiéle groei



van rekencapaciteit kraken computationele wetenschappen nu problemen die decennia terug
onhaalbaar leken.

Computationele wetenschappen hebben een beslissende rol gespeeld bij het begrijpen van klimaat-
verandering en andere duurzaamheidsproblematiek. De logische vervolgstap is nu de inzet van
computationeel onderzoek als wegbereider voor oplossingen. Computationele toepassingen reiken
van het in real-time balanceren van slimme energienetwerken met wisselvallige zonne- en wind-
energie tot aan het optimaliseren van membraantechnologie voor waterontzilting, en het ontwik-
kelen van materialen voor efficiéntere energieomzetting en energieopslag, tot aan onderzoek naar
duurzame en circulaire chemie.

Figuur 1. Computationele wetenschappen ontstaan en floreren op het snijvlak van informatica,
toegepaste wiskunde, en andere wetenschapsdomeinen.

Wetenschaps-
domeinen

Computationele
wetenschappen

Informatica

BELANG VOOR MAATSCHAPPELIJKE THEMA’S EN SLEUTELTECHNOLOGIEEN

De computationele wetenschappen zijn relevant voor de vier maatschappelijke thema’s zoals
benoemd in het Missiegedreven Topsectoren- en Innovatiebeleid. Met zijn focus op duurzaamheid
richt deze nationale agenda zich in het bijzonder op de thema’s Energietransitie en Duurzaamheid
en Landbouw, Water en Voedsel. Deze focus (zie figuur 2) geeft een duidelijke verbinding met de
Nederlandse missies voor een duurzame toekomst en met de duurzame ontwikkelingsdoelen van
de Verenigde Naties. Computationele wetenschappen hebben een groot potentieel als aanjager
voor de zogeheten sleuteltechnologieén (hoofdstuk Strategische aandachtsgebieden).
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Figuur 2. De computationele wetenschappen zijn onlosmakelijk verbonden met de diverse
sleuteltechnologieén die aanjager zijn voor innovatieve oplossingen voor de maatschappelijke
thema’s. Deze agenda legt een focus op de twee maatschappelijke thema’s gerelateerd aan het
realiseren van een duurzame toekomst.

VERBINDING MET ANDERE NATIONALE INITIATIEVEN

De nationale agenda computationele wetenschappen (CS) hangt nauw samen met de andere natio-
nale onderzoeksagenda’s, zoals die voor Kunstmatige Intelligentie (Al research), Materialen, Elec-
trochemical Conversion & Materials (ECCM) en Quantum. Er is een stevige kruisbestuiving tussen
de thema’s in de CS-agenda en die in het Starter Memorandum for the First National Strategic
Conference van de Permanente Commissie Nationale Instituten (PCNI).

De CS-agenda versterkt initiatieven in de bovengenoemde nationale onderzoeksagenda’s. Dit geldt
in hoge mate voor de agenda’s voor kunstmatige intelligentie, ECCM en materialen, die zich net als
de huidige agenda richten op fundamenteel onderzoek voor maatschappelijke problemen en op
de UN Sustainable Development Goals.

We zien in het bijzonder een verbinding met de agenda Al, die bij wil dragen aan duurzaamheids-
onderwerpen zoals mobiliteit (autonoom transport), agri-food (energie efficiéntie en optimalisatie



van hulpbronnen zoals water door remote sensing, robotica, big data en Al), en duurzame ontwik-

keling (zoals minimaliseren van milieu impact van Al).

De agenda voor ECCM wil bijdragen aan een CO,-neutrale industrie en samenleving. De ECCM-focus
op de elektrificatie van energieintensieve (chemische) industrie en elektrochemische conversie-
technieken sluit naadloos aan bij de energie- en duurzaamheidsambities van deze agenda over
computationele wetenschappen. Ontwikkelingen op computationeel gebied versterken de ECCM-
agenda via bijvoorbeeld het identificeren van veelbelovende nieuwe elektrochemische concepten,
via het simuleren van systeemintegratie en procesautomatisering met multischaalmodellen, en

via slimme aansturing met behulp van machine learning en onzekerheidsanalyse.

De Nationale Agenda Materialen wil materiaalkundige oplossingen aandragen voor de energietran-
sitie en voor de verduurzaming van landbouw, water en voedsel. Computationele wetenschappen
versterken de zoektocht naar materiaalkundige oplossingen. Ook sluit de huidige agenda nauw
aan bij het kernthema zelflerend ontwerp van materialen waarin Nederland uitblinkt en groots op

in moet zetten.

Tussen de agenda’s CS en Quantum valt een sterke kruisbestuiving te verwachten. Voor de ontwik-
keling van quantumcomputers zijn inzichten uit de computationele wetenschappen en geavanceerde
quantum-foutcorrectie algoritmes nodig. Hiervoor zijn krachtige high performance computing
(HPC) systemen en geavanceerde rekenschema’s cruciaal. Het ontwikkelen van quantumcomputers
vraagt ook om goede quantumcomputersimulatoren. Omgekeerd geldt dat de computationele
wetenschappen, en met name simulaties van materiaaleigenschappen vanuit de basisprincipesin

de quantummechanica, direct baat zullen hebben van vroege successen binnen quantumcomputers.

De Permanente Commissie Nationale Instituten tenslotte noemt klimaatverandering en data-infra-
structuur als cruciale thema’s in het Nederlandse institutenlandschap. Klimaatverandering wordt
genoemd als grootste uitdaging en volgens de commissie heeft de energietransitie een grote
behoefte aan een integrale domeinoverstijgende aanpak zoals in de computationele wetenschappen.
Essentieel voor data-infrastructuur is de ondersteuning door technici en het actief trainen, begeleiden
en opleiden van gebruikers. Er is een sterke wens om rekenkracht te vergroten en om data uit
diverse centra en consortia te bundelen en begrijpen. Daarbij worden grote mogelijkheden gezien
in de ontwikkeling van analysemethodieken met machine learning en digital twins modellen, zoals
voorgesteld in het hoofdstuk Strategische aandachtsgebieden.

CONNECTIE MET INTERNATIONALE AGENDA’S

Het gebied Computational Science and Engineering (CSE) wordt internationaal gezien als de sleutel
voor toekomstig (toegepast) wetenschappelijk onderzoek en onmisbaar voor het verder ontwikkelen
van kennisintensieve bedrijven. Internationale rapporten opgesteld door de Society for Industrial
and Applied Mathematics (SIAM) geven het belang aan van goed georganiseerd onderwijs in de
computationele wetenschappen, zodat de gemeenschap toegang heeft tot hoge-kwaliteit faciliteiten



en training in de nieuwste technieken. Ook het Amerikaanse onderzoeksprogramma SciDAC onder-
streept het belang van een (inter)nationale gemeenschap van toponderzoekers die nieuwe computa-
tionele technieken ontwikkelen om de meest uitdagende wetenschappelijke vraagstukken op te
lossen. Hoewel Nederland trots kan zijn op de hoge kwaliteit van zijn individuele computationele
onderzoeksgroepen, ontbreekt er nog een opleidings- en trainingsinfrastructuur zoals beschreven
in deze rapporten. Deze agenda wil het startpunt zijn voor een inhaalslag die meer cohesie brengt
in het Nederlandse onderzoekslandschap voor CSE.

EEN STERKE FOCUS VOOR EEN BREED VAKGEBIED?

Van weersvoorspelling tot het modelleren van verkeersstromen, van medische beeldverwerking
tot het modelleren van terroristische activiteiten: computationele wetenschappen kennen geen
grenzen en vinden vruchtbare voedingsbodems in de meest onverwachte toepassingsgebieden.
Deze nationale agenda legt een strategische focus op het forceren van doorbraken in duurzaam-
heidstoepassingen. Ook belangrijke computationele toepassingen buiten het gebied van duur-
zaamheid zullen daarvan profiteren. Fundamentele computationele inzichten en vooruitgang
blijven namelijk niet beperkt tot het onderzoeksgebied waar ze voor het eerst zijn toegepast. Nieuwe
inzichten zullen daarom ook toepassing vinden in maatschappelijk revelante gebieden zoals gezond-
heid, klimaat, verkeer, veiligheid, economie, epidemiologie en vele andere. Om deze kruisbestuiving
te versterken legt dit document de nadruk op vijf veelbelovende strategische focusgebieden van
computationeel onderzoek. Het volgende hoofdstuk laat zien dat elk van deze vijf gebieden toepas-
singen heeft binnen en buiten duurzaamheid.
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‘ STRATEGISCHE AANDACHTSGEBIEDEN

Het vorige hoofdstuk beschreef de focus van deze nationale agenda op de onderwerpen water,
voedsel en energie. Ook kwam de relatie tussen computationele wetenschappen en andere domei-
nen, nationale onderzoeksagenda’s en sleuteltechnologieén aan bod. Dit hoofdstuk presenteert
vijf strategische aandachtsgebieden waarop computationele wetenschappen de nadruk zou moeten
leggen om haar duurzaamheidsdoelen te bereiken.

