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Kurzfassung

Anfang des Jahres 2004 wurde von der European Synchrotron Radiation Facility ein Verbund-
werkstoff einer Aluminium-Legierung mit Aluminiumoxid-Keramikpartikel holotomogra-
phisch gescannt. Die Volumendaten dieser Aufnahme wurden dem Institut fiir Materialprii-
fung, Werkstoffkunde und Festigkeitslehre der Universitdt Stuttgart fiir ihre Forschung zur
Verfiigung gestellt. Um finite Elemente Analysen mit den Daten durchzufiihren, wird eine
Reprasentation der Trennflache (Iso-Flache) zwischen der Aluminium-Legierung und den
Aluminiumoxid-Keramikpartikeln benotigt. Erweiterte Anforderungen an das Dreiecksnetz
der Iso-Flachenreprasentation hindern den Einsatz bereits etablierter Methoden.

In dieser Arbeit wurde ein Programm entwickelt, welches einen grofien Datensatz verarbei-
ten kann und ein Dreiecksnetz berechnet, das den Anforderungen fiir einen weiteren Einsatz
fur Finite Elemente Analysen gerecht wird. Es wird ein Partikelsystem mit einem Energie-
minimierungsverfahren verwendet, um eine optimale Form und Verteilung der Dreiecke
zu erreichen. Dieses Verfahren wird mittels raumlicher Segmentierung und einer parallelen
Ausfiihrung beschleunigt, um eine akzeptable Berechnungszeit zu erzielen.

Fiir die Handhabung grofier Datensétze wird die Berechnung in separate raumliche Zellen
eingeteilt, welche mittels Ghostlayer-Schichten einen jeweiligen Berechnungsschritt unabhan-
gig voneinander durchfiihren kénnen.

Die benétigte Qualitdt des Dreickesnetzes der Iso-Fliache wird mit dem Verfahren dieser Ar-
beit erreicht. Eine finite Elemente Analyse konnte bereits erfolgreich anhand eines kleineren
Ausschnittes des Datensatzes von 2004 durchgefiihrt werden.



Abstract

At the beginning of the year 2004 the European Synchrotron Radiation Facility holotomogra-
phically scanned a composite material of an aluminium alloy and aluminiumoxide ceramic
particles. The volumedataset of this scan was provided for research to the Institute for Mate-
rials Testing, Materials Science and Strength of Materials from the University of Stuttgart. To
run finite element analysis on this data it requires a division surface (Iso-Surface) between the
aluminium alloy and the aluminiuoxid particles. Advanced requiremens to the trianglemesh
of the Iso-Surface restrain the usage of common known methods.

A software was developed in this paper to handle a large dataset and to calculate a triangle-
mesh for further use with finite element analysis. Therefore a particlesystem is used with an
energy minimizing approach to achieve an trianglemesh with well-shaped triangles. This
method is enhanced in speed by segmentation in space and a parallel execution to achieve
an acceptable execution time.

The calculation is sperated in space to independent cells with ghostlayers to handle large
datasizes. These ghostlayers are exchanged between the cells every pass of the particlesystem
to ensure consistent data at any time.

The required quality of the trianglemesh of the Iso-Surface is achieved by the method of this
paper. A finite element analysis of a part from the complete dataset of 2004 has already been
accomplished.
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1 Einleitung

In einem Experiment der European Synchrotron Radiation Facility (ESRF) wurden Anfang
2004 zwei Aluminium/Aluminiumoxid-Verbundwerkstoffproben (Al/ Al,O3) holotomogra-
phisch gescannt. Auf der Grundlage dieses Experimentes hat sich das Institut fiir Material-
priifung, Werkstoffkunde und Festigkeitslehre IMWF) der Universitat Stuttgart, vertreten
durch Herrn Dr.-Ing. Ulrich Weber, an das Visualisierungsinstitut (VISUS) der Universitat
Stuttgart gewendet. Ziel dieser Kooperation ist es aus den skalaren Volumendatensatzen
vom Experiment der ESRF eine Isoflichenrepridsentation zwischen Aluminium (A/) und
Aluminiumoxid (Al,O3) zu gewinnen. In weiteren Schritten werden diese als Grundlage fiir
FE-Berechungen (FE = Finite Elemente) und FE-Simulationen verwendet.

Diese Diplomarbeit soll die Grundlagen fiir die Gewinnung des fiir die FE-Berechnungen
benoétigten Dreiecks-Netzes zusammenfiihren sowie eine erste Implementierung in C++
liefern.

In diesem Kapitel wird zunéchst ein Einblick tiber das vom ESRF durchgefiihrten Experi-
ment gegeben sowie die hieraus entstandenen Datensatze vorgestellt. Die Anforderungen an
FE-Meshes werden besprochen. In Kapitel 2 [Literatur] wird die Theorie des verwendeten
Ansatzes zur Berechnung des Dreiecksnetzes prasentiert sowie die notigen Ergdnzungen
und verwendeten Beschleunigungsstrategien behandelt. Die Aufteilung der Berechnung
in einzelne Einheiten wird in Kapitel 3[Verteilte Berechnung] erldutert. In Kapitel 4 [Pro-
gramm] wird das aus den Grundlagen entwickelte Programm vorgestellt. Die Ergebnisse
der Berechnung werden in Kapitel 5 [Ergebnisse] besprochen. Kapitel 6 [Zusammenfassung
und Ausblick] fasst die Ergebnisse der Arbeit zusammen und stellt Ankniipfpunkte vor.

1.1 Experiment IN432

In der ESRF werden Materialproben mit Rontgenstrahlen 3-Dimensional eingescannt.
Hierfiir wird eine Synchrotron-Strahlungsquelle verwendet. Die von einer Synchrotron-
Strahlungsquelle der dritten Generation erzeugten Rontgenstrahlen bieten ein hohes Maf3
an Kohérenz. Ein solcher Strahl wird, wie in [Abb. 1.1] dargestellt, auf eine Materialprobe
geleitet. Beim Durchdringen der Probe wird die planare Wellenstruktur verandert. Durch
Variieren des Abstandes zwischen der Materialprobe und dem Detektor ist es moglich
sogenannte Phasenbilder aufzuzeichnen. Mit holographischer Rekonstruktion kann anschlie-
8end aus den gemessenen Phasenbildern aus verschiedenen Lagen und Richtungen eine
dreidimensionale tomographische Volumenrekonstruktion errechnet werden. Eine grofle
Errungenschaft dieser Technik ist die hohe Sensitivitdt der Messung insbesondere bei Ver-
bundwerkstoffen mit geringen Unterschieden in der gemessenen Dichte der jeweiligen

11



1 Einleitung

Abstand D

Materialprobe <& p- Detektor
—
monochromatische
Rontgenstrahl

1 e & ?
planare Ph o & @
monochromatische ase e & <

Welle

Abbildung 1.1: Schematische Darstellung des Experimentes IN432 der ESRF vom 16. Feb 2004

Materialien.

Der schematische Aufbau des Experimentes ist in [Abb. 1.1] beschrieben. Zur Aufzeichnung
der Phasenbilder wurde eine CCD FReLoN Kamera mit einer Auflésung von 2048x2048 und
einer 1ym Optik verwendet. Die hieraus resultierende Pixelgrofie betragt o.7 um. Es wurden
pro Winkelposition der Materialprobe je drei Scans mit drei verschiedenen Abstinden D zwi-
schen Materialprobe und Detektor aufgenommen (D = 8mm, D = 56mm und D = 120mm).

1.2 Volumendaten

Nach der tomographischen Rekonstruktion ist das Volumen (2048%) mit Floatwerten codiert.
Da pro Float 4 Bytes benotigt werden, wiirde die Dateigrofle des ganzen Volumens 2048% x4 =
32Gb betragen. Durch Skalierung des Volumens von Float in 1 Byte pro Voxel, mit den
Minimalwerten von 0 und den Maximalwerten von 255, wurde eine Dateigrofie von 8Gb
erreicht. Das ganze Volumen ist zusétzlich in acht einzelne Dateien entlang der z-Achse
geteilt, die jeweils eine Scheibe mit einer Dicke von 256 Voxeln des Volumens abbilden.

In [Abb. 1.2] ist ein Ausschnitt der Volumendaten zu sehen. Gut zu erkennen sind die sehr
losen einzelnen Strukturen der Al>,Os Partikel, dessen Isofliche zum Al berechnet werden
soll.

1.3 Anwender-Kriterien

Berechnungen und Simulationen mit Finite-Elemente-Methoden werden heutzutage in vielen
Bereichen eingesetzt. Grundlagen solcher Berechnungen ist die geometrische Aufteilung
des Modells in endliche Elemente. Eine solche Geometrieaufteilung kann z. B. durch ein
Netz aus Dreiecken (Mesh) der Oberflache oder durch ein Netz aus Tetraeder des Volumens
verwirklicht werden.

Die Qualitdt der Berechnung, d. h. wie genau die Berechnung ablduft und somit die Simulati-
on die Realitédt abbildet, hangt stark von der Qualitit des Meshes ab. Deswegen ist es wichtig,

12



1.3 Anwender-Kriterien

Abbildung 1.2: Raycasting Snapshot eines Ausschnittes (ca 200x200x64) der verwendeten Volumenda-
ten mit 10% AlpO3. Dieses Bild wurde mit der Voreen rendering Engine [Uni] erstellt.
Es zeigt eine Nahaufnahme einer 64 Voxel breiten Scheibe des Volumens.

dass das aus den Volumendaten extrahierte Mesh folgende Qualititsmerkmale aufweist.
Diese sind :

e moglichst gleichseitige Dreiecke mit 60° Winkel
e moglichst gleich grofse Dreiecke, maximale Abweichung von 2-facher Kantenldnge

Diese Merkmale sind fiir die Stabilitdt des Verfahrens wichtig. Wenn es zu grofse Abweichun-
gen vom optimalen 60°-Winkel gibt oder die Grofien der Dreiecke zu unterschiedlich sind,
kann dieses das Ergebnis beeintrachtigen oder gar verfalschen.

13






2 Literatur

Zur Berechnung eines moglichst reguldren Dreiecksnetzes wird das Partikelsystem von
[MGWos] mit einer CUDA-Erweiterung von [KCH12] verwendet. Dieses Partikelsystem und
dessen Erweiterungen werden in Kapitel 2.2 im Detail behandelt. Zunédchst werden alterna-
tive Ansédtze der Literaturrecherche vorgestellt und mit dem verwendeten Partikelsystem

verglichen.

2.1 Bisherige Arbeiten

Es gibt eine Vielzahl an Algorithmen zur Berechnung einer Isofldche. Einige ausgewdhlte
Représentanten werden nachfolgend vorgestellt.

