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Wie bewegt sich Wasser, wenn
man es in einer sich drehenden
Schuissel herumschwenkt? Jeder
von uns hat dieses , Experi-
ment" sicher schon einmal voll-
zogen, ohne aber den Effekt
von Anderungen im , Ver-
suchsaufbau auf das Verhalten
des Wassers wirklich vorhersa-
gen zu kdénnen. Eine solche
Vorhersage erlauben beispiels-
weise die Grundgleichungen
der Stromungsmechanik, die
nach dem franzosischen Physi-
ker Claude Navier (1785-1836)
und dem irischen Mathematiker
George Stokes (1819-1903)
benannt sind. Diese Gleichun-
gen beschreiben die Geschwin-
digkeit einer Stromung und die
Verteilung des Drucks in FlUs-
sigkeiten und Gasen.

Nach der Modellierung ei-
nes zu untersuchenden Pro-
blems mussen robuste und effi-
ziente numerische Verfahren
zur Loésung der kontinuierlichen
Gleichungen gefunden werden.
Hierzu wird mit einer so ge-
nannten Diskretisierung die
Losung einer kontinuierlichen
Gleichung mit Hilfe einer end-
lichdimensionalen Konstruktion
approximiert. Typische Vertreter
von solchen Diskretisierungs-
techniken sind zum Beispiel die
Methoden der finiten Elemente
oder finiten Volumina sowie die
Randelement-Methode. Letzt-
endlich entsteht schlieBlich un-
ter Wahl von geeigneten Algo-
rithmen und Datenstrukturen
sowie softwaretechnischen Um-
setzungsstrategien ein Compu-
termodell zur Berechnung von
technisch-naturwissenschaftli-
chen Vorgangen. Ein Beispiel ist
das Softwarepaket FLUENTTM,
das die Navier-Stokes-Gleichun-

en auf Basis der Methode der
initen Volumina lost. Es be-
steht aus einer Folge von etwa
1,6 Millionen Zeilen von Befeh-
len der Programmiersprachen
Fortran 77, Fortran 90 und C.
Bild 1 zeigt in den ersten bei-
den Spalten die Ergebnisse der
numerischen Simulation einer
Stromung von Wasser und Luft
in einer sich drehenden Schis-
sel mittels FLUENTTM,

Die im Allgemeinen recht
aufwéndige Erstellung eines
Computermodells ist aber typi-
scherweise nur der erste Schritt.

Zum einen haben Computer-
modelle meistens Modellpara-
meter, die man mittels einer
so genannten Parameterschat-
Zung anpassen muss, um zum
Beispiel experimentelle Mes-
sdaten bestmoglich zu reﬁli-
zieren und so die Gewissheit
zu haben, dass beim Andern
von durch den Nutzer beein-
flussbaren GroRen wie der
Gestalt der Schissel oder der
Viskositat der Flussigkeit die
Vorhersage der Computersi-
mulation giiltig ist. Auch ist es
wichtig herauszufinden, wel-
che Modellparameter das Ver-
halten des Computermodells
am meisten beeinflussen, oder
ob es Abhéngigkeiten zwi-
schen den Parametern gibt.

Da man viele Parameter nicht
hundertprozentig genau messen
kann, ist auch die Frage wichtig,
wie das ndchste Experiment ge-
plant ist, um die Unsicherheit in
den Modellparametern zu mini-
mieren.

Verfahren zur Beantwor-
tung dieser Fragestellungen be-
ruhen wesentlich auf der Ver-
fugbarkeit von Anderungsraten,
die auch Ableitungen genannt
werden. Ableitungen beant-
worten die Frage nach der An-
derung einer GroRe bei Variati-
on eines Parameters. Mathe-
matisch ist die Ableitung einer
Funktion f in Bezug auf einen
Parameter x definiert als der
Grenzwert von (f(x+h)-f(x))/h,
wobei die Schrittweite h gegen
Null geht. Am Beispiel der mit
Wasser gefllten, sich drehen-
den Schussel interessiert man
sich zum Beispiel fur den Ein-
fluss eines Modellparameters,
der die Turbulenz der Strémung
im Kontext des so genannten
k-e-Turbulenzmodells be-
schreibt. In mathematischer
Notation wird hier die Ablei-
tung ou/dC,, also die Anderung
des Geschwindigkeitsfeldes u
mit Variation des Turbulenzpara-
meters C, . gesucht. Die Schwie-
rigkeit besteht nun darin, dass
die Geschwindigkeit u nicht als
Formel in Abhangigkeit des Mo-
dellparameters C, . darstellbar ist,
sondern FLUENTT™ nach Einga-
be eines Wertes fiur den Turbu-
lenzparameter C, . die resultie-
rende Geschwindigkeit u be-
rechnet. Numerisches Differen-

Welchen Einfluss
besitzen Modellparameter?
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zieren bietet in diesem Falle die
Moglichkeit, die Ableitung
oueC,_ durch mehrfaches Auf-
rufen des Programms FLUENTTM
mit leicht gednderten Werten
fir C; ¢ zu berechnen. Aller-
dings handelt es sich dabei ledig-
lich um eine Approximation,
deren Gite stark von der ge-
wahlten Perturbation in C; -
vergleichbar der Schrittweite f-
abhédngt und im besten Fall die
Hélfte der signifikanten Ziffern
der Vorwartsrechnung als Ge-
nauigkeit erreichen kann.