Figuur 3. De vijf strategische aandachtsgebieden waarop computationele wetenschappen de
nadruk zou moeten leggen om haar duurzaamheidsdoelen te bereiken.
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2 7 MULTISCHAAL MODELLEREN EN SIMULEREN: VAN ATOMEN TOT PLANETEN
<

Kun je perfect voorspellen hoe een materiaal zich gedraagt als je weet welke atomen erin zitten?
Met een perfecte computer zou dat moeten lukken door consequent de quantummechanica van
de kleinste deeltjes door te rekenen. In de praktijk blijkt dat alleen haalbaar voor ultrakorte verschijn-
selen van zeer kleine aantallen deeltjes. Realistische vraagstukken spelen zich juist tegelijkertijd
op verschillende grote en kleine schaal af, met snelle en langzame processen die elkaar beinvloeden.

Het onderzoeksgebied van multischaal modellering en simulatie (MMS) richt zich op technieken om
zulke systemen te beschrijven door elementaire algoritmische bouwstenen voor verschillende lengte-



entijdschalen aan elkaar te koppelen. Het doel is een simulatie te ontwikkelen van verschijnselen in
complexe systemen, zoals elektrochemie in batterijen, kernfusie in een reactor, en CO,-vastlegging
(zie tekstbox Veilige en kosteneffectieve koolstofopslag). Andere toepassingen zijn het klimaat, de
werking van medicijnen in het lichaam, productieprocessen, maar ook maatschappelijke processen
als urbanisatie. Daarmee is MMS relevant voor zowel exacte als sociale wetenschappen, techniek
en industrie en zowel multi- als interdisciplinair. Uitdagende duurzaamheidsvraagstukken en oplos-
singen in de nexus water, voedsel en energie vragen om een integrale systeemaanpak, waarin een
proces wordt beoordeeld over de hele levenscyclus en zelfs daarna, in recycling. Aangezien vrijwel
alle technologieén die kunnen bijdragen aan de transitie naar een duurzame toekomst intrinsiek
een meerschalig karakter hebben zal MMS hierin een belangrijk rol spelen. Vooruitgang op MMS-
gebied is daarom essentieel. Dat brengt nieuwe uitdagingen met zich mee voor de gebruikte bena-
deringen, simulatiemethodes en het onderzoeksveld gericht op multischaal modelleren.

Deze uitdagingen betekenen ook grote kansen voor MMS. De huidige tools die academici en indu-
striéle partners gebruiken ondersteunen geen meerschalige integrale aanpak. Niet alleen zijn
nieuwe modellen nodig om schaalniveaus te koppelen; deze nieuwe modellen zullen onderzoek
op nieuwe toepassingsgebieden mogelijk maken. Multischaalmodelleren zal nog eens worden
versneld door de integratie met Al en datagedreven methoden. Dit vereist een fundamentele herzie-
ning van multischaalmodelleren, omdat aspecten zoals dataintegratie en prestatiecriteria op elkaar
moeten worden afgestemd. Willen we meerdere bestaande modellen voor slechts één tijd- of leng-
teschaal aan elkaar koppelen in een multischaalmodel, dan moeten we daarvoor de juiste soft-

wareomgevingen ontwikkelen, in optimale samenwerking met de nieuwste hardware.

Fundamentele verandering
In de afgelopen jaren heeft het vakgebied van multischaalmodellen een fundamentele
verandering ondergaan. Oorspronkelijk werden multischaalmodellen ontwikkeld van micro
naar macroniveau, en van kleine naar grote tijd- en lengteschalen. Deze opeenvolgende
modelbenadering van kleine naar grote schaal werkt echter niet bij verschijnselen, die op
verschillende schalen elkaar sterk beinvloeden. Denk aan het scheuren van materialen,
waarbij de voortplanting van de scheur sterk afhangt van
de details van de lokale microstructuur. Een ander N
voorbeeld is dat van lichtgevoelige materialen %@ @Q
o \ N
voor fotosynthese, waarbij de lichtsensor sterk \ 4
beinvloed wordt door de omgeving. Voor ﬂ
dergelijke ‘onlosmakelijk' meerschalige \ 4
systemen zijn inmiddels de eerste @

succesvolle methoden ontwikkeld, 4@
maar is nog veel onderzoek nodig. \ @ y,
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Grote hoeveelheden data verzamelen we tegenwoordig in een oogwenk. In deze ongestructureerde
data ligt waardevolle informatie verborgen. Het analyseren van deze data met nieuwe methoden
leidt tot nieuwe inzichten. In combinatie met machine learning kunnen we zo voorspellende model-
len ontwikkelen om oplossingen te geven voor uiteenlopende vraagstukken. Hiervoor is een syste-
matische aanpak vereist, zoals high-throughput screening, waarmee in korte tijd grote aantallen
testen kunnen worden gedaan. In tegenstelling tot de tijdsintensieve trial-and-error methode, stelt
deze rationele en systematische datagedreven aanpak ons in staat om razendsnel oplossingen te
vinden voor urgente en grote vraagstukken rondom duurzaamheid, verantwoorde materialen,
gezondheid en klimaatadaptatie (zie Oneindige materiaalopties).

Datagedreven methoden kunnen grote hoeveelheden data analyseren en voorspellende wiskundige
modellen ontwikkelen. Beiden zijn nodig om een duurzame, klimaatneutrale en circulaire productie
van hoogwaardige plantaardige en dierlijke voeding te ontwikkelen en zo onze ecologische voetaf-
druk te verkleinen. De landbouw- en veeteeltsector maakt momenteel intensief gebruik van imaging,
sensoren en andere on-farm technologieén om geautomatiseerde high-throughput metingen te
doen. Hiermee kan de teeltstrategie worden geoptimaliseerd. Ook kan de gezondheid en productie
van vee worden gemonitord en zo nodig hierop worden bijgestuurd. High-throughput metingen

Oneindige materiaalopties

In het ontwerpen van betere materialen vist men in een datazee van bijna oneindige
combinaties van moleculen en verbindingen naar de juiste chemische samenstelling die leidt
tot superieure materiaaleigenschappen. Dat kan bijvoorbeeld een nieuwe katalysator zijn
voor efficiénte energieomzetting van elektrische stroom naar chemische brandstoffen.
Materiaalkandidaten voor hoogwaardige polymeermembranen, gevonden met datagedreven
methoden, leveren momenteel superieure prestaties om methaan en koolstofdioxide te

scheiden.



hebben geresulteerd in nog grotere datasets, met zelfs data tot op DNA-niveau. Deze datasets zijn
nog grotendeels onbenut.

Het succes van datagedreven methoden hangt af van de beschikbaarheid van grote hoeveelheden
data. Bij de ontwikkeling van datagedreven methoden is het daarom belangrijk om richtlijnen voor
het beschrijven, opslaan en publiceren van data aan te houden, volgens het FAIR principe: Findability,
Accessibility, Interoperability, and Reusability. Daarnaast zijn metadata zoals aanmaakdatum,
kwaliteit en eigenaar essentieel om datasets te kunnen doorzoeken en te kunnen navigeren. Inmid-
dels zijn er diverse platforms met data repositories die het organiseren, doorzoeken, delen en
gebruiken van hoogwaardige data faciliteren. Er ligt een grote behoefte en tevens uitdaging om
datasets van diverse bronnen met elkaar te integreren zodat het potentieel ervan nog meer kan

worden benut.

Door data-integratie van producten met en zonder gewenste eigenschappen kan de toepassing
van machine learning tot nog nauwkeurigere voorspellingen leiden. Ook is de verwachting dat
datagedreven methoden verder gaan bijdragen aan de overbrugging van diverse lagen in multisch-
aalmodellen en het identificeren van intrinsieke fouten van de rekenmodellen. Verder kan synergie
worden behaald uit de koppeling van experimentele met gesimuleerde data. Dankzij real-time
analyseren en bijsturen op basis van prestatie-indicatoren kunnen datagedreven methoden de
doorlooptijd en optimalisatie van proces- en productontwikkeling in zowel wetenschap als industrie

nog verder versnellen.

ULTRASNELLE COMPUTERSIMULATIES VIA MACHINE LEARNING

Binnen de computationele wetenschappen dient zich een nieuwe aanpak aan voor het versnellen
van simulaties. Met razendsnelle machine learning, zoals deep neural networks, kunnen modellen
worden getraind, waardoor delen van berekeningen duizenden of zelfs miljoenen malen sneller
kunnen worden uitgevoerd. Dit gebruik van machine learning staat bekend als surrogate modelling
of surrogaatmodellering. Deze aanpak is sterk in ontwikkeling waarbij voortdurend nieuwe en meer
effectieve methoden ontwikkeld worden. Dat brengt innovatieve toepassingen dichterbij.