‘\
\

\

M =

/|

/

v

N

\

2

2

Abbildung 2.1: Alle 15 Moglichkeiten (ohne geometrische Redundanzen) der Aufteilung der Iso-
Grenzfliche. Die Ecken der Wiirfel entsprechen den Voxeln. Gelb markierte Voxel
liegen auf der selben Seite der Iso-Fldche. Fiir skalare Volumendaten werden die
Vertexpositionen der Dreiecke zwischen den Voxeln noch linear interpoliert. Grafik

von [Jmt].
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2 Literatur

2.1.1 Marching Cubes

Eine der bekanntesten Arbeiten zur Berechnung einer Iso-Flache aus einem Volumendaten-
satz ist Marching Cubes [LC87]. Dieser 1987 entwickelte Algorithmus durchschreitet das
Volumen in jedem Voxel. Liegt eine trennende Iso-Flache zwischen den angrenzenden Voxeln
vor, wird eine Dreiecksaufteilung der Grenzschicht innerhalb der angrenzenden 8 Voxel
(inkl. Ausgangs-Voxel) errechnet. Dies wird mit Hilfe einer Dreiecks-Lookup-Table der 256
moglichen Aufteilungen und linearer Interpolation, bei skalaren Voxeldaten, der resultieren-
den Vertices sehr effizient erreicht. Alle moglichen Aufteilungen (ohne Redundanz durch
geometrische Symmetrien) sind in Abbildung 2.1 ohne Interpolation der Endpositionen der
Vertices aufgefiihrt. Die resultierenden Dreiecke sind jedoch bei skalaren Voxeldaten, wie
sie in diesem Fall vorliegen, oft sehr unférmig hinsichtlich eines moglichst gleichméfsigen
Seitenverhiltnisses und einer anndhernd gleichmafligen Grofle.

2.1.2 Vereinfachungs-Methoden

Eine Methode um eine homogene Verteilung der Vertices auf der Trennflache und damit
ein gleichméfliges Netz zu erreichen sind Algorithmen bei welchen ein bestehendes, nicht
optimales Dreiecksnetz durch Verschmelzen und Teilen von Vertices, Kantentausch zwischen
benachbarten Dreiecken und das Einfiigen von neuen Vertices verbessert wird. [CMSgy] gibt
eine Ubersicht zu einer Auswahl solcher Methoden. Diese Methoden arbeiten generell mit
Qualititskriteren fiir die Dreiecksnetzstruktur. Die einzelnen Einheiten, Dreieck, Vertex oder
Kanten werden hinsichtlich den Qualitdtskriterien verbessert bis eine Verteilung erreicht
wurde bei welcher keine Einheit mehr gegen die angegebenen Regeln verstofit. Diese
Methoden sind im Vergleich zum verwendeten Partikelsystem schnell in der Ausfiihrung,
allerdings qualitativ hinter dem Partikelsystem anzusiedeln.

2.1.3 Verfeinerungs-Ansiatze

Ein Verfeinerungs-Ansatz extrahiert zunéchst ein sehr grobes Dreiecksnetz des Zielobjektes
und verfeinert anschlieflend iterativ die Dreiecke bis eine gewiinschte Genauigkeit im
Bezug auf den Fehler der Abweichung von Mesh zum Orginalobjekt erreicht wurde. Die
Dreiecksunterteilung kann hierbei mit Dreiecken erfolgen, welche den Qualitdtskriterien des
Benutzers von vorneherein entsprechen. Ein Beispiel fiir solch einen Ansatz ist [LHMGoz].
Fiir Datensétze, wie sie in dieser Diplomarbeit behandelt werden, ist ein solcher Algorithmus
allerdings nicht praktikabel da fiir jedes separate Objekt (abgetrennte Iso-Oberfldche) schon
auf der grobsten Ausgangsebene eine getrennte Repridsentation vorhanden sein muss. Ebenso
ist die hierarchische Strukturierung fiir die Zwecke dieser Diplomarbeit nicht relevant. Im
Vergleich zum verwendeten Partikelsystem ist der Berechnungsaufwand deutlich geringer.
Die Qualitédt solch einer Unterteilung kann durch eine unvorteilhafte Geometrie des Objektes
leiden und ist damit hinter den Ergebnissen des verwendeten Partikelsystems anzusiedeln.
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2.2 Verwendeter Ansatz
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Abbildung 2.2: Ablauf der Isoflichenbestimmung mit Ribbons. In (a) sind die Ausgangsdaten zu
sehen. (b) stellt die Einteilung des Objektes in die Ribbons dar. Das erste grobe
Mesh zwischen den Ribbons ist in (c) zu sehen. Durch weitere Unterteilung entsteht
schlieSlich (d). Das Endergebnis ist in (e) abgebildet. Die Grafiken sind direkt von
[WSBDoo] iibernommen.

(a)

2.1.4 Wavefront-Propagation mit Ribbons

In [WSBDoo] wird zunéchst die Isofldche durch représentative ,Ribbons” konstruiert. Aus-
gehend von einem Surfel, einem Voxel welcher von der Isofliche durchschnitten wird, wird
iiber eine Wavefront propagation Technik die Oberfldche durchlaufen und je nach Abstand
zum Ausgangs-Surfel in , Ribbons” geteilt. Diese Ribbons werden im weiteren Prozess mitein-
ander vernetzt wodurch eine erste grobe Approximation der Isofliche entsteht. AnschliefSend
wird das Dreiecksnetz adaptiv verfeinert und mit einem kréftebasierten Loser die Vertices
gleichmafig verteilt. Qualitativ ist das Ergebnis-Mesh mit dem des verwendeten Partikelsys-
tems zu vergleichen. Die benétigte Laufzeit befindet sich in derselben Gréfienordnung, wie
die des Partikelsystems. Fiir die in dieser Diplomarbeit zugrundeliegenden Ausgangsdaten
ist dieses Verfahren jedoch nicht praktikabel, da fiir jedes einzelne Oberfldchenobjekt ein
separater Ausgangs-Surfel bestimmt werden miisste und die Behandlung jeder separaten
Oberflache raumlich nicht ohne weiteres getrennt werden kann.

2.2 Verwendeter Ansatz

Diese Diplomarbeit baut auf das Partikelsystem von [KCHi12] auf um eine Isofldchen-
Repréasentation eines skalaren Grauwert-Volumendatensatzes mit homogen verteilten Ver-
tices zu berechnen. Hierfiir wird zunéichst eine Isofliche mit MarchingCubes errechnet.
Diese dient zur Berechnung des verwendeten Distanzfeldes sowie als Startverteilung der
Partikel. Anschlieflend werden tiber Krifte zwischen den Partikeln die Bewegungen dieser
einzelnen auf der Isofliche berechnet. Uber diverse Korrekturmechanismen werden die
Partikel nur auf der Isofliche bewegt. Die Dichte der Verteilung der Partikel wird mit einem
weiteren Mechanismus kontrolliert. Somit konnen sich die Partikel auf der Isofliche im ge-
wiinschten Abstand verteilen. Nachdem die Partikel homogen auf der Isofldche verteilt sind
werden die Partikel iiber ein externes Tool [DGG™] (Theorie [DGo3]) miteinander vernetzt.
Bei idealer Verteilung entsteht durch die Partikelverteilung ein regelmafSiges hexagonales
Gitter. Die einzelnen Kontrollmechanismen und die allgemeine Struktur und Verlauf des
Berechnungsprozesses werden im Folgenden mathematisch und algorithmisch erldutert.
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Algorithmus 2.1 Algorithmus zum parallelen Berechnen des Distanzfeldes

procedure BINPARTS(frianglesy ,,,voxelDatay_,, isoValue)
maxDistance; , < 2v/3
directiony , <+ 0
fori =1 — m in parallel do
myAABB < calculate AABB(triangle;)
for all j, voxel; € myAABB do
atomic(maxDistance; <— min(maxDistance;, calcDistance(voxel;, triangle;))
end for
end for
fori =1 — m in parallel do
myAABB <« calculate AABB(triangle;)
for j, voxel; € myAABB do
if maxDistance; = calcDistance(voxel;, triangle;) then
direction; < calcDirectionToTriangle(voxel;, triangle;)
end if
end for
end for
fori =1 — n in parallel do
if voxelData; > isoValue then
maxDistance; +— —(maxDistance;)
end if
end for
end procedure

2.2.1 Distanzfeld

Das Distanzfeld wird fiir den Kontrollmechanismus der die Partikel wiahrend der Bewegung
auf der Oberfldache hilt verwendet. Ein zusétzliches Normalenvolumen wird fiir die Iso-
lierung von Bewegungskraften zweier sich auf lokal verschieden Oberfldchen befindlichen
sich gegeniiber liegenden Partikel berechnet. Das Normalenvolumen wird mit einem 3D
Sobel-Filter aus den Volumendaten errechnet.

Im Folgenden wird das Distanzfeld in einer diskretisierten Form behandelt. Die Auflésung
entspricht hierbei der Auflosung des skalaren Volumendatensatzes. Konstruiert wird das
diskrete Distanzfeld aus der Isoflichenreprdasentation des MarchingCubes Algorithmus.
Die einzelnen Dreiecke der Isofliche werden analog zum Ansatz von [FLo8] durchlaufen
(siehe Algorithmus 2.1). Dabei wird fiir jedes Dreieck eine Achsen-orientierte Bounding Box
(AABB) konstruiert. Diese AABB wird um einen zusétzlichen konstanten Faktor, der maximal
moglichen rdumlichen Bewegung eines Partikels des Partikelsystems bei der Bewegung, in
jede Richtung erweitert (sieche Abbildung 2.3).

Nun wird fiir jeden sich in der erweiterten AABB befindlichen Voxel des Distanzfeldes (pro
Voxel ein dreidimensionaler Richtungsvektor und einem skalaren Distanzwert) zunédchst
eine Abstandsberechnung zum Dreieck durchgefiihrt und im Distanzwert des Voxels des
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2.2 Verwendeter Ansatz

Abbildung 2.3: In blau ist ein Dreieck zur Distanzfeld-Berechnung abgebildet. Die rote Markierung
ist die direkte AABB des Dreiecks. In griin ist die erweiterte AABB fiir die Distanzfeld-
Berechnung dargestellt. Der Abstand auf allen Seiten zwischen roter und griiner
AABB ist die maximale Strecke die ein Partikel des Partikelsystems aus Abschnitt
2.2.3 zurlicklegen kann. Algorithmus aus [FLo8].

Distanzfeldes gespeichert, sofern dieser geringer ist als der bisher Eingetragene. Diese Be-
rechnung wird fiir alle Dreiecke und deren Voxel durchgefiihrt. In einem zweiten Durchlauf
wird nun, wenn der gespeicherte minimale Abstandswert mit dem berechneten identisch
ist, die Richtung im Distanzfeld vermerkt. In einem dritten Durchlauf durch die Voxel des
Distanzfeldes wird anhand der skalaren Volumendaten fiir die Voxel des Distanzfeldes das
Vorzeichen des Abstandes angepasst. Hierfiir wird der skalare Wert fiir jeden Voxel des
Distanzfeldes im zugehorigen Voxel des Roh-Volumens nachgeschlagen. Ist dieser grofser
als der Isowert wird das Vorzeichen der Entfernung im Distanzvolumen negiert. Das nun
vorliegende Distanzfeld enthélt in jedem Voxel den geringsten signierten (innen negativ
/aufien positiv) Abstand und genaue Richtung zur Isofliche, welche vom MarchingCubes
Algorithmus berechnet wurde.

