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Aut dem Weg zu einer
Cyber-Infrastruktur

fiir die Simulationstechnik

Simulationstechnik ist seit Jahrzehnten unersetzlich bei der Erfor-
schung komplexer, naturwissenschaftlicher und ingenieurwissen-
schaftlicher Phanomene, aber auch in den Lebenswissenschaften
und den Geisteswissenschaften. Der Fortschritt in den Techniken fur
Modellierung und Simulation und auch im Bereich des Hardware- und
Software-Komponentenentwurfs hat dazu beigetragen, neuartige Syn-
ergien zwischen Wissenschaftlern und den Informationstechnologien
zu identifizieren. Im Rahmen des Exzellenzclusters ,Simulation
Technology” (SimTech) der Universitat Stuttgart liegt ein Fokus auf der
Entwicklung von Methoden und Techniken fur die IT-Unterstutzung.
Die bis dato isolierten Simulationsansatze und IT-Infrastrukturen sollen
zusammengebracht, also integriert, werden, um so eine ganzheitliche

Systemwissenschaft zu entwickeln.



1. EinfUhrung

Ein Hauptziel von SimTech ist es, mit einer
neuartigen und michtigen IT-Infrastruk-
tur die IT-Unterstiitzung fiir Simulatio-
nen zu verbessern. Diese soll den Wissen-
schaftlern helfen, sich auf die eigentlichen
Aufgaben ihrer Forschung zu konzen-
trieren. Fine solche Infrastruktur, auch
Cyber-Infrastruktur genannt, umfasst ein
Netz von Hochleistungsrechenplattfor-
men, Software-Programmen und -Werk-
zeugen, Sensornetze, Speicher, Rechenres-
sourcen- und Datenverwaltungssysteme
sowie Visualisierungsumgebungen. Auf
dem Weg zur Cyber-Infrastruktur wurden
bereits in Zusammenarbeit mit Naturwis-
senschaftlern IT-Ansitze fiir die Daten-
verwaltung und Visualisierung entwickelt,
mit denen die Effizienz der Modellierung
und die Ausfithrung von Simulationen,
sowie die interaktive Visualisierung der
Simulationen und der Simulationsergeb-
nisse unterstiitzt werden. Die Cyber-Infra-
struktur soll die Anforderungen heutiger
Simulationstechnik erfiillen wie beispiels-
weise Automatisierung von Simulations-
verfahren, Benutzerfreundlichkeit, Wie-
derverwendbarkeit der Simulations-Soft-
ware und Ressourcen, effizienter Umgang
mit groBen Datenmengen und Daten-
bereitstellung, Langliufigkeit der Simu-
lationen, interaktiver Umgang zwischen
Simulationen und Wissenschaftlern, Be-
reitstellung von Echtzeitdaten aus Sensor-
netzen und mobilen Geriiten fiir die Si-
mulationen, interaktive Visualisierung
und Analyse von groBen Datenmengen,
die auch Unsicherheiten aufweisen kon-
nen. Die Cyber-Infrastruktur soll zudem
hoch-skalierbar sein und eine dynamische
Ressourcen- und Datenverwaltung bereit-
stellen.

In diesem Beitrag geben wir eine Ubersicht
iber unsere Forschungserfolge und stellen
unsere Ideen fiir die zukiinftige Forschung
vor.

2. Infrastruktur fur interaktive
Simulationen

2.1. Konzepte fur die Modellierung
und Ausfihrung von Simulations-
workflows

Ein wichtiges Ziel der bisherigen Forschung
von SimTech war die Konzeption und
Realisierung einer IT-Infrastruktur fiir

Simulationen, die an die Bediirfnisse der

Wissenschaftler wihrend ihrer Forschung
angepasst ist. Haupteigenschaft einer sol-
chen Infrastruktur muss die Benutzer-
freundlichkeit sein, also eine einfache
Nutzung sowohl bei der Modellierung von
Experimenten aus unterschiedlichen
naturwissenschaftlichen und ingenieur-
wissenschaftlichen Bereichen als auch bei
der Ausfithrung und Anpassung des Ver-
laufs eines Experiments und ebenso bei der
Visualisierung der Ergebnisse.

Um diese Ziele zu erreichen, wurden be-

wihrte Konzepte, Techniken und Techno-
logien aus der Informatik und Software-
Technik angewandt, die hohe Akzeptanz
im Geschiftsbereich genieBen, wie etwa die
Workflow-Technologie. Unter Verwen-
dung des Workflow-Konzepts wurde die
Modellierung (siche (01A)) einer Simulation
einfacher gestaltet, da die Experimente mit
Hilfe eines grafischen Modellierungs-
Werkzeugs schnell, effizient und einfach
zu erstellen sind, ohne jegliches Wissen
iiber die Software, die diese Schritte genau
umsetzt (also implementiert). Ergebnis der
Modellierung ist ein Workflow-Modell,
das eine Simulation darstellt. In einem
Workflow-Modell werden sowohl die
Schritte (auch Aktivititen genannt) einer
Simulation definiert als auch die richtige
Reihenfolge, in der diese Schritte aus-
gefiithrt werden miissen. Die bedingte Aus-
fithrung von Aktivititen ist einfach zu
modellieren, ebenso die sequenzielle als
auch parallele Ausfithrung. Die Aktiviti-
ten in einer Simulation kénnen dabei fiir
Datenbearbeitungsprogramme oder Be-
rechnungsfunktionen stehen, welche in
naturwissenschaftlichen Simulationen
gebraucht werden. Das erstellte Modell
kann parametrisiert werden, sodass es mit
unterschiedlichen Parameterwerten aus-
gefiithrt werden kann. Diese Parameter
werden aber erst bei der Ausfithrung an-
gegeben, somit wird die Wiederverwend-
barkeit der Modelle erméglicht. Die Wie-
derverwendbarkeit der Simulationsmodel-
le wird zusitzlich gesteigert durch die
Entkopplung des Modells von den Soft-
ware-Programmen, mit denen die einzel-
nen Schritte realisiert werden. Das fiihrt
dazu, dass das gleiche Simulationsmodell,
also der gleiche Simulationsworkflow,
mehrmals verwendet werden kann um
unterschiedliche Software fiir die Ausfiih-
rung der Simulationsschritte zu kombinie-
ren. Die Verbindung zwischen einer Akti-
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Lebenszyklus von Simulationen (A)

