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Vorwort

DieAusbildungim WissenschaftlichenRechnenistnebenderBereitstellungvonSupercomputer-Leistung
undderDurchführungeigenerForschungeinederHauptaufgabendesJohnvon Neumann-Institutsfür
Computing(NIC) undhiermit desZAM alswesentlicherSäuledesNIC. Um denakademischenNach-
wuchsmit verschiedenenAspektendesWissenschaftlichenRechnensvertrautzu machen,führte das
ZAM in diesemJahrzumzweitenMal währendderSommersemesterferieneinGaststudentenprogramm
durch.Entsprechenddemfächerübergreifenden CharakterdesWissenschaftlichenRechnenswarenStu-
dentenderNatur- undIngenieurwissenschaften, derMathematikundInformatik angesprochen.Die Be-
werbermußtendasVordiplomabgelegt habenundvon einemProfessorempfohlensein.

Die achtvom NIC ausgewähltenTeilnehmer, unter ihneneineStudentinausMoskau,kamenfür zehn
Wochen,vom 6. Augustbis zum 12. Oktober, ins Forschungszentrum.Sie beteiligtensich hier an den
Forschungs-und EntwicklungsarbeitendesZAM, desInstituts für Festkörperforschung(IFF) und des
Zentrallaborsfür Elektronik(ZEL) undwurdenjeweilseinemWissenschaftlerzugeordnet,dermit ihnen
zusammeneineAufgabefestlegteundsiebei derDurchführunganleitete.

Die GaststudentenundihreBetreuerwaren:

EkaterinaBorodina MathildeRomberg ZAM
ThorstenGellermann BerndMohr ZAM
MichaelKlocke Artur Baumgärtner IFF
StefanKunis GudrunWagenknecht ZEL
KatjaLord IngeGutheil ZAM
AndreasNußbaumer GodehardSutmann ZAM
GeraldSchubert BernhardSteffen ZAM
SvenTrentmann HerwigZilken ZAM

Zu Beginn ihresAufenthaltserhieltendie GaststudenteneineviertägigeEinführungin die Programmie-
rungundNutzungderParallelrechnerim ZAM. Um denErfahrungsaustauschuntereinanderzu fördern,
präsentiertendie Gaststudentenam Endeihres Aufenthaltsihre Aufgabenstellungund die erreichten
Ergebnisse.SieverfaßtenzudemBeiträgemit denErgebnissenfür diesenInternenBerichtdesZAM.

Wir dankendenTeilnehmernfür ihreengagierteMitarbeit- schließlichhabensiegeholfen,einigeaktuel-
le Forschungsarbeitenweiterzubringen- unddenBetreuern,die tatkräftigeUnterstützungdabeigeleistet
haben.

Ebensodankenwir allen,dieim ZAM undderVerwaltungdesForschungszentrumsbeiOrganisationund
DurchführungdesdiesjährigenGaststudentenprogramms mitgewirkt haben.Besondershervorzuheben
ist diefinanzielleUnterstützungdurchdenVereinderFreundeundFördererderKFA unddieFirmaSGI.
Esist beabsichtigt,daserfolgreicheProgrammkünftig zuwiederholen,schließlichist dieFörderungdes
wissenschaftlichenNachwuchsesdemForschungszentrumein besonderesAnliegen.

WeitereInformationenüberdasGaststudentenprogramm,auchdieAnkündigungfür daskommendeJahr,
findetmanunterhttp://www.fz-juelich.de/zam/gaststudenten.

Jülich,November2001 FriedelHoßfeld,RüdigerEsser
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AutomatischesTestenvonSoftware:EineTestumgebungfür
UNICORE

EkaterinaBorodina

MoskauerStaatlichesInstitut für ElektronikundMathematik
(TechnischeUniversität)

e.borodina@mtu-net.ru

Zusammenfassung: DasSystemUNICORE ist für die wissenschaftlicheArbeit mit Groß-
rechnernvorgesehen.DieseSystemstellt ein ”SeamlessInterface” für die einfacheBenutzung
der RessourcenverschiedenerSupercomputer-Zentrenzur Verfügung.XML ist ein bequemes
Formatfür die Datenstrukturierung.DiesesFormatwird auchbei UNICORE benutztwerden.
Die FunktionalitätneuerUNICORE-Versionensoll automatischgetestetwerden.Die Methoden
hierfürdurchAnalyseundBearbeitungvonXML-Dateienwird vorgestellt.DerAlgorithmusfür
die automatischeModifizierungderXML-Dateienwird erläutert.

Einleitung

Ein Softwaresystemwie UNICOREmußvor derAuslieferungausgiebiggetestetwerden.Insbesondere
die überein graphischesBenutzerinterfacezur VerfügunggestellenFunktionenmüssenfür jedeneue
Versionüberprüftwerden.DieseÜberprüfungsoll zumgroßenTeil automatischerfolgen.Dasist möglich
durchdasXML-FormatderUNICOREJobs.UNICOREerzeugtseineAngabenimmerim internenAJO-
Format(AbstractJobObjekt)undparalleldazufür die Interoperabilitätauchim XML-Format.

DasXML-Formatist weit verbreitet,undesist sehreinfach(wie HTML) XML-DateiendurchdasNetz
zu transportieren.Aber für die vorliegendeArbeit ist der wichtigsteVorteil desXML-Formats,daßes
die Datenstrukturbeschreibenkann.

DasTestsystemsoll verschiedeneRessourcenautomatischprüfenkönnen.DasSystemsoll bequemfür
die Benutzersein.

UNICORE

UNICORE(UNiform Interfaceto COmputingResources)ist eineSchnittstellefür die einfacheBenut-
zungvon Großrechnern;esbietetein ”SeamlessInterface”für verschiedeneRechnersysteme.

Motivation

Wissenschaftlernutzenseit langemRechneran entferntenStandorten,um komplexe Problemeausder
ComputationalSciencezu lösen.Da RechnerverschiedenerHerstellerzum Einsatzkommen,besteht
ein erheblicherLernaufwand, bevor ein neuerRechnergenutztwerdenkann. Benutzer, die für ihre
AnwendungenSupercomputerbenötigen,sind gezwungen,sich mit densystem-und rechenzentrums-
spezifischenGegebenheitenvertrautzu machen.Dieseskannsehrzeitaufwendigwerden,insbesondere



wennRechnerin verschiedenenZentrengenutztwerden.UNICORE wurdeentworfen,um denBenut-
zerneineneinfachenund sicherenZugangzu verteiltenRechner-Ressourcenzu schaffen. UNICORE
hat zum Ziel, die StoßkantenzwischendenSystemenund zwischendenZentrenfür der Benutzerzu
beseitigen.Auchschafft UNICOREeineSoftware-Infrastrukturfür eineneinheitlichenundsicherenZu-
gangzudenZentren.DiesesZiel beinhaltetfür deneinheitlichenZugangzumeinendie Definitioneiner
systemunabhängigenJob-Beschreibung zur Formulierungvon AbstraktenJobsund zum anderendie
Schaffung einereinheitlichenUNICORE-Benutzeridentifikation.Für denintuitivenZuganggehörteine
ansprechendeBenutzeroberflächedazuundfür die Sicherheiteinetragfähige,auf Standardsbasierende
Sicherheitsarchitektur[1].

Die Drei-Ebenen-Architektur

DieArchitekturbestehtausBenutzer-, UNICORE-undSystemebene.DasfolgendeBild gibteinenÜber-
blick überdie Komponentenundihr Zusammenspiel.
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Abbildung 1: UNICOREArchitektur.

Auf derBenutzerebene,derWorkstationdesBenutzers,läuft dasgrafischeInterfacezur Erstellungund
Kontrolle von UNICORE-Jobs.Von demzentralenServer www.unicore.dewird die Liste der verfüg-
barenUNICORE Sitesabgefragt.Über dasSSL-Protokoll (SecureSocket Layer) wird die UNICORE
Server Ebeneangesprochen.DiesebestehtauseinemGateway, welchesdie Benutzer-Authentifizierung
durchführt,undNetwork JobSupervisor(NJS)Servern,die jeweils die Aufträge(Jobs,Statusabfragen)
für eineVsite verarbeiten.Auf derSystem-Ebenesorgt die KomponenteTargetSystemInterface(TSI)
für die SchnittstellezumlokalenBetriebssystemundBatch-Subsystem.

Benutzerfunktionen

Ein BenutzererstellteinenUNICORE-Job(Ujob) für ein bestimmtesZielsystem(Vsite) aneinemRe-
chenzentrum(Usite), dasUNICORE anbietet. Der Ujob kann ausmehrerenSchrittenbestehen.Ein
Job-Schrittist entwedereineTask,die in einemBatch-Jobfür der Zielsystemübersetztwird, oderein
Teil-Job,derfür eineandereVsite bestimmtist undselbstwiederausJob-Schrittenbesteht.Job-Schritte
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könnenvoneinanderanhängen.Zur Zeit werdennur sequentielleAbhängigkeitenunterstützt,d.h. eine
Taskbzw. ein Job-Schrittwird nur dannausgeführt,wenn alle Vorgänger-Tasksbzw. Vorgänger-Job-
Schritteerfolgreichausgeführtwordensind.VoneinanderunabhängigeTeile könnenquasiparallelaus-
geführtwerden.

GrafischeOberflächevonUNICORE

Für die einfacheBenutzerarbeithatUNICOREeinegrafischeOberfläche.

Übersicht

DemBenutzerwird durchdie obenbeschriebeneArchitektureineeinheitlicheBenutzer-Schnittstellezu
(Super-)Computernangeboten.UnabhängigvomjeweiligenZielsystemwerdenRessourcen-Anforderungen
undKommando-OptionenübereinegraphischeOberflächeangegeben.DerJobPreparationAgent(JPA)
erzeugtausdenAngabendenabstraktenJob(dasAJO). Späterwird dieservom NJSin die konkreten
BefehleundOptionsangabenfür dasvom BenutzerangewählteZielsystemübersetzt.DasZertifikat des
Benutzersdientals einheitlicheUNICORE-Benutzeridentifikation.Der Prototypunterstütztderzeitdie
Erstellungunddie Überwachungvon Batch-Anwendungen.Die UNICORE-Jobskönnenausmehreren
Teilen aufgebautwerden,die asynchronauf verschiedenenRechnernan verschiedenenRechenzentren
ablaufenkönnen.DerBenutzerkanndieTeilemit sequentiellenAbhängigkeitenverbinden(sieheAbbil-
dung2).

Abbildung 2: GrafischeOberflächevon UNICORE.Beispiel.

ÜberdenJobPreparationAgent (JPA), dasgrafischeBenutzerinterfacezur ErstellungundSubmission
von UNICORE-Jobs,könnenderzeitJobsausdenfolgendenElementenzusammengesetztwerden:
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� ScriptTask

� TransferTask

� Job-Gruppe,die Teil-Jobsfür andereZielsystemeenthält.

� ImportTask

� ExportTask

Ein neuerUNICORE-Jobwird im JPA überdie Auswahl ”New Job” im File-Menüerstellt.Mit dieser
Funktionerzeugtder BenutzerdenäußerenRahmenfür denUNICORE-Job,der allgemeine,für den
gesamtenJobrelevanteInformationenthält:

� dasZielsystem,dasauseinerListederin UNICOREverfügbarenZielsystemeausgewählt wird,

� denJobnamenund

� die Email-AdressedesBenutzers,andieNachrichtenvom Systemgeschicktwerdensollen.

Für dasElementScript-Tasksinddie benötigtenRessourcenzu spezifizieren.Zu denRessourcengehö-
ren:

� derSpeicherplatzbedarf,

� die AnzahlderKnoten,

� die AnzahlderProzessorenproKnoten,

� die CPU-Zeit,

� die Plattenplatzbedarf.

XML - Format für UNICORE-Jobs

XML (ExtensibleMarkup Language)gibt guteMöglichkeitenfür die Datenstrukturierung.UNICORE
kannalle seineAngabenübereinenJobin XML-Formatspeichern.DieseMöglichkeit wurdespeziell
für dasTestenderSoftwarehinzugefügt.

XML Sprache

XML ist eine Metasprachezur Definition von Markup-Sprachen.Das ist die vereinfachteForm von
SGML. So wie HTML mit SGML definiert ist, so kannmanmit XML eigeneMarkup-Sprachenoder
aucheigeneErweiterungenvon HTML bzw. XHTML mit eigenenTagsfür bestimmteElementemit
bestimmtenlogischenBedeutungendefinieren.Die mit XML definiertenMarkup-Sprachenwerdenals
XML-Anwendungenbezeichnet.Die Syntax,Struktur und Bedeutungder Tagswird für jede XML-
Anwendungdefiniert.

� XML kannmit bereitsexistierenWeb-Protokollen (z.B.HTTP)eingesetztwerdenundstellt keine
zusätzlicheAnforderungen[2].
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Abbildung 3: GrafischeOberflächevon UNICORE.BeispieldesScripts.

� XML unterstützteineVielzahlvon Anwendungen.HTML (HyperText MarkupLanguage)ist oft
nicht genug!JedeneueVersionmachtProbleme,weil ein neuerBrowsernotwendigist. Im XML
ist die Erstellungvon neuenKommandosmöglich.

� Esist einfach,ProgrammezurVerarbeitungvonXML-Dokumentenzuschreiben.Dasist im Prin-
zip ähnlichwie HTML.

� Die Anzahl der optionalenFunktionenin XML wurdeso klein wie möglich gehalten,damit die
Verarbeitungvon XML-DokumentenwenigZeit benötigt.

� XML-Dokumentesindselbstfür denLaienrelativ verständlich.

� DerEntwurf von XML ist formalundknapp.

� XML-Dokumentesindeinfachanzulegen,wie HTML.

XML Dokument

� BeschreibtsämtlicheRegeln,denendie Markup-Syntaxfolgensoll.

� Listet alleexterneRessourcen(externalEntities)auf,dieTeil desDokumentessind.

� Deklariertalle internenRessourcen(internalEntities),die innerhalbdesDokumentesverwendet
werden.

� Listet die TypenderNicht-XML-Ressourcenauf.

� Listet alleNicht-XML-Ressourcen(Binärdateien)auf.
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StruktureinesXML-Dokuments

In derRegel solltendie XML-DokumentefolgendeAnforderungenerfüllen:

� In derersteZeile desDokumentsbefindensich die Markup-Sprache,die Versions-Nummerund
zusätzlicheInformation.

� Die DatenbefindensichzwischenTags.Dabeimuß,im GegensatzzuHTML, jedesgeöffneteTag
ein zugehörigesgeschlossenesTaghaben.

� InnerhalbeinesTageskannmanverschiedeneAttributedefinieren.Die Wertevon Attributensoll-
tenzwischendoppeltenHochkommatastehen.

� Die ReihenfolgedergeschachteltenTagsin XML ist strengkontrolliert. Deswegenist die Folge
von geöffnetenundgeschlossenenTagswichtig.

� Die Information,die sichzwischendenAnfangs-undEnd-Tagsbefindet,wird alsDatenbetrach-
tet und deshalbwerdenalle Symbolefür die Formatierung,z.B. Blanks,Zeilenumbrüchenicht
ignoriert,im GegensatzzuHTML.

Falls ein XML-DokumentdenobengenanntenRegelnentspricht,heißtesformal richtig unddie Parser
für XML-Dokumentekönneneskorrekteinlesen.

Dasist ein Beispielfür ein XML-Programm:

< ? xml version=¸ S1.0 Ť?>
<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. co m</e mai l>

</contact>
</contacts>

Man siehtdie Dokumentstruktur:jeder”contact” ist innerhalb”contacts”geschriebenund bestehtaus
”name” (”name” bestehtaus”first” and ”last”), ”address”,”tel” und so weiter. Ein XML-Dokument
bestehtauseinerFolgevonTagsundWerten.JedesTaghateinenformalAnfang(z.B. ” � first� ”), einen
Wert (”John”) undein Ende(” � /first� ”).

Testmöglichkeiten

Esgibt verschiedeneMöglichkeiten,neueSoftwareversionenzu testen.Als Beispielsinddrei Schemas
gezeigt(Abbildung4).
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Abbildung 4: Testmöglichkeiten.

Das ersteSchemazeigt die UNICORE-Jobsim XML-Format (XML-Progr1&2). Der ersteJob wur-
de direkt von UNICORE erzeugt,und der zweite Job wurde mit Hilfe einesErstellungsprogramms
(Job-Generator)erstellt.Dasbietet die Möglichkeit, beideJobszu vergleichen,um eventuelleFehler
im UNICORE-JobderneuenUNICORE-Versionzu finden.

DaszweiteSchemagibt die Möglichkeit, denUNICORE-Jobin XML-Format(XML-Progr) ohnedie
grafischeOberflächezu erstellenunddanndiesesProgrammin UNICOREzu submittierenundauszu-
führen.

Dasdritte Schemabeschreibtdie ErstellungeinesXML-Programmsdirekt ausder Vorgänger-Version
desUNICOREunddie AusführungdiesesXML-Programmsin derneuenVersion.

Schema1 hatdenNachteil,daßesin diesemFall zuschwierigist, einenkonkretenVergleichzumachen.
Hier kannmandenUnterschiedzwischenwichtigenundunwichtigenFehlernnicht leicht finden.Sche-
mas2 & 3 testendieUNICOREFunktionalitätin derneuenVersion.DervonUNICOREerzeugteOutput
kanndannanalysiertwerden.Aber daszweiteSchemabietetauchdie Möglichkeit, Wertezu modifizie-
renoderneueWertefür zu testendeFunktionenzu machenunabhängigvon der grafischenOberfläche
von UNICORE.

Testalgorithmus

UnsereTestalgorithmusist eineKombinationausSchema2 und3 (Abbildung4).

Die Abbildung5 zeigtdenSoftwaretestalgorithmus.DiesesTest-XML-Programmsoll modifizierenwer-
den.DasModifier-Programmnimmt diesesProgrammals Input undbietetdemBenutzerdie Möglich-
keit, verschiedeneParameterzu modifizieren.Zu einemspäterenZeitpunktwird diesesProgrammvon
UNICOREausgeführt.UndalsletzterSchrittwird die AnalysedesUNICOREOutputdurchgeführt.

Die ErstellungvonXML-Programmist direktmit UNICOREmöglich.DieseVarianteist geeignet,wenn
mandie UnterschiedezwischenverschiedenenVersionenvon UNICOREtestenmöchte.Die Erstellung
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Abbildung 5: Testalgorithmus.

derXML-Programmedurchein speziellesProgramm(JobGenerator)ist auchmöglich.

DerOutputwird von UNICOREerzeugt.NachAusführungeinesJobslistetUNICOREalle Informatio-
nenüberdie Job-Ausführungauf. Ein Beispielist in Abbildung6 präsentiert.Man kannsehen,welche
Jobserfolgreichausgeführtwurden,in welchenZielsystemen,wasnicht funktioniert,undsoweiter.

Meine Arbeit hat sich auf denTeil, der in Abbildung 5 eingerahmtist, konzentriert.DieserTeil muß
automatisiertwerden.FürdiesesZiel mußeinbesonderesProgrammgeschriebenwerden.Im Folgenden
wird diesesProgramm”Modifizierprogramm”genannt.

Algorithmus desModifizier programms

DasAlgorithmusbestehtausfolgendenSchritten:

� AnalysierendesXML-Programms.In Fall eineskomplexenJobsbedeutetdasdie Erstellungvon
Datenstrukturen,mit derenHilfe dasProgrammbearbeitetwird.

� In Fall desStandard-Jobs(UNICORE-Jobssindin derRegel nicht sokompliziertunddannist es
nichtsowichtig zuwissen,wasinnerhalbderJobssteht)verändertdasProgrammdiespezifizierten
RessourcenundweistihnenneueWertezu.

� In Fall eineskomplexenJobs(großeAnzahlvonSub_Job_Groupsodertief geschachtelteJobs)ist
der Dialog mit demTest-Benutzernotwendig(durchein “friendly Interface”). Z.B. schreibtdas
Programmzunächstdie Taskstrukturauf unddannerfolgtderDialog mit demBenutzerdurchein
Menü-Interface.

� VeränderungdesXML-Testprogrammsmit denneuenWerten.
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Abbildung 6: UNICOREStandardOutput.

Analyseder Taskstruktur

Im erstenSchritt muß dasModifizierprogrammdie XML-Struktur analysieren.Das Schema(Abbil-
dung7) zeigtdie zweistufigeTaskstruktur. JedesKästchenbedeuteteineTask.Die Kästchenzeigendie
TASKS,geschriebenim XML-Format.JededieserSub-TaskskannjeweilsnureinElementausUNICO-
RE enthalten.Esgibt folgendeUNICORE-Elemente:JobGruppe,ScriptundTransfer. Dateien,die im
ScriptimportiertundausdemScriptexportiertwerden,undRessourcen,sindSub-TasksvonScript-Task.

JederUNICORE-Jobhat dieseStruktur, die als XML-Script repräsentiertwird. Ein Beispiel wird im
folgendenAbschnittgezeigt.

XML Beispielfür Script

Hier wird einTeil einervon UNICOREerzeugtenXML-Datei alsBeispielpräsentiert:

<TASKS ID="110" i="1"valuetype="com.pallas.....script.Scr iptCon tainer ">
<PARENT IDREF="1" />
<name ID="114" valuetype="java.lang.String">Script1</na me>
<RESOURCESID="115" valuetype="org.unicore.sets.ResourceSet">
</RESOURCES>
<IMPORTS ID="117" dim="1" length="2"

<IMPORTS ID="118" i="0" valuetype="com.pallas.unicore. ... .FileImport">
<sourceName ID="119" valuetype="java.lang.String">C:\Unicore\Te st</so urceNa me>
<destinationName ID="120" valuetype="java.lang.String">vergl.f< /desti nation Name>

9
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Abbildung 7: ZweistufigeTaskstruktur.

</IMPORTS>
<IMPORTS ID="121" i="1" valuetype="com.pallas.unicore. ... .FileImport">

<sourceName ID="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;" />
<SCRIPTCONTENTSID="141" valuetype="java. ...">#!/bin/ksh # f90

wurzel_ziehen.f90 - o wurzel_ziehen ./wurzel_ziehen</SCRIPTCONTENTS>
<SCRIPTDIRECTORYIDREF="108" />

</TASKS>

An diesemBeispiel kann man sehen,daßjedesUNICORE-Datenelement(JOB, SCRIPT, IMPORT,
EXPORT und so weiter) im XML-Format als TASK bezeichnetist. JedeTASK hat eine eigeneID.
GeschachtelteTASKs im XML-FormatentsprechengeschachteltenUNICOREElementen.

Datenstruktur

Abbildung 8 zeigt Datenstrukturenfür die AnalysedesUNICORE-Jobs.JederDatenstrukturentspre-
chenverschiedeneXML-Objekte desJobs.DieseObjektesind unterschiedlichin Anzahl und Typ der
Parameter.

JedesUNICORE-Elementist zwei Mal in derDatenstrukturenthalten.ZunächstalsformaleXML-Task
in Matrix 1 unddanndetailliert in einerderMatrizen2-4 entsprechendseinemTyp. Auch ist eszweck-
mäßig,DatenüberVerbindungenzwischenJob-ElementenundihrebesondereEigenschaftenzutrennen.

Es mußbetontwerden,daßdie ersteStruktur(Matrix 1: TASKS) keineEigenschaftender UNICORE
Objektebeschreibt.Abersieist alsformalesElementvon XML notwendig.

JedesElementhat seineeigeneID. Die VerbindungenzwischenElementenbestimmensich eindeutig
durchdie ”ParentID”.

Die Matrizen4 bis 6 sinddynamisch,weil sievon derAnzahldenentsprechendenDateienabhängen.
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Abbildung 8: Datenstrukturfür XML-Job Analyse.

AllgemeinerAlgorithmusdesModifizierprogramms

Jetztkönnenwir detailiertdenAlgorithmusderModifizierprogrammsbeschreiben:

� Einlesender Input XML-Datei undAufbauderDatenstrukturen(Abbildung8). Auf dieserStufe
ist die Syntax-Analysemöglich.

� FormaleAnalysedesXML-Programms

Analyseder Vollständigkeit der Elemente:jedesgeöffnete Tag muß ein geschlossenesTag
haben.

Analyseder richtigen Schachtelungvon Tags:Tags,die in andereTagsgeschachteltsind,
dürfensichnicht überschneiden.

Die PräsentationderDatenstrukturals”Baum”.

� ÄnderungendesBenutzersdurchdasMenü-System.

DerBenutzerkannjedesUNICORE-Elementauswählen.

DerBenutzerkannjedenWertändern.

SpeicherungderVeränderungsliste.
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K SchreibendesneuenXML-Programmsmit denverändertenWerten.

LeseeineZeileausderInput Datei.

WenndieseZeile in derVeränderungslistesteht,schreibedieseZeile in die Outputdateimit
demneuenWert.

WenndieseZeile nicht in dasVeränderungslistesteht,schreibedieseZeile unverändertin die
Outputdatei.

SolangedasEndederInputdateinichterreichtist, wiederholedie letztendreiUnterpunkte.

