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Schlussbericht

Zuwendungsempfanger: Technische Universitat Minchen
Projektleitung: Prof. Dr. Lukas Heinrich
Verbund: FSP-T02 ATLAS

Thema: Run 3 von ATLAS am LHC: Analyseinfrastruktur fir den ATLAS Detektor am LHC

Zusammenfassung

In dem Projekt ,Run 3 von ATLAS am LHC: Analyseinfrastruktur fur den ATLAS Detektor am LHC*
wurden neue Datenwerkzeuge fur die Analyse von Daten des ATLAS Experiments, die am Large Had-
ron Colliders aufgenommen wurden, entwickelt. Hierbei wurden zwei wesentliche Methoden entwi-
ckelt: 1) es wurden die ATLAS Analyse-Software fur die spaltenorientierte Datananalyse erweitert, 2)
das Statistiktool pyhf wurde fiir die Anwendung in simulations-basierter Inferenz erweitert.
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Vorbemerkung

Das hier beschriebene Vorhaben wurde als Teil des durch das BMBF geférderten Forschungs-
schwerpunktes FSP-T02 ATLAS durchgefuhrt, dessen Ziel der Betrieb des ATLAS-
Experimentes sowie die Auswertung der aufgezeichneten Daten ist. Seit Abschluss der Da-
tennahme Ende 2018 steht dem ATLAS-Experiment ein einmaliger Datensatz aufgezeichneter
Proton-Proton-Kollisionen bei einer Schwerpunktsenergie von 13 TeV entsprechend einer in-
tegrierten Luminositat von 139 fb! zur Verfigung. Im anschlieRenden sogenannte ‘Long Shut-
down 2’ wurde der Beschleuniger und der ATLAS Detektor auf den Run 3 vorbereitet. Mit
dieser Phase hat auch der Phase-1 Upgrade einen Abschluss gefunden und ist im Sommer
2022 in die Phase der Inbetriebnahme bzw. den Betrieb Ubergegangen. Dieses Jahr 2022 war
auf der einen Seite vom Start des Run-3 bei einer erhdhten Schwerpunktsenergie von 13.6
TeV, der Detektorwiederinbetriebnahme und den damit verbundenen Kontrollraum- und Ex-
pertenschichten sowie Tests zur Datenqualitat, als einer gerade fir junge Wissenschaftlerin-
nen sehr spannenden Phase gepragt. Der seit Februar 2022 tobende russische Krieg in der
und gegen die Ukraine stellt auf der anderen Seite in dieser Forderperiode eine grofRe Belas-
tung fur alle Forscherinnen dar und hat unsere internationalen Kollaborationsstrukturen und
unser wissenschaftliches Miteinander auf eine harte Probe gestellt. Ein langer Abstimmungs-
prozess hat zu einem einheitlichen Umgang der vier LHC-Kollaboration mit Mitarbeiterinnen
russischer Institute in der ATLAS Autorenliste gefiihrt. Eine entsprechende Diskussion zum
Umgang mit dem CERN-Status von Russland und Belarus im CERN Council hat zum Auslau-
fen der “international cooperation agreements — ICAs" im Juni bzw. November 2024 gefuhrt.
In den letzten Jahren sind einige zentrale und dezentrale Veranstaltungen an den Instituten
des ErUM-FSP ATLAS anlasslich des 70 jahrigen CERN-Jubildums im Jahr 2024 vorbereitet
und kurz nach Ende des Berichtszeitraums im September 2024 durchgefihrt worden.

Im Berichtszeitraum haben alle am FSP beteiligten Arbeitsgruppen - entsprechend ihrer ein-
gegangenen Verpflichtungen - weiterhin wichtige Beitrage zum Betrieb, zur Wartung und ins-
besondere auch zum Ausbau des Experiments geleistet. Dabei haben deutsche Wissenschaft-
lerinnen zahlreiche Fihrungsaufgaben bekleidet und damit grof3e Verantwortung fir den Er-
folg von ATLAS Ubernommen. Die Aktivitaten der deutschen Gruppen konzentrierten sich da-
bei vor allem auf diejenigen Detektorkomponenten, zu denen sie bereits bei Entwicklung und
Bau beigetragen haben; zu diesen z&hlen der Pixeldetektor (Bonn, Dortmund, Goéttingen, MPP
Minchen, Siegen, Wuppertal), der Siliziumstreifendetektor (HU Berlin, DESY, Freiburg), das
Flussig-Argon-Kalorimeter (Dresden, Mainz, MPP Minchen), das Myonsystem (Freiburg,
Mainz, Wirzburg, LMU Miinchen, MPP Miinchen), der ATLAS-Trigger (HU Berlin, DESY, Frei-
burg, Heidelberg, Mainz) sowie der Vorwartsdetektor (Giel3en).