und Workflows (B)

vitit aus dem
Modell und
der Software,
die diese Ak-
tivitit reali-
siert, wird
withrend der
SO genannten
Bereitstellung
(engl. deploy-
ment) oder
spitestens bei
der Ausfiih-
rung der
Simulation festgelegt. Damit wird es mdg-
lich, die gleiche Simulation mehrfach be-
reit zu stellen, sodass die gleiche Aktivitit
in den unterschiedlichen Bereitstellungen
von unterschiedlicher Software durch-
geflihrt werden kann. Das ist vor allem
wichtig, wenn sich z.B. die Qualitit der Er-
gebnisse, die die Software produziert, oder
die Dauer der Berechnungen unterschei-
det. Die Wahl einer passenden Bereitstel-
lung ist vor allem dann von Bedeutung,
wenn die Simulationsergebnisse sehr pri-
zise sein sollen oder die Simulation oder
Teile davon sehr schnell ablaufen sollen.

Mit Hilfe der Workflow-Technologie konn-

ten wir die Automatisierung der wissenschaft-
lichen Experimente/Simulationen steigern,
da sich viele manuelle Schritte in einem
Simulationsmodell einfach automatisieren
lassen. Dariiber hinaus lassen sich die
modellierten Workflow-Schritte automa-
tisch von einem so genannten Workflow
Management System (WfMS) ausfiihren.
Die Simulationsworkflows werden erst
dann als ausfithrbar betrachtet, wenn diese
auf dem Workflow Management System
bereitgestellt werden. Nach der Bereitstel-
lung des Simulationsmodells kann die
Simulation mehrmals parallel ausgefiihrt
und damit die Zeit der Durchfithrung
aller bendtigten Simulationsdurchldufe
verringert werden. Die Ausfiihrung der Si-
mulationsdurchliufe (auch Workflow-
Instanzen genannt) passiert automatisch
und wird von der Navigator Komponente
des WEMS verwaltet. Der Navigator ist da-
fiir verantwortlich der bedingten Ausfiih-
rungsreihenfolge des Simulationsmodells
richtig zu folgen (durch zu navigieren)
und alle auszufiihrenden Aktivititen in
der korrekten Reihenfolge mit den kor-
rekten Eingangsdaten anzustoBen. Das
AnstoBen jeder Aktivitit wird in Zusam-
menarbeit mit einem Middleware-System

realisiert. Der Navigator tibergibt dieser
Middleware die Eingangsdaten fiir die Aus-
fithrung der Aktivitit und Informationen
dartiber, welches Software-Programm oder
welcher Typ von Software-Programm die
Aktivitit ausfiihren soll. Zusitzlich kon-
nen auch Anforderungen an die Qualitdt
der Software, wie z.B. Antwortzeit, Daten-
qualitdt oder Sicherheit angegeben wer-
den. Die Middleware agiert als Mittler,

der das Programm anhand dieser Anforde-
rungen auffindet, ihm die Eingangsdaten
tibergibt und somit die Ausfithrung der
Simulationsaktivitit startet. Nach Be-
endigung dieser Ausfithrung werden die
Ergebnisdaten der Middleware {ibergeben,
welche diese Daten dann an den Navigator
weiterleitet. AnschlieBend kennzeichnet
der Navigator die entsprechende Aktivitdt
in der entsprechenden Workflow-Instanz
als ausgefiihrt und setzt die Navigation
tiber das Simulationsmodell fort. Diese
Aktionen wiederholen sich fiir jede Aktivi-
tit in jeder Workflow-Instanz.

Zusitzlich zu der vereinfachten Modellie-
rung, automatischen Ausfiihrung und
verbesserten Effizienz kénnen wir aus
der Workflow-Technologie weitere Vor-
teile wie beispielsweise Skalierbarkeit,
Zuverlissigkeit und Fehlertoleranz tiber-
nehmen [1].

Da die Software, die im naturwissenschaft-
lichen und ingenieurwissenschaftlichen
Bereich erstellt und benutzt wird, sehr
heterogen ist, d.h. es werden diverse
Programmiersprachen, Plattformen und
Middleware verwendet, besteht oft das
Problem, dass diese nicht unmittelbar mit
einander kommunizieren konnen. Diese
Problematik kann mit unterschiedlichen
Ansitzen der Software-Integration angegangen
werden. Wir haben vor allem den Ansatz
der Service-Orientierung (Dienstorientierung)
verfolgt. Service-orientierte Systeme stel-
len Software als Dienste (Services) zur
Verfiigung. Dienste sind ein Ansatz, um
existierende Software zur Benutzung be-
reit zu stellen; d.h. Dienste sind kein Para-
digma zur Programmierung von Software.
Die Software wird tiber stabile Schnittstel-
len bereitgestellt, im Fall der Web-Service-
Technologie werden diese Schnittstellen
in einer einheitlichen Beschreibungs-
sprache (WSDL — Web Service Description
Language) beschrieben. Wir haben die
Web-Service-Technologie verwendet,
um existierende Simulations-Software als
Dienste in Simulations-Workflows einheit-




lich verwenden zu kénnen. Die Dienst-

orientierung konnte die Heterogenitit der
Simulations-Software beseitigen und hat
die Integration fiir die Wissenschaftler er-
leichtert. Konkret haben wir gingige Ser-
vice-Middleware um generische Adapter
fiir unterschiedliche Simulations-Software
erweitert wie z.B. Opal [3], Dune und PAN-
DAS.

