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Vorwort

Die Ausbildungim WissenschaftlicheRechnerist neberderBereitstellungzon Supercomputekeistung
und der DurchfiihrungeigenerForschungeine der HauptaufgabewnlesJohnvon Neumann-Institut$ir
Computing(NIC) und hiermitdesZAM alswesentlicheiSduledesNIC. Um denakademischeiach-
wuchsmit verschiedenemspektendesWissenschatftlichemRechnenssertrautzu machen flihrte das
ZAM in diesemJahrzumzweitenMal wahrendder Sommersemesterferiein Gaststudentenprogramm
durch.Entsprechendemfacheribagreiferden CharaktedesWissenschaftlicheRechnensvarenStu-
dentenderNatur undIngenieurwissenschafteder Mathematikund Informatik angesprocherie Be-
werbermul3tendasVordiplomabgelgt habenundvon einemProfessoempfohlensein.

Die achtvom NIC ausg&ahltenTeilnehmeyunterihnen eine StudentinausMoskau,kamenfir zehn
Wochen,vom 6. Augustbis zum 12. Oktober ins Forschungszentrun®ie beteiligtensich hier an den
Forschungsund EntwicklungsarbeitemesZAM, desinstitutsfir Festkorperforschun{JFF) und des
Zentrallaborgur Elektronik (ZEL) undwurdenjeweils einemWissenschaftlezugeordnetdermit innen
zusammereineAufgabefestlegte undsie bei der Durchfihrunganleitete.

Die Gaststudenteandihre Betreuemaren:

EkaterinaBorodina Mathilde Rombeg ZAM
ThorstenGellermann BerndMohr ZAM
MichaelKlocke Artur Baumgartner  IFF

StefinKunis GudrunWagenknecht ZEL
KatjaLord Inge Gutheil ZAM
AndreasNuf3baumer Godehardsutmann  ZAM
GeraldSchubert BernhardStefen ZAM
SvenTrentmann Herwig Zilken ZAM

Zu BeginnihresAufenthaltserhieltendie GaststudenteaineviertagigeEinfihrungin die Programmie-
rungundNutzungderParallelrechneim ZAM. Um denErfahrungsaustausamtereinanderu férdern,
prasentierterdie Gaststudentemam Endeihres Aufenthaltsihre Aufgabenstellungund die erreichten
ErgebnisseSieverfalterzudemBeitragemit denErgebnisseriur dieseninternenBerichtdesZAM.

Wir danlendenTeilnehmerrfur ihre engagiertéMitarbeit- schlie3lichhabersiegeholfen ginigeaktuel-
le Forschungsarbeiteneiterzubringen unddenBetreuerndie tatkraftigeUnterstitzunglabeigeleistet
haben.

Ebensalanlenwir allen,dieim ZAM undderVerwaltungdesForschungszentrunisei Organisatiorund
DurchfuhrungdesdiesjahrigenGaststudentenprograms mitgewirkt haben.Besondersenorzuheben
ist diefinanzielleUnterstitzunglurchdenVereinderFreundeund FordererderKFA unddie FirmaSGl.
Esist beabsichtigtdaserfolgreicheProgramnkiinftig zu wiederholenschlieflichist die Forderungdes
wissenschaftlicheMachwuchsedemForschungszentrumin besondereénliegen.

WeiterelnformationeriberdasGaststudentenprogramaychdie Ankiindigungfiir daskommendelahr
findetmanunterhttp://wwwfz-juelich.de/zam/gastiderten.

Jilich,November2001 FriedelHoR3feld,RudigerEsser
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Automatischegestenvon Software:Eine Testumgebngflr
UNICORE

EkaterinaBorodina

MoskauerStaatlichesnstitut fur Elektronikund Mathematik
(TechnischéJniversitat)

e.borodina@mtu-net.ru

Zusammenfassung: Das SystemUNICORE ist fur die wissenschaftlichérbeit mit Grol3-
rechnerrvorgesehenDieseSystemstellt ein "Seamlesdnterface” fir die einfacheBenutzung
der RessourcewerschiedeneSupercomputeZentrenzur Verfugung.XML ist ein bequemes
Formatfur die DatenstrukturierungDiesesFormatwird auchbei UNICORE benutztwerden.
Die FunktionalitiineuetUNICORE-\ersionersoll automatisclyetestetverden Die Methoden
hierfirdurchAnalyseundBearbeitungyon XML-Dateienwird vorgestellt. Der Algorithmusfur
die automatischélodifizierungder XML-Dateienwird erlautert.

Einleitung

Ein Softwaresystemvie UNICORE muf3vor der Auslieferungausgiebiggetestetverden.Insbesondere
die Uberein graphischeBenutzerintedce zur VerfligunggestellenFunktionenmusserfir jede neue
Versioniiberpriftwerden DieseUberpriifungsoll zumgroRerTeil automatiscterfolgen .Dasist moglich
durchdasXML-F ormatderUNICOREJobs UNICOREerzeugseineAngaberimmerim internenAJO-
Format(AbstractJobObjekt) und paralleldazufir die Interoperabilitdéauchim XML-F ormat.

DasXML-F ormatist weit verbreitet,und esist sehreinfach(wie HTML) XML-DateiendurchdasNetz
zu transportierenAber fur die vorliegendeArbeit ist der wichtigsteVorteil desXML-Formats,dal3es
die Datenstruktubeschreibetkann.

DasTestsystensoll verschieden®essourceautomatischprufenkdnnen.Das Systemsoll bequenmfur
die Benutzersein.

UNICORE

UNICORE (UNiform Interfaceto COmputingResourcesjst eine Schnittstellefir die einfacheBenut-
zungvon GroR3rechnerngsbietetein "Seamlessnterface” flr verschieden®echnersysteme.

Motivation

WissenschaftlenutzenseitlangemRechneran entferntenStandortenum komplexe Problemeausder
ComputationalSciencezu l6sen.Da RechnerverschiedeneHerstellerzum Einsatzkommen,besteht
ein erheblicherLernaufwand, bevor ein neuerRechnergenutztwerdenkann. Benutzey die flr ihre
AnwendungerSupercomputebenétigen sind gezwungensich mit densystem-und rechenzentrums-
spezifischerGegebenheitewvertrautzu machenDieseskannsehrzeitaufwendigwverden,insbesondere



wennRechnelin verschiedeneZentrengenutztwerden.UNICORE wurde entworfen, um denBenut-
zern eineneinfachenund sicherenZugangzu verteiltenRechneiRessourcerzu schafen. UNICORE
hat zum Ziel, die StoRRkanterzwischenden Systemerund zwischenden Zentrenfir der Benutzerzu
beseitigenAuch schaft UNICORE eineSoftware-Infrastruktufir eineneinheitlicherundsichererzu-
gangzu denZentren.DiesesZiel beinhalteffir deneinheitlichenZugangzumeinendie Definition einer
systemunabh&ngigelob-Beschreilng zur Formulierungvon AbstraktenJobsund zum anderendie
Schafung einereinheitlichenUNICORE-BenutzeridentifikatiorF-ur denintuitiven Zuganggehérteine
ansprechendBenutzeroberflachdazuundfir die Sicherheiteinetragfahige auf Standard$asierende
Sicherheitsarchitekt[1].

Die Drei-Ebenen-Achitektur

Die ArchitekturbestehtiusBenutzer, UNICORE-undSystemeben®asfolgendeBild gibt einenUber
blick Uberdie Komponentemndihr Zusammenspiel.

User Workstation
[ UNICORE Client www.unicore.de ’
: HTTP

SSL
UNICORE [Server ( UNICORE Server )

‘ Gateway ’ :l Gateway ’
S SSL s

[Network Job Supervisor [Network Job Supervisor 9

A A
v TCP/TP v TCP/TIP
‘ Target System Interface ‘ Target System Interface
( Batch SubSystem ) ( Batch SubSystem )
UNICORE Site! UNICORE Site n

Abbildung 1: UNICORE Architektur.

Auf derBenutzerebenaler WorkstationdesBenutzers|auft dasgrafischelnterfacezur Erstellungund
Kontrolle von UNICORE-JobsVon dem zentralenSener www.unicore.dewird die Liste der verfug-
barenUNICORE SitesabgefragtUber dasSSL-Protokll (SecureSoclet Layer) wird die UNICORE
Sener EbeneangesprochemiesebestehtauseinemGatavay, welchesdie BenutzerAuthentifizierung
durchfuihrt,und Network JobSupervisoNJS) Senern, die jeweils die Auftrdge (Jobs,Statusabfragen)
fur eineVsite verarbeitenAuf der System-Ebenesogt die Komponenteélamget Systeminterface(TSI)
fur die SchnittstellezumlokalenBetriebssystemind Batch-Subsystem.

Benutzerfunktionen

Ein BenutzererstellteinenUNICORE-Job(Ujob) fiir ein bestimmte<Zielsystem(Vsite) aneinemRe-
chenzentrum(Usite), das UNICORE anbietet. Der Ujob kann aus mehrerenSchrittenbestehenEin
Job-Schrittist entwedereine Task, die in einemBatch-Jobfir der Zielsystemubersetzivird, oderein
Teil-Job,derfir eineandereVsite bestimmtist undselbstwiederausJob-SchritterbestehtJob-Schritte



kénnenvoneinandeanhangenZur Zeit werdennur sequentielléAbhéngigleiten untersttitztd.h. eine
Taskbzw. ein Job-Schrittwird nur dannausgefihrtwenn alle VorgangefTasksbzw VorgangerJob-
Schritteerfolgreichausgefuhrivordensind. Voneinandeunabhéangigfeile konnenquasiparallelaus-
gefihrtwerden.

Grafisdhe Oberflache von UNICORE

Fir die einfacheBenutzerarbeihatUNICORE einegrafischeOberflache.

Ubersicht

DemBenutzemwird durchdie obenbeschriebendrchitektureineeinheitlicheBenutzerSchnittstellezu
(Super)ComputerrangebotenUnabhangigyomjeweiligenZielsystenwerdenRessourcen-Anforderuag
undKommando-Optioneiibereinegraphisch@berflacheanggebenDer JobPreparatiomgent(JFRA)
erzeugtausden AngabendenabstraktenJob (dasAJO). Spaterwird dieservom NJSin die konkreten
Befehleund Optionsangabefiir dasvom Benutzerangevahlte ZielsystemiibersetztDasZertifikat des
Benutzerdientals einheitlicheUNICORE-BenutzeridentifikatiorDer Prototypunterstitziderzeitdie
Erstellungund die Uberwachungvon Batch-AnwendungerDie UNICORE-Jobskdnnenausmehreren
Teilen aufgebautwverden,die asynchrorauf verschiedeneRechnerman verschiedeneiRechenzentren
ablauferkdnnen Der Benutzelkanndie Teile mit sequentielle\bhangigleitenverbinden(sieheAbbil-
dung?2).
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File .Job Preparation Job Monitoring Job Control Settings Extensions Help
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[katia_cert] OK.

Abbildung 2: GrafischeOberflachevon UNICORE.Beispiel.
UberdenJobPreparatiorAgent (JR), dasgrafischeBenutzerintegice zur Erstellungund Submission
von UNICORE-JobskdnnenderzeitJobsausdenfolgendenElementerzusammengesetaterden:
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ScriptTask

TransferTask

Job-Gruppedie Teil-Jobsfur andereZielsystemeenthalt.
e Import Task

e ExportTask

Ein neuerUNICORE-Jobwird im JFA tberdie Auswahl "New Job”im File-Menuerstellt.Mit dieser
Funktion erzeugtder Benutzerden &uf3ererRahmenfir den UNICORE-Job,der allgemeine fur den
gesamterdobrelevantelnformationenthélt:

e dasZielsystemdasauseinerListe derin UNICORE verfugbarerZielsystemeausgevéhlt wird,
e denJobnamemnd

¢ die Email-AdressalesBenutzersandie Nachrichtervom Systemgeschickiverdensollen.

Fur dasElementScript-Tasksind die benétigterRessourcenu spezifizierenZu denRessourcegeho-
ren:

e derSpeicherplatzbedarf,
e die AnzahlderKnoten,
e die AnzahlderProzessorepro Knoten,

die CPU-Zeit,

die Plattenplatzbedarf.

XML - Format fir UNICORE-Jobs

XML (ExtensibleMarkup Language)ibt gute Moglichkeitenfur die DatenstrukturierungdNICORE
kannalle seineAngabenibereinenJobin XML-FormatspeichernDieseMdglichkeit wurde speziell
fir dasTestender Softwarehinzugefigt.

XML Sprache

XML ist eine Metasprachezur Definition von Markup-SprachenDas ist die vereinfichte Form von
SGML. Sowie HTML mit SGML definiertist, so kannmanmit XML eigeneMarkup-Sprachermder
aucheigeneErweiterungernvon HTML bzw. XHTML mit eigenenTagsfir bestimmteElementemit
bestimmterogischenBedeutungemefinieren Die mit XML definiertenMarkup-Sprachemverdenals
XML-AnwendungenbezeichnetDie Syntax, Struktur und Bedeutungder Tagswird fur jede XML-

Anwendungdefiniert.

¢ XML kannmit bereitsexistierenWeb-Protokllen (z.B. HTTP) eingesetziverdenundstellt keine
zusétzlicheAnforderunger2].



[ UNICORE 3.5 build 6 (O] x]
File Job Preparation .Job Monitoring .Job Control Settings Extensions Help
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[katia_cert] OK, ' | Ok H cancel

Edit resources for task New_Script1

Abbildung 3: GrafischeOberflachevon UNICORE.BeispieldesScripts.

e XML unterstitzeineVielzahlvon AnwendungenHTML (Hyper Text Markup Language)st oft
nicht genug!JedeneueVersionmachtProblemeyweil ein neuerBrowsernotwendigist. Im XML
ist die Erstellungvon neuenKommandosnéglich.

e Esisteinfach,Programmezur Verarbeitungyon XML-Dokumentenzu schreibenDasist im Prin-
zip ahnlichwie HTML.

e Die AnzahlderoptionalenFunktionenin XML wurdeso klein wie méglich gehaltendamitdie
Verarbeitungzon XML-Dokumentenwenig Zeit bendtigt.

o XML-Dokumentesindselbstfiir denLaienrelativ verstandlich.
e DerEntwurfvon XML ist formal undknapp.

o XML-Dokumentesindeinfachanzulgen,wie HTML.

XML Dokument
e BeschreibsamtlicheRegeln,denendie Markup-SyntaxXolgensoll.
o Listetalle externeRessourcelexternalEntities)auf, die Teil desDokumentesind.

Deklariertalle internenRessourceffinternal Entities), die innerhalbdesDokumentesrerwendet
werden.

Listetdie TypenderNicht-XML-Ressourcerauf.

Listetalle Nicht-XML-RessourceriBinardateienpuf.



StruktureinesXML-Dokuments

In derRegel solltendie XML-DokumentefolgendeAnforderungererfillen:

¢ In derersteZeile desDokumentsbefindensich die Markup-Spracheglie Versions-Nummeund
zusatzlichdnformation.

e Die DatenbefindersichzwischenTags.Dabeimuf3,im Gegensatzu HTML, jedesgedfnete Tag
ein zugehdorigegeschlossenekaghaben.

¢ InnerhalbeinesTageskannmanverschiedendittribute definieren Die Wertevon Attributensoll-
tenzwischendoppelterHochkommatastehen.

¢ Die Reihenfolgeder geschachtelteiagsin XML ist strengkontrolliert. Deswaenist die Folge
von gedfnetenundgeschlossenefagswichtig.

e Die Information,die sich zwischendenAnfangs-und End-Tagsbefindetwird als Datenbetrach-
tet und deshalbwerdenalle Symbolefiir die Formatierungz.B. Blanks, Zeilenumbriuchenicht
ignoriert,im GegensatzuHTML.

Falls ein XML-DokumentdenobengenannterRegeln entsprichtheidtesformal richtig und die Parser
fur XML-Dokumentekdnneneskorrekteinlesen.

Dasist ein Beispielfir ein XML-Programm:

< ? xml version=, S1.0 T?>
<contacts>
<contact>
<name>
<first>John</fi rs t>
<last>Belcher</ la st >
</name>
<address>
<street>Penning  to n 13322</street>
<city>Washingto n</c it y>
</address>
<tel>888 77 66</tel>
<email>jb@south sid e. com<e mail>
</contact>
</contacts>

Man siehtdie Dokumentstrukturjeder”contact” ist innerhalb”contacts”geschriebemund bestehtaus
"name” ("name” bestehtausfirst” and”last”), "address”,”tel” und so weiter Ein XML-Dokument
bestehauseinerFolgevon Tagsund Werten.Jedeslag hateinenformal Anfang(z.B.” <first>"), einen
Wert ("John”) undein Ende(” </first>").

Testmaoglichkeiten

Esgibt verschieden®dglichkeiten,neueSoftwareversionenzu testen Als Beispielsind drei Schemas
gezeigt(Abbildung4).



Joberstellung durch Testprogramm Aktion

1: Erstellprogramme » XML-Progrl ——7m1u01
Vergleich

UNICORE Client——> XML-Progr2 —
2 Erstellprogramme »  XML-Progr »  UNICORE
T URE ) XMLprogr —  UTICORE

Abbildung 4: Testméglichleiten.

Das ersteSchemazeigt die UNICORE-Jobsim XML-Format (XML-Progrl&2). Der ersteJob wur-
de direkt von UNICORE erzeugt,und der zweite Job wurde mit Hilfe einesErstellungsprogramms
(Job-Generatorgrstellt. Das bietet die Moglichkeit, beide Jobszu vergleichen,um eventuelleFehler
im UNICORE-JobderneuenUNICORE-\ersionzu finden.

Das zweite Schemagibt die Mdglichkeit, den UNICORE-Jobin XML-F ormat(XML-Progr) ohnedie
grafischeOberflachezu erstellenund danndiesesProgrammin UNICORE zu submittierenund auszu-
fuhren.

Dasdritte Schemabeschreibdie ErstellungeinesXML-Programmsdirekt ausder VorgangefVersion
desUNICOREunddie AusfuihrungdiesesXML-Programmsin derneuenVersion.

Schemadl hatdenNachteil,dalResin diesemFall zu schwierigist, einenkonkretenvemleichzumachen.
Hier kannmandenUnterschiedzwischenwichtigenund unwichtigenFehlernnichtleicht finden.Sche-
mas2 & 3testerdie UNICOREFunktionalitétin derneueriersion.Dervon UNICOREerzeugteéOutput

kanndannanalysiertwerden.Aber daszweite Schemaietetauchdie Moglichkeit, Wertezu modifizie-

renoderneueWerteflr zu testendg-unktionenzu machenunabhangigson der grafischerOberflache
von UNICORE.

Testalgorithmus

UnsereTestalgorithmusst eineKombinationausSchema und 3 (Abbildung4).

Die Abbildung5 zeigtdenSoftwaretestalgorithmu®iesesTest-XML-Programnsoll modifizierenwer-
den.DasModifier-Programmnimmt diesesProgrammals Input und bietetdem Benutzerdie Moglich-
keit, verschieden®arameterzu modifizieren.Zu einemspatererZeitpunktwird diesesProgrammvon
UNICORE ausgefiuhrtUnd alsletzterSchrittwird die AnalysedesUNICORE Outputdurchgefihrt.

Die Erstellungvon XML-Programmist direkt mit UNICORE méglich.DieseVarianteist geeignetywenn
mandie UnterschiedewischenverschiedeneNersionenvon UNICORE testenmdchte Die Erstellung

7



Erstellung von Testprogrammen

‘ XML-Programm }

1l

Modifizierung von Testprogrammen

1l

‘ XML-Programm’ }

Submittieren von UNICORE Jobs

1l

Output Analyse

Abbildung 5: Testalgorithmus.

derXML-Programmedurchein spezielleProgramm(Job Generator)st auchmaglich.

Der Outputwird von UNICORE erzeugtNachAusfuhrungeinesJobslistet UNICORE alle Informatio-
neniberdie Job-Ausfihrunguf. Ein Beispielist in Abbildung 6 préasentiertMan kannsehenwelche
Jobserfolgreichausgefihrivurden,in welchenZielsystemenwasnicht funktioniert,und soweiter.

Meine Arbeit hat sich auf den Teil, derin Abbildung 5 eingerahmist, konzentriert.Dieser Teil muf3
automatisiertverden Furdiese<Ziel mul3ein besondereBrogramnygeschriebemerdenlm Folgenden
wird diesesProgramniModifizierprogramm”genannt.

Algorithmus desModifizier programms

DasAlgorithmushbestehtusfolgendenSchritten:

¢ AnalysierendesXML-Programms.n Fall eineskomplexen Jobsbedeutetlasdie Erstellungvon
Datenstrukturermnit derenHilfe dasProgrammbearbeitetvird.

e In Fall desStandard-Job8JNICORE-Jobssindin der Regel nicht sokompliziertunddannist es
nichtsowichtig zuwissenwasinnerhalbderJobssteht)verandertiasProgrammndie spezifizierten
RessourcemndweistihnenneueWertezu.

¢ In Fall eineskomplexenJobs(groleAnzahlvon Sub_Job_Groupsdertief geschachtelt@obs)ist
der Dialog mit dem Test-Benutzenotwendig(durchein “friendly Interface”). Z.B. schreibtdas
Programnezunéchstlie Taskstruktuauf und dannerfolgt der Dialog mit demBenutzerdurchein
Menu-Interéce.

e VeranderunglesXML-T estprogrammsit denneuenWerten.
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File Job Preparation Job Monitoring Job Control Settings Extensions Help
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@ Sub_Job_Group
& =] geript2
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& =] seript
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o Transferl

Q Job1 [Tue Oct 09 08:25:15 GMT+02:00 2001]

Cray J90: not availahle Tue Oct 8th, 8:00- 11:00
; Fileserver HYW maintenance
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@ ul : LINICORE - start of user output on stdout
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@ Transfer? = Abbrugh =1
o % Scriptt mistmatch
& =] seripta
— LUMICORE - end of user output on stdout
o Transfar :

| ¥

[katia_cert] OK.

Abbildung 6: UNICORE StandardOutput.

Analyseder Taskstruktur

Im erstenSchritt mul3 das Modifizierprogrammdie XML-Struktur analysierenDas Schema(Abbil-
dung7) zeigtdie zweistufigeTaskstrukturJedeKastcherbedeuteeine Task.Die Késtcherzeigendie
TASKS, geschriebeim XML-F ormat.JededieserSub-Taskskannjeweils nur ein ElementausUNICO-
RE enthaltenEs gibt folgendeUNICORE-ElementeJob Gruppe,Scriptund Transfer Dateien,die im
ScriptimportiertundausdemScriptexportiertwerdenundRessourcersind Sub-Tasksvon Script-Task.

JederUNICORE-Jobhat dieseStruktur die als XML-Script repréasentiertvird. Ein Beispielwird im
folgendenAbschnittgezeigt.

XML Beispielfir Script

Hier wird ein Teil einervon UNICORE erzeugterKML-Datei alsBeispielprasentiert:

<TASKS ID="110"

<PARENTIDREF="1" />

<name ID="114" valuetype="java.lang.String">Scriptl</na me>

<RESOURCESD="115" valuetype="org.unicore.sets.ResourceSet">

</RESOURCES>

<IMPORTS ID="117" dim="1" length="2"

<IMPORTS ID="118" i="0" valuetype="com.pallas.unicore.
<sourceName [ID="119" valuetype="java.lang.String">C:\Unicore\Te

<destinationName ID="120" valuetype="java.lang.String">vergl.f<

i="1"valuetype="com.pallas.....script.Scr iptCon tainer ">

.Filelmport">
st</so urceNa me>

/desti

nation Name>



‘TASKS: Sammlung von TASKS ’

T,

 TASK/ || TASK2 | . TASK

\ -
‘ Job_Group ’

N

‘ Imports ’ ‘ Exports ’ ‘Job_Group’

‘ Resources ’ / J\

Abbildung 7: ZweistufigeTaskstruktur

</IMPORTS>
<IMPORTS ID="121" i="1" valuetype="com.pallas.unicore. .Filelmport">
<sourceName [D="122" valuetype="java.lang.String">C:\Katia\Unic ore</s ourceN ame>
<destinationName ID="123" valuetype="java.lang.String">imp2.f</ destin ationN ame>
</IMPORTS>
</IMPORTS>
<EXPORTSID="124" dim="1" length="0"
<TRANSFERSID="125" dim="1" length="0" valuetype="[ .FileTransfer;" />
<SCRIPTCONTENTSD="141" valuetype="java. ..">#l/bin/ksh # f90
wurzel_ziehen.fo0 - 0 wurzel_ziehen Jwurzel_ziehen</SCRIPTCONTENTS>
<SCRIPTDIRECTORYIDREF="108" />
</TASKS>

An diesemBeispiel kann man sehen,dal? jedesUNICORE-DatenelementJOB, SCRIPT IMPORT,
EXPORT und so weiter) im XML-Formatals TASK bezeichneist. JedeTASK hat eine eigenelD.
Geschachtelt#d ASKsim XML-F ormatentsprechegeschachteltedNICORE Elementen.

