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Mit der vorliegenden Nummer 10 unseres

THEMENHEFTs FORSCHUNG
schlieBt sich ein Kreis. Im Jahr 2003 publi-
zierte die Universitit das Heft ,Simulation
und Visualisierung” mit Beitrigen aus al-
len zehn Fakultiten der Universitit Stutt-
gart als ein Beleg fiir die interdisziplinire
Breite der Stuttgarter Simulationstechnik.
Stuttgart war bereits damals, so schrieb
der Rektor in seinem GruBwort, ,die erste
deutsche Universitit mit einer weltweiten
Ausstrahlung auf diesem Gebiet®. Heute

fakultits- und fachiibergreifende Themen
aufzunehmen und einem breiteren Publi-
kum vorzustellen: das THEMENHEFT
FORSCHUN G . Die Redaktion des
Themenhefts ist davon {iberzeugt, dass
auch die inzwischen neun weiteren inter-
und transdisziplindiren Themen der For-
schung, die seitdem hier vorgestellt wur-
den, vergleichbare Strahlkraft entfalten.
Die Jubiliumsausgabe aber ist dem Start
und Star der Reihe gewidmet — der ,,Simu-
lation Technology*.

hat die Universitit nichts von diesem
Glanz verloren; im Gegenteil. Der Exzel-
lenzcluster ,Simulation Technology* Viel Vergniigen beim Lesen wiinscht
wird bereits in der zweiten Phase des bun-
desweiten Exzellenzwettbewerbs gefordert,
arbeitet in einem eigenen hoch modernen
Forschungsgebiude und zieht Wissen-
schaftler und Studierende im inter-
nationalen MaBstab nach Stuttgart. 2005
startete die Universitit eine neue Publika-

tionsreihe, deren Ziel es war, weitere neue
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Simulationstechnologien sind im 21. Jahr-
hundert unentbehrlich geworden und
durchdringen alle Bereiche unseres
Lebens. Die Universitit Stuttgart hat die
Zukunftschancen der Simulationstechno-
logie als dritte Siule des wissenschaft-
lichen Erkenntnisgewinns neben Theorie
und Experiment frith wahrgenommen
und konsequent aufgegriffen. Die Univer-
sitdt Stuttgart war im Bereich des Wissen-
schaftlichen Rechnens die erste deutsche
Universitit mit weltweiter Ausstrahlung.
Bereits in den flinfziger Jahren des letzten
Jahrhunderts wurde in Stuttgart dazu bei-
getragen, die Finite-Elemente-Methode fiir
Festigkeitsberechnungen von Tragflichen
und Flugzeugriimpfen zu entwickeln. Die
dazu erforderlichen Rechenliufe wurden
damals allerdings noch auf Réhrencom-
putern (von Ferranti) durchgefiithrt und
dauerten mindestens fiinfzehn Stunden.
Heutige Simulationen, ob auf Héchstleis-
tungsrechnern oder eigens strukturierten
Rechnerpools, bendtigen oft vergleichbare
Zeitspannen, allerdings fiir ungleich
gewaltigere Datenmengen. In den neun-
ziger Jahren wurde Stuttgart der Standort
des ersten deutschen Bundesh&chstleis-
tungsrechenzentrums. Zu dieser Zeit
gehorten Modellierung, Simulation und
Visualisierung bereits zum tiglichen
Handwerkszeug fast aller Fakultiten un-
serer Universitit. Uber die organisatori-
schen Meilensteine der Einrichtung einer
Arbeitsgemeinschaft fiir Wissenschaftliches
Rechnen und die Griindung eines inter-
disziplindren Zentrums fiir Simulations-
technik fithrte der Weg folgerichtig zum
heutigen Research Centre for Simulation
Technology (SRC SimTech). In dieses ein-
gebunden ist der Exzellenzcluster Simu-
lation Technology (Laufzeit der 2. Forder-
phase bis 2017), eine Graduiertenschule
mit etwa 100 Doktoranden und ein Stu-
diengang mit bis zu 30 Studierenden pro
Jahrgang. SimTech bearbeitet heute ins-
besondere fiinf visiondre Anwendungs-
bereiche, die vom computergestiitzten
Materialdesign tiber das integrative virtu-
elle Prototyping und die Entwicklung
komplexer und umfassender Methoden

in der Umwelttechnik bis hin zur simula-
tionsbasierten Systembiologie und der Be-
arbeitung biomechanischer Fragestellun-
gen zur Beschreibung eines ganzheitlichen
Menschmodells reichen. Im Jahr 2011
konnte bereits ein neues Forschungs-
gebiude mit einer Nutzfliche von 1.221
Quadratmetern bezogen werden, das die
Rahmenbedingungen fiir die SimTech-
Forscher weiter verbesserte. Der Neubau
basiert auf einer modularen Stahlbeton-
bauweise und realisiert ein klimatisches
Gebdudekonzept, durch das weitgehend
auf mechanische Kiihlung und Liiftung
verzichten werden kann. Aktuell geplant
ist die Einfiihrung einer Stuttgart School
of Simulation Technology.

Unser THEMENHEFT FORSCHUNG

kann das wissenschaftliche Koordinaten-
system der modernen Entwicklungen in
der Simulationstechnik nur mit wenigen
ausgewihlten Beispielen skizzieren. Deut-
lich wird dennoch, dass es nicht mehr nur
um neue und weitere Anwendungsfelder
tiir die Simulationstechnik geht, sondern
dass wie in den Anfingen methodische
Erweiterungen und strukturelle Ansitze
im Vordergrund stehen, denen die wissen-
schaftliche Aufmerksamkeit gilt.

Mein Dank gilt allen Autorinnen und Auto-

ren des Heftes, besonders aber dem wissen-
schaftlichen Koordinator Prof. Dr.-Ing.
Wolfgang Ehlers. Nicht nur die Gutachter
der Exzellenzinitiative bescheinigen dem
SRC SimTech und seiner Leitung eine wis-
senschaftliche Spitzenposition in der Welt.
Die Studierenden des gleichnamigen Stu-
diengangs besitzen hervorragende Berufs-
perspektiven und die Wissenschaftler und
Juniorprofessuren des SRC werden zu
national und international gesuchten Spit-
zenkriften und tragen damit wesentlich
dazu bei, die Ausstrahlung der Stuttgarter
Simulationstechnologie weiter zu stirken.
Ihnen allen gilt mein Dank.
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Simulation —
die dritte Saule der Wissenschaft

Links ein Ausschnitt aus dem Hihlen-
gleichnis Platons, in dem sich die
Hahlenbewohner nur zum Teil bewusst
sind, statt der realen Welt lediglich
ihre Schatten wahrzunehmen. Rechis
das Bild ,,Die Erfindung der Kunst*
von Joseph-Benoit Suvée, in dem der
Mythos vom Ursprung aller Kunst
beschrieben wird. Ein korinthisches
Madchen zeichnet den Umriss ihres
aufbrechenden Liebhabers an die
Wand, um sein Bild so festzuhalten.

b |
N T RVM L PEA TONICEN,

Ob es die Schatten in Platons Hohlengleichnis sind, die die Welt so

nachbilden, wie wir zuné&chst nur glauben kénnen, dass sie ist, oder

das Ursprungsmotiv der Kunst, die das Fluchtige fur unsere Sinne,

allen voran das Auge, festzuhalten versucht — Abbilder pragen unsere

Weltsicht seit Menschengedenken. In der Wissenschaft spricht man

von Modellen, die wie Abbilder genutzt werden. Sie geben reale Pro-

zesse und Systeme reduziert wieder und machen sie mit Hilfe moder-

ner Simulationen ,berechenbar”. So eroffnet sich die Chance, neue

Erkenntnisse Uber die dahinter liegenden realen Problemstellungen zu

gewinnen.

So tun als ob — wenn im Alltag vom Akt der
Simulation gesprochen wird, ist damit
meist wenig Positives verbunden. ,,Der si-
muliert nur® heiBt es etwa iiber den einge-
bildeten Kranken, der iiber die Simulation
einzelner Symptome wie dem Husten auf
einen Grundzustand — Erkiltung — ver-
weist, der bei ihm gar nicht vorliegt. Simu-

lation im umgangssprachlichen Gebrauch
meint also einmal die bewusste Verstel-
lung, die Vorspiegelung falscher Tatsa-
chen mit dem Vorsatz, die Wirklichkeit —
in diesem Fall: Gesundheit — zu verschlei-
ern. Simulation in diesem Sinne verstellt
den Blick auf die Wirklichkeit, statt ihn zu
befordern.




Im landldufigen Verstindnis der Simulation
existiert neben der negativen Dimension
der Vor-Tduschung aber auch die positive
Assoziation der Nach-Ahmung. Wer sich
einmal wie ein Rennfahrer fiithlen will,
kann in den dunklen Kabinen von Jahr-
markts-Simulatoren mit gefiithlten 300 PS
seine virtuellen Runden drehen; wer seine
Flugangst bezwingen will, besucht Trai-
nings, in denen einzelne Flugphasen si-
muliert werden. Auch die Planspiele auf
Fithrungsebene oder die jihrlichen UN-
Vollversammlungen, die von Jugend-
lichen nachgestellt werden, beruhen auf
dem Prinzip der Simulation: Reale Prozes-
se oder Systeme in einem vereinfachten
Modell nachzubilden, um so ihre innere
Dynamik beschreiben, erkliren oder gar
vorhersagen zu kénnen.

Darum geht es auch im Kern der Simula-
tionstechnologie, die sich als Instrument
und Methode der Erkenntnisgewinnung
in den vergangenen 50 Jahren in der For-
schung durchgesetzt hat und heute neben
Theorie und Praxis als dritte Siule moder-
ner Wissenschaft gelten kann. Im Begriff
Simulationstechnologie steckt bereits der
Verweis auf den komplexen handwerk-
lichen Charakter: Heutige Simulationen
sind fast immer Computersimulationen,
hinter denen immer komplexere Modelle,
michtige Algorithmen sowie leistungs-
fihige Rechen- und Speicherleistungen
stehen.

1. Geschichte der Simulations-
technologie

Die mathematischen Anfinge der Modellbil-
dung und damit auch der Simulation sind
bereits im sogenannten Nadelproblem von
Buffon und Laplace im 18. Jahrhundert zu

finden. Dabei sollte die Wahrscheinlichkeit

berechnet werden, mit der eine Nadel auf
der Linie eines vorgezeichneten Gitter-
netzes landet. Das Grundprinzip dieser
ersten ,,Simulation“ war die berechnende
Schlussfolgerung von einer groBen Zahl
an Einzelfillen auf grundlegende Gesetz-
miBigkeiten und die Ableitung ihrer Un-
sicherheiten und Wahrscheinlichkeiten.
Auf Zufallsexperimenten griindet sich
auch die erste und bis heute grundlegende
Simulationsmethode: Der Mathematiker
John von Neumann definierte 1946 ge-
meinsam mit Stanislaw Ulam ein Ver-
fahren, mit dessen Hilfe sich partielle
Differentialgleichungen numerisch 16sen

lassen. Die sogenannte Monte-Carlo-
Methode kalkuliert die Wahrscheinlichkeit
oder aber Ungewissheit bestimmter Ergeb-
nisse und ist damit bis heute wesentlich
tiir die Modellierung und Simulation.

Eine weitere computergestiitzte Berech-

nungsmethode wurde in den 1960er Jah-
ren maBgeblich an der Universitit Stutt-
gart mitentwickelt: John Argyris, Begriin-
der und langjdhriger Leiter des Instituts
tiir Statik und Dynamik der Luft- und
Raumfahrtkonstruktionen, suchte nach
einer Losung zur Uberprﬁfung von Festig-
keit und Elastizitit einzelner Flugzeugteile
wie den Tragflichen. Herausforderung
war es, partielle Differentialgleichungen
zu I8sen, also Gleichungen, die Prozesse
mit mehr als einer unabhingig vonein-
ander verinderlichen Variable beinhalten.
Die Komplexitit dieser partiellen Differen-
tialgleichungen ergibt sich zudem aus der
RegelmiBigkeit — Linearitit — oder aber
UnregelmiBigkeit — Nicht-Linearitdt —
ihrer verinderlichen Funktionen. Fiir die
Losung linearer Berechnungen lieferte
Argyris wesentliche Beitrige zur Entwick-
lung einer numerischen Methode, die zu-
nichst vor allem in der Simulation von
Festkdrpern, heute aber auch in vielen
weiteren physikalischen Fragestellungen,
wie Wettervorhersagen oder Medizintech-
nik, Einsatz findet: die Finite-Elemente-
Methode (FEM) .

Neben den methodischen Verfahren waren

es die bahnbrechenden technischen Ent-
wicklungen der Computertechnologie, die
entscheidend fiir die Durchsetzung der
Simulationsverfahren waren. Erst durch
die stetig gestiegene Speicher- und Re-
chenleistung wurde es méglich, Simula-
tionen in einer Geschwindigkeit und in
einer Komplexitit zu rechnen, mit der
sich heute dynamische Systeme vom
Nanobereich bis zur Supernova in iiber-
schaubarer Zeit simulieren lassen.

Die technischen Grundlagen hierfiir wurden

bereits in den 1940er Jahre gelegt, als
Konrad Zuse mit dem Z3 den ersten funk-
tionsfahigen Computer baute. Dieser lief
noch mit elektromagnetischen Relais und
hatte eine entsprechend geringe Rechen-
leistung. Umso michtiger war da bereits
der erste vollelektronische digitale Univer-
salrechner — ENIAC (Electronical Numeri-
cal Integrator and Computer) — der 1947
an der University of Pennsylvania vorge-
stellt wurde. Das Potenzial der Simulation
machten sich dabei zunichst vorrangig

- SIMULATION ALS WISSENSCHAFT =)

Der Mathematiker John von Neumann

ist einer der Griindungsviter der

modernen Simulationstechnologie.

Konrad Zuse ist einer der Griindungs-

viiter der modernen Computertechno-
logie und entwickelte mit dem Z3 den
ersten funktionsfihigen und frei pro-
grammierten Rechner. Foto: Wolfgang

Hunscher
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Mit den ersten Computern, wie dem
hier abgebildeten Z1 von Konrad Zuse
(links) sowie dem ersten vollelektro-
nischen Universalrechner ENIAC
(rechts), eriffueten sich fiir die mo-
derne Simulationstechnologie erst die
technischen Maglichkeiten, immer

komplexere Modelle zu berechnen.

militirwissenschaftliche Projekte zunutze:
So liefen auf dem ENIAC stochastische Si-
mulationen zur Kernfusion, die der Was-
serstoffbombe zu Grunde liegt. Hier zeigte
sich bereits ein Vorteil der Simulation, der
auch fiir die heutige zivilwissenschaftliche
Verwendung entscheidend ist: Was im

praktischen Experiment zu gefihrlich oder

ethisch bedenklich wire, lisst sich in der
Simulation erproben. Der virtuelle Test-
lauf erlaubt es, gezielt an einzelnen ,Stell-
schrauben® zu drehen und die Auswir-
kungen gefahrenfrei zu tiberpriifen.

Das machte die Simulationen nicht nur fiir
militirische Zwecke attraktiv, sondern
auch in all jenen Bereichen schnell un-
entbehrlich, in denen kostspielige oder
aber risikoreiche Experimente ersetzt wer-
den konnten —z. B. in den Entwicklungs-
abteilungen der Automobilindustrie oder
der Luftfahrt. Simulationen dienten hier
also bereits weniger der Beschreibung
bereits vorhandener Systeme, sondern
vielmehr dem gezielten Design einzelner
Materialfunktionen oder der Prognose
(un-) erwiinschter Verhaltensweisen.

Mit der steigenden Leistungsfihigkeit der
Computer seit den 1970er Jahren wurde es
moglich, zunehmend komplexe Szenarien
und Modelle zu simulieren — die promi-
nentesten Anwendungsbereiche sind hier
die Wettervorhersage, Wahlprognosen
oder die Weiterentwicklung von Hoch-
risikotechnologien. Das Produkt dieser
Simulationen war dabei lange bilderfrei,
Ergebnisse wurden in Zahlenreihen und
Diagrammen dargestellt. Abhilfe liefern
inzwischen Visualisierungen, die die Er-

gebnisse der Simulationen quasi auf einen
Blick sichtbar und damit erst interpretier-
bar machen. Gerade die heute mdglichen
Rechenleistungen erzwingen dabei die
visuelle Fokussierung aufs Wesentliche —
die bildhafte Darstellung hilft hier also,
aus den immer gréBeren Datenmengen die
entscheidenden Erkenntnisse hervorzuhe-
ben. So schaffen moderne Supercomputer
wie der Hermit am Stuttgarter HLRS pro
Sekunde durchschnittlich eine Billiarde
Rechenoperationen. Es schlummern hier
aber noch viele Méglichkeiten, Einblicke
in zeitlich oder riumlich bislang uniiber-
schaubare Gebiete zu werfen, wie die
jingst vorgestellte und bislang priziseste
Simulation zur Entstehung unseres Uni-
versums deutlich macht.

2. Chancen
und Herausforderungen

Die Erfassung realer Prozesse in Modellen,

ihre numerische Simulation und anschlie-
Bende Visualisierung wird heute standard-
miBig tiberall da eingesetzt, wo Theorie
und Experiment zu kurz greifen. Die of-
fenkundigen Vorteile, die der Simulation
den Vorrang vor einer rein theoretischen
oder aber experimentellen Methode geben,
liegen etwa in der Kosten- und Zeiterspar-
nis. Weiterhin bieten die Simulationen in
vielen Bereichen eine ethisch unbedenk-
liche Uberpriifung bestimmter Annahmen
und Szenarien, etwa in der Entwicklung
neuer Arzneistoffe. Die Ldsung theoretisch
unldsbarer (partieller Differential-) Glei-
chungen lisst sich dank der numerischen



Methoden der Simulation annihern. Mit
der Offnung eines virtuellen Forschungs-
raums kdénnen erstmals auch Prozesse
erfasst werden, die zu klein oder zu groB3
sind, um mit Messmethoden untersucht
zu werden, oder aber die im Versuch zu
lange dauern wiirden. Simulationen bie-
ten dariiber hinaus nicht nur Auskunft
tiber das, was ist, sondern auch {iiber das,
was sein konnte oder sein wird. Wissen-
schaftliche Simulationen stellen eben
nicht nur das bereits Bekannte nach,
sondern ermdglichen die Ableitung von
Vorhersagen oder die Berechnung von
Wahrscheinlichkeiten.

Allerdings bedarf auch die moderne Simu-
lation der Kontrolle: Insbesondere die
Schwierigkeit, Unsicherheiten in bestimm-
ten Systemen exakt zu bestimmen, macht
es erforderlich, die simulierten Ergebnisse
stetig zu hinterfragen oder mit begleiten-
den Experimenten abzugleichen. Auch
entziehen sich manche Prozesse oder na-
tiirliche Systeme bislang der Beschreibung
in mathematischen Formeln.

Dennoch kommt der Einzug der Simula-
tionstechnologie als alternativer Weg zur
Erkenntnis einer Revolution gleich, er-
oftnet er doch neuartige Schnittstellen
zwischen realen und virtuellen For-
schungswelten, die neue Formen der Wis-
sensproduktion — vom Materialdesign bis
zur Biomechanik — erméglichen und er-
fordern.

3. Simulationstechnologie an der
Universitat Stuttgart

Mit dem Exzellenzcluster Simulation Tech-

nology (SimTech) hat die Universitit
Stuttgart der neuen Forschungsmethode
eine Heimat gegeben: Im 2007 eingerichte-
ten und 2012 fiir weitere funf Jahre be-
willigten Cluster werden die bisher nur
isoliert entwickelten Simulationsmodelle
und -methoden zu einer ganzheitlichen
Systemwissenschaft gebiindelt. Mit seinem
Disziplinen {ibergreifenden Ansatz be-
schreitet der Cluster damit neue Wege,
um Simulationen noch leistungsfihiger,
Vorhersagen zuverlissiger und Visualisie-
rungen noch priziser zu machen.

Im interdiszipliniren Austausch begegnet
SimTech so den dringenden Fragen aus
Wissenschaft und Gesellschaft. Dafiir stel-
len sich die Forscherinnen und Forscher
aus den Ingenieur-, Natur-, Lebens- und
Sozialwissenschaften fiinf langfristigen

SIMULATION ALS WISSENSCHAFT

Anwendungsszenarien, die sie in tiber

70 Projekten bearbeiten. Dazu zihlt etwa
das simulationsbasierte Design neuer
Werkstoffe mit maBgeschneiderten High-
tech-Eigenschaften, die vollstindig vir-
tualisierte Entwicklung von Prototypen
oder die Simulation komplexer Methoden
in der Umwelttechnik. AuBBerdem bietet
SimTech eine Plattform zur stirkeren Ver-
zahnung von Biomechanik und System-
biologie, um so der Vision eines ganzheit-
lichen Menschmodells niher zu kommen.
Die Weiterentwicklung intelligenter
Cyberinfrastrukturen begegnet der
Herausforderung, die Rechen- und Spei-
cherleistung der immer gréBeren Daten-
mengen zu stemmen sowie Simulationen
schneller und flexibler zuginglich zu
gestalten. Die Chancen und Risiken der
noch jungen Simulationstechnologie
werden in den Sozial- und Geisteswissen-
schaften gezielt reflektiert.

Der Erkenntnis, dass Simulationstechnologie

als eine Wissenschaft fiir sich zu begreifen
ist, tragen die Universitdt Stuttgart und
SimTech auch in ihrem Engagement fiir
eine nachhaltige Ausbildung des wissen-
schaftlichen Nachwuchses Rechnung:
Eine eigene Graduiertenschule mit rund
150 Doktoranden sowie ein Studiengang
mit bis zu 30 Studierenden pro Jahrgang
garantieren, dass das in SimTech erarbeite-
te Wissen kontinuierlich weitergegeben
und ausgebaut wird.

In diesem THEMENHEFT FOR-

SCH UN G mochten wir Thnen die Viel-
falt und das Potenzial der Simulations-
technologie nahebringen und hoffen,

Am Ende einer Simulation stehen zu-
niichst einmal uniibersichtliche Daten-
satze, die erst durch die Visualisierung
sichtbar — und wie hier in der Cave
des Stuttgarter HLRS — begehbar

werden.

Im Exzellenzcluster SimTech kommen

Wissenschaftlerinnen und Wissen-
schaftler aus den unterschiedlichsten
Disziplinen zusammen. Das 2010
erbaute Forschungsgebiude bietet
dariiber hinaus Raum fiir gemeinsame

Veranstaltungen.
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Thnen mit den Einblicken in die nachfol-
gend vorgestellten Forschungsprojekten
nicht nur die Simulation als Erkenntnis-

instrument niher bringen zu kénnen,
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Computergestﬁtztes Design

komplexer Materialsysteme

Unter den Errungenschaften des
technischen Fortschritts in den
letzten Jahrzehnten lassen sich
zahlreiche Entwicklungen und
Konzepte erkennen, die mit der
Entwicklung neuartiger Materialien
eng verwoben sind. Keramiken,
Polymere, Legierungen sowie bio-
kompatible und hybride Materia-
lien haben in einem breiten Spekt-
rum wissenschaftlicher Disziplinen
Einzug gehalten und Innovationen

vorangetrieben, wie z. B. in medi-

zinischen oder informationstech-
nologischen Anwendungen. Die
systematische, computergestutzte Entwicklung hoch komplexer Mate-
rialien und intelligenter Werkstoffsysteme wird — motiviert durch Her-
ausforderungen wie Nachhaltigkeit, Energieeffizienz, Robustheit oder
Kostenreduktion — eine SchlUsselrolle in Forschung und Entwicklung

der nachsten Dekaden spielen.

1. Computergestutztes Design daher die Erforschung des immensen Po-
neuartiger Materialien tenzials noch unbekannter Materialsyste-
me dar. Das gezielte, computergestiitzte

Viele wegweisende Fortschritte der Material- Design neuer Materialien sowie deren Op-
wissenschaften sind durch Ausprobieren timierung hinsichtlich Funktionalitit und
oder gliickliche Zufille erzielt worden. Bestindigkeit sind also entscheidende Fak-
Wenn auch die Trial-and-Error Methodik toren auf dem Weg zu maBgeschneiderten
aus der Wissenschaft nicht wegzudenken und nachhaltigen Werkstoffsystemen. Um
ist, begrenzen diese empirischen Ansitze der Vielfalt theoretisch méglicher Mate-
die Vielfalt moglicher neuer Materialien rialien mit erforderlichen Eigenschaften
auf die Auswahl an Werkstoffen, deren sowie deren Konfigurationen, Zusammen-
Eigenschaften und Verhalten a priori be- setzungen und Verhalten unter verschie-
kannt sind oder zumindest abgeschitzt denster Belastung Herr zu werden, ist die
werden kénnen. Eine der groBten inter- computergestiitzte Simulationstechno-
disziplindren wissenschaftlichen Heraus- logie unverzichtbar und nimmt eine zent-

forderungen des 21. Jahrhunderts stellt rale Rolle ein.



Fine Klasse an Materialien, die in diesem

Kontext als Prototyp herangezogen wer-
den kann, sind multifunktionale Mate-
rialien oder intelligente Werkstoffsyste-
me. Getreu dem Motto ,Das Ganze ist
mehr als die Summe seiner Teile® weisen
multifunktionale Materialien hiufig inte-
grierte elektrische, magnetische, optische
oder Energie erzeugende Funktionaliti-
ten auf, die erst im Zusammenspiel in-
novative Einsatzmoglichkeiten erdftnen,
wihrend die einzelnen Komponenten des
Systems die Anwendbarkeit einschrin-
ken. Bekannte Beispiele multifunktiona-
ler Materialien sind Formgedichtnislegie-
rungen, piezoelektrische und magneto-
striktive Materialien, die Anwendung als
Aktoren und Sensoren finden. Multi-
funktionale Materialsysteme wie Lithium-
Ionen-Batterien sind herausragende Bei-
spiele der Energiespeichertechnik, deren
Potenzial noch bei weitem nicht ausge-
schopft ist und die in naher Zukunft Per-
sonen- und Giitertransport revolutionie-
ren werden. Wenn die Funktionalititen
solcher Materialien systematisch simula-
tionsgestiitzt entworfen und bei voller
Beriicksichtigung der Kopplung von Ef-
fekten optimiert werden kénnen, erdtfnet
sich hier ein auBergewdhnliches Poten-
zial. MaBgeschneiderte Systeme ebnen
den Weg fiir kurzzeitige, fortschrittliche
Innovationszyklen und wegweisende Re-
duktion von Gewicht, GroBe, Kosten oder
Energieverbrauch bei gleichzeitiger Ver-
besserung der Sicherheit, Effizienz und
Einsatzflexibilitit. Grundlage solcher Ent-
wicklungen ist die in vollem Umfang ge-
koppelte Simulation funktionaler Materi-
alien.

Mit seinem Fokus auf der interdiszipliniren
Weiterentwicklung neuer Methoden der
Simulationstechnologie biindelt der Ex-
zellenzcluster Simulation Technology
(SimTech) Kapazititen und Bestrebungen,
um diese Herausforderungen anzuneh-
men und die bisher vorhandene Limitie-
rung qualitativer Vorhersagen komplexer
Materialsysteme zu durchbrechen. For-
scherinnen und Forscher aus verschie-
densten Feldern wie Physik, Mathematik,
Materialwissenschaft, Kontinuumsmecha-
nik und Informatik tragen spezifische in-
terdisziplinire Kompetenzen bei, um die
Vision des computergestiitzten Designs
innovativer Materialsysteme voran zu
bringen. Dies umfasst die Kopplung fol-
gender methodischer Komponenten (01):

MATERIALDESIGN

SUMMARY

The article addresses aspects related to the SimTech vision “Towards Computational Ma-
terial Design”. It provides a descriptive overview about fundamental tasks in this area of
research, such as complex multi-field modeling approaches of coupled problems on different
scales, the construction of scale bridging and homogenization tools for computational multi-
scale models, high performance simulations of virtual test laboratories as well as ingredients

of optimal material design. The aspects considered focus on continuum-physical top down

descriptions, with an emphasis on high-performance functional materials. Three model

problems are sketched: First, the construction ofinnovative continuum models for material

micro-structures with size effects, induced by grain boundaries or domain walls. Next, in-

gredients of hybrid multi-scale and multi-field simulations are considered, with application

to electro-magneto-mechanical coupling in smart materials. Finally, the design of innova-

tive phase field models for complex fracture phenomena in coupled multi-scale and multi-

field problems is addressed, applied to transport processes in lithium ion battery storage

systems, ceramics and soils.
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Compiutergestiitztes Design

komplexer Materialsysteme

® Mehrfeldmodellierung auf unter-
schiedlichen Skalen:
Die physikalischen Phanomene, die das Gesamt-
verhalten von Materialien bestimmen, fin-
den auf einem breiten Spektrum von Zeit-
und Lingenskalen statt. Das Verstindnis

LRt

nanosrale

miesosele

Interdisziplinire Elemente des com-
putergestiitzten Designs neuartiger
Materialsysteme. Die Entwicklung
komplexer Mehrskalen-Mehrfeld-
Simulationswerkzeuge zur pridiktiven
Materialmodellbildung und gezielten
Optimierung ist eine Kernvision des

SimTech Clusters.

macroaeale

solcher Mehrfeldphinomene auf den ein-
zelnen Skalen ist daher die Grundvoraus-
setzung flir die Mehrskalenmodellierung
von komplexen Materialverhalten mit
thermo-chemo-elektro-magneto-mecha-
nischen Kopplungen. Beispiele sind die

Hierarchische Mehrskalen-Mehrfeld-
probleme. Die pridiktive Beschreibung
und Optimierung einer komplexen
Materialstruktur, z.B. fiir elektro-
mechanisch aktive Keramiken, erfor-
dert Ansdtze zur Modellbildung, die
Nano- bis Makroskalen durch modell-

intrinsische Skaleniibergiinge koppeln.
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Clusterbildung von Leerstellen, die Nukle-
ation von Versetzungen, Phasentrans-
formationen, die Reorientierung von Poly-
mernetzwerken sowie das Wachstum von
Rissen. SimTech erarbeitet Simulationswerk-
zeuge tiir die verschiedenen Zeit- und Lin-
genskalen. Diese reichen von Methoden
der Dichte-Funktional-Theorie zur Be-
rechnung von Elektronenstrukturen tiber
molekulardynamische Methoden fiir ato-
mistische Simulationen bis hin zu Finite-
Element-Methoden fiir makroskopische
Kontinuumsprobleme.

Skaleniiberginge und Homogenisie-
rung:

Um das Gesamtverhalten eines Material-
systems vorherzusagen, muss das Zusam-
menspiel der Phinomene auf den unter-
schiedlichen Skalen verstanden werden. Dies
wird durch eine Vielzahl hochkomplexer
Methoden fiir Skaleniibergiinge ermdglicht.
Lingen- und Zeitskalen werden dabei
durch innovative Simulationstechniken
basierend auf Konzepten der Multiskalen-
Materialmodellierung gekoppelt, soge-
nannte Top-Down- und Bottom-Up-Zuginge.
Gewdhnlich modellieren Ingenieure Ma-
terialien auf der Kontinuumsskala und
berticksichtigen dabei Informationen von
kleineren Skalen, wihrend Chemiker und
Physiker meist den umgekehrten Zugang
wihlen. Indem sie gemeinsam ihre Zugin-
ge kombinieren und Lingen- und Zeitska-
len tiberbriicken, tragen die verschiedenen
SimTech-Wissenschaftler dieser traditio-
nell getrennten Gebiete zum Ziel unserer
Vision bei, komplexe Materialien compu-
tergestiitzt zu designen.
Hochleistungsrechensysteme fiir vir-
tuelle Labore:

Mit Hilfe von gekoppelten Mehrfeld-
Mehrskalen-Simulationsmodellen kann
nicht nur das Gesamtverhalten existieren-
der Materialien mit bereits bekannter
Mikrostruktur vorhergesagt werden. Dar-
tiber hinaus kénnen auch neue Materialien
mit virtueller Mikrostruktur auf atomisti-
scher, mikroskopischer oder mesoskopi-
scher Skala untersucht werden. Die Konst-
ruktion solcher ,virtuellen Labore® er-
moglicht virtuelle Experimente mit ganzlich
neuen Materialien und Molekiilen, deren
Simulation enorme Rechenleistung erfor-
dert. Hochleistungsfunktionsmaterialien
mit bisher unbekannten Eigenschaften
konnen dann durch systematische Mikro-
strukturmodifikationen im Rahmen von

Mehrskalen- und Mehrfeldproblemen mit
thermo-elektro-chemo-mechanischer
Kopplung erforscht werden.

® Optimierung und Materialdesign:

Der letzte Schritt zur Vision des compu-
tergestiitzten Materialdesigns ist die Opti-
mierung der Mikrostruktur von Materialien
mit Blick auf gewtiinschte Eigenschaften
und Funktionalititen. Die Lésung dieses
inversen Problems mit Hilfe virtueller Ex-
perimente und einer stetig wachsenden
Datenbank erlaubt schlieBlich das Design
neuer, ,maBgeschneiderter Materialien
und Molekiile“. Das Gesamtverhalten
neu entwickelter hybrider Materialsyste-
me kann nun kontrolliert und optimiert
werden.

Der Weg zum integrativen Design von Mate-
rialsystemen ist vielschichtig. Unsere Ar-
beitsgruppe fokussiert sich auf kontinuums-
physikalische Formulierungen mehrskaliger
Top-Down-Modelle fiir Materialien im
Mehrfeld-Kontext, sowie deren robuster
und numerisch effizienter Implementie-
rung. Kernkompetenzen umfassen die mak-
roskopische Materialtheorie und deren numeri-
sche Durchdringung, die in hohem MaBe
mit Konzepten der mathematischen Ana-
lysis und Numerik gekoppelt ist. Ein {iber-
geordneter methodischer Aspekt ist die
Entwicklung kanonischer Variationsprinzipien fiir
Materialklassen, die umfassende mathema-
tische Analysen erméglichen und einen
intrinsischen Zugang zur Konstruktion
numerischer Algorithmen bieten. Wir zei-
gen im folgenden, welche Anwendungen
fiir einige funktionale Materialien denkbar
sind, wo die physikalischen Urspriinge des
Materialverhaltens liegen sowie die inno-
vativen Aspekte der Modellbildung und
Simulation, die alle auf Grundlage von
Variationsprinzipien entwickelt wurden.

2. Komplexe Modelle fur Mikro-
strukturen mit GroBeneffekten

Von besonderem Interesse in Hinblick auf
Optimierung und Design sind Materialien,
deren makroskopisches Verhalten sehr
eng mit ihrer — sich moglicherweise zeit-
lich entwickelnden — Mikrostruktur ver-
bunden ist. Ein faszinierendes Beispiel sind
in diesem Zusammenhang Formgedicht-
nislegierungen wie NITINOL oder CuAINi.
Diese Materialien haben auBerordentliche
thermomechanische Eigenschaften und
zeigen besonderes makroskopisches Ver-



sengrenzen zwischen benach-
barten Phasen oder durch die
Neuentstehung /Nukleation
von Bereichen einer neuen
Phase. Diese Vorginge hin-
gen maBgeblich von der lo-
kalen Temperaturverteilung
und den lokalen Spannun-
gen ab. Gleichzeitig wird
durch die Anderung der Kris-
tallstruktur Wirme freige-
setzt, die wiederum eine An-
derung der lokalen Spannun-
gen bewirkt. Dieses sehr stark

MATERIALDESIGN

Generische Bestandteile mehrskaliger
Simulationsmodelle. Die zwei generi-
schen Elemente eines hierarchischen
Mehrskalenmodells sind ein Mikro-
Modell auf einer niedrigen Skale
Lyicror das mit einem homogenisierungs-
basierten Skaleniibergang zur nichst
hoheren Skale 1,,,.,, gekoppelt ist

Die Beispiele zeigen Simulationen
mikrostruktureller Laminatbildungen
in Formgedichtnislegierungen, Verset-
zungsstrukturen in Polykristallen und
elektrische Dominen in Keramiken

(von o. nach u.)

halten wie Superelastizitit oder den Form-
gedichtniseffekt, die ihre Bezeichung als
sintelligent® oder ,funktionale® Materi-
alien rechtfertigen. Aufgrund ihres Ver-
haltens finden sie unter anderem Anwen-
dung im Bereich der Aktuatorik oder im
biomedizinischen Bereich, z.B. fiir Stents.
Um das ungewdhnliche Verhalten von
Formgedichtnislegierungen zu verstehen,
muss man ihre Kristallstruktur betrach-
ten: Je nach Temperatur bilden unbelaste-
te Einkristalle entweder Austenit (bei ho-
heren Temperaturen und mit héherer
Symmetrie) oder Varianten von Martensit
(bei niedrigeren Temperaturen und mit
niedrigerer Symmetrie). Abhiingig von der
thermischen und mechanischen Belastung
bilden sich charakteristische Mikrostruk-
turen wie Laminate oder geschachtelte La-
minate. Polykristalline Formgedichtnisle-
gierungen kénnen damit aus vielen unter-
schiedlich orientierten Kristallkdrnern mit
einer Vielfalt an komplexen Mikrostruk-
turen bestehen.

Wenn Formgedidchtnismaterialien einer
thermischen und/oder mechanischen Be-
lastung ausgesetzt werden, fithrt dies zu
lokalen Anderungen der Kristallstruktur,
entweder durch die Bewegung von Pha-

gekoppelte Verhalten aus mechanischer
Verformung, Wirmeleitung und Phasen-
umwandlung ist verantwortlich fiir das
sintelligente” Verhalten auf der Makro-
ebene. Es iiberrascht nicht, dass das
Verstindnis, die Modellierung und die
Simulation dieses diffizilen Verhaltens

seit geraumer Zeit ein sehr aktives For-
schungsgebiet in der Mathematik, der
Materialwissenschaft, der Physik und der
Kontinuumsmechanik ist. Dies hat zur
Entwicklung einer Vielzahl von Modellen
tiir ganz unterschiedliche Aspekte des Ma-
terialverhaltens gefiihrt, die grob in ,ein-
skalige* und ,mehrskalige” Ansitze ein-
geteilt werden kénnen, je nachdem, ob sie
das Materialverhalten nur auf einer Skala
betrachten, oder verschiedene Skalen ver-
binden.

Ein Beispiel fiir einen einskaligen Ansatz sind

molekulardynamische Modelle, die die
Bewegung der einzelnen Atome voraus-
bestimmen, und damit die Vorhersage von
mechanischem Verhalten, thermischen
Prozessen und Phasentransformationen
erlauben. Leider lassen diese Simulationen
nur die Vorhersage extrem kleiner Lin-
gen- und Zeitskalen zu und eignen sich
daher nicht fiir technische Anwendungen.

Beschreibung von Grifeneffekten in
Mehrskalenmodellen. Die Verset-

zungsbewegungen in plastisch defor-
mierten Mikrostrukturen metallischer
Polykristalle werden durch komplexe
Mehrfeld-Kontinuumsmodelle be-
schrieben, die z.B. Grofeneffekte an
Korngenzen der Mikrostruktur be-

schreiben.
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Am anderen Ende der Riege einskaliger
Ansitze finden sich makroskopische Mo-
delle, die oft auf den Strukturen der Plasti-
zitit basieren und rein phinomenologisch
das Materialverhalten beschreiben. Diese
Modelle kénnen teils nur vereinzelte As-
pekte des Materialverhaltens vorhersagen,
tiir die ihre Parameter zuvor angepasst
wurden und lassen oft eine tiefe physika-
lische Motivation vermissen.

Vom physikalischen Standpunkt betrachtet,
sind daher die Modelle besser motiviert,
die die mehrskalige Struktur von Form-
gedichtnislegierungen berticksichtigen. Je
nachdem, welche Phinomene auf welcher
Skala beriicksichtigt werden und inwie-
weit deren Kopplung betrachtet wird,
ergeben sich hier die verschiedensten
Méglichkeiten. Sehr interessant und viel-
versprechend sind dabei sogenannte Re-
laxierungsansitze. Diese verwenden Kon-
vexititsbetrachtungen aus der modernen
Mathematik, um die Uneindeutigkeit der
Existenz verschiedener Phasen makrosko-

Formgedichtnislegierungen charakteristi-
schen, laminatartigen Mikrostrukturen.
Diese Ansitze vernachlissigen jedoch die
dissipativen Mechanismen der Phasen-
transformation ebenso wie Energien an
den Schnittstellen der Phasengrenzen.
Diese Phinomene kénnen mit sogenann-

ten Phasenfeldmodellen beriicksichtigt wer-
den, die in der Lage sind, GréBeneftekte
abzubilden. In Phasenfeldmodellen wer-
den Ordnungsparameter als zusitzliche
Felder eingefiihrt, die lokal der Beschrei-
bung von Kristallstrukturen dienen. Im
Rahmen der hier vorliegenden Formulie-
rung entsprechen die Phasengrenzen Dis-
kontinuititen des Phasenfelds. Um diese
Diskontinuititen zu vermeiden, werden

die Phasengrenzflichen durch geglittete
Ansitze approximiert, wodurch zusitz-

] liche Gradiententerme in die Energie Ein-

zug halten. Letztere sind verantwortlich

High-Performance Simulation der Ent- fiir die daraus folgende klassische Ginz-
stehung optimaler Mikrostrukturen. burg-Landau Struktur der Problemstel-
Zeitliche Entwicklung der Phasen- lung‘

separation eines homogen vermengten Unsere Forschungsaktivititen im Bereich
biniren Gemischs, umgesetzt durch der Phasentransformationen konzentrier-
innovative Finite-Elemente Implemen- ten sich in letzter Zeit auf die Verbesse-
tierung der Cahn-Hilliard Gleichung. rung der Modellbildung und Entwicklung

konsistenter Variationsprinzipien fiir Pha-
senfeldmodelle. Wir konnten ein Phasen-
feldmodell fiir martensitische Form-
gedichtnislegierungen entwickeln, das die
Kohirenzabhingigkeit der Grenzflichen-

energie berticksichtigt und somit eine
prizise Trennung von Grenzflichen- und
Festkdrperenergie ermaglicht. Mit diesem
Modell lassen sich die energetischen Zu-
stinde von Laminat-Mikrostrukturen im
Detail untersuchen und die damit verbun-
denen GroBeneffekte voraussagen. Von
den Strukturen der Ginzburg-Landau
Gleichung inspiriert, entwickelten wir ei-
nen neuen variationellen Zugang zur
Cahn-Hilliard Theorie diffusiver Phasen-
trennung (05). Beide Modelle gehdren
zur Klasse der standard-dissipativen Mate-
rialien mit erweiterten Gradiententermen,
tiir die wir Variationsprinzipien entwickelt
haben. Diese kénnen auch zur Beschrei-
bung von Gradientenplastizitit verwendet
werden. (03) und (04) zeigen Simulatio-
nen plastischer Deformationen von Poly-
kristallen mit GroBeneffekten.

3. Hierarchische Mehrskalen-
modelle fur Mehrfeldprobleme

pisch aufzul6sen. Dabei erlauben sie die fiir Die zunehmende Miniaturisierung von

Alltagsgegenstinden fiihrt zu einer er-
héhten Nachfrage von fortschrittlichen
und robusten Materialien, die einer Ver-
wendung innerhalb der Informationstech-
nologie oder des Chemie- und Bioinge-
nieurwesens gewachsen sind. Dabei orien-
tiert man sich vermehrt an biologischen
Systemen und deren optimaler strukturel-
ler Anpassung an ihre Funktion, um neue
Materialklassen mit aktiven Eigenschaften
zu entwickeln. Ein typisches Merkmal na-
tiirlicher Strukturen und Systeme ist die
Auswertung von Stimuli mit unmittel-
barer systemimmanenter Reaktion, wie sie
etwa bei belastungsinduziertem Knochen-
wachstum vorkommen. Die Ubertragung
dieser Funktions- und Verhaltensweise

in die Technik entspricht dem gezielten
Design und Einsatz von Aktoren und Sen-
soren.

Beispiele fiir diese sogenannten intelligenten

oder funktionalen Werkstoffe sind u. a.
elektrostriktive und magnetostriktive Ma-
terialien, Piezoelektrika sowie Piezomagne-
tika oder Formgedichtnislegierungen.
Industrielle Anwendungen finden sich in
vielen Bereichen, etwa in der Luft- und
Raumfahrt oder in der Automobilindus-
trie. Hier sind bereits intelligente Materiali-
en im Einsatz, jedoch besteht groBes
Potenzial fiir Verbesserungen. So riicken
hochflexible funktionale Materialien

wie elektroaktive Polymere (EAPs) und



magnetorheologische Elastomere (MREs)
in vielen Bereichen in den Fokus. Der
grundlegende Mechanismus solcher Mate-
rialien liegt in der Erzeugung elektrischer
Ladungen und magnetischer Dipole als
Folge einer mechanischen Beanspruchung
— der inverse Effekt ist gleichfalls moglich.
Solche Materialien maBgeschneidert und

in optimierter Form neu oder weiterzuent-

wickeln, ist Kernanliegen unserer Arbeit.
Die in spezifischen Funktionalititen ver-

besserten Materialien lassen sich so in die

diversen Einsatzbereiche bestmdglich ein-
passen.

