l l I I I max planck institut
informatik

Jahreshericht 2004




Wer nicht gelegentlich auch einmal kausalwidrige Dinge zu denken vermag,

wird seine Wissenschaft nie um eine neue Idee bereichern komnen. naxpiack
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ZIELSETZUNG

Informatik: Schnellerer Fortschritt bei
Berechnungen durch neue Algorithmen

: In den letzten Jahrzehnten stellte die Entwicklung immer schnellerer Rechner einen Meilen-
stein beim Fortschritt in der Computertechnologie dar. Allerdings wird die dadurch erzielte
Beschleunigung der Berechnungen von der Zunahme an Geschwindigkeit, Leistung und
Robustheit in den Schatten gestellt, die durch neue Algorithmen erzielt werden. Um ein
typisches Beispiel zu nennen: Der Stand der Hardware und Algorithmen im Jahr 1970 ermog-
lichte die Berechnung einer optimalen Reiseroute fiir einen Handelsreisenden (ein klassisches
Optimierungsproblem und anerkannter Benchmark fiir die Rechenleistung) durch 120 Stadte.
Die Erhohung der Anzahl an Stadten von n auf n+1 fiihrt zu einem multiplikativen Anstieg der
Anzahl an moglichen Routen um einen Faktor n. Legen wir nun also die durch die heutige
Technologie hohere Hardware-Geschwindigkeit und die Algorithmen von 1970 zugrunde, so
konnten wir lediglich optimale Routen zwischen 135 Stadten ermitteln. Es ist der Fortschritt
bei den Algorithmen, der es heute ermdglicht, optimale Routen zwischen Tausenden von Stadten
zu finden. Wiirden wir uns hier nur auf den Fortschritt bei der Hardware verlassen, wire eine

solche Leistung in Hunderten von Jahren nicht moglich.

Das Max-Planck-Institut fiir Infor-

matik widmet sich der Forschung in die-
- sem Bereich und legt dabei einen beson- :
. deren Schwerpunkt auf Algorithmen und :
. ihre Anwendungen im weitesten Sinn.
Das Interesse reicht von der Grundlagen-
- forschung (Algorithmen und Komplexi-
- tit, Logik der Programmierung) bis zu

. einer Reihe von Anwendungsbereichen
(Computergraphik, Geometric Compu-
. tation, Constraint Solving, Programm-

* verifikation, Datenbanken und Informa-
. tionssysteme, Bioinformatik).

m Bei der Grundlagenforschung bein-

haltet dies Top-Forschung beziiglich
neuer Algorithmen.

© m Die Entwicklung von Algorithmen fiir

Anwendungen umfasst die Integra-
tion neuer Algorithmen in ausgereifte
Systeme und konkrete Anwendungs-
szenarios mit hohem praktischem
Nutzen. Das beinhaltet auch die
Implementierung umfassender Soft-
wareplattformen und deren experi-
mentelle Bewertung in konkreten
Anwendungen.

: m Die Schaffung eines stimulierenden

Klimas fiir Nachwuchsforscher.

- Ziel des Instituts ist es, gleichermallen
- durch wissenschaftliche Publikationen,
Softwaresysteme und Ausbildung des

. akademischen Nachwuchses Wirkung

© zu erzielen.

Wir betrachten die Informatik als

einen Bereich, der danach strebt, den
. Einsatz von Rechnern auf ein tiefgehen-
- des Verstindnis der zugrunde liegenden
. Prinzipien der Berechnungsmethoden

ZIELSETZUNG

o zu fundieren. Das umfasst die mathema- :
. tische und/oder formale Untersuchung
von Algorithmen, wo immer dies maglich -
ist. Folglich ist die Grundlagenforschung :
© in diesem Bereich teilweise stark mathe-
matisch geprigt. Ein Teil dieser Forschung
¢ damit diese die Méglichkeit haben, ihre
- eigenen Forschungsprogramme und

. gehort zu den etablierten Feldern der

- theoretischen Informatik (Algorithmen
. und Komplexitiit, Logik der Programmie- :
© Das Max-Planck-Institut fiir Informatik
betreibt ein aktives Férderprogramm fiir

rung). In konkreten Anwendungsberei-
. chen sind viele rechentechnische Pro-
* bleme so komplex, dass eine tiefgehende
- formale Behandlung nicht durchfiihrbar
. ist. Deshalb ist unsere Analyse der betei-
ligten Algorithmen in diesen Fillen eher
. experimentell. Diese stiitzt sich in der

: Regel auf eine systematische Bewertung

auf der Grundlage von sorgfiltig von

: Hand gepflegten Anwendungsdaten und
speziell entwickelten statistischen Mo-

. dellen und nicht zuletzt auf den Einsatz
- praktischer Systeme im Anwendungs-

. gebiet. Tatsichlich sind viele Probleme
in komplexen Anwendungsgebieten zu-

o nichst unscharf oder nur teilweise spezi- :
¢ fiziert, so dass die Modellierung, d.h. die :
. formale Definition eines Problems, ein
wichtiger Aspekt der Forschung ist.

Die Tragfihigkeit neuer Ideen wird

- getestet, durch die Integration neuer

. Algorithmen in Systeme und die Bewer-
tung ihrer Anwendbarkeit unter realisti-
o schen Bedingungen. Kurzfristig ist diese
 Erfahrung niitzlich fiir die Verfeinerung
- der Entwiirfe. Langfristig ist sie unschitz- :
© bar fiir den Fortschritt des Wissens. Die
meisten bedeutsamen Forschungsfort-

. schritte im Bereich der Informatik und

- der Algorithmen entstanden durch diese
. Verbindung von neuen theoretischen

Erkenntnissen und experimenteller

. Bewertung.

Ein weiteres wichtiges Ziel des In-
stituts ist die Schaffung eines stimulie-
renden Klimas fiir Nachwuchsforscher,

-gruppen zu entwickeln und aufzubauen.

Doktoranden und Postdoktoranden. Seit

- Griindung des Instituts gingen zahlrei-

che Forscher vom Saarbriicker Max-

. Planck-Institut zu anderen Forschungs-
. einrichtungen und viele von ihnen nah-
* men eine Professur an.

Wir sind ebenso sehr darum be-

miiht, unsere Forschungsresultate zu

. verbreiten. Indem wir unsere Ideen den
- verschiedensten Forschungs- und Ent-

. wicklungsgemeinschaften vorstellen und
durch sie testen lassen, gelangen wir zu

einem besseren Verstindnis. Wir versu-
chen verstirkt, unsere Resultate und Er-

. gebnisse in einschligigen Zeitschriften

. und auf Konferenzen zu versffentlichen,
und wir nutzen unsere Internet-Seiten,

© um sie so weit wie moglich fiir die Ge-

- meinschaft verfiighar zu machen. Wir

- suchen nach Benutzern unserer Proto-
typ-Systeme unter denjenigen, die ge-

© meinsame Interessen mit uns haben,

* und wir férdern die Zusammenarbeit mit

Forschern sowohl aus akademischen als

. auch aus industriellen Bereichen. Wir
ermutigen unsere Nachwuchsforscher,

- ihre eigenen Forschungsprogramme auf-
¢ zubauen und zu anderen Einrichtungen
. zu wechseln.
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Das Max-Planck-Institut fiir Informatik
Ein Uberblick

Computersysteme beeinflussen in steigendem MaBe unser Leben. Sie bilden die Grundlage
nicht nur fiir praktisch alle geschaftlichen Prozesse, sondern haben schon seit langerem auch in
Wissenschaft und Technik und im letzten Jahrzehnt auch in beeindruckendem MaRBe in unseren
Alltag und unsere Unterhaltung dominant Einzug gehalten. Heute ist die digitale Informations-
verarbeitung aus praktisch keinem Bereich des Lebens mehr wegzudenken. Damit ist sie ein
gesellschaftlich bestimmender Faktor.

. Zusétzlich sind Computer sowie die auf ihnen laufende Software und die aus ihnen gebildeten
Netzwerke — allen voran das weltumspannende Internet — wohl die komplexesten Strukturen,
die je von Menschenhand geschaffen wurden. In der Tat sind Hardware und in noch weit gro-
Berem MaRe Software so komplex, dass sie nicht mehr in allen ihren Einzelheiten verstanden
werden konnen. Das macht Computersysteme zu einem sowohl machtvollen als auch mysteri-
osen Werkzeug. Sowohl das Leistungsvermdgen als auch die Geheimnisse von Computer-

systemen verlangen nach ihrer wissenschaftlichen Erforschung.

Der wissenschaftliche Umgang mit
Computersystemen ist eine Art Grund-
lagenforschung, die jedoch in sehr vielen

Fillen direkt und zeitnah, oft dramatische

Fortschritte in der Anwendung nach sich
zieht. Der Einzug von Arbeitsplatzrech-

nern mit Betriebssystemen mit Windows-
Oberfliche (Xerox PARC), elektronischer
o und Angewandte Algorithmik". Seit 2003

Dokumentenverarbeitung (Stanford, Bell
Labs), relationalen Datenbanken (Berke-
ley, IBM Research), sicherem Electronic
Banking mittels kryptographischer Me-
thoden (MIT), oft wenig mehr als eine

Dekade nach den ausnahmslos in Grund-

lagenlabors erreichten Forschungsdurch-
briichen legt davon beredt Zeugnis ab.

Diese Uberzeugung hat sich die
Max-Planck-Gesellschaft vor etwa 14

- Jahren zueigen gemacht, als sie das erste

und bisher einzige Max-Planck-Institut
fiir Informatik griindete, das sich aus-
schlieBlich mit Informatik — der Wissen-
schaft von Computersystemen (engl.
Computer Science) — beschiiftigt. Bei
der universellen Verbreitung der digita-
len Informationsverarbeitung ist es nicht

. verwunderlich, dass diverse andere Max-

Planck-Institute in Bereichen forschen,
die auch Informatikinhalte haben, in kei-
nem anderen Institut ist die Informatik

. jedoch der dominierende Forschungs-

gegenstand.

Historie und Institutsstruktur

Das Max-Planck-Institut fiir Infor-
matik wurde im Jahre 1990 gegriindet.

Prof. Kurt Mehlhorn war der Griindungs-

direktor und leitet seitdem am Institut
die Abteilung ,Algorithmen und Komple-

xitit”. Prof. Harald Ganzinger war von
* Anfang an mit dabei und leitete die Ab-

teilung , Logik der Programmierung”.
(Prof. Ganzinger verstarb im Jahr 2004.)
Im Jahre 1999 folgte der Aufbau einer
dritten Abteilung ,Computergraphik”
unter der Leitung von Prof. Hans-Peter
Seidel. Prof. Thomas Lengauer kam im
Jahre 2001 an das Institut und leitet dort
seitdem die Abteilung ,Bioinformatik

leitet Prof. Gerhard Weikum am Institut
die Abteilung , Datenbanken und Informa-
tionssysteme". Im Vollausbau ist das In-
stitut auf fiinf Abteilungen konzipiert.

Neben den Abteilungen beherbergt
das Institut eine Reihe von selbstindig
arbeitenden Forschungsgruppen (Selb-
stindige Nachwuchsgruppen). Derzeit
sind die Forschungsgrupen ,Kombina-
tiorische Optimierung”, geleitet von PD
Dr. Fritz Eisenbrand, und ,Graphics —
Optics — Vision", geleitet von Dr. Marcus
Magnor, am Institut titig. Bis August
2004 gehorte im Rahmen einer bilatera-
len Forschungskooperation mit CNRS
Paris die Forschungsgruppe ,Statistische

. Analyse” unter der Leitung von Dr. Bruno

Blanchet dem Max-Planck-Institut fiir
Informatik an.

Forschungsthemen
Der zentrale Forschungsgegenstand
des Instituts ist der Algorithmus. Ein

- Algorithmus ist eine Rechenvorschrift —

eine genaue Anweisungsfolge an den
Computer, wie er etwas zu berechnen
hat. Die Computerhardware ist in der
Lage, einzelne Rechenanweisungen aus-
zufithren, und zwar sehr schnell, viele
Millionen Instruktionen in der Sekunde.
Dabei kann es um das Addieren, Multi-

- plizieren und Speichern von Zahlen oder

- Texten gehen, aber auch um das Zeich-

nen von Linien oder Bildpunkten auf
dem Monitor oder das Versenden von
Daten an andere Rechner. Da der Com-

o puter so schnell ist, kann er sehr kom-
- plexe Rechenvorschriften ausfiihren, die

Milliarden von Anweisungen enthalten.
Und in Milliarden von Instruktionen
bringt man eben leicht Fehler unter, die
zu falschen Ergebnissen der Berechnung
oder sogar zum Programmabsturz fithren
kénnen, und die, wenn sie einmal da
sind, schwer zu finden sind.

Die Aufgabe, die von eigener Hand
erstellten Programme zu verstehen, ist
eine wissenschaftliche — und die ersten
beiden Abteilungen des Instituts widmen
sich vorrangig dieser Aufgabe. Ein Thema
ist die Korrektheit von Programmen. Es
geht hier um Verfahren, die Antworten
auf die Fragen liefern: Berechnet mein
Programm das, was ich zu berechnen be-
absichtige? Etwa: Steuert mein Programm
das Flugzeug oder den Geschiftsprozess
so wie verlangt? Oder fiihrt es unter ge-

. wissen Umstidnden sogar zu einem Com-
. puterabsturz? Leider kann es kein auto-

matisches Verfahren geben, das Fragen
dieser Art fiir jedes Programm beantwor-
tet — das folgt aus fundamentalen Ergeb-
nissen von Kurt Gédel und Alan Turing
aus der ersten Hilfte des zwanzigsten

- Jahrhunderts. Fiir eine grole Zahl prak-

tisch relevanter Programme ist eine sol-
che Analyse aber sehr wohl maglich.
Dies ist das Thema der Abteilung ,Logik

* der Programmierung” und der Forschungs-

gruppe ,Statische Analyse”. Hier werden
Methoden und Werkzeuge zum Nachweis
logischer Eigenschaften von Programmen
entwickelt; es entstehen Softwareentwick-
lungs- und Priifverfahren, die die Sicher-
heit von Software dramatisch erhéhen

l l I I I max planck institut
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konnen. In der Abteilung ,Algorithmen
und Komplexitit* und der Forschungs-
gruppe ,,Kombinatorische Optimierung"
werden die Ressourcen untersucht, die
ein Algorithmus fiir seine Berechnung
braucht. Die wichtigsten Ressourcen sind
Rechenzeit (Wie lange muss ich auf das
Berechnungsergebnis warten?) und Spei-
cherplatz (Reicht mein Speicher fiir mei-
ne Berechnung?). Dabei werden nicht
nur neue Algorithmen entwickelt, die den
Bedarf an Rechenzeit und Speicherplatz
minimieren und somit eine direkte hohe
praktische Relevanz haben, sondern es
werden auch die grundsitzlichen Gren-
zen dieser Vorgehensweise beleuchtet:
Wieviel Rechenzeit/Speicherplatz ist
grundsiitzlich fiir eine Berechnung not-

wendig?

Die Abteilung , Computergraphik”
und die Forschungsgruppe ,Graphics —
Optics — Vision" widmen sich dem Rech-
ner als Instrument zur Darstellung von
Bildern und Filmen. Sie tragen damit
der Tatsache Rechnung, dass der Com-
puter zunchmend nicht als Vermittler
von Zahlen und Texten, sondern vor allem
von Bildern und multimedialen Daten
in Erscheinung tritt. Auch hier geht es
um die Grundfragen: Was ist grundsitz-
lich machbar? Und: Wieviele Ressourcen
werden dafiir benotigt? Anstelle des Kor-
rektheitsbegriffs tritt hier der Begriff der
naturgetreuen Wiedergabe, ein Konzept,
das tiefgehende physikalische Aspekte
beinhaltet. Ferner wird der Rechner
nicht nur als Bildproduzent eingesetzt,
sondern er soll (mithilfe geeigneter Algo-
rithmen) auch Bilder verstehen”, eine
Aufgabe, die ebenfalls eine grofie wissen-
schaftliche Herausforderung darstellt.
Die Abteilung entwickelt auf der an-
wendungsnahen Seite eine Vielzahl
von Verfahren, die zur schnellen Erstel-
lung von besseren Bildern und Filmen

fithren.

Die Abteilung , Bioinformatik und
angewandte Algorithmik" tragt der Tat-
sache Rechnung, dass der Computer in
den letzten Jahren besonders im Bereich
der Lebenswissenschaften eine zentrale
Bedeutung erlangt hat, und hier insbe-
sondere bei der Interpretation von biolo-
gischen Daten. Der Rechner ist ein we-
sentliches Instrument der modernen Bio-

logie und Medizin. Das Verstindnis biolo- :

gischer Vorginge auf molekularer Ebene
ist ohne den Rechner nicht méglich, zum
einen, weil es in der modernen Biologie
immense Datenmengen zu verarbeiten
gilt und zum anderen, weil die Komple-
xitét der biochemischen Interaktionen in

einem lebenden Organismus das Studium

dieser Kreisliufe ohne Zuhilfenahme des

Rechners aussichtslos macht. Bioinforma- :

tische Methoden sind somit ein Grund-
bestandteil fiir die moderne Forschung
zur Diagnose und Therapie von Krank-
heiten.

Die Abteilung ,Datenbanken und
Informationssysteme” schlieflich widmet
sich besonders der Thematik der Vertei-
lung, Organisation und Suche von Daten
in grofen Computernetzen wie dem In-
ternet. Dabei stehen Aspekte der effekti-
ven Suche nach Information in Netzen
(Suchmaschinen wie Google sind ent-
sprechende Instrumente), der Ausfall-
sicherheit von Methoden im Falle, dass
Teile des Netzes nicht zuginglich sind,
sowie der effektiven Verteilung von Re-
chenaufgaben auf im Netz zur Verfiigung
stehender Rechenleistung (z.B. in Peer-
to-Peer-Systemen) im Vordergrund.

Der praktische Nutzen dieser Forschung
driingt sich auf: Wer hat sich nicht schon
einmal gewiinscht, mit graphischer statt
textueller Information nach Bildern su-
chen zu kénnen oder selbst bei schwie-
rigen Anfragen von der Suchmaschine
auch tatséchlich die relevanten Hits als

erste prisentiert zu bekommen.

Die Zielsetzung des Instituts ist in
seinem ,Mission Statement" formuliert
(sieche Seite 6). Mit ihr deckt das Institut
das weite Spektrum von Grundlagenfor-
schung bis zu anwendungsorientierten
Entwicklungen ab. So kommen aus dem
Institut wesentliche Softwarepakete mit
internationalen Nutzerkreisen, die z. T.
kommerziell — oft von eigenen Ausgriin-
dungen — vertrieben und z. T. frei iiber
das Internet angeboten werden. In Ko-
operationen mit Wissenschaft und Indu-
strie arbeitet das Institut nicht nur am
Fortschritt in der Grundlagenforschung
sondern betiitigt sich auch als Transmis-
sionsriemen fiir den Transfer der Metho-
den in die anwendungsorientierte For-
schung und schlieflich in die Praxis.

Das Max-Planck-Institut fiir Infor-
matik ist ein fithrender Forschungspart-
ner in der deutschen und internationa-
len Informatik und als solcher darauf
bedacht, diese Rolle zu erhalten und

weiter zu stirken.

Gliederung des Berichts

Nach einer Kurzvorstellung der Ab-
teilungen und Forschungsgruppen des
Instituts gibt dieser Bericht einen Uber-
blick iiber die Institutsarbeit, der nach
Themenbereichen gegliedert ist. Der Be-
richt endet mit der Vorstellung infrastruk-
tureller Aspekte des Instituts, einer Dar-
stellung des Instituts in Zahlen sowie der
tabellarischen Auflistung von Koopera-
tionen und Publikationen. Wir wiinschen
den Lesern viel Freude bei der Lektiire
und sind gern bereit weiterfithrende Fra-
gen zu beantworten. Ansprechpartner
werden fiir jedes Thema separat genannt.

Nachruf auf Prof. Dr. Harald Ganzinger

Prof. Dr. Harald Ganzinger starb am 3. Juni 2004 nach lingerer schwerer Krankheit

im Alter von nur 53 Jahren.

Prof. Ganzinger war seit 1991 Direktor am Max-Planck-Institut fiir Informatik
in Saarbriicken. Er leitete die Abteilung ,Logik der Programmierung”. Er trat dem
Institut kurz nach seiner Griindung bei und widmete seitdem sein gesamtes wissen-
schaftliches Wirken dem Aufbau und der Férderung des wissenschaftlichen Rufes
des Instituts.

Fiir seine Studierenden war er ein motivierender Lehrer, dem das Fortkommen
der Studierenden besonders am Herzen lag. Fiir die Mitglieder seiner Abteilung war
er Vorbild, Wegbereiter und Kiimmerer zugleich. Fiir die Kollegen im Direktorium

© war er Mitstreiter und Freund. Man zog an einem Strang und verstand sich, oft ohne

dass es des Wechselns von Worten bedurfte.

Das Wirken fiir das Institut fiillte Harald Ganzinger bis in'die letzten Tage aus.
Es ist fiir uns alle kaum vorstellbar, dass er uns nicht mehr mit seinem Engagement,
seinem Rat, seiner Ermutigung und seiner Entschlossenheit zur Seite stehen wird.

