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Vorwort

Die Aufgabe des Fraunhofer-Instituts fir Algorith-
men und Wissenschaftliches Rechnen (SCAI) ist
die Entwicklung und Bereitstellung innovativer
Methoden und Produkte fir Computersimulation,
Optimierung und Bioinformatik. Computersimula-
tion bedeutet, Ablaufe und Prozesse vorherzusa-
gen — vom Aufprall-Verhalten eines Pkws bis zur
globalen Klimaentwicklung. Mit Computersimula-
tion, Optimierung und Bioinformatik kénnen wir
die Zukunft mitgestalten und Innovationen voran-
treiben, um gemeinsam mit unseren Partnern aus
der Wirtschaft erfolgreich auf den Markten von
morgen zu agieren.

Dazu bereiten wir uns seit dem Jahr 2002 nach
den Regeln und Verfahren der strategischen
Planung in der Fraunhofer-Gesellschaft auf die Zu-
kunft vor. In einer alle Mitarbeiterinnen und Mit-
arbeiter einbindenden und fordernden Diskussion
haben wir den Status quo des Instituts analysiert.
Fur die Marktorientierung wurden die bisherigen
Themen und Arbeitsgebiete Uberprift, korrigiert
und in vielen Bereichen erweitert. Dem Fortschritt
der Forschung und Entwicklung entsprechend
haben wir aktuelle Themen aufgegriffen und ftr
die Anwendung aufbereitet. Neue Fragen ergaben
sich dabei aus einer Fille systematischer Akquisi-
tionsaktivitaten, aus Gesprachen und Kontakten
mit alten, neuen und potenziellen Kunden. Das
Ergebnis sind funf auf die Markte von heute und
morgen ausgerichtete Geschaftsfelder. Sie heiBen
Simulationsanwendungen, Numerische Software,
Optimierung, Bioinformatik und Webbasierte
Anwendungen.

Das von meinem ehemaligen Institutsleiterkolle-
gen Prof. Dr. Thomas Lengauer aufgebaute und
viele Jahre erfolgreich etablierte Geschaftsfeld

Bioinformatik wird unter der neuen Leitung von

Fraunhofer SCAI: Jahresbericht 2002/2003

Dr. Martin Hofmann strategisch neu ausgerichtet.
Professor Lengauer ist Uber eine Honorarprofessur
an der Universitat Bonn weiterhin mit dem Institut
SCAI verbunden.

Mit der neuen Struktur wollen wir unseren Kun-
den eine bessere Ubersicht Gber unsere Leistun-
gen bieten. Damit ist die Strategieplanung jedoch
noch lange nicht abgeschlossen. Wir werden den
eingeschlagenen Weg in den einzelnen Ge-
schaftsfeldern kontinuierlich evaluieren und uns
in diesem Jahr der Bewertung externer Auditoren
stellen.

Die Wirtschaftsertrdge des Instituts sind trotz

der schwierigen Lage der Gesamtwirtschaft in

den vergangenen Jahren kontinuierlich und wie
geplant gestiegen. Das sorgt flir Motivation. Doch
wir werden unsere Anstrengungen zur Akquisition
weiter verstarken.

Zu den neuen Themen, die wir in diesem Jahr

in Angriff nehmen werden, gehéren das Grid
Computing, und zwar insbesondere seine indus-
triellen Anwendungen, und das Textmining in den
Life Sciences. Wir planen, das Thema ,, Concurrent
Engineering” zum Gegenstand eines Forschungs-
projektes mit der Schiffbauindustrie zu machen.
Dabei werden wir die enge Kooperation mit der
Einrichtung ,, Simulations- und Softwaretechnik”
des Deutschen Zentrums fir Luft- und Raumfahrt
in dieses Forschungsprojekt einbringen.

Zu den besonderen Ereignissen im Jahr 2002
zahlte die Verleihung des Fraunhofer-Preises fur
herausragende wissenschaftliche Leistungen an
die Optimierungsgruppe um Dr. Ralf Heckmann.
Die Forscher entwickelten Algorithmen, mit denen
sich der Materialverschnitt erheblich reduzieren



lasst. Die Software dient auch zu platzsparender
und optimaler Anordnung von Bauteilen im drei-
dimensionalen Raum.

Ein wichtiger Meilenstein im Jahr 2003 war die
Unterzeichnung des Kooperationsvertrages zwi-
schen der Universitat zu KéIn und der Fraunhofer-
Gesellschaft, vertreten durch das Institut SCAI An
meinem Lehrstuhl an der mathematisch-naturwis-
senschaftlichen Fakultat (Fachgruppe Mathematik-
Informatik) werden kinftig vier Wissenschaftler

in enger fachlicher Verknipfung mit den Themen
des Instituts forschen und lehren.

SCAI arbeitet dartber hinaus in einer stra-
tegischen Partnerschaft mit der Einrichtung

. Simulations- und Softwaretechnik” (SISTEC) des
Deutschen Zentrums far Luft- und Raumfahrt auf
dem Gebiet des Software-Engineering sehr eng
zusammen. Die wissenschaftliche Vernetzung
von SCAI unterstreichen auch die Lehrangebote

von Mitarbeitern der Abteilung Bioinformatik im
Fachbereich Life Sciences am Bonn-Aachen Inter-
national Center for Information Technology (B-IT)
in Bonn.

In der Fraunhofer-Gruppe Informations- und
Kommunikationstechnik (IluK-Gruppe), dem
Zusammenschluss von fiinfzehn der luK-Thematik
gewidmeten Instituten, engagiert sich SCAl — und
ich als stellvertretender Vorsitzender des Direk-
toriums — in besonderem MaBe fir die Zukunfts-

fragen der Informationstechnik und der Computer-

simulation.

Dieser Bericht deckt den Zeitraum vom Januar
2002 bis zum Dezember 2003 ab. Ich lade Sie
ein, sich auf den folgenden Seiten Uber unsere
Arbeiten, die erzielten Ergebnisse und unsere
Planungen zu informieren. lhre Fragen und
Anregungen sind mir und meinen Mitarbeiterin-
nen und Mitarbeitern jederzeit willkommen!

Ihr Ulrich Trottenberg

%’M«?W/M/Z/L
A/V(]
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it der von Dr. Ralf Heckmann,

Onno Garms und Mike Schafer
(von links) entwickelten Computer-
software kénnen beispielsweise in der
industriellen Textilfertigung optimale
Schnittmuster gefunden werden. Damit
lasst sich der Verbrauch wertvoller
Materialien, etwa Stoffe und Leder,
reduzieren. Die Optimierungsverfahren
nltzen auch bei rdumlichen
Anordnungsproblemen. So sparen sie
Platz im Kofferraum eines Pkw, indem
Elektronik-Bauteile auf minimalem
Raum so angeordnet werden, dass sie
zugleich leicht zu warten sind. Fur ihre
Arbeit erhielten die Forscher im Jahr
2002 den Fraunhofer-Preis .

Fraunhofer

umerische Simulation mit schnellen

Algorithmen und Grid Computing
fur die Industrie sind Forschungsthe-
men, die das Fraunhofer SCAI kiinftig
mit der Universitat zu KéIn bearbeiten
wird. Dazu haben die Partner einen
Kooperationsvertrag geschlossen. Die
Erfahrungen des SCAI Uber die wirt-
schaftswirksame Umsetzung von For-
schungsergebnissen wird dabei in die
praxisnahe Ausbildung von Studieren-
den und Graduierten an der Universitat
einflieBen. Prof. Dr. Ulrich Trottenberg,
SCAl-Institutsleiter und Inhaber des
Lehrstuhls fir Angewandte Mathema-

tik und Wissenschaftliches Rechnen in
der Fachgruppe Mathematik-Informatik Vorstellung der Kooperationspartner im November 2003: Prof. Dr. Ulrich Trottenberg,

: o e Prof. Dr. Tassilo Kiipper (Rektor der Universitat zu KoIn), Prof. Dr. Rudiger Seydel (Mathe-
der Umver,SItat' wurde dazu“mlt WIS matisches Institut der Universitat), Dr. Dietmar Mohler (Ministerium fir Wissenschaft und
senschaftlichem Personal, Raumen und Forschung NRW), Prof. Dr. Axel Freimuth (Dekan der mathematisch-naturwissenschaftli-
Sachmitteln ausgestattet. chen Fakultat der Universitét zu K8ln)
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ngesichts der Uberwaltigenden

Menge verflgbarer Informationen
bereitet es Forschern gro3e Schwierig-
keiten, Informationen aus verschiede-
nen Quellen und Disziplinen der Life
Sciences zu extrahieren und zu kombi-
nieren. Ein GroBteil der Informationen
sind nur in wissenschaftlichen Artikeln
zuganglich, und die Menge der Literatur
wachst explosionsartig. In der Abteilung
Bioinformatik entwickelte Methoden
und Verfahren des Text Mining helfen,
wertvolle Informationen zu finden und
Zusammenhange durch Netzwerke zu
veranschaulichen. Seite 62

it steigenden Anforderungen an

die Qualitat der Simulation reicht
die Beschreibung eines Prozesses in
nur einem physikalischen Fachgebiet
oftmals nicht aus — eine multidiszipli-
nare Betrachtung ist notwendig. Ein
Beispiel ist die Fluid-Struktur-Wechsel-
wirkung. Durch die Kraftwirkung der
Umstrdmung eines Bauteils deformiert
dieses sich so stark, dass die Stromung
ihrerseits dadurch beeinflusst wird.
Solche gekoppelten Probleme 16st die
Software MpCCl. Die weltweit akzep-
tierte Software fur die Kopplung von
Simulationscodes verschiedener Diszi-
plinen liegt inzwischen in Version 2.0
vor. Die stark verbesserte Fassung wird
vom Fraunhofer SCAI vertrieben. SCAI
Ubernimmt auch die individuelle Anpas-
sungen der Software, die Schulung der
Anwender und den Kundendienst.

Seite 23

ird beobachtet, dass kleine

Abweichungen in den Einfluss-
groBen einer Simulation bereits zu
groBen Anderungen in den Ergebnissen
flhren, so ist die Simulation instabil
und die Ergebnisse sind unzuverlassig.
Um dieses kritische Phanomen fir die
Automobilindustrie zu analysieren, hat
Fraunhofer SCAI gemeinsam mit ESI
Deutschland und BMW die Software
DIFF-CRASH entwickelt. Sie erlaubt es,
kritische Strukturbereiche zu finden
und gibt Hinweise zu deren Stabilisie-
rung. Aufprallsimulationen werden so
zuverlassiger. Seite 42
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Das Institut im Profil

Das Institut im Profil

Ziele

Verfahren und Anwendungen der
Computersimulation spielen heute in
vielen Branchen eine herausragende
Rolle. Sie unterstttzen die Produkt- und
Verfahrensentwicklung und bieten

die Mdoglichkeit zur Optimierung. Sie
liefern Einsichten, die eine experimen-
telle Vorgehensweise nicht oder nur
unter hohen Kosten bringen wirde.
Durch Computersimulation werden
Kosten gesenkt und Entwicklungszeiten
verkdirzt.

Computersimulation ist ein Gebiet, das
Mathematik und Informatik mit den
Natur- und Ingenieurwissenschaften
verknUpft. Die Expertise von SCAI liegt
im Wissenschaftlichen Rechnen: bei
den mathematischen und informati-
schen Methoden und Algorithmen, in
der Softwareentwicklung, der Visua-
lisierung und in der Programmierung
unterschiedlicher Rechnersysteme. Das
Institut bringt sein Wissen und seine
Entwicklungen in Kooperationsprojek-
te mit Anwendern aus Industrie und
Wissenschaft ein. In der Forschung
entwickelt SCAI die Technologien dafur
und erarbeitet innovative Beitrage zur
Weiterentwicklung seiner Fachgebiete
in Angewandter Mathematik und Infor-
matik. SCAI sieht seine Aufgabe darin,
Losungen fur die Probleme bei seinen
Partnern und Kunden zu entwickeln.

10 Fraunhofer SCAI: Jahresbericht 2002/2003

Kurzportrat

Das Institut far Algorithmen und
Wissenschaftliches Rechnen ist im Jahre
1992 aus dem Institut fir Methodische
Grundlagen der Informationstechnik
der damaligen Gesellschaft fiir Mathe-
matik und Datenverarbeitung (GMD)
hervorgegangen. Seit Juli 2001 gehort
das Institut zur Fraunhofer-Gesellschaft.
Die Historie des Instituts ist in der
Informatik stark gepragt durch Theorie
und Praxis der Petrinetze (Carl Adam
Petri war bis 1990 einer der Leiter des
Instituts) und in der Numerik durch Ent-
wicklung und Anwendung der Mehr-
gittermethoden.

SCAI unterhalt vielfaltige nationale
wie internationale Kooperationsbe-
ziehungen. Das Institut ist Mitglied der
Fraunhofer-Gruppe Informations- und
Kommunikationstechnik. Die Verbin-
dung zur akademischen Forschung
und Lehre ist Gber den Lehrstuhl des
Institutsleiters an der Universtat zu Kéln
gegeben. Mit dem Deutschen Zentrum
fdr Luft- und Raumfahrt (DLR) ist SCAI
in einer strategischen Allianz Uber die
DLR-Forschungsgruppe SISTEC zum
Software-Engineering und zur Soft-
ware-Qualitatssicherung verbunden.

In den funf Fachabteilungen des Insti-
tuts arbeiten rund 80 Wissenschaft-
lerinnen und Wissenschaftler, vorwie-
gend Mathematiker und Informatiker.
Das Jahresbudget von SCAI liegt bei
rund acht Millionen Euro. Prof. Dr.
Ulrich Trottenberg leitet das Institut.

Geschéaftsfelder
Simulationsanwendungen

Computersimulationen beschleunigen
den Entwurf von Produkten und helfen
Verfahren zu optimieren. Das Ergebnis
sind kurzere Entwicklungszeiten, weni-
ger reale Experimente und die gezielte
Konstruktion von Prototypen — kurz:
Kostenvorteile.

SCAI bietet Studien, Auftragsrechnun-
gen, Software- und Algorithmenent-
wicklungen. Wir arbeiten mit Stan-
dard-Simulationswerkzeugen, die wir
auf Kundenwunsch anpassen. Unsere
Leistung reicht von der Modellierung
des Anwendungsproblems Uber die
Auswahl der Simulationswerkzeuge
und Methoden bis zur Berechnung auf
Hochleistungscomputern. Auswertung
und Visualisierung der Ergebnisse run-
den unser Angebot ab. Zudem sorgen
wir fUr eine nahtlose und zeitsparende
Integration verschiedener Simulations-
werkzeuge: Datenaustausch, Datenver-
waltung, Steuerung und Workflow.

Einen Schwerpunkt bilden gekoppelte
Simulationen, etwa die gleichzeitige
Berechnung von Strdomungsvorgangen
und daraus resultierenden Belastungen
von Strukturen, zum Beispiel von Roh-
ren und Behaltern. Gekoppelte Simula-
tionen beschreiben auch die Belastung
von Bauteilen bei Aufheizung oder Ab-
kdhlung oder die Wechselwirkung elek-
tromagnetischer Felder mit Strukturen.
Dazu haben wir die Kopplungssoftware
MpCCl entwickelt, die Simulationspro-
gramme unterschiedlicher Disziplinen
effizient miteinander verbindet.

Eine Arbeitsgruppe der Abteilung
entwickelt Methoden und Software zur
Wettervorhersage und Klimasimulation.



Numerische Software

Numerische Simulationen werden wich-
tiger fur industrielle Anwendungen.
Damit wachsen auch die Anforderun-
gen an die Methoden und die Software
zur Analyse, Auswertung und Optimie-
rung von Simulationsergebnissen. SCAI
entwickelt neue Technologien in der
Numerik und in der Informatik, die hel-
fen, Rechenzeiten einzelner Simulati-
onslaufe zu verklrzen — dies bei groBer
Detailgenauigkeit der Modellierung
und hoher Auflésung der Simulationen.
Kernaspekte der Forschung sind:

e Werkzeuge zur Analyse von
Simulationsergebnissen,

e Parameteroptimierung,

e Skalierbare Losertechnologie,

e Leistungsoptimierung (Cache, Parallel-
rechner) und

e Compiler fur datenparallele
Programme.

Organigramm

Bioinformatik

Das Zusammenwachsen von molekula-
rer Biologie und Medizin — einschlieB3-
lich der Genomforschung — stellt fur die
Informatik eine enorme Herausforde-
rung dar. Professionelle [T-Infrastruktu-
ren fur die forschende Pharmaindustrie
und die klinische Forschung unterstit-
zen die strukturierte Erfassung und
Verwaltung von Daten und Untersu-
chungsergebnissen. Sie integrieren
diese Informationen und erlauben die
Reprasentation von Wissen. Daruber
hinaus unterstiitzen fortgeschrittene
Systeme auch die Planung und Organi-
sation komplexer Forschungsprojekte.

Optimierung

Optimierungsaufgaben stellen sich in
der Industriepraxis in vielfaltiger Form.
Beim Ressourcen sparenden Einsatz von
Personal und Material, bei der Auslas-
tung von Produktionsanlagen oder bei
der Planung von Transportwegen und
Zulieferung — Methoden der mathema-

Das Institut im Profil

tischen Optimierung helfen, unterneh-
merische Entscheidungen zu treffen,
Prozesse zu verbessern und Kosten zu
sparen.

Webbasierte Anwendungen

Das Internet er6ffnet Branchen und
Unternehmen aller GréBen neue Mog-
lichkeiten der Geschéaftsanbahnung
und -abwicklung. SCAI bietet dazu
Problemanalyse, Technologieberatung
und konkrete unternehmensspezifische
Lésungen.

Moderne Sicherheitstechnologien
erlauben den Nutzern per Internet auf
Datenbanken zuzugreifen und spezi-
fische Software zu nutzen. So werden
komplexe Geschaftsprozesse in Web-
Portale integriert, um die Zusammenar-
beit mit Geschaftspartnern und Kunden
zu optimieren.

Aber auch im Intranet groBer Firmen
sind Web-Technologien von groBem
Nutzen, um die Zusammenarbeit der
Abteilungen zu verbessern.

Institutsleiter

stv. Institutsleiter

Univ.-Professor Dr. Ulrich
Trottenberg

Dr. Johannes Linden

022 41/14-2759

022 41/14-2910

Abteilungen

Simulationsanwendungen

Dr. Johannes Linden

022 41/14-2910

Numerische Software

Clemens-August Thole

022 41/14-2739

Bioinformatik

Dr. Martin Hofmann

022 41/14-2802

Optimierung

Dr. Ralf Heckmann

022 41/14-2810

Webbasierte Anwendungen

Ottmar Kramer-Fuhrmann

022 41/14-2202

Zentrale Bereiche

Marketing und
Kommunikation

Michael Krapp

022 41/14-2935

Institutsverwaltung, Planung
und Controlling

Carl Vogt

022 41/14-2692

[T-Infrastruktur

Horst Schwichtenberg

022 41/14-2577
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Das Institut in Zahlen

Das Institut in Zahlen

Mitarbeiter

Ende 2003 waren 96 Personen auf 91
Stellen (in Anlehnung an den Bundes-
angestelltentarif) am Fraunhofer-Institut
SCAI beschaftigt. Hinzu kommen 16
Wissenschaftliche Hilfskrafte sowie drei
Auszubildende.

Die Personalkapazitat ist in Summe
auch im Jahr 2003 weiter leicht gestie-
gen. Allerdings deutet sich eine Struk-
turverschiebung an. Im Rahmen einer
Sozialplanregelung scheiden immer
mehr Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter
aus. Neubesetzungen und Vertrage
werden nur verlangert, wenn es die
Ertragslage des Instituts erlaubt. Bei
den Planstellen wird sich der Abwart-
strend 2004 eher noch verstarken.

Die Zahl wissenschaftlicher Nach-
wuchskrafte ist gestiegen. So fuhrte
die mittlerweile etablierte Kooperation
mit dem Lehrstuhl von Prof. Trotten-
berg an der Universitat zu Kéln zu
einem Anstieg der Zahl studentischer
Hilfskrafte. Im Jahr 2003 wurden 16
Diplomanden und 11 Doktoranden bei
der Erstellung ihrer qualifizierenden
Arbeiten betreut und durch die direkte
Einbindung in die Projektarbeit des
Instituts zusatzlich in ihrer Ausbildung
gefordert.

FUr den Ausbildungszeitraum

2003 bis 2005 hat das Institut drei
Auszubildende eingestellt.

12 Fraunhofer SCAI: Jahresbericht 2002/2003
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Aufwand

Der Betriebsaufwand des SCAI betrug
2003 rund 7,9 Millionen Euro und

lag damit 24 Prozent unter dem des
Vorjahres. Ein wesentlicher Teil der
Verringerung resultiert aus den von der
Fraunhofer-Zentrale Gbernommenen

Kosten zur Abwicklung des Sozialplans.

Angaben in T€

Das Institut in Zahlen

. N 1999 2000 2001 2002 2003
Nach den investitionsstarken Jahren
2001 und 2002 investierte das Institut Betriebsaufwand 8.281,0 8.328,9 8.905,0 9.226,5 7.524,7
im Jahr 2003 in Labors zur Betreuung Personalaufwand 5.821,0 5.925,1 6.251,6 6.299,7 6.293,7
. Sachaufwand + LV 2.460,0 2.403,8 2.653,4 2.926,8 1.231,0
von Praktlkanten des Bonn AaCh?n Investitionsaufwand 698,0 604,6 1.210,6 1.241,1 413,2
International Center for Information Gesamt 8.979,0 8.933,5 10.115,6 10.467,6 7.937,9
Technology (B-IT) in Bonn und in klei-
nere Ersatzbeschaffungen_ D|e |nvesti_ Projekte Bund/Land 1.144,4 1.455,9 2.003,3 2.133,9 1.979,4
. . Wirtschaftsertrage 282,2 570,2 726,2 945,0 1.167,4
tionen betruQen Insgesamt rund 413 Sonstige Ertrage 1.170,5 813,3 1.024,6 311,0 715,4
Tausend Euro. Grundfinanzierung 6.381,9 6.094,1 6.361,5 7.077,7 4.075,7
Gesamt 8.979,0 8.933,5 10.115,6 10.467,6 7.937,9
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Finanzierung

Die Ertrage des Instituts stiegen wie
geplant. Die Wirtschaftsertrage lagen
im Jahr 2003 mit rund 1,2 Millionen
Euro um fast ein Viertel Gber denen des
Vorjahrs. Die sonstigen Projektertrage
stiegen um 10 Prozent. Die gesamten
Projektertrdge lagen damit bei rund 3,9
Millionen Euro.

Der Bedarf an Grundfinanzierung

sank von rund 7,1 Millionen Euro
(2002) auf 4,1 Millionen Euro (2003).
Ursachen hierfir sind die héhere
Eigenfinanzierung und die Bereinigung
des Betriebshaushalts um die Kosten
des Sozialplans.

Bezogen auf den Betriebshaushalt

hat sich die Gesamtertragsquote von
35,2 Prozent (2002) auf 49,2 Prozent
(2003) gesteigert. Auch die Wirtschafts-
ertragsquote ist im stetigen Aufwart-
strend. GegenUber 2002 (10,2 Prozent)
stieg sie im Jahr 2003 deutlich und
betragt nun 15,5 Prozent.
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Die Fraunhofer-Gesellschaft

Die Fraunhofer-Gesellschaft betreibt
anwendungsorientierte Forschung zum
unmittelbaren Nutzen fur Unterneh-
men und zum Vorteil der Gesellschaft.
Vertragspartner und Auftraggeber
sind Industrie- und Dienstleistungs-
unternehmen sowie die 6ffentliche
Hand. Im Auftrag und mit Férderung
durch Ministerien und Behoérden des
Bundes und der Lander werden zu-
kunftsrelevante Forschungsprojekte
durchgefihrt, die zu Innovationen im
offentlichen Dienst und in der Wirt-
schaft beitragen.

Mit technologie- und systemorien-
tierten Innovationen fir ihre Kunden
tragen die Fraunhofer-Institute zur
Wettbewerbsféhigkeit der Region,
Deutschlands und Europas bei. Dabei
zielen sie auf eine wirtschaftlich erfolg-
reiche, sozial gerechte und umweltver-
tragliche Entwicklung der Gesellschaft.

Ihren Mitarbeiterinnen und Mitarbei-
tern bietet die Fraunhofer-Gesellschaft
die Moglichkeit zur fachlichen und per-
sonlichen Entwicklung fir anspruchs-
volle Positionen in ihren Instituten, in
anderen Bereichen der Wissenschaft, in
Wirtschaft und Gesellschaft.

Die Fraunhofer-Gesellschaft betreibt
derzeit rund 80 Forschungseinrich-
tungen, davon 58 Institute, an Gber

40 Standorten in ganz Deutschland.
Rund 12 700 Mitarbeiterinnen und
Mitarbeiter, Gberwiegend mit natur
oder ingenieurwissenschaftlicher
Ausbildung, bearbeiten das jahrliche
Forschungsvolumen von tber 1 Milli-
arde Euro. Davon fallen mehr als 900
Millionen Euro auf Vertragsforschung.
Fur rund zwei Drittel davon erwirtschaf-
tet die Fraunhofer-Gesellschaft Ertrage
aus Auftragen der Industrie und offent-
lich finanzierten Forschungsprojekten.
Ein Drittel wird von Bund und Landern
beigesteuert, um damit den Instituten
die Moglichkeit zu geben, Problem|6-
sungen vorzubereiten, die in funf oder
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zehn Jahren fur Wirtschaft und Gesell-
schaft aktuell werden.

Niederlassungen in Europa, in den USA
und in Asien sorgen flr Kontakte zu
den wichtigsten gegenwartigen und
zukunftigen Wissenschafts- und Wirt-
schaftsraumen.

Mitglieder der 1949 gegriindeten und
als gemeinnitzig anerkannten Fraun-
hofer-Gesellschaft e. V. sind namhafte
Unternehmen und private Forderer.
Von ihnen wird die bedarfsorientierte
Entwicklung der Fraunhofer-Gesell-
schaft mitgestaltet.

Benannt ist die Gesellschaft nach dem
als Forscher, Erfinder und Unternehmer
gleichermaBen erfolgreichen Minch-
ner Gelehrten Joseph von Fraunhofer
(1787-1826).
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Die Fraunhofer-Gruppe Informations- und Kommunikationstechnik, luK-Gruppe

Die Fraunhofer-Gruppe Informations-
und Kommunikationstechnik (luK-
Gruppe) besteht aus 15 Instituten und
zwei Gastinstituten mit mehr als 3000
Mitarbeitern und hat ein Jahresbudget
von rund 180 Millionen Euro. Damit
ist sie der gré3te Forschungsverbund
fur Informations- und Kommunika-
tionstechnik in Europa und einer der
groBten in der Welt. Durch sich ergan-
zende Themen der Mitgliedsinstitute
wird die Wertschépfung der luK-Bran-
che in groBer Breite abgedeckt.

Die Fraunhofer-luK-Gruppe entwickelt
gemeinsame Strategien und Visionen
fir die anwendungsorientierte informa-
tions- und kommunikationstechnische
Forschung. Sie bundelt die Kompeten-
zen der Institute in Gbergreifenden For-
schungsprogrammen und untersttzt
die Mitgliedsinstitute bei Technologie-
transfer und Forschungsmarketing.

Unter dem Titel , Leben und Arbeiten
in einer vernetzten Welt” entwickelte
die Gruppe im Auftrag des Bundes-
ministeriums fur Bildung und For-

schung (BMBF) ein gemeinsames Pro-
gramm fr die anwendungsorientierte
Grundlagen- und Vorlaufforschung. In
sieben Forschungsprogrammen wird
an den Kernthemen einer kiinftigen
Informations- und Kommunikations-
technik gearbeitet:

e New Generation Internet,

e Multimodale Dialoge und neue
Medien,

e Knowledge and Content Engineering,

e |T-Sicherheit,

e Computing und Biologie,

e Simulation und Virtuelles Engineering,

e |[nnovative Anwendungen und luK-
basierte Dienstleistungen.

