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Zusammenfassung

Zusammenfassung

Dieser Bericht beschreibt die Ergebnisse eines Anwendungsprojektes, das par-
allel zum Aufbau des Berliner Hochgeschwindigkeitsdatennetzes (Berlin Re-
gional Testbed) am ZIB durchgefiihrt wurde. Es werden allgemeine Werkzeu-
ge und anwendungsspezifische Arbeitsumgebungen zur netzverteilten Visuali-
sierung und Simulation vorgestellt. Die allgemeinen Werkzeuge unterstiitzen
folgende Aufgaben: Kopplung von Simulationen auf (Hochleistungs-)Rechnern
an lokale Grafikarbeitsplaetze, objektorientierte und verteilte Visualisierung,
Remote-Videoaufzeichnung, Bilddatenkompression und digitaler Filmschnitt.
Die spezifischen Arbeitsumgebungen wurden fiir Aufgaben aus den Bereichen
Numerische Mathematik, Astrophysik, Strukturforschung, Chemie, Polymer-
physik und Strémungsmechanik entwickelt.

Abstract

This paper reports on the results of an application project which has been car-
ried out at ZIB in connection with the construction of the Berlin high-speed net
(Berlin Regional Testbed). General tools and application-specific work environ-
ments for distributed visualization and simulation are presented. The general
tools support the following tasks: coupling of simulations running on remote
supercomputers to local graphics workstations, object-oriented and distribu-
ted visualization, remote video recording, image compression and digital film
cutting. The specific work environments were developed for the areas numerical
mathematics, astrophysics, structural research, chemistry, polymer physics, and
computational fluid dynamics.
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Kapitel 1

Einleitung

1.1 Das Projekt BRTB-visual

In den Regionalen Testbeds (RTBs) begann der DFN-Verein den Aufbau ei-
nes Hochgeschwindigkeitsdatennetzes fiir die Wissenschaft in Deutschland. Das
Berliner Breitbandnetz mit einer Ubertragungsleistung von 155 Mbit /s wurde
am 28. Juni 1995 in Betrieb genommen [1]. Parallel zum Aufbau des Netz-
werks hat der DFN-Verein anwendungsorientierte Projekte initiiert, die neu-
artige Anwendungen entwickeln, welche breitbandige Datennetze voraussetzen.
Diese Projekte wurden ebenso wie der Aufbau der Netze vom BMBF finanziell
gefordert.

Im Rahmen des Berliner Regionalen Testbeds (BRTB) wurden von Oktober 1994
bis September 1996 fiinf Anwendungsprojekte durchgefiihrt. Dieser Bericht be-
schreibt eines davon, das Projekt BRTB-visual; es wurde am Konrad-Zuse-
Zentrum fiir Infomationstechnik Berlin (ZIB) durchgefiihrt und beschiftigte
sich mit netzverteilter wissenschaftlicher Visualisierung.

1.2 Netzverteilte Visualisierung

Unter wissenschaftlicher Visualisierung versteht man die Umsetzung von di-
gitaler Information in bildhafte Form. Die zu visualisierenden Daten werden
hierzu auf Parameter abgebildet, die fiir Bildberechnungen zu definieren sind,
also Geometrie-, Material-, Textur-, Beleuchtungs- und Kameraparameter. Da-
nach erfolgt die Bildsynthese mit einem der computergrafischen Rendering-
Verfahren. Der Schwerpunkt der Arbeiten im Bereich der Visualisierung liegt
somit in der Definition bildbeschreibender Parameter und der Entwicklung ge-
eigneter grafischer Darstellungen, weniger aber beim Rendering selbst.

Die Visualisierung wissenschaftlicher Daten ist zu einem wichtigen Forschungs-
instrument geworden. Sie ermdglicht Wissenschaftlern, umfangreiche und zu-
néchst uniiberschaubare Datenmengen aus Experimenten oder Computersimu-
lationen zu sichten. Eine besonders niitzliche Anwendung ist die on-line Kon-
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trolle von Computersimulationen. Komplexe Sachverhalte lassen sich visuell oft
schneller erfassen. In der Wissenschaft dient Visualisierung daher vorrangig der
Erkenntnisfindung. Daneben erleichtert sie aber auch die Kommunikation unter
Forschern und unterstiitzt die Wissensvermittlung.

Vorraussetzung fiir eine effektive Nutzung von Visualisierungsmethoden im
High-Performance-Computing ist die fliichendeckende Verfiigharkeit von Breit-
bandnetzen. Erst sie macht dem Wissenschaftler an seinem Arbeitsplatz Com-
puterressourcen zugénglich, die aus wirtschaftlichen Griinden nur zentral bereit-
gestellt werden kénnen. Solche Ressourcen, wie Hochstleistungsrechner, Massen-
speicher und High-End-Graphikrechner werden seit Jahren am ZIB betrieben.
Mit der Verfiigbarkeit eines Breitbandnetzwerkes ist die wichtigste Hardware-
Voraussetzung fiir ihre dezentrale Nutzung geschaffen worden — netzverteilte
wissenschaftliche Visualisierung wird moglich.

Neben dieser Hardware-Voraussetzung benstigen Wissenschaftler hinreichend
ausgereifte Software in Form von integrierten Arbeitsumgebungen, die es mog-
lichst leicht machen, Visualisierungstechniken anzuwenden. Dabei soll die Visua-
lisierung in den wissenschaftlichen Arbeitsprozefl eingegliedert werden knnen,
ohne von der eigentlichen Zielsetzung abzulenken.

Ein ideales System zur Visualisierung wissenschaftlicher Daten sollte dem Be-
nutzer die technischen Dinge des Visualisierungsprozesses mbglichst komplett
abnehmen und ihm eine Vielzahl von flexiblen grafischen Darstellungsverfah-
ren bereitstellen. Es sollte erweiterbar sein, um spezielle Bedirfnisse erfiillen
zu konnen, und es sollte sich nahtlos in vorgegebene Produktionsumgebungen
einfiigen lassen. Anpassung und Nutzung des Systems sollten dem Benutzer
moglichst wenig Spezialwissen abverlangen.

Aufgrund stark divergierender Problemstellungen ergibt sich jedoch ein Ziel-
konflikt zwischen Flexibilitit und Einfachheit der Nutzung: sehr flexible, gene-
rische Umgebungen erfordern im allgemeinen umfangreiche Einarbeitungszeit
und erh6hen den Arbeitsaufwand fiir die Anpassung des Systems. Anwendungs-
spezifische Visualisierungssysteme hingegen sind oft zu wenig flexibel, um den
schnell wechselnden Bediirfnissen in der wissenschaftlichen Forschung gerecht
zu werden. Andererseits sind sie einfacher zu bedienen, und sie beriicksichtigen
anwendungsspezifische Anforderungen.

Fiir jeden Anwendungsfall ist daher zwischen den beiden Extremen, nimlich
generische, erweiterbare, anpafibare Umgebung und anwendungsbezogene, maf-
geschneiderte Software, abzuwégen.

1.3 Projektziel und Aufgabenstellung

Das Ziel des Projektes war, die wissenschaftliche Visualisierung unter Nutzung
von Breitbandnetzen in Anwenderkreisen zu verbreiten. Die wesentliche Aufga-
benstellung war,

e Visualisierung (aller Qualititsstufen),
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e Videoproduktion

e sowie die visuelle Kontrolle und Steuerung laufender Simulationen

fir Wissenschaftler zu vereinfachen. Dazu wurden zwei Wege verfolgt. Zum
einen wurden allgemeine Werkzeuge entwickelt, die die rechnergestiitzte Durch-
fithrung der im vorangehenden Abschnitt genannten Arbeitsschritte ermogli-
chen oder erleichtern. Zum anderen wurden fiir ausgewéhlte Pilotanwender spe-
zielle Visualisierungsumgebungen erstellt.

1.4 Projektpartner

Das Projekt wurde in Zusammenarbeit mit Partnern aus verschiedenen Fach-
gebieten durchgefiihrt:

e Chemie

— Berechnung elektrochemischer Redozprozesse
W. Jugelt, U. Megges
(Humboldt-Universitit zu Berlin, Institut fiir Organische und Bio-
organische Chemie)

e Ingenieurwissenschaften

— Berechnung komplexer Strémungsvorginge
F. Thiele, W. Baumann, K. Grunert
(TU Berlin, Hermann-Fottinger-Institut fiir Stromungsmechanik)

o Mathematik

— Sonderforschungsbereich ,Differentialgeometrie und Quantenphysik*
U. Pinkall, K. Polthier, C. Gunn, E. Tjaden
(TU Berlin, Fachbereich Mathematik)

— Netzverteilte numerische Algorithmen
H. Schwandt, P. Bogdan, A. Jikel
(TU Berlin, Fachbereich Mathematik)

e Physik

— Berechnungen zur Struktur komplexer Fluide
S. Hess, M. Kroger, H. Voigt
(TU Berlin, Institut fiir Theoretische Physik)
— Berechnung der Staubbildung in pulsierenden Sternatmosphdiren
E. Sedlmayr, A. Fleischer, B. Patzer
(TU Berlin, Institut fiir Astronomie und Astrophysik)
— Berechnung und Visualisierung quantenchemischer Streuprozesse
P. J. Kuntz, T. Schmidt, M. Fromme
(Hahn-Meitner-Institut, Bereiche ,, Theorie“ sowie ,,Datenverarbei-
tung & Elektronik*)



Einleitung

Mit der Arbeitsgruppe von Prof. Pinkall wurden ein allgemeines Werkzeug, das
neue Visualisierungssystem Oorange, weiterentwickelt. Insbesondere wurde es
zur Verteilbarkeit im Netz befihigt. Fiir die anderen Projektpartner wurden
spezielle Visualisierungsumgebungen erstellt.

1.5 Projektmitarbeiter

Aus Projektmitteln wurden zwei wissenschaftliche und sechs studentische Mit-
arbeiter finanziert. Folgende Mitarbeiter des ZIB waren an der Durchfiihrung
des Projektes beteiligt (* bedeutet zeitweise):

e Leitung
H.-C. Hege, H. Stiiben

e Wissenschaftliche Mitarbeiter
J.-C. Bachmann®, W. Baumann®, U. Schwarz, T. Steinke*

e Studentische Mitarbeiter
J. Becker*, A. Friedrich, R. Holzlohner*, J. v. Kattchée*, D. Limbach,
F. Meifiner*, A. Merzky*, J. Schmidt-Ehrenberg, M. Zéckler

1.6 Aufbau des Berichts

Der Hauptteil dieses Berichts besteht aus zwei Kapiteln, in denen die allge-
meinen Werkzeuge (Kapitel 2) und die speziellen Visualisierungsanwendungen
(Kapitel 3) dargestellt werden.

In Kapitel 2 werden, nach einem Uberblick iiber die Arbeitsphasen der wissen-
schaftlichen Visualisierung und die Perspektiven durch Verfiigbarkeit breitban-
diger Netze, folgende allgemeine Entwicklungen beschrieben, die im Rahmen
des Projekts entstanden sind:

e die unter dem Namen extender zusammengefafite Software mit deren Hilfe
Simulationsprogramme netzweit gesteuert und an Visualisierungsumge-
bungen gekoppelt werden kénnen (Abschnitt 2.2)

e die universelle Visualisierungsumgebung Oorange, die derzeit schwerpunkt
mifBig in der experimentellen Mathematik eingesetzt wird (Abschnitt 2.3)

e die Videoaufzeichnung, ein aus Software und Spezial-Hardware bestehen-
des System, das es erlaubt, {iber das Netz Videoaufzeichnungen in Stu-
dioqualitiét vorzunehmen (Abschnitt 2.4)

e die MPEG-Bibliotheken, welche MPEG-Funkionalitit bereitstellen, so-
wie der parallele MPEG-Encoder, der eine flexible und schnelle MPEG-
Kompression erlaubt (Abschnitt 2.5)
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e der Filmeditor Studio, ein netzverteiltes, erweiterbares, plattformunab-
héngiges Programm fiir den digitalen Videoschnitt (Abschnitt 2.6).

In Kapitel 3 werden nach einer Einleitung sechs verschiedene Visualisierungsan-
wendungen vorgestellt, die speziell auf die Bediirfnisse von Pilotanwendern ab-
gestimmt wurden. Alle diese Anwendungen setzen die Verfiigharkeit leistungs-
fahiger Datennetze voraus. Sie befassen sich mit Visualisierungsfragen in fol-
genden Arbeitsgebieten aus Mathematik, Natur- und Ingenieurwissenschaften:

e Numerische Losung partieller Differentialgleichungen (Abschnitt 3.2)

Staubbildung in pulsierenden Sternatmosphiren (Abschnitt 3.3)

Simulation molekularer Streuprozesse (Abschnitt 3.4)

Simulation und Visualisierung chemischer Elementarprozesse (Abschnitt
3.5)

Simulation und Visualisierung komplexer Fluide (Abschnitt 3.6)

e Visualisierung in der Computational Fluid Dynamics (Abschnitt 3.7)

Zur Illustration bewegter Bilder ist dieser Bericht mit vier Bildsequenzen in
Form von Daumenkinos versehen. Die einzelnen Bilder sind auflen neben den
Text gedruckt, wobei das unterste Bild jeweils das erste der Sequenz ist. Auf
den geraden Seiten oben befindet sich eine Animation des Studio-Logos, die
vollstindig mit dem Studio erzeugt wurde. Auf den geraden Seiten unten ist
ein Ratennetzwerk aus der Pilotanwendung visastro zu sehen. Die ungeraden
Seiten zeigen oben Bewegungen in einer geschlossenen Pendelkette, wie sie in
der experimentellen Mathematik an der TU Berlin studiert werden, und unten
einen Streuprozef aus der Pilotanwendung visdyn.
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Kapitel 2

Allgemeine Werkzeuge

2.1 Uberblick

Welche Moglichkeiten sich durch eine breitbandige Vernetzung im Bereich der
verteilten Visualisierung ergeben, wird deutlich, wenn man sich die Phasen ei-
nes Visualisierungsprozesses vergegenwartigt. Zugleich zeigt dies auch, welche
allgemeinen Werkzeuge zur Realisierung der sich abzeichnenden Perspektiven
erforderlich sind. Die Phasen eines Visualisierungsprozesses in ihrer zeitlichen
Abfolge sind:

Vi: Erzeugung der Rohdaten (Durchfiihrung einer Simulation)

Va: Speicherung der Rohdaten

V3: Preprocessing (Abbildung der Rohdaten auf bilddefinierende Parameter)
V4: Rendering (digitale Bild- bzw. Filmsynthese)

Vs: Postprocessing (Compositing, Filmschnitt, Vertonung)

Vs: Speicherung der Bilder, Filme oder multimedialen Dokumente

Vz: (multimediale) Prisentation

FEtwas genauer betrachtet verliefen die Schritte V;—V5, insbesondere im speziel-
len Kontext des Supercomputing, bisher in etwa wie folgt. Ein Wissenschaftler
fithrte auf einem entfernten Hochleistungsrechner Simulationen durch (Phase
V1) und speicherte Daten zur spiteren Weiterverarbeitung im dortigen Archiv-
speicher (Phase V3). Die Phasen Vs und V; wurden anschlieend in einem Vi-
sualisierungssystem (wie etwa AVS, Iris Explorer, oder IBM Data Explorer)
durchlaufen. Allerdings konnten die grofien Datenmengen, wie sie in derartigen
Simulationen anfallen, ohne Breitbandnetz nur in kleinen Teilen zum Arbeits-
platz des Wissenschaftlers transportiert werden. Damit blieben die Visualisie-
rungsmoglichkeiten beschrankt.



2.1 Uberblick

Traditionell werden im Computer generierte Filme auf Video aufgezeichnet
(Phase Vj). Dies erfordert Spezialgerite, die im allgemeinen ebenfalls nur zen-
tral vorhanden sind. Um eine komplexen Film mit Schnitten, Betitelung, Ver-
tonung etc. herzustellen (Phase V;), benétigte man in der Regel ein vollstindig
eingerichtetes Videostudio.

Mit der Bereitstellung eines schnellen Datennetzes ergeben sich nun folgende
neuen Moglichkeiten:

M;: Arbeitsschritte, die traditionell getrennt durchgefiihrt werden muflten,
konnen in eine einheitliche Umgebung integriert werden.

M: Spezialgeriite werden netzweit nutzbar.

Ms: Der gesamte Prozel, von der Simulation bis hin zur Prisentation, kann
in der Rechnerwelt verbleiben.

Bei Moglichkeit M; ist vor allem daran gedacht, die Arbeitschritte Vi~V zu in-
tegrieren. Das bedeutet, dafl eine entfernt laufende Simulation gleichzeitig am
Arbeitsplatz des Wissenschaftlers visuell verfolgt werden kann (wobei Schritt
Vs enfillt, weil die Daten ohne Zwischenspeicherung direkt in ein entsprechen-
des Visualisierungssystem geleitet werden). Eine Realisierung dieser Moglichkeit
weckt den Wunsch, die Simulation vom Arbeitsplatz aus zu steuern, weil dies
zu kiirzeren Produktionszeiten fithrt. Simulation, Visualisierung (Simulations-
kontrolle) und Simulationssteuerung bilden damit eine Einheit.

Moglichkeit My bedeutet vor allem, dafl Spezialgeite, wie riesige Massenspei-
cher (etwa zur Lagerung digitaler, audiovisueller Daten), Rendering-Maschinen
und digitale Harddisk-Recorder netzweit nutzbar gemacht werden konnen. In
unserem speziellen Fall stand die Aufgabe im Vordergrund, die Videoaustattung
des ZIB zur Videoaufzeichnung und den Parallelrechner fir Spezialaufgaben
netzweit nutzbar zu machen.

Moglichkeit Mg hat sicherlich die weitreichendsten Konsequenzen. Insbeson-
dere entfillt mit My auf ldingere Sicht die Notwendigkeit, Spezialgerite zur
Uberbriickung der digitalen Rechnerwelt und der noch weitgehend analogen
Videowelt zu nutzen. Analoge Tragermedien werden entbehrlich. Bei der Reali-
sierung von Moglichkeit My ist in diesem Projekt vorrangig an die Integration
der Phasen VsV gedacht.

Die im Projekt entwickelten allgemeinen Werkzeuge realisieren die genannten
neuen Moglichkeiten:

¢ Werkzeuge, die Moglichkeit M; realisieren:

— Die extender-Programmbibliotheken erlauben es, auf einfache Weise
entfernt laufende Simulationsprogramme an ein Visualisierungssy-
stem zu koppeln und interaktiv zu steuern.
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— Fiir das allgemein angelegte Visualisierungssystem Oorange, ein im
Stb Differentialgeometrie und Quantenphysik am FB Mathematik
der TU Berlin entwickeltes objektorientiertes Softwaresystem, wur-
den Komponenten geschaffen, die es gestatten, Simulation, Visuali-
sierung und Simulationssteuerung netzweit zu koppeln.

¢ Werkzeuge, die Moglichkeit M- realisieren:

— Der Videoservice erméglicht jedem Benutzer mit Netzzugang, digi-
tale Bildsequenzen am ZIB auf Video in Studioqualitit aufzeichnen
zu lassen.

¢ Werkzeuge, die Moglichkeit M; realisieren:

— MPEG-Kodierung in Echtzeit unter Nutzung eines Parallelrechners.
Dieses Produkt kann zur schnellen MPEG-Kodierung in Formaten
eingesetzt werden, die von MPEG-Hardware-Karten nicht kodiert
werden konnen. Eine weiteres Einsatzfeld liegt in der direkten Kodie-
rung von Bildsequenzen, die auf dem Parallelrechner selbst gerechnet
wurden.

— Studio, ein digitaler Filmeditor, wurde im Rahmen dieses Projektes
vollig neu entwickelt. Seine Hauptvorteile gegemniiber vergleichbaren
Produkten ist die freie Verfiigbarkeit, Portabilitit und Erweiterbar-
keit sowie die Fihigkeit, beliebige Rechnerkapazitit im Netz nutzen
zu kénnen.

Die genannten Werkzeuge werden in den folgenden Abschnitten detaillierter
vorgestellt.
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2.2 Der extender — ein generisches Werkzeug zur
netzverteilten Simulation und Visualisierung

Die interaktive netzverteilte Simulation mit integrierter Visualisierung und Si-
mulationssteuerung gewinnt in verschiedenen Forschungsbereichen immer grofie-
re Bedeutung. Durch gesteuerte Simulationen kénnen Produktionszeiten ver-
kiirzt werden, da Fehler schneller erkannt werden. Die Simulationen kbnnen
im Falle eines Fehlers abgebrochen bzw. mit korrigierten Parametern gelenkt
werden. Der extender ist ein generisches Werkzeug, mit dessen Hilfe Simula-
tionsprogramme gesteuert und an Visualisierungsumgebungen gekoppelt wer-
den kénnen.

2.2.1 Funktionsweise

Der extender besteht aus drei Teilen (vgl. Abbildung 2.1): einer grafischen Be-
nutzerschnittstelle, einer Bibliothek zur Anbindung der numerischen Routinen
an diese Schnittstelle und einer Bibliothek zur Anbindung der Grafik (zurfichst
an AVS [2]). Die Kommunikation zwischen Schnittstelle und Simulation sowie
Grafik und Simulation ist mit dem Gruppenkonzept der PVM-Library [4] rea-
lisiert.

Ein oder mehrere Simulationsprogramme
melden sich in einer PVM-Gruppe mit
vom Benutzer gewidhltem Namen an. Die
Simulationsprogramme miissen um be-
stimmte Elemente erweitert worden sein,
die die Gestaltung der Benutzerschnitt-
stelle festgelegen. Die Benutzerschnitt-
stelle baut sich dynamisch entsprechend
den Anforderungen des ausgewéhlten
Simulationsprogramms auf. Erst nach
Herstellen einer Netzverbindung zum Grafik
laufenden Simulationsprogramm erhélt
die Schnittstelle von diesem Auskunft
iiber die Art der Informationen, die eine Abbildung 2.1: Netzverteilte, interak-
Simulationssteuerung ermoglichen. Um Ve Simulation und Visualisierung

diese Informationen zu liefern, mufl das Simulationsprogramm innerhalb ei-
ner Iterationsschleife auf mogliche Anfragen der Schnittstelle oder der Grafik

Interface Simulation

reagieren konnen.

Im folgenden werden die drei Komponenten Benutzerschnittstelle, Simulation
und Grafik nidher beschrieben.

2.2.2 Die Benutzerschnittstelle

Die Benutzerschnittstelle 6ffnet nach dem Start ein Fenster, in dem alle momen-
tan laufenden Simulationen mit Namen, Startzeit und PVM-Task-Id angezeigt



10

Allgemeine Werkzeuge

H

N

werden. Eine Simulation kann interakiv ausgewidhlt und mit der Schnittstelle
verbunden werden. Nach Auswahl einer Simulation sendet die Benutzerschnitt-
stelle einen connect-request an die Simulation, die daraufhin der Schnittstelle
antwortet, welche Simulationsparameter verindert werden konnen und welche
Aktionen sie erlaubt. Die Schnittstelle erzeugt darauthin ein an diese Anforde-
rungen angepafites Fenster. Der Wert jedes Parameters kann nun geéndert wer-
den. Jede Anderung wird dem Simulationsprogramm iibermittelt. Eine spezielle
Bedeutung haben die sogenannten Aktionen. Diese werden in der Schnittstelle
durch einen Schalter représentiert, der in der Simulation eine benutzerdefinierte
Aktion auslost (im unten gegebenen Beispiel ist getInfo ein solche Aktion).

2.2.3 Die Anbindung der Simulation

Die Anbindung der Simulation wurde fiir den Benutzer so einfach wie moglich
gehalten. Es wurde darauf geachtet, da nur wenige Anderungen am Simulations-
programm vorgenommen werden miissen. Eine wesentliche Anforderung an das
Simulationsprogramm ist das Vorhandensein einer Iterationsschleife. Die Anbin-
dung an die Simulation soll anhand eines trivialen Beispiels erfiutert werden.

Angenommen, es soll das Verhalten eines idealen Gases simuliert werden. Um
den Druck p zu berechnen, miissen als Randbedingungen das Volumen V und die
Temperatur T beriicksichtigt werden. Fine entsprechendes C-Programm sieht
wie folgt aus:

float T = 300;
float V = 10;
float p;
compute ()
{

p = T/V;
}
main()
{

while(1)

compute () ;

}

Léuft dieses Programm auf einem entfernten Rechner, so werden zwei Nachteile
sichtbar. Erstens kann man sich nicht {iber den aktuellen Stand der Simulation
(hier: das Resultat) informieren, und zweitens hat man keine Moglichkeiten, die
Randbedingungen zu &ndern.

Um die Kommunikation iiber den extender zu erméglichen, muf3 sich das Simula-
tionsprogramm mithilfe der Funktion XtdInit in einer PVM-Gruppe anmelden.
AuBerdem muf innerhalb der Schleife die Funktion XtdStep aufgerufen werden.
Vor dem ersten Aufruf von XtdStep miissen Parameter, die verdndert werden
sollen, und benutzerdefinierte Aktionen registriert werden. Dies geschieht durch
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Aufrufe der Funktionen XtdRegisterFloat bzw. XtdRegisterAction. Bei Aufruf
von XtdStep werden eventuell verinderte Werte in die zugehorigen Variablen
geschrieben und/oder angemeldete Aktionen ausgefiihrt.

Durch Aufruf der Funktion XtdSendMessage kann das Simulationsprogramm zu
jeder Zeit Informationen zur Anzeige an die Benutzerschnittstelle iibermitteln.
Fine elegante Moglichkeit ist, die Informationen nur auf Anfrage unter Ver-
wendung von XtdRegisterAction zu senden. Diese Moglichkeit ist im folgenden
Beispiel realisiert.