2.2.2 Energie-Berechnung

Um die Lage der Partikel untereinander qualitativ beurteilen zu kénnen wurde von [MGWos]
ein Energie-System eingefiihrt. Die globale Energie berechnet sich durch

(21) E=) Y. Eq(|dy)).

j=1li=j+1
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Abbildung 2.4: Eine ideale Partikelverteilung durch ein hexagonales Gitter. p;, und p;; sind hierbei
aufSerhalb des Einflussbereiches von p; mit einem Abstand von d;;, = 1und d;;, = V3.

Der Abstand d;;, = ? zwischen Partikel p; und p;, ist ideal. Der blaue Kreis gibt den
Einflussbereich des Partikels p; fiir dessen Energieberechnung an. Alle griin gefarbten
Partikel befinden sich innerhalb, alle anderen aufierhalb des Einflussbereiches von

Pir
Ej; ist die Energie zwischen einem Partikelpaar von Partikel p; und Partikel p;. Die Symmetrie

der paarweisen Energie wurde in Formel 2.1 schon berticksichtigt. m ist die Anzahl der
Partikel des gesamten Partikelsystems.

Die Energie E;; eines Partikelpaares berechnet sich aus

) cot(|dij| F) + |dij| F—F |dij| <1
(2.2) E,] = { 0 ‘dij‘ >1

mit dem skalierten Abstand zweier Partikel

i — pil
2 x cos(%) » min(h;, ;)

(2.3) dijj =

wobei min(h;, hj) ein Faktor zur adaptiven Verteilungsdichte der Partikel nach der Kriim-
mung der Isofldche ist. Dieser Kriimmungs-Faktor kann fiir eine uniforme Verteilungsdichte
auch durch die ideale Entfernung idealSize, wie in Gleichung 2.4, zweier Partikel ersetzt
werden. Der Abstand zweier Partikel |p; — p;| ist hierbei der euklidsche Abstand.

[pi — il
2% cos(% ) x idealSize

(2.4) dij =
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2.2 Verwendeter Ansatz

Energie  Eij = cot(|d;j| 5) +|dyj| 5 — 5

\

zu nah \ .
~] zu weit

0.1188 - - - === ==d---1---L-—_|--

: — Entfernung

! 1
Ideale Entfernung = ﬁ

Abbildung 2.5: Ansicht der Energiekurve eines Partikelpaares in Abhingigkeit des Abstandes zuein-
ander. Im rot markierten Bereich befinden sich die Partikel zu nah beieinander. Im
griinen Abschnitt sind die Partikel zu weit voneinander entfernt. Der ideale Abstand
und dessen Energieniveau sind eingetragen.

Eine ideale Verteilung der Partikel durch ein hexagonales Gitter ist in [Abb. 2.4] zu sehen.
Alle griin markierten Partikel werden fiir die Energieberechnung von P; berticksichtigt. Alle
Partikel aufserhalb des Einflussbereichs von P; werden durch einen Abstand d;; > 1 nach
Formel 2.2 mit einer Energie von 0 bewertet und fliefSen somit nicht in die Berechnung der
Partikelenergie mit ein.

In [Abb. 2.5] wird die Energie abhidngig zum Abstand dargestellt. Partikel mit einem Abstand
von d;; > 1 haben keinen Einfluss auf die jeweilige Partikelenergie. Wenn sich die Partikel in
einer idealen hexagonalen Anordnung befinden, wie in [Abb. 2.4] vorhanden, ergibt sich
daraus eine ideale Partikelenergie von E;4,,; = 0.7128. Auf dieses Energieniveau wird durch
die Bewegung (wie in Abschnitt 2.2.3 beschrieben) und Regelung der Dichte der Partikel
(wie in Abschnitt 2.2.4 beschrieben) hingearbeitet.

Cosinus Faktor
Bei sich gegeniiberliegenden Isoflichen mit einem Abstand der jeweiligen Partikel

d(pisol, piso2) < 1 nach Formel 2.4 werden diese jeweils in der Energieberechnung und
zur Berechnung der Bewegung (siehe 2.2.3) gegenseitig mit berticksichtigt. Dieses Verhalten
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Abbildung 2.6: Funktionsplot von Gleichung 2.5. Stetig differenzierbare Funktion im Definitions-
bereich (0,1). k;j(—=1) = 0, k;;(0) = 1. Zum besseren Verstandnis wurden einige
markante, zu w;; entsprechende Winkel in der Darstellung blau eingefiigt

kann zu einem fehlerhaften Ergebnis fiihren. Im Quellcode der Software SCIRun [Cen], mit
einer Implementation von [KCH12], wurde daher ein Cosinus-Faktor der Partikelnormalen
eingefiihrt um diese Beeintrdachtigung zu unterbinden.

Dieser Faktor k wird wie folgt tiber den Winkel « der jeweiligen Normalen der Partikel
definiert

(2'5) kj' _ —waj(wij + %) +1 Wij <0
/ 1 wl-]- > 0
mit
n;en;
(2.6) wij = ——L = cos(w)
|73 ]

Mit diesem Faktor k werden sich gegeniiberliegende Partikel nicht gegenseitig bei der
Energieberechnung und damit bei ihrer Verteilung innerhalb ihres Einflussbereiches (siehe
Abbildung 2.4) storen. Die Verringerung des Faktors k;; und damit die gegenseitige Beein-
flussung bei sich stark gegeniiberliegenden Partikeln ist deutlich im Funktionsplot (Abb. 2.6)
zu sehen. Damit ergibt sich die neue Partikelpaar-Energie E;; zu

(2.7) E?]’eu = Ei]' * kl]

Dies ist die Partikelpaar-Energie auf die, sofern nicht ausdriicklich anderst erwdhnt, im
weiteren Dokument Bezug genommen wird. Insbesondere gilt dies auch fiir die Gleichung
2.1.
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2.2 Verwendeter Ansatz

Berechnung Berechflung Berech/nung A —ohs o
155 v; i J Z pi = Ppi

Abbildung 2.7: Ubersicht des Bewegungsprozesses eines Partikels p;.

2.2.3 Bewegung
Berechnung v;

Um eine ideale Verteilung der Partikel wie in [Abb. 2.4] zu erreichen, werden die Partikel
im Verhiltnis zur ihrer Position zu den anderen Partikeln bewegt. Der sich fiir einen
Partikel p; ergebende Bewegungsvektor v; berechnet sich aus den einzelnen paarweisen
Bewegungsvektoren v;; zwischen den Partikeln p; und p; wie in Formel 2.9 nach [MGWos]
und [KCH12] beschrieben.

(2.8) 0 = Zvij
j#i

_ OE;: d;;
(29) v = —(H) ()
j 8 |dij| |dis|
und
OE;; )z [1 —sin_z(‘dij| %ﬂ |di]" <1
(2.10) 5]y = { 0 |dij| =1

Die hessische Matrix H; wurde entsprechend dem Levenberg-Marquard Algorithmus (L-M)
in der Diagonale angepasst und ergibt hier die modifizierte hessische Matrix H;. In jedes
Diagonalelement der Matrix H; wird dabei ein Faktor A; eingefiigt. Bei jeder neuen Positions-
berechnung des Partikels p; wird dieser Faktor A; des Partikels entsprechend angepasst. Da
die Berechnung der inversen modifizierten hessischen Matrix zu viel Rechenzeit benttigen
wiirde, wurde diese Berechnung von den Autoren der Literatur [KCH12] und [MGWos5]
vereinfacht, jedoch nicht im entsprechenden wissenschaftlichen Artikel dokumentiert.
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Die Konvergenz-Charakteristik des L-M wurde erhalten indem der Faktor A; aus der modi-
tizierten hessischen Matrix direkt vor die Summe der einzelnen Partikelvektoren gezogen
wurde. Die inverse hessische Matrix wurde anschlieffend weggelassen. Daraus ergibt sich
der neue Bewegungsvektor v; zu

(2.11) Ui/ = Ai ZUZ']'/

j#i
mit
H/ o 5E1] dl]
)

"
Berechnung p;

Die neue Position pi” wird nun durch das Verschieben des alten Punktes p; um v; erreicht.
Zusitzlich wird der neu berechnete Punkt p;" auf die durch den Marching Cubes Algorith-
mus berechnete Isofldche mithilfe des Distanzfeldes projiziert um die endgiiltige Position p;
zu erhalten.

(2.13) pi = pi+o

(2.14) pi, = pl’” +n— (pvox - pi ) ® 1yox oox

Nyox ® Nyoyx

Zur Projektion wird zunédchst der zugehorige Voxel im Distanzfeld berechnet. AnschliefSend
wird die anteilige Strecke des Richtungsvektors zwischen konkreter Voxelposition (Zentrum
des Voxelbereiches) und berechneter Partikel Position p;" berechnet. Zur Projektion wir nun
die neue Position nach 2.13 und nach 2.14 auf die Oberfliche projiziert. Somit bleiben die
Partikel immer konsistent auf der Isoflache. Das Schema der Projektion wird in [Abb. 2.8]
dargestellt.
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Giiltigkeitsbereich des zugehorigen Voxels pyox

Poox

\Y

nvox

!/

pi

Abbildung 2.8: Beispiel (in 2D) einer Projektion eines Partikels pi” auf die Isofldche mit Hilfe des
Distanzvolumens und des zugeordneten Voxels des konkreten Distanzfeldes mit

Zentrum pyox und Normalen 710y. Der projezierte Partikel ist p,-/.

Anpassung A;

Der Faktor A; jedes Partikels wird wihrend dessen Bewegung analog zum L-M Algorithmus
angepasst. Wurde ein Partikel erfolgreich an eine neue Position p;” bewegt, die neue Energie
Ei/ ist niedriger als an der vorherigen Position p; mit der Energie E;, wird A; um den
Faktor o erhoht. Dies ergibt eine um ¢ grofiere Schrittweite beim ndchsten Durchlauf.
Wurde in der aktuellen Berechnung kein niedrigeres Energieniveau fiir die Partikelposition
p; erreicht, wird A; um den Faktor ¢ verringert. Die Berechnung der neuen Position p;
wird mit einer durch einen geringeren Faktor A; geringere Schrittweite wiederholt. Wurde
eine definierte minimale Schrittweite unterschritten und keine neue Position mit einem
niedrigeren Energieniveau gefunden, wird der Partikel nicht bewegt.