Ergebnisse

DasUNICORE-Systemsoll automatischgetestetwerden.Für ß-Testsgibt esin UNICORE eineMög-
lichkeit, alle Informationenin eine XML-Datei zu schreiben.Das XML-Format ist bequemfür die
Datenstruktur-Analyse.

DerAlgorithmusdesautomatischenUNICORE-TestsaufBasisderXML-Dateienwurdevorgestellt.

Ein wichtigerTeil desAlgorithmusist ein Modifizierprogrammfür in XML-FormatgeschriebeneUNI-
COREJobs.DasProgrammfür relativ einfacheModifizierungenwurdeerstellt.

DerAlgorithmusundentsprechendeDatenstrukturenfür denallgemeinenFall wurdebehandelt.

Danksagung

An dieserStellemöchteich mich bei allenbedanken,die eineerfolgreicheDurchführungdieserArbeit
möglich gemachthaben.Mein ersterDank gilt Herrn Dr. R. Esserfür die Möglichkeit, die Arbeit im
RahmendesGaststudentenprogrammsdurchzuführen.Auch möchteich HerrnD. Erwin danken.Insbe-
sonderedanke ich FrauM. Romberg für die Betreuung.

Literatur

1. M. Romberg, D. Erwin ”UNICORE - UniformesInterfacefür ComputerRessourcen”,PIK 03/01,2001.
2. S.North,P. Hermanns”XML in 21 Tagen”,SAMS,1999.
3. S.Graham,Liam Quin ”THE XML SPECIFICATION GUIDE”, WILEY, 1999.
4. M. Romberg ”The UNICOREArchitecture.SeamlessAccessto DistributedResources”.

12



ESCAPE:A profiling environmentfor parallelprograms
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Abstract: ESCAPE(ESsentialCAllgraphProfilingEnvironment)is acallgraph-basedprofiler
for MPI, OpenMPandhybrid applications.ESCAPEis built on top of thePMPI, POMP, and
PGIcompiler’s internalprofiling interfaceto createanexecutiontimeprofilefor MPI functions,
OpenMPparallel regions,anduserfunctions.The profile canbe visualizedusing the graph-
layoutprogramVCG.

Intr oduction

OpenMPhasemergedasthestandardfor sharedmemoryparallelprogramming,allowing usersto write
applicationsthatareportableacrossmostarchitectures.MPI is thedefactoindustrystandardadoptedby
major commercialvendorsusedfor programmingdistributedmemorymachines.However, in orderto
achievehighperformanceonSMPclusters,applicationdevelopersstill facealargenumberof application
performanceproblems,suchasloadimbalance.

In thecontext of thegueststudentprogramat theCentralInstitutefor AppliedMathematics,I developed
a little profiling tool, called ESCAPE.It analyzesparallel applicationsrunning on clustersof shared
memorysystemsusingMPI, OpenMPandthePortlandGroupCompilers.ESCAPEconsistsprimaryof
two parts.Thelibrary libescape for runtimedatacollectionandtheanalyzingtool read_prof for
the following dataexamination.To activatePGI profiling a specialcompilerflag is necessaryanduntil
POMPis not implementedasa standardprofiling interface,thesourcemustbepreprocessedby OPARI
[1]. First, theseveralprofiling interfacesarepresented.Laterthebasicapproachandsomeimplementa-
tion considerationsareillustrated.Finally, I will show someexamplesof profiles.

PerformanceAnalysis

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

Datacollectionis thestep,wheredataaboutprogramperformanceareobtainedfrom anexecutingpro-
gram.Therearetwo basictechniquesof datacollection:

K Profilesrecordthetimesspenton aeachpartof theprogram.

K Event Traceslog eachoccurrenceof specifiedeventsandin generalproducea large amountof
data.

It is usually not possibleto make statementsaboutprogramperformanceon raw databecauseof its
complexity. Thus,datatransformationis oftenusedto outlineperformanceproblemsby reducingdata.



void main(){
foo();
bar();

}
void foo(){

bar();
}
void bar(){};

Figure1: Exampleof Call Graph

For example,a profile of the time spentin eachsubroutineon eachprocessormight be transformedto
determinethemeantimespentin eachsubroutineon eachprocessor.

Although datareductiontechniquescanbe usedin many situationsto compressperformancedatato
meaningfulvalues,thisprocesscanoftenbenefitfrom theuseof datavisualizationtechniques.

Reasonsfor andagainstProfiling

Profileshave two importantadvantages.They canbeobtainedautomatically, at relatively low cost,and
they canprovide a high-level view of programbehavior that allows the programmerto identify prob-
lematicprogramcomponentswithout generatinghugeamountsof data.In general,theamountof data
associatedwith a profile is bothsmallandindependentof executiontime.Therefore,a profile shouldbe
thefirst techniqueconsideredwhenseekingto understandtheperformanceof aparallelprogram.

Profilesalsohave limitations.In particular, they do not incorporatetemporalaspectsof programexecu-
tion.

BasicTerminology

Timing Expressions

Thebasictiming expressionsare

K Exclusivetime: Theexecutiontime of a givenfunctionnot including theexecutiontime of func-
tionscalledby thatfunction.

K Inclusivetime: The executiontime both of a given function andof any functionscalledby that
function.

K Exclusiontime: I will denotethetimeof any functionsthatwerecalledby agivenfunctionexclu-
siontime,althoughthis termis not common.

Call Graph

Anotherexpressionis „call graph”.A call graphis a directedgraphwith a nodefor eachfunction.An
edgefrom function L to function M displaysthat L hascalled M . Youcanseeanexamplein figure1.
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Profiling Interfaces

To minimize the programmer’s intervention for instrumentingthe applicationfor performanceanaly-
sis,we make useof thesystem-provided 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 theprefix PMPI_ insteadof MPI_ . To integrateprofiling routinesyou have to write somewrapper
functionswith the samenamemeasuringtime beforeandafter the call the relatedPMPI function and
returnthevaluereturnedby PMPI.For anexampleseebelow.

Correctlinking isautomaticallydoneby mpicc . TheMPI standardalsoensuresthatthoseMPI functions
which are not replacedmay still be linked into an executableimagewithout causingnameclashes.
Profiling canbecontrolledby theMPI_PControl function.Thusit is possiblefor theimplementorof
theprofiling systemto interceptall MPI callswhicharemadeby theuserprogram.Forexactinformations
see[2].

TheOpenMPProfiling InterfacePOMP

POMP[1] is aperformancetoolsinterfacefor OpenMPsimilar to theMPI profiling interface.It supports
specialfunctioncallsbeforeandafterevery OpenMPconstruct.For example

#pragma OMPPARALLEL
<structured block>

is replacedby

omperf_parallel _f or k( d);
#pragma OMPPARALLEL
{

omperf_parallel _begin( d) ;
<structured block>
omperf_parallel _end(d) ;

}
omperf_parallel _j oi n( d);

with d asa descriptorcontaininga uniqueid, namesandsourcecodeinformation.New OpenMPdirec-
tivesfurther allow profiling of userfunctionsandarbitrarycoderegions.The directive transformation
canbemadeby thetool OPARI [1].

TheProfiling Interfaceof thePortlandGroupCompiler

ThePGIcompilerssupportaswitch-Mprof=func whichforcesthecompilertoexecutespecificpieces
of codeat the beginning andat the endof a function call. Specialdatastructuresareavailable,which
containinformationaboutthefunctioncall.

15



GeneralApproach

Profiler Data

This profiler measuresinclusive andexclusive time andcountsthe executionof OpenMPstatements,
communicationanduserfunctions,for eachcalling context.

Profiling of MPI Routines

MPI routinesaremeasuredby wrapperfunctionsasexplainedbelow. Time is measuredbeforeandafter
thecall andstoredin thedatastructures.

As MPI functionscancall eachother, it hasto beassuredthatthey arenot measuredtwo times.For this
reason,profiling for MPI routinesis switchedoff duringtheexecutionof thePMPI routines.

int MPI_<function>( <parameters> ) {
int thread, retval;
double starting_time, stopping_time;
thread = escape_get_thre ad_num();
if(escape_mpi_p ro fi led [t hr ead] ){

escape_mpi_prof il ed[ th re ad] = 0;
starting_time = escape_get_time () ;
retval = PMPI_Buffer_ <function> ( <parameters> );
stopping_time = escape_get_time () ;
<store profiling data>
escape_mpi_prof il ed[ th re ad] = 1;

}
else{

retval = PMPI_Buffer_ <function> ( <parameters> );
}
return retval;

}

Profiling of OpenMPConstructsandUserFunctions

OpenMPstatementsor user functionscan call other constructs,which have to be profiled. If a user
function or an OpenMPconstructis called,a profiling routinein libescape is enteredandputsthe
startingtime andazerofor theinitial exclusionsontothestack.

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 any of thisconstructs,anotherescapefunctionis calledandthecurrenttimeis measured,the
inclusive andexclusive time spentin the executedregion is computedandthe exclusionof thecalling
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>
<update exclusions on stack>

}

At programexit, all datais dumpedon eachhost to a file namedescape_data. <MPI_Rank> in
cleartext.

Data TransformationandVisualisation

Datatransformationis doneby alittle programcalledread_prof . It cangenerateuserdefinedstatistics
about function calls and other constructs.It is also possibleto createa call graphfor specialgraph
layouters(vcg [4] and dot [5]). In this case,accumulatedinclusive time is visualizedby the nodes
width andtheaccumulatedexclusive timeby thenodesheight.vcg alsosupportsspecialinfo tagswhich
areusedto provide additionalinformation,qualifiedby theuseron thecommandline. Theseinclude:

-t Shows informationseparatedby threads

-h Shows informationseparatedby hosts

-c Shows informationseparatedby thecalling functions

-n Determinesthenumberof functionslisted

-o Sortoutputby summedexclusive times(se),accumulatedinclusive times(si),maximumexclusive
(me)or maximuminclusive (mi). You canspecifythesortorderasa parameter. For example-o
se sortsthedataby accumulatedexclusive times

-g Makesread_prof to generatea call graphin vcg format.This switch takesanoutputfile asa
parameter.

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

-i This switchis usedfor user-definedqueriesreturningraw-datalike informations.Thefirst param-
eterof this switchdenotestheattributesto selectandthefollowing thevaluesto compareto. For
example-i th 1 4 shows all informationaboutthread1 of host4. -i ct 1 2 shows all information
aboutfunctionscalledby function1 of thread4.

-a This switchis similar to -i , but aggregatesall dataof a function.

-gt Similar to -i switchbut usedfor additionalinformationin vcg info-tags.
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Implementation Considerations

Initialization

First, the profiledprogramhasto be linked with the library libescape . To supportprofiling of user
functionstheprogramshouldalsobecompiledwith theswitchmentionedabove.

Theway themain initialization routineescape_init of libescape is calleddependson thepro-
filing interfacesused.If thePGI interfaceis activated,everythingis doneautomatically. If you useMPI
withoutPGI,escape_init is calledduringtheMPI wrapperfunctionof MPI_Init . If youuseonly
OpenMPwithoutMPI andPGIor youuseOpenMPconstructsbeforeMPI_Init youhave to insertthe
specialPOMPinstruction#pragma pomp init in C notationand$POMPINST INIT in Fortran
syntaxrespectively.

It doesnotmatterhow oftenescape_init is called.Themainissueis thatit is calledatapointbefore
any profiling interfacetriggersany otherroutineof libescape .

All memoryneededfor profiling is allocatedduring initialization to reacha higheraccuracy of timing
informations,becauseallocationis expensive in time.

Noteson theData Structures

At runtime,eachthreadhasits own stackandits own elementsin atablestructurefor storingtheprofiling
results.

Thetablestructurecontainsa referenceto theconstruct’s descriptor, providedby theprofiling interface,
anda referenceto a tablecontainingprofiling informationdistinguishedby thecalling construct.

TimeMeasurement

Therearetwo waysmeasuringtime.TheRealTimeClock(RTC) andthecyclecounter(TSC).Themain
advantageof the real time clock is that it is easyto useandavailablein every system.In UNIXTMyou
cangettheRTC timevia gettimeofday. Themaindisadvantageis, thatit is slow andinaccurate.

The TSC providesa muchbetteraccuracy andspeedevaluatingthe actualtime. On the Intel’s IA-32
architectureacyclecounteris availablefor all Pentium2 andaboveprocessors.TheTSCcanbereadby
the rdtsc [6] instruction.If theprocessorspeedis known the time canbecomputedby meansof the
clock speed.

ESCAPEprovidesboth,TSCandRTC, definedvia aswitchduringcompilationof libescape .

MemoryManagement

Without analyzingthesourcecodeit is not possibleto predictthememoryconsumptionof a program.
By this reasonthethestacksize,thenumberof profiledconstructsandthequantityof functionscalling
a functioncanbesetup in a file namedescape.rc . If nothingis specifiedthere,somedefault values
areassumed.

Themaximumnumberof usedthreadscanbedeclaredby theenvironmentvariable“POMP_MAX_THREADS”.
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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

ThreadIdentification

TheOpenMPcallomp_get_thread_ numis usedto identify whichthreadyouareactuallyinspecting.
Unfortunately, if thereis nestedparallelisationthereis nowayto obtainauniqueidentificationof athread
only usingOpenMPandPOMPinstruments.

Theonly working techniqueto identify a threadis to usesystemcalls.In thecaseof thePGI compilers,
parallelisationis donewith pthreads,soyoucanidentify a threadeasilyby agetpidcall, but thisprevents
ESCAPEto beportedto otherOpenMPimplementations,which do not usepthreads.You canhowever
activatethismodeatcompiletimeof ESCAPE.

Examples

A profile of sweep3d

sweep3d [7] is abenchmarkfor parallelcomputers.In its readmefile it is describedthat

“it solvesa 1-grouptime-independentdiscreteordinates3D cartesiangeometryneutron
transportproblem.The XYZ geometryis representedby an IJK logically rectangulargrid
of cells.Theangulardependenceis handledby discreteangleswith a sphericalharmonics
treatmentfor thescatteringsource.Thesolutioninvolvestwo steps:thestreamingoperator
is solvedby sweepsfor eachangleandthescatteringoperatoris solvediteratively.”

read_prof Standard Information

Figure2 shows the read_prof outputof sweep3d executedon an SMP clusterconsistingof two
nodeseachequippedwith four PentiumIII TM processorsandtwo gigabyteRAM pernode.Theinforma-
tionsaresortedby accumulatedexclusive times.It is easyto seethattheOpenMPparalleldo loopof file
sweep.f from line 355to 507takesmosttime. It wascycled1152000times.
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Figure3: ESCAPE’scall graphof sweep3d
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read_prof Call Graphvisualizedwith vcg

Thecall graphof sweep3d is shown in Figure3. Thedifferentcolorsdeterminetheconstructtypes.If
thereis enoughspace,thecompletenamewith codeinformationis displayed.If not, only thenameor
only its id is displayed.Nodeshaveaminimumsizefor tgesizethatensuresthattheid canbedisplayed.

Futur eWork

This softwarecaneasilybeextendedto generatemorestatisticalinformationlike traffic causedby MPI
calls,betterexplorationof OpenMPidle statesor evaluationof hardwarecounters.Of course,thiscomes
alongwith evenmorememoryconsumptionandahigheroverhead.
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Zellmotilität
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Zusammenfassung: BewegungsfähigeZellen unterscheidensich von anderenZellen durch
ihr Diffusionsverhalten.Der PersistentRandomWalk beschreibtdiesesVerhaltenundsoll von
einemzweidimensionalenZellmodellmit Hilfe von Gitter-Monte-Carlo-Simulationennachge-
stellt undnäheruntersuchtwerden.

Einleitung

BestimmteZellenmüssensichaktiv bewegenkönnen,umihrespezifischenAufgabenausführenzukön-
nen,soz.B. müssenNeutrophile(Leukozyten)in derLagesein,um Bakterienherumzufließen,um sie
anschließendzu zerstören.Die Bewegungsfähigkeit wird alsMotilität bezeichnetundist durcheineak-
tive, vom OrganismusselbstausgehendeBewegunggekennzeichnet.Die Bewegungkanndurchäußere
Einflüsseinduziertsein,in diesemFall sprichtmanvonTaxis[4]. JenachArt desStimulusunterscheidet
manz.B. zwischenThigmotaxisbei Berührung,Thermotaxisbei WärmeoderChemotaxisbei chemi-
schenStoffen. OhneentsprechendeStimuli vollführt die Zelle einenPersistentRandomWalk. Dabei
läuft dieZelleeinegewisseZeit langin einebestimmteRichtungundändertdannihreRichtungzufällig
(sieheAbb. 1). DasVerhaltenunterscheidetsichdeutlichvon demeinesBrownschenPartikels[3].

Ziel diesesProjektesist es,ein zweidimensionalesZellmodell zu entwickeln, welchesdenEffekt des
PersistentRandomWalk zeigt.

BiologischeGrundlagen zur Zellbewegung

ZellbewegungwurdeanvielenunterschiedlichenZellenuntersucht,klassischeBeispielesindKeratozy-
ten(Epithel-Zellen,u.a.zur Wund-Heilung),Fibroblasten(Hautzellen,Aufbauvon Bindegewebe)[22],
oderAmöben(bisweilenwird die ZellbewegungdaherauchamöboideBewegunggenannt)[23]. Eszei-
gensichganzunterschiedlicheEigenschaftenin jederdieserZellenundesist nichtauszuschließen,dass
ganzunterschiedlicheMechanismenexistieren[24]. Ich möchtein diesemProjektnuraufdieBewegung
von Keratozyteneingehen,dadabeiauchEinigkeit überdieGrundlagenderZellbewegungherrscht.

Keratozytensindmit O�PRQ�SRT�SRU V relativ schnelleZellen[5]. ManuntersuchtdieBewegungüblicherwei-
senur in zweiDimensionen,z.B.aufeinerbeschichtetenGlasplatte.Ein nocheinfacheresSystembilden
zytoplasmischeFragmentevon Zellen, z.B. von Keratozyten.Dassind Zellen, bei denender Zellkern
und die meistenOrganellenfehlen[6]. Es zeigt sich,dassdieseFragmenteimmer nochbewegungsfä-
hig sind.Bei derBewegungändertsichdie Form derZelle in einehalbmondförmigeGestalt,während
die Zelle ohneBewegungkugelsymmetrischist (sieheBild 2) [7]. In Bewegungsrichtungbildet sichein



Abbildung 1: TrajektorieeinesPersistentRandomWalk.ManerkenntlängeregleichgerichtetePhasen.Überlange
Zeitskalenergibt sichaberwiederdasBild einesRandomWalk.

breiter, sehrflacherVorstoßderZelle aus.DieseFormationnenntmanLamellipodium. Die Vorderkante
(in Bewegungsrichtung)nenntmanauchLeadingEdge.

Für die Bewegungsfähigkeit werdengrundlegendeEigenschaftendesZytoskelettsverantwortlich ge-
macht[8]. DasZytoskelett bestehtausdrei Sortenvon festenStrukturen,denMikrotubuli, den inter-
mediärenFilamentenund denMikrofilamenten.DieseUnterscheidungergibt sich durchdie typischen
DurchmesserderFilamentevon W�XZY[O�P\V]S beiMikrotubuli biszu ^_Y[X\V]S beiMikrofilamenten.Mi-
krofilamentesind die Hauptkomponentender Zellbewegung.Sie bestehenausActin, einemca. X�X\`�a
schwerenProtein[14]. Von Actin ist bekannt,dassesin Verbindungmit Myosin für Muskelkontraktion
sorgt [4]. Bei derZellbewegungkommtdieserMechanismusallerdingsnichtzumTragen.Zwar ist auch
Myosin in derZelle vorhanden,die genaueBedeutungist allerdingsweitgehendunverstanden.Die Mi-
krotubuli sindfür dieZellbewegungnichtnotwendig,dennochfallenihnenbestimmteAufgabenzu[10].
Die IntermediärenFilamentescheinenallerdingskeineRolle zuspielen[11].

Actin bildet FilamenteunterPolymerisationaus.Man sprichtbei einzelnenActin-Molekülendahervon
Monomerenoder auchvon G-Actinen.Die Filamentesind geradlinigund erscheinenals gewundene

Abbildung 2: AufnahmeneinesKeratozyten-Fragments.(a)OhneBewegungzeigtdieZelleeinekugelsymmetri-
scheForm.(b) Bewegungwird durchmechanischeReizunginitiiert. (c) Die Zellebewegt sichnach
links oben.Die Gestaltist nunhalbmondförmig.(Aufnahmenvon A.B. Verkhovsky, T.M. Svitkina
undG.G.Borisy) [7]
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Abbildung 3: Der Treadmilling-Effekt. Am Minus-EndewerdenvornehmlichMonomeredepolymerisiert.Diese
diffundierendanndurchdie Zelle. Am Plus-EndewerdenMonomerepolymersiert.Damit bewegt
sichdasFilamentnachrechts.

Doppelstränge(sieheAbb. 3) [15]. EinewesentlicheEigenschaftdieserFilamenteist,dasssiepolarsind,
d.h.esgibt unterschiedlichePolymerisierungs-undDepolymerisierungsratenanbeidenEnden[12]. Auf-
grundihresErscheinungsbildesunterdemMikroskop wird dasEnde,andembevorzugtdepolymerisiert
wird, dasPointedEndoderauchMinus-Endegenannt,dasandereEndewird alsBarbedEndoderauch
Plus-Endebezeichnet.

Die Konzentrationb c[d von G-ActinenläßtsichdurchdieDifferentialgleichunge b cfdehg i Ykj�lnmob cfd�p[j�q (1)

beschreiben,wobei j l und j q die Polymerisierungs-bzw. Depolymerisierungsraten sind.Es existiert
einekritischeKonzentrationb cfdsr bei derStationaritätherrscht.DiesekritischeKonzentrationmussan
beidenEndendesFilamentsgleichsein,ansonstenergäbesich für eineKonzentrationb c[dstrvu b c[d ub cfdswr , wobei x und y für jeweils BarbedEndundPointedEndstehen,ein Flussvon Monomerenvom
Pointedzum BarbedEnd.Da wir aberStationaritätvoraussetzen,d.h. wir unsim thermodynamischen
Gleichgewicht befinden,dürfennachdemzweitenHauptsatzkeinerleiStrömemehrauftreten[16].

Die Situationändertsichallerdings,wenndemSystemzusätzlichEnergie hinzugefügtwird. Der in der
BiologieüblichEnergieträgerist dasATP (Adenosin-Tri-Phosphat),dasnachderReaktion

ATP Y�z ADP p P{}|'~�����pf�*`��#����T�S����
in ADP (Adenosin-Di-Phosphat)zerfällt [4]. Sowohl ATP als auchADP bindenan Actin, esergeben
sichaberanderePolymerisierungs-undDepolymerisierungsraten. Damit ergibt sichfolgendesBild: An
einembestehendenFilamentbindetsich ein mit ATP gebundenesG-Actin an dasBarbedEnd.Durch
weiterenAnbauvorneundAbbauhintenwandertesallmählichvom BarbedEndzumPointedEnd(im
BezugssystemdesFilaments).Es hydrolisiert dasATP zu ADP. Am PointedEnd wird es schließlich
vom FilamentgetrenntunddiffundiertwiederalsfreiesMonomer. WährenddieserDiffusionwird ADP
wiederdurchATP ersetzt.DasMonomerkannzum BarbedEnd diffundierenund der Prozessbeginnt
erneut.MannenntdiesenMechanismusauchTreadmilling-Effekt. (sieheAbb.3) [20].

Die ZellbewegungbasiertaufdiesemEffekt.Die FilamentesindüberbestimmteProtein-Komplexe rela-
tiv festandasunterliegendeSubstratoderdie ExtrazelluläreMatrix gebunden[9]. Die Actin-Filamente
wachsenbis zur Membranundkönnenvon ihr nicht ins InnerederZelle zurückgeschobenwerden.Die
wachsendenFilamentebildeneinenVorstoßderMembranaus,dasLamellipodium.DasgesamteActin-
Netzwerkbleibt relativ zum Substratin Ruhe.Dies läßt sich auchexperimentellbestätigen[13]. Am
Trailing Edge(HinteresEnde)wird dasNetzwerkabgebautunddie Zelle wird durchdie Spannungder
Membran“nachgezogen”.Die Zelle kannsichalsoallein durchdie Bildung derActin-Filamentebewe-
gen[8].

Esgibt vieleMöglichkeiten,denTreadmilling-Effekt zusteuern.ZumeinenhängendiePolymerisierungs-
undDepolymerisierungsraten vonderKonzentrationandererStoffe ab,z.B.Ca� l oderMg� l [17]. Wei-
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terhingibt eseineganzeMengeweitererProteine,dieanderPolymerisationvonActin beteiligtsind[11]
und dabeiunterschiedlicheEinflüsseausübenkönnen,z.B. kanndie Polymerisierungfür ein einzelnes
Monomerverhindertwerden.Als besonderswichtig erscheintder Arp2/3-Komplex. Dieserhat gleich
mehrerewichtigeAufgaben,er sorgt für die NukleationneuerFilamente,derschütztdie PointedEnds
vor Depolymerisation(Capping),und esermöglichtdie Verzweigungder ansonstengeradlinigenFila-
mente.DieseVerzweigungenbildeneinenWinkel von ca. ��P_� . DadurchstehenmehrBarbedEndszur
Verfügungund die Filamentekönnenwesentlichschnellerwachsen,wasdie Zellbewegungbeschleu-
nigt. Der Arp2/3 Komplex mußzunächst“aktiviert” werden,bevor er auchan G-Actine bindenkann.
DiesgeschiehtandenanderMembransitzendenWASP/Scar-Komplexen.SiestelleneinwichtigesZwi-
schenstückaufdemSignalweg zwischenexternemStimulusundUmsetzungin Zellbewegungdar[21].