Die gestiegenen Herausforderungen an die Ereignisrekonstruktion, die Prozessierung von
Monte-Carlo-Ereignissen sowie an die Datenanalyse, konnten mit der im Verlauf von Run-2
umfangreich ausgebauten Software- und Computing-Infrastruktur erfolgreich bewaltigt wer-
den. Insbesondere die Arbeitsgruppen am DESY, an den Universitaten Freiburg, Géttingen
und Wuppertal sowie an der LMU und am MPP Miinchen haben in der gesamten Forderperi-
ode sehr erfolgreich zum GRID-Computing beigetragen und die daflir notwendige Infrastruktur
an den Tier-1- und Tier-2-Zentren in Deutschland betrieben und weiterentwickelt.
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Eine wichtige Grundlage fur die Analyse von ATLAS-Daten ist ein umfassendes und tiefes
Verstandnis des Leistungsverhaltens der verschiedenen Detektorkomponenten sowie der
Funktionalitat und Performanz der verwendeten Algorithmen zur Teilchenrekonstruktion. Die
deutschen Gruppen haben sich daher in der gesamten Férderperiode 2021-2024 zentral an
den wichtigen Arbeiten der sogenannten ATLAS Performance-Gruppen beteiligt und hier we-
sentliche Beitrage geleistet. Die von den einzelnen ATLAS-Gruppen des FSP in diesem Zu-
sammenhang durchgefuhrten Arbeiten, zu denen eine besonders starke Zusammenarbeit
zwischen den beteiligten Physikerinnen und Physikern aus Deutschland existiert, sind:

o Elektron/Photon-Performance

e Myon-Performance

e Tau-Performance

e Inner Detector Tracking

e Flavour-Tagging

o Jets und fehlende Energie

Im Frihsommer 2021 hat die ATLAS-Kollaboration ihre 1000te Publikation veréffentlicht. In
der betrachteten Forderperiode hat die ATLAS-Kollaboration 467 Publikationen bei einschla-
gigen wissenschaftlichen Journalen eingereicht. Dartiber hinaus wurden fiir wissenschaftliche
Konferenzen im Berichtszeitraum rund 160 sogenannte CONF-Notes mit vorlaufigen Ergeb-
nissen veréffentlicht. An einer Vielzahl dieser Ergebnisse waren deutsche Gruppen mit ihren
Forschungsarbeiten zentral beteiligt; die unterschiedlichen Beitrdge decken das gesamte
Spektrum der ATLAS-Physik ab. Dabei haben die deutschen ATLAS-Gruppen sowohl intensiv
untereinander als auch mit den assoziierten Theoriegruppen zusammengearbeitet; die Koor-
dination dieser Zusammenarbeit wurde - wie bereits in den Jahren zuvor - von den sechs
ATLAS-D Physikgruppen Koordinatoren des FSPs tbernommen. Schwerpunkt der Analyse-
aktivitaten der deutschen Arbeitsgruppe waren dabei:

e Vermessung von Standardmodellprozessen

e Physik des Higgs-Bosons

e Physik des Top-Quarks

e Suche nach Supersymmetrie

e Suche nach neuen exotischen Teilchen und Ph&dnomenen

e Modellierung und Theoriesimulation

Die in den Forschungsschwerpunkt ATLAS eingebundenen theoretischen Arbeiten wurden im
Berichtszeitraum an allen Standorten planm&Rig durchgefiihrt. Fur Details sei auf die jeweili-
gen Einzelberichte verwiesen. Ein Austausch der experimentellen Gruppen mit einem Teil der
Theoriekollegen fand im Rahmen der FSP-Treffen, dem Jahrestreffen der Helmholtz-Allianz
“Physics at the Terascale” oder bei lokalen Meetings an den verschiedenen Standorten statt.

Die deutschen ATLAS-Gruppen haben im Rahmen des Forschungsschwerpunktes eng zu-
sammengearbeitet; regelmallig wurden die aktuellen Entwicklungen bei Treffen der FSP-
Gruppenleiter diskutiert. In der Physikanalyse manifestiert sich diese Zusammenarbeit insbe-
sondere durch den Einsatz von sechs ATLAS-D Physikgruppen Koordinatoren, die fir die Ab-
stimmung der deutschen FSP-Gruppen in diesem Bereich verantwortlich zeichnen.

Die traditionellen FSP-Jahrestreffen fanden in der Férderperiode in Géttingen (2021, online),