Das um die entsprechenden Funktionsaufrufe erweiterte Beispielprogramm sieht
wie folgt aus:

float T = 300;
float V = 10;
float p;
compute ()
{
p = T/V;
}
void getInfo(int tid)
{
char buf[100];
sprintf (buf,"Der Druck ist: %f ",p);
XtdSendMessage (buf) ;
}
main()
{
XtdInit("Ideales Gas");
XtdRegisterFloat ("Temperatur",&T,10,600);
XtdRegisterFloat ("Volumen",&V,1,20);
XtdRegisterAction("Information",getInfo);
while(1){
compute () ;
XtdStep();
}
}

2.2.4 Die Anbindung an die Grafik

Fiir die Visualisierung wurde im ersten Schritt eine Anbindung an das Grafik-
paket AVS realisiert. (Weitere Visualisierungssysteme kinnen analog angebun-
den werden.) Eine Grafikanbindung der Simulationssteuerung auf Basis von
PVM fiir das Visualisierungspaket AVS ist trotz der Funktionalitit der Remote-
Module von AVS aus folgenden Griinden sinnvoll:

e Die existierenden numerischen Routinen der Wissenschaftler kbnnen mit
nur wenig Anderungen weiter genutzt werden.
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e Fiir die meisten der gingigen Supercomputer (Vektor- und Parallelrech-
ner) existieren keine Portierungen von AVS. Dies gilt zwar nicht fiir Rech-
ner des Typs Cray Y-MP, doch zeigten umfangreiche Versuche mit der
entsprechenden AVS-Version, dal dessen Nutzung, insbesondere unter
Performance-Gesichtspunkten, nicht zu empfehlen ist.

e Fiir den Simulationsrechner ist keine AVS-Lizenz nitig.

Die Grafikanbindung an die Simulation besteht im wesentlichen aus vier Funk-
tionen, die in zwei Gruppen zusammengefafit werden konnen. Die erste Gruppe
iibernimmt eine Datenkonvertierung, die zweite sendet und empfingt die Da-
ten. Die Funktionsbibliothek ist so allgemein gehalten, dafl éimtliche AVSField-
Typen von ihr behandelt werden koénnen. Die Funktionen AVS_to_Field bzw.
Field_to_AVS konvertieren den AVS-Datentyp AVSfield in den Datentyp Field
und umgekehrt. Die Funktionen send Field und receive Field senden bzw.
empfangen diesen speziellen Datentyp.

Datenschnittstelle

Die Datenschnittstelle wurde durch einen zum AVS-Datentyp AVSfield analo-
gen Datentyp realisiert, wobei auf die AVS-spezifischen Informationen verzichtet
wurde. Der neue Datentyp Field enthélt im einzelnen folgende Eintréige:

e Dimension des Computational Space ndim

e Dimension des Coordinate Space nspace

Lénge der einzelnen Datenvektoren veclen

Datentyp type (kodiert als ganze Zahl)

Abbildungsvorschrift uniform /rectilinear/irregular

Datenvektor data

e Koordinatenvektor points.

Daten- und Informationsfluf3

Das Extender-Modul in AVS ist als AVS-Subroutine realisiert worden, um den
natiirlichen Datenfluf} in einem AVS-Netzwerk zu unterstiitzen. Durch benutzer-
gesteuertes update schickt das Modul eine Anforderung an den Remote-Prozef3,
der seinerseits die aktuellen Daten der Simulation an AVS zurickliefert. Das
Modul besitzt weiterhin einen optionalen Eingang fir die Eingabe von An-
fangsdaten. Sobald neue Anfangsdaten vorliegen, werden diese unverziglich
an den Remote-Prozel weitergeleitet. Zuvor werden die Anfangsdaten (die als
AvSfield vorliegen) in den Datenyp Field konvertiert. Liefert der Remote-
Prozef neue Daten, werden diese zur Weiterverarbeitung in AVS nach AVSfield
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zuriickkonvertiert. Somit wird sichergestellt, dafl auf der Remote-Seite keine
AVS-Funktionalitdt benotigt wird. Die Definition des Datentyps Field eng an
den Datentyp AVSfield anzulehnen hat den Vorteil, dafy der Benutzer der Funk-
tionsbibliothek im wesentlichen nur einen Datentyp kennenlernen muf.

2.2.5 Verfiigbarkeit

Die Software wird als Public-Domain-Produkt angeboten. Eine vollstindige
Distribution (inkl. Dokumentation und Beispiel) istiiber den World-Wide-Web-
Server des ZIB erhéltlich:

http://www.zib.de/VisPar/vis/BRTB/EXTENDER/XTD.html
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2.3 QOorange — Eine Objektorientierte
Visualisierungsumgebung

2.3.1 Einleitung

Im Rahmen des Berliner Regionalen TestBeds flir Breitbandnetze ist unter Mit-
arbeit des ZIB am Sonderforschungsbereich Differentialgeometrie und Quanten-
physik der TU Berlin die objektorientierte Visualisierungsumgebung Oorange
weiterentwickelt worden.

Oorange ist ein Framework fiir experimentelle Mathematik. Es richtet sich an al-
le Arbeitsgruppen, die Computer sowohl fiir mathematische Forschung als auch
in der Lehre einsetzen. Die Bediirfnisse der computer-basierten experimentellen
Mathematik haben in natiirlicher Weise den Aufbau von Oorange bestimmt:

e Objekt-Orientiertheit
Mathematische Objekte werden in einfacher und angemessener Weise im
Computer repréisentiert.

e Interpreter
Interpretierte Sprachen erlauben es dem Benutzer, Ausdriicke ohne zeit-
aufwendiges Compilieren auszuwerten, oder allgemeine Experimente durch-
zufiihren.

¢ Dynamisches Laden
Vom Benutzer entwickelte Algorithmen werden unter minimalem Zeitauf-
wand zur Laufzeit dem stabilen Kernsystem hinzugefligt.

¢ Kommunikationsinfrastruktur
Eine integrierte Kommunikationsinfrastruktur erlaubt es dem Benutzer,
sich auf seine mathematische Zielsetzung zu konzentrieren und seine Er-
gebnisse als fertige Module, die dem System hinzugefligt werden koénnen,
im Netz zu verteilen. Im wesentlichen werden folgende Dienste geboten:

— Update zur Verwaltung der Abhéngigkeiten im Objektnetzwerk

— Inspektion zum Inspizieren und Editieren jedes im System vorhan-
denen Objekts

— Display zur Visualisierung und Manipulation von 2D- und 3D-Objek-
ten

— Animation zum automatischen Ablauf von Experimenten

— Archivierung zur Abspeicherung von Ergebnissen fiir Kommunikati-
on und Wiederverwendung

— Dokumentation aller Komponenten (On-line-Hilfe).
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2.3.2 Softwarebausteine

Die Implementierung von Oorange basiert auf mehreren (meist) frei verfiigbaren
Software-Paketen. Im wesentlichen wurden genutzt:

GNU Objective-C als Basisprogrammiersprache, in der die mathematischen
Objekte (Struktur und Algorithmen) représentiert werden.

Tcl — eine weitverbreitete, interpretierte Skriptsprache [6] — zur Realisierung
des Benutzerinterfaces. Dabei wurde wesentlich Gebrauch von folgenden
Erweiterungen dieser Skriptsprache gemacht:

Tk ein mittlerweile auf allen Plattformen verfigbares Werkzeug zur Er-
stellung von grafischen Benutzerinterfaces und zur Handhabung ihrer
Events.

ITcl eine objektorientierte Erweiterung von Tcl; sie wurde dazu verwen-
det, die Objective-C-Klassenhierarchie im Benutzerinterface zu spie-
geln (Inspektoren).

Tcl/Objective-C eine Library, die Interpretiertes Objective-C' in einer
Tcl-Shell realisiert.

OpenGL — eine von Silicon Graphics vertriebene Grafikbibliothek — wurde
zur Realisierung des Viewers (s.u.) eingesetzt.

2.3.3 Uberblick

Oorange ist in gewissem Sinn eine Sammlung von Werkzeugen (7Top-Level-
Tools), die iiber die oben erwihnte Kommunikationsinfrastruktur miteinan-
der kommunizieren. Diese Sammlung wird von dem sogenannten 7Top-Level-
Manager zusammengehalten, iiber den die einzelnen Werkzeuge Nachrichten
austauschen. Die Benutzerschnittstelle von Oorange bietet im wesentlichen fol-
gende Elemente:

e Ein Netzwerk-Manager mit dem sich Objektnetzwerke erzeugen, grafisch
darstellen und interaktiv bearbeiten lassen (siehe Abbildung 2.2, unten
links).

e Ein Skript-Editor zum Editieren des zu jedem Knoten des Netzwerkes
gehorenden und zur Laufzeit interpretierten Skripts. Er dient somit zur
Steuerung und Verénderung des Ablaufs von Experimenten (siehe Abbil-
dung 2.2, unten rechts).

e Ein Inspektor-Manager zum Inspizieren und Verdndern jedes zum aktu-
ellen Knoten gehérenden Objekts (siehe Abbildung 2.2, oben links).

e Ein 2D- und/oder 3D-Viewer zur Darstellung von geometrischen Objek-
ten und Bildern (siehe Abbildung 2.2, oben rechts).
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Abbildung 2.2: Typische Oorange-Session.

2.3.4 Der Netzwerk-Manager

Datenfluorientierte Visualisierungspakete wie AVS [2] und Explorer [3] ha-
ben in den letzten Jahren immer mehr Zuspruch gefunden. Die Griinde dafiir
sind vor allem die einfache Handhabung, der modulare Aufbau (und damit die
Wiederverwendbarkeit von Teilen der Applikationen) und nicht zuletzt die Ein-
fachheit des Update-Mechanismus. Jeder Knoten reprisentiert eine Transfor-
mation der Daten, die entlang der gerichteten Kanten eines Netzwerkes flieffen.
Mit der Anderung der Daten eines Knotens ist die Ausfithrung der abhdingi-
gen Transformationen (das sind diejenigen Knoten, die im Netzwerk nach dem
betrachteten Knoten kommen) garantiert. Der Update-Mechnismus ist fiir den
Benutzer transparent und wird automatisch ausgefiihrt.

Das fest vorgegebene Update-Verhalten muf3 aber fiir experimentelles, mathe-
matisches Arbeiten mit solchen, ausschliefilich datenfluorientierten Systemen
als Nachteil angesehen werden.

Einerseits beschéftigt sich die Mathematik eher mit komplexen Objekten als mit
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Daten, und andererseits erzeugen mathematische Algorithmen oft Schleifen in
solchen Netzwerkgraphen. Um den Beschriankungen der datenfluSorientierten
Umgebungen nicht zu unterliegen, werden Netzwerke in Oorange durch objekt-
basierte statt aktionsbasierte Knoten reprisentiert. Im einfachsten Fall enthilt
solch ein Knoten ein Objective-C-Objekt [5], kann aber auch Subnetzwerke ent-
halten. Jeder Knoten kann mehrere Ingredients haben. Das sind wiederum Kno-
ten, aus denen sich der aktuelle Status des Objektes berechnen lfit. In gleicher
Weise kann jeder Knoten mehrere, sogenannte Dependents haben. Das sind
Knoten?, die ihrerseits vom aktuellen Objekt abkiingig sind. In Oorange werden
Objekt-Pointer statt Daten entlang der Kanten eines solchen Graphen weiter-
gereicht.

Der Update-Mechanismus in Qorange-Netzwerken verhilt sich &hnlich wie der
in datenflulorientierten Netzwerken. Der wesentliche Unterschied ist, dafl in
Oorange jeder Knoten ein zur Laufzeit veninderbares Update-Skript besitzt, was
das experimentelle Arbeiten besser unterstiitzt.

Die oben erwiahnten Subnetzwerke bieten zwei weitere funktionelle Besonder-
heiten, die iiber die Moglichkeit hinausgehen, logische Blicke zu bilden. Zum
einen erhélt man durch die Verwendung von Subnetzwerken die Moglichkeit
der Kontrolle iiber zyklische Graphen (Schleifen) und bedingten Ausfithrung,
zum anderen steuert der umgebende Knoten das Update-Verhalten der in ihm
vorhandenen Subnetzwerke.

2.3.5 Der Skript-Editor

Der Netzwerk-Manager iibermittelt stets den aktuell selektierten Knoten an
den Top-Level-Manager, der seinerseits diese Information an alle anderen Top-
Level-Tools weiterleitet. Im Skript-Editor wird daraufhin das Tcl-Skript des
aktuellen Knotens dargestellt. Im Beispiel oben (Abbildung 2.2) ist der surface-
Knoten selektiert. Das dazugehorige Tcl-Skript erscheint rechts daneben im
Skript-Editor.

Dieses Skript steuert nicht nur das Update-Verhalten des Knotens, sondern wird
auch zum Laden und Speichern der Knoten benutzt. Ein Skript besteht im we-
sentlichen aus Objective-C-Methodenaufrufen, die entweder an die zum Knoten
gehorenden Objekte bzw. dessen Ingredients gerichtet sind. Diese Funktiona-
litdt — interpretiertes Objective-C — erhélt Oorange durch die oben erwihnte
Tcl/Objective-C-Bibliothek.

Der Skript-Editor besteht zum einen aus einem Text-Editor, der das aktuelle
Skript enthélt und zum anderen aus einer Tcl-Shell, die an den Tcl-Interpreter
des aktuellen Knoten gebunden ist. Damit kann der Benutzer verschiedene Me-
thodenaufrufe testen oder beispielsweise den Zustand bestimmter Instanzen-
variablen erfragen. Erreicht man mit einem Methodenaufruf das gewiinschte
FErgebnis, kann er an der entsprechenden Stelle in das Skript eingefiigt werden.

! Knoten und Objekt werden hier zum Teil synonym benutzt.

RIS
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Anfinger konnen Oorange ohne den Skript-Editor benutzen, bzw. ohne Tcl zu
erlernen. Hierfiir wird eine Bibliothek mit vorgefertigten Netzwerk-Komponen-
ten und eine Beispielsammlung zur Verfiigung gestellt.

2.3.6 Der Inspektor-Manager

Auch im Inspektor-Manager hat der Benutzer Zugriff auf den aktuell selektier-
ten Knoten. Anders als der Skript-Editor bietet er Zugriff auf den Inhalt des
Knotens. Der Inspektor-Manager stellt immer den sogenannten Inspektor des
aktuellen Knotens dar.

Enthélt der Knoten etwa ein (Objective-C-) Objekt, fragt der Inspektor-Manager
dieses nach einem Tcl-Kommando, mit dem sich ein zur Inspektion dieses
Objekts gefordertes grafisches Benutzerinterface erzeugen lafit. Der Inspektor-
Manager fithrt diese Tcl-Kommando aus und erzeugt das entsprechende Panel.
Es besteht aus Tk-Widgets, mit deren Hilfe der Benutzer Zugriff auf die Instan-
zenvariablen des Objektes hat und somit den Zustand des Objektes verindern
kann. Typischerweise erzeugt dieses Kommando eine ITcl-Klasse, die das zu
inspizierende Objective-C-Objekt wiederspiegelt. Wird ein neuer Knoten selek-
tiert, vergifit der Inspektor-Manager das Panel und stellt das Widgetset des
neuen aktuellen Inhalts dar. Geloscht wird dieses Panel aber erst, wenn das
Objective-C-Objekt zerstort wird.

Instantiiert der Benutzer ein ITcl-Objekt durch Selektieren eines Knotens, bei-
spielsweise der Objective-C-Klasse OoFoo, erzeugt er damit ein Panel, das eben-
falls alle Inspektoren der Oberklasse enthilt.

Der Inspektor-Manager ist in natiirlicher Weise an den Update-Mechanismus
des Netzwerk-Managers gekoppelt. Verdndert der Benutzer den Zustand eines
Objektes, wird automatisch der out-of-date/update-Mechanismus des umgeben-
den Knotens getriggert.

Auf Wunsch kann der Benutzer den verdnderten Zustand des Objektes archi-
vieren. Die den Verdnderungen entsprechenden Kommandos werden dazu auto-
matisch in das aktuelle Knoten-Skript eingefligt. Wird der archivierte Knoten
gespeichert, initialisiert Oorange beim Neuladen des Knotens das Objekt mit
dem archivierten Zustand.

Durch den Inspektor-Managers wird die Konfusion des Benutzers vermieden,
die entstehen wiirde, wenn jedes Objekt ein eigenes Top-Level-Widget erzeugen
und irgendwo auf dem Bildschirm plazieren wiirde.

Die Navigation wird durch die beiden Features Hotlist und File-Cabinet er-
leichtert. Mit Hilfe der Hotlist kbnnen Inspektoren (wieder) dargestellt werden,
ohne einen neuen Knoten selektieren zu miissen. File-Cabinet ist eine spezielles
Panel, das es ermoglicht, alle Inspektoren eines Knotens oder dessen Subnetz-
werke {iber einen symbolisierten Aktenordner zu erreichen. Das File-Cabinet ist
in Abbildung 2.3 gezeigt.
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Abbildung 2.3: File-Cabinet des Scene-Viewers.

2.3.7 2D- und 3D-Viewer

Die 3D-Klassenhierarchie ist an die Open-Inventor-Klassenbibliothek angelehnt.
Zusétzlich werden die Vorteile des Objective-C' Runtime-Systems ausgenutzt.

Der 3D-Viewer basiert auf der Manipulation einer sogenannten Shape-Hierarchie.

Die Shapes miissen das OoShapeProtocol — Protokolle sind ein Feature von
Objective-C — unterstiitzen. Der Benutzer kann seine Klassen entweder von
existierende Shapes ableiten oder eigene Klassen zur Verfligung stellen, die das
Protokoll unterstiitzen.

Die Basisklasse ist die sogenannte QoShapeGroup. Die Wurzel einer Shape-Hie-
rarchie ist eine Instanz der Klasse OoScene. Eine Scene erhilt durch Vererbung
samtliche Funktionalitit der Klasse OoShape und erweitert diese um Instan-
zenvariablen fiir die Zustéinde der Tools, der Selektion, des Drawing-Windows
und -Devices sowie der Kamera.

Oorange bietet dem Benutzer die Moglichkeit, eigene Custom-Tools zu unter-
stiitzen. Dies sind Werkzeuge, die zur Laufzeit an den 3D-Viewer angebun-
den werden und auf Mouse-Events reagieren kénnen. Benutzereigene 3D-Tools
miissen das QoToolProtocol unterstiitzen. Der 3D-Viewer bietet standardméifBig
Mittel fiir hierarchisches Selektieren, Objekt- und Kameramanipulationen, ,fly
to“ usw.

Die 2D-Klassenhierarchie ist eine Categorie® auf der Klasse OoDataGrid, eine
der Basisklassen in Qorange. Die Image-Categorie unterscheidet zwei Arten von
Tools. Zum einen gibt es die sogenannten Standard-Tools fiir die Interaktion
mit dem Viewer. Diese bieten die Moglichkeit, Bilder zu selektieren und zu ver-
schieben, Informationen iiber Bilder abzufragen oder einen rechtwinkligen Be-

2Eine Categorie implementiert neue Methoden auf den existierenden Instanzenvariablen
einer Klasse.
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reich des Bildes auszuwéhlen (z.B. als neue Computing-Area fiir die Berechnung
eines Ausschnitts der Mandelbrotmenge). Die zweite Klasse, die sogenannten
Rendertools beeinflussen die Bildsynthese. Sie konnen iiber den Inspektor des
Image-Viewers interaktiv in eine Image-Prozefs-Liste eingefligt werden. Zur Zeit
beschréanken sich die Werkzeuge auf die Moglichkeit der Farbverinderung.

Zum Erzeugen photorealistische Bilder unterstiitzt Oorange den kommerziel-
len Raytracer mental ray. Die Anbindung eines frei verfiigbaren Raytracers ist
geplant.

Dartiber hinaus konnen Animationen on-line als MPEG-Filme oder GIF-Anima-
tionen mitgeschnitten werden.

2.3.8 Animation

Zeitabhingige Objekte sind in Oorange mit Hilfe der drei Protokolle OoBase-
Animated, OoAnimated und OoKeyAnimated realisiert. Jedes Objekt, das eines
der Protokolle unterstiitzt, kann damit zeitabhéingig animiert werden. OoBase-
Animated definiert Methoden fiir Objekte die an Zeit interessiert sind, OoAni-
mated erweitert dieses Protokoll um die Moglichkeit, Objekten zeitabhiingige
Werte zuzuordnen, und OoKeyAnimated bietet zusitzlich die Moglichkeit der
Manipulation von Key-Frames.

In Oorange sollten Objekte nicht selbst mit zeitabhingigen Instanzenvariablen
versehen werden, sondern requldre Variablen wie Floats oder Vektoren iiber den
Netzwerk-Manager an animierbare Variablen gebunden werden. Das vereinfacht
die Entwicklung eigener Objekte und ermoglicht dem Netzwerk-Manager iiber
den Update-Mechanismus alle zeitabhéingigen Variablen auf die aktuelle Zeit zu
synchronisieren.

2.3.9 Archivierung

Aus Komponenten aufgebaute Netzwerke konnen inklusive des aktuellen Zu-
stands aller Objekte archiviert werden. Hierzu wird kein neues Fileformat be-
nutzt. Vielmehr wird das Objekt (inkl. seines Zustands) auf Basis der Tcl- bzw.
Objective-C-Syntax iiber Methodenaufrufe als Text gespeichert. Das hat den
Vorteil, da3 die erzeugten Dateien im ASCII-Format vorliegen und unabhiingig
von Oorange editiert werden kénnen. Komplette Netzwerke, also vollstindige
Applikationen, kénnen so in einfacher Weise an andere Benutzer weitergegeben
werden.

2.3.10 On-line Dokumentation

Moderne Softwaresysteme bieten eine im System erreichbare On-line Hilfe.
In Oorange wird dieses Feature iiber HTML-Files realisiert, die mit WWW-
Browsern betrachtet werden konnen (ein Beispiel ist in Abbildung 2.4 gezeigt).
Dariiberhinaus werden auch verschiedene Werkzeuge zum gezielten Suchen in
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der gesamten Dokumentation angeboten. Zum einen gibt es einen Klassenbrow-
ser auf Basis von JavaScript® und zum anderen eine server-basierte Schliissel-
wortsuche (auf der Basis von Glimpse).

Die Dokumentation beinhaltet neben verschiedenen Tutorials auch eine ausfiihr-
liche Klassendokumentation. Entwicklern eigener Klassen wird die Moglichkeit
geboten, solche Dokumente in (I4IEX, HTML, PostScript,...) auf Basis be-
stimmter Direktiven im Source-Code automatisch zu erzeugen.

etscape: Oorange Documentation

Location: [ http://www-sfh288.math. tu-ber1in.de/oorange/DorangeDoc. htm]

Class Name: | OoMPEG |[1oaq]
[Class Tree] [Qorange Horne]
Eperes OoMPEG )
Documentation Inherits from: —
............................................................... o b O
: Declared In:
e Geuing started objc/O0MPEG h
Author:
o Network Manager Uwe Schwarz
e 2D Tutodal Class Description
e 3D Tutorial OoMPEG is an interface to an external MPEG - encoding
) program. It uses mpeg written by Andy Hung, Stanford
® Adding new University. The input images get converted fo senarated
glasses YUV format and ar=~

Abbildung 2.4: Oorange On-line Dokumentation.

2.3.11 Netzverteilung

Die Netzverteilung ist in Anlehnung an den im Abschnitt 2.2 vorgestellten ex-
tender entwickelt worden. Aufbauend auf dem Gruppenkonzept von Parallel
Virtual Machine [4] wurde die Klasse OoConnection entwickelt. An diese gene-
rische Klasse kann jedes beliebige Objekt angebunden werden, das die beiden
Methoden sendTo und receiveFrom versteht. Diese Methoden kénnen den ent-
sprechenden Objekten in Form einer Categorie beigefiigt werden. Fiir das Stan-
dardobjekt — DataGrid — sind die Methoden implementiert. Der Benutzer
mufl nur noch auf der Remote-Seite die nétigen Verdnderungen im Quellco-
de vornehmen, um Oorange in eine Umgebung fiir netzverteilte Visualisierung
und Simulation zu verwandeln. Mit Hilfe dieses Konzepts wurde sowohl der am
Konrad-Zuse-Zentrum vorhandene Vektorrechner (Cray Y-MP) als auch der
massiv-parallele Rechner (Cray T3D) erfolgreich an Oorange angebunden.

3Damit wird der Netscape-Navigator zum bevorzugten Viewer fiir die On-line
Dokumentation.