Datenstruktur

Abbildung 8 zeigt Datenstruktureriir die AnalysedesUNICORE-JobsJederDatenstrukturentspre-
chenverschieden&XML-Objekte desJobs.DieseObjektesind unterschiedlichn Anzahlund Typ der
Parameter

JededJNICORE-Elementst zwei Mal in der DatenstruktuenthaltenZunéachsalsformale XML-T ask
in Matrix 1 unddanndetailliertin einerder Matrizen2-4 entsprechendeinemTyp. Auchist eszweck-
mafig,DatentberVerbindungerzwischenlob-Elementeandihre besonder&igenschafteautrennen.

Es muRbetontwerden,dalRdie ersteStruktur (Matrix 1: TASKS) keine Eigenschafterder UNICORE
ObjektebeschreibtAber sieist alsformalesElementvon XML notwendig.

JedesElementhat seineeigenelD. Die VerbindungerewischenElementerbestimmensich eindeutig
durchdie "ParentID".

Die Matrizen4 bis 6 sinddynamischweil sievon der AnzahldenentsprechendeDateienabhéngen.
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MatrixI: TASKS

TASKS ID PARENT ID TASKS TYPE TASKS NAME
Matrix2: JOBS
ID | Name | NamelD | Usite | UsiteID | Vsite | VsitelD Mail | MaillD
Matrix3: SCRIPTS
ID | Name | NamelD| Type| TypelD |Res |ResID| ImplID |ImpAnz| ExpID| ExpAnz
Matrix4: TRANSFERS
ID | Name| NamelD | TransfAnz | TrlID | Namel | Tr2ID | Name2
Matrix5: IMPORTS
ID |[Imp1ID| Namel|NamelID |Dirl [ DirlID | Imp2ID [Name2 |[Name2ID [Dir2 | Dir2ID ...
Matrix6: EXPORTS
ID| Exp1ID| Namel|NamelID |Dirl | DirlID| Exp2ID |Name2 | Name2ID (Dir2 |Dir21D ...
Matrix7: RESOURCES
ID| Memory| MemorylD |Node| NodeID [Processor |ProcessorID |RTime |RTi melD

Abbildung 8: Datenstruktufiir XML-Job Analyse.

AllgemeinerAlgorithmusdesModifizierpogramms

Jetztkdnnenwir detailiertdenAlgorithmusder Modifizierprogrammbeschreiben:

e Einlesender Input XML-Datei und Aufbau der DatenstrukturerfAbbildung 8). Auf dieserStufe
ist die Syntax-Analysendglich.

e FormaleAnalysedesXML-Programms

Analyseder Vollstandigleit der Elemente;jedesgetfnete Tag mul ein geschlossenegag

haben.

Analyseder richtigen Schachtelung/on Tags: Tags,die in andereTags geschachtelsind,
durfensichnicht iberschneiden.

Die Prasentationler Datenstruktuals"Baum”.

¢ AnderungerdesBenutzersiurchdasMenii-System.

DerBenutzeikannjedesUNICORE-Elementauswahlen.

DerBenutzetkkannjedenWertandern.

SpeicherunglerVeranderungsliste.
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e SchreiberdesneuenXML-Programmsamit denveréanderteiWerten.
LeseeineZeile ausderInput Datei.

WenndieseZeile in der Veranderungsliststeht,schreibedieseZeile in die Outputdatemit
demneuenwWert.

WenndieseZeile nichtin dasVerénderungsliststeht,schreibedieseZeile urveranderin die
Outputdatei.

SolangedasEndederInputdateinicht erreichtist, wiederholedie letztendrei Unterpunkte.

Ergebnisse

DasUNICORE-Systensoll automatisclgetestetverden.Fir 3-Testsgibt esin UNICORE eine Mdg-
lichkeit, alle Informationenin eine XML-Datei zu schreiben.Das XML-Formatist bequemfir die
DatenstruktuAnalyse.

Der AlgorithmusdesautomatischeNICORE-Testsauf Basisder XML-Dateienwurdevorgestellt.

Ein wichtiger Teil desAlgorithmusist ein Modifizierprogramniir in XML-F ormatgeschrieben&NI-
COREJobs DasProgramnfir relativ einfacheModifizierungenwurdeerstellt.

Der AlgorithmusundentsprechendBatenstruktureifir denallgemeineriall wurdebehandelt.
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Abstract: ESCAPE(ESsentialCAllgraphProfiling Environment)is a callgraph-basegdrofiler
for MPI, OpenMPandhybrid applications ESCAPEis built on top of the PMPI, POMR and
PGIcompilersinternalprofiling interfaceto createanexecutiontime profile for MPI functions,
OpenMPparallelregions, and userfunctions. The profile can be visualizedusing the graph-
layoutprogramVCG.

Intr oduction

OpenMPhasemepgedasthe standardor sharednemoryparallelprogrammingallowing usersto write
applicationghatareportableacrosanostarchitecturesMPI is thedefactoindustrystandarcadoptecdby
major commercialvendorsusedfor programmingdistributed memorymachinesHowever, in orderto
achieve high performancen SMPclustersapplicationdevelopersstill facealargenumberof application
performancegroblemssuchasloadimbalance.

In thecontet of thegueststudeniprogramatthe Centrallnstitutefor Applied Mathematics| developed
a little profiling tool, called ESCAPE.It analyzesparallel applicationsrunning on clustersof shared
memorysystemsausingMPI, OpenMPandthe PortlandGroupCompilers ESCAPEconsistgrimary of
two parts.Thelibrary libescape  for runtimedatacollectionandthe analyzingtool read_prof  for
the following dataexamination.To activate PGl profiling a specialcompilerflag is necessananduntil
POMPIis notimplementedasa standardprofiling interface,the sourcemustbe preprocesselly OPARI
[1]. First, the several profiling interfacesarepresentedLaterthe basicapproacrandsomeimplementa-
tion considerationareillustrated.Finally, | will shav someexamplesof profiles.

Performance Analysis

We will breakdown the performancenalysisprocessnto threesteps:datacollection,datatransforma-
tion andvisualization.

Datacollectionis the step,wheredataaboutprogramperformancereobtainedfrom anexecutingpro-
gram.Therearetwo basictechnique®f datacollection:

e Profilesrecordthetimesspenton aeachpartof the program.

e Event Traceslog eachoccurrenceof specifiedeventsandin generalproducea large amountof
data.

It is usually not possibleto make statementsaboutprogramperformanceon raw databecauseof its
compleity. Thus,datatransformatioris often usedto outline performanceroblemsby reducingdata.



void main(){
. ()
bar();

} (&

void foo({
bar();

} ()

void  bar(){};

Figure 1: Exampleof Call Graph

For example,a profile of the time spentin eachsubroutineon eachprocessomight be transformedo
determinghe meantime spentin eachsubroutineon eachprocessor

Although datareductiontechniquescan be usedin mary situationsto compresgerformancedatato
meaningfulvalues this procescanoftenbenefitfrom the useof datavisualizationtechniques.
Reasongor andagainstProfiling

Profileshave two importantadwvantagesThey canbe obtainedautomatically at relatively low cost,and
they canprovide a high-level view of programbehaior that allows the programmetrto identify prob-
lematic programcomponentsvithout generatinchugeamountsof data.In generalthe amountof data
associatedvith a profile is both smallandindependentf executiontime. Therefore a profile shouldbe
thefirst techniqueconsideredvhenseekingto understandhe performancef a parallelprogram.

Profilesalsohave limitations. In particular they do notincorporatetemporalaspectof programexecu-
tion.

BasicTerminolay

Timing Expressions

Thebasictiming expressionsire

e Exclusivetime: The executiontime of a given function not including the executiontime of func-
tionscalledby thatfunction.

e Inclusivetime: The executiontime both of a given function and of ary functionscalled by that
function.

e Exclusiontime: | will denotethetime of ary functionsthatwerecalledby a givenfunctionexclu-
siontime, althoughthis termis notcommon.

Call Graph

Anotherexpressionis ,call graph”. A call graphis a directedgraphwith a nodefor eachfunction. An
edgefrom functiona to functiond displaysthata hascalledb. You canseeanexamplein figure 1.
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Profiling Interfaces

To minimize the programmes intervention for instrumentingthe applicationfor performanceanaly-
sis,we male useof the system-pruided profiling interfaces,which make it possibleto executespecial
profiling code.

TheMPI Profiling Interface

MPI provides a profiling interface throughwhich all of the MPI functionsdefinedmay be accessed
with the prefix PMPI_ insteadof MPI_. To integrateprofiling routinesyou have to write somewrapper
functionswith the samenamemeasuringime beforeandafter the call the relatedPMPI function and
returnthe valuereturnedby PMPI. For anexampleseebelow.

Correctlinking is automaticallydoneby mpicc . TheMPI standardilsoensureshatthoseMPI functions
which are not replacedmay still be linked into an executableimage without causingnameclashes.
Profiling canbe controlledby the MPI_PControl  function. Thusit is possiblefor theimplementorof
theprofiling systemnto interceptall MPI callswhicharemadeby theusermprogram For exactinformations
seg[2].

TheOpenMPProfiling InterfacePOMP

POMP[1] is aperformanceoolsinterfacefor OpenMPsimilarto the MPI profiling interface.lt supports
specialfunction callsbeforeandafterevery OpenMPconstruct For example

#pragma OMP PARALLEL
<structured bl ock>

is replacedby

omperf_parallel _fork(d);

#pragma OMP PARALLEL

{
omperf_parallel _begin( d);
<structured bl ock>
omperf_parallel _end(d) ;

}

omperf_parallel _joi n(d);

with d asadescriptorcontaininga uniqueid, namesandsourcecodeinformation.New OpenMPdirec-
tivesfurther allow profiling of userfunctionsand arbitrary coderegions. The directive transformation
canbemadeby thetool OPARI [1].

TheProfiling Interfaceof the Portland Group Compiler
ThePGIlcompilerssupporiaswitch-Mprof=func  whichforcesthecompilerto executespecificpieces

of codeat the beginning and at the end of a function call. Specialdatastructuresare available,which
containinformationaboutthe functioncall.

15



General Approach
Profiler Data

This profiler measuresnclusive and exclusive time and countsthe executionof OpenMPstatements,
communicatioranduserfunctions,for eachcalling context.

Profiling of MPI Routines

MPI routinesaremeasuredby wrapperfunctionsasexplainedbelown. Time is measuredeforeandafter
thecall andstoredin thedatastructures.

As MPI functionscancall eachother it hasto be assuredhatthey arenot measuredwo times.For this
reasonprofiling for MPI routinesis switchedoff duringthe executionof the PMPI routines.

int MPI_<function>( <paraneters> ) {
int  thread, retval;

double starting_time, stopping_time;
thread = escape_get thre ad_nun();
iflescape_mpi_p rofi led [t hread] }{
escape_mpi_prof il ed[ thread] = O;
starting_time = escape_get_time () ;
retval = PMPI_Buffer_ <function> ( <paraneters> ),
stopping_time = escape_get_time () ;
<store profiling data>
escape_mpi_prof il ed[ thread] = 1;
}
elsef
retval = PMPI_Buffer_ <function> ( <paraneters> ),
}

return retval;

Profiling of OpenMPConstructsand User Functions

OpenMPstatementsr userfunctions can call other constructswhich have to be profiled. If a user
function or an OpenMPconstructis called,a profiling routinein libescape is enteredandputsthe
startingtime anda zerofor theinitial exclusionsontothe stack.

void escape_enter(i nt thread, descriptor *d){
struct  escape_stack_el ement e;
e.starting_time = escape_get_time () ;
e.exclusions = 0;
escape_push_sta ck(e);

}

At returnof ary of this constructsanotherscapédunctionis calledandthecurrenttime is measuredhe
inclusive and exclusie time spentin the executedregion is computedandthe exclusionof the calling
constructis updated.
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void escape_ leave(i nt thread, descriptor *d){
double stopping_time;
escape_stack_el ement e;
e = pop_stack();

stopping_time = escape_get tim e() ;
inclusive_time = stopping_time

- starting_time;
exclusive_time = stopping_time

- starting_time - e.exclusions;

increment_count  er (d);
<store information in data structures>
<updat e excl usi ons on stack>

At programexit, all datais dumpedon eachhostto a file namedescape_data. <MPI _Rank> in
cleartext.

Data Transformatiorand Visualisation

Datatransformations doneby alittle programcalledread_prof . It cangenerateiserdefinedstatistics
aboutfunction calls and other constructs|t is also possibleto createa call graphfor specialgraph
layouters(vcg [4] anddot [5]). In this case,accumulatednclusive time is visualizedby the nodes
width andtheaccumulate@xclusive time by thenodesheight.vcg alsosupportspeciaiinfo tagswhich
areusedto provide additionalinformation,qualifiedby the useron the commandine. Theseinclude:

-t Shavsinformationseparatedby threads

-h  Shawsinformationseparatedby hosts

-c Showsinformationseparatedby the calling functions
-n Determineghe numberof functionslisted

-0 Sortoutputby summedxclusive times(se),accumulatednclusive times(si), maximumexclusive
(me) or maximuminclusive (mi). You canspecifythe sortorderasa parameterFor example-o
se sortsthedataby accumulate@xclusie times

-g Makesread_prof to generatea call graphin vcgformat. This switch takesan outputfile asa
parameter

-d Makesread_prof to generatea call graphin dot format. This switch takesan outputfile asa
parameter

-i  This switchis usedfor userdefinedqueriesreturningraw-datalik e informations.Thefirst param-
eterof this switch denoteghe attributesto selectandthe following the valuesto compareto. For
example-i th 1 4 shavs all informationaboutthreadl of host4. -i ct 1 2 shavs all information
aboutfunctionscalledby function 1 of thread4.

-a Thisswitchis similarto -i , but aggr@atesall dataof afunction.

-gt  Similarto-i switchbut usedfor additionalinformationin vcg info-tags.

17



Implementation Considerations

Initialization

First, the profiled programhasto be linked with the library libescape . To supportprofiling of user
functionsthe programshouldalsobe compiledwith the switch mentionedabove.

The way the maininitialization routineescape_init  of libescape is calleddependsn the pro-
filing interfacesused.If the PGlinterfaceis activated,everythingis doneautomaticallyIf you useMPI
without PGI, escape_init is calledduringthe MPI wrapperfunctionof MPI_Init . If youuseonly
OpenMPwithoutMPI andPGl or you useOpenMPconstructdeforeMPI_Init  you haveto insertthe
specialPOMPinstruction#pragma pomp init in C notationand$POMPINST INIT in Fortran
syntaxrespectrely.

It doesnotmatterhow oftenescape_init  iscalled.Themainissueis thatit is calledata pointbefore
ary profiling interfacetriggersary otherroutineof libescape

All memoryneededor profiling is allocatedduring initialization to reacha higheraccurag of timing
informations becausallocationis expensve in time.

Noteson the Data Structues
At runtime eachthreadhasits own stackandits own elementsn atablestructurefor storingtheprofiling
results.

Thetablestructurecontainsareferencdo the construct descriptor provided by the profiling interface,
andareferenceo atablecontainingprofiling informationdistinguishedy the calling construct.

Time Measuement

Therearetwo waysmeasuringime. TheRealTime Clock (RTC) andthecycle counter(TSC).Themain
adwantageof the realtime clock is thatit is easyto useandavailablein every system.n UNIX ™you
cangetthe RTC time via gettimeofday The maindisadwantages, thatit is slov andinaccurate.

The TSC providesa much betteraccurag and speedevaluatingthe actualtime. On the Intel's IA-32
architecturea cycle counteris availablefor all Pentium2 andabove processorsThe TSC canbereadby
therdtsc [6] instruction.If the processospeeds known the time canbe computedby meansof the
clock speed.

ESCAPEprovidesboth, TSCandRTC, definedvia a switchduringcompilationof libescape

MemoryManagement

Without analyzingthe sourcecodeit is not possibleto predictthe memoryconsumptiorof a program.
By this reasorthethe stacksize,the numberof profiled constructsandthe quantityof functionscalling
afunctioncanbesetupin afile namedescape.rc . If nothingis specifiedthere,somedefault values
areassumed.

Themaximumnumberof usedhreadsanbedeclaredy theenvironmentvariable* POMP_MAX_THRESD
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id name subname file from to

fun. host thr. count(max/sum) incl.(max/avg/sum) excl.(max/avg/sum)
* 3 do (none) sweep.f 355 507
all all all  144000/1152000 1.4e+02/0.00092/1.1e+03 1.4e+02/0.00092/1.1e+03
* 8 $IDLE$ (none) (none) 0 0
all all all 1/6 1.8e+02/1.8e+02/1.1e+03 48/ 44/2.7e+02
* 10 MPI_Recv (none) (none) 0 0
all all all 576/1152 17/ 0.028/ 32 17/ 0.028/ 32
* 9 MPI_Send (none) (none) 0 0
all all all 576/1152 16/ 0.026/ 30 16/ 0.026/ 30
* 119 sweep (none) sweep.mod.F 2 0
all all all 12/24 1.8e+02/ 15/3.5e+02 13/ 1/ 25

Figure2: sweep3d results

Threadldentification

TheOpenMPcallomp_get_thread_  numis usedo identify whichthreadyouareactuallyinspecting.
Unfortunatelyif thereis nestecparallelisatiorthereis nowayto obtainauniqueidentificationof athread
only usingOpenMPandPOMPIinstruments.

Theonly working techniqueto identify a threadis to usesystemcalls. In the caseof the PGl compilers,
parallelisations donewith pthreadssoyou canidentify athreadeasilyby agetpidcall, but this prevents
ESCAPEto be portedto otherOpenMPimplementationswhich do not usepthreadsYou canhowever
activatethis modeat compiletime of ESCAPE.

Examples
A profile of sweep3d

sweep3d [7] is abenchmarkor parallelcomputersin its readmdfile it is describedhat

“it solvesa 1-grouptime-independerdiscreteordinates3D cartesiargeometryneutron
transportproblem.The XYZ geometryis representedby an IJK logically rectangulagrid
of cells. Theangulardependences handledby discreteangleswith a sphericalharmonics
treatmenfor the scatteringsource.The solutioninvolvestwo steps:ithe streamingoperator
is solved by sweepdor eachangleandthe scatteringoperatoris solvediteratively.”

read_prof Standad Information

Figure 2 shavs theread_prof  outputof sweep3d executedon an SMP clusterconsistingof two
nodeseachequippedwith four Pentiumill ™ processorandtwo gigabyteRAM pernode.Theinforma-
tionsaresortedby accumulatedxclusie times.It is easyto seethatthe OpenMPparalleldo loop of file
sweep.f from line 355to 507 takesmosttime. It wascycled1152000times.
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Figure 3: ESCAPES call graphof sweep3d
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read_prof  Call Graphvisualizedwith vcg

The call graphof sweep3d is shawvn in Figure3. The differentcolorsdeterminethe constructypes.If
thereis enoughspacethe completenamewith codeinformationis displayed.f not, only the nameor
only itsid is displayed Nodeshave a minimumsizefor tgesizethatensureshattheid canbedisplayed.

Futur e Work

This softwarecaneasilybe extendedto generatanorestatisticalinformationlik e traffic causedoy MPI
calls,betterexplorationof OpenMPidle statesor evaluationof hardwarecountersOf coursethiscomes
alongwith even morememoryconsumptioranda higheroverhead.
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Zusammenfassung: BewegungsfahigeZellen unterscheidersich von anderenZellen durch

ihr Diffusionserhalten.Der PersistenRandomWalk beschreibtliesesverhaltenund soll von

einemzweidimensionaleZellmodellmit Hilfe von Gitte-Monte-Carlo-Simulatinen nachge-
stelltundnédheruntersuchtverden.

Einleitung

BestimmteZellenmissersichaktiv bevegenkdnnenum ihre spezifischeufgabenausfiihrerzu kon-
nen,so z.B. misserNeutrophile(Leukozyten)in der Lagesein,um BakterienherumzuflieRenym sie
anschlielendu zerstdrenDie Bewegungsfahigkit wird als Motilitdt bezeichnetindist durcheineak-
tive, vom OrganismusselbstausgehendBewegunggekennzeichnetDie BewegungkanndurchaulRere
Einflisseinduziertsein,in diesemFall sprichtmanvon Taxis[4]. JenachArt desStimulusunterscheidet
manz.B. zwischenThigmotaxisbei Berihrung,Thermotaxisbei Warmeoder Chemotaxisei chemi-
schenStoffen. Ohne entsprechend&timuli vollfiihrt die Zelle einenPersistentRandomWalk. Dabei
lauft die Zelle einegawisseZeit langin einebestimmteRichtungundndertdannihre Richtungzufallig
(sieheAbb. 1). DasVerhaltenunterscheidesich deutlichvon demeinesBrownscherPartikels[3].

Ziel diesesProjektesist es, ein zweidimensionaleZellmodell zu entwickeln, welchesden Effekt des
PersistenRandomWalk zeigt.

BiologischeGrundlagen zur Zellbewegung

ZellbevegungwurdeanvielenunterschiedlicheZellenuntersuchtklassischéBeispielesind Keratozy-
ten (Epithel-Zellenu.a.zur Wund-Heilung) FibroblastenHautzellen Aufbau von Bindegewebe)[22],
oderAmdoben(bisweilenwird die ZellbevegungdaherauchamdboideBewegunggenannt)23]. Eszei-
gensichganzunterschiedlich&igenschafteimn jederdieserZellenundesist nichtauszuschlie3emass
ganzunterschiedlichéechanismemxistieren[24]. Ich méchtein diesemProjektnur auf die Bewegung
von KeratozytereingehengdadabeiauchEinigkeit Gberdie Grundlagerder Zellbevegungherrscht.

Keratozytersindmit 30 wm/min relatv schnelleZellen[5]. Man untersuchtlie Bewegungublicherwei-
senurin zwei Dimensionenz.B. aufeinerbeschichtetelasplatte Ein nocheinfacheressystembilden
zytoplasmischd-ragmenteson Zellen, z.B. von KeratozytenDas sind Zellen, bei denender Zellkern
und die meistenOrganellenfehlen[6]. Es zeigt sich, dassdieseFragmentéammer noch bevegungsfa-
hig sind. Bei der Bewegungéandertsich die Form der Zelle in eine halbmondférmigeGestalt,wahrend
die Zelle ohneBewegungkugelsymmetrisclist (sieheBild 2) [7]. In Bewegungsrichtundpildet sichein
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Abbildung 1: TrajektorieeinesPersistenRandomwalk. Manerkenntlangeregleichgerichtet®hasenUberlange
Zeitskalenergibt sichaberwiederdasBild einesRandomwalk.

breiter sehrflacherVorsto3der Zelle aus.DieseFormationnenntmanLamellipodium Die Vorderkante
(in BewegungsrichtunghenntmanauchLeadingEdce.

Fur die Bewegungsfahigkit werdengrundlgendeEigenschafterdes Zytoskeletts verantvwortlich ge-
macht[8]. Das Zytoskelett bestehtausdrei Sortenvon festenStrukturen,den Mikrotubuli, deninter
medidrenFilamentenund den Mikrofilamenten.Diese Unterscheidungmibt sich durchdie typischen
DurchmessederFilamentevon 25 — 30 nm beiMikrotubuli biszu4 — 5 nm bei Mikrofilamenten Mi-
krofilamentesind die Hauptlomponenterder Zellbevegung. Sie besteherausActin, einemca. 55 kD
schwererProtein[14]. Von Actin ist bekanntdassesin Verbindungmit Myosin fir Muskelkontraktion
sogt [4]. Bei derZellbevegungkommtdieseMechanismusllerdingsnichtzum TragenZwar ist auch
Myosinin derZelle vorhandendie genaueBedeutungst allerdingsweitgehendunverstandenDie Mi-
krotuhuli sindfur die Zellbewvegungnicht notwendigdennocHallenihnenbestimmteAufgabenzu[10].
Die IntermediarerFilamentescheinerallerdingskeineRolle zu spielen[11].