Die pridiktive Simulation sowie die simula-
tionsbasierte Optimierung von magneto-
und elektro-mechanischen Kopplungs-
effekten in Funktionsmaterialien erfordern

die Konstruktion hierarchischer Mehr-
skalenmodelle, welche charakteristische mik-
rostrukturelle Mechanismen beinhalten.
Dies erfordert die Entwicklung numeri-
scher Homogenisierungskonzepte fiir ge-
koppelte Mehrfeldprobleme und deren nu-
merische Durchdringung durch beispiels-
weise FEM? Methoden. Wie erwihnt stellen
solche numerischen Mehrskalenmodelle
wegen ihrer hohen Dimensionalitit enor-
me Anforderungen an die Rechenleistung.

Simulationen hierarchischer Mehrskalen-

modellen sind in (06) und (07) skizziert.
Ein typischer Bestandteil einer solchen
Modellbildung mit intrinsischen Skalen-
iibergingen fiir die Analyse dissipativer
Ferroelektrika ist ein Phasenfeldmodell, das
die Entwicklung von Dominen gleicher

MATERIALDESIGN

Mehrskalensimulation magnetorheo-
logischer Elastomere (MREs): Das
makroskopische Materialverhalten wird
durch Reorientierungen von Polymer-
ketten in einer Mikrostruktur bestimmt.
Dargestellt ist die mechanische Defor-
mation infolge eines externen Magnet-

feldes.

Mehrskalensimulation elektroaktiver
Polymere (EAPs): Das makrosko-
pische Materialverhalten, hier eine
zweischichtige Polymerstruktur als
Lstarfish gripper”, wird durch Reori-
entierungen von Polymerketten in einer

Mikrostruktur bestimmt.
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Mehrskalen-Mehtfeld-Simulation fer-
roelektrischer Keramiken. Mechanisch
induzierte Evolution von Domdnen
elektrischer Polarisierung auf der Mi-
kroebene, modelliert durch ein innova-
tives Phasenfeldmodell. Das homogeni-
sierte mikroskopische Verhalten der
Domdnenevolution des elektro-mecha-
nisch gekoppelten Modells zeigt auf
der Makroebene a) dielektrische und

b) Schmetterlings-Hysteresen.

=T

elektrischer Polung auf der Mikroskale be-
schreibt. Dieses berticksichtigt u.a. charak-
teristische GroBeneffekte wie die Dicke der
Dominenwinde im Rahmen einer kom-
plexen mathematischen Modellstruktur.
Mechanisch induzierte, elektrische Polari-
sierungszustinde sind in (08) dargestellt.

Diese mikroskopische Evolution der elekt-
risch polarisierten Dominen verursacht
auf der Makroskale typische Hystereseef-
fekte, welche sich durch den intrinsischen
Homogenisierungsansatz des Mehrskalen-
modells ergeben (typische Kennkurven: s.
(08)). Durch Struktur-Design auf der Mi-
kroskala kann eine Optimierung dieser
makroskopischen Effekte erzielt werden,
z.B. in Hinblick auf eine Minimierung der
Hysterese, die durch simulationsbasierte
virtuelle Tests auf Grundlage des skizzier-
ten Mehrskalen-Mehrfeld-Modells ermég-
licht wird.

3. Hierarchische
Mehrskalenmodelle fur
Mehrfeldprobleme

Die Kopplung von Mehrskalen-Mehrfeld-
Modellen fiir Funktionsmaterialien mit
der Beschreibung mannigfaltiger Ver-
sagensmechanismen kann am Beispiel
von Lithium-Ionen-Akkumulatoren dar-
gestellt werden. Die Industrie hat groBes
Interesse an der Weiterentwicklung wie-
deraufladbarer Batterien mit hoherer Energie-
kapazitat und verlingerter Lebensdauer fiir Elek-
troautos, tragbare elektrische Gerite sowie
medizinische Implantate. Wir haben ein
chemo-mechanisches Mehrfeldmodell fiir
die Li-Ionen-Diffusion mit einem innova-
tiven Phasenfeldmodell fiir komplizierte
Mikrobruchphinomene kombiniert.

Ein typischer Lithium-lonen-Akkumulator

besteht aus Anode, Kathode, Trennschicht
und Stromabnehmer (s. Prinzipskizze in
(09)). Die Anode besteht aus Graphit,
Silizium oder Kohlenstoff, wobei letzteres
in der Regel von einem polymeren Binde-
mittel gebunden wird. Als Kathode wird
eine Oxid-Verbindung in einer polymeren
Matrix verwendet, welches den Elektro-
nentransfer zum Stromabnehmer ermdg-
licht. Die Trennschicht setzt sich aus Elek-
trolyt, wie zum Beispiel Lithiumsalz, und
einem pordsen Polymer zusammen. Wih-
rend des Ladevorgangs werden Lithium-
Ionen von der positiven Elektrode durch
Oxidation geldst, welche dann von der Ka-
thode zur Anode durch die Trennschicht
wandern und sich an der Anode zusam-
men mit den durch die Aufladung ein-
stromenden Elektronen einlagern. Diese
Reaktion kehrt sich wihrend des Entlade-
vorganges um. Von groBem Interesse ist
die Analyse des Zusammenspiels zwischen
Lade- und Entladezyklen und den sich da-
raus entwickelnden mechanischen Defor-
mationen, die zu Mikrorissen fithren und
eine verminderte Leistungsfihigkeit und
Lebensdauer der Batterie bewirken. Das
Problem ist die Interaktion zwischen che-
mischem, elektrischem, thermischem so-
wie mechanischem Verhalten. Besonders
hervorzuheben sind die Wechselwirkun-
gen der chemischen Diffusion mit der
Mechanik. Sie fiihren zu Kontraktion und
Expansion der Elektroden an Anode und
Kathode. Eine entscheidende Rolle fiir die
Spannungsentwicklung, die zu einem me-
chanischen und elektrochemischen Abbau
aufgrund von Mikrorissen in Elektrode
und Bindemittel fiihrt, nehmen die Parti-
kelform der Elektrode sowie die Lade- und
Entladeraten ein.

Das simulationsbasierte Design einer optima-

len Mikrostruktur der Batterie auf der
Nanoskale ist eine besondere Herausforde-
rung der aktuellen Forschung mit dem
Ziel, die Anzahl der Mikrorisse zu verrin-
gern. Hier hat sich Silizium, dank seines,
im Vergleich zu konventionellen Materi-
alien, hohen Leistungsvermdgen, als wich-
tiger Kandidat fiir die Anode herauskris-
tallisiert. Jedoch existieren bisher keine
kommerziellen Lithium-Silizium-Anoden
auf dem Markt. Der hohen Speicherkapa-
zitit des Siliziums steht das stark ausge-
prigte Quellen und Schwinden des Mate-
rials gegeniiber. Die derzeitige Forschung
fokussiert sich auf ein optimales topo-



Dieser Artikel beleuchtet Aspekte der SimTech-Vision , Towards Computational Material
Design®. Er gibt einen qualitativen Uberblick iiber grundlegende Aufgaben in diesem
Forschungsbereich, wie z.B. Mehrfeld-Modellierungsansiitze gekoppelter Probleme auf ver-
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schiedenen Skalen, die Konstruktion von Skaleniibergingen und Homogenisierungsmethoden
fiir numerische Mehrskalen-Modelle, High Performance Simulationen virtueller Test-
umgebungen sowie Aspekte optimalen Materialdesigns. Die Darstellung fokussiert auf kon-
tinuums-physikalische top-down Modellbildungen fiir komplexes Verhalten von Funktions-

materialien. Drei Modellprobleme werden skizziert: Zunichst wird auf die Konstruktion

innovativer Kontinuumsmodelle fiir Mikrostrukturen mit Grofeneffekten eingegangen. An-

schliefend werden Elemente hybrider Mehrskalen- und Mehrfeldsimulationen mit einem

Fokus auf elektro-magneto-mechanischer Kopplung in intelligenten Werkstoffsystemen auf-

gezeigt. Schlieflich wird das Design von Phasenfeldmodellen fiir komplexe Bruchprozesse in

gekoppelten Mehrfeld- und Mehrskalen-Problemen beleuchtet, angewandt auf Transport-

prozesse in Lithium-Ionen- Akkumulatoren, Keramiken und Boden.
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Silizium besitzt die hochste bekannte theo- mit den in der Arbeits- ¢ et e R i e

retische Ladekapazitit. Obwohl diese viel
hoher als bei jedem anderen herkémm-
lichen Anodenmaterial (Graphit, Metall-
oxid) ist, kann die volle Kapazitit des Sili-
ziums aufgrund der Problematik des
Bruchversagens nicht ausgenutzt werden.
So zeigt eine Siliziumanode wihrend des
Aufladens eine Volumenexpansion von
rund 300 Prozent sowie hohe punktuelle
Spannungen, welche Mikrorisse bewirken
und maBgeblich verantwortlich fiir den
Verlust der elektrischen Leitfihigkeit und
Batteriekapazitit sind. Um dieses Problem
zu beheben, wird weltweit an optimalem
Design fiir Nanostrukturen geforscht, wel-
che die negativen Einfliisse der Ladevor-
ginge von Siliziumanoden mindern.

gruppe entwickelten inno-
vativen Phasenfeldmodellen der
Bruchmechanik beschreibt
erstmals die durch diffusi-
ons-induzierte Spannungs-
spitzen entstehende Riss-
bildung. Dabei werden
Riss-Diskontinuititen
durch ein Phasenfeld ap-
proximiert. Dieser Ansatz
ist sehr vorteilhaft gegen-
tiber konventionellen nu-
merischen Techniken zur
Beschreibung des Rissfort-
schritts, da er auch hoch-
komplexe Rissmuster mit
Verzweigungen beschrei-

Ladevorgang einer Lithium-Ionen-

Batterie

|
High-Performance Mehrskalen-Mehr-

feld-Simulation von Lithium Ionen

Nanostrukturen aus diinnen Filmen, Na-
nodrihte und hohle Nanosphiren wurden
bereits erfolgreich entwickelt und zeigen
verbesserte Ermiidungseigenschaften
beziiglich zyklischer Belastungen.

ben kann. Die Rissbildung und Aus-

breitung in einer realistischen Lithium-
Mangan-Oxid (LMO) Kathode unter

schneller elektrischer Aufladung ist in

(10) dargestellt. Ahnliche Konzepte zur

Batterien. Evolution von Mikrorissen
in Partikeln der Elektrode bei fort-

schreitendem Ladeprozess, modelliert
mit einem innovativen Phasenfeldmo-

dell fiir Bruchfortschritt.
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High-Performance Simulation von

Bruchmechanismen in Mehrskalen-
Mehrfeld-Problemen. Evolution von
komplexen Rissmustern in Material-
strukturen als Folge von diffusions-
oder wiirmeleit-induzierten Schwind-
effekten in Keramiken und Biden,
modelliert mit einem innovativen

Phasenfeldmodell fiir Bruchfortschritt.

Rissausbreitung und Verzweigung sind
in (11) zu sehen. Hier lassen sich die
Schwindrissbildungen in abkiihlenden
Keramiken und austrocknenden Béden er-
kennen.

Die entwickelten numerischen Simulations-
methoden er6ffnen neue Wege fiir com-
puterorientiertes Design und Optimierung
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Der Tunneleffekt

in der Chemie

klassischer Plad

~diréa\

o Tunmelplad

Tunnelpfad (Instanton) im Vergleich zum klassischen Pfad beim Uhergang von einem Eduktminimum
zum Produktminimum in einem Energiehohenliniendiagramm des Miiller-Brown-Potentials. Niedrige
Energie ist blau dargestellt, hohe Energie gelb. Der Instantonpfad ist kiirzer als der klassische

Pfad, aber teils hoher in der Energie. Seine Fortsetzung als klassischer Pfad in Bereiche unterhalb der

Reaktandenenergie ist gestrichelt dargestellt.

Wirft man einen Ball gegen eine
Wand, dann prallt er zurtick. Das
gilt fur Balle und Wéande, die der
klassischen Mechanik gehorchen.
Macht man, bildlich gesprochen,
den Ball jedoch ganz leicht und
klein und die Wand dunn, dann
folgen beide den Regeln der
Quantenmechanik. Und nun kann
Erstaunliches passieren: Nicht
jeder Ball prallt auch von der
Wand ab, einige ,fliegen” formlich
durch die Wand, als wére sie
nicht vorhanden. Die Balle ver-
lieren dabei weder an Impuls
noch an Energie. Kurios ist dabei,
dass Wand und Ball trotz des
glatten ,Durchschusses® ganzlich

unversehrt bleiben.

1. EINLEITUNG

Was hier nun etwas salopp beschrieben wur-
de, nennt man den quantenmechanischen
Tunneleffekt. Dieser wurde in den 1920er
Jahren von zwei Forschern unabhingig
voneinander beschrieben: einmal von
Friedrich Hund in Bezug auf chemische
Reaktionen und einmal von George
Gamow zur Erklirung des radioaktiven
Zerfalls. Das eigentlich Erstaunliche an
dem Effekt ist nun, dass ein Teilchen
auch dann eine Barriere {iberwinden kann,
wenn es im Grunde gar nicht die Energie
dafiir hitte, diese zu bezwingen.



Quantenmechanik

Objekte in unserem Alltag bewegen sich nach den Gesetzen der klassi-
schen Physik. Leichte und kleine Korper, wie zum Beispiel Atome und
Molekiile, weichen davon ab. Sie werden durch die Quantenmechanik
beschrieben. Position und Geschwindigkeit eines Teilchens konnen bei-
spielsweise nicht gleichzeitig exakt bestimmt werden, was in Heisen-
bergs Unschirferelation zusammengefasst ist. Man kann Wahrschein-
lichkeitsaussagen iiber die Bewegung solcher Teilchen machen, aber
keine spezifischen Bahnen angeben. Alle quantenmechanischen Objekte
haben Teilchen- und Welleneigenschaften. Letztere bedingen unter an-
derem, dass sich Atome mit einer gewissen Wahrscheinlichkeit sowohl
vor als auch hinter einer Energiebarriere aufhalten konnen. Das ergibt

TUNNELEFFEKT IN DER CHEMIE

SUMMARY

Quantum tunneling, the penetration of energy barriers, is an important
alternative in many areas of chemistry to classical, thermally activated
processes. Despite its main effect on hydrogen transfer reactions at low
temperature, cases are known in which tunneling plays a role even above
room temperature and | or including heavy elements. The calculation of
tunneling probabilities or rates requires more computational effort than
the determination of classical rates. Instanton theory is an accurate and
efficient method to calculate tunneling rate constants even for system with
several dozen quantized atoms. The implementation in the flexible quan-
tum chemical program ChemShell makes the instanton method accessible
to the scientific community. The discovery of further reactions, which are

den Tunneleffekt.

Dem leichten, kleinen Ball entsprechen in
der Natur die Atome, die sich gemiB der
quantenmechanischen GesetzmiBigkeiten
bewegen und somit beim Uberwinden von
chemischen Reaktionsbarrieren den be-
schriebenen Tunneleffekt ausnutzen kon-
nen. Eine klassische, ,normale“ chemische
Reaktion, bei der diese quantenmechani-
schen Effekte der Atombewegung ver-
nachlissigt werden, bendtigt thermische
Energie zur Uberwindung einer Reakti-
onsbarriere. Je héher die Temperatur, des-
to mehr thermische Energie steht zur Ver-
fiigung und desto hoher ist die Reaktions-
geschwindigkeit. Im Gegensatz dazu
verlduft das Durchtunneln einer Energieb-
arriere temperaturunabhingig. Im Prinzip
wird jede chemische Reaktion bei ausrei-
chend tiefer Temperatur durch den Tun-
neleffekt dominiert. Die Reaktionsge-
schwindigkeit wird durch die sogenannte
Geschwindigkeitskonstante charakteri-
siert. Wie der Name schon andeutet, hingt
die thermische Geschwindigkeitskonstante
von der Temperatur, der Barrierenhdhe
(genaugenommen: der Barrierenhdhe der
freien Energie) und geringfiigig von der
Masse ab. Die Geschwindigkeitskonstante
fiir Tunnelvorginge ist temperaturunab-
hingig, sinkt aber mit steigender:
® Hohe der Barriere,
® Breite der Barriere (also der Linge des

Tunnelpfades) und
® Masse der beteiligten Atome.

Aufgrund der Massenabhingigkeit ist der
Tunneleftekt hauptsichlich fiir solche Re-
aktionen relevant, bei denen Wasserstoff,
das leichteste aller Atome, involviert ist.
Bei schwereren Atomen sind die Quanten-
effekte weniger ausgeprigt.

altered or even enabled by the tunneling effect, is to be expected.

Experimentell ist der Tunneleffekt nur indi-

rekt nachweisbar: Einerseits durch eine
temperaturunabhingige Reaktionsge-
schwindigkeit bei niedriger Temperatur,
andererseits durch einen besonders groBen
kinetischen Isotopeneffekt. Die Massenab-
hingigkeit der Tunnelrate ist bedeutend
groBer als die der klassischen Rate. So fan-
den wir beispielsweise Reaktionen, die mit
leichtem Wasserstoff (Protium) tiber 3000
mal schneller ablaufen als mit dem che-
misch dquivalenten Wasserstoffisotop
Deuterium, also schwerem Wasserstoff [1].
In Simulationen ist der Tunneleffekt hin-
gegen bedeutend leichter nachzuweisen,
da Reaktionsgeschwindigkeiten mit und
ohne Tunnelbeitrag berechnet werden
konnen.

Es gibt viele Methoden um Geschwindig-

keitskonstanten fiir Tunnelvorginge zu
berechnen. Die rigoroseste Herangehens-
weise ist dabei die Quantendynamik, die
die Kerndynamik des Atoms durch die
zeitabhingige Schrédingergleichung 16st.
Dies ist im Allgemeinen nur fiir Systeme
mit wenigen Atomen mdéglich, bei denen
man sich der globalen Potentialener-
gieoberfliche durch eine analytische
Funktion annihern kann. Da quantenme-
chanische Effekte bei der Bewegung von
Atomen deutlich weniger Bedeutung ha-
ben als beispielsweise bei Elektronen, ist
eine semiklassische Beschreibung (Went-
zel-Kramers-Brillouin-Methode (WKB) o.
d.) der Atombewegung oft ausreichend.
Kurz zusammengefasst wird dabei ein kon-
kreter Tunnelpfad verwendet, Abwei-
chungen davon werden lediglich genihert
betrachtet. Dabei ergeben sich Wahlmag-
lichkeiten fiir den Pfad, der eine moglichst



THEMENHEFT FORSCHUNG | SIMULATION TECHNOLOGY

Feynmanpfade

Es gibt einige unabhdngige Verfahren, die Gesetze der Quantenmechanik mathematisch zu farmulieren. Der

bekannteste Ansatz ist die Schrodingergleichung, eine Differentialgleichung, deren Losungen die Wellenfunk—

tion der betreffenden Systeme darstellt. Die Heisenbergsche Matrixfarmulierung ist eine Alternative, eine

weitere ist Feynmans Pfadintegralverfahren, Es erlaubt auf Grund einer mathematischen Aquivalenz, die quan-

tenmechanische Bewegung eines Teilchens durch die rein klassische Bewegung einer Kette von identischen

Teilchen, die durch Federn verbunden sind, zu beschreiben. Wihrend sich die Schrodingergleichung gut zur

numerischen Simulation der Elektronen eignet, findet Feynmans Pfadintegmlverfahren ha'ufig, so wie hier, zur

Beschreibung quantenmechanischer Atombewegung Verwendung.

hohe Tunnelwahrscheinlichkeit ergeben
soll. Die hier vorgestellte Instantonmetho-
de optimiert die Tunnelrate, wihlt also
den Pfad — Instanton genannt — der die
Tunnelrate maximiert.

2. THEORIE

Die Instantontheorie basiert auf der Pfadin-

tegralmethode des Physikers Richard P.
Feynman. Diese Methode ermdglicht eine
besonders effiziente Formulierung der

Energie

Enargiebarriare

Energie
7 des ]
Tunnel- i
I vOrgangs
Edukt
Reaktionskoordinate

Produkt

Energiebarriera

Energle

i Energie des
Edukt Tunnelvorgangs | o e

Reakticnskoordinate

Instanton in einem eindimensionalen Potential fiir eine hohere Temperatur (links) und eine niedrigere

Temperatur (rechts). Die gestrichelte Linie entspricht dem klassischen thermischen Uhergang.

Energie

Reaktionskoordinate

Instantonpfad fiir die Protoneniibertragung von Methylammonium (links) zu Ammoniak (rechts).

Links: Energie gegen Reaktionskoordinate (schematisch), das Instanton ist rot dargestellt. Die rechts

Quantenmechanik, um mit Hilfe einer se-
miklassischen Niherung Geschwindig-
keitskonstanten zu berechnen. In der
Quantenchemie wird die Pfadintegralme-
thode hiufig zusammen mit der Moleku-
lardynamik verwendet. Die Instantonthe-
orie verwendet jedoch Geometrieoptimie-
rung in Kombination mit Pfadintegralen:
Mathematisch lisst sich das Instanton als
Sattelpunkt erster Ordnung im Raum der
Feynmanpfade beschreiben. Wir konnten
zeigen, dass Suchalgorithmen, die in der
theoretischen Chemie schon lange zur Lo-
kalisierung von Sattelpunkten genutzt
wurden, sich auch hervorragend zur Be-
stimmung des Instantonpfades eignen [2].
Damit kann mit Hilfe unseres Geometrie-
optimierers DL-FIND, der u. a. im Pro-
gramm ChemShell zum Einsatz kommt,
die Berechnung der Geschwindigkeitskon-
stante unter Beriicksichtigung des Tun-
neleffekts effizient durchgefiihrt werden.

Der Instantonpfad erstreckt sich vom Be-
reich des Eduktminimums — also der Geo-
metrie der Ausgangsstoffe — tiber die Ener-
giebarriere zum Produkt (02). Je tiefer die
Temperatur, desto linger ist der Instan-
tonpfad, da die Bedeutung des Tunnelef-
fekts fiir die chemische Reaktion stetig zu-
nimmt. Bei steigender Temperatur wird
der Instantonpfad immer kiirzer, bis er
schlieBlich bei der Ubergangstemperatur
T¢ auf einen Punkt kollabiert, nimlich
den klassischen Ubergangszustand, ein
Sattelpunkt auf der Potentialenergieober-
fliche. Alle GréBen, die zur Ermittlung
von T¢ bendtigt werden, sind bei klassi-
schen Berechnungen eines Ubergangszu—
stands bekannt. Damit kann T¢ verwendet
werden, um abzuschitzen, ab welcher
Temperatur der Tunneleffekt fiir eine ge-
gebene Reaktion eine signifikante Rolle
spielt.

gezeigten Bilder sind jeweils als Kreise markiert. Rechts: Der Instantonpfad in vier Bilder zerlegt, In der technischen Berechnung der Ge-

die iiberlagert dargestellt sind. Das rote Molekiil liegt am Beginn des Pfades (Edukt), das blaue am schwindigkeitskonstante bestimmt man

Ende (Produkt) und das gelbe und griine dazwischen. zuerst die Strukturen und die harmoni-



Quantenchemie / Elektronenstrukturtheorie

In der Quantenchemie, auch Elektronenstrukturtheorie genannt, wird die Schrodingergleichung fiir die Elektronen

eines Molekiils naherungsweise gelost. Haufig verwendete Verfahren sind die Hartree-Fock-Methode und darauf
aufbauende Elektronenkorrelationsmethoden oder Dichtefunktionaltheorie (DFT). Neben Molekiilorbitalen und
Elektronendichten (s. das Beispiel in (04)), erhdlt man daraus die Kriifte, die zwischen den Atomen wirken,

bzw. die Potentialenergiefliche, auf der sich die Atome bewegen. Elektronen- und Atombewegungen werden hiiu-

fig entkoppelt betrachtet, man nennt das die Born-Oppenheimer-Ndiherung. Oft kann die Bewegung der Atome

klassisch beschrieben werden. Sollen jedoch rein quantenmechanische Phiinomene, wie der Tunneleffekt, simuliert

werden, ist auch fiir die Atombewegung eine quantenmechanische Herangehensweise erforderlich.

schen Schwingungsfrequenzen der Edukte
und Produkte, sowie des Ubergangszustan—
des der Reaktion. Damit erhilt man auch
T¢. AnschlieBend wihlt man einen Start-
Pfad um davon ausgehend den Instanton-
pfad zu optimieren. Dazu muss man den
Instantonpfad in eine diskrete Anzahl von
Bildern (Replikas des Molekiils, also Punk-
te auf der Potentialoberﬂiiche) zerlegen,
das ergibt oft zwischen zehn und hundert
Stiick. Dann wird ein Sattelpunkt des Pta-
des gesucht (Beispiele in (02) und (03)).
Bei der Suche miissen an jedem einzelnen
Bild die Energie und die Kraft auf alle Ato-
me berechnet werden, was quantenchemi-
sche Berechnungen der Elektronenstruk-
tur erforderlich macht. Wir verwenden
dazu meist die sogenannte Dichtefunktio-
naltheorie. Nachdem der Instantonpfad
optimiert wurde, wird die Geschwindig-
keitskonstante berechnet. Fiir jede Tem-
peratur ist eine erneute Optimierung des
Instantonpfades erforderlich. Dabei ist es
giinstig, einen Pfad bei dhnlicher Tempe-
ratur als Ausgangspunkt fiir die Optimie-
rung zu verwenden. Vor allem bei niedri-
ger Temperatur sammeln sich viele Bilder
an einem Ende des Pfades. Dieser Bereich
des Pfades ist zwar von besonderer Bedeu-
tung, um die Geschwindigkeitskonstante
zu berechnen, jedoch fiihrt diese un-
gleichmiBige Verteilung zu einer unge-
nauen Beschreibung anderer Teile des Pfa-
des, vor allem dem Bereich in der Nihe
des Energiemaximums. Uns ist es gelun-
gen, eine Formulierung mit adaptiver
Schrittweite herauszufinden [3], mit der
sich eine gleichmiBigere Verteilung der
Bilder gewihrleisten lisst.

Die Genauigkeit der Instantontheorie kann
durch Vergleich zu analytisch 16sbaren
Problemen getestet werden. So stimmt die
Transmissionsrate beispielsweise der Eck-
art-Barriere bei tiefen Temperaturen, im
Bereich reiner Tunnelvorginge ohne
Temperatureinfluss, gut mit der exakten

Rate {iberein [1]. Bei hheren Temperatu-
ren, speziell nahe der Ubergangstempera—
tur tiberschitzt die Instantontheorie je-
doch die Rate aber hiufig. Sobald der Ins-
tantonpfad zu einem Punkt kollabiert ist,
ist die Methode mithin nicht mehr an-
wendbar. Der Temperaturbereich in dem
die Anwendung maglich ist, ist also nach
oben systemspezifisch auf den Bereich be-
grenzt, in dem Tunneln eine signifikante
Rolle spielt. Auch kénnen so spezielle
Quantenphinomene, wie Kohirenz und
Resonanzen durch die Instantontheorie
auf Grund des statistisch-probabilistischen
Ansatzes nicht beschrieben werden. Der
Vergleich mit experimentellen Daten ist
schwieriger, da hierbei zum Fehler der Ins-
tantontheorie auch unvermeidlich der
Fehler des zugrundeliegenden Potentials,
im Allgemeinen der zugrundeliegenden
Elektronenstrukturtheorie, hinzu kommt.

3. TUNNELREAKTIONEN
3.1 Organische Chemie

Schon seit Jahrzehnten ist die Bedeutung des
Tunneleffekts in chemischen Reaktionen
bekannt. In vielen Fillen beschleunigt
er die Reaktion bei tiefen Temperaturen,
ohne die Umsetzung qualitativ zu ver-
indern. Dabei ist dem Tunnelbeitrag expe-
rimentell nur schwer beizukommen, lisst
er sich doch nur indirekt, beispielsweise
iiber einen hohen kinetischen Isotopen-
effekt oder eine temperaturunabhingige
Geschwindigkeitskonstante, nachweisen.
Allerdings konnten in jiingster Zeit plaka-
tive Beispiele, bei denen der Tunneleffekt

Reaktionen qualitativ verdndert, aufgezeigt

werden. Das wohl eindrucksvollste Beispiel
ist der Zerfall von Methylhydroxycarben
bei sehr tiefen Temperaturen (11 K),

der von Prof. P.R. Schreiner und seiner
Gruppe an der Universitit GieBen ent-
deckt und experimentell sowie theoretisch
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Die Atome des Cyclopropylcarbinyl-
Radikals als Kugeln und Stabchen mit
der Elektronendichte als semitrans-

parente Konturflichen.
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untersucht wurde [4): Wihrend der ther-
mische Zerfall zu Vinylalkohol fiihrt, da
die Barrierenhohe fiir diese Reaktion klei-
ner ist, fithrt der Tunnelzerfall bei niedri-
gen Temperaturen zu Acetaldehyd (s.
(05)). Die Reaktion zu Acetaldehyd weist
zwar eine hohere Barriere auf, wir fanden
jedoch heraus, dass der nétige Tunnelpfad
um 34 Prozent kiirzer ist als der Pfad fiir
den Zerfall zu Vinylalkohol [5]. Hier zeigt
sich deutlich, wie die unterschiedliche Ab-
hingigkeit von Barrierenhohe und Barrie-
renbreite (bzw. Linge des Pfades) zu quali-
tativen Unterschieden zwischen thermi-
schen und tunneldominierten chemischen
Reaktionen fiihrt. In diesem Fall wurden
die Geschwindigkeitskonstanten mit der
Instantontheorie innerhalb des engen ex-
perimentellen Fehlerbalkens erhalten [3].
Auch fiir andere substituierte Carbene
wurde der tunneldominierter Zerfall ex-
perimentell gefunden oder theoretisch
vorhergesagt, andere hingegen erwiesen
sich als metastabil,
da der zu lange

H . H .
themnisch .. tunncln l Tunnelpfad die
H. oo oH ot oo H » Ho
T o et 0 Hel e Zerfallswahr-
k | H scheinlichkeit stark

R verringert.

Methylhydroxycarben (Mitte) wird

thermisch in Vinylalkohol umgewan- 3.2 Astrochemie
delt (links), durch Tunneln in Acet-
aldehyd (rechts). Auch in astrochemischen Fragestellungen

spielt der Tunneleffekt hidufig eine Rolle,
so etwa im interstellaren Raum, In den
photonendominierten Regionen zwischen
Sternen den molekularen Wolken werden
chemische Reaktionen beobachtet, obwohl
die Temperatur teilweise sehr niedrig ist.
Auf Grund der Zeitskalen, die fiir solche
Bereiche relevant sind, kann hiufig nur
indirekt auf die ablaufenden Reaktionen
geschlossen werden. Beispielsweise wurde
festgestellt, dass viele Molekiile im inter-
stellaren Medium stark deuteriert sind,
dass also tiberproportional viele Wasser-
stoffatome durch Deuterium ersetzt sind.
Beispielsweise gab es spektroskopische
Nachweise von Methanol in der Nihe des
sonnenihnlichen Protosterns IRAS 16293-
2422 im Sternbild Schlangentriger, bei
dem CH,DOH fast so hiufig auftrat wie
CH;OH. Aber auch zweifach (CHD,OH,
6%) und dreifach deuteriertes Methanol
(CD;0H, 1,4%) wurden in stark erhéhten
Konzentrationen gemessen. Das atomare
Verhiltnis von Deuterium (D) zu leich-
tem Wasserstoff (D/H-Verhiltnis) betrigt

im gesamten Kosmos etwa 1,5 X 107, Um
diese starken Deuterierungsgrade zu erkli-
ren, wurde postuliert, dass das D/H-Ver-
hiltnis in der Umgebung von IRAS 16293-
2422 um GroBenordnungen héher, bei
etwa 0,1 bis 0,3 liegen miisste. Abgesehen
von dieser eher gewagten Annahme er-
klirt dies nicht, warum Methanol offenbar
nur am Kohlenstoffatom, nicht aber am
Sauerstoffatom deuteriert wird. Auch das
gelegentlich vorgebrachte Argument der
geringeren Nullpunktsenergie des deute-
rierten Molekiils kann diesen Unterschied
nicht begriinden. Hinweise wurden gefun-
den, dass ein H/D-Austausch in gefrore-
nem Methanol stattfinden konnte. Wir
untersuchten die Geschwindigkeitskons-
tante unter Berlicksichtigung des Tunnel-
effekts fiir die Reaktionen

* H+ CH;0H>H, + CH,OH (1),
* H+ CH;OH > H, + CH;0 (2)

sowohl mit leichtem Wasserstoff als auch
mit Deuterium [1]. Dabei stellten wir fest,
dass Reaktion (1) iiber den gesamten im
interstellaren Raum relevanten Tempera-
turbereich viel schneller abliuft als Reak-
tion (2). Ein H/D-Austausch in der Gas-
phase passiert also am Kohlenstoff des Me-
thanolmolekiils. Der Tunneleffekt fiihrt
in Reaktion (1) zu einem extrem starken
kinetischen Isotopeneffekt: H wird bei ei-
ner Temperatur von 30 K etwa 3000-mal
schneller abgespalten als D [1]. Das fiihrt
im stationiren Grenzfall zu einer deutli-
chen Anreicherung von Deuterium am
Kohlenstoffatom von Methanol, auch bei
einem realistischen D/H-Verhiltnis. Zwar
enthilt dieses Gasphasenmodell einige
grobe Niherungen — ein komplettes astro-
chemisches Modell, das alle Gas- und
Oberflichenreaktionen enthilt, wiirde si-
cherlich mehr Vorhersagekraft bieten —
aber es erlaubt dennoch die wesentlichen
Messergebnisse mit Hilfe einfacher Annah-
men und unter Berticksichtigung des
Tunneleffekts zu erkliren.

Die Massenabhingigkeit des Tunneleffekts

bedingt, wie erwihnt, dass dieser haupt-
sichlich fiir Reaktionen von Bedeutung
ist, die durch Wasserstoff dominiert sind.
Indes kénnen auch schwerere Atome tun-
neln — wie bereits beschrieben. Wir unter-
suchten u. a. kinetische Isotopeneffekte bei
der Ringdttnung des Cyclopropylcarbinyl-
radikals [6]. Auch dort beteiligen sich die
Kohlenstoffatome signifikant an der Tun-
nelbewegung.



3.3 Biochemie

Die bisher aufgefiihrten Beispiele bezogen
sich hauptsichlich auf niedrige Tempera-
turen. Allerdings spielen Wasserstoftiiber-
tragungsreaktionen in vielen Bereichen
der Chemie, vor allem in der Biochemie,
eine groBe Rolle. Wie bereits erwihnt, ist
es experimentell schwierig, den Tunnelef-
fekt direkt nachzuweisen. In vielen enzy-
matischen Umsetzungen verlduft jedoch
die Reaktion mit leichtem Wasserstoff
mehr als fiinf- (und bis zu 80-) mal so
schnell wie mit Deuterium — was allge-
mein als signifikanter Tunnelbeitrag ge-
deutet wird.

Klare Nachweise des Tunneleffekts und vor
allem seine Quantifizierung in Bezug auf
die katalytische Wirkung kénnen aber nur
durch Simulationen erfolgen, in denen
der Tunneleffekt ,einfach® an- und abge-
schalten werden kann. Aus der Vielzahl
der inzwischen durchgefiihrten Rechnun-
gen soll hier nur eine kleine Auswahl her-
ausgegriffen werden. Mittlerweile kann
kein Zweifel daran bestehen, dass viele bio-
chemische Reaktionen durch den Tunnel-
effekt erleichtert und beschleunigt wer-
den. Quantitativ betrigt diese Beschleuni-
gung aber oft nur ein bis zwei
GréBenordnungen. Da die gesamte kataly-
tische Wirkung vieler Enzyme die Reaktio-
nen um bis zwd6lf GroBenordnungen be-
schleunigt, ist der Tunneleffekt hier in der
Relation zwar nicht zu vernachlissigen,
aber keinesfalls dominierend. Es wurde
postuliert, dass die Evolution manche En-
zyme sogar darauf hin optimiert habe, den
Tunneleffekt auszunutzen.

Wir untersuchten den Mechanismus und
den Tunnelbeitrag im Enzym Glutamat-
mutase [7,8]. Dieses bakterielle Radikal-
enzym wandelt mit Hilfe des Cofaktors
Adenosylcobalamin Glutamat in Methyl-
aspartat um. Wir verwendeten QM/MM
(Quantenmechanik/Molekularmechanik)
um die chemisch aktiven Bereiche mit
quantenmechanischen Methoden, die En-
zymumgebung wiederum mit klassischen
Kraftfeldern zu beschreiben. Obwohl die
Tunnelbewegung in diesem Enzym, wie in
den meisten Systemen, durch die Bewe-
gung eines Wasserstoffatoms dominiert
wird (sobald mehrere oder schwerere Ato-
me involviert sind, wird der Tunnelpfad
im Allgemeinen zu lang) haben die Beitri-
ge der Umgebungsatome einen Einfluss
auf die Geschwindigkeitskonstante. Wir
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haben dazu systematisch
untersucht, fiir wie viele
Atome die Bewegung
quantenmechanisch be-
schrieben werden muss
und stellten fest, dass
nicht weniger als 78 Ato-
me ndtig waren, um
konvergierte Geschwin-
digkeitskonstanten zu
erhalten [8]. Die Beitrige
der einzelnen Atome
sind in (06) dargestellt.
Bei der Berechnung der Tunnelrate steigt
der Rechenaufwand vieler Methoden mit

Das Enzym Glutamatmutase. Der ver-

groferte Ausschnitt zeigt die Atome
des aktiven Zentrums, farbcodiert nach
der Anzahl der Freiheitsgrade deutlich an.  ihrem Tunnelbeitrag von blau (stark)
Auch in der Instantonmethode wird das bis rot (schwach).
Optimierungsproblem in diesem Fall gré-

Ber und es miissen gréBere Hesse-Matrizen

berechnet werden. Der Aufwand bleibt je-

doch auch bei einigen Dutzend quantisier-

ten Atomen beherrschbar. In Glutamat-

mutase stellte sich heraus, dass selbst bei

0°C der Tunneleffekt die Reaktion nur um

einen Faktor 12 beschleunigt. Ahnliche

Untersuchungen laufen derzeit fiir die En-

zyme Peptidylglycin-0i-hydroxylierende

Monooxygenase (PHM) und Monoamin-

oxidase (MAO). In diesen erscheint der

Tunneleffekt noch weniger wichtig als in
Glutamatmutase. Insgesamt kann also

festgehalten werden, dass das Tunneln

von Atomen wohl in vielen biochemi-

schen Systemen vorkommt, jedoch wohl

kaum eine dominierende Rolle fiir den
Reaktionsmechanismus oder die Reakti-
onsgeschwindigkeit einnimmt. ® Johannes

Kastner

Interdisziplinaritat

Der Tunneleffekt ist ein rein physikalisches Phdno-
men, das schon seit fast hundert Jahren bekannt ist.
Jedoch werden Chemiker gebraucht, um seine Aus-
wirkungen auf chemische Reaktionen zu untersuchen,
Mathematiker um die Instantontheorie rigoros zu
formulieren und Optimierungsalgorithmen zu ent-
wickeln, Informatiker um diese effizient zu imple-
mentieren und schlieﬁlich Biochemiker, um die
Bedeutung des Tunneleffekts in enzymatischen Re-
aktionen zu berechnen. Das erkliirt, warum der Ex-
zellenzcluster SimTech so ideale Voraussetzungen
[fiir dieses Projekt bietet.
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ZUSAMMENFASSUNG

Der Tunneleffekt, das quantenmechanische Durchdringen von Reaktionsbarrieren als Alternative zum klassi-

schen thermisch-aktivierten Uberschreiten von Reaktionsbarrieren, spielt in vielen Bereichen der Chemie eine

wichtige, noch genauer zu erforschende Rolle. Obwohl er besonders bei Wasserstoffiibertragungsreaktionen und

bei niedriger Temperatur von Bedeutung ist, sind auch Falle iiber Raumtemperatur und mit Beteiligung schwe-

rer Atome bekannt. Die Berechnung der Tunnelwahrscheinlichkeit oder -rate erfordert mehr Aufwand als die

Bestimmung einer klassischen Rate. Die Instantonmethode ist eine genaue und effiziente Methode, Geschwin-

digkeitskonstanten unter Beriicksichtigung des Tunneleffekts auch in Systemen mit mehreren Dutzend quan-

tisierten Atombewegungen zu berechnen. Durch ihre Implementierung im flexiblen Quantenchemieprogramm

ChemShell ist sie der wissenschaftlichen Allgemeinheit zuginglich. Fiir die Zukunft ist die Entdeckung von

weiteren Reaktionen, die durch den Tunneleffekt verdndert oder erst ermiglicht werden, zu erwarten.

DER AUTOR

JuN.-PRrOF.

DRr. JonANNES KASTNER
studierte technische Chemie an der TU Wien,
Osterreich und promovierte 2003 in theoretischer
Physik an der TU Clausthal. Nach einem Post-
doc- Aufenthalt am Max-Planck-Institut fiir
Kohlenforschung in Miilheim an der Ruhr war er
wissenschaftlicher Angestellter am Daresbury
Laboratory in Daresbury, Grofbritannien. Seit
2008 ist er Juniorprofessor am Institut fiir theo-
retische Chemie der Universitit Stuttgart. Seine
Forschungsschwerpunkte decken verschiedene
Bereiche der theoretischen Chemie ab, von der

Berechnung der freien Energie mit Molekular-
dynamiksimulationen iiber enzymatische Reakti-
onsmechanismen bis zur Untersuchung des Tunnel-

effekts.

Kontakt

Universitdt Stuttgart, Institut fiir theoretische Chemie
Pfaffenwaldring 55, D—-70569 Stuttgart

Tel. +49 (0) 711/685-64473, Fax +49 (0) 711/685-64442
E-Mail: kaestner@theochem.uni-stuttgart.de
Internet: www.theochem.uni-stuttgart.de/kaestner

DANKSAGUNG

Diese Studien wurden durch die Deutsche
Forschungsgemeinschaft iiber den Exzel-
lenzcluster Simulation Technology (EXC
310/1) und durch die Baden-Wiirttemberg
Stiftung finanziell unterstiitzt.

LITERATUR

I Goumans, T. P. M.; Kdstner, |. |. Phys. Chem.
A 2011, 115, 10767.

2 Rommel,]. B.; Goumans, T. P. M.; Kastner, |.

J. Chem. Theory Comput. 2011, 7, 690.

3 Rommel, . B.; Kistner, . |. Chem. Phys. 2011,
134, 184107.

4 Schreiner, P. R.; Reisenauer, H. P.; Ley, D.; Ger-
big, D.; Wu, C.-H.; Allen, W. D. Science 2011,
332, 1300.

5 Kistner, J. Chem. Eur. J. 2013, 19, 8207.

6 Meisner, |.; Rommel, ]. B.; Kastner, |. ]. Comput.
Chem. 2011, 32, 3456.

7 Rommel, J. B.; Kdstner, |. . Am. Chem. Soc.
2011, 133, 10195.

8 Rommel, J.; Liu, Y.; Werner, H.-].; Kistner, |.
. Phys. Chem. B 2012, 116, 13682.



- THEMENHEFT FORSCHUNG | SIMULATION TECHNOLOGY

Mit Simulationstechnik
zu neuen Erkenntnissen

in der Systembiologie

Variante 1: Ceramid Shuttle

Ceramid X% CERT * VAP * PI4P
Variante 2: Swinging-Neck V

Lipidtransport

Mechanismen des Lipidtransportes

durch CERT an Membrankontakt- Die Systembiologie ist ein aufstrebendes, vergleichsweise junges For-
stellen zwischen ER und TGN schungsgebiet, deren Ziel ein besseres ganzheitliches Verstandnis der
Mechanismen biologischer Systeme ist. Biologische Systeme (z.B.
Populationen, der Organismen, ein Organ oder auch einzelne Zellen
und ihre intrinsischen Signalwege) werden als komplexe dynamische
Interaktionsnetzwerke aufgefasst, deren charakteristisches Verhalten
eine Folge ihrer Struktur sowie der Dynamik innerhalb des Netzwerkes
ist. Um biologische Systeme zu verstehen, ist es daher wichtig, dass
die Untersuchung einzelner Bestandteile des Systems im Kontext des
gesamten Systems durchgefuhrt wird. FUr ein holistisches Verstand-
nis eines gewéahlten biologischen Systems lassen sich systemtheoreti-
sche und mathematische Modellierungs- und Analysemethoden sowie

experimentelle Techniken kombinieren.