ZITTITY
A~ %S
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2.3.12 Verfiigbarkeit

Oorange wird als Public-Domain-Produkt fiir nicht-kommerzielle Nutzung ver-
geben (dhnlich der GPL#). Eine biniire Version fiir Linux und SGI-Rechner ist
zur Zeit von drei verschiedenen ftp-Servern zu beziehen:

Technische Universitit Berlin (Sonderforschungsbereich 288)
ftp://ftp-sfb288.math.tu-berlin.de/pub/oorange/oorange-1.0.sgi.bin.tar.z
ftp://ftp-sfb288.math.tu-berlin.de/pub/oorange/oorange-1.0.1486.bin.tar.z

University of Minnesota (Geometry Center)

ftp://ftp.geom.umn.edu/pub/contrib/oorange-1.0.sgi.bin.tar.z
ftp://ftp.geom.umn.edu/pub/contrib/oorange-1.0.1486.bin.tar.z

University of Massachusetts Amherst (G.A.N.G.)

ftp://ftp.gang.umass.edu/pub/contrib/oorange-1.0.sgi.bin.tar.z
ftp://ftp.gang.umass.edu/pub/contrib/oorange-1.0.1i486.bin.tar.z

Weitere Information zu Oorange gibt es auf dem World-Wide-Web-Server des
Sonderforschungsbereichs Differentialgeometrie und Quantenphysik am Fachbe-

reich Mathematik der Technischen Universitit Berlin:

http://www-sfb288.math.tu-berlin.de/oorange/OorangeDoc.html

4GNU General Public License der Free Software Foundation.
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2.4 Videoaufzeichnungsservice

Die wesentlichen Probleme bei der Videoerzeugung sind die Verarbeitung rie-
siger Datenmengen (eine Minute unkomprimierten Films entspricht einem Da-
tenvolumen von ca. 1,2 GByte), sowie die Umwandlung von digitalen Daten in
analoge Videosignale. Hierzu wird Spezial-Hardware benstigt. In Abbildung 2.5
ist die derzeitige Video-Hardwarekonfiguration am ZIB dargestellt. Im Rahmen
des Projekts wurde am ZIB ein Service zur Videoaufzeichung aufgebaut, der
fiir externe Nutzer offen ist. Dieser Abschnitt beschreibt die Funktionalitit und
Nutzung des Services, insbesondere die vom Nutzer zu erstellende Filmbeschrei-
bung in einer dafiir entwickelten Sprache.
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Abbildung 2.5: Konfiguration der Video-Hardware am ZIB (vereinfacht und ohne
Audiokomponenten).

Fiir den Videoservice sind folgende Gerite aus Abbildung 2.5 wesentlich:

e Digitaler Videospeicher (Sierra Quickframe)
e VLAN (zur rechnerkontrollierten Steuerung von Videogeriten)
e Betacam-SP-Rekorder (Videorekorder in Studioqualitit)
e S-VHS/VHS-Rekorder
Der Videoservice hat folgende Eigenschaften:
e Automatische Aufzeichnung des Videofilms auf Betacam-, S-VHS- oder

VHS-Videokassetten. Die Grundlage dafiir ist digitales Bildmaterial in
den Raster-Formaten:

M2

Yy
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SGI-RGB
SUN-RAS
Abekas-YUV
Wavefront-RLA

e Der Benutzer liefert eine Filmbeschreibung seiner Sequenz in der Filmbe-
schreibungssprache.

e Die Steuerung der beteiligten Videogeriite ist transparent.

e Die automatische Aufzeichnung eines Film kann unterbrochen werden, um
jederzeit eine manuelle Bearbeitung eines Films zu gewdhrleisten.

e Ein Administrationsmechanismus verwaltet automatisch die Aufzeichnun-
gen auf dem digitalen Bildspeicher und auch auf der jedem Benutzer zur
Verfiigung stehenden Betacamkassette.

e Die am Aufzeichnungsprozef3 beteiligten Gerite sind einer moglichst ge-
ringen Belastung ausgesetzt (Arbeitsspeicher, Festplatten, ...).

Ablauf des Aufzeichnungsvorgangs

Das erzeugte Bildmaterial liegt auf einem beliebigen, iiber Netz erreichbaren
Computer vor. Der Videoclient wird mit der vorher erzeugten Filmbeschreibung
gestartet. Der Client stellt eine RPC-Verbindung (remote procedure call) mit
dem Videoserver her und kopiert Bild fiir Bild auf die lokale Platte des Video-
servers. Der Videoserver wandelt — falls nétig — das Bild in das YUV-Format
um und schreibt es auf den Videospeicher Quickframe. Da der Aufzeichnungs-
prozel unabhéingig davon ist, wer der Clientrechner ist und wo er sich befindet,
kann insbesondere bei grofleren Sequenzen der am ZIB vorhandene Archivspei-
cher zur Lagerung des Bildmaterials genutzt werden. Abbildung 2.6 zeigt die
am Aufzeichnungsservice beteiligten Geriite.

Beim Starten des Videoclienten wird die als Parameter angegebene Filmbe-
schreibung von einem Parser interpretiert und eine Steuerdatei erzeugt, in der
unter anderem die beteiligten Bilddateien sowie ihre Position innerhalb des
Films verzeichnet sind. Diese Steuerdatei wird dem Videoserver per RPC ge-
schickt und dort zu gegebener Zeit abgearbeitet. Dies beinhaltet das Kopie-
ren jeder Bilddatei vom Clientrechner auf den Server sowie das anschlielende
Schreiben an die in der Filmbeschreigung angegebenen Stellen auf den digi-
talen Videosquenzspeicher (Quickframe). Wenn alle Dateien auf den digitalen
Bildspeicher geschrieben wurden, wird eine VLAN-Steuerdatei und eine Batch-
Datei erzeugt. Ein durch e-mail verstindigter Operateur startet mit Hilfe dieser
Dateien das Uberspielen des Films auf eine dem Benutzer zugeordnete Beta-
camkassette. Anschlieend wird der reservierte Speicherplatz freigegeben und
die Verwaltungsdatei vom Administrationsmechanismus aktualisiert. Der Ab-
sender des Videojobs wird per e-mail verstindigt, und der niichste Auftrag
kann vom Videoserver bearbeitet werden. Abbildung 2.7 stellt den Daten- und
Informationsflufl innerhalb des Videoservices dar.
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Abbildung 2.6: Geritekonfiguration des Videoservices

Filmbeschreibungssprache

Zur Erstellung eines Films aus einer Reihe digitaler Bilder wurde eine einfache
Filmbeschreibungssprache entwickelt, die die Abfolge der Bilder innerhalb einer
Filmsequenz festlegt. Zur Definition von Bildsequenzen dienen wenige Schiissel-
worte.

Ein Film ist durch den Filmnamen und die Mailadresse des Benutzers ein-
deutig identifiziert. Durch Verwendung des gleichen Filmnamens bei gleicher
Mailadresse wird ein Film auf dem Videospeicher Quickframe tiberschrieben.
Auf Betacam kopierte Filme werden nicht iiberschrieben.

Fin grundlegendes Ziel der Sprachgestaltung lag darin, die Sprachkonstrukte
leicht verstdndlich zu halten. Dabei sollte der Sprachumfang moglichst klein
sein, aber dennoch einen grofien Funktionalititsumfang zulassen, um den Bild-
schnitt in wenigen Zeilen festzulegen. Drei Sprachkonstrukte bilden den Kern
der Schnittsprache:

Bildsequenzen bestehen aus Bildern oder wiederum Bildsequenzen. Mit we-
nig Aufwand koénnen so komplizierte, geschachtelte Bildfolgen definiert
werden. Dariiber hinaus realisieren Bildsequenzen die Modularisierung ei-
nes Films.

Wildcards ermoglichen ganze Gruppen von Bildnamen durch einen einzigen
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Abbildung 2.7: Datenflufl innerhalb des Videoservices

Befehl als Sequenz zu definieren. Dazu mufl die Benennung der Bilddatei-
en den tiblichen Sortierregeln entsprechen (z.B. bildname.0001.rgb ...
bildname.9999.rgb).

Wiederholungen eines Bildes bzw. einer Sequenz gestatten zum Beispiel die
Definition von Standbildern durch einen einzigen Befehl.

Weitere Bestandteile der Sprache betreffen Informationen, die sich auf den Be-
nutzer beziehen, sowie die Angabe des Pfadnamens, unter dem die Bilder zu
finden sind.

Vollstindige Spracherliuterung

Die Erstellung des Films erfolgt iiber eine Reihe von Schliisselworten und deren
Attribute. Folgende Schliisselworte sind festgelegt:



2.4 Videoaufzeichnungsservice

27

MAIL

NAME

PHONE

FILM

PATH

SEQUENCE

TARFILE

MAKEVIDEO

SVHS /VHS /
BETA

SEC / sec

kennzeichnet die Mailadresse und wird von der Mail-
adresse des Benutzers gefolgt. Diese Angabe wird immer
gefordert.

kennzeichnet den reellen Namen des Benutzers und wird
von einem oder mehreren Strings gefolgt, die den ent-
sprechenden Namen darstellen. Diese Angabe wird vom
Parser gefordert.

bezeichnet die Telefonnummer des Benutzers. Diese An-
gabe wird vom Parser gefordert.

faBt die Bildsequenzen zu einem Film zusammen. Das
Schliisselwort wird vom Namen des Films, einem Me-
dium (z.B. BETA) sowie einer in Klammern stehenden
Liste von Bildern oder Bildsequenzen gefolgt. Diese An-
gabe wird vom Parser gefordert. Fin Film ist eindeutig
durch seinen Namen und die Mailadresse des Benut-
zers identifiziert. Durch Verwendung des gleichen Na-
mens vom gleichen Benutzer kann auf dem digitalen
Videospeicher Quickframe ein existierender Film iiber-
schrieben werden. Das Videoband wird in diesem Fall
nicht iiberschrieben.

definiert das Directory, unter dem die Bilder bzw. das
Bilderarchiv (als Tar-File) abgelegt sind. Alle zu einem
Film gehorenden Bilder miissen unter diesem Pfad lie-
gen. Diese Angabe wird vom Parser gefordert.

definiert eine Liste von Bildern und/oder Bildsequen-
zen. Zur Identifikation folgt dem Schliisselwort ein ein-
deutiger Name der Bildsequenz, danach die Bildsequenz
selbst. Optional kann jedes Bild oder jede Sequenz einen
Wiederholfaktor oder eine Wiederholzeit (in Sekunden)
angeben. Die Bilder und Sequenzen werden schnitt-
genau aneinandergehéngt. Die Angabe einer Sequenz ist
optional.

bestimmt das (unkomprimierte) Archiv, in das die Bil-
der eingebunden sein kénnen.

ist das Kommando mit dem die Aufzeichnung in Gang
gesetzt wird. Weitere Kommandos zur Filmproduktion
sind in Planung (z.B. COPYFILM).

sind Schliisselworte, die das gewiinschte Videoformat
spezifizieren (BETA bedeutet Betacam).

spezifiziert ein Zahl als Zeitangabe in Sekunden.
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Weiterhin gehéren zur Sprache neben Ziffern auch einige spezielle Zeichen:

dient als Separator zwischen einigen Schliisselworten und deren

Parametern.
$ charakterisiert die Referenz auf eine Sequenz.
? dient in Bildnamen als Platzhalter fiir ein beliebiges Zeichen.
* dient in Bildnamen als Platzhalter fiir beliebig viele Zeichen.
/ trennt Directories in Pfadnamen.

, trennt Sequenzlisten.

Grammatik der Filmbeschreibungssprache

Die Grammatik entspricht einer BNF, obwohl die Syntax sich von einer echten
BNF unterscheidet (die Syntax entspricht der von bison bzw. yacc).

command : makevideo
makevideo : MAKEVIDEO film
film : header options sequences filmdef

| header options filmdef
options : tarfile

tarfile : TARFILEID ’’ FILENAME
| TARFILEID ’> STRG

header : name mail phone path

mail : MAILID > MAILADDRESS
| MAILID * STRG

name : NAMEID ’:” namelist
namelist : namelist nametok

| nametok
nametok ; NAME

| STRG
phone : PHONEID . INTEGER
path : PATHID ’’ PATHNAME
sequences : sequences sequencedef

| sequencedef
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filmdef : FILM film_name film_type ’(’ sequence_itemlist )’
film_name ’ STRG

film_type ’ FILMTYPE

sequencedef ’ SEQUENCE sequence_def_name ’(’ sequence_itemlist ’)’
sequence_def_name ’ STRG

sequence_itemlist ;: sequence_item

| sequence_itemlist SEPARATOR sequence_item

sequence_item : frame_ref
| ’$’ sequence_ref

frame_ref : frame
| frame " seq_factor
| REGULAR
frame : STRG
|  FILENAME
sequence_ref : sequence_name

| sequence_name 3’ seq_factor
sequence_name : STRG
seq-_factor : INTEGER

| INTEGER SECONDS

Die terminalen Symbole sind durch folgende regulire Ausdriicke erklért:

INTEGER [+-]17[0-9]+
REAL [+-17([0-9]1"."[0-9]1+) | ([0-9]1*"."[0-9]
+[eE] [+-17[0-9]1+)

STRG [a-zA-Z] [a-zA-Z0-9] *

SEPARATOR G1s)

SECONDS (sec|seconds|SEC|SECONDS)

MAIL (([a-zA-Z] [a-zA-Z0-9/-]*) "@" [a-zA-Z0-9/-]

+("."[a-zA-Z0-9/-]1+) %)

PATHNAME ("/" [a-zA-Z] [a-zA-Z0-9] %) +

FILENAME [a-zA-Z0-9\-\_#\.]*[a-zA-Z\-\.]+

FILMTYPE (SVHS | VHS | BETA)

NAME ([a-zA-Z] [a-zA-Z0-9/-]%)

REGULAR ([a-zA-Z\*\7] [a-ZA-Z0-9\-\_$#]*" . "s)+("."
*[a-zA-Z0-9\-\_$#\*\7] %)+

MAILID MAIL

NAMEID NAME

PHONEID PHONE

FILMID FILM

PATHID PATH

SEQUENCEID SEQUENCE

TARFILEID TARFILE

MAKEVIDEO MAKEVIDEQO
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N

Beispiele

Fin einfaches Beispiel eines Filmschnitts unter Verwendung von Wildcards. Es
werden alle Bilder (hier im Hochstfall zehn mit Namen testbilder.0000.rgb
. testbilder.0009.rgb) aneinandergefiigt:

MAKEVIDEQ

NAME: Jean-Claude Bachmann

MAIL: bachmann@zib.de

PHONE: 89604270

PATH: /images/malte/bilder

FILM Testfilm BETA ( testbilder.0007.rgb )

Das gleiche Beipiel, allerdings wird die Sequenz mit Namen sequencename ein-
mal wiederholt.

MAKEVIDEQO

NAME: Jean-Claude Bachmann

MAIL: bachmann@zib.de

PHONE: 89604270

PATH: /images/malte/bilder

SEQUENCE sequencename (testbilder.0007.rgb)
FILM Testfilm BETA ( $sequencename:2 )

Die gleiche Sequenz — allerdings wird sequencename zwei Sekunden lang wie-
derholt, was 25 x 2 = 50 Wiederholungen der Sequenz sequencename entspricht.
Im Gegensatz zur Angabe einer Wiederholzeit erscheint fiir Sequenzen die An-
gabe eines Wiederholfaktors sinnvoller. Anders stellt sich das fir Einzelbilder
dar. Hier ist die Angabe in Sekunden durchaus sinnvoll.

MAKEVIDEQO

NAME: Jean-Claude Bachmann

MAIL: bachmann@zib.de

PHONE: 89604270

PATH: /images/malte/bilder

SEQUENCE sequencename (testbilder.0007.rgb)
FILM Testfilm BETA ( $sequencename:2sec )

FEin komplizierterer Schnitt, bei dem einige Sequenzen mehrmals wiederverwen-
det werden.

MAKEVIDEQO

NAME: Jean-Claude Bachmann

MAIL: bachmann@zib.de

PHONE: 89604270

PATH: /images/malte/bilder

SEQUENCE sequencename (testbilder.0007.rgb)

SEQUENCE sequencename2 ($sequencename, testbilder.0070.rgb )
SEQUENCE sequencename3 ( *.rgb, $sequencename2, $sequencename)
FILM Testfilm BETA ( $sequencename , $sequencename3 )
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2.5 Bilddatenkompression

Viele netzverteilte Anwendungen in der Wissenschaftlichen Visualisierung er-
fordern eine hohe Kompression der Bilddaten, um das Speichervolumen gering
zu halten, die Netzlast zu senken und angemessene Ubertragungszeiten zu er-
halten. Dies gilt besonders bei Bildersequenzen, sprich Filmen. So hat z.B. das
digitale CCIR-Format® eine Datenrate von 104 Mbit /s, also viel zu hoch fiir
heutige Netzwerke. Eine Anwendung, die eine so hohe Datenrate erzeugt, ist
die netzverteilte Simulationssteuerung in Echtzeit, bei der ein Wissenschaftler
an seiner Workstation eine numerische Simulation visuell verfolgt, wobei die
Bilder auch auf dem entfernten Rechner erzeugt werden.

Man unterscheidet verlustfreie und verlustbehaftete Verfahren zur Bildkom-
pression. Bei letzteren gehen beim Komprimieren in den Originalbildern ent-
haltene Informationen verloren. Wir interessieren uns hier fiir verlustbehaftete
Bildkompressionsverfahren, mit denen sich weitaus hohere Kompressionsraten
erzielen lassen. Es gibt eine Vielzahl solcher Verfahren, von herkimmlichen wie
Farbreduktion, bis hin zu modernen wie Wavelet-Komprimierung oder frak-
tale Bildkodierung. Ein weit verbreiteter Standard zur Bewegbildkompression
ist MPEG-1. Fiir diesen Standard gibt es die meisten, sowohl in Hardware als
auch in Software realisierten Kodierer und Dekodierer. Wegen der Verbreitung
des Standards haben wir uns im Projekt fiir dieses Kodierverfahren entschieden.

2.5.1 MPEG-Standard

MPEG-1 (Moving Pictures Experts Group) ist ein ISO-Standard® zur Kom-
primierung von bewegten Bildern in einen birfiren Datenstrom. Basierend auf
diesem Standard gibt es eine Vielzahl von Programmen, die entweder aus einzel-
nen Bildern einer Filmsequenz einen MPEG-Film erzeugen, sogenannte MPEG-

Encoder, oder die den komprimierten MPEG-Film in einer grafischen Ausgabe
darstellen, sogenannte MPEG-Player oder MPEG-Decoder.

Eine hervorstechende Eigenschaft von MPEG ist der hohe Kompressionsfak-
tor, der je nach gewihlten Kodierparametern zwischen 1:50 und 1:100 liegt.
Die Kompression ist jedoch verlustbehaftet. Um die hohe Datenkompression zu
erreichen, sucht der Algorithmus nach redundanten Inhalten in aufeinanderfol-
genden Bildern einer Sequenz und speichert dann diese Inhalte lediglich einmal,
zusammen mit sogenannten Verschiebungsvektoren. Bei der eigentlichen Kodie-
rung werden die Bilddaten einer diskreten Cosinus-Transformation unterzogen,
im Frequenzraum gefiltert und anschliefend huffmannkodiert in einen Bitstrom
geschrieben. Alle vier Schritte der Kodierung zusammen mit einer vorangehen-
den Konvertierung von RGB-Bildaten in YUV-Daten’ tragen zur Veringerung
der Datenmenge bei.

SNTSC CCIR-601, Digitale Fernsehnorm in den USA, 720x480 Pixel in YUV Format.

SISO/IEC JTC/SC29, Information technology - Coding of moving pictures and associated
audio for digital storage media at up to about 1.5 MBit/s, ISO/IEC 11172, 1993

"YUV speichert Farbpixel in einem Luminanzwert Y und zwei Chrominanzwerten U und
V, die im Verhiltnis 4:1:1 unterabgetastet sind.
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Die Ausnutzung der Redundanzen innerhalb aufeinanderfolgender Bilder ist
auch der wesentliche Unterschied zu anderen gingigen Standards (wie etwa
Motion-JPEG) fiir die Erzeugung digitaler Filme. Der MPEG-Algorithmus muf}
bei der Kodierung eines Bildes bis zu drei Bilder vergleichen, die aus entfern-
ten Filmabschnitten stammen kénnen. Eine Echtzeit-Kodierung ist daher im
MPEG-Standard ohne Vorlauf nicht moéglich.

Fine fiir das weitere Verstdndnis wichtige Grofle im sehr komplexen MPEG-
Standard ist die sogenannte Groups Of Pictures (GOP), eine Gruppe eigen-
stindig kodierter Bilder, die zwar untereinander Referenzen aufweisen, aber
nicht zu Bildern anderer Gruppen. Ein einzelnes Bild innerhalb eines GOPs
kann nur dekodiert werden, in dem man vorher die Bilder dekodiert, auf die es
referenziert ist, d.h. von denen es abhéngt. Dies gilt auch umgekehrt: ein GOP
kann nur erzeugt werden, wenn das Programm iiber alle zugehorigen Bilder
verfiigt. Ein (geschlossener) GOP muf also immer mit einem Bild beginnen,
das ohne Referenzen kodiert wurde, einem sogenannten Initial-Frame, auch I-
Frame genannt.

2.5.2 Berkeley-MPEG-Codec

An der Universitét von Berkeley (USA) wurde der bekannteste MPEG-1-Soft-
ware-Codec (Kombination aus Kodierer und Dekodierer) entwickelt. Beim Ber-
keley MPEG-Codec kann der Benutzer aus einer Menge von Verfahren zur Ko-
dierung und Darstellung von MPEG-Filmen wihlen und besonders bei der Ko-
dierung durch viele Parameter die fiir seine Bilder jeweils giinstigste Kodierme-
thode wéhlen. Fiir ungeiibte Benutzer ist er daher schwierig zu benutzen. Die
Vielzahl globaler Variablen im Quell-Code erschwert auch dessen Verwendung
innerhalb von anderen Programmen.

Der Berkeley-Codec wurde wegen der effizienten Algorithmen als Ausgangs-
punkt fiir die Arbeiten im RTB-Projekt gewédhlt. Die uniibersichtliche Parame-
terwahl wurde durch Standardvorgaben ersetzt, der uniibersichtliche Programm-
ablauf in klaren Funktionsaufrufen gekapselt. Dennoch hat der Benutzer die
Moglichkeit, die gesamte Funktionalitit des originalen Codecs zu nutzen. Aus
beiden Teilen wurde je eine Software-Bibliothek fiir alle im Projekt genutzten
Hardware-Plattformen entwickelt, auf die im weiteren Verlauf niiher eingegan-
gen wird.

2.5.3 Entwicklung von MPEG-Bibliotheken
MPEG-In-Bibliothek

Bei der MPEG-In-Bibliothek war das Ziel, den Software-MPEG-Player von Ber-
keley so umzuschreiben, dafl man von einem anderen Programm aus gezielt
einzelne Bilder aus einem MPEG-Film dekodieren und einlesen kann, ohne daf
dazu, wie sonst notig, der ganze Film dekodiert werden mufl. Hauptanwen-
dungsbereich ist zunichst das im RTB-Projekt entwickelte Studio, das mit
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dieser Bibliothek MPEG-Filme einlesen und bearbeiten kann. Die MPEG-In-
Bibliothek kann aber auch bei der Software-Dekodierung von MPEG-Daten aus
On-line Simulationen eingesetzt werden, wenn vor dem Darstellen der Bilddaten
diese noch weiterverarbeitet werden sollen.

Um aus dem MPEG-Player (Version 2.3) eine MPEG-In-Bibliothek zu machen,
wurde das Programm um die gesamte grafische Ausgabe gekiirzt, ferner wurde
die Initialisierung globaler Variablen eingefihrt, damit der Code mehrfach hin-
tereinander ausfiihrbar ist. Der Programmaufruf wurde durch eine Schnittstelle
ergénzt, tiber die der Bibliothek der Dateiname des MPEG-Films, die gesuch-
ten Bildnummern und ein Zeiger auf die zu dekodierenden Bildern iibergegeben
werden. Um einzelne Bildsequenzen im Inneren des MPEG-Films dekodieren
zu kénnen, ohne den ganzen Film durchlaufen lassen zu miissen, wird der Film
vor dem Dekodieraufruf nach Schnittmarken durchsucht, anhand derer mitten
im Film mit der Dekodierung begonnen werden kann. Diese Marken sind im
allgemeinen die bindiren Startsequenzen von geschlossenen GOPs, die unter-
schiedlich lang sein kénnen. Zusammen mit der Bildnummer werden die Po-
sitionen der Startsequenzen in einer Art Schnittliste gespeichert, mittels derer
die MPEG-In-Bibliothek gezielt bis dorthin vorspulen kann, um dann den GOP
bis zum gewiinschten Bild zu dekodieren. Damit beim Dekodieren einer Reihe
von aufeinanderfolgenden Bildern nicht immer wieder derselbe GOP mehrfach
dekodiert wird, werden gleich mehrere dekodierte Bilder des GOPs zwischenge-
speichert.

Zur Veranschaulichung hier ein verkiirztes Programmbeispiel in C:

/* Zeiger auf die zu dekodierenden Bilder */
DecodedFrame *dec_f = (DecodedFrame *)malloc(sizeof (DecodedFrame));

/* Zeiger auf die ‘‘Schnittliste’’ x/
GOPseek *gop_s = (GOPseek *)malloc(sizeof (GOPseek)) ;
SwitchType options;

/* Scannen des MPEG-Films */

readMPEG(dec_f, gop_s, "film.mpg", options, SCAN);

/* Dekodieren von Bild Nr. 35 bis Bild Nr. 44 */

opts.first=35;

opts.last=44;

opts.realfirst = GetRealfirstFrame(35, gop_s);

opts.seek_value = GetSeekValue(35, gop_s);

readMPEG(dec_f, gop_s, "film.mpg", DECODE) ;

/* dec_f->frame[0] zeigt dann auf das erste Pixel von Bild Nr.35, usw.
* dec_f->hsize gibt die Breite des Bildes, dec_f->vsize die Hoehe des

* Bildes in Pixeln an....

*/




34

Allgemeine Werkzeuge

N

Im Filmeditor Studio wurden diese Funktionalititen aus der MPEG-In-Biblio-
thek in einer C++-Klasse (class IEMpegIN) untergebracht und kénnen als Bild-
effekt zum Einlesen von MPEG-Filmen aufgerufen werden.