2.2.4 Kontrolle der Dichte der Partikelverteilung

Da die Anzahl an benétigten Partikel fiir eine gleichméfiige, den Anwenderkriterien (Ab-
schnitt 1.3) entsprechende, ideale Verteilung nicht a priori bekannt ist und erst im laufenden
Anpassungsprozess gefunden werden kann, wird ein Mechanismus benétigt um die Anzahl
an Partikel im System zu kontrollieren. Im Partikelsystem von [KCH12] wird das Energieni-
veau E; der einzelnen Partikel gegen das bei einer idealen Partikelverteilung vorliegende
ideale Energieniveau E;;.,; = 0.7128 (siehe Abschnitt 2.2.2) abgeglichen. Ist die Energie des
Partikels P; mit E; < 0.75E;z,; zu gering und damit die Dichte der Partikel im Umfeld
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Bewegung Partikeldichte
der Partikel Kontrolle

Abbildung 2.9: Ablauf der Berechnung einer optimalen Verteilung der Partikel des verwendeten
Partikelsystems

von P; zu gering wird ein weiterer Partikel eingefiigt. Wenn die Energie des Partikels mit
E; > 1.35E;4,5 zu grofs und damit die Partikeldichte zu hoch ist, wird dieser Partikel entfernt.
Um ein mehrfaches Einfiigen oder Loschen von Partikeln im gleichen Gebiet zu verhindern
werden diese Operationen wie in [WHos5] eingefiihrt, von [KCH12] verwendet, mit einem
zufélligen Bias versehen.

Zum Einfiigen des Partikels wird die Position des Partikels mit zu niedrigem Energielevel als
Ausgangspunkt festgelegt. Der neue Partikel wird in Richtung der berechneten Bewegungs-
richtung v; des Ausgangspartikels eingeftigt. Hierfiir wird analog zum Bewegungsprozess
die neue Position berechnet und schrittweise der Lambda-Faktor verkleinert bis ein Energieni-
veau fiir den neuen Partikel erreicht wurde, welches unterhalb des kritischen Energieniveaus
zum Loschen eines Partikels liegt. Diese Beschrankung verhindert, dass der neue Partikel im
ndchsten Durchlauf gleich wieder entfernt werden koénnte.

2.2.5 Zusammenfassung des Partikelsystems

Der grundlegende Ablauf des Partikelsystems ist in Abbildung 2.9 dargestellt. Die Partikel
werden nacheinander bewegt. Hierbei werden alle Partikel bei der Bewegung berticksichtigt.
Wenn der Bewegungsprozess fiir alle Partikel abgeschlossen ist, wird die Dichte der Partikel
angepasst. Ist das Partikelsystem nach einem Durchlauf konvergent, haben die Partikel eine
homogene Verteilung erreicht und konnen tiber ein externes Tool vernetzt werden.

Die naive Umsetzung dieses Partikelsystems ist nicht sehr performant. Dabei miissen fiir
die Energie- und Bewegungsberechnung alle Partikel miteinander verrechnet werden. Eine
Verbesserung wird nun im Folgenden besprochen.

2.3 Beschleunigung durch Binning

Wie von [Hecgy] eingefiihrt, konnen die Partikel des Partikelsystems in eine raumliche Struk-
tur eingeteilt werden, die der maximalen noch zur Berechnung sensiblen Entfernung der
Partikel untereinander entspricht. Hierbei wird das Volumen in sogenannte Bins eingeteilt
mit einer Kantenldnge die einem Abstand d;; > 1, also dp;, > ﬂ?))idealSize entspricht. Da-
mit ist es moglich zu einem Partikel durch die zugrunde liegende Struktur sehr schnell seine
Nachbarschaft, also die zur Berechnung der Energie und Bewegungsrichtung relevanten
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2.3 Beschleunigung durch Binning

R

Abbildung 2.10: 2D Darstellung der verwendeten Binstruktur. Das rote Quadrat in der Mitte markiert
den aktiven Bin, die griinen Bins bilden die unmittelbare Nachbarschaft. Die blauen
Bins bilden die erweiterte und notwendige Nachbarschaft. Der blaue Kreis kenn-
zeichnet den Einflussbereich von p4 bei der Energie- und Bewegungsberechnung.

Der rote Partikel p3/ wurde von seiner alten Position (grau) in einem vorherigen
Schritt an seine jetzige Position verschoben.

Partikel zu bestimmen.

Die Nachbarschaft eines Bins umfasst die umliegenden 5x5x5 Bins wie in Abbildung 2.10
fir 2D dargestellt. Die griine Zone der Nachbarschaft ist notwendig, weil sich dort Partikel
befinden, die mit dem Partikel des aktiven Bins (mitte) interagieren. Die blau markierten
Bins sind wichtig, wenn die Binstruktur nicht wahrend des Bewegungsprozesses standig auf
den neuesten Stand gebracht wird, sondern nachdem der Bewegungsprozess der Partikel
fiir einen Durchlauf abgeschlossen ist, erneut aufgebaut wird (siehe Abbildung 2.9). Diese
getrennte Berechnung der Bewegung der Partikel und dem Einteilen der Partikel in die
Binstruktur ist fiir die Beschleunigung durch parallelisieren (siehe Kapitel 2.4) notwendig.
Wenn die Binstruktur nicht konsistent wiahrend des Bewegungsprozesses gehalten wird,
kann es vorkommen, dass sich ein Partikel von seinem Ausgangsbin in einen anderen Bin
hinein bewegt. Allerdings ist dieser Partikel noch seinem Ausgangsbin zugewiesen. Diese
Situation wurde in Abbildung 2.10 mit Partikel p3 dargestellt. Hierbei hat sich der Partikel
p3 von seinem Ausgangsbin (Mitte, Rechts, Blau) in einen benachbarten Bin (Mitte, Rechts,
Griin) an die Position p; bewegt. Nach dem Bewegen und vor dem erneuten Sortieren der
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Partikel in die einzelnen Bins ist dieser Partikel pgl noch in seiner Ausgangszelle verlinkt.
Um diesen und andere mogliche Partikel nun bei der Bewegungsberechnung, als Beispiel
des Partikels ps mit einzuschliefSen, muss die komplette bis 2 Bins entfernte in Abb. 2.10
blau eingefarbte zwiebelartige Binstruktur mit beriicksichtigt werden.

In dieser Abbildung muss der Bin, in dem sich Partikel p¢ befindet, nicht fiir die Nachbar-
schaft der Partikel im aktiven roten Bin berticksichtigt werden, weil dieser sich auch bei
maximal moglicher Bewegung nicht in den Einflussbereich eines Partikels bewegen kann,
welcher sich im aktiven Bin befindet. Dies gilt fiir alle Partikel in den grau eingefdrbten und
noch weiter entfernten Bins.

Es ist durchaus moglich, dass Partikel in der Nachbarschaft eines Bins bzw. eines Partikels
sind, aber nicht im Einflussbereich der einzelnen zu berechnenden Partikel. In Abbildung
2.10 wird fiir die Berechnung von p4 auch der Partikel ps berticksichtigt, da dieser sich in
der Nachbarschaft von p, befindet. Diese immer noch zusétzlichen eigentlich unnotigen
Berechnungen werden im Gegenzug zur simplen Beschleunigungsstrategie toleriert.

2.4 Parallelisierung

2.4.1 CUDA

Der in dieser Diplomarbeit verwendete Ansatz, um aus den skalaren Volumendaten ein
qualitativ hochwertiges Dreiecksnetz (im Sinne des Anwenders siehe Abschnitt 1.3) zu
extrahieren, verlangt sehr viel Rechenaufwand. Fiir den Datensatz des ERSF belduft sich dies
auf einige Tage mit einer normalen heute tiblichen Desktop-Workstation. Um die Berech-
nung und damit das wissenschaftliche Arbeiten zu beschleunigen wird der grundlegende
Algorithmus wie in Kapitel 2.4.2 beschrieben auf eine parallele Berechnung ausgelegt.
NVIDIA bietet mit seinen Grafikkarten und der Sprache CUDA fiir seine GPGPUs (general
purpose graphic processing unit) eine Plattform fiir paralleles Rechnen. Auf einer Workstati-
on mit einer aktuellen Grafikkarte kann mit GPGPU-Computing schon eine Rechenleistung
im Tera-Flop-Bereich erzielt werden. Die Energie-Effizienz von Flops/Watt spricht auch fiir
den Einsatz von Grafikkarten gegeniiber einem normalen Rechencluster mit CPUs. Eine Ein-
schrankung von GPGPUs gegeniiber CPUs ergibt sich durch den beschrankten Befehlssatz
der GPGPUs, welcher aber fiir einfache numerische Berechnungen nicht weiter hinderlich
ist. Durch den Einsatz von CUDA kann die Berechnung des Dreiecksnetzes gegeniiber einer
Single-CPU-Variante um ca. das g4o-fache beschleunigt werden [KCH12].

Architektur

In Abbildung 2.11 ist die Prozessorarchitektur der Fermi-Prozessorgeneration von NVIDIA
zu sehen. Dieser Architektur liegt der Cuda Computecapability von 2.0 oder hoher zugrunde.
Die Implementierung dieser Diplomarbeit ist auf diese minimale Computecapability 2.0
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Abbildung 2.11: Schematische Darstellung der Prozessorarchitektur der NVIDIA Fermi Prozessorfa-
milie. Links ist ein einzelner Rechenkern mit Floatingpoint und Integer Einheit zu
sehen. In der Mitte ist ein Streaming Multiprozessor (SM) zu sehen. Auf der rechten
Seite ist die Gesamtiibersicht des Prozessors mit seinen SMs und dem L2 Chache
abgebildet. Quelle: [NVIb]

ausgelegt.

Es ist in Abbildung 2.11 deutlich die grofle Anzahl an Cuda Rechenkernen zu sehen, die in
den Streaming Multiprozessoren (SM) gruppiert sind. Die neueren Grafikchips der Kepler
Architektur unterscheiden sich von diesen durch eine hohere Anzahl an Cuda-Kernen aber
mit weniger SM’s. Die generelle Aufteilung ist jedoch dhnlich. Jeder Rechenkern innerhalb
eines SM’s wird in SIMD (single instruction multiple data) ausgefiihrt. Jeder SM kann unab-
hidngig der anderen SM’s seine Cuda-Kerne instruieren. Einem SM wird also eine Gruppe
mit Threads zugewiesen, die auf den Cuda-Kernen dann bearbeitet werden. Diese Gruppe
mit Threads nennt man einen Thread Block. In Abbildung 2.12 (a) ist die Einteilung der
Threads in einem Block (unten) sichtbar, dabei konnen Threads innerhalb eines Blocks in
einem 3D Gitter angeordnet werden. Zusitzlich kénnen die Threadbldcke in einem 3D Grid
angeordnet werden. Diese Blocke von Threads werden auf den freien SM’s der GPGPU
verteilt. Im Speichermodell in Abbildung 2.12 (b) ist die Zuordnung der Speicherbereiche zu
den einzelnen Threadhierachien dargestellt. Fiir jeden Thread gibt es einen lokalen Speicher
fiir Register. Jeder Thread-Block hat einen geteilten Speicher fiir den Austausch innerhalb
des Thread-Blocks und zur Synchronisation der Threads. Auf den globalen Speicher kann
von allen Threads aller Threadblocke zugegriffen werden. Threads konnen nur innerhalb
eines Thread-Blocks synchronisiert werden.