Siegen (2022) und Bonn (2023) statt. Wie tblich wurden sie von Computing-Tutorials und
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einem Symposium, zu dem auch Theoretiker des Verbunds eingeladen waren, begleitet. Des-
weiteren wurden auch ATLAS-D Alumni aus der Wirtschaft eingeladen, um Uber lhre Erfah-
rungen und Karrierewege zu berichten und Optionen fir Wissens- und Technologietransfer zu
starken. Durch die Vielzahl an Parallelsitzungen, exzellenter Plenarvortrdge und ausgiebigen
Diskussionen tragt das Treffen wesentlich zur Starkung der Zusammenarbeit von Postdokto-
randen, Doktoranden und Masterstudierenden bei. Au3erdem ermdglicht die Teilnahme des
ATLAS-Managements am FSP-Treffen einen Austausch zwischen Kollaborationsleitung und
Promovierenden; eine entsprechende Diskussionsrunde wurde bei allen Jahrestreffen organi-
siert. Informationen zu den Jahrestreffen findet man tber die (neuen) Web-Seiten des ErUM-
FSP (https://Ihc-deutschland.de). Weitere Aktivitaten zur Starkung des Informationsaus-
tauschs innerhalb des Forschungsschwerpunkts waren die Bekanntgabe wichtiger, mit deut-
scher Beteiligung erzielter ATLAS-Resultate in Form von Highlights tber die ErUM-FSP Web-
seite. Mit Hilfe der vom BMBF gefdrderten Querschnittsaktivitat KONTAKT (Kommunikation,
Nachwuchsgewinnung und Teilhabe der Allgemeinheit an Erkenntnissen auf dem Gebiet der
Kleinsten Teilchen) konnten im Berichtszeitraum durch das Engagement aller FSP-Gruppen
die Gewinnung von hochqualifiziertem Nachwuchs und die allgemeinverstandliche Vermittlung
der LHC-Ergebnisse, auch tber neu etablierte Online-Formate, weiter verbessert werden.

Von einer Vielzahl von Mitarbeiterinnen der am Verbundprojekt beteiligten deutschen Univer-
sitdten und Forschungsinstitute wurden im Berichtszeitraum wichtige Leitungsfunktionen be-
setzt; besonders herauszuheben ist hier die Rolle von Prof. Marumi Kado, der 2021 bis 2023
die Position des deputy ATLAS-Sprechers innehatte, sowie Monica Dunford, die 2023 bis 2024
die Position der Physik-Koordinatorin (2022 bis 2023 deputy) innehatte.

Bericht des LHC ErUM-FSP Bilros

Aufgabengebiet A: Offentlichkeitsarbeit

Im Bereich Offentlichkeitsarbeit wurden im Berichtszeitraum groRRe Fortschritte erzielt. Beson-
ders hervorzuheben sind folgende Aspekte:

- Im Berichtszeitraum hat sich das LHC-Buro mit wichtigen anderen Akteuren im Bereich der
Offentlichkeitsarbeit fiir die Teilchenphysik (CERN PR, DESY PR, Netzwerk Teilchenwelt, PR-
Aktivitditen anderer Projekte) vernetzt und hat sich national und international als wichtiger
Player auf diesem Arbeitsgebiet etabliert.

- Eine 36-seitige Imagebroschire zur Auf3endarstellung und zur Etablierung der Marke ,LHC-
ErUM-FSP‘ wurde veréffentlicht, gedruckt und an zahlreiche Vertreter*innen aus Politik und
Wissenschaft sowie auch an die allgemeine Offentlichkeit verteilt.

- Der im gleichen Corporate Design entwickelte gemeinsame Webauftritt der ErUM-FSPs
wurde fertiggestellt und ging online. Auf der gemeinsamen Webseite (https://Ihc-deutsch-
land.de) und entsprechenden Unterseiten werden die FSPs vorgestellt und aktuelle Inhalte
und interessante Neuigkeiten aus den vier FSPs und aus der deutschen Teilchenphysik ein-
gepflegt. Auch die Karrieremoglichkeiten am CERN werden umfassend prasentiert.
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- Aus Anlass des im Jahre 2022 von der internationalen Teilchenphysik-Gemeinschaft gefei-
erten 10-jahrigen Jubilaums der Higgs-Entdeckung hat das LHC-Buro die &ffentlichen Events
an 15 Standorten in Deutschland koordiniert und unterstiitzt, z.B. mit Werbemitteln und einer
zentralen Landingpage (higgs10.de). Auch das zentrale Event zur Feier des 70-jahrigen Be-
stehens des CERN (CERNT70) in Berlin wurde vom LHC-BUro mit vorbereitet.

- In Zusammenarbeit mit einer professionellen Agentur wurde im Rahmen des Wissenschafts-
jahres 2023 die Augmented Reality App ,Das Teilchenuniversum’ fir Smartphones und Tablets
entwickelt. Die App wurde im Rahmen der CERN70-Veranstaltung im Oktober 2024 im Futu-
rium in Berlin der Offentlichkeit vorgestellt. Die weitere Entwicklung und Pflege der App, inkl.
der entsprechenden Werbemalinahmen z.B. an Schulen und Museen, wird in Zukunftim LHC-
Biro verortet sein.

AulRerdem hat das LHC-B{ro eine Vielzahl von Werbematerialien erstellt (Sticker, Kugelschrei-
ber, Jutebeutel, etc), Roll-Ups flr Veranstaltungen an den FSP-Standorten entwickelt und be-
reitgestellt und war auf verschiedenen Tagungen mit einem eigenen Infostand prasent.