Die Fraunhofer luK-Gruppe bietet ihre
Kompetenzen Partnern aus Wirtschaft
und &ffentlicher Hand an. Das Leis-
tungsspektrum umfasst maBgeschnei-
derte IT-L6sungen, kompetente Techno-
logieberatung sowie Vorlaufforschung
fur neue Produkte und Dienstleistun-
gen. Durch internationale Forschungs-
programme sind die Mitgliedsinstitute
weltweit mit Wirtschafts- und For-

Die Institute der Fraunhofer-luK-Gruppe

¢ Algorithmen und Wissenschaftliches Rechnen SCAI, Sankt Augustin
¢ Angewandte Informationstechnik FIT, Sankt Augustin

¢ Arbeitswirtschaft und Organisation IAO, Stuttgart

e Autonome Intelligente Systeme AIS, Sankt Augustin

¢ Digitale Medientechnologie IDMT, llimenau

e Experimentelles Software Engineering IESE, Kaiserslautern

¢ Graphische Datenverarbeitung IGD, Darmstadt

e Informations- und Datenverarbeitung IITB, Karlsruhe

¢ Integrierte Publikations- und Informationssysteme IPSI, Darmstadt
e Medienkommunikation IMK, Sankt Augustin

e Offene Kommunikationssysteme FOKUS, Berlin

e Rechnerarchitektur und Softwaretechnik FIRST, Berlin

e Sichere Telekooperation SIT, Darmstadt

e Software- und Systemtechnik ISST, Dortmund
e Techno- und Wirtschaftsmathematik ITWM, Kaiserslautern

Gastinstitute der luK-Gruppe

e Nachrichtentechnik, Heinrich-Hertz-Institut HHI, Berlin

e Integrierte Schaltungen IIS, Erlangen

schungsunternehmen der luK-Branche
vernetzt.

Zehn Geschaftsfelder bindeln die

Kompetenzen der luK-Gruppe:

e Digitale Medien,

e E-Business,

e E-Government,

e Kommunikationssysteme und
interdisziplindre Anwendungen,

e Kultur und Unterhaltung,

e Medizin und Life Sciences,

e Produktion,

e Security,

¢ Software sowie

e VVerkehr und Mobilitat.

Vorsitzender
Prof. Dr. José L. Encarnacao, IGD

Stellvertretender Vorsitzender
Prof. Dr. Ulrich Trottenberg, SCAI

Geschéftsfahrer
Dipl.-Inform. Boris Groth

Fraunhofer luK-Gruppe
Friedrichstr. 60, 10117 Berlin
Tel.: 030/72 61-56 60

Fax: 030/72 61-56 619
boris.groth@iuk.fraunhofer.de
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Geschaftsfeld Simulationsanwendungen

Situation

Computersimulation ist heute eine wichtige
Technik, wenn es darum geht, schnell und kosten-
glnstig industrielle Produkte und Prozesse zu
entwickeln oder zu optimieren. Die Simulation im
Computer ersetzt teure und zeitintensive experi-
mentelle Untersuchungen mit realen Prototypen
und erlaubt variantenreichere Untersuchungen

in kurzer Zeit und mit geringem personellen und
materiellen Aufwand. Experimentelle Untersu-
chungen lassen sich so steuern und reduzieren.

Die Computersimulation bietet ein groBes Anwen-

dungsspektrum als zentrale Methode des Produkt-

und Prozessentwurfes, zum Beispiel:

* in groBer Breite im Maschinen-, Anlagen und
Fahrzeugbau,

e bei der Auslegung elektrotechnischer Gerate,

e fiir die Prozessgestaltung in den Branchen
Chemie oder Kunststoff,

e bei Mischungs-, Filterungs- und Sedimentations-
prozessen und

® beim Entwurf neuer Materialien oder pharma-
zeutischer Wirkstoffe.

Dabei ist Computersimulation nicht nur ein Werk-
zeug fur groBe Unternehmen. Gerade auch inno-
vative kleinere und mittlere Unternehmen kénnen
in erheblichem MaBe davon profitieren.

Die Computersimulation ist dartber hinaus fur
viele Fragen eine unentbehrliche Methode in den
Naturwissenschaften. Wetter- und Klimavorhersa-
gen hangen von ihr ab. Die Materialwissenschaf-
ten nutzen die Mdglichkeiten, mit Simulationen
auf molekularen oder atomistischen Skalen Mate-
rialeigenschaften zu verstehen und die Ergebnisse
far den gezielten Entwurf intelligenter neuer
Materialien einzusetzen.

Mathematik, Informatik, Ingenieur- und Natur-
wissenschaften liefern das Handwerkzeug fur die
Computersimulation — von der mathematisch-
physikalischen Modellierung Gber die Konstruk-
tion effizienter und genauer Rechenverfahren,
die Entwicklung geeigneter Software bis hin zu
Berechnungen auf verschiedenen Rechnertypen
und der Bewertung und Validierung von Rechen-
ergebnissen.

18 Fraunhofer SCAI: Jahresbericht 2002/2003

Lésungen

SCAI bietet Expertise und Lésungen in der ge-
samten Arbeitskette der Computersimulation.

Zu unseren Kernkompetenzen im Geschaftsfeld
gehoren: Strémungs- und Struktursimulationen,
Stoff- und Energietransport und elektrotechnische
Anwendungen. Im mathematisch-numerischen
Bereich sind Algorithmenentwicklungen fur
Systeme von Differentialgleichungen ein Arbeits-
schwerpunkt. Speziell zu nennen sind Multi-
Level-Verfahren sowie parallele Algorithmen,
einschlieBlich der effizienten Portierung von Simu-
lationssoftware auf unterschiedliche Zielsysteme.

Einen Schwerpunkt bilden gekoppelte Simulatio-
nen. Mit dem Kopplungsinterface MpCCl bietet
SCAI eine weltweit fiihrende Softwarelésung fiir
die Kopplung von Simulationscodes.

Die Arbeiten der Abteilung gliedern sich in die
folgenden thematischen Bereiche:

e Computational Engineering

e Gekoppelte Simulationen

e Numerische Verfahren

e High Performance Computing

Perspektiven und Potenziale

Der Markt flr numerische Simulation in der Pro-
dukt- und Verfahrensentwicklung wéachst weiter.
DarUber hinaus bleibt die numerische Simulation
ein bedeutendes Mittel zum Erkenntnisgewinn in
allen Natur- und Ingenieurwissenschaften.

Nicht zuletzt im Blick auf die industrielle Nutzung
unterscheiden sich Felder anhand von Reifegra-
den. In dem klassischen, in seiner industriellen
Anwendungsbreite kaum einzuschatzenden Feld
der Strémungs- oder Struktursimulation existiert
nach Jahrzehnten intensiver Forschung ein um-
fangreicher Apparat an Methoden, Software und
Erfahrung. In der praktischen Umsetzung ergeben
sich jedoch immer wieder neue Herausforderun-
gen, die Erweiterungen von Modellen, Anpassung
und Neuentwicklungen von Methoden erfordern.
Die Kopplung von Strémungs- und Struktur-
simulation, von Strdmung und Warmeleitung,



von Struktur, Strémung und Elektromagnetismus
bleibt eine wichtige Aufgabe fir die angewandte
numerische Forschung und Softwareentwicklung
—vom numerisch-algorithmischen Standpunkt
und im Hinblick auf vielfaltige industrielle Anwen-
dungen.

Gekoppelte Simulationen fur Produkt- und
Prozessentwicklung wird als Schwerpunkt der
Abteilung weiter ausgebaut werden, von der
Modellierung bis zur fertigen Softwarelésung. Fur
das Kopplungsinterface MpCCl werden Adapto-
ren zu den fhrenden Simulationscodes bereitge-
stellt, die eine einfache, effiziente Handhabung
und Realisierung gekoppelter Simulationen

— untersttzt durch grafische Benutzerschnittstel-
len — erlauben.

Die Nutzung von Grid-Techniken gewinnt dabei
eine immer gréBere Bedeutung. Derzeit zeichnet
sich dies in Forderprojekten ab. In kurz- bis mittel-
fristiger Perspektive setzen wir auf eine wachsen-
de Nachfrage im Markt.

Zunehmend von praktischem Interesse sind

auch Simulationen fir Anwendungen in der
Materialforschung oder in der pharmazeutischen
Wirkstoffforschung. Dies sind besonders Mul-
tiskalen-Simulationen, die die Bricke schlagen
von atomistischen, quantenmechanischen tber
mesoskalige Modelle bis hin zu kontinuumsme-
chanischen Berechnungen. Hier ist noch metho-
dische Entwicklung zu leisten, vieles gehort der
Grundlagenforschung an. Die Abteilung baut ihre
Kompetenzen in Forschungsprojekten und teil-
finanzierten Industrieprojekten weiter aus.

Kontakt

Dr. Johannes Linden (Abteilungsleiter)
Tel.: 02241/14-29 10

Fax.: 022 41/14-21 67
johannes.linden@scai.fraunhofer.de
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Situation

Die industrielle Nutzung und Ver-
marktung von Simulationstechnologie
erfordert ein vertieftes Verstandnis
ingenieurwissenschaftlicher Fragen aus
den unterschiedlichen Anwendungs-
bereichen und deren realitatstreue
Umsetzung in mathematisch-physika-
lische Modelle. Mit der Griindung der
Arbeitsgruppe Computational Enginee-
ring verstarkt SCAI seine Kompetenzen
an dieser wichtigen Nahtstelle zwischen
mathematisch-numerischer informati-
scher Forschung und deren ingenieur-
wissenschaftlicher Umsetzung.

Die Gruppe besteht aus Anwendungs-
ingenieuren mit langjahriger Erfah-
rung in der industriellen Produkt- und
Prozessentwicklung mit Methoden der
numerischen Simulation. Sie ist einge-
bettet in die traditionellen Kernbereiche
des Instituts und nutzt fur ihre kunden-
orientierten Arbeiten das langjahrig
aufgebaute Wissen in numerischer
Algorithmenentwicklung, Paralle-

lem Rechnen und High Performance
Computing.

Mit ihren Arbeiten trifft die Gruppe ein
breites Spektrum industrieller Anwe-
nungen, speziell im Maschinen- und
Anlagenbau und in der elektrotechni-
schen Industrie. Schwerpunkte dabei
sind:
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e Stromungsmechanik,

e Ein- und Mehrphasenstromung,

e Warme- und Stofftransport,

e Aerodynamik,

e Finite-Elemente-Methode und
Strukturmechanik,

e \Warmeleitung,

e Elektrostatik und

e Elektromagnetismus.

Modellierung und Berechung sttzen
sich auf die in der Industrie vorrangig
benutzte Software. Dies gewahrleistet
einen unmittelbaren Zugang zu indus-
triellen Entwicklungsumgebungen.
Derzeit ist fur Stromungssimulationen
standardmaBig FLUENT im Einsatz, far
FEM-Simulationen ANSYS. Als CAD-
System wird UniGraphics verwendet.

In der Ingenieurwissenschaft und der
Entwicklungsunterstitzung verstarken
wir zukUnftig vier Bereiche:

1. Unterstltzung der Entwicklungsar-
beit kleiner und mittlerer Unterneh-
men mit Hilfe der Simulation. Im
Wesentlichen sind dies Unterneh-
men, die keinen Mitarbeiter mit dem
erforderlichen Simulationswissen
einstellen konnen oder aber deren
Bedarf an Simulationsdienstleistung
nur sporadisch anfallt.

2. Erweiterungen der Funktionalitat

der kommerziellen Simulationscodes
FLUENT und ANSYS Uber das Code-
API. Hier zielt die Gruppe auf die

Integration neuer physikalischer Mo-
delle, beispielsweise Plasmamodelle.

3. Aufbau eines neuen Kompetenzfel-

des der multidisziplinaren Simulation
mit MpCCl. Wir bieten unseren
Kunden die gekoppelte Simulation
als Dienstleistung — von der Model-
lierung Uber kundenspezifische Soft-
wareldsungen bis zur Berechnung
und Ausfihrung.

4. Anbindung der SCAI-Kopplungssoft-

ware an kommerzielle oder kunden-
spezifische Simulationscodes durch
spezielle Code-Adapter.

Kontakt

Dr.-Ing. Carsten Dehning

Tel.: 022 41/14-27 67

Fax.: 022 41/14-21 81
carsten.dehning@scai.fraunhofer.de



Simulationsanwendungen

Beispiel: Thermo-elektromagnetische Simulation Strom fuhrender Leiter

Aufgabe

In Anlagen zur Verteilung elektri-

scher Energie setzt man Kabel und
Sammelschienen aus Kupfer ein. Mit
zunehmender Miniaturisierung und
steigendem Strombedarf vieler Abneh-
mer steigt die Energiedichte an und
damit auch die elektrische Verlustleis-
tung. Die entstehende Warme muss
Uber die Luft im Gehaduse und tber

die Gehdusewand abgefiihrt werden.
Im Dauerbetrieb ist die Einhaltung von
Temperaturgrenzwerten sicherzustellen.
Durch eine Simulation des Temperatur-
verhaltens vor Beginn der eigentlichen
Konstruktion werden die Entwicklungs-
risiken gesenkt und somit die Gesamt-
kosten verringert.

Lésung

Die konvektive Strdomung um die
elektrischen Leitungen wird mit
CFD-Methoden (Computational

Fluid Dynamics) berechnet. Eine
Magnetfeldberechnung mittels Finite-
Elemente-Methode liefert die aniso-
trope Verlustleistungsdichte infolge
des Stromflusses, welche mittels
Kopplungsinterface MpCCl an die
CFD-Simulation Ubertragen wird. Da
die elektrische Leitfahigkeit tempera-
turabhangig ist, liefert die Strdmungs-
berechnung die Temperaturverteilung
als Randbedingung fur die Magnetfeld-
berechnung.

Dipl.-Ing. Christian Rimpler

Beispiel: Niederspannungs-Schaltlichtbogen

Aufgabe

Beim Trennen elektrischer Kontakte

in Luft entsteht eine elektrische Entla-
dung mit hoher Energiedichte, der so
genannte Lichtbogen. Das Schaltgerat
wird dadurch groBen thermischen und
dynamischen Belastungen ausgesetzt.
Zur Senkung des hohen experimentel-
len Aufwandes wahrend der Entwick-
lung ist es unerlasslich, die Belastung
vorauszuberechnen.

Lésung

Zur Modellierung des Schaltlichtbogens
muUssen herkdmmliche Navier-Stokes-
Gleichungen zur Stromungsberechnung
(CFD-Simulation) gelost werden. Wei-
terhin sind die Maxwell-Gleichungen
zur Berechnung des magnetischen und
elektrischen Feldes notwendig, um die
magnetische Kraftwirkung und elek-
trische Verlustleistung zu bestimmen.
Mittels Kopplungsinterface MpCCl wird
dieser Magnetohydrodynamik-Ansatz
realisiert. Jedes Teilgebiet wird durch
eine spezialisierte Simulationssoftware
berechnet, den Datenaustausch tber-
nimmt MpCCl.

Dipl.-Ing. Christian Rimpler

Temperaturverteilung um Elektrokabel infolge
konvektiver Stromung

Temperaturverteilung bei einer Ausschaltung kurz
vor dem Erléschen des Lichtbogens
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Beispiel: Heizungsbau

Aufgabe

Im Heizungsbau treten in den einzel-
nen Bauteilen teilweise starke Tempe-
raturunterschiede auf, beispielsweise
zwischen der Brennkammer und der
auBeren Umgebung. Durch die Tem-
peraturgradienten in den Materialien
entstehen Spannungen, also mecha-
nische Belastungen fir die Bauteile.
FUr eine numerische Simulation der
Bauteilbelastung sind Warmeleitung
und die Verformung durch thermische
Spannungen miteinander zu koppeln.
Fur beide Effekte liegen je einzeln be-
wahrte Simulationsprogramme vor.
Ein fihrender Hersteller von Heizungs-
anlagen erteilte SCAI den Auftrag, eine
Softwareldsung fiir die Ubertragung
von Berechungsergebnissen zwischen
den einzelnen Codes zu erstellen.

Lésung

Die besondere Problematik besteht in
der sehr unterschiedlichen Struktur der
verwendeten Diskretisierungsgitter. Fir
eine Abbildung (Mapping) der Tempe-
raturdaten eines Gitters auf ein anderes
muUssen geometrische Nachbarschaften
zwischen den Gitterelementen (Knoten,
Flachen- und Volumenelemente)
automatisch gefunden werden. Fur

die Ubertragung sind dann geeignete
Interpolationsschemata bereitzustellen.
Mit der in MpCCl enthaltenen umfang-
reichen Bibliothek von Interpolations-
routinen wurde eine Losung erstellt, die
ein Mapping beliebiger Daten zwischen
Gittern unterschiedlicher Struktur
erlaubt.

Dipl.-Phys. Cornelia Richter

Beispiel: Mapping bei Umformsimulationen

Aufgabe

Bei der Entwicklung moderner Fahr-
zeugmodelle ist ein mdglichst geringes
Gewicht der Konstruktion ein wichtiges
Entwicklungsziel, vor allem um Kraft-
stoff zu sparen. Gleichzeitig sollen die
leichteren Werkstoffe und Bauteilkon-
struktionen, beispielsweise hochfeste
Mehrphasenstahle bei der Konstrukti-
on von Leichtbaukomponenten, den
gestiegenen Anforderungen an die
passive Sicherheit gerecht werden. Die
Entwicklungsingenieure testen deshalb
mit Aufprallsimulationen die Sicherheit
der Fahrgaste. Die Ergebnisse der nu-
merischen Simulation geben Aufschluss
darUber, wie sich die Materialien und
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die Gestaltung der Karosserieteile auf
die Fahigkeit auswirken, Deformations-
energie zu absorbieren. Die Aussage-
kraft dieser Ergebnisse hangt malBgeb-
lich von den anfanglich eingegebenen
Materialparametern ab, also von der
Berlicksichtigung der Materialhistorie.
Fur die Aufprallsimulation von Karosse-
riekomponenten aus Mehrphasenstéh-
len bedeutet dies, dass die durch den
Umformprozess entstandenen Kaltver-
festigungen und Blechdickenanderun-
gen einkalkuliert werden mussen. Erste
Studien belegen die Bedeutung dieser
Effekte fUr die Karosseriekomponenten
unter Aufprallbelastung. Die Ergebnisse
der Umformsimulation fur die Aufprall-
simulation zu verwenden liegt nahe, da
es heute Ublich ist, den gesamten Ferti-

Die Temperaturen auf dem Sender-Gitter (Bild
oben) und dem Empfangsgitter zeigen sehr gute
Ubereinstimmungen.

gungsprozess der Fahrzeuge numerisch
zu simulieren.

Aufgrund von Inkompatibilitaten
zwischen Crash-Codes und Umform-
Codes, unterschiedlicher Vernetzung
der zu simulierenden Teile oder Geo-
metrieabweichungen, bedingt durch
Beschnitt und elastische Ruckfederung
des umgeformten Bleches, ist dieser
Schritt jedoch bislang kaum unter-
nommen worden. L&sungsansatze von
Software-Unternehmen messen den
Bewertungskriterien oft zu wenig oder
keine Bedeutung zu.



Lésung

In Zusammenarbeit mit der Forschungs-
vereinigung Automobiltechnik (FAT)
entwickeln das Fraunhofer-Institut SCAI
und die Universitat Stuttgart (ISD) ein
Mappingtool zur Ubertragung von Er-
gebnissen der Umformsimulation, wie
Blechdicken und Materialverfestigung
in die Aufprallsimulation. Die SCAI-
Kopplungssoftware MpCCl tbernimmt
dabei die Aufgabe, die geometrische
Nachbarschaft zwischen den inkom-
patiblen Gitterdiskretisierungen zu
bestimmen, die physikalischen GréBen
aufeinander abzubilden und die Daten
auszutauschen.

Dazu schreibt das Umformsimulations-
tool fur jedes umgeformte Bauteil
separat Netze und Ergebnisse in
Dateien. Das Netz des Codes zur
Aufprallsimulation liegt ebenfalls als
Datei vor.

Das Mappingtool liest fur jedes Bau-
teil getrennt die Umformnetze, die
Umformergebnisse und das Crash-
netz ein. Die Netzdiskretisierungen
des Umformmodells werden anhand
von Informationen aus einer Konver-
tierungsdatei in das gemeinsame
Koordinatensystem transformiert. An-
schlieBend werden die physikalischen
GroBen auf das Crashnetz interpoliert.
Es kdnnen skalare GroBen wie Dicken-
verteilung und plastische Vergleichs-
dehnung, auch bei unterschiedlichen
Out-of-plane-Integrationsverfahren
der Shell-Elemente in Umformung und
Crash, in einem Durchgang Ubertra-
gen werden. Fur jedes Bauteil entsteht
durch dieses Mappingverfahren ein
Datensatz, in dem die Ergebnisse der
Umformrechnung als Initialwerte auf
der Crashdiskretisierung vorliegen. Das
Crashmodell mit gemappten Initialwer-
ten wird in das code-spezifische Crash-
format konvertiert und exportiert.

Zur Zeit unterstttzt MpCCl die ASCII-
Dateiformate der Umformsimulations-

1.30 1.56 1.82
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Visualisierung der Blechdickenverteilung mit ccivis. Im Hintergrund das
Resultat der Tiefziehsimulation des Bauteils, im Vordergrund das gleiche,
jetzt zugeschnittene Bauteil im Crashmodell mit gemappten Blechdicken.

codes LS-Dyna, AutoForm und
PAM-Stamp, sowie der Crashsimula-
tionscodes RADIOSS, LS-Dyna und
PAM-Crash. Zur vergleichenden Visuali-
sierung der Mappingausgabe wird das
Eingabeformat des MpCCl-Visualisierer
ccivis unterstttzt. Die transformier-

ten Umformdaten kénnen ferner mit
Hilfe des von ISD entwickelten Bewer-
tungstools untersucht werden, um
Hinweise auf mogliche Probleme in der
Abbildungsgenauigkeit und Hilfestel-
lungen zur Behebung zu bekommen.

Dr. J6rg Peetz
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Simulationsanwendungen

Beispiel: Filteranlagen

Aufgabe

In einer Filteranlage werden Staub oder
Produkte wie Waschpulver, Kunststoff-
pulver oder Titandioxid abgeschie-

den. Dabei ist im Fall stark abrasiver
Staube wichtig, dass die Partikeln

nicht mit hoher Geschwindigkeit

auf das Gewebe der Filterschlauche
treffen und diese vorzeitig zerstoren.
Die Auswirkungen beim Einbau von
Schutzblechen auf die Strémung und
die Flugbahnen der Partikeln und deren
Geschwindigkeiten beim Auftreffen
lassen sich im Rechner vor Beginn der
eigentlichen Konstruktion virtuell unter-
suchen.

Beispiel: Mahlanlagen

Aufgabe

In einer MUhle werden sehr teure
Stoffe wie Tonerpulver oder Pulverlack
zerkleinert. Ziel ist es, das zunachst
grobe Mahlgut so zu zerkleinern, dass
die PartikelgroBenverteilung des ge-
mahlenen Gutes vorgegebenen Anfor-
derungen entspricht und weder zu fein
noch zu grob die Muhle verlasst. Zu
feines Gut wird nach Beendigung des
Mahlvorganges mit Hilfe von Sichtern
aussortiert und ist teurer Abfall. Diese
Menge gilt es zu reduzieren.

Die Stromungsfihrung ist daher so zu
gestalten, dass einmal gemahlene Par-
tikeln die MUhle unmittelbar verlassen,
wenn deren GroéBe im spezifizierten
Bereich liegt. Noch grobe Partikeln sol-
len im Mabhlkreislauf zirkulieren, bis ihre
GroBe die Maximalwerte unterschreitet.
Um zu genaueren Aussagen Uber

das Verhalten des Mahlkreislaufes in
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Lésung

Eine Losung mit vertretbarem Aufwand
ware der Einbau eines Prallbleches

in den Bunker der Filteranlage. Die-
ses Prallblech dient der Reflexion des
eingebrachten Staubes weg von den
Filterschlduchen.

Mehrere Simulationen unterschiedlicher
Formvarianten und Abmessungen des
Bleches und verschiedener Winkelan-
ordnungen zeigen Lésungsmaoglichkei-
ten. Im Ergebnis wird die Aufprallge-
schwindigkeit der Partikeln verringert.
Somit erhéht sich die Lebensdauer der
Filterschlduche, und die Kosten fur den
Betreiber verringern sich.

Dr.-Ing. Carsten Dehning

der Muhle zu gelangen, helfen Stro-
mungssimulationen. Nur eine Simu-
lation erlaubt Gberhaupt den Blick

in das System Muhle und die innere
Strémung, da reale Messungen kaum
maoglich sind.

Lésung

Es wurde ein aufwandiges Rechen-
modell der MUhle erstellt und unter
Berlicksichtigung der rotierenden Teile
das Stromungsfeld der Zwei-Phasen-
Stréomung berechnet.

Die Ergebnisse der Rechnung liefern
einen detaillierten Einblick in das reale
Bewegungsverhalten der einzelnen
Partikeln unterschiedlicher GroéBen.
Eine genaue Analyse und Bewertung
der Verhaltnisse zeigt Ansatzpunkte fur
Verbesserungen auf.

Dr.-Ing. Carsten Dehning

Partikelbahnen

(10 Mikrometer)
Ausgangssituation ohne
abweisende Einbauten,

mit eingebautem Fang-
CHIHR AT ] blech und montiertem
LA Abweiseblech.

Geschwindigkeitsfeld in einer Schnittebene
(am Produkteintritt).



Simulationsanwendungen

MpCCl 2.0 — Industriestandard fir gekoppelte Simulationen

Aufgabe

Das Computational Engineering bietet
leistungsfahige Verfahren und Pro-
gramme, um beispielsweise Strémungs-
mechanik, Strukturanalyse und Elektro-
magnetismus zu simulieren. Gestiegene
Anforderungen an die Realitatstreue
von Simulationen und komplexere
technische Fragen erfordern es, Simu-
lationen miteinander zu koppeln. Nur
so gelingt es, die Wechselwirkungen
technischer und physikalischer Effekte
realitdtsgenau in mathematisch-nume-
rischen Modellen abzubilden.

Lésung

Mit der Software MpCCl bietet SCAI
die weltweit fihrende Lésung fur das
Problem der Simulationskopplung. Uber
eine offene Schnittstelle kénnen Codes
verschiedener Hersteller und unter-
schiedlicher Anwendungsdisziplinen
direkt miteinander gekoppelt werden.
MpCClI tbernimmt dabei die Aufgabe,
die geometrische Nachbarschaft zwi-
schen den inkompatiblen Gitterdiskre-
tisierungen zu bestimmen, die physika-
lischen GroBen aufeinander abzubilden
und den Datenaustausch durchzufiih-
ren. Die Unterstltzung paralleler Codes
auf verteilten Rechnerumgebungen
oder Hochstleistungscomputern ist
dabei selbstverstandlich.

Ergebnisse

MpCCl ist als Softwareprodukt seit
Anfang 2000 auf dem Markt. Die im
Frahjahr 2003 fertig gestellte Version
MpCCl 2.0 besitzt gegeniber ihren
Vorgangern deutlich verbesserte Trans-
formations- und Abbildungsverfahren.
Die Softwareumgebung zeichnet sich
durch ein Visualisierungstool und eine
flexiblere Kommunikationsschicht aus.

Interpolationsverfahren fir 3D

MpCClI 2.0 erweitert die Dimension
der Kopplungsgebiete. Die Schnittstelle
unterstitzt jetzt direkt 1D-Linienkopp-
lungen und 3D-Volumenkopplungen.
Als Sonderfall werden auch sphérische
Elemente erlaubt, zum Beispiel bei
gekoppelten Klimamodellen.

Die Umrechnung zwischen Koordina-
tensystemen sowie die korrekte Trans-
formation zwischen unterschiedlichen
SI-Einheiten sind integraler Bestandteil
der Schnittstelle.

@ cci-control

cv,'cisi,‘ar\“/‘er ":,‘)

- - =

libcciclient

Code B

Das Serverkonzept von MpCCl

Dreidimensionale Kopplung
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Simulationsanwendungen

Kommunikationsebene

Die MpCCl-Schnittstelle ist dafir aus-
gelegt, parallele Simulationsprogramme
effizient zu koppeln. Dabei stiitzt sich
MpCCl auf die standardisierte Kommu-
nikationsplattform MPI fur die Kommu-
nikation zwischen den Prozessen und
Programmen. Ein Problem bei den bis-
herigen MpCCl 1.x-Versionen bestand
darin, die Kompatibilitat zwischen den
MPI-Ebenen in den gekoppelten Codes
und MpCCl sicherzustellen.

Durch einen neuen Mechanismus — den
Kopplungsserver — ist es jetzt moglich,
Simulationsprogramme mit beliebigen
MPI-Varianten miteinander zu koppeln.
Die Simulationsprogramme kommu-
nizieren mit MpCCl jetzt nicht mehr

in einer MPI-Domain, sondern Gber
externe Verbindungen (etwa Sockets).
Damit ist es jetzt moglich, gekoppelte
Simulationen auf sehr heterogenen
Architekturen (z.B. Workstationcluster
und Superrechner) ablaufen zu lassen.