Der sequentielle Ablauf eines Cuda-Programmes ist in Abbildung 2.12 zu sehen. Vom seriel-
len Host-Code (CPU) wird der parallele Device-Code (GPGPU) aufgerufen. Der Ausfiihrung
des Device-Codes kann asynchron oder synchron zum Host-Code erfolgen. Ein Flaschen-
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Abbildung 2.12: Architektur und Funktionsprinzip der NVIDIA Cuda Technologie. (a) beschreibt
die Einteilung in Grid und Thread-Blocke, (b) skizziert das Speichermodell der
Strukturen und (c) gibt einen Uberblick iiber den sequentiellen Programmablauf
mit parallelen Cuda-Berechnungsschritten (Kernel). Die Grafiken sind aus [NVIa]
und basieren auf der Fermi Prozessor-Architektur von NVIDIA.

hals bei der GPGPU-Programmierung ist der Transfer der Daten vom Host-Speicher zum
Device-Speicher, da die GPGPU nicht auf den Arbeitsspeicher des Host-Systems zugreifen
kann. Dabei miissen die bendtigten Arbeitsdaten vor der Ausfithrung des Device-Codes in
den globalen Speicher des Devices transferiert werden und das Ergebnis der Berechnung
nach der Ausfithrung wieder zurtick vom Device in den Arbeitsspeicher des Host-Systems
kopiert werden. Diese Aktion kann auch asynchron ausgefiihrt werden.

2.4.2 Cuda-Binstruktur

Fiir die Beschleunigung der Berechnung des Partikelsystems mit Cuda hat [KCH12] die Bin-
Struktur aus Abschnitt 2.3 fiir Cuda strukturiert. Fiir einen zusammenhéangenden Speicher-
zugriff der Partikel von aufeinanderfolgenden Threads werden aus Performance-Griinden
([NVIa]) die Partikel Bin-weise in den Speicher der Grafikkarte geschrieben. Zunachst wer-
den die Partikel unsortiert vom Host-Speicher in den Device-Speicher kopiert. Wahrend
eines parallelen Durchlaufs aller Partikel (siehe Algorithmus 2.2) wird die Anzahl an Par-
tikel pro Bin berechnet. AnschliefSfend werden die Partikel in einem zweiten Durchlauf in
einen zusammenhéngenden Speicherbereich des Bins, wie in Abbildung 2.13 schematisch
dargestellt, in den Speicher geschrieben.
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Anzahl an Partikel pro Bin

Bin 0 Bin 1 Bin 2 Bin 3 Binn —4|Binn —3|Binn —2|Binn — 1
13 8 17 7 17 13 4 6
Start Position des Bins im Speicher
Bin 0 Bin 1 Bin 2 Bin 3 Bin n —4|Binn — 3|Binn — 2|Binn — 1
0 13 21 38 520 537 550 554

/

/

\

\

Partikelaufteilung im Speicher

Abbildung 2.13: Bin-Verteilung im Speicher der Grafikkarte wie in [KCH12]. Im Beispiel sind 560
Partikel auf n Bins verteilt. Hierbei spielt die Sortierung der Bins keine Rolle.
Die Partikel pg, py, pe bis pg und p, sind dabei rdumlich innerhalb des Bins By
angeordnet. Die Reihenfolge der Partikel innerhalb eines Bins ist irrelevant.

Algorithmus 2.2 Algorithmus zur parallelen Einteilung von Partikel in Bins.

procedure BINPARTS(p1. ,B1.1)
NumPartsy ,, < 0
ActualWriteOf fset; ,, < 0

fori =1 — m in parallel do
j = IndexOf(B;) containig p;
NumParts; < atomic(NumParts; 4 1)

end for

Binlndexy <+ 0
fori=1—n do

BinIndex; = BinIndex;_1 + NumParts;_1

end for

fori =1 — m in parallel do
j = IndexOf(B;) containig p;

MyWriteOf fset < atomic(ActualWriteOf fset; + 1)

Particles[BinIndex; + MyWriteOf fset] < p;

end for
end procedure
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Abbildung 2.14: 2D Darstellung der verwendeten Binstruktur. Aufteilung der Bins in parallel zur
Berechnung ausfiihrbare Bins nach [KCHiz2]. Alle Partikel der Bins mit gleicher
Farbe/Nummer kénnen im selben Schritt binweise parallel berechnet werden ohne
dass sich Komplikationen durch Nebenldufigkeit in der Berechnung ergeben.

Die Partikel des Partikelsystems werden seriell abgearbeitet. Dies folgt aus dem Energie-
Minimierungsproblem des Partikelsystems und der exakten und stabilen Berechnung der
Partikelpositionen. Es soll kein Partikel an eine Position bewegt werden, die ein hoheres
Energieniveau aufweist als die bisherige Position. Daher konnen die angrenzenden Partikel,
welche einen Partikel p; in seiner Position beeinflussen wegen Nebenldufigkeit in der paralle-
len Berechnung nicht gleichzeitig bearbeitet werden. [KCH12] hat die parallele Berechnung
der Partikel deshalb binweise organisiert. Innerhalb eines Bins werden die Partikel seriell
abgearbeitet, die Berechnung der einzelnen paarweisen Energien zu einem Partikel und
Bewegungsvektoren werden parallel ausgefiihrt. Bins die sich nach Abbildung 2.14 nicht
beeinflussen, konnen parallel zueinander abgearbeitet werden. Eine Einteilung der Bins
die gleichzeitig abgearbeitet werden konnen sind in Abbildung 2.14 markiert. In einem
3D-Grid mit Bins ergeben sich daher 27 Einteilungen der Bins. Die Parallelisierung auf
Partikelebene erfolgt innerhalb eines Cuda Thread-Blocks. Dabei wird jedem Bin innerhalb
der Nachbarschaft des aktiven Bins ein eigener Thread zugewiesen, welcher die Wechsel-
wirkung aller Partikel innerhalb seines Bins mit dem jeweils aktiven Partikel berechnet. Die
Parallelisierung der Bins erfolgt mit Thread-Blocken in einem Grid. Ein Bin wird also jeweils
einem Thread-Block und daher einem SM der GPGPU zugewiesen.
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Abbildung 2.15: In (a) ist die Einteilung der Thread-Blocks (Anzahl p) zu den Bins zu sehen, hierbei
werden jeweils nur die aktiven Bins (Anzahl g) mit gleichem Index (siehe Abbildung
2.14) berticksichtigt und auf die Thread-Blocke verteilt. Idealerweise gilt p = 4. In (b)
ist die Zuteilung der Threads in 2D eines Thread-Blocks innerhalb der Nachbarschaft
eines Bins zu sehen. Der aktive Bin des zugehorigen Thread-Blocks sowie der
gerade aktive Partikel pg sind in rot gefarbt. Die Anzahl an Partikeln innerhalb der
Nachbarschaft des aktiven Bins betragt c.
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3 Verteilte Berechnung

Heutige Grafikkarten haben eine Speichergrofie von zwei bis sechs GigaByte. Die Grofse
der Ausgangsdaten des ESRF-Projektes betragt acht Gigabyte. Die zur Berechnung nétigen
Daten (Distanzfeld und Partikel) belaufen sich auf etwa 140 GB. Die Herausforderung dieser
Diplomarbeit besteht darin, das Gesamtvolumen und deren Berechnung so zu zerlegen,
dass die Berechnung einzelner Teile jeweils unabhéngig voneinander moglich ist, aber die
Berechnung dennoch konsistent zum Vorgehen des Partikelsystems ablauft.

3.1 Aufteilung der Berechnung

Das gesamte Volumen wird daher in einzelne Berechnungs-Zellen eingeteilt, welche tiber
eine sich mit den angrenzenden Zellen iiberlappende Schicht verfiigen. Diese Schicht nennt
sich Ghostlayer. Dort sind die Partikel und Strukturen der angrenzenden Zellen enthalten,
werden aber nicht aktiv berechnet. Die Stuktur ist in Abbildung 3.1 fiir zwei benachbarte
Zellen dargestellt. Die aktive Zelle ist in rot gefarbt. Dies ist der Kern der Zelle. Die Partikel
im Kern werden, wie in den Abschnitten zuvor erldutert, berechnet. Der Kern der benachbar-
ten Zelle ist in blau gefarbt. Zur besseren Ansicht wurde ein Bin-Gitter in diese angrenzende
Zelle eingezeichnet.

Die Auflosung an Bins pro Zelle richtet sich nach dem verfiigbaren Speicher auf der Gra-
fikkarte. Die griine Zelle mit Ghostlayern hat eine Auflosung von (sizeCorey + 4, sizeCore, +
4,sizeCore, + 4). Die Breite der Ghostlayer bestimmt sich durch die zwei jeweils zusétzlich
notigen Bins, bei einer Berechnung eines Bins (siehe Abschnitt 2.3) an den Auflenseiten des
Zellkerns.

Vor der Berechnung innerhalb einer Zelle wird die Ghostlayer-Schicht der Zelle aufgebaut.
Hierfiir werden bei allen umliegenden Zellen die Partikel in den entsprechenden Gebieten
kopiert. Es miissen alle direkt angrenzenden Zellen berticksichtigt werden. Die Zellen werden,
analog zu den Bins, nacheinander berechnet um Fehler im Partikelsystem zu vermeiden. Der
Ablauf der Berechnung einer Zelle ist in Algorithmus 3.1 dargestellt.

3.2 Zellubergreifende Partikelbewegung

Da sich die Partikel tiber die Zellgenzen hinweg bewegen konnen, miissen solche Partikel
nach der Berechnung einer Zelle gesondert behandelt werden. Hierfiir werden die Positionen
der einzelnen Partikel tiberpriift. Liegt ein Partikel aufSerhalb des Zellkerns wird dieser in
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Abbildung 3.1: Eine aktive Berechnungszelle der Aufteilung der Berechnung (rot) und eine be-
nachbarte Zelle (blau). Fiir die blaue Zelle wurde ein Bin-Gitter eingezeichnet. Die
umbhiillende griine Zelle der aktiven roten Zelle ist das gesamt zur Berechnung
notwendige Volumen mit Ghostlayer.