- Wir werden ihn iiber alle Maflen vermissen.
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| ABT.1 Algorithmen und Komplexitat

omplexitit

. Die Abteilung existiert seit Griindung des Instituts und umfasst derzeit etwa 35 Mitarbeiter.
Unsere Ziele sind:
e herausragende Grundlagenforschung im Bereich Algorithmen,
e die Umsetzung unserer Grundlagenarbeiten in allgemein niiztliche Softwarebibliotheken
und in Implementierungen fiir spezielle Anwendungen,
e die Forderung des wissenschaftlichen Nachwuchses in einer stimulierenden
Abteilung.
Wir sind in allen drei Aspekten recht erfolgreich und wirken durch Veréffentlichungen,
Software und Personen. Wir publizieren reichlich und in den besten Zeitschriften und Tagungen
des Gebiets, unsere Softwarebibliotheken LEDA und CGAL werden weltweit genutzt, und viele

ehemalige Mitglieder der Abteilung haben inzwischen Professuren im In- und Ausland.

T,

DIE ABTEILUNGEN

Algorithmen sind das Herz aller

- Softwaresysteme. Wir bearbeiten den

- Entwurf und die Analyse von Algorith-
men in vielen Facetten: kombinatorische,
. geometrische und algebraische Algorith-

* men, verschiedenste Rechnermodelle

. (sequentiell, parallel, verteilt, flacher
Speicher oder Speicherhierarchie), exakte
- und approximative Losungen, determini-
¢ stische und randomisierte Lésungen,

. obere und untere Schranken, Analyse im
. schlechtesten Fall und im Mittel. Dabei
geht es um die Entwicklung effizienter

. Algorithmen zum einen fiir Modellpro-

- bleme (= die abstrahierte Version von

. Anwendungsproblemen) und zum an-

- deren fiir konkrete Anwendungen, z.B.
Graphenzeichnen oder Bioinformatik

- oder Computer-Aided Design.

Seit Griindung des Instituts haben

wir nicht nur theoretisch gearbeitet, son-
- dern haben auch immer die Ergebnisse

- der Grundlagenforschung, unserer und

- anderer, in allgemein niitzliche Software- -
. bibliotheken umgesetzt. Daraus sind
LEDA (Library of Efficient Data Types

. and Algorithms), CGAL (Computational
© Geometry Algorithms Library) und EXA-
. CUS (Efficient and Exact Algorithms for
Curves and Surfaces) hervorgegangen.

. Die beiden ersten Bibliotheken werden

* weit genutzt, fiir die letztere wird das
 noch kommen. Als wir die Arbeiten be-

: gannen, wurden die Erkenntnisse des
Gebiets nur wenig in der Praxis genutzt.
. Die Umsetzung effizienter Algorithmen

- in Programme ist eine mithsame und

. intellektuell herausfordernde Titigkeit,

- so dass sie nur selten geleistet wurde.

- Wollten wir also, dass unsere Ergebnisse
breit genutzt wiirden, so durften wir

- nicht beim Publizieren von Artikeln

- aufhéren, sondern mussten unsere Er-

. gebnisse auch in Form von Software zur

Verfiigung stellen. Wir glaubten anfangs,

o dass dies im wesentlichen eine Fleif3-

* aufgabe sei und in zwei Jahren erledigt

- sei. Wir haben bei der Umsetzung der

: Idee wesentlich dazugelernt. Wir er-
kannten sehr bald, dass wir einen neuen
. Bereich fiir die Algorithmenforschung

- aufgestoBen haben. Der Entwurf einer

. Softwarebibliothek ist etwas prinzipiell

- anderes als die Implementierung eines
einzelnen Algorithmus, die Korrektheit

* eines Programms folgt nicht aus der

- Korrektheit des unterliegenden Algo-

. rithmus. Algorithmen sollen méglichst
elegant eine asymptotische Laufzeit-

. aussage beweisen. Programme sollen

- konkrete Probleminstanzen méglichst :
schnell 16sen. Geometrische Algorithmen
- werden unter den idealisierenden An- :
nahmen der allgemeinen Lage und

. eines Rechners mit reeller Arithmetik

- entworfen. Geometrische Programme

. miissen auf allen Instanzen arbeiten

- und haben zunichst keine reelle Arith-
metik. Als wir die Arbeit mit LEDA

* begannen, wurden wir zum Teil beli-

- chelt (minderwertige Wissenschaft),

© inzwischen ist Implementierung und
Algorithm Engineering zu einem eigen-
. stidndigen und geachteten Bereich der
- Algorithmik geworden.

Die Abteilung ist in mehrere

- internationale Projekte eingebunden:

- die europiischen Projekte ALCOM
(Algorithms and Complexity), ECG

. (Effective Computational Geometry),

- und DELIS (Dynamically Evolving Large
. Information Systems) und das GIF-Pro-
jekt Graphenalgorithmen (mit der

¢ Universitit Tel Aviv). In Deutschland

* nehmen wir an dem Schwerpunkt-

- programm Grofle Netzwerke teil.

Mehrere Mitarbeiter der Abteilung

wurden mit Preisen ausgezeichnet:

. Peter Sanders erhielt den SEL-Alcatel

- Preis in 2004, Kurt Mehlhorn erhielt

- einen Ehrendoktor der Universitit Mag-
deburg und wurde in die Leopoldina

* und in die Berlin-Brandenburgische

. Akademie der Wissenschaften aufge-

. nommen. Viele ehemalige Mitarbeiter

* der Abteilung sind nun an Universititen
und Forschungseinrichtungen im In-

¢ und Ausland tiitig.

l ' I I I max planck institut
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‘ ABT .2 Logik der Programmierung
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- .Logik der Programmierung” ist eine der zwei Abteilungen, die seit der Griindung des
Max-Planck-Instituts fiir Informatik Ende 1990 bestehen. Bis zu seinem Tod im Juni 2004 wurde
die Abteilung von Prof. Dr. Harald Ganzinger geleitet, seitdem kommissarisch durch

Prof. Dr. Thomas Lengauer, Ph.D.. Schwerpunktthemen der Abteilung sind gegenwartig das
automatische Theorembeweisen und die Deduktions-basierte Programmanalyse; in der
Vergangenheit forschte die Abteilung auch in den Gebieten intelligente Such- und Losungs-

- verfahren, Wissensreprisentation sowie nichtmonotones und probabilistisches SchlieBen.
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ABT. 2

Im Bereich des automatischen

. Beweisens beschiftigt sich die Abteilung :
© seit langem mit der Weiterentwicklung,

Implementierung und Anwendung satu-
. rationsbasierter Deduktionsverfahren,

© wie etwa des 1990 von Bachmair und

. Ganzinger entwickelten Superpositions-
kalkiils (,Automatisches Beweisen” Seite

52). Diese Forschungen werden theore-

* tisch wie praktisch durchgefiihrt. Mit-

. glieder der Abteilung haben entschei-

. dend an der Konzeption und Implemen-
tierung von Theorembeweisern wie Blik-
. sem, Saturate, SPASS und Waldmeister
- mitgewirkt und damit wiederholt den

. jdhrlichen internationalen Beweiserwett-
© bewerb gewonnen (,SPASS — ein leistungs-
fiihiger Theorembeweiser” Seite 77). Fiir
. die praktische Anwendung deduktiver

© Methoden zur Hardware- und Software-
. verifikation ist es umumginglich, die
Fihigkeiten verschiedener interaktiver

- und automatischer Systeme zu kombi-

* nieren. Die derzeitige Forschungstitig-

- keit gilt daher insbesondere der Integra-
- tion effizienter Techniken fiir spezielle
Theorien in allgemeine Theorembewei-
: ser und der Einbindung automatischer

* in interaktive Beweiser.

Die noch jiingere, durch Prof. Dr.

Andreas Podelski geleitete Forschungs-

. gruppe der Deduktiven Programmana-
lyse entwickelt Verfahren, mit denen

: Programme automatisch analysiert wer-
- den. Das Ziel dieser Verfahren ist die

. Uberpriifung der Abwesenheit von Lauf-
zeitfehlern bei der Ausfithrung des analy-
¢ sierten Programms. Typische Laufzeit-  :
. fehler sind buffer overflow (der vorhande-
. ne Speicher z.B. fiir die Darstellung der
. Werte eines Zihlers wird tiberschritten)

. und der Empfinger gegenseitig auf den

anderen). In allen moglichen Anwen-

dungen (Steuerung von Sensoren im
: Transportbereich oder Steuerung von
- Geschiftsprozessen in der Wirtschaft) ist :
. die Garantie der Abwesenheit solcher :
Laufzeitfehler ein wertvolles Asset eines
. Software-Produktes. In Zusammenarbeit
 mit Forschergruppen bei Microsoft, SAP
. und am MIT werden neuartige Verfah-

- ren entwickelt, die die oben genannten
Theorembeweiser einbindet in schon

. klassische Methoden der Programmana-
- lyse, wie sie heute jeder Computer zur
Optimierung von Programmen benutzt.

Die Abteilung ist Mitglied des

- Transregio-Sonderforschungsbereichs
. L AVACS* der Deutschen Forschungs-
gemeinschaft und des Forschungspro-
. jekts ,Verisoft" zur durchgiingigen forma-
¢ len Verifikation von Computersystemen,
. das vom Bundesministerium fiir Bildung

und Forschung gefordert wird. Das euro-

piische Forschungsprojekt e-Justice, an

dem in Saarbriicken auller dem Max-

¢ Planck-Institut fiir Informatik noch das
. Institut fiir Rechtsinformatik der Uni-

oder deadlock (bei der Ubertragung einer
. Nachricht z.B. tiber das Internet oder
. ein anderes Netzwerk warten der Sender :

versitit des Saarlandes und das Institut

. fiir Wirtschaftsinformatik am Deutschen

Forschungszentrum fiir Kiinstliche

. Intelligenz beteiligt sind, beschiftigt sich
© mit der Digitalisierung europiischer
Justiz und insbesondere mit der Analyse
* von juristischen Geschiiftsprozessen.

Fiir seine grundlegenden Arbeiten,

- auf denen heutige Theorembeweissyste-
© me aufbauen, wurde Harald Ganzinger

2004 mit dem Herbrand-Preis ausge-

* zeichnet.

<|r O
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‘ ABT . 3 Bioinformatik und Angewandte Algorithmik

Angewandte Algorithmik

. Diese Abteilung existiert seit Oktober 2001 und wird von Prof. Dr. Thomas Lengauer, Ph.D.
geleitet. Die Abteilung hat etwa 20 Wissenschaftler. Sie forscht derzeit ausschlieBlich in den

Gebieten Bioinformatik und Chemie-Informatik.

DIE ABTEILUNGEN

Im Bereich der Bioinformatik

- forscht die Abteilung vornehmlich an
. Themen, die im engeren oder weiteren

Sinne fiir die Diagnose und Therapie

. von Krankheiten von Belang sind. Auf

* molekularer Ebene konnen Krankheits-
. prozesse auf Anomalien in der ,bioche-
mischen Verschaltung” eines Organismus
o zuriickgefiihrt werden. Die Bausteine

solcher biochemischer Netzwerke sind

- in der Regel Proteine, die aneinander,

. an Nukleinsiuren oder an kleine orga-
nische Molekiile binden und auf diese

© Weise Reaktionen katalysieren oder Sig-
- nale weiterleiten. Die Aufklirung dieser

Funktionsweisen erfordert die Bestim-

: mung der dreidimensionalen Strukturen

der beteiligten Proteine (,ARBY —Auto-

* matische Strukturidentifikation fiir Pro-
- teine” Seite 78), die Analyse von Bezie-
. hungen zwischen Proteinstruktur und

Proteinfunktion (,Struktur-Funktions-

beziehungen bei Proteinen” Seite 32)

sowie die Modellierung von Bindungs-

. ereignissen zwischen Biomolekiilen

(,Docking und Wirkstoffdesign” Seite 30,

FlexX — Protein-Ligand-Docking" Seite

79). Am Max-Planck-Institut fiir Infqr-

:matik wird in allen diesen Bereichen

Methodenentwicklung betrieben (,Algo-

- rithmen in der Bioinformatik" Seite 28,

von HIV-Resistenzen.

,Optimierungsprobleme in der Bioin-

. formatik" Seite 62, und ,Geometrische
Probleme in der Bioinformatik* Seite 38). :

Die Methoden werden dariiber hinaus
in konkreten Fallbeispielen von dege-
nerativen oder Infektionskrankheiten
angewandt (,Funktionsanalyse medizi-
nisch relevanter Proteine” Seite 33).
Eine herausragende Rolle spielt hierbei
AIDS. Fiir diese Krankheit gehen wir
am Max-Planck-Institut fiir Informatik

sogar noch einen Schritt weiter und ana-
- genstand hat. Die Abteilung ist Mitglied
verabreichte Wirkstofftherapien (,Analyse
: von HIV-Resistenz” Seite 29).

lysieren Resistenzen des HI-Virus gegen

Ein Grofteil der Methodenent-
wicklung fiihrt zu Softwaresystemen,
die von zahlreichen Nutzern aul3erhalb
des Instituts, darunter auch industriel-
len Nutzern und Nutzern aus anderen
Lindern, angewandt werden. Beispiele
hierfiir sind der Proteinstrukturvorher-
sageserver ARBY (,ARBY — Automati-

. sche Strukturidentifikation fiir Proteine”
. Seite 78), die Dockingsoftware (,FlexX — :
Protein-Ligand-Docking” Seite 79), die
Basis ciner Startup Firma ist, sowie

:élei' Server genothen%) zur Anatlyse i

(TR

. Professor Lengauer.

Die Forschung tiber molekulare
Interaktionen findet auch ihre Anwen-
dung in nichtbiologischen Bereichen
der Katalyse und Materialforschung
(,Chemieinformatik” Seite 31).

Die Abteilung ist eines der we-
sentlichen Siulen des Zentrums fiir
Bioinformatik Saar, einer wissenschaft-

. lichen Einrichtung an der Universitit

des Saarlandes, die Lehre und Forschung
im Bereich der Bioinformatik zum Ge-

des Schwerpunktprogramms ,Informa-

: tikmethoden zur Analyse und Interpreta-
- tion grofler genomischer Datenmengen”

der Deutschen Forschungsgemeinschalft,
des Nationalen Genomforschungsnetz-

. werks und des Network of Excellence
-, Biosapiens” der Europiischen Union.

Die Abteilung hat eine Reihe von
Preisen angezogen, darunter seit Anfang
2003 neben Nachwuchspreisen fiir die

* Wissenschaftler auch die Konrad Zuse-

Medaille der Gesellschaft fiir Informatik
und den Karl Heinz Beckurts-Preis fir -

3

-
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Computergraphik

PROF. DR. HANS-PETER SEIDEL

KONTAKT

Computergraphik

Sekretariat

Sabine Budde

Telefon +49.(0)681.9325.400
Email  budde@mpi-inf.mpg.de

| ABT.4 Computergraphik

Die Abteilung Computergraphik existiert seit Juni 1999 und umfasst derzeit knapp 40 Wissen-
schaftler. Ein wichtiges Charakteristikum der Arbeiten ist die durchgéngige Betrachtung
der gesamten Verarbeitungskette von der Datenakquisition iiber die Modellierung bis zur
Bildsynthese (3D Bildanalyse und -synthese). Typisch fiir das Gebiet ist das Zusammen-
treffen sehr groBer Datensatze mit der Forderung nach schneller, wenn moglich interaktiver,

Darstellung.

Computer werden heute vielfach
dazu benutzt, um Ausschnitte der realen
oder einer virtuellen Welt auf dem Rech-

o ner nachzubilden, zu simulieren und dar- :
- zustellen. Aufgrund der Bedeutung visu-

eller Information fiir den Menschen hat
sich die Computergraphik deshalb im

. vergangenen Jahrzehnt zu einer Schliis-

seltechnologie der modernen Informa-
tions- und Kommunikationsgesellschaft
entwickelt, deren zukiinftiges Anwen-
dungspotential durch Schlagworte wie
Multimedia, digitales Fernsehen, Tele-
kommunikation, virtuelle Realitit oder
3D-Internet lediglich angedeutet ist.

- Typisch fiir das Gebiet ist das Zusam-

mentreffen sehr grofer Datensitze mit
der Forderung nach schneller (wenn
maglich interaktiver) visueller Darstel-
lung der Ergebnisse mit hoher Bildquali-
tit. AuBerdem soll der Benutzer in die
Lage versetzt werden, auf moglichst
intuitive Art und Weise mit seiner Um-

- gebung zu interagieren. Hierbei werden
- verteilte Anwendungen immer wichtiger.

Die genannten Herausforderungen
erfordern auch in wissenschaftlicher
Hinsicht neue Ansitze. Ein wichtiges
Charakteristikum der Abteilung ist des-
halb die durchgiingige Betrachtung der

: ‘gesamten Verarbeitungskette von der

Datenakquisition tiber die Modellierung
(Erzeugung einer geeigneten rechnerin-
ternen Szenebeschreibung) bis zur Bild-
synthese (Erzeugung von beliebigen An-
sichten). Diese integrierte Sichtweise ist

- notwendig, um die Leistungsfihigkeit

moderner Hardware sowohl bei der Ein-

- gabe (bildgebende Verfahren) wie auch
- bei der Ausgabe (Graphikhardware) ad-

dquat auszunutzen. Inzwischen wurde

fiir diese integrierte Sichtweise der Be-

- griff der 3D-Bildanalyse und -synthese
- geprigt. Als zentrale wissenschaftliche

Herausforderungen ergeben sich hieraus
insbesondere die Entwicklung geeigneter
Modellierungswerkzeuge zur effizienten
Handhabung und Weiterverarbeitung
der Datenflut auf der Eingabeseite sowie
die Entwicklung neuer Algorithmen zur
schnellen und dabei qualitativ hochwer-

tigen Darstellung unter enger Verzahnung :

mit den Méglichkeiten und Perspektiven
moderner Graphikhardware auf der Aus-

© gabeseite.

Die wissenschaftlichen Aktivititen
der Abteilung Computergraphik sind in
eine Reihe von Projektaktivitidten auf
nationaler, européischer und internatio-
naler Ebene eingebettet.

Die Abteilung koordiniert das EU-
Projekt ,Virtual Heritage: High Quality
3D Acquisition and Presentation (ViHAP-
3D)" und partizipiert u.a. am gerade neu
eingerichteten europiischen Exzellenz-
netzwerk ,Aim@Shape" sowie am euro-

piischen Verbundprojekt ,Real Time

Visualization of Complex Reflectance

Behavior in Virtual Prototyping” (Real-

Reflect). Auf nationaler Ebene ist die

© Abteilung u.a. Mitglied im DFG Schwer-
. punktprogramm , Verteilte Verarbeitung
- und Vermittlung digitaler Dokumente".

Von besonderer Bedeutung ist das

- von der Max-Planck-Gesellschaft und

Stanford University mit Unterstiitzung
des BMBF im Oktober 2003 gemeinsam
eingerichtete ,Max Planck Center for
Visual Computing and Communication”.

. Ziel dieses Briickenschlags zwischen den
. beiden herausragenden Standorten in

Deutschland und in den USA ist es, die
Forschungsanstrengungen auf diesem

Schliisselgebiet der modernen Informa-
tions- und Kommunikationstechnologie

© 7u stirken und zu biindeln, und durch

die Etablierung neuer Austauschmecha-
nismen mit attraktiven Riickkehrmog-
lichkeiten einen wesentlichen Beitrag

. zur Herausbildung und Riickgewinnung
. hervorragender Nachwuchswissenschaft-

ler zu leisten. Die gemeinsame Leitung
des Zentrums liegt in den Hinden von
Professor Bernd Girod (Stanford Univer-
sity) und Professor Hans-Peter Seidel
(MPI Informatik).

Mehrere Wissenschaftler der Abteilung
erhielten Rufe auf Professuren im In-
und Ausland. Die Abteilung hat eine
Reihe von Preisen angezogen, darunter
neben Nachwuchspreisen fiir die Wis-
senschaftler auch den Leibniz-Preis

der Deutschen Forschungsgemeinschaft

fiir Professor Seidel.
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‘ ABT .5 Datenbanken und Informationssysteme ‘

Informationssysteme

fix
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- Die von Prof. Dr-Ing. Gerhard Weikum geleitete Abteilung wurde im Oktober 2003 etabliert und

ist im Aufbau begriffen. Die Abteilung forscht vor allem in zwei groBen Schwerpunktbereichen:

1. der intelligenten Informationsorganisation und —suche, inshesondere in Intranets, digitalen
Bibliotheken und im Web, sowie

2. der Architektur und Beherrschung selbst organisierender verteilter Informationssysteme,

inshesondere so genannter Peer-to-Peer-Systeme.