Kopplungsalgorithmen

Wesentlicher Bestandteil der Simula-
tionskopplung ist der Kopplungsal-
gorithmus, welcher die Abfolge des
Datenaustauschs zwischen den Codes
beschreibt. Im Projekt ,, Gekoppelte
Simulationen in Wissenschaft und Tech-
nik COSIWIT” (geférdert vom Bundes-
ministerium far Bildung und Forschung)
werden einfache und zugleich extrem
leistungsfahige Algorithmen entwickelt.
Ein Beispiel ist der Farhat-Lesoine-Algo-
rithmus, dessen Implementierung auf
dem MpCCl-Konzept der Synchronisati-
onspunkte beruht.
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Visualisierung

MpCCl 2.0 bietet als Zusatzmodul

ein Visualisierungsmodul zur geziel-

ten Betrachtung aller Daten, die dem

Kopplungsinterface bekannt sind. Der

Visualisierer ermdglicht,

e die Kopplungsregionen und Nach-
barschaftsinformationen im Detail zu
beobachten,

e die verschickten GréBen auf ihren
jeweiligen Diskretisierungen zu ver-
gleichen sowie

e die Darstellungsmodi an die jeweili-
gen Anwendungen anzupassen.

Verwertung

MpCCl hat sich inzwischen als welt-
weiter Standard fur die Simulations-
kopplung etablieren kénnen und wird
weltweit als Lizenzprodukt angeboten.
In Fernost Gbernimmt CD adapco Japan
die Rolle des MpCCl-Vertriebspartners
far Japan, China und Korea. Fihren-
de Softwarehduser wie ANSYS, CD
adapco, CFX, Fluent, HKS, INTES und
MSC unterstttzen den MpCCl-Stan-
dard — mit den meisten von ihnen hat
SCAI Vertrage fur die Weiterentwick-
lung und Verwertung abgeschlossen.
Um die MpCCl-Schnittstelle weit zu
verbreiten, wurden die ersten Versi-
onen der Software kostenfrei ange-
boten. Die aktuelle Version wird als
Lizenzprodukt vermarktet.

Ansicht des MpCCl-Visualizers



Simulation des Schwappens von Benzin im

Tank

© Daimler Chrysler AG

il

Aeroelastikberechnung der Tragflache

eines Flugzeugs

© EADS

Darstellung der Belastung eines

Polymermixers

© Sulzer Innotec AG

Anwendungsbeispiele

Mit MpCCl haben wir inzwischen
gemeinsam mit Partnern aus Industrie
und Forschung viele Aufgaben aus der
industriellen Praxis geldst:

Automobilindustrie:

e Berstberechnungen von Airbag-
Gasgeneratoren

e Schwappen in Benzintanks

e Ubertragung von Umformergebnissen
auf Aufprallsimulationen

Luftfahrt:

e Aeroakustik

e Aeroelastik

e Temperatureintrdge in
Raumfahrzeugen

e Erwarmung von Turbinenschaufeln

Engineering:

e Belastungsrechnungen fur
Polymermixer

e Lichtbogenberechnung

e Berstsimulation (COSIWIT)

o |aserschweilBen (COSIWIT)

Kontakt

Dipl.-Informatiker Klaus Wolf
Tel: 022 41/14-2557
Fax: 022 41/14-21 81
klaus.wolf@scai.fraunhofer.de

Simulationsanwendungen

Perspektiven

Die seit Anfang 2003 in Aufbau befind-
liche Engineering-Gruppe ermaoglicht es
SCAI, im eigenen Hause Simulations-
rechnungen durchzufihren und dabei
die Schnittstelle MpCCl als zentrales
Hilfsmittel fir multidisziplinare Auf-
gaben einzusetzen. Ein besonderes
Augenmerk legt SCAI dabei auf Fluid-
Struktur-Interaktionen und Strémungs-
Magnetohydrodynamik-Kopplungen.

Neben diesen reinen Simulationskopp-
lungen erreichen SCAl immer mehr
Anfragen nach ,Mappinglésungen’,

bei denen die Simulationsresultate
einer Disziplin als Anfangsbedingung
fir nachfolgende Berechnungen in
anderen Disziplinen sind. So kooperiert
SCAI zur Zeit mit dem VDA/FAT-Arbeits-
kreis Nummer 27, um Ergebnisse von
Umformsimulationen mittels MpCCl-
Technologie auf Aufprall-Modelle
abbilden zu kénnen. Weitere Anfragen
beziehen sich auf die Ubertragung von
Temperaturfeldern aus der Stromungs-
berechnung als Eintrage in die Struktur-
simulation.

Ausgewahlte Partner

CD adapco, Yokohama (Japan);
CD adapco, London;

ABAQUS, Plymouth (Michigan, USA);
Ansys, Canonsburg (Pennsylvania,
USA);

CFX, Otterfing;

Fluent, Darmstadt;

Intes, Stuttgart;

MSC.Marc, Mlnchen, Gouda;
Deutsches Zentrum fur Luft- und
Raumfahrt (DLR), KolIn;

European Aeronautic Defense and
Space Company (EADS), Miinchen;
DaimlerChrysler, Stuttgart;

JAERI, Tokio;

Moeller, Bonn;

SULZER Innotec, Winterthur.
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Simulationsanwendungen

COSIWIT — Gekoppelte Simulationen in Wissenschaft und Technik

Aufgabe

Ziel des COSIWIT-Projektes war es,
Software zur numerischen Simulation
und zur Visualisierung gekoppelter Auf-
gaben zu entwickeln. Diese Software
sollte an einer breiten Palette praxisre-
levanter Probleme erprobt werden und
das Potenzial von Kopplung aufgezeigt
werden. Die betrachteten Anwen-
dungen kamen aus den Bereichen
Stréomungs-Struktur-Wechselwirkung,
Materialbearbeitung mit Laser, zersto-
rungsfreie Materialprifung mit Ultra-
schall oder Thermographie, Struktur-
verformung durch elektromagnetische
Krafte.

Die Klammer fur das Projekt bildete
die SCAI-Kopplungssoftware MpCCl
(siehe dazu ausfuhrlich Seite 25ff), die
im Projekt COSIWIT weiterentwickelt
und zur Simulation der Anwendungen
erfolgreich eingesetzt wurde.

Lésung

Mit dem im Projekt COSIWIT auf- und
ausgebauten Know-how in der Kopp-
lung von Simulationsprogrammen
konnten praktische Anwendungs-
probleme der Projektpartner gel6st
werden. Die Analyse der Anwendungen
flhrte zur Verbesserung der Funktionen
von MpCCl, die den Anwendern dann
wieder zugute kamen. Ein Schwerpunkt
waren die Kopplungsalgorithmen. Sie
beschreiben, wann und wie zwei zu
koppelnde Simulationsprogramme tber
MpCCl ihre Daten austauschen. SCAI
entwickelte Kopplungsalgorithmen, bei
deren Implementation nur geringfligige
Anderungen an den zu koppelnden
Programmen notwendig sind.
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Ergebnisse

Es stellte sich heraus, dass sehr ein-
fache Kopplungsalgorithmen bei den
betrachteten Anwendungen zu einer
konvergenten Losung des gekoppelten
Problems fuhrten. Oft gendgte eine
lteration zwischen den zu koppelnden
Codes mit Datentransfer Gber MpCCl.
Dieses VVorgehen muss teilweise durch
Unterrelaxation und angemessene Be-
handlung der verschiedenen Zeitschritt-
weiten in den Codes erganzt werden.

Bild 2: Versuchsapparat zur Ultraschallprifung
am Fraunhofer-Institut IZFP

Die Literatur zur numerischen Lésung
gekoppelter Probleme bestatigt den
Erfolg einfacher Kopplungsalgorith-
men. Sie nennt aber auch komplexere
Alternativen.

koppelter Probleme Ubertragen lassen.
Inhalt der Arbeit ist die Simulation der
Thermographie bei Erwarmung mit
einer Blitzlampe.

Ein Beispiel hierfir ist der Kopplungs-
algorithmus von Farhat-Lesoine, der
durch einen geschickten Versatz der
Zeitpunkte in den zu koppelnden
Codes eine hohere Genauigkeit in der
Zeit erreicht. Er wird in die ndchste
Version von MpCCl als Beispiel-
Implementation integriert.

Beispielhaft fur viele Anwendungen
werden hier zwei Lésungen mit gekop-
pelten Simulationen am Fraunhofer-
Institut far Kurzzeitdynamik (EMI) in
Freiburg und am Fraunhofer-Institut fir
Zerstorungsfreie Prifverfahren (IZFP) in
Saarbricken beschrieben.

Die Aufgaben des Fraunhofer-

Instituts EMI fallen in den Bereich der
Strémungs-Struktur-Kopplung und
beschaftigen sich vorrangig mit dem
Strukturverhalten unter Druckstof3-
belastungen. Auf diesem Gebiet
arbeitet das EMI auch experimentell.
Typische Forschungsfragen untersuchen

Domain-Decomposition-Verfahren
sind zur Parallelisierung der numeri-
schen Losung partieller Differential-
gleichungen weit verbreitet. Eine
Diplomarbeit am Fraunhofer-Institut
SCAI hat kirzlich gezeigt, dass sich
diese Verfahren auf die Losung ge-

Bild 1: Versuchskanal am Fraunhofer-Institut EMI



zum Beispiel die Strukturbelastung
infolge von Explosionen bei Unféllen
oder Terroranschlagen. Die Simulation
solcher Szenarien ist grundlegend far
eine zuverlassige Bewertung beispiels-
weise der Sicherheit von Anlagen und
Gebauden sowie fir die Entwicklung
innovativer Schutzmechanismen.

Zur numerischen Simulation koppel-

te man die EMI-Programme APOLLO
(Stromungsberechnung basierend auf
Finiten Volumen) und SOPHIA (Finite-
Elemente-Verfahren fur Strukturberech-
nungen) Uber MpCCl: Fur eine Unter-
wasserdetonation in einem offenen
Stahlkanal mit Betonummantelung
(siehe Bild 1) liegen experimentelle und
numerische Ergebnisse vor. Die gekop-
pelte numerische Simulation stimmt
sehr gut mit dem Experiment Uberein.
Eine reine Strdmungssimulation unter
der Annahme starrer Wande Uber-
schatzt dagegen deutlich die auftre-
tenden Druckspitzen. Die Simulationen
zeigen, dass die Reaktion der anna-
hernd starren Struktur auf die Ergebnis-
se nicht vernachlassigt werden darf.

In vielen Bereichen der Industrie wachst
der Wunsch nach zerstérungsfreien
Ultraschallprifmethoden, die ohne
flussige Kopplungsmittel auskommen.
Beispiele sind die Fertigungs- und
wiederkehrende Prifung groBflachiger
Strukturen in der Luft- und Raum-
fahrtindustrie. Koppelmittel behindern
den Prufablauf, erlauben nur schwer
die Aufrechterhaltung konstanter
Ankoppelbedingungen und sind mit
oft groBem Reinigungsaufwand nach
der Priifung verbunden. Die Schall-
Ubertragung Uber Luft bietet deshalb
wesentliche Vorteile und wird daher am
Fraunhofer-Institut IZFP experimentell
und numerisch untersucht.

Zur numerischen Modellierung setzt
das IZFP den am Institut entwickelten
semianalytischen Simulationscode GPSS
ein. Dieser wurde separat fur Luft und
Bauteil — entsprechend ihrer konti-
nuumsmechanischen Eigenschaften

— angepasst und dann Uber MpCCl
gekoppelt. Die gekoppelte numerische
Simulation fuhrte zur Entwicklung eines

Bild 3: Visualisierung einer Stromungs-Struktur-Wechselwirkung auf der Workbench

neuen, besseren Prifverfahrens mit Luft
als Koppelmittel. Bild 2 zeigt einen Ver-
suchsapparat, dessen zunachst unbe-
friedigende Messergebnisse in einer Si-
mulation reproduziert wurden. Dadurch
lieBen sich die zugrunde liegenden
physikalischen Prozesse verstehen.

Die Fraunhofer-Institute IGD und IMK
implementierten Tools zur Visualisie-
rung gekoppelter Rechnung. Bild 3
zeigt eine vom IMK visualisierte Stro-
mungs-Struktur-Wechselwirkung, die
am EMI berechnet wurde.

Perspektiven

Die Anwender setzen die in COSIWIT
entwickelten Simulationstools zur Pro-
blemlésung fur industrielle und 6ffent-
liche Auftraggeber ein. Der erfolgreiche
Einsatz von Kopplungen bei den oben
beschriebenen Beispielen dient SCAI als
Referenz. So wurden diese Anwendun-
gen auf dem MpCCl-User-Forum Ende
Marz 2004 vorgestellt.

Im beantragten Projekt VIOLA soll ein
neues Anwendungsfeld, die gekoppelte
Simulation von Kristallwachstum im
Silizium, erschlossen werden. Beispiel-
haft soll fir diese Anwendung die
Kopplung zweier Codes gridfahig ge-
macht werden und die Performance auf

Simulationsanwendungen

a2
W f?
 —l

——

Foto: J. Sauerland

dem VIOLA-Grid vermessen werden.
Die Zusammenarbeit mit dem Fraunho-
fer-Institut ILT im Bereich ,, Simulation

in der Lasertechnik” wird fortgesetzt.
Es ist geplant, den Kopplungsgedanken
auf die Kombination verschiedener Mo-
delle zu verallgemeinern, beispielsweise
auf die Kopplung von Molekulardyna-
mik und kontinuierlichen Modellen.

Projektdaten

COSIWIT lief vom 1.4.2001 bis zum
31.12.2003. Partner waren die Fraun-
hofer-Institute EMI, IGD, ILT, IMK, IZFP
und SCAI (Verbundkoordinator) und die
Hochschulen RWTH Aachen, TU Braun-
schweig und Universitat Rostock.

Das Bundesministerium fir Bildung und
Forschung (BMBF) forderte COSIWIT

im Programm , Leben und Arbeiten

in einer vernetzten Welt” im Schwer-
punkt ,Simulation und Virtuelles
Engineering” unter dem Férderkennzei-
chen 01AK950.

Kontakt

Dr. Barbara Steckel

Tel: 022 41/14-27 68

Fax: 022 41/14-21 81
barbara.steckel@scai.fraunhofer.de
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Simulationsanwendungen

IT- und Numerikmethoden fur Wettervorhersage und Klimasimulation

Aufgabe

Ziel im Projekt SACADA ist es, raumlich
und zeitlich hochaufgeltste globale
Karten bereitzustellen, die Spurengase
in der Atmosphare zeigen. Die not-
wendigen Daten liefern Bodenmess-
stationen oder Satelliten wie ENVISAT.
Satellitendaten lassen sich in der Regel
nicht direkt mit bodengebundenen
Messwerten vergleichen, da es nur
selten ein rdumliches und zeitliches
Zusammentreffen der Messungen gibt.
Es sind daher Assimilationsverfahren zu
entwickeln, die aus Satellitendaten Ver-
teilungen zu beliebigen Zeiten ableiten
kdnnen.

Raumliche und zeitliche Datenassi-
milationsalgorithmen sind schon bei
niedrig-dimensionalen Anwendungen
hochgradig komplex. In realen Féllen
liegen die erforderlichen Rechenleis-
tungen im Spitzenbereich des heute
wissenschaftlich-technisch Machbaren.
Zusammen mit Chemie-Transport-Mo-
dellen fur mehr als vierzig Spurenstof-
fe ist es erforderlich, leistungsfahige
Hardware effizient zu nutzen. Das stellt
hochste Anforderungen an die verwen-
deten Datenstrukturen, Algorithmen
und Programmierkonzepte.

Bei der Diskretisierung globaler At-
mospharenmodelle kommen in der
Regel zwei Ansatze zum Zuge: Gitter-
punktmodelle und Spektralmodelle.
Spektralmodelle verwenden Kugel-
flachenfunktionen. In den 1970er
Jahren verdrangten Spektralmodelle
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aus mehreren Grinden Gittermodelle.
Da das dem Assimilationsalgorithmus
zugrunde liegende Chemie-Transport-
modell fast ausschlieBlich nichtlineare
Prozesse berechnet, ist ein spektraler
Ansatz wenig hilfreich. Traditionelle
globale Modelle leiden darunter, dass
sich die Gitterpunkte in Polndhe dran-
gen, und sie leiden unter den Polsingu-
laritaten. Neben der unnétig feinen
Auflésung in zonaler Richtung und der
damit induzierten Inhomogenitat des
Gitters bewirken die durch das Cou-
rant-Friedrich-Levi-Kriterium bedingten
Zeitschrittbeschrankungen erhebliche
EffizienzeinbuBen. Zudem wird in Kauf
genommen, dass physikalische und
chemische Parameter an polnahen
Gitterpunkten unnétig dicht berechnet
werden.

Lésung

Im neuen Global-Modell GME des
Deutschen Wetterdienstes (DWD) wird
ein lkosaeder-Gitter (Bild 1) verwandt,
bei dem der Feuchtetransport mit
einem Semi-Lagrange-Ansatz berech-
net wird. Dieser Ansatz verwendet ein
Gitter, das auf der Triangulierung eines
spharischen Ikosaeders beruht. Die Vor-
teile des Ikosaeders gegenUber einem
traditionellen Gittermodell liegen in der
nahezu gleichférmigen Verteilung der
Gitterpunkte. Somit entfallen die sonst

erzwungenen Rechnungen mit unnétig
hoher Auflésung. Gegenlber spektra-
len Modellen hat das Ikosaedermodell
die Vorteile, keine auf Parallelrechnern
kommunikationsaufwendigen Fourier-
und Lagrangetransformationen zu be-
notigen. Die Diskretisierung des lkosae-
dergitters erzeugt die Lokalitat der ma-
thematischen Operatoren. Die Lokalitat
liefert eine hinreichende Vielfalt
maoglicher Parallelisierungsstrategien.
Die Verwendung des Standards Mes-
sage Passing Interface (MPI) sichert die
Portabilitdt und damit eine langfristige
Nutzung der Software auch auf kinfti-
gen Rechnerarchitekturen. In der Regel
verwendet man zweidimensionale Ge-
bietszerlegungsverfahren zur Verteilung
der Daten auf die Prozessoren. In der
Vertikalrichtung wird aufgrund der star-
ken meteorologischen Abhangigkeiten
nicht partitioniert.

SCAI bietet die Transportmodellversion
auf der Basis des Globalmodells GME
an. Hierzu erledigen wir umfangreiche
Programmier- und Umstellungarbeiten
an dem globalen Wettervorhersage-
modell des DWD. Wir untersuchen das
Laufzeitverhalten der Software fur den
Routineeinsatz. Dabei bertcksichtigen
wir Algorithmen sowie Rechnerarchi-
tektur und optimieren die Software.



Ergebnisse

Zeitschrittweiten und kunstliche Diffu-
sion bei unterschiedlichen Auflésungen
haben wir am GME bei unterschiedli-
chen Auflésungen bereits ausgewertet.
Da die Produktionslaufe auf einem
Parallelrechner erfolgen sollen, bestand
der erste natUrliche Test darin, die
Skalierungseigenschaften des GME bei
niedriger Auflésung und vier Prozesso-
ren zu analysieren. Bei den untersuch-
ten GittergréBen erwies sich die paral-
lele Effizienz als gut. Diese Aussage gilt
auch, wenn in bestimmten Abstdnden
Zwischenstande in Dateien geschrieben
werden. Diese Beobachtung ist Grund-
lage der Designentscheidung fir das
geplante Softwaresystem.

Danach wird das GME als Vorhersage-
programm benutzt, um die relevanten
meteorologischen Daten (insbesondere
die Semi-Lagrange-Trajektorien) auf
mehr als vierzig horizontalen Schichten
(bis zu einer H6he von etwa 65 Kilo-
metern) zu sammeln. Diese werden in
Dateien geschrieben, um sie im ad-
jungierten Verfahren und im Chemie-
Transportteil zu benutzen. Die Daten
werden in den genannten Teilschritten
wieder eingelesen, was wesentlich effi-
zienter ist, als sie erneut zu berechnen.
Dazu haben wir eine eigene SACADA-
|O-Bibliothek in C++ entwickelt.

Bild 2 belegt das gute Skalierungsver-
halten des GME auf bis zu neun Prozes-
soren eines PC-Clusters flr eine Unter-
teilung der zehn Ikosaederdiamanten

in jeweils 32 mal 32 und 48 mal 48
Teilintervalle anhand einer Tagesvor-
hersage. Bei beiden Auflésungen lasst
sich die Rechenzeit durch den Einsatz
weiterer Prozessoren reduzieren. Mehr
als 16 Knoten eines PC-Cluster bringen
jedoch keinen Gewinn mehr. Fur eine
Eintagesberechnung mit der hohen
Auflésung von 128 mal 128 je Diamant
bendtigte ein PC-Cluster mit 32 Prozes-
soren knapp 30 Minuten Rechenzeit.

Die genannte Designentscheidung ist
auch durch den Vergleich von Vorher-
sagerechnungen mit unterschiedlichen
physikalischen Modellen (Strahlung,
Konvektion und Vertikalturbulenz) be-
grundet. Einzelne Modellkomponenten
auszuschalten reduziert die Rechenzeit,
liefert aber bereits bei Eintagesvorhersa-
gen deutliche Qualitdtsunterschiede. Bild
3 zeigt oben die relative Luftfeuchtig-
keit, berechnet mit allen physikalischen
Prozessen. Die untere Grafik zeigt die
gleiche GroBe, berechnet ohne physika-
lische Prozesse. Der Qualitatsunterschied
ist offensichtlich. Fiir das Chemie-Trans-
portmodell wird das volle meteorologi-
sche Modell des GME benutzt. Durch
den systematischen Vergleich von Ergeb-
nissen mit unterschiedlichen Parametern
und Auflésungen ergibt sich, dass eine
Aufldsung von 32 x 32 Teilintervallen je
lkosaederdiamant hinreichend ist, zumal
mehr als 40 chemische Spezies auf
diesem Gitter mit mehr als 40 Hohen-
schichten zu berechnen sind.

Perspektiven

Derzeit bereiten wir das Gesamtsys-
tem mit mehr als 40 Héhenschichten
und mit mehr als 40 atmospharischen
Spurenstoffen darauf vor, eine ENVISAT
Messkampagne zu analysieren. Die
Arbeiten am adjungierten Verfahren
haben begonnen und wir passen die
Datenstrukturen fur das Chemietrans-
portmodell an. Geplant ist der Einbau
eines vertikalen Advektionsschemas.
Die mathematischen Vorarbeiten sind
im Gange. Die nachste groBe Aufgabe
besteht darin, effizente numerische
Losungsverfahren fir die Optimierungs-
aufgabe im Optimierungsschritt des
Assimilationsverfahrens zu entwickeln.
Hier werden wir verschiedene Prakondi-
tionierungsverfahren (auch auf Mehrgit-
terbasis) untersuchen.

Simulationsanwendungen

Bild 1: Ikosaedergitter, Datenzerlegung fur
Parallelrechner

"~ 4Bx48
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Bild 2: Rechenzeiten fiir das GME auf einem
PC-Cluster
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Blld 3: Relative Luftfeuchtigkeit mit kompletter
Physik (oben) sowie ohne physikalische Prozesse
(unten).

Kontakt

Dr. Wolfgang Joppich

Tel.: 022 41/14-27 48
Fax.: 022 41/14-21 81
joppich@scai.fraunhofer.de
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Simulationsanwendungen

Softwareintegration und Tools fur das Molekulare Docking

Aufgabe

Das Modellieren von Molekularstruk-
turen dient der Vorhersage von Wech-
selwirkungen zwischen biologischen
Makromolekdlen. Kleine Molekdile,
sogenannte Liganden, die als pharma-
zeutische Wirkstoffe potenziell in Frage
kommen, sollen identifiziert werden.
Dazu lassen sich Ausgangsstrukturen
far Simulationen der Molekular-Dyna-
mik (MD) durch Docking aus den Struk-
turen der freien Proteine und einzelnen
Liganden erzeugen. Die Professoren
Thomas Lengauer und Matthias Rarey
haben wahrend ihrer Zeit am SCAI viele
Jahre lang schnelle Dockingtechno-
logien entwickelt. Ein Ergebnis dieser
Arbeiten ist das Softwaretool FlexX, das
heute in der Pharmaforschung haufig
eingesetzt wird. Die BiosolvelT GmbH in
Sankt Augustin entwickelt FlexX weiter
und vertreibt das Programm.

Schnelle Dockingverfahren wie FlexX
dienen dazu, groBe Liganddatenban-
ken bei gegebenem Zielprotein schnell
zu durchsuchen und zu bewerten. Das
Ergebnis ist eine erste Auswahl még-
licher Wirkstoffe, die dann weiteren
Untersuchungen in aufwandigeren
Simulationen oder im Laborexperiment
unterzogen werden.

Schnelle Dockingverfahren nutzen typi-
scherweise approximative und schnell
berechenbare Bewertungsfunktionen
flr das Potenzial des Protein-Ligand-
Komplexes. Sie reduzieren damit die
Zahl méglicher Kandidaten. Daran
schlieBen sich oft weitere Simulati-
onsschritte fur weitergehende und
genauere Bewertungen mit Ausschluss
weiterer Kandidaten an.
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Lésung

Im Kundenauftrag entwickelt und
erprobt SCAI eine durchgehende Kette
am Markt erhaltlicher Softwarewerk-
zeuge, wobei die datentechnische
Aufbereitung des Inputs fir Docking-
tools und die Verknlpfung schneller
Dockingwerkzeuge mit Molekular-
mechanik-Simulationen im Mittelpunkt
steht. Im Unterschied zum schnellen
Docking werden in der Molekularme-
chanik sehr aufwandig zu berechnende
Kraftfelder verwendet, die Paarwechsel-
beziehungen Uber lange Zeitrdume
berlicksichtigen — mit entsprechend
hoherer Genauigkeit. Bezieht man das
Solvens mit ein, fuhrt dies zu weiter
erhdhten Partikelzahlen mit noch héhe-
rem Rechenaufwand. Die Kette der ein-
gesetzten Simulationswerkzeuge muss
daher eine sehr wirksame Reduktion
der moglichen Wirkstoffkandidaten
ermoglichen, um den Rechenaufwand
insgesamt zu begrenzen.

Zu den im laufenden Projekt eingesetz-
ten Werkzeugen gehoren die Program-
me FlexX, Amber und ein proprietarer
MD-Code des Projektpartners. Fir die
Kombination dieser Werkzeuge ent-
wickelt SCAI verschiedene zusatzliche
Tools und Filter zur automatischen Auf-
bereitung des Inputs fur die Docking-
und Molekdlmechaniksimulation.

Die Menge an Informationen tber ein
zu betrachtendes Molekl hangt stark
vom jeweiligen Datei-Format ab. Einen
einheitlichen Standard fur Molekdle

in Datenbanken gibt es nicht und

die eingesetzten Werkzeuge fordern
unterschiedliche Formate an. Nur selten
ist eine einfache 1:1-Konvertierung der
Formate mdglich. Haufig muss man
aus minimalen Informationen Uber ein

Molekdl mit Hilfe der Analyse der elek-
tronischen Struktur ein detaillierteres
Modell erzeugen, bevor man mit den
eigentlichen Berechnungen beginnen
kann.

Durch die Entwicklung eines eigenen
Konvertierungswerkzeugs ist es mog-
lich, die Kette fur Ligand-Datenbanken
unterschiedlicher Formate zu nutzen.
Gleichzeitig kdnnen im Zuge der Kon-
vertierung zusatzliche Informationen
Uber die Molekule (Deskriptoren wie
Molekulargewicht, Zahl und GroBe von
Ringsystemen, Zahl der frei drehbaren
Bindungen, Aromatizitat, Ladungen
und Gegenwart funktioneller Gruppen)
gewonnen und gesammelt werden.

Wendet man die Docking-MD-Kette
auf ausgewahlte Fallbeispiele an, lassen
sich die Parameter-Einstellungen der
einzelnen Werkzeuge ermitteln. Die
Ergebnisse erlauben eine bestmog-
liche Reproduktion experimenteller
Messergebnisse. Damit profitieren
experimentelle Arbeiten schon in der
Planungsphase von Bindungsstudien
durch Simulationen.



Perspektiven

Die Integration bioinformatischer und
numerischer Simulationswerkzeuge,
besonders die Integration der sehr
rechenintensiven Molekulardynamik-
Simulationen, bleibt ein Thema der
Arbeitsgruppe.