Algorithmus 3.1 Algorithmus der Berechnung einer Zelle.
procedure CALCULATECELL(p1_ ;)
forx=1—3do
fory=1—3do
forz=1—3do
ghostParticles <— ghostParticles + getGhostParticles(Cell,,.)
addNewParticlesToCell(getExternParticles(Celly . ))
end for
end for
end for
calculateCoreBins()
externParticles < getParticlesMovedOutO fCoreVolume()
delete ghostParticles
end procedure
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Abbildung 3.2: 2D Darstellung der Einteilung der Zellen in unabhingige Berechnungsgruppen.

einem gesonderten Bereich gespeichert. Ahnlich wie beim Kopieren der Ghostlayer werden
die Partikel in der Vorbereitung zur Berechnung von den umliegenden Zellen kopiert. Da
die Partikel sich nur in die direkten Nachbarzellen innerhalb eines Berechnungsvorganges
bewegen konnen, reichen diese Zellen aus. Der Austausch der Partikel zwischen Zellen ist in
Algorithmus 3.1 dargestellt.

3.3 Parallelisierung der Zell-Berechnung

Die Berechnung diverser Zellen kann unabhédngig voneinander stattfinden. In Abbildung 3.2
ist eine Einteilung fiir den 2D Fall gegeben. In 3D sind es acht verschiedene unabhédngige
Gruppen. Die Einteilung in diese Gruppen ergibt sich aus der Nutzung von Ghostlayern
welche den aktuellen Stand der Partikel in den umliegenden Zellen {iibertrdagt. Wiirde
sich wiahrend der Berechnung der Partikel des Zellkerns die Verteilung der Partikel eines
benachbarten Zellkerns dndern, so wire die Ubergangszone inkonsistent und fiihrt zu
falschen Berechnungen an den Zellgrenzen. Daher sind die direkt angenzenden Zellkerne
wihrend einer Berechnung des aktiven Zellkerns gesperrt. Die Koordination der Berechnung
der einzelnen Zellen wird wie in Algorithmus 3.2 durchgefiihrt. Jede Zelle hat anhand ihrer
Position eine Indentifikationsnummer (ID) zwischen 0 < Cell;,, < 8 analog zu Abbildung
3.2 fiir den 3D-Fall.

3.4 Parallelisierung GPU/CPU

Um eine optimale Ausnutzung von CPU und GPU zu erreichen werden die Berechnun-
gen der Zellen nach den vorhandenen Ressourcen verteilt. Es werden alle zur Berechnung
parallel ausfiihrbaren Zellen (mit gleichem Berechnungsindex siehe [Abb. 3.2]) in einem

37



3 Verteilte Berechnung

Algorithmus 3.2 Algorithmus der verteilen Berechnung der Zellen.

procedure CaLcuLATEMESH(Cell; ;)
repeat
fori=0—7do
for j =1 — n in parallel do
if Cell;,, =i then
CalculateCell(Cell;)
end if
end for
end for
until convergent(Global Energy(ParticleSystem))
end procedure

start(CellID =1) get(Scru)

tCﬂC
L O O R 7 8et(Seal \\\\MCPU\GPU

MY \ release(Scpy) /
VAVAAVY Cotease(Some) release(S

calc
_ release(Sgpu)

join()

Abbildung 3.3: Schematischer Ablauf des Threadings. Pool 1 beinhaltet alle Ausfiihrbaren Zellen mit
gleicher Zell-ID (siehe [Abb. 3.2). Pool 2 beinhaltet #n Threads die um die vorhandenen
Ressourcen konkurrieren. Der Main-Thread wartet auf das Beenden der von ihm
gestarteten Threads (join()).

eigenen Thread gestartet. Damit die konkurrierenden Threads sich nicht gegenseitig blo-
ckieren und beim warten Speicher belegen wird ihre Ausfiihrung durch eine zdhlende
Semaphore auf die maximale Anzahl an zur Verfiigung stehenden Berechnungsressourcen
(CPUKerne + GPUs = n) begrenzt.

Fiir die einzelnen Berechnungen des Distanzfeldes, dem Binning, der Bewegung und der Kon-
trolle der Population werden jeweils getrennt die Ressourcen iiber zwei zdhlende Semaphoren
je Ressource angefragt. Bei der Berechnung der Bewegung und der Populationskontrolle
wird zundchst die GPU-Ressource angefragt, ist dies nicht moglich wird die CPU-Ressource
angefragt. Dieser Vorgang wird solange wiederholt, bis eine der Ressourcen zur Verfiigung
steht. Die Anfragen fiir das Binning und die Berechnung des Distanzfeldes erfolgt blo-
ckierend an die GPU. In [Abb. 3.3] ist die Threading-Struktur schematisch dargestellt. Die
wiederholten Zugriffe einzelner Threads aus Thread-Pool 2 auf die beiden Ressourcen CPU
und GPU wurden aus Griinden der Ubersichtlichkeit zusammengefasst.
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3.4 Parallelisierung GPU/CPU

Die Anzahl der verfiigbaren Ressourcen wird durch das Programm bestimmt und kann
durch den Anwender weiter begrenzt werden.
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4 Programm

Das Verfahren zum Erstellen eines moglichst regelméfsigen Dreiecksnetzes aus Volumendaten,
wie vorangegangen vorgestellt, wurde als Erweiterung des Plugins TriSoup vom Projekt
MegaMol [Meg] erstellt. Das Projekt und die Software werden zunéichst vorgestellt.

4.1 MegaMol und Trisoup

MegaMol ist eine Software zur Visualisierung von punktbasierten molekularen Datensdtzen.
Das Projekt wurde 2006 im Rahmen des Sonderforschungsbereiches 716 an der Universitit
Stuttgart vom Viusalisierungsinstitut begonnen. Die MegaMol Middleware ist aus verschiede-
nen Modulen zusammengesetzt. Die einzelnen Module werden erst zur Laufzeit miteinander
verlinkt.

Zur Visualisierung wird das Modul View3D verwendet, dieses wird vom Modul TriSou-
pRenderer mit der Darstellung der Dreiecke versorgt. Das Modul TriSoupRenderer fordert
die zu Berechnenden Dreiecke vom Modul TriangleData an. Dieser Ablauf ist in Abbildung
4.1 schematisch dargestellt. Ein interaktives Interface zum Andern von Parameter ist bereits
tiber die AntTweakBar [ant] integriert. Die Benutzeroberfldche ist in Abbildung 4.2 mit der
AntTweakBar und den vom Anwender zu wihlenden Parametern dargestellt. Die Prasentati-
on der Daten kann tiber bereits vorhandene Parameter in der AntTweakBar auf die eigenen
Bediirfnisse eingestellt werden.

4.2 Programmablauf

Da der Iso-Wert des Datensatzes fiir die Iso-Flache zur Trennung zweier Materialien nicht
von vornherein festgelegt ist, muss dieser Parameter vom Anwender vor dem Beginn der Be-

TriangleData TriSoupRenderer View3D
Modul Modul Modul

Abbildung 4.1: Modularer Aufbau des Programmes. View3D zeigt die Daten des TriSoupRenderers
an. Der TriSoupRenderer fordert die Daten von dem Modul TriangleData an. In
TriangleData wird das Mesh zum Anzeigen berechnet.
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(a) (b)

Abbildung 4.2: Screenshot des Programms MegaMol mit dem Plugin TriSoup. (a) ist die Ansicht
beim Start und wihrend der Wahl des Iso-Wertes. In (b) wurde bereits ein Testmesh
berechnet, die Oberfliche wird als Drahtgitter angezeigt.

rechnung manuell bestimmt werden. Fiir diesen Prozess ist es notwendig, dass der Anwender
ein direktes Feedback tiber die Position der Iso-Flache zum Verhaltnis des Iso-Wertes erhalt.
Um dieses direkte Feedback zu gewdhrleisten wird fiir die Berechnung der Iso-Fldche der
Marching Cubes Algorithmus von [LC8y7] verwendet. Die berechnete Iso-Flache dient dabei
lediglich zur Wahl des richtigen Iso-Wertes um die Grenzflache zwischen den Werkstoffen zu
identifizieren. Die dabei errechneten Dreiecke unterstehen daher nicht den Qualititskriterien
(siehe Kapitel 1.3) des Anwenders. Um ein interaktives Feedback (> 1 5512%5 5) zu gewdhrleis-
ten, wird zum beschleunigen des Feedback-Prozesses die Berechnung hoch parallel auf einer

GPGPU ausgefiihrt.

4.2.1 Parameter bestimmen

Der voreingestellte Startwert fiir den Iso-Wert fiir Daten mit Werten zwischen 0 und 256
wurde auf 128 festgelegt. Dies sollte dem Anwender eine erste Ubersicht der im Volumen
enthaltenen Objekten geben. Fiir die Anpassung des Iso-Wertes wird ein Regler betitigt
mit dem sich der Iso-Wert zwischen den Minimal- und Maximalwerten bewegen ldsst.
Bei jeder Anderung des Iso-Wertes durch den Anwender wird sofort eine erneute Berech-
nung durchgefiihrt und dem Anwender présentiert. Dieser Prozess ist in Abbildung 4.3
dargestellt. Dadurch erhilt der Anwender direkt ein Feedback iiber die Auswirkung der
Parameterdnderung. Diesen Vorgang wiederholt der Anwender, bis er mit der Trennfldche
zwischen den Objekten im Volumen zufrieden ist. Es ist auch moglich den Ausschnitt fiir das
Feedback im Volumen interaktiv zu verschieben und die Grofie anzupassen um ein Gebiet
im Volumen mit fiir den Anwender relevanten Daten zu observieren. Nachdem ein Iso-Wert
bestimmt wurde kann der Anwender, in einem zum vorherigen Prozess analogen Ablauf,
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4.2 Programmablauf

Start Berechnung visuelles Berechnung visuelles
Iso-Flache Feedback Test-Mesh Feedback
Berechnung
Iso-Wert und | Nein Ja Abstandsfaktor starten
Ortsparameter sndern
dndern

Bestimmung der idealen Kantenldnge

Abbildung 4.3: Prozess zum bestimmen der Betriebsparameter. Daftir werden vom Anwender der
Iso-Wert und die Ortsparameter des Ausschnittes sowie die angestrebte ideale Grofie
der Dreiecke innerhalb des Volumens des Datensatzes interaktiv angepasst. In blau
sind die Aktionen des Anwenders, in rot die Prozesse des Computers dargestellt.

die angestrebte ideale Kantenldnge der Dreiecke im Verhiltnis zur Grofie der Auflosung
der Ausgangsdaten bestimmen. Hierbei entspricht ein Faktor von 1.0 dem Abstand zweier
Voxel des Ausgangsvolumens. Dieser Vorgang benétigt Zeit bei der Berechnung weshalb nur
ein Ausschnitt der Daten betrachtet wird, um das Feedback fiir den Anwender schnell zu
erhalten.