Aufgabengebiet B: Wissens- und Technologie-Transfer
In diesem Aufgabengebiet war das LHC-BUro vor allem in zwei Bereichen aktiv:

- Industriemessen: Mit dem Abklingen der Pandemie war es im Berichtszeitraum erstmals
maglich, die geplanten Auftritte auf Industriemessen umzusetzen und den in der letzten For-
derperiode entwickelten professionellen Messestand zu nutzen. Das LHC-Blro war auf der
Hannover-Messe 2023 und 2024 (gemeinsam mit dem ErUM-Data-Hub und dem ErUM-FSP
Belle II) und der ISC High Performance Messe in Hamburg 2023 (gemeinsam mit FIDIUM und
PUNCH4NFDI) prasent. Der Stand erzeugte jeweils grof3e Sichtbarkeit bei einem technisch
interessierten Publikum und sorgte fir viele Gesprache mit Industrie-Vertretern. Mitglieder der
FSPs stellten die Forschungs- und Entwicklungsarbeit an den Instituten vor. Gleichzeitig er-
mdglichte dies den Nachwuchswissenschaftlersinnen, die Stande der Industrie zu besuchen
und einen Einblick in die Arbeit dort zu bekommen.

- Alumni-Veranstaltungen: Das LHC-Biiro hat im Berichtszeitraum verschiedene Veranstaltun-
gen organisiert, in denen ehemalige Mitglieder der LHC-ErUM-FSPs, die inzwischen in der
Wirtschaft oder anderen Bereichen aul3erhalb der Wissenschaft arbeiten, tber ihren berufli-
chen Werdegange berichten und fir weitere Diskussionen zur Verfligung stehen. Diese Ver-
anstaltungen finden regelméRig als Teil von FSP-Jahrestreffen statt und erfreuen sich vor al-
lem beim wissenschaftlichen Nachwuchs einer grof3en Beliebtheit.

Aufgabengebiet C: Nachwuchsgewinnung und Qualifizierung

Ein wichtiges Aktionsfeld des LHC-Buros in diesem Bereich ist die Durchfiihrung von
Coaching-Workshops fiur den wissenschaftlichen Nachwuchs der vier LHC-ErUM-FSPs. Im
Berichtszeitraum hat das Biro zwei 1,5-tagige Workshops mit professionellen Trainern zu den
Themen ,Leadership’ und ,Wissenschaftskommunikation® durchgefihrt. Diese Workshops er-
freuten sich so groRRer Beliebtheit (29 Teilnehmende), dass fur den Herbst 2024 ein offener
,Soft-Skill-Herbst‘ vorbereitet wurde, auf dem die Themen Wissenschaftskommunikation, Lea-
dership, Rhetorik, Scientific Project Management und Digitales Prasentieren auf dem Pro-
gramm standen.

Bericht der TUM-ATLAS Gruppe
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Aufgabenstellung und Voraussetzungen, unter denen das Vorhaben durchgefiihrt
wurde

Die Erforschung der drangenden Fragen in der Teilchenphysik, wie z.B. die Charakterisie-
rung des Higgs Bosons oder die Suche nach Phanomenen jenseits des Standardmodells ist
nur durch Experimente bei hochsten Energien an Teilchenbeschleunigern moglich. Die dabei
anfallenden Datenmengen erfordern die Entwicklung von modernen Werkzeugen zur Daten-
analyse. In diesem Projekt wurde als Teil der Verbunds FSP-02 ATLAS, solche Werkzeuge
fur die ATLAS Kollaboration erforscht und entwickelt. Insbesondere wurden fur die dritte Da-
tennahmeperiode und in Vorbereitung auf die ndchste Phase des LHC, das bei sehr viel ho-
heren Luminositaten operieren wird, Werkzeuge entwickelt die nahtlos an moderne Werk-
zeuge aus den Datenwissenschaften ankntpfen.

Wissenschaftlicher und technischer Stand, an den angeknipft wurde

Traditionell basieren die Datenanalysewerkzeuge an Collider-Experimentsn auf kompilierten
Sprachen (C++) und auf ereignisenorientierten Methoden, bei denen Ereignisse sequenziell
auslesen. Hier werden komplexe Frameworks wie Athena und Gaudi verwendet, in denen
»1ools“ definiert werden kdnnen, die Korrekturen der Simulation implementieren und deren
Variation im Rahmen der systematischen Unsicherheiten

Mit der Entwicklung der Datenwissenschaften sind ,spaltenorientierte® Methoden, die Ereig-
nisse partiell und attributweise auslesen und mit interpretierbaren Sprachen (z.B. Python) fur
die Verarbeitung grof3er Datenmengen entwickelt worden. Ein Vorteil der spaltenbasierten
Analyse ist die nutzerfreundliche Analyse innerhalb von z.B. interaktiven Python-basierten
Umgebungen wie Jupyter Notebooks. Die Adaptierung der Teilchenphysik-Software an die-
ses neue Paradigma ist ein breites Interesse der Community.