Das Konvertierungswerkzeug kann

in der Weiterentwicklung zusatzliche
Molektl-Deskriptoren liefern, die eine
Klassifizierung und Auswahl von Mole-
kilen nach bestimmten Eigenschaften
erlauben. Solche Eigenschaften sind
zum Beispiel eine Abschatzung des
molekularen Volumens, eine Abschat-
zung der molekularen Oberflache, eine
Abschatzung des Loslichkeitssquoti-
enten (logP) oder eine Abschatzung
der Reaktivitat funktioneller Gruppen
(elektrophil, nucleophil und nucleofug).

Mit Hilfe der oben skizzierten Kette soll
beurteilt werden, ob sich eine Verbin-
dung moglicherweise als Wirkstoff an
einem bestimmten Protein eignet oder
nicht. Entscheidend fur die Wirksamkeit
des Molekdls gegenlber dem Protein
ist vor allem die 3D-Struktur des Prote-
ins. Die Kette, die bislang die Protein-
Komponente als gegeben betrachtet,
soll in Fallen, in denen die 3D-Struk-
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tur eines therapeutisch interessanten
Proteins fehlt, um die Modellierung von
3D-Protein-Strukturen erweitert werden.
Wieder wiirde man aus minimalen In-
formationen Uber das Protein (Sequenz)
ein detaillierteres Modell erzeugen, nun
jedoch unter Einbeziehung zusatzlicher
(Struktur-)informationen. Fur die einzel-
nen Stufen einer solchen Homologie-
Modellierung gibt es bereits Tools und
Softwarepakete, die jedoch — wie oben
beschrieben — miteinander verknipft
werden mussen. In diesem Kontext sind
gemeinsame Arbeiten mit Experimenta-
toren in Forderprojekten geplant.

Im numerisch-algorithmischen Bereich
sollen verstarkt Kompetenzen in mo-
lekulardynamischen Simulationen und
insbesondere auch fur Anwendungen in
den Materialwissenschaften in Verbund-
projekten erarbeitet werden. Hierzu
gehdren auch die Multiskalen-Simulation
sowie Forschungsarbeiten Uber Systema-
tisches Upscaling auf Basis von Multi-
Level-Algorithmen, zum Beispiel fur die
Berechnung von Eigenbasen.
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Integration von Docking- und MD-Tools. Einzelne Stufen lassen sich durch Alternativen ersetzen.

Simulationsanwendungen

Einsicht in die Bindetasche (griin) des Rezeptors
(blau) mit angedocktem Liganden (rot), platziert
und visualisiert mit FlexX und FlexV.

Querschnitt durch einen Tropfen Wasser (blau)
mit dem Komplex aus Protein (griin) und Ligand
(rot) im Zentrum. Fir dieses System wird die
Molekular-Dynamik simuliert, um die Bindestarke
und damit die Wirksamkeit des Liganden am
Protein abzuschatzen.

Kontakt

Horst Schwichtenberg

Tel: 022 41/14-2577

Fax: 022 41/14-21 81
hschwichtenberg@scai.fraunhofer.de

Dr. Astrid Maal3

Tel: 022 41/14-24 81

Fax: 022 41/14-21 81
astrid.maass@scai.fraunhofer.de
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Geschaftsfeld Numerische Software

Situation

Der Einsatz und die Bedeutung numerischer
Simulation zur virtuellen Produktentwicklung und
zum besseren Verstandnis von Produkteigen-
schaften wachsen standig. Die Verkirzung von
Produktzyklen — zum Beispiel in der Automobilin-
dustrie — ist ohne verstarkten Gebrauch numeri-
scher Simulation nicht méglich. Bei der Nutzung
der Olreserven dieser Welt kann nur numerische
Simulation Einsicht in die Abldufe im Innern eines
Olfeldes liefern und die Analyse verschiedener
Explorationsmethoden die bestmdgliche Forde-
rung garantieren.

In der Regel werden fur industrielle Simulationen
kommerziell verfigbare Pakete eingesetzt, die in
vielen Standardfallen gute Ergebnisse erzielen.

Vor dem Hintergrund

* eines verstarkten Einsatzes solcher Pakete in
numerischen Optimierungsprozessen,

e einer wachsenden Komplexitat und Detail-
genauigkeit der zugrunde liegenden Modelle
und

e des Wunschs, Simulationen interaktiv durch-
fuhren zu kénnen,

muUssen zwingend die typischerweise sehr ho-

hen Rechenzeiten einzelner Simulationslaufe

substanziell reduziert werden.

Um Designentscheidungen vor dem Bau des ers-
ten realen Prototypen zu treffen, ist es wichtig, die
Vorhersagegenauigkeit von Simulationsergebnis-
sen zu validieren. Diese Problematik verscharft sich
mit wachsender Nichtlinearitat der zu simulieren-
den Prozesse, wie etwa bei Crash-Simulationen.

Integrierte Simulationsumgebungen erlauben

es heute, Simulationsergebnisse verschiedener
Produktentwicklungen konsistent abzulegen.
DataMining und Morphing Algorithmen kénn-
ten zusatzlich helfen, Designprozesse deutlich zu
beschleunigen.
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Lésungen

In der Abteilung ,, Numerische Software” entwi-
ckeln wir Software und Methoden fir industrielle
Simulationsanwendungen. Unser Fokus liegt auf
Verfahrens- und Programmentwicklungen, die
helfen, existierende Simulationssoftware effizien-
ter nutzbar zu machen und neue Anwendungen
zu erschlieBen. Die Arbeiten gliedern sich thema-
tisch in funf Bereiche:

e Schnelle L6sertechnologie
Bei komplexen industriellen Simulationen geht
es letztlich um die Lésung groBer Gleichungs-
systeme mit oft vielen Millionen Unbekann-
ten. Dabei entscheidet die Geschwindigkeit
dieses Losungsprozesses ganz wesentlich mit
Uber die Praktikabilitat der Gesamtsimulation.
Arbeitsschwerpunkte sind die Erforschung
und Entwicklung numerischer Algorithmen,
die derartige Gleichungssysteme mit optimaler
Geschwindigkeit |6sen (sog. skalierbare Lo-
ser). Die hocheffizienten Losermodule unserer
Programmbibliothek SAMG sind bereits in viele
kommerzielle Softwareprodukte eingebunden.
Bisherige Anwendungsbereiche sind unter
anderem Stromungsmechanik, Olreservoir- und
Grundwassersimulation, Prozess- und Device-
simulation in der Halbleiterphysik, Strukturme-
chanik und Schaltkreissimulation.

e Analyse von Simulationsergebnissen
Verzweigungen und daraus resultierendes
instabiles Verhalten von KenngréBen ist eine
typische Eigenschaft von Aufprall-Simulationen.
Werkzeuge wie unser Tool DIFF-CRASH erlauben
es, kritische Instabilitaten aufzudecken, sie zu
interpretieren und mit Hilfe von back-scattering-
Methoden gezielt die Ursachen in dem konkre-
ten Modellentwurf aufzufinden.

e Parameteroptimierung
Prototypen neuer Produkte werden verstarkt
am Computer konzipiert, weiterentwickelt und
getestet, bevor ein erster realer Prototyp gebaut
wird. Dabei mussen typischerweise Geometrien,
Material- und Prozessparameter so lange variiert
werden, bis eine optimale oder zumindest
zufriedenstellende Konfiguration gefunden ist.
Unsere Toolbox DesParO hilft dem Anwender



bei der rechnergesttitzten Optimierung derar-
tiger Prozesse. DesParO enthalt insbesondere
solche Optimierungsverfahren, die auch noch
im Zusammenhang mit hochkomplexen, sehr
rechenzeitintensiven Simulationsprogrammen
(z.B. aus den Bereichen Umformtechnik und
Crash) einsetzbar sind, wie Kriging-Ersatzfunk-
tionen.

Cache-Optimierung

Die Schere zwischen der Steigerung der Pro-
zessorleistung (zur Zeit Faktor 1,5 jahrlich)

und der Speichergeschwindigkeit (Faktor 1,07
jahrlich) 6ffnet sich immer weiter. Platziert man
einen Cache oder mehrere Caches zwischen
Hauptspeicher und Prozessor, schafft das zwar
prinzipiell Abhilfe, hat aber auch Nachteile: An-
wendungsprogramme missen eine immer star-
kere Lokalitat in Zeit (Daten werden mehrfach
benutzt) und Raum (Daten werden sequentiell
bearbeitet) haben, um die Speicherhierarchie
effizient ausnutzen zu kénnen. Konventionel-

le Implementierungen erreichen allerdings oft
nur einen Bruchteil der theoretisch moglichen
Leistung eines Rechners. Wir entwickeln Algo-
rithmen und Werkzeuge, die den Programment-
wickler bei der Strukturierung seiner Programme
zur effizienten Ausnutzung von Cache-Architek-
turen unterstttzten.

Compiler fiir datenparallele Programme

Mit ADAPTOR ist ein Ubersetzungssystem
entstanden, das die Instrumentierung von
Fortran90-Programmen mit Direktiven sowie
deren Transformation und Laufzeitanbindung
untersttzt. Das System ist besonders dafur
ausgelegt, Fortran-Anwendungen mit High
Performance Fortran (HPF) und OpenMP-Di-
rektiven zu parallelisieren und entsprechenden
parallelen Code zu erzeugen.

Kontakte

Clemens-August Thole (Abteilungsleiter)

Tel.: 02241/14-27 39
Fax.: 022 41/14-21 02

clemens-august.thole@scai.fraunhofer.de

Perspektiven und Potenziale

Zukunftsweisend ist das vom BMBF geforderte
Projekt AUTO-OPT, das wir gemeinsam mit funf
Automobilfirmen, Softwarehdusern und der
Universitat Stuttgart durchfthren. Der Schwer-
punkt unserer Entwicklungsarbeiten liegt in der
Bewertung von Simulationsergebnissen und der
Nutzung der Daten fiir DataMining-Algorithmen,
wie sie bislang nur in der kommerziellen Daten-
verarbeitung eingesetzt wurden. Typische Fragen
beziehen sich dabei auf

e die Sensitivitatsanalyse von Simulationsergebnis-
sen fur topologisch inkompatible Modelle;

e den Einfluss bestimmter Varianten auf CAE-
KenngroBen (etwa Stirnwandintrusion), die das
Verhalten des Entwurfs charakterisieren;

¢ das automatische Ableiten von Konstruktionen
aus existierenden Modellen fir neue Entwrfe
oder Fragen.

Um groBe Datenmengen effizient bearbeiten und
speichern zu kénnen, entwickeln wir derzeit Kom-
pressionsalgorithmen, die speziell auf Simulations-
ergebnisse abgestimmt sind. Sie lassen ahnliche
Kompressionsfaktoren erwarten, wie sie aus der
Bildverarbeitung bekannt sind.

Dr. Klaus Sttben (stellvertr.)

Tel.: 022 41/14-27 49

Fax.: 022 41/14-21 02
klaus.stueben@scai.fraunhofer.de
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Numerische Software

Skalierbare Losungsverfahren (SAMG)

Aufgabe

In vielen Anwendungen der nume-
rischen Simulation, etwa der Stro-
mungs- und Strukturmechanik, werden
die Strukturen und Geometrien durch
komplexe Gitter diskretisiert. Je feiner
die Auflésung eines solchen Gitters,
umso hoher ist im allgemeinen die
Simulationsgenauigkeit. Umso gréBer
sind aber auch die aus dem Diskretisie-
rungsprozess resultierenden numerisch
zu lésenden Gleichungssysteme. Bei
den heutzutage verlangten Simulati-
onsgenauigkeiten ist die Geschwindig-
keit, mit der diese Gleichungssysteme
geldst werden kénnen, eine kritische
GroBe. Systeme mit vielen Millionen
Unbekannten sind keine Seltenheit und
die Tendenz ist steigend. Klassische
numerische Losungsverfahren sind
nicht mehr in der Lage, Gleichungs-
systeme dieser GroBe mit 6konomisch
vertretbarem Zeitaufwand zu |6sen.
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Rechenaufwand als Funktion der ProblemgréBe
(N ist die Zahl der Variablen)
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Lésung

Die effiziente Losung derart groBer
Gleichungssysteme setzt skalierbare
Loser voraus, deren Entwicklung heute
zu den wichtigsten Bereichen der nu-
merischen Forschung zahlt: Je groBer
das gegebene Gleichungssystem, umso
groBer wird der relative Rechenzeitge-
winn gegenUber klassischen Standard-
|6sern. Fur viele Anwendungsbereiche
sind zwar noch keine praktisch brauch-
baren Ansatze bekannt, klar ist aber,
dass numerische Skalierbarkeit — wenn
Uberhaupt — nur Uber hierarchische
Verfahrensansatze erreicht werden
kann.

Als besonders erfolgversprechend hat
sich hier fur viele Anwendungsklassen
die am FhG-SCAI mitentwickelte alge-
braische Mehrgittermethodik (AMG)
erwiesen: Anstatt nur mit dem gege-
benen Gleichungssystem zu arbeiten,
kombinieren algebraische Mehrgit-

Gittermodell eines Reservoirs

terverfahren die numerische Informa-
tion einer Hierarchie immer gréberer
Gleichungssysteme, um das gegebene
Problem in optimaler Geschwindig-
keit zu l6sen. Der zugrunde liegende
Vergréberungsprozess ist automatisch
und Teil des Algorithmus. AMG-basier-
te Verfahren sind aus der Idee heraus
entstanden, klassische , geometrische”
Mehrgitterverfahren so zu verallgemei-
nern, dass sie auf lineare Gleichungs-
systeme angewendet werden kénnen,
ohne geometrische Eigenschaften
direkt zu benutzen. Algebraische
Mehrgitterverfahren sind daher beson-
ders zur Losung elliptischer partieller
Differentialgleichungen auf unstruktu-
rierten zwei- oder dreidimensionalen
Gittern geeignet, oder aber zur Lésung
von Gleichungssystemen mit strukturell
ahnlichen Eigenschaften.

© Wasy GmbH, Berlin



Ergebnis

Seit einigen Jahren entwickeln wir am
Institut das AMG-basierte Programm-
paket SAMG kontinuierlich weiter.
SAMG ist eine Bibliothek von Unter-
routinen zum hocheffizienten Losen
groBer linearer Gleichungssysteme mit
didnnbesetzten Matrizen, wie sie im
numerischen Kern der meisten Simula-
tionssoftwarepakete auftreten. In der
Regel macht die numerische Lésung
dieser linearen Gleichungssysteme den
bei weitem rechenintensivsten Teil einer
kompletten Simulation aus. GegenUber
klassischen Verfahren (etwa durch ILU
vorkonditionierten Verfahren der kon-
jugierten Gradienten) hat SAMG den
groBen Vorteil einer weitestgehenden
numerischen Skalierbarkeit. Je nach
Anwendungsbereich und ProblemgréBe
kann der dadurch bedingte Rechen-
zeitgewinn durchaus im Bereich von
einer bis zwei Zehnerpotenzen liegen.
Dabei kann SAMG genauso einfach

in ein existierendes Simulationspaket
integriert werden wie ein klassisches
Verfahren.

SAMG ist auch als MPI-parallele
Version verflgbar und im Prinzip auf
jede Partitionierung des Rechengitters
anwendbar. So lange die Anzahl der
Gitterzellen pro Prozess groB genug ist,
bietet auch das parallele SAMG eine
auBergewdhnliche Performance.

Perspektiven

Beim gegenwartigen Entwicklungs-
stand ist der effiziente Einsatz der
AMG-Technologie im industriellen
Kontext noch auf gewisse Problemklas-
sen beschrankt. AMG-Ansatze exis-
tieren zum Beispiel zur Lésung groBer
Probleme, die durch die Diskretisierung
skalarer, elliptischer Probleme zweiter
Ordnung entstehen. Alle diese Ansat-
ze sind bereits in SAMG realisiert. Fur
andere Problemklassen, beispielsweise
verschiedene Systeme von Differential-
gleichungen, befindet sich SAMG noch
in der Erprobungsphase. In Zusammen-
arbeit mit mehreren Softwareentwick-
lern versucht SCAI hier, weitere Durch-
briche zu schaffen. Es kristallisiert sich
heraus, dass SAMG kurz- bis mittelfris-
tig in folgenden Anwendungsbereichen
eine entscheidende Rolle als hoch-effi-
zienter Kernloser in industrieller Simula-
tionssoftware spielen dirfte:

e Stromungsmechanik,

e Strukturmechanik,

e Olreservoir-Simulation,

e Grundwassersimulation,

¢ Hydrothermale Erzanlagerungs-
simulation,

¢ Prozess-Simulation in der Halbleiter-
physik,

¢ Device-Simulation in der Halbleiter-
physik,

e Schaltkreissimulation.

Verteilung eines komplexen Gitters (Motorraum) auf verschiedene Prozessoren eines Parallelrechners
(Partitionierung auf der Basis von METIS). Die Farben (rechts) symbolisieren die Aufteilung
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Zielgruppe

Mit unseren Arbeiten sprechen wir
Partner und Kunden aus der Software-
Entwicklung und der Anwendung an.
Neben unserer Lésertechnologie bieten
wir Analyse und Beratung zu Anwen-
dungsproblemen sowie die Anpassung
unserer Software auf vom Kunden
betriebene Rechnersysteme, speziell
Parallelrechner, an.
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Vergleich der Rechenzeiten von SAMG und
einem klassischen Ein-Level-Verfahren an acht
typischen linearen Gleichungssystemen aus den
Anwendungsbereichen CFD, Grundwasser- und
Olreservoir-Simulation

Kontakt

Dr. Klaus Stiben

Tel.: 022 41/14-27 49

Fax.: 022 41/14-21 02
klaus.stueben@scai.fraunhofer.de
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Beschleunigung von Olreservoir-Simulationen

Aufgabe

In der Olreservoir-Simulation werden
komplexe Mehrphasenstréomungen in
porésen Medien numerisch berechnet.
Fur jede einzelne Phase werden die
Massenerhaltung durch eine Konti-
nuitatsgleichung und die Abhangig-
keit zwischen Geschwindigkeits- und
Druckverteilung durch das Gesetz

von Darcy beschrieben. Insgesamt
erhalt man ein zeitabhangiges System
nichtlinearer Differentialgleichungen fur
die Druck- und Sattigungsverteilungen
der einzelnen Phasen. Die vollimplizite
Losung dieses Systems fir realistische
Anwendungen ist so teuer, dass die
GroBe heute behandelbarer Probleme
noch stark beschrankt ist. Hocheffi-
ziente skalierbare Losungsverfahren,
insbesondere vom Typ der algebra-
ischen Mehrgitterverfahren (AMG),
sind hierflir gegenwartig noch in der
Entwicklungsphase.

Halbimplizite IMPES-Verfahren (implicit
in pressure, explicit in saturation), bei
denen die zeitliche Entwicklung der
Sattigung explizit diskretisiert wird, bie-
ten grundsatzlich eine einfachere Alter-
native. In jedem Zeitschritt werden hier
die relevanten Druckverteilungen (z.B.
der Oldruck) durch die Lésung einzelner
skalarer Diffusionsgleichungen berech-
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net. FUr derartige Gleichungssysteme
sind die Routinen der im Institut SCAI
entwickelten Loserbibliothek SAMG
hervorragend geeignet. Wie bei jeder
expliziten Zeitschrittmethode besteht
aber leider ein wesentlicher Nachteil
der IMPES-Methode in einer starken
Beschréankung der maximal zulassigen
Zeitschrittweite (CFL-Bedingung). Da
sich diese Beschrankung mit abneh-
mender raumlicher Diskretisierungs-
schrittweite oder zunehmender Varia-
tion in der Permeabilitat verscharft, ist
die klassische IMPES-Methode — selbst
bei Vorliegen eines hocheffizienten
AMG-Verfahrens — zur numerischen
Losung der obigen Druckgleichung aus
praktischer Sicht zu ineffizient, beson-
ders wenn das gegebene Problem zu
groB wird.

Lésung

Seit einiger Zeit ist ein IMPES-ahnlicher
Zugang popular geworden, bei dem
die Beschrankung der Zeitschrittweite
durch die CFL-Bedingung entféllt. An-
statt die zeitlich explizite Berechnung
der Sattigungen auf dem statischen
Raumagitter durchzufthren, wird eine
Stromlinienmethode benutzt. Durch
den Transport der Fluide entlang sich
periodisch dndernder Stromlinien ist die
Stromlinienmethode praktisch dquiva-
lent zu einem dynamisch adaptierten
Gitterverfahren. Dabei ist das zugrun-
deliegende Gitter vom statischen Gitter,
das zur Beschreibung des Reservoirs
(und zur Berechnung des Druckes) be-
nutzt wird, entkoppelt. Die eindimen-
sionale Natur einer Stromlinie erlaubt
die Entkopplung des dreidimensionalen
Problems in eine Serie eindimensiona-
ler Probleme. Der Hauptvorteil dieses
Ansatzes ist, dass die CFL-Bedingung
eliminiert ist, was die Berechnung
globaler Zeitschritte ermdglicht, deren
GroBe unabhangig von der Feinheit der
raumlichen Schrittweite ist. Wie bei der
klassischen IMPES-Methode, ist AMG
auch hier hervorragend geeignet, die in
jedem Zeitschritt auftretenden Druck-
gleichungen zu l6sen.



Unstetige Variation der Permeabilitat eines
Reservoirs um mehrere Zehnerpotenzen
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Ergebnis

Da die Berechnung der Phasen-Satti-
gungen bei der Stromlinienmethode
sehr schnell ist, ist die Losung der in
jedem Zeitschritt anfallenden Druck-
gleichungen der mit Abstand zeitauf-
wendigste Prozess. Klassische Verfahren
zur Lésung dieser Gleichungen sind
sehr ineffizient. Das liegt zum einen
an der GroBe der heute untersuchten
Reservoirs, wesentlich aber auch an
der starken Variation und Unstetigkeit
der Permeabilitat typischer Reservoirs,
die entsprechende Variationen in den
Koeffizienten der linearen Gleichungs-
systeme verursachen. Die Konvergenz
klassischer iterativer Verfahren wird
dadurch extrem verlangsamt. Abhangig
von der konkreten Situation und einer
ReservoirgréBe von einigen Millionen
Unbekannten, kann die Lésung einer
einzelnen Druckgleichung mehrere
Stunden dauern.

Eine Reduktion der Rechenzeit zur
Losung der Druckgleichungen impliziert
direkt Mdéglichkeiten zu genaueren
Reservoir-Simulationen und ist daher
von hohem kommerziellen Interesse.
Die am Institut SCAI entwickelte AMG-
basierte Loserbibliothek SAMG nutzen
mittlerweile mehrere kommerzielle
Softwarehauser. Dadurch konnten zum
ersten Mal Reservoirs mit mehreren
Millionen Zellen simuliert werden. Der
Rechenzeitgewinn bei derart grof3en
Systemen kann mehrere Zehnerpoten-
zen betragen. Die Ergebnisse in der

Lésung der

Druckgleichung

Verfolgung der
Stromlinien

Numerische Software

Abbildung beziehen sich auf das Losen
eines einzelnen Gleichungssystems

mit 1,2 Millionen Unbekannten, so

wie es in einem typischen Zeitschritt
der Stromlinienmethode zu I6sen ist.
GegenUber einem klassischen Ein-
Level-Verfahren ist SAMG etwa 20 mal
schneller. Der relative Gewinn steigt mit
wachsender ProblemgroBe weiter an.

Perspektive

Die Programmbibliothek SAMG ist
mittlerweile so weit entwickelt wor-
den, dass sie auch fur die — eingangs
erwahnten — erheblich komplexeren
vollimpliziten Diskretisierungsansatze
formal einsetzbar ist. Die entsprechen-
de Bibliotheksversion ist derzeit bei
mehreren Softwarehdusern im Test.
Sollten sich die Erwartungen an die Effi-
zienz von SAMG erfillen, wére das ein
wichtiger Durchbruch fur weitere in-
dustrielle Olreservoir-Simulationscodes,
die auf diesen komplexeren Reservoir-
Modellierungsansatzen beruhen.

Partner

StreamSim Technologies Inc;

San Francisco (Kalifornien, USA);
GeoQuest Limited, Abingdon (UK);
Chevron, San Ramon (Kalifornien, USA);
V.I.PS. Limited, Windsor (UK);

Imperial College, London (UK);
University of Stanford (Kalifornien, USA).

Kontakt
Dr. Klaus Stiben
Tel.: 022 41/14-27 49

Fax.: 022 41/14-21 02
klaus.stueben@scai.fraunhofer.de
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Beschleunigung von Halbleitersimulationen

Prozess-Simulation: Gitter fur die Stress-Analyse
eines Systems aus funf Materialschichten (Bild
unten). Ergebnis einer Prozess-Simulation, Form
und Doping-Profil eines Transistors (oben).

Device-Simulation: Gitter und Dopingprofil eines
FinFET-Transistors
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Aufgabe

Halbleiterbauteile, etwa Transistoren,
lassen sich aus dem heutigen Leben
kaum mehr wegdenken. Aus bis zu
vielen Millionen von ihnen werden
Mikrochips und andere elektronische
Schaltkreise hergestellt. Dass Halblei-
terbauteile mittlerweile Abmessungen
im Nanometerbereich erreicht haben,
verkompliziert den Design-, Herstel-
lungs- und Testprozess immer mehr
und lasst die Kosten, besonders fiir
die Entwicklung von Prototypen, in die
Hohe schnellen. Daher versucht die
Industrie, durch computergestitzte
Simulation bereits eine Vorauswahl ge-
eigneter neuer Designs zu treffen. Ziel
ist es, den Aufwand fir den Bau und
den Test von Prototypen zu reduzieren,
um so den Designprozess zu verbilligen
und zu beschleunigen.

Lésung

Den Prozess der Herstellung sowie

die physikalischen Eigenschaften von
Halbleiterbauteilen zu simulieren ist
Aufgabe der so genannten Prozess-
oder Device-Simulation. Aufgrund der
komplizierten Modelle und Gitter zah-
len beide Gebiete heute zu den Heraus-
forderungen fir die computergestitzte
Simulation. Eine besondere Schwierig-
keit besteht hier in der robusten und
schnellen Lésung komplexer Systeme
partieller Differentialgleichungen wie
Stress-, Reaktions-Diffusions- und Drift-
Diffusions-Systeme. Bei deren approxi-
mativer Lésung missen Serien groBer
dinnbesetzter linearer Gleichungssys-
teme — mit einigen Zehntausend bis zu
Millionen von Variablen — numerisch
gelost werden.

Selbst auf modernen Rechnern sind sol-
che Probleme mit direkten linearen L6-
sern nicht mehr handhabbar, vielmehr
muUssen iterative Loser verwendet wer-
den. Allerdings sind hier die heutzutage
Ublicherweise eingesetzten klassischen
(Ein-Level-)Verfahren im allgemeinen
weder robust noch effizient genug:

sie konvergieren oft zu langsam oder
divergieren sogar. Abhilfe versprechen
moderne hierarchische Lésungsansatze
wie der algebraische Mehrgitteransatz
(AMG), der bekanntermaBen fir groBBe
Klassen diskretisierter skalarer partieller
Differentialgleichungen auf optimal
skalierende, sehr effiziente und robus-
te Loser fuhrt. Allerdings bedarf eine
Anwendung des AMG-Prinzips auf Sys-
teme partieller Differentialgleichungen
erheblicher methodischer Verallgemei-
nerungen. Insbesondere ist ,,skalares”
AMG fur die der Halbleitersimulation
zugrunde liegenden Systeme partieller
Differentialgleichungen nicht geeignet.

Ergebnisse

Probleme der Stress-Analyse lassen

sich bereits mit einer relativ einfachen
Erweiterung von AMG, dem sogenann-
ten Unbekannten-Ansatz, erheblich
beschleunigen. Die Idee besteht hier
darin, die Vergréberungshierarchie der
einzelnen physikalischen GréBen (rdum-
liche Verschiebungen) getrennt vonein-
ander zu konstruieren. Reaktions-Dif-
fusions- und Drift-Diffusions-Probleme
sind dagegen erheblich komplizierter.
Eine effiziente Behandlung durch AMG
verlangt hier neuartige — sogenannte
punktbasierte — Verallgemeinerungen,
die auf einer gemeinsamen Hierarchie
aller physikalischen GréBen basieren.
Die konkrete Konstruktion einer ent-
sprechenden AMG-Hierarchie ist dabei
stark abhangig von den physikalischen



Eigenschaften der jeweils zugrunde lie-
genden Problemklasse. Es ist gelungen,
flr Reaktions-Diffusions- und Drift-Dif-
fusions-Anwendungen effiziente Kon-
struktionsmechanismen zu entwickeln.
Die resultierenden algorithmischen
Erweiterungen wurden in einer ers-
ten Version in die SAMG-Bibliothek
Ubernommen. Um aussagekraftige
Benchmarks in jedem der obigen
Anwendungsbereiche durchzufthren,
wurde die Bibliothek ihrerseits in drei
industriell relevante Simulationscodes
eingebunden und getestet:

o fUir Stress-Analyse in den Prozess-
Simulator FLOOPS der Universitat
Florida,

e flir Reaktions-Diffusions-Prozesse in
den kommerziellen Prozess-Simulator
DIOS der Firma ISE AG in Zirich,

e fUr Drift-Diffusions-Prozesse in den
kommerziellen Device-Simulator TAU-
RUS der Firma Synopsys Inc (friher
Avant!) in Mountainview, Kalifornien.