1. Einleitung

Die Etablierung der Systembiologie als eigen-
stindiges Forschungsgebiet ist eine logi-
sche Konsequenz der enormen Entwick-
lungen in mehreren Disziplinen in den
letzten Jahren. Dies sind zum einen faszi-
nierende neue experimentelle Techniken
in der Zell- und Molekularbiologie, insbe-
sondere auf der Genom-, Transkriptom-
und Proteomebene sowie im Bereich des
sogenannten Imaging, welches es erlaubt,
Prozesse und Wechselwirkungen auf mo-
lekularer Ebene sichtbar zu machen. Zum
anderen fiihren leistungsfihigere Compu-
tersysteme zu groBen Fortschritten in der
Simulationstechnik und der Entwicklung
computerbasierter Analysewerkzeuge fiir
experimentelle Daten und Modelle. Die
sich daraus ergebenden Moglichkeiten
sind ebenso vielfiltig wie die damit ver-
bundenen Herausforderungen. Beispiels-
weise reichen herkdmmliche Methoden
zur Datenauswertung schon lange nicht
mehr aus, um die rasant wachsende Men-
ge an experimentellen Informationen so
zu verarbeiten, dass sie interpretiert und
geeignet visualisiert werden kénnen.

Hier sind neue mathematische Methoden

gefragt, welche die in den Datensidtzen
verborgenen Hinweise auf die Strukturen
sowie Dynamik innerhalb des untersuch-
ten Systems entschliisseln helfen.

Das so gewonnene Wissen iiber Systemstruk-
tur und -dynamik ermdglicht nun die
Entwicklung von mathematischen Model-
len zu den jeweiligen biologischen Syste-
men. Diese Modelle kénnen mit Metho-
den der mathematischen Systemtheorie
untersucht werden, um charakteristische
Eigenschaften des Systems zu analysieren.
Zusitzlich liefern sie Vorhersagen tiber das
Systemverhalten und tragen somit genau-
so zum Verstindnis der biologischen Sys-
teme bei wie Experimente am System
selbst.

Diese modellbasierten Simulationen des Sys-
temverhaltens am Computer, sogenannte
in silico Experimente, haben gegeniiber den
entsprechenden in vivo bzw. in vitro Experi-
menten im Labor viele Vorteile. Sie sind
beispielsweise oft giinstiger und schneller
als Experimente im Labor, Simulations-
szenarien kénnen prizise formuliert und
damit nachvollziehbar gemacht werden,
und es kénnen ethisch bedenkliche Ein-
griffe an lebenden Pflanzen oder Tieren er-
setzt werden.

SYSTEMBIOLOGIE

SUMMARY

Systems biology is a relatively young research field, which was developed in the 20th cen-
tury. It combines biology, systems theory and simulation technology. Facilitated by enor-
mous developments in experimental techniques as well as by rapidly increasing computing
power, we are now able to reach a holistic understanding of biological systems.

The simulation of quantitative models of those systems provide interesting new hypotheses,
and mathematical analyses help to address recent questions in all biological research areas
— ranging for example from the development of new drugs to process optimization in bio-
technology.

This article focuses on the role of simulation especially for statistical sampling-based ap-
proaches for model calibration and the generation of hypotheses. Simulation technology
plays a central role here between data acquisition and model analysis. We will exemplify
the power of these sampling-based approaches with a cooperation project between the Insti-
tute of Systems Theory and Automatic Control (IST) and the Institute of Cell Biology and
Immunology (IZI), in which we investigate key regulation processes of protein secretion in
mammalian cells.

Hypothesengenerierung durch

Modellanalyse

= systemtheoretische Methoden
= simulationsbasierte Vorhersagen*

werden zur Experimentplanung genutzt

* unterstltzt durch sampling-basierte

Verfahren und Simulationstechnik Expe"ment

Modellierung

Hypothesengenerierung durch
Datenanalyse

Modellvalidierung

Modellverbesserung auf Basis neuer Daten
und Hypothesen

Modellkalibrierung an neue Daten*

werden zur Verbesserung des Modells genutzt

Doch wie genau gelangen Systembiologen

nun zur ihren Ergebnissen? Der Weg von
der Idee zur Erkenntnis ldsst sich in die-
sem Bereich gut mit dem ,systembiologi-
schen Zirkel®, wie in (01) dargestellt, er-
kliren: Ausgehend von einer biologischen
Fragestellung oder Hypothese wird, meist
basierend auf aktueller Literatur und exis-
tierenden Daten, ein erstes Modell erstellt.
Systemtheoretische Modellanalysen und
simulationsbasierte Vorhersagen generie-
ren daraufhin Hypothesen, welche in wei-
teren Experimenten getestet werden kon-
nen. Die Interpretation der neu erhobenen
Daten fithrt wiederum zu Hypothesen, die
zur strukturellen Verbesserung und Er-
weiterung des Modells genutzt werden.
Die erhobenen Datensitze werden zudem

Der systembiologische Zirkel
Der Modellierer, typischerweise ein
Mathematiker, Physiker oder Inge-
nieur, steht in stindigem Austausch
mit dem experimentellen Biologen. Der
Biologe formuliert eine Fragestellung,
welche dann in die Modellsprache
iibersetzt werden muss. Daraufhin
iiberlegen sich beide eine Modellvor-
hersage, die zundchst simuliert wird.
Nun muss diese Vorhersage mit Daten
aus einem geeigneten neuen Experi-
ment untermauert oder widerlegt wer-
den. Im ersten Fall fiihrt dies zu einer
Modellverfeinerung, im zweiten Fall
zu einer Modelldnderung oder Erwei-

terung, und das Spiel beginnt erneut.



zur Kalibrierung des erweiterten Modells
verwendet. Modellbildung und Simulation
spielen hierbei an mehreren Stellen eine
entscheidende Rolle. Wie genau simulati-
onsbasierte Vorhersagen, die Kalibrierung
und Validierung der hierfiir nétigen Mo-
delle funktioniert, soll im Folgenden ni-
her beleuchtet werden.

2. Der Weg von der Modellierung

bis zur Vorhersage

2.1 Datengetriebene Modellierung

In unseren systembiologischen Projekten
verwenden wir hidufig datengetriebene Model-
lierung. Hierbei werden bei der Erstellung
des Modells neben bereits vorhandenem
Vorwissen {iber das System auch die expe-
rimentellen Rahmenbedingungen mitein-
bezogen. Die daraus entstehenden Modelle
sind spezifisch fiir die mit den vorhande-
nen Daten zu beantwortende Fragestel-
lung optimiert und erfordern von der ers-
ten Modellvariante bis zum finalen Modell
eine enge Zusammenarbeit von Modellie-
rer und Experimentator.

Bei einem datengetriebenen Modellierungs-
ansatz wihlt man die Anzahl der zu schiit-
zenden Parameter in dem Modell so klein
wie méglich, wihrend die Modellstruktur
so komplex wie notig gehalten wird. Diese
Vorgabe fiihrt dazu, dass Modelle aus
einem datengetriebenen Modellierungs-
ansatz speziell bei der Modellkalibrierung
sowie bei der Erstellung von Hypothesen
aus Modellsimulationen ihre Stirken
haben. Bei zu einfachen Modellen kénnen
die in den Daten enthaltenen Informatio-
nen indes nicht optimal ausgenutzt wer-
den. AuBerdem werden vielleicht nicht
alle Eigenschaften des biologischen Sys-
tems abgebildet. Fiir ein sehr komplexes
Modell dagegen, das grundsitzlich viele
verschiedene Verhaltensweisen zeigen
kann, ist es oft schwierig die Modellpara-
meter zu bestimmen. Zum einen wird das
Losen des Schitzproblems mit wachsender
Anzahl von Parametern selbst schon
schwieriger, zum anderen besteht die Ge-
fahr des Overfitting. Das heiBt, dass man bei
der Kalibrierung das Modell nicht nur an
die relevanten Informationen iiber das
System, sondern auch an die zufilligen
Rauscheigenschaften des vorliegenden
Datensatzes anpasst. Diese Gefahr besteht
besonders bei Datensitzen mit groBen Un-
sicherheiten — 20 Prozent Messfehler sind
keine Seltenheit in der Biologie — und we-
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nigen Wiederholungsmessungen. Das Mo-
dell kann in Gefahr laufen AusreiBer in
den Daten als Systemverhalten zu inter-
pretieren. Als Folge erhilt man ein Modell
mit kleinem Trainingsfehler, da die Anpas-
sung an die zur Schitzung verwendeten
Daten sehr gut ist. Allerdings wird das Mo-
dell nicht sehr gut generalisieren und gro-
Be Fehler bei der Vorhersage neuer Szena-
rien machen. Durch die Abstimmung der
Modellstruktur an die experimentellen
Rahmenbedingungen wird also eine maxi-
male Ubertragung der in den Datensitzen
enthaltenen Informationen auf das Modell
ermoglicht. Damit kénnen die zur Kalib-
rierung verwendeten Daten ausreichend
gut beschrieben werden, und das Modell
liefert gleichzeitig gute Vorhersagen.

2.2. Punktschéatzer und
sampling-basierte Parameter-
schatzmethoden

Hat man sich fiir ein Modell entschieden
und die entsprechenden Gleichungen auf-
gestellt, so ist der nidchste Schritt die Mo-
dellkalibrierung, also das Anpassen des Mo-
dells an die tatsichlichen experimentellen
Daten. Bei parametrisierten Modellen
heiBt das, Werte fiir alle Modellparameter
so zu finden, dass die Modellsimulationen
mit den gemessenen Daten mdoglichst gut
tibereinstimmen. Ein {iblicher Ansatz be-
steht darin, die Parameterschitzung als
Optimierungsproblem zu formulieren. Ein
kleiner Abstand zwischen Simulation und
Daten wire hier etwa ein Optimierungs-
ziel, und wir benétigen ein geeignetes Mal3
fiir diesen Abstand, unsere Zielfunktion.

Oft werden beispielsweise Kleinste-Quadrate-
Schatzer, welche die Summe der quadrati-
schen Fehler zwischen Modellsimulation
und Messdaten minimieren, oder Maxi-
mum-Likelihood-Schiiizer verwendet. Letztere
gehen davon aus, dass die Messdaten aus
einem stochastischen Prozess erzeugt wur-
den. Mégliche Messausginge werden so-
mit als Zufallsvariablen interpretiert, und
die vorliegenden Messdaten stellen eine
Stichprobe aus deren Wahrscheinlichkeits-
verteilung dar. Die zu optimierende Ziel-
funktion ist hier die Likelihood-Funktion, die
fiir jeden Parametersatz die Wahrschein-
lichkeit wiedergibt, die vorliegenden Da-
ten zu beobachten. Der Maximum Likeli-
hood Schitzer liefert somit Parameter,
welche diese Wahrscheinlichkeit maxi-
mieren.



Solche Schitzer werden auch als Punktschitzer

bezeichnet, da sie fiir jeden Parameter ei-
nen einzigen optimalen Punkt bezogen auf
das AbstandsmabB liefern. Fiir den Fall, dass
man ausreichend groBe Datensitze zur
eindeutigen Identifizierung der Parameter
sowie ein Modell vorliegen hat, welches
die Daten gut erkliren kann, sind diese
Punktschitzer geeignet und kénnen auch
tiir weitere Analysen verwendet werden.
Dies ist in der Systembiologie besonders
fiir das Kalibrieren quantitativer Modelle
allerdings selten der Fall. Oft sind Messun-
gen auf molekularer Ebene schwierig, teu-
er und aufwendig, so dass die Datensitze
klein im Vergleich zur Modellkomplexitit
sind und nicht geniigend Informationen
enthalten, um alle Parameterwerte ein-
deutig zu bestimmen. Man kann zum Bei-
spiel nicht alle wichtigen Molekiile eines
Signalwegs messen, so dass man nicht be-
obachtbare Variablen im Modell hat, oder
es stehen fiir Zeitreihen nur wenige Mess-
zeitpunkte zur Verfiigung. Die Daten wer-
den in diesem Fall auch als sparse bezeich-
net, und es sind nicht alle Parameter iden-
tifizierbar. Das Optimierungsproblem ist in
diesem Fall schlecht-gestellt, da es keine ein-
deutige Losung hat. Es ist allgemein nicht
immer offensichtlich, ob man es mit
einem schlecht-gestellten Problem zu tun
hat. In der Praxis deuten unterschiedliche
Ergebnisse bei einer Optimierung mit un-
terschiedlichen Startparametern, die aber
ihnliche Zielfunktionswerte liefern, auf
ein solches schlecht-gestelltes Problem
hin. In diesem Fall kann man ad hoc nicht
entscheiden, welcher dieser Parameter-
sitze nun der Beste ist.

Fiir schlecht-gestellte Probleme reichen
Punktschitzer zur weiteren Analyse also
nicht aus. Es gibt sehr unterschiedliche
Ansitze, um mit diesem Problem umzu-
gehen. Die Theorie schlecht-gestellter in-
verser Probleme stellt zum Beispiel Regula-
risierungsverfahren bereit, bei denen die Ziel-
funktion fiir die Optimierung neben
einem Term zur Anpassung an die Mess-
daten auch einen datenunabhingigen Re-
gularisierungsterm enthilt, welcher zu kom-
plexe Modelle bestraft. Hierdurch soll zum
einen Overfitting vermieden werden, und
zum anderen soll das Optimierungspro-
blem in ein gut-gestelltes Problem mit ein-
deutiger Lésung umgewandelt werden.
Aus der Statistik haben sich sogenannte
Bayes'sche Lernverfahren entwickelt, die eine
statistisch konsistente Beschreibung der in

den Daten enthaltenen Informationen
iiber alle Modellparameter in Form von
Wahrscheinlichkeitsverteilungen liefern.
Bei solchen Ansitzen werden also sowohl
die Daten als auch die Parameter als Zu-
fallsvariablen mit zugrunde liegenden
Wahrscheinlichkeitsverteilungen interpre-
tiert. Neben der Likelihood-Funktion zur

Beschreibung der Datengenerierung repri-

sentiert eine a-priori- Wahrscheinlichkeitsvertei-
lung den aktuellen Wissensstand {iber die
noch nicht angepassten Parameter. Die
Leistungssteigerung von Bayes‘schen Ver-
fahren im Vergleich zu Punktschitzern

wurde am IST an konkreten Anwendungs-

beispielen demonstriert.

Man interessiert sich nun bei der Bayes*
schen Parameterschitzung fiir die a-posteri-
ori-Verteilung, eine Wahrscheinlichkeits-
verteilung tiber den Parametern, die den
aktuellen Wissensstand nach Einbezug der
vorliegenden Messdaten wiedergibt. Diese
ist nach dem Satz von Bayes proportional
zum Produkt aus a-priori-Verteilung und
Likelihood-Funktion. Fiir detailliertere In-
formationen iiber Bayes‘sche Lernverfah-
ren und den Satz von Bayes sei hier auf
(b01) verwiesen. Die a-priori Verteilung
in Bayes‘schen Lernverfahren kann in be-
stimmten Fillen auch die Rolle des Regu-
larisierungsterms einnehmen, was man als
Bayes‘sche Regularisierung bezeichnet. In die-
sem Fall haben wir es mit einem gut-ge-
stellten Problem zu tun, und es reichen
Punktschitzer wie beispielweise der Maxi-
mum-a-posteriori Schatzer, welcher die a-poste-
riori Wahrscheinlichkeit maximiert, fiir
weitere Analysen aus.

Da dies fiir unsere Modelle im allgemeinen
nicht der Fall ist, werden globale Informa-
tionen tiber die a-posteriori Verteilung
benétigt. Diese Verteilung ist meist nicht
analytisch zuginglich und wird tiblicher-
weise durch sampling-basierte Ansitze geni-
hert. Hierbei werden reprisentative Stich-
proben aus der a-posteriori Verteilung
erzeugt (Sampling), mit deren Hilfe man
Informationen tiber die Verteilung selbst
ableiten kann. Sampling-basierte Verfah-
ren sind sehr michtig, da sie Informatio-
nen iiber Modellparameter inklusive
Unsicherheiten enthalten, die auch
zur Schitzung von Modellvorhersagen
mit Unsicherheiten verwendet werden
kénnen.

Die Erzeugung solcher Stichproben ist je
nach Modell und Datenlage allerdings
nicht immer einfach. In unseren Anwen-
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DER SaTZ voN Bayes

Der Satz von Bayes geht auf den Mathematiker Thomas Bayes
(1701 - 1761) zuriick. Er ermdglicht es, bedingte Wahrschein-
lichkeiten umzukehren. Fiir eine Beobachtung A gibt es eine
migliche Erklirung B, und die Wahrscheinlichkeit, dass A
und B gemeinsam eintreten, ist gegeben durch:

P(A,B):= P{A|B)P(B) = P(BlA)P(A]),

Die bedingte Wahrscheinlichkeit, dass B die Beobachtung A
verursacht hat, ergibt sich nach Umstellen zu:

Dabei ist P{B} die von A unabhiangige Wahrscheinlichkeit,
dass £ xutrifft. Sie wird auch als Vorwissen baw. a-priori
Walrschweinlichkeit bezeichnet. P{A) bezeichnet die Wahr-
scheinlichkeit fiir Beobachtung A, und P(A|B) ist ein Maft
dafiir, wie wahrscheinlich es st A bei gegebenem B zu
beobachten.

Dieser Sate gilt auch fiir Wahrscheinlichkeitsdichten fiir re-
elle Zufallsvariablen, z.B. von Beobachiungen wie Protein-
konzentrationen (Daten ) und Modellparametern 6. In ei-
nem Bayes'schen Ansatz zur Parameterschitzung wird die
a-posterion Verteilung p(8| D) untersucht. Diese beschreibt die
Wahrscheinlichkeit fiir Parameterwerte ¢ bei gegebenen Daten
£, und ist nach dem Satz veon Bayes gegeben durch:

pLoIe)p(#)

f":ﬂlD] . P':L“ .

wobei P{ D0} die Likelihood Funktion bezeichnet.

DER Satz von Bayes - EIN BEISPIEL

Fiir ein Wiirfelexperiment darf Spieler A zwischen drei
Wiirfeln mit 6, 12 oder 20 Seiten wihlen, und er kann sich
entscheiden ein oder zweimal #u wirfeln. Spieler B soll
anhand der gewiirfelten Summe entscheiden, welche Variante
Spieler A wohl gewiihlt hat. Spieler A teilt thm die Zahl 12 mit.
Es gibt sechs mogliche Erkldrungen B = [m; 5] (n Wiirfe a s
Seiten) fiir den Wurf mit den folgenden Wahrscheinlichkeiten:

P{A =12|B = [,5])

1 Wurf 2 Wiirfe
6 Seiten 0 1/36
12 Seiten 1/12 11/144
20 Seiten 1/20 117300

e RE'&U{E‘I[‘E Umkehr erhiilt man mit der Annahme, dass a
priori alle Varianten gleich wahrscheinlich sind (P(8;) = 1/6),
und P{A = 12) = 0.044 durch den Satz von Bayes:

P(B = [n,5]|A = 12)

1 Wiirfel 2 Wiirfiel
B Seiten 0 (.105
12 Seiten 0314 0.288
20 Seiten 0.1849 0104

Mach dem Satz von Bayes bekommt somit die einfachste
Erklarungs-Variante (ein 12-5eitiger Wilrfel) die hichste Wahr-
scheinlichkeit P(12][1,12]) = 0.314 sugeordnet. Einfach be-
deutet in dem Fall: die Variante mit den wenigsten kombina-
torischen Moglichkeiten, jedoch micht so einfach, dass sie die
Beobachtung gar nicht erklirt [1. 6] oder schr unwahrschein-
lich ist [2,6]. Mach dem Satz von Bayes sollte sich Spieler B
also fir diese Variante entscheiden.

dungen kommen hierftir Markov Chain Mon-
te Carlo (MCMC) Verfahren zum Einsatz,
die in (b02) niher erliutert werden. Diese
Sampling Verfahren sind im allgemeinen
sehr rechenintensiv, da sie viele Auswer-
tungen der Zielverteilung erfordern. Bei
Systemen von nichtlinearen Differenzial-
gleichungen, wie wir sie verwenden, muss
hierfiir zur Auswertung der Likelihood-
Funktion das Modell viele Male numerisch
integriert werden. Dies macht die Rechen-
zeit zum limitierenden Faktor, so dass eine
Anwendung dieser Methoden in der Praxis
auf Modelle mittlerer GréBe beschrinkt
ist. Um dies zu verbessern hat das IST in
den letzten Jahren sehr effektive sampling-
basierte Methoden zur Parameterschit-
zung und Experimentplanung speziell fiir
Differentialgleichungsmodelle entwickelt.
Hierbei spielt die Simulationstechnik eine
zentrale Rolle, da effiziente numerische
Simulationsverfahren der Schliissel zur
Laufzeitoptimierung sind.

2.3 Die Vorhersage — Mehr als
nur der Kaffeesatz

In den meisten Fillen interessiert man sich

nicht so sehr fiir die Parameterwerte di-
rekt, sondern vielmehr fiir Vorhersagen,
welche mit dem kalibrierten Modell ge-
troffen werden kénnen. So kénnte man
beispielsweise ein neues, experimentell
noch nicht getestetes Szenario simulieren
und damit eine Modellvorhersage fiir die-
ses Szenario erhalten. Verwendet man fiir
solche Vorhersagen Parameterwerte, die
aus Punktschiitzern erhalten wurden, so
bekommt man eine einzelne Losung. In
einem Bayes‘schen Kontext sind zusitzlich
dariiber hinausgehende Informationen
tiber Unsicherheiten in Form von Wahr-
scheinlichkeitsverteilungen enthalten, so
dass sich aus der a-posteriori-Verteilung
im Parameterraum prinzipiell eine ent-
sprechende Verteilung fiir die Vorhersage
ableiten ldsst. Fiir ein Differenzialglei-



chungsmodell wire das beispielsweise eine
sich zeitlich indernde Wahrscheinlich-
keitsdichte im Zustandsraum. Diese bein-
haltet natiirlich erheblich mehr Informa-
tion als eine einzelne Modellvorhersage.
So wiirde man zum Beispiel einer groBen
Abweichung zwischen Modellvorhersage
und Messung an einem Zeitpunkt weniger
Bedeutung beimessen, wenn die Modell-
vorhersage fiir diesen Punkt eine groBe
Varianz aufweist.

In der Praxis wird eine solche Verteilung der
Vorhersage meist ebenfalls durch eine em-
pirische Schitzung mit Hilfe der a-posteri-
ori Stichprobe genidhert. Auch hierzu ist
die Simulation des Modells mit den Para-
meterwerten aus der Stichprobe nétig.
Eine solche sampling-basierte Generierung
von Vorhersagen mit anschlieBender Dich-
teschitzung ist daher ebenfalls sehr re-
chenintensiv. Methoden der Simulations-
technik sind hier also sehr gefragt, steigern
sie doch die Effizienz der Berechnungen.

Soviel zur Theorie — ganz konkret im
Einsatz helfen solch sampling-basierten
Ansitze in der systembiologischen For-
schungspraxis z. B. bei der Untersuchung
molekularer Regulationsmechanismen.
Dies wollen wir in den nichsten Abschnit-
ten mit einem Kooperationsprojekt des
IST und des IZI an der Universitit Stutt-
gart erliutern. Dazu beginnen wir vorerst
mit einem kleinen Exkurs in die Biologie
des Golgi-Komplex und seiner Bedeutung.

3. Molekulare Regulations-
mechanismen am Golgi
Apparat — Ein kleiner Einblick
in die Welt der Zellbiologie

Der von dem Wissenschaftler und Nobel-
preistriger Camillo Golgi 1898 entdeckte
Golgi-Komplex zihlt zu den Organellen
eukaryotischer Zellen und stellt eine cha-
rakteristische polar aufgebaute Membran-
struktur dar, die bei der Sekretbildung
eine wichtige Rolle spielt. Membranpro-
teine und Proteine, die sezerniert werden,
gelangen nach ihrer Synthese am Endo-
plasmatischen Retikulum (ER) zuniichst
in den cis-Golgi, wo sie schrittweise wih-
rend der Passage zum medial- und trans-
Golgi durch Glykosylierung modifiziert,
um schlieBlich am trans-Golgi-Netzwerk
(TGN) in unterschiedliche Transportvesi-
kel verpackt zu werden. Der Zielort dieser
Transportvesikel konnen andere interne
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Markor Chain Monte Cario (MCMC) Sampling ist ein Verfahren
zur effizienten Generierung von Stichproben aus hochdimen-
sionalen Verteilungen p(#). Mit Hilfe piner Markovkette mit
Ubergangswahracheinlichkeit p(6'|d ) wird abhingig vom ak-
tuellen Parameter 8 ein neues & vorgeschlagen, welches mit
einer bestimmiten Akzeptanzwahrscheinlichkeit o angenom-
men wird, Dabei st a 5o gewahlt, dass die akzeptierten &,
welche in untenstehender Abbildung blaw markiert sind, ¢ine
Stichprobe aus der Zielverteilung darstellen. Diese Zielvertei-
lung ist in der Abbildung durch Hohenlinien reprisentiert.
Ein bekannter und oft verwendeter MCMC Sampling-
Algorithmus ist der Metropolis-Hastings-Algorifms:

t. Initialisiere die Markovkette mit f; und p('|8) und setze

i=10

2. Ziehe & aus p(e'|&;)

3. Setre o := min ( L

.
b = { 4

und

4. Setze i =i+ 1 und gehe zu 2
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mit Wahrscheinlichkeit
sonst

Maodell Parameter 8,

membranumbhiillte Organellen wie z.B.
Lysosomen, Endosomen oder die Plasma-
membran sein, wo l3sliches Cargo-Protein
wie beispielsweise Antikorper oder Hor-
mone in die extrazellulire Umgebung frei-
gesetzt wird (02). Dartiber hinaus spielt
der Golgi-Komplex eine wichtige Rolle in
der Zellpolaritit, die fiir den Aufbau von
epithelialen Zellverbinden und Organ-
strukturen, aber auch fiir die gerichtete
Zellbewegung wihrend der Wundheilung
essentiell ist.
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von CERT mit pathophysio-
A Plasmamembran B logischen Verinderungen
wie sie in Krebszellen zu fin-
Endosamen

Lysosomen 20°C TGN-block

32°C. Relsase den sind im Zusam@enhang
steht. Des weiteren ist die
Abhingigkeit intrazellulirer
pathogener Viren und Bak-

terien von der CERT-Funkti-

Pl bt nggr ot i na

sekretorische Prateine

Proteintransport durch den Golgi-Komplex (A) Membranproteine und sekretorische Proteine werden durch den

on der Wirtszelle bekannt.
Studien des IZI in Zusam-
menarbeit mit der Prozes-
sentwicklung von Boehrin-
ger Ingelheim Pharma
GmbH lieferten den Beweis

dafiir, dass sich die einzigar-
tige Funktion des CERT-Pro-
teins im Lipidtransfer und

Golgi-Komplex in cis/medial[trans Richtung geschleust und durch Glykosylierung modifiziert. Am TGN erfolgt die Sortie- ~ der Golgi-Funktion auch fiir

(
¢

rung und Verpackung in Vesikel, die zur Plasmamembran oder zu Endosomen und Lysosomen transportiert werden. (B) Ein

in HeLa-Zellen eingebrachtes rot-markiertes Membranprotein (TGN46) akkumuliert durch eine Senkung der Temperatur

biotechnische Anwendungen
ausnutzen liBt. So werden

auf 20°C am TGN. Nach Erwiirmen der Zellen auf 32°C (Release) verliisst das Membranprotein das TGN in Vesikeln, komplexe therapeutische

die zur Plasmamembran transportiert werden. Der Zellkern ist in blauer Farbe dargestellt. Grifenmafstab 5 uM

Durch intensive Forschung in den letzten

Jahren unter anderem auch am IZI ist das
Wissen um die zentralen Molekiile, die fiir
die Sortierung und Verpackung von Pro-
teinen am TGN verantwortlich sind, zum
Teil aufgeklirt worden. Ein komplexes
Zusammenspiel aus Lipiden und Proteinen
ist fiir die Ausbildung von Transportvesi-
keln am TGN notwendig. Ein besonders
wichtiges Lipid in Golgi-Membranen ist die
monophosphorylierte Form von Phospha-
tidylinositol (PI4P), welches als Signallipid
Proteine mit PH-Domine an Membranen
rekrutiert. Eine PH-Domine ist dabei eine
Sequenz in diesem Protein, welche es ihm
ermdglicht an bestimmte Membranen an-
zudocken. Ein solches PH-Dominen Pro-
tein ist das Lipidtransferprotein CERT,
dessen Aufgabe darin besteht, das Lipid Ce-
ramid von ER Membranen aufzunehmen
und zum TGN zu transportieren. Die am
TGN lokalisierte Sphingomyelinsynthase
wandelt Ceramid in die beiden Lipide
Sphingomyelin und Diacylglycerol um,
die wiederum fiir die Ausbildung von
Transportvesikeln am TGN unabdingbar
sind. Ein funktionsunfihiges CERT-Prote-
in fithrt damit zu Stérungen im zelluldren
Lipidhaushalt und damit verbundenen De-
fekten im Membran- und Proteintrans-
port, so dass das Zelliiberleben gefihrdet
1st.

Es ist daher leicht nachvollziehbar, dass eine

erhohte oder erniedrigte Konzentration

Proteine wie zum Beispiel
Antikdrper heutzutage stan-
dardmiBig mit Hilfe von
Sdugerzellen produziert. Da Siugerzellen
im Gegensatz zu Bakterien in der Kultivie-
rung sehr anspruchsvoll sind, ist der Bio-
prozess zur Produktion solcher Proteine
mit enormen Kosten verbunden. Ein An-
satz der Bioprozessoptimierung ist die Stei-
gerung der Sekretionsleistung der verwen-
deten Produktionszellen. In der Tat konn-
ten wir in der Vergangenheit zeigen, dass
die genetische Modifikation der Produkti-
onszellen durch stabile Erhchung der
CERT Konzentration zu einer signifikant
gesteigerten Produktivitit in sogenannten
fed-batch Kultivierungen fiihrt. Diese Er-
gebnisse erdffnen neue Wege fiir verbesser-
te Produktionsprozesse der Zukunft.

CERT selbst wird durch ein komplexes, nur

im Teil verstandenes Proteinnetzwerk, das
komplexe Riickkopplungsmechanismen
enthilt, reguliert. Zu den beteiligten Mo-
lekiilen gehoren auch die Lipidkinase
Phosphatidylinositol 4-kinase III beta
(PI4KIIB), die am Golgi Komplex PI4P pro-
duziert und die Proteinkinase D (PKD), die
sowohl CERT als auch PI4KIIIB Funktiona-
litit durch direkte Phosphorylierung steu-
ert. Der genaue Lipidtransport-Mechanis-
mus durch CERT an sogenannten memb-
rane contact sites (MCS), an denen sich
ER- und TGN-Membranen in unmittelba-
rer riumlicher Nihe befinden, ist ebenfalls
noch ungeklirt. Zwei verschiedene Mo-
delle werden derzeit diskutiert: CERT
konnte gleichzeitig tiber seine PH-Domine



mit Golgimembranen und
einem zweiten, spezifi-
schen Bindemotif mit dem
ER verbunden sein, so dass
nur die hydrophobe Cera-
midbindetasche zwischen
den beiden Organell-
Membranen hin und her
schwingt (Swinging Neck
Modell). Alternativ kénnte
CERT sequenziell an diese
unterschiedlichen Memb-
ranen binden und die kur-
ze Distanz zwischen den
Membranen per Diffusion
zurticklegen (Shuttle
Modell). Beide Modell-
varianten sind in (03) dar-
gestellt.

Variante 2: Swinging-Neck

Variante 1: Ceramid Shuttle

Ceramid X}@ CERT

SYSTEMBIOLOGIE

Die effektive Nutzung dieses  Mechanismen des Lipidtransportes durch CERT an Membrankontaktstellen zwischen ER und TGN

CERT-Netzwerkes, bei-

CERT bindet an TGN Membranen iiber die Interaktion seiner PH-Domdne mit PI4P. Die Bindung an das ER erfolgt

spielsweise im Rahmen der iiber das ER Protein VAP. Der Ceramidtransport erfolgt entlang eines Konzentrationsgradienten vom ER zum TGN.
Optimierung von Produk-  Variante I stellt die Hypothese auf, daf CERT sequenziell an ER und TGN Membranen bindet und den kurzen Weg

tionszellen, erfordert ein
tiefgehendes Verstindnis
iiber die Interaktionen
zwischen den beteiligten
Molekiilen. Um die mole-
kulare Regulation und Wirkungsweise des
komplexen CERT-Netzwerkes verstehen
zu konnen, ist deshalb ein mathemati-
scher Modellierungsansatz, welcher Riick-
kopplungs- und Transportmechanismen
erkliren kann, essentiell.

Wie aber gehen wir bei der Erstellung eines
solchen Modells konkret vor? Und insbe-
sondere: Kénnen wir mit Hilfe unserer
Modelle tatsichlich etwas lernen iiber die
Transportmechanismen des CERT Prote-
ins? Wie wir sehen werden, eignen sich
auch hier die zuvor erklirten sampling-ba-
sierten Ansitze sehr gut! Beispielhaft wol-

len wir im Folgenden erldutern, wie unsere

Modelle und Analysemethoden die Erfor-
schung der genauen Mechanismen des
CERT Transports unterstiitzen kénnen.

4. Den molekularen Mechanis-
men des Regulations-
netzwerks von CERT auf der
Spur

4.1 Von der Modellerstellung ...

Zur Erstellung eines parametrisierten Mo-
dells fiir das Regulationsnetzwerk von
CERT wurden zunichst aktuelle Publika-
tionen und Daten aus der Literatur heran-
gezogen. Zusitzlich standen Datensitze

aus Experimenten zur Verfiigung, welche
Informationen iiber den zeitlichen Verlauf
der Aktivitdt einiger Proteine des Systems
enthalten. Da diese Messwerte das Mittel
einer gesamten Population von Zellen be-
schreiben, von dem angenommen werden
kann, dass es sich deterministisch verhilt,
und da keine Information iiber die Lokali-
sation der Molekiile innerhalb der Zelle
vorliegt, haben wir eine Modellierung mit
gewdhnlichen Differenzialgleichungen ge-
withlt. Dies ist mittlerweile ein Stan-
dardansatz in der Systembiologie, und es
gibt Regeln fiir das Aufstellen der entspre-
chenden Gleichungen.

(04A) zeigt die Struktur unseres Modells.

Variablen in diesem Modell reprisentieren
miteinander agierende Lipide und Proteine
und deren chemisch modifizierte Formen.
Experimentell nicht messbare Variablen
sind gestrichelt dargestellt. Die mit ,u® ge-
kennzeichneten Modelleinginge beschrei-
ben mdgliche Stérexperimente, welche am
171 durchgefiihrt werden kénnen, wie bei-
spielsweise von auBen induzierte Ande-
rungen der Proteinkonzentrationen.

Um unsere Frage nach dem Transportme-

chanismus von CERT modellbasiert zu
untersuchen, wurden zwei Modellvarian-
ten erstellt, die in (04B) und (04C) sche-

zwischen den Membranen per Diffusion zuriicklegt (Shuttle). Variante 2 postuliert, dass CERT gleichzeitig iiber seine
PH-Domiine mit Golgi-Membranen und iiber das spezifische Bindemotif mit dem ER verbunden ist, so dass nur die hydro-

phobe Ceramidbindetasche zwischen den beiden Organell-Membranen hin und her schwingt (Swinging Neck).
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Rohdaten werden quantifiziert und di-

gitalisiert, bevor sie ins Modell ein-
fliefen. E: Legende.

matisch dargestellt sind. Diese beschreiben Proteinkonzentrationen quantifiziert und

jeweils die beiden Transporttheorien Cera- so flir einen Vergleich mit den entspre-
chenden Modellvariablen aufbereitet.

Die Relation von messbaren und nicht mess-
baren Modellvariablen lisst hierbei ein

ausbalanciertes Konzept der datengetriebe-

mid Shuttle und Swinging Neck und kén-
nen beide jeweils in das Kernmodell einge-
bettet werden. Die beiden daraus entstan-
denen Modelle unterscheiden sich nur in
den Gleichungen, welche den Ceramid nen Modellierung erkennen: Mit fiinf ex-
Transport beschreiben. Das Swinging Neck perimentellen Zugingen und sechs mess-
baren Variablen besitzt das Modell mit sei-
nen insgesamt neun Zustandsvariablen

eine gute Beobachtbarkeit.

Modell umfasst hierbei 27 Parameter, wih-
rend die Shuttle Modellvariante durch
nur 26 Parameter bestimmt wird. Wir ha-
ben es also mit Modellen unterschiedli-
cher Komplexitit und unterschiedlicher 4.2 ... Uber die Modellkalibrierung ...
Anzahl freier Parameter zu tun, so dass ein
Fiir die beiden Modellvarianten wurden mit-
tels MCMC Sampling Stichproben aus der

a-posteriori Verteilung generiert. (05A)

reiner Datenfit keine verlissliche Aussage
liefert.
(04D) zeigt einen exemplarischen Western

Blot Datensatz, wie er zur Modellkalibrie- zeigt exemplarisch die Stichprobe fiir drei

rung verwendet wurde. Aus den Bilddaten
konnen je nach Firbungsintensitit die je-
weiligen Proteinkonzentrationen extra-
hiert werden. Durch die Analyse der Bild-
dateien mit von uns speziell fiir dieses Pro-
jekt entwickelten Algorithmen werden die

Parameter des Swinging Neck Modells in
logarithmischer Darstellung. Auf den Ko-
ordinatenachsen sind die Héhenlinien der
aus der Stichprobe empirisch geschitzten
Dichtefunktion dargestellt. Aus der Abbil-
dung geht hervor, dass man mit den vor-
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liegenden Daten noch weit davon entfernt
ist, alle Parameterwerte genau angeben zu
konnen. Der Bereich mit hoher a-posteri-
ori Verteilung umfasst fiir zwei der drei
Parameter noch mehrere GroBenordnun-
gen. Weiterhin erkennt man, dass die Ver-
teilung dieser drei Parameter sehr von ei-
ner Normalverteilung abweicht und die
Parameter hohe und teilweise nichtlineare
Korrelationen aufweisen, wie es fiir Para-
meterschitzungen von Differenzialglei-
chungsmodellen hiufig der Fall ist.

Die marginalen a-posteriori Verteilungen
tiir Modellparameter von nicht direkt
messbaren Variablen weisen meist eine
noch gréBere Varianz auf. Es existieren
also viele unterschiedliche Parametersitze,
mit denen das Swinging Neck Modell die
Daten etwa gleich gut reproduzieren
kann, und zwischen denen man auf Basis
der vorliegenden Daten nicht unterschei-
den kann. Die Parameterverteilung des
Shuttle Modells weist eine dhnlich starke
Varianz auf.

Zusammenfassend lisst sich also erkennen,
dass wir es hier mit einem sehr schlecht-
gestellten Optimierungsproblem zu tun
haben, und globale sampling-basierte An-
sdtze fiir unsere Zwecke generell geeignet
sind.

(05B) zeigt exemplarisch den Vergleich ei-
ner Variablen des kalibrierten Swinging
Neck Modells mit einem zur Kalibrierung
verwendeten Datensatz auf. Aus diesen
Vergleichen lisst sich erkennen, dass die
vorliegenden Messdaten von beiden Mo-
dellen gut beschrieben werden. Insbeson-
dere lassen diese Daten noch keine signifi-
kante Priferenz fiir eine der beiden Mo-
dellvarianten zu.

Ist das nun der Weisheit letzter Schluss? ...
Nun, mag vielleicht sein! Allerdings kon-
nen wir uns an diesem Punkt unsere Mo-
delle zu Nutze machen und modellge-
stiitzt nach geeigneten Experimenten su-
chen, mit denen sich vielleicht zwischen
den beiden Hypothesen unterscheiden
ldsst. Wir werden sehen ...

SYSTEMBIOLOGIE

Sampling-basierte Parameter-
schitzung und simulationsba-
sierte Modellvorhersagen

A: Darstellung einer Parameterstich-
probe, die mit MCMC Sampling er-
mittelt wurde. Hier wird der Zusam-
menhang zwischen drei Parametern
dargestellt: Die Wirkung von PKD
auf PI4KIIIf und zwei experimentelle
Zufliisse ins Modell. Diese Punkt-
wolken konnen komplexe Formen in
hochdimensionalen Riumen annehmen.
Um Zusammenhinge zwischen Para-
metern, wie z.B. Korrelationen, besser
zu verstehen, werden sie auf niedriger
dimensionale Unterridume projeziert.
Die Gesamtstichprobe hatte hier 27
Parameter und daher auch 27 Dimen-
sionen. B: Eine Modellvorhersage des
Swinging Neck Modells zusammen mit
Trainingsdaten. Die schwarze Linie
stellt die Simulation mit dem Maxi-
mum a-posteriori Schatzer dar. Die
Wahrscheinlichkeitsdichte ist durch
die Intensitiit der Blaufirbung dar-
gestellt. Uber 99 Prozent aller Vor-
hersagen liegen innerhalb der gestri-

chelten Linie.
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Vorhersage eines neuen hypo-

thetischen Szenarios

Das Swinging Neck und das Shuttle
Modell treffen jeweils eine Vorher-
sage iiber dasselbe Experiment. Die rot
umrandete Fliche zeigt, in welchem
Bereich sich die Vorhersagen stark un-

terscheiden.
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Vorab sei aber noch Folgendes zur Laufzeit
angemerkt: Die Simulation eines Experi-
mentes mit einem dieser Modelle und ei-
nem Parametersatz dauert weniger als eine
Zehntelsekunde. Dies mag zunichst
schnell erscheinen, die Modellkalibrierung
ist jedoch trotzdem sehr zeitintensiv: Um
die hier dargestellten Parameterverteilun-
gen zu erzeugen, mussten fiir jedes Modell
vier unterschiedliche experimentelle Sze-
narien simuliert werden. Je Modell wur-
den, um eine reprisentative Stichprobe zu
erhalten, sechs Millionen Parametersitze
aus der a-posteriori Verteilung gezogen
und ausgewertet, woraus sich insgesamt 48
Millionen Modellsimulationen ergaben.
Dies entspricht 50—60 Stunden Rechenzeit
auf einem Kern eines modernen Rechners.

zur Modellvorhersage

Unsere sampling-basierten Methoden erlau-

ben es nun, modellbasiert neue Experi-
mente vorzuschlagen, welche geeignet
sind um zwischen den beiden Modellvari-
anten zu unterschieden. Hierzu wurden
nun mit beiden Modellen Vorhersagen fiir
neue Szenarien gemacht und dabei unter-
sucht, fiir welche dieser Szenarien sich die
Vorhersagen der beiden Modelle signifi-
kant voneinander unterscheiden. Ein sol-
cher Unterschied zeigte sich beispielsweise
beim Vergleich des Anstiegs der PKD
Gesamtproteinmenge innerhalb von zwei
Stunden nach PKD Aktivierung (06).

Das Shuttle Modell schlieBt hierbei eine
starke Erhhung der PKD Gesamtmenge
bis zu einem Faktor 10—12 nicht aus, wih-
rend das Swinging Neck Modell nur leich-
te Anderungen in der PKD Gesamtmenge
vorhersagt. Der rot eingerahmte Bereich
verdeutlicht das Gebiet, in dem sich die
Modellvorhersagen stark unterscheiden.
Die Chance, eine der beiden Transportthe-
orien durch Messungen dieser Variablen

5.

im biologischen System innerhalb des rele-
vanten Zeitbereichs zu bekriftigen, ist hier
demnach sehr hoch. Diese und weitere Ex-
perimente sind momentan in Planung,
und wir sind gespannt ob sich eine der Hy-
pothesen nach einem weiteren Durchlau-
fen des systembiologischen Zirkels durch-
setzen wird.

Zu guter Letzt ein paar
Schlussworte

In diesem Artikel haben wir die Rolle der Si-

mulation fiir statistische sampling-basierte
Verfahren zur Kalibrierung und Analyse
systembiologischer Modelle diskutiert.
Bayes‘sche Lernverfahren zur Modellkalib-
rierung, wie sie hier vorgestellt wurden,
liefern eine statistisch konsistente Be-
schreibung des Modells, in dem die Variab-
len und die Parameter als Zufallsvariablen
interpretiert werden. Da man es bei der
Parameterschitzung meist mit schlecht-
gestellten inversen Problemen zu tun hat,
sind globale sampling-basierte Verfahren
das passende Werkzeug. Sie liefern neben
den optimalen Lésungen auch Informatio-
nen iiber Unsicherheiten in den Parame-
tern und auch in Modellvorhersagen, und
machen damit eine fundierte Evaluierung
des Modells und auch Vergleiche unter-
schiedlich komplexer Modelle méglich.
Hier wurde die Michtigkeit dieser Metho-
den anhand eines Beispiels zur modellba-
sierten Untersuchung des Transportme-
chanismus des Proteins CERT demonst-
riert.

Gerade fiir nichtlineare dynamische Modelle

ist der Rechenaufwand fiir solche globalen
Verfahren allerdings extrem hoch, so dass
ihre Anwendung, abhingig von der An-

zahl der Parameter und den Eigenschaften
der Zielfunktion, bisher auf Modelle mitt-
lerer GréBe beschrinkt ist. Effiziente nu-

merische Simulationsverfahren sowie Me-



thoden zur Modellreduktion spielen hier-
bei fiir die Ubertragbarkeit auf groBere
Systeme eine wesentliche Rolle.