4.2.2 Berechnung des Meshes

Ist der Anwender mit der Qualitit des berechneten Dreiecksnetzes der Iso-Flache des Test-
Volumens zufrieden, kann er die Berechnung des Meshes von einer Position im Volumen mit
beliebiger, den Grenzen der Daten entsprechenden Grofie starten. Das Programm beginnt
dann die Daten in die Berechnungszellen aufzuteilen und diese, wie in Kapitel 3 beschrieben,
zu berechnen. Nachdem der Vorgang abgeschlossen ist, liegt das Mesh in einem *.OFF-
Format vor. Dieses kann dann vom Anwender unabhidngig von MegaMol verwendet werden.
Im weiteren wurde ein Formatwandler vom *.OFF-Format zum Patran Normal File-Format
entwickelt, welcher die weitere Verwendung des Meshes von Finite Elementen Analysen mit
der Software Patran [MSC] ermoglicht.
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5 Ergebnisse

In diesem Kapitel werden die Ergebnisse der Diplomarbeit behandelt. Da fiir den Anwender
die Qualitdt des Meshes wichtig ist, werden die Ergebnisse speziell in dieser Hinsicht nach
dessen Kriterien beurteilt. Fiir die Berechnung des Meshes wird der Ressourcenverbrauch be-
stimmt und die Laufzeiten des Programmes der sequentiellen und Zell-basierten Berechnung
miteinander verglichen.

5.1 Mesh-Qualitat

Um die Qualitdt der Form der Dreiecke zu bestimmen werden die Winkel der Dreiecke
berechnet und in einem Histogramm dargestellt. Fiir diese Auswertung wurden eine Berech-
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Abbildung 5.1: Berechnete Beispielmeshes. (a) ein kiinstlicher Datensatz einer Kugel. (b) und (c) sind
Ausschnitte aus dem Originaldatensatz mit unterschiedlicher Grofie und Position.
(d), (e) und (f) sind die zugehorigen markierten Ausschnitte aus (a), (b) und (c).
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Haufigkeit Haufigkeit Haufigkeit

0°

0° 60° 120° 180° 0° 60° 120°

(a) (b) (c)

Abbildung 5.2: Histogramme der Winkel innerhalb der Dreiecke zu den Beispielen aus Abbildung
5.1. Ein Winkel von 60° entspricht dem idealen angestrebten Winkel.

Haufigkeit Haufigkeit Haufigkeit

0 2x 0 2x 0 0.5x ideal 1.5x 2x

(a) (b) (©)

Abbildung 5.3: Histogramme der Kantenldnge zu den Beispielen aus Abbildung 5.1. Eine Kantenlén-
ge von 1.0 entspricht der ideal angestrebten Lange.

nung eines generischen Datensatzes, einer Kugel, sowie zwei Berechnungen mit verschiede-
nen Positionen und Grofsen aus dem Volumen des Datensatzes vom ESRF verwendet. Die
Ergebnisse dieser Berechnungen sind in Abbildung 5.1 mit den zugehorigen Histogramm-
volumen der Winkel (Abbildung 5.2) und der Kantenldngen der Dreiecke (Abbildung 5.3)
dargestellt.

Die angestrebte perfekte hexagonale Anordnung der Dreiecke aus Kapitel 2.2.2 ist in allen
Beispielen sehr gut zu erkennen. Durch die Beschaffenheit der Oberfldche ist es jedoch
nicht moglich diese Verteilung fiir alle Dreiecke zu erreichen. In Abbildung 5.1 (d) sind auf
der linken Seite auf halber Hohe Vertices zu erkennen die nicht mit der optimalen Anzahl
von sechs weiteren Vertices verbunden sind. Im zugehorigen kompletten Mesh (a) sind
grofle Flichen mit annihernd idealer Vernetzung zu erkennen. An den Ubergangsstellen
zwischen solchen idealen Flachen kann es dabei zu geringen Abweichungen der optimalen
Form kommen. Diese Abweichungen bewegen sich jedoch in einem akzeptablen Bereich. In
Beispiel (b) und (c) mit den zugehorigen Ausschnitten (e) und (f) wird die hervorragende
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5.2 Ressourcenverbrauch

Verteilung der Vertices auch auf komplexeren Oberflachen demonstriert.

Die Histogramme in Abbildung 5.2 belegen die Qualitdt der Dreiecke hinsichtlich eines
angestrebten Winkels von 60°. Der tiberwiegende Teil der Dreiecke besitzt Winkel in einem
Bereich mit weniger als 30° Abweichung.

In Abbildung 5.3 wird die Verteilung der Kantenldngen der Dreiecke zu den Beispielen aus
Abbildung 5.1 prasentiert. Mit einer maximalen Abweichung von < 30% des Grofsteils der
Kantenldngen ist dieses Kriterium des Anwenders ebenfalls erfiillt. Sehr gut zu erkennen ist
das quasi Fehlen von Kanten mit einer Lange kleiner als die Hélfte der idealen Lange oder
mehr als das Anderthalbfache der idealen Lange.

Die Dreiecksnetze aus mehrzelligen Berechnungen sind mit den Netzen aus einer einzel-
ligen Berechnung nahezu identisch. Bei beiden Vorgangen liegt die Binstruktur zugrunde
weshalb es keine grundlegenden Unterschiede oder erkennbare Uberginge der Netze gibt.
Lediglich durch die Reihenfolge der Threads beim ausfiihren und den Zufallszahlen bei der
Dichtekontrolle der Partikel konnten Unterschiede auftreten. Diese sind aber hinsichtlich der
Qualitdt der Ergebnisse obsolet.

5.2 Ressourcenverbrauch

Bei der Effizienz des Verfahrens ist auch der Ressourcenverbrauch ein entscheidender Faktor.
Dieser gliedert sich in den verwendeten maximalen Speicher sowie in die zur Berechnung
benotigte Zeit. Zunédchst wird das Verfahren mit der in Kapitel 3 verwendeten Erweiterung
fiir grofie Datensitze hinsichtlich des Speicherbedarfs bewertet.

5.2.1 Speicher

Durch die verwendete Binning-Struktur zur Beschleunigung der Berechnung (siehe Kapitel
2.3) werden je Bin innerhalb der Berechnungszelle folgende Daten benétigt:

e Anzahl der Partikel in diesem Bin (je Bin 4Byte)
e Position des ersten Partikels dieses Bins im Speicher (je Bin 4Byte)

Dies ergibt 8 Byte je Bin. Durch eine Berechnung der Anzahl an Partikeln je Bin aus den
Startpositionen der Partikel der Bins konnte dieser Faktor noch halbiert werden. Fiir jede
Berechnungszelle werden weiterhin diese Daten benétigt:

e Positionen der Partikel (je Partikel 12Byte)
e Lambdawerte der Partikel (je Partikel 4Byte)
e Flag zum merken ob ein Partikel geloscht werden soll (je Partikel 1Byte)

Dies ergibt je 17Byte pro Partikel.

Fiir die Projektion der Partikel auf die Oberfliche und die Berechnung des Cosinusfaktores
(siehe Kapitel 2.2.2 und 2.2.3) wird ein Distanzfeld sowie ein Normalenvolumen benotigt
welches sich aus
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5 Ergebnisse

e Richtung und Entfernung des Voxels zur Oberfldche (je Voxel 16Byte)
e Normale des Voxels (je Voxel 12Byte)
e Rohdaten des Ausgangsvolumens (je Voxel 1Byte)

zusammensetzt. In der Summe sind dies 29Byte je Voxel des Ausgangsvolumens.

Berechnung

Fiir einen Faktor von 1.0 der idealen Grofie der Dreiecke werden je zwei Voxel fiir die
Ghostlayer benotigt. Die Anzahl der Bins ist hierbei mit der Anzahl an Voxeln identisch, da
die Bin-Grofse der Grofie der Voxel der Ausgangsdaten entspricht.

Fiir eine Zellgrole von 256 Voxeln werden also (256 + 4) * (256 +4) * (256 +4) = 17.576.000
Bins und ebenso viele Voxel des Distanzfeldes benétigt. Dies ergibt eine Gesamtmenge
von 17.576.000 = (8Byte + 29Byte) ~ 650MByte der notwendigen Metadaten einer einzi-
gen Berechnungszelle. Mit etwa 150.000 Partikeln je Berechnungszelle werden zusatzliche
150.000 * 17Byte ~ 2,5MByte fiir die Partikel benotigt. Diese Grofse kann wiahrend der Be-
rechnung variieren, der Einfluss auf den gesamten Speicherbedarf ist aber verschwindend
gering.

Eine deutlich groiere Zellgrofe ist mit heutigen Desktop-Grafikkarten nicht moglich, da dies
sonst den verfiigbaren Speicher tiberschreiten wiirde. Um bei einem grofien zu berechnen-
den Volumen mit mehreren maximal groflen Zellen auch den Arbeitsspeicher zu entlasten
werden die Metadaten bei jedem Berechnungsschritt der Zelle erneut berechnet. Aufier den
Partikeldaten bleiben dabei lediglich die Rohdaten des Ausgangsvolumens mit je 1Byte pro
Voxel im Speicher erhalten. Dies erspart das erneute, verhiltnisméafiig langsame Laden der
Daten aus dem Hauptspeicher beim neuberechnen der Metadaten.

Beispiel

Fiir ein zu berechnendes Volumen von 2048° ergibt sich daraus eine Speicherauslastung von
etwa 512 * (260 % 260 * 260) * 1Byte + 512 x 2.550.000Byte = 10.304.512.000Byte ~ 10, 3GB per-
manente Daten im Arbeitsspeicher. Mit einer modernen CPU mit 8 Kernen sowie zwei CUDA-
fahigen Grafikkarten ergeben sich 10 aktive Zellen mit zusammen 10 * 650.312.000Byte =
6.503.120.000Byte ~ 6,5GB Arbeitsdaten. Weiterhin muss fiir das Betriebssystem und an-
dere Dienste ein gewisser Speicheranteil eingeplant werden, weshalb sich der benotigte
Arbeitsspeicher des Systems auf etwa 20GB belduft.

Das erneute berechnen der Metadaten ist bei grofien Ausschnitten deshalb notwendig.
Dies fiihrt allerdings zu einem erhohten Zeitbedarf welcher im Verhéltnis zur benotigten
Gesamtzeit jedoch marginal ist.
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Zell- | Anzahl parallel idealSize Einsatz Zeit (in Sekunden)

groBie | Zellen | ausfithrbar | Faktor | CPU / GPGPU || Gesamt \ Initialisierung \ Berechnung
256 1 1 1.0 GPGPU 2082.9 23.7 2059.2
128 8 1 1.0 GPGPU 2172.3 44.9 2127.4
128 8 1 2.0 GPGPU 2504.6 44.9 2459.7
128 8 1 4.0 GPGPU 4706.4 44.9 4661.5
64 64 8 1.0 GPGPU 2571.8 86.5 2485.3
64 64 8 1.0 CPU + GPGPU 2269.2 86.5 2182.7

Tabelle 5.1: Die Parameter mit entsprechenden Zeiten der Berechnung. Die Zellgofie ist die Grofse der
einzelnen Berechnungszellen. Aufgefiihrt sind die daraus zum Endvolumen entstehende
Anzahl an Zellen sowie die Anzahl an parallel ausfiihrbaren Zellen. Der Faktor der
idealen Grofie der Dreiecke sowie der Einsatz von zusatzlichen CPU-threads ist fiir jeden
Eintrag aufgefiihrt. Unter den Zeiten wird die Zeit zur Initialisierung der Zellen und die
eigentliche Berechnungszeit sowie die Summe beider angegeben.