Modellierung

ZunächstmüsseneinigeModellannahmeneingeführtwerden,die sich ausdenexperimentellenErgeb-
nissenrechtfertigenlassen.Wir könnennicht die gesamteZelle simulieren,einmal,da viele beteiligte
Proteinein ihrer Strukturunbekanntsind,zweitens,die SimulationeinesderartiggroßenSystemsüber
Zeitskalenim Minutenbereichist auchin fernerZukunft nicht möglich.Daherreduzierenwir die Zelle
aufdie Schlüssel-Elemente,die zur Zellbewegungnotwendigsind.

Die Motilität von zytoplasmischenFragmentenzeigt bereitseinewichtige Reduktionauf: wir müssen
nicht die gesamteZelle mit ZellkernundOrganellensimulieren.In einemFragmentgibt nur nochvier
Inhalte:dasZytoskelett,frei diffundierendeProteineundandereSubstanzen,dieMembranundintegrale
Membran-Proteine.BetrachtetmandasZytoskelett,sowurdeobenbereitserwähnt,dassderEinflussder
Mikrotubuli sekundärist. DadieZellbewegungauchohnediesefunktioniert,werdensiein unseremMo-
dell weggelassen.Da die IntermediärenFilamentekeinennachweisbarenEinflussaufdie Zellbewegung
hat,werdenauchsienicht im Modell aufgenommen.

Eswurdebereitserwähnt,dassIonenwie CalciumoderMagnesiumdie Polymerisierungsratenvon Ac-
tin ändern.Wir nehmenfür unserModell einehomogene,zeitlichkonstanteVerteilungsolcherIonenan,
so dassder Einflussimplizit in denRatenkonstantensteckt.Insbesonderewerdendamit keine lokalen
Konzentrationsschwankungen berücksichtigt,sodasssichauchkeineChemotaxisaufgrundvon Ionen-
konzentrationsänderungen simulierenläßt.Damit bestehtauchkeineNotwendigkeit, z.B. Ionenkanäle
(integraleMembran-Proteine,die Ionenüberdie Membranhinweg transportieren)zu berücksichtigen.
Unter allen weiterenProteinen,die sich frei in der Zelle diffundieren,berücksichtigtunserModell le-
diglich dasArp2/3.Die VerzweigungvonFilamentenist einewesentlicheEigenschaftdesMechanismus
und wird offenbarnur von diesemProtein-Komplex ermöglicht.Der für die Kopplungder Filamente
an dasSubstratverantwortliche Protein-Komplex wird implizit angenommen,indemdie Filamentedi-
rektüberdie Membranhinweg andasSubstratgebundenwerden.AußerdemG-Actin, dasfundamental
für die Motilität ist, werdenalle weiterenProteinenicht berücksichtigt.Auch werdenkeine weiteren
integralenMembran-Proteineberücksichtigt.

Simulation

Zur Simulationlassensich zwei Methodeneinsetzendie jeweils ihre Vor- und Nachteilehaben.Die
BrownscheDynamikSimulation(BD) stellteineMöglichkeit dar. Dabeiwird zunächsteinedemProblem
angemesseneLangevin-GleichungderArt

� ���� i const
�
�*���������� ������ p[� � � g � (2)

wobei
���� die OrtsvektorendereinzelnenPartikel, �_����� ������ entsprechendePotentialezwischendenPar-
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tikeln und � � � g � einenRauschtermdarstellt.Die SimulationdieserstochastischenDifferentialgleichung
benötigtallerdingsviel Rechenzeit,außerdemist dieWahlderPotentialenumerischnicht trivial [26]. Da
wir dieseMethodein diesemProjektnichtbenutzthaben,möchteich auchnichtweiterdaraufeingehen.

Die zweiteMöglichkeit ist die Monte-Carlo-Methode.Es läßt sichzeigen,dassbeideMethoden(unter
bestimmtenVoraussetzungen)zueinanderäquivalentsind[18, 19]. EineSimulationmit derMonte-Carlo-
MethodebestehtausderAuswahleinesWegesdurchdenKonfigurationsraumdesSystems.DerWeg be-
stehtauseinerFolgevonKonfigurationen�n���#� � �#�#�#� , wobeidieseFolgei.d.R.alsMarkov-Prozeßkon-
struiertwird, d.h.dieKonfiguration� � hängtlediglichvomVorgänger� � q � ab. Als wichtigeBedingung
für einenMC-Algorithmusgilt die detailedbalance-Bedingung:

� � � z¡�n¢ �� � � ¢ z£� � i¥¤#¦	§ � Y\¨F© � � ¢ � Y[© � � ��� (3)

Dabeiist
� � �n¢]zª� � die Übergangswahrscheinlichkeit von Konfiguration�«¢ nachKonfiguration� ,

¨ die inverseTemperaturund © � � ¢ � die Gesamtenergie für die Konfiguration� ¢ . DieseBedingungist
notwendigfür die Beschreibung einesGleichgewichtszustandes. Ein möglicherAlgorithmus,derdiese
Bedingungerfüllt, ist der Metropolis-Algorithmus:In einemSystemmit ¬ Teilchenund der Konfi-
guration­ i �¯® �&�#�#�#��� ® � � wird zufällig ein Teilchen° ausgewählt. DiesesTeilchenwird um

e ®²±v³
verschoben,wobei³ einegleichverteilteZufallszahlzwischen-1 und1 ist.Manbetrachtetdannzunächst
eineTestkonfiguration­µ´ i �¯® �&�#�#�#��� ®�¶ p e ® �#�#�#��� ®¸· � . Von dieserKonfigurationberechnetmannun
die Gesamtenergie desSystems.Die detailedbalanceBedingungläßtsicherfüllen,wenndie Testkonfi-
gurationnur dannsofortakzeptiertwird, wenndie Energie kleinergewordenist, d.h. © � ­µ´ �Z¹ © � ­ � .
Ansonstenwird die Änderungnurmit einerWahrscheinlichkeit º mit

º i¥¤#¦$§ � Y\¨ � © � ­µ´ � Y[© � ­ ��� (4)

akzeptiert.Man sprichtbei ¬ Versuchen,die Konfigurationzu ändern,von einemMonte-Carlo-Schritt
[27, 28].

Auf einemGitter wird dieserAlgorithmuswesentlichvereinfacht.Nehmenwir zwischendenTeilchen
ein Kastenpotentialan(ExcludedVolumeInteraction).DerAlgorithmussiehtdannsoaus:

1. Wähleein Teilchen° aus.

2. Wählezufällig eineRichtungausundsetzedasTeilchenaufnächstenGitterplatz.

3. Ist bereitseinweiteresTeilchenaufdiesemGitterplatz:Dannist dieEnergiederTestkonfiguration
divergent,damitwird nach(4) º i P , d.h.dieÄnderungwird ohneBerechnungeinerWahrschein-
lichkeit (alsoaufwendigesBerechneneinerZufallszahl)verworfen.

4. Ist kein Teilchenauf demGitterplatz,ändertsichdie Gesamtenergie nicht. In diesemFall ist wie-
der nach(4) º i¼» , und die Änderungwird wiederohneBerechnungeinerWahrscheinlichkeit
akzeptiert.

DiesesVerfahrenist aufdemGitter alsosehreffizient.

Die Membranläßt sich in zwei Dimensionenals ein geschlossenesBandbetrachten.Auf einemGitter
läßtsichdiesesBandalseineReihevonmiteinanderverbundenenTeilchenansehen,zwischendenenein
starkattraktivesPotentialexistiert.WährendderobigeAlgorithmusgarantiert,dasskeinezwei Teilchen
aufeinemGitterplatzexistieren,mussbei denMembran-Teilchenauchdaraufgeachtetwerden,dasssie
sichnichtzuweit voneinanderentfernen.Nimmt manwiederumeinKastenpotentialan,nunaberso,dass
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dieEnergiedivergentfür AbständezwischenzweibenachbartenTeilchengrößeralseineGitterkonstante
ist, so ergibt sich im wesentlichender gleicheAlgorithmuswie oben.Die Membran-Teilchenkönnen
aberim Gegensatzzu denanderenTeilchenauchauf demgleichenGitterplatzliegen.Da die Membran
undurchdringbarseinsoll, wird für die Wechselwirkung Membran-Teilchen–Actinein Kastenpotential
angenommen.Solangedie Membran-Teilchenauf Abständevon einerGitterkonstantebeschränktsind,
könnenkeineActineausderZelleentweichen[29].

Ein Problemergibt sich abermit der Wahl desGitters.Die GestaltdesGitters überträgtsich in ge-
wisserWeiseauf die Gestaltder Membran.So führt ein qudratischesGitter auchzu eherquadrati-
schenMembran-Formen.Zellen habenaberüblicherweisekeine solcheForm. Eine bessereWahl ist
dasDreiecks-Gitter[25]. Hier ergebensichdurchdie höhereSymmetrieauchnatürlichereFormen.Ein
weitererVorteil liegt in denFilament-Verzweigungen,da sich derexperimentellermittelteWinkel von
��P � aufeinemDreieckbesserannähernläßt.

Die Filamentewerdennicht alsDoppelstrangbetrachtet,sondernalseinfachelineareKette.DasHaften
andasSubstratläßtsichdamitberücksichtigen,dassdie FilamentekeineBewegungausführenkönnen.
Wir nehmenalsoeineextremstarke BindungderFilamenteandasSubstrat(bzw. überdie entsprechen-
denProtein-Komplexe) an.Die DepolymerisationerfolgtnachfestgelegtenRaten.Dabeiwerdenfür bei-
de Endenjeweils getrennteRatenangegeben.Die Polymerisationwird ebenfalls überRatengesteuert,
allerdingserfolgt nur danneinePolymerisation,wennauchein freiesG-Actin höchstenseinenGitter-
platzvon demaktuellenEndeentferntliegt. Wennnötig,wird dasTeilchendannnochauf denrichtigen
Gitterplatzverschoben,so dasssich auchein geradlinigesFilamentergibt. ZwischendenFilamenten
unddenG-ActinenbestehtkeineExludedVolumeInteraction,d.h.die G-Actinekönnenüberdie Fila-
mentehinweg diffundieren.Dies erweistsich als notwendig,da ansonstenderTreadmilling-Effekt bei
hoherFilament-Dichtenichteintretenkann,weil der“Nachschub”vonfreienMonomerenausbleibt.Die
NukleationneuerFilamentegeschiehtmit einergewissenWahrscheinlichkeit spontan,d.h. liegenzwei
freie G-ActinenureinenGitterplatzvoneinanderentfernt,kannsichdarausein neuesFilamentergeben.
BarbedEndundPointedEndwerdendabeizufällig gesetzt.

AuchArp2/3wird nachdemgleichenAlgorithmussimuliert,wie bereitsdie freienG-Actine.Allerdings
ist derKomplex wesentlichschwereralsdieG-Actineunddiffundiertdaherauchlangsamer. DasArp2/3
hateinenaktiviertenundeinendeaktiviertenZustand.Im deaktiviertenZustanddiffundiertesin derZelle
herum,ohneeineWechselwirkung mit anderenTeilcheneinzugehen.Ist esaktiviert, sobindetes,falls
vorhanden,anein G-Actin. DieserVerbund diffundiert gemeinsamweiter, bis esentwederein anderes
freiesG-Actin trifft, um ein neuesFilamentzu bilden,oderauf ein bereitsbestehendesFilamenttrifft,
unddorteineVerzweigungaufbaut.Mit BindunganeinG-Actin wird dasArp2/3wiederdeaktiviert. Die
Aktivierungerfolgt anderMembran.Demliegt die Vorstellungzugrunde,dassdie Aktivierungandem
WASP/Scar-Komplex stattfindet,welchesandieMembrangebundenist.

Insgesamtgehenbereitsjetzt vieleParameterin diesesModell ein:

K Vier Raten:Polymersierungs-undDepolymerisierungsraten für BarbedundPointedEnd

K Dichtevon freienG-ActinenundDichtevon Arp2/3

Eine ErweiterungdesModells berücksichtigtzusätzlichdie Bindungvon Actinen an ATP oderADP.
Ist ein Actin polymerisiert,wird mit bestimmterWahrscheinlichkeit dasATP in ADP umgewandelt.Ein
mit ADP gebundenesActin hat eine höhereWahrscheinlichkeit, depolymerisiertzu werden.Bei der
Depolymerisierungwird dasADP wiederdurchATP ersetzt.

DiesesModell eignetsichfür Untersuchungenallerdingswenigergut,danunbereits11 freieParameter
vorliegen:NebendensechsobengenanntenParameternkommennochmalvier Polymerisierungs-,bzw.
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Depolymersierungsraten(für ADP-gebundeneF-Actine)hinzu.Zusätzlichkommtnochdie Zerfallsrate
von ATP nachADP hinzu.

EineweitereModellannahmesiehtvor, PointedEnds,auf die die Membranstößt,sofort zu depolyme-
risieren.Die Idee,die hinter dieserAnnahmesteht,ist die experimentellgefundeneTatsache,dassdie
Filamentezur Membranhin ausgerichtetsind[30].

Resultate

Die Wahl derParameterist eineschwierigeAngelegenheit.Nur in bestimmtenBereichenläßtsichauch
derTreadmilling-Effekt beobachten.Sindz.B. die Depolymerisationsratenzu großgewählt, sowerden
die FilamenteinnerhalbkürzesterZeit wiederaufgelöst,und esergibt sich kein Netzwerkvon Actin-
Filamenten.Ist die Depolymerisationsratezu klein gewählt, sobleibendie Filamentebestehen,unddie
Zelle kannsichaufgrundderBindungandenUntergrundnicht bewegen.DurcheinevisualisierteAni-
mationderSimulationlassensichdieseextremenAbweichungenrelativ leicht erkennen.

Dennochbleibt, auchdurchdie relativ hoheAnzahlan freienParametern,ein gewisserSpielraum.Ziel
ist es,einegeeigneteKombinationvonParameternzufinden,sodassdieSimulationdenPersistentRan-
domWalk zeigt.NebenderTrajektorieist dasMeanSquareDisplacementaussagekräftig.Im Falle der
Persistenzwächstesquadratischmit derZeit an.Die Abbildung4 zeigtdasMeanSquareDisplacement
geteiltdurchdie Zeit aufgetragenüberdie Zeit an.Man erkenntfür mittlereZeiteneinenlinearenVer-
lauf. Diesist derPersistenz-Bereich,in welchemdie Zelle in eineRichtungläuft. Für großeZeitengeht
dasVerhaltenwiederin einnormalesRandomWalk-Verhaltenüber. Die Schwankungenentstehendurch
Fehlerin derMittelung.

UnserhierentwickelteszweidimensionalesZellmodellzeigtalsotatsächlichdasVerhaltendesPersistent
RandomWalk. Esbleibt die FragenachderAbhängigkeit derLängedespersistentenBereichsvon den
Parametern.Eine systematischeUntersuchunggestaltetsich aufgrunddesgroßenParametersatzesals
schwierig.
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Einleitung

SeitderEntwicklungvonbildgebendenVerfahren(z.B. MRT), die3D-BilddatenvonTeilendesmensch-
lichenKörperserzeugen,ist mananTechnikeninteressiert,mit denendiegewonnenenDatenaufhohem
Niveauverarbeitet/analysiert werdenkönnen.Hier sollennunMethodenuntersuchtwerden,die Regio-
nenin bereitssegmentiertenVolumendatendesmenschlichenGehirnsdurchaussagekräftigeMerkmale
beschreiben.MöglicheHerangehensweisensind:

1. Normalisiere(nichtlinear)die gewonnenenDatenauf ein Standardmodellundberechnedannge-
wisseMerkmale(z. B. probabilitymaps).

2. BerechneMerkmale,die unter Ähnlichkeitstransformationen (Translation,Skalierung,Rotation
undeventuellSpiegelung)invariantsind.

Im folgendensoll die zweiteIdeeverfolgt werden.Für den2D-Fall gibt eshierzuAnsätze,da esbei-
spielsweisein Computer-Vision-Anwendungendarumgeht,Objektemit Hilfe vonMerkmalenzuerken-
nen.Drei weitverbreiteteMethodendort sind:Momentinvarianten,Morphometrie,Fourierdeskriptoren.

Momentinvarianten

MomentinvariantentratenAnfangder sechzigerJahre[8] in dasBlickfeld der Mustererkennung,An-
wendungfandensiebeispielsweisein derFlugzeugidentifikation[3] undderBuchstabenerkennung. Mo-
mentelassensichin beliebigenDimensionendefinieren.In welcherArt Merkmaleaus3D-Bilddatenzu
extrahierensind,soll im folgendenuntersuchtwerden.

Morphometrie

MorphologischeMethodenspielenin derBinärbildverarbeitung ganzallgemeineineRolle bei derBe-
schreibungderFormvon Objekten.Weiterhinläßtsichauchein Maßableiten,welchesdie Komplexität
unddie GrößenverteilungeinesObjektesmißt.Diesessoll hinsichtlichseinerEignungalsMerkmalun-
tersuchtwerden.



Fourierdeskriptoren

Fourierdeskriptoren(FD) fassenden RandeinesObjektes(implizit: keine Einschlüsse)als Funktion¾�¿ÁÀ Â �#Ã&Ä�ÅÇÆ È mit
¾�É¯Ê �ÌË ® É¯Ê �ÎÍ[ÏÑÐ É¯Ê � (

Ê
Zeit für “Durchlauf”) auf. Dieseläßt sich dannin eine

Fourierreiheentwickeln.Die FourierköffizientenlassensichsehreinfachgegenSkalierung,Translation,
Rotationundden“Startpunkt”derKurve normalisieren.FD machenstarkenGebrauchvon der Isomor-
phiezwischendem Ò ½ und È , eineÜbertragungins Dreidimensionaleliegt somitnichtnahe.
Weiterhinsind im 2D-Fall sogenanntepolareFD bekannt,hier wird derRadiusvon einemPunkt(z. B.
SchwerpunktdesObjektes)mit dem Winkel zur x-Achseparametrisiert.Die Randkurve desObjek-
teswird alsoals Funktionauf einemKreis aufgefaßt,diesführt zu starken Einschränkungen.Die Idee
läßt sichauchins Dreidimensionaleübertragenund führt zu Funktionenauf derKugel. Inwieweit dort
Normalisierungenbezüglichder Ähnlichkeitstransformationen möglich sind, ist offen. Fourierbasierte
Technikensollenim folgendennicht betrachtetwerden.

Bild, Schreibweise

Im folgendensoll ein Binärbild alsAbbildung Ó ¿ÕÔ Æ×Ö!Ø�Ù Ï�Ú betrachtetwerden,wobei
Ô Ë ÒÜÛ oderÔ ËÞÝ Û . Weiterhinmöchteich dieSchreibweiseßáàâÓ verwenden,wobeidannÓ Ë Ö!ß\à Ô¥¿ Ó É ß�ã ËäÏ�Ú

(Urbild von Ï ) meint.

MomentbasierteMerkmale

In diesemAbschnittsoll versuchtwerden,MerkmaledurchsogenannteMomentinvariantenzugewinnen.
Die Theoriedazuist anspruchsvoll, weshalbzunächstdieserHintergrundgeklärtwerdensoll.
Zur VereinfachungderSchreibweiseist im folgenden:å#æ Ë å#æèç�å#æ ½Îé#é#é å#æ Û , æ¸ê Ë æ êìëç æ ê�í½ é#é#é æ ê�îÛ undï å#æ ist dasIntegral überdas å -dimensionaleVolumendesObjektes.Weiterhinnenntman ð Ord-
nungeinesMoments(ñ ê Ë ñ ê ë�òôóôóôó ò ê�î ).
Normalisierung

SeienzunächstdieMomentenullterundersterOrdnungeingeführt:

Masse: ñDõ Ë ï å#æ
Schwerpunkt: ñ÷öùø ç óôóôó Û Ë ú�ûýü�þ Û üÿ�� öùø ç óôóôó Û

Da wir anMerkmaleninteressiertsind,die gewisseInvarianzeigenschaften aufweisen,werdendie Mo-
menteskalierungs-undtranslationsnormiert:

� ê Ë ú û�� ü�� ÿ��
	 Û üÿ î���
 	î�
Die zentralen,massenormiertenMomentedritterOrdnungim 3D-Fall sindbeispielsweise:

ú�û�� ü���� ÿ � � � Û üÿ í� Ù ú�û�� ü í � ÿ í � � ü���� ÿ � � í Û üÿ í� Ù ú�û�� ü í � ÿ í � í � ü���� ÿ � � ë Û üÿ í� Ù é#é#é Ù ú�û�� ü ë � ÿ ë � � Û üÿ í�

Die Translationsinvarianzfolgt unmittelbarausder Additivität desSchwerpunktes.Zur Skalierungsin-
varianz: �æ Ë�� æ�� �ï �æ�êìå��æ Ë ï ��� ê&æ¸ê � Û å#æ und � Ë î� ñDõ . Im weiterensindMomentein diesem
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Sinnenormiert.Die Anzahl derMomenteist mit �[Ö � �ê
¿ �ð! ð Ú÷Ë Û#"%$ ê$ ê gegeben(für eine

festeOrdnung:Ziehenmit Zurücklegen).

FunktionalanalytischeSicht

Betrachtetmanein 1D-Bild alseineFunktion
¾J¿FÀ &(' Ù ' Å\Æ*) , so lassensichMomentealsSkalarpro-

dukt:

+ ¾ Ù�æ%,.- Ë ç
� ç
¾ÁÉ æýã�æ%,�å#æ

deuten.Momentebis zu einergewissenOrdnung(/ bzw. ð ) charakterisierenalsoeineFunktionmit-
tels ihrer Projektionin den 0 , beziehungsweise ê 0 êìë21 0 ê�í�1 é#é#é 1 0 ê î . Für ein abgeschlossenes

Gebiet,wie z. B.
À3&(' Ù ' Å Û wird in [9] ein schnellerAlgorithmusbasierendauf Legendrepolynomen(Or-

thonormalbasis)präsentiert;inwieweit darausMerkmaleableitbarsind,bleibt offen.

Trägheitstensor

In derPhysikwird derTrägheitstensor(für 3D) zurBeschreibungvonRotationenvon Vielteilchensyste-
menbenutzt.BetrachtetmandenTrägheitstensorfür beliebigeDimensionen:

4 Ë
� ½ ò õ òôóôóôó ò õ 56565 & � ç ò õ òôóôóôó ò ç...

. . .
...& � ç ò õ òôóôóôó ò ç 56565 � õ òôóôóôó ò õ ò ½

,

so gebendessenEigenvektorendie Hauptausrichtungenund die Eigenwertedie Längender Halbach-
sendesentstehendenEllipsoidsan. KanonischeInvarianten(gegenüberstarrenAbbildungen)zweiter
Ordnungsind also die Eigenwerte( 7 ç Ù é#é#é Ù67 Û ) desTrägheitstensors.So werdenalso ausden � Û#" ç � Û½
MomentenzweiterOrdnung å Invariantenberechnet.NebendenEigenwertensind außerdemnochso-
genannteSpurinvarianten( 8'ð�9.: É 4 ã�Ù68 ð�9.: 4 ½ Ù é#é#é ) in derLiteratur (z. B. [10]) bekannt,diesegeben

danneben( 7¸Ù 7 ½ Ù é#é#é ) an.Fürden2D-Fall wird weiterhindieExzentrizität; Ë �=< í�> � � < í�> �?� í "A@ < í ëB> ë�C< í�> � " < í�> �?� í
Ë

D ë � D íD ë " D í
½

definiert.Ein interpretierbaresMerkmalin 3D wärebeispielsweise
D�E þGFD EIHKJ .