Eine Zukunftsvision im Rahmen des Exzel-
lenzclusters SimTech der Universitit
Stuttgart ist die Nutzbarmachung system-
biologischer und biomechanischer Er-
kenntnisse in der Medizin, wie beispiels-
weise die modellgestiitzte Optimierung
der Behandlungen von Patienten mit Me-
dikamenten. Diese Zielsetzung erfordert
tiber die Grundlagenforschung auf Einzel-
zellebene hinausgehende Multi-Skalen-
Ansitze, die mehrere Lingen- und auch
Zeitskalen umfassen. Man kann sich leicht
vorstellen, dass der Simulationstechnik so-
wohl bei der Erstellung und Simulation
solcher Modelle als auch fiir dessen Kalib-
rierung eine nicht zu unterschitzende
Rolle zukommt. °

Patrick Weber, Karsten Kuritz,
Andrei Kramer, Frank Allgswer, Monilola Olayioye,
Angelika Haufer und Nicole Radde

Anmerkung

Die in diesem Artikel dargestellten Analyse-
ergebnisse und deren Interpretation stel-
len aktuelle Zwischenergebnisse eines lau-
fenden Projektes dar und wurden anhand
von vorldufigen, teilweise noch nicht eva-
luierten Datensitzen erstellt.
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ZUSAMMENFASSUNG

Die Systembiologie ist ein noch recht junges Forschungsgebiet, welches sich zu Beginn des
20. Jahrhunderts an der Schnittstelle zwischen Biologie, Systemtheorie und Simulations-
technik entwickelt hat. Sowohl enorme Fortschritte im experimentellen Bereich als auch im-
mer leistungsfihigere Computer ermoglichen heute erstmals eine ganzheitliche Betrachtung
biologischer Systeme.

Die Simulation quantitativer Modelle dieser Systeme liefern interessante neue Hypothesen,
und mathematische Analysen helfen aktuelle Fragestellungen in allen Forschungsbereichen
der Biologie zu adressieren — von der Entwicklung neuer Medikamente bis hin zur Prozess-
optimierung in der Biotechnologie.

Dieser Artikel widmet sich der Rolle der Simulation speziell fiir statistische sampling-ba-
sierte Ansatze zur Modellkalibrierung und der Generierung von Hypothesen. Die Simulati-
onstechnologie nimmt bei den hier vorgestellten Methoden eine zentrale Stellung zwischen
experimenteller Datenerhebung und theoretischer Systemanalyse ein. Das Potenzial dieser
Methoden wird beispielhaft an einem systembiologischen Kooperationsprojekt zwischen dem
Institut fiir Systemtheorie und Regelungstechnik (IST) und dem Institut fiir Zellbiologie
und Immunologie (IZ1), in dem wir molekulare Schliisselprozesse der Proteinsekretion in
Saugetierzellen untersuchen, demonstriert.
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Muskelspiele

Wie biomechanische Simulationen helfen,
Belastungen im Kérper sichtbar zu machen

1. Einleitung

Fiir die meisten ist der Griff zur Tasse Kaffee
am Morgen unverzichtbar, und dieser
funktioniert in der Regel auch problem-
los. Die Komplexitit, die sich hinter dieser
scheinbar trivialen Bewegung verbirgt,
wird von uns allerdings oftmals nicht
wahrgenommen. Tatsidchlich aber stellt
jede zielgerichtete Bewegung im Raum,
die eine Orts-, Geschwindigkeits- oder Be-
schleunigungsinderung unter der Einwir-
kung von Kriften zur Folge hat, eine klei-
ne choreographische Meisterleistung dar,
erfordern doch bereits geringste Bewegun-
gen des Korpers das koordinierte Zusam-
menspiel vieler verschiedener Komponen-
ten. Die Einfliisse reichen hierbei von den
physikalischen und biochemischen Eigen-

und zu verstehen.

In der rechnergestutzten Biomechanik und der
Systembiologie liefern neue Simulationswerkzeuge
und -methoden bereits heute einen entscheidenden
Beitrag zur Berechnung wichtiger Kennzahlen, die

es erlauben, komplexe Mechanismen zu analysieren

schaften und Vorgingen in Zellen, {iber
das Verhalten eines Gewebes bis hin zur
Funktion von Organen. Die Erforschung
einzelner, isolierter Vorginge sowie deren
Zusammenspiel stellt letztlich die Grund-
lage dar, um krankhafte Vorginge zu
identifizieren und zu verstehen, Schmer-
zen zu lindern und im Idealfall sogar
Krankheiten zu heilen. Je gréBer das Wis-
sen und je komplexer die Zusammenhin-
ge, desto schwieriger wird es, diese ohne
technische Hilfsmittel im richtigen Kon-
text zu analysieren.

Eine groBe Herausforderung liegt dabei in
der validen Erfassung der oben genannten
Kennzahlen. So sind zum Beispiel innere
Krifte sowie die Belastungen, die aus inne-
ren und duBeren Kriften resultieren, oft
gar nicht oder nur sehr bedingt am leben-



den Korper experimentell zu bestimmen —
nicht zuletzt auch aus ethischen Griinden.
Zum Teil lassen sich wichtige Kennzahlen
jedoch indirekt bestimmen. Und hier
kommt die Simulationstechnik ins Spiel:
Gepaart mit neuen methodischen Grund-
lagen der Mechanik, insbesondere der
Kontinuumsmechanik in Kombination
mit der konstitutiven Materialtheorie bie-
tet sie einen methodischen Rahmen fiir
die Lésung des Erhebungsproblems. Dieser
methodische Rahmen ermdglicht eine
problemspezifische Abbildung (Abstrak-
tion und Modellierung) und darauf auf-
bauend valide Vorhersagen (Simulatio-
nen) des Verhaltens der jeweils untersuch-
ten biologischen Systeme.

Um relevante, biomechanische GroBen be-
stimmen zu kénnen, miissen Prozesse auf
verschiedenen Skalen berticksichtigt und
miteinander gekoppelt werden — (01).

Die einzukalkulierenden Phinomene er-
strecken sich iiber zeitliche und riumliche
Skalen mehrerer GréBenordnungen — von
einzelnen Molekiilen iiber Zellen, Gewebe
und Organe bis hin zum Gesamtorganis-
mus. Nach heutigem Wissensstand und

in Anbetracht der derzeit zur Verfiigung
stehenden Rechnersysteme ist ein solch
komplexes Modell noch mehr Wunsch-
traum als in greifbarer Nihe. So fungiert
die Vision eines ganzheitlichen Mensch-
modells — das sogenannte Overall Human
Model — dem SimTech-Projektnetzwerk
»Coupled Problems in Biomechanics and
Systems Biology* zwar als inspirierendes
Leitbild, kann zum gegenwirtigen Zeit-
punkt aber noch nicht oder nur sehr
unvollkommen umgesetzt werden. Daher
ist es auch nicht das Ziel aktueller For-
schungsarbeiten, ein ganzheitliches Modell
zu schaffen, sondern mehrere Mensch-
modelle mit verschiedenen Abstraktions-
graden zu untersuchen, die unterschied-
liche Komplexititen aufweisen. Dadurch
koénnen bereits heute bestimmte Teil-
aspekte analysiert, Teilfragen beantwortet
und das Verhalten fiir spezielle Szenarien
vorhergesagt werden. Die Grundlage

fiir diese Computermodelle bilden neue
Simulationsmethoden, verbesserte geome-
trische Modelle und ausreichend Rechen-
leistung, aber vor allem der interdiszip-
lindre Austausch. Ausgehend hiervon
konnen virtuelle Untersuchungen durch-
gefiihrt werden, um so neue Einsichten in

SUMMARY

While in the past, most researchers tried to understand the complex structure and its func-
tions by carrying out (bio-) physical experiments, simulation technology can provide now-
adays new tools to gain a much deeper and systematic understanding of cells, organs, or the
entire body. This is particular true for phenomena that cannot be directly measured within
a living human due to ethical reasons. Hence, the Cluster of Excellence pursues the vision
of developing an overall human model to study, for example, the underlying mechanisms
responsible for performing everyday tasks such as walking, to investigate and to design new
surgical procedures like the injection of bone cement into vertebra for regaining mechanical
functionality of the spine, or to analyse methodological concepts and strategies for cancer
treatment.

die zugrunde liegenden Mechanismen
eines bestimmten biologischen Systems
und dessen Verhalten bei komplexen
Randbedingungen wie etwa Krifte, die
wihrend des Gehens auf eine Bandscheibe
wirken, zu erhalten. Ein allumfassendes
Menschmodell ist nicht unbedingt erfor-
derlich, da je nach Problemstellung unter-
schiedliche Effekte und Prozesse auf an-
deren GroBenordnungen (Skalen) domi-
nieren. So spielen auf der Kérper- und
Organebene hauptsichlich (bio-) mechani-
sche GesetzmiBigkeiten eine Rolle, wohin-
gegen auf den darunter liegenden Skalen
vermehrt systembiologische Aspekte zum
Tragen kommen.

Gewebe Molekille |

[ Organismus

il

Qrgan

b

Langenskalen Uberspannen mehr als 10 Grélenordnungen

/
L

Zeitskalen Gberspannen mehr als 15 Grolenordnungen

Systembiologie

Verschiedene ortlich und zeitlich gekop-

pelte Skalen, die bei der Modellbildung

In diesem Sinne ist das Forschungsfeld ,Bio-
mechanik® ein transdisziplinires Fach, das

weitestgehend alle klassischen und ingeni-
eurwissenschaftlichen Disziplinen mitein-
ander verbindet. Das wird deutlich, wenn

zur Betrachtung bestimmter Phinomene
im menschlichen Korper beriicksichtigt

oder vereinfacht werden miissen
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man den sehr komplexen und mehrphasi-
gen mikroskopischen Aufbau von gewach-
senem biologischem Gewebe betrachtet.
Klassische (kontinuums-) mechanische
Ansitze miissen hier in der Regel durch
Mehrskalen- und Mischungstheorien er-
weitert werden. Zudem flieBen u. a. Ele-
mente aus der Elektrodynamik, der Ther-
modynamik und der Systembiologie in die
Betrachtungen mit ein.

Entscheidend fiir sichere und vor allem rich-
tige Aussagen ist die Modellvalidierung.
Mit Hilfe der Validierung wird tiberpriift,
ob ein entwickeltes Modell die Realitit
korrekt abbildet und wirklichkeitsgetreue
Ergebnisse liefert. Nur wenn die Ergebnisse
aus Realexperiment und Computersimu-
lation iibereinstimmen, kann ein Modell
zur Vorhersage, Untersuchung und Be-
rechnung von GréBen verwendet werden,
die ansonsten nicht messbar wiren — (02).
Relevante medizinische Fragestellungen
lassen sich mithin nur durch die kontinu-
ierliche, interdisziplinire Zusammenarbeit
mit (System-) Biologen und Medizinern
beantworten und setzen voraus, dass ein-
zelne isolierte, validierte Modelle zu gro-
Beren und anwendungsspezifischen Men-
schmodellen zusammengefiihrt werden.

Allgemeine Aussagen: Individuelle Aussagen:
Grundbegrifie: Bilanzrelationen: Materialeigenschaften:  Fernwirkungskrafte:
= Matareder Punkt * Massantilanz = Elastzial = Gaaniation
* Kieper + Imputstalanz = Viskoplastza Zwangsbedi »
« Bewegung « Drallbilanze » Elastoplastzitit P W“E"":;:'
» Kraft * Energebilanz + Starmer Karper

Idealisierung und Abgleich von real

beobachtbaren Grifen mit Simula-

tonsergebnissen liefern gleichermafen Anwendungsspezifische Menschmodelle

Bestiitigung und neue Erkenntnisse entstehen idealerweise durch die Ver-
kniipfung von verschiedenen existieren-
den aber isolierten Teilmodellen unter-
schiedlicher Korperteile und Organe. Die
einzelnen Modelle mit unterschiedlichen
Auflésungen lassen sich baukastenartig
zusammensetzen und ermdglichen so die

Entwicklung abgestufter, integrierter und
anwendungsbezogener Gesamtmodelle —
(03). Realisiert werden kann solch eine
konsistente Kopplung beispielsweise mit
Hilfe wissenschaftlicher Workflow-Verfah-
ren (definierte Abfolge von Prozessen),
durch skaleniiberbriickende Techniken
oder geeignete Homogenisierungsmetho-
den (virtuelle Mittelungsansitze), wie dies
z. B. an einem mehrskaligen Bandschei-
benmodell [1] gezeigt wurde.

Beim Einsatz skaleniiberbriickender Techni-
ken und Homogenisierungsmethoden
konnen die Ergebnisse eines iibergeordne-
ten Modells als EingangsgroBen fiir be-
nachbarte feinere Modelle verwendet wer-
den. Umgekehrt kann ein {ibergeordnetes
Modell von homogenisierten Ergebnissen
profitieren, welche auf kleineren Skalen
ermittelt werden. Neuartige Simulations-
ansitze zu entwickeln, die mehrskalige
und multiphysikalische Modelle sinnvoll
miteinander verkniipfen kénnen, bleibt
mithin ein dringendes Forschungsanlie-
gen. Da die Lésung der aus einzelnen Si-
mulationsaufgaben resultierenden mathe-
matischen Probleme oftmals numerisch
sehr aufwendig ist, kénnen zudem Reduk-
tionsmethoden in Erwigung gezogen wer-
den, um eine moglichst schnelle Antwort
(bis hin zur Echtzeit) auf eine konkrete
Fragestellung erhalten zu kénnen. Nicht
zuletzt ist die Verwendung patienten-
spezifischer Eingabewerte von immenser
Bedeutung, um die personalisierte Ge-
sundheitsversorgung zukiinftig auf ein
neues Level zu heben. Hier gilt es noch
groBe Herausforderungen zu meistern,
schlieBlich ist ein biologisches System
doch eben gerade nicht als Baukasten zu
verstehen, sondern basiert auf den ver-
schlungenen Wechselwirkungen aller Tei-
le miteinander. Einzurechnen sind hier
etwa auch hormonelle Schwankungen, die
sich auf die mechanischen Parameter auf
Gewebeebene auswirken kénnen und so-
mit auch Auswirkungen auf die Leistung
des Gesamtorganismus hat. Dies gilt es
zukiinftig ebenso zu beriicksichtigen wie
Umwelteinfliisse oder die Interaktion von
Psyche und Physis.

Im Folgenden werden beispielhaft einige an-
wendungsspezifische Menschmodelle pri-
sentiert, die aus isolierten numerischen
Modellansitzen entstanden sind. Im
Einzelnen werden eine durch Muskelkon-
traktion induzierte Bewegung, ein Wachs-
tumsmodell fiir biologisches Gewebe,



sowie als klinische Anwendung die Verteb-
roplastie, d. h. die Stabilisierung der Wir-
belsdule mit Hilfe von injiziertem Kno-
chenzement bei Osteoporose, betrachtet.
Der Uberblick tiber die so unterschied-
lichen Menschmodelle wird durch die
Beschreibung methodischer Konzepte zur
Untersuchung neuartiger Behandlungs-
strategien von Tumorerkrankungen ab-
gerundet.

2. Muskuloskeletale Bewegungs-
modelle

Computermodelle, die darauf abzielen, die
menschliche Bewegung besser zu verste-
hen, basieren auf der GréBenskala des ge-
samten Organismus. Dabei ist es irrele-
vant, ob der gesamte Mensch abgebildet
wird oder nur Teile davon, wie beispiels-
weise ein Arm. Die Modellansitze dafiir
sind sogenannte Mehrkorpermodelle, mit
deren Hilfe man biologische Bewegungen
untersuchen kann, um physikalische Ge-
setzmiBigkeiten zu entdecken. Dabei in-
teressieren insbesondere die Krifte, die
innerhalb des Kérpers wirken. Die mathe-
matische Grundlage dieser biomechani-
schen Mehrkérpermodelle bildet die Starr-
korpermechanik. Bei diesem Modellie-
rungsansatz werden starre, nichtelastische
Korper durch Gelenke (Scharnier-, Kar-
dan-, Kugelgelenk usw.) miteinander ver-
bunden.

Bei einem Mehrkdrpermodell eines Men-
schen werden die Starrkdrper zudem
durch weitere Strukturen, wie z. B. Mus-
keln, Binder und Bandscheiben, ver-
kntipft. Diese Elemente werden als Teil-
modelle entwickelt und in das Mensch-
modell integriert. Grundsitzlich kann hier
zwischen passiven und aktiven Kraft-

Verschiedene anwendungsspezifische
Menschmodelle mit unterschiedlichem

elementen unterschieden werden. Zur ers-  Detailgrad. Links der Mensch in

(
¢

Wirklichkeit und rechts das erweiterte
Hanavan-Modell

ten Gruppe gehdren die Binder und Band-
scheiben, die eine riicktreibende Kraft er-
zeugen, sobald sie aus ihrer Ausgangsposi-
tion ausgelenkt werden. Wihrend Binder
dafiir ausgelegt sind, Widerstand gegen-
iiber Zugkriften zu leisten, miissen Band-
scheiben Dehnung, Druck, Verschiebung
und Verdrehung aushalten. Zu den akti-
ven Kraftelementen zihlen hingegen die
Muskeln [2]. Sie werden durch ein Stimu-
lationssignal aktiviert, erzeugen eine Zug-
kraft (Kontraktion) und ziehen sich zu-
sammen. Das Menschmodell bewegt bei-
spielsweise seinen Arm — analog zum
echten Menschen —indem verschiedene
Armmuskeln aktiviert werden. Welche
Stimulationssignale die einzelnen Muskeln
erreichen miissen, in welcher Signalstirke
und zu welchem Zeitpunkt, ist Gegen-
stand der Motorikforschung. Die dort ent-
wickelten Regelungsansitze orientieren
sich an Beobachtungen aus der Natur. Sie
werden daher als physiologisch motivierte
Regelungsansitze bezeichnet und in der
Modellierung eingesetzt. Der Regelungs-
ansatz koordiniert die Muskelansteuerung
und versetzt das Modell in Bewegung — sei
es sitzend, hiipfend oder stehend.

Als Simulationsergebnis kénnen beispiels-

weise die Krifte, die beim Sitzen in und auf
eine Bandscheibe wirken, bestimmt wer-
den — Krifte, die aus ethischen und tech-
nischen Griinden nicht oder zumindest
nicht in der Genauigkeit experimentell
gemessen werden kdnnen. Wie bei allen
Computersimulationen ist die Modell-
validierung entscheidend fiir eine sichere
und richtige Aussage und erfolgt fiir die
biomechanischen Mehrkérpermodelle auf
zwel Ebenen: So miissen einmal die einzel-
nen Teilmodelle (Binder, Muskeln, Band-



Experiment zur Validierung des

Mehrkorpermodells.
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2.1 Das Menschmodell in der
Anwendung

Mit Hilfe der Simulationen lassen sich also

scheibe) fiir sich genommen validiert
werden, und einmal das gesamte Mensch-
modell. Im ganz konkreten Fall der Vali-
dierung unseres Wirbelsdiulenmodells
tithrten zehn Probanden im Labor Alltags-
bewegungen aus. Zwei Hochgeschwindig-
keitskameras nahmen die Bewegung auf —
(04). Reflektierende Marker auf den ein-
zelnen Wirbeln sorgten dafiir, dass in der
nachtriglichen Betrachtung des Videos

die Bewegung der einzelnen Wirbelkorper
genau bestimmt werden konnte. Die so
gemessene Bewegung konnte anschlieBend
direkt mit der Wirbelkdrperbewegung im
Modell verglichen werden. Zusitzlich lie-
ferten Elektroden, die fiir die Validierung
auf die Haut geklebt worden waren, elekt-
rische Signale, mit der sich die Aktivitit
der darunterliegenden Muskeln angeben
lisst (Elektromyografie). Die so gemesse-
nen Signale wurden mit den Aktivierungs-
signalen aus dem Modell verglichen, die
dort dafiir sorgen, den Muskeln die Befeh-
le zur Kontraktion und Bewegung zu sen-
den. Zusitzlich bot eine Kraftmessplatte
weitere Vergleichswerte zwischen Mensch
und Modell. So erhebt die Kraftmessplatte
in der Validierung die Bodenreaktionskrif-
te, welche dann mit den entsprechenden
Werten des Modells verglichen werden
koénnen. Je hoher die Ubereinstimmung
zwischen Real- und Computerexperiment,
desto vielseitiger lisst sich das Modell an-
wenden.

ohne ethisch bedenkliche und zudem kos-
tenintensive Experimente die Krifte be-
stimmen, die im Inneren des Kérpers wir-
ken. Wie gezeigt, lassen sich beispielweise
die auf die Bandscheibe wirkenden Alltags-
bewegungen so berechnen. Der dhnlich
strapazierte Hiiftgelenkkopf wiire ein wei-
teres Beispiel fiir die Simulation von Kraft-
anstrengungen. Therapieansitze bei Ver-
schleiB- oder Uberbeanspruchungserschei—
nungen kénnen folglich mit Blick auf die
weitere Gelenkbeanspruchung besser ver-
glichen und so Therapieempfehlungen
ausgesprochen werden. Langfristig kénnte
das Menschmodell helfen, individuelle
Untersuchungen durchzufiihren. Das
setzt allerdings voraus, dass das entwickel-
te Modell patientenspezifisch angepasst
wird. Hierbei werden relevante Parameter
wie GroBe, Gewicht, Geschlecht, Wirbel-
siulenkriitmmung usw. vorher bestimmt
und im Menschmodell integriert.

Eine weitere zukunftsweisende Einsatzmog-

lichkeit der Menschmodelle ist die Erpro-
bung von Implantaten, die so bereits in
der Entwicklungsphase getestet werden
konnen. Die virtuellen Experimente lie-
fern Aufschluss, ob ein Implantat den spi-
teren Belastungen des Alltags standhalten
wird. Durch die detaillierte strukturelle
Auflésung des Menschmodells mit einzeln
modellierten Muskeln, Bindern und
Bandscheiben kann untersucht werden,
wie diese einzelnen Strukturen sich in
ihrem Zusammenspiel mit dem jeweiligen
Implantat fiir bestimmte Bewegungen ver-
halten.

2.2 Die Muskelkraft kontrollieren

In der Mehrkdrperdynamik ist die mittlere

Aktivitit von Muskeln von Interesse, die
notwendig ist, um eine bestimmte Bewe-
gung durchzufiihren. Diese durchschnitt-
liche Anstrengung sagt jedoch wenig dar-
tiber aus, wie genau eine vordefinierte
Kraft reguliert wird. So kann ein Muskel
einerseits eine sehr hohe Kraft erzeugen,
andererseits auch sehr prizise Bewegun-
gen erlauben. Um zu verstehen, wie diese
enorme Variabilitit zustande kommt, wird
statt der Bewegung des gesamten Organis-
mus‘ die Aktivitit eines einzelnen Muskels
betrachtet, beispielsweise einen Skelett-



muskel des Armes. Im ganzheitlichen
Menschmodell, dem bereits beschriebenen
Mehrkérpermodell, ist dieser lediglich als
einfacher Massenpunkt und einer Kraft-
richtung modelliert, besteht in der Reali-
tit aber aus tausenden parallel zueinander
verlaufenden Muskelfasern, die in Quer-
richtung durch das extrazellulidre Binde-
gewebe miteinander verbunden sind. Jede
Muskelfaser ist eine biologische Zelle, die
im Querschnitt rund 0,01 mm bis 0,1 mm
misst und je nach Art und Linge des Mus-
kels mehrere Zentimeter lang sein kann.
Im Inneren der Muskelfasern wiederum
befinden sich Proteinstrukturen, die mit-
einander interagieren und sich relativ zu-
einander verschieben kénnen. An ihrer so-
genannten motorischen Endplatte sind die
Muskelfasern jeweils mit einer Nervenzelle
verbunden. Diese Nervenzellen werden als
Motoneuronen bezeichnet. Der Zellkérper
der Motoneuronen befindet sich im zent-
ralen Nervensystem des Riickenmarks.
Die Verbindung der Motoneuronen mit
den Muskelfasern erfolgt iiber einen lan-
gen, dilnnen Nervenzellfortsatz, dem
sogenannten Axon. Wihrend eine Muskel-
faser immer nur mit exakt einem Moto-
neuron verbunden ist, kann ein Motoneu-
ron mit einigen wenigen oder auch meh-
reren tausend Muskelfasern verbunden
sein. Das Axon eines Motoneurons ver-
zweigt sich dabei auf dem Weg zum Mus-
kel immer mehr und jedes Ende versorgt
eine Muskelfaser mit Signalen aus dem
Nervensystem. Die Einheit aus einem Mo-
toneuron und den mit ihm verbundenen
Muskelfasern wird als motorische Einheit
bezeichnet. Die motorische Einheit stellt
eine funktionale Einheit des neuromusku-
liren Systems dar.

Die Motoneuronen sind also fiir die Rege-
lung und Steuerung eines Muskels zustin-
dig. Die Ansteuerung einer motorischen
Einheit erfolgt tiber elektrische Signale, die
aus dem zentralen Nervensystem entlang
des Axons zu den Muskelfasern der moto-
rischen Einheit tibertragen werden. In den
stimulierten Muskelfasern 16st das elektri-
sche Signal eine Kontraktion, d. h. eine
Krafterzeugung, aus. Der Signalweg von
der elektrischen Erregung zur Kontrak-
tion in den Muskelfasern ist tiberaus kom-
plex und beinhaltet eine Vielzahl an Zwi-
schenschritten, die sich mit Methoden aus
der Systembiologie erforschen lassen. An-
getrieben wird die Kontraktion durch die
Umwandlung von chemisch gebundener

Energie in Form von Adenosintriphosphat
(ATP) in mechanische Energie. Bei einer
Kontraktion interagieren die im Inneren
der Muskelfasern gelagerten Proteinstruk-
turen miteinander. Verschieben sich diese
Strukturen zueinander, kommt es zur
Kontraktion, d. h., der Muskel verkiirzt
sich zeitweilig und erzeugt so eine Zug-
kraft.

2.3 Prazisionsarbeit:
Krafte messen und kontrollieren

Um die Kraft, die von einem Muskel produ-
ziert wird, zu kontrollieren, stehen dem
zentralen Nervensystem zwei Moglichkei-
ten zur Verfiigung: Zum einen kénnen
mehr oder weniger motorische Einheiten
mit der Kontraktion ,beauftragt” werden,
zum anderen kann die Frequenz, mit der
die Motoneuronen elektrische Impulse an
die Muskeln senden, variieren. In der Neu-
rophysiologie werden nun vor allem die
Mechanismen des zentralen Nervensys-
tems untersucht, die zur Steuerung des
Muskels beitragen. Alan L. Hodgkin und
Andrew F. Huxley entwickelten 1952 ein
biologisch fundiertes Modell zur Simula-
tion eines Neurons und erhielten fiir ihre
Entdeckungen 1963 den Nobelpreis fiir
Medizin. Ihr Modell beschreibt die Entste-
hung und Ausbreitung von elektrischen
Signalen in der Zellmembran von Neuro-
nen. In erweiterter Form wird das Modell
heute in Simulationen von neuronalen
Netzwerken eingesetzt. Die Ausbreitung
von elektrischen Signalen entlang der
Muskelfasern funktioniert dabei ihnlich
wie in den Neuronen, ist allerdings deut-
lich langsamer. In allen Muskelfasern
einer stimulierten motorischen Einheit
breitet sich ein elektrisches Signal von der
motorischen Endplatte entlang der Mus-
kelfasern zu deren Enden hin aus. Ahnlich
dem Elektrokardiogramm (EKG) am Her-
zen, kann durch die Elektromyografie
(EMG) die elektrische Aktivitit des Mus-
kels bestimmt werden. Werden die elektri-
schen Signale an der Oberfliche abgegrif-
fen, spricht man von einem Oberflichen-
EMG. Das elektrische Signal kann auch an
einzelnen Positionen im Muskel mittels
spezieller Nadelelektroden gemessen
werden. Der Vorteil dieser Nadel-EMG-
Messungen ist, dass sie priziser als Ober-
flichen-EMG-Messungen sind. Allerdings
kann nur von einigen wenigen motori-
schen Einheiten gleichzeitig ein Signal

BIOMECHANIK
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Berechnetes EMG-Signal an der
Hautoberfliche (Spektrum links) und

die Ausbreitung von Aktionspoten-

zialen entlang von einzelnen Muskel-

fasern (Spektrum rechts).

erfasst werden, da fiir jede motorische Ein-
heit eine weitere Nadel in den Muskel ein-
gebracht werden muss.

Das Oberflichen-EMG bildet im Gegenzug
ein zusammengesetztes Signal ab, bei dem
sich die elektrischen Signale verschiedener
Fasern und motorischer Einheiten tiber-
lagern und der Ursprungsort des Signals
sich daher oft nicht genau bestimmen
lisst. Hiaufig werden bei Oberflichen-
EMG-Messungen mehrere Elektroden ne-
beneinander angeordnet, um durch einen
Vergleich der zeitlichen Aufzeichnungen
der einzelnen Elektroden zusitzliche In-
formationen iiber die Aktivititen der mo-
torischen Einheiten gewinnen zu kénnen.
Ein Hauptproblem bei der experimentellen
Bestimmung von EMG-Signalen ist aus-
gerechnet die Bewegung des Muskels bei

der Kontraktion: So bewegen sich die
Elektroden, die auf der Haut aufgebracht
werden, bei einer Kontraktion nicht im
gleichen MaBe wie der kontrahierende
Muskel. Vor allem bei dynamischen Kon-
traktionen, d. h., wenn eine Anderung der
Muskellinge auftritt, sind EMG-Messun-
gen oft unzuverlissig. Dennoch bilden ex-
perimentell bestimmte EMG-Signale der-
zeit die Grundlage, um Riickschliisse auf
die Kontrollmechanismen einzelner Ske-
lettmuskeln zu ziehen. Die experimentell
gewonnenen Erkenntnisse flieBen dabei in
neurophysiologische Modelle ein, die das
koordinierte Verhalten der motorischen
Einheiten eines Muskels und insbesondere
der Motoneuronen simulieren.

2.4 Modellklassen

In der Biomechanik werden nun Skelett-
muskelmodelle entwickelt, die die Kraft-
erzeugung und Verformung eines Muskels
bei der Kontraktion beschreiben. Grund-
lage hierfiir sind insbesondere Methoden

der Kontinuumsmechanik [3], die es erlau-
ben, die Ausbreitung elektrischer Signale
entlang einzelner Muskelfasern in den
Modellen zu berticksichtigen [4, 6]. Zusiitz-
lich kann bei der biomechanischen Model-
lierung die Bewegung der Muskelfasern

in einem sich verformenden Muskel sowie
die systembiologische Beschreibung des
Erregung-Kontraktion-Signalwegs einbe-
zogen werden [4, 5, 6].

Werden nun die beschriebenen neurophysio-
logischen Neuronenmodelle mit biome-
chanischen Skelettmuskelmodellen ge-
koppelt, kann der gesamte Signalweg des
neuromuskuliren Systems, vom zentralen
Nervensystem bis zur Kontraktion des
Muskels, simuliert werden. Diese Synergie
aus zwei bisher getrennten Forschungs-
gebieten erlaubt die Untersuchung einer
Vielzahl von Fragestellungen, die bisher
nicht betrachtet werden konnten, wie z. B.
die Bestimmung virtueller EMG-Signale,
die auf berechneten elektrischen Signalen
in den Motoneuronen und der Ausbrei-
tung der elektrischen Signale in den Mus-
kelfasern beruhen — (04). In der Simula-
tion kann nun auch die Bewegung des
Muskels wihrend der Kontraktion ein-
berechnet werden, was mit neurophysio-
logischen Modellen allein nicht méglich
ist. Damit erm&glichen Simulationen zum
ersten Mal eine systematische Uberprﬁ—
tung der Methoden und biophysikalischen
Modelle, die in der computerbasierten
Neurophysiologie aus experimentell ge-
wonnenen Daten abgeleitet werden.

3. Von Muskelkraftberechnungen
zur Stabilisierung osteoporotischer
Wirbelkorper

Um also Bewegungen durchzufiihren, er-
zeugen Muskelkontraktionen wie be-
schrieben innere Krifte, die ihrerseits auf
das Skelett (Knochen) wirken. Dabei ent-
stehen wiederum Belastungen auf die
Knochen, die deren Gewebestruktur ver-
indern. Hierbei wird altes Knochenmate-
rial abgebaut und durch neu aufgebautes
Gewebe ersetzt. Steht dieser Prozess nicht
im Gleichgewicht und wichst Knochen-
gewebe in nicht ausreichender Menge
nach, kommt es zu Knochenschwund und
zur Abnahme der Knochendichte. Diese
hiufig im Alter auftretende Krankheit
wird Osteoporose genannt und kann zu
massiven Einschrinkungen der Stabilitit
des gesamten Skeletts fithren — nicht sel-



ten verbunden mit einer stark erhéhten
Frakturanfilligkeit. Im Bereich der Wirbel-
siule kénnen die Schwichungen der Kno-
chenstruktur etwa zu sogenannten Sin-
terungsbriichen der Wirbelkérper und

zu schwerwiegenden Beschwerden der Be-
troffenen fiihren.

Eine TherapiemaBnahme zur Stabilisierung
osteoporotischer Knochen der Wirbelsiule
ist die Vertebroplastie, eine minimalinvasi-
ve Operation, bei der Knochenzement in
den Wirbelkorper injiziert wird. Nach dem
Aushirten des fliissigen Knochenzements
festigt dieser den osteoporotischen Wirbel-
korper. Bei der Operation muss insbeson-
dere darauf geachtet werden, dass kein
Injektionsmaterial aus dem Wirbelkorper
austritt, da dies gravierende Folgen, wie
z. B. eine Schidigung des Riickenmarks,
haben konnte.

Die numerische Simulation der Vertebro-
plastie [7] kann dabei helfen, derartige
Komplikationen wihrend des Eingriffs zu
vermeiden und die Ausbreitung des Kno-
chenzements innerhalb des Wirbelkorpers
besser vorherzusagen. Ziel ist es hierbei,
den Operationsablauf zu optimieren, in-
dem Faktoren wie die Lage der Injektions-
nadel, die Wahl des Knochenzements und
der notwendige Injektionsdruck in pri-
operativen Simulationen getestet werden
konnen. Dies bietet den operierenden Arz-
ten die Moglichkeit, einerseits Risiken
schon im Vorfeld realistisch abzuschitzen
und andererseits das bestmdgliche Thera-
pieergebnis zu erreichen. Ein weiteres Ziel
bei der Simulation von Vertebroplastie ist
es, ein tiefergehendes Verstindnis iiber die
entstehenden Krifte und Driicke inner-
halb des Wirbelkdrpers wihrend der Kno-
chenzementinjektion zu erfahren. Damit
lassen sich Vorhersagen treffen, ob die
vorhandene trabekulire Knochenstruktur
durch die entstehenden Spannungen de-
formiert oder zerstdrt wird.

Wie effektiv und allgemeingiiltig solche
Simulationen sind, hingt nicht zuletzt
vom gewihlten Modellierungsansatz ab.
So kann die Simulation der Vertebroplas-
tie wahlweise auf der Mikro- oder Makro-
skala erfolgen. Ein makroskopischer,
kontinuumsmechanischer Modellierungs-
ansatz auf der Basis der Finite-Elemente-
Methode bietet hierbei groBe Vorteile hin-
sichtlich der Rechengeschwindigkeit. Dies
ist ein entscheidender Schritt in Richtung
Echtzeitsimulationen, mit denen der ope-
rierende Arzt wihrend des Eingriffs jeder-
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zeit neue Szenarien, wie das Verindern der
Injektionsnadelposition oder das Variieren
der Knochenzementviskositit, durch-
spielen und so das Operationsergebnis op-
timieren kénnte. Momentan benétigen die
Computersimulationen noch mehrere
Stunden, wodurch der Fokus der Berech-
nungen darauf liegt, zuverlissige Vorher-
sagen zu treffen. Hierfiir ist neben der
korrekten Modellformulierung vor allen
Dingen die genaue Kenntnis von Material-
parametern gefragt, was insbesondere bei
der Simulation biologischer Materialien

Zementausbreitungsfront fiir einen

bestimmten Zeitpunkt (in rot) und
eine groBe Herausforderung darstellt. Fiir
eine operationsbegleitende Computer-
berechnung werden zudem Kenntnisse
iiber die ganz spezifischen Materialeigen-
schaften der individuellen Patienten bend-
tigt. In einer kontinuumsmechanischen
Strémungssimulation der Vertebroplastie
sind dies vor allem die Permeabilititen
(Durchlissigkeiten) des Wirbelkdrpers. Die
trabekulire Knochenstruktur ist stark an-
isotrop, d. h., ihre Eigenschaften sind rich-
tungsabhingig und variieren besonders im
Fall von Osteoporose und individuell ab-
gebauter Knochenstruktur stark. Daher
reicht es auch nicht aus, allein Literatur-

Spannungszustande im restlichen
Wirbelkorper, die durch die Zement-

injektion entstanden sind.

werte zu verwenden, sondern die Mate-
rialeigenschaften miissen personenspezi-
fisch fiir den Einzelfall ermittelt werden.

Mit Hilfe der Theorie Poréser Medien (TPM)

[8] ldsst sich nun ein umfangreiches Kon-
tinuumsmodell aufbauen, welches die ge-
nannten Anforderungen an eine aussage-
kriftige Simulation der Knochenzement-
einspritzung sehr gut erfillt. In diesem
Ansatz werden beschreibende Gleichun-
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gen fiir drei Konstituierende aufgestellt:
Das Festkorperskelett des Knochens, den
eingespritzten Knochenzement sowie das
Knochenmark, welches den Knochen zu
Beginn ausfiillt. Diese Gleichungen wer-
den vollstindig gekoppelt geldst, was eine
Betrachtung von Interaktionen zwischen
den ,Fliissigkeiten® — also dem Mark

bzw. Zement — sowie zwischen Festkorper
(Knochen) und Fluiden erlaubt. Es kon-
nen hiermit Verdringungsvorginge der
beiden Fluide gemeinsam mit den resultie-
renden Spannungen und Deformationen
des Knochenskeletts simuliert werden.

Die eingangs beschriebenen Bewegungs-
simulationen dienen in einem erweiterten
Menschmodell (Kombination aus Mehr-
kdrper- und Vertebroplastiemodell) der
Bestimmung von Belastungen auf die
Wirbelkorper. Die genaue Kenntnis tiber
(mdgliche) auftretende Belastungen ist es-
senziell fiir eine erfolgreiche Vertebroplas-
tie. Daher kann das erweiterte Mensch-
modell eine Entscheidungshilfe fiir die
Durchfithrung und den Erfolg einer be-
stimmten Operationsmethode liefern. Die
groBten Hiirden, die es bis zum routinier-
ten Einsatz im OP zu iiberwinden gilt, sind
hierbei die Rechenzeit, die Bestimmung
von patientenspezifischen Materialpara-
metern und die Validierung.

Fiir ein besseres Verstindnis der Remodellie-
rungsprozesse in der Knochenstruktur, die
eventuell zu Osteoporose im Wirbelkorper
fiihren, miissen verschiedene Modelle von
der Zellebene bis zur Organebene gekop-
pelt werden. Wie ausgefiihrt, passt sich die
interne Knochenstruktur permanent den
lokal wirkenden Belastungen an: So wird
die Knochenmatrix in Bereichen mit ho-
her Belastung auf-, und in Bereichen mit
niedriger Belastung abgebaut. Bereits 1892
erforschte Julius Wolff dieses Prinzip auf
der Organebene und begriindete damit
die moderne Orthopidie. Auf der Gewebe-
ebene wiederum dient das Prinzip heute
als Grundlage fiir die Simulation von Kno-
chenstrukturinderungen. Dariiber hinaus
kénnen aber auch zellulire Prozesse, die
die Zusammenarbeit mehrerer verschiede-
ner Zellarten beschreiben, in Simulatio-
nen der Knochenremodellierung bertick-
sichtigt werden. Dabei wird zunichst die
vorhandene Zellmatrix durch mehrkerni-
ge Zellen, sogenannte Osteoklasten, ent-
fernt, und anschlieBend neues Gewebe
von den speziell hierfiir verantwortlichen
Osteoblasten aufgebaut. Die Zusammen-

arbeit wird durch die Ausschiittung spezi-
fischer Signalmolekiile reguliert. Diese
Signalmolekiile aktivieren intrazelluldre
Prozesse, die ihrerseits fiir die Steuerung
der Remodellierung verantwortlich sind.
Die wissenschaftliche Disziplin der System-
biologie konzentriert sich auf die Erfor-
schung der zugrundeliegenden Signalwege.
Das Versagen einzelner Signalwege kann
fatale Folgen fiir den Organismus haben
und Krankheiten auslésen. Die Synthese
von zu wenig Knochenmatrix kann im
Knochen selbst zu Osteoporose fiihren,

ein Zuviel an Knochenmatrix, d. h. die
unkontrollierte Synthese, kann indes zu
Knochentumoren fiihren. Fallen zudem
Signalwege aus, die fiir die Regulierung der
Zellteilung verantwortlich sind, begiinstigt
dies die Entstehung von Tumoren.

4. Methodische Konzepte
zur Untersuchung neuartiger
Behandlungsstrategien von
Tumorerkrankungen

Neben dem besseren Verstindnis von Bewe-
gungsabliufen, der daran beteiligten Pro-
zesse und Komponenten sowie der entste-
henden inneren Krifte und Belastungen
sind Erkenntnisse {iber die Stromungs-
und Transportprozesse im menschlichen
Korper von groBer Bedeutung fiir die Ent-
wicklung eines ganzheitlichen Mensch-
modells. Uber die Blut- und LymphgefiBe
sowie die Gewebsfliissigkeit werden Sauer-
stoff, Nihrstoffe, Hormone und Medika-
mente im Organismus verteilt. Um Vor-
hersagen tiber die Ausbreitungsprozesse
und Wirkungsweisen verschiedener Thera-
peutika zu treffen, werden Methoden der
Strémungsmechanik mit systembiologi-
schen Ansitzen kombiniert.

Nach Herz-Kreislauf-Erkrankungen stellen
Tumor-Erkrankungen die hiufigste To-
desursache in den westlichen Industrie-
lindern dar. Noch immer werden prak-
tisch alle Tumorpatienten chirurgisch
und/oder chemo- bzw. strahlentherapeu-
tisch behandelt. Eines der Hauptmerkmale
neuer therapeutischer Ansitze ist eine
zielgerichtete, selektive Wirkung des
Therapeutikums unter weitgehender Ver-
meidung der oft therapielimitierenden,
allgemeinen Toxizitit konventioneller
Therapieverfahren. Dazu werden inner-
halb von SimTech zwei verschiedene
Ansitze fiir Gehirntumore und Lungen-
tumore verfolgt.



Eine vielversprechende Methode zur Be-
handlung von tiefsitzenden und besonders
bosartigen Gehirntumoren stellt die in-
vasive, extravaskulire therapeutische In-
fusion dar (Convection-Enhanced Drug
Delivery). Im Vergleich zu einer intravas-
kuldren Verabreichung hat dieses neuarti-
ge Verfahren den Vorteil, dass Medika-
mente mittels eines Katheters gezielt ver-
abreicht werden konnen. AuBerdem wird
es mit diesem Vorgehen méglich, die so-
genannte Blut-Hirn-Schranke, die eine
duBerst restriktive Begrenzung fiir den
Transport therapeutischer Makromolekii-
le durch die BlutgefiBwinde in das Hirn-
gewebe darstellt, zu umgehen. Die Simula-
tion, wie sich das einzelne Medikament im
Hirngewebe verteilt, ist duBerst anspruchs-
voll, da die Ausbreitung stark durch den
komplexen Aufbau des Gewebes beein-
flusst wird. In diesem Zusammenhang
werden in einem makroskopischen TPM-
Modell [8] u. a. die zugrundeliegenden
mikrostrukturellen Eigenschaften bertick-
sichtigt, aus denen sich raumlich variie-
rende, anisotrope Durchlissigkeiten er-
geben. Diese Informationen lassen sich aus
bildgebenden Verfahren (z. B. Diftusion-
Tensor Imaging) im Vorfeld fiir den Ein-
zelfall ermitteln und flieBen in die Berech-
nungen ein. Im Gegensatz zum vorher be-
sprochenen Vertebroplastie-Modell besitzt
dieses Modell neben einem elastisch defor-
mierbaren Festkorper (bestehend aus Ner-
ven- und Stiitzzellen sowie GefiBwinden)
noch zwei mobile aber voneinander ge-
trennte fliissige Konstituierende. Dabei
handelt es sich um das Blut im BlutgefiB-
system und die interstitielle Fliissigkeit im
Interstitium, also die im Zwischenraum
des Gewebes vorkommende Fliissigkeit.
Diese Interstitium-Fliissigkeit wird fiir die
hier betrachtete Problemstellung als reales
Zweikomponentengemisch eines fliissigen
Losungsmittels und des geldsten therapeu-
tischen Medikaments behandelt. Numeri-
sche Studien zur Medikamentenverteilung
im Gehirngewebe — (07) — kénnen im
Vorfeld von geplanten Operationen eine
erfolgreiche Durchfithrung unterstiitzen.
Das Gehirn ist aufgrund der besonders
undurchlissigen Blut-Hirn-Schranke ein
Sonderfall unter den Organen. In anderen
Organen, wie z. B. der Lunge, sind Thera-
pieansitze basierend auf der intravasku-
liren Injektion von Medikamenten
durchaus erfolgsversprechend. Besonders
aussichtsreich ist dabei die Applikation
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ZUSAMMENFASSUNG

Seit iiber tausend Jahren ist der Mensch auf der Suche nach einem besseren Verstindnis
seines eigenen Korpers. Wihrend sich Forscherinnen und Forscher in der Vergangenheit vor
allem mit (bio-) physikalischen Experimenten der komplexen Struktur und Funktionsweise
des Korpers zu nithern versuchten, bietet die Simulationstechnologie heute ginzlich neue
Maglichkeiten, um ein tiefer gehendes Verstindnis von Zellen, Organen oder gar dem gan-
zen Kirper zu erarbeiten. Dies gilt insbesondere fiir die Phinomene, die aus ethischen
Griinden nicht direkt am lebenden Menschen untersucht werden kinnen. Daher verfolgt der
Exzellenzcluster SimTech die Vision, ein umfassendes Menschmodell zu entwickeln, mit-
hilfe dessen sich z. B. die zu Grunde liegenden Mechanismen fiir alltigliche Bewegungsab-
liufe wie dem Gehen untersuchen lassen. Mithilfe so eines Menschmodells ist gleichfalls
die Entwicklung neuer chirurgischer Verfahren denkbar, wie etwa die Injektion von Kno-
chenzement in den Riickenwirbel um so die mechanische Funktionalitat der Wirbelsiule
wiederherzustellen. Ein weiterer Fokus der hier vorgestellten Arbeiten liegt auf der Analy-
se methodischer Konzepte und Strategien fiir die Krebsbehandlung.