Actin bildet FilamenteunterPolymerisatioraus.Man sprichtbei einzelnenActin-Molekilendahervon
Monomerenoder auchvon G-Actinen. Die Filamentesind geradlinigund erscheinerals gevundene

Abbildung 2: AufnahmereinesKeratozyten-Fragment&) OhneBewegungzeigtdie Zelle einekugelsymmetri-
scheForm. (b) Bewegungwird durchmechanisch®&eizunginitiiert. (c) Die Zelle bewegt sichnach
links oben.Die Gestaltist nunhalbmondférmig(Aufnahmenvon A.B. Verkhovsky, T.M. Svitkina
und G.G.Borisy) [7]
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Abbildung 3: Der Treadmilling-Efekt. Am Minus-EndewerdenvornehmlichMonomeredepolymerisiertDiese
diffundierendanndurchdie Zelle. Am Plus-EndeverdenMonomerepolymersiert. Damit bewvegt
sichdasFilamentnachrechts.

DoppelstrangésieheAbb. 3) [15]. EinewesentlichéeigenschaftlieserFilamentdst, dasssiepolarsind,
d.h.esgibt unterschiedlich®olymerisierungsandDepolymerisierungsrah anbeidenEnden12]. Auf-
grundihresErscheinungsbildesnterdemMikroskop wird dasEnde,andembevorzugtdepolymerisiert
wird, dasPointedEnd oderauchMinus-EndegenanntdasandereEndewird als BarbedEnd oderauch
Plus-Endebezeichnet.

Die Konzentratiorj M| von G-ActinenlaRtsichdurchdie Differentialgleichung
d[M]
dt
beschreibenwobei k™ und k™ die Polymerisierungsbzw. Depolymerisierungsratesind. Es existiert
einekritischeKonzentratior{ M| bei der StationaritdherrschtDiesekritischeKonzentratiormussan
beidenEndendesFilamentsgleich sein,ansonstergébesich fir eineKonzentrationf M2 < [M] <
[M]E, wobei B und P fur jeweils BarbedEnd und PointedEnd stehengin Flussvon Monomerervom
Pointedzum BarbedEnd. Da wir aberStationaritéatvoraussetzerg.h. wir unsim thermodynamischen
Gleichgavicht befindendurfennachdemzweitenHauptsatkeinerleiStromemehrauftreten16].

=kt M)+ k™ (1)

Die Situationandertsich allerdingswenndem SystemzusatzlichEnegie hinzugefugtwird. Der in der
Biologie Ublich Enegietragerist dasATP (Adenosin-Ti-Phosphat)dasnachder Reaktion

ATP — ADP + P4 1 7 kcal /mol

in ADP (Adenosin-Di-Phosphaierfallt [4]. Sovohl ATP als auchADP bindenan Actin, esemgeben
sichaberanderePolymerisierungstind Depolymerisierungsrateamit ergibt sichfolgendeBild: An

einembestehendefRilamentbindetsich ein mit ATP gelundenesG-Actin an dasBarbedEnd. Durch
weiterenAnbauvorneund Abbauhintenwandertesallméhlichvom BarbedEnd zum PointedEnd (im

BezugssystendesFilaments).Es hydrolisiertdasATP zu ADP. Am PointedEnd wird es schliel3lich
vom FilamentgetrenntunddiffundiertwiederalsfreiesMonomer WahrenddieserDiffusionwird ADP

wiederdurch ATP ersetzt.Das Monomerkannzum BarbedEnd diffundierenund der Prozesseginnt
erneut.Man nenntdiesenMechanismuswuuchTreadmilling-Efekt. (sieheAbb.3) [20].

Die Zellbevegungbasiertauf diesemEffekt. Die Filamentesind GiberbestimmteProtein-komplexe rela-
tiv festandasunterligendeSubstrabderdie ExtrazellulareMatrix getunden[9]. Die Actin-Filamente
wachserbis zur Membranund kdnnenvon ihr nichtins Innereder Zelle zuriickgeschobewerden Die

wachsendeRilamentebilden einenVorstoRder Membranaus,dasLamellipodium.Dasgesamteéictin-

Netzwerkbleibt relatv zum Substratin Ruhe.Dies I&3t sich auchexperimentellbestatiger{13]. Am

Trailing Edge(HinteresEnde)wird dasNetzwerkabgebautinddie Zelle wird durchdie Spannungler
Membran“nachgezogen’Die Zelle kannsichalsoallein durchdie Bildung der Actin-Filamentebewve-

gen[8].

Esgibtviele Moglichkeiten,denTreadmilling-Efekt zusteuernZumeinenhangerdie Polymerisierungs-
undDepolymerisierungsratevon derKonzentratiorandereiStoffe ab,z.B. C&2* oderMg?* [17]. Wei-
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terhingibt eseineganzeMengeweitererProteinedie anderPolymerisatiorvon Actin beteiligtsind[11]
und dabeiunterschiedlich&inflisseaustiberkénnen,z.B. kanndie Polymerisierungir ein einzelnes
Monomerverhindertwerden.Als besondersvichtig erscheintder Arp2/3-Komplex. Dieserhat gleich
mehrerewichtige Aufgaben,er sogt fur die NukleationneuerFilamente der schitztdie PointedEnds
vor DepolymerisationCapping),und esermdglichtdie Verzweigungder ansonstergeradlinigenkila-
mente.DieseVerzweigungerbilden einenWinkel von ca. 70 °. DadurchstehermehrBarbedEndszur
Verfigungund die Filamentekdnnenwesentlichschnellerwachsenwas die Zellbevegung beschleu-
nigt. Der Arp2/3 Komplex mul3 zunachstaktiviert” werden,bevor er auchan G-Actine bindenkann.
DiesgeschiehandenanderMembransitzendenWWASP/ScarKomplexen. Sie stellenein wichtigesZwi-
schensticlaufdemSignaiveg zwischenexternemStimulusund Umsetzungn Zellbevegungdar[21].

Modellierung

Zunachstmissereinige Modellannahmereingefiihrtwerden,die sich ausdenexperimentellerErgeb-
nissenrechtfertigenlassen Wir kénnennicht die gesamteZelle simulieren,einmal, da viele beteiligte
Proteinein ihrer Strukturunbekannsind, zweitens die SimulationeinesderartiggroRenSystemdiber
Zeitskalenim Minutenbereichist auchin fernerZukunft nicht moglich. Daherreduziererwir die Zelle
aufdie Schliissel-Elementéje zur Zellbevegungnotwendigsind.

Die Motilitéat von zytoplasmischerragmenterzeigt bereitseine wichtige Reduktionauf: wir missen
nicht die gesamteZelle mit Zellkern und Organellensimulieren.In einemFragmentgibt nur nochvier

Inhalte:dasZytoskelett,frei diffundierendeProteineundandereSubstanzerdie Membranundintegrale
Membran-ProteineBetrachtethandaszZytoslelett,sowurdeobenbereitserwéhntdassderEinflussder

Mikrotubuli sekundarst. Dadie Zellbevegungauchohnediesefunktioniert,werdensiein unserenMo-

dell weggelasserDadie Intermediarerilamentekeinennachweisbarekinflussauf die Zellbevegung
hat,werdenauchsie nichtim Modell aufgenommen.

Eswurdebereitserwdhnt,dasslonenwie CalciumoderMagnesiundie Polymerisierungsratevon Ac-
tin andernWir nehmerfur unserModell einehomogenezeitlich konstanté/erteilungsolcherlonenan,
so dassder Einflussimplizit in den Ratenlonstantersteckt.Insbesondergverdendamit keine lokalen
Konzentrationsschamkungen berticksichtigtso dasssich auchkeine Chemotaxisaufgrundvon lonen-
konzentrationsaratungen simulierenlaf3t. Damit bestehtauchkeine Notwendigleit, z.B. lonenkanale
(integrale Membran-Proteinedie lonenliberdie Membranhinweg transportierenku bertcksichtigen.
Unter allen weiterenProteinendie sich frei in der Zelle diffundieren,berticksichtigtunserModell le-
diglich dasArp2/3.Die Verzweigungvon Filamenterist einewesentlicheeigenschaftlesMechanismus
und wird offenbarnur von diesemProtein-Komplex ermdglicht.Der fur die Kopplungder Filamente
an dasSubstratverantvortliche Protein-komplex wird implizit angenommenndemdie Filamentedi-
rekt iberdie Membranhinweg andasSubstragelundenwerden AuRerdemG-Actin, dasfundamental
fur die Motilitat ist, werdenalle weiterenProteinenicht berticksichtigt Auch werdenkeine weiteren
integralenMembran-Proteineericksichtigt.

Simulation

Zur Simulationlassensich zwei Methodeneinsetzerdie jeweils ihre Vor- und Nachteilehaben.Die
BrownscheDynamikSimulation(BD) stellteineMdglichkeit dar Dabeiwird zunachseinedemProblem
angemessenengein-Gleichungder Art

Ty = const%U( 7}) + T4(t) 2)

wobei7; die Orts\wektorender einzelnerPartikel, U (({7}) entsprechendBotentialezwischenden Par-
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tikelnundI’;(¢) einenRauschterndarstellt.Die SimulationdieserstochastischeBifferentialgleichung
bendtigtallerdingsviel Rechenzeitaul3erdenist die WahlderPotentialenumeriscmichttrivial [26]. Da
wir dieseMethodein diesemProjektnichtbenutzthabenmochteich auchnicht weiterdaraufeingehen.

Die zweite Méglichkeit ist die Monte-Carlo-MethodeEs [&R3t sich zeigen,dassbeideMethoden(unter
bestimmterVoraussetzungez)einandeéquialentsind[18, 19]. EineSimulationmit derMonte-Carlo-
Methodebestehtausder Auswahl eineswWegesdurchdenKonfigurationsraundesSystemsDer Weg be-
stehtauseinerFolgevon Konfigurationenk;, K, .. ., wobeidieseFolgei.d.R. alsMarkov-Proze(kon-
struiertwird, d.h.die Konfigurationk’; h&ngtlediglichvom Vorgéngerk;_; ah Als wichtigeBedingung
fur einenMC-Algorithmusgilt die detailedbalanceBedingung:

K — K'
% — exp(—BE(K") — E(K)) 3)
Dabeiist W (K’ — K) die Ubeigangsvahrscheinkihkeit von Konfigurationk” nachKonfigurationk’,
3 dieinverseTemperatuund F(K') die Gesamteneiie fur die KonfigurationK”’. DieseBedingungist
notwendigfir die Beschreilng einesGleichgevichtszustandesin mdglicherAlgorithmus,der diese
Bedingungerfillt, ist der Metropolis-Algorithmus:In einem Systemmit N Teilchenund der Konfi-
gurationX = (x1,...,z,) wird zuféllig ein Teilchen;j ausgavahlt. DiesesTeilchenwird um dz o 7
verschobenwobein einegleichwerteilteZufallszahlzwischen1 und1 ist. Man betrachtetlannzunéchst
eineTestlonfigurationX; = (z1,...,z; + dz,...,zy). VondieserKonfigurationberechnetannun
die Gesamtengiie desSystemsDie detailedbalanceBedingungaltsich erfillen, wenndie Testlonfi-
gurationnur dannsofortakzeptiertwird, wenndie Enegie kleinergevordenist, d.h. £(X;) < E(X).
Ansonsterwird die Anderungnur mit einerWahrscheinlichéit z, mit

p = exp(=B(E(X:) — E(X)) 4)

akzeptiertMan sprichtbei N Versuchendie Konfigurationzu &ndernyon einemMonte-Carlo-Schritt
[27, 28].

Auf einemGitter wird dieserAlgorithmuswesentlichvereinbicht. Nehmenwir zwischendenTeilchen
ein Kastenpotentiahn (Excludedvolumelnteraction) Der Algorithmussiehtdannsoaus:

1. Wabhleein Teilchenj aus.
2. Wahlezufallig eineRichtungausundsetzedasTeilchenauf nachsterGitterplatz.

3. IstbereitseinweiteresTeilchenauf diesemGitterplatz:Dannist die Enegie der Testlonfiguration
divergent,damitwird nach(4) . = 0, d.h.die Anderungwird ochneBerechnunginerWahrschein-
lichkeit (alsoaufwendige®BerechnereinerZufallszahl)verworfen.

4. |Ist kein Teilchenauf demGitterplatz,Andertsich die Gesamtengie nicht. In diesemFall ist wie-
dernach(4) . = 1, und die Anderungwird wieder ohne Berechnungeiner Wahrscheinlichéit
akzeptiert.

DiesesVerfahrenist auf demGitter alsosehreffizient.

Die MembranlaR3tsichin zwei Dimensionerals ein geschlosseneBandbetrachtenAuf einemGitter
laRtsichdieseBandalseineReihevon miteinandererlundenerTeilchenansehenzwischendenenein
starkattraktvesPotentialexistiert. Wahrendder obige Algorithmusgarantiertdasskeinezwei Teilchen
aufeinemGitterplatzexistieren,mussbei denMembran-Eilchenauchdaraufgeachtetverden dasssie
sichnichtzuweit voneinandeentfernenNimmt manwiederumein Kastenpotentigdn,nunaberso,dass
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die Enegie divergentfir AbstandewischerzweibenachbartefeilchengréReralseineGitterkonstante
ist, so emgibt sich im wesentlicherder gleiche Algorithmuswie oben.Die Membran-Eilchenkdnnen
aberim Gegensatzu denandereriTeilchenauchauf demgleichenGitterplatzliegen.Da die Membran
undurchdringbaseinsoll, wird fur die Wechsealirkung Membran-Eilchen—Actinein Kastenpotential
angenommerSolangedie Membran-Eilchenauf Abstadndevon einerGitterkonstantebeschranksind,

kénnenkeineActine ausder Zelle entweicherj29].

Ein Problememibt sich abermit der Wahl des Gitters. Die Gestaltdes Gitters Gibertragtsich in ge-
wisser Weise auf die Gestaltder Membran.So fuhrt ein qudratischesGitter auch zu eher quadrati-
schenMembran-frmen.Zellen habenaber tblicherweisekeine solcheForm. Eine besseréNahl ist
dasDreiecks-Gitte25]. Hier ergebensichdurchdie hohereSymmetrieauchnatirlicheré~ormen.Ein
weitererVorteil liegt in denFilament-\érzweigungenga sich der experimentellermittelte Winkel von
70 ° aufeinemDreieckbesseannaherrafit.

Die Filamentewerdennicht als Doppelstrandetrachtetsonderrals einfachelineareK ette. DasHaften
andasSubstrataftsich damitbertcksichtigendassdie Filamentekeine Bewegungausfuhrerkdnnen.
Wir nehmeralsoeineextremstarle Bindungder FilamenteandasSubstraibzw Uberdie entsprechen-
denProtein-Komplexe) an.Die Depolymerisatiorerfolgt nachfestgelgtenRaten Dabeiwerdenfir bei-
de Endenjeweils getrennteRatenanggeben.Die Polymerisatiorwird ebenélls Giber Ratengesteuert,
allerdingserfolgt nur danneine Polymerisationwennauchein freies G-Actin hochsten®inenGitter
platzvon demaktuellenEndeentferntliegt. Wennnotig, wird dasTeilchendannnochaufdenrichtigen
Gitterplatz verschobenso dasssich auchein geradlinigesFilamentemgibt. Zwischenden Filamenten
und denG-Actinenbestehkeine ExludedVolumelInteraction,d.h. die G-Actine kdnnenlberdie Fila-
mentehinwey diffundieren.Dies erweistsich als notwendig,da ansonsterder Treadmilling-Efekt bei
hoherFilament-Dichtenicht eintreterkann,weil der“Nachschub’von freienMonomererausbleibtDie
NukleationneuerFilamentegeschiehinit einergenvissenWahrscheinlich&it spontand.h. liegenzwei
freie G-Actine nur einenGitterplatzvoneinandeentfernt,kannsichdarausein neuesFilamentergeben.
BarbedEndundPointedEndwerdendabeizuféllig gesetzt.

Auch Arp2/3wird nachdemgleichenAlgorithmussimuliert,wie bereitsdie freien G-Actine.Allerdings
ist derKomplex wesentlichrschwereialsdie G-ActineunddiffundiertdaherauchlangsamerDasArp2/3
hateinenaktviertenundeinendeaktviertenZustandlm deaktviertenZustandiffundiertesin derZelle
herum,ohneeine Wechselirkung mit anderenTeilcheneinzugehenlst esaktiert, so bindetes,falls
vorhandenan ein G-Actin. DieserVerlund diffundiert gemeinsanweiter, bis esentwederein anderes
freies G-Actin trifft, um ein neuesFilamentzu bilden, oderauf ein bereitsbestehendeBilamenttrifft,
unddorteineVerzweigungaufbautMit Bindunganein G-Actin wird dasArp2/3wiederdeaktviert. Die
Aktivierungerfolgt an der Membran.Dem liegt die Vorstellungzugrundedassdie Aktivierungandem
WASP/ScatKomplex stattfindetwelchesandie Membrangehundenist.

Insgesamygehenbereitsjetzt viele Parametein diesesModell ein:

e Vier Raten:Polymersierungsdand Depolymerisierungsran fir Barbedund PointedEnd

e Dichtevon freienG-Actinenund Dichtevon Arp2/3

Eine Erweiterungdes Modells beriicksichtigzusatzlichdie Bindungvon Actinen an ATP oder ADP.
Ist ein Actin polymerisiertwird mit bestimmteMahrscheinlich&it dasATP in ADP umgevandelt.Ein
mit ADP gehundenesActin hat eine héhereWahrscheinlich&it, depolymerisiertzu werden.Bei der
Depolymerisierungvird dasADP wiederdurchATP ersetzt.

DiesesModell eignetsichfir Untersuchungeallerdingswenigergut, danunbereitsl1 freie Parameter
vorliegen:NebendensechsobengenannteriParameterrkkommennochmalvier Polymerisierungshzw.
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Depolymersierungsratg(fiir ADP-gelundeneF-Actine) hinzu. Zusatzlichkommtnochdie Zerfallsrate
von ATP nachADP hinzu.

Eine weitereModellannahmesiehtvor, PointedEnds,auf die die Membranst6(3t,sofort zu depolyme-
risieren.Die ldee,die hinter dieserAnnahmesteht,ist die experimentellgefundenelatsachedassdie
Filamentezur Membranhin ausgerichtesind [30].

Resultate

Die Wahl der Parameteist eineschwierigeAngelegenheit.Nur in bestimmterBereichenafitsichauch
der Treadmilling-Efekt beobachtenSind z.B. die Depolymerisationsraternu grol3genvéhlt, sowerden
die FilamenteinnerhalbkirzesterZeit wiederaufgeldst,und es ergibt sich kein Netzwerkvon Actin-

Filamentenlst die Depolymerisationsrateu klein gewvéhlt, so bleibendie Filamentebestehenyund die
Zelle kannsich aufgrundder Bindungan denUnteigrundnicht bewegen.Durch einevisualisierteAni-

mationder Simulationlassersich dieseextremenAbweichungemnelatv leichterkennen.

Dennochbleibt, auchdurchdie relatv hoheAnzahlan freien Parameternein gewisserSpielraum Ziel
ist es,einegeeigneté&ombinationvon Parameterrzu finden,sodassdie SimulationdenPersistenRan-
domWalk zeigt. Nebender Trajektorieist dasMean SquareDisplacementussagekraftigm Falle der
Persistenavachstesquadratischmit der Zeit an. Die Abbildung4 zeigtdasMeanSquareDisplacement
geteiltdurchdie Zeit aufgetrageriiberdie Zeit an. Man erkenntfir mittlere ZeiteneinenlinearenVer
lauf. Diesist derPersistenz-Bereicln welchemdie Zelle in eineRichtunglauft. Flr groReZeitengeht
dasVerhaltenwiederin einnormalesRandomWalk-Verhalteniber Die Schwankungerentstehemurch
Fehlerin derMittelung.

Unserhier entwickelteszweidimensionalegellmodellzeigtalsotatsdchlichdasVerhaltendesPersistent
Randomwalk. Esbleibt die Fragenachder Abh&ngigkit der LAngedespersistentemBereichsvon den
ParameternEine systematisché&ntersuchungyestaltetsich aufgrunddesgrof3enParametersatzesls
schwierig.
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Einleitung

SeitderEntwicklungvonbildgebende¥erfahren(z. B. MRT), die 3D-Bilddatenvon Teilendesmensch-
lichenKdrperserzeugenist manan Technileninteressiertmit denendie gavonnenerDatenauf hohem
Niveauverarbeitet/analysiewerdenkdnnen.Hier sollennun Methodenuntersuchiverden,die Regio-
nenin bereitssggmentierteriolumendaterdesmenschlicherGehirnsdurchaussagekraftigéerkmale
beschreibenMdgliche Herangehensweisesind:

1. Normalisiere(nichtlinear)die gevonnenerDatenauf ein Standardmodellind berechnedannge-
wisseMerkmale(z. B. probabilitymaps).

2. BerechneMerkmale, die unter Ahnlichkeitstransformadnen (Translation,Skalierung,Rotation
undeventuellSpiggelung)invariantsind.

Im folgendensoll die zweite Idee verfolgt werden.Fir den 2D-Fall gibt eshierzu Ansétze da esbei-
spielsweisén ComputetVision-Anwendungenlarumgeht,Objektemit Hilfe von Merkmalenzu erken-
nen.Drei weitverbreiteteMethodendort sind: Momentirvarianten Morphometrie Fourierdeskriptoren.

Momentiwvarianten

Momentirvariantentraten Anfang der sechzigerJahre[8] in dasBlickfeld der Mustererlennung,An-
wendungiandenrsiebeispielsweis@n derFlugzeugidentifikatiofi3] undderBuchstabenednnury. Mo-
mentelassersichin beliebigenDimensionerdefinierenln welcherArt Merkmaleaus3D-Bilddatenzu
extrahierensind, soll im folgendenuntersuchtverden.

Morphometrie

MorphologischeMethodenspielenin der Binarbildwerarbeitug ganzallgemeineineRolle bei der Be-
schreilung der Form von Objekten WeiterhinlaRRtsichauchein MaR ableiten welchesdie Komplexitat
unddie Grol3enerteilungeinesObjektesmilt. Diesessoll hinsichtlichseinerEignungals Merkmalun-
tersuchtwerden.



Fourierdeskriptoen

Fourierdeskriptorer{FD) fassenden Rand einesObjektes(implizit: keine Einschlussekls Funktion
f:00,2n] — Cmit f(t) = x(t) + iy (t) (¢ Zeit fur “Durchlauf’) auf. DieseléBtsich dannin eine
Fourierreiheentwicleln. Die Fourierkofizientenlassersich sehreinfachgegenSkalierung,Translation,
Rotationund den“Startpunkt”der Kurve normalisierenFD macherstarlen Gebrauchson derlsomor
phiezwischendemR? undC, eineUbertragungns Dreidimensionaldiegt somitnicht nahe.
Weiterhinsindim 2D-Fall sogenannt@olareFD bekannthier wird der Radiusvon einemPunkt(z. B.
Schwerpunktdes Objektes)mit dem Winkel zur x-Achse parametrisiertDie Randkure des Objek-
teswird alsoals Funktionauf einemKreis aufgeff3t, diesfiihrt zu starlen EinschrankungerDie Idee
laRtsich auchins Dreidimensionald@ibertragerund fihrt zu Funktionenauf der Kugel. Inwieweit dort
Normalisierungerbeziiglichder Ahnlichkeitstransfomationen méglich sind, ist offen. Fourierbasierte
Technilensollenim folgendemicht betrachtetverden.

Bild, Screibweise

Im folgendensoll ein Bin&rbild als Abbildung B : B — {o,i} betrachtetverden,wobeiB = R? oder
B = Z. Weiterhinmochteich die Schreibweisé € B verwendenwobeidannB = {b € B : B (b) = i}
(Urbild von i) meint.

Momentbasierte Merkmale

In diesemAbschnittsoll versuchiverden Merkmaledurchsogenannt&omentirvarianterzu gevinnen.
Die Theoriedazuist anspruchsml, weshalbzunachstlieseHintergrundgeklartwerdensoll.