I [...an object occurring 1
1 naturally...] I

celestial body &in heavenly body :
[...natural objects visible — [..natural objects visitle
in the sky...] ‘ inthe sky..]

hyp
[0.86]

star
[...a celestial body
of hot gases

hyper hyper
[0.8] [0.82]

beta centauri sun :
[...the second brightest [...any star around which a

star in Centaurus...] planetary system evolves...]

|

Im Internet und in Intranets grofer :
- Organisationen findet man neben struk-
- turierten Datenbanken und weitgehend
unstrukturierten HTML-Seiten in zu-

: nehmendem Mafle semistrukturierte

- Daten im so genannten XML-Format

. (eXtensible Markup Language). Hiufig
mochte man viele Datenquellen dieser

o Art gleichzeitig durchsuchen und trifft

* dabei auf das Problem, dass es kein glo-
- bal einheitliches Datenbankschema gibt;
: man hat es vielmehr mit hochgradig he-
terogenen Daten zu tun, die beziiglich

. Struktur, Annotationen und Terminologie
- stark variieren. Boolesche Datenbankan-
. fragen, die man in standardisierten Spra-
- chen wie XQuery oder XPath formulie-
ren kann, sind dann hiufig unbefriedi-

. gend, weil sie entweder zu wenige oder

- viel zu viele Resultate liefern. Stattdes-

: sen bendtigt man ein auf Relevanz- oder
AhnlichkeitsmaBen beruhendes Ranking
© von Anfrageresultaten, und daftir wieder-
* um miissen Datenbankverfahren mit

- Techniken des dokumentenorientierten

. Information Retrieval und des statisti-
schen Lernens kombiniert werden. Die

. Abteilung arbeitet an Grundlagen und

- Verfahren fiir kiinftige Suchmaschinen,

. die mit Hilfe von automatischen Annota-
tionstechniken, Hintergrundwissen in

: Form von Ontologien, statistischen Me-
. thoden und Lernmethoden effizient auf
- heterogenen XML-Daten mit hoher Pri-
zision und Ausbeute suchen kinnen.

Peer-to-Peer-Systeme, salopp kurz

© P2P-Systeme genannt, sind vollstindig

. dezentralisierte Systeme mit Tausenden
. oder Millionen von Rechnern, die sich in :
einem dynamischen Verbund selbstindig
: organisieren, um gemeinsam lang laufen- :
- de Berechnungen verteilt durchzufiihren
. oder grofe, verteilt vorliegende Informa-
tionsmengen zu verwalten. Bekannte

. Beispiele sind Musiktauschbérsen wie

Gnutella oder KaZaA,; kiinftige Anwen-

. dungen kénnten die Steuerung und dy-
. namische Optimierung unternechmens-

flows), etwa im Logistikbereich, oder der :
© XML-Indexstrukturen und die effiziente
. Top-k-Suche auf groBen Datenmengen.

- Aufbau einer P2P-Suchmaschine fiir das
. Internet sein. Diese Architekturen kon-
nen von den aggregierten Ressourcen

o des Gesamtsystems (Prozessoren, Haupt-
. speicher, Plattenspeicher, Netzwerkband-
. breite) in ihrer Leistung enorm profitie-
: ren, und sie sind hinsichtlich Kompo-
nentenausfillen, Systemdynamik und

. moglichen Attacken potentiell viel robu-
- ster als zentralisierte Systeme. In An-

. wendungen, die mit Informationssuche
- oder Data-Mining zusammenhingen,
sind dariiber hinaus die Eingaben und

- intellektuellen Bewertungen einer gro-

- Ben Benutzergemeinde (z. B. Bookmarks
. oder so genannte Click-Streams) eine

: wertvolle Ressource, die zu einer deut-

- prinzipien und effizienten Algorithmen

- fiir selbst organisierende P2P-Systeme.
Aktuelle Arbeitsthemen in diesem Kon-
. text sind u. a. die Fehlermaskierung in

- verteilten Web-Services, die dynamische
. Verteilung von Daten auf viele Rechner,
das effiziente und effektive Routing von
© Anfragen und Datenzugriffen im Ge-

: samtsystem und die schnelle Ausfiihrung
- dem 10-Year-Award der Very Large Data
Base (VLDB) Endowment gewtirdigt. ::

. komplexer Anfragen unter Ausnutzung
. der verteilt vorliegenden Ressourcen.

Das methodische Repertoire der

- Abteilung erstreckt sich von der Theorie- :
. bildung bis zum praktischen Einsatz

neuer Konzepte in realen Anwendungen
und umfangreichen Experimenten. In
den experimentellen Arbeiten kommen

- auch selbst entwickelte Softwaresysteme
. zum Einsatz: das Workflow-Management- :
System Mentor-lite und dessen Weiter-
. entwicklung Mentor-WS unter Verwen-

¢ dung von so genannten Web-Services,
. der fokussierte Web-Crawler Bingo!, die
: XML-Suchmaschinen XXL und Com-
. tibergreifender Geschiftsprozesse (Work-

pass, die Peer-to-Peer-Suchmaschine
Minerva sowie Softwarebibliotheken fiir

Aktuell sind zwei dieser Prototypsyste-
© me, Mentor-lite und Bingo!, als Open-

Source-Software frei verfiigbar und wer-

- den von anderen Forschungsgruppen

. verwendet. Die Abteilung beteiligt sich
an den jihrlich stattfindenden Bench-

. mark-Wettbewerben INEX und TREC,

- bei denen die Suchresultatsgiite ver-

. schiedener Verfahren und Systeme sys-
tematisch und objektiv bewertet werden.

Die Abteilung ist an DFG-, BMBEF-

- und EU-geférderten Drittmittelprojekten
© beteiligt. Inshesondere koordiniert sie
: den Themenbereich der Peer-to-Peer-
. lich besseren Resultatsgiite fithren kénn- : Systeme im EU-Projekt DELIS tiber
¢ te. Die Abteilung arbeitet an Architektur- :

- mation Systems. Mit Wissenschaftlern

Dynamically Evolving Large-Scale Infor-

: von Microsoft Research in Redmond gibt
es eine langjihrige Kooperation in den

. Bereichen Datenbanksysteme und Data-
: Mining. Zwei frithere Mitarbeiter der

. Abteilung wurden mit Dissertationsprei-

sen ausgezeichnet, und der Einfluss der

o frithen Arbeiten zum Thema selbst opti-

mierender Datenbanksysteme wurde mit
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Statische Analyse

DR. BRUNO BLANCHET

. Ziel der Statischen Analyse ist der Nachweis von Programmeigen-
schaften ohne Ausfiihrung dieser Programme. Die Nachwuchsgruppe
Statische Analyse unter der Leitung von Dr. Bruno Blanchet beschaf-
tigte sich hauptsachlich mit der Verifikation von Sicherheitseigen-

schaften von kryptographischen Protokollen.

Kryptographische Protokolle wie SSL oder SSH werden
dazu benutzt, die Sicherheit der Kommunikation in einem
unsicheren Netzwerk wie dem Internet zu gewihrleisten. Der
Nachweis der Korrektheit der Protokolle ist wichtig, da Angrif-
fe ernsthafte Konsequenzen haben kinnen, insbesondere beim
e-Commerce. Die Gruppe entwickelte eine Verifikationstech-
nik, die auf automatischen Beweisverfahren fiir Logik erster

Stufe (ATP) basiert. Das wichtigste Novum hierbei ist der voll-

automatische Nachweis der Sicherheitseigenschaften fiir eine
unbegrenzte Anzahl von Ausfithrungen des Protokolls.

In jiingster Zeit richtete die Gruppe ihr Hauptinteresse
auf den Nachweis von Prozessiquivalenzen. Zwei Prozesse
sind intuitiv dquivalent, wenn der Gegner keinen Unterschied
zwischen ihnen erkennen kann. Prozessidquivalenzen kénnen
dazu verwendet werden, eine grofie Auswahl schwieriger
Sicherheitseigenschaften zu formalisieren. Durch Erweiterung
des oben beschriebenen ATP-basierten Verfahrens gelang es
der Gruppe, automatische Nachweistechniken fiir spezielle
Fille von Prozessiquivalenzen zu entwickeln. Die Gruppe
arbeitete mit Martin Abadi (University of California, Santa
Cruz) und Cédric Fournet (Microsoft Research, Cambridge)
zusammen, insbesondere bei der Untersuchung der Sicher-
heitseigenschaften eines realistischen Protokolls mit dem
Namen JFK, welches das Key Exchange Protokoll von IPsec
o (IP security) ersetzen soll. Aulerdem hatte die Gruppe in den
¢ vergangenen Jahren Studenten aus Australien, Frankreich,
Indien und Italien zu Gast. Ende August 2004 wechselte
Bruno Blanchet nach seinem erfolgreichen Aufenthalt am
Max-Planck-Institut fiir Informatik an die Ecole Normale
Supérieure, Paris.

DIE NACHWUCHSGR.UPPEN
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NWG. 2

Diskrete Optimierung

DR. FRIEDRICH EISENBRAND

. Diese Nachwuchsgruppe existiert seit Januar 2001 und wird von
Dr. Friedrich Eisenbrand geleitet. Zur Zeit besteht die Gruppe aus

5 Wissenschaftlern, die im Gebiet der diskreten Optimierung forschen.

Im Bereich der ganzzahligen Programmierung beschiftigt

sich die Nachwuchsgruppe mit effizienten Verfahren in fester
 Dimension (,Ganzzahlige Programmierung” Seite 65). Solche

- Optimierungsprobleme sind verwandt mit Problemen aus der
. Zahlentheorie und ihre effiziente Losung erfordert eine Ein-

© bindung von Methoden aus diesem Bereich. Die Gruppe hat
das zur Zeit effizienteste Verfahren zur Losung solcher Opti-

. mierungsprobleme entwickelt. Aulerdem forschen Mitglieder
- der NWG2 an Methoden zur Berechnung von virtuellen pri-
. vaten Netzen. Hiufig liegt in einem Netzwerk eine Situation
vor, in der eine Auswahl der Anwender untereinander sicher

. kommunizieren wollen. Ein virtuelles privates Netz ist eine

¢ Infrastruktur, die sichere Kommunikation méglich macht.

. Mitglieder der NWG 2 haben eine Methode (,Virtuelle private
: Netze" Seite 49) entwickelt, die ein kostengiinstiges virtuelles
privates Netzwerk erstellt. Die Gruppe legt groffen Wert auf ein
- ausgewogenes Verhiiltnis von Grundlagenforschung und ange-
- wandter Forschung. Obige Probleme sind von fundamentalem
. wissenschaftlichem Interesse. Mitglieder der NWG 2, gemein-
: sam mit Mitgliedern der Abteilung Algorithmen und Komple-
xitdt arbeiten an einem von Daimler-Chrysler geférderten In-

. dustrieprojekt zur optimalen Ausliterung von Kofferriumen.

- Optimierungstechniken sind eine tragende Saule in dem er-

. stellten Softwarepaket. AuBerdem arbeitet die Gruppe an der
Erstellung von optimalen Mappingverfahren im Fahrzeugbau.

© Moderne Fahrzeuge werden von immer komplexeren, von-

- einander abhingigen Systemen gesteuert. Ein wichtiges Pro-

. blem ist die Einhaltung von Zeitschranken in diesen Steue-
rungssystemen. Die Gruppe setzt Optimierungsmethoden zur
Planung solcher Steuerungssysteme ein. Letzteres erfolgt im

. Sonderforschungsbereich SFB/Transregio AVACS, an dem

- auch Mitglieder der Abteilung Logik der Programmierung

. beteiligt sind.

Fiir seine Arbeiten wurde Friedrich Eisenbrand 2004 der

. Heinz Maier-Leibnitz-Preis der Deutschen Forschungsgemein-
¢ schaft verlichen.

NWG. 3

Graphics — Optics — Vision
DR. MARCUS MAGNOR

Computergraphik, angewandte Optik und Bildverarbeitung stehen mit-
einander in vielfiltiger wechselseitiger Beziehung. Die gemeinsame
Betrachtung dieser bislang getrennt behandelten Forschungsgebiete
in der Nachwuchsgruppe Graphics-Optics-Vision (Grovis) unter
Leitung von Dr. Marcus Magnor hat in den vergangenen Jahren zu
neuen Losungsansitzen fiir eine Reihe von wissenschaftlichen und

technologischen Herausforderungen gefiihrt.

So wurden in der Gruppe unter anderem Algorithmen
zur Rekonstruktion bewegter Szenen aus mehreren Video-
aufnahmen entwickelt, die in Kombination mit neuen Visua-
lisierungsverfahren den Weg ebnen fiir die zukiinftige Form
des Fernsehens. Denn bald muss der Fernsehzuschauer nicht
mehr passiv vor der Mattscheibe sitzen, sondern er kann selbst
den Blickpunkt auf die Szene bestimmen und zum Beispiel
ein Fulbballspiel wahlweise aus der Perspektive des Torwarts,
des Schiedsrichters, oder sogar des Balls erleben. Mit ihren
Forschungsarbeiten ist die Grovis-Gruppe am Max-Planck-
Institut fiir Informatik am europiischen Verbundforschungs-
projekt ,3DTV* beteiligt. Mit weiteren Drittmitteln unterstiit-
zen auch die Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) und
das Bundesministerium fiir Bildung und Forschung (BMBF)
die Forschungsprojekte der Gruppe. Grovis zihlt inzwischen
fiinf Doktoranden und hat vier weitere assoziierte Mitarbeiter
in der Abteilung Computergraphik. In- und auslindische
Wissenschaftler aus Japan, USA, Israel, GroBbritannien und
Indien waren in den vergangenen Jahren in der Gruppe zu
Gast, um an gemeinsamen Forschungsprojekten zu arbeiten. :::
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SCHWERPUNKTE

BIOINFORMATIK

Die Bioinformatik ist eine Schliisseldisziplin
fiir den schnelleren Erkenntnisfortschritt in
den Biowissenschaften, inshesondere in
der Medizin. Die Bioinformatik vertieft und
beschleunigt mit Hilfe des Computers die
Planung von hdchst komplexen biologischen
Experimenten und die der in sehr groBen

Mengen anfallenden Daten.

Seit etwa 10 Jahren revolutioniert

- die Bioinformatik die Biologie, indem sie :
. Informationen, die sich iiber den gesam- : Institut fiir Informatik geforscht. So er-
© ten Organismus erstrecken, erhebt und
auswertet. Ein einfaches biologisches

* System, z.B. eine Zelle, enthilt mehrere
- solcher komplexen Informationskniuel:

. Genomik — der gesamte Text des Ge-
noms (also des Bauplans) eines Organis-
© mus (mit bis zu mehreren Milliarden

- Buchstaben), Proteomik — die Ansamm-
. lung der Proteine (Eiweifimolekiile) des
© Organismus in seiner komplexen Ge-
samtheit (mit bis zu zigtausend Prote-

- inen), Transkriptomik — die Erfassung

- der molekularen Unterschiede zwischen
. verschiedenen Zellzustinden (gesund/
krank) und Geweben auf Gen-Niveau,

© Metabolomik — die Gesamtheit aller

- kleinen Molekiile, die in einer Zelle ver-
- stoffwechselt werden. Die biologischen

. Daten erscheinen, wie durcheinander
gewiirfelte Buchstaben und Worte in

- einem Text, zundchst unverstiandlich.

- Zur Entschliisselung bedarf es kom-

. plexer algorithmischer und statistischer

: Verfahren, um aus diesen Konvoluten
von Daten biologische Einsichten zu

¢ gewinnen.

Die Bioinformatik erforscht Frage-

stellungen, wie z.B. die Identifikation
- von Genen, die Berechnung der drei- :
- dimensionalen Strukturen von Proteinen :
 zum besseren Verstehen der Struktur-/

: Funktionsbezichungen, die Analyse von
molekularen Bindungsverhéltnissen am
- Beispiel der Wechselwirkung zwischen

- Rezeptoren (Proteine) und Wirkstoffen
. (Medikamente) sowie die Aufdeckung

von Krankheitsursachen auf der Basis

- molekularbiologischer Daten.

An vielen dieser oben genannten
Fragestellungen wird am Max-Planck-

: arbeiten die Forscher am Institut auch
neue Wege zur Berechnung von auf

* den einzelnen Patienten abgestimmten,
. optimalen Wirkstoffkombinationen z. B.
- zur Behandlung von Diabetes, Krebs
oder AIDS (siehe ,Analyse von HIV-

* Resistenz” Seite 29).

Damit hat die Bioinformatik den

. hybriden Charakter einer Grundlagen-

© wissenschaft, die méglichst friih direkte
Anwendungsperspektiven definiert.

- Diese besondere Eigenart wird durch

- eine betrichtliche Zahl von Ausgriin-

. dungen aus bioinformatischen For-
schungsgruppen unterstrichen. So hat
- auch Professor Lengauer mit seinen Mit- :
- arbeitern die Firma BioSolvelT GmbH
- gegriindet, die Software fiir den Medika- :
: mentenentwurf entwickelt und vertreibt.
Zu den Nutzern dieser Software gehoren
- weltweit tiber hundert Pharmafirmen.

Das von der DFG geférderte Zen-

. trum Bioinformatik Saar, dessen Vorsit-
zender Professor Lengauer derzeit ist,

. hat unter den fiinf Zentren in Deutsch-
- land bei der letzten Bewertung (2003) -
- die erste Position errungen. al
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penguin

Algorithmen in der Bioinformatik

Die Bioinformatik hat, von metho-
discher Seite aus gesehen, drei Kompo-
nenten: Datenhaltung, Algorithmen, und
Visualisierung. Die Algorithmen in der
Bioinformatik dienen im Wesentlichen
dazu, Analyse- und Simulationsaufgaben
zu bewiltigen. Sie operieren dabei auf
Daten, die von der bioinformatischen
Datenhaltungskomponente bereitgestellt
werden. Die Ergebnisse der Algorithmen
werden von der bioinformatischen Visu-
alisierungskomponente dargestellt. Am
Max-Planck-Institut fiir Informatik wird

hauptsichlich an algorithmischen Aspek-

ten der Bioinformatik geforscht.

turtle

chicken

human,gorilla,chimpanzee ™ attle

Zwei Darstellungen eines , Evolutionéren
Stammbaums” einer Familie von verwandten
Proteinsequenzen

Am besten erforscht sind Algorith-
men zur Analyse von biologischen Se-
quenzen wie Nukleinsduren oder Pro-
teinsequenzen. Hier stehen zwei Frage-
stellungen im Vordergrund. Zum einen
will man durch Algorithmen die evolu-
tiondre Verwandtschaft von Sequenzen
aufdecken [siehe Abbildung]. Dies ist vor
allem deshalb so wichtig, weil die Bio-
informatik bis heute die biologische
Funktion eines Molekiils hauptsichlich
auf der Basis von evolutionérer Ver-
wandtschaft zuordnet. (Dies dhnelt dem
Vorgehen, das aus dem tiglichen Leben
bekannt und bewihrt ist, und bei dem
man sein Urteil iiber eine Person auf
der Basis ihrer Vergangenheit und Ent-
wicklung bildet.) Zum zweiten bedarf
es spezieller Algorithmen, um von bio-
logischen Sequenzen direkt auf biologi-
sche Funktion zu schlieBen. Auch diese
zweite Fragestellung hat direkte Anwen-
dungsrelevanz. So kann man etwa von
der Sequenz eines Erregers einer Infek-
tionskrankheit hiufig direkt auf das An-
sprechen einer bestimmten Therapie
schliefen.

kangaroo

penguin

turtie

Auch zur Proteinstrukturvorhersage :

(siehe ,ARBY — Automatische Struktur-
identifikation fiir Proteine” Seite 78) und
zur Analyse von Wechselwirkungen zwi-
schen Proteinen und Wirkstoffen (siche
FlexX — Protein-Ligand-Docking” Seite
79) bedient man sich Algorithmen, die
jedoch bisher noch nicht so weit entwik-
kelt sind wie die zur Sequenzanalyse.
Am Max-Planck-Institut fiir Informatik
konzentrieren wir uns auf den Entwurf
von diskreten Algorithmen, das sind
Algorithmen, die Lésungen auf endli-
chen Mengen analysieren (etwa wie bei
der Suche nach einer Gewinnstrategie
auf einem Brettspiel).

Bei geeigneter Modellierung setzen wir
hier hochst effiziente algorithmische
Verfahren ein, die die oft uniiberschau-
bar grofle Menge méglicher Losungen
griindlicher durchsuchen kénnen als
numerische Verfahren, die auf einem
Zahlenkontinuum operieren.

mouse

gorilla
human
chimpanzee

rabbit

KONTAKT

Ernst Althaus

ABT .1 Algorithmen und Komplexitat
Telefon +49.(0)681.9325.100

Email  althaus@mpi-inf.mpg.de

Analyse von HIV-Resistenz

Das humane Immundefizienzvirus
(HIV) gilt als Verursacher des Immun-
schwichesyndroms AIDS (Abbildung 1).
Die Vereinten Nationen schitzen die
Zahl der Infizierten im Jahre 2003 auf
38 Millionen. Im gleichen Jahr starben
fast drei Millionen Menschen an AIDS.
In den Industrielindern stehen mittler-
weile 20 Medikamente zur Bekidmpfung
des Virus zur Verfiigung. Eine Heilung
der Krankheit ist aber dennoch nicht
moglich: Selbst die Gabe von mehreren
Medikamenten gleichzeitig (,Medika-
mentencocktails”) kann den Krankheits-
verlauf nur verzégern. Die begrenzte
Wirksamkeit der Therapie ist auf die
extreme Anpassungsfihigkeit des Virus
zuriickzufithren. Durch Mutationen,
d.h. Verdnderungen in seinem Erbgut,
gelingt es dem Erreger in kurzer Zeit

Resistenzen zu entwickeln und sich trotz -

der verabreichten Medikamente zu ver-
mehren (Abbildung 2). Die unausweichli-

che Folge ist das Versagen der Therapie
und das Fortschreiten der Krankheit.

Wir entwickeln Algorithmen fiir
die Analyse von komplexen biomedizini-
schen Daten, die durch verschiedene
Diagnoseverfahren bei der Behandlung
von HIV-Infizierten entstehen. Ziel un-
serer Untersuchungen ist es, die Resis-
tenzentwicklung quantitativ zu beschrei-
ben und so die individuelle Auswahl von

optimalen Therapien zu unterstiitzen.