Zeitlicher Verlauf der Ausbreitungs-

front des therapeutischen Wirkstoffes

wachstumshemmender und/oder zelltod-  bei der invasiven Tumorbehandlung
induzierender Substanzen, die direkt auf im Gehirn infolge einer direkten Ver-
die Tumorzelle oder aber auf das einen so-  abreichung mit Hilfe eines Katheters.

liden Tumor versorgende BlutgefiBsystem

oder Stroma wirken. Weltweit arbeiten

Forscherinnen und Forscher an der Ent-

wicklung eines ganzheitlichen mathe-

matischen Modells, das das Verhalten

eines Proteinwirkstoffs im Kérper von der

Applikation bis hin zum molekularen

Wirkmechanismus beschreibt. Und nicht

nur das: So ein Modell soll zudem pridik-

tiven Charakter besitzen und so dazu bei-

tragen, schneller eine gezielte Verbesse-

rung des Therapeutikums bzw. der Be-

handlungsstrategie zu erreichen.
Ein mathematisches Modell, das die Vertei-

lung und Wirkung eines tumorselektiven

Antik6rpers in einem Gesamtorganismus

zu beschreiben vermag, muss eine hierar-

chisch aufgebaute, modulare Mehrskalen-

struktur aufweisen. Die drei wesentlichen

Skalen eines solchen Menschmodells sind:
I.die Ebene des Organismus mit un-

terschiedlichen Kompartimenten, in die die

Wirkstoffsubstanz ein- und wieder austre-

ten kann, wie Blutsystem, Tumor, Organe;
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2. die Organebene mit unterschiedlichen
Kompartimenten, wie z. B. dem vaskuldren
System, dem Interstitium und méglicher-
weise eingelagerten Karzinomen;

3.die Zellebene mit z. B. malignen Tumor-
zellen, Stromazellen oder Tumorendothel-
zellen, an deren spezifische Membran-
rezeptoren der eigentlich Wirkstoff im The-
rapeutikum bindet und so seine Wirkung
entfaltet.

Auf den verschiedenen Skalen kénnen Mo-
delle mit unterschiedlichem Abstraktions-
grad verwendet werden. Erkenntnisse, In-
formationen und Parameter, die auf den
jeweiligen Skalen ermittelt werden, finden
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Zeitliche Entwicklung der Medikamentenkonzen-  Ausbreitung des Medikaments im schematischen

tration am Ubergang von Kapillare zu Gewebe Modell des Blutgefifsystems.

(scFv-TRAIL) [9]. Auf der Organebene wird
die Ausbreitung des Medikaments im Blut-
gefiBsystem simuliert. Dazu wird das
komplizierte System der groBeren Blutge-
fiBe in einem Graphenmodell vereinfacht.
In den kleinsten GefiBen, den Kapillaren,
tritt das Medikament in das umliegende
Gewebe iiber, wo es sich weiter ausbreitet.
(09) und (10) zeigen die Fluss-, Trans-
port- und Reaktionsprozesse in einem
mdglichen Lungensystem. Die Konzentra-
tionsverteilung im Tumorgewebe ist das
Ergebnis der Modelle auf Organ- und Ge-
websebene und gleichzeitig eine Eingangs-
groBe fiir Modelle, die das Verhalten auf
der niichstkleineren Skala beschreiben. Mit
systembiologischen Einzelzellmodellen
wird die Reaktion einzelner Zellen auf das
Therapeutikum vorhergesagt. Dabei wer-
den der Bindungsprozess des Therapeuti-
kums an die entsprechenden Rezeptoren
sowie der Signaltransduktionsweg inner-
halb der Zelle modelliert. Mit Hilfe eines
Zellpopulationsmodells kann darauf basie-
rend die Sterberate einer heterogenen Po-
pulation von Tumorzellen vorhergesagt
werden.

Wegen des groBen medizinischen Bedarfs

an besseren Therapeutika bei gleichzeitig
extrem langwieriger und aufwendiger Prii-
fung neuer Wirkstoffe ist das Interesse an
pradiktiven mathematisch-numerischen
Modellen nicht nur aus Sicht der Patien-
ten und der behandelnden Arzte, sondern
auch von Seiten der pharmazeutischen In-
dustrie sehr groB.

Die beschriebenen, anwendungsspezifischen

Menschmodelle konnten nur durch die
Verkniipfung von verschiedenen Teil-
modellen verwirklicht werden. Um das
Verhalten eines Organs oder gar des Orga-
nismus addquat zu beschreiben, miissen
mehrere Ebenen betrachtet und zu Multi-
skalenmodellen zusammengeschlossen
werden. Anwendungsspezifische Multiska-
lenmodelle, wie sie in diesem Beitrag dar-
gestellt wurden, sind der erste Schritt zu
einem ganzheitlichen Menschmodell. Auf
diesem Weg nihern sich Forscherinnen
und Forscher in SimTech nach und nach
der Vision des ,Overall Human Model“. ©
Oliver Rohrle, Syn Schmitt,
Arndt Wagner, Tille Rupp,
Thomas Heidlauf, Christian Bleiler,
Katherina Baber, Rainer Helmig,
Wolfgang Ehlers
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Mathematik als Innovator

der Simulationstechnik —

Simulationstechnik als

Innovator der Mathematik

Dieser Beitrag stellt die Bedeutung der Mathematik fur den gesamten

Simulationszyklus heraus und gliedert sich in die Kernthemen Mathe-

matische Modellierung, Numerische Simulation sowie Optimierung

und Steuerung. Dabei soll aufgezeigt werden wie die Anforderungen

aus den Anwendungen neue mathematische Fragen stimulieren und

die Grenzen zwischen reiner und angewandter Mathematik ver-

schwimmen lassen.

1. EINLEITUNG

Die groBen Herausforderungen der Simula-
tionstechnik entstammen den Natur- und
Ingenieurwissenschaften. Die Lésungen
der dort aufkommenden Fragen sind nur
in der interdiszipliniren Zusammenarbeit
mit methodisch orientierten Querschnitts-
wissenschaften wie Informatik und Mathe-
matik moglich. Was ist eigentlich genau

deren Rolle und wie kann eine abstrakte
Wissenschaft wie Mathematik hier niitz-
lich sein? Ausgehend von einem Anwen-
dungsproblem gliedert sich der klassische
Ansatz der Simulationstechnik in die
Schritte Modellierung — Numerische Simulation —
Visualisierung, Validierung und Interpretation.
Vor allem bei den ersten beiden Schritten
kommen Teilgebieten der Mathematik,
wie Angewandte Analysis und Numerik,



eine Schliisselrolle zu. Heute méchte man
iiber die reine Simulation eines Prozesses
hinausgehen. Aufgrund der Simulations-
ergebnisse sollen vor allem in technischen
Anwendungen die Eingangsparameter op-
timiert oder — noch ambitionierter — soll
der ganze Prozess aktiv gesteuert und kon-
trolliert werden. Dazu ist die mathemati-
sche Optimierung und Systemtheorie unerliss-
lich. Ein etwas anders gelagertes Problem
ist die Parameteridentifikation. Oft sind die
Eingangsparameter nicht exakt bekannt
und kénnen auch nicht direkt gemessen
werden. Ein Ziel der Simulation ist es, die
Parameter a-posteriori zu bestimmen.
Dieser Aufgabe widmet sich die mathe-
matische Disziplin der Inversen Probleme. Auf
allen genannten Gebieten trigt die Stutt-
garter Mathematik zum Erfolg des Exzel-
lenzclusters ,Simulation Technology*® bei
und insbesondere in Stuttgart forciert der
Exzellenzcluster die Entwicklung der Ma-
thematik in vielen Bereichen in Richtung
einer algorithmisch- und problemorien-
tierten Wissenschaft.

2. MODELLIERUNG

Die unterschiedlichen Fachdisziplinen haben
vollig unterschiedliche Ansichten dariiber,
was ein Modell ist. Oft hat die fachspezifi-
sche Fassung dieses Begriffs wenig mit
Mathematik zu tun. Die mathematische
Modellierung mit partiellen Differential-
gleichungen hat sich erst in den letzten
Jahren als ein eigenstindiges Forschungs-
gebiet innerhalb der Mathematik etabliert,
dessen Grenzen immer noch nicht genau
festzulegen sind. Im Rahmen des Simulati-
onszyklus ist mathematische Modellie-
rung auf zwei Ziele ausgerichtet. Einerseits
soll das mathematische Modell die Realitit
mdglichst genau abbilden. Andererseits
soll es so konstruiert sein, dass es einer ef-
fizienten numerischen Simulation zuging-
lich ist. Beide Ziele kénnen in den seltens-
ten Fillen widerspruchsfrei erreicht wer-
den. Es ist die Hauptaufgabe der modernen
Mathematischen Modellierung hier einen
akzeptablen Kompromiss zu finden.

Der Zielkonflikt wird besonders deutlich,
wenn die aufzuldsenden relevanten Ob-
jekte des Problems viel kleiner sind als die
Abmessungen des zu betrachtenden Sys-
tems. Ein typisches Beispiel ist die Daten-
iibertragung durch Lichtpulse in Glasfa-
serkabeln. Licht hat eine Wellenlinge von

1077 Metern. Sollen die einzelnen Schwin-
gungen numerisch aufgelost werden,
fiihrt dies bei einem Glasfaserkabel von
hundert Kilometern Linge allein fiir die
riumliche Diskretisierung auf mehr als
102 Punkte. Eine GroBenordnung, die vor
wenigen Jahren prinzipiell auch mit den
schnellsten Rechnern nicht behandelbar
war. Ist der Multiskalen-Charakter des
Problems zunichst ein Fluch, so erweist er
sich hier auch als Segen. Mittels Stérungs-
rechnung lisst sich aus den zu Grunde
liegenden Maxwellgleichungen die so-
genannte Nichtlineare Schrédingerglei-
chung herleiten. Dies fithrt auf eine
Dimensionsreduktion von vielen Zehner-
potenzen. Die Nichtlineare Schrédinger-
gleichung hat sich als eines der erfolg-
reichsten Modelle tiberhaupt erwiesen.
Noch heute werden fast alle Simulationen
dieser Technologie zur Datentibertragung
anhand nichtlinearer Schrédingermodelle
durchgefiihrt. Da es sich um ein abge-
schlossenes System handelt, kann die
Nichtlineare Schrédingergleichung gegen-
iiber den Maxwellgleichungen mathema-
tisch gerechtfertigt werden. Dies geschieht
mittels analytischer Fehlerabschitzung.
Eine numerische Rechtfertigung ist zum
einen wegen des Aufwands im Original-
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system und zum anderen wegen der Tat-
sache, dass so nur endlich viele Losungen

verglichen werden kénnen, nicht méglich.

Hiufig werden weitere Terme zur Nicht-
linearen Schrédingergleichung addiert,
um Phinomene wie z.B. Dissipation zu
beschreiben. Die so entstandenen Modelle
sind rein phinomenologischer Art.

Die zeitlich und riumlich oszillierende
Losung (blau) einer nichtlinearen
Wellen-/Maxwellgleichung beschreibt
einen Lichtpuls und kann iiber die
Dynamik der Einhiillenden (rot) nithe-
rungsweise effektiver beschrieben wer-
den. Die Einhiillende entwickelt sich
wie die Losung einer Nichtlinearen

Schridingergleichung.
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Scharfe Grenzschicht (oben) und
diffuse Grenzschicht (unten).

SHARP VERSUS DIFFUSE
INTERFACE MODELLE IN DER
STROMUNGSMECHANIK

Ein sehr aktuelles Beispiel zur Beschreibung
des Spannungsfeldes, in dem die mathe-
matische Modellierung sich befindet, ist
die Entwicklung der Modellierung von
mehrphasigen Stromungen. Auf den ers-
ten Blick kénnte man meinen, dass die
Modellierung in diesem Bereich eigentlich
ihren Abschluss im neunzehnten Jahr-
hundert gefunden hat. Man unterteilt das
betrachtete Gebiet einfach in einen Anteil,
in dem das Fluid in fliissiger Phase und ei-
nen, in dem es in dampfférmiger Phase

vorliegt. Fiir einen stationidren spharischen

Fliissigkeitstropfen mit Radius r > 0, der

von Dampf umgeben ist, haben schon 1805

Simon Young und Pierre-Simon Laplace
herausgefunden, dass der Drucksprung
iiber die Phasengrenze proportional zur
Kriimmung ist. Spiter haben Josiah Wil-
lard Gibbs und William Thomson (Lord
Kelvin) eine weitere thermodynamische
Spungbedingung formuliert, die eine voll-
stindige analytische Losung des stationa-
ren Falls ermdglicht. Diese beiden Bedin-
gungen lassen sich auch auf zeitabhingige
Strémungen mit Phasentibergang tibertra-
gen, wobei die Dynamik der Stromung
durch die (kompressiblen) Navier-Stokes-
gleichungen beschrieben werden kann.
Da dieses Modell den Phasentibergang als
Unstetigkeit in der Dichtekonfiguration
beschreibt, spricht man auch von einem
Sharp-Interface-Modell. Im Bereich der

Asymptotische Fehlerabschitzungen exis-

tieren nicht und im Originalsystem fiihren

die entsprechend umgerechneten Terme
zum Teil zu komplettem Unsinn. Ein wei-
teres Beispiel sind langwellige Wasserwel-

len wie z.B. Tsunamis. Hier konnen wieder

mittels Stérungsrechnung Niherungs-
gleichungen hergeleitet werden. Lange
war unklar, ob irgend eine Ordnung in
den Zoo der moglichen Niherungsglei-
chungen gebracht werden kann. Hier
konnte die Mathematik helfen. Es lisst
sich nimlich beweisen, dass zweidimensio-
nale Oberflichenwellen im Langwellen-
limes durch zwei entkoppelte Korteweg-

Numerik fiir kompressible Stromungen
hat es nun in den letzten beiden Jahrzehn-
ten riesige Fortschritte gegeben, so dass
man heute zumindest einphasige Proble-
me effizient 16sen kann. Im zweiphasigen
Problem sind aber nicht nur das Dichte,
Temperatur und das Geschwindigkeitsfeld
unbekannt, sondern auch die Lage der
Phasengrenze. Das numerische Verfolgen
der Phasengrenze erweist sich schlieBlich
als Flaschenhals fiir die gesamte Simulati-
on. Dabei ist dies in erster Linie nicht ein
Problem fehlender Computerleistung,
vielmehr ist es bis heute nicht gelungen ei-
nen stabilen numerischen Lésungsalgo-
rithmus zu finden. Schon kleinste Diskre-
panzen zwischen der exakten Lage der
Phasengrenze und ihrer numerischen Ap-
proximation fithren zu massiven Oszillati-
onen im Drucksprung und einem ver-
hingnisvollen Fehler in der Young-La-
place Gleichung: Die Simulation muss
abgebrochen werden. Die Sharp-Interface
Modellierung ist aber nicht nur im Hin-
blick auf das Ziele einer effizienten nume-
rischen Simulation kritisch. Spannender
und technisch viel relevanter als die Dyna-
mik einzelner Tropfen oder Blasen ist na-
tiirlich die Interaktion derselben. Wann
und unter welchen Bedingungen vereini-
gen sich eigentlich zwei Blasen? Was pas-
siert beim Aufprall zweier Tropfen? Eines
ist dabei sicher: das Young-Laplace Gesetz

de-Vries-Gleichungen korrekt beschrieben
werden. Die Korteweg-de-Vries-Gleichun-
gen sind das einfachste Modell, welches
unabhingig vom Stérungsparameter ist.
Alle anderen Niherungsgleichungen las-
sen sich asymptotisch durch sie ebenfalls
korrekt beschreiben.

Das dritte Beispiel sind musterbildende Sys-

teme, fiir welche in der Nihe der ersten
Instabilitit die sogenannte Ginzburg-
Landau-Gleichung hergeleitet werden
kann. Neben Fehlerabschitzungen lisst
sich sogar zeigen, dass jede Losung des
Originalsystems, sich so entwickelt, dass
sie nach einer bestimmten Zeit durch die



gilt zumindest in der elementaren Form
nicht mehr; denn im Moment der Vereini-
gung ist die Krimmung und damit die
Oberflichenenergie unendlich groB.

Diese Misere, die ganz analog auch bei ande-
ren Phaseniibergangsprozessen auftritt,
war der Ausgangspunkt ganz neu iiber die
mathematische Modellierung dieser Prob-
leme nachzudenken. Einen neuen Ansatz
lieferten dabei Diffuse-Interface- Ansitze oder
auch Phasenfeldmodelle. Die Ausgangsidee
ist verbliiffend einfach. Wie die Bezeich-
nung schon nahelegt, ersetzt man die bis-
her als scharf vorausgesetzte Phasengrenze
durch einen steilen aber glatten Ubergang.
Dies koppelt die beiden Phasengebiete au-
tomatisch, so dass die listige Verfolgung
der Phasengrenze entfillt. Und es wird
noch viel besser. Die in der diffusen Grenz-

schicht enthaltene Energie kann selbst bei

dazugehérige Ginzburg-Landau-Glei-
chung beschrieben werden kann. Es stellt
sich aber heraus, dass nicht alle asympto-
tischen Modelle die Wirklichkeit richtig
beschreiben. So hat sich die Forschung in
den letzten Jahren auch darauf konzen-
triert, Gegenbeispiele zu finden, bei denen
die Methode der Stérungssrechnung bei
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topologischen Anderungen wie der Bla-
sen-/Tropfcheninteraktion kontrolliert
werden, so dass das Modell auch in diesen
Situationen giiltig bleibt. Diese Vorteile
haben Diffuse-Interface-Modellierungen sehr be-
liebt gemacht. Aber auch die Diffuse-Inter-
face Modelle sind sicherlich nicht das Ende
der Entwicklung. Zwar ergeben sich riesige
Vorteile fiir die numerische Simulation, da
man keine explizite Grenzfliche vorliegen
hat. Gleichzeitig muss aber die zwar glatte,
aber doch auf einen kleinen riumlichen
Bereich beschrinkte Ubergangszone aufge-
l6st werden. Dies wire selbst mit moderns-
ten Rechnern nicht zu schaffen gewesen,
wenn es nicht gleichzeitig im Bereich der
Numerischen Mathematik, speziell beim
Einsatz adaptiver Rechenmethoden und
der Modellreduktion, Entwicklungsspriin-
ge gegeben hitte.

Simulation des Aufstiegs und der

Vermischung zweier Dampfblischen.

durch eine Kooperation innerhalb von
SimTech mit der Informatik stark moti-
viert. Obwohl sich so kein Beweis fiithren
lisst, dass diese asymptotischen Modelle
nicht korrekt sind, finden Anwendungs-
wissenschaften solche Simulationen hiu-
tig tiberzeugender als einen mathemati-
schen Beweis.

Multiskalenproblemen versagt. Die groBen Auch bei neueren Entwicklungen wie der

Fortschritte bei den Simulationstechno-
logien haben hier neue Méglichkeiten er-
oftnet. Partielle Differentialgleichungen
auf groBen raumlichen Gebieten lassen
sich effektiv parallel und auf Grafikprozes-
soren l6sen. Diese Herangehensweise ist

Beschreibung von Ultrakurzpulsen in der
Spektroskopie oder der Untersuchung von
Monsterwellen bedient man sich der Me-
thode der asymptotischen Modelle. Viel-
fach stehen hier Untersuchungen ihrer
Giiltigkeit noch aus.
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3. NUMERISCHE SIMULATION

Wie in den bisherigen Abschnitten beschrie- Wettervorhersage starken Hochdruckein-

ben wurde, fithrt die mathematische Mo-
dellierung hiufig auf ein System von par-
tiellen Differentialgleichungen. Die ge-
suchte Losung dieses Systems ist nicht ein
einfacher Zahlenwert, sondern eine orts-
und zeitvariante Funktion, d.h. eine Funk-
tion, welche von den Ortskoordinaten

(%, y, z) und der Zeit t abhingt. Explizite
Lésungstormeln fiir Lsungen partieller
Differentialgleichungen gibt es nur in den
seltensten Fillen. Daher wird das mathe-
matische Modell durch ein diskretes Modell
ersetzt, dessen Losung numerisch berech-
net werden kann. Die diskrete Losung ist i.A.
ebenfalls eine orts- und zeitvariante Funk-
tion, welche jedoch bereits durch N Zah-
lenwerte, die sogenannten Koeffizienten,
eindeutig bestimmt ist. Die Berechnung
der diskreten Losung reduziert sich damit
auf die Berechnung dieser N Koeftizienten
und man kennt dann die gesamte diskrete
Lésung. Insbesondere kann man diese an
beliebig gewihlten Punkten auswerten,
um sie z.B. grafisch darzustellen. Wir erle-
ben dies tagtiglich bei der Wettervorhersa-
ge im Fernsehen, in der uns die diskrete
Lésung eines Wettermodells in grafisch
aufbereiteter Form Informationen iiber
das Wetter der kommenden Tage gibt.
Dieses einfach erscheinende Vorgehen er-
gibt viele spannende und anspruchsvolle
Fragestellungen in der Numerischen Mathema-
tik. Eine ihrer Hauptaufgaben ist das De-
sign und die Analyse von Algorithmen, die
bei der Diskretisierung von Differentialglei-
chungen eingesetzt werden.

Da wir das mathematische Modell durch ein

diskretes Modell ersetzt haben, stimmen
die exakte und diskrete Lésung nicht {iber-
ein. Die diskrete Losung ist nur eine Nihe-
rung an die exakte Losung. Aufgabe der
numerischen Analysis ist es, Abschitzungen
fiir den Abstand zwischen diskreter und
exakter Losung zu geben. Solche Abschit-
zungen sind ein MaB fiir die Qualitit der
diskreten Lésung. Haben wir ein , gutes®
diskretes Modell gewihlt, so verbessert
sich diese Qualitit, wenn wir N groB wih-
len, und fiir N— e  konvergiert® die
diskrete Losung gegen die exakte Losung.
Wichtig hierbei ist die Stabilitit des Mo-
dells. Das Verstindnis, welches die Mathe-
matik von Stabilitit hat, kann (ohne eine
exakte Definition zu geben) wie folgt
motiviert werden. Beobachten wir bei der

fluss, so trifft die Prognose meist fiir einen
Zeitraum von mehreren Tagen zu, und
dies bezeichnen wir als stabil. Ist das aktu-
elle Wetter durch verschiedene Tiefs ge-
prigt, so ist die Vorhersage oftmals nur fiir
den kurzen Zeitraum von einem Tag ver-
lisslich. Dies ist ein instabiles Verhalten.

Die praktische Berechnung der Koeftizienten

auf einem Computer bendtigt effiziente
Algorithmen, die in der Numerischen Algebra
entwickelt und analysiert werden. Eine
besondere Herausforderung sind Algorith-
men fiir groBe nicht-lineare Gleichungs-
systeme mit deren Hilfe die N Koeffizien-
ten der diskreten Losung berechnet
werden. Typische Werte von N liegen da-
bei zwischen N = 10%> und N = 102, um
eine gute Qualitit der berechneten Losung
zu gewihrleisten. Bis N = 106 ist eine Be-
rechnung auf einem normalen Computer
oder Laptop in akzeptabler Zeit méoglich.
Ab N = 107 kann das diskrete Modell nur
noch auf einem Rechencluster mit einer
Vielzahl von Prozessoren und Kernen ge-
16st werden. Dies erfordert den Einsatz
von skalierbaren, parallelen Algorithmen.

Hier beobachten wir einen typischen Interes-

senkonflikt der Numerischen Mathematik,
der durch den Entwurf und die Analyse
geeigneter Verfahren geldst werden muss.
Eine gute Qualitit der diskreten Losung
bendtigt ein maoglichst groBes N, wihrend
eine schnelle Berechnung ein méglichst
kleines N erfordert. Im Folgenden stellen
wir zwei Verfahrensklassen vor, die im
Rahmen von SimTech intensiver unter-
sucht wurden.

3.1 Adaptive Approximation

So wie Albert Einstein Gedankenexperimente

bei der Herleitung der Relativititstheorie
anstellte, betrachten wir die folgende, ein-
fache Aufgabe. Eine gegebene Funktion u
ist auf dem Intervall [0, 1] durch eine stiick-
weise konstante Funktion U auf einer Zer-
legung von [0, 1] mit N + 1 Stiitzstellen
und N Elementen zu approximieren. Im
einfachsten Fall wiihlt man die Stiitzstellen
dquidistant und alle Elemente haben die
gleiche Linge N1 Diesist die uniforme Ap-
proximation (O4a). Man kann zeigen, dass der
maximale Abstand zwischen U und u klei-
ner als CN~1ist, sofern die Ableitung von u
beschrinkt ist. Dabei hingt die Konstante C
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nur von u ab. Insbesondere wird der Ab-
stand kleiner, wenn N gréBer gewihlt wird.
Es ergibt sich in natiirlicher Weise die Frage,
ob man die Zerlegung zu einer gegebenen
Funktion u geschickter wihlen kann, um
damit den maximalen Abstand zu mini-
mieren. Dies ist moglich, wenn man die
Elemente nicht gleich groB wihlt, sondern
die GroBe der einzelnen Elemente dem
Verhalten von u anpasst. Dies nennt sich
adaptive Approximation. Fiir unsere Aufgabe ist
sogar explizit die optimale Positionierung
der Stiitzstellen bekannt, die zu gegebe-
nem N den kleinstmdglichen Fehler liefert
(04b). Der maximale Abstand ist ebenfalls
kleiner als CN~1. Hier wird nur Integrier-
barkeit der Ableitung von u benétigt, was
eine deutlich schwichere Forderung als
Beschrinktheit ist.
Betrachten wir nun die Funktion u(x) = a*
mit einem 0 < a <1, so ist die Ableitung
von u integrierbar, allerdings nicht be-
schrinkt. Ein solches Verhalten nennen
wir singuldr und dies hat dramatische
Auswirkungen in der Praxis. Soll z.B. fiir
a = 0,1 ein maximaler Fehler von einem
Prozent eingehalten werden, so bendtigt
die uniforme Approximation 10* Elemen-
te, wihrend die adaptive Approximation
die gleiche Genauigkeit mit lediglich 100
Elementen erreicht. Letztere kann auf je-
dem beliebigen Laptop innerhalb von
Bruchteilen einer Sekunde berechnet wer-
den, wihrend die uniforme Approximati-
on mehr als einen Tag auf dem schnells-
ten Rechner des HLRS, Hermit, bendtigen
wiirde. Eine solche Rechenzeit ist fiir diese
einfach Aufgabe nicht akzeptabel. Zudem

wiirden Stromkosten in Hohe von mehr
als 5000 Euro zu Buche schlagen.

Der Zusammenhang zwischen unserem Ge-
dankenexperiment und der numerischen
Lésung von Differentialgleichungen ergibt
sich wie folgt. Die exakte Losung des ma-
thematischen Modells ist in vielen Fillen
singuldr mit einem vergleichbaren Verhal-
ten wie die Funktion 2® unseres Beispiels.
In einem solchen Fall kénnen vorhandene
Computerressourcen mit uniformen Ap-
proximationen nicht adiquat genutzt wer-
den. Dies ist nur mit Hilfe von adaptiven
Methoden méglich. Im Gegensatz zu un-
serem Experiment kann die adaptive Zer-
legung nicht explizit angegeben werden,
da diese auf Information der exakten L5-
sung basiert, welche nicht bekannt ist.

Der Ausweg sind iterative Verfahren, die in-
duktiv eine Folge von Zerlegungen konst-
ruieren und darauf die exakte Losung ad-
aptiv approximieren. Ein wesentlicher
Baustein sind a posteriori Fehlerschitzer,
welche den Abstand zwischen berechneter
und exakter Losung abschitzen. Mit Infor-
mationen des Fehlerschitzers wird die ak-
tuelle Zerlegung so verbessert, dass bei ei-
ner erneuten Berechnung die diskrete Lo-
sung niher an der exakten Lésung liegt.
Zusammenfassend lisst sich festhalten,
dass im Falle von singuldren Losungen ad-

aptive Methoden unerlisslich sind, um zur

Verfiigung stehende Computerressourcen
effizient zu nutzen. Die Weiterentwick-

lung und die Analyse effizienter, adaptiver

Verfahren ist ein Themenschwerpunkt in
der zweiten Férderungsphase des Exzel-
lenzclusters SimTech.

Uniforme (@) (links) und adaptive
(b) (rechts) Approximation von
u(x) = x*1mit jeweils N = 10
Elementen. Der maximale Abstand
betriigt = 0,65 fiir die uniforme und
0,1 fiir die adaptive Approximation.
Der Abstand der Gitterpunkte ver-
dichtet sich bei der adaptiven Appro-
ximation rechts im Bereich hoher Ab-

leitungen von u.
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MODELLREDUKTION

Die Modellreduktion hat als Ziel, sehr hoch-
dimensionale Modelle durch niedrigdi-
mensionale Approximationen zu ersetzen.
Dadurch wird eine beschleunigte Simula-
tion ermdglicht. Dies erlaubt es, reduzierte
Simulationsmodelle in komplexen Simu-
lationsszenarien, wie z.B. der statistischen
Analyse, interaktiven Parameter-Explora-
tion, simulationsbasierten Optimierung,
Echtzeit-Regelung, etc. einzusetzen. Das
aktuelle Forschungsgebiet der ,Reduzier-
ten Basis Methoden*® zielt insbesondere
auf parametrische Probleme, bei denen die
(hochdimensionale) Losung u(y) €X von

parametrisierte Probleme.

Illustration der Modellreduktion fiir

3.2 Parameterabhangige
Probleme

In vielen Fillen reicht eine Einzelsimulation
eines Modells nicht aus. Haufig hingt das
Modell von variablen Parametern ab, de-
ren genaue Werte dariiber hinaus unbe-
kannt sind. Solche Parameter kénnen z.B.
GeometriemaBe, Materialeigenschaften,
Anfangswert- oder Randwertbedingungen
umfassen. Neben deterministischen Mo-
dellgréBen kénnen die Parameter auch
stochastisch sein, und die Wahrscheinlich-
keitsverteilung fiir die zufilligen Parame-
ter kann wieder weitere Modellparameter
enthalten.

Verschiedene Simulationsszenarien erfor-
dern nun vielfache Simulation von Model-

einem Parametervektor  abhingt und
aus einem hochdimensionalen Raum X
stammt. Das Ziel ist nun die Bestimmung
einer approximativen Lésung uy (u) € Xy
in einem niedrigdimensionalen Unter-
raum Xy. Dies ist in (05) illustriert. Ma-
thematische Fragen hierbei sind: Wie kann
ein geeigneter reduzierter Raum X be-
stimmt werden, so dass die gesamte para-
metrische Fliche M der hochdimensiona-
len Lésungen gut approximiert wird? Ge-
geben ein solcher Raum, wie kann darin
eine gute Approximation uy (i) gefunden
werden? Wie kann eine solche Approxi-
mation effizient berechnet werden? Kann
man den Fehler der Approximation zur
unbekannten hochdimensionalen Lésung
durch Fehlerschitzer einschrinken? Kann
garantiert werden, dass die Fehlerschran-
ken nicht zu pessimistisch sind, d.h. den
Fehler nicht zu sehr iiberschitzen? Kann
man insgesamt fiir ein gegebenes Modell
garantieren, wie der Fehler mit wachsen-
der reduzierter Dimension abfillt? Fiir ein-
fache Modelle (stationire Wirmeleitung)
sind diese Fragen vollstindig zufrieden-
stellend beantwortet. Fiir komplexere Pro-
bleme wie zeitabhidngige Probleme, nicht-
lineare Probleme, gekoppelte Systeme,
Systeme mit Nebenbedingungen, etc. sind
diese Aspekte meist offen und Gegenstand
aktueller Forschung.

len: Zum Beispiel sind fiir statistische Un-
tersuchungen viele Simulationen mit un-
terschiedlichen Parametern erforderlich.
Im Fall der Optimierung wird durch An-
derung der Parameter ein Giitefunktional
optimiert. Im Fall von Multiskalen-Model-
len kann es notwendig sein, ein Mikromo-
dell sehr hiufig zu 16sen und diese Ergeb-
nisse in ein Makromodell zu {ibernehmen.
Hierfiir werden also viele Simulations-An-
fragen (engl. ,multi-query®) gestellt. Weil
die Laufzeit fiir eine einzelne Simulation
nicht vernachlissigbar ist und bei komple-
xen Problemen auch Tage oder Wochen
bendstigen kann, sind effiziente numeri-
sche Techniken erforderlich.

Neben der Beschleunigung der Berechnung
etwa durch die oben beschriebenen adapti-



ven Methoden, ist die Modellreduktion
ein fiir SimTech zentrales Forschungsge-
biet. Damit kann eine wesentliche Verrin-
gerung der Dimension des numerischen
Problems erreicht werden, um somit eine
beschleunigte Simulation zu erreichen. So
sind zum Beispiel, wie in (06a) und (06b)
ersichtlich, interaktive Oberflichen zur
Parameterexploration oder sogar Stro-
mungs-Simulationen auf Smartphones
mdglich, fiir welche man ohne Modellre-
duktion Hochleistungsrechner bendtigen
wiirde.

4. INVERSE PROBLEME, OPTI-
MIERUNG UND REGELUNG

4.1 Optimierung und inverse
Probleme

Durch numerische Simulationen kann das
Verhalten eines Systems vorhergesagt wer-
den. Dies geschieht bei so unterschiedli-
chen Anwendungen wie der Wettervor-
hersage, bei der Simulation von Material-
verformungen zur Stabilititsanalyse oder
auch bei der Simulation des Stromflusses
durch biologische Medien. Hinter diesen
Simulationen steht oft das Ziel, das Ver-
halten des Systems zu optimieren oder durch
Vergleich der Simulationen mit realen
Messungen Erkenntnisse iiber das System
zu gewinnen (inverse Probleme). So werden
zum Beispiel die Verformungen verschie-
den ausgestalteter Stahltriger im Compu-
ter simuliert, um eine Form mit optimaler
Stabilitit zu finden. Inverse Probleme tre-
ten beispielsweise bei bildgebenden medizi-
nischen Verfahren auf. Die Computerto-
mographie beruht darauf, die Abschwi-
chung von Réntgenstrahlen beim
Durchgang durch den menschlichen Kér-
per zu messen und daraus ein Bild des
Kdrperinneren zu berechnen. Das neuarti-
ge Verfahren der elektrischen Impedanz-
tomographie ersetzt die schidlichen Ront-
genstrahlen durch schwache, fiir den
Menschen unschidliche elektrische Stro-
me und wird zur Uberwachung der Lun-
genfunktion durch Strom-/Spannungs-
messungen an am Patienten angebrachten
Elektroden verwendet.

Zur Beschreibung von Optimierungs- und
inversen Problemen betrachten wir verein-
fachend das System

F(x)=y.

Die Abbildung F ordnet einem Satz von

Eingabeparametern bzw. Systemeigen-
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schaften o die Ausgabeparameter bzw. Sys-

tembeobachtungen y zu. Nebenbedingun-
gen lassen sich durch die Forderung aus-
driicken, dass die Eingabeparameter aus
einer zul'aissigen Menge X stammen miis-
sen. In der Formoptimierung wiirde x bei-
spielsweise eine zuldssige Form des Stahl-
trigers beschreiben und y ein MaB fiir sei-
ne Verformung unter praxisrelevanten
Lasten. In der Impedanztomographie be-
schreibt « das Kérperinnere des Patienten

s

Links (@) Stromungsmechanik auf dem
Handy: Smartphone-App zur Stro-

mungs-Simulation. Rechts (b) Inter-
aktive Oberfliche zur Parameterexplo-

ration mittels reduzierter Modelle.

und y die Strom-/Spannungsmessungen
an den Elektroden, die am Patienten an-
gebracht sind.

4.1.1 Optimierung

Die Optimierung der Ausgabe eines Systems
fithrt auf das mathematische Problem, die
Eingabeparameter x des Systems (aus der
zuldssigen Menge X) so einzustellen, dass
das Zielfunktional F (x) méglichst groB
oder méglichst klein wird. Einen nahelie-
genden Lésungsansatz bilden Auf- bzw.
Abstiegsverfahren, die —ausgehend von
dem besten bisher bekannten Parameter-
satz —in jedem Schritt eine Verbesserung
anstreben. Dazu wird aus den mathemati-
schen Eigenschaften von F eine das Ziel-

Elektrische Impedanztomographie.
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4.1.2 Inverse Probleme

Die Bestimmung der Systemeigenschaften x

Schematische Darstellung eines Wafer

Scanners zur Belichtung von Halblei-
terscheiben bei der Herstellung integ-
rierter Schaltkreise (Bildquelle:
ASML, Veldhoven, Niederlande).

funktional verbessernde Suchrichtung be-

stimmt und die Parameter (mit einer eben-

falls mathematisch zu bestimmenden
Schrittweite) in diese Richtung abgein-
dert. Einfache Verfahren verwenden den
Gradienten von F (bzw. seine Negation)
als Richtung des steilsten Auf- bzw. Abstiegs.
Schneller noch konvergieren die soge-
nannten Newton-artigen Verfahren, und mo-
derne Quasi-Newton-Verfahren schaffen dies
sogar ohne weitere Informationen tiber
héhere Ableitungen der Zielfunktion.

Abstiegsverfahren verbessern mit jedem
Schritt die Ausgabe des Systems. Die Ver-
fahren betrachten jedoch immer nur eine
kleine Umgebung des aktuell besten Para-
metersatzes. Der so ermittelte optimale
Parametersatz ist im allgemeinen nur lokal
optimal, d.h. durch kleine Verinderungen
ldsst sich zwar keine Verbesserung mehr
erzielen, durch eine groBe Verinderung
aber vielleicht doch noch. Um das globale
Optimum zu finden, verwendet man mathe-
matische Algorithmen, die mehrere Start-
werte verwenden oder bei denen auch ein-
mal eine Verschlechterung des Zielfunkti-
onals in Kauf genommen wird. So beruht
das Simulated- Annealing-Verfahren auf der
durch physikalische Abkiithlungsprozesse
motivierten Idee, Verdnderungen der Pa-
rameterwerte entsprechend einem mathe-
matischen Zufallsprozess so zu wihlen,
dass eine Verschlechterung der Zielfunkti-
on zwar méglich, aber unwahrscheinli-
cher als eine Verbesserung ist.

aus den experimentellen Beobachtungen
des Systems y fiihrt auf das mathematische
Problem, die Gleichung F (x) = y nach
aufzulosen, also zu invertieren. Beschreibt
x die Leitfihigkeitsverteilung im Inneren
eines Patienten, so lisst sich aus Kenntnis
von x der Stromfluss durch diesen Patien-
ten simulieren und damit alle mittels
Elektroden durchfiihrbaren Strom-/
Spannungsmessungen y vorhersagen.

Die elektrische Impedanztomographie
beruht auf der Losung des inversen Prob-
lems, aus einer real stattgefundenen
Strom-/Spannungsmessung y, ein Bild der
Leitfihigkeitsverteilung a des Patienten zu
erhalten.

Ein wesentlicher Gegenstand theoretischer

mathematischer Forschung an inversen
Problemen betrifft Eindeutigkeitsfragen,
also ob sich die gewiinschte Information
aus den gegebenen Messungen {iberhaupt
rekonstruieren lisst. Die mathematische
Eindeutigkeitsfrage hinter der elektrischen
Impedanztomographie hat aufgrund ihrer
besonderen Bedeutung und Schwierigkeit
als sogenanntes Calderdn-Problem Berithmt-
heit erlangt.

Die praktische Losung inverser Probleme

geschieht oft durch Riickfithrung auf Op-
timierungsprobleme. Die wahren System-
eigenschaften x erfiillen die Gleichung

F (x) = y. Die Simulation des Systems mit
diesen Parametern passt also genau zu den
real vorgenommenen Messungen. Es liegt
daher nahe, die Systemeigenschaften fiir
wahr zu halten, die am besten zu den Mes-
sungen passen, d.h. den Abstand von F (x)
zur Messung y minimieren. Dieser nahe-
liegende Ansatz liefert jedoch nur fiir ein-
fache inverse Probleme eine brauchbare
Losung. Viele praktisch relevante inverse
Probleme wie die Impedanztomographie
besitzen die Eigenschaft der Schlechtgestellt-
heit. Schon kleinste Messfehler verfilschen
bei solchen Problemen die am besten zu
den Daten passende Losung bis hin zur
volligen Unbrauchbarkeit. Die Geburts-
stunde der inversen Probleme als eigen-
stindiges mathematisches Fachgebiet war
daher die Erkenntnis, dass sich die wahren
Systemeigenschaften nicht durch best-
mdgliche Anpassung an die gemessenen
Daten erhalten lassen, sondern erst durch
eine an den Messfehler angepasste mathe-
matische Optimierungsstrategie, die auch



REGELKREIS

Ein offenes dynamisches System besitzt Sig-
naleinginge zu seiner Ansteuerung und
Signalausginge zur Ubertragung von In-
formation in die Umgebung. Ein Regler ist
ein weiteres meist in einem Computer re-
alisiertes dynamisches System, das mit
dem gegebenen System verkoppelt wird.
Der in dieser Weise entstehende Regelkreis
soll dem Gesamtsystem neue giinstige
Eigenschaften verleihen.

Fiir die in (09) gezeigten Konfiguration wire
das Ziel, den Fehler minimal zu gestalten,
also den Systemausgang méglichst nahe
an die gewlinschte StellgroBe heranzu-
bringen.

- MATHEMATIK UND SIMULATION (1)

Balancieren Sie beispielsweise einen aufrecht
stehenden Stab auf Threr Hand, so bildet
der Stab das System, welches Sie als Regler
mit Threr Handbewegung ansteuern; Ihre
Augen dienen als Sensoren, um die Lage
des Stabes als Systemausgang zu erfassen,
so dass Sie daraus eine geeignete Regelakti-
on generieren kénnen. Der ohne Rege-
lung instabile Stab wird durch Ihren Ein-
fluss stabilisiert. Haben Sie schon einmal
versucht, einen Stab zu balancieren, wobei
Sie lediglich den unteren Teil in der Nihe
Threr Hand ansehen? Ein automatischer
Regler wire dazu in der Lage; die System-
theorie liefert die mathematischen Ein-
sichten, weshalb dies fiir einen Menschen
i.d.R. unmdoglich ist.

StellgriBe Fehler

_T

Eingang

Ausgang

System
I

Schematische Darstellung eines

Regelkreises.

die Regularitit der erzielten Losungen be-
riicksichtigt.

Bei nichtlinearen inversen Problemen tritt
auch hier wieder das Problem der lokalen
Optima auf. Globale Optimierungsstrategi-
en scheitern oft an der sehr groBen Anzahl
zu bestimmender Systeminformationen
(etwa fiir ein dreidimensionales Bild des
Korperinneren). Die aktuelle mathemati-
sche Forschung sucht deshalb auch nach
leichter zu rekonstruierenden Teilinfor-
mationen. So konnte durch Ausnutzung
mathematischer Monotonie-Eigenschaften
gezeigt werden, dass Gebietsinformationen
in der Impedanztomographie invariant
unter Linearisierung sind und sich diese
fur praktische Zwecke oft ausreichende
Teilinformation deshalb vergleichsweise
leicht und global konvergent rekonstruie-
ren lisst. Ein weiterer aktueller For-
schungsgegenstand ist die Ausnutzung
mathematischer Monotonieprinzipien bei
der Kombination elektrischer und akusti-
scher Messverfahren zur Erh6hung der
Robustheit gegeniiber Mess- und Model-
lierungstehlern.