Diese Dienste wurden in einem grafischen
Modellierungs-Werkzeug zur Verfiigung
gestellt, so dass sie von den Wissenschaft-
lern direkt in einem Simulationsmodell
eingebunden werden kénnen (siehe (02)).
Damit wird die Komplexitit der Software-
Integration vor den Wissenschaftlern ver-
borgen und die Benutzerfreundlichkeit
der gesamten Infrastruktur verbessert.

Viele Schritte withrend einer Simulation
werden von Wissenschaftlern durch-
gefiihrt, wie z.B. die Bewertung von Zwi-
schenergebnissen oder die Parameterein-
gabe. Die besondere Beriicksichtigung von
menschlichen Benutzern in dienstorien-
tierten Simulations-Workflows war eine
der Herausforderungen in der Forschungs-
arbeit. Um fiir die Wissenschaftlern an-
gepasste Mdglichkeiten zu schaffen, tiber
gingige Kommunikationsmittel mit den
Simulationsworkflows zu interagieren,
wurde die Architektur des WIMS um ak-
zeptierte Interaktionskanile wie beispiels-
weise Benachrichtigungen und Riick-
meldungen per E-Mail oder Skype erwei-
tert [2]. Mit diesen Techniken ist es zum
Beispiel moglich, dass ein Wissenschaftler
eine lang laufende Simulation startet und
dann auf eine Konferenzreise geht. Treten
wihrend der Ausfithrung der Simulation
Fehler auf, so wird der Wissenschaftler per
Skype oder, falls er zu diesem Zeitpunkt
nicht online ist, per E-Mail benachrichtigt.
Er kann dann, wiederum per Skype oder
E-Mail, auf diese Meldung reagieren und
beispielsweise Parameter so verindern,
dass die Simulation weiter ausgefiihrt wer-
den kann.

Wissenschaftler folgen sowohl bei der Erstel-
lung von Simulationen als auch bei der
Durchfiihrung von Experimenten fast
immer der Trial-and-Error-Methode, also
dem bestindigen Wechsel zwischen der
Modellierung und der Ausfithrung einer
Simulation, ein Kennzeichen der interakti-
ven Natur der naturwissenschaftlichen
Experimente. Dieser Hauptunterschied so-
wie weitere Unterscheidungen zu den her-
kémmlichen Workflows werden in (01)
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Modellierungswerkzeug

Sfiir Simulations- Workflows
dargestellt. Um die Trial-and-Error-
Methode weiter zu unterstiitzen, wurden
die Workflow-Technologie und die ent-
sprechende Infrastruktur, also Modellie-
rungswerkzeug, Ausfithrungsumgebung
und Monitoring erweitert. Dieser Ansatz
wird Model-as-You-Go genannt und hilft
den Wissenschaftlern, einen unvollstindi-
gen Simulations-Workflow wihrend der
Ausfithrung zu vervollstindigen, also
weiter zu modellieren. Dies war in den
existierenden Workflow-basierten Ansit-
zen nicht maoglich, weil die Vollstindigkeit
des Workflow-Modells fiir eine Ausfiih-
rung vorausgesetzt war. Der Model-as-You-
Go-Ansatz gibt den Wissenschaftlern die
Méglichkeit, die laufenden Simulationen
zu verindern und dabei mit ihnen wie bei
der Erstellung eines Simulationsmodells
zu interagieren. Dies wurde durch die In-
tegration des Modellierungswerkzeugs mit
dem WEMS erméglicht. Dabei werden die
Anderungen im Modell an das WfMS und
die Informationen iiber den Verlauf der
Simulation an das Modellierungswerkzeug
ibertragen. Um den Verlauf der Simu-
lationen zu beobachten, wurden die Moni-
toring-Mechanismen aus der herkdmm-
lichen Workflow-Technologie tibernom-
men und erweitert, um die oben genannte
bidirektionale Interaktion zu ermdg-
lichen [4]. Beispielsweise kann ein Wissen-
schaftler, der die Strukturinderung von
Knochen simulieren mochte, einen oder
mehrere Schritte im Simulationsworkflow
zuriickgehen, wenn er erkennt, dass die
bisher angenommenen Parameter nicht zu
dem gewiinschten Ergebnis fithren. Dabei
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bleiben die Ergebnisse bisheriger Work-
flow-Schritte erhalten, was insbesondere
bei lang laufenden Simulationen wiin-
schenswert ist.

Weitere Herausforderungen beim Einsatz
von Simulationsworkflows bestehen in der
Verwaltung der Datenmengen, die eine
Simulation benutzt oder produziert, und
in der Unterstiitzung von Echtzeiteigen-
schaften sowie der Visualisierung der Er-
gebnisse der Simulationen. Die neuartigen
Konzepte zur Unterstiitzung von Simu-
lationsworkflows, die oben beschrieben
wurden, lassen sich mit generischen Kon-
zepten und Mechanismen, die diese Her-
ausforderungen bewiltigen, erweitern.
Diese Aspekte werden in den nichsten
Kapiteln im Detail diskutiert.