In de computationele exacte wetenschappen is een efficiénte beschrijving van atomaire en mole-
culaire wisselwerkingen een centraal ingrediént. Surrogaatmodellen hebben hier de weg geéffend
voor robuuste, datagedreven modellen. In deze aanpak worden rekenintensieve, gedetailleerde
simulaties gebruikt voor het trainen van machine learning, waarna deze machine learning modellen
de uitkomst van nieuwe berekeningen kunnen voorspellen. Deze supersnelle modellen maken het
mogelijk om een breed scala aan materialen te onderzoeken voor onder andere energieopslag en
energieomzetting, materialen voor waterzuivering, en complexe farmaceutische stoffen. Een
compleet andere toepassing van surrogaatmodellen is het accuraat en efficiént modelleren van
turbulentie, een beslissende factor voor het succes van toepassingen zoals circulaire waterbehan-
deling, windenergie, brandstofcellen, en geconcentreerde zonne-energie (concentrated solar power).
Een derde voorbeeld is fusie-energie - zie het kader Virtuele tokamak.
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Virtuele tokamak

Fusiereactoren of tokamaks beloven een compacte bron van veilige en CO,-loze baseline
energie door waterstof samen te persen tot helium zoals in de zon. Een accurate simulatie van
dergelijke reactoren is van doorslaggevende betekenis voor reactorontwerp, -optimalisatie en
-controle. Daarvoor moeten talloze elkaar beinvloedende processen worden geintegreerd in
een multiphysics simulatie. Een recente doorbraak is de toepassing van neural netwerken om
deze berekeningen een miljoen keer te versnellen. Dit soort dramatische versnellingen maakt
het mogelijk om snel nieuwe experimenten te ontwerpen en reactorprocessen te
optimaliseren.

Surrogaatmodelleren is sterk in ontwikkeling en draagt grote beloftes met zich mee voor snelle
toepassingen op vrijwel alle grote maatschappelijke uitdagingen. De verwachting is dat het ‘laag-
hangende fruit’ snel geoogst gaat worden, terwijl voor de langere termijn de uitdaging is om het
veld uit te tillen boven de status van ‘nieuwe belofte’.

Voor simulaties van fusiereactoren is de echte uitdaging om de behaalde successen om te zetten
naar een efficiénte digitale kopie van de fysieke reactor (digital twin) om de ontwikkeling van
toekomstige reactoren te versnellen. In de computationele chemie en computationele fysica is de
grote uitdaging om surrogaatmodellen te creéren die overdraagbaar zijn naar andere domeinen.
Efficiénte surrogaatmodellen geeft de mogelijkheid om allerlei ontwerpen virtueel te onderzoeken
en optimale oplossingen te voorspellen, zonder tijdsintensieve real-life tests. Een nieuwe ontwik-
keling is om machine learning technieken te combineren met natuurkundige inzichten, zoals in de
zogenaamde Physics Informed Neural Networks. De combinatie van zulke technieken vereist nog

veel onderzoek.



ONZEKERHEIDSANALYSE IN COMPUTATIONELE WETENSCHAPPEN

Zonder een goede schatting van de betrouwbaarheid zijn simulaties zinloos. Om nauwkeurige voor-
spellingen te maken en besluitvorming te ondersteunen, is het van groot belang om te weten hoe
groot de onzekerheid van modeluitkomsten is, en hoe gevoelig die zijn voor variaties in de start-
gegevens. Onnauwkeurigheden in simulaties kunnen optreden door verschillende oorzaken: ongel-
dige aannamen, coéfficiénten die niet goed zijn gedefinieerd, of meetfouten in beginvoorwaarden.

Het bepalen van deze onzekerheden is rekenintensief omdat soms honderden of duizenden simu-
laties nodig zijn. Toch vergroot een goede onzekerheids- en gevoeligheidsanalyse de zeggingskracht
van voorspellingen. Zo kunnen we niet alleen de temperatuur van de buitenlucht voorspellen, maar
ook een ‘pluim’ aangeven waarbinnen de temperatuur zich zal bevinden met 95% waarschijnlijkheid.
Hetzelfde geldt voor de voorspellingen van het verloop van Covid-19, de beurskoersen of de ontwik-
keling van de hypotheekrente.

In diverse toepassingsgebieden, zoals medicijnontwikkeling, voedselveiligheid, en vliegveiligheid,
bestaan commissies die ervoor waken dat berekende resultaten betrouwbaar zijn. Om hier aan te
voldoen moet er voldoende gekwalificeerd personeel beschikbaar zijn, dat gebruik kan maken van
de meest geavanceerde methoden.

Om het aandachtsgebied een stap verder te brengen zijn nieuwe ontwikkelingen nodig, zoals het
ontwikkelen van efficiénte algoritmen. Die moeten tot tien keer sneller worden omdat de complexiteit
van de onderzochte toepassingen steeds groter wordt doordat modellen bijvoorbeeld meerdere
tijd- en lengteschalen mee moeten nemen in hun berekeningen. De uitdaging hierbij is om methoden
te ontwikkelen die kunnen inschatten welke effecten de fouten op de individuele schaalniveaus
hebben op de gekoppelde modellen.

Een andere aanpak is om de rekentijd te verkorten en dat kan op twee manieren. De rekentijd per
simulatie kan omlaag door modellen te vereenvoudigen, met model order reduction, zonder dat
essentiéle informatie verloren gaat. Daarnaast kan het aantal benodigde simulaties worden vermin-
derd. Hierbij is het cruciaal om in te kunnen schatten welke simulaties wel en niet nodig zijn voor

een betrouwbaar antwoord.

Ook het beter begrijpen van chaotische modellen, zoals weersvoorspellingen, behoeft meer onder-
zoek. Chaotisch gedrag komt vaak in de natuur voor en heeft de eigenschap dat kleine veranderingen
in de begintoestand compleet andere uitkomsten opleveren. Om een chaotisch model in de buurt
van de werkelijkheid te houden, moet men in een lopende simulatie voortdurend nieuwe metingen
toevoegen, zogeheten data-assimilatie. Hiermee kunnen ook onzekerheden in de voorspellingen
gekwantificeerd worden, maar dit vereist aannamen over de kansverdeling van de verschillende
invoergegevens. Onder ideale omstandigheden werkt dit prima, maar voor realistische toepassingen
zijn de aannamen niet altijd toetsbaar. Dat vraagt onderzoek om de geldigheid van aannames te
onderzoeken en zo rekenmethodes betrouwbaarder te maken.
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Hoogwaterstanden
Nederland speelt een belangrijke rol op het gebied van onzekerheidsanalyses, zoals

bijvoorbeeld bij het voorspellen van weer en hoogwaterstanden. Twee voorbeelden waarin
dit soort onderzoek vrij toegankelijk is gemaakt zijn een door Nederlandse onderzoekers
gestarte open software omgeving (OpenDA), en meer recent een open source toolkit
(VECMAtk) die mede door Nederlandse onderzoekers ontwikkeld is.

Deze initiatieven maken het mogelijk om betrouwbare, verifiéerbare multischaalsimulaties te
berekenen op toekomstige exaschaalcomputers met snelheden van een triljoen operaties per
seconde.

Onzekerheidsanalyse gaat zelfs over de keuze welke modellen precies moeten worden gebruikt
om een probleem aan te pakken. Zo zijn er kansrekeningtechnieken in ontwikkeling om automatisch
een keuze te maken tussen verschillende rekenmodellen. Ook de opkomst van machine learning
geeft nieuwe mogelijkheden en uitdagingen voor onzekerheidsanalyse. Zo worden de meeste
methoden voor onzekerheidsanalyse veel rekenintensiever als het aantal onzekere parameters
toeneemt. Machine learning zou kunnen helpen voorspellen welke parameters het belangrijkst
zijn.

ENERGIE-EFFICIENTE COMPUTING
[

Moderne computers vragen steeds meer energie: voor de grootste supercomputer ter wereld is
zelfs een aparte elektriciteitscentrale nodig. Een overstap naar andere, meer energie-efficiénte
computertypes, zoals de quantumcomputer of neuromorphische computer chips, kan dit energie-
verbruik beteugelen. Maar om zulke computers efficiént te gebruiken zijn nieuwe modellen en
rekenschema’s nodig.



Energiewinst

Een populaire al bestaande techniek is het gebruik van snelle, geoptimaliseerde grafische
processoren (GPU’s) in plaats van energievretende standaard processoren (CPU’s). Er zijn al grote
stappen gemaakt om basisalgoritmen uit geavanceerde simulatieprogramma'’s efficiént te
implementeren op deze GPU's. Dit heeft al geleid tot een factor 10 tot 100 aan versnelling -
dus een enorme energiewinst. Daarnaast is er ook hard gewerkt om de algoritmen efficiénter
te maken en zo energiewinst te behalen. In de afgelopen decennia is elke twee jaar een
halvering van energiegebruik mogelijk gebleken, vergelijkbaar met de wet van Moore voor
steeds kleinere rekenelementen.

De Nederlandse computationele wetenschappen-gemeenschap is wereldwijd aanvoerder in dit
onderzoek. Zo worden ook stappen gezet naar nog efficiéntere computers, deels geprogrammeerd
in software en deels in hardware. Bij het programmeren in hardware worden verbindingen gemaakt
tussen bepaalde rekenprocessoren om de berekening te versnellen. Het ontwikkelen van goede
algoritmen is nog uitdagender, maar er zijn nu al efficiéntieverbeteringen gehaald van een factor
tien. Nederland is ook leidend op het gebied van quantumcomputers. Die kunnen grote rekenklussen
in theorie in veel minder rekenstappen oplossen. Het aantal beschikbare quantumalgoritmes is
nu nog beperkt, maar kan een enorm potentieel aan efficiéntieverbeteringen bieden.

In de toekomst zal energie-efficiént rekenen verder ontwikkeld moeten worden om het energie-
gebruik van de computers beheersbaar te houden. Dat vraagt om investeringen in de volgende
ontwikkelingen.