4.2 Robust optimale Regelung
mit mathematischer System-
theorie

Die Realisierung fortgeschrittener techni-
scher dynamischer Systeme ist ohne den
Einsatz von Regelungstechnik undenkbar.
Nur sie ermdglicht beispielsweise die bis in
den Nanometerbereich gehende Positio-
nierung eines Silizium Wafers bei der Her-
stellung integrierter Schaltkreise (08).

Derartige Regler sollten gewisse optimale
dynamische Eigenschaften fiir das gesamte
System erzwingen, so dass beispielweise
die Positionierung eines Wafers nicht nur
sehr genau, sondern auch schnellstmdg-
lich vonstattengeht. Moderne Verfahren
machen Gebrauch von mathematischen
Modellen der zugrunde liegenden dyna-
mischen Systeme, die meist die Form von
gewdhnlichen oder partiellen Differential-
gleichungen annehmen. Solche Modelle
entstehen in interdiszipliniren Teams in
enger Zusammenarbeit mit dem jeweili-
gen Anwendungsgebiet, wie etwa das der
Mechatronik. Mittels geeigneter Optimie-
rungsmethoden wird das Regelungskon-
zept (beschrieben wiederum durch Dif-
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ferentialgleichungen) so entworfen, dass
der resultierende Regelkreis vorab formu-
lierte gewtiinschte Optimalititseigenschaf-
ten aufweist. Ein Hauptaugenmerk der
mathematischen Systemtheorie oder der
theoretischen Regelungstechnik liegt in
der Entwicklung und Bereitstellung von
Algorithmen, die den Entwurf derartiger
optimaler Regler erst ermdglichen.

Wie in diesem Artikel an verschiedenen Stel-
len mehrfach betont, spiegeln mathemati-
sche Modelle die Realitit nie mit voller
Prizision wider, da Parameter nicht genau
bestimmt werden kénnen oder gar dyna-
mische Aspekte vernachlissigt wurden.

Je genauer die physikalische Wirklichkeit
abgebildet werden soll, desto komplexer
gestaltet sich ihre mathematische Be-
schreibung, wodurch gerade der Entwurf
von Riickkopplungsreglern aufwindig
wird. Daher basiert die Berechnung opti-
maler Regelgesetze meist auf vereinfach-
ten Modellen, die durch systematische
mathematische Reduktionsmethoden er-
zeugt werden und giinstigenfalls mit einer
guten Abschitzung des entstehenden Feh-
lers einhergehen.

All diese Aspekte der Abweichungen eines
Modells von der physikalischen Realitit
werden in der Systemtheorie unter dem
Begriff der Unsicherheit subsumiert. Der
zu entwerfende Regler sollte dann so ge-
staltet sein, dass er die gewiinschten Opti-
malititseigenschaften auch tatsichlich fiir
alle Systeme realisiert, die durch das ge-
handhabte Unsicherheitsmodell erfasst
(oder genauer gesagt nicht falsifiziert)
werden — man spricht von einem robusten
Reglerentwurf, der sich spezieller Metho-
den der robusten Optimierung bedient. Robust-
heit ist insbesondere deshalb relevant, weil
jeder Regler zunichst durch computer-
gestiitzte Simulationen anhand eines Mo-
dells analysiert wird, bevor er in einer
Implementierung an das zu regelnde phy-
sikalische System gekoppelt werden kann;
fehlende Robustheit kann leicht zu uner-
wiinschtem Systemverhalten oder gar zur
Instabilitit fithren.

Aus mathematischer Sicht handelt es sich
um spieltheoretische Minimax-Probleme
iiber Strategien, deren exakte Ldsung sich
aufgrund der numerischen Komplexitit
hiufig als unmaglich erweist. Als erfolg-
reich hat sich eine Vorgehensweise heraus-
gestellt, die auf gezielte Art ein solch
schweres Optimierungsproblem in ein
einfacher zu l6sendes konvexes Problem

iberfiihrt, das zumindest approximativ
optimale Ldsungen erzeugt. Einige erst in
den letzten Jahren entwickelte Techniken
basieren beispielsweise auf tiefgehenden
Sdtzen der reellen algebraischen Geo-
metrie und erdffnen neue Mdglichkeiten
in der praktischen Regelungstechnik.

Heutige Zuginge dieser Art sind mono-
lithisch und erlauben lediglich fiir ein ein-
ziges System den Entwurf eines robust op-
timalen Reglers. Die zugrundeliegenden
Konzepte sind aber sehr vielversprechend,
um auch eine Vielzahl miteinander ver-
netzter Systeme zu handhaben. Ein typi-
sches Beispiel sind smart grids, intelligente
Netze zur effizienten Verteilung elektri-
scher Energie angesichts heterogener
Stromerzeuger und Verbraucher in einem
hochdynamischen Umfeld. Mathematisch
gesehen entstehen diese aus einer Ver-
kopplung heterogener dynamischer Syste-
me zu einem zu optimierenden Gesamt-
system. Aus Komplexititsgriinden ist es
nicht maéglich oder nicht erwiinscht, der-
artige Netze zentral anzusteuern. Idealer-
weise sollten also lediglich einzelne
Systemkomponenten dezentral geregelt
werden, um optimales Verhalten auf der
Ebene des Gesamtsystems zu erzielen. Ein
solches Szenario ist der Quell vielfiltiger
Unsicherheiten, nicht nur auf der Sys-
temkomponentenebene, sondern auch
von struktureller Art in der Vernetzung
der Systeme oder der Kommunikations-
infrastruktur zur Implementierung der
Regler.

Eine mathematische Systemtheorie vernetz-
ter Systeme steckt hierbei noch in den
Kinderschuhen. Die Umsetzung vorhan-
dener struktureller Eigenschaften der
Verkopplung — meist gefasst in der Spra-
che der Graphentheorie — in effiziente
Entwurfstechniken ist trotz intensiver
Forschung in den letzten Jahren noch
nicht sehr weit fortgeschritten. Sowohl die
Handhabung der daraus resultierenden
numerischen Komplexitit als auch deren
Umsetzung in robuste Algorithmen und
Simulationsumgebungen fiir den zuk{inf-
tigen effizienten industriellen Einsatz
bilden einen Themenschwerpunkt in der
zweiten Forderungsphase des Exzellenz-
clusters SimTech. ° Bernard Haasdonk

Bastian von Harrach
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DuMu®

Ein Open-Source-Simulator zur Modellierung von
Strémungs- und Transportprozessen in porésen Medien

far komplexe Ingenieuranwendungen

Das Land oder der Untergrund, auf dem wir uns bewegen, hat als

Hydrosystem fur den Menschen Uberragende Bedeutung erlangt. Es

birgt Bodenschatze, wird als Speicherort fur verschiedene (Abfall-)

Stoffe benutzt und enthalt vor allem die unendlich wichtige Ressource

Grundwasser, die in Deutschland etwa 70 Prozent des Trinkwassers

stellt. Die Modellierung und Simulation von Stromungs- und Transport-

prozessen einer Vielzahl von Hydrosystemen steht im Zentrum der

Forschungen am Lehrstuhl fur Hydromechanik und Hydrosystem-

modellierung (LH2).

DuMu*

1. Forschungsschwerpunkte und
Uberblick

In einer Vielzahl von Forschungsprojekten
werden an der Universitit Stuttgart ins-
besondere grundlegende Methoden entwi-
ckelt, um Strémungen in pordsen Medien
oder im Austausch mit pordsen Medien zu
beschreiben. Klassische wasserwirtschaft-
liche und umweltrelevante Anwendungs-
gebiete sind Stromungen im natiirlichen
Untergrund. Dies betrifft zum Beispiel Fra-
gen rund um den Schutz und die Bewirt-
schaftung des Grundwassers, die Sanie-
rung kontaminierter Standorte, die Nut-
zung des Untergrunds zur Speicherung
energierelevanter Gase wie z.B. Kohlen-
dioxid oder Methan, die Gewinnung geo-
thermischer Energie oder die dauerhafte
Lagerung von Atommiill. Dariiber hinaus

zeigen sich die sogenannten Reservoir-In-
genieure an Stromungen im Untergrund
interessiert, insbesondere wenn sie sich
mit Techniken zur erweiterten Ol- und
Gasforderung beschiftigen. Alle genann-
ten Anwendungsfelder haben gemeinsam,
dass eine Interaktion mit dem Grundwas-
ser und damit einer unserer wichtigsten
Trinkwasserreserven moglich ist. Will man
sie realistisch beurteilen oder aber Effekte
und Risiken vorhersagen, sind Modellkon-
zepte und Methoden erforderlich, die eine
Simulation zusammenhingender Prozesse
je nach betrachteten Raum- und Zeitska-
len effizient und robust ermdglichen.

Der grundlegenden Methodenentwicklung

liegt also stets die Vision einer Anwen-
dung fiir verschiedenste Fragestellungen
aus den Ingenieurwissenschaften und die
Integration in eine umfassende Simula-



tionsumgebung zugrunde. So wurden in
jlingster Zeit verbesserte Ansitze zur Be-
schreibung von Prozessen auf verschiede-
nen Skalen (Mehrskalenmodellierung,
Upscaling) entwickelt oder die Kopplung
von Modellen fiir unterschiedliche Stré-
mungskompartimente (z.B. pordse Me-
dien mit freien Strémungen) untersucht.
Neben dieser Grundlagenarbeit stehen
einige bestimmte Anwendungsgebiete im
Vordergrund der Forschung, wie z.B. der
mdgliche Einsatz thermisch unterstiitzter
Sanierungsmethoden fiir kontaminierte
Standorte (in Kooperation mit der Ver-
suchseinrichtung zur Grundwasser- und
Altlastensanierung VEGAS) oder die Spei-
cherung von klimaschidlichem Kohlen-
dioxid (CO,) in tiefen geologischen Forma-
tionen.

Neben SimTech ist ein GroBteil der For-
schung im internationalen Graduierten-
kolleg NUPUS (Non-Linearities and Up-
scaling in Porous Media) vernetzt.

Innerhalb der LH2-Arbeitsgruppe wird im
Rahmen des DuMu*-Projekts eine um-
fassende Toolbox fiir die Simulation von
Strémungen durch pordse Medien entwi-
ckelt. Das Projekt ist beispielhaft fiir mo-
derne Open-Source-Entwicklung, gewihr-
leistet sie doch eine nachhaltige Verfiig-
und Benutzbarkeit des Simulators und
erleichtert so den fachlichen Austausch.
Ziel unserer Arbeit ist es, DuMu® als ein
Werkzeug fiir wissenschaftliches Arbeiten
zu etablieren, das eine flexible Integration
neuer Simulationskonzepte und -metho-
den erlaubt, aber auch ein leistungstihiges
Softwarepaket fiir Anwendungen in re-
levanten, realistischen GréBenordnungen
darstellt. Wie genau das gelingen kann,
sollen der folgende Uberblick iiber den
Simulator und die zu Grunde liegenden
Entwicklungsmethoden sowie ausge-
wihlte Beispiele aktueller Entwicklungen
und Ingenieuranwendungen deutlich
machen.

2. DuMuX*

DuMu* ist eine Simulationssoftware fiir
Mehr- {phasen-, komponenten-, skalen-,
physik-, ...} Stromungs- und Transport-
prozesse in pordsen Medien [1]. Das Pro-
grammsystem basiert auf der Numerik-
plattform DUNE, einer C++ Umgebung
zur Lsung partieller Differentialgleichun-
gen mit gitter-basierten Methoden (www.
dune—project.org). DuMu* ist eine Open-
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SUMMARY

The development of an open-source simulator for complex engineering applications in the
field of flow and transport through porous media is the central aim of the DuMu® project
(dumux.org). This article introduces the basic principals for the development of DuMu*
and its field of application. Recent developments of new methods (e.g. model coupling, up-
scaling and multi-scale approaches, adaptivity) as well as interesting fields of applications
(e.g. CO; storage, fuel cells) are discussed by means of illustrated examples. These show
that the development of fundamental and theoretical methods is not isolated from the prob-
lems and questions of the engineering applications. Moreover, the common implementations
in DuMu* allow the use of recent methodological developments for the applications on a
scale which is relevant for the specific problem more easily.

Source-Software, die unter dumux.org frei
verfiigbar ist. Das Open-Source-Konzept
ermoglicht es allen interessierten Nutzern
die Software an die eigenen Anforderun-
gen anzupassen, eigene Implementierun—
gen nach Bedarf zu verwirklichen, sowie
sich am Entwicklungsprozess zu beteili-
gen. So leistet DuMu® einen Beitrag zu
mehr Transparenz, die fiir die Reprodu-
zierbarkeit und Nachhaltigkeit in der mo-
dernen Forschung unerlisslich ist. DuMu*®
kommt bereits in einer Vielzahl nationaler
und internationaler Forschungsprojekte
zur Anwendung. Das Spektrum reicht da-
bei von der Simulation der CO,-Speiche-
rung in geologischen Formationen, Bio-
Clogging, also dem Verschluss von Poren
durch einen Biofilm, Verdunstung an der
Erdoberfliche, tiber die Optimierung des
Wassermanagements in Brennstoffzellen
bis hin zur Untersuchung der Ausbreitung
von Medikamenten in BlutgefiBen und
Gewebe.

Eine Grundidee der Entwicklung ist es, eine

moglichst modulare Struktur zu schaffen,
die den flexiblen Einsatz unterstiitzt. Das
Grundgeriist besteht aus Basismodulen
die von verschiedenen Modellen gemein-
sam genutzt werden kénnen und modell-
spezifischen Modulen, die die Spezialisie-
rungen fiir verschiedene Anwendungs-
bereiche enthalten. Diese Struktur stellt
einerseits sicher, dass moglichst viele An-
wender unmittelbar von Verbesserungen
der Basismodule profitieren kénnen, und
ermoglicht andererseits die einfache Um-
setzung neuer spezialisierter Modelle.
Bereits bestehende Modelle kénnen dabei
auf verschiedenen Skalen, von der kleinen
Labor-Skala bis hin zur groBflichigen Feld-
Skala, angewendet werden. Da DuMu*® auf
der DUNE-Plattform aufbaut, die bereits
verschiedene lineare Losungsverfahren
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und Gitter-Manager sowie eine parallele
Infrastruktur bereitstellt, kann sich die
Entwicklung im Wesentlichen auf die Um-
setzung und Anwendung der physikali-
schen Modelle konzentrieren.

2.1 Einsatzmoglichkeiten

DuMu* konzentriert sich auf die Beschrei-
bung von Strémungs- und Transportpro-
zessen in pordsen Medien auf der Darcy/
REV Skala. Das Darcy-Gesetz erlaubt eine
vereinfachte Beschreibung der Fluidbewe-
gung in einem pordsen Medium, bei der
die einzelnen Poren nicht im Detail auf-
gelost werden miissen. Das heiBt, es muss
zum Beispiel nicht das Volumen jeder ein-
zelnen Pore, sondern nur der mittlere
Hohlraumanteil, die Porositit, bekannt
sein. Das reprisentative Volumen, fiir das
die Porositit oder andere Stromungspara-
meter berechnet werden, heiBt ,reprisen-
tatives Elementarvolumen*“ (REV). Re-
levante physikalische Stromungs- und
Transportprozesse konnen dann mit Hilfe
partieller Differentialgleichungen model-
liert werden. Beispielgleichungen wiren
die Massen-, Impuls-, oder Energieerhal-
tung, fiir deren Lésung wiederum weitere
grundsitzliche Zusammenhinge wie die
Kapillardruck-Sittigungs- oder die Rela-
tive-Permeabilitits-Sittigungs-Beziehung
und spezifischen Materialeigenschaften
der pordsen Medien und der Fluide ein-
bezogen werden.

2.2 Modelle

DuMu* setzt sich aus verschiedenen ,Stan-
dardmodellen® zur Modellierung von
Prozessen in pordsen Medien zusammen.
Diese reichen von isothermen Modellen
tiir Einphasen-Einkomponenten-Stro-
mungen, also zum Beispiel fiir die Model-
lierung einer reinen Wasserstri)’mung, bei
der nur eine Komponente H,O bei kons-
tanter Temperatur betrachtet wird, bis hin
zu nicht-isothermen Modellen fiir Drei-
phasen-Dreikomponenten-Stromungs-
und Transportprozesse. Drei Fluidphasen
konnen zum Beispiel als Wasser, Ol und
Luft bei der Betrachtung von kontaminier-
tem Grundwasser vorkommen. Des Weite-
ren sind bereits noch komplexere ,Nicht-
Standard“-Modelle verfiigbar, wie etwa
ein verallgemeinertes Mehrphasen-Mehr-
komponenten-Modell, welches auch die
Modellierung eines thermischen Nicht-

Gleichgewichts erlaubt. Zur diskreten Mo-
dellierung von Kliiften steht ebenso ein
Modell bereit wie zur Analyse geomecha-
nischer Vorginge, mit welchen sich zu-
sitzlich zu Stromungs- und Transport-
vorgingen die Deformation des pordsen
Mediums beschreiben lisst. Die Deforma-
tion kann wiederum Auswirkungen auf
hydraulisch relevante Parameter wie die
Porositit und die Durchlissigkeit haben.

Fiir die Beschreibung der Interaktion zwi-

schen Fluiden und der porésen Matrix
werden verschiedene grundlegende Bezie-
hungen und Materialeigenschaften be-
ndtigt. Hierfiir sind Modelle und Paramet-
risierungen, wie z.B. die Brooks-Corey-
oder die van-Genuchten-Parametrisierung
implementiert. Fiir die genaue Charakte-
risierung der Fluid-Phasen-Eigenschaften
sind sogenannte Fluidsysteme fiir ver-
schiedene Mischungen verfiigbar, z.B. fiir
»Wasser-Luft“- oder ,Brine(Salzlosung)-
CO,“-Gemische. Dariiber hinaus kénnen
spezifische Parameter wie Porositit und
Permeabilitit orts- und problemabhingig
definiert werden.

Die physikalischen Modelle sind mit Hilfe

verschiedener Diskretisierungsmethoden
umgesetzt. Zum Teil kann je nach kon-
kreter Anwendung zwischen verschiede-
nen Methoden gewihlt werden. Es sind
sowohl voll-implizite, d.h. Methoden, in
denen alle Modellgleichungen gleichzeitig
gelost werden miissen, als auch sogenann-
te halb-implizite Formulierungen, die eine
sequentielle Losung verschiedener Mo-
dellgleichungen erlauben, in DuMu* im-
plementiert. Bei den riumlichen Diskre-
tisierungsmethoden liegt der Schwer-
punkt auf verschiedenen Finite-Volumen
Methoden.

Zusitzlich zu den genannten Methoden und

Implementierungen werden laufend neue
Modelle entworfen oder bestehende Mo-
delle ausgebaut. Diese Neu- oder Weiter-
entwicklungen werden regelmiBig in den
offentlichen, ,stabilen® Teil von DuMu*®
integriert und in halbjihrlichen Releases
verdffentlicht. Ein Release stellt eine stabi-
le Version fiir all die Nutzer dar, die nicht
sofort auf die aktuellsten Neuerungen an-
gewiesen sind. Die jiingste Version ist

seit Oktober 2013 verfiigbar. Neue Modelle
werden dabei immer mdoglichst so in-
tegriert, dass die modulare Struktur ausge-
schopft und bestehende Interfaces genutzt
werden kénnen sowie die Kompatibilitit
zwischen zumindest zwei direkt aufeinan-



der folgenden Releases gewihrleistet
bleibt. Zur Zeit liegt der Fokus auf der
Entwicklung von Ansitzen zur Modell-
kopplung und zur Mehrskalen-Mehr-
physik-Modellierung.

3. Entwicklungsprinzipien

DuMu* wird momentan hauptsichlich am

Lehrstuhl fiir Hydromechanik und Hydro-
systemmodellierung der Universitit Stutt-

gart entwickelt. Die meisten Entwickler
sind Doktoranden, die fiir drei bis fiinf
Jahre am Projekt DuMu® mitwirken.
Durch die konsequente Umsetzung von
Open-Source-Prinzipien soll erreicht wer-
den, dass Wissenschaftlerinnen und Wis-
senschaftler der Forschungsgruppe sowie
andere Entwickler/ Nutzer sich auf eine
gut dokumentierte und getestete Software
plus die Korrektheit aktueller Anderun-
gen im Code verlassen kénnen.

3.1 Review und selbststandiges
Testen

Das Entwicklungsmodell sieht vor, dass nur
positiv getestete Funktionalititen in den
stabilen, 6ffentlich zuginglichen Zweig
von DuMu* hinzugefiigt werden diirfen
und bewihrte Funktionalititen und
Schnittstellen grundsitzlich nicht leicht-
fertig verindert werden sollen. Um dieses
zu gewihrleisten und eine gleichbleibend
hohe Qualitit sicherzustellen, werden
alle geplanten Anderungen vorab durch
mindestens einen zweiten Entwickler
kontrolliert. Neue Entwiirfe werden dafiir
zunichst in einem separaten, der Offent-
lichkeit nicht zuginglichen Entwicklungs-
zweig von DuMu® implementiert. Nach
der Publikation neuer Modelle und der
durch sie gewonnenen Erkenntnisse, wer-
den zuverlissig arbeitende, also ,stabile®
Modelle oder Module regelmiBig in den
oftentlichen Teil von DuMu® integriert.
Externe Kooperationspartner kénnen
dartiber hinaus nach Absprache auch Zu-
gang zum Entwicklungszweig erhalten.
Die Funktionalitit des stabilen Bereichs
wird automatisch und regelmiBig tiber-
priift. Dabei wird fiir verschiedene Test-
Setups der Code iibersetzt und jeweils eine
Simulation gestartet. Ist dieser erste Teil
des Tests erfolgreich, werden die neuen
Simulationsergebnisse anschlieBend auto-
matisch mit bestehenden Referenzldsun-
gen verglichen. Auf diese Weise kénnen
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Fehler minimiert und die Reproduzier-
barkeit von Ergebnissen sichergestellt
werden.

3.2 Versionsverwaltung,
Dokumentation und Issue Tracker

DuMu* wird unter Versionsverwaltung
entwickelt, d.h. alle Verdinderungen sowie
der aktuelle Fortschritt werden zentral
gespeichert und archiviert. Somit kann je-
der Anwender jederzeit die Entwicklung
der Modelle und Algorithmen im stabilen
Zweig zuriickverfolgen. Aus der im C++-
Code enthaltenen Dokumentation wird
automatisch eine gut les- und navigierbare
HTML-Dokumentation generiert. Auf die-
se Weise ist es vergleichsweise einfach, eine
aktuelle Dokumentation und damit auch
eine komplette Programmierschnittstelle
(API) auf der DuMu® Homepage anzubie-
ten. Die Dokumentation von Fehlern oder
Entwicklungsanfragen wird durch ein 6f-
fentliches Issue-Tracking-System verwal-
tet. Dies ermdglicht es auch den Nutzern,
Vorschlige oder Fehlermeldungen einzu-
bringen.

3.3 Erweiterung der Nutzer-
Community

Wie andere Open-Source Projekte auch, pro-

fitiert auch DuMu* davon, dass méglichst
viele Nutzer die Software kostenfrei her-
unterladen, nutzen, modifizieren und
weiter verbreiten. Dabei ist es allerdings
wichtig, dass Nutzer ihre Modifikationen
ihrerseits wiederum verdoffentlichen. So
konnen bestehende Resultate einfach re-
produziert und die eigene Forschung auf
fortgeschrittener Software aufgebaut wer-
den. Die Voraussetzung, um DuMu* aus-
zuprobieren ist eine Unix-Umgebung (Li-
nux oder Mac OS X). Die Bedienung liuft
iiber eine Eingabekonsole. Will man tiber
die einfache Bedienung oder die Verinde-
rung einzelner Parameter hinaus selbst
aktiv werden und etwa den Code erwei-
tern, sollte man grundlegende Kenntnisse
in C++ mitbringen, da DuMu* nicht tiber
eine grafische Nutzeroberfliche verfiigt.
Ein eigens herausgegebenes Handbuch be-
schreibt das schrittweise Vorgehen, so dass
sich DuMu* auch ohne Studienabschluss
in Informatik verwenden lisst. Bei offenen
Fragen hilft eine Mailing-Liste, fiir die sich
jeder Nutzer einfach und frei registrieren
kann.



4. Beispiele fur aktuelle Entwick-
lungen

Zusammenfassend dient der Auf- und Aus-
bau von DuMu* der grundsitzlichen
(Weiter-) Entwicklung von Methoden so-
wie dem gezielten Einsatz der Simulations-
tools fiir Ingenieuranwendungen. Uber
den aktuellen Status quo in der Metho-
denentwicklung soll nachfolgend ein
Uberblick gegeben werden, bevor anschlie-
Bend auf ein reprisentatives Beispiel niher
eingegangen wird.

Modelle kénnen stets nur eine Anniherung
an die Wirklichkeit liefern. Die erforder-
liche Komplexitit eines Modells hingt
dabei von der jeweiligen Fragestellung ab.
Ein Modell sollte bestenfalls gerade so
komplex sein, dass die zur Beantwortung
einer Fragestellung erforderlichen wesent-
lichen Prozesse abgebildet sind. Dies kann —
rdaumlich und zeitlich verteilt — unter-
schiedliche Prozesse umfassen und diesen
Prozessen kénnen auch véllig verschiede-
ne Modellgleichungen zugrunde liegen.

In DuMu* werden daher auch vielfiltige
Ansitze zur Modellkopplung verfolgt [2],
beispielsweise werden porése Medien mit
freien Stromungen riumlich gekoppelt.
Sequentielle, d.h. zeitliche Kopplungen
kénnen wiederum sinnvoll sein, wenn die
Komplexitit der Prozesse sich mit der Zeit
dndert, wie es bei der CO,-Speicherung
oder der Ausbreitung von Schadstoffen im
Boden der Fall sein kann. Unabhingig von
der Art der Kopplung muss jedoch immer
die Kontinuitit der BilanzgréBen durch
geeignete Kopplungsbedingungen gewihr-
leistet werden.

Je nach Art der Ingenieurfragestellung miis-
sen verschiedenste Prozesse beriicksichtigt
werden, die auf unterschiedlichen Zeit-
skalen, also schnell oder langsam, und
Lingenskalen, also groBriumig oder lokal
begrenzt, zum Beispiel auf einer Kilome-
terskala gegeniiber einer Zentimeterskala,
ablaufen kénnen. Diese Skalenabhingig-
keit stellt eine groBe Herausforderung fiir
die Simulation dar. Abhingig von der Gré-
Be des zu berechnenden Gesamtsystems
erfordert die Beschreibung kleinskaliger
Effekte hier oft eine hohe riumliche und
zeitliche Auflésung und ist damit sehr re-
chenintensiv. Um Simulationen effizienter
durchfiihren zu kénnen, benétigt es daher
Ansitze um die Auswirkungen kleinskali-
ger Effekte auch bei groberer Auflésung zu
berticksichtigen. Dazu werden in DuMu*
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zwei Ansitze verfolgt. Zum einen werden
Upscaling-Methoden verwendet, die es
ermoglichen, kleinskalige Effekte {iber ef-
fektive Parameter auf einer groberen Skala
abzubilden. Klassische Beispiele sind die
Kapillardruck-Sittigungs-Beziehung und
die relative-Permeabilitit-Sittigungs-
Beziehung. Zum anderen kénnen tiber so-
genannte Mehrskalenansitze lokal
kleinskalige Effekte direkt modelliert und
mit einem Modell auf groBerer Skala ge-
koppelt werden.

Die Adaptivitit von Modellen ist ein weites
Gebiet und kann die Anpassung von Zeit-
schrittgréBen, riumlicher Diskretisie-
rungsweite, geeigneten Primirvariablen
etc. bedeuten. Diese Anpassung muss im-
mer vor dem Hintergrund entstehen, am
Ende ein moglichst genaues, aber auch
mdglichst effizientes Modell zu erhalten.
In DuMu* werden insbesondere gitter-
adaptive Ansitze verfolgt, die eine feinere
Auflésung von Interfaces oder Ausbrei-
tungsfronten erlauben und so z.B. die nu-
merische Diffusion verringern. Hier kann
DuMu* entscheidend von der ihr zugrun-
deliegenden Toolbox DUNE profitieren,
die Gittermanager zur Verfiigung stellt,
welche eine entsprechende lokale Adaptie-
rung des Rechengitters ermdglichen. Dar-
tiber hinaus lassen sich mit DuMu® model-
ladaptive Ansitze umsetzen, also die fle-
xible Kombination verschieden komplexer
Modellansitze, die zum Beispiel in der
Simulation groBraumiger Systeme ein-
gesetzt werden kénnen.

4.1 Reprasentatives Beispiel:
Adaptive grofBskalige Simulation

Um wichtige Anwendungsbereiche, wie sie
im nachfolgenden Abschnitt beschrieben
werden, zufriedenstellend simulieren zu
kénnen, miissen zunehmend komplexe
physikalische Prozesse mit einer hohen
riumlichen Auflésung und fiir gleichzei-
tig groBe Einflussgebiete modelliert wer-
den. Aufgrund beschrinkter Hardware-
Ressourcen konnen groBe Modellgebiete
jedoch oft nur auf relativ groben Gittern
simuliert werden. Adaptive Methoden sind
hier ein vielversprechendes Werkzeug, um
die Simulation groBskaliger Systeme effizi-
enter zu machen. Dabei wird durch die
Anwendung eines adaptiven Gitters ver-
sucht, die Zahl der globalen Freiheitsgrade
zu minimieren und dennoch eine hohe
Genauigkeit der Berechnungen zu er-



reichen. DuMu® unterstiitzt dabei so-
genannte h-adaptive Gitter, die nichtkon-
forme Verfeinerung mittels ,hingender
Knoten“ erlauben. Um auf diesen nicht-
konformen Gittern eine hohe Genauigkeit
zu erreichen, sind ,Standard“-Finite-
Volumen-Methoden oft nicht ausrei-
chend. Daher kommen in DuMu* noch
weitere, komplexere Methoden wie eine
Finite-Volumen-Methode mit Mehr-
punktflussapproximation und eine ,Mi-
metic-Finite-Difference“-Methode zum
Einsatz. Um ein adaptives Gitter auch fiir
hoch aufgeldste geologische Modelle ver-
wenden zu konnen, wurde fiir DuMu® ein
Mehrskalenansatz entwickelt und imple-
mentiert. Verschiedene ,,Upscaling*-
Methoden ermdglichen es dabei, fein-
skalige Parameter auf grobe Gitterzellen
zu skalieren. Dadurch ist lokal auch eine
adaptive Vergroberung maglich, die die
Anzahl globaler Freiheitsgrade entschei-
dend reduziert und somit die Vorausset-
zung fiir groBskalige Berechnungen bei
lokal feiner Auflssung schafft: (01a) [3].
Neben der riumlichen Auflésung ist die
Komplexitit der zu model-
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5.1 Uberblick

Ein verbessertes Verstindnis von Verduns-

tungsvorgingen aus Béden ist von gro-
Ber Bedeutung, um z.B. die Austrocknung
von Bdden in ariden Regionen sowie einer
daraus eventuell resultierenden Versal-
zung zu verhindern oder entsprechende
GegenmaBnahmen einzuleiten. Mit Hilfe
des Modellkopplungs-Tools in DuMu*
konnen Simulationen der Stromungen im
Boden mit freien Strémungen gekoppelt
berechnet und die Austauschprozesse so
am Interface modelliert werden.

Ein weiteres Beispiel fiir die flexible Hand-

habbarkeit von DuMu* ist der dadurch
ermoglichte Erkenntnisgewinn tiber Aus-
tauschprozesse zwischen Pflanzen und
Boden. Ein groBer Anteil des in den Un-
tergrund eindringenden Wassers wird von
den Pflanzenwurzeln zunichst aufgenom-
men und durch die damit verbundene
Pflanzentranspiration anschlieBend zuriick
an die Atmosphire gegeben. Die Modellie-
rung der Wasseraufnahme der Wurzeln ist
daher wichtig fiir viele umweltrelevante

lierenden physikalischen
Effekte von groBer Bedeu-
tung fiir die Effizienz der
Simulationen. Verschie-
dene in DuMu® implemen-
tierte Mehrphysikmetho-
den erlauben es daher die
Komplexitit der Modelle
riumlich adaptiv zu vari-
ieren. Dadurch kénnen
Bereiche, die mit unndotig
komplexen und damit zu
rechenintensiven Modellen

beschrieben werden, mini-
miert werden: (01b) [4].

5. Beispielszenarien fur
Ingenieuranwendungen

Dank seiner methodischen Vielseitigkeit und

Flexibilitit kann DuMu* fiir eine Vielzahl
von Problemen — von akademischen ein-
dimensionalen Studien bis hin zu ange-
wandten Berechnungen auf der Feld-Skala
— eingesetzt werden. Die folgenden Bei-
spiele geben einen Eindruck der momen-
tanen Einsatzmdoglichkeiten von DuMu*
bei aktuellen wissenschaftlichen Frage-
stellungen, die im Wesentlichen aus

dem Bereich des Umweltingenieurwesen
kommen.

waler whuraton

und landwirtschaftliche Fragestellungen.
Viele praktische Anwendungen, wie Vor-
hersagen zu Ernteertrigen, der Schadstoft-
verteilung in Feldern oder auch dem
geeignetsten Bewisserungsmanagement,
setzen ein tiefgehendes Verstindnis der
Interaktionen zwischen Bodenwasser und
Pflanzenwurzeln voraus. Die Anwendung
hoch entwickelter Modellansitze fordert
genau dieses Wissen. In einer Kooperation
mit dem Forschungszentrum Jiilich wird
in DuMu® derzeit ein hochauflésendes
Boden-Wurzel-Modell entwickelt, welches
Wasser- und Stofftransportprozesse in der
ungesittigten Bodenzone mit dem Wasser-

(a) Adaptive Mehrskalenmodellierung

von komplexen fein aufgelvsten geo-
logischen Modellen: Das Beispiel
zeigt eine Wasserinjektion in die
Modell-2-Formation des SPE 10
Benchmark Problems [5], einer der
meistgerechneten Benchmarkformatio-
nen fiir Mehrskalenmodellierung in po-
rosen Medien

(b) Unterirdische CO, Speicherung:

Fahne einer Simulation iiber fiinfzig

Jahre auf einem adaptiv verfeinertem

Gitter. Lediglich der komplexeste
Teilbereich des Mehrphysikansatzes
ist sichtbar.



transport in einem explizit aufgeldsten
Wurzelnetzwerk verbindet. Dieses Modell
wird im Anschluss dazu genutzt, z.B. die
Effekte der Bodenheterogenitit auf die
Pflanzenwasseraufnahme, die Kombinati-
on von Wasser- und Stoffaufnahme der
Wurzeln oder die Salzablagerung in der
Wurzelzone zu untersuchen.

Ein hochaktuelles Forschungsthema ist die
CO,-Speicherung in tiefen geologischen
Formationen mit dem Ziel das Treibhaus-
gas CO, in der Atmosphire zu reduzieren.
Die verschiedenen Mechanismen, die das
CO, daran hindert, an die Atmosphire zu-
riick zu gelangen sowie die dazugehdrigen
Vorginge im Untergrund kénnen mithilfe
von DuMu* grundlegend analysiert wer-
den. Die Modellierung und Simulation ist
fiir Voraussagen tiber z.B. die Ausbreitung
des CO, und Abschitzungen der mit der
Speicherung verbundenen Risiken sehr
wichtig. Hierfiir miissen viele unterschied-
liche Prozesse beschrieben werden. DuMu*®
bietet die Mdglichkeit je nach Fragestel-
lung unterschiedliche Komplexititslevel
einzubinden, etwa Mehrphasen-Stromun-
gen, Mehrkomponenten-Transport, geo-
mechanische Vorginge oder geochemi-
sche Prozesse.

Ein weiteres Treibhausgas riickt in den Fo-
kus von DuMu®: Methan. Die Wirkung

dieses Treibhausgases ist weitaus stirker als

beispielsweise die Wirkung von CO,. Die
Erforschung der Mechanismen, die zu ei-
ner Migration von biogenem oder geoge-
nem Methan aus dem Untergrund in die
Atmosphire fithren und damit letztlich
zur Erderwirmung beitragen, ist somit
von immenser Bedeutung. Dabei spielen
Anwendungen wie die unkonventionelle
Gasférderung (,Hydraulic Fracturing®),
aber auch die Emission aus Kohleflozen
oder die mikrobielle Methanerzeugung
eine Rolle. Durch die Modellierung der
Methanmigration und den Vergleich mit
vorhandenen Messwerten kénnen neue
Erkenntnisse tiber den Ablauf und die Re-
levanz der verschiedenen Prozesse gewon-
nen werden. DuMu® bietet hierfiir ver-
schiedene Werkzeuge, um die Ausbreitung
von gasférmigem Methan im Untergrund
zu simulieren. Auch hier kann dank der
flexiblen und modularen Struktur sehr
gut auf die jeweils erforderlichen Komple-
xititslevel eingegangen werden.

Eine Anwendung, die beispielsweise im Zu-
sammenhang mit der Speicherung von
CO, untersucht wird, ist die Verwendung
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von Biofilmen zur gezielten Verinderung
von hydraulischen Eigenschaften im Un-
tergrund. Dieses ,,Bio-Clogging*“ genann-
te Verfahren erméglicht es durch den
Aufbau von Biofilmen und die gezielte,
mikrobiell induzierte Ausfillung von Kar-
bonaten natiirlich oder kiinstlich erzeugte
FlieBpfade abzudichten. Um die Abdich-
tungswirkung und Bestindigkeit einer sol-
chen Biomineralisierung vorhersagen zu
kénnen, miissen die verschiedenen bio-
geochemischen Reaktionen und der
Transport der einzelnen beteiligten Kom-
ponenten berechnet werden. In Zusam-
menarbeit mit der Montana State Univer-
sity werden dazu komplexe Modelle ent-
wickelt, die einerseits das
Biofilm-Wachstum und die Kinetiken der
Reaktionen sowie andererseits die Stro-
mungs- und Transportprozesse miteinan-
der koppeln miissen.

Nachhaltigkeit im Umgang mit bestehenden

Ressourcen und Ausbau neuartiger Tech-
nologien steht gleichfalls im Vordergrund
eines weiteren, durch DuMu* simulierba-
ren Forschungsfeldes: den Brennstoffzel-
len. Diese erzeugen Strom und Wirme
aus der chemischen Reaktion zwischen
Wasserstoff und Luft. Da als einziges Ab-
fallprodukt Wasser entsteht, werden
Brennstoffzellen als Zukunftstechnologie
betrachtet, mit der emissionsarm Autos
angetrieben, Gebdude geheizt und Com-
puter betrieben werden kénnen — voraus-
gesetzt, es werden erneuerbare Energien
zur Erzeugung des Brennstoffs (Wasser-
stoff oder Alkohol) genutzt. Lebensdauer,
Effizienz und Produktionskosten sind
Schliisselfaktoren fiir den erfolgreichen
kommerziellen Einsatz. Das bei der Reakti-
on entstehende Wasser hat wiederum gro-
Ben Einfluss auf die Effizienz und Lebens-
dauer der Brennstoffzellen. Simulationen
konnen nun helfen, die Stromungsprozes-
se und die Verteilung des Wassers in den
einzelnen Brennstoffzellenkomponenten
besser zu verstehen und zu optimieren. In
DuMu* steht ein Modell zur Vertiigung,
welches die chemische Reaktion, die resul-
tierende Stromdichte und die Wassermen-
ge sowie die Ausbreitung des Wassers be-
schreibt und so einen Beitrag zur Weiter-
entwicklung dieser Technologie leistet.




5.2 Aktuelle Beispiele aus der
Praxis

Zwei aktuelle Anwendungsgebiete der Du-
Mu*-Simulationen sollen hier genauer
vorgestellt werden: CO,-Speicherung und
Wassermanagement in Brennstoffzellen.

Die geologische Speicherung von CO, ist
das zentrale Thema der im Exzellenzclus-
ter Simulation Technology (SimTech) ver-
folgten Vision ,Umwelttechnik®. Gleich-
wohl die CO,-Speicherung vor allem in
Deutschland héchst umstritten und ge-
sellschaftlich derzeit nicht mehrheitstihig
ist, besitzt das Thema fiir die Umwelttech-
nik eine gleichbleibend hohe Relevanz.
Eine Reihe von Anwendungen und Inge-
nieurproblemen lassen sich mit sehr ihn-
lichen Methoden, wie sie eben auch von
DuMu* bereitgestellt werden, beschreiben
und behandeln, z.B. Untersuchungen zum
Hydraulic Fracturing (Fracking) oder die
dauerhafte Lagerung nuklearer Abfille im
Untergrund.

Den hier aufgefiihrten Problemstellungen ist
gemein, dass Simulationswerkzeuge un-
verzichtbar sind, um Fragen zu auftreten-
den Risiken, zur Machbarkeit oder zum
Design konkreter Projekte zu beantwor-
ten. Sie haben damit eine hohe gesell-
schaftliche Relevanz und sind fiir die fun-
dierte Abwidgung unterschiedlichster Me-
thoden der Energieerzeugung und ihrer
Umweltfolgen unabdingbar. Die unmittel-
bare Vernetzung von Sozialwissenschaft-
lern mit Ingenieurwissenschaftlern in ge-
meinsamen Projekten zur CO,-Speiche-
rung ist ein besonderes Merkmal der
Arbeit im Rahmen von SimTech. Aus ei-
ner SimTech-Kooperation ist inzwischen
ein neues Forschungsverbundvorhaben
mit der Bundesanstalt fiir Geowissenschaf-
ten und Rohstoffe (BGR, Hannover) ent-
standen. Ziel ist es hier, einen partizipati-
ven Modellierungsansatz zu verfolgen, der
Stakeholder-Gruppen in verschiedenen
Stufen des Modellierungsprozesses mitein-
bezieht, um einerseits die Rezeption von
Modellierung und Simulation sowie deren
Ergebnisse zu verbessern und andererseits
Wege zu erforschen, wie sich die Transpa-
renz beim Zustandekommen von Simula-
tionsergebnissen und deren Interpretation
optimieren lisst.

Der Pilotstandort Ketzin (www.co2ketzin.
de), 40 Kilometer westlich von Berlin ge-
legen, ist die momentan einzige CO,-Spei-
cherstiitte in Deutschland. Hier wurden
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unter Leitung des Deutschen GeoFor-
schungsZentrums GFZ von 2008 bis 2013
insgesamt knapp 70.000 Tonnen CO, ge-
speichert mit dem Ziel, das Wissen tiber
die Speicherung von CO, und tiber die
Prozesse, die dabei im Untergrund auftre-
ten, zu erweitern sowie Erfahrungen mit
der praktischen Umsetzung der Techno-
logie zu sammeln. Das CO, wird dabei un-
terhalb eines ehemaligen Erdgasspeichers
in 630 bis 650 Metern Tiefe in porésen
Sandsteinschichten gespeichert.

Im Jahr 2004 wurde mit den vorbereitenden

Arbeiten an der Speicherstitte begonnen.
Unter anderem wurden drei Bohrungen,
eine fiir die Injektion des CO, (Ktzi 201)
und zwei weitere fiir das Monitoring und
die Datenanalyse (Ktzi 200, Ktzi 202), er-
richtet. Die Beobachtungsbohrungen wur-
den in den Jahren 2011 und 2012 um zwei
weitere ergianzt.

Im Juni 2008 wurde begonnen in die Boh-

rung Ktzi 201 CO, zu injizieren. Die Injek-
tion wurde Ende August 2013 planmiBig
nach der Einfithrung von 67.271 t CO, be-
endet. Fiir das Monitoring wurde der
Druck an der Bohrung Ktzi 201 gemessen
und CO,-Sensoren in den beiden Beobach-
tungsbohrungen Ktzi 200 und Ktzi 202 an-
gebracht, um so die Ankunftszeiten des
CO, an den einzelnen Beobachtungsboh-
rungen zu bestimmen.

Uber den gesamten Zeitraum, d.h. bereits

beginnend mit der Vorbereitungsphase
vor der Injektion wurden begleitende nu-
merische Simulationen durchgefiihrt. Zu-
nichst wurden Querschnittsaufgaben, wie
die Untersuchung von Temperatureffek-
ten angegangen. Diese unterstiitzten die
Entwicklung des geologischen Modells,
das auf Grundlage der Ergebnisse aus der
Bohrkernanalyse und den seismischen Un-
tersuchungen erstellt werden konnte. Das
geologische Modell beinhaltet Daten tiber
die Porositits- und Permeabilititsvertei-
lung im Reservoir und es weist u.a. ver-
gleichsweise gut durchlissige Sandkanile
auf, in welchen sich das CO, bevorzugt
verteilen kann.