Wir benutzen Methoden des sta-
tistischen Lernens um aus dem Geno-
typ des Virus (seinem Erbgut) auf seine
Resistenz zu schlielen. Solche Vorher-
sagen sind fiir die Therapicauswahl
enorm hilfreich, da die komplexen
Mutationsmuster im Virusgenom in
interpretierbare Resistenzwerte gegen
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die Medikamente iibersetzt werden.
Unser Verfahren ist im Vergleich zur
direkten experimentellen Bestimmung
dieser Werte wesentlich schneller und
kostengtinstiger.

Die Auswahl optimaler Medika-
mentenkombinationen beruht auf den
Resistenzvorhersagen fiir die einzelnen
Medikamente. Dabei werden solche
Cocktails favorisiert, die moglichst viele
wirksame Substanzen enthalten. Mitbe-
wertet wird auch, wie schwierig es ver-
mutlich fiir das Virus sein wird, neue
Resistenzen gegen die vorgeschlagene
Kombinationstherapie zu entwickeln.
Die groie Anzahl an verfiigharen Medi-
kamentenkombinationen einerseits und
viraler Mutationsmuster andererseits,
machen den Computer zum unerliss-
lichen Hilfsmittel fiir solche Analysen.
Mit dem geno2pheno Server, der iiber
das Internet erreichbar ist, stellen wir
diese computergestiitzten Analyseme-
thoden weltweit zur Verfiigung.

Wie das Virus auf einen bestimm-
ten Medikamentencocktail reagiert, ist
von groBem Interesse fiir den Entwurf
von Therapiefolgen. Beispielsweise sollte
ein Patient nach dem Versagen der Erst-
therapie noch Optionen fiir andere Me-
dikamente haben, um eine erfolgreiche
Weiterbehandlung zu erméglichen.

Wir haben eine Klasse von graphischen
Baummodellen entwickelt, die die Re-
sistenzentwicklung probabilistisch be-
schreiben (Abbildung 3). Die Modelle kon-

nen aus beobachteten Mutationsmustern :

verschiedener Patienten gelernt werden.
Sie erlauben die Vorhersage von bevor-
zugten Mutationswegen und der Warte-

zeit bis zum Auftreten bestimmter Muta- :

tionsmuster.

Abbildung 1: HIV-Partikel, die von einer infizierten
Helferzelle des menschlichen Inmunsystems
abknospen.

Abbildung 2: Graphische Darstellung der HIV-Prote-
ase im Komplex mit einem Wirkstoff, der das aktive
Zentrum des Enzyms blockiert. In resistenten Virus-
varianten ist die Struktur des Proteins so verandert,
dass der Inhibitor nicht mehr bindet, die natiirlichen
Substrate aber noch prozessiert werden kdnnen.
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Abbildung 3: Baummodell zur Beschreibung der
Resistenzentwicklung im po/ Gen von HIV gegen
den Wirkstoff Zidovudin. Die Knoten des Baumes
bezeichnen Aminoséaureaustausche gegeniiber dem
Wildtyp. Auf den Kanten ist die mittlere Wartezeit
in Wochen angegeben. Das Modell wurde aus 360
Beobachtungen geschitzt
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Docking und Wirkstoffdesign

Bei der Suche nach neuen Arznei-
stoffen fand in den letzten Jahren ein
grundlegender Wandel statt. Das tradi-
tionelle Konzept, welches auf der Veriin-
derung bereits bekannter Wirkstoffe und
deren heuristischer Bewertung beruhte,

wurde durch strukturbasiertes, rationales

Design ersetzt, mit dem Hauptziel ge-
zielt neue Substanzen zu entdecken.
»Rationales Design“ beruht auf der drei-

dimensionalen Struktur des Zielmolekiils

im Kérper, an welches der Arzneistoff
binden soll. Diese Zielmolekiile sind zu-
meist Proteine (siehe auch ,Funktions-
analyse medizinisch relevanter Proteine”
Seite 33). Arzneistoffe binden an ihr

Zielprotein nach dem ,Schliissel-Schloss-

prinzip“, wobei das Protein das Schloss
darstellt und der Wirkstoff den Schliis-
sel. Wie ein Schlissel spezifisch nur in
das Schloss passt, fiir welches er ange-
fertigt wurde, sollte auch ein Arzneistoff
nur an das Protein binden, fiir welches
er entwickelt wurde. Dies ist von zentra-
ler Bedeutung, da die Bindung des Arz-
neistoffes an das Protein dessen Funk-
tion hemmt. Mit anderen Worten, wiire
der Arzneistoff nicht spezifisch, wiirde er
auch lebensnotwendige Funktionen im
Kérper hemmen. Dass dies nicht immer
mdglich ist, ldsst sich leicht an den di-
versen ,Nebenwirkungen® etablierter
Arzneimittel erkennen. Das Prinzip der
Spezifizitit gilt beidseitig, d.h. von tau-
send Schliisseln passt auch nur einer in
das Schloss. In sogenannten ,Screening
Ansitzen werden hunderttausende von
potentiellen Wirkstoffen auf ihre Bin-
dungseigenschaften gegeniiber einem
Protein getestet, mit der Hoffnung einen
zu finden, der ,passt®. Der physikalische
Bindevorgang eines Wirkstoffes an ein
Protein kann mit dem Anlegen eines
Dampfers in einem engen Hafen vergli-
chen werden. Nur wenn die Hafenein-
fahrt tief genug ist und im Hafen gent-
gend Platz und Manovrierfliche zur Ver-
fiigung stehen, wird das Anlegen gelin-
gen. In unserem Falle entspricht der Teil
des Proteins, an den der Wirkstoff bin-
det, dem Hafen und der Wirkstoff dem
Dampfer, welcher versucht am Protein
sanzudocken”. Daher auch der Name
,molekulares Docking”.

Am Anfang jedes Wirkstoffdesigns
steht die Auswahl eines geeigneten Ziel-
proteins. Dies ist nicht einfach, da an
jeder Krankheit eine Vielzahl von Prote-
inen beteiligt ist. Momentan sind iiber
25.000 Proteinstrukturen bekannt und
es ist viel Erfahrung, Wissen und Intui-
tion notig, um das richtige Zielprotein
auszuwihlen (siehe auch ,Funktions-
analyse medizinisch relevanter Proteine"
Seite 33). Ist das Zielprotein, das soge-
nannte , Target” ausgewiihlt, beginnt das
eigentliche Wirkstoffdesign. Zuerst wird
die Stelle im Protein identifiziert, an
welche der Arzneistoff binden soll. An-
schlieBend wird die dreidimensionale
Struktur dieser Bindetasche analysiert
und auf der Basis der Analyseergebnisse
versucht, einen Wirkstoff zu entwerfen,
welcher optimal in diese Tasche passt.

Dieser Vorgang findet inzwischen haupt-

siachlich tiber ,computergestiitztes Wirk-
stoffdesign” statt. Die virtuelle Erfassung
der dreidimensionalen Struktur des Ziel-

proteins erlaubt seine rdumliche Darstel- :

lung, die Identifikation der Bindetasche
und deren strukturelle Analyse. Auf der

Grundlage der so erhaltenen Information

werden anschlieBend, wihrend des so-
genannten ,molekularen Dockings®, mit
Hilfe von speziellen Computeralgorith-
men dreidimensionale Modelle poten-
tieller Arzneistoffe in der Bindetasche
platziert. Die Struktur des Arzneistoff-

Protein-Komplexes wird dann danach

Darstellung der Bindetasche der Aldosteron-Synthase.

In Blau ist der Heme-cofaktor zu sehen, an welchen
der Wirkstoff bindet, der gedockte Wirkstoff selbst ist
in Ocker dargestellt.

bewertet, wie gut der Arzneistoff in die
Bindetasche passt. Die Stoffe, welche
am besten passen, werden dann im La-
bor hergestellt und auf ihre biologische
Wirksamkeit getestet. Diese Testergeb-
nisse konnen dann wiederum dazu ver-
wendet werden, Riickschliisse auf das
Bindeverhalten der Wirkstoffe zu zie-
hen, und diese in das computergestiitzte
Design einflieflen zu lassen, um dann in
einer neuen Runde verbesserte Stoffe zu
finden. So kisnnen iiber wechselseitiges
computergestiitztes und experimentelles
Design Arzneistoffe identifiziert und
optimiert werden.

Auf frithere Forschungen unter
Leitung von Prof. Lengauer gehen
Computerprogramme (FlexX, FlexE,
FlexPharm, etc.) zuriick, welche eine
sehr effiziente, automatische Platzierung
von hunderttausenden von potentiellen
Wirkstoffen in einer Proteinbindetasche
erlauben. Diese Programme werden seit
Jahren in der pharmazeutischen Indus-
trie zum computergestiitzten Wirkstoff-
design eingesetzt. Momentan wird bei
uns in enger Kollaboration mit dem
Arbeitskreis von Herrn Prof. Dr. R.
Hartmann am Institut fiir pharmazeuti-
sche Chemie der Universitit des Saar-
landes ein Wirkstoff zur Hemmung des

Proteins Aldosteron-Synthase entwickelt, -

welches fiir die Synthese von Aldosteron
zustindig ist. Eine Uberproduktion von
Aldosteron fiihrt zu Kreislauferkrankun-
gen wie zum Beispiel Bluthochdruck.
Durch Hemmung der Aldosteron-Syn-

thase kann dies verhindert werden. Erste :

Wirkstoffe wurden bereits identifiziert
und patentiert.

Neben der Unterstiitzung der experimen-
tellen Abteilungen, dienen Projekte wie
dieses zur Evaluierung und Weiterent-
wicklung unserer Software. Im Rahmen
des Aldosteron-Synthase-Projektes wur-
de ein Programm entwickelt, welches
unsere Dockingsoftware mit moleku-
laren Modellierverfahren verbindet.
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Chemieinformatik

Die Verwendung von Computern
in der Berechnung, Handhabung und
Analyse von oft gigantischen Mengen
chemischer Informationen beim Wirk-
stoffentwurf — Chemieinformatik — ist
ein mehr und mehr Bedeutung gewin-
nendes interdisziplindres Arbeitsgebiet.
Die Chemie iibt einen starken Einfluss
auf viele Gebiete der Bioinformatik aus,
insbesondere wenn molekulare Struk-
turen und chemische Eigenschaften in-
volviert sind. Ein Beispiel von herausra-
gender Bedeutung ist das Docking, bei
dem die Struktur von Komplexen meh-
rerer Molekiile (meist ein Wirkstoff
mit einem fiir einen Krankheitsverlauf
bedeutsamen Protein) vorhergesagt

wird.
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dte Algorithmik

Zwei Forschungsgebiete werden
am Max-Planck-Institut fiir Informatik
vorangetrieben: Einerseits werden durch
die Verwendung von chemischem Wis-
sen die Vorhersagen der Docking-Tech-
niken verbessert. So kann beispielsweise
bei der Wirkstoffsuche von den Millio-
nen in Frage kommender Wirkstoffkan-
didaten tiber die Hilfte durch Einsatz
chemischer Filter ausgeschlossen wer-
den. Damit wird die Wirkstoffsuche im
Computer erheblich beschleunigt und
zudem die Qualitit der vorhergesagten
Strukturen verbessert (sieche auch
,Docking und Wirkstoffdesign” Seite 30
und , FlexX — Protein-Ligand-Docking”
Seite 79).

Ein zweites Forschungsgebiet stellt
die Anwendung bioinformatischer Algo-
rithmen auf rein chemische Probleme
dar. Eine aktuelle Herausforderung im
Bereich molekularer Erkennung ist die
Suche nach artifiziellen Rezeptoren fiir
gegebene Molekiile (Liganden). Die
artifiziellen Rezeptoren sind im Labor
herstellbare kleine Molekiile mit der
wesentlichen Eigenschaft, dass sie be-
sonders stark an einen oder eine Gruppe
von Liganden binden. Damit ergeben
sich interessante Anwendungen in der

chemischen Analytik, bei der Durchfiih-
rung neuartiger chemischer Synthesen
sowie beim Aufbau supramolekularer
Strukturen. Diese supramolekulare
Chemie baut quasi eine Briicke zwi-
schen kleinen Molekiilen und groflen
Aggregationen, die auch fiir die Nano-
technologie von Bedeutung sind. Fiir
die Vorhersage der Struktur von Kom-
plexen aus artifiziellen Rezeptoren und
ihren Liganden wurde das vorhandene
Docking-Programm FlexX angepasst
und erheblich weiterentwickelt. Damit
ldsst sich auf zwei unterschiedlichen
Wegen diese Komplex-Struktur berech-
nen, es kann sowohl der Ligand um
den Rezeptor gedockt werden als auch
umgekehrt. Insbesondere dieser umge-
kehrte Weg (inverses Docking) erlaubt
die Konstruktion von Molekiilen um
den Liganden herum. Damit ist der
Weg zum letztendlichen Ziel dieses

von der Deutschen Forschungsgemein-
schaft geforderten und zusammen mit
der Ludwig Maximilians-Universitit
Miinchen und der Heinrich-Heine-Uni-
versitit Diisseldorf durchgefiihrten Ver-
bundprojekts geebnet: Die vollautoma-
tische Vorhersage optimaler Rezeptoren

fiir gegebene Liganden.
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Struktur-Funktionsbeziehungen bei Proteinen

Hintergrund

Gene enthalten die Information,
die zum Bauen von Proteinen in biologi-
schen Prozessen gebraucht wird. Prote-
ine sind Makromolekiile, die lebensnot-
wendige Funktionen in allen zelluldren
Abliufen erfiillen. Proteine bestehen aus :
einer linearen Aneinanderreihung von
zwanzig verschiedenen Typen von Bau-
steinen, die Aminosduren genannt wer-
den. Die Sequenz dieser Aminosiuren
bestimmt die dreidimensionale Struktur,
die das Protein in der Zelle annimmt.
Die Struktur bestimmt wiederum, wie
das Protein seine biologische Rolle auf
molekularer Ebene erfiillen kann:
Bindung, mechanische Unterstiitzung,
Bewegung, Signalvermittlung und Kata-
lyse oder Regulation von metabolischen
Reaktionen. Daher kann man sagen, dass :
die Sequenz die Struktur und die Struk-
tur die Funktion des Proteins bestimmt.
Im Allgemeinen formen natiirliche Pro-
teine stabile dreidimensionale Struktu-
ren. Diese Strukturen zu bestimmen ist
eine notwendige Voraussetzung, um die

dibtja_
dibtjb_
dlbpSc_
d1bpSd_

dlb3ea_
didtga_
dladl__
dinTxa_
dlddna_
dlafe__

ding4a_

dinTwa_
dlogga_
dijgfa_

dlogha_
difgea_
difgfa_

d1bpSa_
d1bpSh_

did3ka_ |

Rolle von Proteinen auf molekularer
Ebene und damit die Mechanismen
des Lebens zu verstehen. Deshalb wer-
den nicht unerhebliche Anstrengungen
unternommen, Proteinstrukturen ex-
perimentell oder rein rechnerisch (sie-
he auch ,ARBY — Automatische Struktur-
identifikation fiir Proteine” Seite 78) zu
bestimmen.

Nichtsdestotrotz sind stabile Pro-
teinstrukturen im Allgemeinen nicht
vollstindig starre Korper, sondern zeigen
Flexibilitit an einigen Stellen. Diese
Flexibilitit ist duBerst wichtig fiir die
Funktion von Proteinen. Zum Beispiel
kénnen grofere Bewegungen beim
Binden an andere Molekiile oder Pro-
teine beobachtet werden. Zurzeit gibt
es fiir viele Proteine mehr als eine ex-
perimentell bestimmte Struktur. Diese
alternativen Strukturen stellen verschie-
dene Schnappschiisse von der Arbeits-
weise eines Proteins dar und erlauben
es, Proteinbewegung und -funktion
besser zu verstehen.

0 500 1000 1500
L I L I
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Momentaner Gegenstand der Forschung
Wir haben eine Methode entwik-

kelt, um alternative Strukturen miteinan- :

der zu vergleichen und sie nach ihrer
Ahnlichkeit zu gruppieren. Proteine in
der gleichen Gruppe sollten dhnlichen
experimentellen oder Struktur-/Funk-
tionszustinden entsprechen. Diese
Klassifikation gibt Aufschluss dartiber,
wie Proteine auf molekularer Ebene
arbeiten. Sie ist ebenso niitzlich, um
addquate Templatstrukturen fiir Struk-
turvorhersagemethoden (siche ,ARBY —
Automatische Strukturidentifikation fiir
Proteine" Seite 78) zu identifizieren.
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Funktionsanalyse medizinisch relevanter Proteine

An fast allen Lebensprozessen in
menschlichen Zellen wirken Proteine
mit. Meist bilden sie molekulare Ma-
schinen, die zum Beispiel Stoffe trans-
portieren, biochemische Vorgiinge be-
schleunigen oder Krankheitserreger
abwehren. Die Vielzahl der zum Leben
benstigten Proteinfunktionen spiegelt

sich in einer grofen Mannigfaltigkeit der

rdumlichen Gestalt von Proteinen wider.
Sie erméglicht ihnen ihre gezielte Kom-
munikation und die Regulation von bio-
logischen Prozessen. Schon geringe Ver-
dnderungen von einzelnen Aminoséuren,
den Bausteinen der Proteine, konnen
diese Abliufe erheblich stéren und
Krankheiten verursachen.

Eine wichtige Aufgabe der medi-
zinischen Bioinformatik ist es, Modelle

von zelluliren Vorgiingen durch die rech- :
nergestiitzte Vorhersage von Proteinstruk- :

turen und -funktionen zu entwerfen

(siche auch Struktur-Funktionsbeziehun- -

gen bei Proteinen” Seite 32 und ,ARBY —
Automatische Strukturidentifikation fiir
Proteine” Seite 78). Diese Modelle die-
nen der Aufklirung der molekularen Ur-
sache von Erkrankungen, die durch die

Fehlfunktion von Proteinen bedingt sind. :

Eines der Proteine, das an der Erken-
nung und Abwehr von Krankheitserre-
gern beteiligt ist, heillt PYPAF1 (siehe
Bild). Ein angeborener Defekt an ihm
verursacht das sogenannte Blau-Syn-
drom, eine Entziindungskrankheit. Bei
Patienten treten lebenslang immer wie-
der Entziindungen sowohl auf der Haut-
oberfliche als auch im Kérperinneren
an Gelenken und Organen auf.

In enger Kooperation mit Medizi-
nern der Universititsklinik Kiel erstell-
ten wir ein dreidimensionales Struktur-
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modell von PYPAF1. Durch dessen
Vergleich mit Strukturen evolutionir

verwandter Proteine konnten wir diejeni- :

gen Aminosiuren in PYPAF1 identifizie-
ren, die bei der Bindung von ATP-Mole-
kiilen eine wesentliche Rolle spielen.
ATP liefert dem Protein die Energie fiir
die Erfiillung seiner Funktion. Bei Pa-
tienten mit Blau-Syndrom sind die an
der ATP-Bindung beteiligten Amino-
sduren durch andere Aminosiuren aus

H3SSR | |
(CINCAHN

L3sap

A3S2V
(MWS)

L264H
(GING) D30aN | [Rz60w

Q306K || L3OSP | |[(CINCA/| [(FCAS/

scher zu gewinnen und medizinische
Befunde zu interpretieren. Das Erstellen
von Modellen iiber Proteinstrukturen
und -funktionen erleichtert es Biologen
auch, ihre Experimente zu planen und
deren Ergebnisse auszuwerten. Auf diese
Weise unterstiitzt die Bioinformatik
letztendlich auch eine schnellere Medi-
kamentenentwicklung und eine bessere
Behandlung von Patienten.

V198M
(FCAS/
MWS)

\
(CINCA) | |(MWS) || MWS) | | MWS) || TI48M (CINC A/MWS)

getauscht. Ein solcher Austausch fiihrt
stets zu kleinen Verdnderungen an der
Proteinstruktur, wodurch die Energie-
gewinnung aus ATP erheblich beein-
trichtigt wird. So steht dem verénderten
Protein PYPAF1 bei Patienten zu wenig
Energie zur Verfiigung, um seine Arbeit
in der Zelle korrekt zu verrichten. Diese
Hypothese zur Krankheitsursache bildet
nun eine wichtige Basis fiir weitere La-
borexperimente iiber die Funktion von

PYPAF1.

Somit helfen die Methoden der
Bioinformatik nicht nur, biologisches
Wissen iiber molekulare Prozesse ra-

3D-Strukturmodell des Proteins PYPAF1. Die Positionen
von Aminosiéuren, die bei Patienten ausgetauscht sind,
sind in Gelb markiert. Die meisten befinden sich in der
Néahe des an PYPAF1 gebundenen ATP-Molekiils, das
die Energie fiir die Proteinfunktion liefert.
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Menschen leben in einer 3-dimensionalen
Umwelt. Die effiziente Behandlung geometri-
scher Sachverhalte und Probleme ist deshalb
eine Kernaufgabe der Informatik mit groBer

praktischer Bedeutung.