Momentinvarianten

Bei MomentenhöhererOrdnungstellensichfolgendeFragen:

L UnterwelchenTransformationen(M ) sollendieMerkmaleinvariantsein?- hier:Ähnlichkeitstrans-
formationen

L BeschreibteineMengeder MerkmaleausMomentengewisserOrdnungdasObjekt hinreichend
für dieseOrdnung?- Vollständigkeit

L Sindin einersolchenMengeredundanteInformationenenthalten?- Unabhängigkeit

33



Invarianten

SeidashomogenePolynom
¾

einealgebraischeFormin å VeränderlichenderOrdnung ð , d. h.:

¾ÁÉ æ,ã Ë
ê#N $ ê øPO�Q ,SRUT ó

� $ ê �WVê�ë V óôóôó ê�î VYX ê æ¸ê ,

dannheißteinPolynomZ É X ã derKoeffizientenInvarianteuntereinerAbbildung M ( [ Ë]\�^6_ É M_ã ), falls:

Z É X ã Ë [a`bZ É �X ã

für �æ Ë M æ und �X entsprechend( �¾ÁÉ �æýã Ë ¾?É æ,ã ). Die Ordnung c einer Invarianteist der Grad des
Polynoms Z É X ã , d nenntman Gewicht (für d Ë Â

heisst Z absoluteInvariante).Ein Mengevon In-
variantene Ë Ö�Z ç Ù6Z ½ Ù é#é#é Ú heisst“Basis” einesSystemsdesTensorsf (durchdie Koeffizienteneiner
algebraischenForm wird ein symmetrischerTensorgeformt),falls sich jedeInvariantediesesSystems
als ganzzahliggebrochenrationaleFunktion in e darstellenläßt (Vollständigkeit) und keine der in e
enthaltenenInvariantensichsodurchdie anderenausdrücken läßt(Unabhängigkeit).
Durch [8] wurdedasKonzeptder algebraischenInvariantenerstmalsin denBereichder Mustererken-
nungeingeführt.WeitereArbeitenwurdenmit [3], [14] und[12] veröffentlicht.
DerFundamentalsatzderMomentinvarianten([14], [12]) sagtnun,daßfür jedealgebraischenInvariante
Z É X ã eineMomentinvarianteexistiert mit:

Z É �� ã Ë [(`hg [ig jAZ É � ã

Beispielsweiseläßtsichdie obengezeigteSkalierungsinvarianzauchin diesemZusammenhangbewei-
sen( c Ë ' ).

SpezielleInvarianten2D

Fürden2D-Fall wurdenseitBeginndersechzigerJahremehrereArbeitenveröffentlicht,hiersollennun
die ErgebnissezweiersehrwichtigerArbeitenpräsentiertwerden([8], [5]).
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Hu

Hu formulierte1962erstmalsdenFundamentalsatzderMomentinvarianten,allerdingsin nichtvollstän-
digerForm.Er leitetedarausdie aufgeführtenInvariantenab:

k ç Ë � ½ ò õ Íl� õ ò ½k ½ Ë É � ½ ò õ
& � õ ò ½ ã

½ Ínm�� ½ ç ò çkAo Ë É � o ò õ
&qp � ç ò ½ ã

½ Í É�p � ½ ò ç
& � õ ò

o ã ½k
@ Ë É � o ò õ Ín� ç ò ½ ã

½ Í É � ½ ò ç Ír� õ ò
o ã ½

kAs Ë É � ½ ò õ
& � õ ò ½ ã

É � o ò õ Ír� ç ò ½ ã
É � o ò õ Íl� ç ò ½ ã

½ &tpèÉ � ½ ò ç Ír� õ ò
o ã ½ Í

É�p � ½ ò ç
& � õ ò

o ã É � ½ ò ç Ír� õ ò
o ã pèÉ � o ò õ Ír� ç ò ½ ã

½ &fÉ � ½ ò ç Íl� õ ò
o ã ½

kAu Ë É � ½ ò õ
& � õ ò ½ ã

É � o ò õ Íl� ç ò ½ ã
½ &[É � ½ ò ç Ín� õ ò

o ã ½ Í
m�� ç ò ç

É � o ò õ Íl� ç ò ½ ã
É � ½ ò ç Íl� õ ò

o ã
kbv Ë É�p � ½ ò ç

& � õ ò
o ã É � o ò õ Ír� ç ò ½ ã

É � o ò õ Ír� ç ò ½ ã
½ &wpèÉ � ½ ò ç Íl� õ ò

o ã ½ &
É � o ò õ

&qp � ç ò ½ ã
É � ½ ò ç Ír� õ ò

o ã pèÉ � o ò õ Ír� ç ò ½ ã
½ &fÉ � ½ ò ç Íl� õ ò

o ã ½

LeiderhabendieseweitverbreitetenMomentinvariantendenNachteil,daß
kxo Ë�y íz " y í{y �| , d. h. dieseMen-

ge ist nicht unabhängig.Weiterhin wird durch den folgendenAbschnitt klar, daßdieseMengenicht
vollständigseinkann.

Flusser

Flussermachtnun,wasja für den2D-Fall eineguteIdeeist, Gebrauchvon der Isomorphiezwischen
dem ) ½ und È . Er benutztsogenanntekomplexe Momente:

} ê ò ~
¿ Ë �� � �� �

¾�É æýÙ Ð ã É æ Í ÏÑÐ ã ê É æ & Ï Ð ã ~ å#æ,å Ð

Zu denobendefiniertenMomentenexistiert folgenderZusammenhang:

} ê ò ~ Ë êj ø õ ~� ø õ êj ~ � É�&(' ã ~ � � Ï ê "P~ � j � � � j " � ò ê "P~ � j � �

Motiviert wird dieEinführungdieserMomentedurcheinfachereEigenschaftenbeiRotationdesObjektes
um denUrsprungmit einemWinkel � . Für dasrotierteObjekt

¾P�
gilt (Beweis: Polardarstellung,dann

analogzumVerschiebungssatzderFouriertransformation):

} � ê ò ~ Ë]� � ö � ê � ~
�=� } ê ò ~

Somitsindalso Ö.g } ê ò ~ g
¿ ðoÙ6��àl� Ú rotationsinvariant,allerdingsist dieseMengekeinehinreichendeBe-

schreibungim obendefiniertenSinn.
Flusserkonstruierteine“Basis” von Momentinvarianten(beliebigeOrdnung),von denenim folgenden
dieaufgeführtsind,dieauchin [8] konstruiertwerdensollten(� @ ist nichtdurchHu’sMomentedarstell-
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bar).

� ç Ë } ç ò ç Ë
k ç

� ½ Ë } ½ ò ç } ç ò ½ Ë
k
@� o Ë ��� } ½ ò õ }

½ ç ò ½ Ë k u
� @ Ë Z#ñ } ½ ò õ }

½ ç ò ½� s Ë ��� } o ò õ }
o
ç ò ½ Ë kxs

� u Ë Z#ñ } o ò õ }
o
ç ò ½ Ë k%v

SpezielleInvarianten3D

Im 3D-Fall siehteswiederumungünstigeraus.Zwar stellt Reissin [14] grundsätzlicheMethodenzur
Konstruktionvon Momentinvariantendar;dennochläßtsichmit einfachenMitteln nur die Diskrimina-
te/charakteristischeInvarianteableiten:

� ç Ë � ½ ò õ ò õ Ír� õ ò ½ ò õ Ír� õ ò õ ò ½� ½ Ë � ½ ò õ ò õ � õ ò ½ ò õ Íl� ½ ò õ ò õ � õ ò õ ò ½ Íl� õ ò ½ ò õ � õ ò õ ò ½
& � ½ ç ò ç ò õ

& � ½ ç ò õ ò ç
& � ½õ ò ç ò ç� o Ë � ½ ò õ ò õ � õ ò ½ ò õ � õ ò õ ò ½ Í Ã � ç ò ç ò õ � ç ò õ ò ç � õ ò ç ò ç

& � ½ ò õ ò õ �
½õ ò ç ò ç

& � õ ò ½ ò õ �
½ ç ò õ ò ç

& � õ ò õ ò ½ �
½ ç ò ç ò õ

Ergebnisse

Als TestdatensatzwurdenzehnVolumenderv1-Region(VisuellerKortex) untersucht.Diesewurdenvon
FrauPD Dr. K. Amunts(IME, ForschungszentrumJülich)zur Verfügunggestellt:

Die obereZeilezeigtdieSpurinvarianten( 8'ð�9.: É 4 ã�Ù68'ð�9.: 4 ½ Ù68'ð�9�: 4 o
), dieunterdiecharakteristi-

schenInvarianten(� ç Ù � ½ Ù � o ).
Abschließendwird klar, daßMomentinvariantenein Mittel sind,um Objektezu beschreiben.Dies ge-
schiehtjedochin einemsehrformalenRahmenunddie Interpretierbarkeit dergewonnenenMerkmale,
d. h. die Repräsentationvon Unterschiedenbzw. Ähnlichkeitendurchdiese,mußweiteruntersuchtwer-
den.
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Mor phologischeEigenschaften

MorphologischeBildverarbeitungbefaßtsichallgemeinmit derFormanalysevon Objekten.Im folgen-
denwollen wir basierendauf Mengenoperationenundder (euklidischen)GeometrieMerkmaleausBi-
närbildernextrahieren.Wir betrachtendazuwiederumßáà Ó , falls Ó É ß&ã Ë¥Ï , ß alsozumObjektgehört.
ArithmetischeOperationenwie Addition undSubtraktionoderder (euklidische)Distanzbegriff spielen
sichaufdemzugrundeliegendenGitter (z. B. )�, ) ab.
Ein Strukturelement( � ) ist eineMengevon Punkten,die mit demzu analysierendenObjektverknüpft
wird, im weiterenwerdendiesim wesentlichen( å -dim.) Kugelnsein,die alsomittels ihresRadiusund
Mittelpunktes(Ursprung)vollständigbeschriebensind.Ein morphologischerOperatorist somit durch
dasStrukturelement(bzw. denRadiuseinerKugel)parametrisiert.Durch Verwendungvon Kugelnals
Strukturelementgelangtmanzu translations-und rotationsinvariantenMerkmalen.Wie sichauchSka-
lierungsinvarianzerlangenläßt,soll spätergezeigtwerden.Für einenallgemeinerenEinstieg in die ma-
thematischeMorphologiekannman[7] verwenden.

Operatoren

Dilatation

Ein Punkt ð liegt genaudannim dilatiertenBild, falls eseinenPunktim Ausgangsbildgibt, sodaßdas
dorthinverschobeneStrukturelementð überdeckt.

���_É ÓÌã Ë Ó��t� ¿ Ë Ö!ß Í 8 ¿ ß\àJÓÌÙ68Zà�� Ú ,

Erosion

Ein Punktwird ausdemAusgangsbild“gelöscht”, falls dasdorthinverschobeneStrukturelementeinen
PunktdesKomplementesdesAusgangsbildesüberdeckt.

; � É ÓÌã Ë Ó��t� ¿ Ë Ö�� ¿�� 8 à�� É 8 Í �nàJÓÌã Ú ,

Opening

Durch eine Öffnung (Opening)werdenDetails gelöscht,da nachder ErosiondasBild durchdie Di-
latation i. Allg. nicht wiedervollständigrekonstruiertwird. DasEntfernenvon Bildpunktengeschieht
vorsichtigeralsbei derErosionundsoll späterdie Grundlagezur Merkmalsgewinnungsein.

� � É ÓÌã Ë Ó���� ¿ Ë É Ó��t� ãI�t� ,

WeiterhinheisstÓ]� -offen falls Ó���� Ë Ó .

Eigenschaften

ÖffnungenbesitzenfolgendeEigenschaften(Charakterisierung):
Anti-Extensivität: Ó������ Ó , d. h. “Details” werdengelöscht

Monotonie: Ó ç � Ó ½ � � � É Ó ç ã�� � � É Ó ½ ã , diesesLöschengeschieht“gutartig”
Idempotenz: � � � � Ë�� � , dito
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Größenverteilung

Im folgendenwollenwir einMaßentwickeln,dasdieFormdesObjekteshinsichtlichGröße/Komplexität
beschreibt.DiesesMaß wird keine vollständigeBeschreibung sein, es soll lediglich interpretierbare
Merkmaleliefern.

Granulometrie

Eine Familie f ¿ Ë Ö�� É :�ã ¿ :�� Â Ú von Strukturelementenmit: � É 8�ã ist � É :�ã -offen für 8n ¡: heisst
Granulometrie.Die Familie der zugehörigenÖffnungenerfüllt � R ��¢âË£��¢S� R Ë¤� R für 8l ¥: , d. h.
nacheinanderausgeführteÖffnungenmit verschiedenenStrukturelementenaus f könnendurch eine
Öffnungmit demgrößerenderbeidenersetztwerden.

Musterspektrum

Sei ï å#æ Ë ' , soheisstdie Abbildung ¦(� ¿ ) "õ Æ§) "õ mit:

¦(� É :�ã ¿ Ë & ÛÛ ¢ ïh¨ � � ¢ � åhæ
Musterspektrum(PatternSpectrum,PECSTRUM, sizedistribution).

DiskreteDichtefunktion

Sei f ¿ Ë Ö�� É :1ã ¿ :Ràl� Ú eine Familie von Kugeln mit ganzzahligemRadius : , so geht ¦a� É :�ã Ë
¦(�©O Û
ª

É : Í ' ã & ¦(�©O Û«ª
É :�ã mit: ¦(�©O Û«ª

É :�ã Ë '�& ú�ûS¬?­S® ¯K° Û üú û Û ü in einediskreteDichtefunktionüber.

Distanztransformation

Die Abbildung ±aM ¿$Ô Æ§) "õ mit:

±aM É ß�ã ¿ Ë�²´³ µ Ö�g¶g ß & X g¶g ¿ X àJÓ Ú

heisstDistanztransformation,für g¶g65.g¶g Ë g¶g·5.g¶g ½ euklidischeDistanztransformation( ¸¹±(M ).

ZusammenhangErosion

Sei � eineKugelmit Radius: � , sogilt:

Ó��t� Ë Ö�ß*à Ô ¿ ¸a±aM ï�º É ß�ã� »: � Ú

SchnellerAlgorithmus

Über einelängereZeitspannegabeskeinenAnsatz,die Funktion ¸¹±(M für digitale Bilder (
Ô Ë Ý , )

effizient,d. h. in linearerZeit, zuberechnen.DiesführteunteranderemauchzuanderenDistanzmassen,
die ¸a±aM approximierenundeffizient berechenbarsind.
DurcheineSeparationderDimensionen(Idee: g¶g æ�g¶g ½ Ë æ ½ ç Í æ ½½ Í æ ½o ) unddynamischeProgrammie-
rungwurdein [1] und[18] schließlicheineffizienterAlgorithmusvorgestellt.Dieserist hierfür beliebige
Dimensionenimplementiert.
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Opening-Transformation

Da,wie obenfestgestellt,ein engerZusammenhangzwischenErosionmit einerKugelundderDistanz-
transformiertenbesteht,soll nuneinAlgorithmusentwickelt werden,derdiesausnutzt.Zunächstwird die
EDT geringfügigmodifiziert (passendzu denKugelnmit ganzzahligemRadius),essoll ¸�M ¿oÔ Æ¼�Õõ
mit:

¸�M É ß�ã ¿ Ë¾½ ¸¹±(M ï�º É ß�ãÀ¿ &w'

Analogzur Distanztransformationgilt:

; ¢ É ÓÌã Ë Ö�ßáà ÔH¿ ¸�M É ß�ã� »: Ú
Nunsoll die Halbgruppeneigenschaft derÖffnungausgenutztwerden:

��¢S��¢ � ç Ë]��¢ � ��¢S��¢ � ç é#é#é � ç É ÓÌã Ë]��¢ É ÓÇã Ë � ¢ É ; ¢ É ÓÌã�ã
Weiterhinsoll die Dilatation, die jederErosionanzuschließenist, nur auf dem“Rand” deserodierten
Bildesausgeführtwerden,d. h.:

� ¢ É ÓÌã Ë � ¢ É ; ¢ É ÓÌã�ãË � ¢ É Ö!ß\à Ô¥¿ ¸�M É ß�ã� »: Ú ãË � ¢ É Ö!ß\à Ô¥¿ ¸�M É ß�ã Ë : Ú ãIÁ÷Ö�ß*à Ô ¿ ¸�M É ß&ãh »: Í ' Ú

Darausergibt sicheineverallgemeinerteTransformation,die jedemBildpunkt ß denWert : zuweist,so
daßnacheinemOpeningvon Ó mit einerKugelmit Radius: derBildpunktnocherhaltenist, beieinem
Openingmit einergrößerenKugeljedochverschwindet.

Â M É ß�ã ¿ Ë]²´ÃÅÄ Ö·:Ràl� õ ¿ ßáà � ¢ É ÓÇã Ú
Dabeiläßtsichfolgendesbeobachten:

1.
� X Ù#ßáàâÓ ¿©Â M ïhÆ�ÇÉÈ�Ê É X ã� Â M ï É X ã , genauer:²ËÃÅÄ Â M ïhÆ�ÇBÈ�Ê É ÓÌã1Ù#Ö É ß ÍlÌ ã 1 ¸�M

É ß&ã ¿ g¶g Ì g¶g� �¸�M É ß�ã Ú Ë Â M ï É ÓÌã , d.h.dasBild kannbelie-
big durchlaufenwerden,falls die “Dilatation” einesBildpunktesnur dannzur Öffnungstransfor-
mationbeiträgt,wennsiegrößerist alsderbisherigeWert anderStelle X ( ²ËÃÅÄ ist punktweisezu
verstehen).

2. ¸¹±(M ï º É ß ÍlÌ ã Í g¶g Ì g¶g� ]¸¹±(M ï º É ß�ã���ß XAÍÀÍ É ß ÍlÌ Ù6¸�M É ß ÍlÌ ã'ã�� ß XxÍÀÍ É ß�Ù6¸�M É ß&ã�ã , d. h. “Dila-
tationskugeln”innerhalbgrößererkönnenunbeachtetbleiben.

Die folgendenAbbildungenillustrierendie Beobachtungen.Im erstenFall wird durchdie Hinzunahme
desMittelpunktesvon Kreis 2 im SchnittbereichderbeidenKreiseein neuesMaximumangenommen.
Im zweitenFall kannKreis 1 unberücksichtigtbleiben.
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Somitergibt sichfolgenderPseudocode:

for( ß with ¸�M É ß�ãÎ  Â
)

for( Ì with g¶g Ì g¶gÏ ¸�M É ß&ã )Â M É ß ÍlÌ ã Ë]²´ÃÅÄ Ö Â M É ß ÍnÌ ã�Ù6¸�M É ß�ã Ú
if( ¸¹±(M É ß ÍnÌ ã Í g¶g Ì g¶gÏ ¸a±aM É ß�ã )
¸�M É ß ÍlÌ ã Ë Â

endif
endfor

endfor

DerZusammenhangzumPatternspektrumergibt sichschließlichmit:

¦(� É :�ã Ë ï ' Ö Â M É ß�ã Ë : Ú åhæ ,

d. h. alsHistogrammderÖffnungstransformierten.

DiskretesBild

Wird nunvomkontinuierlichenGitterzueinemdiskretenübergegangen,sostellensicheinigeProbleme.
Zunächsthabendie KugelnfolgendeForm:

Dieswirkt sichnatürlichinsbesonderebei Rotationenaus.Ein möglicherAusweg könnteim Filterndes
Bildesliegen.Öffnetmaneszunächstmit einerKugel,die denRadius1 hat,soerzwingtmanbeispiels-
weise ¦(� É�Â ã Ë Â .
WeiterhinscheintdasMusterspektrumerstabgewisserGesamtgrößedesObjektesSinnzu machen,de-
tailierteAussagensindhiernochnicht möglich.

Ergebnisse

Als Testdatensatzwurdedie isotropisierteVersionvon “110_3.buchar” ausden“IBSR”-Datenverwen-
det.EswurdedasMusterspektrumfür daskompletteGehirnberechnet:
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WeiterhinwurdenzehnVolumenderv1-Region (VisuellerKortex) untersucht:

In denDiagrammenist jeweils ¦(� É :�ã gegendenRadiusder Kugel abgetragen.Inwieweit sich dieses
Maß als (interpretierbare)Beschreibung derForm eignet,mußweiteruntersuchtwerden.Weiterhinist
bis zum jetzigenZeitpunktkeineSkalierungsinvarianzgewährleistet.Da sich eineSkalierungals Ver-
schiebung im Musterspektrumbemerkbarmachensollte, könntebei Vergleichendie Kreuzkorrelation
verwendetwerden.Um direkt Merkmaleabzuleiten,müßtemandasMusterspektrumverschiebungsin-
variantbeschreiben.

Implementierung

Die Routinenwurdenalle in C implementiert.Die SubroutinenreservierenselbstSpeicherfür dasEr-
gebnis.Die Datenwerdenderartdurchlaufen,daßdie letzteDimension(z für 3D) direkt durchlaufen
wird, für die anderenergibt sichein entsprechenderOffset.

Momente

ZumBerechnenderMomentewurdeein Brute-Force-Algorithmusimplementiert.

L int moments(float**result_p,intdims_size,int*dims,intorder,short* img,int type):
Funktion: berechnetdie MomentedesBinärbildes

type: aus{MASS, MEAN, NORMALIZED}
result: (� õ òôóôóôó ò õ ),

(� õ òôóôóôó ò ç&Ù é#é#é Ù � ç òôóôóôó ò õ ) bzw.
(� õ òôóôóôó ò ½ Ù � õ òôóôóôó ò ç ò ç é#é#é � ½ ò õ òôóôóôó Ù � õ òôóôóôó ò

o Ù � õ òôóôóôó ò ç ò ½ Ù é#é#é )
L int moment_features_2d(float** result_p,int*dims,short*img,int invariant):

Funktion: berechnetdie angegebenenInvarianten
invariant: aus{EIGEN_INVARIANT, TRACE_INVARIANT, CHARACTERISTIC_INVARIANT,

HU_INVARIANT, FLUSSER_INVARIANT}
Ordnung: 3 für invariantaus{HU_INVARIANT, FLUSSER_INVARIANT}

2 sonst

41



L int moment_features_3d(float** result_p,int*dims,short*img,int invariant):
Funktion: berechnetdie angegebenenInvarianten
invariant: aus{TRACE_INVARIANT, CHARACTERISTIC_INVARIANT}
Ordnung: 2

Musterspektrum

Für dasMusterspektrumwurdederobenentwickelteAlgorithmusimplementiert.Er verwendetdie Di-
stanztransformationnach[1] unddie vorgestelltenVereinfachungen.

L void euclidean_distance_trafo(float** result_p,intdims_size,int*dims,short* img,int mode):
Funktion: berechnetdie euklidischeDistanztransformierte

mode: aus{COMPLEMENT_DISTANCE,SELF_DISTANCE}

L void opening_trafo(int** result_p,intdims_size,int*dims,short*img):
Funktion: berechnetdie Öffnungstransformierte

L void pecstrum(float**result_p,intdims_size,int*dims,short*img):
Funktion: berechnetdasMusterspektrum
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LösungdesverallgemeinertenEigenwertproblemsin
quantenchemischenRechnungen

KatjaLord

UniversitätBayreuth
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Zusammenfassung: Unter Verwendungvon Programmbibliotheken werdenzwei verschie-
deneHerangehensweisenzur LösungdesverallgemeinertenEigenwertproblemsmiteinander
verglichen.Die Reduktionauf ein Standardeigenwertproblem erfolgt dabeizum einenmittels
Cholesky-Faktorisierung,zumanderenmit Löwdin-Orthogonalisierung.Die verwendetenRou-
tinen sind denProgrammbibliotheken ScaLAPACK und PBLAS bzw. bei sequentiellerRech-
nungLAPACK undBLAS entnommen.Alternativ wird dieRoutineRDIAG,dieanderUniver-
sitätKarlsruheentwickelt wurde,alsEigenwertlöseruntersucht.DabeistehtderVergleichvon
BerechnungszeitenundSpeicherbedarfsowie SkalierungenhinsichtlichderProzessoranzahlim
Vordergrund.

Einleitung

QuantenchemischeBerechnungsmethodenhabenin den letztenJahrenzunehmendeBedeutungin der
Behandlungpraxisrelevanterchemischerund biologischerSystemeerlangt.Abhängigvon der Größe
der zu berechnendenSystemesowie von verfügbarerRechenkapazitätwerdenSystemeentwedervoll-
ständigquantenchemischoderdurchdie Kopplungvon quantenchemischenMethodenmit klassischer
Molekülmechanikbehandelt.

KonventionellequantenmechanischeMethodensind im Allgemeinensehrrechenzeitintensiv. Der Re-
chenzeitaufwandsteigtmit derviertenPotenzderMolekülgröße.Korrelationsmethodenhabeneinenoch
ungünstigereSkalierung.SehrschnellwerdenbereitskleineSystememit nur wenigenElektronennicht
mehrbehandelbar.

Um diesesProblemzu lösengehtmanzweiWege:EinerseitswerdendieMethodenbezüglichihrerSka-
lierung mit der Molekülgrößeuntersucht.Die Berechnungvon Beiträgen,die für die Ergebnisseohne
praktischeRelevanzsind,wird eliminiert. Im ErgebnisdieserArbeitenwerdenlokale Korrelationsme-
thodenentwickelt. NeuetheoretischeAnsätzewerdenverwendet,diebeivergleichbarerGenauigkeit eine
sehrviel günstigereSkalierungzeigen.Andererseitswird eineimmerbessereSkalierungderRechenzeit
in Bezugaufdie AnzahldereingesetztenProzessorenangestrebt.