Die neuartigen AMG-Verfahren zeig-
ten ein robusteres Verhalten als die
Ublicherweise verwendeten Standard-
verfahren. Damit sich der Einsatz von
AMG auch hinsichtlich der Rechenzeit
lohnt, mussen — wie zu erwarten — die
zugrundeliegenden Probleme eine ge-
wisse MindestgréBe haben. Die bishe-
rigen Untersuchungen haben gezeigt,
dass ab etwa 100 000 Variablen gilt: Je
groBer die Probleme, desto héher der
relative Rechenzeitgewinn.

Perspektiven

Die bisherigen Ergebnisse demons-
trieren, dass SAMG bereits heute
gewinnbringend in industrielle Tools
fur die Halbleiter-Prozess- und Device-
Simulation eingesetzt werden kann. Die
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Typisches Konvergenzverhalten von AMG im Vergleich zu einem in industriellen Simulationspaketen

genutzten Standardloser

praktische Bedeutung hierarchischer
Loser wie SAMG erhoht sich mit den
absehbar steigenden Anforderungen
zukUnftiger Simulatoren an die nu-
merischen Verfahren weiter. Auf der
einen Seite werden die oben skizzier-
ten Anwendungsprobleme verstarkt
gekoppelt betrachtet, jedenfalls in lokal
relevanten Bereichen. Auf der anderen
Seite wird die Device-Simulation um
guantenmechanische Aspekte erweitet
werden mussen. Eine kidrzlich gestar-
tete Kooperation mit dem Institut fiir
Mikroelektronik der Technischen Uni-
versitat Wien verfolgt als ein Ziel, die
Anwendung von AMG auf erweiterte
und neue Modelle zu untersuchen, die
in zuklnftige Halbleiter-Simulations-
codes Eingang finden werden.

Kooperationspartner

ETH ZUrich / ISE AG, Schweiz,
Synopsys Inc., Mountain View (USA),
TU Delft, DIMES, Niederlande,

TU Wien, Institut far Mikroelektronik,
Osterreich.

Kontakt

Dipl.-Math. Tanja Clees
Tel.: 022 41/14-29 83
Fax.: 022 41/14-21 02
tanja.clees@scai.fraunhofer.de
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Interaktives Design von Automobilen (AUTO-OPT)

Aufgabe

Automobile werden in immer kirzeren
Zyklen entworfen und in den Produk-
tionsprozess eingefihrt. , Virtuelle
Prototypen” oder ,Digitales Auto”
bezeichnen den Trend, die Entwicklung
in verstarktem MaBe rechnergestitzt
durchzufiihren und die Erstellung phy-
sikalischer Prototypen und den realen
Versuch aus Zeitersparnisgrinden zu
vermeiden.

Im Rahmen des Projekts AUTO-OPT (In-
teraktives Design von Automobilen und
deren numerische Optimierung unter
Verwendung von Datamining Techni-
ken) wird die weitere Integration nume-
rischer Simulations-, Optimierungs- und
Datamining-Techniken in allen Phasen
des Entwicklungsprozesses angestrebt.
Es sollen Werkzeuge entstehen, die ein
durchgangiges, interaktives Entwerfen,
Entwickeln und Verbessern von Auto-
mobilen am Computer erméglichen.

Lésung

Die Einsatzgebiete flr numerische
Simulation in der Automobiltechnik
sind vielfaltig. In jeder Phase des Ent-
wicklungsprozesses kommt Software
zum Einsatz. Einige Beispiele sind:

e Stabilitatsanalyse und Eigenschwin-
gungen von Karosserie und Bauteilen,

e Strémung in Motoren, Luftung,
Innenraum und AuBenumstrémung,

¢ Crash-Simulation,

e Umformprozesse und Schmiedevor-
gange,

e Simulation der Fahrdynamik.

44 Fraunhofer SCAI: Jahresbericht 2002/2003

Die in den unterschiedlichen Anwen-
dungsgebieten verwendeten Soft-
waretools werden im Projekt jeweils
integriert betrachtet und in Hinsicht
auf die AUTO-OPT-Ziele modifiziert
bzw. neu entwickelt. Dabei wird der
Einsatz neuer Technologien vor allem in
den Bereichen Multidisziplindre Opti-
mierung, Datamining flr numerische
Simulationen sowie Simulation in der
Konzeptphase angestrebt.

Diese Entwicklungen sollen ermdgli-
chen, dass

e multidisziplindre Optimierung sowie
groBraumige Optimierung der Geo-
metrie durch Kopplung von Simulati-
on und Konzepttools einsetzbar wird,

e die groBe Menge der archivierten
Simulationsergebnisse im Sinne
eines Datamining erneut genutzt

werden kann (z.B. fur Stabilitatsunter-

suchungen und Optimierungen),
e Crash- und Strukturmechanik bereits

wahrend der Konzeptphase interaktiv

numerisch simuliert werden konnen.

Als Basis fir die Entwicklung dieser
integrierten Loésungen werden Simu-
lationsumgebungen verwendet, die
im Vorgangerprojekt AUTOBENCH
entwickelt wurden und sich z.T. schon
in produktivem Einsatz in der Industrie
bewahrt haben.

Crashtest-Modell und seitlich versetzte Barriere.
Die Bauteile sind unterschiedlich eingefarbt.

Zerlegung des Modells in Bauteile. Der
Seitenrahmen (rot) besteht aus einem Finite-
Elemente-Netz aus ca. 10 000 Maschen.

Reduktion des FE-Netzes auf wichtige Attribute:
Rander (blau), Kanten (griin), Schwerpunkt und
Haupttragheitsmomente (schwarz)



Ergebnis

Im Projekt AUTO-OPT werden nume-
rische Simulations-, Optimierungs- und
Datamining-Techniken in allen Phasen
des Entwicklungsprozesses integriert
betrachtet und zu interaktiven Werk-
zeugen zusammengefasst. So kénnen
eine Vielzahl neuer Fahrzeugmodelle
in immer kurzeren Entwicklungszeiten
entworfen und zur Produktionsreife
gebracht werden. Damit lassen sich Zeit
und Kosten sparen, um den heutigen
Anforderungen des Automobilmarktes
gerecht zu werden.

Perspektiven

In Zukunft mochte man das Konzept
eines neuen Fahrzeugs bereits in frihen
Entwicklungsphasen und mit Hilfe
vorheriger Arbeiten rechnergestitzt
bis zur Erfullung spezifischer Anforde-
rungen optimieren. Diese Vorgehens-
weise intensiviert die Unterstitzung
des Entwicklers durch die Software,
wodurch die Konzepte unabhangiger
von seiner individuellen Erfahrung wer-
den. Dadurch wird die Prozesssicher-
heit und Qualitat bei der Entwicklung

Modell
Lastfall
Simulationsergebnis

Auswahl von
Eigenschaften

neuer Produkte erhoht. Die Arbeiten im
Projekt AUTO-OPT stellen eine Basis fur
diese Ziele dar.

Die angestrebten Entwicklungen kén-
nen auch in Branchen, wie Maschinen-
bau oder Luft- und Raumfahrttechnik,
eingesetzt werden.

Auftraggeber

AUTO-OPT wird vom BMBF geférdert.
Die Projektlaufzeit ist Mai 2002 bis
Maérz 2005.

Kooperationspartner

Fraunhofer SCAI, Sankt Augustin;
AUDI AG, Ingolstadt;

BMW Group, Minchen;
DaimlerChrysler AG, Sindelfingen;
DLR-SISTEC, K&In-Porz;

Karmann GmbH, Osnabrick;

INPRO GmbH, Berlin;

Institut fur Informatik und Institut far
Visualisierung und Interaktive Systeme
der Universitat Stuttgart;

INTES GmbH, Stuttgart;

Porsche AG, Weissach;

SFE GmbH, Berlin.

Y Analyse —_—

Aktion

Der grundsatzliche Aufbau eines DataMining-Systems fur

Simulationsanwendungen

Numerische Software

Die Bilder zeigen den Kotfllgel eines Auto-
mobils vor (Bild oben) und nach (Bild unten) der
Stabilitdtsoptimierung. Ergebnis: Die Stabilitat
(griine Flache) konnte erhoht werden.

Darstellung einer Zielfunktion mit Hilfe radialer
Basisfunktionen

Kontakt

Dr. Annette Kuhlmann
Tel.: 022 41/14-27 72
Fax: 022 41/14-21 02
annette.kuhlmann@scai.fraunhofer.de
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Stabilitat von Crash-Simulationen (DIFF-CRASH)

Aufgabe

In der numerischen Crash—Simulation
kdnnen fir ein und dasselbe Fahrzeug-
modell groBe Unterschiede in den
Ergebnissen verschiedener Simulations-
laufe beobachtet werden, selbst bei
kleinen Anderungen der Eingabedaten.
Sogar bei unverdanderten Eingabedaten
kdnnen groBBe Unterschiede in den
Simulationsergebnissen auftreten, etwa
wenn Hardware-abhangiger Rundungs-
fehlereinfluB (z.B. auf Parallelrech-
nern) zu Schwankungen in den far

das Simulationsergebnis wesentlichen
EinflussgroBen fuhrt. In diesem Kontext
spielen kritische Kontaktsituationen

— wie der 90-Grad-Kontakt — eine
besondere Rolle.

Wird beobachtet, dass selbst kleine
Abweichungen in den EinflussgroBen
einer Simulation bereits zu groBen An-
derungen in den Ergebnissen fhren,
so ist die Simulation instabil und die
Ergebnisse sind unzuverlassig.

Eine haufige Ursache fur Instabilitaten
ist in Bild 2 dargestellt: Zwei Bleche
treffen beim Aufprall im rechten Winkel
aufeinander, wodurch nicht zuverlassig
vorhergesagt werden kann, in welche
Richtung die Bleche sich gegeneinander
verschieben werden. Selbst kleinste An-
derungen — wie sie zum Beispiel durch
Rundungen entstehen — geben hier den
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Ausschlag. Fur eine sinnvolle Auswer-
tung von Simulationsergebnissen ist
es wichtig, kritische Instabilitaten zu
erkennen, sie richtig zu interpretieren
und, soweit moéglich, zu reduzieren.

Lésung

Die Software DIFF-CRASH wurde mit
dem Ziel entwickelt, dem Ingenieur
eine Moglichkeit zu geben, die durch
instabiles Verhalten verursachte Streu-
ung in Simulationsergebnissen zu beur-
teilen und ihre Ursache zu erkennen.

An Hand der Ergebnisse verschiedener
Simulationsldufe fuhrt DIFF-CRASH eine
statistische Analyse auf Grundlage der
Knotenpositionen in den Zeitschritten
der Simulation durch. DIFF-CRASH bie-
tet dabei verschiedene Funktionale an,
um MafBe fir die Streuung der Ergeb-
nisse zu berechnen und die Streuungen
auf ihren Ursprung zurickzufihren.

Die mit DIFF-CRASH berechneten
Ergebnisse kdnnen mit Hilfe kommerzi-
eller Software visualisiert werden.

Bild 1: Crash-Simulation

Bild 2: Eine haufige Ursache fur Instabilitaten ist
der 90-Grad-Kontakt.



Anwendung

Die Eindringtiefe der Stirnwand in den
FuBraum des Fahrers ist ein entschei-
dendes Designkriterium fur die Crash-
Auslegung eines Fahrzeugs. Zwei der
Funktionale von DIFF-CRASH werden
hier anhand der so genannten FuBraum-
intrusion der in Bild 1 dargestellten
Crash-Simulation erlautert.

Bild 3 zeigt die von DIFF-CRASH
berechnete maximale Streuung der
Knotenpositionen in einem ausge-
wahlten Zeitschritt. Die rote Farbung
zeigt in dieser Abbildung, dass die in
den verschiedenen Simulationslaufen
berechneten Knotenpositionen im Fuf3-
raum des Fahrers in diesem Zeitschritt
bis zu drei Zentimeter voneinander
abweichen!

Bild 4 zeigt die Ergebnisse eines in
DIFF-CRASH implementierten Ahnlich-
keitsfunktionals: Knoten mit dhnlicher
Streuung beziglich dieses Ahnlichkeits-
funktionals, berechnet tber die ver-
schiedenen Simulationslaufe, versieht
DIFF-CRASH mit dem gleichen Wert. Sie
sind in Bild 4 in der gleichen Farbe dar-
gestellt. Beobachtet man die Entwick-
lung der Einfarbungen in den verschie-
denen Zeitschritten, so kann dies dazu
beitragen, die Ursache fir die Streuung
der Knoten eines Bereiches zu finden.
Damit bekommt der Ingenieur wichtige
Informationen, um durch Anderungen
des Designs kritische Streueffekte ge-
zielt zu reduzieren.

Perspektive

Insbesondere bei Simulationen in
sicherheitskritischen Bereichen sind
numerische und Modell-Instabilitaten
nur ein Aspekt. DIFF-CRASH kann auch
die Auswirkungen produktionsbeding-
ter Schwankungen analysieren, wenn
es auf Simulationslaufe angewendet
wird, denen ein innerhalb der Produk-
tionstoleranzen stochastisch variiertes
Modell zugrunde liegt. Obwohl vorwie-
gend im Kontext von Crash-Simulatio-
nen entwickelt, sind die Analysemog-
lichkeiten von DIFF-CRASH weit Uber
diesen Anwendungsbereich hinaus rele-
vant, etwa bei mechanischen Umform-
simulationen, oder in der numerischen
Strémungssimulation.

Kooperationspartner

BMW AG, Minchen;
ESI GmbH, Eschborn;
Volkswagen AG, Wolfsburg.

Numerische Software

Bild 3: Die maximale Streuung der Knotenpositio-
nen ist farblich gekennzeichnet.

Bild 4: Knoten mit dhnlicher Streuung bzgl. Ahn-
lichkeitsfunktion sind farblich gekennzeichnet.

Kontakt

Dr. Ute Karabek

Tel.: 022 41/14-25 22

Fax.: 022 41/14-21 02
ute.karabek@scai.fraunhofer.de
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Design-Parameter-Optimierung (DesParO)

Aufgabe

Die Computersimulation erlaubt es,
bereits im Vorfeld einer konkreten,
meist sehr teuren Prototypentwicklung,
wichtige Parameter oder auch Geome-
trien eines zu entwickelnden Werk-
stlicks oder Produktes zu optimieren.
Im Regelfall missen fur jede Parame-
ter- oder Geometriednderung neue
Simulationslaufe durchgefuhrt werden.
Insbesondere bei rechenzeitintensiven
Simulationsprogrammen, bei denen
bereits die Dauer eines einzelnen Simu-
lationslaufes im Bereich von Stunden
oder gar Tagen liegt, kann der eigent-
liche Optimierungsprozess sehr lange
dauern. Hier sind intelligente, sparsame
Methoden gefragt, die den Prozess der
Parameterwahl beschleunigen und die
weitestgehend automatisch ablaufen.
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Lésung

Wir haben eine Optimierungs-Toolbox
speziell fir industrielle Simulationssoft-
ware entwickelt. Bei der Zusammen-
stellung der Komponenten haben wir
besonders bertcksichtigt, dass die Be-
rechnung eines einzelnen Zielfunktions-
werts in der Regel einen kompletten,
sehr rechenintensiven Simulationslauf
erfordert. Auch gehen wir davon aus,
dass Gradienteninformationen in der
Regel nicht vorhanden sind. Verschie-
dene Optimierungsverfahren und zu-
gehorige Suchstrategien sind in dieser
Optimierungs-Toolbox zusammenge-
stellt, insbesondere:

e Gradientenverfahren (Quasi-Newton,
konjugierte Gradienten),

e direkte Suchverfahren (Downhill-
Simplex, Powell),

e Verfahren mit Ersatzmodell (Design-
of-Experiment, Response-Surface-
Methode, Kriging).

Die Optimierungs-Toolbox steuert und
optimiert automatisch die relevanten

Parameter unter Berlcksichtigung einer
vom Anwender wahlbaren Zielfunktion.
Durch eine Konfigurationsdatei kénnen
verschiedenen Strategien gewahlt und
eine generische Zielfunktion definiert
werden.

Die Optimierungs-Toolbox wird unter
dem Namen DesParO (Design-Parame-
ter-Optimierung) vermarktet.

Sie bietet dem Anwender

e Standardalgorithmen und besonders
effiziente Optimierungsalgorithmen,

e einfache Anpassbarkeit an beliebige
Simulationsprogramme und

e parallele Berechnungsmaoglichkeit.

Wir bieten dem Anwender problem-
spezifische Beratungsleistungen an,
die besonders die Definition von
Zielfunktionen oder die Auswahl von
Optimierungsstrategien betreffen. Wir
bieten ferner Unterstlitzung bei der
Integration von DesParO (und eventuell
erforderlicher Erweiterungen) in die
Simulationsumgebung des Kunden an.



Konvergenzverhalten Kriging

Ziellunktionswert
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Konvergenzverhalten des Krigings am Testfall
,Srail”
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Anzahl Simulstionsiiufe

Konvergenzverhalten verschiedener
Optimierungsstrategien beim , Hutprofil

Werkzeugsatz fur den 2D-Tiefzieh-Benchmark
,Hutprofil”: Matrize (gruin), Stempel (gelb),
Niederhalter (turkis) und die Platine fur das zu
ziehende Hutprofil (violett, zu einem Viertel
eingezeichnet)

Ergebnis

Bei der Simulation des Tiefziehens
(auch Umformen) von Blechen durch
Pressen definieren Stempel und Matrize
— die wahrend der Simulation in klei-
nen Zeitschritten zusammengefahren
werden — die Endform des Bleches. Fur
jeden Zeitschritt der Tiefzieh-Simulation
muss ein stark nichtlineares Finite-Ele-
mente-System geldst werden. Daher
dauert die Simulation des Tiefziehens
eines groBeren Modells mehrere
Stunden. Unter diesen Bedingungen

ist es wichtig, mit wenigen Simulati-
onslaufen eine Parametereinstellung zu
finden, fur die das fertige Bauteil die
gewinschte Form hat. Es darf keine
starken Ausdinnungen, Risse oder
Falten aufweisen. Bei der rechnerge-
stltzten Optimierung des ,Hutpro-
fils” erzielten verschiedene Verfahren
schon nach einigen Simulationslau-

fen eine deutliche Verringerung der
Ruckfederung. Aber nur das Kriging
fand (nach 32 Simulationslaufen) eine
Parameterkonfiguration, bei der keine
zu starke Ausdinnung der Hutrander
zu beobachten war. Einen wesentlich
praxisnaheren Tiefzieh-Testfall stellt das
., Srail” der Numisheet-Konferenz von
1996 dar, das trotz seiner scheinbar
einfachen Form schon alle in der Praxis
wesentlichen Probleme aufzeigt. Hier
fand das Kriging-Verfahren bereits nach
24 Simulationsrechnungen eine fast
ideale Parametereinstellung.

Numerische Software

Perspektiven

Ein wichtiger nachster Schritt besteht
darin, die Toolbox mit Algorithmen

flr multidisziplindre Optimierung

und Zielfunktionen zu erweitern, die
unterschiedliche Designkriterien aus
verschiedenen Gebieten miteinander
kombinieren. Damit kénnen zum Bei-
spiel Modellparameter und gegebenen-
falls auch Modellgeometrie unter
Berlicksichtigung von Zielvorgaben
aus Crash-Simulation und Strukturme-
chanik gleichzeitig optimiert werden.
Die Algorithmen werden an konkreten
Beispielen aus der Automobilindustrie
entwickelt.

Auftraggeber

Bundesministerium fur Bildung und
Forschung (BMBF), Bonn

Partner

AUDI AG, Ingolstadt;
DaimlerChrysler AG, Sindelfingen;
INPRO GmbH, Berlin;

ACCESS GmbH, Aachen.

Kontakt

Dipl.-Math. Christof Bauerle

Tel.: 022 41/14-27 94

Fax.: 022 41/14-21 02
christof.baeuerle@scai.fraunhofer.de
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Automatic Data Parallelism Translator (ADAPTOR)

Ausgangssitutation

Fur wissenschaftlich-technische An-
wendungen und Simulationen wird
nach wie vor die Programmiersprache
Fortran eingesetzt. Denn mit ihrer Hilfe
lassen sich Portabilitat und sehr gute
Leistungen auf Hochleistungsrechnern
erzielen.

Fur die Instrumentierung, Optimierung
und Parallelisierung werden bevor-
zugt Compiler-Direktiven eingesetzt,
da diese das ursprtingliche Programm
nicht zerstéren und somit fehleranfalli-
ge Anderungen vermeiden. Auf einem
entsprechend hoéheren Level gestatten
die Direktiven Optimierungen, die von
Hand nur sehr mihsam zu vollziehen
und die fir die Wartbarkeit der Pro-
gramme nicht gerade hilfreich sind.
Neben maschinen- und herstellerspezi-
fischen Direktiven haben die standardi-
sierten OpenMP und HPF Direktiven fir
die Parallelisierung besondere Bedeu-
tung erlangt:

e Mit Hilfe von OpenMP-Direktiven
kann der Benutzer seine Anwendung
fur Parallelrechner mit gemeinsa-
mem Speicher parallelisieren, ohne
sich explizit mit der Programmierung
von Threads und deren Synchro-
nisierung auseinander setzen zu
mussen. OpenMP ist ein als De-fac-
to-Standard etabliertes Modell zur
Shared-Memory-Programmierung mit
Compilerdirektiven und Funktionsauf-
rufen in den Programmiersprachen
Fortran, C und C++, das nahezu alle
Shared-Memory-Systeme sehr gut
unterstatzen.
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e High Performance Fortran (HPF) bietet
dem Benutzer die Mdéglichkeit, seine
Anwendung mit Hilfe von Direktiven
flr Parallelrechner mit verteiltem
Speicher zu parallelisieren. Die Uber
die Direktiven spezifizierte Abbildung
der Daten auf die Prozessoren vermei-
det die mihsame Berechnung lokaler
Datenbereiche und erspart die oft
fehleranfallige Programmierung der
Kommunikation.

Aufgabe

Ein mit Direktiven angereichertes
Programm muss entsprechend trans-
formiert und Ubersetzt werden, so dass
den durch die Direktiven beabsichtigten
Optimierungen bzw. gewinschten
Transformationen Rechnung getragen
wird. Dieser Prozess erfordert je nach
Qualitat der Direktiven ausgereifte
Compiler-Technologie und entspre-
chende Laufzeitunterstiitzung fr die
gewdinschte Funktionalitat.

Lésung

Am Institut SCAI wurde zeitgleich mit
der Definition von HPF als Standard das
HPF Ubersetzungssystem ADAPTOR
entwickelt, das bereits friihzeitig die
Moglichkeit bot, maschinenunabhan-
gig die Nutzung von HPF fur indus-
trielle Anwendungen zu evaluieren
(Stromungssimulation, CG-Verfahren
u.a.). Als Public-Domain-Software
konnte ADAPTOR durch die Beteili-
gung vieler Nutzer in seiner Leistung
und Funktionalitat Schritt fur Schritt
verbessert werden.

Mit ADAPTOR verfuigt SCAI mittler-
weile Uber ein vollstandiges Fortran 90
Source-to-Source-Transformationssys-
tem — modular realisiert mit modernen
Compilerwerkzeugen. Es bietet Scanner
und Parser sowie zahlreiche Funktionen
fur Abhangigkeitsanalysen, Transforma-
tionen und Optimierungen.

ADAPTOR unterstiitzt machinenunab-
hangig die Parallelisierung von Fortran-
Anwendungen mit HPF oder OpenMP-
Direktiven. Fir die entsprechend
transformierten Programme steht
jeweils eine umfangreiche Laufzeitbi-
bliothek zur Verfligung, die auf weit
verbreiteten Standards basiert (MPI,
PThreads).

In Kooperation mit Partnern aus der
Industrie, insbesondere NEC Deutsch-
land, wurden zudem die fur HPF
relevanten Optimierungstechniken,
wie z.B. die Wiederverwendung von
Kommunikationsmustern in irrequléren
Anwendungen (unstrukturierte Gitter,
dinnbesetzte Matrizen) und die gleich-
zeitige Nutzung von gemeinsamem
und verteiltem Speicher integriert und
weiterentwickelt.



Perspektiven

Die im Projekt ADAPTOR entwickelten
Compiler-Technologien sind mittler-
weile so ausgereift, dass ADAPTOR
ganz generell fir alle méglichen
Programmtransformationen und
Code-Instrumentierungen eingesetzt
wird. Insbesondere wird die ADAPTOR-
Compilertechnik in dem vom BMBF
geforderten Projekt EP-CACHE genutzt,
um Werkzeuge fur die Instrumentie-
rung, Analyse und Optimierung von
Programmen flr Cache-Architekturen
zu entwickeln.

Auftraggeber

Die Arbeiten sind drittmittelfinan-
ziert in Esprit-Projekten und in einer
Kooperation mit NEC Deutschland,
Sank Augustin.

Numerische Software

real, dimension (N,N) :: A, B, C
real, dimension (N) R - )
Ihpf$% align with A :: B, C

'hpf$§ align R(I) with A(I,*)
Ihpf$ distribute (block, block) :: A

!50MP parallel do private (V), shared(W)
!SOMP+reduction (+: GSUM)
do I =1, N
V= (I - 0.5d0 ) * W
Vv =4.0d0 / (1.0d0 + V * V)
GSUM = GSUM + V

end do

Fortran Programm mit Parallelisierungs-Direktiven

TemplatedF
Felder
VHRFS ALIGH IHPF§ DISTRIBUTE

HPF Direktiven fir die Verteilung der Daten auf
die Prozessoren

Paralleles Programm
(HPF, OpenMP Direktiven)

l compiler HPF/ MPI P Threads
driver OpenMP Library Library
fadapt runtime

Paralleles Programm cemaile, liak Parallel
(Fortran | runtime calls) > [P > Executable

Source-to-Source-Parallelisierung mit ADAPTOR

Kontakt

Dr. Thomas Brandes

Tel.: 022 41/14-3472

Fax.: 022 41/14-21 02
thomas.brandes@scai.fraunhofer.de

Fraunhofer SCAI: Jahresbericht 2002/2003 51



Numerische Software

Cache-Optimierung (EP-CACHE)

Ausgangssitutation

Die Schere zwischen der CPU-Leis-
tung (zur Zeit Faktor 1,6 pro Jahr) und
der Speicherzugriffsleistung (Faktor
1,07 pro Jahr) wird immer gréBer. Der
Einsatz eines oder mehrerer Caches,
platziert zwischen Hauptspeicher und
Prozessor, erlaubt einen wesentlich
schnelleren Zugriff auf Kopien von
Daten aus dem Hauptspeicher. Das
erfordert aber, dass Anwendungspro-
gramme eine immer starkere Lokali-
tat in Zeit (Daten werden mehrfach
benutzt) und Raum (Daten werden
sequentiell bearbeitet) aufweisen mus-
sen. Bei einer effektiven Nutzung der
Caches kann die Laufzeit eines Pro-
gramms oft um einen Faktor sechs bis
zehn reduziert werden.

Konventionelle Implementierungen,
welche die durch die Caches gegebene
Speicherhierarchie nicht bertcksichti-
gen, erreichen oft nur einen Bruchteil
der theoretisch moglichen Leistung
eines Rechners. Eine drastische Erho-
hung der Leistung erfordert relativ
hohe Kosten in der gesamten Software-
Entwicklung, zumal die Erreichung von
Lokalitat oft im krassen Gegensatz zu
einem modularen und leicht erweiter-
baren Entwurf von Software steht.