Hier bieten Techniken des so
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genannten Automatischen Diffe-
renzierens Abhilfe. Dabei wird
ein Computerprogramm durch
ein Transformationswerkzeug in
ein neues Computerprogramm
transformiert, das die gewtinsch-
ten Ableitungen berechnet. Am
Lehrstuhl fir Informatik 12
(Hochleistungsrechnen) werden
im Rahmen des Sonderfor-
schungsbereichs ,, Modellge-
stlitzte experimentelle Analyse
kinetischer Phdnomene in mehr-
phasigen fluiden Reaktionssys-
temen" Techniken des Automa-
tischen Differenzierens ent-
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Bild 1: Ergebnisse der numeri-
schen Simulation von Wasser
und Luft in einer rotierenden
Schiissel zu den Zeitpunkten
t=0.75 s (oben) und t=1.75 s
(unten). Die Spalten zeigen

wickelt und angewendet. Das
Programm FLUENTTM konnte
mit dem Software-Werkzeug
zum Automatischen Differen-
zieren ADIFOR erfolgreich in
eine , differenzierte Version"
transformiert werden, die aus
etwa 2,2 Millionen Programm-
zeilen besteht. Die letzte Spalte
in Bild 1 zeigt die so gewonnenen
Ableitungen des Geschwindig-
keitsfeldes nach dem Turbu-
lenzparameter. Flr den Zeit-
punkt t=1.75 s erkennt man an
der roten Farbe beispielsweise
deutlich, dass dieser Turbulenz-

T T T T T
g 81 02 03 04 0 OB O7F 08 D9

(links) den Volumenanteil mit
der Farbcodierung blau fiir
Wasser und weil8 fiir Luft. Die
mittlere Spalte zeigt die Stré6-
mungsgeschwindigkeit, die
rechte Spalte die Sensitivitat

parameter den groBten Einfluss
auf die Geschwindigkeit im
duBeren Schusselbereich knapp
oberhalb der Wasseroberﬂécﬁe
besitzt.

Aus Sicht der Informatik
handelt es sich beim Automati-
schen Differenzieren um eine
Programmtransformation. Bild
2 stellt schematisch den Aufbau
des am Lehrstuhl fir Informatik
12 (Hochleistungsrechnen) ent-
wickelten Werkzeugs ADiMat
dar. Dieses Werkzeug imple-
mentiert Automatisches Diffe-
renzieren flr Programme in der
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der Strémungsgeschwindigkeit
beziiglich eines Modellparame-
ters mit jeweils der Farbkodie-
rung rot fiir hohe und blau fiir
niedrige Werte.

Programmiersprache MATLAB,
die besonders im technisch-wis-
senschaftlichen Bereich breite
Verwendung findet. Ein gege-
benes MATLAB-Programm wird
von ADiMat unter Einbezie-
hung von gewissen Verarbei-
tungsparametern zunéchst ein-
gelesen, in eine interne Repra-
sentation umgewandelt und
dann analysiert, wobei zusatzli-
che Datenstrukturen angelegt
werden, um diese Information
zu speichern. Auf Basis dieser
strukturierten Darstellung des
Programms werden gewisse
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Programmkonstrukte umge-
schrieben, welche fir die
anschlieRend folgende Ablei-
tungsberechnung problema-
tisch waren. In diesem Kern-
schritt wird die Kettenregel der
Differentialrechnung auf diese
interne Reprédsentation ange-
wendet, wobei tber eine Da-
tenbasis die Ableitungsregeln
fur Elementarfunktionen von
MATLAB, zum Beispiel Losung
linearer GIeichun§ssysteme, zur
Verfligung gestellt werden.
Nach einer Optimierung wird
schlieBlich ein neues MATLAB-
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Programm mit der Funktiona-
litat der Ableitungsberechnung
erzeugt.

Die Kettenregel ist assozia-
tiv und erlaubt bei einem nicht-
trivialen Code viele mogliche
Anwendungsszenarien, die sich
nicht im berechneten Ergebnis,
wohl aber im hierflr benotigten
Rechen- und Speicherbedar
unterscheiden. Algorithmen,
welche unter Einbeziehung von
Information Uber den zugrun-
deliegenden Quellcode hier
gute Transformationsstrategien
berechnen, sind mit eines der
Kernstiicke von Werkzeugen
des Automatischen Differenzie-
rens. Aktuelle Forschungsarbei-
ten befassen sich mit der Trans-
formation von parallelen Pro-
grammen und der Ausnutzung

von Parallelismus in den gene-
rierten Programmen, da paral-
lele Programme aufgrund des
nachhaltigen Trends zu Parallel-
architekturen, zum Beispiel mit
so genannten multi-core Chips,
zukUnftig eher die Regel als die
Ausnahme sein werden. Ab-
schlieBend sei eine Anwendung
des Automatischen Differenzie-
rens in der Medizininformatik
erwdhnt. Magnetoenzephalo-
graphie ist ein nicht-invasives
Verfahren zur Messung des
Magnetfeldes, das durch die
neuronale Aktivitat des
menschlichen Gehirns verur-
sacht wird. Die sehr prazisen
Messungen werden durch Sen-
soren vorgenommen, die an ei-
nem helmartigen Kérper ange-
bracht sind. Ziel der neurologi-
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schen Untersuchungen ist es,
diejenigen Hirnregionen inner-
halb des Kopfes zu bestimmen,
die ein Magnetfeld auBerhalb
des Kopfes verursachen. Aus der
beobachteten Wirkung, dem
Magnetfeld im AuBenraum des
Kopfes, wird auf dessen Ursache,
der neuronalen Aktivitdt im In-
nenraum des Kopfes, zurlickge-
schlossen und abnorme Aktivita-
ten, die zum Beispiel durch einen
Hirntumor verursacht werden,
identifiziert. Bild 3 zeigt die akku-
rate Lokalisation von neuronaler
Aktivitdt mit Hilfe der BESATM-
Software unter Einbeziehung von
mittels Automatischen Differen-
zierens berechneten Gradienten.
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Bild 3: Lokalisation abnormer
Hirnaktivitéten.
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