Die Beschiftigung mit geometri-
schen Fragestellungen bildet daher am

Max-Planck-Institut fiir Informatik einen :
© fichertibergreifenden Schwerpunkt, auf

dem das Institut eine international fiih-

rende Stellung einnimmt. Das Spektrum

der Aktivititen reicht hierbei von der
Entwicklung neuer geometrischer Da-
tenstrukturen und Algorithmen iiber die
Entwicklung von Softwarebibliotheken
und Softwareprototypen bis tief in die

. Anwendungen. Ein zentrales Merkmal

aller Aktivitdten ist das durchweg extrem
hohe Datenaufkommen und die Forde-

rung nach der Einhaltung anwendungs-

abhingiger garantierter Fehlerschranken.

Wihrend frither im Rahmen des

- geometrischen Rechnens und der algo-
: rithmischen Geometrie vor allem lineare
Objekte untersucht wurden, hat sich der :

Schwerpunkt der Arbeiten am Institut

inzwischen auf die Behandlung beliebi-
- ger 3D-Objekte verlagert. Abhingig von

der jeweiligen Anwendung werden die

. zugrundeliegenden geometrischen Pri-
. mitive hierbei entweder analytisch (alge-
o braische Flichen, Splines) oder diskret

(Dreiecksnetze, Simplices) beschrieben,
und es stellen sich Fragen hinsichtlich
der exakten Lésbarkeit — bzw. hinsicht-
lich Approximation, Datenkompression
und Kodierung, der robusten Berech-

° nung geometrischer Invarianten und der

Extraktion semantischer Information
(Features) bzw. deren Visualisierung.
Bei der Einbeziechung dynamischer Ob-

- jekte und Szenen stellt sich auferdem

die Frage nach geeigneter Ausnutzung
der in vielen Anwendungen gegebenen

. zeitlichen Kohirenz.

Hierbei zeigt sich erneut, dass geome-
trische Probleme im Raum inhirent
schwerer sind als in der Ebene, und
dass sich viele etablierte 2D-Methoden

oftmals nur schwer auf 3D-Fragestellun-

* gen verallgemeinern lassen. Viele Anwen-

dungen (3D-Scanning, CAD/CAM,
Simulationen im Automobilbau, geome-
trische Probleme in Bioinformatik und

Computergraphik, Medizinische Bild-

- verarbeitung, Visualisierung, Augmen-

tierte und Virtuelle Realitit etc.) erfor-
dern aber zwingend den Umgang mit
3D-Daten. Die digitale 3D-Geometrie-

- verarbeitung zeichnet sich deshalb glei-

chermalien durch tiefliegende wissen-
schaftliche Fragestellungen wie durch

ein enormes Anwendungspotential aus. ::: :
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ABT 3
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NWG 3

© NWG 3
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EXACUS - Effiziente und exakte Algorithmen fiir Kurven und Flichen

EXACUS (Efficient and Exact
Algorithms for Curves and Surfaces) ist
ein Projekt am Max-Planck-Institut fir
Informatik mit teilweiser Unterstiitzung
des Projekts der Europiischen Union

mit dem Titel Effective Computational
Geometry (ECG).

Wir erweitern Algorithmen der al-
gorithmischen Geometrie, die bisher im
Wesentlichen fiir lineare Objekte, wie
Strecken und ebene Flichen, studiert

wurden (siehe auch ,CGAL — Algorithmen

fiir geometrische Probleme” Seite 75) fiir
Kurven und gekriimmte Flichen. Wir
setzen dazu Methoden aus der Compu-
teralgebra, Numerik und nattirlich auch
der algorithmischen Geometrie ein. Un-
sere Resultate fliefen in eine Reihe von
C++-Bibliotheken ein, die unter einer
Open-Source-Lizenz verfiigbar sind.

4 BT
£ L

Arrangement von fiinf impliziten Kurven vom
Grad 3 mit einem gemeinsamen Schnittpunkt
der Vielfachheit 2 bzw. 3

Es ist prinzipiell schwierig, geo-
metrische Algorithmen korrekt zu im-
plementieren. Ein Hauptgrund liegt
darin, dass Computer eigentlich gar
nicht exakt rechnen, jedenfalls nicht
ohne groflen Aufwand. Als Folge hat
man die @iblichen Rundungsfehler, die
die Korrektheitsbeweise der geometri-
schen Algorithmen ungiiltig machen,
was kein rein theoretisches Problem ist,
sondern in der Praxis hiufig zu falschen
Resultaten, Crashs oder nicht-terminie-
renden Programmen fiihrt. Ein detail-
liertes Beispiel dafiir und was wir da-
gegen tun kénnen zeigt der Beitrag
Exakte Arithmetik" Seite 55.

Die Probleme werden bei Kurven
und gekriimmten Flichen noch deutli-
cher. Daher werden in der Praxis gerne
Algorithmen entwickelt, die zwar schnell
sind, aber nur die generischen Fille
korrekt berechnen kénnen. Andererseits
kénnen Methoden aus der Algebra alle
Fille ausrechnen, sind aber traditionell

langsam.

Im Gegensatz dazu kombinieren
wir in unserer Arbeit die symbolischen
Methoden aus der Algebra mit garantier-
ten numerischen Methoden und effi-
zienten Algorithmen. So erhalten wir
korrekte Algorithmen, die gleichzeitig
schnell sind und trotzdem alle Fille
korrekt behandeln kénnen.

Zwei Ellipsoide definieren ein Biischel von
Quadriken, in dem man die gezeigte Regelflache,
ein hyperbolischer Paraboloid, finden kann.

So findet man dann eine exakte Parametrisierung
fiir die rote Schnittkurve.

Im Moment kénnen wir das Ar-
rangement von Kurven in der Ebene
berechnen, also gegeben eine Menge
von Kurven, die Zerlegung der Ebene
in Kurvenstiicke, Schnittpunkte und
berandete Flichenstiicke. Dies ist der
algorithmisch anspruchsvolle Teil von
boolschen Operationen auf Polygonen
mit gekriimmten Rindern, einer zen-
tralen Operation in CAD-Systemen.
Wir haben effiziente und vollstidndige
Losungen fiir Kegelschnitte und fir
implizite Kurven vom Grad 3.

Das Arrangement von Flidchen im
Raum fiihrt zu boolschen Operationen
von dreidimensionalen Kérpern, wie sie
in CAD verwendet werden. Eine wich-
tige Klasse von Flichen sind die Quadri-
ken. Wir verfolgen aktuell zwei Ansitze,
um Arrangements von Quadriken aus-
zurechnen: Die Schnittkurven und die
Silhouettekurven von Quadriken wer-
den in die Ebene projiziert, wo wir eine
eingeschrinkte Klasse von Kurven vom
Grad 4 erhalten. Wir berechnen das Ar-
rangement dieser Kurven in der Ebene
und heben das Resultat zuriick in den
Raum. Im zweiten Ansatz arbeiten wir

direkt mit einer exakten Parametrisierung -

der Schnittkurve im Raum, die wir be-
sonders geschickt withlen, um eine effi-
ziente Darstellung zu gewihrleisten.
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Verarbeitung von polygonalen Netzen

Elektronische Verarbeitung geome-

trischer Daten (Digital Geometry Proces- :

sing) — die Modellierung und Analyse
von geometrischen Objekten mit Hilfe
eines Computers — stellt ein Kernstiick
dreidimensionaler Computergraphik dar.
Sie hat zahlreiche Anwendungen in der
Praxis: So wird etwa die Konstruktion
von Maschinen oder Autos effizienter,
wenn sie zunichst nur im Computer
geschieht, wo Anderungen schnell und
kostengiinstig vorgenommen werden
kénnen. Gebidude kénnen noch vor dem
Bau besichtigt werden, ein Arzt kann
ohne Operation innere Organe begut-
achten, und viele moderne Kinofilme
und natiirlich Computerspiele wiren
ohne realistische Computergraphik un-
denkbar. Das Ziel der Forschung in die-
sem Bereich ist es, Algorithmen zu ent-
wickeln, die eine einfache und schnelle
Bearbeitung von geometrischen Daten
erméglichen. Solche Daten beschreiben
meist Oberflichen und werden oft in
Form von Netzen abgespeichert. Dabei
wird ein Objekt durch Punkte auf seiner
Oberfliche dargestellt, die jeweils mit

den Punkten in der Nachbarschaft durch

Linien verbunden sind — dhnlich einem
engmaschigen Netz, das erst tiber das
Objekt geworfen und dann zusammen-
gezogen wird, bis es eng anliegt. Diese
Netze bestechen durch ihre Einfachheit,
die Moglichkeit zur Darstellung kom-
plexer Geometrie und Topologie und
weil sie gut zur hardwareunterstiitzten
Ausgabe auf dem Bildschirm (rendering)

geeignet sind. Um sie in der Praxis effek- :

tiv einzusetzen, ist ein Satz mathemati-
scher Methoden #hnlich denen fiir digi-
tale Bildverarbeitung wiinschenswert.
Da dreidimensionale Objekte oft ge-
kriimmt sind, gibt es fiir sie im Allge-
meinen keine regelmifige Darstellung

und es werden neue Berechnungsansiitze :

benétigt. Einige davon, die vor kurzem
in unserer Abteilung entwickelt wurden,
werden hier kurz beschrieben.

Objektrekonstruktion aus verstreuten
Punkten (scattered data)

Wenn man ein reales Objekt durch
ein Netz darstellen mochte, wird es hiiu-
fig zunichst mit einem Laserscanner ab-
getastet. Man erhilt dann eine grofie
Menge im Raum verstreuter Punkte, die
auf der Oberfliche des Objektes liegen
und durch ein Netz verbunden werden

sollen (siehe Bild des Bierkrugs). In neu- :

en Arbeiten wurde dazu eine uniiber-
wachte Lerntechnik basierend auf neu-
ronalen Netzen benutzt. Dabei soll der
Computer ,lernen®, Eigenschaften neuer
Daten aus bereits Bekanntem mit Hilfe
statistischer Analyse vorherzusagen. Dies
ist einer der ersten Ansiitze, bei dem
geometrische Modellierungstechniken
und statistische Methoden kombiniert
wurden, um genaue Rekonstruktionen
von beliebigen Objekten zu erhalten.

Entdeckung von Kriimmungsmerkmalen
auf Netzen

Fiir viele Anwendungen der Bild-
und Objektbearbeitung sind zuverldssige
Methoden zum Auffinden von Kriim-
mungsmerkmalen wichtig — beispiels-
weise wird ein Modell eines Gesichts an
den Wangen nur gering gekriimmt sein,
an der Nase dagegen stirker. Am Max-
Planck-Institut fiir Informatik wurde
eine einfache und effektive Methode
entwickelt, um kriimmungsbasierte Fal-
ten auf Flichen, die durch hochaufls-
sende Netze dargestellt werden, aufzu-
finden. Zwei mogliche Anwendungen
sind Kompression (es gentigt, einige
hundert Falten abzuspeichern, statt
Millionen von Netzknoten, siche Bild
der Max-Planck-Biiste) und qualitative
Flichenbewertung (starkes ,Rauschen”
in einer Fldche fihrt zu vielen feinen
Falten).
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Parametrisierung von Netzen

Parametrisierung von Netzen, das
heifit das (stiickweise) ,Ausrollen” eines
Netzes in der Ebene (siehe Bild des Kuh-
kopfes), ist eine grundlegende Operation
in der Computergraphik. Dabei entste-
hen Verzerrungen (man versuche nur,
eine Orangenschale flachzudriicken,
ohne dass sie reilit), die moglichst gering
gehalten werden sollen. Fiir immer de-
tailliertere Netze bedarf es schneller und
zuverldssiger Techniken, die solche Para-
metrisierungen automatisch berechnen.
Ein neuer Ansatz ist, Variationsrechnung
(ein mathematischer Trick zum indirek-
ten Losen von Differenzialgleichungen)
dafiir zu benutzen. Hier wurden beein-
druckende Ergebnisse bei der Parame-
trisierung von Netzen mit komplexer
Geometrie erzielt. Nichstes Ziel ist es,
diesen Ansatz auf verschiedene Arten
von Verzerrung auszudehnen.

Bierkrug, der aus verstreuten Punkten rekonstruiert
wurde, die von einem Laserscanner gemessen wurden

Rekonstruktion des Modells der Max-Planck-Biiste
aus Oberflachenfalten

Parametrisierung des Netzes eines Kuhkopfes
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informatik

37



38

Geometrische Probleme in der Bioinformatik

In der Bioinformatik gibt es zahl-
reiche geometrische Probleme zu losen.
Solche Probleme treten vor allem dann

auf, wenn es um die Analyse oder Vor-

hersage von molekularen Strukturen geht :
— etwa bei der Proteinstrukturvorhersage

(siehe auch ,ARBY — Automatische Struk-

turidentifikation fiir Proteine” Seite 78)
oder beim molekularen Docking (siche
auch ,Docking und Wirkstoffdesign"
Seite 30 und ,FlexX — Protein-Ligand-
Docking” Seite 79). Beispiele fiir solche
Probleme sind die ridumliche Zerlegung
von Proteinstrukturen in Teilbereiche,
die den einzelnen Aminoséduren zuzu-

rechnen sind — dies ist fiir die Abstands- :

analyse zwischen verschiedenen Amino-
siduren wesentlich — die saubere Defini-
tion einer molekularen Oberfliche, die
schnelle Exploration von Wegen (Trajek-
torien), entlang derer Molekiile aneinan-
der binden, sowie die Quantifizierung
von strukturellen Ahnlichkeiten zwi-
schen Molekiilen. Methoden der algo-
rithmischen Geometrie kénnen jedoch
in diesem Falle kaum ohne wesentliche

Anderungen eingesetzt werden. Das liegt :

daran, dass die Analyse molekularer
Strukturen nicht nur geometrische son-
dern auch energetische Aspekte hat.

Zwei magliche Wechselwirkungsgeometrien
des Eisens

Grob gesagt miissen Molekiile und de-
ren Teile nicht nur ineinander passen

wie ein dreidimensionales Puzzle, son-
dern zwischen den verschiedenen mole-
kularen Komponenten werden auch
Krifte ausgetibt, die optimiert werden
miissen. Die Richtung dieser Krifte —

also die Geometrie dieser Wechselwir-
kungen — ist wiederum durch die zu-
grunde liegende Chemie bestimmt

(siche auch , Chemieinformatik” Seite

31). So kann beispielsweise das lebens-
wichtige Spurenelement Eisen sowohl
von vier als auch von sechs Nachbarn
umgeben sein (siehe Abbildung: Das Eisen-
atom sitzt in der Mitte, die Oberflachen geben

Orte mdglicher wechselwirkender Atome wieder)
und entsprechend unterschiedliche :
Wechselwirkungen eingehen. Schlieflich :
ist da noch das physikalische Ordnungs-
maB der Entropie, das etwas unanschau-
lich ist und im Rechner nur sehr schwer
zu modellieren ist. Aber molekulare
Strukturen minimieren in der Natur ein
Energiemal, das auch die Entropie be-
inhaltet.

Das Ergebnis ist eine komplexe
Methodenansammlung, um den geome-
trischen und den energetischen Aspekt

.

gleichzeitig angemessen zu wiirdigen.
Die entsprechenden Probleme kénnen

dabei nicht exakt gelgst werden, sondern :
werden mit Heuristiken und statistischen

Methoden nur angenihert. Daher wird

die Validierung der Methoden, also die

Analyse, wann die Modellierungresultate

richtig sind und wann falsch, besonders
schwierig und nimmt einen betriichtli-
chen Teil der Zeit in Anspruch.

Am Max-Planck-Institut fiir Infor-
matik werden geometrische Methoden
vor allem beim Docking, bei der Suche
nach Wirkstoffen und bei der Protein-
strukturmodellierung eingesetzt.
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Andreas Kamper

ABT .3 Bioinformatik und Angewandte Algorithmik
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Freiformflichen und Visualisierung

Unterteilungsflachen

Beim Entwurf von geometrischen
Modellen, z.B. fiir Animationsfilme, sind
Unterteilungsflichen (subdivision surfa-
ces) mittlerweile nicht mehr wegzuden-

ken. Griinde dafiir sind die hohe Flexi-

bilitit dieses Flichenmodells und gleich-

zeitig die einfache Handhabung: Der
Designer gibt den groben Verlauf der ge-
wiinschten Fliche vor. Dann wird eine
glatte, dsthetische Fliche automatisch
erzeugt, indem immer wieder bestehen-
de Flichenstiicke (Polygone) feiner un-
terteilt werden.

Nach nur wenigen solchen Unter-
teilungsschritten wirkt das Ergebnis
visuell glatt. Bei der Untersuchung und
beim Entwurf solcher Unterteilungs-
verfahren interessieren Fragestellungen
wie: Was passiert nach unendlich vielen
Unterteilungsschritten? Welche Klassen
von Flichen werden beschrieben und
wie glatt sind sie in mathematischer
Hinsicht? Das Max-Planck-Institut fiir

Informatik befasst sich mit theoretischen :

Problemen dieser Art genauso wie mit
praktischen Aspekten. Hier gilt es z.B.
an Datenpunkte, die mit einem 3D
Scanner gemessen wurden, eine Unter-
teilungsfliche moglichst gut anzupassen,
etwa als Startpunkt fiir einen Kiinstler
oder zur effizienten Speicherung der
Geometriedaten.

Graphik einer Biiste mit grober und feiner
Flachenunterteilung

Modellierung von verteilten Daten

In vielen Anwendungen sind ge-
messene Datenpunkte tiber einen gewis-
sen Bereich verteilt gegeben, und es sol-
len neue, dazwischenliegende Daten-
punkte moglichst gut geschitzt werden,

so dass auch die gegebenen Datenpunkte :

moglichst exakt wiedergegeben werden.
Mit anderen Worten, es soll an die gege-
benen Daten ein mathematisches Mo-
dell angepasst werden, das den ganzen
Bereich beschreibt. So ein Modell kann
z.B. eine Fliche aus Hohendaten rekon-
struieren oder verwendet werden, um
medizinische Daten etwa aus einem
Computertomographen zu visualisieren.
Die Anwendungen und Anforderungen
an solche Verfahren sind vielfiltig.
Wichtig ist meist, dass auch grofie Da-
tenmengen effizient verarbeitet werden
kénnen.

Virtueller Rundflug iiber die Saarschleife, rekon-
struiert aus digitalen Hohendaten
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Vektorfelder

Vektorfelder sind Geometriedaten,
die oft aus anderen Computermodellen
wie etwa Strémungssimulationen resul-
tieren. Da hier nicht eine Fliche, son-
dern fiir jeden Punkt in einem Bereich
ein Pfeil mit Betrag und Richtung ge-
geben ist, stellt die Visualisierung von
komplexen Vektorfeldern etwa zur Un-
tersuchung von Turbulenzen in Stré-
mungsdaten ein interessantes Problem
dar. Das gleiche gilt fiir die effiziente
Speicherung solcher Daten.

Auf beiden Gebieten wird am Max-
Planck-Institut fiir Informatik geforscht:
Dabei werden Verfahren zur Visualisie-
rung von Vektorfeldern entworfen, die
Bereiche dhnlichen Strémungsverhal-
tens mit moglichst wenigen Symbolen
voneinander getrennt anzeigen. Das
Ergebnis sind intuitiv verstindliche
Bilder, die Fachleuten schnell Einblick
in die Daten gewihren. Gleichzeitig
werden Verfahren untersucht, wie Vek-
torfelder komprimiert gespeichert wer-
den kénnen, ohne dass der Zusammen-
hang zwischen den oben genannten
Bereichen verloren geht.

Visualisierung eines Vektorfeldes aus einer
Stromungssimulation

l l I I I max planck institut
informatik
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Ein Mensch in Raum und Zeit

Hintergrund

Ziel dieses Projektes ist die Gewin-
nung von dreidimensionaler Information
iiber eine von mehreren stationéren Vi-
deokameras gefilmte Szene. Ein Modell
der Szene kann dazu genutzt werden,
dem Betrachter des Videos innerhalb
eines gewissen Spielraumes eine freie
Wahl des Blickpunktes zu erméglichen.
Dieses sogenannte 3D Video vermittelt

ein weitaus hoheres Maf3 an Interaktions- :

mdglichkeiten und dreidimensionalem
Gefiihl als sein konventionelles 2D Pen-
dant, und ist ein aktueller Forschungs-
gegenstand der Computer Vision. Wir
beschrinken uns vorerst auf die Offline-
Rekonstruktion von Geometrie in hoher

Qualitit. In der Zukunft wire es aber

auch denkbar, durch den Einsatz von auf :
Rechenzeit optimierten Rekonstruktions-

algorithmen interaktives 3D Fernschen
zu ermdglichen.

Raumzeit-Isoflachen

Da wir die Geometrie von Video-
Sequenzen rekonstruieren wollen, liegt
es nahe, die zeitliche Kohirenz zwischen
den einzelnen Bildern auszunutzen. Dies
ist nicht nur vorteilhaft, sondern sogar
notwendig, um dem Betrachter den Ein-
druck einer fliissigen Bewegung zu sug-
gerieren. In unserem Ansatz ist zeitliche

Ein einzelnes Bild aus den acht Eingabevideos

Kontinuitit fester Bestandteil des geo- iiber Nacht die optimale Geometrie fiir

metrischen Modells: Wir betrachten die alle Bilder einer Videosequenz simultan.
Szenengeometrie als eine dreidimensio- Die Resultate sind zumindest gleich-
nale Hyperfliche, die in der Raumzeit wertig und in den meisten Fillen besser
eingebettet ist. Schneidet man diese als solche, die mit etablierten Verfahren

Hyperfliche mit einer Ebene konstanter @ wie dem space-carving erreicht werden.