2.2. Unterstutzung von verzahnten
Simulationen

In Zukunft sollen die Konzepte und die
Infrastruktur so erweitert werden, dass es
méglich wird, auch komplexe Interaktio-
nen zwischen einzelnen Simulationen zu
modellieren und auszufiihren. Ziel ist die
Erstellung von Multiskalen-, Multi-Phy-
sik-Simulationen auf Basis von einzelnen
Simulationsworkflows, die in unterschied-
lichen naturwissenschaftlichen Bereichen
bereits vorhanden sind. Simulationen, die
sich zu einer komplexeren Simulation —
wie z.B. der ganzheitlichen Simulation
des menschlichen Kérpers (also von der
Molekularebene, Zellebene bis zur Skelett-
Simulation) und Simulationen von Fest-
korpern (auf Atomebene, Molekularebene
und Makroebene) — zusammensetzen las-
sen, sind verzahnt und tauschen stindig
Daten in einer bestimmten Interaktions-
reihenfolge aus. Die Durchfiihrung sol-
cher komplexen Simulationen und die In-
tegration der oft verteilten Simulationen
soll von einer Cyber-Infrastruktur tibernom-
men werden. Durch dieses Zusammen-
spiel wird auch die Kooperation von
Wissenschaftlern aus unterschiedlichen
Organisationen und Bereichen wesentlich
vereinfacht.

Die verzahnten Simulationen werden mit
Hilfe von so genannten Choreographien
modelliert. Choreographien definieren
die korrekte Interaktionsreihenfolge und
den Datenaustausch von Workflows und
sind bereits ein erprobtes Konzept bei Ge-
schiftsanwendungen. Die dort bekannten
Modellierungskonzepte und Korrelations-

mechanismen sollen auch fiir die Model-
lierung von verzahnten Simulationen
iibernommen und angepasst werden, um
die komplexe Kopplung und die Kon-
textabhingigkeiten zwischen den Simula-
tion zu ermdglichen. Ein Beispiel ist die
Kopplung einer Festkbrpersimulation,
die das Verhalten von Kupferatomen im
Eisenatomgitter im Lauf der Zeit simuliert,
mit einer Molekulardynamiksimulation,
die die Scherkrifte, d.h. in unterschied-
liche Richtungen ziehende Krifte auf ein
Eisengitter simuliert. Die Ergebnisse dieser
so genannten Kinetischen Monte-Carlo-
Simulation sollen vollautomatisch in die
Molekulardynamiksimulation flieBen. Bis-
her sind diese Simulationen nicht auto-
matisch gekoppelt und der Datentransfer
erfolgt durch manuelles Kopieren. Eine
Modellierung mit Hilfe von Choreogra-
phien soll hier eine automatisierte Ver-
zahnung der beiden Simulationen ermdg-
lichen. Dadurch kann die Durchfithrung
umfangreicher und komplexer Parameter-
studien deutlich beschleunigt und damit
erst sinnvoll anwendbar gemacht werden.
Um die Ausfithrung verzahnter Simulatio-
nen effizienter zu gestalten, soll vor allem
das Potenzial existierender Cloud-Infra-
strukturen genutzt werden. Cloud-Infra-
strukturen stellen Zugriff auf Rechen-
und Speicherressourcen nach dem Pay-
Per-Use-Modell zur Verfligung. Es gehort
zu den Zielen der aktuellen Forschung,
das SimTech WIMS selbst in der Cloud
bereitzustellen, um diese Ressourcenkapa-
zitit auszunutzen. Auch die verzahnten
Simulationen sollen einmal in der Cloud
ausgefiihrt werden kénnen [3].

3. Der Umgang mit Daten
far Simulationsworkflows

Simulationsworkflows miissen oftmals groBe
Datenmengen verarbeiten, die in einer
Vielzahl unterschiedlicher Formate vor-
liegen. Damit diese Daten von den im
Workflow eingebundenen Programmen
verarbeitet werden konnen, miissen sie
entsprechend bereitgestellt und dabei in
die passenden Formate transformiert wer-
den. Der in (03) gezeigte Kopplungswork-
flow muss z.B. Daten von einem Daten-
bank-basierten Format der biomechani-
schen Simulation in ein spezifisches Datei-
format der systembiologischen Simulation
transformieren. AuBerdem benétigt die
systembiologische Simulation nur einen
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wicklung von mathemati-
schen Simulationsmodel-
len, die Durchfithrung der
Simulationen und die In-
terpretation der Ergebnisse.
Zur Behebung dieses Problems wurde ein
Rahmenwerk entwickelt (SIMPL —
SimTech, Information Management, Processes, and
Languages), mit dem die Aktivititen zur Da-
tenbereitstellung in Simulationsabldufen
auf einfache Weise modelliert werden kén-
nen [6, 7]. Wissenschaftler sollen keine Im-
plementierungsdetails spezifizieren miis-
sen, sondern lediglich die Kernaspekte der
Datenbereitstellung in Form von Patterns
(Muster) beschreiben, welche typische Da-
tenbereitstellungsschritte in Simulations-
workflows darstellen. Jedes Pattern fasst
mehrere feingranulare Workflow-Schritte
zusammen, was bereits die Anzahl der fiir
Wissenschaftler sichtbaren Schritte redu-
ziert. Weiterhin miissen Wissenschaftler
nur wenige abstrakte Parameterwerte fiir
die Patterns spezifizieren. Wenn fiir eine
Simulation beispielsweise Daten von
einem Computer auf einen anderen trans-
feriert werden miissen, so nutzen Wissen-
schaftler hierfiir ein entsprechendes Da-
tentransferpattern. Als Parametrisierung
dieses Patterns werden lediglich der Spei-
cherort der Eingabedatei sowie das Pro-
gramm, fiir welches die Datei bereitgestellt
werden soll, festgelegt. Um komplizierte
Details, wie z.B. die oben beschriebene
Transformation der Daten zwischen ver-
schiedenen Formaten, miissen sich die