MPEG-Out-Bibliothek

Um digitale Bilder innerhalb eines Programms zu einem MPEG-Film kodieren
zu kénnen, ohne eine umfangreiche Parameterdatei schreiben zu miissen, mufite
der Berkeley MPEG-Encoder (Version 1.5b) zu einer Software-Bibliothek um-
gearbeitet werden. Dabei traten die gleichen Probleme wie bei der Weiterent-
wicklung des MPEG-Players zur MPEG-In-Bibliothek auf, wie zu viele globale
Variablen, uniibersichtlicher Programmablauf, usw. Die MPEG-Out-Bibliothek
sollte auch vom Parallelrechner Cray T3D aus aufrufbar sein, um durch paral-
leles MPEG-Kodieren eine On-line Simulationssteuerung auf dem T3D niglich
zu machen.

Bei der Entwicklung der Bibliothek konnte auf einer bereits in der Anfangsphase
dieses Projektes realisierten parallelen Implementierung des MPEG-Encoders
aufgebaut werden. Diese beinhaltete bereits das stiickweise Kodieren von di-
gitalen Bildern zu MPEG-Filmschnipseln, die dann innerhalb des Rechners zu
einem MPEG-Bitstrom zusammengesetzt wurden, der zur Laufzeit in eine Aus-
gabe (oder das Netz) geleitet wurde. Dabei wurden die eingehenden Bilder zu
GOPs zusammengefaf3t, so dal immer ein Prozessor einen GOP kodierte.

Die GOP als eigenstiindig kodierte Untermenge im MPEG-Film wird nun auch
in der MPEG-Out-Bibliothek genutzt, indem man durch einen Funktionsaufruf
eine vom Benutzer festgelegte Anzahl von Bildern als GOP kodieren kann. Ein
kompletter MPEG-Film la8t sich durch einfaches Aneinanderfiigen der GOPs
erzeugen, versehen mit einem 12 Byte grofien Header und einer 4 Byte langen
Schlussequenz. Veranschaulicht wird dies in folgendem Programmbeispiel in C:

/* Speicher fuer 10 Bilder im Format 320 x 240 und
fuer den zu kodierenden MPEG-Film wird alloziert
und ein Filepointer fuer die Ausgabe erzeugt */

InFrames *inframes = AllocInFrames(10,320,240,RGB);
QutStream *outstream = AllocOutStream(10,320,240,RGB);
FILE *out=fopen("film.mpg","wb");
/* Die Kodierparameter werden mit einer Voreinstellung
fuer schnelles Kodieren mit schlichter Qualitaet versehen */
EncoderParameter param = DefaultEncParameter (10, low_fast);
/* Pixelweises Einlesen der Bilder....

inframes->frame[bildnr] [pixelnr]=....

/* Funktionsaufruf zum Kodieren der 10 Bilder zu einem MPEG-GOP */
CreateMPEG(inframes, outstream, param, LOUD);
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/* Speichern des GOPs als MPEG-Film x/
DumpOutMPEG (out, outstream, GOP_AS_SEQUENCE) ;

/* Speicher freigeben */
FreeInFrames (inframes) ;
FreeOutStream(outstream);
fclose(out);

Der Benutzer kann z.7Z. zwischen sechs Voreinstellungen fiir die Kodierparame-
ter wihlen. Es ist ihm aber auch freigestellt, alle oder einzelne Parameter selbst
vorher oder zwischendurch zu &ndern, und damit den vollen Leistungsumfang
des Berkeley MPEG-Encoders zu nutzen. Er kann die kodierte GOP wahlwei-
se mit oder ohne Header bzw. Ender abspeichern, so dafl er seinen Film nach
Belieben selbst schneiden kann.

Neben der weiter unten erlduterten Nutzung als paralleler MPEG-Kodierer wird
diese Bibliothek im Studio in einer C++-Klasse verwandt, um zu erstellende
Videos auch als MPEG-Video betrachten zu kénnen. Daneben eignet sie sich
auch zum Einsatz in Programmen, z.B. innerhalb von AVS-Modulen, in denen
direkt aus zeitlich veréinderlichen Daten ein MPEG-Film erzeugt werden soll,
ohne den Umweg iiber platzraubende Bilddateien gehen zu miissen.

2.5.4 Parallele MPEG-Kompression

Der Berkeley MPEG-Encoder beinhaltet bereits die Moglichkeit, die Kodierung
auf mehrere Workstations verteilt iiber NFS laufen zu lassen. Dabei konnten
beispielsweise auf 9 Workstations Geschwindigkeiten von bis zu 4 Bildern pro
Sekunde erreicht werden; die eingehenden Bilder hatten das CIF-Format, was
ungefihr der halben CCIR-Norm entspricht. Der hier gewéhlte Ansatz zur Par-
allelisierung unterscheidet sich von dem der Entwickler aus Berkeley, indem zur
Kodierung nicht die einzelnen Bilder auf die Prozessoren (PEs) verteilt werden,
sondern die vom MPEG-Standard vorgesehene Untergliederung des Films in
GOPs benutzt wird.

Parallele Bildverabeitung

Um auf einem Supercomputer wie dem Cray T3D sinnvoll mit MPEG-Kompres-
sion arbeiten zu konnen, miissen elementare Werkzeuge zur Bildverabeitung
und -konvertierung zur Verfiigung stehen, damit Bilder unterschiedlicher Bild-
formate in unterschiedlicher Grofle verarbeitet werden kénnen. Aus diesem
Grunde wurden die SDSC Image Tools bzw. die zugehtrigen Bibliotheken fiir
den T3D kompiliert. Die SDSC Image Tools gehren zu den méchtigsten, frei
verfiigharen Werkzeugen zur Formatkonvertierung. Sie konnen eine Vielzahl von
Formaten lesen und schreiben, sind relativ einfach anzuwenden und kénnen auch

8CIF, halbes CCIR-601, 360x288 Pixel in YUV Farbe.
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Abbildung 2.8: Symbolische Darstellung der parallelen MPEG-Codierung

als Funktionsaufrufe iiber ihre Bibliotheken innerhalb von Programmen aufge-
rufen werden. Aufbauend auf diesen Bibliotheken steht nun auf dem T3D ein
parallelisiertes Konvertierungs- und Skalierungstool zur Verfigung, mit dem
grofle Bilddatenmengen auf bis zu 32 Prozessoren schnell gewandelt werden
konnen. Ein Programmbeispiel fiir die Nutzung der Image-Tool-Bibliothek fin-
det sich im néchsten Abschnitt.

Parallele Implementierung

Der Parallelrechner Cray T3D am ZIB verfiigt iiber 256 PEs, die in Partitionen
von Zweierpotenzen genutzt werden kénnen. Jedes PE verfiigt iiber 64 MByte
DRAM, bei der Benutzung von 32 PEs kann also ein RAM von 2 GByte genutzt
werden. Das ist genug Speicherplatz, um Bildmaterial fiir einen MPEG-Film von
einigen Minuten Dauer komplett einzulesen.

Wie Abbildung 2.8 zeigt, ist ein PE dafiir vorgesehen, die Ein- und Ausgabe
zu iibernehmen. Dieses I/O-PE liest das eingehende Bildmaterial von der Fest-
platte ein und verteilt es iiber Shared-Memory-Direktiven an die PEs, zu deren
GOPs das jeweilige Bild gehort. Diese erledigen die eigentliche Kodierung des
GOPs und schreiben das (wesentlich kleinere) Ergebnis in den Speicher des I/O-
PE. Letzterer kombiniert die kodierten GOPs in der richtigen Reihenfolge und
schreibt den endgiiltigen MPEG-Stream auf Platte, oder gibt ihn in das Netz.
Dies hat den Vorteil, dal jedes einzelne PE nur Daten vom I/O-PE empfingt
und zu ihm sendet, und nicht wie in der Implementierung der Entwickler noch
Referenzbilder von anderen PEs empfangen muf. Damit kann ein Minimum an
Kommunikation erreicht werden.

Der parallele MPEG-Encoder ist auf Grundlage der MPEG-Out-Bibliothek im-
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plementiert worden. Die Interprozessor-Kommunikation auf dem T3D wurde
durch die besonders schnellen Shared-Memory-Routinen (shmem) realisiert. Die-
se konnen Daten direkt in den Speicher eines anderen Prozessors schreiben, ih-
re Anwendung setzt daher eine sorgfiltige Programmierung voraus. Es braucht
kaum Abstimmung zwischen den einzelnen Prozessoren stattzufinden, da im
Voraus feststeht, welche Daten jedes PE zu bearbeiten hat. Will man jedoch
optimales Load-Balancing iiber sehr lange Kodierzeiten erreichen, sollte mehr
Abstimmung zwischen den PEs erfolgen.

Ergebnisse

Der parallele MPEG-Encoder wurde auf 32 PEs mit verschiedenen Bildsequen-
zen getestet, darunter waren sowohl digitalisierte Videosequenzen, als auch com-
puteranimierte Bildsequenzen aus wissenschaftlichen Visualisierungen. Die Bil-
der waren als (teilweise zusammengefafite) Bilddateien auf einer schnellen Platte
des T3D gespeichert. Bilder direkt aus einer Simulation, ohne Zwischenspeiche-
rung auf Platten, wurden bisher nicht verwendet.

Die Kodiergeschwindigkeit und -qualitit héngt stark vom eingehenden Bildma-
terial ab. Reale Videobilder kénnen bei guter Qualitdt mit hohen Kompression-
faktoren kodiert werden (Beispiel: digitales Fernsehen). Bilder aus der Com-
putergrafik hingegen haben wegen ihrer scharf abgegrenzten Farbverliufe hohe
Ortsfrequenzen, die bei der Quantisierung im Frequenzraum zu einem starken
Qualitétsverlust fithren, im MPEG-Film erkennbar an Kontrastiiberh6hungen
an den Farbkanten.

Ergebnisse der Geschwindigkeitsmessungen auf 32 Prozessoren mit unterschied-
lichen Bildgrofien:

240 x 192: 6200 Bilder in 106 s = 58 Bilder/s

320 x 240: 3100 Bilder in 107 s = 28 Bilder/s

720 x 576: 200 Bilder in 29 s = 6 Bilder/s

e 1024 x 768: 190 Bilder in 52 s = 3 Bilder/s

In vielen Videonormen ist 25 Bilder/s die Geschwindigkeit fir die Echtzeitdar-
stellung von bewegten Bildern. Beim Format 320 x 240 erfolgt die Kodierung
bereits in Echtzeit. Entscheidend fiir eine schnelle Kodierung ist auch die I/O-
Leistung. Sie betrdgt hier bis zu 16 MByte/s. Ein Vergleich mit der Kodierlei-
stung einer SGI Indigo2 (150 MHz) hat ergeben, daf ein PE des T3D ungefihr
die doppelte Zeit benttigt. Es hat sich ferner gezeigt, dal selbst bei 8000 Bil-
dern (mehr als 5 min Film) kein PE mehr als ein GOP einem anderen PE im
Kodierprozef voraus ist. Ausgefeiltes Load-Balancing ist also erst bei sehr lan-
gen Kodierzeiten erforderlich. Man sieht an den obigen Ergebnissen, dafl selbst
bei grofiformatigen Bildern auf 32 PEs eine fliissige Kodierung moglich ist.
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2.6 Der Filmeditor Studzo

Nahezu jeder Wissenschaftler, der Visualisierung betreibt und seine Ergebnisse
Fachkollegen vorfithren oder in der Lehre einsetzen mochte, steht vor dem Pro-
blem, aus seinen Rohbildern Filme zu produzieren. Die Operationen, die dazu
notig sind, beinhalten z.B. das Aneinanderhiingen von Szenen, Uberblenden,
Betiteln oder das Anpassen von Kontrast und Farbsittigung fiir die Aufzeich-
nung auf Video. Schon bei kleineren Filmen ist diese Aufgabe in verninftiger
Zeit nur mit einem System zu bewiéltigen, das alle erforderlichen Hilfsmittel
integriert. Da vorhandene kommerzielle Systeme nicht nur sehr teuer, sondern
auch nicht auf die speziellen Bediirfnisse der wissenschaftlichen Visualisierung
abgestimmt sind, entschlossen wir uns zur Entwicklung des Filmeditors Studio,
einem netzverteilten, erweiterbaren, plattformunabhingigen Programm fiir den
digitalen Videoschnitt.

Das Design des Systems wurde direkt aus den Anforderungen abgeleitet. Diese
werden im folgenden dargestellt.

2.6.1 Anforderungen
Netzverteilung

Die Datenmengen, mit denen beim digitalen Videoschnitt gearbeitet wird, sind
mit ca. 1,8 GB pro Minute (unkomprimierter Videostrom in PAL-AufBsung)
so grof}, daf die Unterstiitzung einer netzverteilten Datenhaltung eine wichtige
Option eines Videoschnittsystems sein mufl. Da gerade im wissenschaftlichen
Bereich viel mit Grofirechnern und anderen zentralen Ressourcen gearbeitet
wird, ist es aus Sicherheitsgriinden oft nicht moglich, alle Platten auf denen
Daten abgelegt werden, an der Workstation zu mounten. Deshalb ist es nicht
ausreichend, den Datenzugriff ausschliellich mit NFS zu realisieren. Auch die
Rechenzeiten fiir die Bearbeitung von Filmsequenzen, wie z.B. das Anwenden
von Filtern, sind nicht zu vernachlissigen. Das System sollte daher in der Lage
sein, Rechenkapazititen, die in heterogenen Netzen vorhanden sind, fiir parallele
Berechnungen zu nutzen.

Arbeitsweise

Im professionellen analogen Videoschnitt erfolgt die Erstellung von Filmen
meist in zwei Stufen. Zunéichst werden die einzelnen Schnitte, Blenden und
Effekte interaktiv definiert und in einen Schnittcomputer eingegeben. Dieser
steuert dann in einer zweiten Phase die Bandmaschinen zur tatsichlichen Pro-
duktion. An eine solche Arbeitsweise angelehnt sollte auch unser System sowohl
das interaktive Definieren des Filmes, als auch die Produktion im Batchbetrieb
ermoglichen. Um auf Workstations ein fliissiges Arbeiten und schnelles Pre-
viewing zu gestatten, sollte wihrend der interaktiven Phase mit verringerter
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Auflésung gearbeitet werden kénnen. Unumgéinglich fiir eine hohe Arbeitsge-
schwindigkeit ist auch das Cacheing von bereits berechneten Zwischenbildern.
Dieser Punkt wird unten noch genauer erldutert.

Auflésungsunabhiingigkeit

Die endgiiltige Version des Filmes sollte keinerlei Beschiéinkungen hinsichtlich
der Auflosung oder Bildrate unterliegen, um alle Ausgabemedien wie PAL-
Video, NTSC-Video, MPEG, HDTYV, etc. zu unterstiitzen.

Erweiterbarkeit

Das wichtigste Designziel war die Erweiterbarkeit. Dabei gibt es drei wesentliche
Ebenen, auf denen Erweiterungen nétig sein kénnen:

e Eingabe
Es sollte moglich sein, auf einfache Weise neue Eingabedatenformate hin-
zuzufiigen. Dabei kann es sich um Rasterbildformate (TIFF, GIF, ...)
oder Filmsequenzformate (MPEG, ...) handeln. Gerade in der wissen-
schaftlichen Visualisierung sind aber auch wllig andere Arten von Ein-
gabedaten, wie z.B. zweidimensionale Vektor- oder Skalarfelder denkbar,
die sich mit speziellen Algorithmen in Bilder umsetzen lassen.

e Verarbeitung

Neue Algorithmen zur Bildverarbeitung oder Bildsynthese miissen sich
leicht integrieren lassen. In wissenschaftlichen Anwendungen gibt es vie-
le Beispiele dafiir, wie durch spezielle Bildverarbeitungsschritte, z.B. die
Verdnderung des Mappings einer Falschfarbdarstellung, Einsicht tiber die
visualisierten Daten gewonnen werden kann. Die Algorithmen sind da-
bei zum Teil sehr problemspezifisch. Solche Verfahren sollten sich daher
nachtraglich vom Benutzer integrieren lassen, ohne dafl er das gesamte Sy-
stem {iberblickt und sich mit Dingen wie netztransparenter Ein-/Ausgabe
oder Memorymanagement auseinandersetzen muf}. Dabei muf3 es auch
moglich sein, Parameter zu definieren, die das neue Verfahren steuern.
Diese Parameter sollten automatisch im grafischen Benutzerinterface als
Slider, Textfelder o.4. erscheinen.

e Ausgabe
Im gleichen Mafle wie die Eingabe sollte auch die Ausgabe erweiterbar
sein. In vielen Féllen ist es ausreichend, Ausgabebilder in den gingi-
gen Rasterbildformaten erzeugen zu kénnen. Zum Previewing oder der
Veroffentlichung im WWW sollten sich aber auch MPEG-Sequenzen di-
rekt, also ohne den speicherintensiven Zwischenschritt tiber Einzelbilder,
produzieren lassen. Angesichts der Fiille der Videostandards und der ra-
santen Entwicklung in diesem Bereich sollten sich neue Kompressionsme-
thoden leicht integrieren lassen. Aber auch Unterstiitzung fiir spezielle
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Hardware wie z.B. Harddiskrecorder muf} leicht zu integrieren sein, so
daf die erzeugten Bilder ohne Zwischenspeicherung auf diesen iibertra-
gen werden konnen.

Plattformunabhingigkeit

Das System sollte auf jeder gingigen UNIX-Plattform laufen. Es sollte weder
spezielle Grafik-Hardware noch zusitzliche kommerzielle Software erforderlich
sein.

Schluf3folgerung

Diese Anforderungen setzen ein stark orthogonalisiertes Design, d.h. eine mog-
lichst starke Entflechtung der einzelnen Komponenten voraus. Dies ist einerseits
notig, um dem Benutzer das Erweitern des Programmes ohne Kenntnis des
Gesamtsystems zu erméglichen, und andererseits, um so eine komplexe Aufgabe
mit der zur Verfiigung stehenden Zeit iiberhaupt verwirklichen zu kénnen. Ein
solches Ziel 148t sich auf natiirlich Weise mit einem objektorientierten Design
verwirklichen.

2.6.2 Beschreibung des Systems

Wir wihlten zur Implementierung die Programmiersprache C++. Diese Sprache
ist auf jeder Computerplattform verfiigbar, sie ist effizient und it sich gut
mit allen gingigen Programmbibliotheken kombinieren. Die grafische Benutzer-
oberfliche realisierten wir auf Basis des X-Window-Systems unter Benutzung
von OSF Motif. Dabei wurde auf eine moglichst starke Entflechtung von GUI
und Restprogramm geachtet, so dal es ohne grofien Aufwand moglich ist, auch
auf einem System ohne X11 und Motif eine Batchversion zu kompilieren.

Filmbeschreibung und Effekte

Im folgenden wird das Programmdesign des Systems beschrieben. Bei den wich-
tigsten Objekten sind die Namen der C++-Klassen (in dieser Schrift) mit
angegeben. Eine genauere Beschreibung ist der mit DOC++ erstellten Doku-
mentation zu entnehmen. Wir gehen hier zunichst auf die Bilderzeugung ein.
Die Audiounterstiitzung, die vollig analog realisiert ist, wird anschlieBend noch
kurz beschrieben.

In Anlehnung an den analogen Videoschnitt erzeugt das Studio eine Filmbe-
schreibung oder Schnittliste (class CuttingList). Die wesentlichen Elemente
einer solchen Beschreibung sind

DOC++ ist ein am ZIB entwickeltes System zur Dokumentation von C++-Quellcode.
Siehe: http://www.zib.de/VisPar/doc++
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Abbildung 2.9: Weicher Schnitt von einer Szene auf eine andere. Nur im grauen
Bereich werden tatséichlich neue Bilder berechnet.

e Ausgangsbilder und -sequenzen,
e Schnitte, Uberblendungen,

e Bildverarbeitung.

Um diese einheitlich behandeln zu kénnen, verwenden wir ein Objekt (class
ImageEffect), das durch folgende Eigenschaften definiert wird:

FEin Effekt liefert als Output eine Sequenz von Bildern.

Ein Effekt kann mehrere andere Effekte als Input besitzen.

Ein Effekt besitzt einen eindeutigen Startzeitpunkt und eine definierte
Dauer.

Ein Effekt kann (animierbare) Parameter besitzen.

Alle gewiinschten Operationen lassen sich in dieser Sprechweise als Effekt be-
schreiben. So wird eine Quellsequenz durch einen Effekt reptisentiert, der diese
von der Festplatte einliest. Dieser Effekt benotigt lediglich einen Dateinamen
als Parameter, nicht jedoch Inputeffekte.

Ein weicher Schnitt (Uberblendung von einer Szene zu einer anderen) z.B.
wiirde durch einen Effekt realisiert, der zwei andere, zeitlich iiberlappende Ef-
fekte als Input bekommt. Dabei ist es wichtig, zu verstehen, dafl dieser neue
Uberblendeffekt nicht nur den iiberlappenden Teil repriisentiert, sondern die
vollstandige Szene (Abbildung 2.9). Ein Effekt muf3 also nicht notwendigerwei-
se jedes einzelne Bild in seinem Output neu berechnen. Es kinnen auch Bilder
vom Input direkt durchgeschleift werden. Mit dieser Generalisierung besteht die
Filmbeschreibung nur noch aus Effekten mit ihren Parametern und zeitlichen
Positionen. Eine weitere Vereinfachung ergibt sich beziglich der Erweiterbar-
keit. Sowohl die Bildverarbeitung, als auch die Bildeingabe lassen sich durch
das Hinzufligen neuer Effekte beliebig erweitern.

Ausgabe (Rekorder)

Um aus einer solchen Filmbeschreibung tatsichlich einen Film zu machen,
benotigt man noch ein weiteres Objekt, einen Rekorder (class Recorder).
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Es sind derzeit drei Rekorder implementiert. Der eine speichert die einzelnen
Bilder als Dateien ab (class FileRecorder), die dann weiter verwendet wer-
den kénnen, z.B. zum Aufzeichnen auf ein Betacam-Band. Der zweite Rekord-
er (class MPEGRecorder) kodiert die Bilder online als MPEG und speichert
einen fertigen MPEG-Film. Dieser benotigt nur ca. ein hundertstel des Spei-
cherplatzes der Einzelbilder. Der dritte Rekorder steuert einen Quickframe-
Harddiskrecorder an, und zeichnet die berechneten Bilder dort auf, ohne daf
sie auf Rechnerplatten zwischengespeichert werden miissen.

Parameter

Die meisten Effekte benotigen Parameter, um ihre Berechnungen durchzufiihren.
Das konnen Dateinamen sein, Farbtone oder einfache Zahlen. Parameter kénnen
animierbar sein, d.h. sie konnen zu jedem Zeitpunkt einen anderen Wert ha-
ben. Damit ist es moglich, bereits mit einem einzigen Bild und einem Filter
(mit animiertem Parameter) eine ganze Filmsequenz zu erzeugen. Die Parame-
ter besitzen eine Reprisentation im GUI, und ihre Werte lassen sich in eine
Datei abspeichern und wieder einlesen. Mit all diesen Vorgingen kommt der
Programmierer eines Effektes nicht in Beriithrung. Er muf3 die von seinem Ef-
fekt benottigten Parameter nur einmal anmelden, d.h. dem Parameter einen
Namen geben und evtl. einen Wertebereich und einen Defaultwert festlegen.
Der Rest wird dann vom System transparent zur Verfiigung gestellt.

Dynamic Shared Objects

Neue Effekte oder Rekorder werden nicht wie iiblich fest an das Programm
gebunden, sondern als Dynamic Shared Objects (DSO) zur Laufzeit bei Bedarf
geladen. Dies bietet zwei wesentliche Vorteile. Erstens wird das Binary nicht
unnétig mit Effekten aufgebliht, die nur selten verwendet werden, und zweitens
mufl zum Erweitern des Systems nicht der gesamte Quellcode des Studios und
aller anderen Effekte zur Verfiigung stehen und {ibersetzt werden. Insbesondere
ist es auch nicht notwendig, spezielle Bibliotheken, wie z.B. Motif, die vom
Studio oder anderen Effekten verwendet werden, zur Verfiigung zu haben.

Redundanz

Beobachtungen zeigen, dafl in typischen Filmen viele Bilder identisch sind. Ein
Beispiel sei ein statischer Titel, deriiber eine Sekunde eingeblendet wird, dann
10 Sekunden lang steht, und dann wieder ausgeblendet wird. Diese Bildsequenz
von 12 Sekunden Lénge besteht aus 300 Bildern (12 s - 25 Bilder/s). Wirklich
unterschiedlich sind aber nur die ersten 25 Bilder. Das 25. bleibt dann stehen,
und beim Ausblenden werden die Bilder vom Anfang in umgekehrter Reihenfol-
ge wiederholt. Dieses Beispiel zeigt, dafl ein erhebliches Mafl an Speicherplatz
und Rechenzeit eingespart werden kann, wenn solche Redundanzen erkannt und
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beriicksichtigt werden. Wir haben deshalb Verfahren vorgesehen, die automa-
tisch aus der Filmbeschreibung erkennen, welche Bilder eines Filmes identisch
sind. Solche Bilder werden dann nur einmal berechnet und z.B. beim Speichern
auf der Festplatte als Links abgelegt.