1000

100

10

Leistung

Aufgabe

Die Identifizierung und die Beurteilung
von Leistungsengpdssen im Programm,
die sich auf Cache-Probleme zurtckfih-
ren lassen, sind die kritischen Punkte.
Ganz allgemeine Informationen Uber
die Anzahl der Cache-Misses sind hier
allerdings nicht besonders niitzlich, da
sie dem Anwender zwar die Existenz
von Engpassen signalisieren, nicht aber
das Wo und Warum.

Das vom BMBF geférderte Projekt
EP-CACHE soll dazu beitragen, diese
Probleme zu bewaltigen. Durch den
Einsatz von Hardware-Monitoren in
Verbindung mit entsprechenden Moni-
tor-Kontrolltechniken kann der Benut-
zer aufschlussreiche Informationen tber
das Cache-Verhalten seines Programms
erhalten. Entsprechende Werkzeuge
far die Monitorkontrolle, Performance-
Visualisierung und Optimierung bieten
erweiterte und zusatzliche Moglichkei-
ten zur Identifizierung von Speicher-
problemen und deren Beseitigung.

Die Werkzeuge sind fir die Analyse
und Optimierung von Programmen

far Cache-Architekturen ausgerichtet,
insbesondere auch fur SMP Cluster.

uProzessor
60% / Jahr

Prozessor-Speicher

Leistungsliicke
(wéchst 50% / Jahr)

DRAM
7% / Jahr

PPPPPPPPPPPPPPPP

- - - -

Unterschiedliche Entwicklung von Prozessor- und Speicherzugriffsleistung

52 Fraunhofer SCAI: Jahresbericht 2002/2003

Ergebnisse

Im Projekt EP-CACHE (Beginn Marz
2002) wurden bisher Konzepte fur
neue Hardware-Monitore erarbeitet,
mit denen sich mehr Informationen
erfassen lassen als mit bisherigen Mess-
maoglichkeiten. Es wurden Strategien
entwickelt, um mit den Mdglichkeiten
des Monitors die Leistungsanalyse und
-optimierung von Programmen auf
SMP-Clustern zu verbessern. Eine wich-
tige Rolle spielt die von SCAI entwi-
ckelte ADAPTOR-Compilertechnologie,
die so weit Uberarbeitet und erweitert
worden ist, dass mit ihrer Hilfe Werk-
zeuge zur Instrumentierung, Analyse
und Optimierung von Programmen fir
Cache-Architekturen realisiert werden
kdnnen.

Der Projektansatz beruht auf dem
Entwurf verschiedener Monitore zur
Beobachtung des Speicherzugriffsver-
haltens paralleler Anwendungen auf
SMP-Rechnern. Es wird eine Evalu-
ierungsumgebung erstellt, die einen
Simulator des jeweiligen Monitors
einschlieBlich der notwendigen System-
softwarekomponenten enthalt. Weiter-
hin wird eine automatische Steuerung
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der Monitore realisiert. Die interaktive
Visualisierungsumgebung Vampir wird
fur die Visualisierung der mit Hilfe der
Monitore gemessenen Daten einge-
setzt, da entsprechende Displays bereits
unterstitzt werden.

Der Cache-Monitor und die Visuali-
sierung entsprechender Daten tra-

gen dazu bei, die Schwachstellen im
Programm zu identifizieren und zu
verstehen. Fur die Optimierung der
Programme dient ein interaktives
Transformations-Werkzeug, das alle
Cache-relevanten Transformationen
unterstitzt, sowie die Moglichkeit, mit
Hilfe von HPF Direktiven die Lokalitat
der Daten direkt fur eine bessere Ca-
che-Nutzung umzusetzen. Eine beson-
dere Herausforderung stellt dabei die
Integration von Techniken dar, die die
Optimierung mit Hilfe der gemessenen
Daten automatisch steuert.

Wahrend der Laufzeit des Projektes
(Marz 2002 bis Februar 2005) wird
ein Simulator als Plattform eingesetzt,
um die Werkzeuge bereits entwickeln
und testen zu kénnen, auch wenn die

entsprechende Hardware-Unterst(t-
zung noch nicht vorhanden ist. Fir die
Evaluierung werden zudem reprasenta-
tive parallele Simulationsanwendungen
eingesetzt: u.a. das lokale Modell (LM)
des DWD (Deutscher Wetterdienst)
und das geophysikalische Simulations-
paket GeoFEM, das am RIST in Tokio
entwickelt worden ist und auf dem zur
Zeit schnellsten Rechner der Welt, dem
Earth Simulator von NEC, eingesetzt
wird.

Auftraggeber

EP-CACHE wird vom BMBF geférdert.

Partner

TU Minchen, Lehrstuhl fur
Rechnerstrukturen;

TU Dresden, Zentrum fur
Hochleistungsrechnen;
Pallas GmbH, Bruhl.

AdressraumUberwachung von Cache-Misses
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Kontakt

Dr. Thomas Brandes

Tel.: 022 41/14-3472

Fax.: 022 41/14-21 02
thomas.brandes@scai.fraunhofer.de
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Strahlentherapieplanung (Radioplan)

Aufgabe

Neben den operativen Behandlungs-
methoden und der Chemotherapie
bekommt die Strahlentherapie eine
zunehmend hohe Bedeutung als
Methode zur Behandlung von Krebs-
tumoren. Manche Tumoren, etwa
Prostatakrebs, lassen sich nur durch
Bestrahlungen behandeln.

Ziel einer schonenden und zugleich
effektiven Strahlentherapie ist es,
einerseits eine hohe therapeutische
Dosis ionisierender Strahlung im Tumor
zu realisieren, andererseits aber die

bei der Behandlung in den umliegen-
den gesunden Organen unvermeidli-
che Strahlendosis zu minimieren, um
Nebenwirkungen gering zu halten.
Einen patientenabhdngigen Strah-
lentherapieplan zu erstellen, ist eine
schwierige und kritische Aufgabe, weil
miteinander in Konflikt stehende Ziele
in Einklang gebracht werden mussen.
Die Losung dieser inharent wider-
spruchlichen Optimierungsaufgabe ist
derzeit in der medizinischen Praxis eine
Aufgabe des Arztes und erfordert gro-
Be Erfahrung im Umgang mit Planungs-
systemen.
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Lésung

Einen Therapieplan zu erstellen ver-
langt, die Strahlungsintensitat der
Bestrahlungskopfe zu steuern (intensi-
tatsmodulierte Strahlentherapie) und
Zahl und Richtung der Strahlen zu be-
stimmen. Heutige Planungssysteme, die
rechnergestiitzt das Intensitatsspektrum
der Strahlungskopfe sowie die resultie-
rende Dosisverteilung berechnen, sind
zwar bereits sehr leistungsfahig, bieten
aber Verbesserungsmaglichkeiten hin-
sichtlich der verwendeten Modelle. Be-
denkt man, dass eine Verbesserung von
Therapieplanen um nur 1 Prozent — laut
deutscher Krebsstatistiken — das Leben
von bis zu 500 Menschen pro Jahr ret-
ten kann, so wird die Wichtigkeit von
Fortschritten in der Optimierung von
Therapieplanen offensichtlich.

Im Projekt Radioplan wird ein komplet-
tes Planungssystem fir die intensitats-
modulierte Strahlentherapie entwickelt.
Dabei nutzt man Grundsatze multi-
kriterieller Optimierung und verwendet
neue mathematische Modelle, welche
die physikalischen Vorgange bei der
Dosisverteilung besser wiedergeben.

Linearbeschleuniger

Radiograph und Tumor-Lokalisierung
(PLUNC Radiotherapiesystem)



Ergebnis

Bisherige Optimierungsansatze verwen-
deten zur Optimierung der Dosisvertei-
lung im Korper lediglich eine Ziel-
funktion: Das Unterschreiten einer
sinnvollen therapeutischen Dosis im
Zielvolumen und das Uberschreiten als
ideal angesehener Dosisoberschranken
in gesunden Organen wird dabei durch
geeignete Gewichtsfaktoren verhindert.
Im Projekt Radioplan wurde die einzel-
ne Zielfunktion ersetzt durch eine Schar
von Zielfunktionen, welche jeweils den
relevanten Entitaten zugeordnet sind.
Mathematisch fihrt dies auf ein Pro-
blem der multikriteriellen Optimierung.
Zur Behandlung dieser Problemklasse
verwendet man Methoden der Straf-
funktionen, um Verfahren der unres-
tringierten linearen und nichtlinearen
Optimierung nutzen zu kénnen.

Bei der Dosisberechnung werden
Effekte der elastischen und inelasti-
schen Streuung bertcksichtigt. Das
neue deterministische Modell ist
vierdimensional (partielle Differenti-
algleichungen gewonnen aus einem
sechs-dimensionalen Ausgangsmodell)
und erlaubt es — im Gegensatz zu bis-
her verwendeten Standardmodellen —,
Inhomogenitaten zu simulieren. Metho-
den der Dosisberechnung in heutigen
Planungssystemen kénnen bei Inhomo-
genitaten bis zu 15 Prozent Fehler
beinhalten. Die Losungen des neuen
Modells sind hier erheblich besser.

Perspektiven

Die im Projekt verwendeten Optimie-
rungstechniken lassen sich auf andere
Probleme Ubertragen, bei denen inha-
rent widersprichliche Ziele ein gege-
benes Problem kennzeichnen. Anwen-
dungsfelder hierbei kénnten sein: Das
Design einzelner technischer Bauteile
in den Ingenieurwissenschaften, die
Standortplanung von Produktionsstat-
ten oder Investitions- und Produktions-
planungen in den Wirtschaftswissen-
schaften.

Die bei der Dosisberechnung erzielten
Ergebnisse lassen sich zur Behandlung
des direkten und des inversen Problems
in der Tomographie nutzen. Die Ergeb-
nisse sind auBerdem Ubertragbar auf
andere Anwendungen wie Spektrosko-
pie im infrarotnahen Bereich, Strahlen-
schutz, industrielle Radiographie und
medizinische Bildverarbeitung. Eine
Vielzahl von Anwendungen in diesen
Bereichen lassen sich als Problem der
Parameter-ldentifizierung bei partiel-
len Differentialgleichungen formulie-
ren. Das im Projekt entwickelte neue
Modell zur Dosisberechnung kann an
diese Probleme angepasst werden und
dadurch zu einer Verbesserung exis-
tierender Verfahren oder gar zu neuen
Methoden in diesen Bereichen fuhren.

Auftraggeber

Radioplan wird vom BMBF geférdert.

Numerische Software

Optimierte Dosisverteilug
(PLUNC Radiotherapie-System)

Frontal Shaded View
(PLUNC Radiotherapie-System)

Partner

Fraunhofer ITWM, Kaiserslautern;
Deutsches Krebsforschungszentrum
(DKFZ), Heidelberg.

Kontakt

Dr. Klaus Stiiben

Tel.: 022 41/14-27 49

Fax.: 022 41/14-21 02
klaus.stueben@scai.fraunhofer.de
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Geschaftsfeld Bioinformatik

Situation

Biotechnologie und Pharmaforschung sind heute
ohne Unterstitzung durch Computer kaum mehr
vorstellbar. Grinde dafir sind:

e die exponentiell wachsende Datenflut in der
molekularen Biologie, der Genomforschung
sowie der Wirkstoffforschung,

e das immer starkere Zusammenwachsen von
Biologie, Medizin, Chemie, Pharmakologie
und Toxikologie und die daraus erwachsen-
de Notwendigkeit, Uber die Grenzen dieser
Fachgebiete hinweg interoperable Modelle zu
etablieren,

e die Notwendigkeit, zwischen experimenteller
Forschung und empirischem Wissen auf der
einen Seite und abstrahierten, theoretischen
Ansatzen auf der anderen Seite zu vermitteln
und vorhandenes Wissen fir die Vorhersage
neuer Wirkstoffe und ihres pharmakologischen
Verhaltens zu nutzen.

Die Anwendungen mathematisch-informati-
scher Methoden erstrecken sich dabei Uber den
gesamten Pharma-Forschungsprozess, von der
Identifizierung von Targetmolekulen und ihrer
Einordnung in pathophysiologische Prozesse bis
hin zur statistischen Analyse von Screening-Daten
und der Vorhersage potenzieller Wirksubstanzen.
Aufgrund des stark empirischen Charakters von
Biologie und Medizin erfordern rationale Ansat-
ze in der Wirkstoffforschung auBBerdem, dass

das umfangreiche Wissen der Biologie und der

Medizin fur analytisch-pradiktive Zwecke (etwa im

Bereich des Uberwachten, maschinellen Lernens)
aufbereitet wird. In diesem Zusammenhang
wachst die Bedeutung formaler Wissensreprasen-
tationen (Ontologien) sowie moderner Verfahren
der Informationsextraktion.

Die Sequenzierung des menschlichen Genoms
und die Identifizierung und Kategorisierung der
Uberwiegenden Zahl der menschlichen Gene hat
eine graduelle Veranderung der industriellen Bio-
informatik mit sich gebracht. Die Vorhersage von
Genen und die Aufklarung ihrer Struktur treten
hinter Verfahren der Struktur- und Funktionsauf-
klarung von Proteinen zurlick; die Regulation von
Genexpression im gesunden sowie im erkrankten
Organismus, die funktionelle Genomanalyse,
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tritt ins Zentrum des Interesses der forschenden

Pharmaindustrie. Die Angriffspunkte pharmazeuti-

scher Wirksubstanzen sowie die von ihnen hervor-

gerufenen Effekte lassen sich nunmehr vor dem

Hintergrund des gesamten Genoms analysieren.

Damit besteht erstmals die — nicht nur theoreti-

sche — Moglichkeit, Eigenschaften kleiner Wirk-

stoffmolekile im Kontext biologischer Systeme zu
modellieren. Kernelemente eines zukunftsweisen-
den, rationalen Wirkstoffentwurfs sind daher

e Methoden zur Identifizierung relevanter Eigen-
schaften kleiner Wirkstoffmolekile durch ihre
chemische Struktur sowie die Nutzung dieser
Eigenschaften fur die Vorhersage neuer, poten-
zieller Wirkstoffmolekale,

e Extraktion und Reprasentation komplexer,
empirisch beschriebener Zusammenhange
(etwa in der Toxikologie), die Ableitung von
GesetzmaBigkeiten (Beziehungen von Struk-
tur und Wirkung) sowie die Nutzung dieser
Information fur die Vorhersage pharmako-
logischer Eigenschaften neuer, potenzieller
Wirkstoffmolektle und

e die Kombination wissensbasierter Ansatze
(inklusive statistischer Modelle fir empirische
Beobachtungen) mit theoretischen, auf physika-
lischen Eigenschaften beruhenden Modellen far
die verbesserte Vorhersage spezifischer Wirk-
substanzen im physiologischen Kontext (also fur
Krankheiten, Organe und Anwendungsgebiete).

SCAI arbeitet zusammen mit Industriepartnern an
wesentlichen wissenschaftlichen Fragen, die mit
diesen Kernelementen verbunden sind.

Lésungen

SCAI bietet Expertise und Lésungen fur folgende

Kernkompetenzen im Geschaftsfeld Bioinformatik

an:

1. Angewandte Chemieinformatik
Hier bearbeiten wir Fragen der statistischen
Analyse von Daten aus dem industriellen
Screening von Wirkstoffmolekilen. AuBerdem
zielen unsere Forschungsarbeiten darauf ab,
pharmakologisches Wissen zu extrahieren so-
wie biologische und pharmakologische Effekte
strukturellen Eigenschaften von Wirkstoffmole-
kdlen zuzuordnen.



2. Informationsextraktion und Textmining
In diesem Themengebiet bearbeiten wir
Methoden der Erkennung von Namen biolo-
gischer Objekte (,,Entitaten”) wie Genen oder
Proteinen sowie die Extraktion semantischer
Beziehungen zwischen biologischen Objek-
ten (etwa die Interaktion eines Proteins A mit
einem Protein B). Kiinftige Forschungs- und
Entwicklungsanstrengungen zielen darauf ab,
Informationen zu den Beziehungen zwischen
Wirkstoffmolektlen und ihren biologisch-phar-
makologischen Effekten aus unstrukturierten
Textdokumenten zu extrahieren.

3. Datenmanagement und Informationssysteme
fir die Life Sciences
Die Heterogenitat von Datenbanken in den
Life Sciences macht die sinnvolle Verknipfung
und Integration von Daten und Informationen
zu einer komplexen Aufgabe. Systeme, die
auf GRID-Technologie beruhen, steigern diese
Komplexitat noch. SCAI arbeitet intensiv an
Fragen der Reprasentation biologischer und
medizinischer Daten in Datenbanken sowie
der semantischen Integration von Daten und
Wissen im Kontext in verteilten Systemen.

Perspektiven und Potenziale

Computeruntersttzte Verfahren gewinnen in der
forschenden Biotechnologie- und Pharmaindustrie
an Bedeutung. Obgleich mit der Sequenzierung
des humanen Genoms ein Meilenstein in der
Entwicklung der Life Sciences erreicht wurde,

ist keinerlei Reduktion der Datenflut in den Life
Sciences zu beobachten. Vielmehr stellt sich zu-
nehmend das Problem der Integration von Daten
mit vorhandenem, publiziertem Wissen und das
Problem der Analyse groBer Datenmengen (Data
Mining), wie sie gegenwartig vor allem durch

die Methoden der funktionellen Genomanalyse
generiert werden.

Wir beobachten im Markt eine Aufteilung mogli-
cher Kooperationsgebiete in zwei Felder. Erstens
Software zur Lésung konkreter, scharf umrissener
Probleme. Zweitens wissenschaftliche Projek-

te, deren Ziel auf die Untersuchung komplexer
Probleme durch die Kombination wissensbasierter

Ansatze mit analytischen Ansatzen hinauslauft.
Diese Projekte kénnen nur in gemeinsamen
Forschungs- und Entwicklungsprojekten bearbei-
tet werden. Beispiele fur solche Kooperationen
kommen aus dem Textmining, wo wir uns spezifi-
schen Fragen durch die Generierung spezialisierter
Grammatiken annahern. Zukinftige Herausforde-
rungen liegen hier vor allem in der Integration von
Wissen aus unterschiedlichen Wissensdomanen.
Die Verknupfung von Informationsextraktion
biologischer Entitaten (etwa Gene, Proteine und
Krankheiten) mit der Informationsextraktion
chemischer Entitaten (Wirkstoffbezeichnungen
und Strukturformeln) stellt hier eine der groBBen
Herausforderungen fur unsere kiinftige Arbeit dar.
Die Abteilung versucht deshalb, die Kompetenzen
in der Chemieinformatik und in der Informations-
extraktion zusammenzufihren und die resultieren-
de Synergie zu nutzen, um am Markt eine fthren-
de Position zu erlangen.

Kontakt

Dr. Martin Hofmann (Abteilungsleiter)
Tel.: 022 41/14 28 02

Fax.: 022 41/14 26 56
martin.hofmann@scai.fraunhofer.de
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Bioinformatik

Bioinformatikmethoden flr die Expressionsanalyse (BEX)

Aufgabe

Expressionsanalysen klaren physiolo-
gische Prozesse und die Pathomecha-
nismen wichtiger Krankheiten in der
akademischen Welt und in der pharma-
zeutischen Industrie auf. Die biologisch
sinnvolle Interpretation der entstehen-
den groBen Datenmengen gelingt nur
mit computergestUtzten Verfahren aus
der Informatik und Statistik. Oftmals
berlcksichtigen solche Verfahren

nicht explizit den biologischen Zusam-
menhang eines Gens oder Proteins

im funktionierenden Organismus. Zur
Aufklarung von Wirkmechanismen ist
aber dieser biologische Zusammenhang
wichtig.

Lésung

Wir extrahierten Netze verschiedener
Art (metabolische und regulatorische
Beziehungen, Protein-Protein-Interak-
tionen, Literaturnetze u.a.) aus unter-
schiedlichen Quellen und modellierten
diese in einheitlicher Form. Mit ihnen
spezifizieren wir biologisches Wissen,
das bei der Analyse von Expressions-
daten von Nutzen sein kann. Auf Basis
dieser umfangreichen Daten kann eine
computergestitzte Generierung und
Validierung biologischer Hypothesen
erfolgen (Bild 1).

Um die explorativen Analysen zu
unterstttzen, entwickelten wir mit
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Aventis Pharma, Frankfurt, und der
Ludwig-Maximilians-Universitat Min-
chen Methoden, die eine integrierte
Analyse der biologischen Netze und
der DNA-Chipdaten erméglichen. Der
Significant Area Search Algorithmus
detektiert relevante Teilnetze auf Basis
von p-Werten, welche die differentielle
Expression einzelner Gene quantifizie-
ren. Der Co-Clustering-Ansatz hinge-
gen geht von einer Korrelationsmatrix
von Expressionsprofilen aus, verfolgt
aber ein dhnliches Ziel: die Extraktion
relevanter Uberschaubarer Netze, die
als Ausgangspunkt fir biologische
Hypothesen dienen kénnen (Bild 2).
Die im BEX-Projekt entwickelte ToPNet-
Applikation integriert die entwickelten
Ansatze zur explorativen kontextuellen
Analyse von Expressionsdaten in einem
benutzerfreundlichen Programm. ToP-
Net wird inzwischen von der BioSolvelT
GmbH vertrieben.

Kooperationspartner

Aventis Pharma GmbH, Frankfurt;
BioSolvelT GmbH, Sankt Augustin;
LMU Munchen.

Bild 1: Auschnitt eines Literaturnetzes, welches
Relationen zwischen Proteinen und Genen
darstellt. Der Grad differentieller Expression ist
durch die Farbe der Knoten dargestellt.
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Bild 2: Anwendung der entwickelten Algo-
rithmen (hier Significant Area Search) fuhrt
zur Extraktion Uberschaubarer Teilnetze mit
signifikanter differentieller Expression.

Kontakt

Dipl.-Inform. Daniel Hanisch

Tel.: 022 41/14-25 49

Fax.: 022 41/14-26 56
daniel.hanisch@scai.fraunhofer.de



Bioinformatikmethoden fir die Proteomanalyse

Aufgabe

Das Projekt gehort zum Projekt
Development of Microbalance Array
and Mass Spectrometry (MAMS),
welches das Bundesministerium fiir
Bildung und Forschung fordert. Es hat
zum Ziel, einen neuen Arbeitsfluss zur
Entschlisselung komplexer biologi-
scher Prozesse zu entwickeln. Dieser
Arbeitsfluss beginnt mit der Auswabhl
eines oder mehrerer Proteine, die naher
untersucht werden sollen. In einem
ersten Schritt werden die Proteine
hergestellt. Danach werden fur jedes
Zielprotein aus einer Menge RNA-Mole-
klle (Aptamere) solche ausgewahlt und
vermehrt, die dieses spezifisch binden
(SELEX-Prozess). Sind diese Aptamere
gefunden, wandern sie auf die Ober-
flache einer Mikrowaage. Dabei lassen
sich durch die Microbalance-Array-
Technik mehrere interessante Proteine
in einem Schritt analysieren. Mit der
Mikrowaage messen wir, wie viel

von einem speziellen Protein in einer
Losung vorliegt. Das gebundene Protein
lasst sich anschlieBend mit der Massen-
spektrometrie weiter analysieren.

Der Einsatz von Methoden aus der
Bioinformatik ist an mehreren Stellen
dieses Prozesses wichtig. Zu Beginn
unterstitzt die Modellierung und sta-
tistische Analyse von Gen- und Protein-
netzen die Auswahl von Zielproteinen.
Durch die Vorhersage der Protein- und
Domanenstruktur von Zielproteinen
gewinnen wir hier Erkenntnisse, die
eine vereinfachte Aufbereitung und
Herstellung des bendétigten Zielproteins
ermoglichen. SchlieBlich werten wir die
durch die Kaskade gewonnen Daten
des Microbalance Array und der Mas-
senspektrometrie aus. Dies geschieht
im Kontext der relevanten bioche-
mischen Netze und des biologischen
Kontextes.

Ergebnisse

Um die Protein- und Proteindoméanen-
struktur zu berechnen, verwenden wir
den am Institut SCAI entwickelten Pro-
teinstrukturvorhersageserver Arby. Die
Vorhersagequalitat des Servers testeten
wir im internationalen CAFASP3-Wett-
bewerb. Dabei hat sich gezeigt, dass
der Server eine exzellente Vorhersa-
gequalitdt fur Einzeldoméanenproteine
besitzt (siehe Bilder). Das Ziel besteht
darin, diese Qualitat auch auf Multido-
manenproteine zu Ubertragen. Dazu
entwickeln wir eine neue Komponente,
die eine integrierte Proteinstruktur- und
Proteindomaénenstrukturvorhersage er-
maoglicht. Zu diesem Zweck richteteten
wir eine Testumgebung fir die Qualitat
von Domanenstrukturvorhersagen ein.

Gleichzeitig entwickelt die Gruppe an
der Ludwig-Maximilians-Universitat
Verfahren, um interessante Kandida-
tenproteine fur den Chip zu identifizie-
ren. Dabei wertet sie fir ein gegebenes
biologisches Problem — die aus der
Literatur bekannte — Information aus,
um relevante Gene und Proteine zu
identifizieren. Dazu sucht sie Proteine,
die einem gegebenen Eigenschaftsprofil
entsprechen. In dieses Eigenschaftspro-
fil gehen auch die vorhergesagten
strukturellen Informationen ein.
Weiterhin arbeiten wir an statistischen
Methoden, mit denen die Funktion von
Proteinen anhand von Genexpressi-
ons- und Proteomdaten vorhergesagt
werden kann. Des weiteren entwickeln
wir Methoden, um den Effekt der Aus-
schaltung von Genen und Proteinen in
Zellen vorherzusagen.

Auftraggeber

Bundesministerium fur Bildung und
Forschung (BMBF)

Bioinformatik

Kooperationspartner

Im Projekt arbeiten wir eng mit der
Arbeitsgruppe von Prof. Dr. Zimmer
an der Ludwig-Maximilians-Universitat
Minchen zusammen.

Bruker Daltonik GmbH, Bremen;
Ludwig-Maximilians-Universitat,
Munchen;

NascaCell GmbH, Prien am Chiemsee;
Qiagen GmbH, Hilden;

Stiftung caesar, Bonn;

Universitat Bonn, Institut flr experi-
mentelle Hdmatologie und Trans-
fusionsmedizin;

Universitat zu Koln, Institut fur
Virologie.

Cytohesin 1, SEC 7 Doméne (Original)

N

Vom Arby-Server vorhergesagte Struktur.

Kontakt

Dipl.-Math. Niklas von Ohsen

Tel.: 022 41/14-23 60

Fax.: 0 22 41/14-26 56
niklas.von-oehsen@scai.fraunhofer.de
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Bioinformatik

Ontologien — von Mensch und Computer lesbar

Dbebe it Jownd - d - D

Situation

Ontologien stellen Wissen in einer for-
malen und kompakten Reprasentation
dar, die fur Menschen und Computer
lesbar ist. Ontologien zeichnen sich
aus durch kontrollierte Vokabularien
von Termen, ihren Definitionen und
der Spezifizierung ihrer Beziehungen.
Die Ubertragung von Ontologien in
Datenstrukturen und das Abspeichern
in Datenbanken ist maglich, da auch
logische Bedingungen und hierarchi-
sche Strukturen in Ontologien abgebil-
det werden kénnen.
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Bild 1: Darstellung der Ergebnisse einer Extraktion von Protein-Protein-Inter-
aktionen aus der Datenbank MEDLINE im Browserfenster.

Bild 2: Extrahierte Interaktionen mit dem Protein tPA (tissue-type plasminogen

activator).

62 Fraunhofer SCAI: Jahresbericht 2002/2003

Vorteile durch den Gebrauch von Onto-

logien in Datenbanken:

e Durch Definition von Relationen und
logischen Bedingungen in Ontolo-
gien lassen sich viele Informationen
—vorher in Textfeldern als ,Freitext’
gespeichert — in definierten Daten-
feldern abgelegen. Ziel einer Ontolo-
gienentwicklung ist es, Annotationen
in freien Textfeldern Uberflissig zu
machen. Damit lassen sich Datenfel-
der gezielt durchsuchen.

* Ontologien erlauben es, verschiedene
synonyme Begriffe einem Objekt zu-
zuordnen, wie Turklinke zu Turgriff.
Sogar unterschiedliche Benutzer mit
verschiedenen Terminologien finden
die gesuchten Eintrage.

e Definition hierarchischer Strukturen
in Ontologien erlaubt es, Subtypen
Oberbegriffen zuzuordnen, z.B. die
Zuweisung von Auto, Fahrrad, Motor-
rad zu dem Oberbegriff Fahrzeug.
Gleichzeitig ist es moglich, durch
Suche nach Oberbegriffen Subklassen
in Datenbanken zu extrahieren.

e Es sind Konsistenzprifungen mog-
lich. Sie zeigen Bedingungen auf, die
sich widersprechen. Zudem identifi-
zieren sie Mehrdeutigkeiten von Be-
griffen und behandeln sie gesondert .

e |In Ontologien kann auf externen
Datenbanken referenziert werden,
die schon als Wissensreprasentation
in einem Fachgebiet vorliegen.