Zeit, so ergibt sich die zweidimensionale : Insbesondere sind wir in der Lage, durch :

Oberflichengeometrie zu diesem Zeit- die Bedingung der zeitlichen Kontinuitiit

punkt. Da wir es stets mit einer glatten auch solche Regionen zu rekonstruieren,
Fliche zu tun haben, wird eine konti- welche durch kurzfristige Verdeckungen
nuierliche Anderung der Geometrie in einzelnen Bildern nicht mehr sicht-

mit der Zeit gewiihrleistet. . bar sind.

Unser Verfahren zur 3D Rekonstruktion

Es bleibt das Problem, diejenige
Hyperfliche zu finden, welche optimal
zu den Eingabedaten passt. Um dies zu
erreichen, definieren wir eine Energie
auf der Menge aller glatten Hyperfl-
chen, welche misst, wie gut eine gege-
bene Fliche zu den Videodatenstromen
passt. Die Energiefunktion ist gegeben
durch ein Flichenintegral tiber ein loka-
les Fehlermalf}, welches die Farbdiffe- :
renz der Projektionen eines Oberflichen-
punktes berechnet. Um das Funktional
zu minimieren, wurde die fiir den zwei-
dimensionalen Fall bekannte Methodik

durch ein fortgeschrittenes mathemati-
sches Verfahren auf den allgemeinen " Rekonstruierte G

Fall beliebiger Dimensionalitit verall-
gemeinert. Ein Grofirechner ermittelt

KONTAKT
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4

Optische Tomographie — Flammen einfangen

Ziel

Ziel unserer Forschung ist eine
volumetrische Rekonstruktion von zeit-
lich verinderlichen, volumetrischen
Daten mit Hilfe von Multi-Video Auf-
nahmen. Dies dient der realistischen
Darstellung von volumetrischen Effek-
ten wie Feuer, Rauch und Lichterschei-
nungen am Computer. Die rekonstruier-
ten Modelle kénnen zur Darstellung des
Effektes aus beliebiger Perspektive ver-

wendet werden.

KONTAKT
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Vorgehensweise
Zur Aufnahme der Multi-Video-

daten verwenden wir ein Multi-Kamera-
system mit zur Zeit 8 Kameras. Diese
sind miteinander synchronisiert und
nehmen somit Videodaten zum selben
Zeitpunkt aus verschiedenen Perspek-
tiven auf. Zusitzlich wird die Position
und Blickrichtung der einzelnen Kame-
ras mathematisch bestimmt. Das Resul-
tat sind sogenannte kalibrierte Multi-
Videosequenzen. Diese sind die Voraus-
setzung fiir jegliche Art von 3D-Rekon-
struktion.

Die geringe Anzahl von 8 verschiedenen

Kamerablickrichtungen wird zur automa-

tischen Berechnung eines dreidimensio-
nalen Modells des Effektes benutzt.
Durch die Anwendung auf die gesamte
Multi-Videosequenz wird ein zeitab-
hingiges, volumetrisches 3D-Modell er-

zeugt, welches aus beliebiger Perspektive :

visualisiert werden kann.

Losungsansatz

Das Problem der Rekonstruktion
einer Funktion aus ihren Projektionen
wird im Allgemeinen als Tomographie
bezeichnet. Daher orientiert sich unser
Verfahren an in der Medizin tiblichen
Verfahren zur Computer-Tomographie
(CT). In der Medizin stehen allerdings
wesentlich mehr Daten (Perspektiven)
zur Verfiigung, aullerdem wird durch die
Verwendung speziell konstruierter, teurer
Apparaturen das Problem von drei Di-
mensionen auf eine Reihe von zweidi-
mensionalen Problemen vereinfacht.
Unter praktischen Gesichtspunkten ist
eine solche Einstellung unseres Kamera-
systems nicht moglich, weshalb wir das
volle dreidimensionale Problem algebra-
isch formulieren. Diese Formulierung
resultiert in einem groflen linearen Glei-
chungssystem, welches mit Hilfe von ite-
rativen Losungsverfahren gelost wird.

lll I max planck institut
informatik
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Informationsdienste, auf die iiber das Internet
zugegriffen werden kann, reichen von digita-
len Bibliotheken und virtuellen Museen iiber
Proteindatenbanken und andere wissen-
schaftliche Datenarchive bis hin zu Such-

maschinen und E-Commerce-Anbietern. Die

Dienstqualitét dieser vielfaltigen ,E-Services” -

ist jedoch alles andere als befriedigend:
unakzeptabel lange Antwortzeiten und zu
wichtigen Zeiten nicht verfiighare Dienste
sind ebenso wie unbrauchbare Suchresultate

haufig zu beobachtende eklatante Mangel.

Ein zentrales Ziel der Informatik-
forschung muss daher sein, das Internet
der Zukunft nicht einfach wie bisher
dem Kommerz und den Zufilligkeiten
industrieller Trends und Interessen zu
tiberlassen, sondern aktiver als bisher

systematisch mitzugestalten und zu einer :

hochgradig verldsslichen Infrastruktur
unserer Informationsgesellschaft zu ent-
wickeln, in der Informationsdienste mit
Leistungsgarantien betrieben werden.
Insbesondere muss die Suchtechnologie
fiir das Web, auf der im wesentlichen
auch das Suchen in Intranets, digitalen
Bibliotheken und wissenschaftlichen
Datenarchiven beruht, signifikant ver-
bessert werden, um die anspruchsvol-
leren Informationsbediirfnisse von Wis-
senschaftlern, Studenten und anderen
Individualisten mit hoher Prizision und
akzeptabler Effizienz befriedigen zu
kénnen.

Am Max-Planck-Institut fiir Infor-
matik werden diese Themen in verschie-
denen Abteilungen unter verschiedenen
Blickwinkeln untersucht. Die aktuellen
Arbeiten reichen von der intelligenten
und effizienten Informationssuche
tiber die Gewihrleistung von ,Quality-
of-Service“-Eigenschaften und die Opti-
mierung von Internet-Protokollen bis zu
Anwendungen in der Jurisprudenz, wo
die Relevanz der Globalisierung und die
damit einhergehenden Fragestellungen
tiberdeutlich sind. Das Institut ist an
mehreren grofien Forschungsprojekten
der EU beteiligt, bei denen Internet-
Aspekte zentral im Vordergrund stehen.

Ein grundlagenorientiertes EU-
Projekt, in dem die Abteilung Algorith-
men und Komplexitit und die Abteilung
Datenbanken und Informationssysteme
intensiv zusammenarbeiten, ist DELIS
(Dynamically Evolving Large-Scale In-
formation Systems). Hier werden Prin-
zipien selbstorganisierender komplexer
Systeme untersucht. Wie etwa kann ein
Wissenschaftler, der nach Spezialinfor-
mation sucht, schnell mit Hilfe des In-
ternets Daten- und Wissensressourcen
sowie andere Wissenschafler, die sich
aktuell mit einschldgigen Themen be-
schiftigen, finden und in einen dynami-
schen E-Science-Verbund einbezichen?
Wie stellt man sicher, dass in einem
grofen Rechnerverbund mit Tausenden
oder Millionen von hochgradig fluktu-
ierenden Knoten, einem sogenannten
,Peer-to-Peer-System”, jeder jeden errei-
chen kann, und zwar schnell und mit
moglichst geringer Belastung des Netz-
werks? Mit welchen Mechanismen aus
der skonomischen Spieltheorie kann
man Anreize zur elektronischen Koope-
ration schaffen und Trittbrettfahrer

identifizieren? Losungen dieser aktuellen :

Forschungsfragen wiirden die Vision

der Welt als globalem Dorf in Greifweite
bringen und entscheidend zu einer in-
telligenten und verlisslichen, Internet-
basierten Infrastruktur unserer Gesell-
schaft beitragen.
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Finden, was man sucht

Konzepte statt Worte

Gut die Hilfte aller Suchanfragen
an herkommliche Suchmaschinen schei-
tern daran, dass es nicht die Worte der
Suchanfrage sind, die gesucht wurden,
sondern das dahinterstehende Thema
oder Konzept. Suche ich in meinen
tausenden von Mails nach ,Geburtstag"
finde ich vielleicht nicht die eine ge-
wiinschte Nachricht, in der nur davon
die Rede ist, dass jemand 50 Jahre alt
wird, ohne dass das Wort Geburtstag
explizit erwithnt wird. Oder die Such-
anfrage ,Matrix Zerlegung” findet keine
Arbeiten, wo nicht von Zerlegung, son-
dern von Faktorisierung die Rede ist,
oder die statt von Matrizen von linea-
ren Gleichungssystemen sprechen. Es
scheint, man misse zur Ldsung dieses
Problems Wissen in die Suchmaschine
einbauen: welche Worte bedeuten Ahn-
liches (Synonymie) und was kann ein-
und dasselbe Wort alles bedeuten (Poly-
semie). Aber das ist ein sehr aufwindi-

ges und wartungsintensives Unterfangen.

Geht es nicht auch, zumindestens teil-
weise, automatisch?

internet 020100
web 2100 00
surfing 110 1 11
beach 0011 11
hawaii 00 2 2 2 1

Bild 1 Eine einfache Wort-Dokument-Matrix. Jede
Spalte entspricht einem Dokument. Das zur dritten
Spalte gehdrende Dokument beispielsweise enthélt
einmal das Wort ,,beach” und zweimal das Wort
hawaii”, aber keins der anderen Warter. Fiir eine
Suchanfrage ,internet” scheinen die Dokumente 1
und 3 erstmal nicht unterscheidbar.
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Konzeptsuche = Matrixzerlegung

Eine kompakte und bewihrte Art,
eine Menge von Dokumenten im Rech-
ner zu reprisentieren ist die sogenannte
Wort-Dokument-Matrix. Dabei ent-
spricht jede Zeile einem der tiberhaupt
irgendwo vorkommenden Warter und
jede Spalte einem Dokument; ein be-
stimmter Eintrag in der Matrix gibt
dann an, mit welcher Signifikanz — zum
Beispiel einfach wie oft — das entspre-
chende Wort in dem entsprechenden
Dokument vorkommt. Fiir die Menge
der von Google indizierten Dokumente
wiire das z.B. eine ca. 2 Millionen x
4 Milliarden Matrix. Diese ist allerdings
sehr diinn besetzt, d.h. die meisten Ein-
triige sind Null, weil ja jedes Dokument
nur einen Bruchteil aller méglichen
Warter enthilt.

Verbliiffenderweise lisst sich nun
das eingangs beschriebene Problem der
Konzeptsuche als folgendes (erstmal)
rein mathematisches Matrixzerlegungs-
problem formulieren: fiir eine gegebene
Wort-Dokument Matrix A mit m Zeilen
(Wortern) und n Spalten (Dokumenten)
und fiir eine gegebene Anzahl von Kon-
zepten k, finde eine Matrix C mit m

Zeilen und k Spalten (die den Konzepten

entsprechen) und eine Matrix A' mit k
Zeilen und n Spalten, deren Produkt die
gegebene Matrix A moglichst gut anné-
hert. Die Spalten von C entprechen
dann den Konzepten, ausgedriickt in
Woirtern, und die Spalten von A' der

Darstellung der Dokumente als Kom-
bination von Konzepten und nicht Wor-
tern. Die untenstehenden Abbildungen
versuchen dieses Prinzip anhand eines
Beispieles zu erldutern. Dass das Ganze
tiiberhaupt funktionieren kann, liegt da-
ran, dass die Dokumente selber, in de-
ren Erstellung ja viel Intelligenz geflos-

sen ist, schon sehr viel Information darii- :
ber enthalten, welche Warter thematisch

zusammengehéren.

Unsere Forschung

Der Matrixzerlegungsansatz funk-
tioniert erstaunlich gut in der Praxis,
aber bis heute weily man nicht wirklich
warum. Es gibt eine Unzahl von Varian-
ten, Parametern, Heuristiken, Tricks um
wirklich gute Resultate zu erzielen, aber
welche Mallinahmen nun fiir die einzel-
ne Anwendung entscheidend sind bzw.
welche Parameter wie gesetzt werden
miissen, bleibt oft ein Ausprobieren.
Wir arbeiten daran, mathematisch zu
verstehen, unter welchen Umstinden
welche Verfahren wie gut funktionieren,
mit dem letztlich wiederum sehr prakti-
schen Ziel, die automatischen Verfahren
mit externem Wissen kombinieren zu
konnen. Es wird namlich schnell klar,
dass das Problem der Konzeptsuche
zwei Anteile hat: einen, den besser eine
Maschine tibernimmt, und einen, der
zusitzliches Wissen von aullen benotigt.
Um die beiden Ansitze optimal kombi-
nieren zu konnen, braucht es ein tiefes
Verstindnis.

05 00 00 . www~
05 10 1.0 ,Hawaii”

(=}
-

beach

hawaii 0 2

internet 2 0 10 10 00
web 2 0 00 00 10
surfing 1 1

Bild 2 Das Produkt der beiden Matrizen ergibt eine
Matrix, die der aus Bild 1 sehr &hnlich ist. Jede der
beiden Spalten der linken Matrix kann als Konzept
aufgefasst werden, wobei die Eintrége angeben wie
sehr ein Wort auf das Konzept hinweist. Die rechte

Matrix stellt jedes Dokument als Kombination dieser
Konzepte dar. Eine Suchanfrage nach , internet”
konnte jetzt eindeutig dem ersten Konzept zugeordnet
werden, womit jetzt Dokument 1 klar als relevanter
als Dokument 3 erkennbar wird. Und das, obwohl kei-
nes der beiden das Wort selbst enthélt!

eJustice — Sicherheits- und Verstindlichkeitsprobleme

in der Rechtsprechung

Das vereinte Europa wiichst wirt-
schaftlich immer mehr zusammen. Da-
her ist es immer héufiger notwendig,
dass Justizbehorden eines Landes mit
Institutionen in anderen Mitgliedsstaa-
ten zusammenarbeiten. Dies ist in der
Praxis oftmals schwieriger, als es auf
den ersten Blick erscheint: schon aus
der groflen Anzahl der europiischen
Rechtsordnungen ist ersichtlich, dass
kein Jurist allein bei allen grenziiber-
schreitenden Sachverhalten tiber das

erforderliche Fachwissen verfiigen kann.

Im Rahmen des eJustice-Projektes
soll ein System entwickelt werden, in
dem solches Wissen kodiert werden
kann, damit es spiter den Beteiligten
als Assistenzsystem sowie zur Teilauto-
matisierung grenziiberschreitender
Arbeitsabliufe zur Verfiigung gestellt
werden kann.

Da das in dem System abgelegte
Wissen tiber juristische Arbeitsabldufe
sehr umfangreich werden kann, ist es
entscheidend, die Korrektheit des be-
schriebenen Wissens automatisch nach-
weisen zu konnen. Korrektheit hat im
Rahmen des eJustice-Projektes zwei
Bedeutungen: Zum einen zielen die be-
teiligten Forscher darauf ab, mit Hilfe
des Computers zu zeigen, dass die be-
schriebenen Arbeitsabliufe sich im ge-

setzlich vorgegebenen Rahmen bewegen.

Zum anderen soll die Sicherheit wiih-
rend der Ausfithrung der Arbeitsabldufe
sichergestellt werden. Hier gilt es z. B.

nachzuweisen, dass als vertraulich” klas-
sifizierte Dokumente nur an autorisierte
Personen weitergeleitet werden kinnen,
alle begonnenen Arbeitsabliufe auch zu
einem Ende kommen, etc. Ein weiterer
wichtiger Aspekt ist die Authentifizie-
rung von Personen. Wenn sensible Ar-
beitsabldufe mit Hilfe des Computers
automatisiert werden, muss gewihrlei-
stet sein, dass die beteiligten Akteure
auch die Personen sind, fiir die sie sich
ausgeben.

Um diese Eigenschaften zu tiber-
priifen werden Analyseverfahren ange-
wandt und weiterentwickelt, die ur-
spriinglich in der Analyse von Software-
Programmen zum Einsatz kommen. Das
Max-Planck-Institut fir Informatik wird
diese Verfahren im Rahmen des eJustice-
Projektes zur Anwendungsreife weiterent-
wickeln. Dabei findet eine enge Zusam-
menarbeit mit Industriepartnern wie der

SAP AG und der Thales Group statt.
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Automatische Animation von virtuellen Sprechern

Eine ansprechende Priisentation
von Internet-Inhalten kann einen grofien
Beitrag zur Akzeptanz dieses Mediums
leisten. Langfristig ist es erstrebenswert,
Internetprisentationen so attraktiv wie
Fernsehsendungen zu machen, dabei
aber aus den zur Verfiigung stehenden

Inhalten automatisch eine auf das indivi-

duelle Benutzerprofil zugeschnittene
Prisentation wie zum Beispiel Nach-
richten oder Dokumentationen zu gene-
rieren. Virtuelle Sprecher spielen in die-
sem Szenario eine entscheidende Rolle.
Am Max-Planck-Institut fiir Informatik
wurden Beitrdge zu einer Reihe von
Problemstellungen dieses aktuellen For-
schungsgebietes geleistet.

Lernbasierte 3D Gesichtsanimation

Aus einer Datenbasis von dreidimen- :

sionalen Laserscans eines Gesichtes bei
verschiedenen Gesichtsausdriicken und
Mundstellungen wurden mit einem au-
tomatischen Verfahren die spezifischen
dreidimensionalen Mundbewegungen
ermittelt. Diese kénnen nun kontinuier-
lich ineinander tiberfiihrt, gemischt und
auf andere Personen tibertragen werden.
Oberflichendetails wie etwa Falten wer-
den bei diesem Ansatz automatisch er-

fasst und tibertragen.

Dreidimensionale Scans von verschiendenen
Mundstellungen einer Versuchsperson

Das Méadchen in dem Gemélde von Vermeer (oben
links) kann mit erlernten dreidimensionalen Mund-
bewegungen zum Sprechen gebracht werden.

Animation von Gesichtern in Bildern
und Videos

Gesichter in Bildern und Videos
bei beliebiger Orientierung und Beleuch-
tung kénnen animiert werden, ohne
einen dreidimensionalen Scan oder an-
dere zusitzliche Daten der Person her-
anzuzichen. Zu diesem Zweck wird zu-
niichst mit einem von Mitarbeitern des
Max-Planck-Instituts fiir Informatik ent-
wickelten Verfahren die dreidimensio-
nale Gesichtsform aus einem Einzelbild
rekonstruiert. Auf das rekonstruierte
Modell werden die erlernten Mundbe-
wegungen tibertragen, und das Resultat
wird wieder in das Ausgangsbild zuriick-
gezeichnet. In Kombination mit Sprach-
verarbeitungsprogrammen kann das
System Personen in Bildern zum Spre-
chen bringen. Die Flexibilitdt in Bezug
auf die Ausgangsdaten sowie der Grad
der Automatisierung sind bislang in der
Computeranimation einzigartig.

Lebendige Sprachanimation

Wenn Menschen sprechen, bewe-
gen sich nicht nur die Lippen, sondern
auch Augenbrauen und Augenlider, der
Kopf wird gedreht, die Blickrichtung

variiert usw. Animationen, die das nicht

berticksichtigen, wirken hélzern, und der :

Benutzer verliert schnell das Interesse.
Nichtverbale sprachbezogene Gesichts-
ausdriicke sind nicht nur schmiickendes
Beiwerk, sondern erleichtern das Ver-
stindnis des Gesagten, unterstreichen
zum Beispiel betonte Passagen. Aufbau-
end auf Ergebnissen aus der Psychologie
werden solche Gesichtsausdriicke im
Animationssystem automatisch erzeugt.
Sie kénnen folgendermalien kategorisiert
werden:

. lNustratoren unterstreichen das Gesagte.

Sie sind eng an die Satzmelodie gekop-

pelt. Die Augenbrauen zum Beispiel wer-

den hiufig zusammen mit der Tonhshe
angehoben und wieder gesenkt.

. Punktuatoren treten dort auf, wo im ge-
schriebenen Text ein Satzzeichen stehen
wiirde. Solche Stellen sind meist durch
kurze Pausen gekennzeichnet. Diese
Ausdriicke, wie zum Beispiel Augen-
zwinkern, helfen das Gesagte zu struk-
turieren.

. Regulatoren steuern die Interaktion im
Dialog. Withrend Pausen zum Beispiel
schaut der Sprecher vom Zuhorer weg
und signalisiert so, dass er weiterspre-
chen méchte.

. Manipulatoren erfiillen physische Auf-
gaben, unwillkiirliches regelmifiges
Zwinkern zum Beispiel hilt das Auge
feucht.

. Affect Displays sind Gesichtsausdriicke,
die Emotionen zugeordnet sind. Im
Gegensatz zu allen anderen genannten
Kategorien muss der Benutzer Position
und Art der gewiinschten Emotion
angeben.
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Fokussiertes Web-Crawling mit BINGO!

Bei der Suche nach Informationen
zu einem Spezialistenthema wie etwa
,Percolation Theory” oder ,Gene Expres-
sion Data Analysis” liefern die Suchma-
schinen fiir das World-Wide-Web oft
gute Einstiegspunkte, man muss jedoch
zeitaufwiindig viele Treffer durchprobie-
ren und mehrere Hyperlinks weiterver-
folgen, um sich zu den besten Informa-
tionsquellen vorzuarbeiten. Die Technik
des fokussierten Crawlings hilft, den
Benutzer zu entlasten und wesentliche
Teile der intellektuellen Arbeit zu auto-
matisieren.