Memory Management und Cacheing

Der typische Ablauf bei der Berechnung eines Bildes ist folgender: Ein Effekt
wird nach einem Bild gefragt. Dieser fragt seine Inputeffekte nach Bildern, um
aus diesen das Ergebnis zu errechnen. Die Inputeffekte fragen wiederum ihre
Inputs usw. Nehmen wir nun als Beispiel eine Formel, die zehn Sekunden in
eine Szene eingeblendet werden soll. Fiir die Berechnung jedes der 250 Bilder
der Zielsequenz wird die Formel als Input benttigt. Da es sich aber jedesmal um
die gleiche Formel handelt und das Rendern einer Formel mit BIEX mehrere
Sekunden dauern kann, ist es sinnvoll, die Formel nach der ersten Berechnung
fiir den Fall, daf} sie noch einmal gebraucht wird, im Speicher zu halten. Wegen
der schon erwdhnten riesigen Datenmengen kann nur ein winziger Bruchteil
der Daten im Speicher gehalten werden. Dabei wird zunéichst der gesamte zur
Verfiigung stehende Speicher (einstellbare Grofie) gefiillt, um bei Bedarf jene
Daten, die besonders leicht neu zu berechnen sind, oder besonders lange nicht
mehr benutzt wurden, zu verwerfen. Auch ein Auslagern auf die Platte ist
moglich. All diese Mechanismen sind vollstindig in einer Memory Management
Unit (class MMU) und einer virtuellen Basisklasse fiir Bilder und Sound (class
DataObject) gekapselt, und fiir den Programmierer von Effekten transparent.

2.6.3 Unterstiitzte Dateiformate

Direkt im Studio integriert ist Code zum Lesen und Schreiben von Bildern in den
Formaten SGI-RGB und PBM, sowie zum Schreiben im YUV-Format fiir Sierra-
Quickframe-Harddisk-Rekorder. Durch Verwendung der SDSC-Image-Library
lassen sich jedoch auch sdmtliche anderen gingigen Rasterbildformate lesen
und schreiben. Dariiber hinaus kénnen MPEG-Filme direkt gelesen und erzeugt
werden. Die Manipulation von MPEG-Sequenzen unterliegt dabei keinerlei Ein-
schriankungen beziiglich des Schnittes an B- und P-Frames.

2.6.4 Netzverteilung
Datenverteilung

Wie oben erwihnt mufl es auch moglich sein, auf Daten zuzugreifen, die nicht
lokal vorliegen. Alle Dateizugriffe sollten daher nicht mit deniiblichen C-Funk-
tionen (fopen, fread, open, read ) realisiert werden, sondern iiber spezielle
Klassen (InputUnit, OutputUnit). Diese Klassen sorgen dafiir, dafi die Da-
teil bei Bedarf vom entfernten Rechner kopiert werden. Um die Installation des
Systems nicht unnétig zu komplizieren, haben wir diese Funktionalitit intern
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nicht mit einem Client/Server-Modell realisiert, sondern benutzen den rsh bzw.
remote copy (rcp) Mechanismus, den UNIX bietet. Sollte dieses in einem spe-
ziellen Anwendungsfall nicht ausreichen, so ist es durch die starke Kapselung
problemlos méglich, auch andere Zugriffsverfahren einzubauen.

Verteiltes Rechnen

Um die Rechenkapazititen in einem heterogenen Rechnernetz zu nutzen, hat
der Benutzer die Moglichkeit, einen virtuellen Parallelrechner zu konfigurieren,
d.h. anzugeben, welche Rechner mit in die Berechnungen einbezogen werden
sollen. Auf diesen wird dann ein Studio im Slave-Modus gestartet. Sobald ei-
ne Bildsequenz berechnet werden soll, sei es zum Previewing oder wihrend
der Produktion im Batchmodus, wird die Arbeit auf alle Rechner verteilt. Die
Verteilung erfolgt sehr feinkornig (bildweise), so daf ein dynamisches Load-
Balancing méglich ist. Die Kommunikation erfolgt dabei tiber Sockets.

2.6.5 Audiounterstiitzung

Ebenso wie im Videoteil gibt es auch fiir den Audioteil einen Baum von Effek-
ten: Soundeffekte (class SoundEffect). Die Audiodaten werden dabei intern
im 16 Bit/44,1 kHz Format (CD-Qualitdt), mit einer beliebigen Anzahl von
Kanilen verwaltet. Es sind Hilfsmittel vorhanden, die eine Synchronisation und
ein gleichzeitiges previewing von Bild und Ton ermbglichen.

2.6.6 Dateiformat der Filmbeschreibung

Die Filmbeschreibung wird in Textform gespeichert und gelesen. Dadurch ist
es einerseits moglich, Filmbeschreibungen auch ohne GUI zu erzeugen oder zu
verdndern. Andererseits bietet sich auch die Erzeugung durch andere Program-
me oder Scripte an.

2.6.7 Reprisentation der Bilddaten

Die Bilder werden intern durch eine C++-Klasse gekapselt (class Image). Die
Klasse unterstiitzt Bilder im 24 Bit-RGB-Format, Graustufenbilder, und Mono-
chrombilder. Es kann jeweils eine beliebige Zahl von zusitzlichen Alphakanilen
verwaltet werden, die z.B. die Transparenz kodieren. Die Image-Klasse bie-
tet Funktionen, um Algorithmen unabhéngig vom tatséchlichen Bildformat im
RGB-, YUV- oder in anderen Farbrdumen zu formulieren. Basisoperationen,
wie z.B. Spiegelungen, Kopieren oder Vergroflern sind bereits in die Klasse in-
tegriert worden.
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Abbildung 2.10: Darstellung der Effekte auf der timeline. Hilfslinien zur Synchroni-
sation von Bild und Ton.

[izzr]
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Abbildung 2.12: Einstellen der Parameter eines Effektes.
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Abbildung 2.13: Definition des zeitlichen Verlaufes eines Parameters mit Hilfe des
grafischen Spline-Editors.

2.6.8 Beschreibung des GUI

Hauptelement des Graphical User Interface ist die timeline (Abbildung 2.10).
Auf ihr werden die einzelnen Effekte, mit ihrer zeitlichen Dauer und Position
dargestellt. Effekte, die als Input fiir andere Effekte dienen, liegen auf diesen,
wie z.B. Scenel und Scene2 in Abbildung 2.10. Zur bildgenauen Synchronisa-
tion von Bild und Ton kénnen Markierungen gesetzt werden. Alle dargestellten
Effekte lassen sich mit der Maus beliebig verschieben, neue Effekte kdnnen ein-
fach aus dem Menii abgerufen werden (Abbildung 2.11). Die Parameter und
Eigenschaften eines Effektes erscheinen nach dem Anklicken in einem gesonder-
ten Fenster (Abbildung 2.12) und konnen dort verédndert werden. Numerische
Parameter sind in der Zeit animierbar (Abbildung 2.13).

2.6.9 Dokumentation

Zu jedem einzelnen Effekt gibt es eine Beschreibung der Funktion und Para-
meter im HTML-Format. Diese steht dem Benutzer per Mouse-Click on-line
zur Verfiigung. Weiterhin sind ein User Manual und ein Effect Writers Guide
verfiigbar.

2.6.10 Verfiigbarkeit

Das Studio steht nicht-kommerziellen Nutzern frei zur Verfigung. Kontakt:
zoeckler@zib.de.
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Kapitel 3

Spezielle Anwendungen

3.1 TUberblick

Im Projekt BRTB-visual wurden fiir sechs Pilotanwender verteilte Visualisie-
rungsanwendungen erstellt, die speziell auf deren Bediirfnisse abgestimmt sind.
Als Pilotanwendungen wurden gewéhlt:

e Numerische Losung partieller Differentialgleichungen — visalg

e Staubbildung in pulsierenden Sternatmosphiren — visastro
e Molekulare Streuprozesse — visdyn
e Simulation und Visualisierung chemischer Elementarprozesse — vismol

e Visualisierung komplexer Fluide — visphys

Visualisierung in der CFD — viswirb

Die Pilotanwender fiihren Computersimulationen auf den Hochleistungsrech-
nern des ZIB durch und verfiigten vor Projektbeginn iiber einfache Moglich-
keiten zur Visualisierung ihrer Ergebnisse. Verfahren zur Erzeugung bewegter
Bilder waren nur in Ansitzen vorhanden.

Visualisierungen werden zu zwei sehr verschiedenen Zwecken eingesetzt: zur
Unterstiitzung der téglichen Forschungsarbeit und zur Préisentation von Re-
sultaten. Lediglich bei vismol stand die Erzeugung von Videos zu Piisentati-
onszwecken im Vordergrund. In den anderen fiinf Pilotanwendungen lag das
Schwergewicht auf der Unterstiitzung der Forschungsarbeit. Aber auch hier
sollte die Aufzeichnung von Filmen flir eine Prisentation auf einfache Weise
ermoglicht werden. Zur Aufzeichnung sollte Video als traditionelles Medium
bereitstehen, sowie die MPEG-Kodierung zur Speicherung auf Platte und zur
Veroffentlichung im Internet.
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Hinsichtlich der Nutzung von Visualisierung in der Forschungsarbeit traten in
den Pilotanwendungen zwei typischen Szenarien auf: die interaktive Simulati-
onssteuerung mit visueller Riickkoppelung und die Visualisierung als Nachbear-
beitung einer Simulation. Simulationsteuerung setzt voraus, dafl der Fortgang
der Simulation ohne nennenswerte Verzogerung mithilfe der Visualisierung kon-
trolliert werden kann. Interaktive Simulationssteuerungen wurden in den An-
wendungen visalg und viswirb realisiert. In den anderen Anwendungen wird die
Visualisierung als Postprocessing durchgefiihrt.

Wir sprechen von interaktiver Simulationssteuerung, auch wenn die Simulation
im Stapelbetrieb liuft, was nach wie vor die géingige Betriebsweise von Hochlei-
stungsrechnern ist. Entscheidend ist, dafl der Wissenschaftler steuernd in eine
laufende Simulationsrechnung eingreifen kann.

Die interaktive Simulationssteuerung stellt fiir viele denkbare Anwendungen die
ideale Arbeitsweise dar. Voraussetzung ist aber, dafl die Simulation die Roh-
daten hinreichend schnell liefert — idealerweise mit Filmgeschwindigkeit. Bei
aufwendigen Simulationen, selbst mit Hochleistungsrechnern, ist dies aber nicht
immer moglich. Beispielsweise wurden im Projekt vismol 200 Stunden Rechen-
zeit benotigt, um die Daten fiir einen Film von fiinf Minuten Dauer zu erhalten
(das entspricht etwa 100 s Rechenzeit zur Erzeugung der Daten fiir ein Bild,
wobei die real verstreichende Zeit aufgrund des Stapelbetriebes schitzungsweise
fiinfmal so groB ist). Sind schnelle Grafik-Hardware und breitbandige Daten-
netze allgemein verfiighar, limitiert der Aufwand fiir die Berechnung der Daten
die Einsatzmoglichkeiten der interaktiven Simulationssteuerung.

Einen nicht seltenen Extremfall bilden Simulationen, bei denen man an sta-
tistischen Mittelwerten aus vielen rechenaufwendigen FEinzelKufen interessiert
ist. Unter den Pilotanwendungen ist dies bei visdyn der Fall, wo man vorrangig
an statistischen Aussagen iiber bestimmte Stofivorginge interessiert ist, da die-
se direkt mit Ergebnissen aus Experimenten verglichen werden kénnen. Auch
in visphys ist man an statistischen Aussagen interessiert. Die Visualisierung
ermoglicht in beiden Féllen dennoch vertiefende Einsichten. Im Fall von visdyn
konnen einzelne Stofivorginge zeitlich genau verfolgt werden und im Fall von
visphys ermoglicht es die Visualisierung, Zusammenhinge von mikroskopischen
Abldufen und makroskopischen Effekten (die sich aus Mittelwerten ergeben) zu
erkennen.

Vom Standpunkt der Visualisierung unterscheiden sich die Anwendungen vor
allem in den darzustellenden (mathematischen) Objekten und den geforderten
Interaktionen. Die Unterschiede sind so grof3, dafl in dem Projekt wirklich sechs
unabhéngige Produkte entstanden sind. Die urspriinglichen Anwendungen soll-
ten in folgenden Punkten verbessert werden:

o Transparenter Zugriff auf Simulationsdaten, die entweder im Archivspei-
cher des ZIB gespeichert sind oder direkt aus einer auf einem Hochlei-
stungsrechner des ZIB laufenden Simulation kommen.

e Verbesserung der Visualisierung im Hinblick auf Qualitit und Darstel-
lungsmoglichkeiten sowie auf die transparente Nutzung der Netze.
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e Vereinfachung der Bedienung, so dafl fiir den Anwender die Einarbeitung
in komplizierte Visualisierungssysteme entfillt und sich die Akzeptanz
von Visualisierungstechniken in Anwenderkreisen verbessert.

o Weitgehend automatisierte Aufzeichnung auf Video unter Nutzung des in
Abschnitt 2.4 beschriebenen Videoseruvice.

Damit sind in jeder Anwendung praktisch alle Teile der Visualisierungs-Pipeline
(siehe Abschnitt 2.1) in ein einziges Werkzeug integriert worden. Die Integration
des ersten und des letzten der eben genannten Punkte ist nur unter Nutzung
eines Breitbandnetzes sinnvoll.

In den folgenden Abschnitten wird auf die sechs Pilotanwendungen genauer
eingegangen.
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A

3.2 Numerische Losung partieller Differential-
gleichungen — visalg

3.2.1 Ausgangspunkt

An diesem Teilprojekt sind zwei Arbeitsgruppen aus dem Fachbereich Mathe-
matik der TU Berlin beteiligt. In der Arbeitsgruppe von Prof. Pinkall wird im
Rahmen des Sonderforschungsbereiches Differentialgeometrie und Quantenphy-
sik das Visualisierungssystem Oorange entwickelt (siehe dazu Abschnitt 2.3). Es
ist ein objektorientiertes und erweiterbares System, das frei verfligbar ist. Die
Erweiterbarkeit sowie die — im Gegensatz zu konventionellen Visualisierungs-
systemen — flexible Handhabung von Datentypen haben die Entwicklung von
Oorange motiviert und machen es fiir die mathematische und experimentelle
Visualisierung besonders geeignet.

Die Arbeitsgruppe von Dr. Schwandt beschéftigt sich mit numerischen Algo-
rithmen zur Losung partieller Differentialgleichungen. Insbesondere werden spe-
zielle parallele Iterationsverfahren zur numerischen Iésung von elliptischen par-
tiellen Randwertproblemen entwickelt. Aufwendige Studien werden auf einem
Hochleistungsrechner am ZIB gerechnet. Bei der Durchfiithrung algorihmischer
Studien ist die Visualisierung ein wichtiges Hilfsmittel zum Verfolgen der Ent-
wicklung der Losung. Von Interesse ist auflerdem, Losungsentwicklungen inter-
aktiv zu steuern.

3.2.2 Aufgabenstellung

Das Ziel des Teilprojektes visalg bestand darin, eine interaktive Konvergenz-
und Losungskontrolle der Berechnungen auf einem entfernten Rechner von ei-
nem lokalen Grafikarbeitsplatz aus zu erméglichen. Mit dieser Vorgehensweise
soll in laufende Rechnungen eingegriffen werden kinnen, wenn eine unerwiinsch-
tes Konvergenz- oder Losungsverhalten des Verfahrens auftritt. Dies erfordert
Werkzeuge fiir Zugriffsmoglichkeiten auf Zwischenergebnisse einer entfernt lau-
fenden Berechnung, fiir die lokale Visualisierung und fiir die Steuerung der
Simulation. Diese Werkzeuge sollten iiber das Visualisierungssystem Oorange
bereitgestellt werden. Die Aufgabe bestand zunichst darin, Oorange zu einem
generischen Werkzeug fiir die verteilte Visualisierung und interaktive Simulati-
onssteuerung auszubauen.

3.2.3 Ergebnisse

Im Rahmen der Weiterentwicklung von Oorange wurde vom Sonderforschungs-
bereich zur Erzeugung photorealistischer Bilder (siehe Abbildung 3.1) eine An-
bindung an den Renderer von Mental Ray geschaffen. Zusammen mit den
Werkzeugen zur Bildbearbeitung und Bildverarbeitung und der Moglichkeit
MPEG-Film und GIF-Animationen online mitzuschneiden, wurde sowohl die
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Abbildung 3.1: Ein mit Mental Ray berechnetes Bild.

Erzeugung von Videofilmen zu Prisentationszwecken als auch die multimediale
Prisentation der Ergebnisse im World-Wide-Web erheblich erleichtert.

Um Oorange zu einer Umgebung fiir netzverteilte Visualisierung und Simula-
tion auszubauen wurde ein Objekt (OoConnection) entwickelt, das die Kom-
munikation zwischen dem System und einer laufenden Simulation ermbglicht.
Dabei wurde — in Anlehnung an den in Abschnitt 2.2 vorgestellten extender —
das Message-Passing-System PVM (Parallel Virtual Machine) eingesetzt. Eine
wichtige Grundlage fiir den Aufbau des Netzwerkes unter PVM war dabei, dafl
PVM sowohl auf allen giingigen UNIX-Plattformen, auf dem Vektorrechner Cray
Y-MP, sowie in einer speziellen Version auf dem massiv-parallelen Rechner Cray
T3D zur Verfiigung steht.

Um sich in eine laufende Simulation einzuschalten, delegiert das Kommunikati-
onsobjekt die Sende- und Empfangs-Methoden an ein Subobjekt. Dieses Subob-
jekt kann nach den benutzerspezifischen Erfordernissen frei gewdhlt werden. Die

OoArrayi
P
Cray
PVM
Y-MP
-

lokale numerische
Workstation Berechnung

(Oorange)

Abbildung 3.2: Kommunikation zwischen Oorange und einer Simulation auf dem
Vektorrechner Cray Y-MP.
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notwendigen Kommunikationsmethoden sendTo und receiveFrom werden dem
Object (in der in Objective-C iiblichen Weise) iiber eine Category hinzugefiigt.

Um den speziellen Bediirfnissen der Numerikarbeitsgruppe zu geniigen, wurde
fiir die netzverteile Simulationen (siche Abbildung 3.2) zwischen Cray Y-MP
und einer lokalen Grafik-Workstation ein Oorange-Netzwerk konfiguriert, das
im wesentlichen auf dem entworfenen Kommunikationsobjekt beruht. In dieses
Netzwerk wurden zwei OoConnection-Objekte eingesetzt, eines zum Senden
der Parameter und ein weiteres zum Empfangen der Simulationsdaten von der
Cray Y-MP. Als Subobjekt fiir den Sendeteil wurde ein OoArrayi verwendet, in
dem die Parameter abgelegt wurden. Das Category-Interface am Beispiel von
OoArrayi sieht folgendermafien aus:

include <array/0OoArrayi.h>

@interface OoArrayi (OoArrayiCon)
- sendTo: (int) aTask;

- receiveFrom: (int) aTask;

@end

Fiir den Empfangsteil wurde ein OoQuadMesh, ein Objekt aus der 3D-Grafik-
Library, verwendet. OoQuadMesh reprisentiert eine Fliche im dreidimensionalen
Raum, die mit Hilfe des Oorange-SceneViewers dargestellt wird. Dieser Klasse
wurden die Methoden sendTo und receiveFrom in der gleichen Weise wie der
Klasse OoArrayi hinzugefiigt.

#include <3d/0oQuadMesh.h>
#include <datagrid/OoDataGrid.h>
#include <array/OoArrayVec4f.h>
#include <pvm3.h>

#define OOQUADMESH 100
#define OOQUADMESH_REQ 101

@interface OoQuadMesh (ReadAMesh)
- sendTo: (int) aTask;

- receiveFrom: (int) aTask;

@end

Fiir jedes Objekt, das als sogenannter Delegate fiir das Kommunikationsobjekt
dient, wird die Category mehr oder weniger gleich ausfallen.

Das Netzwerk realisiert eine grafische Benutzerschnittstelle zur Steuerung der
Parameter der auf der Cray Y-MP laufenden numerischen Applikation und
iibernimmt die Visualisierung von Zwischen- und Endergebnissen der Berech-
nung. Uber die PVM-Schnittstelle von Oorange werden die Eingabedaten an
die Applikation auf der Cray gesendet. Nach dem Empfang der Daten wird
das Simulationsprogramm gestartet. An geeigneten Unterbrechungspunkten im
Programmablauf kann iiber die zur Verfiigung gestellte Kommunikationsinfra-
struktur ein send-request an die numerische Applikation tibertragen werden. Die
Simulation sendet darauf hin das aktuelle Zwischenergebnis, das vom Empfangs-
objekt entgegengenommen wird. Wihrend Oorange auf der Grafik-Workstaion



3.2 Numerische Losung partieller Differentialgleichungen — visalg

53

die Visualisierung der Daten iibernimmt, fihrt die Applikation auf der Cray

mit ihrer Berechnung fort.

R~

OoNode 0053 sapConnection refCount: 29 fileCabinet

Input  \/ Quiput

OoConnection Go117 no_name refCount: 2 theConnection

Current Instance _| Current Task

Group Name: [EST. | Query Group

disconnect | Send Cbject | Receive Object ‘ connect
Instance No. 0: 262152 | 0 | 262144 | 4 | 14739

sapConnection

MM rotate =y 00 raotate =

self newlode: [CoNode class

self newLink: self : addmult : sapInput :
self newLink: self : loeser : saplnput :
self newLink: self : ilteraticnen : sapl

aticnenl

self newlLink: self : alteraticnen : sapl
aticnenl

self newLink: self : p : sapInput : pl
self newLink: self : g : sapInput : gl
self newlLink: self @ mg : sapInput @ mgl
self newLink: self : ng : sapInput : ngl
self newLink: self : x : sapInput : x1
self newLink: self : y : sapInput : ¥l
self newLinlk: sapOutput : depd @ self :

self newlLink: AFloat : depl : sapOutput :

self setObject: [nil new]

method fileCabinet {}

return { { {sapInput} {cbject} Input } {
{object} Output } }

¥

0 rotate xy

&~

: {finallNode AFloat}

addmiltl
losserl
nput : iIter

nput : alter

depd
ingrd

{sapOutput }

il

send: construct

append to: nothing

£

Abbildung 3.3: Oberfliche mit Netzwerk und SceneViewer.

Zu einer Oorange-Session gehoren im wesentlichen die in Abbildung 3.3 zu se-

henden Elemente:

e Ein Netzwerk-Manager zur grafischen Darstellung der Objekinetzwerke,

mit Werkzeugen zum interaktiven Erzeugen und Bearbeiten solcher Ob-

jektnetzwerke (siehe Abbildung refconnection, unten links).

Hier sind neben den beiden Standardknoten ShapeKit und SceneViewer
der Parameter-Knoten (der Klasse 0oConnection, Sendeteil) und der sap-
Connection-Knoten (ebenfalls von der Klasse OoConnection, Empfangs-

teil) zu sehen.

e Ein Skript-Editor zum Editieren des zu jedem Knoten des Netzwerkes
gehorenden (zur Laufzeit interpretierten) Skripts und damit zur Steue-
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rung und Verdnderung des Ablaufs von Experimenten (siehe Abbildung 3.3,
unten rechts). Hier ist das Skript des sapConnection-Knotens abgebildet.

e Ein Inspektor-Manager zum Inspizieren und Verdndern jedes zum aktu-
ellen Knoten gehérenden Objekts (sieche Abbildung 3.3, oben links).

Hier ist das Benutzer-Interface des Empfangsteils abgebildet.

e Ein 2D- und/oder 3D-Viewer zur Darstellung von geometrischen Objek-
ten und Bildern (siehe Abbildung 3.3, oben rechts).

Hier ist die Visualisierung des Simulationsergebnisses zu sehen.

3.2.4 Zusammenfassung

Im Rahmen des Teilprojektes visalg wurde ein einfach zu bedienendes Werk-
zeug zur netzverteilten Berechnung und lokalen Visualisierung entwickelt. Mit
diesem Tool ist es moglich, auch bei langen Berechnungszeiten und grofien Da-
tenmengen, Arbeits- und Entwicklungszeiten zu minimieren. Zur Laufzeit des
auf einem entfernten Rechner laufenden Programms kénnen Zwischenergebnisse
lokal visualisiert werden. In den Programmablauf kann interaktiv steuernd ein-
gegriffen werden. Dadurch ist die Arbeitsumgebung der Entwickler numerischer
Algorithmen verbessert worden.
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3.3 Staubbildung in pulsierenden Stern-
atmosphiren — visastro

3.3.1 Ausgangspunkt

Am Institut fiir Astronomie und Astrophysik der TU Berlin beschéftigt sich die
Arbeitsgruppe von Prof. Sedlmayr mit der theoretischen Beschreibung expan-
dierender zirkumstellarer Staubhiillen veréinderlicher Sterne. Um solche Ster-
ne moglichst detailliert beschreiben zu kbnnen, werden verschiedene Aspekte
(Hydrodynamik, Thermodynamik, Strahlungstransport, Chemie und Staubbil-
dung) numerisch untersucht. Die numerischen Rechnungen werden auf einem
Hochleistungsrechner des ZIB durchgefiihrt.

Die Sterne werden in radialsymmetrischer Niaherung beschrieben, d.h., daf} es
nur unabhéngige Variablen gibt — den Abstand vom Sternmittelpunkt und die
Zeit. Zur quantitativen Darstellung der Resultate reichen daher in vielen Eillen
animierte Liniengrafiken aus. Eine Ausnahme bilden die chemischen AbRufe,
die durch Ratennetzwerke veranschaulicht werden kénnen. Diese Netzwerke re-
prasentieren die chemischen Reaktionsraten und sind sehr komplex, so dal man
in der Praxis lediglich Auschnitte der Netzwerke betrachtet.