Huidige algoritmen voor kunstmatige intelligentie worden vaak opgestart met een “schone lei”,
i.e. van af het begin, waardoor vaak lang gerekend moet worden voordat de informatie up to date
is. Door al beschikbare kennis mee te nemen, zoals output van eerdere berekeningen, is bijvoorbeeld

een neuraal netwerk sneller te trainen.

Door te rekenen met instelbare precisie is veel energiewinst mogelijk. Momenteel draaien bereke-
ningen op maximale precisie, dus maximaal energieverbruik. Het blijkt vaak mogelijk te zijn om
een algoritme zo aan te passen dat lagere precisie volstaat voor een groot deel van de berekening
en dat met een select aantal operaties het eindantwoord dan toch in hoge nauwkeurigheid beschik-
baar komt.

Bestaande software toepassen op nieuwe problemen versnelt het ontwikkelen van nieuwe simu-
latiepakketten, maar is meestal niet geoptimaliseerd voor de nieuwe toepassing. Aanpassen van
(delen van) de software kan de efficiéntie van de ontwikkelde code verbeteren. Hierbij kan ook
winst geboekt worden door scripting talen (Python, Matlab) te vervangen door optimaliseerbare
programmeertalen (C, Fortran).

Bij veel berekeningen kost het transport van de data naar de rekeneenheden de meeste energie
en tijd. Nieuwe computerconcepten laten de data in het geheugen staan en voeren de rekenprocessen
in het geheugen uit. De hardware hiervoor is wel beschikbaar, maar vergt nog verdere verbetering.
Ook vereisen deze machines aangepaste en verfijnde rekenmethoden.

Kortom, dit onderzoeksgebied kent vele uitdagingen maar kan enorm bijdragen aan de nieuwe

generatie energie efficiénte computers. Investeringen op dit gebied zullen ervoor zorgen dat het
onderzoek in Nederland zijn toppositie kan handhaven en zo mogelijk verbeteren.

FOCUSGEBIEDEN TOEGEPAST: DIGITAL TWINS

Voor veel onderzoek aan praktische toepassingen is kennis van meerdere focusgebieden belangrijk.
Een voorbeeld waar alle focusgebieden nodig zijn, is een digital twin. Dat is een virtuele representatie
van een apparaat of proces, waarbij de simulaties worden ondersteund door gegevens die worden
gestreamd vanuit de werkelijkheid.

Deze simulaties zijn erg rekenintensief door de benodigde mate aan detail. Het gebruik van machine
learning en energie-efficiént rekenen zijn daarom van groot belang om digital twins mogelijk te
maken. Digital twins worden niet alleen gebruikt in hoogspanningsnetten (Zie tekstkader) maar
ook in de gezondheidszorg, transport (treinen, bruggen, wegen), industrie, klimaat en weervoor-
spelling en stadsontwikkeling.



Digitaal hoogspanningsnet

Een voorbeeld is het gebruik van een digital twin voor onderhoud van het elektrische
hoogspanningsnet. Naast het echte hoogspanningsnet wordt er een gedetailleerd
simulatiemodel gemaakt van het net. Om dit met voldoende detail te doen zijn
multischaalmodellen nodig. Alles wat er gebeurt met het echte hoogspanningsnet,
(opwekking en gebruik van elektriciteit, weersomstandigheden, calamiteiten, etc.) wordt
ingevoerd in het simulatiemodel, zodat de voorspelling voortdurend vergeleken en aangevuld
wordt met metingen van de werkelijkheid. Dit digitale model kan bijvoorbeeld gebruikt
worden om volledig automatisch te analyseren of er een breuk van de hoogspanningskabels
dreigt. Als de digital twin onverwachte slijtage ziet, kan het echte netwerk worden onderzocht
en waar nodig worden gerepareerd. Om deze metingen te combineren met het model zijn de
focusgebieden van datagedreven methoden en het effect van onzekerheden cruciaal.
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KANSEN EN UITDAGINGEN VOOR
COMPUTATIONELE WETENSCHAPPEN

Nieuwe ontwikkelingen in de strategische aandachtsgebieden bieden enorme kansen op doorbraken,

omdat computationele aanpakken de mogelijkheid bieden tot:

- efficiénte grootschalige screening van mogelijke oplossingen, waardoor zowel inspanningen als
kosten van ontdekking en ontwerp enorm afnemen.

- het aanvullen van experimenten om begrip en optimalisatie te versnellen, bijvoorbeeld gede-
tailleerde inzichten te krijgen in complexe fenomenen, zelfs onder omstandigheden die in de
praktijk moeilijk of niet te realiseren zijn.

- resultaten voor ‘what if’ scenario’s door middel van virtuele prototypes, zonder het gevaar of de

kosten die verbonden zijn aan echte experimenten.

Maatschappelijke impact van computationele wetenschappen

De computationele wetenschappen slaan een brug van theorievorming naar praktische
voorspellingen in alle wetenschapsdomeinen. Dat is zeer zichtbaar in de meteorologie in de
vorm van de dagelijkse weersvoorspellingen. Maar ook breder gezien is onze samenleving
steeds afhankelijker van statistische voorspellingen en scenariomodellen, zoals het
modelleren van virusuitbraken, of het voorspellen van dehoogste waterstanden bij
overstromingen.

Minder zichtbaar, maar net zo belangrijk, is de rol die de computationele wetenschappen
spelen in de ontdekking van nieuwe medicijnen, nieuwe materialen, en nieuwe
technologische processen. Hier draait het om het voorspellen van functionele eigenschappen
van materialen op basis van de precieze combinaties van atomen.

Maatschappelijk net zo relevant is de brede bewustwording van de mogelijkheden en
beperkingen van computermodellen. De computationele wetenschappen hebben daarbij ook
bij een groter publiek een verschuiving veroorzaakt waarbij termen als ‘chaostheorie’
gemeengoed geworden zijn.

KANSEN IN ENERGIE

De sleutel tot de energietransitie is elektrificatie. Maar omdat bij zon- en windenergie productie en
vraag niet altijd in evenwicht zijn, zal tijdelijke energie-opslag in waterstof steeds belangrijker
worden. Dat biedt allerlei kansen voor computationele wetenschappen. Zo vraagt het optimaliseren
van de gasturbines die waterstof terug omzetten in elektriciteit nieuwe modellen voor de verschil-
lende processen en geometrieén van de turbine, maar ook een goede koppeling tussen Computer
Aided Design (CAD) en Computer Aided Analysis (CAA).



De ondergrondse opslag van waterstof en CO, (kader Rekenen aan poreuze gasopslag) is maar één
onderdeel van de energietransitie. Een andere energiekans zit hem in de zoektocht naar nieuwe
materialen, bijvoorbeeld de ontwikkeling van betere batterijen voor goedkopere energieopslag.
Dat vraagt om een gecombineerde optimalisatie van de materiaalsamenstellingen van de kathode,
anode en elektrolyt voor een astronomisch aantal te onderzoeken combinaties. Het efficiént verken-
nen van deze zoekruimte vereist nieuwe doorbraken in computertechnologieén, zoals machine
learning.

Rekenen aan poreuze gasopslag
De opslag van waterstof (of CO5) in de Qn

ondergrond vereist een goede beschrijving van

de opslag- en afdichtingscapaciteit van de
gasreservoirs, de mechanische eigenschappen
van de ondergrond, en de gasstroom door de
poreuze ondergrond. Hiervoor is behoefte aan
geavanceerde rekenhulpmiddelen om
technologische, milieu- en beleidsvragen te
beantwoorden en doorbraken te
bewerkstelligen.

Machine learning en artificiéle intelligentie kunnen ook doorbraken forceren in het ontwikkelen
van slimme netwerken die de vraag en aanbod van energie balanceren. Hierbij speelt de inrichting
van het netwerk, de optimale mix van de benodigde energie en het effect van opslag een grote rol.
Het beheer van slimme netwerken vereist ook doorbraken in onzekerheidskwantificering om te
beoordelen hoe nauwkeurig en betrouwbaar de modellen zijn. Domeinexperts en computationele

wetenschappers zullen moeten samenwerken om succesvol te zijn.

Tot slot is virtual prototyping cruciaal bij het ontwikkelen van duurzame oplossingen, bijvoorbeeld
bij de ontwikkeling van kernfusiereactoren om groene stroom op te wekken. Hoewel de realisatie
van de reactor ITER in volle gang is, moeten voor zowel ITER als zijn opvolger, de demonstratie-
energiecentrale DEMO, nog vele technische uitdagingen worden opgelost. De grootste uitdaging
is om het extreem hete plasma lang genoeg vast te houden om fusiereacties te starten en in stand
te houden. Omdat optimalisatie van de verschillende componenten via experimenten duur is, wil
men ontwerpbeslissingen nemen met virtuele prototyping: Geautomatiseerde ontwerpprogramma’s
valideren een ontwerp voordat er een fysiek prototype wordt gemaakt. Hiervoor zijn nieuwe geavan-
ceerde computationele wetenschappelijke methoden nodig.

Naast de meer technische voorbeelden die hier genoemd zijn, kan er ook nog veel winst
geboekt worden op gedragsverandering (computational social sciences), verhandelen van emis-
sierechten (computational finance) en het ontwerpen van energiezuinige gebouwen (computational
architecture).