Ergebnisse

Wir entwickeln Ontologien in Lebens-
wissenschaften, die die Extraktion
spezifischer Informationen aus bio-
medizinischen Texten erlauben und
zum definierten Abspeichern von
Textmining-Ergebnissen oder anderen
biomedizinischen Daten dienen. Daher
sind die Themen Ontologie und Text-
mining hier eng verknUpft. Der Einsatz
der Ontologien im Textmining erfordert
zuerst die Generierung umfassender



Worterblcher. Dazu dienen uns die

Ressourcen 6ffentlicher Datenbanken,

da die Anzahl der Objekte eine manu-

elle Generierung nicht zuldsst. Zur Ge-

nerierung eines menschlichen Gen- und

Proteinnamens-Worterbuch nutzen wir

e die Proteindatenbanken SWISSPROT
mit Uber 9000 Eintragen,

e TREMBL mit Gber 80 000 Eintragen
und

e die Gendatenbank LocusLink mit
Uber 14 000 humanen Genen mit
Proteinprodukten, deren Funktion
bekannt oder angenommen ist.

Aus diesen Quellen entwickelten wir
ein Gen- und Proteinnamensworter-
buch. Probleme waren hierbei bei-
spielsweise die automatische Léschung
unspezifischer Namen aus den Worter-
blchern und der Umgang mit haufig
vorkommenden, nicht eindeutigen
Gen- und Protein-Namen. Da fur das
Textmining ein umfassendes Worter-
buch bendtigt wird, mussten wir viele
Schreibvarianten hinzuftgen. In Bild

4 wird ein Beispiel eines Worterbuch-
objektes gezeigt. Um weitere Schreib-
varianten erkennen zu kénnen, wurde
ein spezieller Algorithmus zur Identi-
fizierung von Gen-Protein-Namen

in biomedizinischen Texten (Produkt
ProMiner, vertrieben von der BiosolvelT)
entwickelt. Vertauschungen (Permu-
tationen), Einfligungen (Insertionen)
oder Léschungen (Deletionen) einzelner
Woérter (z.B. Type-1 collagen = collagen
1 = collagen-I) kénnen dem richtigen
Proteineintrag zugeordnet werden.
Neben dem Wérterbuch ist die
Referenz der einzelnen Objekte zu

den Datenbanken LocusLink und
SWISSPROT/TREMBL ein wichtiger
Eintrag in der Proteinontologie, da wir
dadurch die extrahierten Informationen
aus dem Textmining mit anderen Experi-
menten (Expressionsdaten, Proteomics)
verknUpfen kénnen (Bild 2).

Die Definition von Relationen zwischen
den Genen und Proteinen und die

ADE12 | YNL220w | ADE12]
[HIS5 1 HISS | YiL116w]

Bioinformatik
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Zuordnung der Textmining-Extraktionen
zu diesen Relationen ist ein weiterer
wichtiger Punkt in der Entwicklung
der Proteinontologie. Dadurch gelingt
es, die extrahierten Informationen zu
normalisieren und Relationsklassen zu-
zuordnen. Beispiele sind regulatorische
Interaktionen wie Aktivierung, Hem-
mung oder molekulare Interaktionen
wie Bindung oder Phosphorylierung
(Bild 3).

Die zusatzliche Einbindung der GO-
Ontologie in unsere Proteinontologie
ermoglicht es uns auBBerdem, die
Relationen der Gene oder Proteine zu
suchen, die eine bestimmte molekulare
Funktion austben (z.B. Protein-Kinasen)
oder an definierten biologischen Pro-
zessen (z.B. Zellzyklus) beteiligt sind.

Perspektive

Wir werden die Erfahrungen in der Ent-
wicklung der Gen-Proteinontologie nut-
zen, um auch auf anderen biologisch-
medizinischen Gebieten Worterblcher
und Ontologien zu generieren. Dazu
gehdren Worterblcher von Krankhei-
ten und Geweben sowie phanotypische
Beschreibungen und Definitionen in
medizinischer Terminologie und dquiva-
lent dazu in den verschiedenen Modell-
organismen. Ein weitere Aufgabe ist
die Generation eines Woérterbuchs zur
Identifikation chemischer Namen und
Verbindungen in Texten.

Wir streben zudem eine Erweiterung

Knocked-out gene

YDR38Gw | HPT1]

Bild 3: Verknupfung von
Protein-Protein-Interakti-
onen mit Ergebnissen aus
einem Genexpressions-
experiment.

der Protein-Ontologie an, die Komplex-
bildung, sekundare Proteinmodifikatio-
nen und damit einhergehende Funktio-
nen der Proteine erfassen kann. Dies ist
besonders wichtig fur das Abspeichern
kinftiger Proteomics-Daten.

Kooperationspartner

TEMIS GmbH, Heidelberg;
BiosolvelT, Sankt Augustin.

Object View IL6

Gen name L6

Identifier 3563@LOCTUSLINE

IL6_HUMAN@SWISSPROT

BSF2

BSFz

HGF

HEF

IFNE 2

IFNB2

L&

ILé

INTEELEUKIN &
BSF-2

Hybridoma growth factor
IFNE-2

IL-6

INTERLEUKIN-6
B-cell stimulatory factor 2
Interferon beta-2
Interleukin-é precurser
mterleulan 6

interferon, beta 2

Synonyms

Bild 4: Worterbucheintrag des Genes IL6
Kontakt

Dr. Juliane Fluck

Tel.: 022 41/14-21 88

Fax.: 0 22 41/14-26 56
juliane.fluck@scai.fraunhofer.de
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Bioinformatik

Computergestltzte Analyse von HTS-Daten (LeadID)

Aufgabe

Die Entwicklung neuer Medikamente
in der pharmazeutischen Forschung ist
sehr zeitaufwandig und kosteninten-
siv. So dauert das gezielte Entwerfen
eines innovativen Wirkstoffes bis zur
Marktreife etwa 10 bis 15 Jahre. Die
Suche nach Wirkstoffen hat sich in den
letzten zehn Jahren stark gewandelt.
Durch den Fortschritt in kombinatori-
scher Chemie und der Hochdurchsatz-
testung (HTS, engl. high-throughput
screening) stehen der pharmazeu-
tischen Industrie oft automatische
Synthese- und Testsysteme zur Ver-
flgung. Heutige Labors erlauben es,
groBe Mengen potenzieller Wirkstoffe
in kurzer Zeit auf ihre Wirkung auf

ein einzelnes Zielprotein zu untersu-
chen (siehe Bild 1). Zur Zeit lassen sich
mehrere hunderttausend Substanzen
innerhalb weniger Wochen testen. Die-
se Systeme liefern selbst bei geringer
Trefferquote (Anteil der positiv getes-
teten Substanzen) eine nicht mehr zu
Uberschauende Anzahl von potenziell
wirksamen Stoffen. Die manuelle Aus-
wertung dieser Experimente erfordert
einen groBen personellen Aufwand und
die gemeinsame langjahrige Erfahrung
von Experten wie Biologen, Chemikern
und Pharmazeuten. Gerade Computer-
modelle eignen sich fur die Interpreta-
tion der groBen Mengen verrauschter
Daten, die aus den HTS-Experimenten
resultieren.

Das Projekt LeadID unterstitzt den
zielgerichteten Wirkstoffentwurf in

der pharmazeutischen Forschung mit
computerbasierten Methoden fir die
schnelle und effiziente Auffindung von
neuen Wirkstoffen, insbesondere, um
groBe Datenmengen aus Experimenten
auszuwerten.
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Lésung

Zweck der HTS-Experimente ist es, die
Substanzen zu identifizieren, die am
besten an das gegebene Protein bin-
den. Die Bindungsstarke ist das wesent-
liche Kriterium im so genannten , Lead
Finding”. Gefordert ist die Entdeckung
einer breiten Palette chemisch vonein-
ander unabhangiger Substanzen (der
Leitstrukturen). Diese werden durch
Eliminierung ungeeigneter Verbindun-
gen ausgewahlt.

Das neue Softwaretool HTSview unter-
stUtzt den Pharmazeuten interaktiv bei
der Auswahl neuer Leitstrukturen. Fir
den Vorschlag geeigneter niedermo-
lekularer Molekle werden Methoden
der Computerchemie mit so genannten
Data-Mining-Techniken kombiniert
(siehe Bild 2).

Die Modellierung von Struktur-Wir-
kungsprinzipien (QSAR) im Rechner
basiert auf einem neuen Konzept zur
Interpretation von HTS-Daten und zur
Visualisierung von strukturellen Klassen

10% actives, 10° database [ |

i

\ ____‘-
Bild 1: Abbildung einer Mikrotiterplatte fur das
High-Throughput Screening. Die Platte hat 1536

winzige Vertiefungen, in denen die einzelnen
Experimente parallel durchgefiihrt werden.

aktiver Substanzen, dem sogenannten
Biophor. Biophore bauen auf einer
fragmentbasierten Beschreibung von
Molekilen mit ahnlicher Struktur und
Wirkungsweise auf. Jedes Fragment in
einem Biophor wird durch die Topo-
logie (VerknUpfung mit benachbarten
Fragmenten im Molekdl) und einem
Aktivitatsgewicht annotiert. Fur die
Evaluierung und Interpretation dieser
Biophormodelle realisierten wir eine
grafische Représentation (siehe Bild 3).
Die einzelnen Molekle eines Modells
werden in einem hexagonalen Gitter

hierarchical model i

similarity
matrix

clustering [
— » |"\eo/e

selection abk e

Q0

VHTS tools: learning
$ PLS, SVM *
= weights

QSAR
regression v

Bild 2: Ablaufschema im LeadID Projekt: Zuerst werden mehrere hunderttausend Substanzen im
Experiment getestet. 1.) Fur alle Molekule in der Aktivitatsregion und ihre direkten Nachbarn wird die
paarweise Ahnlichkeit berechnet (das kénnen hunderte sein). 2.) Mit Hilfe von Ahnlichkeitsmatrizen
werden alle Molekdle in Gruppen eingeteilt. Die Aktivitatswerte des Experiments (roter Spaltenvektor)
werden zur Bestimmung von interessanten Clustern herangezogen. 3.) Zu jedem dieser Cluster wird
ein Modell berechnet und 4.) dieses dann mit Aktivitat korreliert (Biophor). 5.) Mit Biophoren kénnen
wiederum neue Molekdle aus einer Datenbank zum Testen vorgeschlagen werden.



Uberlagert. Jedes einzelne Feld des Git-
ters reprasentiert einander zugeordnete
Fragmente der einzelnen Molekdile und
kann entsprechend seiner Eigenschaf-
ten oder seines Beitrags zur Gesamt-
aktivitat eingefarbt werden.

Anwendungsbeispiel

Die Software wurde an Referenz-
daten aus der Literatur und an ex-
perimentellen Projektdaten aus der
pharmazeutischen Industrie validiert.
Die berechneten Biophormodelle sind
sowohl geeignet, um neue potentielle
Molekdle in groBen Datenbanken zu
suchen, als auch QSAR-Hypothesen
flr verschiedene in der Praxis relevante
Proteinfamilien aufzustellen. Biophor-
modelle liefern akzeptable statistische
Modelle und lassen sich direkt vom
Pharmazeuten interpretieren.

Unterschiede in den Gewichten
o NI T 7 0

Match, Gewicht, Fragment

3 40,8506 cleccect
02822 C
-0,5820 MIL

? 40,6808 SCC
40,8247 N2CCCC2
405178 S1OCNCA
+0,3#15 N1ccOCH
402088 NACC=CCN1
40,0000 NC
40,0000 MICICCCec)=0
40,0000 NMICCCCOCT,0
40,0000 CICCNC1
+0,0000 N1<:é:cc1)=o
-0,1189 2C1CCCA
0,106 C
—0/2473 C,
-0,5889 C
-1.2870 C

i

Perspektive

Die Bindung an ein biologisches Ziel

ist nur ein Aspekt bei Medikamenten.
Genauso wichtig ist das Erreichen des
Wirkortes. Die Untersuchung dieser
Zusammenhange heif3t Pharmakokine-
tik. Damit beschreiben Wissenschaftler
die Wirkung der Substanz auf den
Organismus. Sie untersuchen die Vor-
gange bei der Adsorption, Verteilung,
Metabolisierung und Ausscheidung der
Substanzen im Organismus (ADME).
Viele Substanzen mit guten Bindungs-
eigenschaften erweisen sich in spateren
Phasen des Wirkstoffentwurfes als
ungeeignet (beispielsweise wegen Ne-
benwirkungen). lhre Weiterentwicklung
muss beendet werden. Je spater ein
Projekt aufgegeben wird, desto teu-
rer ist es. Daher gilt es, in den friihen
Projektphasen eine groBe strukturelle
Vielfalt der Kandidaten zu bewahren,
um eine Streuung und Minimierung
des Fehlschlag-Risikos in den folgen-
den Projektphasen zu gewahrleisten.
Ein wichtiger nachster Schritt ist, die
ADME-Eigenschaften bereits bei der
Bildung von Hypothesen fir geeignete
Leitstrukturen zu berlcksichtigen.

+0,5734 O
+0,0000 OC
-0,5734 NIL

+0,4008 C=0C
+0,1705 C=0
~0'0181 NIL
-0,5543 N

ACE-Biophor
(manuelle Selektion)

40,4441 Icicccoci 1
40,1167 clocoeet

[—] ]
40,1041 clcooee! ml—]
06850 NIL

40,5032 NIL
40,1185 ©
+0,0000 N
-0,6191 N

Bild 3: Biophormodell mit trainierten Gewichten fur ACE-Hemmer. Fragmente, die mit
einer Zunahme der Aktivitat korrelieren, sind griin gekennzeichnet.

Bioinformatik

Kooperationspartner

Aventis Pharma Deutschland GmbH,
Frankfurt Hochst
BioSolvelT GmbH, Sankt Augustin

Kontakt

Dr. Marc Zimmermann

Tel: 022 41/14-22 76

Fax: 022 41/14-26 56
marc.zimmermann@scai.fraunhofer.de
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Bioinformatik

Textmining

Situation

Den Zugang zu Informationen sicher-
zustellen ist in der biologischen und
klinischen Forschung eine groB3e Her-
ausforderung. Gleichzeitig wachst die
Nachfrage nach integrierten Informa-
tionen aus verschiedenen Quellen und
Uber verschiedene Disziplinen der Life
Sciences. Leider ist aber ein GroBteil
dieser Informationen nur in Form
wissenschaftlicher Artikel erhaltlich. Ein
fast exponentielles Wachstum wissen-
schaftlicher Literatur macht es jedoch
Biologen und klinischen Forschern
nahezu unmaoglich, die gesamten rele-
vanten Informationen tber ein Thema
abzurufen und sich auf dem Laufenden
zu halten. Textmining-Techniken |6sen
dieses Problem, da sich mit ihrer Hilfe
Informationen aus Freitext automatisch
auffinden und extrahieren lassen.

Ein aus der Datenbank MEDLINE extrahiertes
Protein- und Gen-Netz.
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Ziel

Mit TEMIS, einer auf Textmining spezia-
lisierten Firma, entwickeln wir BioMed-
Cartridges. Sie ermdglichen es, relevan-
te Informationen fur viele Disziplinen
der Life Sciences zu extrahieren.

Ziele im Textmining sind

e die Extraktion biologischer Informa-
tion aus wissenschaftlichen Texten
mit Methoden des Natural Language
Processing. Dazu mussen bei konkre-
ten Fragestellungen Grammatiken
flr den TEMIS Insight Discoverer™
Extractor erstellt werden;

e |T-Infrastrukturen bereitzustellen, um
biomedizinische Literaturdatenbanken
an die Extraktionssoftware anzu-
binden und extrahierte Ergebnisse
strukturiert abzuspeichern;

® Gen- und Protein-Netze mit Text-

mining-Methoden zu erzeugen und

zu kurieren. Dies beinhaltet die An-

notation von Genlisten an biomedizi-
nische Worterbicher. Hinzu kommen
die Kurierung der Worterbicher, das

Aufdecken und Beheben von Fehlern

bei der Proteinnamen-Erkennung und

der Informationsextraktion;

die Forschung in der Informationsex-

traktion. Zur Lésung von Problemen

in der Informationsextraktion sollen
neue Methoden zur Auflésung von

Ambiguitaten, zur Erkennung von

. Multi-Word-Terms” und zur Erken-

nung und Auflésung von Acronymen

entwickelt werden. Ferner sollen sta-
tistische Methoden zum Lernen einer

Grammatik evaluiert werden.

Subnetz des aus der MEDLINE extrahierten
Protein- und Gen-Netzes.

Ergebnisse

Basierend auf biomedizinischen Wor-
terblchern und dem TEMIS Insight
Discoverer™ Extractor, bieten wir eine
komplette Losung mit Textmining-Ser-
vices und zugehoriger Software. Im
wissenschaftlichen Kontext konzent-
rieren wir uns auf die Extraktion von
Interaktionen zwischen biomedizini-
schen Einheiten (z. B. Protein-Protein-
Interaktionen, Protein-Krankheit-Zu-
sammenhangen). Die resultierenden
Informationsnetze werden durch eine
VerknlUpfung mit experimentellen
Daten, etwa Genexpressionsdaten, zur
kontextspezifischen Interpretation und
Hypothesengenerierung genutzt.

Perspektiven

Zur Zeit erweitern wir unseren primar
biologisch gepragten Fokus in der
Informationsextraktion, indem wir
verstarkt chemisch und klinisch relevan-
te Informationen bericksichtigen. Von
groBem Wert fur die Pharmaindustrie
sind beispielsweise maglichst vollstan-
dige Informationen tber chemische
Verbindungen, deren Eigenschaften
und biologische Effekte. Im klinischen
Bereich ist es zwingend notwendig, be-
kannte prognostische Faktoren bei der
Planung neuer Studien zu beriicksich-
tigen. In beiden Bereichen verbessert
Textmining die Informationsgewinnung.

Kooperationspartner
TEMIS GmbH, Heidelberg
Kontakt

Dr. Christian Gieger

Tel.: 022 41/14-23 82

Fax.: 0 22 41/14-26 56
christian.gieger@scai.fraunhofer.de



Bioinformatik

Bonn-Aachen International Center for Information Technology

Situation

Das Bonn-Aachen International Center
for Information Technology (B-IT) bietet
englischsprachige Studienprogramme
mit dem Abschluss Master of Science
(M. Sc.) in Media Informatics und Life
Science Informatics an. Die Abteilung
Bioinformatik stellt Vorlesungen und
Praktika fur Studenten des M.-Sc.-
Curriculums fir Life Science Informatics
bereit. Inhalte der Vorlesungen sind:

¢ Datenbankdesign fur biologische,
chemische und medizinische Daten-
banken,

e Datenmanagement und Daten-
integration,

e Data Mining und maschinelle Lernver-
fahren,

e Statistische Modellierung und ange-
wandte Biostatistik und

e Semantische Textanalyse und Text-
mining.

Ziel

Ziel unseres Engagements in der
akademischen Lehre ist es, Aspekte
und Inhalte der angewandten Bio- und
Chemieinformatik an Studierende wei-
terzugeben. Hiermit tragen wir dazu
bei, Studenten des M. Sc. Studiengan-
ges Life Science Informatics optimal auf
eine spatere Tatigkeit in der Forschung
und Entwicklung — auch in der pharma-
zeutischen Industrie — vorzubereiten.

Methoden

In den praktischen Kursen behandeln
wir reale mathematische und statisti-
sche Probleme, denen wir uns in un-
seren laufenden Projekten stellen. Die
Studenten lernen frih, in einem wis-
senschaftlichen Projekt zu arbeiten und
wissenschaftliche Fragen durch Ent-
wicklung und Optimierung spezifischer
Algorithmen und Software-Werkzeuge
zu beantworten. Unsere wissenschaftli-
chen Fragen kommen zumeist aus dem
Umfeld unserer Kooperationspartner
aus der Pharma- und Biotech-Industrie.

Ergebnisse

Unsere Tatigkeit am B-IT hat den Stu-
dierenden bereits jetzt ein umfassendes
Lehrangebot mit starkem Anwendungs-
bezug ermdglicht. Wir konnten den
Studierenden Praktika und Betreuung
im Zuge der Mitarbeit als studentische
Hilfskrafte anbieten.

Perspektiven

Die intensive Kooperation mit der
Universitat Bonn sowie der Fachhoch-
schule Bonn-Rhein-Sieg unterstitzt das
Lehrangebot der Abteilung Bioinforma-
tik und ermdglicht eine Beteiligung an
regionalen Forschungsinitiativen.

Auftraggeber

Das B-IT wurde mit Unterstitzung
der Bundesrepublik Deutschland aus
Mitteln des Bonn-Berlin-Ausgleichs-
programms eingerichtet. Das Land
Nordrhein-Westfalen unterstitzt es im
Rahmen einer Kooperation der Uni-
versitadt Bonn, der Rheinisch-Westfali-
sche Technische Hochschule Aachen,
der Fachhochschule Bonn-Rhein-Sieg
und des Fraunhofer-Institutszentrums
Schloss Birlinghoven.

Damit steht das B-IT neben weiteren
Forderprojekten des Bonn-Berlin-
Ausgleichsprogramms wie dem
Forschungszentrum caesar (center

of advanced european studies

and research) in Bonn und dem
Forschungszentrum LIFE&BRAIN
(Neurowissenschaftlich ausgerichtete
biomedizinische Technologie-Plattform)
in Bonn.

Kontakt

Dr. Martin Hofmann

Tel.: 022 41/14-28 02

Fax.: 022 41/14-26 56
martin.hofmann@scai.fraunhofer.de
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Optimierung
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Geschaftsfeld Optimierung

Situation

Fragen der Optimierung sind heute in techni-
schen und industriellen Anwendungen sehr weit
verbreitet. Bekannte Beispiele sind die optimale
Einsatzplanung von Ressourcen (Personal, Ma-
schinen, Kapital), Minimierung von Transportauf-
wand (Wege, Transportmittel), Minimierung von
BaugroBen (VLSI-Layout) sowie die Optimierung
von Packdichten (Containerbeladung, Verschnitt-
minimierung). Viele weitere Anwendungsgebiete
far Optimierungsaufgaben sind denkbar. Dabei
werden die in der Forschung gewonnenen Metho-
den der Optimierung stetig weiterentwickelt und
auf industrielle Probleme angewendet. Die vom
Anwender definierten Probleme werden in héchs-
ter Praxistreue mit allen vorgegebenen Rand-
bedingungen untersucht und exakt angepasste
Verfahren zu deren Losung erarbeitet.

Lésung

Die betrachteten Aufgaben gehéren zur Klasse
der sogenannten NP-harten Probleme, d.h. ein
Verfahren zur optimalen, zeiteffizienten L6sung
der Probleme ist nicht bekannt.

Die zur Lésung derartiger Probleme angewende-
ten Methoden sind recht verschieden voneinander
und ihre Auswahl ist abhangig vom konkreten
Problem. Wir verwenden exakte und heuristische
Optimierungsmethoden (Branch and Bound/Cut/
Price, Simulated Annealing, Sintflut, Threshold
Accepting, Record-to-Record Travel, Genetische
Algorithmen, Simulated Trading, Greedy, Tabu
Search, Simplex und andere).
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Schwerpunkte unserer Arbeit sind:

e Losung von Verschnitt- und Packungsproblemen
in der Textil-, Leder- und Blechindustrie sowie
Optimierung der Bauteilanordnung im drei-
dimensionalen Raum,

e Transportoptimierung, Tourenplanung und
Standortwahl,

e Optimierungen im industriellen Produktions-
ablauf, etwa von Maschinenbelegungs- und
Arbeitsplanen und

e Planung fur die Flachen- und Raumnutzung
sowie Platzierung von Sicherungsanlagen.

Wir bieten neben der Individualentwicklung auch
Standard-Softwarepakete an, die sich bereits seit
einigen Jahren im industriellen Einsatz befinden.
Diese haben wir weiter verbessert und optimiert
und neue Randbedingungen sowie die Behand-
lung neuer Produktionstechnologien integriert.
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Ergebnis

Durch den Einsatz von Optimierungsmethoden
im industriellen Umfeld ist es méglich, erhebliche
Kosteneinsparungen zu realisieren. Unsere Akti-
vitaten reichen dabei von der Problemaufnahme
beim Kunden, der mathematischen Problemfor-
mulierung, der prazisen Bericksichtigung aller
Randbedingungen Uber die Entwicklung und
Bereitstellung von Algorithmen und Software
bis hin zur Implementierung. Kundenindividuelle
Beratung und Schulung runden unser Leistungs-
spektrum ab.

Neben der Erweiterung der Software in ihren
Kerneinsatzgebieten haben wir auch neue An-
wendungsfelder erschlossen. So haben wir etwa
fur die Planung von FuBbodenheizungen (siehe
Bild) eine Software entwickelt, die errechnet, wie
vorgegebene Schlauchldngen von Rollen optimal
geschnitten werden kénnen, damit die erforder-
lichen Langen in einzelnen Raumen eines Gebau-
des eingehalten werden. Ergéanzend sind weitere
Randbedingungen zu bericksichtigen, wie die
Fertigung von Rohren fur benachbarte Rdume aus
maoglichst derselben Rolle oder gewisse Toleranz-
grenzen, was sowohl den Bedarf als auch den
Vorrat angeht.

Perspektiven

Ein weiteres neues Anwendungsfeld unserer Soft-
ware haben wir beim Zuschnitt von Blechen er-
schlossen. Hierzu war die Berlcksichtigung neuer
Bedingungen notwendig, etwa von zu nutzenden
Lochern in Teilen.

Im Bereich dreidimensionaler Anordnungspro-
bleme haben wir ein Projekt mit der BMW Group
und mit Audi gestartet, das sich mit der effizi-
enten Beladung von Containern beschaftigt. Ein
wichtiges Ziel ist die Senkung von Transport-
und Logistikkosten mit Hilfe einer effizienten
Softwarelésung. Eine Mdéglichkeit, die Effizienz
von Transportvorgangen zu verbessern, ist eine
Erhdhung der Ausnutzung des vorhandenen
Transportvolumens. Ziel ist es, eine mdglichst
hohe Ausnutzung des Containers bei gleichzeiti-

ger Beachtung verschiedenster Randbedingungen,
wie etwa manuelle Be- und Entladbarkeit oder
Gewichtsrestriktionen, zu erreichen.

In der Automobilindustrie mussen fur die Mon-
tage einer Fahrzeugreihe viele, unterschiedlich
geformte Teile in Behéltern vom Zulieferer zur
Montagehalle transportiert werden. Da fur den
Transport eine Vielzahl an Behaltern unterschied-
licher GréBe und unterschiedlichen Typs dient,
soll das Programm auBerdem aus einer Liste von
Containern die am besten geeignete GroBe fir
eine gegebene Anzahl von Objekten auswahlen
kénnen

Kontakt

Dr. Ralf Heckmann (Abteilungsleiter)
Tel.: 02241/14-28 10

Fax.: 022 41/14-26 56
ralf.neckmann@scai.fraunhofer.de
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Optimierung

Optimierungslésungen fur die Industrie

Situation

Im Arbeitsgebiet Optimierung un-
tersuchen wir schwierige Fragen der
Optimierung technischer und industri-
eller Anwendungen. Die betrachteten
Aufgaben gehéren zur Klasse der
sogenannten NP-harten Probleme, das
heiBt, ein Verfahren zur optimalen,
schnellen Lésung der Probleme ist nicht
bekannt. Derartige Probleme sind weit
verbreitet und in vielen Branchen anzu-
treffen. Bekannte Beispiele sind

e die optimale Einsatzplanung von
Ressourcen (Personal, Maschinen,
Kapital),

e Minimierung der bendétigten
Transportkapazitaten (Wege,
Transportmittel),

* Minimierung von BaugréBen (VLSI-
Layout) und

e die Optimierung von Packdichten
(Containerbeladung, Verschnittmini-
mierung).