Fur die Nutzung dieser Werkzeuge gab es am Anfang der Forderperiode keine Losung zur
Einbindung von existierenden C++-basierten Korrekturalgorithmen, die fir die Modellierung
von systematischen Unsicherheiten essenziell ist. Gleichzeitig waren das in ATLAS verwen-
deten Statistikwerkzeug pyhf noch nicht flexibel genug um die erst kirzlich entwickelten Me-
thoden der simulations-basierten Inferenz unterstiitzen zu kénnen. Die Arbeit dieses Projekts
an, hat beide Themen die ersten Loésungen entwickelt.

Planung und Ablauf des Vorhabens sowie Kooperation mit Dritten

Die Arbeiten fur die Teilziele 1 und 2 wurden in enger Kollaboration mit der ,Analysis Model
Group® des ATLAS Experiments entwickelt. Hierfiir wurde insbesondere mit Dr. Nils Krum-
nack, Dr. Matthew Feickert, Dr. Alexander Held (U Madison Wisconsin), sowie Giordon Stark
(UC Santa Cruz) und Gordon Watts (University of Washington). Gruppenintern, wurde mit
den Doktoranden Malin Horstmann und Matthias Vigl zusamengarbeitet. M. Vigl hat durch
die Mitarbeit am Projekt sich als ATLAS Autor qualifiziert. Fir die Umsetzung von Teilziel 3
wurde mit den Entwicklerteams von pyhf und assoziierten Paketen wie cabinetry zusammen-
gearbeitet und in der Validierung eine Kollaboration mit Prof. Kuhr (LMU) begonnen, um die
Ergebnisse im Kontext von Belle-II zu nutzen

Fur die Machbarkeitsstudie wurden zunachst verschiedene Optionen fuer eine Adaption der
ATLAS Software fur die spaltenbasierte Analyse entwickelt. Hierbei gab es im Wesentlichen
drei Mogliche Kandidaten
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1. Die Neuentwicklung von systematischen Korrekturen mithilfe von e.g. correction_lib
oder die Parametrisierung von Werkzeugen mithilfe von neuronalen Netzen

2. Die Einbindung von in der ATLAS-software schon existierenden Korrekturcode durch
minimal-invasive Adaptation an das spalten-orientierte Szenario

3. Eine primér auf RDataFrame optimierte Losung

In der Analyse hat sich die zweite Lésung als am geeignetsten herausgestellt und wurde als
Empfehlung zur Umsetzung durch die Analysis Model Group empfohlen.

Im Zuge dieser Bemiihungen wurde Dr. Kourlitis zum Convener der Analysis Model Group
ernannt. In dieser Rolle hat er die Verantwortung fir die gesamte ATLAS Analysesoftware,
sowie die Koordinierung der konkreten Umsetzung der spaltenbasierten ibernommen

Die konkrete Implementierung wurde dann in Zusammenarbeit mit Dr. Nils Krumnack voran-
getrieben mit regelméaRigen Status-Updated in den relevanten ATLAS Meetings. Inbeson-
dere wurde durch Matthias Vigl (Doktorand in der TUM Gruppe) die entwickelte Lésung mit
einer Python-Schnittstelle verbunden und ein erstes Beispiel (Analyse von Z-Bosonn im lep-
tonischen Zefallskanal) fiir eine Python-fokussierte Analyseumgebung, die es erlaubt syste-
matische Unsicherheiten mit zu bertcksichtigen

Basierend auf diesen ersten Erfolgen wurde die Umsetzung weiter vorangetrieben, so dass
ein dritter Release-Strang flr die ATLAS Analysesoftware ,Atlas Columnar Analysis® erstellt
wurde, und eine detaillierte Handreichung fiir die CP Gruppen fir die Ubersetzung ihrer
Werkzeuge entwickelt.

Fur die Erweiterung des Statistikwerkzeugs pyhf wurden ebenfalls verschiedene Design Op-
tionen in Erwégung gezogen. Fir maximale Flexibilitat wurde eine sehr allgmeine Losunge
von Prof. Heinrich entwickelt. Dies steht im Gegensatz zu einer Konkreten Insellésung fir
einzelne SBI Methoden. Die Losung erlaubt es flexibel einen neuen Modellbaustein (,custom
modifier) zu deklarieren, der Uber eine nutzerdefinierte Funktion gesteuert wird. Diese Lo-
sung ist fir SBI Methoden hlifreich, in der die Observable als Funktion der Parameter varriert
und z.B. durch ein neuronales netz beschrieben wird.

Die Erweiterung wurde dann in Kollaboration mit Prof. Thomas Kubhr fiir die Entwicklung eine
neuen Reinterpretationsmethode bei Belle-1l genutzt.