Berekende landbouw

Duurzame landbouw vraagt om gewassen die bestand zijn tegen klimaatverandering,
onkruid, en ziektes. Modellen van processen in planten zoals cellulaire, signalerings-,
regulatie- en metabole routes en fysiologische processen zijn onmisbaar voor de ontwikkeling
van toekomstbestendige gewassen. Bioinformatica en moleculaire multischaalmodellering
kunnen hierbij helpen. Naast het ontwikkelen van gewassen met specifieke eigenschappen
zijn er ook duurzame bestrijdingsmiddelen nodig, die gewassen beschermen tegen
schadelijke organismen maar het milieu minder belasten.

KANSEN IN VOEDING

Voedsel is een eerste levensbehoefte. De productie van voedsel is wereldwijd verantwoordelijk
voor circa 25% van de totale broeikasgasemissies, en het verbouwen van voedsel vergt 40% van al
het land op onze planeet en 70% van al het irrigatiewater. Daarnaast komen bij de productie,
vervoer en bereiding van voedsel veel broeikasgassen vrij. Een duurzame voedselproductie voor
een groeiende wereldbevolking vormt dan ook een belangrijke maatschappelijke uitdaging.
Circulaire voedselsystemen met zo min mogelijk verlies aan grondstoffen en een efficiént gebruik
van water en landbouwgrond worden gezien als oplossingen voor een duurzame toekomst.
Computationele wetenschappen bieden kansen voor het creéren van een duurzame landbouw-
en voedingssector.

Naast het optimaliseren van gewassen (zie het kader Berekende landbouw) kunnen computationele
wetenschappen ook helpen processen in de voedselverwerking efficiénter en duurzamer te maken
met behulp van enzymen. Met behulp van computationele technieken kunnen ook nieuwe enzymen
worden ontworpen voor bijvoorbeeld plantaardige reststromen in biogebaseerde materialen.
Methoden zoals moleculaire simulaties en surrogaatmodellering kunnen worden gebruikt om



inzicht te krijgen in zowel de structuur en dynamiek van eiwitten als ook de enzymatische reacties.
Moleculair inzicht kan vervolgens gebruikt worden bij het rationeel ontwerpen van nieuwe enzymen.
Uiteindelijk is het van belang dat de hele voedselketen van productie, verwerking, tot transport en
consumptie meegenomen wordt in de verduurzaming van de landbouw. Digitalisering van de land-
bouw en het verzamelen van data over de gehele voedingsketen bieden kansen voor een circulaire
voedselketen. Nauwkeurige metingen aan de bodemgesteldheid en aan gewassen kunnen het
gebruik van mest en bestrijdingsmiddelen helpen reduceren door ze alleen in te zetten waar het
echt noodzakelijk is. En bijvoorbeeld in de melkveehouderij kunnen gedetailleerde sensormetingen
de gezondheid, het welzijn, de levensverwachting en de melkproductie van koeien verbeteren.

In de afgelopen decennia is er een trend ontstaan waarbij steeds meer landbouwdata verzameld
wordt. High-throughput metingen aan bodem, gewassen, veeteelt, bedrijfs- en verwerkingsprocessen
zorgen voor nog grotere datasets. Die zijn nog steeds grotendeels onderbenut omdat de analyse
ervan veel tijd vergt. Kunstmatige intelligentie en datagestuurde methoden kunnen deze grote
datastromen analyseren en helpen voorspellende wiskundige modellen te ontwikkelen. Het verzame-
len, delen en analyseren van data over de hele voedselketen biedt kansen om een duurzame produc-
tie van hoogwaardige en gezonde plantaardige en dierlijke voeding te ontwikkelen en tegelijkertijd
de ecologische voetafdruk te verkleinen.

KANSEN IN WATER

Computationele wetenschappen kunnen ook oplossingen bieden voor problemen in de watersector.
Een voorbeeld van zo’n probleem is de stijging van het zoutgehalte in het Nederlandse grondwater-
systeem ten gevolge van de stijgende zeespiegel door de opwarming van de aarde. Voor slim operati-
oneel waterbeheer moeten we het zoutgehalte in real-time meten en het bodemvochtigheidsgehalte
voorspellen. Dit vraagt om een onzekerheidsanalyse van de voorspellingen, een belangrijk onderwerp
in de computationele wetenschappen.

Bij de behandeling van industrieel afvalwater is de aanwezigheid van niet-biologisch afbreekbare
giftige zware metalen een belangrijk punt van zorg. Een zeer veelbelovende methode voor het
terugwinnen van zware metalen uit afvalwater is om ze af te vangen met oppervlakte-actieve
stoffen. Nauwkeurige chemische berekeningen kunnen inzicht bieden in de specifieke moleculaire
interacties en kunnen helpen bij het optimaliseren van dit proces.

Waterbehandeling is ook belangrijk in ontzilten van water voor drinkwaterconsumptie en voor irri-
gatie. Membranen spelen hier een essentiéle rol. Met moleculaire simulaties, continulimberekeningen
en machine learning kunnen nieuwe membraanmaterialen met specifieke eigenschappen voor

ontziltings- en scheidingstechnologieén worden ontworpen en geoptimaliseerd.

Alle computationele focusgebieden zijn nodig om te komen tot een volgende generatie van simulaties
en ‘what if’ scenario’s op het gebied van weer- en klimaatvoorspelling. Een voorbeeld daarbij is
het effect van de hoeveelheid bos op het weer. Ook hier geldt dat computationele wetenschappen



Van stortbui tot zeespiegelstijging

Door klimaatverandering verwachten we een toename in extreme regenbuien, stormen en
smeltwaterpieken. Computationele wetenschappen kunnen lokaal extreem weer voorspellen,
zoals hevige regenval in een stad, waardoor maatregelen op maat mogelijk worden.
Klimaatverandering zorgt ook voor een toename van de zeespiegel, met aanzienlijke
problemen in laaggelegen delta’s. Nederland heeft een sterke reputatie wat betreft het
beheersen van deze problemen.

ingezet dienen te worden om te voorspellen wat het effect van herbebossing is op het weer. Onze-
kerheidsanalyse, multischaal modellen en energiezuinige rekenmethodes zullen hiervoor gebruikt
moeten worden.






NEDERLANDS ECOSYSTEEM VAN
COMPUTATIONELE WETENSCHAPPEN

Nederland is sterk vertegenwoordigd in onderzoek en toepassingen van computationele weten-
schappen. Dit hoofdstuk geeft een overzicht van computationeel onderzoek bij Nederlandse onder-
zoeks- en onderwijsinstellingen en van de ontwikkeling en het gebruik van dit onderzoek binnen
de industrie. Hierbij is er ook aandacht voor de aanwezige en benodigde infrastructuur, en een blik
op de toekomst van de computationele wetenschappen in Nederland.

ONDERZOEKSINSTELLINGEN

Computationele wetenschappen vindt plaats bij alle Nederlandse universiteiten en bij een deel van
de hogescholen. Binnen de universiteiten is het hele spectrum van onderzoek vertegenwoordigd: van
het ontwikkelen van theorie voor wiskundige rekenmethoden tot het daadwerkelijk toepassen van
de ontwikkelde modellen en methoden op praktische vraagstukken. Het onderzoek aan de hogescholen
richt zich meer op het toepassen van computationele methoden. Daarnaast bevinden zich in Nederland
ook een groot aantal onderzoeksinstituten dat computationele wetenschappen ontwikkelt en gebruikt.
Voorbeelden daarvan zijn het CWI, eScience Center, NLR, Marin, Deltares, RIKZ, KNMI, en Wetsus.

Veel Nederlandse onderzoeksgroepen gebruiken computationele methoden voor inzicht in complexe
systemen, productontwikkelingen en optimalisatie van ontwerpprocessen. Een barriere voor kennis-
delingin het veld is dat deze groepen veelal verspreid zijn over het land, met ieder een eigen inhou-
delijke toepassing. Dat geeft een unieke kans om kennis en kunde te delen door crossdisciplinaire
samenwerkingsnetwerken op te zetten. Die kunnen dienen als aanjager van innovatie door computa-
tionele ontwikkelingen uit het ene toepassingsgebied succesvol toe te passen in andere toepas-
singsgebieden.

INDUSTRIE EN BEDRIJF

Computationele wetenschappen wordt grootschalig toegepast in het bedrijfsleven. Een aantal

(vooral grotere) bedrijven doet ook aan actieve ontwikkeling. Dat leidt tot uiteenlopende toepas-

singen van computationele methoden in de industrie:

- ontwerpen van nieuwe producten zoals windmolens, auto’s, hoogwaterbescherming, medicijnen,
katalysatoren, enzymen en plantenrassen;

- optimaliseren van productie en gebruik van producten, zoals EUV machines van ASML, hoog-
spanningsnetwerk en 3D printen;

- beantwoorden van ‘what if’ vragen en voorspellingen in weersvoorspelling, voorspellen van
beurskoersen en bepalen van het effect van klimaatmaatregelen;

- gebruik van digital twins: voor beter gebruik en onderhoud van energienetwerken, treinen, dijken
en in de gezondheidszorg.
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Een volledige lijst van bedrijven die actief zijn in computationele wetenschappen is moeilijk te

geven, ook omdat zo’n lijst snel verouderd zou zijn. Echter, om de diversiteit aan bedrijven te laten

zien, volgt hier een aantal uit de verschillende sectoren:

- Multinationals: onder andere Unilever, ASML, Philips, HZPC, Shell, Gasunie, TenneT, ABN/AMRO,
Rabobank en booking.com;

- Midden- en kleinbedrijf: onder andere Sioux Mathware, Vortech, SCM;

- Start-ups: onder andere Monolith Al, Orange Quantum Systems en Evalf Computing.