Zur Vereinfichungder Schreibweisést im folgenden:dz = dzidzs ... dzg, 2P = 225 .. 25 und
[ dz ist dasIntegral iiber dasd-dimensionalé/olumendesObjektes Weiterhinnenntman} " p Ord-
nungeinesMoments(m, = m,, .. ,,)-

Normalisierung

Seienzunachstlie Momentenullter understerOrdnungeingefihrt:

Masse: mg = [, dz

mo

Schwerpunkt: m;,—1. 4= (M),_l p

Dawir an Merkmaleninteressiersind, die gewisselnvarianzeigensdften aufweisenwerdendie Mo-
menteskalierungsundtranslationsnormiert:

_ [pz—m)Pdx
Hp = d+3)p
Mg

Die zentralenmassenormierteMomentedritter Ordnungim 3D-Fall sindbeispielsweise:

[p(xs—m3)3dx  [g(xo—T2)(z3—m3) dr  [5(v2—T2)%(z5—T3) do [ (x1—7)3dz
o m2 ) m2 e

Die Translationsivarianzfolgt unmittelbarausder Additivitét desSchwerpunktesZur Skalierungsin-
varianz:z = ax = fB TPdzr = jB aXPzPaldr unda = @myg. Im weiterensind Momentein diesem
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Sinnenormiert. Die Anzahlder Momenteist mit # {u; : > . p <> p} = ((”Zzpp) gegeben(fur eine
festeOrdnung:Ziehenmit Zurlcklegen).

Funktionalanalytisbe Sicht

Betrachtetmanein 1D-Bild alseineFunktion f : [—1,1] — R, solassensich Momenteals Skalarpro-
dukt:

<f7 In> = f_ll f (l') r"dx

deuten Momentebis zu einergewissenOrdnung(n bzw. > p) charakterisierealsoeine Funktionmit-
telsihrer Projektionin denll,, beziehungsweisg), I1,,, x II,, x ... x IL,,. Fur ein abgeschlossenes

Gebiet,wie z. B. [—1, 1]d wird in [9] ein schnellerAlgorithmusbasierendiuf Legendrepolynome(Or-
thonormalbasisprasentiertinwieweit darausMerkmaleableitbarsind, bleibt offen.

Tragheitstensor

In derPhysikwird derTragheitstensoffiir 3D) zur Beschreilong von Rotationernvon Vielteilchensyste-
menbenutzt BetrachtetmandenTréagheitstensditir beliebigeDimensionen:

§2,0,...,0 0 —H1,0,..,1
—H1,0,..,1 *  HO,..0,2

so gebendesserEigervektorendie Hauptausrichtungeand die Eigenwertedie Langender Halbach-
sendesentstehendekllipsoids an. Kanonischelnvarianten(gegeniberstarrenAbbildungen)zweiter
Ordnungsind also die Eigenwerte(\q, ..., Ay) desTragheitstensorsSo werdenalso ausden @

Momentenzweiter Ordnungd InvariantenberechnetNebenden Eigenwertersind au3erdennochso-

genannteSpurirvarianten(spur (J) , spur (JQ) ,...) in derLiteratur (z. B. [10]) bekanntdiesegeben

_ 2 2
danneben(>" A, 3" A2, ...) an.Furden2D-Fall wird weiterhindie Exzentrizitat = (“2’(0“2‘310:;;“171 =

2
(A1+,\§) definiert.Ein interpretierbare®Merkmalin 3D Warebelsplelswels%.

Momentiwvarianten

Bei MomenterhdhererOrdnungstellensichfolgendeFragen:

¢ UnterwelcheriTransformatione(l’) sollendie Merkmaleinvariantsein?- hier: Ahnlichkeitstrans-
formationen

e Beschreibteine Mengeder MerkmaleausMomentengewisserOrdnungdasObjekt hinreichend
fur dieseOrdnung? Vollstandigleit

e Sindin einersolchenMengeredundanténformationenenthalten? Unabhangig&it
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Invarianten

Seidashomogendolynomf einealgebraisch&ormin d VeranderlichemlerOrdnung) _ p, d. h.:

flay= Y G2lhgar,

Y p=const.

dannheif3tein Polynom! (a) derKoefizientenlnvarianteuntereinerAbbildung7' (A = det (7)), falls:
I(a) = A¥I (a)

fir # = Tz und a entsprechendf () = f (z)). Die Ordnungk einer Invarianteist der Grad des
Polynoms/ (a), w nenntman Gewicht (fir w = 0 heisstl absolutelnvariante).Ein Mengevon In-

variantenZ = {I;, I, ...} heisst‘Basis” einesSystemsdesTensorsS (durchdie Koefizienteneiner
algebraischefrorm wird ein symmetrischeifensorgeformt),falls sich jede InvariantediesesSystems
als ganzzahliggebrocherrationaleFunktionin Z darstellenla3t (Vollstandigleit) und keinederin Z

enthaltenernnvariantensichsodurchdie andererausdriickn &Rt (Unabhangigekit).

Durch [8] wurde dasKonzeptder algebraischemnvariantenerstmalsin denBereichder Mustererlen-

nungeingefuhrt WeitereArbeitenwurdenmit [3], [14] und[12] verdfentlicht.

Der Fundamentalsater Momentirvarianten([14], [12]) sagtnun,daf3fir jedealgebraischeimvariante
I (a) eineMomentirvarianteexistiert mit:

I(@) = A%A[T (n)

Beispielsweisdal3tsich die obengezeigteSkalierungsivarianzauchin diesemZusammenhanbewei-
sen(k = 1).

Spezielldnvarianten2D

Furden2D-Fall wurdenseitBeginn dersechzigedahremehrereArbeitenvertfentlicht, hier sollennun
die Ergebnisseweiersehrwichtiger Arbeitenpréasentiertverden([8], [5]).
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Hu

Hu formulierte 1962erstmalsdenFundamentalsatder Momentirvarianten allerdingsin nicht vollstan-
digerForm. Er leitetedaraudie aufgefuhrterinvariantenab:

o1 = p2,0+ po2

¢o = (p20 —poz2)’ + 43 4

b3 = (uso—3m2)’ + (Bu21 — o)’

bs = (us0+p12)” + (21 + pog)”

5 = (p2,0— Ho2) (130 + H1,2) ((M3,o +p1,2)” = 3 (2 + M0,3)2> +
(Bu2,1 — to,3) (p2,1 + po,3) (3 (w30 + p1,2)% — (p2 + M0,3)2>

d6 = (p2,0— 1o2) ((M3,0 +p12)” — (p21 + M0,3)2) +

dpia (30 + p1,2) (H2,1 + Ho,3)
¢7 = (Bpa,1 — pogs) (u30 + 11,2) ((M:a,o +p1,2)% = 3 (o + u0,3)2) -

(p3,0 — 3pa,2) (p2,1 + Ho,3) (3 (3,0 + p1,2)” — (p21 + MO,B)Q)

2 2
LeiderhabendieseweitverbreiteterMomentirvariantendenNachteil,dalR¢s = <b5¢+3</>7, d. h. dieseMen-

ge ist nicht unabhéangigWeiterhin wird durch den folgendenAbschnittklar, daédieseMenge nicht
vollstandigseinkann.

Flusser

Flussermachtnun, wasja fur den2D-Fall eine gute ldeeist, Gebrauchvon der Isomorphiezwischen
demR? undC. Er benutztsogenannt&omplexe Momente:

g = [0 [0 £ (2,y) (@ + iy)P (@ — iy)? dedy

Zu denobendefiniertentMomentenrexistiert folgenderZusammenhang:

Cpq = Zizo Z?zo (f) (?) (=" ip+q_k_jﬂk+j7p+q—k—j

Motiviertwird die EinfihrungdiesetMomentedurcheinfachereEigenschaftebei RotationdesObjektes
um denUrsprungmit einemWinkel «. Fur dasrotierte Objekt f/ gilt (Beweis: Polardarstellunggann
analogzumVerschiebngssataler Fouriertransformation):

I — e—ip—q)
Cpg=¢€ Cpq

Somitsindalso{|c, 4| : p, ¢ € N} rotationsinvariant, allerdingsist dieseMengekeinehinreichendeBe-
schreilungim obendefiniertenSinn.

Flusserkonstruierteine“Basis” von Momentirvarianten(beliebigeOrdnung),von denenim folgenden
die aufgefuhrtsind,die auchin [8] konstruiertwerdensollten(z, ist nichtdurchHu’'s Momentedarstell-
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bar).

Y1 = c1=¢1
Yo = cp1c12 =Py

3 = Re(cz0cly) = ¢6
Py = Im (CQ,OC%,Q)

Y5 = Re(cz0ct

v = Im (03,00‘%,2) = ¢r7

Spezielldnvarianten3D

Im 3D-Fall siehteswiederumunginstigeraus.Zwar stellt Reissin [14] grundsatzlichéviethodenzur
Konstruktionvon Momentirvariantendar; dennochéaftsich mit einfachenMitteln nur die Diskrimina-
te/charakteristischimvarianteableiten:

Y1 = M2,0,0 T 10,2,0 + 10,0,2
_ 2 2 2
Y2 = H2,0,010,2,0 T £42,0,010,0,2 T 0,2,0/0,0,2 — H1,1,0 — H1,0,1 — H0,1,1
2 2 2
Y3 = H2,0,0M0,2,0M0,0,2 + 2{41,1,0141,0,110,1,1 — H2,0,040,1,1 — H0,2,041,0,1 — H0,0,211,1,0
Ergebnisse

Als TestdatensatwurdenzehnVolumenderv1-Reagion (VisuellerKortex) untersuchtDiesewurdenvon
FrauPD Dr. K. Amunts(IME, Forschungszentruilich) zur Verfligunggestellt:

038 0.z 0.08
0.6 0.15 0.06
0.4 0.1 0.04
N I - I II . I III II
0 o o II
12345678910 12345678910 12345678910
0.8 o.12 0.02
0.1
06 0.01 I
0.08 I
of gl b
0.4 0.06 I III
—-0.01
0.04
oz
0.02 =gio2
0 o —o0zl
122456728910 12245672910 12245678910

Die obereZeile zeigtdie Spurirvarianten(spur (J) , spur (J?) , spur (J3)), die unterdie charakteristi-
schenlnvarianten(yy, v, vs)-

AbschlieRBendvird klar, dalBMomentirvariantenein Mittel sind, um Objektezu beschreibenDies ge-
schiehtjedochin einemsehrformalenRahmerund die Interpretierbar&it der geavonnenerMerkmale,
d. h. die Reprasentatiomon Unterschiedetzw. Ahnlichkeitendurchdiese muRweiteruntersuchtver-
den.
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Mor phologischeEigenschaften

MorphologischeBildverarbeitunghefalitsichallgemeinmit der Formanalyseson Objekten.Im folgen-
denwollen wir basierendauf Mengenoperationeand der (euklidischen)GeometrieMerkmaleausBi-

narbildernextrahieren Wir betrachtedazuwiederumb € B, falls B (b) = i, b alsozum Objektgehort.
ArithmetischeOperationerwie Addition und Subtraktionoderder (euklidische)Distanzbgriff spielen
sichaufdemzugrundeligendenGitter (z. B. R") ah

Ein StrukturelementsS) ist eine Mengevon Punktendie mit demzu analysierende®bjektverknupft
wird, im weiterenwerdendiesim wesentlicher{d-dim.) Kugelnsein,die alsomittelsihresRadiusund
Mittelpunktes(Ursprung)vollstandigbeschriebersind. Ein morphologische©peratorist somitdurch
dasStrukturelemen{bzw. denRadiuseiner Kugel) parametrisiertDurch Verwendungvon Kugelnals
Strukturelemengelangtmanzu translations-und rotationsivariantenMerkmalen.Wie sich auchSka-
lierungsivarianzerlangenafit, soll spatergezeigtwerden.Fir einenallgemeinererkinstigg in die ma-
thematischévlorphologiekannman[7] verwenden.

Operatoren

Dilatation

Ein Punktp liegt genaudannim dilatiertenBild, falls eseinenPunktim Ausgangsbildjibt, sodaRdas
dorthinverschoben&trukturelemenp Uberdeckt.

ds(By=B®S:={b+s:be B,sec S},

Erosion

Ein Punktwird ausdemAusgangsbild'geldscht”, falls dasdorthin verschoben&trukturelemeneinen
PunktdesKomplementeslesAusgangsbildesiberdeckt.

es(B)=BoS:={h:Vse S(s+he B)},

Opening
Durch eine Offnung (Opening)werdenDetails geléscht,da nachder ErosiondasBild durchdie Di-

latationi. Allg. nicht wiedervollstandigrekonstruiertwird. Das Entfernenvon Bildpunktengeschieht
vorsichtigeralsbeiderErosionundsoll spaterdie Grundlagezur Merkmalsg&innungsein.

as(B)=BoS:=(BaS)a& S,
WeiterhinheisstB S-offenfalls Bo S = B.

Eigensdaften

OffnungenbesitzerfolgendeEigenschafteiCharakterisierung):
Anti-Extensvitat: Bo S C B, d.h.“Details” werdengeldscht
Monotonie: B; C By = ag (B1) C ag (B2), diesed.6schengeschiehtgutartig”
Idempotenz: agsag = ag, dito
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GroRRewerteilung

Im folgenderwollenwir einMal3entwickeln, dasdie FormdesObjekteshinsichtlichGro3e/Komplexitat
beschreibt.DiesesMal’ wird keine vollstandigeBeschreiling sein, es soll lediglich interpretierbare
Merkmaleliefern.

Granulometrie
Eine Familie S := {S (r) : » > 0} von Strukturelementemit: S (s) ist S (r)-offen fir s > r heisst
Granulometrie Die Familie der zugehérigerOffnungenerfiillt a,a, = a,a, = ag fir s > r, d. h,

nacheinandeausgefiihrteOffnungenmit verschiedenerstrukturelementermus S kénnendurch eine
Offnungmit demgroRererderbeidenersetztwverden.

Mustespektrum

Sei [, dx = 1, soheisstdie Abbildung PS5 : Rf — R mit:

PS (T) = 7dir fBoS(r) dx
MusterspektrungPatternSpectrumPECSTRIM, sizedistribution).

DiskreteDichtefunktion
SeiS := {S(r):r € N} eine Familie von Kugeln mit ganzzahligenRadiusr, so geht PS (r) =

. de . .. . o
PS.gp (r+ 1) — PSeqr (1) mit: PSeqr (1) =1 — % in einediskreteDichtefunktioniiber

Distanztansformation
Die Abbildung DT : B — R mit:

DT (b) :== min{||b —a|| : a € B}
heisstDistanztransformatiorfiir || - || = || - || euklidischeDistanztransformatio(E DT’).

Zusammenhangrosion

Sei S eineKugelmit Radiusrg, sogilt:
BeS={beB: EDTpc(b) >rgs}

SdnellerAlgorithmus

Uber einelangereZeitspannegab eskeinenAnsatz,die Funktion EDT fir digitale Bilder (B = Z™)
effizient,d. h. in linearerZeit, zu berechnenDiesfluhrteunteranderenmauchzu andererDistanzmassen,
die EDT approximiererund effizient berechenbasind.

DurcheineSeparatiorder Dimensioner(ldee:||z||* = (z} + z3) + 23) unddynamischéProgrammie-
rungwurdein [1] und[18] schlieRRlicheineffizienterAlgorithmusvorgestellt.Dieserist hierfir beliebige
Dimensionerimplementiert.
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Opening-Tansformation

Da, wie obenfestgestelltein engerZusammenhangwischenErosionmit einerKugelundder Distanz-
transformiertetbestehtsoll nunein Algorithmusentwickelt werden derdiesausnutztZunachstvird die
EDT geringfugigmodifiziert (passenadu denKugelnmit ganzzahligenRadius),essoll ET : B — N,

mit:

ET (b) :== [EDTpe (b)] — 1
Analogzur Distanztransformatiogilt:
e (B)={beB: ET(b) >r}
Nun soll die Halbgruppeneigensafi der Offnungausgenutziverden:
Va1 =y = ;0,1 ...a1 (B) = a, (B) = 6, (e, (B))
Weiterhinsoll die Dilatation, die jeder Erosionanzuschliel3eist, nur auf dem“Rand” deserodierten

Bildesausgefihrtverdend. h.:

o (B) = (e (B))
= 6 ({beB:ET () >r})
o0r{beB:ET(b)=r})u{beB:ET(b) >r+1}

Darausemibt sich eineverallgemeinert@ransformationgdie jedemBildpunkt b denWert  zuweist,so
daRnacheinemOpeningvon B mit einerKugelmit Radiusr derBildpunktnocherhaltenist, beieinem
Openingmit einergroRererkugeljedochverschwindet.

OT (b) :==max{r e Ny : b € o, (B)}
DabeilaRtsichfolgendesheobachten:

1. Va,b € B: OTp 1y (a) < OTp (a), genauer:
max (OTp\ () (B) . {(b+v) x ET (b) : |[v]| < ET (b)}) = OTp (B), d. h.dasBild kannbelie-
big durchlaufernwerden,falls die “Dilatation” einesBildpunktesnur dannzur Offnungstransfer
mationbeitragt,wennsie gro3erist als derbisherigeWert ander Stellea (max ist punktweisezu
verstehen).

2. EDTpe (b+v) + ||v|| < EDTpe (b) = ball (b+ v, ET (b+ v)) C ball (b, ET (b)), d.h.“Dila-
tationskugelninnerhalbgroRerekdnnenunbeachtebleiben.

Die folgendenAbbildungenillustrierendie Beobachtungerim erstenfFall wird durchdie Hinzunahme
desMittelpunktesvon Kreis 2 im Schnittbereiclder beidenKreise ein neuesMaximumangenommen.
Im zweitenFall kannKreis 1 unbericksichtigbleiben.
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Somitemgibt sichfolgenderPseudocode:

for( b with ET(b) > 0)
for( v with |[v|| < ET (b))
OT (b+v) =max{OT (b+v),ET (b)}
ift EDT (b+v)+|jv|]| < EDT (b))
ET(b+v)=0
endif
endfor
endfor

Der Zusammenhangum Patternspektrunergibt sich schlief3lichmit:
PS (r) = [51{O0T (b) = r} dx,
d. h. alsHistogrammder Offnungstransformierten.

DiskretesBild

Wird nunvom kontinuierlichenGitter zu einemdiskretenibegegangensostellensicheinigeProbleme.
Zun&chsthabendie KugelnfolgendeForm:

..|.......

Dieswirkt sichnatirlichinsbesonderbei Rotationeraus.Ein mdglicherAusweg kdnnteim Filtern des
Bildesliegen.Offnetmaneszunachsmit einerKugel, die denRadiusl hat,soerzwingtmanbeispiels-
weisePS (0) = 0.

WeiterhinscheintdasMusterspektrunerstab gewisserGesamtgréRdesObjektesSinnzu machende-
tailierte Aussagersindhier nochnicht maglich.

Ergebnisse

Als Testdatensate/urdedie isotropisierteVersionvon “110_3.huchar” ausden“IBSR”-Daten verwen-
det.EswurdedasMusterspektrunitir daskompletteGehirnberechnet:
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WeiterhinwurdenzehnVolumendervl1-Region (VisuellerKortex) untersucht:

1 = 3 4 s
0.4 oa o4 25 o4
0.z 0.3 0.3 o2 1 o=
015 i
o.2 102 1 o2 o.z
o1 1
o . N | | ol | Al | ol
1234567 1234567 1234567 1234567 1234567
s 7z ) =} 10
0.4 o.4 .25 0.4 .25
03 1 03 | eEE 03 Jies
015 015
o.2 1 o2 4 0.2 1
(o] o1
o - o I e o I o : o
1224567 1224567 1224567 1224567 1224567

In denDiagrammerist jeweils PS () gegendenRadiusder Kugel abgetrageninwieweit sich dieses
Mal als (interpretierbareBeschreilong der Form eignet,mu3weiter untersuchtwerden.Weiterhinist
bis zum jetzigenZeitpunkt keine Skalierungsivarianz gevahrleistet.Da sich eine Skalierungals Ver
schielung im Musterspektrunbemerkbamachensollte, kénntebei Vergleichendie Kreuzlorrelation
verwendetwerden.Um direkt MerkmaleabzuleitenmifRtemandasMusterspektrunverschiebngsin-
variantbeschreiben.

Implementierung

Die Routinenwurdenalle in C implementiert.Die SubroutinerreserviererselbstSpeicherfir dasEr-
gebnis.Die Datenwerdenderartdurchlaufendaf3die letzte Dimension(z fur 3D) direkt durchlaufen
wird, fur die andereremibt sichein entsprechendedffset.

Momente

Zum Berechnerder Momentewurdeein Brute-Force-Algorithmusmplementiert.

e int moments(float**result_p,intdims_size,int'dims,intordershort*img,int type):
Funktion: berechnetlie MomentedesBinarbildes
type: aus{MASS, MEAN, NORMALIZED}
result:  (p,....0),
(Ho,...15 - -+ H1,...,0) bZW.
(Mo,...,za Ho,...1,1 - - - H2,0,...5 H0,...,35 H0,...,1,25 - - )

e int moment_features_2d(floatresult_p,int*dims,short*img,intinvariant):
Funktion: berechnetlie anggebenerinvarianten
invariant: aus{EIGEN_INVARIANT, TRACE_INVARIANT, CHARACTERISTIC_INVARIANT,
HU_INVARIANT, FLUSSER_INVARIANT}
Ordnung: 3firinvariantaus{HU_INVARIANT, FLUSSER_INVARIANT}
2 sonst
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e int moment_features_3d(floatresult_p,int*dims,short*img,intinvariant):
Funktion: berechnetlie anggebenernvarianten
invariant: aus{TRACE_INVARIANT, CHARACTERISTIC_IN\ARIANT}
Ordnung: 2

Mustespektrum

Fir dasMusterspektrunwurdeder obenentwiclkelte Algorithmusimplementiert Er verwendedie Di-
stanztransformationach[1] unddie vorgestellterivereinfichungen.

e void euclidean_distancérafo(float* result_p,intdims_size,int*dims, short*img,int mode):
Funktion: berechnetlie euklidischeDistanztransformierte
mode: aus{COMPLEMENT_DISTANCE, SELF_DISTANCE}

e void opening_trafo(int* result_p,intdims_size,int*dims,short*img):
Funktion: berechnetlie Offnungstransformierte

¢ void pecstrum(float**result_p,intdims_size,int*dims,short*img):
Funktion: berechnetlasMusterspektrum
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LOosungdesverallgemeinertekigenwertproblems
guantenchemischdRechnungen

Katja Lord

UniversitatBayreuth

katja.lord@stud.uni-bayreuth.de

Zusammenfassung: Unter Verwendungvon Programmbibliothedn werdenzwei verschie-
deneHerangehensweisezur Losungdesverallgemeinertercigenwertproblemsniteinander
vemlichen.Die Reduktionauf ein Standardeigenwertproloheerfolgt dabeizum einenmittels

Choleslky-Faktorisierungzumanderemit LOowdin-Orthogonalisienog. Die verwendeteiiRou-
tinen sind denProgrammbibliothedn ScaLAFACK und PBLAS bzw. bei sequentielleRech-
nungLAPACK undBLAS entnommenAlternatv wird die RoutineRDIAG, die anderUniver-

sitatKarlsruheentwiclelt wurde,als EigenwertldseuntersuchtDabeistehtder Vergleichvon

BerechnungszeitaimdSpeicherbedadowie SkalierungerninsichtlichderProzessoranzahh

Vordegrund.

Einleitung

QuantenchemischBerechnungsmethoddrabenin denletztenJahrenzunehmendd&edeutungn der
Behandlungpraxisrelganter chemischemund biologischerSystemeerlangt. Abhangigvon der GroR3e
der zu berechnendeBystemesowie von verfigbarerRechenkapazitdverdenSystemeentwedenoll-
standigquantenchemischderdurchdie Kopplungvon quantenchemischekethodenmit klassischer
Molekilmechanikbehandelt.

Korventionellequantenmechanischdethodensind im Allgemeinensehrrechenzeitintengi Der Re-
chenzeitauf@ndsteigtmit derviertenPotenzderMolekilgroRe Korrelationsmethodemabereinenoch
ungunstigereskalierung Sehrschnellwerdenbereitskleine Systememit nur wenigenElektronennicht
mehrbehandelbar

Um diesesProblemzu l6sengehtmanzwei Wege: Einerseitaverdendie Methodenbezlglichihrer Ska-

lierung mit der MolekulgroRReuntersuchtDie Berechnungson Beitragen die fir die Ergebnisseohne

praktischeReleranz sind, wird eliminiert. Im ErgebnisdieserArbeitenwerdenlokale Korrelationsme-
thodenrentwiclelt. Neuetheoretischénsatzenverdernverwendetgdie beivergleichbareiGenauigkit eine

sehrviel gunstigereSkalierungzeigen. Andererseitsvird eineimmerbesseré&kalierungderRechenzeit
in Bezugaufdie AnzahldereingesetzteProzessoreangestrebt.