Ein thematisch fokussierter Craw-
ler startet mit einer Anfrage, aus der
(z.B. durch Verwendung konventioneller
Web-Suchmaschinen) Ausgangspunkte
fiir das Crawling erzeugt werden. Die
Interessen des Benutzers werden durch
eine Menge von thematisch gegliederten
Web-Seiten spezifiziert. Ein solches
Profil kann z.B. aus den individuellen
Browser-Bookmarks abgeleitet werden.
Das von uns entwickelte Softwaresystem
BINGO! nimmt auf diesen Modus Be-
zug: das Akronym steht fiir Bookmark-
Induced Gathering of Information. Die
Seiten des Interessensprofils dienen als
Trainingsdaten fiir einen automatischen
Klassifikator, der beim Crawling jede be-
suchte Seite auf thematische Relevanz
kontrolliert. Als nidchste Ziele werden
Hyperlinks bevorzugt, deren Ausgangs-
seiten thematisch gut passen und zudem
eine hohe Autoritit haben. Letzteres

[ roor |

[ avlaufe | [Ausbidung | [ Bemfe |

wird durch Linkanalysetechniken wiih-
rend des Crawls berechnet.

Die resultierende Informations-
sammlung dient zur erneuten Auswer-
tung der urspriinglichen Anfrage, wobei
im Ranking der Treffer Klassifikations-
giite, Autoritit und weitere Male be-
riicksichtigt werden, deren Berechnung
fiir eine universelle Web-Suchmaschine
zu aufwindig wire. BINGO! bietet zu-
sdtzlich eine ganze Reihe von interakti-
ven Maglichkeiten zur Filterung und
Reorganisation der gesammelten Daten.
Experimente zeigen, dass auf diese Wei-
se die Resultatsgiite fiir anspruchsvolle
Anfragen signifikant verbessert wird.

Potentielle Schwachstellen eines
fokussierten Crawlers sind der Umfang
der initialen Trainingsdaten und die
Prizision des resultierenden Klassifi-
kators. Fiir den Ausgleich verwendet
BINGO! eine Technik des sogenannten
semi-iiberwachten Lernens. Nachdem
hinreichend viele neue Web-Seiten vom
Klassifikator akzeptiert worden sind,
wird aufgrund der Klassifikationsgiite

und der Autoritit der Seiten eine Menge

charakteristischer ,Archetypen” des Pro-
fils bestimmt. Diese Dokumente ergin-
zen die urspriinglichen Trainingsdaten,
damit ein verbessertes Klassifikations-
modell generiert werden kann. In Ex-
perimenten auf Benchmark-Daten und
realen Web-Daten zeigt diese Methode
sehr gute Ergebnisse.

Energie | [ OTHERS |

B 855

| [ Metat | [Emahung | |

KONTAKT

Sergej Sizov

ABT .5 Datenbanken und Informationssysteme
Telefon +49.(0)681.9325.500

Email  sizov@mpi-inf.mpg.de

Suchergebnisse

Eine wichtige Anwendung des fo-
kussierten Crawlings ist die automati-
sche Generierung und Pflege von fach-
spezifischen Informationsportalen, deren
Aufbau mit umfangreichen Experten-
Recherchen verbunden ist. Ein Beispiel
dafiir ist der Aufbau eines Portals fiir
Handwerksbetriebe mit Informationen
iiber Berufszweige, Ausbildungsmoglich-
keiten, Forderungsprogramme, usw..
Durch fokussiertes Crawling kinnen
solche Informationssysteme weitgehend
automatisch zu drastisch niedrigeren
Kosten gepflegt werden. Eine weitere
Vision fiir unsere Methoden und Werk-
zeuge ist der Aufbau eines umfassenden
Wissenschaftsportals fiir die Informatik
oder sogar dariiber hinaus.

Bookmarks

Arbeitsweise eines thematisch
fokussierten Crawlers
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Automatische Klassifikation von Werkstoffgefiigebildern

Materialographie ist die Wissen-
schaft von der Analyse und Synthese
der Mikrostrukturen von Funktionswerk-
stoffen wie etwa speziellen Keramiken,
Stidhlen oder hybriden Materialien mit
mehreren Schichten. Eine hiufige Auf-
gabe in einem Labor ist die Analyse ei-
ner Materialprobe mit Hilfe einer Mi-
kroskopaufnahme des so genannten
Materialgefiiges (oder der Ausgabe eines
Rasterelektronenmikroskops oder eines
Rontgendiffraktometers). Die Abbildung
zeigt Gefiigebilder verschiedener Typen
von Gusseisen mit Lamellengraphit.
Dieses Material findet intensive Ver-
wendung in der Automobilindustrie,
beispielsweise in Motorblocken oder
Bremsscheiben, und die Materialeigen-
schaften wie Abrieb oder Wirmeabsorp-

tion spielen eine kritische Rolle. Die

Eigenschaften wiederum werden durch
die jeweilige Mikrostruktur bestimmt;
jedes der in der Abbildung gezeigten
Geftige fiihrt zu spezifischen Eigen-
schaften.

Die Klassifikation eines gegebenen
Geftigebildes, also die Zuordnung des
Bildes zu einem bestimmten Werkstoff-
typ wie etwa dem Gusseisen vom Typ E,
ist eine subtile Aufgabe selbst fiir er-
fahrene Werkstoffingenieure. Es ist
wiinschenswert, die Klassifikation mit
Hilfe von trainierten Lernverfahren weit-
gehend automatisch durchzufiihren.
Einerseits liefert dies eine objektivere
und quantifizierte Basis fiir die Klassi-
fikation, und andererseits ist es eine
enorme Arbeitserleichterung fiir weni-
ger gut qualifizierte Labormitarbeiter.

In Zusammenarbeit mit dem
Materialographie-Lehrstuhl von Pro-
fessor Miicklich an der Universitit des
Saarlandes wurde prototypisch ein Soft-
waresystem entwickelt, das Werkstoff-
gefiigebilder analysiert und anhand
von so genannten stereologischen und
Texturfeatures klassifiziert. Die Feature-
berechnung verwendet Techniken der
stochastischen Geometrie, und die Klas-
sifikation basiert auf dem Stiitzvektor-
verfahren, das mit Beispielen trainiert
wird. Fiir die in der Abbildung gezeigten
fiinf Gusseisentypen funktioniert das
System verbliiffend gut. Aktuell wird
an der Weiterentwicklung des Systems
und der zugrunde liegenden Methoden
gearbeitet.
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Virtuelle private Netze — Bessere Anniherungsalgorithmen

Haufig liegt in einem Netzwerk
eine Situation vor, in der eine Auswahl

der Anwender untereinander sicher kom- :

munizieren wollen. Sicher bedeutet hier,
dass Nachrichten garantiert tibermittelt
werden kénnen, und nicht einige Infor-
mationen wegen Netzwerkiiberlastung
verloren gehen.

Ein prominentes Beispiel fiir ein
solches Szenario ist das Internet. Hier
liegt ein gemeinsam genutztes Netz vor,
und jeder, der das Internet nutzt, kennt
die Situation, dass Information langsam,
oder sogar gar nicht tibertragen wird,
weil einige Links (Verbindungen) tiberla-
stet sind. Fiir Internet Service Provider
ist daher eine garantierte Qualitiit ihres
Services von immer groBerer Bedeutung.

Einen Ansatz zur Qualititsgarantie
liefert das Konzept der Virtuellen Priva-
ten Netze (VPNs). Hier liegt ein gemein-
sam genutztes Netz, zum Beispiel das
Internet zugrunde und ein Internet Ser-
vice Provider (ISP) hat mehrere Knoten
in diesem Netz, die miteinander sicher
kommunizieren sollen. Dazu kann der
ISP Verbindungsstiicke des Netzes zu
verschiedenen Preisen mieten. Es wird
also ein privates Netz im gemeinsam
genutzten Netz aufgebaut.
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Der ISP hat zwei Ziele. Zum einen,
muss die Kommunikation zwischen sei-
nen Knoten gesichert werden. Zum an-
deren soll die Miete fiir die Teilstiicke
so gering wie moglich sein. Diese beiden
Ziele stehen sich diametral gegentiber
und jedes fiir sich ist leicht zu l6sen.

Im Zusammenspiel bilden die Ziele ein
schwieriges kombinatorisches Optimie-
rungsproblem, welches wir mit Hilfe von
neuen Algorithmen approximativ l8sen.

Dabei gehen wir von dem soge-
nannten Hose-Modell aus. Tn diesem
Modell muss nicht von vornherein die
Menge an Information spezifiziert wer-
den, die die Knoten paarweise unterein-
ander austauschen. Stattdessen geht
man von individuellen Schranken an
Information aus, die jeder Knoten sen-
det, bzw. empfingt. Dieses Modell er-
laubt grifere Flexibilitit fiir Kommuni-
kation als das starre Modell, in dem von
vornherein bekannt sein muss, wer wem
wieviel Information schickt. Im Internet
ist diese Flexibilitit besonders wichtig,

da neue Knoten errichtet werden kénnen :

und die Last eines jeden einzelnen viel

eher abzuschitzen ist, als der kumulative :

Informationsfluss.

Wir haben in einer Arbeit einen
Algorithmus vorgestellt, der ein VPN
erstellt, dessen Kosten nur einen kon-
stanten Faktor von der optimalen Losung
entfernt sind. Unser Algorithmus verbes-
sert deutlich alle bisherigen Verfahren
zur Errichtung eines giinstigsten VPN
mit Qualititsgarantie. Die garantierte
Giite unserer Losung ist um 40% besser

als die aller bisherigen Verfahren.
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Die ingenieurmaBige Entwicklung von kor-
rekten Programmen und der mathematische
Beweis der Korrektheit sind eine wissen-
schaftliche Herausforderung, die die Infor-
matik seit ihrer Entstehung begleitet. Sie
stellt die fundamentale Frage nach dem
adédquaten mathematischen Modell der
Informationsverarbeitung und der Kommu-
nikation in verteilten Systemen. Adaquat
bedeutet, dass man von der Korrektheit von
Bausteinen auf die Korrektheit des Ganzen
schlieBen kann. Eine Selbstverstandlichkeit
im Briickenbau oder anderen Ingenieurs-
disziplinen, jedoch immer noch ein groBes

Problem in der Software-Technologie.

Korrektheit ist aber nicht nur eine

- wissenschaftliche Herausforderung, die

dem Drang nach Einsicht und Wahrheit
entspringt (ein Drang, den wir auch Bill
Gates und seinen Programmierern zu-
sprechen wollen). Mit Korrektheit ver-

* bindet sich auch ein konkretes kommer-
. zielles Interesse. So wurde z.B. bei Micro- :

soft fiir einen Monat die gesamte Pro-
duktion von neuer Software eingestellt

- zugunsten der systematischen Unter-

suchung von Programmen auf mégliche

Fehlerquellen. Die behérdlich festgelegte

Qualititssicherung der Software des Air-

bus 340 beschiftigte 2 Jahre lang 300

Programmierer; ohne Fortschritte bei
der Automatisierung dieser Aufgabe

miissen fir die nichste Flugzeug-Gene-
- ration (Airbus 380) 20 Jahre und 3000

Programmierer veranschlagt werden.

In den Abteilungen am Max-
Planck-Institut fiir Informatik wird das

- Thema Korrektheit in seinen fundamen-

talen und praktischen Aspekten behan-
delt. Korrektheitsbeweise sind letztlich
Beweise von mathematischen Theore-

. men. Automatisches Beweisen ist ein

ehrgeiziges Ziel: der Computer, selbst ein

- von Mathematikern erdachtes Objekt,

soll fiir die Aktivitdt des Mathematikers
eingesetzt werden (diese Aktivitdt darf

- nicht mit Rechnen verwechselt werden;

darin ist der Computer gut). In einem

- besonders sicherheitskritischen Bereich,
. niamlich zur Verifikation von Verfahren,

die Daten zum Austausch in einem
Netzwerk verschliisseln (sogenannte

- kryptografische Protokolle), zeigt Auto-
. matisches Beweisen schon heute ein
. vielversprechendes Potential.

Automatische Methoden der Veri-

- fikation und Analyse von Steuerungssys-

temen im Transportbereich (Automobil,
Flugzeug, Bahn) werden im Transregio-

Sonderforschungsbereich AVACS (Auto-

- matic Verification and Analysis of Com-
- plex Systems) entwickelt. Die ,eingebet-

teten” Steuerungssysteme dienen dazu,
eine gegebene reale Umgebung (mit

o reellwertigen Messgrofien) in einen

ystabilen Zustand zu bringen. Der
Beweis dieser Stabilitdt durch kontroll-
theoretische Methoden ist aufwiindig

und soll in steigendem Male automati-
siert werden. Gerade bei der Berechnung
- von reellwertigen Daten in Steuerungs-

. prozessen sind Fehler durch Rundungen

bei arithmetischen Operationen nicht
tolerierbar. Methoden der Exakten Arith-

- metik geben Garantien fiir die Exaktheit
- von Ergebnissen.

Das Thema des BMBF-Projekts

VERISOFT ist die Bereitstellung von

* ingenieurmifigen Verifikationsmethoden
*in der deutschen Industrie. In Firmen

© wie Infineon und T-Systems erstellt ein
Team von Ingenieuren den mathemati-

schen Beweis der Gesamtfunktionalitét
eines grolen Programms (wie z.B. eines
Betriebssystems) zundchst manuell und
lidsst dann einen Computer die einzelnen
Beweisschritte in einem interaktiven

Verfahren nachpriifen. Die Verwendung
- von Programmanalyse kann den Auto-
- matisierungsgrad und dadurch die prakti-

sche Durchfiihrbarkeit der Verifikation

- von groflen Programmen betrichtlich

erhohen.

In fehleranfilligen Systemen dienen

sogenannte Recovery-Verfahren dazu,
auch bei Auftreten von Fehlfunktionen
(wie z.B. Prozessabstiirze) die vom Be-
nutzer erwartete Funktionalitit sicherzu-
stellen. In diesem Fall werden mathema-
tisch sichere Garantien verlangt fiir das
Gesamtsystem unter Einbeziehung der
Recovery-Verfahren.
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Automatisches Beweisen

Um das korrekte Funktionieren
einer Hardware oder Software garantie-
ren zu kénnen, muss man sie verifizie-
ren, also die Korrektheit formal nachwei-
sen. Im Zentrum jeder Verifikation steht
die Untersuchung, ob bestimmte Eigen-
schaften aus anderen, bereits bekannten
Eigenschaften eines Systems folgen. Die
Frage, wie man Computerprogramme
zum Losen solcher Beweisaufgaben ein-
setzen kann, hat eine lange Geschichte.
Schon seit den fundamentalen theoreti-
schen Ergebnissen von Gédel und
Turing zu Beginn des zwanzigsten Jahr-
hunderts weil} man, dass nicht alles, was
im mathematischen Sinne wahr ist, auch
beweisbar ist, und dass nicht alles, was
beweisbar ist, automatisch beweisbar ist.
Deduktionssysteme unterscheiden sich
dementsprechend wesentlich in ihrer
Ausdrucksstirke und ihren Eigenschaf-
ten: Entscheidungsverfahren sind auf
eine bestimmte Art von Daten (etwa
reelle Zahlen) spezialisiert und kénnen
innerhalb dieses Bereichs garantiert die
Korrektheit oder Inkorrektheit einer Aus-
sage nachweisen. Automatische Beweiser
fiir die sogenannte erststufige Logik kén-
nen mit beliebigen, in einem Programm
definierten Datentypen umgehen; hier
steht aber nur noch fest, dass sie einen
Beweis finden, falls er existiert — falls
eine Aussage nicht beweisbar ist, dann
suchen sie moglicherweise beliebig lange -
erfolglos weiter. Interaktive Beweiser :
arbeiten auch mit ausdrucksstirkeren als
der erststufigen Logik, sie funktionieren :
allerdings nur mit Benutzerunterstiitzung :
und ohne jede Vollstindigkeitsgarantie. -

Es ist offensichtlich, dass fiir prak-
tische Anwendungen im allgemeinen die
Kombination aller Methoden notwendig
ist: Man benétigt interaktive Beweiser,
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um Probleme komfortabel in einer aus-
drucksstarken Logik formulieren zu kon-
nen und um gréfere Beweise durch
Auswahl geeigneter Strategien steuern
zu kénnen; man benétigt automatische
Beweiser, um den Automatisierungsgrad
des interaktiven Beweisers so weit wie
mdglich zu erhéhen; und man benétigt
Entscheidungsverfahren, um beispiels-
weise rein nummerische Teilaufgaben
effizient zu lésen. Die Losung der logi-
schen wie der technischen Schwierig-
keiten, die eine solche Kombination mit

sich bringt, ist eines unserer Forschungs- :

gebiete am MPT fiir Informatik.

Interakt.
Beweiser

i

Autom.
Beweiser

7 N\

Entsch.- o Entsch.-
Verf. 1 Verf. n

Neben der Kombination von De-
duktionssystemen beschiftigen wir uns
seit langem insbesondere mit dem auto-
matischen Beweisen. Wie arbeitet ein
automatischer Theorembeweiser? Ein
Programm zu schreiben, das aus gegebe-
nen Formeln neue Formeln logisch kor-
rekt ableitet, ist nicht schwer. Allerdings
ist eine logisch korrekte Ableitung nicht
unbedingt eine sinnvolle Ableitung —
wer a + b erstin a + b + 0 und dann in
a+ b+ 0+ 0 umwandelt, der macht
zwar keinen Rechenfehler, kommt sei-
nem Ziel aber keinen Schritt niher.

Das eigentliche Problem besteht also
darin, unter unendlich vielen korrekten
Ableitungen die wenigen sinnvollen Ab-
leitungen heraussuchen zu miissen.

Dabei stellt man zunichst fest, dass es

niitzlich ist, Gleichungen so anzuwen-

den, dass das Ergebnis einfacher wird,

also etwa ,x + 0 = x" nur von links nach
rechts und nicht umgekehrt.

x+0 = x
x+(-x) =0
Xz

y-z Y

kompliziert — einfach

Leider reicht dieser Ansatz aber
nicht immer aus. Man sieht es am Bei-
spiel der Bruchrechnung: Bekanntlich
muss man zuweilen einen Bruch erwei-
tern, bevor man damit weiterrechnen
kann. Beim Erweitern passiert aber
genau das, was man eigentlich vermei-
den méchte: Die Gleichung ,(x-2)/(y-z) =
x/y* wird von rechts nach links angewen-
det — aus einem einfachen Ausdruck
wird ein komplizierterer. Der Super-
positionskalkiil, der 1990 von Bachmair
und Ganzinger entwickelt wurde, bietet
einen Ausweg aus diesem Dilemma,
indem er einerseits vorwirts rechnet,
andererseits systematisch die potentiel-
len Problemfille in einer Formelmenge,
fiir die ein Riickwirtsrechnen unver-
meidbar sein konnte, identifiziert und
repariert. Superposition ist damit die
Grundlage fast aller heutigen Theo-
rembeweiser fiir erststufige Logik mit
Gleichheit, so auch der am Max-Planck-
Institut fiir Informatik entwickelten Be-
weiser SPASS und Bliksem. Aktuell
beschéftigen wir uns hier neben der
oben angesprochenen Kombinations-
problematik insbesondere mit speziel-
len Optimierungstechniken fiir Verifi-
kationsaufgaben.

Automatische Verifizierung von kryptographischen Protokollen

Hintergrund

Mit der Entwicklung offener Netze
wie dem Internet werden Sicherheitsfra-
gen immer wichtiger. Hacker kénnen

Nachrichten, die tiber das Netz gesendet :
werden, mitverfolgen und so an vertrauli-

che Informationen wie z. B. Kreditkar-
tennummern gelangen. Auflerdem kin-
nen sie eigene Nachrichten senden, um

Zugang zu fremden Computern zu erhal-

ten. Zum Schutz gegen solche Angriffe

verwendet man die Kryptographie. Nach- :
richten werden zum Schutz der Geheim- :
haltung verschliisselt und zum Nachweis :

ihrer Quelle signiert.

Der Entwurf kryptographischer

Protokolle ist jedoch besonders fehleran-

fillig. In vielen veréffentlichten Protokol-

len werden Fehler gefunden. Ein Grund
dafiir ist die Tatsache, dass Fehler nicht
vollstindig durch Testreihen entdeckt
werden konnen. Der Fehler zeigt sich
erst in Gegenwart eines arglistigen An-
greifers. Deshalb ist es wichtig, die Kor-

rektheit kryptographischer Protokolle for- :

mal zu beweisen, um sich gegen solche
Fehler zu schiitzen.