== Eanirolifuss

— = Machnichbanfuss

Wissenschaftler dabei nicht kiimmern.
Uber diese Abstraktionsunterstiitzung
hinaus wurden MaBnahmen zur Effizienz-
steigerung der Datenverarbeitung in Si-
mulationsworkflows untersucht. Dabei
wurde insbesondere ein Ansatz entwickelt,
welcher die Verarbeitung von Daten im
lokalen Speicher eines Workflows opti-
miert [8].

Auf Basis des SIMPL-Rahmenwerks wurde
das so genannte ,Comprehensive Data
Management Layer” (CDML) ent-
wickelt [9]. Das CDML wird speziell im
Maschinenbau eingesetzt und 16st die He-
terogenitit von Programmen und Daten-
quellen aus verschiedenen Projektphasen
oder Organisationseinheiten eines Unter-
nehmens auf. Es ermdglicht insbesondere,
computerbasierte Simulationen mit ech-
ten physischen Tests, z.B. Crashtests von

Autos, zu kombinieren und damit die Kos-

ten von Produkttests zu reduzieren.

In Zukunft soll das beschriebene SIMPL-
Rahmenwerk fiir die Datenbereitstellung
in Simulationsworkflows zu einer voll-
stindig datengetriebenen Simulations-
infrastruktur weiterentwickelt werden.
Dabei wird insbesondere die Reproduzier-
barkeit und Nachvollziehbarkeit von Si-
mulationen und ihren Ergebnissen sowie
die Bewertung von Simulationsmodellen
unterstiitzt. Hierzu ist die umfassende

> Dalenfuss

Workflows fiir eine Simulation des
Knochenwachstums, welche z.B. bei
Osteoporose-Patienten eingesetzt wird.
Die Simulation koppelt zwei mathe-
matische Simulationsmodelle. Das bio-
mechanische Modell beschreibt den
Knochen auf einer makroskopischen
Gewebeebene. Das systembiologische
Modell arbeitet etwas genauer, indem
es die Interaktion von Zellen innerhalb
des Knochengewebes betrachtet. Jedes
Modell wird durch einen eigenen Si-
mulationsworkflow realisiert, withrend
der zusitzliche Kopplungsworkflow den
Datenaustausch zwischen diesen beiden
Modellen durchfiihrt.
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ither das GSG

Sammlung und Verwaltung so genannter
Provenance-Informationen erforderlich.
Dies sind Metriken und Beschreibungsda-
ten zu den Simulationsabliufen und den
Simulationsergebnissen. Diese Prove-
nance-Informationen beschreiben u.a.,
wann welcher Workflow-Schritt ausge-
fithrt wurde, welches Programm mit wel-
chen Eingabedaten dabei verwendet wurde
und wie lange diese Ausfithrung gedauert
hat. Das Erfassen von Provenance-Infor-
mationen ist aber nur der erste Schritt.
Hat man diese erst einmal erfasst, dann
konnen sie die Grundlage fiir vielfiltige
Analysen bilden, wobei fortgeschrittene
Analysemechanismen hierfiir erst noch
entwickelt werden miissen. Die Prove-
nance-Analyse wird Wissenschaftlern maB-
geblich helfen, ihre Simulationsergebnisse
und Simulationsmodelle besser verstehen

Anfrageschnittstelle

Interpolation Dienstgiite

und validieren zu kénnen. Weiterhin wird
die Analyse Empfehlungen fiir Optimie-
rungen von sowohl Simulationsworkflows
als auch Simulationsmodellen geben. In
der Klimaforschung méchten Wissen-
schaftler z.B. mithilfe von Simulationen
die Auswirkungen von Anderungen des
CO,-AusstoBes auf das Weltklima erfor-
schen. Hierbei kann die Provenance-Ana-

lyse helfen, indem sie Zusammenhinge
zwischen solchen Parameterinderungen
und den Simulationsergebnissen unter-
sucht und z.B. Empfehlungen gibt, inwie-
weit der CO,-AusstoB verringert werden
sollte. In Kombination mit dem bereits
entwickelten SIMPL-Rahmenwerk wird
diese Analyse von Provenance-Informatio-
nen die Produktivitit der Wissenschaftler
weiter deutlich erhéhen.

4. Simulationen in Echtzeit — Das
Global Sensor Grid

Echtzeitsimulationen werden immer wichti-

ger, um Entscheidungen anhand der Ent-
wicklungen eines physischen Phinomens
zu treffen. Beispielsweise ermoglichen
Kenntnisse iiber die zukiinftige Entwick-
lung eines Windfeldes zahlreiche An-
wendungen, z.B. die Optimierung der
Stromerzeugung aus Windkraft bis hin zur
Analyse der Ausbreitung von Schadstof-
fen. Um die Qualitit der Simulations-
ergebnisse zu verbessern, nutzen Simula-
tionen zur Parametrisierung verstirkt
Echtzeitdaten aus Sensoren. Dabei kénnen
Simulationen auf eine stindig wachsende
Infrastruktur aus vielen weltweit verteil-
ten Sensoren und Sensornetzen zuriick-
greifen. So wurden allein im Rahmen des
Earthscope-Projektes [10] tausende von
seismischen Sensoren primir an der West-
kiiste der USA ausgebracht, um zukiinftig
besser auf Erdbeben reagieren zu kénnen.
Andere Projekte wie das CENSE-Projekt
von HP [11] gehen gar von Billionen von
Sensoren in absehbarer Zukunft aus, auf
welche jeweils eine Vielzahl verschiedener
Echtzeitsimulationen gleichzeitig zugrei-
fen kénnen.