Im Spektrumquantenchemischeéviethodennehmendie Hartree-lock-Theorig[1, 2, 3] als Grundlage
fur korrelierteMethodenunddie Dichtefunktionaltherie [4, 5] einezentraleStellungein. BeideVerfah-

renerforderndie LésungeinesverallgemeinerteiigenwertproblemgjasausderMatrixdarstellungles
Hamiltonoperatorsesultiert.lm Gegensatzur Hartree-ck-Theoriejn derdie Eigervektorenals Wel-

lenfunktioneinedirektephysikalischéBedeutundrabenwerdenm RahmerderDichtefunktionalthene

die Eigervektorenfir die Berechnungler Elektronendichtdenutzt BeideMethodenuntegliedernsich

in zwei Bestandteile:



1. Berechnungler Fockmatrix,die dasErgebnisder MatrixdarstellungdesHamiltonoperatorsst.

2. DiagonalisierunglieserMatrix durchLésungeinesEigenwertproblems.

Die Berechnungler Fockmatrixim Rahmender Dichtefunktionalthege skaliertann&herndinear mit
derMolekilgroRedie LosungdesEigenwertproblem§s, 7] daggenkubisch.Der Aufwandfiir die L6-
sungdesEigenwertproblemsvird daherschnelldominant.Im Allgemeinenzeigt die Berechnungder
Fockmatrix eine bessereskalierungmit zunehmendeProzessoranzalals die BerechnunglesEigen-
wertproblemsDaraudeitensichzwei Aufgabenstellungeab:

1. VemleichverschiedeneEigenwertlosein Bezugauf Rechenzeitaufand, Genauigkit und Spei-
cherplatzbedarf

2. Untersuchungler SkalierungderparallelenVerfahren

Dabeisoll herausgefundewerden,inwiefern Eigenwertldserdie auf einemProzessomim Hinblick auf
Rechenzeitind SpeicherbedartinengevissenMehraufwand aufweisenwegeneinerginstigererpar
allelenSkalierungsequentielhochefizientenEigenwertldsermochvorzuziehersind.

ScaLAPACK und LAPACK

In meinenBetrachtungemwerdenzwei verschiedend/lethodenzur Lésungdesverallgemeinerterki-

genwertproblemsuf demLinux-ClusterZAMpano [8] untersuchtFir dasStandardeigenwertprolote
fur vollbesetzteMatrizenwerdenfir paralleleAusfiihrungScaLAFACK-Routinenjm sequentiellerrall

LAPACK-Routinenverwendet.

ScaLAFRACK]9] (ScalableLinear Algebra PACKage)ist eine Programmbibliothekir Parallelrechner
mit verteiltemSpeicherdie hochefiziente Routinenfiir Problemeausder LinearenAlgebrawie lineare
Gleichungssystem&igenwertproblemend Singularwertberechngenbereitstellt.

ScalLAFACK stellt eine Weiterentwicklungder LAPACK-Bibliothek dar, die sequentielleRoutinenfir
obenangesprochenBroblemebeinhaltet LAPACK (Linear AlgebraPACKage)basiertauf der BLAS-
Bibliothek (BasicLinearAlgebraSubprograms)scaLAFACK aufderparallelisiertervariante derPar
allel BLAS- bzw. PBLAS-Library.

Hinsichtlich der Kommunikationzwischenden ProzessoretvasiertScaLARACK auf BLACS (Basic
LinearAlgebraCommunicatiorBubprogramskginerProgrammbibliothekdie MessagdPassingspeziell
fur Problemeausder LinearenAlgebrabereitstellt.In der Regel sind dieseBLACS auf der Grundlage
von MPI (MessagePassingInterface)implementiert(CRAY BLACS beruhenauf shmemcalls). Beim
zugrunddiegenderKommunikationsmodehandeltessichum ein rechteckige®rozessitter.

LAPACK- und ScaLAFACK-Routinenlassersichin die folgendendrei Kategorieneinteilen:

e Treiberroutinen:
DarunterverstehimanRoutinendie ein Problemwie dasLdseneinedinearenGleichungssystems
oderdie Berechnungler Eigenwerteeinerreellensymmetrischematrix, komplettldsen.Dabei
werdenvon einer Treiberroutineeine Reihevon Routinender nachsterKategorie, sogenannte
Rechenroutinergaufgerufen.

e Rechenroutinen:
Hierunterfallen Routinen,die einenTeilschrittwie z. B. eine LR-Zerlegungoderdie Reduktion
einerreellensymmetrischeMatrix auf Tridiagonalgestaltdurchfihren.
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e Hilfsroutinen:
Die Hilfsroutinendienenzur LosungeinerTeilaufgabevie z. B. derBerechnunginerMatrixnorm.

Die BLAS-Bibliothek stellt Routinenzur LosungelementareProblemeausderLinearenAlgebrabereit.
EineEinteilunghinsichtlichihrer Komplexitat erfolgtin Level-1- (VektorVektorOperatione)y Level-2-
(Matrix-VektorOperationa) und Level-3-BLAS-Routinen(Matrix-Matrix-Operatione). Analogesgilt
fir PBLAS.

Schematisclsei die Bibliothekshierarchievon ScaLARACK und LAPACK in der folgendenGraphik
(Abb. 1) veranschaulichtyobeidie parallelerBibliothekensichoberhalbdielokal von einemProzessor
aufgerufenemibliotheken sichunterhalbdergestrichelterLinie befinden.

ScalLAPACK

global

LAPACK

Message Passing Routinen
(MPI, PVM, etc.)

Abbildung 1: ScaLARACK-Hierarchie

Methoden zur Losung desverallgemeinertenEigenwertproblems

AusgangspunkmeinerUntersuchungeist dasverallgemeinert&igenwertproblem
HC = SCE, (@H)
H,S,C,E e R™" H=H! S =SS positv definit.

Gegebersind dabeidie Fockmatrix # unddie Uberlappungsmatris.
Gesuchsinddie Eigenwertébzw die DiagonalmatrixF, derenEintrageauf der Diagonalergeradedie
Eigenwertedarstellensowie die Matrix C'.

Vemgleichendwerdenzwei Methodenzur Reduktiondesverallgemeinertefcigenwertproblemsuf ein
Standardeigenwertpradyh betrachtet:

LosendesverallgemeinerterEigenwertpoblemsmittelsCholesk-Faktorisierurg

Fur dieseMethodewird die Cholesly-Faktorisierungder Matrix S berechneund im Folgendendas
verallgemeinert&igenwertproblen{l) auf ein Standardeigenwertprah

HV =VE, (2)

45



H € R H = H* symmetrischreduziert.

1. Zunéchst ist die Cholesk-Faktorisierung der Matrix S durchzufiihren (ScaLAFRACK-
RoutinePDPOIRF):

S = LL'bzw S = U'U

2. Daraufhinwir dasverallgemeinert&igenwertproblen(l) in ein Standardeigenwertprah (2)
transformier{ScaLARACK-RoutinePDSYGST):

HC =SCFE
<= HC = LL'CE
<= L7'H(L7'LY)C = L'CFE, daL regular(S positv definit)
«— HV =VEmitH := L 'HL ',V := L'C
(analogfir S = UtU)

3. DasStandardeigenwertprolmhewird mit der ScaLARACK-RoutinePDSYEVX geldst,die Eigen-
wertestimmendabeimit denEigenwerterdesAusgangsproblemigberein.

4. Zur BerechnunglerEigervektorendesAusgangsproblemsl. h. derMatrix C, wird die Dreiecks-
gestaltderMatrix L bzw. U beimLésendesGleichungssystems

L'C=VbzwUC =V

ausgenutz(ScaLARACK-RoutinePDTRTRS).

Die vier aufgefuihrterRechenroutinePDPO'RF, PDSYGSTPDSYEVXundPDTRTRSwerdenbeim
Aufruf der TreiberroutinePDSYGVX abgearbeitetdieseRoutinewird in denweiterenBetrachtungen
als Blackboxgehandhaband mit dernachfolgendeschriebenekiethodeverglichen.

LosendesverallgemeinerterEigenwertpoblemsmittelsLowdin-Orthagonalisierum

Fur dieseMethodewird die Lowdin-Zerleggung der Matrix S berechnetund wie bei der Methodemit
Cholesly-FaktorisierungdasAusgangsprobler(il) auf ein Standardeigenwertpradh (2) reduziert.

1. Zunéachsist dasStandardeigenwertprole
SUs = UsEs

fur die Matrix S zulosen.
Als Resultaterhaltmandie Matrix der EigenwerteF; und die Matrix der EigervektorenU, mit
UlSU, = Es, U, orthogonal.

2. Hierauskdénnendie Matrizen
1 -1 1 1
S73 :=UsEs 2UtundS? := UsE2 U}

berechnetverdenwobeifiir weitereSchrittenur 3 direkt benotigtwird.

_1
E; ? entstehtdabeiausder DiagonalmatrixE; = diag(ei1,--.,eqm), €; die Eigenwerteder
1 1 1

Matrix S, durchBildung der Diagonalmatrixdiag(e; 2, ..., en,? ), EZ analog.
Dabeigilt:
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N

1 1 L1
St = U B UIULE U} = U, B2 B3 UL = UE,U! = S
und
§738% = U, B 3UUE2Ul = U B3 B2UL = UUl = [ = §2572

S

3. Jetzt erfolgt die Reduktion des verallgemeinertenEigenwertproblems1) in ein Standard-
eigenwertproblen(2):

HC = SCE

= HC = S3S8:CE

= S7:H(S"282)C = S:CE, daS? regular(S positiv definit)
e AV =VEmitH =S 3HS™ 3,V := S:C

4. Das Standardeigenwertprabh HV = VE kann nun mit Hilfe eines Standardeigenwert-
|6sersbehandeliverden.Die hierbeiberechneterEigenwertestimmenmit denEigenwerterdes
Ausgangsproblemigberein.

5. Um an die Eigervektorendesverallgemeinertericigenwertproblemgl) zu gelangenmussdas
Gleichungssystem

SiC =V

geléstwerden.Da bereitsunter?2. die Matrix 53 berechnetvurde,reichtes,hierzudie Matrix-
multiplikation S~V mit ResultatC, derMatrix derEigervektoren,durchzufiihren.

FirdieeinzelnerSchritteder Lowdin-MethodewerdenScaL ARACK- undPBLAS-Routinernverwendet.
Fur dasL6senderbeidenEigenwertproblemén denSchrittenl. und 4. wird die ScaLAFRACK-Routine
PDSYEVX verwendetzur Berechnungler Matrix S~% wird zunachseine Skalierungder Eigervek-
torenmit deninversenWurzeln der Eigenwertevorgenommengdanachmit Hilfe der PBLAS-Routine
PDGEMM durch Matrixmultiplikation die Matrix S~% berechnetzur Berechnungler Matrix H un-
ter 3. bzw zur Bestimmungder EigervektorendesAusgangsproblemsnter5. kanndie Symmetrieder
Matrix S—2 ausgenutztverden so dassfur die benétigtenMatrixmultiplikationendie PBLAS-Routine
PDSYMM herangezogewird.

Ergebnisseader parallelen Verfahren

Firdie Untersuchungesteher Testmatrizenpaard, S mit Matrixdimensiormm = 959, 2530 und5060
zur Verfugung die einemqguantenchemischdfrogrammentnommerwurden.

Um optimaleBerechnungszeiteru erreichenwird zunéchstie Blockgrol3enb fur die blockzyklische
Datenstruktyrwie sieunterScaLARACK verwendetwird (vgl. [9]), ermittelt. Fir die groRererderver

wendeterProzessaitter ist hierflr ein Wert um nb = 24 geeignetfur die kleinerenGitter kannda-
gegenein hohererWert, jedochim Bereichvon nb = 20 bis nb = 40, ratsamsein.In denweiteren
Betrachtungenvird versuchtZeitvergleichezwischenden Prozessa@ittern jeweils mit giinstigerwWahl

derBlockgroéRedurchzufiihren.

FirbeideMethodenwerdendie Berechnungszeitefiir verschieden&itter miteinandewerglichen.Da-
beikanneindeutlicherZeitvorteil fir die Methodemit Cholesly-Faktorisierungestgestelliverden(vgl.
Abb. 2,3 und4). EineErklarunghierfirwird spéaterbei Betrachtungler Einzelschrittegegeben.

Zunachssollenjedochdie Skalierungerhinsichtlichder Prozessoranzahkherbetrachtetverden(vgl.
Abb. 5, 6 und7). Dabeiwird jeweils dasGitter zumVergleich herangezogemasbei gleicherProzesso-
ranzahlbesseabgeschnittehat.
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Bei beidenVerfahrensind fir die Testmatrizerder GréB3en = 959 undn = 2530 keine besonders
gutenSpeedup-Wttezu beobachtenwasauf die dochrechtaufwendigegKommunikatiorzwischenden

einzelnerProzessorenuriickzufuhrenst. Diessprichtnichtsehrfir eineParallelisierunglerVerfahren,

solangadasverallgemeinert&igenwertproblenmochauf einemProzessogeldstwerdenkann.

Wesentlichbesserdergebnissdiefert daggendie Testmatrixder Grolien = 5060, derenBehandlung
aufeinemKnotenwegenzu hoherSpeicherplatzanfordgngen nicht mehrmaoglichist. OptimaleWerte
konnenjedochwegenaufwendigeiKommunikationauchhier nicht erwartetwerden.

Werdendie Zeitenfur die Einzelschritteder Lowdin-Methodejeweils separaundim Vergleichmit dem
verallgemeinerteiigenwertlésePDSYGVX (vgl. Abb. 8 und9) betrachteterhaltmanAufschlussiber
denZeitvorteil derMethodemit Cholesly-Faktorisierung

Man sieht,dassdergréf3teAnteil andergesamteBerechnungszederLowdin-Methodeftr die Losung
derbeidenEigenwertproblemaufgevendetwird. Die dariibethinausbendétigterMatrixmultiplikationen
sawie die Skalierungder Eigervektorenim Schritt2 der Methodefallen daggendeutlichwenigerins

Gewicht. Wird der Zeitaufwand zur BerechnunglesstandardisierteigenwertproblemslesWeiteren
demZeitaufwandderRoutinePDSYGVX, die dasallgemeineEigenwertprobleniist,gegenibegestellt,
so kannals Ergebnisfestgehaltenwerden,dassauchdie Cholesly-Faktorisierungsawie die Rucktrans-
formationder Eigervektorenzu keinemwesentlicheMehraufwandbeitragen.

Verfahren mit Cholesky-Faktorisierung (PDSYGVX)
Verfahren mit Loewdin-Orthogonalisierung -------
100 o

60 B

Zeitin sec

a0 g

20 ,

1-1 1-2 2-1 2-2 2-4 4-2 4-4

0

Gestalt des Gitters

Abbildung 2: ZeitvergleichderbeidenMethodenaufverschiedeneRrozessagittern (n=959)

Weshalldie Lowdin-MethodebeiderMatrix derGrol3en = 2530 gegentibederMethodemit Cholesly-
Faktorisierungnicht ganzso schlechtabschneidetianndurch Betrachtungder StrukturdesSpektrums
(vgl. Abb. 10) erklartwerden.

Aufgrund von starler Clusterbildungund deshalbdurchgefiihrterReorthogonalisierureg der Eigen-
vektoreninnerhalbder Routine PDSYEVX konzentriertsich ein grof3erTeil der Berechnungszeiuf

die LoésungdesstandardisierteBRigenwertproblemsodassdasersterezur Berechnungler Matrix S—3
weit wenigerins Gewicht fallt.
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Abbildung 3: ZeitvergleichderbeidenMethodenauf verschiedeneRrozessagittern (n=2530)
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Abbildung 4: ZeitvergleichderbeidenMethodenauf verschiedeneRrozessagittern (n=5060)

Verfahren mit Cholesky-Faktorisierung (PDSYGVX)
Verfahren mit Loewdin-Orthogonalisierung
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Verfahren mit Cholesky-Faktorisierung (PDSYGVX)
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Verfahren mit Cholesky-Faktorisierung (PDSYGVX)
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Abbildung 5: Speedup-Wrte(n=959)

Prozessoranzahl
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Verfahren mit Cholesky-Faktorisierung (PDSYGVX)
Verfahren mit Loewdin-Orthogonalisierung -------
2 o -
15 ,
Q
=]
S
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Q
0 T e |
05 | |
1 2 4 8 16 1 2 4 8 16
0
Prozessoranzahl

Abbildung 6: Speedup-Wrte(n=2530)

Verfahren mit Cholesky-Faktorisierung (PDSYGVX)
Verfahren mit Loewdin-Orthogonalisierung -------

Speedup
w
T
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2 4 8 16

0

Abbildung 7: Speedup-Wrte(n=5060)

Prozessoranzahl
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Verfahren mit Loewdin-Orthogonalisierung auf 2-2-process grid (n=959) ———

Gesamtzeit

60 - 1

50 - 1

40 - —

Zeit in sec

30 EwP PDSYGVX

EWP

20 - 1

10 - 1
S-1/2*H*S-1/2|

s12 Ev
0

Abbildung 8: Einzelschrittebei Verfahrenmit Léwdin-Orthogonalisierungn=959)im Vemgleichzur Gesamtzeit
mit Cholesky-Faktorisierung
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Verfahren mit Loewdin-Orthogonalisierung auf 2-2-process grid (n=2530) ———
Gesamtzeit
1400 - 1

1200 - 1

PDSYGVX
EWP ]

1000

800 |- 1

Zeit in sec

600 - 1

EWP

200 | 1
S-1/2*H*S-1/2

S-1/2 EV
0

Abbildung 9: Einzelschrittebei Verfahrenmit Léwdin-Orthogonalisierungn=2530)im Vergleichzur Gesamtzeit
mit Choleslky-Faktorisierung
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Eigenwerte (n=2530)
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Abbildung 10: Spektrumder Testmatrix(n=2530)
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Bei Skalierungder Rechnungnmit n? durfte der Zeitaufwandfiir die Berechnungler 2530erMatrix nur
ca.20x sohochseinwie fur die 959erMatrix, erist aberbeiPDSYGVX mehrals30x sohoch!

SequentielleAlter nativen zur ScaLAPACK-Routine PDSYEVX

Vergleich verschiedener  APACK-Routinereur sequentielledsungdesverallgemeinerterEigenwert-
problems

Die beiden oben beschriebenenMethoden lassen sich unter Verwendung der genannten
ScalLARACK-Routinenals paralleleVerfahrenrealisieren Fur kleine Matrizen, d. h. fur Matrizen, die
aufeinemProzessoverarbeitetverdenkbnnensindalternatv zudenScaLAFACK- die entsprechenden
LAPACK-Routinen(DSYGVX, DSYEVX, DSYMM und DGEMM) einsetzbar

ScaLAPACK ——
° LAPACK ------- 4
LAPACK/SMP BLAS --------

ScalLAPACK
40 B

LAPACK

wl PACKSMRBLAS | | |

Zeit in sec

S-1/2*H*S-1/2

S-1/2 EV

EWP |l EWP DSYGVX|

0

Abbildung 11: Vergleich von ScaLARACK und LAPACK unter Verwendungder korrespondierendeRoutinen
(n=959)

1600

ScaLAPACK ———

LAPACK
LAPACK/SMP BLAS --------
1400 B

1200 B

1000 - 1

800 1

Zeitin sec

600 1

ScalLAPACK

LAPACK
LAPACK/SMR BLAS S-1/2*H*S-1/2
200 B

EWP | EWP

DSYGVX|

0

Abbildung 12: Vergleich von ScaLARACK und LAPACK unter Verwendungder korrespondierendeRoutinen
(n=2530)

DesWeiterenwird die SharedMlemory-parallelisiertd8LAS-Bibliothek von ATLAS [10] angelonden;
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dabeiwerdendie BLAS auf den4 ProzessorerinesknotensparallelbearbeiteunterVerwendungles
gemeinsameBpeichersFurdie BLAS 3-Routinensollte sichhierdurchein Zeitvorteil emeben.

AnhandderAbb. 11 und 12 sindfolgendeResultatezu erkennen:Sowvohl durchdie LAPACK-Routinen
alsauchdurchdenEinsatzvon SMP BLAS kannjeweils eineZeitverbesserungrzieltwerden,so dass
fur sequentielleverfahrendie LAPACK- den ScaLARACK-Routinenvorzuziehensind sowie bei ent-
sprechendeRechnerstruktuBMP BLAS eingesetziverdensollten.

Man sieht,dassdie Verwendungler SMPBLAS bei denBLAS-Operationereinensehrgrol3enGewinn
bringen,daggenwirken sie sich bei der LdsungdesEigenwertproblemsur wenig aus.Hier ist evtl.
durcheineexplizite SMP-Rarallelisierungnit OpenMPein groRereZeitgavinn zu erreichen.
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Abbildung 13: LAPACK-Eigenwertléseim Vemgleich(Berechnungon S-3, n=959)
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Abbildung 14: LAPACK-Eigenwertldseim Vergleich (standardisierteBigenwertproblemn=959)

Zur LosungdesStandardeigenwertprahsstellt die LAPACK-Bibliothek dartibethinausweitereRou-
tinen zur Verfiigung[11]. Die im WeiterenvemleichenduntersuchterEigenwertldseseienan dieser
Stelleaufgefihrtundkurz beschrieben:

e DSYEVX (expertdriver):
Bei deneingesetzteWerfahrenhandeltessich hier um Bisektionundinverselteration.

e DSYEV (simpledriver):
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Die Routinebasiertauf demQR-Algorithmus.

e DSYEVD (divide-and-conquedriver):
Zur Berechnungler Eigervektorenwird ein divide andconquerAlgorithmus verwendet\Wegen
Verwendungieler BLAS 3-Routinerwird jedochn? mehrSpeichealsbeiderRoutineDSYEVX
bendtigt.

e DSYEVR (relatvely robustrepresentatiofRRR)driver):
Der NameRRR leitet sich ausdemzugrundeiegendenAlgorithmusah Die Routinevermeidet
weitgehendGram-Schmidt-Orthogonalisiarg, verwendetsonstwie die RoutineDSYEVX Bi-
sektionundinverselteration.
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Abbildung 15: LAPACK-Eigenwertléseim Vergleich (Berechnung/on S~ 2, n=2530)
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Abbildung 16: LAPACK-Eigenwertléseim Vemgleich(standardisierteBigenwertproblemn=2530)

Wie in denAbb. 13,14,15und 16 erkennbaiist, schneidetlie RoutineDSYEV in vielenFallenschlech-
terabalsdie RoutineDSYEVX. Nur beigrof3erClusterBildung, wie esbeimLdsendesstandardisierten
Eigenwertproblemsiir n = 2530 der Fall ist, kanndie RoutineDSYEV bessereéergebnisseerzielen.
Deutlichschnelleralsdiesebeidenarbeitenedochdie RoutinenDSYEVD undDSYEVR.

DaderbendétigteSpeicherbedafur Bewertungder GuiteeinerRoutineebenélls einegroReRolle spielt,
wird hieraufin weiterenBetrachtungeringeyangen.

Zunéchstsoll anhandeiner Auflistung desMindestspeicherbedarangezeigiverden,welche Kompo-
nentenin welcherGréRenordnungum Gesamtspeicherbeddr¢itragen:
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DSYEVX  DSYEV DSYEVD DSYEVR

Matrix n? n? n? n?
Eigervektoren n? - - n?
Eigenwerte n n n n
WORK/IWORK  8n/5n 3n—1/- 14+6n+2n%3+5n  26n/10n
IFAIL/ISUPPZ nl - -/- -/- -/2n

FuroptimaleBerechnungszeitelmei denRoutinenDSYEVX, DSYEV undDSYEVR wird jedochmehr
ArbeitsspeicheWWORK bendtigt. Dieserkann durch Speicherplatzanfrageermittelt werden.Der tat-
sachlichbendtigteSpeicherbedaiist in Abb. 17 graphiscihdaigestellt.

40000

DSYEVD =959
———————— n=2530 —--——

35000 B

30000 b

DSYEVR

DSYEVX

25000 b

20000 B

Speicher/1000 Maschinenwoerter

15000 b
DSYEV

10000 b

5000 B

0

Abbildung 17: Speicherbedader LAPACK-Eigenwertléser

Man erkennt,dassbei der RoutineDSYEVD der Vorteil bei der Berechnungszeiurcheinendeutlich
groRererSpeicherbedatiezahliwerdenmuss beiderRoutineDSYEYV sindéhnlicheBeobachtungeim
andereRichtungzu machen.