Im SpektrumquantenchemischerMethodennehmendie Hartree-Fock-Theorie[1, 2, 3] als Grundlage
für korrelierteMethodenunddieDichtefunktionaltheorie [4, 5] einezentraleStellungein.BeideVerfah-
renerforderndieLösungeinesverallgemeinertenEigenwertproblems,dasausderMatrixdarstellungdes
Hamiltonoperatorsresultiert.Im GegensatzzurHartree-Fock-Theorie,in derdieEigenvektorenalsWel-
lenfunktioneinedirektephysikalischeBedeutunghaben,werdenim RahmenderDichtefunktionaltheorie
die Eigenvektorenfür die BerechnungderElektronendichtebenutzt.BeideMethodenuntergliedernsich
in zwei Bestandteile:



1. BerechnungderFockmatrix,die dasErgebnisderMatrixdarstellungdesHamiltonoperatorsist.

2. DiagonalisierungdieserMatrix durchLösungeinesEigenwertproblems.

Die Berechnungder Fockmatrixim Rahmender Dichtefunktionaltheorie skaliertannäherndlinear mit
derMolekülgröße,dieLösungdesEigenwertproblems[6, 7] dagegenkubisch.DerAufwandfür dieLö-
sungdesEigenwertproblemswird daherschnelldominant.Im Allgemeinenzeigt die Berechnungder
FockmatrixeinebessereSkalierungmit zunehmenderProzessoranzahlals die BerechnungdesEigen-
wertproblems.Darausleitensichzwei Aufgabenstellungenab:

1. VergleichverschiedenerEigenwertlöserin Bezugauf Rechenzeitaufwand,Genauigkeit undSpei-
cherplatzbedarf

2. UntersuchungderSkalierungderparallelenVerfahren

Dabeisoll herausgefundenwerden,inwiefernEigenwertlöser, die auf einemProzessorim Hinblick auf
RechenzeitundSpeicherbedarfeinengewissenMehraufwandaufweisen,wegeneinergünstigerenpar-
allelenSkalierungsequentiellhocheffizientenEigenwertlöserndochvorzuziehensind.

ScaLAPACK und LAPACK

In meinenBetrachtungenwerdenzwei verschiedeneMethodenzur LösungdesverallgemeinertenEi-
genwertproblemsauf demLinux-ClusterZAMpano [8] untersucht.Für dasStandardeigenwertproblem
für vollbesetzteMatrizenwerdenfür paralleleAusführungScaLAPACK-Routinen,im sequentiellenFall
LAPACK-Routinenverwendet.

ScaLAPACK[9] (ScalableLinear AlgebraPACKage)ist eineProgrammbibliothekfür Parallelrechner
mit verteiltemSpeicher, die hocheffizienteRoutinenfür ProblemeausderLinearenAlgebrawie lineare
Gleichungssysteme,EigenwertproblemeundSingulärwertberechnungenbereitstellt.

ScaLAPACK stellt eineWeiterentwicklungderLAPACK-Bibliothek dar, die sequentielleRoutinenfür
obenangesprocheneProblemebeinhaltet.LAPACK (LinearAlgebraPACKage)basiertauf derBLAS-
Bibliothek (BasicLinearAlgebraSubprograms),ScaLAPACK aufderparallelisiertenVariante,derPar-
allel BLAS- bzw. PBLAS-Library.

Hinsichtlich der Kommunikationzwischenden ProzessorenbasiertScaLAPACK auf BLACS (Basic
LinearAlgebraCommunicationSubprograms),einerProgrammbibliothek,dieMessagePassingspeziell
für Problemeausder LinearenAlgebrabereitstellt.In derRegel sind dieseBLACS auf derGrundlage
von MPI (MessagePassingInterface)implementiert(CRAY BLACS beruhenauf shmemcalls).Beim
zugrundeliegendenKommunikationsmodellhandeltessichum ein rechteckigesProzessorgitter.

LAPACK- undScaLAPACK-Routinenlassensichin die folgendendreiKategorieneinteilen:

L Treiberroutinen:
DarunterverstehtmanRoutinen,dieeinProblem,wie dasLöseneineslinearenGleichungssystems
oderdie BerechnungderEigenwerteeinerreellensymmetrischenMatrix, komplett lösen.Dabei
werdenvon einer Treiberroutineeine Reihevon Routinender nächstenKategorie, sogenannte
Rechenroutinen,aufgerufen.

L Rechenroutinen:
Hierunterfallen Routinen,die einenTeilschrittwie z. B. eineLR-Zerlegungoderdie Reduktion
einerreellensymmetrischenMatrix aufTridiagonalgestaltdurchführen.
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L Hilfsroutinen:
DieHilfsroutinendienenzurLösungeinerTeilaufgabewiez.B. derBerechnungeinerMatrixnorm.

Die BLAS-BibliothekstelltRoutinenzurLösungelementarerProblemeausderLinearenAlgebrabereit.
EineEinteilunghinsichtlichihrerKomplexität erfolgt in Level-1- (Vektor-Vektor-Operationen), Level-2-
(Matrix-Vektor-Operationen) undLevel-3-BLAS-Routinen(Matrix-Matrix-Operationen). Analogesgilt
für PBLAS.

Schematischsei die Bibliothekshierarchievon ScaLAPACK und LAPACK in der folgendenGraphik
(Abb. 1) veranschaulicht,wobeidieparallelenBibliothekensichoberhalb,dielokal voneinemProzessor
aufgerufenenBibliothekensichunterhalbdergestricheltenLinie befinden.

ScaLAPACK

PBLAS

BLACSLAPACK

BLAS
         (MPI, PVM, etc.)

global

lokal

Message Passing Routinen

Abbildung 1: ScaLAPACK-Hierarchie

Methoden zur LösungdesverallgemeinertenEigenwertproblems

AusgangspunktmeinerUntersuchungenist dasverallgemeinerteEigenwertproblemÐnÑ Ë � Ñ ¸_Ù (1)Ð
, � ,

Ñ
, ¸ àl) ,PÒP, ,

Ð Ë Ð T , � Ë � T , � positiv definit.

Gegebensinddabeidie Fockmatrix
Ð

unddie Überlappungsmatrix� .
Gesuchtsinddie Eigenwertebzw. die Diagonalmatrix̧ , derenEinträgeauf derDiagonalengeradedie
Eigenwertedarstellen,sowie die Matrix

Ñ
.

Vergleichendwerdenzwei Methodenzur ReduktiondesverallgemeinertenEigenwertproblemsauf ein
Standardeigenwertproblem betrachtet:

LösendesverallgemeinertenEigenwertproblemsmittelsCholesky-Faktorisierung

Für dieseMethodewird die Cholesky-Faktorisierungder Matrix � berechnetund im Folgendendas
verallgemeinerteEigenwertproblem(1) aufein StandardeigenwertproblemÓÐnÔ Ë Ô ¸_Ù (2)
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ÓÐ àl)�,AÒP, ,
ÓÐ Ë ÓÐ T symmetrisch,reduziert.

1. Zunächst ist die Cholesky-Faktorisierung der Matrix � durchzuführen (ScaLAPACK-
RoutinePDPOTRF):

� Ë�ÕhÕ T bzw. � Ë]Ö T Ö
2. Daraufhinwir dasverallgemeinerteEigenwertproblem(1) in ein Standardeigenwertproblem (2)

transformiert(ScaLAPACK-RoutinePDSYGST):

ÐnÑ Ë � Ñ ¸× � ÐnÑ Ë]ÕØÕ T Ñ ¸× � Õ � ç Ð É Õ � T Õ T�ã Ñ Ë]Õ T Ñ ¸ , da Õ regulär( � positiv definit)× � ÓÐnÔ Ë Ô ¸ mit
ÓÐ ¿ Ë]Õ � ç Ð Õ � T , Ô ¿ Ë]Õ T Ñ

(analogfür � Ë]Ö T Ö )

3. DasStandardeigenwertproblem wird mit derScaLAPACK-RoutinePDSYEVX gelöst,die Eigen-
wertestimmendabeimit denEigenwertendesAusgangsproblemsüberein.

4. Zur BerechnungderEigenvektorendesAusgangsproblems,d. h. derMatrix
Ñ

, wird dieDreiecks-
gestaltderMatrix Õ bzw. Ö beimLösendesGleichungssystems

Õ T Ñ Ë Ô bzw. Ö Ñ Ë Ô

ausgenutzt(ScaLAPACK-RoutinePDTRTRS).

Die vier aufgeführtenRechenroutinenPDPOTRF, PDSYGST, PDSYEVX undPDTRTRSwerdenbeim
Aufruf der TreiberroutinePDSYGVX abgearbeitet;dieseRoutinewird in denweiterenBetrachtungen
alsBlackboxgehandhabtundmit dernachfolgendbeschriebenenMethodeverglichen.

LösendesverallgemeinertenEigenwertproblemsmittelsLöwdin-Orthogonalisierung

Für dieseMethodewird die Löwdin-Zerlegung der Matrix � berechnetund wie bei der Methodemit
Cholesky-FaktorisierungdasAusgangsproblem(1) aufein Standardeigenwertproblem (2) reduziert.

1. Zunächstist dasStandardeigenwertproblem

� Ö R Ë�Ö R ¸ R
für die Matrix � zu lösen.
Als Resultaterhältmandie Matrix derEigenwertȩ R unddie Matrix derEigenvektoren Ö R mitÖ TR � Ö R Ë ¸ R , Ö R orthogonal.

2. Hierauskönnendie Matrizen

� � ëí ¿ Ë]Ö R ¸ �
ëíR Ö TR und � ëí ¿ Ë]Ö R ¸

ëíR Ö TR
berechnetwerden,wobeifür weitereSchrittenur � � ëí direkt benötigtwird.

¸ � ëíR entstehtdabeiausder Diagonalmatrix ¸ R Ë å Ï X#Ù É � ç�ç Ù é#é#é Ù � ,Ú, ã , � ö ö die Eigenwerteder

Matrix � , durchBildungderDiagonalmatrixå Ï X#Ù É � � ëíç�ç Ù é�é�é Ù � � ëí,Ú, ã , ¸
ëíR analog.

Dabeigilt:
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� ëí � ëí Ë]Ö R ¸
ëíR Ö TR Ö R ¸

ëíR Ö TR ËÛÖ R ¸
ëíR ¸
ëíR Ö TR Ë]Ö R ¸ R Ö TR Ë �

und
� � ëí � ëí ËÛÖ R ¸ � ëí Ö TR Ö R ¸ ëí Ö TR Ë]Ö R ¸ � ëí ¸ ëí Ö TR Ë]Ö R Ö TR Ë Z Ë � ëí � � ëí

3. Jetzt erfolgt die Reduktion des verallgemeinertenEigenwertproblems(1) in ein Standard-
eigenwertproblem(2):

ÐnÑ Ë � Ñ ¸× � ÐnÑ Ë � ëí � ëí Ñ ¸× �Ü� � ëí Ð É � � ëí � ëí ã Ñ Ë � ëí Ñ ¸ , da � ëí regulär( � positiv definit)× � ÓÐnÔ Ë Ô ¸ mit
ÓÐ ¿ Ë � � ëí Ð � � ëí , Ô ¿ Ë � ëí Ñ

4. Das Standardeigenwertproblem
ÓÐnÔ Ë Ô ¸ kann nun mit Hilfe eines Standardeigenwert-

lösersbehandeltwerden.Die hierbeiberechnetenEigenwertestimmenmit denEigenwertendes
Ausgangsproblemsüberein.

5. Um an die EigenvektorendesverallgemeinertenEigenwertproblems(1) zu gelangen,mussdas
Gleichungssystem

� ëí Ñ Ë Ô
gelöstwerden.Da bereitsunter2. die Matrix � � ëí berechnetwurde,reichtes,hierzudie Matrix-
multiplikation � � ëí Ô mit Resultat

Ñ
, derMatrix derEigenvektoren,durchzuführen.

FürdieeinzelnenSchrittederLöwdin-MethodewerdenScaLAPACK- undPBLAS-Routinenverwendet.
Für dasLösenderbeidenEigenwertproblemein denSchritten1. und4. wird die ScaLAPACK-Routine
PDSYEVX verwendet,zur Berechnungder Matrix � � ëí wird zunächsteineSkalierungder Eigenvek-
torenmit den inversenWurzelnder Eigenwertevorgenommen,danachmit Hilfe der PBLAS-Routine
PDGEMM durchMatrixmultiplikation die Matrix � � ëí berechnet.Zur Berechnungder Matrix

ÓÐ
un-

ter 3. bzw. zur BestimmungderEigenvektorendesAusgangsproblemsunter5. kanndie Symmetrieder
Matrix � � ëí ausgenutztwerden,sodassfür die benötigtenMatrixmultiplikationendie PBLAS-Routine
PDSYMM herangezogenwird.

Ergebnisseder parallelen Verfahren

FürdieUntersuchungenstehen3 Testmatrizenpaare
Ð

, � mit Matrixdimension/ Ë]Ý�Þ�Ý , ß Þ p�à und Þ à�á�à
zur Verfügung,die einemquantenchemischenProgrammentnommenwurden.

Um optimaleBerechnungszeitenzu erreichen,wird zunächstdie Blockgröße/ ß für die blockzyklische
Datenstruktur, wie sieunterScaLAPACK verwendetwird (vgl. [9]), ermittelt.Für die größerenderver-
wendetenProzessorgitter ist hierfür ein Wert um / ßãâäß m geeignet,für die kleinerenGitter kannda-
gegenein höhererWert, jedochim Bereichvon / ßåâÜß à bis / ßåâ m à , ratsamsein. In denweiteren
Betrachtungenwird versucht,ZeitvergleichezwischendenProzessorgittern jeweils mit günstigerWahl
derBlockgrößedurchzuführen.

Für beideMethodenwerdendie Berechnungszeitenfür verschiedeneGitter miteinanderverglichen.Da-
beikanneindeutlicherZeitvorteil für dieMethodemit Cholesky-Faktorisierungfestgestelltwerden(vgl.
Abb. 2, 3 und4). EineErklärunghierfürwird späterbeiBetrachtungderEinzelschrittegegeben.

Zunächstsollenjedochdie SkalierungenhinsichtlichderProzessoranzahlnäherbetrachtetwerden(vgl.
Abb. 5, 6 und7). Dabeiwird jeweils dasGitter zumVergleichherangezogen,dasbei gleicherProzesso-
ranzahlbesserabgeschnittenhat.
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Bei beidenVerfahrensind für die Testmatrizender Größe/æâ Ý�Þ�Ý und /¡âÎß Þ p�à keine besonders
gutenSpeedup-Wertezu beobachten,wasaufdie dochrechtaufwendigeKommunikationzwischenden
einzelnenProzessorenzurückzuführenist. Diessprichtnichtsehrfür eineParallelisierungderVerfahren,
solangedasverallgemeinerteEigenwertproblemnochaufeinemProzessorgelöstwerdenkann.

WesentlichbessereErgebnisseliefert dagegendie Testmatrixder Größe/�â Þ à�á�à , derenBehandlung
auf einemKnotenwegenzu hoherSpeicherplatzanforderungen nicht mehrmöglichist. OptimaleWerte
könnenjedochwegenaufwendigerKommunikationauchhiernicht erwartetwerden.

Werdendie Zeitenfür die EinzelschrittederLöwdin-Methodejeweils separatundim Vergleichmit dem
verallgemeinertenEigenwertlöserPDSYGVX(vgl. Abb. 8 und9) betrachtet,erhältmanAufschlussüber
denZeitvorteil derMethodemit Cholesky-Faktorisierung.

Mansieht,dassdergrößteAnteil andergesamtenBerechnungszeitderLöwdin-Methodefür dieLösung
derbeidenEigenwertproblemeaufgewendetwird. Die darüberhinausbenötigtenMatrixmultiplikationen
sowie die SkalierungderEigenvektorenim Schritt 2 der Methodefallen dagegendeutlichwenigerins
Gewicht. Wird derZeitaufwandzur BerechnungdesstandardisiertenEigenwertproblemsdesWeiteren
demZeitaufwandderRoutinePDSYGVX,diedasallgemeineEigenwertproblemlöst,gegenübergestellt,
sokannalsErgebnisfestgehaltenwerden,dassauchdie Cholesky-Faktorisierungsowie die Rücktrans-
formationderEigenvektorenzu keinemwesentlichenMehraufwandbeitragen.
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Abbildung 2: ZeitvergleichderbeidenMethodenauf verschiedenenProzessorgittern(n=959)

WeshalbdieLöwdin-MethodebeiderMatrix derGröße/�â]ß Þ p�à gegenüberderMethodemit Cholesky-
Faktorisierungnicht ganzsoschlechtabschneidet,kanndurchBetrachtungderStrukturdesSpektrums
(vgl. Abb. 10)erklärtwerden.

Aufgrund von starker Clusterbildungund deshalbdurchgeführtenReorthogonalisierungen der Eigen-
vektoreninnerhalbder RoutinePDSYEVX konzentriertsich ein großerTeil der Berechnungszeitauf
dieLösungdesstandardisiertenEigenwertproblems,sodassdasersterezurBerechnungderMatrix � � ëí
weit wenigerins Gewicht fällt.
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Abbildung 3: ZeitvergleichderbeidenMethodenauf verschiedenenProzessorgittern(n=2530)
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Abbildung 4: ZeitvergleichderbeidenMethodenauf verschiedenenProzessorgittern(n=5060)
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Abbildung 7: Speedup-Werte(n=5060)
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Bei SkalierungderRechnungmit /
o

dürftederZeitaufwandfür die Berechnungder2530erMatrix nur
ca. ß à 1 sohochseinwie für die 959erMatrix, er ist aberbei PDSYGVXmehrals

p�à
1 sohoch!

SequentielleAlter nativen zur ScaLAPACK-Routine PDSYEVX

Vergleich verschiedenerLAPACK-Routinenzur sequentiellenLösungdesverallgemeinertenEigenwert-
problems

Die beiden oben beschriebenenMethoden lassen sich unter Verwendung der genannten
ScaLAPACK-Routinenals paralleleVerfahrenrealisieren.Für kleine Matrizen,d. h. für Matrizen,die
aufeinemProzessorverarbeitetwerdenkönnen,sindalternativ zudenScaLAPACK- dieentsprechenden
LAPACK-Routinen(DSYGVX, DSYEVX, DSYMM undDGEMM) einsetzbar.
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Abbildung 11: Vergleich von ScaLAPACK und LAPACK unterVerwendungder korrespondierendenRoutinen
(n=959)
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Abbildung 12: Vergleich von ScaLAPACK und LAPACK unterVerwendungder korrespondierendenRoutinen
(n=2530)

DesWeiterenwird die SharedMemory-parallelisierteBLAS-Bibliothek von ATLAS [10] angebunden;
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dabeiwerdendie BLAS auf den4 ProzessoreneinesKnotensparallelbearbeitetunterVerwendungdes
gemeinsamenSpeichers.Für dieBLAS 3-Routinensolltesichhierdurchein Zeitvorteil ergeben.

AnhandderAbb. 11 und12 sindfolgendeResultatezu erkennen:Sowohl durchdie LAPACK-Routinen
alsauchdurchdenEinsatzvon SMPBLAS kannjeweils eineZeitverbesserungerzieltwerden,sodass
für sequentielleVerfahrendie LAPACK- denScaLAPACK-Routinenvorzuziehensind sowie bei ent-
sprechenderRechnerstrukturSMPBLAS eingesetztwerdensollten.

Man sieht,dassdie VerwendungderSMPBLAS bei denBLAS-OperationeneinensehrgroßenGewinn
bringen,dagegenwirken sie sich bei der LösungdesEigenwertproblemsnur wenig aus.Hier ist evtl.
durcheineexplizite SMP-Parallelisierungmit OpenMPeingrößererZeitgewinn zuerreichen.
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Abbildung 13: LAPACK-Eigenwertlöserim Vergleich(Berechnungvon ìîíØïð , n=959)
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Abbildung 14: LAPACK-Eigenwertlöserim Vergleich(standardisiertesEigenwertproblem,n=959)

Zur LösungdesStandardeigenwertproblemsstelltdieLAPACK-BibliothekdarüberhinausweitereRou-
tinen zur Verfügung[11]. Die im WeiterenvergleichenduntersuchtenEigenwertlöserseienan dieser
Stelleaufgeführtundkurz beschrieben:

ñ DSYEVX (expertdriver):
Bei deneingesetztenVerfahrenhandeltessichhierum BisektionundinverseIteration.

ñ DSYEV (simpledriver):
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Die RoutinebasiertaufdemQR-Algorithmus.

ñ DSYEVD (divide-and-conquerdriver):
Zur BerechnungderEigenvektorenwird ein divide andconquer-Algorithmusverwendet.Wegen
VerwendungvielerBLAS 3-Routinenwird jedochòIó mehrSpeicheralsbeiderRoutineDSYEVX
benötigt.

ñ DSYEVR (relatively robustrepresentation(RRR)driver):
Der NameRRR leitet sich ausdemzugrundeliegendenAlgorithmusab. Die Routinevermeidet
weitgehendGram-Schmidt-Orthogonalisierung, verwendetsonstwie die RoutineDSYEVX Bi-
sektionundinverseIteration.
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Abbildung 15: LAPACK-Eigenwertlöserim Vergleich(Berechnungvon ìîíØïð , n=2530)
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Abbildung 16: LAPACK-Eigenwertlöserim Vergleich(standardisiertesEigenwertproblem,n=2530)

Wie in denAbb. 13,14,15und16erkennbarist, schneidetdieRoutineDSYEV in vielenFällenschlech-
terabalsdieRoutineDSYEVX. Nur beigroßerCluster-Bildung,wie esbeimLösendesstandardisierten
Eigenwertproblemsfür òÏâõß Þ�ö à der Fall ist, kanndie RoutineDSYEV bessereErgebnisseerzielen.
Deutlichschnelleralsdiesebeidenarbeitenjedochdie RoutinenDSYEVD undDSYEVR.

DaderbenötigteSpeicherbedarfzurBewertungderGüteeinerRoutineebenfallseinegroßeRollespielt,
wird hieraufin weiterenBetrachtungeneingegangen.

Zunächstsoll anhandeinerAuflistung desMindestspeicherbedarfs angezeigtwerden,welcheKompo-
nentenin welcherGrößenordnungzumGesamtspeicherbedarfbeitragen:
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DSYEVX DSYEV DSYEVD DSYEVR
Matrix òIó òIó òIó òIó
Eigenvektoren òIó - - òIó
Eigenwerte ò ò ò ò
WORK/IWORK ÷Åò / Þ ò ö òùøtú / - ú�û á òiûtßÅòIó / ö û Þ ò ß á ò / ú à ò
IFAIL/ISUPPZ ò / - - / - - / - - / ßÅò

Für optimaleBerechnungszeitenbei denRoutinenDSYEVX, DSYEV undDSYEVRwird jedochmehr
ArbeitsspeicherWORK benötigt.DieserkanndurchSpeicherplatzanfragen ermittelt werden.Der tat-
sächlichbenötigteSpeicherbedarfist in Abb. 17 graphischdargestellt.
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Abbildung 17: SpeicherbedarfderLAPACK-Eigenwertlöser

Man erkennt,dassbei derRoutineDSYEVD derVorteil bei derBerechnungszeitdurcheinendeutlich
größerenSpeicherbedarfbezahltwerdenmuss,beiderRoutineDSYEV sindähnlicheBeobachtungenin
andererRichtungzu machen.

Die RoutineDSYEVR bietetdagegeneinesehrguteAlternative zu denanderenLAPACK-Eigenwert-
lösern,da sie sehrgute Ergebnissehinsichtlich der Berechnungszeitmit akzeptablemSpeicherbedarf
verbindet.SostehtDSYEVRzeitlichgesehenderdivideandconquer-RoutineDSYEVD in nichtsnach,
beanspruchtabergerademalsoviel Speicherwie die RoutineDSYEVX.

VergleichendeUntersuchungder in KarlsruheentwickeltenRoutineRDIAG

Die an der UniversitätKarlsruheam Lehrstuhlfür TheoretischeChemieentwickelte RoutineRDIAG
erwartetals Eingabedie Matrix desstandardisiertenEigenwertproblemsin gepackterForm sowie die
Matrix, mit derdieStandardisierungdurchgeführtwurde,als ònýþò -Matrix. Als AusgabewerdenEigen-
werteundEigenvektorendesverallgemeinertenEigenwertproblemsgeliefert.Zur vergleichendenUnter-
suchungmit denLAPACK-Routinenwird dieseRoutinemit folgenderEin- undAusgabeverwendet:
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Input: ÿ���������
	� �����
	� in gepackterForm,��� 	� als ò�ýãò -Matrix
Output:E, C (EigenwerteundEigenvektorendesAusgangsproblems)
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Abbildung 18: ZeitvergleichderRoutineRDIAG mit denLAPACK-EigenwertlösernDSYEVD undDSYEVR

Bei derImplementierungderRoutineRDIAG wurdefolgendesVerfahrenzur Diagonalisierungverwen-
det:

1. ReduktiondersymmetrischenMatrix ÿ� mittelsHouseholder-Transformationen auf Tridiagonal-
gestalt

2. ErzeugungderorthogonalenTransformationsmatrix

3. BerechnungderEigenwerteundEigenvektorenderTridiagonalmatrix

Eine zusätzlicheMatrixmultiplikation zur Berechnungder Eigenvektorenwird nicht benötigt;diesge-
schiehtmittelsJacobi-Diagonalisierung mit Startmatrix

��� 	� im Schritt3 [12]. DadurchkanndieRoutine
RDIAG alternativ zurLösungdesstandardisiertenEigenwertproblemssowie derBerechnungderEigen-
vektorendesAusgangsproblemseingesetztwerden.