Kommerzielle Lésungen werden haufig
nicht angeboten oder sind technisch
nicht ausgereift, da die Probleme zu
komplex sind. Wir wenden in der
Forschung gewonnene Methoden der
Optimierung auf industrielle Probleme
an und entwickeln sie fur die konkrete
Anwendung weiter. Dabei untersuchen
wir die vom Anwender definierten
Probleme in hoher Praxistreue mit
allen vorgegebenen Bedingungen und
erarbeiten exakt angepasste Lésungs-
verfahren. Durch unsere langjahrige Er-
fahrung bei der Anwendung klassischer
Optimierungsmethoden konnten wir
ein umfangreiches Wissen tber Einsatz
und Wirksamkeit der verschiedenen
Verfahren erarbeiten. Die angewandten
Methoden sind recht verschieden von-
einander und ihre Auswahl hangt vom
konkreten Problem ab.
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Lésungen

Ein Schwerpunkt unserer Arbeit ist es,
Verschnitt- und Packungsprobleme zu
|6sen. Wir bieten Individualentwicklung
und Standard-Softwarepakete an, die
in der Industrie seit einigen Jahren im
Einsatz sind. Diese haben wir weiter
verbessert und neue Bedingungen so-
wie die Behandlung neuer Produktions-
techniken integriert.

Wir haben die Software in ihren Kern-
einsatzgebieten erweitert und neue
Anwendungsfelder erschlossen. So
haben wir fir die Planung von FuB-
bodenheizungen eine Software ent-
wickelt. Sie errechnet, wie vorgegebene
Schlauchlangen von Rollen optimal
geschnitten werden kénnen, damit die
erforderlichen Ldngen in den Rdumen
eines Gebadudes eingehalten werden.
Ergénzend sind weitere Bedingungen
zu berlcksichtigen, wie die Fertigung
von Rohren fur benachbarte Raume
aus maoglichst derselben Rolle oder
gewisse Toleranzgrenzen, was Bedarf
und Vorrat angeht. Die fur dieses
Anwendungsgebiet speziell entwickel-
te Software lasst sich natdrlich beim
Zuschnitt eindimensionaler Materialien
(wie Kabel, Rohre, Stangen) einsetzen.
Ein weiteres neues Anwendungsfeld
unserer Software ist der Zuschnitt von
Blechen. Hierzu mussten wir Bedin-
gungen bericksichtigen, etwa von zu
nutzenden Léchern in Teilen. Unser
Vertriebspartner ist die Firma Jetcam,
eines der weltweit fihrenden Unter-
nehmen in diesem Bereich.

Bild 1: Stanzwerkzeug zur Verschachtelung von
Blechteilen

Perspektiven

Wir bieten Dienstleistungen und Koo-
perationen in allen Bereichen von Pro-
duktion und Logistik an. Gemeinsam
mit zwei GroBunternehmen beschaf-
tigen wir uns mit den neuen Themen
Belegungsplanung von Maschinen und
der von Kundenbestellungen abhangi-
gen Produktionsplanung.

Bei dreidimensionalen Anordnungspro-
blemen haben wir ein Projekt gestartet,
das sich mit der effizienten Beladung
von Containern beschaftigt (siehe
Projektbeispiel Containerbeladung).
Dreidimensionale Anordnungsprobleme
treten in unterschiedlichen industriellen
Anwendungen auf, bei denen raumli-
che Kapazitaten (z.B. Laderdume, Con-
tainer, Transportboxen) moglichst gut
ausgenutzt werden sollen, um Kosten
(z.B. Lagerkosten, Transportkosten) zu
sparen. Durch zunehmende Automati-
sierung beim Beladen steigt die Nach-
frage nach Software zur automatischen
Losung der Anordnungsprobleme. Die
Probleme sind mathematisch duBerst
schwierig I6sbar, was mathematisch
nachweisbar ist. Daher liegen in ihrer
industriell akzeptierten Lésung noch
viele Herausforderungen.

Bild 2: Blechzuschnitt



Blechverschachtelung

Aufgabe

Autokarosserien werden aus einigen
hundert Metallteilen hergestellt. Im
Produktionsablauf werden diese drei-
dimensionalen Bauteile aus aufgeroll-
ten Blechbahnen, so genannten Coils,
ausgestanzt, bevor sie geformt und
zusammengeschweiBt werden.

Im Projekt minimieren wir fur die
BMW Group die Produktionskosten im
Karosseriebau (primar bestimmt durch
die Materialkosten des Blechs). Wir er-
mitteln die kostenoptimale Anordnung
der Teile auf Blechbahnen, indem wir
die zweidimensionalen Teile geeigneten
Coils zuordnen.

Steht die kostenoptimale Anordnung
fest, stellt die BMW Group ein Spezial-
werkzeug her, um die Teile wie berech-
net auszuschneiden. Bild 1 zeigt ein
solches Werkzeug.

Lésung

Es sind zahlreiche Bedingungen zu
berlcksichtigen, beispielsweise hat
jedes Bauteil spezifische Materialanfor-
derungen. Bauteile dirfen nur dann
zusammen angeordnet werden, wenn
es ein gemeinsames Material gibt,

aus dem alle gefertigt werden durfen.
Zudem dlrfen maximal vier Bauteile
zusammen angeordnet werden, weil es
derzeit nicht moglich ist, Schnittwerk-
zeuge fir komplexere Anwendungen
zu bauen.

Auch fur die Verschachtelung kénnen
zahlreiche Randbedingungen in unsere
Software eingegeben werden, etwa ob
ein Teil frei drehbar ist oder nicht, ob es
mit der Unterseite nach oben platziert
werden darf oder ob es spezielle Anfor-
derungen an die Produktionsart gibt.

Ergebnisse

Vor Realisierung dieses Projektes
konnte die BMW Group nur ein Bauteil
je Blechbahn fertigen. Dazu wurde
zunachst ein rechteckiges oder trapez-
férmiges Stiick abgetrennt, das weiter
zurechtgeschnitten wurde. Dabei fielen
unnotige Kosten durch Verschnitt an.
Um den Produktionsablauf zu optimie-
ren, beauftragte uns die BMW Group
mit der Entwicklung eines Lésungsver-
fahrens und der software-technischen
Umsetzung. Die BMW Group setzt die
Software mittlerweile zur Produktion
ein. Mit ihr erzielt der Automobilher-
steller Materialkosteneinsparungen bis
zu zehn Prozent.

Perspektiven

Das von uns entwickelte Losungsver-
fahren ist maBgeschneidert auf die
BedUrfnisse des Produktionsprozesses
bei der BMW Group. Jedoch ist das
Anordnungsproblem mit den berdick-
sichtigten Bedingungen typisch fur
ahnliche industrielle Aufgaben. Auch
in anderen Zusammenhangen tritt die
Frage auf, wie man eine Menge von
Objekten (hier die zweidimensionalen
Teile) optimal in kleine Mengen auf-
teilt (hier Mengen, die auf derselben
Blechbahn angeordnet werden). Zum
Beispiel in der Logistik bei der Zuord-
nung von zu beliefernden Kunden zu
verschiedenen LKW-Touren.

Die Software entwickeln wir mit der
BMW Group weiter. Die erste Version
unserer Software optimierte ledig-
lich die Materialkosten. Im Zuge der
Weiterentwicklung analysierten wir
mit BMW die Kosten, die weiter im
Produktionsprozess anfallen. Das sind
beispielsweise Kosten fir Werkzeugin-
vestitionen, Kosten des Maschinenbe-
triebs und Personalkosten. Wir haben
unser Losungsverfahren so erweitert,
dass die Software diese wesentlich

Optimierung

komplexere Kostenfunktion nun zu-
verlassig minimiert. Durch diese neue
Sichtweise ermoglicht die Software
eine wesentlich umfassendere Kosten-
betrachtung und Kostenanalyse auf
einer Ubergeordneten Planungsebene.
Es sind weitere Schritte in diese Rich-
tung geplant. Einer ist die Entwicklung
eines integrierten Optimierungsverfah-
rens, um die verflgbaren Maschinen
optimal zu belegen. Mit dem Ziel einer
hohen Maschinenausnutzung und
unter Berlcksichtigung von Maschinen-
restriktionen mussen den Maschinen
die jeweils zu schneidenden Anordnun-
gen zugewiesen werden. Ein weiterer
Schwerpunkt unserer Arbeit ist es,
neue, komplexe Produktionstechnolo-
gien in die Software zu integrieren.

Partner

BMW Group, Minchen
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Bild 3: Die Software ermittelt die Anordnung der
Teile auf verschiedenen Blechbahnen.
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Containerbeladung

Aufgabe

Dem Transport von Gutern kommt welt-
weit eine immer groBere und bedeuten-
dere Rolle zu. Die Menge transportierter
GuUter nimmt standig zu; in Deutsch-
land wuchs sie um circa 50 Prozent in
den letzten zehn Jahren. Gleichzeitig
verteuern sich Transporte durch knapp
werdende Infrastruktur (etwa Wartezei-
ten durch Staus und Baustellen), stei-
gende Energiepreise, umweltpolitische
Auflagen und Steuern.

Ein wichtiges Ziel von Unternehmen

ist es, die Transport- und Logistikkos-
ten zu senken. Der Einsatz geeigneter
Software zur Planung und Steuerung
von Transportvorgdngen ist bei grof3en
Unternehmen mittlerweile zum Alltag
geworden. Eine bessere Nutzung des
Transportvolumens ist eine weitere
Moglichkeit, um die Effizienz von Trans-
portvorgangen zu erhéhen. Wir haben
ein Projekt gestartet, das die Packung
hochgradig komplexer, dreidimensiona-
ler Objekte in Transportcontainern zum
Thema hat. Ziel ist es, eine moglichst
hohe Ausnutzung des Containers zu
erreichen — bei gleichzeitiger Beachtung
mehrerer Bedingungen, wie manuelle
Be- und Entladbarkeit oder Gewichtsre-
striktionen. AuBerdem soll die Software
selbst aus einer gegebenen Menge den
besten Container ermitteln kénnen.
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Projektziel

Fragen der 3D-Packungsoptimierung
treten in Bereichen der Industrie auf, in
denen der Wunsch besteht, Transport-
und Lagerkapazitaten zu reduzieren,
um damit Kosten zu sparen. Gangige
Praxis in vielen Unternehmen ist es, die-
se Packungsprobleme trotz fortschrei-
tender Automatisierung immer noch
manuell zu l6sen. Aus mathematischer
Sicht zahlen Packungsprobleme zur
Klasse der sogenannten NP-schweren
Probleme, d.h. es existiert kein Ver-
fahren, um eine nachweisbar optimale
Losung in vertretbarer Zeit berechnen
zu kénnen. Man ist daher auf die
Entwicklung neuer Verfahren angewie-
sen, die in vertretbarer Zeit moglichst
gute Losungen berechnen. Fir den
haufig auftretenden Fall quader- oder
zylinderférmiger Objekte (z.B. Kartons
und Rohre) gibt es bereits kommerzi-
elle Lésungen mit unterschiedlichen
Eigenschaften und unterschiedlicher
Qualitat.

Ziel unseres Projektes ist es, automa-
tisch Anweisungen fur das Packen
beliebig geformter polyedrischer
Objekte in quaderférmigen Containern
zu erzeugen. Die Anweisungen sollen
zeigen, wie die einzelnen Objekte im
Container platziert werden massen, um
sein Volumen moglichst gut auszu-
nutzen. Insbesondere die effiziente

Packung komplexer Objekte ist eine
aktuelle Forschungsfrage und eine
Herausforderung in der industriellen
Anwendung.




Perspektiven

Zum Einsatz kommt die Software zu-
nachst bei den Firmen BMW und Audi.
Dort werden fir die Montage einer
Fahrzeugreihe unterschiedlich geformte
Teile in Behaltern vom Zulieferer zur
Montagehalle transportiert. Da man
far den Transport Behalter unterschied-
licher GréBe und unterschiedlichen Typs
benutzt, soll das Programm auBerdem
aus einer Liste von Containern die am
besten geeignete GroBe fur eine gege-
bene Anzahl von Objekten auswahlen.
Mit Hilfe einer Software fur dieses
Packungsproblem lassen sich bereits
wahrend der Entwicklung neuer
Produkte schnelle, Gberschlagsartige
Planungen fir deren Transport und La-
gerung und die dadurch entstehenden

Kosten durchfiihren, ohne Prototypen
in ausreichender Anzahl zu besitzen.
Diese Ergebnisse kdnnen dann in den
Entwurf neuer Produkte einflieBen. Die
Integration der Packungssoftware in die
CAD-Systeme erleichtert die Planungen.

Partner
BMW Group, Minchen;

Audi AG, Ingolstadt;
MVI SOLVE-IT GmbH, Minchen.

Die Bilder zeigen Automobilteile in Transportbehaltern.

Abdruck mit freundlicher Genehmigung
des Online-Magazines Logistics Pilot
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Geschaftsfeld Webbasierte Anwendungen

Situation

Das Internet hat sich in den letzten Jahren zum
Trager neuer Geschaftsmodelle sowohl zwi-
schen Anbietern und Kunden als auch zwischen
Firmen und ihren Zulieferern entwickelt. Produkt-
informationen, Bestellvorgange sowie Logistik-
prozesse werden zunehmend Uber das Internet
abgewickelt.

In der virtuellen Produktentwicklung wachsen
die neuen Moglichkeiten jedoch sehr zdgerlich.
Dies liegt unter anderem an den Sicherheits-
bedurfnissen der Entwickler, die ihr Wissen aus
neuen Produktentwdirfen nicht in potenziell
unsichere Informationskanale leiten.

Lésung

Die Abteilung Webbasierte Anwendungen hat
das Ziel, sichere Web-Portale fir wissenschaftlich-
technische Anwendungen zu schaffen. Solche
Portale sind im Internet die Tur zu Software-
systemen, die beispielsweise Entwurfsprozesse
simulieren und optimieren.

Die Kunden sind groBe Firmen, die zentrale Hard-
und Software ihrer Abteilungen im Intranet anbie-
ten wollen. Aber auch kleine Firmen kénnen Gber
das Internet Simulationsleistungen abrufen, bei-
spielsweise bei SCAI. Fir ihre Produktentwicklung
mussen sie so keine schnellen Hardwaresysteme
und teuren Softwarelizenzen beschaffen.

Das Angebot von SCAI umfasst die Gesamtkon-
zeption, das Design und die Implementierung
webbasierter Anwendungen. Besonders bertick-
sichtigen wir kundenspezifische Anwendungen,
die in das Internet integriert werden. In diesen
neuen Internetldsungen nutzen wir auch aktuelle
Sicherheitstechnologien.
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Aktivitaten
Bioinformatik-Netzwerk

Eines der ersten Projekte der neuen Abteilung
war es, verschiedene Software-Werkzeuge
(www.hnbioinfo.de) aus der Abteilung Bioinfor-
matik in das Helmholtz-Netzwerk fiir Bioinfor-
matik zu integrieren.

Im Portal ist es moglich, dutzende Softwarewerk-
zeuge der deutschen Bioinformatik-Forschung
interaktiv zu nutzen. So auch die Werkzeuge
FlexS™ Flexx™und TopLign™ von SCAI.

SCAI strebt eine strategische Kooperation mit

der Sun Microsystems GmbH an. Ziel der Zusam-
menarbeit ist es, Internet-Portale flr technisch-
wissenschaftliche Anwendungen mit der Software
Sun ONE™ zu entwickeln.

Telematik in der Medizin

In Zusammenarbeit mit der JENASENSORIK
(www.jenasensoric.de) und der Telematik-Center
TMD (www.telematik-tmd.de) haben wir begon-
nen, ein Patiententberwachungssystem fur
Diabetespatienten zu entwickeln. Die Patienten
tragen kleine nichtinvasive Multisensoren am
Korper und sind in ihrer Bewegungsfahigkeit nicht
eingeschrankt. Die Messdaten werden Uber eine
Mobilfunk-Verbindung an einen Zentralrechner
gesandt, wo sie gespeichert und einer automa-
tischen Risikoklassifikation unterworfen werden.
Das System soll kritische Ausnahmesituationen er-
kennen, wie einen Schockzustand, und Rettungs-
maBnahmen einleiten. Die gesammelten Messrei-
hen nutzen Arzte fur weitere Untersuchungen.

Grid Computing

Die Idee des Grid Computing ist es, Datenbestan-
de und Rechenleistung weltweit und zu jeder
Zeit Uber eine Grid-Zwischenschicht zugénglich
zu machen. Auf diesem Netz wird eine Grid-
Infrastruktur geschaffen, die es dem Benutzer
ermoglicht, vielféltige Computerleistungen von
seinem Arbeitsplatz aus anzufordern: Datenban-
ken, Speicherplatz, Rechenleistung oder Soft-
warelizenzen. SCAI betreibt verschiedene PC- und



Workstation-Cluster, die zu einem Grid zusam-
mengeschaltet sind. Auf dieser Basis werden
verschiedene Middlewaresysteme, wie Globus,
UniCore oder die Grid-Engine von Sun eingesetzt,
bewertet und teilweise weiterentwickelt. Ferner
dient die SCAl-Installation als Testumgebung fur

verschiedene internationale Projekte.

Ein Grid auf Basis ihrer Clustersysteme haben
SCAIl und die C&C Research Labratories seines
Kooperationspartners NEC (www.ccrl-nece.de)
aufgebaut. Dieses Grid dient dazu, Grid-Tech-
nologien zu evaluieren, Middleware weiterzuent-

wickeln und Anwendungen zu testen.

Kontakt

Dipl.-Inform. Ottmar Kramer-Fuhrmann

(Abteilungsleiter)
Tel.: 022 41/14-22 02
Fax.: 0 22 41/14-21 81

ottmar.kraemer-fuhrmann@scai.fraunhofer.de

Anwendungen des Grid Computing

Die Kooperation zwischen SCAI und
den C&C Research Laboratories von
NEC in Sankt Augustin besteht seit
1994. Seit 1997 haben wir verschie-
dene Parallelrechnersysteme der NEC
Cenju-Serie im Projekt ,,Massive Parallel
Computing in a Scientific Environment”
(PreCiSE) installiert, um Forschungs-
und Entwicklungsauftrage durchzufih-
ren. So bearbeiteten wir gemeinsam
Fragen zum Scheduling und zu paralle-
len Dateisystemen. Durch die Evaluie-
rung von leistungsfahigen, kostenguns-
tigen PC-Clustern hat sich der Fokus
der Kooperation verlagert auf:
e Kopplung von PC-Clustern,
e Einbettung von PC-Clustern in Grid-
Umgebungen,

e Ressourcenmanagement im Grid und
¢ produktive Nutzung des Grids fiir
Anwendungen.

Im Projekt SCAl and NEC Grid
Application (SaNGriA) entwickelten
wir ein Grid-Testbett mit PC-Clustern
von NEC C&CRL und SCAI, um hierauf
Anwendungen anzupassen und zu
evaluieren.

Als Grid-Software installierten wir das
Globus-Toolkit (Version 2.4) auf den
PC-Clustern, die unter Linux betrieben
wurden. Globus wird in Forschungs-
einrichtungen und in der Industrie ein-
gesetzt. Auch das Fraunhofer Resource
Grid basiert auf Globus. Die Cluster
sind intern jeweils mit Myrinet und Fast
Ethernet vernetzt und zusatzlich tber

Klimasimulation auf dem Grid
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eine eigene, schnelle Glasfaserleitung
verbunden. Um das Testbett zu evalu-
ieren, wahlten wir PUMA aus, eine An-
wendung aus der Klimasimulation, die
SCAIl zum Planeten-Simulator weiter-
entwickelt. In der Evaluierung untersu-
chen wir das Verhalten der Anwendung
in einer Grid-Umgebung. Besonders
interessiert uns dabei der Einfluss des
Testbetts, denn dieses besteht aus he-
terogener Hardware, unterschiedlichen
Compilern und verschiedenen Netz-
werktechnologien. Damit ist es sehr gut
geeignet, die Situation in realen Grids
nachzubilden, insbesondere Grids eines
Firmen-Intranet.

Im Anschluss an das laufende Projekt
planen wir, es auf weitere Anwendun-
gen auszuweiten. Seit Ende 2003 ist
das neue Globus-System verflgbar,
welches auf Web-Service-Technologie
aufbaut. Damit lasst sich die spannende
Frage beantworten, wie industrielle
Anwendungen als Service in einer Grid-
Umgebung genutzt werden kénnen.

Auftraggeber

C&C Research Laboratories;
NEC Europe Limited.

80 Fraunhofer-SCAI: Jahresbericht 2002/2003

R'Z'f 100 Mbit, VLAN 129.26.0.0
outer —
caloDgmade externes Netz (eth0)
Firewall |, 100 Mbit, VLAN 193.175.165.128
internes Netz (eth1)
2 Gbit, 192.168.6.0
packfs packes pack00 pack16 Myrinet (myri0)
— 1 Gbit Darkfiber, VLAN 192.168.8.0
Verbindung zu NEC
Summit Switch I I Myrinet Switch
192.168.8.3 J 1 Fraunhofer SCAl
192.168.8.1 I I NEC CCRL
Summit Switch I I Myinet Switch
L
[o] [c00000] [00
100 Mbit, VLAN 193.175.163.0
Anbindung an externes Netz (eth0)
vvvvvvvvvv 100 Mbit, VLAN 192.168.2/3.0
internes Netz (eth1)
[ ] [ ] [ ___ 2abi
Myrinet (myrio)
- oo 1 Gbit Darkfiber, VLAN 192.168.5.0
ragon sgrisu 0= Verbindung zu SCAI
Firewall

Router

Router

Aufbau des SCAI-NEC Testbetts

Kontakt

Wolfgang Ziegler

Tel.: 022 41/14-22 58

Fax.: 022 41/14-28 89
wolfgang.ziegler@scai.fraunhofer.de



Simulationsdienstleistungen Gber Web-Portale nutzen

Aufgabe

Der Ausbau des Internet und die
Entwicklung sicherer Zugriffs- und
Kommunikationsmethoden ermogli-
chen eine neue, integrative Nutzung
von Simulationswerkzeugen. Web-
Portale bieten die Integration von
Daten, Anwendungen und Ressourcen
in einer personalisierten Umgebung.
Durchs Intranet oder Internet kon-
nen Entwickler Gber eine grafisch
unterstltzte Benutzerschnittstelle auf
zentrale Ressourcen wie Datenban-
ken oder Rechnersysteme zugreifen.
Dies vermindert Investitionskosten
sowie den Bedarf an Installations- und
Wartungsarbeiten und spart zudem
Lizenzgebhren.

Wichtige Komponenten eines Web-

Portals sind

e die Benutzerverwaltung als Basis der
Authentifizierung,

e das Objekt-Management zur Realisie-
rung von , User-Workspaces” und

e die Steuerung von Prozessen mit
(abteilungsbergreifender) Kostenab-
rechnung von Rechnerressourcen und
Lizenzgeblhren.

Die Benutzer kénnen unabhangig von
Ort und Zeit auf die im Portal integrier-
ten Ressourcen zugreifen. Das ist mog-
lich durch moderne Authentifizierungs-
methoden, sichere Kommunikation und
eine schnelle Datenbank-Anbindung.

Durch gestiegene Rechenleistung
gewinnt die numerische Simulation
auch bei der Entwicklung von Turboma-
schinen an Bedeutung. Das Institut fur
Antriebstechnik des Deutschen Zen-
trums fur Luft- und Raumfahrt (DLR)
in KoéIn-Porz hat die Software TRACE
(Turbo-machinery Research Aerody-
namic Computational Environment)
entwickelt. Sie bietet einen detaillier-
ten Einblick in komplexe Strémungs-
prozesse.

Die Bedienober- [ —

fliche des TRACE- == =

Webbasierte Anwendungen

Webportals

& Siun
-

Lésung

Fraunhofer-SCAI hat die Software
TRACE in ein Web-Portal integriert und
ermdglicht der Industrie so eine bessere
Nutzung. Portale haben nicht nur den
Vorteil einer einfachen Nutzung per
Browser, sondern bieten zudem eine
personalisierte Internet-Umgebung und
Benutzerfiihrung. Diese wird vielen ver-
schiedenen Benutzerrollen gerecht:

¢ Internetsurfer erhalten erste Informa-
tionen Uber das TRACE-System und
kdnnen sich registrieren.

e Registrierte Benutzer kénnen TRACE
an ausgewahlten Beispielen testen
— lokal auf einem Arbeitsplatzrechner
(Client) oder ,remote” auf Rechner-
plattformen des Portals (Server).

e Lizensierte Kunden greifen auf die
Dokumentation, das Programm-
system TRACE und Updates zu.

Sie kénnen mit TRACE simulieren
und Daten ihres , User Workspace”
bearbeiten und auswerten. Weiterhin
kdnnen Lizenznehmer Uber das Portal
Beratungen anfordern und Service-
Anfragen an das Support-Team fiir
TRACE senden.

e Administratoren verwalten Benutzer
mit Rollen- und Gruppendefinition,
fahren Konten und erledigen die
Abrechnung. Zusatzlich sind auch
alle Funktionen fir das Datei- und
Prozess-Management vorhanden. Ins-
besondere die Rollen- und Gruppen-
definition von Benutzern erlaubt es,
Entwicklergruppen oder Abteilungen
optimal zu unterstitzen.

Die Portallésung ist nicht nur portabel
und einfach zu adaptieren, sondern
auch modular aufgebaut. Auf diese
Weise lasst sich das Portal leicht an
neue Technologien anpassen.

Der Zugriff vom Client-System auf den
Web-Portal-Server geschieht im ein-
fachsten Fall mittels eines Webbrowsers
Uber ein verschlUsseltes Protokoll.

Die Benutzer authentifizieren sich am
Server und werden durch eine grafi-
sche Benutzeroberflache gefihrt und
unterstUtzt. Die Berechnungen werden
— transparent flr den Benutzer — auf
einem Rechner-Grid ausgefihrt. Die
Implementation nutzt die Software
Sun Open Network Environment (Sun
ONE™).

Perspektiven

Auf Gundlage der Referenz-Installation
am DLR bietet das SCAI Unternehmen
Komplettlésungen fir die Konzepti-
on, das Design und die Realisierung
von Internetprasenzen. \Web-Portale
vereinigen mit einfach zu bedienenden
grafischen Werkzeugen den sicheren,
Kosten sparenden und komfortablen
Zugriff auf Datenbestande und die Nut-
zung verschiedener Auswertungs- und
Simulationswerkzeuge.
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Anhang

Informationen zur Anfahrt

Mit dem Auto

Auf der A59 bis Abfahrt Bonn-Beuel,
Hangelar; dann rechts abbiegen auf
die B56 Richtung Sankt Augustin und
Siegburg (ostwarts); in Hohe von Sankt
Augustin-Hangelar (Rechtsabbieger-
Spur, Ampel, Wegweiser nach Schloss
Birlinghoven und Bonn-Hoholz) rechts
abbiegen in die Konrad-Adenauer-
StraBe; nach ca. drei Kilometern ist
links die Einfahrt zum Schloss.

Uber die A3 kommend bis Autobahn-
kreuz Sankt Augustin/Hennef.

Weiter auf die A 560 Richtung Bonn bis
Ausfahrt Siegburg-Malldorf.

Auf der B56 weiter Richtung Bonn. An
der Ampel in Sankt Augustin-Hangelar
dem Wegweiser nach SchloB Birlingho-
ven und Bonn-Hoholz folgend links ab-
biegen in die Konrad-Adenauer-StraBe.
Nach 3 km liegt auf der linken Seite die
Einfahrt zum Institutszentrum Schloss
Birlinghoven.

Das Fraunhofer-institut fir Algorithmen
und Wissenschaftliches Rechnen SCAI
befindet sich auf dem Campus des
Fraunhofer-Institutszentrums Schloss
Birlinghoven in Gebdude C3.

ip2

{pforte
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Mit der Bahn

Vom Hauptbahnhof Bonn ab Bushalte-
platz B3 mit Bus 634 nach Hoholz bis
zur Endstation (Schloss Birlinghoven,
Hoholz); Bus fahrt zu typischen Zeiten
alle 20 Minuten, planmaBige Fahrzeit
35 Minuten.

Vom Bahnhof Siegburg/Bonn (ICE Halte-
punkt der neuen rechtsrheinischen
Strecke KolIn - Frankfurt) dauert die
Fahrt mit dem Taxi zum Schloss Birling-
hoven zehn bis 15 Minuten und kostet
ca. 15 Euro.

Mit dem Flugzeug

Vom Flughafen KéIn/Bonn mit dem Bus
670 nach Bonn Hauptbahnhof, meist
alle 20 Minuten, planmaBige Fahrzeit
30 Minuten; weiter wie oben. (Alter-
native Taxi: ca. 25 km, 20 Minuten, 30
Euro).
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