Verwendung der Zuwendung (wichtigste Positionen des zahlenméaRigen Nachweises,
z. B. Investitionen, Personalmittel)

Die geforderte Personalstelle wurde mit Dr. Evangelos Kourlitis besetzt. Reisemittel wurden
von Dr. Kourlitis als auch den tbrigen Mitgliedern der TUM-ATLAS Gruppe, um die erzielten
Ergebnisse vorzustellen und sich mit anderen Mitgliedern der Kollaboration sich z.B. wéh-
rend ATLAS Weeks und ATLAS Software und Computing Weeks auszutauschen.

Erzielte Ergebnisse mit Gegenuberstellung der vereinbarten Ziele

Fur das Teilziel 1 wurde eine breit angelegte Analyse méglicher Optionen studiert und inner-
halb der ATLAS Kollaboration mit alles beteiligten Stakeholdern im Rahmen von wdchtentli-
chen ATLAS AMG Meetings, ATLAS Weeks und ATLAS Software und Computing diskutiert

Das Projekt wurde im Wesentlichen erfolgreich umgesetzt mit Anpassungen in der konkreten
Umsetzung. Es konnten verschiedene Optionen fir die Implementierung von systematischen
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Unsicherheiten erprobt und evaaluiert werden (Teilziel 1). Darauf aufbauend hat sich der
hybride Ansatz von C++ Kernen durchgesetzt und ist nun im Prozess der Umsetzung (Teil-
ziel 2). Hierbei wird ein neuartiger Softwarezweig fur die ATLAS Analyse Software entwickelt
,Columnar Analysis Base®, und eine allgemeine Migrationsstrategie fur die in ATLAS verwen-
dete Korrekturroutinen entwickelt. Das Teilziel 3 wurde erreicht, indem die Statistiksoftware
pyhf dahingehend erweitert wurde, dass nutzerdefinierte Erweiterungen (,custom modifiers*)
in ein statistisches Modell mit eingebunden werden kdénnen. Dies wurde im Anschluss bereits
fur Anwendung jenseits von ATLAS fir die Studien zu Modellen aus der effektiven Feldtheo-
rie fur Belle-1I genutzt.

Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Arbeit
Teilziel 1

Um eine nachhaltige Einbindung moderner Datenanalysewerkzeuge in die ATLAS Software
zu ermoglichen ist eine tiefgehende Analyse der mdglichen Implementierungen zwingend né-
tig, da die gewahlte Lésung eine lange Lebensdauer bis weit in die HL-LHC Phase hinein ha-
ben wird. Hierbei miissen die verschiedenen Interessen der Nutzergruppen mit in Betracht
gezogen werden.

1. Combined Performance Gruppen: aus Sicht dieser Gruppe ist die Minimierung des
Aufwandes der nétig ist, um die existierenden Routinen auf einen spaltenorienterten
Ansatz umzustellen idealerweise zu minimieren

2. Maintainer innerhalb der Analysis Model Group und der ATLAS Core Software
Group ist das wesentliche Interesse eine nachhaltige kollaborationsweite Losung zu
finden, die technisch gut instandhaldbar ist. Mit Blick auf zukiinftige Experimente kon-
nen hier hohe Umsetzungskosten in Betracht gezogen werden

3. Endnutzer: fur Analysten ist vorrangig die Nutzerfreundlichkeit von Bedeutung unab-
hangig von den Umsetzungskosten und der Instandhaltung. Eine Lésung, die mdg-
lichst idiomatische Nutzung von Python Werkzeugen der in den Datenwissenschaften
ublich ist folgt

Teilziel 2

Die gewahlte L6sung muss in einem zweiten Schritt implementiert werden. Hierfir ist eine
schrittweise Vorgehensweise notwendig, um etwaige Liicken in der gewéhlten Lésung zu
identifizieren. Hierbei sind einfache Werkzeuge z.B. die Korrekturen von Elektronen und
Photonen einfacher umzusetzen als z.B. MET Korrekturen, die eine Vielzahl von Objekten in
die Kalkulation mit einbeziehen.

Teilziel 3

Die Erweiterung der Statistikwerkzeuge, die in ATLAS genutzt werden ist essentiell um neu-
ere Entwicklungen an der Schnittstelle von Statistik und Kinstlicher Intelligenz zu ermdgli-
chen. Hier ist insbesondere die ,simulations-basierte Inferenz* (simulation-based inference)
als Methode zu nennen. Das Paket pyhf ist dafir pradestiniert, da es insbesondere Metho-
den des differenzierbaren Programmierens, d.h. die automatisierte Errechnung von Gradien-
teninformationen in der Evaluation des statisischen Modell erméglicht, die fir die Einbindung
von Kl Algorithmen unumganglich ist. Zusatzlich ist es als Python-basiertes Paket besonders
kompatibel mit modernen Werkzeugen der Datenwissenschatft.
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Voraussichtlicher Nutzen, insbesondere Verwertbarkeit der Ergebnisse

Die entwickelten Arbeiten und Ergebnisse dienen zur Grundlage der nachsten Generation
von Datenanalysewerkzeugen fir ATLAS insbesondere im Kontext der nachfolgenden Da-
tennahmeperioden und des HL-LHC. Durch die Vorstellung der Ergebnisse bei internationa-
len Konferenzen und Workshops, haben diese Ergebnisse auch tber ATLAS und der Teil-
chenphysik hinaus Beachtung gefunden (siehe z.B. Vortag bei SciPy).