In weiterenUntersuchungenwird die RoutineRDIAG den LAPACK-EigenwertlösernDSYEVD und
DSYEVR gegenübergestellt,wobei beimVergleich derBerechnungszeiten(vgl. Abb. 18) bei letzteren
die zusätzlichbenötigteMatrixmultiplikation berücksichtigtwird.

Klar zu sehen ist, dass die Routine RDIAG zeitlich gesehen mit den LAPACK-Routinen
DSYEVD undDSYEVR nicht konkurrierenkann.DurchVerwendungdergepacktenFormzur internen
RepräsentationderMatrix könnendie BLAS 3-Routinennicht verwendetwerden,die jedochentschei-
dendzur Geschwindigkeit beitragen.

Inwieweit tatsächlichSpeicherplatzdurchdieseDarstellungeingespartwerdenkann,soll anhandfolgen-
derAufstellungermitteltwerden:
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DSYEVD DSYEVR RDIAG
Matrix òIó òIó ò��Yòùûwú������
Eigenvektoren - òIó òIó
Eigenwerte ò ò ò
WORK/IWORK ú�û��Åòùû��ÅòIó / ö û��Åò ���Åò / ú��Åò ÷�úÅò / -
IFAIL/ISUPPZ - / - - / �Åò - / -

Graphischist derjeweiligeSpeicherbedarfderRoutinenfür dieMatrixgrößenò ��� � � und ò � ��� ö � in
Abb. 19 dargestellt.
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Abbildung 19: VergleichdesSpeicherplatzesfür dieRoutinenRDIAG, DSYEVD undDSYEVR

UnterBerücksichtungderErgebnissehinsichtlichderBerechnungszeitist derSpeicherbedarffür RDIAG
alsnichtwesentlichgeringeralsderfür dieRoutineDSYEVReinzuschätzen.DassdieRoutineDSYEVD
wesentlichschlechterabschneidet,war anhandvorherigerErgebnisseabzusehen.

Zusammenfassungder Ergebnisse

Um die Resultatekurzzusammenzufassen,seiFolgendesgesagt:
DadurchdassbeiderLöwdin-OrthogonalisierungzweiEigenwertproblemeauftreten,kanndieseHeran-
gehensweisezur LösungdesverallgemeinertenEigenwertproblemsnicht mit demVerfahrenkonkurrie-
ren,dasCholesky-Faktorisierungzur Standardisierungverwendet.

Darüberhinausist angesichtsdergutenErgebnissederRoutineDSYEVR im sequentiellenEinsatzmit
Bedauernfestzuhalten,dasseine paralleleVersionnoch nicht verfügbarist. Für DSYEVD stehtseit
kurzem(31.8.2001)mit ScaLAPACK 1.7eineparalleleVersionzurVerfügung,die jedochaufZAMpano
nochnicht installiertist.
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A Multiple-Time-Step-Algorithmfor MolecularDynamics
Simulations

AndreasNußbaumer

Universityof Leipzig

psy96cfc@studserv.uni-leipzig.de

Abstract: Thecritical factorsthatgovernmoleculardynamicssimulationsaretime andmem-
ory consumption.For shortrangeinteractionsa "cut off radius"maybeusedto speedup com-
putation.Furthermoremethodsknown asMultiple-Time-Step(MTS) methodsareusedwhich
separatecontributionsto theforceondifferenttimescales.Oneof theseis themethodpresented
here.A Taylor expansionin the forcesis carriedout every ò -th stepfor particlesin a certain
range.In the intermediatestepsthis expansionis usedto predictpositionsandforces.Based
on thework of StreetandTildesley andanexamplesourcecodeby Tildesley a modulefor the
MD simulationprogram"DMMD" developedat theCentralInstitutefor Applied Mathematics
(ZAM) at the ForschungszentrumJülich was implementedin Fortran90. In order to test the
correctnessof thesimulation,exhaustive testswereperformedfor a systemof liquid argonon
theZAMpanocluster.

Intr oduction

MolecularDynamicsSimulations

Moleculardynamics(MD) simulationsareruledby thesystems’Hamiltonian� , which consistsof the
kinetic energy part,a potentialenergy part (mostoften approximatedby a pair potential),andexternal
contributionsto thesystemenergy. Basedon this, theequationsof motion

����� �! �
 �" �

��"#� � ø  � �� � (1)

canbesolvednumerically.

In a MD simulationthe particlesaredistributed in a certaingeometricalregion (often a cubic box) to
which boundaryconditionsareapplied,e.g.periodicor reflectingboundaryconditions.The integrated
Eqn.1 givespositionsandmomentaof the particlesasa function of time which resultsin a complete
descriptionof the physicalsystemin a classicalsense.With the help of statisticalphysicsstructural,
dynamic,andthermodynamicpropertiescanbe calculated.Fig. 13 shows a schemeof a typical MD-
simulationroutine.

Ingredients

For a MD simulationtherearethreebasicingredientsnecessary:a modelfor thepotential,anintegrator
andanensemble.



ñ The potential model describesthe interactionbetweenatomsconstitutingthe system.A typical
examplefor apairwisepotentialis theLennard-Jones12-6effective pairpotential(seeFig. 1) that
maybeusedto describeasimpleliquid, e.g.Argon:

$&%(' � � � �*),+ -�
. ó ø -�

/
(2)

Thepotential(seeFig. 1) hasanattractive tail of theform ú�� � / representingdispersionenergies,
and a steeplyrising repulsive part startingat �10 - which modelsthe hard core of the atom.
Futhermorethepotentialexhibits a minimumat � � � .324/ - of depth

+
. Realisticparametersfor a

simulationof a liquid aree.g.in thecaseof Argon
+ ��57698æú���� K and - 8:��; ö ) nm for Aragon

whichprovide a reasonableagreementto theexperimentaldata.
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Figure1: LennardJonespotentialin reducedunits

ñ The integrator is a schemeto solve the equationsof motion (1). A well known methodis the
Verlet Algorithm [3]. TherebytheTaylor expansionof a particle T at a position � � at a time UhûWV
andU�ø�V is calculated:

�� � �?U�û�VX� � �� � �?UY�Iû �Z � �?UY��Vþû V�ó
�
�[ � �?UY�bû�\Y\Y\ (3)

�� � �?U ø�VX� � �� � �?UY�Iø �Z � �?UY��Vþû V�ó
�
�[ � �?UY�Iø]\Y\Y\ (4)

where V is a smallquantitywhich is chosento ensurea stableintegration.Adding bothequations
cancelstheoddterms:

�� � �?U�û]VX�Iû �� � �?U�ø�V,� � � �� � �?U^�Iû�V ó �[ � �?UY�Iû�\Y\Y\ (5)

Solvingfor
�� � �?U�û�V,� givestheVerlet-algorithm:

�� � �?U�û�VX� � � �� � �?UY�bø �� � �?U�ø�V,�Iû�V ó �[ � �?UY� (6)
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Termsof theorderof threeandhigherareneglectedandtheerroris of theorderof VS_ . For Va`b�
Eqn.6 convergesandsolvestheequationsof motion(1).

In Eqn.6 thereareno velocities,they arecalculatedby meansof thecentraldifference(error of
theorderof V�ó ):

�ZS� �?UY� �
�� � �?U�û�VX�Iø �� � �?U ø�V,�

��V (7)

To calculatethevelocity, thepositionat time U�û�V is needed,thereforethepositionat time U�ø�V
mustbestored(seeEqn.7). To comearoundthatproblemthereis a slightly modifiedversionof
theVerlet-algorithm,thevelocityVerletalgorithm.

�� � �?U û�VX� � �� � �?UY�Iû�V �Z � �?UY�Iû V�ó
�
�[ � �?U^� � �� � �?UY�bû�V �Z � �?UY�Iû V�ó

�dc �
�e � �?UY� (8)

�Z � �?U û�VX� � �Z � �?U^��û V
� �
�[ � �?U^�bû �[ � �?U û�V,��� � �Z � �?U^��û V

�dc �
�e � �?U^�Iû �e � �?U�û�V,� (9)

SubstitutingZ � in theequationsfor � � �?U û1VX� and � � �?U�ø1V,� andaddingboth equationsgivesthe
Verlet-algorithm.ThereforeEqn.8 andEqn.9 areequivalentto Eqn.6 andEqn.7.

ñ For aclosedphysicalsystemwith noexchangeof energy andmatterthemicro canonicalensemble
orNVE-ensembleischosen.In aMD simulationthissituationisveryeasilyrealized:thenumberof
particlesdoesn’t changeduringthewholerunandtheVerletalgorithmguaranteestheconservation
of energy.

Theoretical Background

In the following the Lennard-Jonespotential function is usedas example.Moreover, the methodde-
scribedappliesin thesameway to any continuous,differentiablepotential.

Theforceexertedby amoleculef on amoleculeT is

�e �Og � øihkjl� � �Og � � ø
�� �Og
� �Og

mn$ � � �Og �m � �Og (10)

where
�� �Fg � �� � ø �� g and� �Og �po �� �Og o . Thereforethetotal forceonthemoleculeT exertedby all surrounding

moleculesfrq� T is:

�e � � gdstC�
�e �Og � g^stC� ø

�� �Og
� �Og

mn$ � � �Og �m � �Og (11)

Theintroductionof acut-off radius�Eu gives:

�e � � g^stC� ø
�� �Og
�E�Og

m#$ � � �Fg �m �E�Og vxwzy|{&vx} (12)

Thecondition� �Og
~ � u means,thatonly particlesf thatareat least� u awayfrom theparticleT contribute
to thetotal force

e � (seeFig. 2). This is possiblesinceonly shortrangeforcesaretakeninto accountthat
fall off rapidly.
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Figure2: black:particleswithin thecut-off radius;grey: particlesoutsidethecut-off radius

PSfragreplacements

� u

TheMTS-methodintroducesasecondsphere�E�l�]� u thatdividesthesphere� u into aprimaryareawith
primaryparticles(� �Og ���E� ), anda secondaryareawith secondaryparticles(�E�r��� �Og ��� u ). Thenthe
total forceon theparticleT givenby Eqn.12,canbeseparatedinto aprimaryforce

�e ��� anda secondary
force

�e ��� producedby thesetwo setsof particles:

�e � � �e ��� û �e ��� � g ø
��E�Og
� �Og

mn$ � �E�Og �m � �Og vJw�yJ�Cvd� û � ø
�� � �
� � �

mn$ � � � � �m � � � v � �Cv wO� �Cv } (13)

Figure3: black:particleswithin theprimaryradius;grey: particleswithin thesecondaryradius;hollow: particles
outsidethecut-off radius

PSfragreplacements

� u�E�

Fromtheperceptionthereis known thatfor shortrangeforcesholds:

o �eX�lo � o �eX��o
(14)

o ��eX�lo � o ��eX��o
(15)

Eqn.14 meansthaton averagethecontributionsto the forcesform thesecondaryareaareweaker than
theonesfrom theprimaryarea,while Eqn.15 meansthatfluctuationsin thesecontributionsareweaker
in thesecondaryareathanin theprimaryone.
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Dueto themagnitudeandthecurvatureof theLennard-Jonespotentialthesetwo propertiesseemto be
fullfilled, i.e. thesecondaryforcesaresmallerandvaryingslower in timeanddistance.In Sec. andSec.
) thisassumptionwill beproovennumerically.

Thesedifferencesmake it possibleto distinct betweentwo updatemechanisms.Like in conventional
MD simulationstheprimary forcesareupdatedcompletelyevery time stepwhile thesecondaryforces
areonly updatedcompletelyevery ò -th time step.In the òløÛú remainingstepsa � [��(�3�x� ø�� " m [ UY� is
performed.

At time U theprimary andsecondaryforceson moleculeT , �e �3� �?U^� , �e ��� �?U^� arecalculatedfrom Eqn.13

andalist of thecorrespondingparticlesis compiled.Thetimederivativesof thesecondaryforces
��e ��� �?U^� ,� �e ��� �?U^� , ... arecalculatedaswell. This is donein the following way: with � � ø � � . � mn$ � m � � Eqn.10

gives

�e�� ø
��
�
m#$
m � � � �� (16)

where
�� � �� � �?UY��ø �� g (t), ��� � ��� � �?UY��ø ��� g �?U^� , ... Every term in 11 canbedifferentiatedindividually, and

thereforetheindicesareomitted.DifferentiatingEqn.16with respectto time gives:

��e�� � ��� û���� �� \ ��� � �� (17)

where � � � � . � m ��� m � � . Thesecondderivative is:

� �e�� ��� �� \ � �� û ��� \ ��� �bû��l� �� \ ��� � ó �� û]����� �� \ ��� � ��� û�� � �� (18)

where � � � � . � m ��� m � � . If theLennard-Jonespotential(seeEqn.2) is used,theexpressionsfor � , �
and � are:

� � ø ú�
mn$
m � �*) ÷ + - . ó� . _ ø���;��

- /� � (19)

� � ú�
m �m � � ú � � + ø ö ;�� -

. ó� .?/ û - /� .?¡ (20)

� � ú�
m �m � � ú � ��� + ��;�� -

. ó� . � ø - /� . ó (21)

During the following time steps(U û�V . , U�û�V ó , ...) the index list (compiledin the first step)is used.
Only theprimaryforcesarerecalculated.For thesecondaryforcesa Taylor expansionin theforces

e ���
is used:

�eX� �?U�û�V,� ��e¢� �?UY�Iû ��e¢� �?UY� Vú�£ û�\Y\Y\�û
m7¤
m U ¤

�eX� �?U^� V
¤
c¥£ (22)

PluggingEqn.16 to 18 into Eqn.22givesanexpressionin termsof � , � , � :

�e¢� �?U�û�VX� � � �� û � ��� û���� �� \ ��� � �� Vþû
û ��� �� \ � �� û ��� \ ��� �bû��l� �� \ ��� � ó �� û������ �� \ ��� � ��� û�� � �� V ó

� (23)
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After ò�øÛú stepsboth theprimary andsecondaryforcesandTaylor-coefficientsarerecalculated.Due
to themotionof particlesacrosstheprimaryandsecondaryradii theboundarybetweenthetwo regions
getsgraduallydistortedfrom its original shape.Theaveragenumberof stepsuntil a secondaryparticle
intrudesinto theprimaryregion definesthemaximumnumberof Taylor steps.

To calculateequilibrium propertieslike the averageinternal energy j and the averagevirial ¦ the
expressionsmustbeseparatedinto primaryandsecondarycontributions.For theaverageof theinternal
energy andthevirial (without MTS but with acut-off-radius)holds:

j �
� g^§&�

$ � � �Og � vJw�y��Cv } (24)

and

¦ � úö � gY§&� � �Og
mn$ � �E�Og �� �Og (25)

Thereare two possibilitiesto get an equivalent expressionfor the MTS-method:The propertiesare
calculatedonly everyn-thstepwhena full updateis performed,or aTaylorexpansionsimilar to Eqn.22
is performed.Thelatteralternative requiresexpressionsfor thetime derivativesin Eqn.24 andEqn.25.
They are:

�$ � øi�¨� �� \ ��� � (26)�$ � øi��� �� \ ��� � ó ø���� �� \ � �� û ��� \ ��� � (27)
...$ � øi�©� �� \ ��� �3ª�ø ö � � �� \ ��� ��� �� \ � �� û ��� \ ��� � ø]��� �� \ ...�� û ö ��� \ � �� � (28)

and

m
m U � m#$m � � ø�«¬� �� \ ��� � (29)

m óm U ó � m#$m � � øi­l� �� \ ��� � ó ø®«¬� �� \ � �� û ��� \ ��� � (30)

m ªm U ª
� m#$m � � øi¯°� �� \ ��� � ª ø ö ­ � �� \ ��� ��� �� \ � �� û ��� \ ��� � ø®«*� �� \ ...�� û ö ��� \ ��� � (31)

where« � ø � � . � m#$ � m � � , ­ � � � . � m «r� m � � and ¯ � � � . � m ­±� m � �
Implementation

ThepresentedMTS algorithmwasimplementedin theframework of theparallelMD programDMMD
(see[1]). DMMD usesthevelocity-Verlet algorithmasintegrator(seeSec.). Fig. 14 shows the corre-
spondencebetweenthephysicalequationsandtheprogramfunctions.Themainloopconsistsessentially
of theroutinecalls to motion(1) , interaction() andmotion(2) . Hereinteraction() is
the force routinebasedon a systolicloop-algorithmthatsendspositionsto thenext processorandgets
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Figure4: Schematicdiagramof thepositionssentin a systolicloop (forcesaresentin theotherdirection)

forcesin return(seeFig. 4). Motion is theintegratorroutineconsistingof thetwo partsof thevelocity-
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 them in modulemts_parameters in the file
variables.F90 .

Themostprominentchangein theexistingsourcecodeis theintroductionof aswitch -statementin the
subroutineinteraction(.. .) in interaction.F90 . A call to interaction(1) calculates
theprimaryandthesecondaryforces,acall to interaction(2) theTaylorcoefficients.Fig.15shows
theMTS versionof Fig.14.ThesecondaryforcesandTaylorcoefficientsarerecalculatedonly every ò -th
step.

The implementationand testingof the algorithm were doneon the ZAMpano SMP cluster(see[6])
locatedat theNIC/ZAM. ZAMpanois aLinux basedPC-clusterwith 32 Pentiumprocessors.

Results

FreeParameters

All in all therearefour freeparametersin theMTS method:

1. thecut-off radius� u
2. theTaylor radius�E�
3. thenumberof Taylorstepsò
4. theorderof theTaylorexpansion²©� e ��� �

Besidesitem4 thatis essentiallyfixedin thesourcecodetherearestill threeparametersto determine.

Primary andSecondaryForces

Oneof themain assumptionsof theMTS-methodis the lower magnitudeof thesecondaryforces(see
Eqn.14). In Fig. 5 thesetwo contributionsarecomparedfor thecase�E� � ��;�³´\ � u andit is foundthatthe
magnitudeof thesecondaryforcesis aboutanordersof magnitudesmallerthantheprimaryforces(note
thatthescalesareshiftedfor clarification).
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Figure5: Comparisonof primaryforces(lowerplot) with secondaryforces(uppershiftedplot). ÒYÓ¨Ô¾Õ#ÖO×ÙØ�ÒYÚ
If �E� getsbiggerthemagnitudeof thesecondaryforcesshouldget smaller. Fig. 6 shows a comparison
of the secondaryforcesfor threedifferentradii. It is obvious that the Lennard-Jonespotentialhasthis
property.
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Figure6: Comparisonof secondaryforcesfor differentradii Ò�Ó . Upper(shifted)plot: Ò�ÓkÔ�ÕnÖ ð¨Ø|Ò�Ú , plot in the
middle(shifted):Ò�Ó¨Ô¾ÕnÖ�×ñØòÒYÚ , lowerplot: ÒYÓ¨Ô¾Õ#Ö ó·Ø4ÒYÚ

Spectral Properties

Thesecondassumptionmadein Eqn.15wasaboutthelowerfluctuationsin thesecondaryradius.Fig. 7
comparesthefluctuationof primaryandsecondaryforces.Theprimaryforceshave amaximumfluctua-
tion frequency ataboutú�� ps

� .
while thesecondaryforceshave theirmaximum(asexpected)at thelow

endof thespectrum.

In Fig. 8 thepowerspectrumof thesecondaryforcesis plottedfor differentradii. With increasingradius�E� themaximumis shiftedto thelow endof thespectrum.
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Figure7: Comparisonof thepower spectrumof theprimaryforce(lower plot) with
thesecondaryforce(uppershiftedplot). ÒYÓ°Ô¾ÕnÖ�×ñØ4ÒYÚ
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Figure8: Comparisonof the power spectrumof the secondaryforce for different
radii. Lowerplot: Ò Ó Ô Õ#Ö ó·Ø4Ò Ú , upper(shifted)plot: Ò Ó Ô¾ÕnÖ�×ñØòÒ Ú
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Energy Loss

The integratorsolvestheequationof motion. In an NVE-ensemble,energy is conserved andsolutions
of thedifferentialequationshouldconserve energy aswell. This leadsto therequirementthatanMTS-
algorithmmustconserve energy to beuseful.Howeveranumericalintegrationof theequationof motion
shows that the presentform of the MTS-algorithmis not energy conserving,i. e. a thermostathasto
beusedin orderto compensateanenergy drift. Fig. 9 shows threedifferentscenarios:first without any
heating,secondaBerendsenweakcouplingthermostatis appliedwith couplingconstant

) ;�� \?>�� � _ , third
velocity rescalingis usedto keepthetemperatureconstant.
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Figure9: Comparisonof differentheatingstrategies.Lower straightline: no heating,upperstraightline: weak
heating,zigzagline: strongheating.

Thereis at leasta weakheatingnecessaryto stopthesystemfrom freezingout.Fig 10 shows theuseof
weakheatingwith differentcouplingcoefficients.Thehigherthecoefficient, the lower is the influence
onthesystem.For all threecoefficientsthesystemfindsanew equilibriumenergy thatis little lower than
theoriginalone.
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Figure10: Comparisonof differentBerendsenweakcouplingcoefficients.Fromtopto bottom:�´Ø���Õ���� , �¢Ø���Õ���� ,Õ#Ö �C×ûØ���Õ���� .
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A possibleexplanationfor this behaviour is schematicallydescribedin Fig. 11.Consideringa particle T
thatmovesduringtheTaylor-expansionstepsfrom thesecondaryinto theprimaryarea,its forcecontri-
bution will beapproximatedby thesecondaryforceandtheTaylor-coefficients.As found in numerical
studiesthis approximationis sometimesa crudeoneleadingto a differencebetweenthe extrapolated
force anda potentiallycalculatedreal one.This differencein force,going in line with a differencein
energy resultsin anenergy lossat a completeTaylor step(whenall forcesarecalculatedexplicitly) and
thusleadingto theobserveddrift in energy.

�

�

PSfragreplacements
e ���

�E�

particleT

Figure11: Lennard-Jonespotentialwith Taylor radiusÒ Ó (dashedline). A particle� with thesecondaryforce �����
is moving form thesecondaryareainto theprimaryarea.

Conclusionand Prospects

The MTS-methodin the existing from is not energy conserving.Thereforethe constantinfluenceof
a (weak)heatingthermostatis necessary. Neverthelessis it possibleto samplethe configurationspace
fasterwith a thermostatwhichmaybeusefulfor equilibrationruns.

A treatmentof the energy problemis the introductionof a weighting function, leadingto a smooth
crossover of forcecontributionsfrom particleswhichmove from thesecondaryto theprimaryarea.The
ideais to weighttheforcesandTaylor-coefficientswith thefollow function:

� � � �Fg � �
> � � �Og �*�E�

>�� � � �Og � �E� ���S�C� � u � �E� ��� � �Fg �
� � u � � � �3ª

� �E�©�*� �Og �]� u
� � � �Og�� � u

(32)

Theplot of Eqn.32andof theinverseequation(dashed)is shown in Fig.12.To makeasmoothcrossover
theprimaryforceshaveto bemultipliedwith � ���Ù� andthesecondaryforces(includingtheTaylorforces)
with >�� � ���Ù� . Thisonly needsto bedonein theareawhere� ���Ù�¨q� > .
The introductionof this typeof weightingfunctionshouldresultin a smallerenergy gapandtherefore
betterenergy conservation.
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Figure12: Plotof theweightingfunction °²±´³¶µ (Eqn.32)and �¸·¹°²±º³�µ (dashed).
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calculationof new positionsandspeeds

calculationof forces

statisticalanalysis

Figure13: Nassi-Shneidermandiagramof anMD simulationrun

PSfragreplacements

createstartingsituation

n=1,numberof timesteps

motion(1):
��E� �?U¼»�V,� � ��E� �?U^�¶»�V �ZS� �?UY�¶»¾½ �� ¤ w

�e � �?UY�
�Z � �?U¿»�VX� � �Z � �?U¼»�VX�¶» ½ÁÀÂ

wÄÃÆÅÈÇ
� ¤ w

interaction():
�e � �?U¼»�V,�

motion(2):
�Z � �?U¼»�V,� � �Z � �?U¿»�VX�¶» ½ ÀÂ

wÄÃÆÅÈÉ
½
Ç

� ¤ w
state_values(.. .) :statisticalanalysis

Figure14: Nassi-Shneidermandiagramof anDMMD simulationrun
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createstartingsituation

n=1,numberof timesteps

motion(1):
�� � �?U¼»�V,� � �� � �?U^�¶»�V �Z � �?UY�¶» ½ �� ¤ w

�e � �?UY�
�Z � �?U¿»�VX� � �Z � �?U¼»�VX�¶» ½ ÀÂ

wÄÃÆÅÈÇ
� ¤ w

interaction(1) :
�eX� w �?U¸»�VX� , �e¢� w �?U¼»�VX�

motion(2):
�Z � �?U¼»�V,� � �Z � �?U¿»�VX�¶» ½ ÀÂ

wÄÃÆÅÈÉ
½
Ç

� ¤ w
interaction(2) :

�eËÊ� w �?U¼»�V,� , �eËÊ Ê� w �?U¼»�V,� , ..

state_values(.. .) :statisticalanalysis

Figure15: Nassi-Shneidermandiagramof anMTS-MD simulationrun
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Zusammenfassung: Bei der numerischenBerechnungvon Eigenwertengroßer, dünnbesetz-
ter symmetrischerMatrizen gibt es eine Vielzahl von Algorithmen,die dafür geeignetsind,
EigenwerteandenRänderndesSpektrumszuberechnen.Interessiertmansichdagegenfür Ei-
genwerteim InnerendesSpektrums,so sind die zur VerfügungstehendenMethodenrar. Die
EntwicklungdesJacobi-Davidson-Verfahrens mit Residuumsminimierung,sowohl mit harmo-
nischenalsauchnormalenRitz-Werten,war ein großerFortschrittauf diesemGebiet.Für die
spezielleKlassederin dertheoretischenFestkörperphysikvorkommendenAnderson-Matrizen
zeigt sich,daßaufgrundder spezifischenEigenschaftendesSpektrumsdie meistenAlgorith-
menzurBerechnunginnererEigenwerteversagenodernurnichtzufriedenstellendeErgebnisse
liefern.Die Implementierungmit harmonischenRitz-Wertenscheintvielversprechendzu sein,
obwohl auchhier Problemeauftreten,falls die innerenEigenwertenicht verteilt sind,sondern
in FormvonClusternauftreten.Die unmittelbareNähederEigenwerteinnerhalbdieserCluster
zueinanderführt dazu,daßmanin irgendeinerIterationzufällig als Shift genaueinenEigen-
wert trifft, wasdasharmonischeJacobi-Davidson-Verfahren zumZusammenbrechenveranlaßt.
In dieserArbeit sollenunter anderemMöglichkeiten aufgezeigtwerden,wie diesverhindert
werdenkann.