Die enormen Datenvolumina und die He-

terogenitit, mit der Daten von Simulatio-
nen bereitgestellt werden miissen, stellen
IT-Infrastrukturen vor enorme Heraus-
forderungen hinsichtlich der skalierbaren
Integration dieser Daten. Dazu wurde das
Global Sensor Grid (GSG) entwickelt, wel-
ches ein breites Spektrum von Methoden
bietet, um eine skalierbare Integration von
Sensordaten in Simulationen sicherzustel-
len. Das GSG wird durch eine Menge glo-
bal verteilter Rechner realisiert, die die
Vermittlung von Sensordaten zwischen
verschiedenen Sensornetzen und Konsu-
menten, also den angebundenen Simula-
tionen, sicherstellen. Diese Rechner bilden
ein Netzwerk von Vermittlungsknoten,



die an strategisch wichtigen Punkten sit-
zen, beispielsweise nahe an den jeweiligen
Sensoren oder den Konsumenten sowie an
zentralen Umschlagpunkten im Netzwerk,
um bei der Ubertragung und Vermittlung
von Daten sowohl eine méglichst geringe
Verzdgerung als auch eine effiziente Nut-
zung der Bandbreite im vermittelnden
Netz zu garantieren.

Die Anbindung eines Sensornetzes an das
GSG erfolgt durch die Bereitstellung eines
oder mehrerer als Gateway bezeichneter
Vermittlungsknoten. Zu diesen werden
sensornetzspezifische Daten {ibertragen
und vorverarbeitet, so dass diese den Simu-
lationen in einem globalen Koordinaten-
system zuginglich gemacht werden kén-
nen. Konsumenten kénnen an beliebige
Vermittlungsknoten angebunden werden
und {iber eine einfache Anfrageschnittstel-
le (siche (04)) definieren, welche Sensor-
daten gefunden und zuginglich gemacht
werden sollen. Dies beinhaltet insbesonde-
re die Art der Sensordaten, die geografi-
sche Ausdehnung sowie die Hiufigkeit mit
der Sensordaten gemessen und gesendet
werden sollen. Beispielsweise kann eine
Windfeld-Simulation simtliche verfiig-
baren Winddaten in der Umgebung von
Stuttgart mit einer Aktualisierungsrate
von zehn Minuten fordern. Die Vermitt-
lungsknoten ermitteln dann kooperativ
Gateways und optimale Pfade im Netz
zwischen Gateways und Konsumenten.
Zur Minimierung der Bandbreite werden
insbesondere Uberlappungen in den Da-
tenstromen zwischen Gateways und Kon-
sumenten genutzt [10], um gemeinsame
Vermittlungsstrecken im Vermittlungs-
netz zu nutzen. Sollte also eine weitere
Simulation sich fiir Windfeldaten interes-
sieren, werden diese moglichst gemeinsam
im Netz tibertragen und somit redundante
Ubertragungen vermieden. Ferner er-
moglicht der Einsatz von Priadiktionstech-
niken [13] eine signifikante Reduktion der
Verzdgerungen und der genutzten Band-
breite. Falls also keine Anderung der ge-
messenen Winddaten erfolgt oder sich das
Windfeld gemiB des Modells eines Pridik-
tors verindert, miissen diese nicht tiber
das Netz iibertragen werden, sondern ste-
hen der Simulation direkt durch das
Pridiktormodell zur Verfiigung. Die fiir
das GSG entwickelten Methoden zur auto-
nomen Anpassung ermdglichen eine hohe
Anpassungsfihigkeit an gedinderte Anfra-
gen der Konsumenten. Gerade bei Anfra-

gen, die sich auf ein bewegliches physisches
Phinomen konzentrieren, kann somit der
Anfragebereich dynamisch und effizient
angepasst werden. Gleichzeitig kénnen
neue Vermittlungsknoten und Sensornet-
ze einfach und effizient integriert werden.

Mit dem rasanten Fortschritt bei der Ver-

breitung mobiler Gerite wird die Frage-
stellung der Integration dieser Gerite im
Kontext von Echtzeitsimulationen immer
bedeutender. Die Forschung an dem GSG
richtet sich daher in Zukunft insbesondere
auf zwei wichtige Anwendungsfille. Einer-
seits sollen Echtzeitsimulationen verstirkt
von der Nutzung der auf mobilen Geridten
befindlichen Sensoren profitieren kénnen.
Dies erfordert insbesondere Konzepte zur
Integration der mit Unsicherheiten be-
hafteten Daten in eine Echtzeitsimulation.

Andererseits soll eine effiziente Integration

der Sensordaten in Simulationen erfolgen,
so dass sogar eine Ausfithrung von Echt-
zeitsimulationen auf eher ressourcen-
schwachen mobilen Geriten erfolgen
kann. Zur Unterstiitzung der Ausfithrung
von Simulationen soll dazu die Anbin-
dung an moderne IT-Infrastrukturen un-
tersucht werden, auf denen die Berech-
nungen der Simulationen teilweise aus der
Ferne ausgefiihrt werden konnen. Weiter-
hin soll durch eine Reduktion der Modelle
einer Simulation [14] der Ressourcenbedarf
einer Echtzeitsimulation reduziert wer-
den, so dass letztlich sogar eine vollstin-
dige Ausfithrung auf einem ressourcen-
schwachen Gerit erfolgen kann. Da die
Reduktion der Simulationsmodelle typi-
scherweise auch eine Abnahme der Quali-
tdt der Simulation erzeugt, werden im
Rahmen des GSG Methoden untersucht,
um den erforderlichen Ressourcenbedarf
und den Energieverbrauch von Echtzeit-
simulationen zu minimieren und gleich-
zeitig eine fiir den Nutzer geniigende
Qualitit der Echtzeitsimulation bei redu-
zierten Modellen und unsicheren Daten
zu garantieren.