Wahrend der Durchfihrung des Vorhabens dem Zuwendungsempfanger bekannt ge-
wordenen Fortschritt auf dem Gebiet des Vorhabens bei anderen Stellen

Die Entwicklung von spaltenorientierten Methoden wird in mehreren Experimenten verfolgt.
So wird zum Beispiel das Coffea Framework im CMS Experiment die spaltenorientierte Ana-
lyse vorangetrieben. Das Framework ,correction_lib“ nimmt einen alternativen Weg, und ent-
wickelt eine doménenspezifische Sprache fir die Anwendungen von systematischen Korrek-
turen, was allerdings existierende Korrekturen nicht einbinden kann. Statistikwerkzeuge ne-
ben pyhf werden ebenfalls fir die Einbindung von Methoden des Maschinellen Lernens wei-
terentwickelt, z.B. im Kontext des Statistikwerkzeugs RooFit. Ferner wird die von pyhf entwi-
ckelte JSON Serialisierung durch die Arbeit am HEP Statistics Serialization Standard (HS3)
auf nutzerdefinierte Funktionen erweitert.

Erfolgte und geplante Verotffentlichungen der Ergebnisse

Die Ergebnisse wurden bei internationalen Konferenzen und in Publikationen vorgestellt

9.1  Referierte Publikationen (z. B. in Fachzeitschriften oder -biichern und referierte Konferenzprocee-
dings)

1. Framework for custom event sample augmentations for ATLAS analysis data, EPJ
Web Conf. 295 (2024) 03016

2. PHYSLITE - A new reduced common data format for ATLAS, EPJ Web
Conf. 295 (2024) 03016

3. Accelerating science: The usage of commercial clouds in ATLAS Distributed Compu-
ting, EPJ Web Conf. 295 (2024)

4. Constructing model-agnostic likelihoods, a method for the reinterpretation of particle
physics results, Eur.Phys.J.C 84 (2024)

9.2  Andere Veroffentlichungen (z. B. Konferenzbeitrage wie Vortrage und Poster, unreferierte Procee-
dings, Conference Notes)

1. How the Scientific Python ecosystem helps answer fundamental questions of the Uni-
verse, SciPy 2024

2. Using Legacy ATLAS C++ Calibration Tools in Modern Columnar Analysis Environ-
ments, ACAT 2024
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9.3  Abschlussarbeiten (Bachelor, Master, Diplom, Staatsexamen, Promotion, Habilitation)

Es wurde nur eine Postdoktorandenstelle geférdert, daher wurden keine Abschlussar-
beiten wahrend der Umsetzung des Projekts angefertigt
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Kurzbericht
- offentlich -

Zuwendungsempfanger: Technische Universitat Minchen
Projektleitung: Prof. Dr. Lukas Heinrich
Verbund: FSP-T02 ATLAS

Thema: Run 3 von ATLAS am LHC: Analyseinfrastruktur fir den ATLAS Detektor am LHC

1. Ziel und Inhalt des Projektes

Die Erforschung der drangenden Fragen in der Teilchenphysik, wie z.B. die
Charakterisierung des Higgs Bosons oder die Suche nach Phdnomenen jenseits des
Standardmodells ist nur durch Experimente bei héchsten Energien an
Teilchenbeschleunigern méglich. Die dabei anfallenden Datenmengen erfordern die
Entwicklung von modernen Werkzeugen zur Datenanalyse. In diesem Projekt wurde als Teil
der Verbunds FSP-02 ATLAS, solche Werkzeuge fir die ATLAS Kollaboration erforscht und
entwickelt. Insbesondere wurden fir die dritte Datennahmeperiode und in Vorbereitung auf
die nachste Phase des LHC, das bei sehr viel hGheren Luminositaten operieren wird,
Werkzeuge entwickelt die nahtlos an moderne Werkzeuge aus den Datenwissenschaften
anknupfen.

Traditionell basieren die Datenanalysewerkzeuge auf kompilierten Sprachen (C++) und auf
ereignisenorientierten Methoden, bei denen Ereignisse sequenziell auslesen. Mit der
Entwicklung der Datenwissenschaften sind ,spaltenorientierte” Methoden, die Ereignisse
partiell und attributweise auslesen und mit interpretierbaren Sprachen (z.B. Python) fur die
Verarbeitung grofRer Datenmengen entwickelt worden. Fir die Nutzung dieser Werkzeuge
gab es am Anfang der Forderperiode keine Losung zur Einbindung von existierenden C++-
basierten Korrekturalgorithmen, die fiir die Modellierung von systematischen Unsicherheiten
essentiell ist.