Nederlandse bedrijven profiteren net als onderzoeksgroepen van een sterke focus op de strategische
aandachtsgebieden uit het vorige hoofdstuk. Zo is een lager energiegebruik van computers gunstig
voor een breed scala aan industrieén, van bedrijven die actief zijn in computermodellering (seis-
mische gegevens, moleculaire modellering, planning van windturbines en fotovoltaische modellen)
tot bedrijven die gebruik maken van machine-learning gebaseerde voorspellingen en big data-
analyses. Elke uitgespaarde kilowattuur versterkt de Nederlandse positie op het gebied van grote
infrastructuren voor data en computing. De rekenintensieve datacenterindustrie levert bijna 13.000
banen op en droeg in 2018 meer dan een miljard euro bij aan de Nederlandse economie. Een
aanzienlijk deel van de middelen gaat naar opslag, maar ook naar brute-force computing.

COMMUNITY BUILDING

Een belangrijk doel van deze agenda is het vergroten van de cohesie tussen de diverse gemeen-
schappen in de computationele wetenschappen. Gebruikers van computationele methoden zijn
verspreid over alle betrokken academische disciplines, over verschillende takken van industrie en
over heel Nederland. Dat biedt een unieke kans om samenwerkingsnetwerken op te zetten tussen



groepen die aan verschillende toepassingen werken. Deze netwerken bouwen voort op bestaande
activiteiten, zoals de SIAM Activity Group on Computational Science and Engineering (SIAG/CSE).
Ook de tweejaarlijkse SIAM Conference on Computational Science and Engineering (in 2023 voor
het eerst buiten de V.S. gehouden in Amsterdam) en de NL - Vlaamse Scientific Computing Society
bieden een uitstekende gelegenheid voor kruisbestuiving en samenwerking in de computationele
wetenschappen in Nederland.

COMPUTATIONELE PROJECTEN OVER WATER, VOEDSEL EN ENERGIE

De focus van deze agenda op computationele wetenschappen voor duurzaam voedsel, water en
energie bouwt voort op een sterke en gezonde basis van bestaande projecten en initiatieven in
Nederland:

Energieonderzoek

Nederland speelt een sleutelrol in energieonderzoek en innovatie, met belangrijk werk in de clusters
van onderzoeksinstellingen en bedrijven in Eindhoven, Utrecht, Twente en Delft. Het recent afgeronde
NWO Computational Sciences for Energy Research (CSER) heeft een enorme boost gegeven aan
het computationele energieonderzoek in Nederland. Andere belangrijke initiatieven zijn het Nether-
lands Energy Research Alliance (NERA) en het Platform for Electrochemical Conversion and Materials,
een samenwerking tussen de Topsectoren, industrie, regering, TNO en NWO.

Wateronderzoek

Nederland heeft van oudsher een sterke expertise en interesse in watermanagement. Hotspots
voor dit onderzoek bevinden zich in Wageningen, Delft, Nijmegen en Utrecht. Dankzij de inspanningen
van onderzoeksinstellingen zoals KWR, Wetsus, Marin en Deltares is er een goede samenwerking
tussen de betrokken bedrijven, kennisinstituten en overheid. Zo bouwt een onlangs gestarte samen-
werking tussen de TU Delft, Universiteit Utrecht en het Netherlands eScience Center een realistisch,
hoge-resolutie computermodel om wereldwijde zoetwatervoorraden te voorspellen. Dit open source
project gebruikt een algemene aanpak, zodat verschillende watermodellen eenvoudig kunnen
worden ingebouwd. Dankzij deze e-Infrastructuur ontstaat een beter begrip van de wereldwijde
hydrologische kringloop.

Voedselonderzoek

Voedselonderzoek en -innovaties in Nederland zijn van wereldklasse met zwaartepunten in Utrecht,
Wageningen en Maastricht. Een recente ontwikkeling in het duurzame voedselecosysteem is het
Cultivated Meat Modelling Consortium (CMMC). Bij deze samenwerking tussen industrie en univer-
siteiten zijn onder andere de Universiteit Maastricht en het eScience Center betrokken, naast bedrij-
ven als biocellion, Merck en Aleph Farms. De missie van CMMC is om een versnelling te geven aan
het ontwikkelen van betaalbare en hoge kwaliteit kweekvlees voor de consumentenmarkt, door
het opzetten van computationele modellen die de industrie kan gebruiken om de groeiprocessen
en productkarakteristieken van kweekvlees te verbeteren. Nederland blinkt ook uit in het verbeteren

van voedselgewassen, waarbij computationeel onderzoek versnelde innovatie mogelijk maakt.
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INFRASTRUCTUUR

Bij het daadwerkelijk oplossen van grote computationele problemen maken onderzoekers en bedrij-
ven gebruik van grootschalige computerclusters en supercomputers in Nederland en daarbuiten.
De infrastructuur omvat hardware, maar ook de hoogstaande expertise van expert-gebruikers die
kennis en kunde beschikbaar maken in de gemeenschap door informele en formele training.

Human capital

Het toenemende gebruik van modellen, simulaties en datascience (Al) in onderzoek en bedrijfsleven
brengt een hoge en stijgende vraag naar hooggekwalificeerde computationele wetenschappers met
zich mee. Voor veel bedrijven is het beschikbaar zijn van hooggekwalificeerd personeel een van de
belangrijkste redenen om zich ergens te vestigen of de activiteiten uit te breiden. De toekomstige
beschikbaarheid van experts in computationele wetenschappen is een belangrijk punt van zorg.

Nederland bezit een grote groep excellente computationele wetenschappers, maar om de groeiende
vraag en de uitstroom van oudere werknemers op te vangen is er een extra impuls nodig voor het
uitbreiden van de opleidingscapaciteit zowel bij universiteiten als hogescholen. Onderwijsinstellingen
in de informatica kampen echter met een groot tekort aan staf, door de sterke aanzuiging van
onderzoekers en docenten richting het bedrijfsleven.

Samenwerking met bedrijven is hierbij de sleutel tot succes. Deeltijdaanstellingen van werknemers
in het bedrijfsleven bij de onderwijsinstellingen kunnen een oplossing bieden voor de grote
personeelstekorten, terwijl afstudeeropdrachten in het bedrijfsleven niet alleen de onderwijsstaf



ontlasten, maar studenten ook ervaring geven in het bedrijfsleven: een prima manier voor bedrijven
om jong talent binnen te halen.

Een belangrijk doel van deze Nationale Agenda is om het onderwijs in de computationele weten-
schappen te versterken en nauwer te verbinden met naburige disciplines. Computationele weten-
schappen staan in nauw contact met andere wetenschapsdomeinen, zoals de exacte en
natuurwetenschappen. Door in opleidingen in deze onderzoeksdomeinen een aantrekkelijk studie-
pad te bieden voor computationele wetenschappen, kunnen ook deze aanpalende opleidingen
een bijdrage leveren aan het oplossen van de enorme tekorten van gekwalificeerde computationele
wetenschappers. Naast het opleiden van bachelor- (0.a. hogescholen) en masterstudenten is er

ook een extra investering nodig voor het opleiden van promovendi.

Thematische Digital Competence Centers

De uitvoering van de Nationale Agenda Computational Sciences kan verder worden versterkt door
gebruik te maken van de kennis en infrastructuur van Digital Competence Centers (DCC’s). Binnen
een DCC werken wetenschappers en instellingen samen om voor specifieke onderzoeksthema’s
uitwisselbare en herbruikbare data en software te ontwikkelen, met bijbehorende competenties.
DCC’s bestaan nu nog vooral lokaal per instelling, en een belangrijk initiatief is om daarnaast
landelijke, Thematische Digital Competence Centers op te richten binnen de thema'’s Life Science
& Health (LSH), Natural and Engineering Sciences (NES) en Social Sciences and Humanities (SSH).

Hardware
Voor een gezonde toekomst van de computationele wetenschappen in Nederland met zichtbaarheid

in Europa en wereldwijd, is er een gebalanceerde mix van hardware nodig (zie tabel 1).

Tabel 1. Landschap van supercomputer-faciliteiten in Nederland, ingedeeld in diverse categorieén.