Mit dem bis dahin bestehenden geologischen

Modell konnte die Ankunftszeit an der
ersten Beobachtungsbohrung — Ktzi 200 —
sehr gut abgeschitzt werden. Allerdings
wurde der Druck an der Injektionsboh-
rung sowie die Ankunftszeit an der zwei-
ten Beobachtungsbohrung stark unter-
schitzt. Eine zentrale Aufgabe der dyna-
mischen Modellierung war das History
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(a) Simulation der Ausbreitung von
Kohlendioxid im Pilotspeicherstandort
Ketzin nach 1652 Tagen. In blau und
rot sind die unterschiedlichen Durch-
lissigeiten der Speicherformation dar-
gestellt.

(b) Vergleich zwischen berechnetem

und gemessenen Druck im Injektions-

brunnen.

Zu sehen ist der Sauerstoffanteil in der
Gasphase im simulierten Modellgebiet
einer PEM Brennstoffzelle. Dieses
umfasst einen Ausschnitt der Gasdif-
fusionsschicht mit zwei halben Gaska-
nilen. Durch die Reaktion, welche in
der Reaktionsschicht — der nach oben
gewandten Fliiche — stattfindet, wird

die Sauerstoffkonzentration reduziert.
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Matching fiir den Druck und die An-
kunftszeiten mit dem laufend aktualisier-
ten geologischen Modell [6]. Hierfiir
konnen verschiedene Herangehensweisen
gewihlt werden, die im Reservoir-Engi-
neering zum Teil seit Jahren eingesetzt
werden. Bei dem von uns gewihlten
Ansatz wurde das Modell zunichst durch
inverse Modellierung kalibriert und an-
schlieBend ein geologischen Features
(Sandkanals bzw. Ablagerung) lokal modi-
fiziert. Dadurch konnte sowohl der Druck
als auch die beiden Ankunftszeiten im
numerischen Modell abgebildet werden.
Das Wassermanagement in
Brennstoffzellen hat eine he-
o rausragende Bedeutung fiir
das Leistungsverhalten einer
Brennstoffzelle. Bei PEM (Po-
lymer-Elektrolyt-Membran)
Brennstoffzellen reagieren
Sauerstoff und Wasserstoff zu
Wasser. Die Membran leitet
die Protonen von der Ano-

=]

T -E--I-TL

denseite zur Reaktions-

schicht, wo ausreichend
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Sauerstoff vorliegen muss,
um eine erfolgreiche Reak-
tion zu erzielen. Durch das
Reaktionsprodukt Wasser
werden die Porenrdiume auf
der Kathodenseite jedoch gefiillt, so dass es
unter Umstinden zu einer Limitierung des
Sauerstofttransports vom kathodischen
Gaskanal kommt. Dieser kann seinerseits
nicht als ein pordses Medium beschrieben
werden, da dort eine Gasstromung bei klei-
nen bis moderaten Reynolds-Zahlen statt-

findet. Die Aufgabe des Gaskanals ist es ne-
ben der Versorgung mit Sauerstoff auch
fiir den Abtransport von Wasser (in Form
von Dampf oder Trépfchen) zu sorgen. Die
Beschreibung der dort entstehenden Was-
sertropfen und der Interaktion zwischen
Tropfen, Gasstromung und porésem Medi-
um ist Gegenstand aktueller Forschung.
Ein bestehendes Modell zur Kopplung frei-
er und pordser Stromung wird dabei um
Tropfenbildung, Tropfenwachstum und
Ablésung erweitert. Darauf aufbauend soll
der Transport der Tropfen in der Gasstro-
mung und die Interaktion mit den hydro-
philen Winden des Gaskanals beschrieben
werden.

Besonderes Augenmerk bei der Modellie-
rung liegt daher auf der Grenzfliche zwi-
schen pordser Gasdiffusionsschicht und
Gaskanal. Dort kommt es zu Austausch-
prozessen und Tropfenbildung, wodurch
die Wasserverteilung und damit die Leis-
tung der Brennstoftzelle signifikant be-
einflusst werden. Eine Herausforderung
besteht in der Beschreibung eben dieser
Grenzfliche, an der die unterschiedlichen
Strdmungskompartimente (porbses Me-
dium — freie Stromung) zusammentreffen.

Des Weiteren gilt es die vorwiegend hydro-
phoben Eigenschaften der Gasdiffusions-
schicht zu beschreiben. Wihrend der
natiirliche Untergrund typischerweise
hydrophil ist, sodass Wasser in der Regel
immer diejenige Fluidphase ist, die die
Porenoberfliche am stirksten benetzt, ist
dies in der Gasdiffusionsschicht einer
Brennstoffzelle infolge der hydrophoben
Beschichtung genau umgekehrt. Dem
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ZUSAMMENFASSUNG

Die Entwicklung eines Open-Source-Simulators zur Modellierung von Stromungs- und Transportprozessen in

porisen Medien fiir komplexe Ingenieuranwendungen ist das zentrale Anliegen des Projekts DuMu* (dumux.

org). In diesem Beitrag werden das Entwicklungskonzept vorgestellt und Einsatzmoglichkeiten aufgezeigt.

Anhand von Beispielen werden einerseits aktuelle Methodenentwicklungen (z.B. Kopplung von Modellen,

Upscaling und Multi-Skalen-Ansitze, Adaptivitit) und andererseits interessante Anwendungsbereiche (z.B.

CO,-Speicherung, Brennstoffzellen) diskutiert. Daran wird deutlich, dass die Entwicklung grundlegender Me-

thoden nicht isoliert von den Problemen der Anwendungsbereiche erfolgt, und dass durch die Implementierung

in DuMu* eine Anwendung auf problemrelevanter Skala leichter realisiert werden kann.

muss in entsprechend angepassten Konsti-
tutivbeziehungen fiir relative Permeabili-
tit und Kapillardruck Rechnung getragen
werden. Die zuverlissige Bestimmung
dieser Beziehungen ist allerdings noch ein
weitgehend ungel6stes Problem.

Schlussbemerkungen

Mit DuMu®, so konnte gezeigt werden, kén-
nen also unterschiedlichste Strémungs-
und Transportprozesse in pordsen Medien
simuliert werden und fiir diverse Anwen-
dungen nutzbar gemacht werden. Die Ein-
haltung von Open-Source-Entwicklungs-
prinzipien garantiert, dass die Software
nachhaltig fiir jeden interessierten Nutzer
zur Verfligung steht. Damit schaftt Du-
Mu* eine Grundlage fiir mehr Transpa-
renz und Reproduzierbarkeit der durch-
geflihrten Simulationen. Die Simulations-
technologie bendtigt dringend diese
Transparenz, um in Zeiten immer kom-
plexer werdender Rechenmodelle und
anwachsender Datenmengen glaubhaft
und nachvollziehbar zu bleiben. ©
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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-
tithrung 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-
gefithrt 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-

CYBER-INFRASTRUKTUR [&:153
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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 benétigten 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 tibergeben,
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 kénnen. 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 wihrend 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)

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 maéglich, 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 Korpers (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 Durchfithrung 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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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

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

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.

CYBER-INFRASTRUKTUR [&:1)
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Integration von Sensordatenstromen
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

Feuchtigkeit

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-
mdoglicht der Einsatz von Pridiktionstech-
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 gednderte 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 kénnen. 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-
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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 kdnnen 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-
schrankung 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. Fine 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 grofen
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
konnen 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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Simulationstools

fur Mensch—Computer—

Interaktionen

Als zentrale Werkzeuge sind
computergestltzte Simulationen
schon jetzt aus Wissenschaft
und Industrie nicht mehr weg-
zudenken. Ziel ist es, dass

auch Laien diese Tools zukunftig
ohne Anleitung bedienen und
bei alltaglichen Entscheidungs-
prozessen — Nehme ich das
Fahrrad oder den Bus? - ein-

setzen konnen.

1. Einleitung

Computergestiitzte Simulationen haben in
den letzten Jahren eine so groBe Verbrei-
tung gefunden, dass ihre Ergebnisse viel-
tiltige Lebensbereiche betreffen. Die Band-
breite reicht dabei von Simulationen, die
Endnutzer direkt betreffen, wie die Vor-
hersage des Wetters, bis hin zu Simulatio-
nen, die bei der Herstellung von optimier-
ten Produkten, wie beispielsweise in der
Automobilherstellung, helfen. Gleichzei-
tig sprechen Simulationswerkzeuge neue
Nutzergruppen an. Als zentrale Werkzeu-
ge sind computergestiitzte Simulationen
in Wissenschaft, industrieller Forschung
und bei der Entwicklung vielfiltiger Pro-
dukte damit nicht mehr wegzudenken.
Trotzdem nutzen vor allem Experten
Simulationswerkzeuge, und der Aufwand
tiir die Einarbeitung ist weiterhin sehr
groB. Dabei konnte der Einsatz dieser ,,Si-
mulation Tools“ schon flichendeckender

sein, zumindest was die erforderliche Re-



chenleistung angeht, die den Endnutzer
in ihren Computern zur Verfiigung steht.
Dass sich die Simulation Tools trotzdem
noch nicht im Alltagsgebrauch durch-
gesetzt haben, liegt auch an der weiterhin
hochkomplexen Bedienbarkeit dieser
Werkzeuge.

Welches enorme Potenzial freigesetzt werden
kann, wenn Werkzeuge auch vom Laien
handhabbar werden, lieB sich in anderen
Bereichen bereits gut beobachten. In der
Mitte der 1970er-Jahre war es etwa noch
schwer vorstellbar, dass ein durchschnitt-
licher Benutzer in der Lage sein konnte,
Texte in Buchdruckqualitit selbst zu set-
zen und druckreife Informationsgrafiken
zu erstellen. Die gingige Interaktionsform,
um Texte zu setzen, waren iiber lange Zeit
Beschreibungssprachen, welche dhnlich
der Programmierung sind (z.B. TeX oder
spater LaTeX). Durch die Entwicklung von
sogenannten ,What You See Is What You
Get“-Textverarbeitungen ist es heute
hingegen selbstverstindlich, dass bereits
Schulaufsitze zumindest im Layout und
Satz eine professionelle Qualitit aufwei-
sen. Einfach zu benutzende Textverarbei-
tungen haben zu einer dramatischen
Verbesserung der Satz- und Layoutqualitit
von Dokumenten gefiihrt, die auch von
normalen Anwendern erreicht werden
kann. Vergleicht man universitire Ab-
schlussarbeiten von 1980 und 2010, so ist
dieser Unterschied sehr auffillig. Anders
als vielleicht zu erwarten war, hat diese
Entwicklung professionelle Satzsysteme
fiir die Nutzung durch Experten mitnich-
ten verdringt. Viele Wissenschaftler und
professionelle Layouter verwenden immer
noch Beschreibungssprachen wie LaTeX.
So kann vermutet werden, dass sich die
Entwicklung von einfach zu benutzenden
Textverarbeitungssystemen fiir Endnutzer
und professionellen Desktop-Publishing-
Systemen eher gegenseitig befruchtet hat.
Dem Durchschnittsnutzer wurden somit
ganz neue Moglichkeiten erdftnet, wih-
rend Experten bessere Ergebnisse in kiir-
zerer Zeit erzeugen kénnen.

Fiir die heute gingigen Simulationswerkeuge
gilt, dass sie darauf ausgerichtet sind, Ex-
perten moglichst gut zu unterstiitzen. Als
Experten werden hier vor allem Personen
verstanden, die sowohl in dem Feld, in
welchem die Simulation ihre Anwendung
findet, fachkundig sind, als auch in der

MENSCH-COMPUTER-INTERAKTION

SUMMARY

Computer-assisted simulations gained momentum in academia and industry. Today, simula-
tion tools are widely used but still for experts only. In other domains we saw the enormous
potential when tools for experts become available to end users. When word processors be-
came easy to use they became widespread and dramatically increased the quality of the
documents created by non-expert users. In this article we review the interaction paradigms
for simulation tools. To make simulation tools usable by end users it will be necessary to
provide expressive means for input and output. The bandwidth of the communication channel
between computers and humans must be increased. Computers will react on implicit input
that includes eye movement and other physiological characteristics. Through this we envi-
sion that easy to use ubiquitous simulation tools will empower everyone to make more found-
ed decisions. Running a simulation will be as easy and common as writing a letter in a word
processor today.

Programmierung und Nutzung von Simu-
lationssystemen. Solche Umgebungen und
Werkzeuge zeichnen sich durch eine grofe
Ausdrucksstirke aus, d.h. die mit ihrer Hil-
fe simulierten Szenarien sind detailliert ge-
staltbar und damit umso aussagekriftiger,
lassen sie doch Riickschliisse auf einzelne,
variable Parameter zu. Dariiber hinaus bie-
ten sie einen effizienten und effektiven
Umgang mit den zugrundeliegenden Algo-
rithmen. Die Experten sollen durch die
Systeme nicht in dem eingeschrinkt wer-
den, was sie simulieren wollen. Der ver-
gleichsweise hohe Lernaufwand, den die
entsprechend komplexen Systeme in ihrer
Bedienung erfordern, wird dafiir in Kauf
genommen. Personen, welche hingegen
,nur® Experten in ihrem eigentlichen
Fachgebiet sind, in welchem Sie die Simu-
lation nutzen mochten, aber keine Kennt-
nis im Umgang mit dem Simulationssys-
tem haben, kénnen dementsprechend die
Simulationen nicht nutzen. Ohne Wissen
iiber die Eigenschaften der verfiigbaren Al-
gorithmen, ihrer Schwichen und Méglich-
keiten, finden sie keinen direkten Zugang
und bendétigen Unterstiitzung von Simula-
tionsexperten. Die Balance zwischen einer
hohen Funktionalitit und einfachen Be-
dienbarkeit ist daher eine grundlegende
Frage in der Gestaltung von Simulations-
werkzeugen fiir eine breite Nutzerschicht.
In unseren Forschungsarbeiten beschifti-
gen wir uns damit, wie die Interaktion mit
Simulationssystemen vereinfacht werden
kann. Unsere Vision ist, dass durch die
von Endanwendern einfach zu nutzenden
Simulationswerkzeuge ein dhnliches Po-
tenzial freigesetzt werden kann, wie wir es
in den vergangenen Jahrzehnten im
Bereich Desktop Publishing beobachten
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Beispiel eines Simulationsprogramms
und der grafischen Darstellung in
NetLogo. Auf der linken Seite ist ein
typischer” Quellcode zu sehen, auf
der rechten die grafische Oberfliche,
wie sie sich dem Nutzer darstellt. Auf
dieser Ebene kann der Nutzer auch
ohne Programmier-Know-how die Si-
mulation ,,bedienen und z.B. einzelne
Parameter setzen und den Ablauf der

Simulation beobachten.

konnten. Im Kasten am Ende des Beitrags
sind verschiedene Beispiele fiir diese Vision
aufgefiihrt.

2. Interaktionparadigmen

Fiir ein besseres Verstindnis, wie nah oder
fern die Umsetzung dieser Vision ist, soll
zunichst ein Uberblick iiber verschiedene
Interaktionsparadigmen und Formen der
Mensch-Computer-Interaktion gegeben
werden, welche in der Simulationstechnik
relevant sind. Thre Vor- aber auch Nach-
teile in der Nutzung miissen zwingend
bedacht werden, will man die intuitive
Interaktion mit Simulationssystemen er-
reichen.

2.1 Programmierung

In vielen technischen Fichern und insbeson-
dere in der Simulationstechnik ist die Er-
stellung von Softwareprogrammen (Pro-
grammierung) eine gingige Form der
Mensch-Computer-Interaktionen. Wissen-
schaftler und sogenannte Dominenexper-
ten mit Programmierkenntnissen legen
in Form von Computerprogrammen und
Datenmodellen das spezifische System und
sein Verhalten fest. Bei diesem Ansatz
kénnen Softwareprogramme in Program-
mier-Hochsprachen wie C/C++ oder Java
direkt fiir eine bestimmte Plattform (z.B.
PC oder GroBrechner) entwickelt werden.
Alternativ werden die Programme als in-
terpretierbare Skripte implementiert.

In der Simulationstechnik kénnen durch
spezifische und fiir einen bestimmten

Zweck erstellte Programme Simulationen
wie auch die zu Grunde liegenden Modelle
beschrieben werden. Zur Durchfiithrung
der Simulation wird dann dieses spezifisch
tiir die jeweilige Aufgabenstellung erstellte
Programm ausgefiihrt. Im Allgemeinen
wird das Programm durch zusitzliche
Eingabeparameter und Daten erginzt. Ein
Beispiel fiir eine solche Simulationsumge-
bung ist NetLogo, ein programmierbares
Modellierungs- und Simulationstool,
welches besonders fiir die agentenbasierte
Simulation von natiirlichen und sozialen
Phinomenen wie beispielsweise der Bewe-
gung von Menschenmassen in Notfall-
simulationen geeignet ist.

Der zentrale Vorteil der Programmierung als
Schnittstelle zwischen Mensch und Simu-
lationswerkzeug ist die bereits erwihnte
Ausdruckstirke einer Programmierspra-
che. Mittels Programmierung kénnen na-
hezu beliebige Simulationen und Modelle
realisiert werden. Die Méglichkeiten, eine
bestimmte Simulation zu verwirklichen,
sind eigentlich nur durch die Fihigkeiten
des Entwicklers und die eventuell notwen-
dige Rechenleistung begrenzt. Der groBe
Nachteil besteht jedoch darin, dass Ent-
wickler und Nutzer der Simulation glei-
chermaBen iiber Fihigkeiten zur Program-
mierung verfiigen oder aber sich aneignen
miissen. So ist in vielen wissenschaftlichen
Anwendungen der Entwickler der Simu-
lation auch gleichzeitig der Nutzer. Sind
Entwickler und Nutzer unterschiedliche
Personengruppen, ist es hingegen sinnvoll,
auch unterschiedliche Benutzungsschnitt-
stellen zur Verfiigung zu stellen.



2.2 Grafische Benutzungsschnitt-
stellen und direkte Manipulation

Die meisten Computersysteme verfiigen
heute iiber grafische Benutzungsschnitt-
stellen, welche mittels direkter Manipu-
lation von sichtbaren Objekten bedient
werden. Die grundlegende Idee bei der di-
rekten Manipulation ist, dass fiir relevante
Daten und Funktionen eine grafische Re-
prasentation auf dem Bildschirm geschaf-
fen wird, mit welcher interagiert werden
kann [1]. Die Interaktion geschieht mit
einem Zeigegerit (z.B. einer Maus) oder
direkt am Bildschirm (z.B. Touchscreen).

Grafische Benutzungsschnittstellen und der
Interaktionsstil der direkten Manipulation
vereinfachen die Interaktion mit Compu-
tern und Anwendungen wesentlich, da die
auf dem Bildschirm dargestellten Objekte
den Interaktionsraum bestimmen und
dem Benutzer Hinweise auf mégliche In-
teraktionen geben. Dadurch wird der Auf-
wand fiir das Erlernen eines Systems stark
verringert, und Benutzer kénnen durch
Ausprobieren die Funktion des Systems
erkunden. Gute grafische Benutzungs-
schnittstellen verwenden solche grafische
Darstellungen, welche es dem Benutzer
erméglichen, die einzelnen Aktionen in-
tuitiv zu erfassen. Dariiber hinaus haben
sie zusitzlich noch die Eigenschaft, dass
alle Aktionen, die der Benutzer durch-
tithrt, riickgingig zu machen sind.

Im Gegensatz zu einer Programmierschnitt-
stelle sind die Moglichkeiten des Benutzers
durch die grafische Oberfliche natiirlich
eingeschrinkt. Ist fiir eine Variable ein
Schieberegler vorhanden, welcher nur
ganze Zahlen zulisst, so ist es eben nur
mdglich, ganze Zahlen einzugeben. Ist fiir
einen Wert kein Interaktionselement vor-
handen — wie z.B. fiir die Farbe der Schafe
in (01) — kann dieser Parameter auch
nicht verindert werden. Durch die Ver-
wendung einer grafischen Oberfliche wird
zwar die Bedienung vereinfacht, allerdings
auf Kosten einer geringen Ausdrucksstir-
ke. Grafische Benutzungsschnittstellen
werden somit hdufig zur interaktiven
Steuerung von Simulationen und zur Pa-
rametrisierung verwendet.

In der Anwendung der Simulationstechno-
logie findet man daher hiufig den Fall,
dass Nutzer der Simulation mit einer we-
niger michtigen grafischen Schnittstelle
interagieren und die Entwickler gegebe-
nenfalls auf den Quellcode zuriickgreifen.

- MENSCH-COMPUTER-INTERAKTION -

Damit eine gréBere Nutzergruppe Simu-
lationswerkzeuge verwenden kann, ist es
zentral, dass diese einfacher zu bedienen
sind. Wie eingangs erwihnt, bedeutet das
aber, dass eine Vereinfachung der Nut-
zung die Méglichkeiten einschrinkt, wel-
cher der Nutzer hat. Historisch hat sich
gezeigt, dass durch einfachere Benut-
zungsschnittstellen und Konzepte neue
Nutzer hinzukommen, dass jedoch die bis-
herigen Benutzer nur bedingt auf neue
Bedienkonzepte umsteigen, da sie die Aus-
drucksstirke nicht vermissen méchten.

2.3 Interaktion mit Visualisierungen

Generell ist es schwierig, numerische Daten
ohne weitere Hilfsmittel zu verstehen.
D.h. eine Reihe von Punkten als Menge
oder Liste geschrieben gibt wenig Auf-
schluss tiber deren Zusammenhang. Hin-
gegen kann bereits eine Darstellung dieser
Daten in einem Koordinatensystem hel-
fen, dass die Zusammenhinge auf den
ersten Blick erkennbar sind: (02). Dieses
kleine Beispiel zeigt, dass die gewihlte
Darstellungsform von Informationen und
insbesondere die Darstellung von Ergeb-
nissen einer Simulation einen sehr groBen
Einfluss auf die Verstindlichkeit haben.
Typische Aufgaben, die durch die visuelle
Darstellung von Daten erleichtert und
ermoglicht werden, sind z.B. Datenverglei-
che, das Erkennen von Strukturen und
Beziehungen oder das Herausfiltern von
tiir die Aufgabe relevanten Daten.

1: 10;0 373 5:9,7 7:7;10 9:7:13 11: 10;19
21: 12,0 19:13;3 17: 11,7 15:13;10  13:13;13
2:10;3 4:1;4 6:3;8 8 411 10: 5;14
20:12;3 18: 194 16: 178 14: 16;11  12: 1514
i
11} R “ 1 Q-\
* r 1% " d_j"\— .o—"'}.
¥ ® -d""r;-’ l:F""‘-\-.._\_\_\_\_\_\__\_-
3 bS] Tem— e ——
.,-'-"-FF H"""--\_\_\_
. — T
i @ m 1= " {:—-_.__\__ _____.-—:""'
i n [ .|

Die Semantik der geordneten Punkte

(oben) ist ohne Hilfsmittel nur schwer
zu sehen, geschweige denn zu ver-
stehen. Eine Darstellung im Ko-
ordinatensystem (unten links) macht es
einfacher; werden noch Hilfslinien
eingefiigt, ergibt sich ein klar zu er-
gejugt, er
kennendes Bild (unten rechts).




THEMENHEFT FORSCHUNG | SIMULATION TECHNOLOGY

Rendering Clustor

Frojection Screen

Hochauflosende Grofprojektionswand

im VISUS Visualisierungslabor

an der Universitiit Stuttgart, siehe In heutigen Simulationen entstehen hiufig

http: | [www.visus.uni-stuttgart.de| sehr groB Datenmengen, welche auf nor-

institut[visualisierungslabor.html malen Bildschirmen (z.B. Full-HD mit
1920 <1080 Pixeln) nicht mehr vollstindig
dargestellt werden kénnen. So mussten
unterschiedliche Ansitze entwickelt wer-
den, um auch mit gréBeren Datenmengen
visuell umzugehen. Eine Strategie ist die
Visualisierung auf gréBeren Displays, wie
zum Beispiel an der Universitit Stuttgart
im VISUS Visualisierungslabor, wo eine
hochauflésende GroBprojektionswand mit
6 mal 2,25 Meter GroBe Darstellungen in
2D und 3D erlaubt. Dabei ist bei der 3D-

mente neue Einsichten gewonnen werden
konnen. Im Entwurf von solchen Syste-
men ist es zentral, die Aufgabenteilung
zwischen Mensch und System sinnvoll zu
gestalten. Die Aufgabe des Computers
wire es etwa spezifische Suchanfragen, das
Sortieren und Ordnen, Filtern oder aber
arithmetische Operationen schnell und
effizient bereitzustellen. Der Part des
menschlichen Nutzers ist im Gegensatz,
Hypothesen aufzustellen und zu priifen,
Strukturen zu erkennen, Zusammenhin-
ge zu erkunden oder Schlussfolgerungen
zu ziehen. Diese Prozesse lassen sich gut
verallgemeinern und auf die Entdeckung
von Kausalititen anwenden [4].

Eine Vielzahl an Visualisierungstechniken

und Diagramm-Typen steht dabei fiir un-
terschiedlichste Datenstrukturen bereit.
Beispiele sind einfache zweidimensionale
Karten, auf welchen Daten iiberlagert
werden, dreidimensionale riumliche
Strukturen, Parallelkoordinaten fiir die
Darstellung multidimensionaler Daten
oder verschiedene Baumdarstellungen
und Netzwerkvisualisierungen. Typische
Interaktionsmechanismen wie Scrollen
oder ,Drag & Drop® werden hier fiir die
Navigation und die Auswahl von Daten
bendtigt.

Darstellung eine Auflésung von 44 Millio- 2.4 Multimodale Interaktion mit
nen Pixeln je Auge mdglich: (03). Eine an- Simulationen

dere Strategie ist die Reduktion der Daten

auf eine Menge, die auf bereits vorhande- Der visuelle Kanal ist bei der Ausgabe von

nen Displays dargestellt werden kann.

Wie das gelingen kann, verrit das , Visuali-
sierungsmantra“ von Shneiderman poin-
tiert: ,Uberblick, Zoom und Filter, Detail-
betrachtung“ [2].

Im Umgang mit groBen Datenmengen ist es
also extrem hilfreich, wenn der Benutzer
selbst die Visualisierung steuern kann. Da-
bei ist es moglich, interaktiv festzulegen
und zu verschieben, welcher Teil der Da-
ten betrachtet wird, welche Parameter und
welche Zusammenhinge dargestellt wer-
den oder mit welchem Detaillierungsgrad
Informationen angezeigt werden sollen.
Der Begriff ,,Visual Analytics® beschreibt
in Konsequenz eine wissenschaftliche Vor-
gehensweise, bei der analytische Schluss-
folgerungen aus grofen Datenmengen
durch interaktive Benutzungsschnittstel-
len unterstiitzt werden [3]. Eine grundle-
gende Annahme ist hier, dass durch die
Interaktion mit den Daten und der geziel-
ten visuellen Darstellung einzelner Ele-

Informationen durch Computersysteme
vorherrschend. Wie bereits beschrieben,
konnen verschiedene Formen der grafi-
schen Darstellungen genutzt werden, um
groBe Datenmengen und deren Zusam-
menhinge (auf einen Blick) sichtbar zu
machen. Die visuelle Vermittlung bietet
sich allein schon deswegen an, da Men-
schen so eine besonders groBe Menge an
Informationen wahr- und aufnehmen
konnen. Doch welche Rolle spielen Sin-
nesorgane wie das Horen oder Tasten fiir
die Informationsaufnahme bei Simula-
tionen? Das Konzept der multimodalen
Interaktion setzt hier an und beruht auf
der Idee, verschiedene Modalititen be-
ziehungsweise Sinneskanile bei der Inter-
aktion einzubeziehen. Systeme kénnen
dabei so gestaltet sein, dass verschiedene
Sinne gleichzeitig genutzt werden. Ein Bei-
spiel ist die Datenvermittlung durch eine
Kombination aus visueller Darstellung,
Tonwiedergabe und haptischer Ausgabe.



Eine andere Form der Multimodalitit ist
die Bereitstellung diverser Modalititen fiir
die gleiche Funktion, wobei der Benutzer
auswiithlen kann, welche er verwendet. Ein
Beispiel hierfiir ist eine moderne grafische
Oberfliche mit Sprachsteuerung. Hier
konnen Befehle alternativ mit der Tasta-
tur, der Maus oder mit Sprache eingege-
ben werden. Multimodalitit ist dabei in
beide Richtungen der Mensch-Computer-
Interaktion denk- und anwendbar, also so-
wohl fiir die Kommunikation vom Com-
puter zum Menschen als auch vom Men-
schen zum Computer.

Fiir Simulationen bleibt der visuelle Kanal

sicherlich am bedeutsamsten, dennoch
erdffnen weitere Modalititen ganz neue
Méglichkeiten, Vorginge und Daten fiir
den Menschen erfahrbar zu machen. Wie
fiihlt es sich z. B. an, bestimmte Schnitte
bei einem chirurgischen Eingriff durchzu-
fiihren? Dies ist visuell oder akustisch nur
schwer zu vermitteln, ldsst sich aber hap-
tisch gut darstellen. Gleiches gilt fiir den
anschaulichen und einfacher zu simulie-
renden Vorgang, bei dem eine Kirsche mit
einem Messer durchschnitten werden soll.

MENSCH-COMPUTER-INTERAKTION

Dabei wird zuerst die Haut eingedriickt be-
vor der Schnitt durch sie durchgeht und
letztlich auch das tieferliegende Frucht-
fleisch zerteilt wird. In der Mitte wird das
Messer durch den Kern abgelenkt. Wenn
nun die Krifte auf Basis der Materialeigen-
schaften simuliert werden, stellt sich die
Frage, wie sie dargestellt werden kénnen.
Mit einem haptischen Interaktionsgerit,
wie dem Geomagic Touch X (04), hilt der
Benutzer einen Stift, der ein Messer oder
Skalpell simuliert. Das Gerit erzeugt Krif-
te auf sechs Achsen und kann so authen-
tisch das Gefiihl des Messers, das durch
eine Kirsche schneidet, vermitteln.

In traditionellen Systemen werden Ein- und

Ausgabekanile zwischen Mensch und
Computer bislang klar getrennt. Eingaben
werden iiber Gerite wie Maus, Tastatur
oder Mikrofone getitigt. Ausgaben werden
tiir den Benutzer grafisch, akustisch oder
auch haptisch dargestellt. Das vorher an-
gesprochene haptische Interaktionsgerit
Geomagic Touch X ist beispielhaft fiir die
Zusammenfiihrung von Ein- und Aus-
gabe. Wihrend der Eingabe (also der Be-
wegung des Stifts) wird gleichzeitig und

Ein Nutzer bei Verwendung einer

Geomagic Touch X zur Interaktion mit
einem am Centre for Applied Re-
constructive Technologies in Surgery
(Cartis) entwickelten Modellierungs-
werkzeug. © 3D Systems geomagic
Solutions Be-greifbare Interaktion mit

Simulationswerkzeugen.
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Simulation der Auswirkung von

Gebiuden auf Schatten und Wind in

einer urbanen Umgebung (Bild aus unmittelbar die Ausgabe (also die Kriifte in
Underkoffler und Ishii 1998) den verschiedenen Dimensionen) erfah-
ren. Durch diesen Ansatz werden Daten
Begreifbare Simulation der In- und Informationen im urspriinglichen
teraktion zwischen Planeten in einem Sinn des Wortes begreifbar gemacht.

Sonnensysten (aus: Lee et al. 2011). Be-greifbare Interaktion (engl. Tangible Inter-
action) verallgemeinert dieses Konzept nun
und hat es sich zum grundlegenden De-
sign-Prinzip gemacht, Daten und Informa-
tionen direkt anfassbar und manipulierbar
zu machen [s. 5 und 6]. Die physikalische
Reprisentation von Daten scheint dem
Benutzer deren Verstindnis und Hand-
habung wesentlich zu erleichtern. Neben
den eigentlichen Daten kénnen mit die-
sem Ansatz auch Operatoren, welche die
Daten verdndern oder Programme steu-
ern, so umgesetzt werden, dass sie eine
einfache Form der Interaktion ermog-
lichen. Bei Schachrobotern ist dies etwa
der Fall.

Erste Ansdtze zur Entwicklung spezifischer
Simulationswerkzeuge, die fiir Endanwen-
der benutzbar sind, verwenden solche
be-greifbaren Benutzungsschnittstellen.
Interessant ist dabei, dass schon die friithen
und richtungsweisenden Arbeiten aus dem
Bereich der Tangible User Interfaces die
Interaktion von Endnutzern mit Simula-
tionen als zentrales Anwendungsfeld se-
hen. Viele grundlegende Konzepte von
Tangible User Interfaces sind dadurch
motiviert, dass solche Benutzungsschnitt-
stellen eine niedrigere Einstiegshiirde fiir
die Interaktion bieten und dariiber hinaus
eine gleichzeitige und kooperative Inter-

aktion mehrerer Benutzer erlauben. Da-
durch, dass die Interaktion mit den digita-
len Inhalten tiber die Bewegung/Mani-
pulation physikalischer Objekte abliuft,
konnen klassische Ansitze der Koordina-
tion und Verstindigung von Menschen
untereinander sowie der Antizipation zu-
kiinftiger Handlungen auf die digitale
Welt tibertragen werden.

Ein klassisches Beispiel hierfiir sind die Ar-
beiten von Underkoffler und Ishii zu Pla-

nungswerkzeugen fiir urbane Gebiete [7],
die u.a. Simulationsumgebungen entwi-
ckelt haben, in denen physikalische und
anfassbare Modelle von verschiedenen Ge-
biuden vom Benutzer frei auf einem Tisch
verschoben werden kénnen. Die Position
und Orientierung der Modelle wird dabei
von einem Computer erfasst und findet so
Eingang in eine Simulation. Der Simula-
tionsalgorithmus ermittelt fiir die aktuelle
Lage der Gebiudemodelle verschiedene
Aspekte, wie die jeweiligen Licht- oder
Windverhiltnisse an verschiedenen Stellen
des simulierten Stadtgebiets. Das Simula-
tionsergebnis wird auf die Szene projiziert
und so fiir den Benutzer direkt erfahrbar:
(05). Weitere Freiheitsgrade in dieser Si-
mulation, wie der Sonnenstand, die Wind-
richtung oder die Windgeschwindigkeit
kénnen durch den Benutzer interaktiv
verindert werden. Hierzu werden eben-
falls physikalische Objekte verwendet
(Z.B. ein Pfeil fiir die Windrichtung, der an
einer beliebigen Stelle positioniert werden
kann). Durch diese Form der Interaktion
werden Benutzer in die Lage versetzt, ver-
schiedene Szenarien auszuprobieren und
anschlieBend zu bewerten. Dabei kénnen
Einzelne oder auch Gruppen sehr schnell
und ohne vorherige Anleitung bestimmte
Simulationen durchfiihren und deren Er-
gebnisse quasi hautnah erfahren. Gleich-
zeitig zeigt dieses Beispiel, dass mit dieser
Form der Interaktion nur sehr spezifische



Simulationen durchgefiihrt und para-
metrisiert werden kénnen.

Ein weiteres Beispiel aus dem Bereich be-
greifbarer Benutzungsschnittstellen ist
ZeroN, ein System, bei dem Objekte durch
Magnetismus im freien Raum platziert
werden kénnen: (06). ZeroN wurde unter
anderem schon dazu eingesetzt, physika-
lische Vorginge wie die Bewegung von
Planeten im Sonnensystem zu simulieren
[8]. Der Nutzer kann hierbei die Position
eines Planeten im simulierten Sonnen-
system verdndern und die Auswirkungen
seiner Manipulation direkt beobachten.

3. Naturliche und Intuitive Inter-
aktion mit Simulationen

Zusitzlich zu den oben beschriebenen Inter-
aktionsparadigmen steht im Mittelpunkt
zahlreicher anwendungsorientierter For-
schung die Frage, wie die Interaktion zwi-
schen Mensch und Computer auf natiir-
liche und intuitive Weise unterstiitzt wer-
den kann [9]. Die grundlegende Idee
hierbei ist, dass Menschen ihre Interakti-
onserfahrungen, Verhaltensmuster aus
der realen Welt einsetzen kénnen um mit
Computern und Anwendungen zu inter-
agieren. Die Analogiebildung wird in der
Literatur als Konzept realititsbasierter In-
teraktion (engl. Reality-based Interaction)
definiert [10]. In diesem Ansatz werden Be-
nutzungsschnittstellen so umgesetzt, dass
sie auf Basis des Weltwissens der Anwender
intuitiv zu bedienen sind. Dieses Know-
how umfasst etwa die Kenntnis der grund-
legenden physikalischen Phinomene, die
Wahrnehmung des eigenen Kérpers und
der Umgebung sowie elementare soziale
Fihigkeiten. Solche quasi natiirlichen For-
men der Interaktion setzen jedoch voraus,
dass die Kommunikationsbandbreite zwi-
schen Computer und Mensch, und ins-
besondere in der Ausrichtung vom Men-
schen zum Computer, erhoht wird und
erhtht werden kann.

3.1 Bandbreite der Kommu-
nikation zwischen Mensch und
Computer

Die Entwicklung der letzten 30 Jahre fiihrte
zu einer stirker werdenden Asymmetrie
im Spektrum der Kommunikations- bzw.
Interaktionskanile zwischen Mensch und
Computer. Hochauflgsende Displaytech-
nologien, stereoskopische 3D-Darstellung

MENSCH-COMPUTER-INTERAKTION

und riumliche Audiowiedergabe haben
die Méglichkeiten in der Vermittlung vom
Computer zum Menschen enorm erhéht.
In der entgegengesetzten Richtung ,sieht*
der Computer vom Menschen immer
noch recht wenig, typischerweise lediglich
die X/Y-Bewegung der Maus und die Tas-
taturanschlige. Selbst aktuelle Biiroar-
beitsplitze und Workstations bieten kaum
mehr Eingabemdglichkeiten fiir den Be-
nutzer. Im Spielesektor vollzieht sich in-
des gerade ein Wandel: Computer erhalten
hier immer mehr Informationen vom
Menschen (z.B. durch eine Tiefenkamera,
die Bewegungen und Gesten erfasst), die
in der Folge eine natiirlichere Interaktion
erméglichen. Ein Forschungsziel der Zu-
kunft wird es in vielen weiteren Bereichen,
und eben auch in der Simulationstechnik
sein, die Bandbreite dessen, was ein Com-
puter wahrnehmen kann, auszubauen.

3.2 Implizite Interaktion

In heute verwendeten Systemen wird nahe-

zu ausschlieBlich die explizite Form der
Interaktion via Eingabegeriten wie einer
Tastatur und Maus genutzt, um Befehle
an den Computer zu tibermitteln. Die Ini-
tiative der Interaktion kann dabei sowohl
vom Menschen als auch vom Computer
ausgehen, jedoch sind die Eingaben spezi-
fisch und auf eine Aufgabe ausgerichtet.
Inzwischen ist es aber technisch sehr wohl
moglich, auch implizite Eingabekanile zu
nutzen [9]. Die Idee hinter einer impliziten
Interaktion ist, dass Informationen, welche
der Computer {iber den Benutzer erfassen
kann, ebenfalls als Eingabe ans System ge-
nutzt werden. Im Falle der Bedienung von
Maus und Tastatur konnen dies etwa Para-
meter wie die Schreibgeschwindigkeit oder
die Klick-Prizision sein. Diese Informa-
tionen helfen, das System und die Benut-
zungsoberfliche fiir den User zu optimie-
ren, ohne dass dieser explizit dem System
Priferenzen mitteilen muss.

Implizite Interaktion wird besonders dann

interessant, wenn neue Informationskani-
le zur Verfligung stehen und erschlossen
werden kdnnen. Denkbar ist hier z.B. die
Verwertung physiologischer Informatio-
nen, etwa der Stressanstieg bei einer kom-
plexen Darstellung oder Blickbewegungs-
daten. Diese konnen als implizite Eingaben
des Benutzers an das System genutzt
werden und somit gleichfalls eine natiir-
lichere Interaktion ermdglichen.
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hier in

Mithilfe eines Eye Trackers
der mobilen Variante als Brille — lasst
sich gut nachvollziehen, wie gut die zu
testenden Programme funktionieren.
Der aufgezeichnete Blick des Nutzers
verrat dabei eventuelle Schwachstellen
in der Bedienbarkeit aber auch durch-
giangige Muster, die bei der Program-

mierung beriicksichtigt werden miissten

Brain Computer Interface

3.3 Blickbewegung zur Interaktion

Mit einer kamerabasierten Erfassung von
Blickmustern und Blickpositionen ist es
méglich nachzuvollziehen, wo ein Benut-
zer withrend der Interaktion mit einem
Computersystem hinschaut. Solche Sys-
teme sind entweder integriert in einen
Bildschirm oder sind als ,Brille® ausge-
fithrt. Im ersten Fall kann die Blickpositi-
on auf einem stationiren Bildschirm mit
hoher Genauigkeit erfasst werden, wobei
die Kopfbewegung des Benutzers kompen-
siert wird. Im mobilen Fall kénnen auch
die Blickbewegungen bei Interaktionen
mit verschiedenen Systemen und mit
mobilen Geriten betrachtet werden. Kom-
merziell werden diese Gerite zur Blick-
erfassung meist fiir die Benutzbarkeits-
analyse von z.B. Webseiten eingesetzt.

Werden die Blickdaten in Echtzeit erfasst,
konnen diese als zusitzliche Eingaben
fiir Anwendungen verwendet werden. So-
mit wird es z.B. mdglich, Visualisierungen
durch konzentriertes Hinschauen zu steu-
ern. Wird linger auf eine bestimmte Stelle
geschaut, konnen dort z.B. Zusatzinfor-
mationen angezeigt werden.

Nutzt man den Ansatz der impliziten Inter-
aktion, kann mittels Blickerfassung
beispielsweise verfolgt werden, welche
Aspekte einer Simulation der Benutzer
bereits wahrgenommen hat. Aktuelle For-
schungsarbeiten unserer Gruppe fokussie-
ren z.B. darauf, inwieweit der Computer
ermitteln kann, ob der Benutzer die aktu-
ellen Einstellungsmoglichkeiten versteht,
ob er gelangweilt ist oder gar {iberfordert.
Hierdurch wird es mdglich, die Benut-
zungsoberfliche nicht nur an den Kennt-
nisstand des Benutzers, sondern auch an

seine aktuelle Leistungstihigkeit anzu-
passen.

3.4 Physiologische Sensoren

Die eben beschriebene Blickerfassung ist nur
ein Beispiel fiir einen physiologischen Sen-
sor, der Informationen iiber einen Benut-
zer als implizite Eingabe nutzbar macht.
Weitere Beispiele sind Sensoren, mit denen
die Pulsfrequenz, die Leitfihigkeit der
Haut oder aber die Kérpertemperatur re-
gistriert werden kann. Durch die Erfas-
sung dieser weiteren Parameter kénnen
Informationen tiber die Anspannung, den
erfahrenen Stress oder tiber Verinderun-
gen im Wohlbefinden des Benutzers ermit-
telt werden. Diese verschiedenen physio-
logischen Sensoren zu beriicksichtigen
erweitert das Mitteilungsspektrum vom
Menschen zum Computer enorm. Das
System erhilt so ein detaillierteres Bild
vom Zustand des Benutzers. Damit lisst
sich der Kreislauf zwischen der Ausgabe
des Computers, der Reaktion des Benut-
zers und eine darauffolgende Anpassung
des Computers verbessern und eine natiir-
liche Interaktion bewirken. Mit unseren
Arbeiten erforschen wir, wie solche phy-
siologischen Sensoren verwendet werden
konnen, um die Ausgabe des Computers
dynamisch an den Benutzer und seine
aktuelle Leistungsfihigkeit anzupassen
und wie sich damit letztlich Benutzungs-
schnittstellen vereinfachen lassen.

3.5 Gehirn-Computer-Interaktion
Ein schon in Teilen erprobtes Anwendungs-

gebiet fiir die komplexen physiologischen

Sensoren ist die Aktivititsmessung in ver-



schiedenen Gehirnregionen: (08). Wenn
Menschen kognitive oder motorische Auf-
gaben l6sen, spiegelt sich dies durch Akti-
vititen im Gehirn wieder. Gilt es z.B. eine
mathematische Lésung zu berechnen, ist
eine spezifische Region aktiv, die sich von
der unterscheidet, welche aktiv ist, wenn
der Benutzer liest oder gerade eine fein-
motorische Aufgabe mit den Fingern 16st.
Zusitzlich sind die Aktivititen durch ver-
schiedene Wellen gekennzeichnet, durch
die etwa Schlaf, Entspannung oder Kon-
zentration unterschieden werden kénnen.
Gehirn-Computer-Interfaces machen sich
diese Eigenschaften zunutze und erfassen
entweder die Aktivititen in verschiedenen
Bereichen oder die verschiedenen Wellen-
formen. In (08) wird ein kommerzielles
Gehirn-Computer-Interface gezeigt,
welches sowohl zwischen verschiedenen
Regionen unterscheidet als auch unter-
schiedliche emotionale und kognitive Zu-
stinde des Benutzers erkennt. Die Signale
dieser einfachen mobilen Geriite sind
bislang noch fehlerbehaftet, aber sie lassen
sich dennoch fiir die Mensch-Computer-
Interaktion nutzen. In unseren For-
schungsarbeiten betrachten wir, ob es
mdglich ist, verschiedene kognitive Auf-
gaben, welche im Rahmen der Nutzung
eines Programms vorkommen, tiber das
Gerit deutlich voneinander zu unter-
scheiden. Mit dieser Information kénnen
einerseits neue Systeme entwickelt oder
andererseits bestehende Systeme so erwei-
tert und optimiert werden, dass sich das
System an die situativen Bediirfnisse der
Benutzer dynamisch anpasst.