Die RoutineDSYEVR bietetdaggen eine sehrgute Alternative zu denandererLAPACK-Eigenwert-
I6sern,da sie sehrgute Ergebnissehinsichtlich der Berechnungszeimnit akzeptablenSpeicherbedarf
verbindet.SostehtDSYEVR zeitlich gesehemerdivide andconquesRoutineDSYEVD in nichtsnach,
beanspruchébergerademal soviel Speichewie die RoutineDSYEVX.

VergleichendeUntersudwungder in KarlsruheentwidkeltenRoutineRDIAG

Die ander UniversitatKarlsruheam Lehrstuhlfir TheoretischeChemieentwiclelte RoutineRDIAG
erwartetals Eingabedie Matrix desstandardisierteicigenwertproblemén gepacktef~orm sowie die
Matrix, mit derdie Standardisierundurchgefihrivurde,alsn x n-Matrix. Als AusgabeverdenEigen-
werteundEigervektorendesverallgemeinerte&igenwertproblemgeliefert.Zur vergleichenderunter
suchungnit denLAPACK-Routinenwird dieseRoutinemit folgenderEin- und Ausgabeverwendet:
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Input: H := S~3HS~% in gepacktefForm,
S~ alsn x n-Matrix
Output:E, C (Eigenwerteund EigervektorendesAusgangsproblems)

60 1000
ohne SMP BLAS ohne SMP BLAS
mit SMP BLAS -----— mit SMP BLAS ———-—

RDIAG

RDIAG

50 B

40 | 4

600 [

30 | B

Zeit in sec
Zeitin sec

DSYEVR

DSYEVR
DSYEVD 400 - psyEvD

20 b

200

10 + B

0 0

Abbildung 18: Zeitvergleichder RoutineRDIAG mit denLAPACK-EigenwertldseriDSYEVD undDSYEVR

Bei derimplementierungler RoutineRDIAG wurdefolgendesvVerfahrenzur Diagonalisierungerwen-
det:

1. Reduktionder symmetrischeMatrix H mittels Householdeffransformatioen auf Tridiagonal-
gestalt

2. Erzeugunglerorthogonaleransformationsmatrix

3. BerechnunglerEigenwerteund Eigervektorender Tridiagonalmatrix

Eine zuséatzlicheMatrixmultiplikation zur Berechnungler Eigervektorenwird nicht bendtigt;diesge-
schiehimittelsJacobi-Diagonalisieng mit StartmatrixS—2 im Schritt3 [12]. Dadurchkanndie Routine
RDIAG alternatv zur Losungdesstandardisiertekigenwertproblemsowie derBerechnunglerEigen-
vektorendesAusgangsproblemsingesetziverden.

In weiterenUntersuchungemvird die Routine RDIAG den LAPACK-EigenwertléserrDSYEVD und
DSYEVR gagenulibegestellt,wobeibeim Vergleich der Berechnungszeitefvgl. Abb. 18) bei letzteren
die zusatzlichbendtigteMatrixmultiplikation berticksichtigivird.

Klar zu sehen ist, dass die Routine RDIAG zeitlich gesehenmit den LAPACK-Routinen
DSYEVD undDSYEVR nichtkonkurrierenkann.DurchVerwendunglergepackteri-orm zur internen
Repréasentatioder Matrix kdnnendie BLAS 3-Routinennicht verwendetverden,die jedochentschei-
dendzur Geschwindigkit beitragen.

Inwieweit tatsachlichSpeicherplatdurchdieseDarstellungeingespantverdenkann,soll anhandolgen-
derAufstellungermitteltwerden:
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DSYEVD DSYEVR RDIAG

Matrix n? n? n(n+1)/2
Eigervektoren - n? n?
Eigenwerte n n n
WORK/IWORK 1+6n+2n%3+5n  26n/10n 81n/ -
IFAIL/ISUPPZ -/ - -/2n -/-

Graphischist derjeweilige SpeicherbedaderRoutinenfir die MatrixgroRenn = 959 undn = 2530 in
Abb. 19 dagestellt.

40000
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10000 b
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0

Abbildung 19: VergleichdesSpeicherplatzefir die RoutinenRDIAG, DSYEVD undDSYEVR

UnterBerlcksichtunglerErgebnissdiinsichtlichderBerechnungszeist der Speicherbedaftir RDIAG
alsnichtwesentlichgeringeralsderfir dieRoutineDSYEVR einzuschatzebassdie RoutineDSYEVD
wesentlichschlechteabschneidetyar anhandvorherigerErgebnisseabzusehen.

Zusammenfassungler Ergebnisse

Um die Resultat&kurz zusammenzassenseiFolgendegesagt:
DadurchdassheiderLéwdin-Orthogonalisierungwei EigenwertproblemauftretenkanndieseHeran-
gehensweiseur Losungdesverallgemeinerteikigenwertproblemsicht mit demVerfahrenkonkurrie-
ren,dasCholesky-Faktorisierungzur Standardisierungerwendet.

Darliberhinausist angesichtsler gutenErgebnissaler RoutineDSYEVR im sequentiellerEinsatzmit
Bedauernfestzuhaltendasseine parallele Version noch nicht verfigbarist. Fir DSYEVD stehtseit
kurzem(31.8.2001)nit ScaLAFACK 1.7 eineparalleleVersionzur Verfigungdie jedochauf ZAMpano
nochnichtinstalliertist.

57



Danksagung

An dieserStelle mochteich mich bei Herrn Prof. F. Hossfeldund Herrn Dr. R. Esserfir die Organi-
sationund DurchfiihrungdesGaststudentenprogrens fir WissenschaftlicheRechneram NIC/ZAM
bedankn.

Fur die Betreuungund UnterstutzungvahrendmeinesAufenthaltesnéchteich mich rechtherzlichbei
meinerBetreuerinFraul. Gutheilsavie HerrnDr. J. Grotendorsbedankn, desWeiterenbei allen Mit-
arbeiterndesZentralinstitut§ur AngevandteMathematik die mir mit Ratund Tat zur Seitestanden.

Literatur

. D. R. Hartree;Proc.CambridgePhil. Soc.24,89(1928)
. V. Fock,Z. Phys.61,126(1930)
. V. Fock,Z. Phys.62,795(1930)
. P.Hohenbeg undW. Kohn,Phys.Rev. B 76,6062(1964)
. W. KohnundL. J. ShamPhys.Rev. A 140,1133(1965)
. B. N. Parlett, The SymmetricEigervalueProblem Societyfor Industrialand Applied MathematicsPhiladelphia(1998)
. J. H. Wilkinson and C. Reinsch,Handbookfor Automatic ComputationVolumell, LineareAlgebra,(SpringerVerlag
1971)
8. ZAMpano- ZAM ParallelNodeshttp://zampano.zam &fjuelich.de
9. L. S.Blackford,J.Choiundandere ScaLARACK Users Guide,SIAM (1997)
10. ATLAS- Automatically TunedLinearAlgebraSoftwarehttp://www.netliborg/atlas
11. E. AndersonZ. Bai undandere . APACK Users Guide,SIAM (1999)
12. R. AhlrichsundK. Tsereteli Efficient Linear AlgebraRoutinesfor SymmetricMatricesStoredin Packed Form (2001)

~NOoO O~ WNER

58



A Multiple-Time-Step-Algorithnfor MolecularDynamics
Simulations

AndreasNul3baumer
Universityof Leipzig
psy96cfc@studsemmi-leipzig.de

Abstract: Thecritical factorsthatgovern moleculardynamicssimulationsaretime andmem-
ory consumptionFor shortrangeinteractionsa "cut off radius"may be usedto speedup com-
putation.Furthermorenethodsknowvn asMultiple-Time-Step(MTS) methodsare usedwhich
separateontritutionsto theforceondifferenttime scalesOneof theses themethodpresented
here.A Taylor expansionin the forcesis carriedout every n-th stepfor particlesin a certain
range.In the intermediatestepsthis expansionis usedto predictpositionsandforces.Based
onthework of StreetandTildesley andanexamplesourcecodeby Tildesley a modulefor the
MD simulationprogram"DMMD" developedat the Centralinstitutefor Applied Mathematics
(ZAM) at the Forschungszentrurdilich wasimplementedn Fortran 90. In orderto testthe
correctnes®f the simulation,exhaustve testswereperformedfor a systemof liquid argonon
theZAMpanocluster

Intr oduction
MolecularDynamicsSimulations
Moleculardynamics(MD) simulationsareruled by the systemsHamiltonian’{, which consistsof the

kinetic enegy part, a potentialenegy part (mostoften approximatedy a pair potential),and external
contrilutionsto the systemenegy. Basedon this, the equationf motion

. oM
L_8ﬁ;

- OH
5 — — 1
P o7, (1)

canbesolvednumerically

In a MD simulationthe particlesare distributedin a certaingeometricalregion (often a cubic box) to
which boundaryconditionsare applied,e.g. periodicor reflectingboundaryconditions.The integrated
Eqgn. 1 givespositionsand momentaof the particlesasa function of time which resultsin a complete
descriptionof the physicalsystemin a classicalsense With the help of statisticalphysicsstructural,
dynamic,andthermodynamigropertiescan be calculated Fig. 13 shavs a schemeof a typical MD-
simulationroutine.

Ingredients

For aMD simulationtherearethreebasicingredientsnecessarya modelfor the potential,anintegrator
andanensemble.



¢(r/o)

Figurel: LennardJonegotentialin reducedunits

e The potential model describeghe interactionbetweenatomsconstitutingthe system.A typical
examplefor a pairwisepotentialis the Lennard-Jone$2-6 effective pair potential(seeFig. 1) that
may beusedto describea simpleliquid, e.g.Argon:

o\ 12 o\ 6
ousr) = e ((2)" - (2)") @
The potential(seeFig. 1) hasanattractve tail of theform 1/7% representinglispersiorenegies,
and a steeplyrising repulsve part startingat » ~ o which modelsthe hard core of the atom.
Futhermorehe potentialexhibits a minimumat» = 2'/%¢ of depthe. Realisticparametersor a

simulationof a liquid aree.g.in the caseof Argone/kp ~ 120K ando =~ 0.34 nm for Aragon
which provide areasonablagreemento the experimentaldata.
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e Theintegrator is a schemeto solve the equationsof motion (1). A well knovn methodis the

andt — h is calculated:

Verlet Algorithm [3]. Therebythe Taylor expansionof a particle: atapositionr; atatimet + h

7 (t + h) :ﬁ(t)+17i(t)h+h;a’i(t)+... 3)
2
it~ h) = 7i(0) B+ (1) @

cancelgheoddterms:

whereh is a smallquantitywhich is choserno ensurea stableintegration. Adding both equations

Fi(t 4+ h) +75(t — h) = 275(t) + h2a;(t) +

)
Solvingfor 7;(¢ + h) givesthe Verlet-algorithm:

it + h) = 27 (t) — 7i(t — h) + h%@(¢)

(6)
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Termsof the orderof threeandhigherareneglectedandtheerroris of the orderof . For b — 0
Egn.6 cornvergesandsolvesthe equationsof motion(1).

In Eqgn.6 thereareno velocities,they are calculatedby meansof the centraldifference(error of
theorderof h?):

Lo Tilt+h) —7i(t—h)
v;(t) = o (7)

To calculatethe velocity, the positionattime ¢ + h is neededthereforethe positionattime ¢ — h
mustbe stored(seeEqn. 7). To comearoundthat problemthereis a slightly modified versionof
the Verlet-algorithmthe velocity Verlet algorithm.

F(t+h) = Fit)+hti(t) + =ai(t) = 7(t) + hti(t) + — F(t) 8)

h

2m;

T(t+h) = o)+ (Fo+FE@+n) @

Substitutingy; in the equationdor r;(¢t + h) andr;(t — h) andaddingboth equationggivesthe
Verlet-algorithm.ThereforeEgn.8 andEqn.9 areequvalentto Eqn.6 andEqgn.7.

e Foraclosedphysicalsystemwith no exchangeof enegy andmatterthemicro canonicalensemble
or NVE-ensemblés chosenln aMD simulationthis situationis very easilyrealizedthenumberof
particlesdoesnt changeduringthewholerunandthe Verletalgorithmguaranteetheconseration
of enengy.

Theoretical Background

In the following the Lennard-Jonepotentialfunction is usedas example.Moreover, the methodde-
scribedappliesin the sameway to ary continuousdifferentiablepotential.

Theforceexertedby amoleculej onamoleculei is

_ Tij do(rij)

P = —YU(r) =
ij VU (TZJ) i dry

(10)

wherer; = 7; —7; andr;; = |7;|. Thereforethetotal forceonthemoleculei exertedby all surrounding
moleculesj # i is:

= - 755 do(ri)

F, = F,; = S R S S A 11
Z J Z T’ij drij ( )
J# J#i

Theintroductionof a cut-of radiusr,. gives:

F=3 <_@M> (12)
— \ 1 drij o
JFi TijsTe

Theconditionr;; < r. meansthatonly particles; thatareatleastr. away from the particle: contritute
to thetotalforce F; (seeFig. 2). Thisis possiblesinceonly shortrangeforcesaretakeninto accounthat
fall off rapidly.
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Figure 2: black:particleswithin the cut-off radius;grey: particlesoutsidethe cut-off radius

The MTS-methodntroducesa secondspherer, < r. thatdividesthe spherer. into aprimaryareawith
primary particles(r;; < r,), anda secondanareawith secondaryarticles(r, < r;; < r.). Thenthe
total forceontheparticle: givenby Egn. 12, canbe separateihto aprimaryforceﬁip andasecondary

forceF;-S producedvy thesetwo setsof particles:

L. 7 db(ri;
Fi_Ep+FiS_Z(T_J ¢(TJ))

; T 2 dri 7

ik do (1)
_ Tk 3P ik) 13
2> < Tik  Arik ) o <r<re (13)

Tij <Ta k

Figure 3: black:particleswithin the primaryradius;grey: particleswithin the secondaryadius;hollow: particles
outsidethe cut-off radius

ragreplacements

O

Fromthe perceptiorthereis known thatfor shortrangeforcesholds:

(1Fel) > (|Fs]) (14)
(IFel) > {IF51) (15)

Eqgn. 14 meanghaton averagethe contributionsto the forcesform the secondarnareaarewealer than
the onesfrom the primary areawhile Eqn. 15 meanghatfluctuationsin thesecontritutionsarewealer
in the secondanareathanin the primaryone.
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Dueto the magnitudeandthe curvatureof the Lennard-Jonepotentialthesetwo propertiesseemto be
fullfilled, i.e.thesecondaryorcesaresmallerandvaryingslower in time anddistanceln Sec. andSec.
) thisassumptiowill be proovennumerically

Thesedifferencesmale it possibleto distinct betweentwo updatemechanismsLike in corventional
MD simulationsthe primary forcesare updatedcompletelyevery time stepwhile the secondanforces
areonly updatedcompletelyevery n-th time step.In then — 1 remainingstepsa T'aylor — update is
performed.

At time ¢ the primary and secondanforceson moleculei, £, (), F’Z-s (t) arecalculatedfrom Eqn. 13
andalist of thecorrespondingarticlesis compiled.Thetime deriativesof thesecondarjorcesﬁi s(1),

Fi4(t), ... arecalculatedaswell. This is donein the following way: with A = —r~1(d¢/dr) Eqn.10
gives

Fo T 4p (16)

rdr

wherer = 7(t) — 7(t), ¥ = 7;(t) — 7(t), ... Every termin 11 canbe differentiatedindividually, and
thereforetheindicesareomitted.DifferentiatingEqn. 16 with respecto time gives:

F = AF'+ B(F-#)7 (17)
whereB = r~1(dA/dr). Theseconddervative is:
F =B #+7 )+ C(F 2| 7+ 2B(7 - /)i + A7 (18)

whereC = r~1(dB/dr). If the Lennard-Jonepotential(seeEqn. 2) is used the expressiondor A, B
andC are:

1do¢ ot? ob
1dA o2 b
1dB o2 o

During the following time steps(t + ki, t + ho, ...) theindex list (compiledin the first step)is used.
Only the primary forcesarerecalculatedFor the secondaryorcesa Taylor expansionin theforcesF;
is used:

~ N am - h™
Fs(t+h) ZFs(t)—i-Fs(t)ﬁ-I—"'-ﬁ—dt—mFS(t)m (22)
PluggingEqgn.16 to 18 into Egn.22 givesanexpressiorin termsof A, B, C"
Fs(t+h) = AT+ |AF+ B(F 77 h+
. . o .1 h?
+ [(BO- #4774+ O 797) 74 2B(F - 7+ AF| (23)
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After n — 1 stepsboth the primary and secondaryorcesand Taylor-coeficients arerecalculatedDue
to the motion of particlesacrosshe primary andsecondaryadii the boundarybetweenhetwo regions
getsgraduallydistortedfrom its original shape The averagenumberof stepsuntil a secondaryparticle
intrudesinto the primaryregion defineshe maximumnumberof Taylor steps

To calculateequilibrium propertieslike the averageinternalenegy U andthe averagevirial WV the
expressionsnustbe separatedhto primary andsecondarycontritutions. For the averageof the internal
enegy andthevirial (without MTS but with a cut-off-radius)holds:

U= <ZZ¢@~U>> (24)
iog>i Tij <Tc

and

W — % <Z Z rij dﬁb(ru) > (25)

r
i §>i K

There are two possibilitiesto get an equialent expressionfor the MTS-method:The propertiesare
calculatedbnly every n-th stepwhenafull updates performedor a Taylor expansionsimilarto Eqn.22
is performed.Thelatteralternatve requiresexpressiongor thetime derivativesin Eqn.24 andEqn. 25.
They are:

b = —AF-7 (26)
¢ = —BF-7)?—AF-T+7-7) (27)
§ = —C( ) =3B|(F 1) F+ 7 7)] = AT+ 377 (28)
and
d [ d :
E(rd—f) = —X(7-7) (29)
‘%Q%) = YF - XFT+FP) (30)
d? d¢ o 3 o o S L L R L
E(Tﬂ) = —ZF-7) =3Y |(F-")(F-7+7-7) - X(7 7+ 377 (31)

whereX = —r~1(d¢/dr), Y = r=Y(dX/dr) andZ = r=(dY/dr)

Implementation

The presented TS algorithmwasimplementedn the framework of the parallelIMD programDMMD
(see[1]). DMMD usesthe velocity-\erlet algorithmasintegrator (seeSec.). Fig. 14 shaws the corre-
spondencéetweerthephysicalequationsandthe programfunctions. Themainloop consistessentially
of theroutinecallsto motion(1) , interaction() andmotion(2) . Hereinteraction() is
theforce routinebasedon a systolicloop-algorithmthat sendspositionsto the next processoandgets
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Figure4: Schematiaiagramof the positionssentin a systolicloop (forcesaresentin the otherdirection)

forcesin return(seeFig. 4). Motion is theintegratorroutineconsistingof thetwo partsof the velocity-
Verletalgorithm.

The main part of the MTS-algorithmis locatedin the modulemts_module in the file mts.F90 .
A few global variablesmust be introduced,most of themin modulemts_parameters in the file
variables.F90

Themostprominentchangen theexisting sourcecodeis theintroductionof aswitch  -statemenin the
subroutineinteraction(.. .) ininteraction.F90 . A call to interaction(1) calculates
theprimaryandthesecondaryorces,acall to interaction(2) theTaylorcoeficients.Fig. 15shavs
theMTS versionof Fig. 14. ThesecondaryorcesandTaylorcoeficientsarerecalculate@nly every n-th
step.

The implementationand testing of the algorithmwere done on the ZAMpano SMP cluster (see[6])
locatedatthe NIC/ZAM. ZAMpanois a Linux basedPC-clustewith 32 Pentiumprocessors.

Results
FreeParametes

All in all therearefour free parametern the MTS method:

1. thecut-off radiusr,
2. theTaylorradiusr,
3. thenumberof Taylor stepsn

4. theorderof the Taylor expansionO (£ )

Besidestem 4 thatis essentiallyfixedin the sourcecodetherearestill threeparameterso determine.

Primary and Secondaryorces

Oneof the main assumption®f the MTS-methodis the lower magnitudeof the secondaryforces(see
Eqn.14).In Fig. 5 thesewo contritutionsarecomparedor thecaser, = 0.7 - r. andit is foundthatthe
magnitudeof thesecondaryorcesis aboutanordersof magnitudesmallerthanthe primaryforces(note
thatthe scalesareshiftedfor clarification).
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Figure5: Comparisorof primaryforces(lower plot) with secondarforces(uppershiftedplot). r, = 0.7 - 7

If r, getsbiggerthe magnitudeof the secondaryforcesshouldget smaller Fig. 6 shavs a comparison
of the secondaryorcesfor threedifferentradii. It is obvious thatthe Lennard-Jonepotentialhasthis

property
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Figure6: Comparisorof secondaryorcesfor differentradii r,. Upper (shifted)plot: r, = 0.9 - r., plot in the
middle (shifted):r, = 0.7 - r., lowerplot: r, = 0.5 - 7.

Spectal Properties

Thesecondassumptiormadein Eqn. 15 wasaboutthelower fluctuationsin thesecondaryadius.Fig. 7
compareshe fluctuationof primaryandsecondaryorces.The primaryforceshave amaximumfluctua-
tion frequeng atabout10 ps~! while the secondaryorceshave their maximum(asexpected)at thelow

endof thespectrum.

In Fig. 8 the power spectrunof the secondaryorcesis plottedfor differentradii. With increasingadius
r, themaximumis shiftedto thelow endof the spectrum.
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Figure7: Comparisorof the power spectrumof the primaryforce (lower plot) with
thesecondaryorce (uppershiftedplot). r, = 0.7 - r.
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Figure8: Comparisonof the power spectrumof the secondaryforce for different
radii. Lower plot: r, = 0.5 - ., upper(shifted)plot: r, = 0.7 - r,
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EnegyLoss

The integrator solves the equationof motion. In an NVE-ensemblegnepy is consered and solutions
of thedifferentialequationshouldconsere enegy aswell. This leadsto the requirementhatan MTS-
algorithmmustconsere enegy to be useful.However a numericalintegrationof the equationof motion
shaws that the presentform of the MTS-algorithmis not enegy conserving,. e. athermostathasto
be usedin orderto compensatan enegy drift. Fig. 9 shavs threedifferentscenariosfirst without ary
heating seconda Berendsenveakcouplingthermostats appliedwith couplingconstantt.0-10~4, third
velocity rescalings usedto keepthetemperatureonstant.
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Figure9: Comparisorof differentheatingstratgies. Lower straightline: no heating,upperstraightline: weak
heating zigzagline: strongheating.

Thereis at leasta weakheatingnecessaryo stopthe systemfrom freezingout. Fig 10 shawvs the useof

weakheatingwith differentcouplingcoeficients. The higherthe coeficient, the lower is the influence

onthesystemFor all threecoeficientsthesystermfindsanew equilibriumenengy thatis little lowerthan

theoriginal one.
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Figure 10: Comparisorof differentBerendsenveakcouplingcoeficients.Fromtopto bottom:2-1072,1-10"2,
0.67-1072.
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A possibleexplanationfor this behaiour is schematicallydescribedn Fig. 11. Consideringa particlei
thatmovesduring the Taylorexpansionstepsfrom the secondarynto the primary area,its force contri-
bution will be approximatedy the secondaryorce andthe Taylorcoeficients. As foundin numerical
studiesthis approximationis sometimesa crudeoneleadingto a differencebetweenthe extrapolated
force anda potentially calculatedreal one. This differencein force, goingin line with a differencein
enegy resultsin anenepgy lossat a completeTaylor step(whenall forcesarecalculatedexplicitly) and
thusleadingto the obsereddrift in enepy.

Figure11: Lennard-Jonepotentialwith Taylor radiusr, (dashedine). A particlei with the secondaryorce F; .
is moving form the secondaryareainto theprimary area.

Conclusionand Prospects

The MTS-methodin the existing from is not enegy conserving.Thereforethe constantinfluenceof
a (weak) heatingthermostais necessaryNeverthelesss it possibleto samplethe configurationspace
fasterwith athermostatvhich maybe usefulfor equilibrationruns.

A treatmentof the enegy problemis the introduction of a weighting function, leadingto a smooth
crosseer of force contritutionsfrom particleswhich move from the secondaryo the primaryarea.The
ideais to weighttheforcesandTaylor-coeficientswith thefollow function:

1 rj<r,
2
Tij — Ta) (3re — Tq — 2155
w(rij) = 1— (ri; ")(r( —07‘ )30 i) Tq < Tij < Te (32)
(& a
0 @ ryj=>re

Theplot of Eqn.32 andof theinverseequationdashed)s shaovn in Fig. 12. To make asmoothcrosseer
theprimaryforceshave to bemultiplied with w(z) andthesecondaryorces(includingthe Taylorforces)
with 1 — w(z). Thisonly needgo be donein theareawherew(z) # 1.