5. Visualisierung fur die
Simulationstechnik

Die Visualisierung ist ein wichtiges Werk-

zeug bei der Analyse von Simulationser-
gebnissen. Hiufig kénnen die komplexen
Daten, die bei Simulationen entstehen,
nur durch eine geeignete visuelle Darstel-
lung verstanden werden. Zum Beispiel
kann die Bewegung von Teilchen in Luft-

CYBER-INFRASTRUKTUR
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stromungen viel leichter untersucht wer-

den, wenn Bahnlinien visuell dargestellt
werden. Daher spielt die Visualisierung im
heutigen Arbeitsablauf der Simulations-
technik eine entscheidende Rolle und ist
als Analysewerkzeug nicht mehr wegzu-
denken. Gerade bei komplexen Simula-
tionen, die durch Simulationsworkflows
gestaltet werden, ist die Visualisierung un-
verzichtbar.

Neben der Entwicklung vollstindig neuer

Visualisierungsmethoden spielt die Be-
schleunigung bestehender Verfahren eine
wichtige Rolle, da die Visualisierung hiu-
fig interaktiv eingesetzt wird und deshalb
schnell genug auf Benutzereingaben re-
agieren muss. Ein typisches Beispiel hier-
tiir ist die Visualisierung von Strémungs-
simulationen: Hierfiir miissen typischer-
weise sehr viele Bahnlinien oder dhnliche
Kurven berechnet und dargestellt werden,
was bei groBen Datensitzen leicht mehre-
re Minuten in Anspruch nehmen kann.
Ein neuartiges Berechnungsverfahren [15]
erlaubt seit kurzem — zusammen mit

der Ausnutzung der Leistungsfihigkeit
moderner Grafik-Hardware (engl. Gra-
phics Processing Units: GPUs) — die hoch-
effiziente und parallele Berechnung dieser
Kurven.

Wenn die Berechnungen, die der Visualisie-

rung zugrunde liegen, schnell genug fiir
die Benutzerinteraktion sind, bietet sich
die interaktive Erkundung der Simulati-
onsdaten an. Beispielsweise konnen Para-
meter fiir eine optimale

den; oder der Benutzer
vergroBert bestimmte Be-
reiche oder lisst sich zu-
sitzliche Informationen an
relevanten Punkten der
Simulation anzeigen, z.B.
die Bahnkurven von dort
startenden Partikeln. Bei
den komplexen Daten aus
heutigen Simulationsrech-
nungen ergeben sich je-
doch sehr feine Strukturen
in der visuellen Darstel-
lung. Deshalb ist es wich-

I g, cine exakte Navigation

Vom Benutzer platzierte Bahnlinien in

einem Mischer, in dem kalte (blau)
und heife Luft (rot) vermischt wird.
Durch eine prizise Platzierung der

Linien kann das Mischverhalten sehr

genau ana l)'SiBI‘Z werden.

und Positionierung durch

den Benutzer zu gewihr-
leisten. Wir haben eine entsprechende In-
teraktionstechnik entwickelt, die die Posi-
tionierungsgenauigkeit bei Stromungsvi-
sualisierungen automatisch an die Daten

anpasst und so die Analyse selbst von
feinsten Strukturen erlaubt [16]. So kann
der Benutzer auch in komplexen 3D-Stro-
mungsdaten mit seiner gewohnten Maus-
geschwindigkeit die Bahnlinien sehr genau
positionieren (siche (05)).

Eine weitere Herausforderung ist die Visua-

lisierung zeitabhingiger Daten. Die einzel-
nen Zeitschritte einer Simulation kénnen
nacheinander visualisiert und wie in einem
Film abgespielt werden. Mit diesem nahe-
liegenden Ansatz ist er aber schwierig, ver-
schiedene Resultate zu vergleichen oder
die zeitliche Entwicklung und die Zusam-
menhinge richtig abzuschitzen. Diese Be-
schrinkung ergibt sich aus den Grenzen
der menschlichen Kognition: Es ist fiir den
Benutzer sehr schwierig, komplexe Sach-
verhalte in Animationen zu erkennen und
sich diese zu merken. Eine gute Visualisie-
rung ist deshalb an die kognitiven Fihig-
keiten der Nutzer angepasst. Beispielsweise
haben wir eine neue Methode fiir die Stro-
mungsvisualisierung entwickelt, welche
die zeitabhingigen Daten in einem einzel-
nen Bild zusammenfasst und dabei ohne
Animation auskommt [17]. So kénnen
etwa verschiedene Simulationsdurchliufe
sehr einfach miteinander verglichen
werden. Eine Anwendung hierfiir ist

z.B. die Simulation von verunreinigtem
Grundwasser. Hiufig ist hierbei die genaue
Beschaffenheit des Untergrunds nicht
bekannt, weswegen viele Simulations-
durchlidufe mit verinderten Parametern
durchgefiithrt werden.