Einleitung

In der theoretischenFestkörperphysiktretenbei derBeschreibung von komplexenSystemenmit vielen
Freiheitsgraden,genausowie auchin derQuantenchemie,Hilberträumeauf,die sehrhochdimensional,
in vielenFällensogarunendlichdimensional sind.Will mannuninnerhalbdieserHilberträumenumeri-
scheSimulationendurchführen,somußmandie auftretendenOperatorengeeignetendlichdimensional
approximieren.Da die darstellendenMatrizendieserOperatorenglücklicherweisemeistdünnbesetzt
sind,ist derRechenaufwandin späterenOperationengegenübervoll besetzenMatrizenerheblichredu-
ziert. Daherkönnenje nachverfügbarerRechnerkapazitätMatrizenmit Dimensionvon >�ÌÎÍÐÏÑ>�ÌÎÍ bis
>�Ì / Ï(>�Ì / , in Spezielfällenbis >�Ì � ÏÒ>�Ì � behandeltwerden,wasfür dengrößtenTeil derSystemeeine
sehrguteNäherungdarstellt.
TrotzdersehrhohenRechenleistungmodernerSupercomputerist esnichtmöglich,alleEigenwertedie-
serMatrizenzu berechnen,wasallerdingsauchnicht nötig ist. Man interessiertsich vielmehrfür eine
geringeAnzahl(5 bis20)vonEigenwerten,entwederandenRänderndesSpektrums,odernunvermehrt
auchinnerhalbeinesgewissenIntervalls im InnerendesSpektrums.Zur näherungsweisenBerechnung
dergesuchtenEigenwerteundEigenvektorenbietensichaufgrunddergroßenDimensionenderbetrach-
tetenMatrizenTeilraumverfahrenan,beidenenmannichtdengesamtenhochdimensionalenRaum,son-
dernnur einenniedrigdimensionalen Unterraumbetrachtetund in diesemdasEigenwertproblemlöst.



Durch geschickteWahl dieserUnterräumekannmaneineguteKonvergenzgegendie Eigenpaareder
ursprünglichenMatrix erreichen.Währendesfür die extremenEigenwerteeineganzeAnzahlverschie-
denerAlgorithmenzur Berechnunggibt, tretenim InnerendesSpektrumseinigeProblemeauf.
Im Folgendenwird dargelegt, wie man mit Hilfe einer KombinationverschiedenerVerfahrendie Ei-
genwerteeinersogenanntenAnderson-Matrixberechnet.Die besondereSchwierigkeit bei dieserMatrix
liegt in ihrer Indefinitheitund in der je nachgewähltemParameterauftretendenClusterbildungderEi-
genwerte.Elsneretal. [3] habenin ihremArtikel gezeigt,daßdiebisherverwendetenLösungsmethoden
wie Arnoldi-MethodeoderLanczos-Algorithmusfür dieseArt von ProblemenaufgrundhoherRechen-
zeit oderSpeicherbedarfungeeignetsind,wobei eineModifikation der ImplementierungdesLanczos-
Algorithmusvon Cullum undWilloughby [11] nochdie bestenErgebnisseliefert. Hier soll nunanhand
einesProgrammsvonA. Göke[1] geprüftwerden,obdieVerwendungandererLösungsmethoden,insbe-
sonderedesharmonischenJacobi-Davidson-Verfahrens zueinembesserenundschnellerenKonvergenz-
verhaltenführt.

TheoretischeGrundlagen

Jacobi-Davidson-Verfahren

DasJacobi-Davidson-VerfahrenisteiniterativesTeilraumverfahren,dassichbesondersgutzurEigenwert-
undEigenvektorberechnung von großen,dünnbesetztenMatrizeneignet.In derursprünglichenKonzep-
tion dientdiesesVerfahrenallerdingsnur zur BerechnungderextremenEigenwerte.Esgliedertsich in
zweiTeilabschnitte:
Im erstenSchritt werdeninnerhalbeinesniedrigdimensionalen UnterraumsNäherungenan die Eigen-
werteundEigenvektorenbestimmt,unddanachwird in einemzweitenSchritt derUnterraumgeeignet
erweitert.
Mansuchtalsozur reell symmetrischenMatrix ÓÕÔ×ÖÙØÛÚÛØ die Ü größtenEigenwerteÝ � unddiezugehö-
rigenEigenvektorenÞ � ÔßÖ Ø , sodaß

ÓàÞ �¸á Ý � Þ � â$ã�á >�äY;�;�;eä&å (1)

indemmaneinenniedrigdimensionalenUnterraumæ ¤èç Ö Ø betrachtet,und in diesemmöglichstgute
PaareéCê � ä�ë �íì Ôîé&ÖïÏßæ ¤ ì mit

Óàë � �ðê�ë �$ñ æ ¤ (2)

bestimmt.DiesgeschiehtdurchorthogonaleProjektionderMatrix Ó aufdenUnterraumæ ¤ mittelsder
orthonormalenMatrix ò ¤ Ô(Ö ØÛÚ ¤ , derenSpaltendie orthonormiertenBasisvektorenéÈó . äY;�;�;eä�ó ¤ ì von
æ ¤ sind.Von dersichsoergebendenMatix

ô á éÈò ¤ ìöõ Ó÷ò ¤ (3)

berechnetmandanndie Eigenwerte,Ritz-Wertegenannt,die Approximationenan die Eigenwertevon
Ó sind.Multipliziert mandie orthonormiertenEigenvektoren ø � ÔùÖ ¤ der Matrix

ô
mit ò ¤ , so er-

hält man die Ritz-Vektoren ë �ûúeá ò ¤ ø � , die eine Näherungan die Eigenvektorenvon Ó sind. Die
Approximationensindumsobesser, je kleinerderWinkel zwischendemexaktenEigenvektor unddem
Unterraumæ ¤ ist [2]. Mit derDefinition desResiduumsü � úeá Óàë � �ýê � ë � für ë � Ôþæ ¤ ergibt sichals
charakteristischeEigenschaftfür die Ritz-Vektoren:

ü �ÿñ ë g für > � T äòf � c (4)

ë �ÿñ ë g für > � T äòf � cîäòT»qá f (5)

(6)
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Zur ErweiterungdesSuchraumsverwendetmandie Korrekturvektoren
� � , die sichalsLösungdervon

SleijpenundvanderVorstvorgeschlagenenKorrekturgleichung� éÈÓ �þê ��� ì � � � á ��ü � mit

� úeá � �
�
g^t . ë g ë g õ

ergeben[4].
Prinzipiell läßtsichdiesesVerfahren(Ritz-Verfahren)auchauf innereEigenwerteanwenden.Allerdings
tritt hier die Komplikation auf, daßRitz-Werte auftretenkönnen,die scheinbareinenEigenwertap-
proximieren,aberderenzugehörigeRitz-Vektorennur sehrkleine Anteile in Richtungder gesuchten
Eigenvektorenhaben.In solchenFällensprichtmanvon “Phantomwerten”oder“ghostvalues”.Dieser
Effekt ist daraufzurückzuführen,daßdie Ritz-WerteKonvexkombinationender Eigenwertesind, und
tritt demnachnur für innereEigenwerteauf [5]. Eine weiteremöglicheKomplikation tritt auf, wenn
zwei Ritz-WertedengleichenEigenwertapproximieren,dadanndie zugehörigenRitz-Vektorenzuein-
andereinenkleinenWinkel einschließenmüßten,wasim Widerspruchzu (5) steht.

HarmonischeRitz-Werte

Andersalsim gewöhnlichenRitz-Verfahrenbetrachtetmanim harmonischenJacobi-Davison-Verfahren
nicht die Matrix Ó , sondernihre InverseÓ�� . bzw éÈÓ ��� � ì � . . Man nenntdann 	ê Ô�
 einenharmoni-
schenRitz-Wert von Ó , wenn 	ê���
 Ritz-Wert von Ó���
 ist. DurchdieseBetrachtungsweisevertauschen
æ�� und ��� á Ó×æ�� die Rollen.Da die Berechnungder Inversenviel Rechenaufwanderfordert,will
mandiesesgernevermeiden,undverwendetdeshalbÓ���
 nur implizit. Diesist möglich,setztallerdings
voraus,daßmanfür � � eineOrthonormalbasisberechnethat.Weiterhingilt jetzt die Orthogonalität
nicht mehrfür die harmonischenRitzvektoren �ëÑÔ(æ�� , sondernfür �ë úeá Ó��ëîÔ����

Residuumsminimierung

Wenn man EigenwerteÝ�� im InnerendesSpektruminnerhalbeinesvorgegebenenIntervalls � ���Èä����! 
sucht,kannmananalogzum Ritz-Verfahrenvorgehen,nur daßmannicht die Ü extremalenRitz-Werte
auswählt,sonderndie Ü Werte,die amnächstenamShift � úeá 
� é"���¦»#� �

ì liegen.AufgundderEigen-
schaft,daßdie Ritz-WerteKonvexkombinationenderEigenwertesind, ist esjedochjetzt möglich,daß
PhantomwerteauftretenoderdaßzweiRitz-VektorendenselbenEigenwertapproximieren.
Um dieseProblemezuvermeidengibt eszweiverschiedeneStrategien:
Im Fall derPhantomwertekannmanandenRitz-Wertennichterkennen,obessichumeinen“normalen”
Ritz-Wert oderum einenPhantomwerthandelt.AllerdingshatderRitz-Vektor, derzu einemPhantom-
wert gehört,einewesentlichgrößereResiduumsnorm.EinemöglicheVorgehensweise,um Ü Ritzwerte
zu erhalten,unterdenensichmit hoherWahrscheinlichkeit kein Phantomwertbefindet,kannwie folgt
aussehen[1]:

$ Sortieredie % zur VerfügungstehendenRitz-Wertegemäß& ê 
 ���'&)(*& ê � ���'&+(-,.,.,/(*& ê � ���'&
$ Vorauswahl: Wähle0 Ritz-Wertein derUmgebungvon �
$ Verwerfeausdiesendie 0Ë�ðÜ Ritz-Wertemit dergrößtenResiduumsnorm

Auch im Fall der sichgegenseitigstörendenRitz-Werteist die Residuumsnormein guterIndikator für
Störungen.So kanndie Residuumsnorm,falls zwei RitzwertedengleichenEigenwertapproximieren,
von einemIterationsschrittzum nächstensignifikantgrößerwerden.In diesemFall ist einegeeignete
Methode,zu einerbesserenApproximationzu gelangen,die Residuumsminimierung.Man erhältdann

75



für den é21÷»î> ì -tenIterationsschrittdasneuegenäherteEigenpaaré235476 
 ä987476 
 ì , indemmandasResidu-
um ü für Ritzwerte 3 unterfolgendenNebenbedingungenundmit möglichstgeringemRechenaufwand
minimiert [1]:

$ 8 4+6 
 liegt im erweitertenSuchraumundist normiert

$;: Ó<8 4+6 
 �=3 476 
>8 476 
 : � ( : Óàë 4 �ðê 4 ë 4 : �
$ 8?4+6 
 approximiertë�4 und 35476 
 approximiertê@4

Implementierung

DasvorliegendeProgrammgliedertsichim wesentlichenin dreiTeile:
Zuerstwerdendie benötigtenParameterunddieMatrix ausDateieneingelesen.Die im CRS-Format[2]
abgespeicherteMatrix liegt aufgrunddesgeringerenSpeicherbedarfsalsBinärfilevor.
In einemzweitenSchrittwerdendieMatrixeinträgezeilenweisesoaufdieProzessorenverteilt,daßjeder
Prozessorin etwa gleich viele Einträgeerhält.DieseMatrixeinträgewerdendannauf jedemProzessor
in einenlokalenundeinennichtlokalenBlock umsortiert.Für die nichtlokalenElementewird daraufhin
ein Kommunikationsschemaerrechnet,indem ermittelt wird, welcheMatrixeinträgevon welchenan-
derenProzessorenbenötigtwerden,und an welcherStelledieseliegen.Durch dieseAnordnungist es
möglich,dieMatrix-Vektor-Multiplik ationen im hochdimensionalenRaumin einelokaleundeinenicht-
lokaleSubroutineauszulagern,dieparallelaufmehrerenProzessorenlaufenkönnenundnureinminimal
nötigesMaßanKommunikationerfordern.
Die Berechnungeninnerhalbder niedrigdimensionalenTeilräumewerdennicht parallelisiert,um da-
durchzu vermeiden,daßeineweiteregrößereAnzahl an Synchronisationspunkten erforderlichwürde.
Dadurch,daßdie DimensiondieserTeilräumein dervorliegendenImplementierungaufmaximal A�> be-
schränktist, ist eineParallelisierungauchnicht erfordelich.
Der HauptteildesProgrammsbestehtausdemeigentlichenJacobi-Davidson-Algorithmus. Der Vorteil
dervorliegendenVersionbestehtdarin,daßsowohl dasgewöhnlicheRitz-Verfahrenmit Residuumsmi-
nimierungwie auchdasharmonischeVerfahrennebeneinanderangewendetwerden,je nachdem,ob der
“rank” desProzessorsgeradeoderungeradeist. NachdembeideVariantenparallelausgeführtwurden,
vergleichtmandiemittlerenResiduumsnormen,diesichjeweilsergebenhaben,miteinander. Manwählt
nundie Methode,die zu einemgünstigerenErgebnisführt, alsdie für diesenIterationsschrittgeeignete.
Die Prozessoren,auf denendie ErgebnissedesgewähltenVerfahrensvorliegen,sendendieseandie an-
deren,sodaßwiederaufallenProzessorendie gleichenDatenvorliegen.
NacheinemTestaufKonvergenzderermitteltenRitz-Wertewird dieErweiterungdesSuchraumsdurch-
geführt.Nachdeminnerhalbder Suchraumerweiterungdie Korrekturvektorenbestimmtwurden,führt
man zur Orthonormalisierungder neuenBasisvektoreneine implizite Cholesky-Zerlegung [6] durch.
DiesehatgegenüberdemGram-Schmidt-Verfahren,in demeinerelativ großeAnzahlvonSkalarproduk-
tenberechnetwerdenmuß,denVorteil, daßsienureinenSynchronisationspunkt benötigt.

Anwendung auf Testmatrizen

Mit Hilfe desvorliegendenProgrammssolltenjetzt Eigenwertberechnungenan Matrizendurchgeführt
werden,die in dertheoretischenFestkörperphysikauftreten.

Anderson-Modell

DasAnderson-Modell[7] gilt alsgeeignetesModell zur Beschreibung elektronischerEigenschaftenin
ungeordnetenSystemen.Man kanndadurchquantenmechanischeEffekte beschreiben,die im Zusam-
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menhangmit der Unordnugstehen,wie beispielsweisedie zunehmenderäumlicheLokalisierungder
elektronischenWellenfunktionenbei steigenderUnordnung.Auf dieseWeisekannmandenÜbergang
von einemMetall zu einemNichtleitertheoretischmodellieren.
Der diesesModell beschreibendeHamilton-Operatorläßtsichalsreell symmetrischeMatrix Ó darstel-
len, derenEigenvektorendenquantenmechanischenWellenfunktionenentsprechen.DasProblemredu-
ziert sichdahermathematischaufdieLösungderEigenwertgleichung

ÓûÞ á Ý�Þ (7)

wobei die VektorenÞ für ein kubischesGitter mit KantenlängeN von der Dimension BDC sind. In der
Gitterplatz-Darstellungstellt sichdiesesEigenwertproblemdarals:

� � ��
9E F9E 4 »ß� � 6 
9E F2E 4 »ß� � E FG��
9E 4 »ß� � E F 6 
9E 4 »ß� � E F2E 4 ��
 »ß� � E F9E 476 
 »=H � E F2E 4 � � E F9E 4 á Ý�� � E F9E 4 (8)

(i+1,j,k)

(i,j,k-1)

(i,j,k+1)

(i-1,j,k)

(i,j-1,k)

(i,j+1,k)

(i,j,k)

Hierbei bezeichnetI ä�J�äK1 die kartesischenKo-
ordinatendes Gitterplatzes.Die Nichtdiagonal-
terme entsprechenden Hüpfwahrscheinlichkei-
ten und seienzur Vereinfachungalle gleich groß
gewählt, was einem isotropenHüpfmodell ent-
spricht.Die Diagonalelementebeinhaltenzufalls-
verteiltePotentialeH � E F2E 4 innerhalbdesEnergiein-
tervalls � �ML � ä"»ML �  , wobei N á > gesetztist.Durch
diese Zufallsverteilung der Potentialewird der
Unordnungim betrachtetenSystemRechnungge-
tragen.Eine Verallgemeinerungdesbetrachteten
Modells wäre eine anisotropeHüpfwahrschein-
lichkeit, die eventuell auch noch zufallsverteilt
seinkönnte.Da sichdadurchaberanderStruktur
derMatrix nichtsändert,bleibtdieBetrachtungweiterhinaufdenSpezialfall desisotropenHüpfmodells
beschränkt.In derRegel betrachtetmandiesesModell mit periodischenRandbedingungen,wie esauch
hier im Folgendenangenommenwird. EssindjedochauchandereRandbedingungenmöglich.

(1)

(8) (64)

(512)

Um von der Gitterplatzdarstellung zu einerDar-
stellungentsprechendGleichung(7) zu gelangen,
faßtmandiegesamtenGitterplätzezueinemVek-
tor zusammen,d.h. mannumeriertdie einzelnen
Gitterplätzenunalsonicht mehrmit é"I ä�J äK1 ì , von
éC>�ä">�ä"> ì bis é2BÐäKBûäKB ì durch,sondernmit OP von >
bis BDC . Die SpalteOP derMatrix Ó entsprichtdem
“Stern” von (8) zentriertaufdiePosition,welcher
derIndex OP zugeordnetist. Die gesamteMatrix Ó
erhältman,indemmanmit dem“Stern” alle Po-
sitionendesGitters,also die gesamtenIndizes OP
durchläuft.Damitergibt sichfür dieMatrix Ó fol-
gendeStruktur(Abbildung1):

PhysikalischeEigenschaften

Es zeigt sich,daßje nachWahl deseinzig freien ParametersQ die Eigenwerteund Eigenvektorender
Matrix Ó völlig verschiedeneEigenschaftenaufweisen[3].
FürkleineWertevon Q , etwa Q�R >7S7,.T , besitztÓ “ausgedehnteEigenvektoren”,d.h.alleKomponenten
desVektorshabeneinenin etwa gleichgroßen,nichtverschwindenden Betrag.In diesem“ausgedehnten
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Abbildung 1: StruktureinerAnderson-Matrix(dim U�V2WYX[Z\V2WYX )
Bereich”fluktuierendie ]_^a` b2` c überdieverschiedenenGitterplätzeund d ]ed ist durcheinenichtverschwin-
dendeKonstantebeschränkt.
Ist andererseitsf�gih7j7k.l , sodominiertdieDiagonaledieMatrix undihreEigenschaften,unddieEigen-
vektorensindsehrstarklokalisiert.Für denm -tenEigenzustandgilt dieAbschätzung:

d ]_n�d+oqpKr�s t d"u
v twuv n dx nzy f|{ mit uvM} y"~����+�K� {�� undLokalisationslänge

x n y f|{

Da,im GegensatzzulokalisiertenZuständen,nurausgedehnteZuständezumElektronentransportbeitra-
genkönnen,kannmanmit Hilfe desAnderson-Modellsdie UnterschiedeunddenÜbergangvon einem
Metall zu einemNichtleiterbeschreiben.
Ebensowie auf die Eigenvektorenwirkt sich die Wahl von f auchauf die Eigenwerteaus.So besteht
dasSpektrumfür großef ausgleichverteiltenEigenwertenmit kleinen Schwankungenaufgrundder
Zufallsverteilungder ��^a` b9` c , wohingegenfür kleine f eineClusterungderEigenwerteauftritt.

Schwierigkeiten und Konzeptezur Beseitigung

Aufgrund der speziellenStrukturder Anderson-Matrizenergebensich für denvorliegendenAlgorith-
mus einige Schwierigkeiten. Im Folgendenmuß also sowohl der Indefinitheit, wie auchdem engen
Zusammenfallen der EigenwertebesondersRechnunggetragenwerden.Dadurch,daßdasvorliegen-
deProgrammbishernochnichtaufMatrizenangewendetwurde,beidenendieEigenwerteinnerhalbder
Clustersodichtbenachbartsindwie in derAnderson-Matrix,tratendieSchwierigkeiten,mit denenman
esjetzt zu tunhat,nochnicht auf.
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Abbildung 2: SpektrumzweierAnderson-Matrizenfür verschiedenes� (dim ���9�@���\�2�@� )
Lucky Breakdown

DasharmonischeJacobi-Davidson-Verfahren bricht zusammen,wennmanalsverwendetenShift genau
einenEigenwerttrifft. Dennfalls derShift � gleichdemEigenwert 	� ist, sohat ���#��� einenNullei-
genwertund ist demzufolgenicht invertierbar. Da für die Anderson-Matrixdie Eigenwertenachdem
Gersgorincircle theorem[8] innerhalbdesIntervalls � � L � � S7�K�ML �<��S� liegen,ist bei genügendgroßer
Matrixdimensionund hinreichendkleinem Q die Wahrscheinlichkeit groß,daßin irgendeinemIterati-
onsschritteinmalein Eigenwert(innerhalbderRechnergenauigkeit) direkt getroffen wird. Innerhalbder
Testläufetratdiesesauchvermehrtauf,wobeidasverwendeteProgrammandererseitsin manchenFällen
auchproblemlosfunktionierte.Um diesesunvorhersagbareVerhaltenin denGriff zu bekommen,ist es
nötig,neueStrategienzuentwickeln.

$ WennmandurchZufall mit demShift genaueinenEigenwerttrifft, und diesesbemerkt,so hat
manschoneinenkonvergiertenEigenwertgefunden(Lucky Breakdown). In diesemFall ist esdann
nötig,denIterationsschrittnichteinfachweiterzuführen.DadasdirekteTreffendesEigenwertsdas
harmonischeVerfahrenzumAbbrechenbringt, ist ein gezieltesAbfangendesLucky Breakdown
erforderlich.Wenndie Spaltenvon � eine Basisvon � � bilden, so hat � noch vollen Rang,
wohingegen � �w�a�������+�a� aufgrunddesNulleigenwertesvon �� �.� ������� rangdefekt
ist. Also hat � einennichttrivialen Kern,undmanmußdenVektoraus � , derauf ¡ abgebildet
wird, ausdem Verfahrenherausnehmen.Dadurchwird die DimensiondesSuchraumsum eins
erniedrigt.Dafür hataber� wiedervollen Rangundmanhatschonein konvergiertesEigenpaar
gefunden.Mit denauf dieseWeisereduziertenMatrizen � und � kannmannun wie gewohnt
weiterverfahren.

$ EineweitereMöglichkeit, denNulleigenwertvon �� abzufangen,bestehtdarin,anstattdes“nor-
malen”Eigenwertproblems���¢ 
2£ � 	¤ ¢ 
�£ , dasverallgemeinerteEigenwertproblem

�<¥�� £ �q¦§�¨¥§� £ (9)
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zu betrachten.Diesesist dadurch,daß�ª©�� nurpositiv-semidefinit undsomitnicht invertierbar
ist, ein “wirkliches” verallgmeinertesEigenwertproblemundkannnicht durchUmformungenauf
ein “normales”zurückgeführtwerden.