Theintroductionof this type of weightingfunction shouldresultin a smallerenegy gapandtherefore
betterenegy conseration.
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Figure12: Plotof theweightingfunctionw(z) (Eqn.32)andl — w(x) (dashed).
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Nassi-ShneidermarDiagrams
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Figure 13: Nassi-Shneidermadiagramof anMD simulationrun
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n=1, numberof time steps

[72)
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motion(1): Tt + h) = 7(1) + hoi(t) + L= Fi(t)
Ti(t+h) = Ti(t+h) + hfﬁf)

interaction(): Fi(t+ h)

motion(2): Ti(t+h) = i(t +h) + %ﬁ:h)

state_values(..

.) statisticalanalysis

Figure 14: Nassi-Shneidermadiagramof anDMMD simulationrun
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Figure 15: Nassi-Shneidermadiagramof anMTS-MD simulationrun
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Bestimmungvon Eigenwertenm InnerendesSpektrumsnit
Hilfe von Teilraum\erfahren

GeraldSchubert

Physikalischenstitut, Theoretischéhysik
UniversitatBayreuth

E-mail: gerald.schubert@stud.uni-bayreuth.de

Zusammenfassung: Bei der numerischerBerechnungron EigenwertergrofRer diinnbesetz-
ter symmetrischeMatrizen gibt es eine Vielzahl von Algorithmen, die dafur geeignetsind,
EigenwerteandenRéanderrdesSpektrumsu berechneninteressiertnansichdaggenfir Ei-
genwerteim InnerendesSpektrumsso sind die zur Verfugungstehendemethodenrar. Die
EntwicklungdesJacobi-Daidson-\érfahrens mit Residuumsminimierungovohl mit harmo-
nischenals auchnormalenRitz-Werten,war ein grof3erFortschrittauf diesemGebiet.Fur die
spezielleKlassederin dertheoretischefrestkorperphysikorkommenderAnderson-Matrizen
zeigtsich, dalBaufgrundder spezifischerkigenschafteres Spektrumslie meistenAlgorith-
menzur BerechnungnnererEigenwerteversagerodernur nicht zufriedenstellend&rgebnisse
liefern. Die Implementierungnit harmonischemRitz-Wertenscheintvielversprechendu sein,
obwohl auchhier Problemeauftreten falls die innerenEigenwertenicht verteilt sind, sondern
in Formvon Clusternauftreten Die unmittelbareN&heder EigenwertannerhalbdieserCluster
zueinandefuhrt dazu,daldmanin irgendeineiteration zufallig als Shift genaueinenEigen-
werttrifft, wasdasharmonischdacobi-Daidson-\érfahren zumZusammenbrechereranlaf3t.
In dieserArbeit sollen unter anderemMdoglichkeiten aufgezeigtwerden,wie diesverhindert
werdenkann.

Einleitung

In dertheoretischerrestkdrperphysikretenbei der Beschreilong von komplexen Systememnit vielen
Freiheitsgradergenausavie auchin der Quantenchemigililbertraumeauf, die sehrhochdimensional,
in vielenFallensogarunendlichdimensiaa sind. Will mannuninnerhalbdieserHilbertraumenumeri-
scheSimulationendurchfiihrenso mul3 mandie auftretenderOperatorergeeigneendlichdimensional
approximierenDa die darstellenderMatrizen dieserOperatorergliicklicherweisemeist diinn besetzt
sind,ist der Rechenaufandin spatererOperationergegenibenoll besetzemMatrizenerheblichredu-
ziert. Daherkénnenje nachverfiigbarerRechnerkapazita¥atrizen mit Dimensionvon 10° x 10° bis
105 x 10, in Spezielfallerbis 108 x 108 behandeltverdenwasfir dengroRtenTeil der Systemesine
sehrguteN&herungdarstellt.

Trotz dersehrhohenRechenleistungioderneiSupercomputeist esnicht méglich, alle Eigenwertedie-
serMatrizenzu berechnenwasallerdingsauchnicht noétig ist. Man interessiersich vielmehrfir eine
geringeAnzahl(5 bis 20) von EigenwertengntwedeandenRé&nderrdesSpektrumspdernunvermehrt
auchinnerhalbeinesgewvissenintenalls im InnerendesSpektrumsZur naherungsweiseBerechnung
dergesuchterieigenwerteund Eigervektorenbietensichaufgrunddergrof3erDimensionerderbetrach-
tetenMatrizenTeilraum\erfahrenan,bei denemmannichtdengesamtemochdimensionaleRaum,son-
dernnur einenniedrigdimensionale Unterraumbetrachtetund in diesemdasEigenwertproblemost.



Durch geschickteWahl dieserUnterraumekann man eine gute Korvergenzgegendie Eigenpaareder
urspringlicherMatrix erreichenWahrendesfir die extremenEigenwerteeineganzeAnzahlverschie-
denerAlgorithmenzur Berechnungibt, tretenim InnerendesSpektrumseinigeProblemeauf.

Im Folgendenwird daigelegt, wie man mit Hilfe einer Kombinationverschiedene¥erfahrendie Ei-
genwerteeinersogenannteAnderson-MatrixoerechnetDie besonder&chwierigleit bei dieseMatrix
liegt in ihrer Indefinitheitund in derje nachgewéhltemParameteruftretenderClusterbildungder Ei-
genwerteElsneretal. [3] habenn ihremArtikel gezeigtdalldie bisherverwendetei.dsungsmethoden
wie Arnoldi-MethodeoderLanczos-Algorithmugtr dieseArt von ProblemeraufgrundhoherRechen-
zeit oder Speicherbedaningeeignesind, wobei eine Modifikation der ImplementierunglesLanczos-
Algorithmusvon Cullum und Willoughby [11] nochdie besterErgebnissdiefert. Hier soll nunanhand
einesProgrammson A. Goke[1] gepruftwerdenobdie Verwendungnderet.dsungsmethodemsbe-
sonderalesharmonischedacobi-Daidson-\érfahrerns zu einembesserenindschnellererKonvergenz-
verhalterfihrt.

TheoretischeGrundlagen

Jacobi-Davidson-&ffalren

DasJacobi-Daidson-\érfahrenist einiteratvesTeilraum\erfahrendassichbesondergutzur Eigenwert-
und Eigervektorberechmuyg von groRendiinnbesetzteMatrizeneignet.In derurspringlicherKonzep-
tion dientdiesesVerfahrenallerdingsnur zur Berechnungler extremenEigenwerte Es gliedertsichin
zwei Teilabschnitte:

Im erstenSchritt werdeninnerhalbeinesniedrigdimensionale UnterraumsaNaherungeran die Eigen-
werteund Eigervektorenbestimmt,und danachwird in einemzweitenSchritt der Unterraumgeeignet
erweitert.

Man suchtalsozur reellsymmetrischeMatrix A € R**" die s grof3tenEigenwerte\; unddie zugeho-
rigenEigervektorenx; € R” , sodald

AXZ' = )\ixi Vi= 1, ey S (1)

indemmaneinenniedrigdimensionalenterraum)™ C R" betrachtetundin diesemmdglichstgute
Paare(f;,u;) € (R x V™) mit
Au; —Ou; LY 2

bestimmt.DiesgeschiehtlurchorthogonaleProjektionderMatrix A aufdenUnterraum)™ mittelsder
orthonormalerMatrix V' € R"*™ derenSpaltendie orthonormierterBasis\ektoren(vy, ..., vy, ) von
V™ sind.Von dersichsoemebendemMatix

H=(V")TAV™ (3)

berechnemandanndie Eigenwerte Ritz-Werte genanntdie Approximationenan die Eigenwertevon
A sind. Multipliziert mandie orthonormiertergigervektoreny; € R" derMatrix H mit V™, soer-
halt man die Ritz-Vektorenu; := V™y;, die eine Naherungan die Eigervektorenvon A sind. Die
Approximationernsind umsobesserje kleinerder Winkel zwischendemexaktenEigervektor unddem
Unterraum)™ ist [2]. Mit derDefinition desResiduums; := Au; — 6;u; fir u; € V™ emibt sichals
charakteristisch&igenschaftur die Ritz-Vektoren:

r; Lu; fir 1<i,j<m 4)
wLu fur 1<ij<mi#j ()
(6)
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Zur ErweiterungdesSuchraumserwendetmandie Korrektunektorent;, die sich als Lésungdervon
SleijpenundvanderVorstvorgeschlageneKorrektugleichungQ(A — 6,1)Qt; = —r; mit

Q =1 Z u]'u]'T
7=1

emgeben4].
PrinzipielllaRtsichdiesesverfahren(Ritz-Verfahren)auchaufinnereEigenwerteanwendenAllerdings
tritt hier die Komplikation auf, dal3 Ritz-Werte auftretenkénnen,die scheinbareinen Eigenwertap-
proximieren,aberderenzugehdrigeRitz-Vektorennur sehrkleine Anteile in Richtungder gesuchten
Eigervektorenhaben.n solchenFéallensprichtmanvon “Phantomwerten’oder“ghostwalues”. Dieser
Effekt ist daraufzurtickzufihrendaflRdie Ritz-Werte Konvexkombinationender Eigenwertesind, und
tritt demnachnur fir innere Eigenwerteauf [5]. Eine weitere mogliche Komplikationtritt auf, wenn
zwei Ritz-WertedengleichenEigenwertapproximierendadanndie zugehorigerRitz-Vektorenzuein-
andereinenkleinenWinkel einschlieBemuftenwasim Widersprucheu (5) steht.

Harmoniste Ritz-V\érte

Andersalsim gewdhnlichenRitz-Verfahrenbetrachtemanim harmonischedacobi-Daison-\erfahren
nichtdie Matrix A, sonderrihre InverseA ! bzw (A — pI) '. Man nenntdannd € R einenharmoni-
schenRitz-Wertvon A, wenn#—! Ritz-Wertvon A~! ist. Durch dieseBetrachtungsweiseertauschen
V™ und W™ = AV™ die Rollen. Da die Berechnungler Inversenviel Rechenaufand erfordert,will
mandiesegyernevermeidenundverwendetleshalbA ~! nurimplizit. Diesist moglich, setztallerdings
voraus,daBmanfur W™ eine Orthonormalbasi®erechnetat. Weiterhin gilt jetzt die Orthogonalitét
nichtmehrfur die harmonischemitzvektorena € V™, sonderrfir &1 := Au € W™

Residuumsminimierung

Wenn man Eigenwerte); im Innerendes Spektruminnerhalbeinesvorgegebenenintenalls [y, 1]
sucht,kannmananalogzum Ritz-Verfahrenvorgehen,nur damannicht die s extremalenRitz-Werte
auswabhltsonderrdie s Werte,die am nachsteram Shift p := %(Mz + u,) liegen.Aufgund der Eigen-
schaft,dal3die Ritz-Werte Kornvexkombinationerder Eigenwertesind, ist esjedochjetzt méglich, dal
Phantomwertauftretenoderdalizwei Ritz-Vektorendenselberkigenwertapproximieren.

Um dieseProblemezu vermeidergibt eszweiverschieden&tratgien:

Im Fall derPhantomwert&annmanandenRitz-Wertennichterkennenpb essichumeinen“normalen”
Ritz-Wert oderum einenPhantomwerhandelt.Allerdings hatder Ritz-Vektor, der zu einemPhantom-
wert gehort,einewesentlichgroRereResiduumsnormiEine moglicheVorgehensweisajm s Ritzwerte
zu erhaltenunterdenensich mit hoherWahrscheinlich&it kein Phantomwerbefindet,kannwie folgt
aussehefl]:

e Sortieredie m zur VerfigungstehendemRitz-Wertegemaf0; — p| < |62 — u| < ... < |0, — p
e Vorausvahl: Wahler Ritz-Wertein derUmgelungvon

e Verwerfeausdiesendie 7 — s Ritz-Wertemit dergréf3tenResiduumsnorm

Auch im Fall der sich gegenseitigstorenderRitz-Werteist die Residuumsnornein guterIndikator fir

StérungenSo kanndie Residuumsnornialls zwei Ritzwerteden gleichenEigenwertapproximieren,
von einemlterationsschritzum nachstersignifikantgroRerwerden.In diesemFall ist eine geeignete
Methode,zu einerbesserem\pproximationzu gelangendie Residuumsminimierundgvian erhaltdann
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fur den(k + 1)-tenlterationsschritdasneuegenahert&igenpaal o+, zF1), indemmandasResidu-
umr fur Ritzwerteo unterfolgendenNebenbedingungemnd mit moglichstgeringemRechenaufand
minimiert[1]:

e zF11 liegtim erweiterterSuchraurrundist normiert
° HAZk+1 - Uk+lzk+1||2 < ||Auk - ekukHZ

e z"*1 approximiertu® undo**! approximierty”

Implementierung

DasvorliegendeProgramnmgliedertsichim wesentlichenn drei Teile:

Zuerstwerdendie bendtigterParameteunddie Matrix ausDateieneingelesenDie im CRS-Format[2]
abgespeichertilatrix liegt aufgrunddesgeringererSpeicherbedarfals Binarfile vor.

In einemzweitenSchrittwerdendie Matrixeintragezeilenweisesoauf die Prozessorewerteilt, daljjeder
Prozessoin etwa gleich viele Eintrdgeerhélt. Diese Matrixeintragewerdendannauf jedemProzessor
in einenlokalenund einennichtlokalenBlock umsortiert.Fur die nichtlokalenElementewird daraufhin
ein Kommunikationsschemearrechnetjndem ermittelt wird, welche Matrixeintrdgevon welchenan-
derenProzessoretbenétigtwerden,und an welcherStelle dieseliegen. Durch dieseAnordnungist es
mdglich,die Matrix-VektorMultiplik ationen im hochdimensionaleRaumin einelokaleundeinenicht-
lokale Subroutineauszulagermdie parallelauf mehrererProzessorelaufenkdnnenundnur einminimal
notigesMal anKommunikationerfordern.

Die Berechnungennnerhalbder niedrigdimensionalefeilraumewerdennicht parallelisiert,um da-
durchzu vermeidendal3eineweiteregrofRereAnzahl an Synchronisationsputén erforderlichwirde.
Dadurchdaf3die DimensiondieserTeilraumein dervorliegendenmplementierunguf maximal81 be-
schrankist, ist eineParallelisierungauchnicht erfordelich.

Der HauptteildesProgrammdestehtausdemeigentlichenlJacobi-Daidson-Algaithmus Der Vorteil
dervorliegendenVersionbestehtarin, daf3sovohl dasgenvdhnlicheRitz-Verfahrenmit Residuumsmi-
nimierungwie auchdasharmonisché&/erfahrennebeneinandeangevendetwerden je nachdempb der
“rank” desProzessorgeradeoderungeradeast. NachdembeideVariantenparallelausgefthrivurden,
vergleichtmandie mittlerenResiduumsnormenlje sichjeweils emgeberhabenmiteinanderMan wahlt
nundie Methode die zu einemguinstigererErgebnisfihrt, alsdie fur diesenlterationsschritjeeignete.
Die Prozessorerguf denendie ErgebnisselesgewéhltenVerfahrensvorliegen,senderdiesean die an-
derensodalwiederaufallenProzessoredie gleichenDatenvorliegen.

NacheinemTestauf KornvergenzderermitteltenRitz-Wertewird die ErweiterungdesSuchraumslurch-
gefuhrt. Nachdeminnerhalbder Suchraumerweiterundie Korrektunektorenbestimmtwurden,flhrt
man zur Orthonormalisierungler neuenBasis\ektoreneine implizite Cholesly-Zerlegung [6] durch.
DiesehatgegenibedemGram-Schmidt-¥rfahren,n demeinerelativ grof3eAnzahlvon Skalarproduk-
tenberechnewerdenmul(3,denVorteil, dal3sie nur einenSynchronisationspunkendétigt.

Anwendung auf Testmatrizen

Mit Hilfe desvorliegendenProgrammssolltenjetzt Eigenwertberechnungean Matrizendurchgefuhrt
werdendie in dertheoretischeffrestkdrperphysikuftreten.

Andeson-Modell

DasAnderson-Model[7] gilt als geeigneted/odell zur Beschreiling elektronischeEigenschaftern
ungeordneterBystemenMan kann dadurchquantenmechanischeffekte beschreibendie im Zusam-
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menhangmit der Unordnugstehenwie beispielsweisalie zunehmendedumlicheLokalisierungder
elektronischerWellenfunktionenbei steigendetnordnung Auf dieseWeisekannmandenUbegang
von einemMetall zu einemNichtleitertheoretischmodellieren.

Der diesesModell beschreibendelamilton-Operatota3tsich alsreell symmetrischéviatrix A darstel-
len, derenEigervektorendenquantenmechanisché&tellenfunktionerentsprecherDasProblemredu-
ziertsichdahemathematisclauf die Lésungder Eigenwertgleichung

Ax = \x (7)

wobei die Vektorenx fir ein kubischesGitter mit KantenlangeN von der DimensionN? sind. In der
Gitterplatz-Darstellungtellt sichdiesesEigenwertproblendarals:

Ti—14k + Tit1,5k + Tij—1,k + Tij+1,k + Tijk—1 + Tij k1 T €0k Tijk = ATijik (8)

Hierbei bezeichneti, j, k die kartesischenKo-

ordinatendes Gitterplatzes.Die Nichtdiagonal- @ (,jk+1)
terme entsprechenden Hupfwahrscheinlich&i-
ten und seienzur Vereinfichungalle gleich grof3 (i,j+1,k)
gewahlt, was einem isotropenHuipfmodell ent- .
spricht.Die Diagonalelementbeinhalterzufalls- .
verteilte Potentialer; ; ;. innerhalbdesEnemgiein- (ij,K) Py
tenalls[— %, +%], wobeik = 1 gesetztst. Durch . % L
diese ZLfaQIIsve2rt]eiIung der Potentialewird der (-1.3.k) (i+1.1.)
Unordnungm betrachteteiSystemRechnungye-

tragen.Eine Verallgemeinerunglesbetrachteten (i,j-1,K)
Modells wére eine anisotropeHupfwahrschein-

lichkeit, die eventuell auch noch zufalls\erteilt © (i,j.k-1)
seinkdnnte.Da sichdadurchaberander Struktur

derMatrix nichtsandertpleibt die Betrachtungveiterhinauf denSpezialéll desisotroperHupfmodells
beschranktin der Regel betrachtemandiesesModell mit periodischerRandbedingungenyie esauch
hierim Folgenderangenommemvird. Essind jedochauchandereRandbedingungemdglich.

Um von der Gitterplatzdarstellum zu einer Dar
stellungentsprechendleichung(7) zu gelangen,
fal3tmandie gesamterGitterplatzezu einemVek-

tor zusammeng.h. man numeriertdie einzelnen (1)./
Gitterplatzenunalsonicht mehrmit (¢, 5, k), von

(1,1,1) bis (N, N, N) durch,sonderrmit z von 1
bis N3. Die Spaltei derMatrix A entsprichtdem
“Stern” von (8) zentriertauf die Position,welcher
derindex 7 zugeordneist. Die gesamtéMatrix A
erhéltman,indemmanmit dem*“Stern” alle Po-
sitionendesGitters, also die gesamterindizesi ® &
durchlauft Damitemibt sichfiir die Matrix A fol-  (8)
gendeStruktur(Abbildung1):

M AVAAVAVAVAVAY

JAVAVAVAVANANAY

JNAVAVAVAVAVAVAN

—~
(o)
iy
N

~

\MAVANAVAVAVANAN

AN VANV

—~
(@]
N

~

Physikalisbe Eigenstaften

Es zeigt sich, dalRje nachWahl deseinzig freien Parametersv die Eigenwerteund Eigervektorender
Matrix A vollig verschieden&igenschaftemaufweiser|3].

FurkleineWertevonw, etwaw < 16.5, besitztA “ausgedehnt&igervektoren”,d.h.alle Komponenten
desVektorshabeneinenin etwa gleichgrofl3enpichtverschwindende Betrag.In diesem‘ausgedehnten
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Abbildung 1: StruktureinerAnderson-Matrix(dim= 125 x 125)

Bereich”fluktuierendie z; ; ,, Uberdie verschiedeneitterpléatzeund |z| ist durcheinenichtverschwin-
dendeKonstantéeschrankt.

Istandererseits > 16.5, sodominiertdie Diagonaledie Matrix undihre Eigenschafterynddie Eigen-
vektorensind sehrstarklokalisiert. Fir denn-tenEigenzustandgjilt die Abschétzung:

|7 — 7l

|2,| ~ exp < o) ) mit 7 = (i, 5, k)" undLokalisationslangé, ()
n\W

Da,im GegensatzulokalisiertenZustédndennurausgedehntéustandeumElektronentranspotieitra-
genkonnen kannmanmit Hilfe desAnderson-Modellslie Unterschiedeind denUbeigangvon einem
Metall zu einemNichtleiterbeschreiben.

Ebensowie auf die Eigervektorenwirkt sich die Wahl von w auchauf die Eigenwerteaus.So besteht
das Spektrumfur grolRew ausgleichwerteilten Eigenwertenmit kleinen Schwankungenaufgrundder
Zufallsverteilungdere; ; ., wohingeenflr kleinew eineClusterungder Eigenwerteauftritt.

Schwierigkeiten und Konzeptezur Beseitigung

Aufgrund der speziellenStruktur der Anderson-Matrizerergebensich fur denvorliegendenAlgorith-

mus einige Schwierigleiten. Im Folgendenmuf(3 also savohl der Indefinitheit, wie auchdem engen
Zusammerdllen der Eigenwertebesonderskechnunggetragerwerden.Dadurch,dalR dasvorliegen-
deProgramnbishernochnichtauf Matrizenangevendetwurde,bei denendie Eigenwerténnerhalbder
Clustersodichtbenachbarsindwie in der Anderson-Matrixtratendie Schwierigkeiten,mit denerman
esjetzt zu tun hat, nochnichtauf.
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Abbildung 2: SpektrumzweierAnderson-Matrizeriiir verschiedenes (dim= 125 x 125)

Lucky Breakdown

Dasharmonisch&acobi-Daidson-\érfahren bricht z-usammenwennmanalsverwendeterShift genau
einenEigenwerttrifft. Dennfalls der Shift ;. gleichdemEigenwert) ist, sohat A — uI einenNullei-
genwertund ist demzufolgenicht invertierbar Da fir die Anderson-Matrixdie Eigenwertenachdem
Gersgorircircle theorem[8] innerhalbdesintenalls [-% — 6, +% + 6] liegen,ist bei genligendyroler
Matrixdimensionund hinreichendkleinemw die Wahrscheinlich&it grof3,dal3in irgendeineniterati-
onsschriteinmalein Eigenwert(innerhalbder Rechnegenauigkit) direktgetrofenwird. Innerhalbder
Testlaufdrat diesesauchvermehrtauf, wobeidasverwendetdrogrammandererseitsy mancheriallen
auchproblemlosfunktionierte.Um diesesurvorhersagbar&erhaltenin denGriff zu beklommen,ist es
notig, neueStratgienzu entwickeln.

e WennmandurchZufall mit dem Shift genaueinenEigenwerttrifft, und diesesbemerkt,so hat
manschonreinenkonvergiertenEigenwertgefunder{Lucky Breakdavn). In diesemall istesdann
notig, denlterationsschrithichteinfachweiterzufihrenDadasdirekte TreffendesEigenwertdas
harmonische&/erfahrenzum Abbrecherbringt, ist ein gezieltesAbfangendesLucky Breakdaevn
erforderlich.Wenndie Spaltenvon V eine Basisvon V™ bilden, so hat V nochvollen Rang,
wohinggen W = (A — pI)V aufgrunddes Nulleigenwertes/on A := A — ul rangdefekt
ist. Also hat W einennichttrivialen Kern,und manmuf3denVektorausV, derauf 0 abgebildet
wird, ausdem VerfahrenherausnehmerbDadurchwird die Dimensiondes Suchraumaim eins
erniedrigt.Dafur hataberW wiedervollen Rangund manhatschonein konvermiertesEigenpaar
gefundenMit denauf dieseWeisereduzierterMatrizenV und W kannmannun wie geavohnt
weitenerfahren.

e EineweitereMoglichkeit, denNulleigenwertvon A abzufingen bestehidarin, anstatides“nor-
malen”Eigenwertproblem& ~'u = #~'u, dasverallgemeinert&€igenwertproblem

VIwu = yIWTWu (9)
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zu betrachtenDiesesist dadurchdaRW TW nur positiv-semdefinit und somitnichtinvertierbar
ist, ein “wirkliches” verallgmeinerte&igenwertproblenundkannnicht durchUmformungerauf
ein“normales”zuriickgefuhriverden.