Gleichzeitig, waren das in ATLAS verwendeten Statistikwerkzeug pyhf noch nicht flexibel
genug um die erst kirzlich entwickelten Methoden der simulations-basierten Inferenz
unterstiitzen zu kdnnen. Die Arbeit dieses Projekts an, hat beide Themen die ersten
LAosungen entwickelt.

Das Ziel des Projektes war, mogliche Lésungsanséatze fuer die spaltenbasierte Analyse zu
vergleichen und einen konkreten Lésungsvorschlag an die Kollaboration fir die Umsetzung
zu unterbreiten (TZ1).

In einem zweiten Schritt sollte die gewahlte Lésung entwickelt und fur konkrete ,Combined
Performance” Werkzeuge umgesetzt und validiert werden (TZ2)
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Zusatzlich zu der spaltenorientierten Analyse was das Ziel von TZ3, das Statistikwerkzeug
pyhf so zu erweitern, dass es fur Anwendungen in der Simulations-basierten Inferenz
(simulation-based inference (SBI)) zu erweitern.

2. Ablauf und Ergebnisse des Vorhabens

Zur Umsetzung des Projekts wurde Dr. Evangelos Kourlitis eingestell als Postdoktorand
eingestellt um die Teilzierel 1 und 2 umzusetzten. Das Teilzien 3 wurde von Prof. Heinrich
umgesetzt und von Dr. Kourlitis innerhalb von ATLAS im Kontext von Suchen nach
Supersymmetrie eingesetzt.

Das Projekt wurde im Wesentlichen erfolgreich umgesetzt mit Anpassungen in der konkreten
Umsetzung. Mit Bezug auf TZ1 konnten verschiedene Optionen fur die Implementierung von
systematischen Unsicherheiten erprobt und evaluiert werden. Dies geschah im Kontext der
ATLAS ,Analysis Model Group® unter der Bertcksichtigung der Nutzerkomplexitat aber auch
des Aufwands der Integration fur die beteiligten Detektorgrippen.

Auf die Analyse in TZ1 aufbauend hat sich der hybride Ansatz von C++ Kernen durchgesetzt
und ist nun im Prozess der Umsetzung, wobei die grundlegenden Arbeiten mit Abschluss
des TZ2 abgeschlossen wurden. Hierbei wird ein neuartiger Softwarezweig fur die ATLAS
Analyse Software entwickelt ,Columnar Analysis Base®, und eine allgemeine
Migrationsstrategie fir die in ATLAS verwendete Korrekturroutinen entwickelt.

Die Ernennung von Dr. Kourlitis als Convener der ATLAS Analysis Model Group (AMG) hat
wesentlich zu dem Erfolg in der Umsetzung von TZ1 und TZ2 beigetragen

Das Teilziel 3 wurde erreicht, indem die Statistiksoftware pyhf dahingehend erweitert wurde,
dass nutzerdefinierte Erweiterungen (,custom modifiers®) in ein statistisches Modell mit
eingebunden werden kdnnen. Dies wurde im Anschluss bereits fir Anwendung jenseits von
ATLAS fir die Studien zu Modellen aus der effektiven Feldtheorie fur Belle-1I genutzt.

3. Darstellung der wesentlichen Ergebnisse und deren konkreter Nutzen sowie
ggf. die Zusammenarbeit mit anderen Forschungseinrichtungen

Die Arbeiten in TZ1 und TZ2 wurden in enger Kollaboration mit der ,Analysis Model Group*
des ATLAS Experiments entwickelt. Hierfiir wurde insbesondere mit Dr. Nils Krumnack, Dr.
Matthew Feickert, Dr. Alexander Held (U Madison Wisconsin), sowie Giordon Stark (UC
Santa Cruz) und Gordon Watts (University of Washington). Gruppenintern, wurde mit den
Doktoranden Malin Horstmann und Matthias Vigl zusamengarbeitet. M. Vigl hat durch die
Mitarbeit am Projekt sich als ATLAS Autor qualifiziert.

Die Arbeiten wurden im Einklang mit dem Verwertungsplan in den einschlagigen workshops
und internationalen Konferenzen wie CHEP und ACAT vorgestellt. Die entwickelten
Softwareldsungen sind als Open Source Projekte fur weiterfihrende Anwendungen innerhalb
der Kollaboration als auch durch Dritte zuganglich gemacht worden.

Fur die Erarbeitung von TZ3 wurde eng mit dem Entwicklungsteam des pyhf Werkzeugs und
davon abhangenden Paketen (z.B. cabinetry) zussamengearbeitet. In der Validierung der
Anwendung fuer EFT Studien im Kontext von Belle-11 wurde eng mit der Arbeitsgruppe von
Thomas Kuhr (LMU) zusammengearbeitet, woraus eine erste Publikation veroffentlicht
werden konnte.
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