Darstellung angepasst wer-  Aber auch vermeintlich simple Visualisie-

rungsmethoden wie Balkendiagramme
kénnen noch verbessert werden. Ein
Problem von Balkendiagrammen ist die
Darstellung von Daten, die einen groBen
Wertebereich abdecken, wie z.B. die Dauer
des radioaktiven Zerfalls verschiedener
chemischer Elemente. Eine direkte Dar-
stellung solcher Daten wiirde darin resul-
tieren, dass nur die groBen Werte sichtbar
wiren; die Balken der kleinen Werte
wiren einfach zu klein. Unsere Methode
nutzt nun mehrere Skalen, um solche Da-
ten darzustellen [18]. Dabei bleiben auch
sehr kleine Werte sichtbar, und alle Daten
kénnen visuell miteinander verglichen
werden.

Die zukiinftige Forschung wird sich auf die

visuelle Analyse sehr groBer und komple-
xer Daten konzentrieren, die mit bisheri-
gen Visualisierungstechniken oder ande-
ren Analyseverfahren nicht gehandhabt



werden konnen. Eine umfassende Unter-
suchung solcher Daten durch eine direkte
Visualisierung ist sehr zeitaufwindig, und
es besteht die Gefahr, dass wichtige Details
iibersehen werden. Dies kann z.B. der Fall
sein, wenn der Wissenschaftler viele
hunderte oder gar tausende Simulations-
durchliufe miteinander vergleichen
mochte. Daher sollen die Nutzer der Visu-
alisierung durch Verfahren aus dem Be-
reich des Data-Mining und des maschinel-
len Lernens unterstiitzt werden. So kann
der Computer beispielweise die Daten-
menge vorab auf relevante Informationen
einschrinken oder den Anwender auf po-
tentiell interessante Bereiche hinweisen.
Diese Art der Datenreduktion beeinflusst
auch die Entwicklung neuer Visualisie-
rungsmethoden, indem diese so gestaltet
werden, dass sie nur die relevanten Struk-
turen und Informationen darstellen,

z.B. nur die Grenzschichten zwischen
verschiedenen Bereichen einer Stromung.
Zudem sollen die Visualisierungsmetho-
den hocheffizient sein, um eine schnelle
Darstellung stindig wachsender Daten-
mengen zu gewihrleisten. Hierfiir sollen
Ansitze aus dem Hochstleistungsrechnen
verfolgt werden.

Die umfassende Analyse komplexer Daten
erfolgt typischerweise in Teamarbeit. Da-
her soll die Visualisierung die kollaborative
Arbeit mehrerer Experten unterstiitzen.
Gemeinsames Arbeiten kann beispielsweise
an groBen Display-Winden oder aber auch
an verteilten Arbeitsplitzen erfolgen. Da-
bei ist es unter anderem wichtig, dass die
Anwender {iber den gegenseitigen Fort-
schritt informiert sind und sich {iber inter-
essante Datenbereiche und Informationen
problemlos austauschen kénnen. Die
visuellen Schnittstellen und Interaktions-
techniken miissen gerade auch fiir Nicht-
Informatik-Experten zuginglich gemacht
werden — was beim Umfang der Simula-
tionsdaten und der Komplexitit der Ana-
lyseaufgaben eine Herausforderung fiir die
Visualisierungsforschung ist.

Schluss

Im Rahmen des Exzellenz Clusters ,Simula-

tion Technology“ (SimTech) wird der Fo-
kus auf die Entwicklung einer ganzheit-
lichen Systemwissenschaft gelegt, die den
Wissenschaftlern bei der Erforschung und
Simulation von Naturphinomenen hilft.
In diesem Beitrag haben wir unsere For-
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ZUSAMMENFASSUNG

Dieser Beitrag gibt einen Uberblick der bisherigen Forschungsergebnisse auf dem Gebiet
integrierte Datenverwaltung, \Vorkflows und Visualisierung fijr integrative Systemwissen-
schaft und unsere Zukunftspline und Forschungsschwerpunkte auf dem Weg zu einer
Cyber-Infrastruktur fiir die Simulationstechnik. Unter anderem wird ein Workflow
Management System vorgestellt, welches speziell auf die Anforderungen und Bediirfnisse
der Wissenschaftler zugeschnitten ist und aus unserer Forschung auf dem Gebiet Simula-
tionstechnik entstanden ist. Des Weiteren wurde ein Rahmenwerk entworfen und umgesetzt,
mit dem Aktivititen zur Datenbereitstellung in Simulationsabliufen benutzerfreundlich
modelliert und ausgefiihrt werden konnen. Fiir die skalierbare Integration von Sensordaten in
Echtzeitsimulationen wurde das Global Sensor Grid entwickelt. Fiir die Analyse von Simu-
lationsergebnissen wurden sowohl komplett neue Visualisierungstechniken erarbeitet als
auch bestehende Techniken beschleunigt. Auf Basis unserer Forschungergebnisse soll in
Zukunft eine Simulations-Cyber-Infrastruktur zur Unterstiitzung von verteilten und gekop-
pelten Simulationen entstehen. Dabei wird die Reproduzierbarkeit und Nachvollzierbarkeit
von Simulationen und ilren Ergebnissen, im Allgemeinen bezeichnet als Provenance, eine
bedeutende Rolle spielen. Fiir Echtzeitsimulationen steht die Integration von mobilen Gerd-
ten im Vordergrund. Bei der Visualisierung wird der Fokus auf der Analyse sehr grofer
und komplexer Daten liegen, die bisher nicht gehandhabt werden konnen.

schungsergebnisse kurz zusammengefasst
und unsere zukiinftigen Forschungsziele
auf dem Weg zu einer Cyber-Infrastruktur
tiir die Simulationstechnologie umrissen. ®
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