5.2.2 Zeit

Fiir die Zeitmessungen des Programmes wird ein Ausschnitt aus der Mitte des Originalda-
tensatzes von 256° verwendet. Die Berechnung durchliuft jeweils zehn Schritte des gesamten
Volumens (Siehe dazu Abbildung 2.9). Es wird sowohl die Grof3e der Berechnungszellen bei
den Zeitmessungen variiert, als auch der Einsatz von zusatzlichen CPU-Threads zu einer rein
GPU-basierten Berechnung. Die Zeiten fiir die Initialisierung und die Berechnung werden
gemessen. Das bei allen Varianten gleiche Vernetzen der Partikel des externen Programms
sowie kleinere analoge Nachbearbeitungsschritte werden nicht in die Zeitmessungen mit
aufgenommen. Fiir eine ausgewihlte Konfiguration wird ebenso die anzustrebende ideale
Grofle variiert.

Testsystem

Das fiir die Zeitmessung verwendete Testsystem ist
e CPU - AMD Athlon 64 X2 Dual Core Prozessor 4000+
e RAM - 8GB DDR2 Speicher
o GPGPU - NVIDIA GeForce GTX 650 Ti mit 2GB GDDRb5 Speicher
e Betriebssystem - Windows 7 64bit

Auswertung
Die Zeiten der Berechnung sind in Tabelle 5.1 aufgefiihrt. Je grofser die Berechnungszellen,
desto geringer ist die Berechnungszeit. Bei grofieren Zellen ist der zusitzliche Aufwand

zum Austausch der Daten sowie die Berechnung der Metadaten geringer. Ebenso wird die
Auslastung der Grafikkarte mit grofseren Daten erhoht. Dabei wird das Verhiltnis der Zeit
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zum Austausch zwischen Host (CPU) und Device (GPGPU) und der eigentlichen Berechnung
mit grofleren Zellen verringert.

Eine deutliche Beschleunigung durch zuséatzliche CPU-Threads ist in den Zeiten zu erken-
nen. Das Testsystem ist nicht ausgewogen hinsichtlich der Leistung von CPU und GPGPU.
Dennoch ist die Beschleunigung um etwa 12% erkennbar. Mit einer modernen CPU mit 8
oder mehr Rechenkernen konnte diese Beschleunigung deutlich erhoht werden. Um das
Potential der Parallelisierung ausschopfen zu kénnen sollten mindestens 64 parallel aus-
fiihrbare Berechnungszellen zur Verfiigung stehen, sowie eine Zellgrofie von 128 oder 256°
verwendet werden. Die Zellgrofie sollte nicht zu klein gewidhlt werden da sich sonst der
zusatzliche Aufwand bei Berechnung und Speicherbedarf deutlich erhchen.

Bei einer grofseren idealen Kantenldnge der Dreiecke ist ein deutlicher Anstieg des Berech-
nungsaufwandes zu erkennen. Dies folgt aus der grofieren Bin-Grofie und dem grofieren
Einflussbereich bei der Energieberechnung der Partikel. Durch die gleichbleibend dichte
Streuung der Partikel unabhédngig der idealen Kantenldnge zu Beginn der Berechnung
durch den Marching Cubes Algorithmus ist die Anzahl an wechselwirkenden Partikeln
deutlich erhoht. In den ersten Durchldufen bei der Berechnung ist der Aufwand deutlich
erhoht, dies kann auch bei geringerem Aufwand mit weniger Gesamtpartikel in den spéteren
Durchldufen nicht kompensiert werden.

5.3 Finite-Elemente Analyse

Das Dreiecksnetz des Beispieles von Abbildung 5.1(c) wurde von Dr.-Ing. Ulrich Weber fiir
eine Analyse mit finiten Elementen (FEA) verwendet. Eine Visualisierung der durchgefiihrten
FE-Berechnung ist in Abbildung 5.4 dargestellt. Die Auswertung der Berechnungen und die
Aussagen {iber die Ergebnisse im Folgenden wurden von Dr.-Ing. Ulrich Weber erstellt.

Bei diesem Werkstoff handelt es sich um einen partikelverstarken Verbundwerkstoff. Die Par-
tikel bestehen aus Al>O3, das die Partikel umgebende Volumen besteht aus der Aluminium-
Legierung AA6061. Der Volumenausschnitt mit den abgebildeten Partikeln wurde in ein
reprasentatives Volumen fiir die Berechnung eingebettet.

Dieses Wiirfel-Volumen wurde in Z-Richtung um 10% verldngert. Das Ergebnis dieser Be-
rechnung mit den Von-Mises-Spannungen ist in Abbildung 5.4(b) zu sehen. Man erkennt,
dass die festen Keramikpartikel die Spannungen des Verbundwerkstoffs aufnehmen.

In Abbildung 5.4(c) ist eine Drehung des Volumens dargestellt. Wegen der Verformungsfa-
higkeit der Aluminium-Matrix gegeniiber der Keramikpartikel werden die Drehungen von
der Aluminium-Matrix ausgenommen. Dabei entstehen die Verformungslokalitdten in der
Umgebung der Keramikpartikel.

50



5.3 Finite-Elemente Analyse

(a)

S, Mises

(Avg: 75%)
+3.3888+04
+6.000&+03
+5.5008+03
+5.0008+03
+4,5008+03
+4,000e+03

+0.000e+00

(b)

LE, LE33

(Avg: 75%)
+2,400e-01
+2,200e-01
+2.000e-01
+1.800e-01
+1.600e-01
+1.400e-01
+1.200e-01

-1.685e-02

¥

A

z x

(c)

Abbildung 5.4: Visualisierung einer FE-Berechnung. Diese Bilder wurden von Herrn Dr.-Ing. Ul-
rich Weber erstellt. In (a) ist das verwendete Modell zu sehen. In (b) ist in einem
Schnitt durch das Volumen die Von-Mises-Spannung bei 10% globaler Dehnung in
Z-Richtung dargestellt. In (c) sind die Spannungen bei einer globalen Drehung von
10% in Z-Richtung abgebildet.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Im Folgenden wird die Arbeit und das Erreichte kurz zusammengefasst. AnschliefSend
werden Ankniipfpunkte fiir zukiinftige Weiterentwicklungsmoglichkeiten vorgestellt.

6.1 Zusammenfassung

Ausgehend der Arbeit von [MGWos5] wurde ein Partikelsystem implementiert welches auf
einer Isofliche in einem Volumen Partikel gleichmaflig verteilt. Diese Partikel werden tiber
ein externes Programm [DGG™] vernetzt. Bei einer optimalen Verteilung der Partikel ergibt
sich ein hexagonales Dreiecksnetz (Kapitel 2.4).

Mit einer Beschleunigungstrategie, dem Binning (siehe Kapitel 2.3), werden die benétigten
Zeiten der Berechnungen des Partikelsystems durch raumliche Einteilung der Partikel ver-
ringert. Da die durch Binning verringerte Berechnungszeit fiir grofse Volumen immer noch
zu hoch ist, wurde das Verfahren auf eine hoch parallele Ausfithrung auf GPGPUs ausgelegt
(siehe Kapitel 2.4).

Die dabei erzielte Geschwindigkeit ist fiir ein grofies Volumen akzeptabel, jedoch durch den
Speicherbedarf (siehe Kapitel 5.2.1) nicht ausfithrbar. Zur Losung dieses Problems wurde
eine Aufteilung des Gesamtvolumens in einzelne Berechnungszellen durchgefiihrt (siehe
Kapitel 3). Der Austausch der Berechnungsdaten an den Grenzschichten der Zellen sowie
die Ausfiihrung nach gewissen Beschrankungen wurden préasentiert.

Eine weitere Parallelisierungsebene bei der Ausfithrung der Berechnungsschritte der ein-
zelnen Berechnungszellen wurde eingefiihrt (Kapitel 3.3) und bewertet (Kapitel 5.2.2). Die
Qualitdt des Meshes wurde mit den Anforderungen des Anwenders verglichen und bewertet
(Kapitel 5.1).

Zum Verstandnis wofiir das berechnete Mesh eingesetzt wird, wurde in Kapitel 5.3 eine von
Herrn Dr.-Ing. Ulrich Weber erstellte Simulation mit Patran [MSC] anhand eines berechneten
Meshes vorgestellt. Die angeforderte Qualitdt des Dreiecksnetzes wurde erreicht. Eine ange-
messene Berechnungsdauer konnte erzielt werden. Die Anforderungen an den verfligbaren
Arbeitsspeicher befinden sich in einem akzeptablen Bereich.

6.2 Ausblick

Wihrend der Bearbeitung des Themas dieser Diplomarbeit haben sich weitere Felder eroffnet,
welche nicht im Rahmen dieser Arbeit behandelt werden konnten.
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Vernetzung

Fiir die Vernetzung der Partikel wird die Software TightCocone [DGG™] verwendet. Dieses
externe Programm vernetzt die Partikel nur aufgrund deren Positionen innerhalb des
Volumens. Dies kann unter Umstdnden zu einer inkorrekten Vernetzung fiithren. Hierbei
konnte ein eigener Algorithmus zum vernetzen der Partikel entwickelt werden, welcher
anhand der vorhandenen zusitzlichen Metadaten (Normalen- und Distanzvolumen) ein
besseres Ergebnis erzielen kann.

Voxelisierung

Fiir die finite-Elemente Analysen (FEA) aus Kapitel 5.3 wird ein Volumenmesh aus Thetra-
edern benotigt. Dies kann von Patran [MSC], der verwendeten Software fiir die FEA, direkt
erstellt werden. Hier kann mit einem eigenen internen Volumen-Meshingalgorithmus das
Volumen bereits vernetzt werden. Alternativ kann eine Schnittstelle zur Software TetGen
[tet] eingerichtet werden, damit dem Anwender direkt ein Volumenmesh zur Verfiigung
gestellt werden kann.

Transferfunktion

Zur besseren Abgrenzung der Isofliche in nicht eindeutig entscheidbaren Bereichen konnte
eine Transferfunktion implementiert werden. Dabei konnte in weiteren Schritten zwischen
mehreren Materialien in einem Volumen unterschieden werden.

GPGPU-Cluster

Fiir eine schnellere Berechnung des Gesamtvolumens kann die Berechnung der einzelnen
Zellen auf einem GPGPU-Cluster stattfinden. Die entwickelte Struktur der Berechnungszellen
ist dafiir bereits ausgelegt. Dabei konnten Berechnungszellen einzelnen Knoten zugeordnet
werden und tiber Message Passing Interfaces (MPI) oder Infiniband der Austausch der
Ghostlayer stattfinden. Dies konnte die Berechnung weiter beschleunigen.
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