$ Außerdemhat mannoch die Option desEinwirkensauf � bzw. � innerhalbder Routinezur
Cholesky-Zerlegung.In derbisherigenImplementierungverwirft man,sobaldein Pivot-Element
verschwindet,zurReduktionderDimensiondenjenigenVektor, dergeradezufälligderin derSuch-
raumerweiterungzuletzthinzugefügteist. Hier könnteeinegezielteAuswahl desjenigenVektors,
derdenmaximalenBeitragin Richtungdesauf ¡ abgebildetenVektorsaufweist,zumErfolg füh-
ren.

Näherungsinverse

Bei der weiterenVerbesserungder Konvergenzeigenschaften, was sowohl Stabilität als auchKonver-
genzgeschwindigkeit betrifft, wird esvonbesondererBedeutungsein,innerhalbdesPreconditionerseine
guteNäherungsinversefür die Anderson-Matrixzu finden[9]. AufgrundderzufallsverteiltenDiagona-
le erweistsich diesesjedochals äußerstheiklesProblem.Eine Näherung,wie die von Davidson [10]
vorgeschlagene,in dereinfachdie DiagonalederMatrix verwendetundinvertiertwird, ist hier denkbar
ungeeignet.Da die Diagonalein diesemFall, insbesonderefür kleine Q keinerleigeeigneteInformation
überdie Matrix liefert, mußmanhier aufandereMöglichkeitenausweichen.Einesinnvolle Näherungs-
inversemüßtederEigenschaftderbesonderenStrukturderMatrix (vgl. Abbildung1) Rechnungtragen,
ohnedaßsie jedochvon derZufallsverteilungderElementeauf derDiagonalenzu starkbeeinträchtigt
wird.
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EinsatzvonVirtual RealityTechnikenzurVisualisierung
geophysikalischerDaten

SvenTrentmann
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Zusammenfassung:EswurdeeinDatensatz,deralsErgebniseinerFinite-Element-Simulation
derzeitlichenEntstehungeinesSedimentbeckenserstelltwurde,unterEinsatzvon Virtual Rea-
lity Techniken visualisiert,wobei die Holobenchinklusive dreidimensionalerEingabegeräte
zumEinsatzkam.

Datengrundlage

Als DatengrundlagedientdasErgebniseinerSimulation,die von derFirma IntegratedExplorationSy-
stems(IES) [1] durchgeführtwurde.Der verwendeteSimulatorist Teil eineskommerziellenSoftwa-
repaketes,dasfür die Erdöl- und Erdgasexplorationentwickelt wurde.Mit Hilfe einerFinite-Element-
Methodewird dieEntstehungsgeschichte einesSedimentbeckenssimuliert,wobeiSimulationszeiträume
von größenordnungsmäßig50Millionen Jahrenbenutztwerden.Beginnendmit einerBasisschicht,dem
sogenanntenBasement, werdenim Laufe der Zeit immer neueSchichten(Fazies)abgelagert,die be-
stimmte,vorgegebeneEigenschaftenwie Gesteinsart,DichteundAnteil anorganischemMaterialhaben.
Zusätzlichkanndie Form derSchicht(Dickenverteilung)vorgegebenwerden.Als wichtigeKomponen-
tengehenaußerdemdie Temperatur-Randwerte(z. B. Temperaturflußvon unten)in die Simulationein,
worausdannz. B. Temperatur-, Porositäts-,undDruckverteilungenberechnetwerdenkönnen.Aufbau-
endaufdiesenDatenlassensichdannAntwortenaufdrei grundlegendeFragenfinden:

1. Wo kannsichErdöl/Erdgasbilden(Entstehung)?

2. WelcheWegenimmt dasentstandeneErdöl/Erdgas(Migration)?

3. Wo sammeltsichErdöl/Erdgasan(Bildungvon Reservoiren)?

EntscheidendeGrößenzur Bildung von Erdöl/Erdgassinddie Temperatur, die Druckverteilungundder
Anteil anorganischemMaterial,für dieMigrationsindderDruckunddiePorositätentscheidend,ebenso
für dieAnsammlung(wannreichtderDrucknichtmehraus,umdasÖl durchdasGesteinzubefördern?).
Im englischenist dieseArt derSimulationbekanntunterdemBegriff basinmodelling.

Der Ausgabedatensatzenthält Daten,die zu diskreten,vorgegebenenZeitpunkten,den sogenannten
events, herausgeschriebenwurdenunddasModell mit allenParameternzudiesenZeitpunktenbeschrei-
ben.Die eigentlicheSchrittweitederSimulationsschritte,diederSimulatorinternbenutzt,kannvonden
AbständenderEventsabweichen.DasersteEventstelltdasBasementdar, dasletzteEventbeschreibtty-
pischerweisedie (simulierten)VerhältnissederGegenwart (presentday). Im benutztenDatensatzwaren
37 solcherEventsvorhanden.



VerwendeteProgrammpakete

Als hauptsächlicheKomponentenwurdendie beidenVisualisierungs-Bibliotheken svt - ScientificVi-
sualizationToolkit undvtk - TheVisualizationToolkit verwendet.Die grundlegendenPrinzipienunddie
SchnittstellezwischenbeidenSystemensollenim folgendenbeschriebenwerden.

svt- ScientificVisualizationToolkit

Bei svt handeltessich um eineEntwicklungdesZAM, die von Stefan Birmanns,Herwig Zilken und
FrankDelongeprogrammiertwurde,um 3-dimensionaleSzenarienauf verschiedenenAusgabemedien
darzustellen.HierbeiwurdeWertaufFlexibilität gelegt, dieSoftwarepaßtsichgegebenenHardwarevor-
aussetzungenan: esist sowohl möglich,die Szeneauf demHolobench-SystemdesZAM darzustellen
alsauchin einemFensterauf einemnormalenBildschirm.Auch die Benutzungvon VR-Systemenmit
anderenBildschirmanordnungen, z. B. Caves,ist vorgesehen.

Mit Hilfe derHolobenchkanneinevirtuelle,3-dimensionaleSzeneerzeugtwerden,wobeidieräumliche
Darstellungdadurcherzieltwird, daßgetrennteBilder für daslinke undrechteAugeabwechselndange-
zeigtwerden.Mit Hilfe einerspeziellenBrille, derShutter-Brille, diesynchrondazuabwechselndlinkes
und rechtesAuge desBetrachtersverdunkelt, wird schließlichder stereoskopische(räumliche)Effekt
erzielt.Die SynchronisationderBrille mit demBildschirmerfolgthierbeihardware-gesteuert,dassvt ist
für die unterschiedlichenDarstellungenfür daslinke undrechteAugeverantworlich.

Die Darstellunggeschiehtin Abhängigkeit von derräumlichenPositiondesKopfesvor derHolobench,
um demBetrachterdenEindruckzu vermitteln,dasObjektvon allenSeitenbetrachtenzu können.Das
dazubenötigteKopf-Trackingwird genausovon svt übernommenwie die Steuerungvon Eingabegerä-
tenwie einemdreidimensionalenEingabestiftoderForce-Feedback-Geräten(nähereInformationenzur
Holobench,siehe[2]).

Svtarbeitscenegraph-basiert,wasbedeutet,daßdiedarzustellendeSzeneausObjektenaufgebautist, die
hierarchischin FormeinerBaumstrukturangeordnetwerden.Objektekönnenin diesemZusammenhang
Kameras,Lichtquellen,Transformationen(alleObjekteunterhalbdiesesKnotenswerdentransformiert),
geometrischeObjekte(z.B. Kugeln,Zylinder),odervtk-Objekte , sogenannteAktoren,sein.DerBegriff
vtk-Objektwird im nächstenAbschnittnähererklärt,hiersoll nurschoneinmalerwähntsein,daßdiesdie
SchnittstellederbeidenVisualisierungspakete darstellt,durchdieeineNutzungdervtk-Funktionalitäten
auchfür svt ermöglichtwird.

vtk - TheVisualizationToolkit

Bei vtk handeltessich um eineVisualisierungsbibliothek auf Basisvon OpenGL,die, genauwie svt,
alsC++-Klassenbibliothekimplementiertist. Eshandeltsichum ein OpenSourceProjekt,die Nutzung
ist alsokostenlos,sämtlicherCodeist im Quellcodeverfügbar(sieheauch[5]). vtk zeichnetsichdurch
eineVielzahlvon DatenstrukturenunddurcheffizienteAlgorithmenauf diesenDatenstrukturenaus.So
ist z. B. eineGitterstrukturals Objekt implementiert,daszur DarstellungderDatenverwendetwerden
konnte.GenutztwerdennebeneinfacherenAlgorithmenz. B. zur DarstellungdesModellumrissesoder
einesDrahtmodellsauchkomplexereOperationenwie die Berechnungvon SchnittendurchdasModell.

Zur Visualisierungnutzt vtk ein Pipeline-Verfahren,wasbedeutet,daßdie Schrittevom reinenDaten-
satzbis zur Darstellungauf demBildschirm im Schritt-für-Schritt-Verfahren mit Hilfe mehrererFilter
umgesetztwerden.
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Lichtquelle
Transformation

Scenegraph
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svt-Objekt
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svt_vtk-Knoten
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Abbildung 1: HierarchischerAufbaueiner3-dimensionalenSzenemit svtundvtk

reine Daten Filter ... Filter Mapper Aktor

Visualisierungspipeline Darstellungspipeline

PSfragreplacements

Abbildung 2: Pipeline-Verfahrenbei vtk

Getrenntwird zwischenAufbereitungderDaten(Visualisierung)undDarstellungderaufbereitetenDa-
ten.Zur Visualisierungzählenz. B. Berechnungvon Schnitten,Interpolationund die Berechnungvon
Umrissen,wogegendie Auswahl einerFarbtabelleoderdie PositionierungdesObjekteszurDarstellung
zählen.DasBindeglied, der Mapper, konvertiert eineabstrakteDatendarstellung(z. B. Gitter) in eine
darstellungsgerechte Datenrepräsentation(z. B. Polygoneund Dreiecke). Die letzteStufeder Pipeline
stellt derAktor dar, ein Objekt,dasletztendlich„gemalt”, alsoauf demBildschirm dargestelltwerden
kann.

Wird ein Aktor aufgefordert,sichzu zeichnen,wird die Visualisierungspipeline abdemPunktneuaus-
geführt,andemsichDatengeänderthaben(Ablauf von rechtsnachlinks). WennsichalsoandenDaten
nichtsgeänderthat,wird die Visualisierungspipelinenicht komplettneudurchlaufen,sonderneswird
auf alte Datenzurückgegriffen. Daskannz. B. der Fall sein,wennein Objekt nur verschobenwurde.
Hier würdenur derDarstellungsteilder Pipelineneuausgeführtwerden.Dies führt zu einerschnellen
DarstellungderDaten.

FolgendesCodefragmentkanndie BenutzungderPipelineverdeutlichen:

aFilter->SetInp ut (a not herF il te r-> GetO ut put() );
mapper->SetInpu t( aFilt er -> GetO utp ut () );
actor->SetMappe r( mappe r) ;
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ZusätzlichdazukönnenmehrereFilter oder Aktoren auf eineDatengrundlagezugreifen,so daßeine
effiziente Speicherungder Datenmöglich wird: z. B. kannein Gitter sowohl als Drahtgitterals auch
alsModell mit ausgefüllterOberflächeauf demBildschirmangezeigtwerden.Hierfür müssennur zwei
verschiedeneAktorenbereitgestelltwerden,die ansonstenaufdie gleichePipelineaufsetzen:

aFilter->SetInp ut (a not herF il te r-> GetO ut put() );
mapper->SetInpu t( aFilt er -> GetO utp ut () );
aActor->SetMapp er (mapper );
bActor->SetMapp er (mapper );
bActor->GetProp er ty ()- >Set Repr ese nt at io nToWire fr ame( );

Von dieserMöglichkeit wird im entwickeltenProgrammdesöfterenGebrauchgemacht.

Ein Aktor kann nun, anstattmit vtk-Mitteln auf dem Bildschirm dargestellt zu werden,in den svt-
Scenegrapheneingefügtwerdenund als „normales”Objekt der Szenebehandeltwerden,eskannalso
mit svt-Mitteln gedreht,verschoben,skaliertoderbeleuchtetwerden.Sokannauf die vorhandenenDa-
tenstrukturenundAlgorithmendesvtk undaufdieDarstellungsmöglichkeiten (z.B. Holobench-System)
dessvt zurückgegriffen werden.

Implementation

DemdarzustellendenModell liegt eineFinite-Element-Simulationzugrunde,esliegt alsonahe,zur Vi-
sualisierungderErgebnisseeineGitterstrukturzubenutzen.vtk bietetzweiGitterstrukturenan:einstruk-
turiertesundeinunstrukturiertesGitter. Strukturiertbedeutethierbei,daßdieAnzahlderGitterpunktein
dendrei Raumrichtungeneinheitlichseinmuß,esdarf kein Elementfehlen,wogegenbeim unstruktu-
riertenGitterallemöglichenElementgeometriendenkbarsind:dasGitterkannsichzusammensetzenaus
Tetraedern,Hexaedern,etc.Dadurchwird dasunstrukturierteGitterzwarsehrflexibel, alsDatenstruktur
aberaufwendig.

Bei VerwendungeinesstrukturiertenGitterstrat jedochdasProblemauf, daßSchichten,bedingtz. B.
durchErosion,auskeilenkönnen,sodaßdie StrukturdesGittersnicht ohneweiteresaufein „structured
grid” im Sinnevon vtk abgebildetwerdenkann.DiesesProblemwurdegelöstdurchdasEinfügenvon
Pseudo-Elementen,deneneineHöhevon 0 zugewiesenwurde,wodurchsie im Modell nicht sichtbar
sind.

Hier fehlen Gitterelemente

Auskeilung

PSfragreplacements

Abbildung 3: Gitterelementekönnennachaußen„herausgedrückt”werden

Nachdemdie GeometriedesGitteraufgebautist, werdensimulierteAttributwerteeingelesen(overlays),
wobeiexemplarischnurdreiDatensätzegenutztwerden:Die IDs dergeologischenFazies,dieTempera-
turverteilungunddie Porosität.Die Faziesist elementweisegegebenundwird farblichnicht interpoliert
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(flat shading). Die geologischeFaziesstellt in diesemZusammenhanginsoferneineBesonderheitdar,
daßjedesElementwährenddergesamtenSimulationeinerfestenGesteinsformationzugeordnetist, die
sichim Zeitablaufnicht ändernkann.Deswegengenügtes,die Fazies-IDseinmaleinzulesen,wenndas
Gitter aufgebautwird. Im Gegensatzdazusinddie meistenOverlaysknotenweisegegebenundändern
sichin jedemZeitschritt,wiez.B. dieTemperaturverteilung.DaderWertdieserKnotenattributeim Inne-
reneinesElementsnichteindeutiggegebenist,wird hierderFarbverlaufinterpoliertdargestellt(gouraud
shading).

Zur VerdeutlichungderModellgeometriewurdeein Aktor erzeugt,derdasModell als Drahtgitterdar-
stellt.Die Ausmaßewerdenmit Hilfe einerUmgebungsbox(boundingbox) verdeutlicht.

Schnittebenen- Werkzeug

Zur Auswertungder Datenwurdeein Werkzeugentwickelt, mit demeineSchnittebenefrei im Raum
positioniertwerdenkann.Die Schnittebenewird auf der einenSeitedafür benutzt,um einenTeil des
Modellgittersauszublenden(clipping). DurchdiesenSchnittentstehteineneueOberfläche,die neube-
rechnetwerdenmuß(cutting). Hierzu wird die SchnittflächeausdemModell und derpositionierbaren
Schnittebeneberechnet.Esmüssensowohl Geometrie-alsauchOverlay-InformationendesModells in-
terpoliertwerden,weshalbderRechenaufwandhochist. Aus diesemGrundewird die Schnittflächeerst
berechnet,sobalddie Schnittebenemit der Maus o. ä. im Modell positioniertwurde.Somit wird ein
interaktivesSchneidenermöglicht,dasallerdingsdurchdieWartezeitbeiderBerechnungderEbeneein-
geschränktwird. Um dieSchnittmöglichkeitenzuerhöhen,kanndemModell mehralseineSchnittebene
hinzugefügtwerden.

Abbildung 4: Mit einerfrei im RaumpositionierbarenEbenekönnenbeliebigeSchnittedurchdasModell erzeugt
werden

Im folgendenwird die ArbeitsweisedesSchnittebenenwerkzeugs nähererklärt. Hierzu mußmanzu-
nächstwissen,daßeszwei verschiedeneEbenentypenin vtk gibt: eineEbenenfunktion,die eineunend-
lich ausgedehnteEbenebeschreibt,undeinebegrenzteEbene,diealsAktor angezeigtwerdenkann.Das
Schnittwerkzeuggehtnun so vor, daßmit der Mausein Aktor (einebegrenzteEbene)bewegt werden
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kann(dasWerkzeugist einsvt-Knoten,kannalsowie jedesanderesvt-Objektverschobenwerden).Läßt
derNutzerdieMauslos,werdenEbenen(sowohl AktorenalsauchEbenenfunktionen)nachgezogen,die
in anderenKnotenliegenkönnen.

Da die nachgezogenenEbenenin anderenscenegraph-Knotenliegen,sindhier Koordinatentransforma-
tionennötig.

VereinfachtkannmandieVorgehensweisefolgendermaßenbeschreiben:Ein svt-Knoten,dereineEbene
enthält,wird verschoben(dasist dasSchnitt-Werkzeug).Beim LoslassenderMauswerdendannin ei-
nemanderenKnotenEbenenundEbenenfunktionen(Zielebenen)nachgezogenundaufdieverschobene
Ebeneausgerichtet.AuchwenndasModell bewegt wird, wird die Schnittebenenachgezogen.

Mit Hilfe von anschließendemClipping und Cutting konnteso die frei positionierbareSchnittebene
realisiertwerden.Die Möglichkeit, mehrereSchnittebenendurchdenDatensatzzu legen,wird dadurch
gegeben,daßausmehrerenEbenenfunktionendie Vereinigungsmengegebildetwerdenkannunddiese
dannals„Schnittmuster”verwendetwerdenkonnte.

Schnittebene

Schnittfläche 
im Modell

Ebenenfunktionen

verschiebt

verschiebt

werden genutzt, um Schnitt im 
Modell zu erzeugen

liegen im Knoten des Modells

wird genutzt, um die Schnittebene 
zu bewegen und festzulegen

liegt in einem eigenen Knoten

PSfragreplacements

«

«

Abbildung 5: PrinzipdesSchnittebenen-Werkzeugs

Weitere Funktionen

Überdie TastatursteuerungkönneneinigeFunktionenaufgerufenwerden:

zoom/unzoom: Esgibt die Möglichkeit, dasModell zu vergrößernundzu verkleinern.Die Benutzung
derFunktionenhatdenVorteil gegenüberderNavigationmit derMaus,daßdasModell nichtver-
schobenwird. VerschiebtmannämlichdasModell, sodaßdasvirtuelle Bild nahevor demAuge
desBetrachterssteht,entstehtfolgenderEffekt: Der Betrachtermeint,dasBild in kleinerEntfer-
nungvor sich stehenzu sehen,dasAuge hat jedochnachwie vor auf denBildschirm fokussiert
(dennnur dortwird dasBild in Wirklichkeit angezeigt).Hält er nunz. B. seineHand„neben”das
virtuelleObjekt,soist dieHandnicht fokussiert,weil siesichja weit vor demBildschirmbefindet,
sodaßdieBetrachtungeineBelastungfür dieAugenwird. Esist deswegengünstiger, dasvirtuelle
Objektin derBildschirmebenedarzustellen.

WechselndesEvents: Um die zeitlicheEntwicklungderSimulationzu verstehen,kannmanzwischen
denaufgezeichnetenEventshin- undherschalten.BeimWechseldesEventswerdendieDatenneu
eingelesen.

WechseldesangezeigtenOverlays: DasangezeigteOverlaykanngeändertwerden.Drei Overlayssind
vorhanden:(0) geologischeFazies,(1) Temperatur, (2) Porosität.DaalleDatenim Speicherliegen,
ist hier kein Nachladenvon derFestplattenotwendig.

Schnittebenenmodus:ZwischendenSchnittstellenmodikanndurchTastendruckhin-undhergeschaltet
werden:Essindzwei Schnittebenenvorhanden,eswerdenabwechselnddasModell, Ebene1 und
Ebene2 alsaktivesObjekt,dasbewegt werdenkann,angewählt.
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Ein- und Ausblendenvon Schichten: EinzelnegeologischeFazieskönnenein-undausgeblendetwer-
den.Diesgeschieht,indemdie NummernderSchichtenangegebenwerden,die im Modell ange-
zeigtwerdensollen.Eswird daraufhineinUntergitter erzeugt,dasnurdiegewünschtenSchichten
enthält.Die HandhabungdessoentstandenenModellsist deutlichlangsamer, wasdaranliegt, daß
dasGitter durchdie Operationunstrukturiertgewordenist. DurchDruckaufu könnenwiederalle
Schichtenangezeigtwerden.Die DarstellungeinzelnerSchichtenist sinnvoll, wennesdarumgeht,
eineÜbersichtüberdieAusmaßeundFormdesDatensatzeszubekommen.Z. B. kannmannurdie
untereundobereSchichtanzeigen,dazwischenz. B. Vektordaten(die leidernicht implementiert
sind).

Programmaufbau

Eswurdeobjektorientiertin C++ entwickelt. EntstandensindfolgendeKlassen:

svt_ies_grid: KapselungderDateneinesEvents.Die DatendienendannalsGrundlagefür die Darstel-
lung,diein ies_scenevorgenommenwird. Hier wird dasPipelineprinzipdesvtk benutzt:wird z.B.
im svt_ies_grid(Daten)zu einemanderenEventgewechselt,sowird die ies_scene(Darstellung)
automatischaktualisiert.

svt_ies_move_plane: Ebene,die mehrereandereEbenen„mitziehen”kann.

svt_ies_node:Ein GitterknotendesDatensatzes.GespeichertwerdendieKoordinatenundeineKnoten-
nummer.

svt_ies_element:Ein Gitterelement,gespeichertwerdendie Nummernder Punkte,die dasElement
beschreiben,die ElementnummerunddiegeologischeFazies.

svt_ies_nodeDataReader:Einlesenvon Knotendaten(Temperatur, Porosität).

svt_ies_vectorData: KapselungeinesVektordatensatzes.

svt_ies_vectorDataReader: EinlesenvonVektordaten,leiderwurdedieAnzeigevonVektordatennicht
mehrrealisiert.

svt_ies_reader: EinlesenderGitterstrukturunddergeologischenFazies-Informationen.

svt_ies_utils: Nützliches...

ies_scene:AufbauderSzene,als„Datenlieferant”fungiertsvt_ies_grid.

Alle Klassensind abgelegt im Projektverzeichnisies, zum Kompilierengenügtein Aufruf von make.
GetestetwurdedasProgrammunterSolaris5.8 mit demg++-Compiler(Version2.95.1)undunterIrix
mit demMIPSproC++-Compiler(Version7.3.1.2m).

DerProgrammaufruflautet:

ies_holo_main -c holobench_confi g Projektname [eventnummer]
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Ergebnisse

UnterNutzungderMöglichkeitendesvtk ist manschnellin derLage,auchkomplexe Datenzu visua-
lisieren.Den Umfangan Möglichkeiten bezahltmanallerdingsdamit, daßdie vtk-Bibliotheken recht
großsind( ¬ 130MB), wodurchdiePortabilitätdesProgrammszumindesterschwertwird. Zumanderen
ist der Bedarfan Hauptspeicherder Anwendungimmens:Beim benutztenModelldatensatz,der einer
realistischenGrößeentspricht,beträgtderBedarfan Hauptspeichermehrals 350 MB, so daßsich die
Anwendungkaumfür einenStandard-PCeignet.

Im folgendennuneinigeBilder, die die ErgebnissedesProjekteswiederspiegelnsollen:

Abbildung 6: Mit Hilfe zweierSchnittebenenkannmandasModell eingrenzen

Abbildung 7: Ebenenkönnenein- undausgeblendetwerden
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Abbildung 8: Ein DrahtgittermachtdieGeometriedesGittersdeutlich

Abbildung 9: Die Temperaturwird interpoliertangezeigt(gouraudshading)

Als sehrnützlich habensichdie dreidimensionalenEingabegeräteerwiesen,die eineeinfacheNaviga-
tion undkomfortableInteraktionmit denDatenermöglichen,die mit Hilfe einerMaus,die ja nur zwei
Dimensionenbietet,nur überUmwege(z. B. DrückenderMaustasteplusMausbewegung= Bewegung
in die Tiefe) erreichtwerdenkann.Auf diesemGebietdürfteesauchin Zukunft interessanteEntwick-
lungen,z. B. in FormneuerForce-FeedbackGeräte,geben.
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