Categorie Schaalgrootte Rekenkracht Aanwezigheid
supercomputer in petaflops in Nederland

Tier 0 Europese centra 100+ -

Tier1 Nationale computercentra 10+ Snellius / Cartesius (Amsterdam)

Tier2 Universitaire en regionale 1+ Lisa (Amsterdam), Peregrine (Groningen),
computercentra DelftBlue (Delft)

Tier 3 Computercentra op 0.1+ Breed aanwezig

faculteiten en departementen

De Nederlandse Tier 1 machine is beschikbaar via Surfnet, een snel netwerk tussen de nationale
supercomputer, universiteiten en onderzoeksinstellingen. Zowel Tier 1 als Tier 2 computers zijn
verbonden door een snel communicatienetwerk. Tier 2 computers voorzien in een flexibele oplossing
voor middelgrote problemen en kunnen uitstekend gebruikt worden voor het trainen en opleiden
van bachelor- en masterstudenten en promovendi. Voor grotere rekenopdrachten kan er overgestapt
worden naar de Tier 1 computer. Die kan ook dienen als springplank naar Tier 0 machines, super-



computers die behoren tot de snelste computers ter wereld. Nederland kent momenteel relatief

weinig Tier 2 machines en om een gezonde balans te bereiken tussen lokale en regionale en (inter)natio-
nale faciliteiten, wordt aanbevolen om de Tier 2 infrastructuur in Nederland te versterken.

Naast rekencapaciteit wordt grootschalige dataopslag steeds belangrijker. Om onderzoeksdata
eenvoudig op te slaan en te raadplegen (FAIR principe: Findability, Accessibility, Interoperability,
and Reusability ) zijn extra investeringen nodig. Zowel de Tier 1 als de Tier 2 machines moeten
daarom bestaan uit een gebalanceerde mix van rekenprocessoren, visualisatieprocessoren en grafi-
sche processoren (GPU’s). Het state-of-the-art houden van de Tier 1 computer, het uitbreiden van
de Tier 2 capaciteit en een toename van cloud computing zorgt voor de benodigde flexibele computa-
tionele infrastructuur. Deze ontwikkelingen zijn het startpunt voor een betere integratie in Europese
programma’s zoals EuroHPC, en voor toegang tot Tier 0 computers. Een duurzame toekomst vereist
ook een verbetering van energie-efficiénte hardware, een van de belangrijke ontwikkelpunten bij
toekomstige upgrades. In deze agenda wordt dit verder uitgewerkt in het focusgebied energie-effi-
ciénte computing.

Software

Het beschikbaar hebben en maken van geschikte software is van groot belang bij het gebruik van
High Performance Computing hardware. Al is in sommige gevallen commerciéle software nodig,
in het algemeen wordt de voorkeur gegeven aan Open Source software. Een goede nationale samen-
werking kan erg voordelig zijn. Twee aspecten die verder ontwikkeld kunnen worden zijn een nati-
onaal overzicht waar bepaalde softwarepakketten beschikbaar zijn en hoe er kosteneffectieve
licenties verworven kunnen worden. Daarbij is een belangrijk aspect de duurzame ontwikkeling



van software, zodat nieuwe onderzoekers voort kunnen bouwen op eerder ontwikkelde, goed
gedocumenteerde softwarepakketten. Bij deze ontwikkeling hoort ook de ontwikkeling van ener-
gie-efficiénte software, waarbij verbeteringen in numerieke methodes minder rekentijd, en dus
minder energie, vragen voor algemene computationele methoden. Zo zijn er aanzienlijke besparingen
mogelijk door te rekenen met lagere precisie, zoals beschreven in het strategische aandachtsgebied
energie-efficiénte computing.






‘ ROADMAP

Om de gestelde doelen voor human capital, hardware en software te realiseren, zijn voor de roadmap
vier actielijnen gedefinieerd. Dit gaat ervoor zorgen dat de computationale wetenschappen ten

aanzien van de community, kennis en innovatie, infrastructuur en human capital wordt versterkt.

Community building

Versterking kennis- en
innovatie-ecosysteem

Human capital

Infrastructuur

Deze actielijnen worden hieronder uitgewerkt, met onderscheid tussen acties op korte (1-3 jaar),
middellange (3-10 jaar) en lange termijn (>10 jaar):

1. VERSTERKING KENNIS- EN INNOVATIE-ECOSYSTEEM

Door de gehele keten van het kennis- en innovatie-ecosysteem van de computationele wetenschap-

pen te versterken, worden onderzoek, ontwikkeling en innovatie gestimuleerd.

Stimuleren van onderzoek, ontwikkeling en innovatie

Het stimuleren van onderzoek, ontwikkeling en innovatie in de computationele wetenschappen
gebeurt via toekomstige missiegedreven programma’s binnen de Nederlandse Organisatie voor
Wetenschappelijk Onderzoek (NWO), het Groeifonds en Horizon Europe. Het doel is om fundamentele
wetenschappelijk ontwikkelingen en veelbelovende toepassingsgebieden versneld rijp te maken
voor applicaties voor duurzaamheidsvraagstukken. Deze Nationale Agenda en de aandachtsgebieden
kunnen als leidraad dienen voor het formuleren van programma’s binnen de vier hoofdlijnen van
het KIC, namelijk MISSIE, VRAAG, STRATEGIE en PRAKTIJK, en de topsectorenprogramma’s zoals
sleuteltechnologieén. Ook de Nederlandse Wetenschapsagenda (NWA) biedt goede mogelijkheden
voor interdisciplinaire, kennisketenbrede samenwerking voor thematische programma’s op het
gebied van duurzaamheid en digitalisering.

Internationale positionering

Nederland heeft een goede uitgangspositie positie wat betreft computationele wetenschappen,
maar zou deze nog verder kunnen versterken. Investeringen in onderzoek, infrastructuur en in
human capital vergroten de internationale positie van NL op de middellange tot lange termijn, met
name op het gebied van duurzaamheidstoepassingen.



Uitbouwen en versterken van lokale kernen

Er zijn al verschillende onderzoekscentra, -consortia en -groepen actief binnen het Nederlandse
landschap op het gebied van de computationele wetenschappen. Uitbreiden en versterken van
deze centra stimuleert onderzoek en ontwikkeling op de middellange termijn, en positioneert deze

centra als groeikernen en partners voor nationale en internationale consortia.

Verbinding met de industrie

De verbinding van onderzoek en industrie is cruciaal voor het welslagen van deze agenda. Deze
samenwerking kan worden gestimuleerd door technologie transferprogramma’s en door het eenvou-
diger te maken om startups te beginnen. Door technologie en fundamentele kennis zoals ontwikkeld
in de focusgebieden over te dragen via een speciaal daarvoor ingericht programma groeit computa-
tionele samenwerking tussen wetenschap en bedrijfsleven op korte tot middellange termijn.

2. COMMUNITY BUILDING

Een belangrijk speerpunt van deze agenda is het versterken van de cohesie in de computationele
wetenschappenlijke gemeenschap in Nederland. Op korte termijn kan dit gerealiseerd worden via
conferenties en workshops, summer schools, en uitwisseling van studenten. Mogelijke initiatieven
vOOor community-vorming zijn:

- Opzetten van een nationale commissie van computationele wetenschappers met als doel
community-vorming. Deze commissie bestaat bij voorkeur uit jong computationeel talent vanuit
zowel de academische wereld (bijvoorbeeld tenure trackers) als het bedrijfsleven met vertegen-
woordiging van de verschillende aandachtsgebieden uit deze agenda.

- Opzetten van een algemeen toegankelijk digitaal platform om community-vorming te versterken.
Hierop kan actuele informatie worden verstrekt over lopende activiteiten en events, de nationale
agenda en betrokkenen hierbij.

- Organiseren van cursussen over computationele technieken voor promovendi, en het organiseren
van activiteiten zoals een breed jaarlijks event, een graduate school en periodieke seminars.
Naast een nieuw op te zetten congres bouwt deze actie voort op het bestaande jaarlijkse ACOS
(Applied Computational Science) congres.

Bij deze initiatieven zullen in eerste instantie vooral onderzoekers betrokken zijn die (ook) aan
duurzaamheidsvraagstukken werken. Op de langere termijn is de verwachting dat er een zelf-orga-
niserend ecosysteem ontstaat, waarbij de brede gemeenschap van computationele wetenschappen
zich zal aansluiten bij deze ontwikkelingen.

3. VERSTERKEN INFRASTRUCTUUR

Investering in hardware
Computational onderzoek vereist een state-of-art infrastructuur op het gebied van high-performance-
computing, maar ook van dataopslag en apparatuur die speciaal is toegerust op specifieke vragen uit



focusgebieden. Een stimulans van computationeel onderzoek vereist ook een investering in infrastruc-
tuur. Alhoewel (inter)nationale Tier 0 en 1 machines nodig blijven, is een aanbeveling om juist ook te
investeren in de versterking van de relatief onderbezette regionale Tier 2 infrastructuur in Nederland.

Inventarisatie softwarepakketten en kosteneffectieve licenties

Om hardware optimaal te gebruiken is juist de software, de algoritmes en codes, van het grootste
belang in computationele wetenschappen. Het in kaart brengen en voldoende hergebruiken van
beschikbare en zelf ontwikkelde software en licenties, betekent een enorme boost aan de doelma-
tigheid en effectiviteit van het veld.

Stimuleren energie-efficiénte computing

Voor optimaal gebruik van beschikbare middelen is inzet op energie-efficiént uitvoeren van reke-
nintensieve taken een cruciale uitdaging. Naast inzet op de ontwikkeling van technieken in het
gelijknamige focusgebied, is het noodzakelijk te investeren in hardware en software. Acties binnen
deze uitdaging zijn kiezen voor de zuinigste processoren bij investeringen in de Tier 2 infrastructuur,
meenemen van energie-efficiéntie in de selectie van software en algoritmen, en stimuleren van
energie-efficiénte computing door betere educatie.