3.3.2 Aufgabenstellung

Somit gab es im Teilprojekt visastro im wesentlichen zwei Aufgabenstellungen
von recht unterschiedlichem Schwierigkeitsgrad:

e Automatisierung der Erzeugung animierter Liniengrafik aus Simulations-
daten zur Hydrodynamik von Sternhiillen mit integrierter Moglichkeit zur
(Remote-)Aufzeichnung auf Video.

e Visualisierung astrochemischer Ratennetzwerke. Die Hauptschwierigkeit
besteht hier im Auffinden einer iibersichtlichen grafischen Darstellung. Re-
levante Teile des Netzwerkes sollen interaktiv ausgewdhlt werden kénnen.

3.3.3 Ergebnisse
Hydrodynamik

In diesem Gebiet werden vornehmlich die hydrodynamischen Gegebenheiten
der Sternenhiille betrachtet. Die durch eine Visualisierung in Verbindung zu
bringenden Groéflen sind einerseits kinetische Gastemperatur, Nukleationsrate
und Staubkornerdichte, sowie andererseits Gasgeschwindigkeit, Strahlungsbe-
schleunigung, Gasdichte und Kondensationsgrad.

Die rdumlichen Abhéngigkeiten zu festem Zeitpunkt wurden bereits mit Hilfe
des Plotprogrammes SuperMongo dargestellt. Zur zeitaufgelosten Visualisie-

-
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rung bietet es sich nun an, diese Plots zu einer Filmsequenz zu verketten, die
auch auf Video aufgezeichnet werden kann.

Da bereits Macros fiir das Programm SuperMongo existierten, mit denen das
Ausgabefile der Simulation gelesen und fiir einzelne Zeitschritte geplottet wer-
den kann, wurde ein Skript in perl erstellt, das im wesentlichen die Programme
SuperMongo und ghostscript steuert, um aus den Simulationsdaten Raster-
bilder in der Video-Auflosung 720 x 576 zu erzeugen. Zur Nachbearbeitung
werden noch die Bildverarbeitungsoperationen over, convolve und gammawarp
verwendet. Der Ablauf ist schematisch in Abbildung 3.4 dargestellt. Er kann
vom Benutzer mithilfe einer Parameterdatei der Form

destination video

initmacro init

readmacro mread

plotmacro tvnew

data ../e01_video.dat
timelabel TIME IN PERIODS
starttime 36

stoptime 39

basename July96

tmpdir /usr/tmp/

gesteuert werden. Die Schliisselworte haben folgende Bedeutung:

destination
bezeichnet den Ausgabetyp: Einerseits konnen Video-Frames erzeugt wer-
den (video). Andererseits ist eine Bildsequenz mit einem Drittel der
Auflésung (also 213 x 160) moglich, welche dann fiir einen MPEG-Film
geeignet ist (mpeg).

initmacro,readmacro,plotmacro
bezeichnen drei SuperMongo-Macros, die vom Benutzer zur Verfligung ge-
stellt werden miissen. Das initmacro wird beim Starten von SuperMongo
einmal ausgefiithrt. Hier konnen benutzerdefinierte Initialisierungen vor-
genommen werden. Mit dem readmacro wird ein einzelner Datensatz ein-
gelesen. Das plotmacro wird verwandt, um den eingelesenen Datensatz
zu plotten.

timelabel

leitet die Angabe des Zeitpunktes ein, den der nachfolgende Datensatz
beschreibt.

data
bezeichnet den Namen des priméren Datenfiles.

starttime,stoptime
kennzeichnen den ersten und den letzten Datensatz des Datenfiles, die zur
geplotteten Sequenz gehoren sollen.
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Datenfile
aus der Simulation
(z.B. €01_video.dat )

Parameterfile
Angabe von
-SM-Macros
-Datenfile

-Plotparameter
€etc.

Daten

mod2rgb (Perl-Script)

Parameter einlesen

Temporaerfile schreiben

Datenfile einlesen und relevante Datensaetze in

Daten

Temporaerfile

l Daten

Initialisieren von SuperMongo

Steuerung der Verarbeitung der Datensaetze aus

dem Temporaerfile durch SuperMongo

SuperMongo
Graphische
Darstellung der
Daten und
Ausgabein
Postscriptfiles

i Graphik(Postscript)

Steuerung der Umwandlung der Graphiken
von Postscript nach rgb durch ghostscript

Aufloesung: 640x480 ( sichtbarer Teil der Videoaufloesung)

ghostscript

ps-files nach rgh

wandeln
l Graphik(rgh)
Hinzufuegen eines Randes um Video-Aufloesung
(720x576) zu erreichen over
] Graphik(rgh)
Gauss-filtern um flimmernde Linien zu vermeiden convolve
ieraphi k(rgh)
Aufhellen der Bilder gammawarp
Graphik(rgb)

fertige rgb-Frames, die auf Video
aufgenommen werden koennen

Abbildung 3.4: DatenfluBdiagramm fiir mod2rgb.
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basename

dient zur Definition des Namens des Ausgabefiles, welcher <basename>.<index>.rgb

lautet (<index> ist vierstellig, Beispiel: July96.0010.rgb).

tmpdir
definiert das Verzeichnis, in dem temporire Dateien angelegt werden.

Hiillenchemie

Das physikalische System FEin weiterer Aspekt der Staubbildung ist die
chemische Zusammensetzung der Sternenhiille. Aus der bekannten Elementar-
zusammensetzung der Hiille stellt man eine Menge moglicher zusammengesetz-
ter Spezies auf, fiir deren Konzentration an der Sternoberfliche der Gleichge-
wichtszustand angenommen wird. Zu diesen Spezies wird weiterhin eine Menge
moglicher Reaktionen untereinander festgelegt. Damit ist das chemische System
definiert.

Das Ratennetzwerk Eine Reaktion A+ B+= C + D wird als Uberlagerung
zweier Prozesse betrachtet, der Vorwértsreaktion (A + B — C + D) und der
Riickwartsreaktion (C' + D — A + B). Die Differenz der beiden Einzelraten
bildet die effektive Rate der Reaktion. Aus den Gleichungen, die diese Raten
beschreiben, erhilt man ein gekoppeltes System gewthnlicher Differentialglei-
chungen fiir die Konzentrationen der Spezies. Dies bezeichnet man als Raten-
netzwerk. Gemeinsam mit den zeitabhingigen Randbedingungen wird dieses
Differentialgleichungssystem numerisch gebst.

Visualisierung Die numerischen Rechnungen liefern Zeitreihen der Konzen-
trationen. Die Zeitreihen der Reaktionsraten sind dadurch implizit festgelegt.
Der néchstliegende Ansatz einer Visualisierung ist die Betrachtung der Entwick-
lung einzelner Spezies in der Zeit. Dies Efit sich recht einfach mit zweidimen-
sionalen Konzentration-Zeit-Diagrammen realisieren, wobei man ein Diagramm
fiir jede Spezies benotigt.

Bei wachsender Zahl der Spezies ist dieser Ansatz jedoch zunehmend unbefrie-
digend. Die Abhéngigkeiten der Spezies untereinander kénnen durch einfaches
Vergleichen der 2D-Plots nicht mehr erfafit werden. Daraus ergibt sich die Idee
eines Flufidiagramms, das die Gebundenheit eines Elementes in verschiedenen
Spezies und seine Umverteilung darstellt.

Weiterhin ist es von Interesse zu untersuchen, welche der Reaktionen die Dy-
namik mafigeblich beeinflussen und welche wegen zu geringer Reaktionsraten
keine Rolle spielen.

Implementierung Ziel war es, ein System zu erstellen, das es dem Anwender
ermoglicht, in flexibler Weise Flufidiagramme zu erarbeiten, die das Geschehen
in einem Ratennetzwerk darstellen.
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Abbildung 3.5: Openlnventor-Darstellung eines Ratennetzwerk-Ausschnittes

Als Basis bot sich die Grafikbibliothek Openlnventor an, mit der auf einfache
Weise 3D-Darstellungen erzeugt werden kénnen. Um diese zu betrachten wird
bereits ein komfortables Benutzerinterface (ExaminerViewer) zur Verfiigung
gestellt, mit dem die Darstellung auch interaktiv verindert werden kann.

Es ist eine Applikation entstanden, deren zugrundeliegendes System aus C++-
Klassen im folgenden beschrieben werden soll:

class NetWork ist die Definition des chemischen Ratennetzwerkes und ver-
waltet eine Menge von Spezies (class Species) und eine Menge darauf
definierter Reaktionen (class Reaction). Es kann aus einer Textdatei
folgender Form eingelesen werden:

Network:
#’ THERMODYNAMISCHE DATEN FUER DIE RUECKREAKTIONEN’
Species: # A B C D E
0 0.00000E+00 0.00000E+00 0.00000E+00 0.00000E+00 0.00000E+00
02 3.17263E+05 -1.21503E+05 3.11753E+01 2.53855E-04 -1.73743E-08
H2 4.25321E+05 -1.07123E+05 2.69980E+01 5.48280E-04 -3.81498E-08
H20 8.66184E+05 -2.27857E+05 5.61473E+01 7.62548E-04 -4.95254E-08
OH 4.15670E+05 -1.05260E+05 2.54985E+01 4.78020E-04 -2.82416E-08
H 0.00000E+00 0.00000E+00 0.00000E+00 0.00000E+00 0.00000E+00

#’0H-REAKTIONSSYSTEM OHNE IONEN UND PHOTOREAKTIONEN’
Reactions: # A beta Ea
0 +H ---> 0H 9.900E-19 -0.38E+00 0.000E+00 8
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0 +0 --->02 4.900E-20 1.580E+00 0.000E+00 8
H2 + 0 ---> H20 1.000E-16 0.000E+00 0.000E+00 3
OH+H --->H20 1.000E-16 0.000E+00 0.000E+00 3
0 +0H --->02 +H 7.900E-11 0.000E+00 0.000E+00 8
OH + OH --->H20 + O 1.000E-11 0.000E+00 5.500E+02 8
H2 + 02 --->0H + OH 4.200E-12 0.000E+00 9.300E+03 8
0 +H2 --->0H +H 9.120E-12 1.000E+00 4.480E+03 8
H2 + OH ---> H20 + H 7.700E-12 0.000E+00 2.100E+03 8
H +0Hd --->0 +H +H 6.000E-09 0.000E+00 5.090E+04 8
H +H20 --->0H +H +H 5.800E-09 0.000E+00 5.290E+04 8
H +02 --->0 +0 +H 6.000E-09 0.000E+00 5.230E+04 8
H2 + H2 --->H + H + H2 1.000E-08 0.000E+00 8.410E+04 8
H2+0H --->0 +H + H2 6.000E-09 0.000E+00 5.090E+04 8
H2 + H20 ---> 0H + H + H2 5.800E-09 0.000E+00 5.290E+04 8
H2 +02 --->0 +0 + H2 6.000E-09 0.000E+00 5.230E+04 8

Die Reaktionen werden beschrieben durch eine Bilanzgleichung unter Ver-
wendung der vorher definierten Spezies mit Koeffizienten (A, B,C, D, F)
und der drei Koeffizienten (A, 3, E,) zur Berechnung der Ratenkoeffizien-
ten fiir Vorwérts- und Riickwértsreaktion.

class TimeSeries enthilt die zeitliche Entwicklung aus der Simulation und
ist eine Folge von Zeitschritten (class TimeStep). Ihr Dateiformat sieht
wie folgt aus:

Timestep:

# r/Rx* r[cm] Tgas [K] n<H> [cm-3]
1.000000000000e+00 1.000000e+14 2.000000e+03 2.104500e+10

Concentrations:

0 5.011870e-04

02 1.258930e-08

H2 1.258930e-04

H20 1.995260e-09

OH 1.995260e-07

H 9.997700e-01

Timestep:

# r/Rx* r[cm] Tgas [K] n<H> [cm-3]
1.010000000000e+00 1.010000e+14 1.980198e+03 2.104500e+10

Concentrations:

0 5.012887e-04

02 2.755317e-10

H2 1.773875e-04

H20 2.991630e-10

0H 1.241644e-07

H 9.996671e-01

Jeder Zeitschritt ist durch den aktuellen Ort in Sternradien, den Abstand
vom Sternmittelpunkt in c¢m, die kinetische Gastemperatur, die Wasser-
stoffdichte und dazu die relativen Konzentrationen der Spezies zu diesem
Zeitpunkt gegeben. class TimeSeries kann aufgrund ihrer Daten und
der Ratenkoeffizienten von class NetWork die Raten jeder Reaktion zu
jedem Zeitschritt berechnen.
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Timestep
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Abbildung 3.6: Benutzer-Interface zum interaktiven Aufbau des Graphen

class Graph ist ein mathematischer Graph, dessen Knoten (class Vertex)

sich auf Spezies und dessen Kanten (class Edge) sich auf eine oder meh-
rere Reaktionen beziehen. Betrachtet man dies als Fludiagramm, so sind
die Knoten als Reservoire, die Kanten als Flisse zu verstehen. Weiter-
hin enthélt der Graph den betrachteten Zeitschritt und das betrachtete
Element.

class GraphClient ist die Basisklasse aller Klassen, die den Graphen definie-

ren, modifizieren und darstellen. Da die einzelnen Klienten niglichst un-
abhéngig voneinander gehalten werden sollen, ist zwischen class Graph
und class GraphClient ein Update-Mechanismus implementiert, durch
den der Graph den Klienten iiber Anderungen informiert.

class FluxInspector ist der Klient, der die eigentliche Benutzer-Interaktion

enthélt. Der FluxInspector 6ffnet ein Fenster (siehe Abbildung 3.6) und
stellt dem Benutzer eine Liste der im Netwerk enthaltenen Elemente be-
reit, aus der er dasjenige auswéihlen kann, dessen Dynamik untersucht
werden soll. Der Wahl entsprechend wird eine Liste der Spezies generiert,
die das gewihlte Element enthalten. Der Benutzer kann nun auswiéhlen,
welche der Spezies in der grafischen Darstellung erscheinen sollen.

Die Visualisierung an diesem Punkt ist eine Momentaufnahme, die Simu-
lation liefert jedoch eine zeitliche Entwicklung. An einer Zeitskala kann
nun der zu betrachtende Zeitpunkt gewéhlt werden, um weitere Moment-
aufnahmen zu betrachten. Durch Verschieben des Zeitpunktes kann die

Piiiniiiivars
g
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(" I

/ FluxInspector

(Benutzerinteraktion)

NetWork

DynamicLayout
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‘ Positionen
TimeSeries
IvView

(OpenInventor Darstellung)

Input Daten é GraphClients

Abbildung 3.7: Klassen zur Ratennetzwerk-Visualisierung

Darstellung benutzerdefiniert animiert werden. Weiterhin ist es mbglich,
zur Animation die gesamte Zeitskala gleichmiéiflig abzufahren.

class Layout ist die Basisklasse aller Klienten, die den Knoten des Graphen
Positionen zuordnen. Der beschriebene Graph ist ein abstrakt defininer-
tes Flufldiagramm. Um es darzustellen, ist ein Layout notwendig. class
Layout verwaltet eine Tabelle mit den Positionen der Knoten des Gra-
phen. Abhéngig von den Verdnderungen, die am Graphen vorgenommen
werden, wird die Tabelle aktualisiert.

class DynamicLayout implementiert einen physikalisch motivierten Layout-
Algorithmus, basierend auf [7]. Ziel ist eine mbglichst iibersichtliche Dar-
stellung. Die Knoten sollten gleichnéiflig verteilt sein, die Kanten sich
moglichst nicht iberschneiden. Fiir verbundene Spezies wird mit Hilfe ei-
nes Paar-Potentials ein Vorzugsabstand vorgegeben, der einer gleichmifi-
gen Verteilung entspricht. Nicht verbundenen Spezies wird ein abstoflen-
des Paarpotential zugeordnet, damit sich der Graph moglichst iibersicht-
lich entfaltet. Daraus ergibt sich eine physikalische Bewegungsgleichung,
die numerisch gelost wird.

class IvView ist ein Klient, der den Graphen unter Verwendung der Grafikbi-
bliothek OpenInventor als 3D-Grafik darstellt (Beispiel: siehe Abbildung
3.5). In der Darstellung wird jede Spezies durch eine Kugel symbolisiert.
Ihre Grofle entspricht dem Anteil an der insgesamt vorhandenen Men-
ge des betrachteten Elementes, der in dieser Spezies gebunden ist. Die
zeitliche Verdnderungsrate wird durch die Farbe der Kugel symbolisiert.
Verbunden werden die Kugeln durch Pfeile, deren Richtung und Dicke
den Flufl des Elementes von einer Spezies zur anderen darstellen. Der
Benutzer kann wéhlen, ob die Raten und Konzentrationen normal oder
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logarithmisch dargestellt werden. Der Wertebereich kann ebenfalls vom
Benutzer gewéhlt werden.

Das Zusammenspiel der einzelnen Teile ist in Abbildung 3.7 schematisch dar-
gestellt.

3.3.4 Zusammenfassung

Mit dem perl-Skript mod2rgb ist die Animation von Liniengrafiken, wie sie in
der Astrophysik benttigt werden, automatisiert worden. Dies vereinfacht die
Produktion von Filmen, die sowohl routineméiflig als auch zu Présentations-
zwecken erstellt werden.

Die Visualisierung astrochemischer Ratennetzwerke stellte eine besondere Her-
ausforderung dar, da fiir die Visualisierung der zugrunde liegenden Objekte
(mathematische Graphen) bisher wenig Darstellungsweise entwickelt wurden.
Das Problem konnte mit einem bekannten Layout-Algorithmus [7] und dem
Openlnventor gelost werden.

Die erzeugte Bildsequenzen werden iiber den Videoservice remote am ZIB auf-
gezeichnet.
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3.4 Molekulare Streuprozesse — visdyn

3.4.1 Ausgangspunkt

Im Bereich Theorie des Hahn-Meitner-Instituts Berlin untersucht Dr. P. J. Kuntz
die Reaktionsdynamik nichtadiabatischer molekularer Streuprozesse. Die ent-
sprechenden Mehrkorperprobleme werden numerisch gelost.

Um statistische Aussagen iiber die Streuprozesse machen zu kénnen, wird eine
grofle Anzahl von Streuprozessen auf der Cray Y-MP des ZIB berechnet. Mit
Hilfe der Visualisierung kénnen nachtréglich ausgewéhlte Prozesse in allen Ein-
zelheiten zeitlich verfolgt werden. Dazu gehren die Verfolgung der Bewegung
der beteiligten Molekiile im Raum und Anderungen der Zustéinde (wie Ladung
und Energie) der Molekiile.

3.4.2 Aufgabenstellung

Es sollte ein Tool zur Visualisierung molekularer Streuprozesse erstellt werden,
das mit den im Batch-Betrieb erzeugten Simulationsdaten operiert.

Die bisherige Arbeitsweise des Anwenders stellt sich vereinfacht wie folgt dar.
Fine Vielzahl von Molekiiltrajektorien wird auf einem Supercomputer des ZIB
berechnet. Ein Analyse-Programm wertet die Daten aus und wihlt einzelne
Trajektorien nach in einer Steuerdatei festgelegten Kriterien aus. Die Liste der
ausgewéihlten Trajektorien dient als Eingabe fiir einen weiteren, nun genaueren
Simulationslauf. Die dabei erzeugten Daten umfassen die zeitliche Entwicklung
der Molekiilpositionen und -ladungen, des effektiven Potentials des Systems,
der Besetzungszahlen von Zusténden etc.

Das zu entwickelnde Tool soll eine einheitliche Umgebung bieten, mit der diese
Informationen effizient ausgewertet werden konnen. Dies soll zum einen durch
Diagramme mit Funktionsplots (z.B. der Energie-Zeit-Abhiingigkeit) geschehen.
Dieser Teil der Applikation wird im folgenden als Graph-Viewer bezeichnet.
Geforderte Interaktionsmechanismen im Graph-Viewer sind:

e Auswahl von Trajektorien

e Auswahl physikalischer Grofen.

Zum anderen soll der zeitliche Ablauf der MolekiilstoBle im dreidimensiona-
len Raum als Film betrachtet werden konnen (Mowvie-Viewer). An den Movie-
Viewer sind somit folgende Anforderungen zu stellen:

e Auswahl von Trajektorien

e freie Wahl des Beobachtungsstandpunkts

e Abspielen eines Films mit beliebiger Geschwindigkeit oder schrittweise,
vorwérts und riickwérts
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Abbildung 3.8: Streuung eines O-Atoms an einem H ,-Molekiil.

e Anzeige weiterer Groflen aus der Computersimulation synchron zur Film-
sequenz.

3.4.3 Ergebnisse

Als Basis fiir die Entwicklung des Tools wurde das Programmsystem AVS von
Advanced Visual Systems gewéhlt, da es eine komfortable Visualisierungsum-
gebung einschliefllich der Moglichkeit verteilter Ausfiihrung bietet und auch am
HMI verfiighar ist.

Von zentraler Bedeutung war die Festlegung von Datenformaten, um eine de-
finierte Schnittstelle zu den zu erstellenden AVS-Modulen zur Verfligung zu
haben.

AVS
In AVS wird die Visualisierungspipline in einem datenflu3-orientiertes Modell f .
realisiert, d.h. die Daten flieBen durch ein Netzwerk aus sogenannten Modu-

len. Module sind eigenstdndige Komponenten, die den Datenstrom in einer be-
stimmten Weise transformieren und von ihrem Eingabe- auf den Ausgabekanal
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abbilden. In der Standardumgebung sind bereits viele Module fiir immer wie-
derkehrende Aufgaben enthalten. Durch geeignetes Verkniipfen der Module in
einem Netzwerk erreicht der Benutzer die von ihm gewiinschte Transformation
der Daten. Am Ende des Flusses durch das Netzwerk steht in der Regel ein
Rendering-Modul, das zwei- oder dreidimensionale Bilder erzeugt.

Es besteht die Moglichkeit, eigene an spezielle Probleme angepafite Module zu
programmieren und in die Netzwerke einzufiigen. Die C- und Fortran-Biblio-
theken von AVS stellen grafische Fensterelemente (Widgets) zur Verfigung, so
dal auch grafische Oberflichen erstellt werden kénnen.

Nach der Wahl von AVS als Entwicklungsbasis bestand die Aufgabe also darin,
geeignete Module fiir die Visualisierung der Molekiiltrajektorien zu entwerfen
und zu implementieren. Da die Simulation im Batch-Betrieb erfolgt, geschieht
der Datenaustausch iiber Dateien. Dazu wird ein spezielles Datenformat be-
nutzt, das im folgenden Abschnitt erliutert wird.

Datenformate

Die Ergebnisse der numerischen Berechnungen werden getrennt nach Graph-
und Movie-Viewer-Daten in Form von ASCII-Dateien iibergeben, die durch
Schliisselworter gegliedert sind. Die Dateien werden von einem in ein AVS-
Modul integrierten lex/yacc-Parser (bzw. den entsprechenden GNU-Program-

men flex/bison) eingelesen, der die Daten in AVS-interne Datenstrukturen schreibt.

Die Syntax der Dateien ist unten in Form von Grammatiken angegeben. Um die
Beschreibung der Grammatiken einfach zu halten, sind die Abschnitte der Da-
teien, die die eigentlichen Daten (also Koordinaten, Ladungen, (x, y)-Paare etc.)
enthalten, allgemeiner angegeben als sie tatsichlich verwendet werden diirfen.
Die tatséchlich geforderte Struktur dieser Dateiabschnitte ist stattdessen exem-
plarisch angegeben. Die in den Grammatiken verwendeten terminalen Symbole
integer, real, quoted- und simple-string sowie true und false sind als
reguldre Ausdriicke definiert.

Terminale Symbole

<integer> [+-]17[0-9]+

<real> [+-17[0-9]*"." [0-9]+
| [0-9]*"."[0-9]+[eE] [+-]7[0-9]+
<gstring> ".x"
<sstring> [a-zA-Z][a-zA-Z0-9]*
<true> T
<false> F

Format fiir Graph-Viewer-Daten

<file>
<title>
<trajlist>

<title> <trajlist>
TITLE <gstring>
<traj> | <trajlist> <traj>
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<traj> = TRAJ <trajnum> <plotlist>
<trajnum> = <integer>
<plotlist> = <plot> | <plotlist> <plot>
<plot> = NEXTPLOT <header> <comment> <plotdata> ENDPLOT
<header> = XVALUES <integer>

XAXISLABEL <gstring>

YVALUES <integer>

YAXISLABEL <gstring>

YAXISMIN <real>

YAXISMAX <real>

<labellist>
<labellist> = <curvelabel> | <labellist> <curvelabel>
<curvelabel> = STARTCURVE <curvenum>

LABEL <gstring>

LONGLABEL <gstring>

COLOUR <sstring>

SYMBOL <sstring>

ENDCURVE
<curvenum> = <integer>
<comment> = <sstring> | <comment> <sstring>
<plotdata> = STARTVALUES <data> ENDVALUES
<data> = <real> | <data> <real>

Der Abschnitt <data> ist wie folgt aufgebaut. Er besteht aus mehreren (min-
destens zwei) Spalten, wovon die erste die Zeit und die restlichen Spalten die
zu dieser Zeit gehérenden Funktionswerte enthalten. Dies sieht im Fall von drei
Funktionskurven und vier Zeitschritten beispielsweise so aus:

Time R1 R2 R3
STARTVALUES
0.000 2.311 12.335 13.732
0.020 2.302 12.136 13.536
0.041 2.294 11.937 13.340
0.061 2.287 11.739 13.145
ENDVALUES

Format fiir Movie-Viewer-Daten

<file> = <title> <header> <trajlist>
<title> = TITLE <gstring>
<header> = SWITCHES <integer>

MINCHARGE <integer>

MAXCHARGE <integer>

TOTALCHARGE <real>

CENTRES <integer>

<centrelist>
<centrelist> = <centre> | <centrelist> <centre>
<centre> = STARTCENTRE <integer>

<trajlist>

MASS <real>
ENDCENTRE
<traj> | <trajlist> <traj>
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<

<traj> ::= TRAJ <trajnum>
STARTVALUES <data> ENDVALUES
FINALVECTOR <finalvector>

ENDTRAJ
<trajnum> ::= <integer>
<data> ::= <reals> | <data> <switchlist> | <data> <reals>
<reals> ::= <real> | <reals> <real>
<switchlist> ::= <switch> | <switchlist> <switch>
<switch> i:= <true> | <false>

<real> | <finalvector> <real>

<finalvector>

Der mit <data> bezeichnete Abschnitt ist als eine Folge von gleich aufgebauten
— hier als Frames bezeichneten — Teilen anzusehen, die jeweils einem Zeit-
schritt der Simulation entsprechen und die Koordinaten, Ladungen, Zustands-
schalter und effektives Potential aller Teilchen zu diesem Zeitpunkt enthalten.
Als Beispiel sei hier ein Frame aus einer Trajektorie mit drei Teilchen gegeben:

0.000 1. 000 FFFFFFFFFFTFFFFFFF
-0.535 0.000 0.112 0.001
1.069 0.000 -0.224 0.000
-2.735 -0.407 6.000 -0.001

Die erste Zeile enthiilt die Zeit, das effektive Potential des Systems und die
Liste der Zustandschalter. Die restlichen Zeilen entsprechen jeweils einem Teil-
chen und enthalten (in dieser Reihenfolge) dessen kartesische Koordinaten und
Ladung.