3.6 Naturliche Interaktion mit ver-
schiedensten Geraten

Um eine natiirliche Interaktion zu unter-
stiitzen, ist es wichtig, Losungen fiir ver-
schiedene Gerite aus den unterschied-
lichsten Anwendungskontexten zu ent-
wickeln. Aktuelle Simulationswerkzeuge
werden beinahe ausschlieBlich im Arbeits-
kontext verwendet und sind deshalb fiir
die Verwendung mit Desktop Computern
optimiert. Doch wie verhilt es sich mit all
den Endgeriten, wie Smartphones oder
Tablets, die im Consumer Bereich zuneh-
mend die Aufgaben versehen, die traditio-
nell von Desktop Computern {ibernom-
men wurden? Zahlreiche andere Platt-

Im Alltag getragene Head-

MENSCH-COMPUTER-INTERAKTION

ZUSAMMENFASSUNG

Erfolgversprechenden Ansitzen von fiir Endverbraucher zugdngliche und benutzbare
Simulationswerkzeuge ist gemein, dass sie die direkte und intuitive Manipulation der Simu-
lationsparameter erlauben. Im Gegensatz zu klassischen Simulationswerkzeugen kann der
Benutzer direkt in die Simulation eingreifen und sieht auch unmittelbar, wie die Verinde-
rungen an Parametern, Modellen und Daten das Ergebnis beeinflussen.

Direkte Manipulation war auch einer der Kernaspekte, welche der simpel zu erfassenden
und zu bedienenden Textverarbeitung den Weg ebnete und so einer breiten Nutzergruppe
zugdnglich machte. Bei den auch von Laien anwendbaren Programmen zur Dokument-
bearbeitung hat es sich als essentiell erwiesen, den aktuellen Zustand des Systems perma-
nent sichtbar zu halten und so die intuitive Bedienung, das Verschieben von Parametern,
wie etwa das eigenhindige Verstellen der Schrlftgrb]}e, zu ermoglichen. Ahnliches gilt fiir
Simulationen, die von jedermann bedient werden sollen. Auch hier wird es wichtig sein, den
Systemzustand transparent zu machen und dem Nutzer so den Gestaltungsspielraum auf-
zuzeigen. Simulationen fiir den Hausgebrauch, wie z.B. solche, die die Folgen des Trans-
portweges — Fahrrad oder Bus — fiir die eigene Gesundheit oder Klimabilanz darstellen,
waren dann bald keine verschwommene Vision mehr, sondern eine reale Gestaltungskraft in
unserem Alltag.

formen wie Smart TVs
oder Smart Watches aber
auch leichtgewichtige
Head-Mounted Displays
wie Google Glass (09) fin-
den gerade Verbreitung
oder stehen kurz davor.
Fiir viele Aufgaben kénnen
Benutzer inzwischen zwi-
schen mehreren Geriten
je nach Situation und
Bediirfnis wihlen. Um
diesem Nutzungsmuster
gerecht zu werden, sollten
Simulationswerkzeuge fiir
Endanwender auf verschie-
denen Plattformen benutz-
bar sein und so den ein-
fachen Wechsel zwischen
Geridten ermdglichen.

Mounted Displays blenden

beispielsweise Simulations-
ergebnisse durch Augmen-
ted Reality direkt in das

Sichtfeld des Benutzers. Die Grenze zwi-

(;L'U(l{[t’ Glass

schen Simulation und Wirklichkeit kann
verschwimmen, Simulationsergebnisse las-
sen sich so direkter erfassen. Mit mobilen
Geridten wie Tablets und Smartphones ist
der Benutzer jederzeit in der Lage, Simu-
lationen abzurufen, dhnlich wie heute be-
reits Suchmaschinen zu jedem Zeitpunkt
konsultiert werden kénnen.

Neue Formen von Computern benstigen

allerdings auch neue Formen der Ein- und
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INFORMATION

Ubiquitare Nutzung von Simulation

Klassische Simulationswerkzeuge setzen ein umfangreiches Wissen {iber die Domine
der Simulation und die Mdglichkeiten des Werkzeugs voraus. Da Endanwender nicht
iiber das notwendige Wissen tiber die Domine oder die verwendeten Simulationsver-
fahren verfiigen, ist es notwendig, die Moglichkeiten des Simulationswerkzeugs ge-
zielt einzuschrinken und Simulationswerkzeuge so fiir ganz spezifische Aufgaben zur
Verfiigung zu stellen. Im Folgenden stellen wir kurz zwei Visionen vor, wie Simulati-
onen von Endbenutzern in der Zukunft verwendet werden kénnten.

Vermeidung kardiovaskularer Erkrankungen

Die Behandlung von Krankheiten setzt hiufig erst dann ein, wenn es eigentlich schon
zu spit ist. Vorbeugung kann jedoch die Wahrscheinlichkeit dramatisch verringern,
iiberhaupt zu erkranken. Insbesondere kardiovaskulire Erkrankungen — weltweit
Todesursache Nr. 1 — konnten vermieden werden. Gesunde Erndhrung, Sport und
der Verzicht auf Suchtmittel nehmen groBen Einfluss auf die Wahrscheinlichkeit
kardiovaskulirer Erkrankungen. Da die Risikoindikatoren hinlinglich bekannt sind,
konnten kardiovaskuldre Erkrankungen im jungen Alter in den meisten Fillen ein-
fach vermieden werden. Jedoch wirkt sich das Verhalten erst langfristig aus. Auf-
grund der vielfiltigen Faktoren konnen Laien daher nicht abschitzen, wie und ob
sich ein bestimmtes Verhalten auf ihr Risiko fiir kardiovaskulire Erkrankungen aus-
wirkt. Simulationswerkzeuge, die Menschen aus Risikogruppen die Méglichkeit ge-
ben, die Auswirkung von Verhaltensinderungen auf ihre Tendenz, zu kardiovaskuli-
ren Erkrankungen vorherzusagen, kénnten ihnen helfen, abzuwigen, wie sie ihr
Verhalten verindern sollten, ohne krank zu werden oder vollends auf geliebte Ge-
wohnheiten verzichten zu miissen.

Simulation der Fahrzeugnutzung und Kosten

Der Kauf eines neuen Autos ist meist eine langfristige Entscheidung. Beim Autokauf
gibt es vielfiltige, zumeist nutzungsabhingige Aspekte, die beriicksichtigt werden
wollen. Dies schlieBt nicht nur den Benzinverbrauch, die Héhe der Kraftfahrzeug-
steuer und die Hohe der Versicherungsprimie ein. Auch sekundire Aspekte, wie die
Frage, ob das neue Auto noch in die alte Garage passt oder ob das neue Auto iiber ge-
niigend Stauraum verfiigt, sind relevant. Des Weiteren konnte fiir den potenziellen
Kdufer interessant sein, wie sich unterschiedliche Optionen auf die Zeit von und zum
Arbeitsplatz auswirken und wie sie bei einem Unfall das Verletzungsrisiko beeinflus-
sen. Die Fiille an Parametern ist den meisten Autobesitzern nicht einmal bewusst. Ein
Simulationswerkzeug, das Autokidufer bei ihrer Kaufentscheidung unterstiitzt, kénn-
te diese Wissensliicke schlieBen, und auf zahlreiche Datenquellen zugreifen. Beispiels-
weise kénnen Prognosen tiber die Benzinpreisentwicklung Eingang in so ein Tool fin-
den. Als wichtigste Datenquelle wire jedoch das alte Auto des Kiufers heranzuzie-
hen. Bereits jetzt sammeln viele Fahrzeuge vielfiltige Daten, wie iiber die
zuriickgelegten Kilometer oder die Dauer von Fahrten. Das Zusammenfiihren dieser
Daten in einem interaktiven Simulationswerkzeug wiirde es erlauben, beim Autokauf
gezielter das jeweils passende Modell auszuwihlen.

Ausgabe. Wihrend Maus und Tastatur im Smart Watches und Google Glass, werden
Desktop-Bereich die dominierenden Ein- natiirliche, gestenbasierte Interaktions-
gabegerite sind, sind im mobilen Bereich formen notwendig, um eine einfache
gestenbasierte Eingabetechniken deutlich Benutzung {iberhaupt zu erméglichen. ©
besser geeignet. Insbesondere bei so neu- Albrecht Schmidt

artigen Computerformen wie Smart TV, Niels Henze
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Philosophie der

Simulation

Fragen — Themen - Problemfelder

..La scuola di Atene”, Raffael (1509)

Das Ziel des groBangelegten Forschungsvorhabens des Stuttgarter
Science Research Centers ,Simulation Technology” (SimTech) ist

der Aufbau eines neuen Wissenschaftszweigs, der sich zwischen ma-
thematischer Grundlagenforschung, Informatik und Ingenieurwesen
verortet. Dies wird im Motto von SimTech deutlich “von isolierten
numerischen Anséatzen zu einer integrativen Systemwissenschaft”.
Wo findet in dieser modernen Aufgabenstellung eine altehrwirdige
Disziplin wie die Philosophie ihren Platz? Welche Aufgabe steht den
Philosophen in dieser Konstellation zu? Diesen und weiteren Fragen

wird im Folgenden nachgegangen.



1. Philosophisches Fragen

Im Wesentlichen hingt der Schliissel zur Be-
antwortung der o.g. Fragen an dem klei-
nen aber doch weitreichenden Wort ,, Wis-
senschaft®. Philosophie gilt als die Mutter
aller Wissenschaften, Philosophieren als
das Urprinzip menschlichen Erkenntnisge-
winns. Dabei sind nicht nur die Anfinge
mathematisch-geometrischen Denkens
(man denke an Pythagoras oder Euklid),
der Geschichtsforschung, der Physik, der
Politikwissenschaften oder der Biologie ge-
meint, sondern vor allem die systemati-
sche Methode der WissenserschlieBung
und —gewinnung, die seit jeher im Zent-
rum philosophischen Arbeitens standen
und immer noch stehen.

Philosophisches Fragen zielt stets in zwei
Richtungen: eine Richtung macht das
Phinomen zum Gegenstand der Betrach-
tung, hier wiren zum Beispiel Phinomene
wie Gerechtigkeit, Wahrnehmung, Gleich-
berechtigung oder Evolution zu nennen;
eine zweite Richtung zielt auf unsere eige-
ne Zugangsweise zum Gegenstandsbe-

PHILOSOPHIE DER SIMULATION

die philosophische Arbeit innerhalb des
Clusters soll dem Gesamtprojekt ,integra-
tive Systemwissenschaft® Vortrieb verlei-
hen.

1.1 Reflexion

Strukturell wird dieses Projekt durch die

Plattform , Reflexion und Kontextualisie-
rung” widergespiegelt, in die der Fachbe-
reich Philosophie zusammen mit der So-
ziologie, den Diversity Studies und dem
Fachbereich Human-Computer-Interac-
tion angesiedelt ist. Die doppelte Aufga-
benstellung ,Reflektion® und , Kontextua-
lisierung® nimmt dabei wieder die beiden
StoBrichtungen philosophischen Arbeitens
auf. Im Zuge der Reflektion fragen Philo-
sophen, oder genauer, Wissenschaftstheo-
retiker, nach den Konsequenzen, Mdglich-
keiten aber auch Grenzen, die ein neues
wissenschaftliches Instrument wie die Si-
mulationstechnologie fiir das wissen-
schaftliche Arbeiten mit sich bringt.

ABSTRACT

Philosophizing about simulation
technology opens a broad array
of questions and issues, such as:
How does simulation technology
become an independent branch
of applied science? Which con-
sequences can we expect from
the ubiquitous use of computer
simulations in science, econom-
ics and politics? The article
discusses the role of philosophi-
cal research within the Stutt-
gart Cluster of Excellence
StmTech and introduces the
main research topics as well as
current research projects.

Neben experimentelle Methoden

(01) sowie die theoretische Analyse

reich: unsere Art, tiber diese Phinomene ~ Worin zum Beispiel bestehen die Vorteile ist die Simulation getreten. Simula-

nachzudenken, sie wahrzunehmen, und von Simulationen gegendiiber klassischen tionen finden inzwischen in allen Dis-

dariiber, wie und auf welche Art und Wei- Experimenten? Kénnen sie diese ersetzen?  ziplinen Verwendung. Inwieweit sie

damit auch die Fachkulturen verindern

se wir sie addquat erfassen konnen. Diese
zweite Zugangsweise ist, wenn man sie auf
das Phinomen , Wissenschaft“ anwendet,
Gegenstand wissenschaftstheoretischer
Forschung — Wissenschaftstheorie ist in
diesem Sinne ein eigenstindiger Teilbe-
reich der Philosophie, der am Standort
Stuttgart besonders ausgeprigt vertreten
wird. Und damit ist auch die Rolle der Phi-
losophie innerhalb von SimTech verortet:

Was genau sind Computersimulationen
oder: wo hort das bloB maschinelle Rech-
nen groBer Datenmengen auf und wo be-
ginnt die Simulation? Hier findet aber
auch —und das ist eine ganz wichtige Auf-
gabe innerhalb des Clusters — der Dialog
mit den beteiligten Disziplinen quer durch
das SRC SimTech statt: wie sehen die Bau-
steine einer integrativen Systemwissen-
schaft namens Simulationstechnologie

oder aber eine neue Systemwissenschaft
begriinden, ist nur eine der Fragen in
der Wissenschaftstheorie.

Abbildungen: SimTech|David Ausser-
hofer
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(fompulersimulalmnen konnen helfen,

die langfristigen Folgen politischer

oder gesellschaftlicher Entscheidungen,

wie z.B. dem verstirkten Ausbau der
erneuerbaren Energien besser abzu-
schatzen. Aber sind diese Vorhersagen
auch zuverlissig? Die Philosophie for-
muliert Bedingungen, die den Wissen-
stransfer aus der virtuellen Simulation
in die Realitit absichern.

Abbildung: shutterstock

aus? Welche Disziplinen leisten welchen
Beitrag? Wie werden die Fiden zusammen-
geflihrt? Wie ldsst sich das in den Einzelbe-
reichen erlangte Wissen zusammentfiihren,
biindeln, austauschen? Die Philosophie
bietet sich hier als Gesprichspartnerin an,
die, wenn sie auch vielleicht nicht die end-
giiltige Antwort liefern kann, doch zu-
mindest versucht, impulsgebende und
zum Nachdenken anregende Fragen zu
stellen.

1.2 Kontextualisierung

Die oben erwihnte zweite StoBrichtung fragt

nach der Rolle, die Computersimulatio-
nen auch auBerhalb des wissenschaftlichen
Kontextes spielen konnten. Die Verbrei-
tung und Nutzbarmachung neuer wissen-
schaftlicher Instrumente — der sogenannte
public outreach, um es Neudeutsch auszu-
driicken — reprisentiert eine immer wich-
tiger werdende Aufgabe innerhalb des uni-
versitiren Arbeitens. Angewandt auf die
Philosophie der Simulation bedeutet dies,
zu erarbeiten, wo die potenziellen Anwen-
dungsfelder fiir Computersimulationen
im Raum auBerhalb der Wissenschaft lie-
gen und wie es zum Beispiel um die spezi-
ellen Bediirfnisse dieser Anwendungsfel-
der bestellt ist. Computersimulationen,
die als Management-Instrumente in Un-
ternehmen eingesetzt werden, haben si-
cherlich eine andere Basis und Ausrich-
tung als solche, die der politischen Ent-

scheidungsfindung oder Bildungszwecken
dienen sollen.

Neben der rein theoretischen Analyse dieser

Kontexte kommen hier auch verstirkt
ethische Uberlegungen ins Spiel: wie sieht
es beispielsweise mit der Verantwortung
tiir die Reliabilitit von computersimulier-
ten Szenarien, beispielsweise im Bereich
der Energieversorgung, aus? Sollten poli-
tische Entscheidungen auf der Grundlage
von Vorhersagen getroffen werden, die
aufgrund etwa eines Softwarefehlers nicht
eintreffen kdnnen, kdnnte dies nachteilige
Konsequenzen sowohl in der Sache als
auch fiir das Image der Simulationstech-
nologie nach sich ziehen. Sicherlich wer-
den Simulationen den Sachverstand der
Experten nie ersetzen kénnen, aber kann
eine Simulation auch von Laien richtig
interpretiert werden? Die Philosophie hat
hier die Aufgabe, die Bedingungen fiir
einen erfolgreichen Wissenstransfer zu
eruieren. Dabei gilt es, die impliziten Un-
terschiede im Wissen von Experten, den
Fachexperten und den Machern von Com-
putersimulationen, und dem Wissen der
Endnutzer transparent zu machen, sowie
Erwartungen, die an die Simulationstech-
nologie herangetragen werden, aufzu-
decken und Instrumente zu finden, mit
denen sichergestellt werden kann, dass
grundlegende Missverstindnisse bereits im
Ansatz weitestgehend vermieden werden
konnen. So sollten beispielsweise Quellen
von Unsicherheiten im Design der Simu-
lation so offen zu Tage treten kénnen,
dass die allzu oft triigerische Sicherheit,
die die bildliche Darstellung von Prozessen
und Phinomenen erzeugt, nicht zu dem
Fehlschluss fiihrt, dass das Gezeigte auch
automatisch eintreffen wird oder gar der
Fall ist. Simulationen, oder genauer, Visu-
alisierungen von dynamischen Modellen,
sind die Ergebnisse virtueller Berechnun-
gen — keine Fotographien oder Réntgen-
aufnahmen.

Auch rechtliche Aspekte, Stichwort data

mining und der Schutz der Privatsphire
sind gerade dort relevant, wo Simulatio-
nen iiber das world wide web implemen-
tiert werden sollen, beispielsweise als groB3
angelegte soziale Experimente.

Es bedarf ein wenig Kreativitit aber auch

Misstrauen, um die negativen Potentiale
aufzudecken, die neue Technologien mit
sich bringen kénnen — aber auch ein ge-
sundes MaB an Pioniergeist und Optimis-
mus, um Visionen zu entwickeln, die



langfristige Gewinne fiir Gesellschaft und
Wissenschaft versprechen.

2. Simulation in der Philosophie

Doch die Philosophie ist im Rahmen von
SimTech nicht nur eine Hilfswissenschaft,
die die Erkenntnisse der anderen Wissen-
schaften fundiert und reflektiert. Das Ex-
zellenzcluster bietet auch die Moglichkeit,
mit seinen Methoden die philosophische
Forschung selbst voranzutreiben. Simula-
tionen gehéren von jeher zum methodi-
schen Werkzeugkasten der Philosophie.
Allerdings wurden Simulationen in der
philosophischen Tradition nattirlich nicht
mit Computern durchgefiihrt, sondern in
Gedanken. Man bezeichnet diese mentale
Form der Simulation deshalb auch als Ge-
dankenexperimente (wobei der Begriff des
Experiments hier im weitesten Sinn zu
verstehen ist). Es geht darum, bestimmte
philosophische Thesen oder eine ganze
Theorie zu bestitigen oder zu widerlegen,
indem man in Gedanken eine entschei-
dende Situation simuliert, die dafiir oder
dagegen spricht.

Eines der bertihmtesten Gedankenexperi-
mente der philosophischen Tradition geht
auf Descartes (1596-1650) zuriick. Thm ging
es um eine Frage, die die Philosophie
schon sehr lange beschiftigt, nimlich, ob
wir davon ausgehen diirfen, dass eine Au-
Benwelt existiert oder nicht, und ob wir
erkennen kdnnen, wie sie beschaffen ist.
Um sich dieser Frage zu nihern, schlug er
seinen Lesern folgendes Gedankenexperi-
ment vor: Kann man sich nicht vorstellen,
dass wir permanent von einem bdsen Di-
mon getiuscht werden, der uns den Him-
mel, die Erde, die Sonne, unseren eigenen
Kdrper und die anderen Menschen blof
vorgaukelt, ohne dass sie wirklich existie-
ren? Wir simulieren also in Gedanken eine
Welt, in der unsere Vorstellungen von der
Welt einen radikal anderen Ursprung ha-
ben, als wir normalerweise glauben. Wenn
es vorstellbar ist, dass wir von jenem Di-
mon getﬁuscht werden, so wiissten wir
nicht, ob die AuBenwelt existiert. Denn
aus der Innenperspektive stellt sich fiir
uns alles genau gleich dar, ob wir nun
vom bésen Dimon getiuscht werden oder
ob die Welt tatsichlich so beschaffen ist,
wie sie uns erscheint. Diese Simulation
scheint also zunichst fiir eine skeptische
Haltung gegeniiber der AuBenwelt zu
sprechen. Nun ist Descartes selbst kein
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Skeptiker gewesen, sondern er nutzte die-
ses Gedankenexperiment nur, um die
skeptische Position so stark wie mdglich
zu machen. Er selbst erhob den Anspruch,
den Skeptizismus widerlegen zu kénnen.
Der Hebelpunkt seiner Argumentation ist,
dass der bose Dimon uns zumindest in ei-
ner Hinsicht nicht tduschen kann: dass wir
denken und somit existieren (das berithm-
te cogito ergo sum). Hiervon ausgehend
versucht er zu beweisen, dass wir sehr
wohl davon ausgehen diirfen, dass es eine
AuBenwelt gibt. Es zeigt sich an dieser
Stelle, wie wichtig es ist, sich genau zu
tiberlegen, welche Zielsetzung eine Simu-
lation verfolgt. In Descartes Fall dient sie
letztlich als ein Sdurebad, an dem sich jede
antiskeptische Argumentation bewihren
muss. Dass das Cartesische Gedankenexpe-
riment auch heute noch die Menschen

umtreibt, beweist der populdre Film Die
Matrix, in dem die Tiiuschung des bosen Eines der beriihmtesten Gedanken-
Dimons allerdings durch eine Computer-  experimente zum Verhiltnis von
simulation ersetzt wird. Simulation, Tauschung und Wirklich-
keit wurde bereits von Rene Descartes

(1596—1650) aufgestellt.
Abbildung: shutterstock

Ein anderes beriihmtes philosophisches Ge-
dankenexperiment wurde von der Philoso-
phin Philippa Foot (1920-2010) erdacht. Sie
stellte sich die Frage, ob man den Tod eini-
ger weniger in Kauf nehmen darf, um vie-
le Menschen zu retten. Um diese Frage zu
beantworten, schlug sie folgendes Gedan-
kenexperiment vor: Stellen Sie sich vor,

Die moderne Variante des Cartesi-

schen Experiments, nach dem denkbar
ein Zug sei auBer Kontrolle geraten und ist, dass unsere Aufenwelt nur simu-
droht, fiinf Personen zu iiberrollen, die liert ist, nur Projektion ist, wurde in
auf dem Gleis stehen. Nun kénnten Sie der erfolgreichen Filmtrilogie ,, The
durch Umlegen der Weichen den Zug auf ~ Matrix™ durchgespielr.

ein anderes Gleis leiten, auf dem nur eine  Abbildung: shutterstock
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Person steht. Sollten Sie die Weichen um-
stellen oder nicht? Wenn die Antwort ja
ist, dann darf man den Tod einiger in Kauf
nehmen, um mehrere zu retten. Wenn die
Antwort jedoch nein ist, dann ist dies
nicht der Fall. Sie gelangen zu der Ant-
wort, indem Sie die genannte Situation in
ihrem Kopf simulieren.

Ein drittes Beispiel, das fiir viel Wirbel in der
Philosophie des Geistes sorgte, wurde von
John Searle (*1932) entwickelt. Es ist unter
dem Namen ,das chinesische Zimmer® be-
kannt geworden. In diesem Gedankenex-
periment geht es um die Frage, ob
menschliches Denken auf nichts anderem
als einem Computerprogramm basiert.
Dies hitte zur Folge, dass grundsitzlich
auch entsprechend gebaute Maschinen
denken kénnten. Searle fordert uns nun
auf, uns vorzustellen, wir befinden uns in
einem geschlossenen Raum. In diesen
Raum werden durch einen Schlitz in der
Tiir Zettel mit chinesischen Schriftzeichen
geschoben. Im Raum befindet sich auBer-
dem ein StoB Karten mit chinesischen
Schriftzeichen und ein Handbuch in unse-
rer Muttersprache, das Anweisungen gibt,
welche chinesischen Zeichen als Reaktion
auf die Eingaben durch den Schlitz nach
auBen zu geben sind. Die Anweisungen
enthalten jedoch keine Hinweise darauf,
was die chinesischen Schriftzeichen bedeu-
ten. Diese Konstellation entspricht nach
Searle dem logischen Aufbau eines Com-
puterprogramms. Nun mag es zwar fiir die

., Computersimulationen konnen
eine sinnvolle Exrgdnzung des
philosophischen Instrumentariums

darstellen.

den Widersachern Searles auch Anlass ge-
geben, an der Methode der mentalen Si-
mulation selbst Kritik anzumelden. Kénn-
te es nicht sein, dass Searles Szenarium viel
zu einfach ist? Menschliches Denken be-
steht natiirlich nicht in so simplen Ein-
und Ausgabeprozessen, sondern in sehr
komplexen, mdglicherweise nicht-linea-
ren Vorgingen. Searle kénnte auch die re-
levanten Rechenprozesse falsch modelliert
haben - vielleicht basiert menschliches
Denken nicht auf linearen Prozessen, son-
dern ist das Ergebnis dynamischer Vorgin-
ge, wie sie sich etwa durch neuronale Net-
ze modellieren lassen? Das spricht dafiir,
sich in diesem Fall nicht auf die traditio-
nelle philosophische Methode der menta-
len Simulation zu verlassen, sondern zu
versuchen, so komplexe Vorginge wie das
menschliche Denken durch Computersi-
mulationen zu modellieren - eine weitere
Schnittstelle philosophischer und empiri-
scher Forschung. Wenn es also um kom-
plexe, dynamische und nicht-lineare Pro-
zesse an der Schnittstelle zu den empiri-
schen Wissenschaften geht, stellen
Computersimulationen daher eine sinn-
volle Erginzung des philosophischen Inst-
rumentariums dar. Dadurch werden die
klassischen Gedankenexperimente der
philosophischen Tradition nicht obsolet.
Vielmehr handelt es sich, in den Worten
des amerikanischen Philosophen Daniel
Dennett (*1942), bei Computersimulatio-
nen um Denkprothesen (vergleichbar
etwa einem Mikroskop als einer Sehpro-
these), die es erlauben, empirisch kontrol-
lierte Gedankenexperimente mit fast un-
endlich hoher Komplexitit durchzufiih-
ren. Auf diese Art und Weise lisst sich im
Idealfall die Fihigkeit zur mentalen Simu-
lation erweitern und eine tragfihigere
Operationalisierung und Uberpriifung

] philosophischer Hypothesen erreichen.

auBerhalb des Raums befindlichen chinesi- 3. Soziale Simulationen
schen Muttersprachler so aussehen, als be-

herrschten wir, die Insassen des Zimmers,  Die zwei in SimTech vertretenen philosophi-

die chinesische Sprache. Aber in Wirklich-
keit verstehen wir kein Wort Chinesisch!
Dies spricht fiir Searle dagegen, dass das
menschliche Denken allein auf einem
Computerprogramm beruht und somit

grundsitzlich auch fiir Maschinen erreich-

bar ist. Zu dieser Schlussfolgerung gelangt

er, wie wir gesehen haben, durch die men-

tale Simulation des chinesischen Zimmers.
Allerdings hat gerade dieses letzte Beispiel

schen Projekte vereinigen diese beiden
Zielsetzungen, einerseits einen Beitrag zur
Fundierung und Reflexion der Simulati-
onswissenschaft zu leisten und anderer-
seits deren Nutzung mit dem Ziel, die phi-
losophische Forschung selbst voranzubrin-
gen. Das von Prof. Dr. Catrin Misselhorn
geleitete Projekt ,,Simulating Collective
Agency and Decision Processes” beschif-
tigt sich mit sozialen Simulationen.



Soziale Simulationen sind heute ein funkti-
onstiichtiges Werkzeug, das fiir die Simu-
lation verschiedener Formen interaktiver
sozialer Prozesse eingesetzt werden kann,
die eine groBe Zahl selbststindiger Akteu-
re einschlieBen. Beispiele hierfiir sind Fi-
nanztransaktionen, soziale Unruhen, Para-
digmenwechsel in den Wissenschaften
oder auch die Planung von Notfallszenari-
en. Die Aufgabe solcher sozialen Simulati-
onen ist die Modellierung der wesentli-
chen Merkmale von Gruppenverhalten
mit dem Ziel, zukiinftige Zustinde und
Entwicklungen nicht-linearer Systeme
und Prozesse vorherzusagen.

Innerhalb der gegenwiirtig vorherrschenden
Paradigmen sozialer Simulationen gibt es
allerdings kaum systematische Auseinan-
dersetzungen mit den verschiedenen For-
men kollektiven Handelns und Entschei-
dens, die unter Philosophen seit den spi-
ten 80er Jahren wachsende
Aufmerksamkeit erhalten haben. Viele der
in diesem Zusammenhang entwickelten
Ansitze gehen davon aus, dass kollektive
Handlungen und Entscheidungsprozesse
Eigenschaften besitzen, die sich nicht al-
lein mit Hilfe der Absichten, Gedanken
und Handlungen der beteiligten Individu-
en erkldren lassen.

Ziel des Projekts ist es, diese beiden bislang
voneinander getrennten Forschungszwei-
ge zu vereinen, um langfristig die Leis-
tungsfihigkeit sozialer Simulationen zu
verbessern, und gleichzeitig die innerhalb
der Philosophie entwickelten theoreti-
schen Ansitze zu den Grundlagen kollek-
tiven Handelns und Entscheidens tiber-
priifbar zu machen. In enger Zusammen-
arbeit mit den Kooperationspartnern,
insbesondere Prof. Dr. Ortwin Renn, Prof.
Dr. Albrecht Schmidt und Prof. Dr. Meike
Tilebein, wird konkret untersucht, wie
kollektives Handeln im Hinblick auf Ener-
gieverbrauch und institutionelle Entschei-
dungsprozesse optimal simuliert werden
kann. Es wird ein umfassendes theoreti-
sches Rahmenwerk entwickelt, welches
die Anforderungen formuliert, die soziale
Simulationen erfiillen miissen, um ver-
schiedene Formen kollektiven Handelns
und Entscheidens in diesen Kontexten ad-
iquat zu simulieren.

Das Projekt leistet jedoch nicht nur einen
Beitrag dazu, die Modellierung sozialer Si-
mulationen zu optimieren. Es werden
auch Verfahren entwickelt, mit deren Hil-
fe philosophische Hypothesen beziiglich
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kollektiven Handelns und Entscheidens
tiberpriifbar gemacht werden kénnen. In-
dem diese Hypothesen selbst in die Simu-
lationen eingespeist werden, um so ihre je-
weiligen Auswirkungen zu studieren, kén-
nen etwa philosophische Aussagen tiber
die Natur kollektiven Handelns und Ent-
scheidens auf ihre Tragfihigkeit hin unter-
sucht werden.

—

Die Aussicht, komplexe soziale Simulationen

in bestimmten Kontexten anzuwenden,
beispielsweise als ein Werkzeug fiir die
Vorhersage sozialer Unruhen und groBer
Proteste, wirft jedoch auch wichtige ethi-

Spiitestens seit der Weltwirtschafts-

krise wird die Art, wie Entscheidungen
gefunden, soziale Akteure zusammen-
wirken, hinterfragt. Simulationen
konnen die wesentlichen Merkmale
solchen Gruppenverhaltens modell-
haft nachstellen. Die Philosophie
wiederum reflektiert die verschiedenen
Formen kollektiven Handelns und Ent-
scheidens.

Abbildung: shutterstock
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Wann und ob aus einem einzelnen

. Nein!“ ein kollektiver Protest wird,
lisst sich in Zukunft vielleicht mit
Hilfe von Simulationen vorhersagen.
Die ethischen Implikationen solcher
Prognosen beschiiftigt die Philosophie.

Abbildung: shutterstock
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sche Fragen auf: Die Méglichkeit, soziale
Unruhen vorherzusagen, kénnte Leben
retten. Ebenso kénnten aber auch auto-
ritire Regime solche Werkzeuge nutzen,
um legitimen Protest friithzeitig zu unter-
driicken. Diese Risiken miissen beurteilt
werden und es gilt zu hinterfragen, welche
Konsequenzen sie fiir die Forschung an
sozialen Simulationen haben.

Erste Ergebnisse des Projekts wurden bereits
auf der internationalen Tagung ,,Collec-
tive Agency and Cooperation in Natural
and Artificial Systems*® vorgestellt, die von
Prof. Dr. Catrin Misselhorn gemeinsam
mit Prof. Dr. Frank Allgéwer, dem Direk-
tor des Instituts fiir Systemtheorie und
Regelungstechnik der Universitit Stutt-
gart, 2013 organisiert wurde. Im Zentrum
der Tagung stand die Erklirung von kol-
lektivem Handeln und Kooperation in
natiirlichen und kiinstlichen Systemen.
Dieses Thema wurde aus einer multi-diszi-
plindren Perspektive behandelt, die Philo-
sophie, kiinstliche Intelligenz, Informatik,
Psychologie, Neurowissenschaften, Sozial-
wissenschaften und technische Kybernetik
einschloss. Diese diszipliniibergreifende
Herangehensweise wurde auch durch
einen Preis belohnt, den diese Konzeption
im Rahmen des Wettbewerbs ,Geist trifft
Maschine® an der Universitit Stuttgart ge-
wann.

lich macht. Auch die Hersteller von Hard-
und Software verfolgen das Ziel, die Be-
nutzung einfacher und intuitiver zu
gestalten, so dass eine fundierte Kenntnis
der komplexen Zusammenhinge von Pro-
grammen und ihrer Implementierung
tiberfliissig ist. Wenn nun in einem sol-
chen Szenario das Ziel verfolgt wird, Si-
mulationen ,fiir den Hausgebrauch® zu
erschaffen, die es dem Endnutzer erlauben
sollen, seine persénlichen Daten z.B. zu
Zwecken seiner Finanzplanung auszuwer-
ten, muss auf eine entscheidende Eigen-
schaft von Simulationsergebnissen hinge-
wiesen werden: eine Simulation ist immer
nur so ,gut®, d.h. erfolgreich in Bezug auf
ihre Vorhersagekraft, wie das ihr zu Grun-
de liegende mathematische Modell — und
dariiber hinaus natiirlich auch extrem ab-
hingig von der ,Giite” der eingespeisten
Daten. Wenn ich beispielsweise in meiner
Finanzplanungssimulation bei meinem an-
gegebenen Monatseinkommen ein wenig
zu groBziigig aufrunde, kénnte der Urlaub
in der Karibik vielleicht doch nicht so bald
in unmittelbar greifbare Nihe riicken.
Sollen nun Nutzer kompetente Entschei-
dungen auf der Basis von Simulationen
fillen kénnen, muss gewihrleistet sein,
dass ein ausreichendes Verstindnis der
Funktionsweise der Simulation, des zu
Grunde gelegten Modells und der mog-
lichen Unsicherheiten und Fehlerquellen
erlangt werden kann. Dies erfordert geeig-

4. Simulation und Wissenstransfer nete Instrumente, etwa zur Darstellung
von Unsicherheiten, aber auch Kompeten-

Im zweiten philosophischen Projekt, das von

Juniorprofessorin Dr. Ulrike Pompe-Ala-
ma betreut wird, geht es um die Frage, un-
ter welchen Bedingungen Computersimu-
lationen Instrumente eines erfolgreichen
Wissenstransfers sein kénnen. Ausgangs-
punkt des Projekts ,Knowledge in Design
and Use of Computer Simulations* ist die
Beobachtung, dass, obwohl der Gebrauch
und die Benutzung von Computern stetig
mehr Raum sowohl im privaten wie auch
im 6ffentlichen Raum einnimmt, das ei-
gentliche Wissen um die der Informations-
technologie zu Grunde liegenden Mecha-
nismen und Funktionsweisen, eher weni-
ger als mehr wird. Computer erscheinen
einem GroBteil der Laien als quasi-magi-
sche Maschinen, die auf Knopfdruck inter-
essante Dinge machen. Kaum jemand ist
allerdings in der Lage zu erkliren, wie aus
Nullen und Einsen eine Benutzeroberfli-
che entsteht oder was ein Browser eigent-

zen auf Seiten der Erschaffer und Designer
von Computersimulationen ,fiir die breite
Masse“, Kompetenzen im Sinne einer Sen-
sibilisierung fiir die Bediirfnisse von Laien-
nutzern.

Mit der Frage, welche epistemischen Eigen-
schaften (also wissensvermittelnde Eigen-
schaften) Computersimulationen haben,
haben sich auch bereits abgeschlossene
Projekte befasst. So hat z.B. Marianne
Richter in ihrer kiirzlich abgeschlossenen
Dissertation gezeigt, dass ein ganz wichti-
ger Aspekt von Computersimulationen,
ndmlich die Visualisierungen der berech-
neten Daten, einen ganz wesentlichen Be-
standteil wissenschaftlichen Arbeitens aus-
machen, da erst die Visualisierung oft sehr
groBer Datenmengen ihre kognitive Ver-
arbeitung erlaubt. Entgegen klassischer
philosophischer Positionen, die lediglich
sprachbasierten Medien argumentative
Kraft zusprechen wollen, ist es Richter ge-



lungen, zu zeigen, dass bildliche Mittel
eine wesentlich groBere Rolle spielen, als
bloBes Beiwerk ,fiirs Auge® zu sein, ja,
dass Visualisierungen oft derart stark in
wissenschaftliche Publikationen eingebun-
den sind, dass sie zu integralen Bestandtei-
len eines wissenschaftlichen Arguments
werden. Das Projekt konnte dabei ganz
entscheidend von der in SimTech bereitge-
stellten Infrastruktur profitieren, da die
fiir ihre Arbeit relevanten Fallbeispiele di-
rekt mit den Kollegen aus dem Fachbe-
reich Visualisierung VISUS (Prof. Dr. Tho-
mas Ertl, Martin Falk, Michael Raschke)
und dem Fachbereich Systembiologie (Da-
niela Schittler) diskutiert und reflektiert
werden konnten. In dhnlich enger Koope-
ration hat Juan Durdn eine Arbeit zu der
Erklirungskraft von Computersimulatio-
nen im wissenschaftlichen Kontext ver-
fasst, die die These stark macht, dass die
wissensgenerierenden Eigenschaften von
Computersimulationen iiber das bloBe
theoretische Modellieren des Phinomen-
komplexes, der untersucht werden soll,
hinausgehen und Simulationen einen ech-
ten Mehrwert besitzen, den z.B. klassische
Laborexperimente entbehren.

5. AnschlieBende Themen

und Fragen

Wie in den meisten interdiszipliniren For-
schungsumfeldern streift die Beschifti-
gung mit einem Schwerpunkt, im hiesigen
Fall die Simulationstechnologie, etliche
weitere damit verkniipfte Themen, wie die
— gerade brandaktuelle — Frage nach der
Sicherheit privater Dateniibertragung, der
ethischen Perspektive auf das sogenannte
Data-Mining, dem Phinomen sozialer
Netzwerke und der Frage nach damit ein-
hergehenden kulturellen Neuerungen,
aber auch sehr theoretischen Aspekten,
z.B. der Eruierung neuer Mdglichkeiten
im Bereich der Quantencomputation, de-
ren philosophische Reflexion wiederum
bereichernde Impulse fiir den Austausch
innerhalb des Exzellenzclusters bringen
konnen. Die methodologische Stirke der
Philosophie besteht dabei in der Auseinan-
dersetzung mit relevanten Begriffen, be-
ziehungsweise deren systematischer Ana-
lyse. Zum Beispiel wird in einigen simula-
tionsbezogenen Kontexten der Begriff des
Multiskalenmodellierens gebraucht. Doch
was genau ist damit gemeint? In einem in-
terdisziplindren Doktorandenworkshop

unter der Federfithrung des Instituts fiir
Materialwissenschaften (Prof. Dr. Siegfried
Schmauder) und dem Institut fiir Philoso-
phie (JProf. Dr. Ulrike Pompe-Alama) und
deren Mitarbeiter, David Molnar und Ma-
rianne Richter, konnte erarbeitet werden,
dass das Einbeziehen mehrerer Skalen (so-
wohl in zeitlicher als auch riumlicher Di-
mension) in der Theorie angestrebt, in der
Praxis aber schwer zu erreichen ist.

Das Aufdecken von Diskrepanzen, die zwi-
schen dem erwarteten und dem aktualen
Nutzen von groBangelegten Forschungs-
agenden besteht, ist ferner Aufgabe einer
kritischen Wissenschaftsreflexion. Ein ak-
tuelles Fallbeispiel besteht hier in den ver-
sprochenen Erkenntnissen, die durch
groBangelegte Gehirnsimulationen erzielt
werden sollen. Im Human Brain Project,
eines der EU-Flagship Projekte, soll ein
menschliches Gehirn auf Zellebene virtu-
ell nachgebildet werden — die Erwartun-
gen an das Projekt sind hoch. So soll
durch das Simulieren von groBen Neuro-
nenverbinden unter anderem aufgedeckt
werden, wie das menschliche Denken
funktioniert. Fraglich ist jedoch, ob sol-
cherart doch recht unscharfe und begrift-
lich unterbestimmte Konstrukte wie
sDenken®, ,Bewusstsein®“ oder ,Intelli-
genz® einfach aus einem virtuellen Gehirn
»ablesbar® gemacht werden kénnen, oder

- PHILOSOPHIE DER SIMULATION | /=

Die virtuelle Nachbildung des Ge-

hirns, die Simulation ganzer Neuro-
nenverbinde steht im Zentrum jiingster
Forschungsgrofprojekte. Ob sich das

. Denken™ oder ,, Bewusstsein" aber
bildlich so leicht einfangen lassen
muss auch in der Philosophie reflek-
tiert werden.

Abbildung: picture alliance/Science

Photo Library
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ZUSAMMENFASSUNG

Wie wird Simulationstechnologie zu einem eigenstindigen Wissenschaftszweig? Philoso-
phieren iiber Simulationstechnologie erdffnet einen breiten Kanon an Fragestellungen und
Problemfeldern, die diesem Anliegen Vortrieb geben soll: Welche Vorziige bieten Com-
putersimulationen gegeniiber klassischen Experimenten? Wo liegen Maglichkeiten und
Grenzen des Einsatzes von Simulationen in Wissenschaft, Wirtschaft und Gesellschaft?
Die Autorinnen stellen ihre Forschungsansiitze und laufenden Projekt vor und besprechen
die Aufgabenstellung der Philosophie innerhalb des Stuttgarter Exzellenzclusters SimTech.

ob hier nicht zuerst eine grundlegende
Analyse des zu erwartenden Desiderats er-
folgen sollte, die operationalisierbare Ex-
perimente mit einem solchen Instrument
ermoglichen.

7. Ausblick: Stuttgarter Philosophie

Die Rolle der Philosophie im Stuttgarter Ex-
zellenzcluster SimTech wirft auch ein
Licht auf die Alleinstellungsmerkmale der
Stuttgarter Philosophie. Diese zeichnet
sich durch einen Ansatz aus, der Grundla-
genforschung und Anwendungsbezug ver-
bindet. Die Besonderheit der Stuttgarter
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rungsmoglichkeiten, insbesondere in Bezug auf das
menschliche Gehirn.

Herangehensweise an philosophische The-
men lisst sich durch die drei Schlagworte
Innovation, Integration und Interdiszipli-
naritit auf den Punkt bringen. Es werden
sowohl neue Perspektiven auf die grundle-
genden Fragen der philosophischen Tradi-
tion aufgezeigt als auch neue technische,
wissenschaftliche und gesellschaftliche
Entwicklungen philosophisch reflektiert.
Die aktuellen philosophischen For-
schungsprobleme und Diskussionen wer-
den weitergefithrt und innovative philoso-
phische Theorien und Erklirungsmodelle
erarbeitet. Dabei wird beriicksichtigt, dass
sich viele Fragen und Probleme nicht al-
lein aus der Perspektive der Geisteswissen-
schaften, der Sozialwissenschaften oder
der Natur- und Technikwissenschaften in
den Blick bekommen lassen. Die Stuttgar-
ter Philosophie verfolgt daher einen integ-
rativen Ansatz in der Wissenschaftstheorie,
der diese verschiedenen Sichtweisen zu-
sammen bringt. Es versteht sich von selbst,
dass eine solche Herangehensweise die in-
tensive Zusammenarbeit der Philosophie
mit den anderen Disziplinen erfordert,
wofiir SimTech ein gelungenes Beispiel ist.
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