4. HUMAN CAPITAL

Versterken van educatie, samenwerking en kennisuitwisseling

Om studenten op te leiden en computationele experts op de hoogte te houden van de nieuwste
technieken is versterken van de educatie, samenwerking en kennisuitwisseling nodig. Dit kan op
korte termijn door het inzetten van academische staf van andere aanpalende disciplines voor het
opleiden van studenten in het huidige curriculum. Op de langere termijn zouden nieuwe onder-
wijsrichtingen (bachelor / master) een plek moeten krijgen. Verder wordt samenwerking en kenni-
suitwisseling versterkt op onder andere de thema’s duurzaamheid en computing door de verbinding
met andere nationale initiatieven zoals ECCM, Quantumtechnologie en Al.

Aantrekken en behouden van talent uit het buitenland

Om de computationele gemeenschap in Nederland op wereldniveau te brengen en te houden is
het belangrijk om naast nationale opleidingsprogramma’s te investeren in internationaal toptalent.
Extra secundaire arbeidsvoorwaarden zoals het verlagen van werkdruk, maar zeker ook het instellen
van posities, prijzen en awards maken de Nederlandse academische setting een aantrekkelijke

omgeving voor internationale experts.

Verbinding met industrie

Banden met het bedrijfsleven worden aangehaald door het stimuleren van deeltijdaanstellingen
van onderzoekers in industrie en omgekeerd. Directe betrokkenheid van industriéle onderzoekers
en ontwikkelaars aan kennisinstellingen zorgt voor een optimale wisselwerking tussen uitdagende
casussen uit het bedrijfsleven en de kennisinstellingen waar nieuwe experts worden opgeleid.
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VOORWAARDEN

ORGANISATIE EN GOVERNANCE

Deze nationale agenda is tot stand gebracht door een kernteam uit de computationele weten-
schappen, een aantal schrijfcommissies en een klankbordgroep. Voor de ontwikkeling van de
aandachtsgebieden zijn wetenschappers met de benodigde expertise uit het veld betrokken. Ook
heeft een klankbordgroep bestaande uit meer dan 30 experts, vertegenwoordigers van nationale
platforms en de Nederlandse industrie, feedback in het proces gegeven. Deze agenda zet de hoofd-
lijnen uit en is het begin van een langer proces, waarin concrete acties vormgegeven gaan worden.
Het kernteam zal in eerste instantie als aanjager fungeren voor het opzetten van de governance
voor een computationele wetenschappen platform, dat als basis kan dienen om de actielijnen te
realiseren. Het aantrekken en betrekken van de jongere generatie van wetenschappers en belang-
hebbenden uit diverse disciplines en sectoren is voor de realisatie van de actielijnen een cruciale
factor. Om de potentie van de actielijnen te kunnen realiseren, is er tevens een afhankelijkheid van
nationale beleidskeuzes. Dit betreft met name keuzes op klimaat, digitalisering en sleuteltechno-
logieén en daarmee de computationele wetenschappen.

FINANCIERINGSDIMENSIES

De beoogde uitkomst van deze nationale agenda is niet alleen de uitvoering van een wetenschappelijke
agenda (zie strategische aandachtsgebieden), maar juist ook het versterken en hechter maken van
de Nederlandse computationele wetenschappen gemeenschap. Essentieel is daarbij het instellen
van een goed functionerend platform dat op de hoogte blijft van de mogelijkheden en behoeften van
deze community, en dat op basis daarvan strategische en tactische sturing geeft. De duurzaamheids-
doelstellingen omarmd door de overheid voor het midden van deze eeuw staan daarbij centraal. De
aanzienlijke doorlooptijd tussen initieel exploratief onderzoek en succesvolle opschaling van duurzame
technologie bepaalt daarbij de urgentie van het programma. Om daadwerkelijk aan de overheids-
doelstellingen voor 2050 bij te dragen zal het verkennende computationeel onderzoek voor 2025
opgestart dienen te worden. Daarbij is een aanmerkelijke investering noodzakelijk. Ondanks het
diverse karakter van het vakgebied dat deze nationale agenda bestrijkt, zijn de financieringsstromen
top-down redelijk in te schatten. Een orde van grootte schatting geeft een huidige dimensie van
pakweg 1000 onderzoekers verdeeld over de academische wereld en het bedrijfsleven. Dat komt neer
op een budget van ruim 100 miljoen per jaar. Een beperkt bedrag gezien het zeer brede karakter van
computationele wetenschappen. De benodigde investering om de bovenstaande actielijnen van de
agenda uit te voeren, zou een orde van grootte van 10-20% hiervan zijn. Oftewel, met een relatief
bescheiden investering van 10 tot 20 miljoen per jaar kan op zeer effectieve wijze de computationele
wetenschappen in belangrijke mate de aanjager zijn van technologische ontwikkelingen en innovatie
voor een duurzame toekomst. Wanneer dit bedrag niet alleen uit publieke middelen, maar voor een
belangrijk deel door het bedrijfsleven bekostigd wordt, idealiter voor 30-50%, zal dit een gezonde
focus op schaalbare duurzaamheidstoepassingen opleveren.



REFERENTIES

Advies Permanente Commissie Nationale Instituten aan NWO en KNAW - www.nwo.nl/en/pcni
Applied Computational Sciences conference - www.nwo.nl/acos

AWTI Advies Grenzeloos onderzoeken - Stimuleer interdisciplinariteit met twee onderscheidende rollen -
www.awti.nl/documenten/adviezen/2022/02/22/advies-grenzeloos-onderzoeken

Computational Science: Ensuring America’s Competitiveness - vis.cs.brown.edu/docs/pdf/Pitac-2005-
CSE.pdf

Conference on Computational Science and Engineering - www.siam.org/conferences/cm/conference/cse23
Digital Competence Centers - www.nwo.nl/nieuws/opzet-thematische-digital-competence-centers
Dutch-Flemish Scientific Computing Society - wsc.project.cwi.nl

ECCM nationale agenda - www.co2neutraalin2050.nl/eccm-national-agenda

Graduate Education in Computational Science and Engineering www.siam.org/journals/sirev/43-
1/37974.html

Missiegedreven Topsectoren- en Innovatiebeleid -www.topsectoren.nl/missiesvoordetoekomst
Nationale supercomputer - www.surf.nl/en/dutch-national-supercomputer-snellius
Nationale agenda quantumtechnologie - quantumdelta.nl/general-overview-and-documents

Nationale research agenda Al - www.nwo.nl/nieuws/eerste-nationale-onderzoeksagenda-voor-artificiele-
intelligentie

Platform Computational Sciences - www.dutchcomputational.science

Research and Education in Computational Science and Engineering -
epubs.siam.org/doi/pdf/10.1137/16M1096840

Scientific Discovery Through Advanced Computing (SciDAC) - www.scidac.gov/documents/SciDAC.pdf
Sleuteltechnologieén - www.nwo.nl/sleuteltechnologieen

UN Sustainable Development Goals - sdgs.un.org/goals

Vereniging Dutch Data Centers - dutchdatacenters.nl

Water Food Energy nexus - www.unwater.org/water-facts/water-food-and-energy

Why study Computational Science? - www.uio.no/english/studies/programmes/computational-science-
master/why-choose
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Multischaal modelleren en simuleren: Harald van Brummelen (TU/e), Claudia Filippi (UT),
van atomen tot planeten Thijs Vlugt (TUD)

Tristan Bereau (UvA), Suleyman Er (DIFFER),

Datagedreven methoden .
Jeremie Vandenplas (WUR)

Ultrasnelle computersimulatie via Jonathan Citrin (TU/e), Bernd Ensing (UvA),
machine learning Laura Filion (UU)

Daan Crommelin (CWI/UvA), Svetlana Dubinkina (VU),

Onzekerheid en gevoeligheidsanalyses .
Tristan van Leeuwen (CWI/UU)

Matthias Moeller (TUD), Simon Portegies Zwart (UL),

Energie efficiénte computing Lambert Schomaker (RUG)

Klankbordgroep

André Prins (Alten), Arjen Doelman (Lorentz Center), Bas Teusink (UvA), Bas van der Linden (Lime
Sioux), Bob van de Zwaan (TNO), Carsten Ersch (FrieslandCampina), Dirk Smit (Shell), Ella Hueting
(Hogeschool Fontys), Gerwin Gelinck (Holst Centre), Han La Poutré (ICT Research Platform NL),
Hans Onvlee (ASML), Henk Prins (MARIN), Henri Werij (4TU/TUD), loannis Athanasiadis (WUR Data
Competence Centre), Jacquelien Scherpen (Topsector HTSM), Marijn Kuijper (Deltares),

Mark Roest (VORtech), Martijn Wagterveld (WETSUS), Martin van Ittersum (Global Yield Gap Atlas),
NWO ENW Adviestafels, Paulien Herder (Topsector Energie), Peter Michielse (SURF), Peter Sloot
(Computational Science Lab), Peter van Thienen (KWR Water), Renger Jellema (DSM), Rob van
Nieuwpoort (eScience Center), Stan van Gisbergen (SCM), Wil Schilders (Platform Wiskunde
Nederland)
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