Beschreibung der AVS-Netzwerke

Abbildung 3.9 zeigt das AVS-Netzwerk des Movie-Viewers. Im folgenden werden
die Module dieses Netzwerkes erliutert. Die letzten beiden der beschriebenen
Module bilden den Graph-Viewer-Teil der Anwendung.

HMI ReadMovieData Die AVS-Coroutine ReadMovieData steht (abgese-
hen vom file browser) an der Spitze der Netzwerk-Modulhierarchie. Sie ana-
lysiert die vom Benutzer ausgewéhlte Datei, schreibt die Daten in Felder im
AVS-internen Format und gibt sie an die nachfolgenden Module weiter. Sie
stellt die zur Steuerung der Filmsequenz verwendeten Fensterelemente bereit.
Im einzelnen sind dies:

e Browser zur Auswahl der Dateien und Trajektorien
e das Tastenfeld fiir vorwérts, riickwérts, schrittweises Abspielen etc.

e Elemente zur Anzeige von Informationen zu den dargestellten Molekiilen
wie Ladung, Masse, Energie des Systems etc.

e weitere Elemente zur Steuerung der Geschwindigkeit, Anzeige der physi-
kalischen Zeit, des aktuellen Frames etc.
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Abbildung 3.9: AVS-Netzwerk des Movie-Viewers.

HMI VisSpheres Das Modul VisSpheres erzeugt zu den von ReadMovieData
erhaltenen Atomkoordinaten Geometrie-Objekte, die im AVS Geometry Viewer
als Kugeln dargestellt werden. Die Kugeln werden entsprechend den von Col-
ScaleMap erhaltenen Farbwerten coloriert.

HMI VisTraces VisTraces erzeugt ein Geometrie-Objekt, das im Geometry
Viewer den Verlauf der Molekiiltrajektorien zeigt.

HMI Switches Dieses Modul verwaltet ein Fensterelement, das eine Matrix
von benutzerdefinierten Zustandsschaltern darstellt. Entspechend den zu einem
Zeitschritt gesetzten Flags leuchten diese auf und zeigen damit bestimmte Werte
systemspezifischer Parameter (z.B. Atomabsténde) an.

HMI ColScaleMap Das Modul bildet die von ReadMovieData erhaltenen
Ladungswerte der Atome in eine Farbtabelle ab und gibt die Farben an andere
Module weiter. Es wird das HSV-Farbmodell verwendet, das geeignet ist, das
von ReadMovieData erhaltene Werteintervall (minimale bis maximale Ladung)
auf eine kontinuierliche Farbskala abzubilden. Die Skalierung kann frei gewdhlt
werden. Die Farbskala und ein den Atomladungen dquivalentes Farbfeld werden
exportiert.
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HMI ColScaleImage ColScalelmage erzeugt ein Fensterelement mit einer
kontinuierlichen Farbskala, in die die den momentanen Ladungswerten der Ato-
me entsprechenden Farben als schwarze Balken eingetragen werden. Es erzeugt
ein weiteres Element, das die Ladungswerte (in Ziffern) enthilt und in einer
Tabelle in der Benutzeroberfliche verwendet werden kann.

HMI ReadGraphData ReadGraphData analysiert die vom Benutzer aus-
gewdhlte Datei, schreibt die Daten in Felder im AVS-internen Format und gibt
sie an das Gnuplot-Modul weiter.

Gnuplot Dieses Modul stellt die Schnittstelle zum Freeware-Programm Gnu-
plot dar. Da AVS keine geeigneten Module zur Ausgabe von zweidimensionalen
Funktionsgraphen zur Verfiigung stellt, wird hier Gnuplot in ein AVS-Modul
eingebunden. Die Daten eines Plots werden als temporiire Dateien in das Ver-
zeichnis /tmp geschrieben. Das Modul startet Gnuplot in einem eigenen Prozefl
und kommuniziert mit diesem iiber eine UNIX-Pipe. Die Plots enthalten stan-
dardmilig die vom Benutzer in der Eingabedatei definierten Titel und Beschrif-
tungen. Zusétzlich kénnen alle Gnuplot-Befehle in einem Kommandozeilen-
Element eingegeben werden.

Netzverteilung

AVS bietet die Moglichkeit, die Ausfiihrung der Module eines AVS-Netzwerks
auf verschiedene Rechner im Netz zu verteilen. In einem geeigneten Verteilungs-
modell werden die file browser- und Read*Data-Module auf einem Rechner des
ZIB ausgefiihrt, wéhrend die restlichen Module lokal auf einem Rechner des
HMI laufen. Der Datenaustausch zwischen den Modulen iiber das BRTB-Netz
erfolgt fiir den Benutzer transparent im rechnerunabhingigen XDR-Format, so
dal auch heterogene Rechnernetze genutzt werden kénnen. Somit kénnen die
Daten auf dem Rechner von AVS gelesen und bearbeitet werden, auf dem sie
auch berechnet wurden, wihrend das Ergebnis der Visualisierung lokal auf der
Workstation des Anwenders dargestellt wird.

Beschreibung der Benutzeroberflichen

Graph-Viewer Nach dem Start des Graph-Viewers erhilt man zunéchst ein
Fenster mit den Fensterelementen der AVS-Module. Im File-Browser wihlt man
eine Datel mit Daten im Graph-Viewer-Format aus. Daraufhin erscheint im
Trajectory-Browser eine Liste der in der Datei enthaltenen Trajektorien. Der
Graph-Browser listet die zu einer Trajektorie gehtrenden Plots wie z.B. Energie-
Zeit- oder Besetzungszahl-Zeit-Diagramme auf. Nach der Auswahl eines Plots
Offnet sich ein weiteres Fenster mit der entsprechenden Gnuplot-Ausgabe. Mit
zwel Knopfen kann zwischen Ausgabe im X Window System oder in eine Datei
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Abbildung 3.10: Oberfliche des Graph-Viewers.

im PostScript-Format umgeschaltet werden. In einem Textfeld kénnen Gnuplot-
Befehle eingegeben werden, um z.B. die Skalierung oder Beschriftung der Ach-
sen zu &ndern.

Movie-Viewer Der Movie-Viewer prisentiert sich dem Benutzer ebenfalls
mit zwel Fenstern: dem Fenster des AVS-Geometry-Viewers, in dem die ge-
renderten Filmsequenzen zu sehen sind, und einem weiteren Fenster mit den
Elementen zur Steuerung und Anzeige weiterer Informationen. Nach der Aus-
wahl einer Datei mit Daten im Movie-Viewer-Format im File-Browser und einer
Trajektorie im Trajectory-Browser erhdlt man in drei nebeneinander liegenden
Rahmen eine Art Tabelle, die die am Streuprozef beteiligten Atome mit Mas-
senzahl, Ladung und der der Ladung entsprechenden Farbe des Teilchens im
Geometry-Viewer enthilt. Ladungswert und Farbe werden beim Abspielen des
Films mit jedem Zeitschritt aktualisiert. Die aktuellen Ladungen der Atome
werden auflerdem in einer Farbskala angezeigt. Die vom Benutzer definierten
Zustandsschalter werden durch 20 Knopfe dargestellt, die aufleuchten, wenn im
aktuellen Zeitschritt das entsprechende Flag gesetzt ist. Weitere Fensterelemen-
te dienen der Anzeige der physikalischen Zeit und des effektiven Potentials des
Systems. Die Steuerung der Filmsequenz erfolgt iiber Knopfe wie start-forward,
start-backward, step-forward, stop etc. Ein Drehregler zeigt die Nummer des
aktuellen Frames der Sequenz. Mit diesem Element kann ein Frame auch di-
rekt angewéahlt werden. Die Abspielgeschwindigkeit wird an einem Schieberegler
eingestellt. Um auf weniger leistungsfihigen Rechnern die Geschwindigkeit zu
erh6hen, kénnen mit dem Fast-Mode-Schalter die meisten grafischen Elemente
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Abbildung 3.11: Oberfliche des Movie-Viewers.

abgeschaltet werden.

3.4.4 Zusammenfassung

Im Teilprojekt visdyn wurde ein Tool entwickelt, das es dem Anwender ermog-
licht, seine Simulationsergebnisse, die den #Humlichen Bahnverlauf der Molekiile
(Trajektorien) betreffen, filmartig zu betrachten und visuell auszuwerten. Der
Anwender hat somit erstmalig die Moglichkeit, die berechneten Molekiilstofe
dreidimensional und aus beliebiger Perspektive zu beobachten. Quantitative
Beobachtungen werden durch die integrierte Darstellung von Funktionsgraphen
unterstiitzt.

Der transparente Zugriff auf in entfernten Massenspeichern (z.B. am ZIB) ab-
gelegte Daten erfolgt iiber AVS-Remote-Module. Zur Aufzeichnung von Film-
sequenzen koénnen einzelne Bilder problemlos in Dateien geschrieben werden.
Die Sequenzen kénnen MPEG-kodiert oder iiber den Videoservice auf Video-
Kassetten gespielt werden.
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3.5 Simulation und Visualisierung chemischer
Elementarprozesse — vismol

3.5.1 Ausgangspunkt

Am Institut fiir Organische und Bioorganische Chemie der Humboldt-Universi-
tét zu Berlin (HUB) werden in der Arbeitsgruppe von Prof. Jugelt neue Syn-
thesewege bei der Darstellung von organischen Heterocyclen unter Nutzung
elektrokatalytischer Prozesse beschritten. Zur Aufklirung wichtiger Reaktions-
schritte werden Teile der elektrochemischen Redoxprozesse mit quantenchemi-
schen Standardverfahren numerisch simuliert. Ziele dieser Forschungsarbeit sind
die Berechnung von Reaktionswegen auf der Hyperfliiche der potentiellen Ener-
gie (PES) sowie die hinreichend vollstindige quantenmechanische Beschreibung
von Zwischenzustdnden entlang dieser Reaktionswege.

Simulationen

Die quantenchemischen Berechnungen wurden mit den Programmpaketen CAD-
PAC und MNDO93/94 der UNICHEM-Suite (Cray Research, Inc.) bzw. mit
Gaussian92 (Gaussian, Inc.) auf den Vektorrechnern des ZIB durchgefiihrt.
Je nach methodischem Niveau kann die Berechnung eines Elementarprozesses
groBenordungsméBig einige wenige bis zu einigen Tausend CPU-Stunden in An-
spruch nehmen. Fiir die hier interessierenden Fragestellungen wurden aus Ko-
stengriinden vorzugsweise die schnelleren semi-empirischen Verfahren benutzt.

Das Resultat der Berechnung fiir jede physikalisch sinnvolle Kernkonfiguration
auf der PES sind skalare Daten quantenmechanischer Observablen (Energien,
Elektronendichteverteilung), Strukturdaten (3D-Koordinaten der Atome) und
3D-Volumendaten (Molekiilorbitale, elektrostatisches Potential, etc.). Da ein
Elementarprozefi durch mehrere Kernkonfigurationen entlang der Reaktions-
koordinate reprisentiert werden kann, fallen bei diesen Simulationen je nach
rdumlicher Auflssung grofle Datenmengen an (von einigen 100 MByte bis in
den GByte-Bereich).

Visualisierung

Die Vorbereitung und die Analyse der numerisch intensiven Simulationen er-
folgte auf Workstations in der HUB. Dieses pre- und post-processing umfafite
bisher die Visualisierung statischer Eigenschaften (Molekiillgeometrien, Elektro-
nendichteverteilungen, elektrostatisches Potential) oder Molekiilschwingungen g .
mit dem grafischen Interface von UNICHEM. Eine Interpretation und adiqua-
te Prasentation der implizit zeitabhingigen Simulationsdaten einer chemischen
Reaktion ist jedoch heutzutage nur mit dem Medium Video erfolgversprechend.
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3.5.2 Aufgabenstellung

Obwohl heutzutage zur Visualisierung von Molekiillen und deren (vorwiegend
statischen) Eigenschaften (Molekiilgeometrien, Potentiale, Ladungen) ein Viel-
zahl von akademischen und kommerziellen grafischen Werkzeugen verfiigbar
sind, gibt es zur Produktion von Animationen bisher keine standardisierten
Hilfsmittel.

Die Aufgabe im Teilprojekt vismol bestand darin, eine verteilte Umgebung
zur Visualisierung des zeitlichen Ablaufes von chemischen Elementarprozessen
zu entwickeln. Als Basispaket wurde die offene Visualisierungsumgebung AVS
gewdhlt, da in ihr bereits ein flir unsere Zwecke gut geeignetes, vordefiniertes
Molekiildatenformat integriert ist.

Ziel unserer Bemithungen war es, dem Chemiker eine abgeschlossene AVS-
Applikation zur Verfiigung zu stellen, die es ihm auf einfache Weise erlaubt,
chemische Reaktionen auf der Grundlage von quantenchemischen Simulations-
daten zu animieren. Dabei soll es moglich sein, neben der AVS-internen Dar-
stellung auch allgemeine Standards (wie MPEG) zur Prisentation zu nutzen.
Durch den Zeitaufwand bei der quantenchemischen Berechnung ist die inter-
aktive Kopplung des Visualisierungsprozesses an die laufende numerische Si-
mulation nicht sinnvoll. Vielmehr werden die fir die Animationen relevanten
Daten (Molekiilstrukturen auf der PES, Energien, Molekiileigenschaften) aus
FErgebnisdateien der quantenchemischen Programme entnommen.

Die der AVS-Applikation zugrunde liegende AVS-Modulbibliothek kann auf den
zentralen Rechnern des ZIB und der HUB bereitgestellt werden. Die Projekt-
partner arbeiten lokal an einer Workstation ihres Institutes und nutzen die
Netzwerkfdhigkeit der AVS-Umgebung (Aufruf ausgewéhlter Module auf re-
mote-Rechnern). Netzwerkaspekte sollten fiir den normalen Nutzer verborgen
bleiben (vorgegebene Konfiguration), ohne jedoch dem erfahrenen Nutzer die
Flexibilitit von AVS zu nehmen.

Bei der Entwicklung der Animationsumgebung mufiten folgende Probleme gebst
werden:

Einlesen von UNICHEM-Daten in AVS

Einlesen von Datensitzen mehrer Molekiile

Geometrieinterpolation zwischen diskreten Punkten auf der PES

Ausgabe in verschiedenen Bildformaten

Erstellung eines stabilen AVS-Netzwerks zur Animation
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3.5.3 Ergebnisse

AVS-Umgebung

Die Software-Architektur der Visualisierungsumgebung besteht aus AVS-Netz-
werken, die aus den speziell fiir diesen Zweck entwickelten AVS-Modulen und
AVS-Standard-Modulen bestehen. Die quantenchemischen Simulationsdaten,
die gegenwiirtig im UNICHEM-Format (Strukturen) oder Gaussian-Format (Da-
ten auf einem reguliren 3D-Gitter) vorliegen miissen, werden mit dem ent-
wickelten UniChem-Reader bzw. AVS-Standard-Modulen eingelesen und in die
AVS-interne Molekiil- bzw. Feld-Datenstruktur konvertiert. Ein spezielles Spline-
Modul berechnet durch nichtlineare Interpolation Zwischenkonfigurationen aus
den vorgegeben diskreten Strukturdaten der Simulation. Hilfsmodule iiberneh-
men die Kontrolle der Animation der Molekiilbewegungen in Abhéngigkeit von
Parametern, die der Anwender interaktiv definieren kann. Damit ist es mbglich,
mit UNICHEM berechnete Molekiilschwingungen und Molekiilorbitale mit AVS
darzustellen. Module zur Ausgabe von Einzelbildern in Videoqualitit und zur
Erstellung von Sequenzen nach dem MPEG-Standard wurden an die erstellte
Umgebung angepaft.

Folgende AVS-Module wurden erstellt:

e UniChem-Reader
Das Modul CHEMunichem_read analysiert eine vom Nutzer wihlbare Da-
tei im UNICHEM-Format und konvertiert die enthaltenen Strukturdaten
(Atomtypen, Koordinaten, Bindungen, Ladungen) in die Datentypen des
AVS-Molekiil-Formats. Um konsistent mit der UNICHEM-Darstellung zu
sein, werden atomspezifische Konstanten (Farbwerte, Radien) der UNI-
CHEM-Datei ptable.config entnommen.

e Spline-Modul
CHEMspline bestimmt aus vier konsekutiven Molekiilstrukturen durch
CATMULL-ROM-splining zusitzliche Molekiilstrukturen, so daf} eine glei-
tende Darstellung entlang des durch die Stiitzstrukturen vorgegebenen
Weges moglich ist.

e Schwingungs-Modul
CHEMuibration_-modes liest die Normalmoden des Molekiils aus einer vor-
gegebenen Datei im UNICHEM-Format und animiert die Schwingungsbe-
wegung der Atome. Die animierte Normalmode wird vom Nutzer aus der
Liste der berechneten Frequenzen ausgewihlt. Das entsprechende AVS-
Netzwerk findet man rechts in Abbildung 3.12.

e Hilfsmodule
CHEMzoomtrans skaliert unabhéngig in den drei Raumrichtungen, ver- 5 .
schiebt in der (z,y)-, (x, 2)- oder (y, z)-Ebene, und/oder fithrt eine Trans-
lation in einer Koordinate im AVS-Molekiil-Format durch. CHEMkeep-
view fixiert den Blickwinkel des Betrachters, indem die Koordinaten eines
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Atoms des Molekiils fixiert werden und die Koordinaten der anderen Ato-
me so transformiert werden, dafl zwei weitere vorgegebene Atome immer
in der Bildebene liegen.

Der Einbau der Module CHEMunichem_read und CHEMspline ist in der Dar-
stellung des AVS-Netzwerkes zur Animation des chemischen Elementarprozesses
in Abbildung 3.12 verdeutlicht.

Zur Darstellung der Molekiilorbitale (MO), die als Skalarfeld auf einem re-
guldren 3D-Gitter vorliegen, kann das in den Abbildung 3.13 gezeigte AVS-
Netzwerk benutzt werden.

Die folgenden beiden Abbildungen zeigen Bilder, die mit diesen Netzwerken
generiert wurden. Abbildung 3.14 zeigt das visualisierte Highest Occupied MO
(HOMO). Abbildung 3.15 zeigt das visualisierte Lowest Unoccupied MO (LU-
MO).
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| animated_int | file browser |Unichem_read
=
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Cm——
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. L .
keepview keepview
]
zoomtrans zoomtrans
- -
- Display molecule N Display molecule
trigger scaler play — trigger scaler play —
tube tube
— — -
geometry viewer geometry viewer
| 5| | 55 | | 5| | 55 |

Abbildung 3.12: AVS-Netzwerke fiir die Animation von Reaktionen (links) und von
Molekiilschwingungen (rechts).
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Abbildung 3.13: AVS-Netzwerk zur Visualisierung von MOs.
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Abbildung 3.14: HOMO des Intermediates vor dem Ringschlufl

3.5.4 Schwierigkeiten und Probleme

Als problematisch bei der Realisierung mit anwendungsbezogenen Daten hat
sich die unzureichende Hardwareausstattung der im BRTB zur Verfiigung ste-
henden Silicon Graphics Workstations herausgestellt. Insbesondere der zu kleine
Ausbau des Hauptspeichers (64 MB) und die bei grofien Datensitzen spiirbar
langen Rechenzeiten fithrten zu langen Wartezeiten wihrend der Realisierung
des Projektes. Weiterhin traten kleinere Probleme bei der Entwicklung und
Nutzung von AVS-Modulen auf, die aufgrund des fehlenden Zugriffs auf Quel-
len bzw. detailliertere Dokumentation mit zusitzlichenem Aufwand beseitigt
werden konnten.

3.5.5 Produkt

Mit der entwickelten AVS-Umgebung wurde ein Film im Betacam-Format pro-
duziert, der den intramolekularen Ringschluf} eines Heterocyclen animiert (Ab-
bildungen 3.14 und 3.15 stammen aus diesem Film). Damit konnte die prinzipi-
elle Eignung der AVS-Applikation demonstriert werden. Der Film ist im Rah- g
men einer Dissertation an der Humboldt-Universitit priasentiert worden. Aus-
schnitte des Videos wurden von lokalen Fernsehsendern (FAB, SFB) gezeigt.
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Abbildung 3.15: LUMO des Intermediates vor dem Ringschluf3

Weiteres Interesse wurde von einer Filmproduktionsfirma (TARGET GmbH)

fiir die Produktion eines Videos im Bereich Computer und Chemie bekundet.

Fine Teilsequenz des Films ist im MPEG-Format unter der URL
http://www.zib.de/VisPar/vis/BRTB/MPEGs/oxiran?2.mpeg

zu finden.

3.5.6 Weitere Informationen

Falls Interesse an detaillierteren Informationen, z. B. an AVS-Netzwerken, Quel-
len der AVS-Module besteht, konnen diese per Email an steinke®@zib.de an-
gefordert werden.
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3.6.1 Situation beim Pilotanwender

In der Arbeitsgruppe von Prof. Hess wird am Institut fiir Theoretische Physik
der Technischen Universitdt Berlin die Rheologie (Fluiddynamik) von Polymer-
schmelzen im Rahmen der Nichtgleichgewichts-Molekulardynamik numerisch
untersucht. Erforscht wird das Verhalten von Polymerschmelzen bei Anderung
duferer Einfliisse wie Dehnung, Stauchung oder Scherung. Physikalisch inter-
essant sind dabei beispielsweise die Verschlaufungen der Ketten oder lokale
Temperatur- und Viskositédtsédnderungen.

Die bisherige Arbeitsweise der Gruppe bestand darin, auf der lokalen Work-
station vorbereitete Stromungssituationen auf einem Vektorrechner des ZIB zu
simulieren und die Ergebnisse anschlielend mit Hilfe des Programms SciAn in
Form von Filmen lokal zu visualisieren. Dieser Prozefl ist jedoch sehr zeitauf-
wendig und unflexibel. Entscheidende Nachteile von SciAn sind die geringen Va-
riationsmoglichkeiten von Visualisierungsparametern, der eingeschiinkte Funk-
tionsumfang des Systems, und der komplizierte Arbeitsablauf bis zum fertigen
Film bzw. Video.

3.6.2 Aufgabenstellung

Es sollte eine Anwendung erstellt werden, die den gesmaten Arbeitsprozefl unter
Ausnutzung des Berliner Breitbandnetzes — vom Lesen der im Archivspeicher
des ZIB gespeicherten Daten iiber die Visualisierung am Arbeitsplatz bis zum
Schreiben von Bildern zur Videoerzeugung — vereinfacht und beschleunigt.
Weitere Anforderungen an die Anwendung waren:

e Umfassende Darstellung der physikalischen Information:

— Animation der Polymerketten in der klassischen Ball-and-Stick-Dar-
stellung.

— Anzeige weiterer Groflen aus der Simulation wie Temperatur, Druck
und Viskositét.

— Darstellung von Groflen, die nachtréglich berechnet werden. Da-
zu gehoren Verschlaufungen der Polymerketten, Bindungskréfte und
Streubilder.

Flexible Einstellung von Render-Parametern wie Lichtquellen, Farben und
Detailvergroflerungen, sowie Einstellung der Render-Qualitit.

Verarbeitung des bisher von der Gruppe verwendeten Datenformats.

Mbglichkeiten zur Auswahl von Dateien (Ergebnisse verschiedener Simu-
lationen) und Polymerketten (Details einer Simulation).

Interaktive Erzeugung von Filmen und Speicherung auf Video.
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e Automatisierte Netzverteilung.

Theo Animate

Theo Filer

-
image viewer
line

Abbildung 3.16: AVS-Netzwerk

-
image viewer
-_—

geometry viewer

ip read

3.6.3 Realisierung
Das AVS-Netzwerk

Zur Realisierung dieser Aufgabe wurde AVS eingesetzt. Der AVSGeometryView-
er als Renderer stellt alle vom Anwender gewiinschten grafischen Mittel zur
Verfiigung und ist relativ leicht zu bedienen. AVS-Applikationen nutzen die
Vorteile der lokalen SGI-Grafik-Hardware, sind aber auch problemlos auf Work-
stations anderer Hersteller einsetzbar.