¢ AuRBerdemhat mannochdie Option desEinwirkensauf V bzw. W innerhalbder Routinezur

Cholesly-Zerlegung.In derbisherigenmplementierungrerwirft man,sobaldein Pivot-Element
verschwindetzurReduktionderDimensiondenjenigen/ektor, dergeradezufallig derin derSuch-
raumerweiterunguletzthinzugefigtast. Hier kdnnteeinegezielteAuswahl desjenigerVektors,
derdenmaximalenBeitragin Richtungdesauf 0 abgebildeterVektorsaufweist,zumErfolg fiih-

ren.

Naherungsiverse

Bei der weiterenVerbesserungler Korvergenzeigensdften was sovohl Stabilitat als auch Korver
genzgeschwindigdit betrifft, wird esvon besondereBedeutungsein,innerhalbdesPreconditionergine
guteNaherungsiversefur die Anderson-Matrixzu finden[9]. Aufgrund der zufallsverteiltenDiagona-
le erweistsich diesegedochals duRRersteiklesProblem.Eine Naherungwie die von Davidson[10]
vorgeschlagenédn dereinfachdie Diagonaleder Matrix verwendeundinvertiertwird, ist hier denkbar
ungeeignetDa die Diagonalein diesemFall, insbesonderéir kleinew keinerleigeeignetdnformation
Uberdie Matrix liefert, mu3manhier auf andereMoglichkeitenausweichenEine sinnvolle Néherungs-
inversemuf3teder Eigenschaftierbesonderestrukturder Matrix (vgl. Abbildung1) Rechnungragen,
ohnedal3sie jedochvon der Zufallswverteilungder Elementeauf der Diagonalenzu starkbeeintrachtigt
wird.
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Einsatzvon Virtual Reality Technikenzur Visualisierung
geoplysikalischeiDaten

SvenTrentmann

WestfalischaNilhelms-UniersitatMinster
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Zusammenfassung:Eswurdeein DatensatzderalsErgebniseinerFinite-Element-Simulation
derzeitlichenEntstehunginesSedimentbednserstelltwurde,unterEinsatzvon Virtual Rea-
lity Technilen visualisiert,wobei die Holobenchinklusive dreidimensionaleEingabgerate
zumEinsatzkam.

Datengrundlage

Als DatengrundlagelientdasErgebniseiner Simulation,die von der Firma IntegratedExplorationSy-
stems(IES) [1] durchgefiihrtwurde. Der verwendeteSimulatorist Teil eineskommerziellenSoftwa-
repaletes,dasfir die Erddl- und Erdgasgploration entwiclelt wurde.Mit Hilfe einerFinite-Element-
Methodewird die EntstehungsgeschigginesSedimentbedanssimuliert,wobei Simulationszeitrdume
von gréRenordnungsmald Millionen Jahrerbenutztwerden Beginnendmit einerBasisschichtdem
sogenannteBasementwerdenim Laufe der Zeit immer neue Schichten(Fazies)abgelagertdie be-
stimmte,vorgegebeneEigenschaftemie GesteinsartDichteund Anteil anorganischenMaterialhaben.
Zusatzlichkanndie Form der Schicht(Dickenverteilung)vorgegebenwerden.Als wichtige Komponen-
tengehenaul3erdendie TemperatwRandwertgz. B. Temperaturflufon unten)in die Simulationein,
worausdannz. B. Temperatw, Porositéats-und Druckverteilungerberechnetverdenkdnnen.Aufbau-
endauf diesenDatenlassersichdannAntwortenauf drei grundigendeFragenfinden:

1. Wo kannsich Erd6l/Erdgasilden(Entstehung)?
2. WelcheWege nimmt dasentstanden&rdol/ErdgagMigration)?

3. Wo sammeltsich Erddl/Erdgasan (Bildung von Reserwiren)?

Entscheidend&roRenzur Bildung von Erdél/Erdgassind die Temperaturdie Druckverteilungundder
Anteil anorganischenMaterial,fir die Migration sindderDruck unddie Porositaentscheidendsbenso
fur die AnsammlungwannreichtderDrucknichtmehraus,umdasOl durchdasGesteireu beférdern?).
Im englischenst dieseArt der SimulationbekanntunterdemBegriff basinmodelling

Der Ausgabedatensatnthalt Daten, die zu diskreten,vorgegebenenZeitpunkten,den sogenannten
events herausgeschriebemurdenunddasModell mit allen Parameterrzu diesenZeitpunkterbeschrei-
ben.Die eigentlicheSchrittweiteder Simulationsschrittedie der Simulatorinternbenutzt kannvon den
AbsténderderEventsabweichenDasersteEventstelltdasBasementlar, dasletzteEventbeschreibty-
pischerweiselie (simulierten)Verhaltnisseler Gegenwart (presentday). Im benutzterDatensatavaren
37 solcherEventsvorhanden.



VerwendeteProgrammpakete

Als hauptséchlich&omponenterwurdendie beidenVisualisierungs-Bibliotheen svt - Scientific Vi-
sualizationToolkit undvtk - TheVisualizationToolkit verwendetDie grundlggenderPrinzipienunddie
SchnittstellezwischenbeidenSystemersollenim folgendenbeschriebemverden.

svt- ScientificVisualizationToolkit

Bei svt handeltes sich um eine EntwicklungdesZAM, die von Stefan Birmanns,Herwig Zilken und
Frank Delongeprogrammiertwwurde,um 3-dimensionaléSzenarierauf verschiedeneAusgabemedien
darzustellenHierbeiwurdeWert auf Flexibilitat gelagt, die Softwarepal3tsichgegebenerHardwaresor-
aussetzungean: esist sovohl maglich, die Szeneauf demHolobench-SysterdesZAM darzustellen
alsauchin einemFensterauf einemnormalenBildschirm. Auch die Benutzungvon VR-Systememnit
andererBildschirmanordnungg z. B. Caves,ist vorgesehen.

Mit Hilfe derHolobenchkanneinevirtuelle, 3-dimensional&zenesrzeugiwerdenwobeidie rAumliche
Darstellungdadurcherzieltwird, daf3getrennteBilder fir daslinke undrechteAuge abwechseln@nge-
zeigtwerdenMit Hilfe einerspeziellerBrille, der ShutterBrille, die synchrondazuabwechselnéinkes
und rechtesAuge desBetrachtersrerdunielt, wird schlieBlichder stereos&pische(rdumliche)Effekt
erzielt.Die SynchronisatiomerBrille mit demBildschirmerfolgt hierbeihardware-gesteuertassvtist
fur die unterschiedlichearstellungeritir daslinke undrechteAuge verantvorlich.

Die Darstellunggeschiehin Abhéngigleit von derraumlichenPositiondesKopfesvor der Holobench,
um demBetrachterdenEindruckzu vermitteln,dasObjektvon allen Seitenbetrachterzu konnen.Das
dazubendgtigteKopf-Trackingwird genauso/on svt ibernommerwie die Steuerungron Eingabgera-
tenwie einemdreidimensionaleiEingabestifioder Force-Feedback-Geraténahereinformationenzur
Holobenchsiehe[2]).

Svtarbeitscengraph-basiertwasbedeutetdalRdie darzustellend&zeneausObjektenaufgebautst, die
hierarchischn FormeinerBaumstruktuiangeordnetverden.Objektekénnenin diesemZusammenhang
KamerasLichtquellen,Transformationeigalle ObjekteunterhalbdieseKnotenswerdentransformiert),
geometrisch®bjekte(z. B. Kugeln,Zylinder),odervtk-Objekte , sogenanntéktoren,sein.Der Begriff
vtk-Objektwird im ndchstem\bschnittnahererklart,hiersoll nur schoneinmalerwahntsein,da’diesdie
SchnittstellederbeidenVisualisierungspadte darstellt,durchdie eineNutzungdervtk-Funktionalititen
auchftr svtermaoglichtwird.

vtk - TheVisualizationToolkit

Bei vtk handeltes sich um eine Visualisierungsbibliotek auf Basisvon OpenGL,die, genauwie svt,
als C++-Klassenbibliothelkmplementiertist. Es handeltsichum ein OpenSourceProjekt,die Nutzung
ist alsokostenlossamtlicherCodeist im Quellcodeverfuigbar(sieheauch[5]). vtk zeichnetsich durch
eineVielzahlvon Datenstrukturemind durcheffiziente Algorithmenauf diesenDatenstrukturemmus.So
ist z. B. eineGitterstrukturals Objektimplementiertdaszur Darstellungder Datenverwendetwerden
konnte.GenutztwerdennebeneinfacherenmAlgorithmenz. B. zur DarstellungdesModellumrissesder
einesDrahtmodellsauchkomplexere Operationemwie die Berechnungron SchnittendurchdasModell.

Zur Visualisierungnutzt vtk ein Pipeline-\érfahren,wasbedeutetdalRdie Schrittevom reinenDaten-
satzbis zur Darstellungauf dem Bildschirmim Schritt-firSchritt-\erfahren mit Hilfe mehrererrilter
umgesetziverden.
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Abbildung 2: Pipeline-\érfahrenbeivtk

Getrenntwird zwischenAufbereitungder Daten(Visualisierungund Darstellungder aufbereiteteriDa-
ten. Zur Visualisierungzahlenz. B. Berechnungson Schnitten,Interpolationund die Berechnungron
Umrissenwogegendie Auswahl einerFarbtabelleoderdie PositionierunglesObjekteszur Darstellung
zahlen.DasBindgylied, der Mapper, konvertiert eine abstrakteDatendarstellungz. B. Gitter) in eine
darstellungsgeretd Datenreprésentatiofz. B. Polygoneund Dreiecle). Die letzte Stufe der Pipeline
stellt der Aktor dar, ein Objekt, dasletztendlich,gemalt”, alsoauf dem Bildschirm dagestelltwerden
kann.

Wird ein Aktor aufgefordertsichzu zeichnenwird die Visualisierungspipatie abdemPunktneuaus-
gefuhrt,andemsich Datengeanderhaben(Ablauf von rechtsnachlinks). WennsichalsoandenDaten
nichtsgeanderhat, wird die Visualisierungspipelin@icht komplettneu durchlaufensonderneswird
auf alte Datenzurlickg@riffen. Daskannz. B. der Fall sein,wennein Objekt nur verschoberwurde.
Hier wirde nur der Darstellungsteider Pipelineneuausgefuhriverden.Dies fuhrt zu einerschnellen
DarstellungderDaten.

Folgende<Codefragmenkanndie BenutzungderPipelineverdeutlichen:

aFilter->Setinp ut (a not herFil te r-> GetOut put() );
mapper->Setlnpu  t( aFilt er->GeaOutp ut () );
actor->SetMappe  r( maper) ;
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ZusatzlichdazukénnenmehrereFilter oder Aktoren auf eine Datengrundlageugreifen,so dal3eine
effiziente Speicherungler Datenmaglich wird: z. B. kann ein Gitter sowvohl als Drahtgitterals auch
alsModell mit ausgefillteiOberflacheauf demBildschirmangezeigiverden.Hierfur miissemur zwei
verschiedenéktorenbereitgestelltverden die ansonstemuf die gleichePipelineaufsetzen:

aFilter->Setinp ut (a not herFil te r-> GetOut put() );
mapper->Setlnpu  t( aFilt er->GeaOutp ut () );

aActor->SetMapp er (mapper );

bActor->SetMapp er (mapper);

bActor->GetProp erty ()- >Set Repr esent at io nToWire fr ame();

Von dieserMaéglichkeit wird im entwiclkeltenProgramndesofterenGebrauctgemacht.

Ein Aktor kann nun, anstattmit vtk-Mitteln auf dem Bildschirm damgestellt zu werden,in den svt-
Scengrapheneingefligtwerdenund als ,normales” Objekt der Szenebehandeltverden,eskannalso
mit svt-Mitteln gedrehtyverschobenskaliertoderbeleuchtetverden.Sokannauf die vorhandenema-
tenstruktureund Algorithmendesvtk undaufdie Darstellungsmdglichditen (z. B. Holobench-System)
dessvtzurlckggriffen werden.

Implementation

DemdarzustellendeModell liegt eineFinite-Element-Simulatiozugrunde gsliegt alsonahe,zur Vi-
sualisierunglerErgebnisseineGitterstrukturzu benutzenvtk bietetzwei Gitterstruktureran:ein struk-
turiertesundein unstrukturiertesitter. Strukturiertbedeutehierbei,dal3die AnzahlderGitterpunkten
dendrei Raumrichtungereinheitlichseinmuf3,esdarf kein Elementfehlen,wogegenbeim unstruktu-
riertenGitter alle moglichenElementgeometriedenkbaisind: dasGitter kannsichzusammensetzeaus

TetraedernHexaedernetc. Dadurchwird dasunstrukturierteGitter zwar sehrflexibel, als Datenstruktur
aberaufwendig.

Bei VerwendungeinesstrukturiertenGitterstrat jedochdasProblemauf, dal3Schichtenpedingtz. B.
durchErosion,auskeilenkénnen,sodafl3die StrukturdesGittersnicht ohneweiteresauf ein ,structured
grid” im Sinnevon vtk abgebildetwerdenkann.DiesesProblemwurdegeldstdurchdasEinfligenvon

Pseudo-Elementerleneneine Héhe von 0 zugaviesenwurde, wodurchsie im Modell nicht sichtbar
sind.

7
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Hier fehlen Gitterelemente

Abbildung 3: Gitterelement&dnnennachaul3enherausgedricktiverden

Nachdentdie GeometriedesGitter aufgebauist, werdensimulierteAttributwerteeingeleserfoverlayy,
wobeiexemplariscmur drei Datenséatzgenutztwerden:Die IDs dergeologischerfrazies die Tempera-
turverteilungunddie PorositétDie Faziesist elementweisgegebenundwird farblichnichtinterpoliert
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(flat shading. Die geologischdraziesstellt in diesemZusammenhan@soferneine Besonderheitlar,

daRjedesElementwahrenddergesamterSimulationeinerfestenGesteinsformatiozugeordneist, die
sichim Zeitablaufnicht &ndernkann.Deswgengenigtes,die Fazies-IDseinmaleinzulesenwenndas
Gitter aufgebauwird. Im Gegensatalazusind die meistenOverlaysknotenweisegegebenund andern
sichin jedemZeitschritt,wie z. B. die Temperaturerteilung.DaderWertdieserKnotenattriluteim Inne-
reneineskElementsichteindeutiggegeberist, wird hierderFarbverlaufinterpoliertdagestellt(gouraud
shading.

Zur Verdeutlichungder Modellgeometrievurde ein Aktor erzeugt,der dasModell als Drahtgitterdar
stellt. Die Ausmafaverdenmit Hilfe einerUmgelungsbox(boundingbox) verdeutlicht.

Sdnittebenen Werkzeug

Zur Auswertungder Datenwurde ein Werkzeugentwiclelt, mit demeine Schnittebendrei im Raum
positioniertwerdenkann.Die Schnittebeneavird auf der einenSeitedafir benutzt,um einenTeil des
Modellgittersauszublende(clipping). Durch diesenSchnittentstehieineneueOberflachedie neube-
rechnetwerdenmuf3 (cutting). Hierzuwird die SchnittflicheausdemModell und der positionierbaren
SchnittebenderechnetEs missersovohl Geometrie-alsauchOverlay-InformationerdesModellsin-
terpoliertwerden weshalbder Rechenauf@ndhochist. Aus diesemGrundewird die Schnittflacheerst
berechnetsobalddie Schnittebenenit der Mauso. &. im Modell positioniertwurde. Somit wird ein
interaktivesSchneiderermaoglicht,dasallerdingsdurchdie Wartezeitoei derBerechnunglerEbeneein-
geschrankwird. Um die SchnittmdglichkitenzuerhohenkanndemModell mehralseineSchnittebene
hinzugeflgtwerden.

Abbildung 4: Mit einerfrei im RaumpositionierbarefebenekdnnenbeliebigeSchnittedurchdasModell erzeugt
werden

Im folgendenwird die Arbeitsweisedes Schnittebenenwerkzesignéhererklart. Hierzu muf3 man zu-
nachstwissen,daeszweiverschieden&benentypeln vtk gibt: eineEbenenfunktiondie eineunend-
lich ausgedehntBbenebeschreibtundeinebegrenzteEbenedie als Aktor angezeigtverdenkann.Das
Schnittwerkzeugyehtnun so vor, daBmit der Mausein Aktor (eine begrenzteEbene)bewnegt werden

85



kann(dasWerkzeugst ein svt-Knoten kannalsowie jedesanderesvt-Objektverschobenverden) Laft
derNutzerdie Mauslos, werdenEbener(savohl AktorenalsauchEbenenfunktionemachgezogenlie
in andererkKnotenliegenkénnen.

Dadie nachgezogeneBbenenn andererscengraph-Knoterliegen,sind hier Koordinatentransforma-
tionennotig.

Vereinfichtkannmandie VorgehensweistlgendermallebeschreibenEin svt-KnotendereineEbene
enthalt,wird verschober{dasist dasSchnitt-Werkzeug) Beim Loslasserder Mauswerdendannin ei-
nemandererKnotenEbenerund EbenenfunktionefZielebenenhachgezogenndauf die verschobene
EbeneausgerichtetAuchwenndasModell benvegt wird, wird die Schnitteben@achgezogen.

Mit Hilfe von anschlieender€lipping und Cutting konnte so die frei positionierbareSchnittebene
realisiertwerden.Die Mdglichkeit, mehrereSchnittebenedurchdenDatensatzu legen,wird dadurch
gegeben dalRausmehrererEbenenfunktioneidie Vereinigungsmenggebildetwerdenkannund diese
dannals ,Schnittmuster’verwendeiwerdenkonnte.

wird genutzt, um die Schnittebene
zu bewegen und festzulegen

— liegt in einem eigenen Knoten

werden genutzt, um Schnitt im
) Verse.. Modell zu erzeugen
Schnitteb: Chi ) .
coe — liegen im Knoten des Modells

Schnittflache
im Modell

Ebenenfunktionen

PSfragreplacements

7
Gf@cy? )
7Q, 6/

Abbildung 5: PrinzipdesSchnittebenen-\&tkzeugs

Weitere Funktionen
Uberdie Tastatursteuerurkpnneneinige Funktionenaufgeruferwerden:

zoom/unzoom: Esgibt die Mdglichkeit, dasModell zu vergréRernund zu verkleinern.Die Benutzung
derFunktionerhatdenVorteil gegentberder Navigationmit der Maus,dalRdasModell nichtver
schoberwird. VerschiebimannamlichdasModell, so daRdasvirtuelle Bild nahevor demAuge
desBetrachtersteht,entstehfolgenderEffekt: Der Betrachteimeint, dasBild in kleiner Entfer
nungvor sich stehenzu sehendasAuge hat jedochnachwie vor auf denBildschirm fokussiert
(dennnur dortwird dasBild in Wirklichkeit angezeigt)Halt ernunz. B. seineHand,,neben”das
virtuelle Objekt,soist die Handnichtfokussiertweil siesichja weit vor demBildschirmbefindet,
sodalldie BetrachtungeineBelastungir die Augenwird. Esist deswgenginstigerdasvirtuelle
Objektin derBildschirmebenelarzustellen.

WechselndesEvents: Um die zeitliche Entwicklungder Simulationzu verstehenkannmanzwischen
denaufgezeichneteBventshin- undherschaltenBeim WechsedesEventswerdendie Datenneu
eingelesen.

WechseldesangezeigterOverlays: Dasangezeigt®verlaykanngednderiverdenDrei Overlayssind
vorhanden(0) geologisché-azies(1) Temperatur(2) PorositatDaalle Datenim Speicheliegen,
ist hier kein Nachladervon derFestplattenotwendig.

Schnittebenenmodus: ZwischendenSchnittstellenmodianndurchTastendruckin- undhegeschaltet
werden:Essindzwei SchnittebenernorhandeneswerdenabwechselndlasModell, Ebenel und
Ebene2 alsaktivesObjekt,dasbevegt werdenkann,angevahit.
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Ein- und Ausblendenvon Schichten: Einzelnegeologischd-azieskdnnenein- undausgeblendewer-
den.Diesgeschiehtindemdie Nummernder Schichtenanggebenwerden,die im Modell ange-
zeigtwerdensollen.Eswird daraufhinein Untegitter erzeugtdasnur die geviinschterSchichten
enthalt.Die Handhaling dessoentstandeneModellsist deutlichlangsamemnwasdaranliegt, daf3
dasGitter durchdie Operationunstrukturiertgewordenist. Durch Druck auf u kdnnenwiederalle
SchichterangezeigtverdenDie DarstellungeinzelneiSchichterist sinnvoll, wennesdarumgeht,
eineUbersichtiiberdie AusmafReaindFormdesDatensatzesu bekommen Z. B. kannmannur die
untereund obereSchichtanzeigendazwischerz. B. Vektordater(die leider nichtimplementiert
sind).

Programmaufbau

Eswurdeobjektorientierin C++ entwiclelt. EntstandersindfolgendeKlassen:

svt_ies_grid: KapselungderDateneinesEvents.Die Datendienendannals Grundlagegur die Darstel-
lung,diein ies_scengorgenommerwird. Hier wird dasPipelineprinzipdesvtk benutztwird z. B.
im svt_ies_grid(Daten)zu einemandererEventgenvechseltsowird die ies_scenéDarstellung)
automatisclaktualisiert.

svt_ies_maee_plane: Ebenedie mehrereandereEbenenmitziehen” kann.

svt_ies_node:Ein GitterknoterdesDatensatzessespeichenverdendie KoordinaterundeineKnoten-
nummer

svt_ies_element:Ein Gitterelementgespeicheriverdendie Nummernder Punkte,die das Element
beschreibendie Elementhnummeunnddie geologischd-azies.

svt_ies_nodeDataReaderEinlesenvon Knotendater{TemperaturPorositét).
svt_ies_ectorData: KapselungeinesVektordatensatzes.

svt_ies_ectorDataRealer: EinlesenvonVektordatenleiderwurdedie Anzeigevon Vektordatemicht
mehrrealisiert.

svt_ies_eader: EinleserderGitterstrukturunddergeologischerrazies-Informationen.
svt_ies_utils: Nutzliches...

ies_scene:AufbauderSzeneals,Datenlieferant’fungiertsvt_ies_grid

Alle Klassensind abgelgt im Projekterzeichnisies zum Kompilierengentigtein Aufruf von male.
GetestewurdedasProgrammunter Solaris5.8 mit demg++-Compiler(Version2.95.1)und unterlrix
mit demMIPSproC++-Compiler(Version7.3.1.2m).

Der Programmaufrufautet:

ies_holo_main -c holobench_confi g Projektname  [eventnummer]
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Ergebnisse

Unter Nutzungder Moglichkeitendesvtk ist manschnellin der Lage,auchkomplexe Datenzu visua-

lisieren. Den Umfangan Moglichkeiten bezahltman allerdingsdamit, daf3die vtk-Bibliotheken recht
grof3sind(~ 130MB), wodurchdie PortabilitatdesProgrammgzumindeserschweriwird. Zumanderen
ist der Bedarfan Hauptspeicheder Anwendungimmens:Beim benutzterModelldatensatzger einer
realistischerGroRReentspricht betrégtder Bedarfan Hauptspeichemehrals 350 MB, so daf3sich die

Anwendungkaumfir einenStandard-P@ignet.

Im folgendemuneinigeBilder, die die ErgebnissalesProjektesviederspigelnsollen:

Abbildung 6: Mit Hilfe zweierSchnittebenekannmandasModell eingrenzen

Abbildung 7: Ebenerkénnenein- undausgeblendererden

88



Abbildung 8: Ein Drahtgittermachtdie GeometriedesGittersdeutlich

Abbildung 9: Die Temperatumwird interpoliertangezeig{gouraudshading)

Als sehrnitzlich habensich die dreidimensionaleftingabgerateerwiesendie eine einfacheNaviga-
tion und komfortablelnteraktionmit denDatenermdglichendie mit Hilfe einerMaus,die ja nur zwei
Dimensionerbietet,nur iberUmwege (z. B. Driicken der Maustasteplus Mausb&egung= Bewegung
in die Tiefe) erreichtwerdenkann. Auf diesemGebietdrfte esauchin Zukunft interessant&ntwick-
lungen,z. B. in Form neuerforce-Feedbactserate geben.
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