Fiir das in Abbildung 3.16 gezeigte AVS-Netzwerk wurden 13 Module geschaf-
fen, die sich in folgende Gruppen einteilen lassen:

o Lesemodule
TheoCoord, TheoScalar und TheoStrucs lesen die biniiren Datenfiles (bei
gegebener Hardware auch parallel) ein und konvertieren die Daten in AVS-
interne Strukturen (AVSField).

e Mapper
TheoGraph, TheoKeeper und Theo Visual sorgen in Zusammenarbeit mit
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Abbildung 3.17: Anzeige der von TheoGraph erzeugten Geometrie im AVSGeome-
tryViewer

weiteren internen AVS-Modulen fiir die Aufbereitung der Daten. Sie er-
zeugen letztendlich die Geometrien und Images, die von den Renderern
(AVSGeometryViewer, AVSImageViewer) dargestellt werden.

e Steuermodule
TheoLoader, TheoTemp, TheoNet, TheoAnim, TheoFiler, TheoNormal und
TheoParent sorgen fiir die Steuerung des gesamten Netzes, iibernehmen
die automatische Anpassung des Layouts der Oberfliche an die Nutzer-
wiinsche und sind in der Lage, die Module automatisch auf entfernte Rech-
ner zu verteilen.

Die Darstellung der Molekiilgeometrien wird vor allem von den Modulen Theo-
Coord (Lesen der Atomkoordinaten und Verschlaufungsdaten) und Theo Visu-
al (Wandeln der Daten in das AVSGeometry-Format) vorgenommen. Zur Vi-
sualisierung der Verschlaufungen werden zwischen wechselwirkenden Kettenab-
schnitten halbdurchsichtige Flichen angezeigt. Kréfte werden durch Einfarbung
der Bindungen visualisiert.

Probleme ergaben sich bei der Darstellung von physikalisch relevanten Daten
mittels des GraphViewers von AVS. Es stellte sich heraus, das es mit diesem
nicht immer moglich ist, mehrere Datensitze gleichzeitig darzustellen, und auch
die erforderliche logarithmische Darstellung liefl viele Winsche offen. Aus die-
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Abbildung 3.18: AVS-Page mit Pulldown-Menii (im Bild oben). Oben links ist eine
Graph-Geometrie gezeigt, oben rechts eine Ball-and-Stick-Darstellung mit markierten
Verschlaufungen. Unten sieht man Streubilder und Schnitte durch die Streumuster.

sen Griinden wurden auch die zweidimensionalen Graphen mit dem AVSGeo-
metryViewer angezeigt. Dazu wird vom Modul TheoGraph eine AVSGeometry
erzeugt. Schrift wurde tiber einige shareware-Routinen mit Hilfe der Hershey-
Fonts realisiert. Das Modul TheoNormal unterdriickt die Rotationsméglichkei-
ten der als dreidimensionale AVSGeometry abgespeicherten zweidimensionalen
Graphen und ermoglicht, die Graphen variabel zu zoomen. TheoGraph kann
bis zu sechs Kurven gemeinsam darstellen (jede wahlweise logarithmisch in x
und/oder y), zeigt die dazugehorigen Extremwerte an und kann Werte zu jedem
Zeitschritt abrufen und speichern (vgl. Abbildung 3.17).

Neben den Molekiilgeometrien und den skalaren Daten werden auch die den
Simulationen entsprechenden Streubilder verarbeitet. Mit Hilfe des Modules
TheoKeeper und der internen AVS-Module orthogonal_slicer und ip_arithmetic
werden diese Daten in AVSImages gewandelt und angezeigt. Dabei bestehen
mehrere Auswahlmoglichkeiten. Die Anzeige kann wie iiblich als zweidimensio-
nales Bild erfolgen, aber auch als dreidimensionales Gebirge oder als beliebiger
eindimensionaler Schnitt durch dieses.
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Abbildung 3.19: Schema des Datenflusses im Breitbandnetz

Netzverteilung

Um das Starten der Programme von der Arbeit mit dem AVS-Netzwerkeditor
zu l6sen, wurde versucht, den Lade- und Initialisierungsvorgang sowie die da-
bei erfolgende Verteilung der Module auf entfernte Rechner skriptgesteuert zu
gestalten und in das Applikations-Menii von AVS einzubinden. Dazu ruft das
das Netz aufbauende Modul (TheoLoader) ein perl-Skript auf, welches die In-
itialisierungsdatei .theorc liest und daraufhin Umgebungsvariablen setzt, die
von TheoTemp beim Laden der Module und von TheoNet beim Aufbau der
Nutzeroberflache genutzt werden. Gleichzeitigt werden Standardwerte fiir die
Parameter der Oberfliche und aller anderen Module nach Nutzervorgaben ein-
gestellt (Viewport, erstes Datenfile, Layout etc.).

Das Modul TheoNet iibernimmt die weitere Kontrolle iiber das Netzwerk, baut
die Nutzeroberfliche und das Pulldown-Menii auf (siehe Abbildung 3.18) und
aktiviert die Lesemodule. Auch die gesamte Interaktion des Nutzers mit dem
AVS-Netzwerk verlauft {iber dieses Modul.

Das Pulldown-Menii ermdéglicht sowohl die Kontrolle {iber das Erscheinungs-
bild der Meniis der einzelnen Komponenten und iiber die Layoutgestaltung der
Oberfldche als auch tiber den Datenflul im Netzwerk. So kénnen z.B. aus Per-
formancegriinden ganze Zweige im AVS-Netz deaktiviert werden.
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Wird ein Netzwerk getindert oder erscheint dem Nutzer eine bestimmte Konfigu-
ration als optimal, so kann das gesamte Netz im aktuellen Status abgespeichert
und zu einem spéteren Zeitpunkt wieder geladen werden (die globale Verteilung
der Module bleibt dabei erhalten).

Mit dem so aufgebauten Netzwerk ist es nun méglich, Datenfiles, die iiber den
TheoFiler ausgewihlt werden, direkt zu sichten, Einstellungen an den Rende-
rern vorzunehmen und Bilder einiger oder aller Zeitschritte der Simulation als
numerierte RGB-Files auf dem Archivspeicher am ZIB abzulegen.

Die erzeugten Bilder sind screen-shots des Darstellungsteils der in Abbil-
dung 3.18 gezeigten Oberfliche und geben somit direkt die Einstellungen des
Nutzers hinsichtlich Auflosung und Bildaufteilung etc. wieder. Zum Anferti-
gen der screen-shots wird das Programm scrsave von SGI benutzt, welches per
exec() vom Modul TheoScalar gestartet wird. Dabei wird das jeweils aktuelle
Bild lokal temporir abgelegt und dann mit remote copy (rcp) zum ZIB trans-
feriert. Die Bilddateien konnen dann direkt auf Videoband geschrieben oder
MPEG-kodiert werden. Der Datenflufl im Breitbandnetz ist in Abbildung 3.19
skizziert. In der derzeitigen Konfiguration sind die Zeiten zur Bilderzeugung
und Bildiibertragung etwa gleich lang.

3.6.4 Zusammenfassung

Mit der oben beschriebenen Anwendung ist es ohne groflen Aufwand moglich,
in annehmbarem Zeitaufwand Daten aus Simulationen zu sichten, auszuwihlen
und zu Bildern oder Filmen zu verarbeiten. Das System bringt auch eine qua-
litative Verbesserung fiir die Forschungsarbeit; u.a. kénnen mit der Umgebung
bisher nicht darstellbare Zusammenhiinge visualisiert werden. Dies gilt insbe-
sondere fiir die animierte Darstellung des Verschlaufungsverhaltens der Poly-
merketten.

Die Verarbeitungsgeschwindigkeit wurde gegeniiber der vorherigen Arbeitswei-
se um ein Vielfaches erhoht, verteilte Ressourcen kénnen ohne tiefergehen-
des Einarbeiten in die Struktur des Breitbandnetzes genutzt werden (der ftp-
Filetransfer der Daten vom ZIB zum Anwender entfillt vollig, lokal werden
lediglich ausgewiihlte Bilder oder fertige Filme gehalten). Bei einer Darstel-
lungsgeschwindigkeit von etwa zwei bis drei Bildern pro Sekunde ist interaktives
Arbeiten mit den Daten iiber das Netz moglich. Der Zeitbedarf zum Erstellen
der Filmbilder ist naturgeméf hoher (etwa fiinf Sekunden je Bild, bei einem Be-
darf von 25 Bildern pro Filmsekunde). Die Filmerzeugung kann ohne interaktive
Eingriffe erfolgen.
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3.7 Visualisierung in der CFD — viswirb

3.7.1 Ausgangspunkt

Am Hermann-Fottinger-Institut fiir Stromungsmechanik (HFI) werden im Fach-
gebiet Numerische Methoden der Thermofluiddynamik unter der Leitung von
Prof. Dr. F. Thiele Projekte aus dem Bereich Computational Fluid Dynamics
(CFD) bearbeitet, die grofle, komplexe, dreidimensionale, instatiorire Stro-
mungsprobleme zum Inhalt haben. Die Simulationsprogramme basieren auf der
Methode der finiten Volumen [11, 12] und verwenden blockstrukturierte Gitter.

Allen Stromungsproblemen gemeinsam ist die Flut der durch die Computersi-
mulation erzeugten instationiiren (also zeitabhéngigen) Daten. Am HFI wurden
diese bisher wie folgt grafisch verarbeitet: Ausgewihlte Datensitze (z.B. kurze
Sequenzen der Simulation) werden wihrend oder nach Abschlufl der Rechnung
(in der Regel auf den Vektorrechnern des ZIB) komprimiert iiber das Netz auf
die Grafikworkstation des Bearbeiters am HFI iibertragen. Dort werden die ein-
zelnen Datensitze manuell oder (halb-) automatisch mit Visualisierungswerk-
zeugen (z.B. Explorer, Visual2/3) bearbeitet. Die so entstandenen Einzelbilder
werden auf Platte abgespeichert und iiber ein movie-Tool animiert dargestellt.
Fiir den Fall, da3 von den Bildern ein Video erzeugt werden soll, werden die
Bilder wieder iiber das Netz zum ZIB geschickt, wo anschliefend die Endfassung
des Videos produziert wird.

3.7.2 Aufgabenstellung

Durch eine verteilte Visualisierung sollte zum einen die Auswertung der Ergeb-
nisse effizienter gestaltet werden, zum anderen sollten Moglichkeiten geschaffen
werden, die Simulation interaktiv beeinflussen und steuern zu kbnnen.

Die zu erstellende Visualisierungsumgebung sollte folgende Eigenschaften ha-
ben, die sich zum Teil erst im Laufe des Projekts aufgrund von verbesserten
Hard- und Software-Voraussetzungen in der Arbeitsgruppe am HFI ergaben:

e Nutzung der Visualisierungsumgebung als alltigliches Werkzeug auch auf
durchschnittlich leistungsfihigen Workstations; das bedeutet geringe An-
forderungen an Hardware-Ressourcen, effiziente Software (und damit mogli-
cherweise auch Verzicht auf qualitativ hochwertige Darstellung).

e Lauffahigkeit der Visualisierungsumgebung auch netzverteilt und auch
unter Einbeziehung von Massivparallelrechnern.

e Erginzung der Arbeitsumgebung um Remote-Simulationssteuerungs-Ele-
mente als Vorarbeit fiir eine umfassende, verteilte, interaktive Simulations-
und Visualisierungsumgebung.

e Vereinfachung der Video-Produktion.
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3.7.3 Ergebnisse

Das im folgenden beschriebene interaktive, verteilte System fiir Stromungssi-
mulationen macht sich die leistungsfihige Infrastruktur einer modernen, ver-
teilten Rechnerlandschaft zunutze. Es ist am HFI in Zusammenarbeit mit dem
ZIB entwickelt worden und wird fiir die Losung konkreter Félle in der numeri-
schen Stromungsmechanik eingesetzt. Mit dem System kann der Bearbeiter von
seiner Grafikworkstation aus iiber das Netz jederzeit in die auf dem entfernten
Supercomputer (oftemals mehrere Stunden oder Tage) laufende Simulation hin-
einschauen, durch interaktive Visualisierung die Ergebnisse kontrollieren und in
Simulationsparameter verindern (siehe Abbildung 3.20).

SuperComputer/Parallelrechner

: " Viz—
Simulation Client

Viz—

Gittergenerierung Server

SteuerungsTool

Lokale Workstation

Abbildung 3.20: Interaktive Simulationsumgebung.

Die verteilte Simulation ist so ausgelegt, dafl sie sowohl auf einem ein-
zigen als auch wverteilt und/oder parallel auf mehreren Prozessoren rechnen
kann. Dazu wird das Rechengebiet in Blocke zerlegt (domain decomposition),
und jeweils ein Prozessor berechnet die Losung in einem Teilgebiet. Die Ver-
kniipfung der Teillssungen erfolgt durch Austausch der Ergebnisse auf den Teil-
gebietsrandern zwischen den einzelnen Prozessoren. Als Hilfsmittel fir diese
Kommunikation wird die Message-Passing-Bibliothek PVM [4] verwendet. Die
Simulation luft unter anderem auf dem parallelen Superrechner (Cray T3D
am ZIB), fiir den eine proprietire PVM-Version zur Verfiigung steht. Diese
Parallelisierungsstrategie gestattet es, simtliche Funktionstests vorab durch-
zufithren, bei Bedarf auf einem lokalen Workstation-Cluster. Damit ist in der
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Abbildung 3.21: 3D-Fenster von pV3, das die Strémung in der Schnittebene einer
Modellbrennkammer zeigt.

Programmentwicklung eine weitreichende Unabhiingigkeit von konkreter Hard-
ware gegeben, und die Software kann direkt auf andere Plattformen iibertragen
werden.

Die interaktive Ergebniskontrolle geschieht grafisch am Arbeitsplatz des
Bearbeiters mit dem Visualisierungssystem pV3 [9], welches viele Hilfsmittel zur
Darstellung stromungsphysikalischer Grofien bereitstellt [10]. So stehen unter
anderem zur Verfiigung:

e Visualisierung von Skalarfeldern durch Rendering auf ebenen oder pro-
grammdefinierten Schnittflichen,

e Visualisierung von Vektorfeldern mithilfe von Pfeilen, Windfiden, Vek-
torwolken, Momentan-Stromlinien, Strombéndern und -réhren, Partikeln
sowie mithilfe einer Anzahl von Sonden wie Punktsonde und Stromlini-
ensonde.

Ein Beispiel fiir die Visualisierung eines Vektorfeldes mit pV3 ist in Abbil-
dung 3.21 gezeigt. Das Beispiel stammt aus diesem Projekt. Visualisiert wird die
Stromung in einer Modellbrennkammer. Dargestellt ist die mit der Geschwin-
digkeit gerenderte Schnittebene sowie Stromrohren, die mehrere Stromungs-
groflen gleichzeitig darstellen: ihre Richtung ist die lokale StHmungsrichtung,

ll\\v \\\\\\\\\\
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ihre Durchmesserdnderung entspricht der Divergenz der Querstrémung, und
ihre Verdrillung ist ein Maf fiir die lokale Wirbelstirke.

pV3 ist die auf PVM-Basis verteilte Version von Visual3 des Massachusetts
Institute of Technology (MIT). Die verteilte Server-/Client-Architektur wurde
speziell fir die Visualisierung grofiskaliger volumetrischer zeitablingiger wis-
senschaftlicher Probleme entworfen. Eine wichtige Fihigkeit ist, die Visuali-
sierung im Co-Processing-Modus wihrend der Generierung der numerischen
Losung durchzufithren. Dies beinhaltet die Kopplung an das Losungsverfahren
und das Ablaufen von Teilen des Visualisierungssystems (der pV3-Clients) zu-
sammen mit der Simulation, wobei der Strtomungsléser so unabhéngig von der
Visualisierung wie moglich lduft. pV3 kann zur Betrachtung der sich &ndernden
Daten jederzeit in die Rechnung eingekoppelt und anschliefend wieder ausge-
koppelt werden. Die Architektur von pV3 minimiert die zu iibertragende Da-
tenmenge, ohne die Funktionalitit oder Interaktivitdt zu beeintréchtigen. Auf
der lokalen Workstation lAuft der pV3-Server, der die Erzeugung des Bildes
besorgt (vgl. Abbildung 3.20). Der mit jedem Simulationsprozel laufende pV3-
Client hat die Aufgabe, auf Anforderung des Servers die zur grafischen Darstel-
lung notwendigen Daten aus der Simulation zu schicken. Dabei wird nicht der
komplette dreidimensionale Datensatz, sondern nur der fiir die Bilderzeugung
notwendige Ausschnitt (extract [8]) zur lokalen Grafikworkstation iibertragen.
Damit wird der Kommunikationsaufwand beim Datenaustausch zwischen der
Simulation und der Visualisierung und folglich die Belastung des Datennetzes
stark reduziert.

pV3 wurde von den Anwendern ausgewiihlt, weil es deren Forderung nach hoch-
gradiger Interaktivitit und Reaktivitdt in Verbindung mit dem Zuschnitt auf
netzverteilte Stromungsvisualisierung besonders gut gerecht wird. Die Einbin-
dung des pV3-Clients in ein Simulationsprogramm geschieht durch Aufruf von
Routinen, die beim Linken des Programms aus der pV3-Library hinzugebunden
werden. Die Dateniibergabe erfolgt iiber Unterprogramm-Calls und gemeinsa-
me Speicherbereiche (Fortran Common-Blécke). Der Benutzer mufl selbst fiir
die korrekte Ubergabe der Daten aus seinem Programm sorgen. Die Bedienung
von pV3 erfolgt ausschlieBlich iiber sogenannte Hotkeys von der Tastatur aus.

Die interaktive Steuerung der Simulation geschieht in einem bisher reali-
sierten ersten einfachen Schritt durch Variation der Einstiomgeschwindigkeiten.
Uber ein grafisches Steuerungsfenster kénnen mit auf dem Bildschirm darge-
stellten Schiebereglern die wichtigsten Einstiomwerte verdndert und der Si-
mulation iibermittelt werden, siche Abbildung 3.22. Diese Kommunikation er-
folgt ebenfalls iiber PVM. Auch die Visualisierung kann mit diesem Hilfsmittel
gestartet und in die laufende Simulation ein- und auch wieder ausgekoppelt
werden. Damit ist {iber den Bearbeiter der fiir die interaktive Simulation not-
wendige Regelkreis geschlossen.

Das System ist aus Ressourcen- und Performance-Griinden bisher als Single-
User-System ausgelegt. Die Erweiterung der interaktiven Simulationssteuerung
soll Gegenstand eines weiterfithrenden Projektes sein.
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Abbildung 3.22: Simulationssteuerungs-Tool und das GUI von pV3 mit der Strémung
in einer Modellbrennkammer.

Zur vereinfachten Erzeugung von Videos werden jetzt die in Kapitel 2
vorgestellten Hilfsmittel Videoservice und digitaler Schitteditor Studio einge-
setzt.

3.7.4 Zusammenfassung

Im Teilprojekt viswirb ist die Netzverteilung und Nutzung verteilter Ressour-
cen mit der integrierten interaktiven Simulationssteuerung am weitesten fort-
geschritten. Die verteilte Umgebung ermoglicht es, die Entwicklung und Opti-
mierung von Strémungsproblemen mit Hilfe von Computersimulation interaktiv
durchzufiihren. Der Bearbeiter wird damit in die Lage versetzt, auf seine Para-
metervariation sofort die Reaktion des simulierten Systems zu erhalten. Damit
kann die Entwicklungskapazitiit des Bearbeiters wesentlich effizienter genutzt
werden als dies bisher moglich war. Durch den Einsatz von ebenfalls im Pro-
jekt BRTB-visual entwickelten Werkzeugen konnte auch die Erzeugung und
Aufzeichnung von Filmen vereinfacht werden. Ein im Rahmen des Projekts er-
zeugter Film ist im MPEG-Format im World-Wide-Web zu finden unter:

http://www.zib.de/VisPar/vis/BRTB/MPEGs/hfil.mpg
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Kapitel 4

Schluf

In diesem Projekt wurden, seiner Zielsetzung entsprechend, allgemeine Werk-
zeuge und spezielle Anwendungen in der verteilten Visualisierung und Simula-
tionssteuerung entwickelt.

Fiir sechs Pilotanwender wurden integrierte Visualisierungsumgebungen erstellt.
Integriert heift, dafl moglichst viele Schritte des Visualisierungsprozesses inner-
halb dieser Arbeitsumgebungen durchgefithrt werden kénnen. Die Schritte um-
fassen die Auswahl der darzustellenden Daten (einschlieflich des transparenten
Zugriffs auf entfernt gespeicherte Daten), die qualitativ hochwertige Darstel-
lung, verschiedene Arten der Darstellung und die weitestgehend automatisierte
Erzeugung von Filmen. In zwei Anwendungen wurden interaktive Simulations-
umgebungen realisiert, d.h., daf§ Simulation, Visualisierung und Simulations-
steuerung integriert wurden. Damit sind verteilte Arbeitsumgebungen geschaf-
fen worden, die die alltdgliche Forschungsarbeit erleichtern und verbessern.

Neben diesen speziellen Anwendungen wurden fiinf allgemeine Software-Pro-
dukte zur netzverteilten Visualisierung erstellt. Diese Produkte unterstitzen
die Bearbeitung von drei Aufgaben: die Implementierung von verteilten Simu-
lationssteuerungen, die Videoaufzeichnung unter Nutzung von Spezialgeriten
des ZIB und den digitalen Filmschnitt mit Nutzung verteilter Ressourcen.

Eine wichtige Erfahrung aus diesem Projekt ist, dafl der Aufbau verteilter Vi-
sualisierungsanwendungen nach wie vor eine nicht-triviale Aufgabe ist. Ein nicht
speziell vorgebildeter Wissenschaftler, der an Aufbau oder Nutzung einer sol-
chen Umgebung interessiert ist, braucht vielfiltige Unterstiitzung, beginnend
bei der Auswahl von Hard- und Software, bis hin zu Fragen der Visualisie-
rung selbst. Dies ist der Fall, obwohl allgemeine, verteilbare Visualisierungsum-
gebungen mit umfangreicher Funktionalitdt verfiigbar sind. Die Hauptgriinde
sind in den folgenden Punkten zu sehen. Zum einen ist fiir die Losung von
Aufgaben, wie sie in diesem Projekt behandelt wurden, Wissen aus vielerlei
Gebieten erforderlich, welches von Wissenschaftlern als fachfremd betrachtet
wird (z.B. Computergrafik, Visualisierung, Rechner-, Netz- und Videotechnik).
Zum anderen unterscheiden sich Fragestellungen und Arbeitsweisen so sehr,
daf} Standard-Losungen fiir den Wissenschaftler oftmals nur geringen Wert ha-
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ben. Auch wegen der sehr heterogenen Hard- und Software-Infrastruktur sind
individuelle Losungen notwendig.

FEine hohere Standardisierung 1i8t sich langerfristig durchaus erreichen. So las-
sen sich die Anforderungen an Visualisierungsverfahren und Interaktionstech-
niken vereinheitlichen, indem man diese auf ihren informatischen und mathe-
matischen Kern reduziert. Die damit einhergehende Abstraktion wird vom An-
wender im Laufe der Zeit sicherlich akzeptiert werden. Viele Aufgaben treten
in einer Reihe von Fichern auf und finden dort heute noch eine jeweils spe-
zifische, historisch bedingte Losung. Ein Beispiel ist etwa die Rekonstruktion
und Darstellung von Oberflichen, etwa Isoflichen, aus einer 3D-Gitterfunktion
(d.h. aus skalaren Werten, die auf einem rdumlichen, nicht notwendigerweise re-
guldren Gitter definiert sind). Diese Aufgabe kommt in fast jedem Fach vor, z.B.
in so verschiedenen Bereichen, wie Medizin (Tomographie), Biologie (konfokale
Mikroskopie) und Geophysik. Neben der hier méglichen Vereinheitlichung von
Techniken ist insbesondere auch eine weitere Standardisierung der Dateiformate
und der Datenstrukturen notwendig.

Einheitlichere Arbeitsabliufe konnen erreicht werden, indem attraktive Arbeits-
umgebungen fiir jeweils ganze Aufgabenbereiche erstellt und der Wissenschaft
angeboten werden. Dazu miissen fiir groflere Nutzergruppen, auch iiber die
universitiren Fachgrenzen hinweg, beispielhafte Losungen erarbeitet werden.
Erweisen sich diese in der Forschungspraxis als niitzliche Werkzeuge, so be-
steht eine Chance, daf} sie sich verbreiten und somit zu einer Standardisierung
beitragen.

Die Aufgabe, fiir einzelne Forschungszweige, in enger Zusammenarbeit mit wis-
senschaftlich aktiven Gruppen, verteilbare Arbeitsumgebungen fiir Visualisie-
rung und Simulation zu schaffen, erscheint uns weiterhin sinnvoll. Die Werk-
zeuge miissen auf fachspezifische Bediirfnisse zugeschnitten sein, aber ohne Fi-
genheiten der Fécher, die nur historisch erklirbar sind, zu tradieren. Gleich-
zeitig miissen die Software-Systeme so flexibel gehalten werden, dafl sie auf
breiter Basis einsetzbar sind. Gute Losungen dieser Art sind nur mit interdis-
zipliniren Teams erreichbar, die neben ausgewiesenen Wissenschaftlern der je-
weiligen Fachrichtungen auch Informatiker, Mathematiker und Visualisierungs-
experten umfassen. Dieses Projekt liefert Anséitze, die in diese Richtung gehen.
Eine weitere finanzielle Férderung solcher Entwicklungen erscheint uns als der
richtige Weg.
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