Unser Ziel

Zu diesem Thema wurden viele For-
schungsarbeiten durchgefiihrt. Unser An- :

satz zielt auf die Entwicklung von Werk-
zeugen mit folgenden Eigenschaften:

m Sie arbeiten vollautomatisch. Als Ein-
gabe erhalten sie eine formale Be-
schreibung des Protokolls und eine
Eigenschaft, die es zu verifizieren gilt.
Sie liefern automatisch eine Antwort,
die entweder positiv sein kann — ja,

die Eigenschaft ist wahr — oder negativ :

— nein, hier liegt ein Angriffspunkt

vor; und in seltenen Fillen ungewiss — :

ich weil} es nicht, ich konnte die
Eigenschaft nicht beweisen.

m Die Eigenschaft, die sie beweisen, ist
giiltig fiir eine beliebige Anzahl von
Ausfiithrungen des Protokolls — auch
parallel. Dies trifft in der Praxis auf
Server zu, die viele Anfragen parallel
verarbeiten kénnen.

m Sie sind in der Praxis effizient, d. h.

sie konnen komplexe, aus der Realitit

abgeleitete Protokolle in angemessener :

Zeit (Sekunden oder hochstens Minu-
ten) unter Verwendung einer ange-
messenen Speichermenge verarbeiten.

m Sie sind flexibel. Sie kénnen eine
ganze Reihe von kryptographischen
Grundelementen (Verschliisselungen,
Signaturen, ...) verarbeiten und ma-
chen keine zusitzlichen syntaktischen
Einschrinkungen, wie das Protokoll
geschrieben sein muss.

Unsere Losung

Wesentliche Probleme gilt es zu
losen, um diese Ziele zu erreichen. Ins-
besondere kann der Zustandsraum eines

Protokolls unbegrenzt sein, da die Grofe

der Nachricht und die Anzahl der Aus-
fithrungen des Protokolls nicht einge-
schrinkt sind. Deshalb kénnen wir den
Zustandsraum nicht vollstindig erfor-
schen und miissen versuchen, mit Hilfe
so genannter ,sicherer Approximationen”
das Ergebnis zu erzielen. Mehrere ver-
schiedene Zustinde werden von dem

Verifizierer nicht unmittelbar unterschie- -

den, so dass der Verifizierer eine Uber-
approximation fiir die Zustinde, die das
Protokoll erreichen kann, verwendet.
Falls bei der Uberapproximation alle
Zustinde als sicher gelten, dann ist die
Sicherheit des Protokolls gewihrleistet.
Die Uberapproximation kann jedoch
einen unsicheren Zustand enthalten,
withrend das Protokoll tatsichlich sicher

ist. In diesem Fall kénnen wir die Eigen-

schaft nicht beweisen.

Unser Ansatz basiert auf erweiter-
ten Theorembeweisverfahren, die in der
Abteilung Logik der Programmierung
entwickelt wurden. Dies hat zu der
Implementierung des automatischen
Protokollverifizierers ProVerif gefiihrt.

Anwendungen
ProVerif wird auch auferhalb des

Instituts eingesetzt. Beispielsweise nut-
zen Forscher von Microsoft Research
Cambridge dieses Werkzeug zur Verifi-
kation von kryptographischen Protokol-
len, die fiir Web-Services eingesetzt wer-
den. Ein Web-Service ist kurz gesagt
eine Website, die eher fiir die Nutzung
durch Programme als durch den Mensch
entworfen wurde. Web-Services werden
mit einem Sicherheitsstandard zur Ver-
fiigung gestellt, der kryptographische
Grundelemente definiert, die dazu ge-
nutzt werden kinnen, den Service gegen
Angriffe zu schiitzen. Der Standard

lisst jedoch viel Freiheit bei der Wahl
der Kombinationen dieser Elemente in
der Entwicklung von Protokollen. Die
Sicherheitseigenschaften des Protokolls
miissen dann iiberpriift werden. Micro-
soft Research entwickelt gegenwiirtig ein
Werkzeug, TulaFale, um diese Verifika-
tion automatisch ausfiihren zu knnen.
Dieses Werkzeug verwendet ProVerif.
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Stabilitit realer Systeme in sicherheitskritischen Bereichen

Fehler in computer-basierten
Systemen, die in sicherheitskritischen
Bereichen wie Flugzeugen, Ziigen oder
Autos technische Prozesse steuern,
konnen Leben gefihrden. Daher ist ihre
Kontrolle von dulerster Wichtigkeit, um
mogliche Storquellen auszuschalten und
Unfallrisiken zu minimieren. Die Kom-
plexitit solcher Steuerungssysteme ist
gewaltig. Sie ergibt sich aus der Inter-
aktion digitaler und physikalischer
Prozesse, der Vernetzung einer Vielzahl
von Komponenten und dem Einsatz in
wechselnden Umgebungen. Die Funk-
tionen, die die Steuerungsgerite erfiil-
len, werden immer vielfiltiger und an-
spruchsvoller. Alle zwei Jahre verdoppelt
sich die Leistungsfihigkeit der Basis-
komponenten, die in der Regel schnell
und flichendeckend in Verkehrsmitteln
eingesetzt werden. Damit wiichst aber
auch die Fehleranfilligkeit der Systeme.

In dem Sonderforschungsbereich/
Transregio 14 ,Automatische Verifikation
und Analyse komplexer Systeme” (AVACS)
werden solche Systeme analysiert. Ziel
ist es, die Technologie auf eine neue
Ebene zu heben, auf der eine umfassen-
de und ganzheitliche Uberpriifung kom-
plexer Systeme sowie die Vorhersage
ihrer Verldsslichkeit moglich ist.
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Ein wichtiger Punkt bei der Ana-

- lyse sicherheitskritischer Systeme ist der
. Nachweis von Stabilitit beziiglich einer

Sicherheitsanforderung. Befindet sich

ein System erst einmal in einem stabilen
. Zustand, lisst es sich so steuern, dass es
* ihn nicht mehr verlisst. Innerhalb dieses :
© Zustandes ist garantiert, dass das System
die Sicherheitsanforderung erfiillt, z.B. :
. dass eine Mindestdistanz zwischen zwei

- Fahrzeugen eingehalten wird.

Um eine gewiinschte Sicherheits-

. anforderung zu gewihrleisten, muss
. demnach tiberpriift werden, ob das

System einen stabilen Zustand in jedem

* Fall erreicht. Dazu soll ein Verfahren

. entwickelt werden, das automatisch
kontrolliert, ob und wenn méglich auch
. wann ein stabiler Zustand spiitestens

- erreicht wird. Derzeit werden physikali-

. sche Modelle von Systemen betrachtet,

- die heute schon in sicherheitskritischen
Bereichen eingesetzt werden. Thr Verhal- :
* ten wird genau studiert, um einen mégli-
. chen Ansatz fiir eine Methode zu finden, :
© mit der man Stabilitit nachweisen kann.
Ist dieser Ansatz erst einmal ausgereift,

- soll der Nachweis automatisiert und Teil
. eines groferen Programms werden, mit

. dessen Hilfe komplexe Systeme ausfiihr-
lich kontrolliert werden kinnen.

Cockpit einer Boeing 747-300. Das korrekte Funktio-
nieren von Flugleitsystemen spielt eine iiberlebens-
wichtige Rolle in der Luftfahrt.

Anwendung finden die neuen Kontrolimethoden

z.B. bei Zugsicherungssystemen im europ iten
ETCS-Standard.
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AVACS: Transregionaler Sonderforschungsbereich der
Universitaten Oldenburg, Freiburg und Saarbriicken
sowie des Max-Planck-Instituts fiir Informatik.

Exakte Arithmetik

Liegt das Saarbriicker Schloss links
oder rechts der Saar? Um diese Frage zu
entscheiden nehmen wir an, dass wir
die Koordinaten des Schlosses und den
Verlauf der Saar kennen. Zunichst ver-
einfachen wir die Rechnung: wir neh-
men weiter an, dass die Saar in Saar-
briicken eine Gerade beschreibt. Die
Gleichung dieser Geraden sei bekannt.

Aus: Kettner, Mehlhorn, Pion, Schirra, Yap: Anatomy
of Algorithmic Failures: A Case Study in Geometric
Nonrobustness
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Es gibt eine Formel, die uns sagt,
ob das Schloss links oder rechts der
Saar liegt. Wir berechnen diese Formel
fiir einige Punkte und erhalten das
nebenstehende Bild. (Die Diagonale
beschreibt die Saar.) Die roten Punkte
liegen (nach den Berechnungen) rechts
der Diagonalen, die blauen Punkte
links der Diagonalen und die gelben
Punkte auf der Diagonalen. Das Ergeb-

nis ist verbliiffend. Punkte, die eindeutig :

links der Diagonalen liegen, werden als
auf der Diagonalen oder sogar als rechts
der Diagonalen gekennzeichnet. Das Er-
gebnis der Rechnung kann total falsch
sein. Wir kénnten berechnen, dass das
Saarbriicker Schloss in der Saar liegt!
Das Ergebnis wird sogar noch schlech-
ter, wenn wir die Saar stiickweise mit
Kurven darstellen.

Was ist schief gegangen? Die Be-
rechnung wurde mit Standard-Flief3-
kommaarithmetik durchgefiihrt. Reelle
Zahlen haben normalerweise eine un-

endliche Dezimaldarstellung und kénnen

daher nicht als FlieBkommazahlen dar-
gestellt werden. Runden und inexaktes
Rechnen fiihren zu den falschen Ergeb-

nissen.

Ein korrekter geometrischer Algo-
rithmus wird unzuverlissig, wenn man
ihn mit FlieBkommaarithmetik imple-
mentiert. Computer kénnen nur end-

liche Zahlen reprisentieren. Es ist also
nicht méglich, die exakten Werte der
Zahlen, mit denen die Algorithmen rech-
nen, anzugeben. Dennoch wollen wir
zuverlissige geometrische Algorithmen
implementieren. Ist das moglich?

In gewisser Weise ja. Mit einer
bestimmten Klasse reeller Zahlen (reelle
algebraische Zahlen) kann man exakt
rechnen. Entscheidungen in der Geome-
trie beruhen oft auf dem Vergleich zwi-
schen zwei reellen algebraischen Zahlen.
Exakte Arithmetik bedeutet, dass alle
diese Entscheidungen korrekt getroffen
werden.

In LEDA (Seite 76) und EXACUS
(Seite 36) haben wir zwei Methoden fiir
exakte Arithmetik mit reellen algebrai-
schen Zahlen implementiert. Die Imple-
mentierung der Vergleiche ist effizient
und exakt. Falls die zu vergleichenden
Zahlen sehr weit auseinanderliegen (so
dass auch eine inexakte Implementie-
rung zu korrekten Ergebnissen fiihrt),
sind die beiden Implementierungen in
der Laufzeit vergleichbar zu den inexak-
ten Methoden. In den Fillen, in denen
die inexakten Methoden falsche Ergeb-
nisse liefern, sind LEDA und EXACUS
korrekt. Diese Implementierungen wer-
den erfolgreich in geometrischen Frage-
stellungen angewendet.

l l I I I max planck institut
informatik



Programmanalyse und -verifikation

Softwarefehler zeigen sich jeden
Tag, mit teilweise gefihrlichen Konse-

quenzen. Deshalb will man sicherstellen, :

dass Programme korrekt funktionieren,
bevor sie ausgefiihrt werden.

Ein Programm auf verschiedenen
Eingaben auszufiihren und sein Verhal-

ten dabei zu beobachten — diese Technik

ist als Testen bekannt — kann helfen,
einige Fehlerquellen zu finden. Manche
Fehler bleiben aber unentdeckt, da die
Anzahl der Testldufe, die man braucht,
um alle moglichen Verhaltensweisen des
Programms zu untersuchen, sehr grof3
sein kann. Einige Fehler kénnen erst gar
nicht durch Testen entdeckt werden, da
man dafiir einen unendlich lange laufen-
den Test ausfiihren miisste.

Wie kinnen wir jede einzelne Ver-
haltensméglichkeit eines Programms un-
tersuchen und auf Korrektheit priifen?
Dafiir wenden wir mathematische und
logische Methoden an, die Programme
als abstrakte mathematische Objekte
behandeln und dariiber formal fundierte
Aussagen liefern. Wir formulieren die
Korrektheitsbedingungen ebenfalls als

logische Eigenschaften von Programmen. :

Die Verifikation einer Eigenschaft wird

Programm P, Eigenschaft ¢

Ubergangsrelation R,

Zustandsmenge W,

Wiederholende Zustinden W,

Transitionsivariante T' C W x W

R 8
2: ToR C T

N

ad

TN (Wp x Wg) disjunktiy

auf lokales Beweisen reduziert, zum
Beispiel dass die Ausfiihrung einer Pro-
grammzeile auf einer bestimmten Ein-
gabe zu einer gewissen Ausgabe fiihrt.
Dafiir verwendet man Methoden, die
moglicherweise unendliche Mengen
von Programmeingaben, -ausgaben und
Zwischenwerten symbolisch, d.h. mit
Hilfe von Formeln, beschreiben und
handhaben.

Wir entwickeln automatische Me-
thoden zur Verifikation von so genann-
ten liveness-Eigenschaften. Diese Eigen-
schaften verlangen, dass etwas Gutes,
z.B. Bearbeitung einer gestellten Anfra-

ge, in jeder Programmausfiithrung irgend- :

wann bestimmt eintreten wird. Ein
klassisches Beispiel einer liveness-Eigen-
schaft ist das ,starvation freedom": wenn
ein Prozess versucht, auf eine gemeinsa-
me Resource zuzugreifen, wird er auch
irgendwann Zugriff erhalten.

Die Verletzung einer liveness-Eigen- -

schaft kann nicht durch Testen festge-
stellt werden. Das liegt daran, dass sie
nur durch eine unendliche Folge von
Programmzustinden widerlegt werden
kann, ein Testlauf muss jedoch in einem
endlichen Zeitraum abgeschlossen wer-

wohl-fundiert

P erfiillt

Beispiel fiir eine Transitionsinvarianten-basierte
Beweisregel

den. Verifikation von liveness-Eigen-
schaften reduziert sich auf den Beweis
von Terminierung. Wir fiithren ein neues
Konzept von Transitionsinvarianten ein,
das die Automatisierung von Terminie-
rungsbeweisen erlaubt.

Die Umsetzung unserer Ergebnisse
geschicht durch die Entwicklung von
automatischen Verifikationswerkzeugen
am Max-Planck-Institut. Diese Werk-
zeuge werden im Rahmen des Verisoft-
Projekts in die interaktiven Verifikations-
umgebungen Isabelle (TU Miinchen)
und VSE (DFKI) integriert und erhs-
hen dadurch die praktische Durchfiihr-
barkeit der Verifikation von groflen
Programmen.

erisort
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Recovery-Garantien fiir Internet-Anwendungen

Internet-Anwendungen spielen
eine immer gréfere Rolle in unserem
Leben. Viele Unternehmen und staatli-
che Institutionen stellen ihre Dienste
Privat- und Geschiftskunden als so ge-
nannte Web-Services zur Verfiigung. Die
Palette reicht von elektronischen Auktio-
nen {iber Homebanking, automatisierte
Beschaffung und Vertrieb bis hin zu
elektronischen Formularen fiir Steuer-
erklirungen. Die Abbildung zeigt ein
Beispiel eines solchen Web-Services. Er
besteht aus einem Anwendungs-Server,
der fiir die Verarbeitung von Benutzer-
anfragen zustindig ist, und einem Da-
tenbank-Server, auf dem Kundendaten,
Warenkataloge und Bestellungen verwal-

tet werden. Privatkunden benutzen Web-

Services durch den Web-Browser. Ge-
schiftskunden rufen Web-Services ande-

rer Unternehmen meistens programmiert

mittels ihrer eigenen Web-Services auf.

Komplexe Web-Anwendungen um-
fassen hiufig mehrere Web-Services, die

sich untereinander aufrufen. Bei der Ver- :

arbeitung einer Benutzeranfrage kom-

men daher hinter den Kulissen oft Dut-
zende von Computern zum Einsatz und
deren Software umfasst etliche Millio-

nen Programmzeilen, an denen Hunder-
te von Entwicklern zusammengearbeitet
haben. Bei dieser enormen Komplexitit
ist es unmoglich, alle Fehler in der Ent-
wicklung auszuschlieBen. Einige Fehler

Web-Service 1

(cic

treten nur unter extrem schwer reprodu-
zierbaren Bedingungen auf und kénnen
daher nach heutigem Stand der Kunst
praktisch nicht entfernt werden.

Fiir einen Benutzer wird ein Fehler
oft nur dadurch sichtbar, dass eine Ant-
wortnachricht nicht in erwarteter Zeit
ankommt. Dies kann bedingt sein durch
A) den Verlust einer Anfragenachricht,
B) den Verlust einer Antwortnachricht
oder C) den voriibergehenden Ausfall
oder die Uberlastung einer Server-Kom-
ponente, die Anfragen zwar korrekt, je-
doch stark verzigert verarbeitet. In all
diesen Fillen meldet der Browser dem
Benutzer zu allgemein, dass der Dienst
nicht verfiigbar sei, und der Benutzer
wird vermutlich seine Anfrage durch

nochmaliges Klicken oder Aufrufen einer

Web-Seite wiederholen. Wie wichtig es
ist, die Natur des Fehlers richtig zu ver-
stehen, zeigt folgendes Beispiel. Ange-
nommen, es handelt sich um den Kauf
eines Buchs bei einem Internet-Héndler.
Wiederholt man die Anfrage in den Fil-
len B und C, hat man zwei Exemplare
desselben Buchs bestellt, als Resultat
einer nicht idempotenten Ausfithrung.
Wenn man in Fall A dagegen die Anfra-
gewiederholung unterldsst, wird die An-
frage tiberhaupt nicht ausgefiihrt und
man erhilt das Buch nie. Eine einwand-
frei funktionierende Anwendung fiihrt
auf jeder Ebene der gesamten Web-An-

Web-Service 2

Web-Browser

Xic

X

Datenbank-
Server

Web-Service-Architektur und ihre Fehlerquellen

Datenbank-
Server

wendung jede Anfrage ungeachtet aller
denkbaren Fehler- und Ausnahmesitua-
tionen genau einmal aus. Dies bezeich-
net man als , Exactly-Once-Semantik".

Um nicht jeden Anwendungspro-
grammierer immer wieder neu mit
diesem subtilen Problembereich zu be-
schiftigen (und nicht selten zu tiberfor-
dern), haben wir Recovery-Verfahren
entwickelt, die einerseits Daten, Nach-
richten und die Zustinde von Software-
komponenten zu kritischen Zeitpunkten
protokollieren und im Fehlerfall beim
Neustart einer Komponente den richti-
gen Zustand automatisch wiederherstel-
len sowie andererseits beim wiederhol-
ten Empfang einer Nachricht einen
Idempotenztest durchfiihren, der das
unabsichtliche zweimalige Ausfiihren
einer Anfrage verhindert. Gegeniiber frii-
heren Techniken zur Fehlertoleranz sind
unsere Methoden wesentlich effizienter,
indem sie im Normalbetrieb seltener
Plattenzugriffe fiir die Protokollierung
durchfiithren und nach einem Fehler we-
sentlich schneller die Recovery durch-
fithren und damit die Verfiigbarkeit des
Dienstes verbessern.

Unsere Recovery-Verfahren, die wir
in einem ,Interaction-Contract-Frame-
work" zusammengefasst haben, sind in
der formalen Sprache der State-and-Ac-
tivity-Charts beschrieben, und ihre kri-
tischsten Eigenschaften sind mathema-
tisch rigoros mit der Model-Checking-
Methode bewiesen. Die Praxistauglich-
keit des Verfahrens wurde durch eine
Prototypimplementierung fiir den Inter-
net Explorer und die Web-Service-Platt-
form PHP gezeigt, und der geringe Over-
head des Verfahrens wurde experimentell
nachgewiesen.
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SCHWERPUNKTE

OPTIMIERUNG

Optimierung ist die Kerntechnologie zur
Berechnung von optimalen Entscheidungen
aus einer Vielzahl von Alternativen.

Die Herausforderung an die Wissenschaft
ist es, die optimale Entscheidung schnell
zu berechnen oder eine Entscheidung zur
Verfiigung zu stellen, die nahe am Opti-

mum liegt.

Grofe Industrieprojekte bediirfen

- sorgfiltiger Planung. Dies ist umso wich- :
. tiger, wenn teure Ressourcen aufgewen-
. det werden miissen.

In Deutschland ist beispielsweise

* Arbeit eine teure Ressource deren opti-

- maler Einsatz fiir die Wettbewerbsfihig-
- keit eines Unternehmens von grofer Be-
deutung ist. Die Erstellung eines Schicht-
. planes fiir ein Krankenhaus ist ein Bei- : malen Losung liegen. Solche Algorith-
- spiel fiir ein solches Optimierungspro-

. blem. Ziel ist es allzeit gentigend Fach-

© personal zur Verfiigung zu haben, um
den reibungslosen Betrieb des Kranken-
. hauses zu gewihrleisten. Dazu muss ein
- Schichtplan erstellt werden, der den ge-
: ringsten Bedarf an Personal fordert. Man
© kann sich leicht iiberlegen, dass die An-
zahl der Maglichkeiten fiir einen solchen
. Schichtplan sehr grof ist. Nach der

* Nachtschicht einer Krankenschwester

: muss ein Ruhetag eingeplant werden.
Eine Nachtschicht kann nicht unmittel-
- bar auf eine Frithschicht folgen. Dies

- sind nur zwei Nebenbedingungen aus

. einer Vielzahl von Bedingungen, die der
Schichtplan erfiillen muss.

Optimierungsprobleme dieser Art

* sind fiir den Computer schwer zu losen,
- weil die Anzahl der Méglichkeiten selbst -
- fir moderne Hochleistungsrechner viel
zu grof} ist, um alle miteinander zu ver-

. gleichen. Schwierige Optimierungspro-

: bleme dennoch zu l6sen oder zumindest
. beweisbar gute Anniherungen an das

© Optimum zu finden, ist eine der Heraus-
forderungen an die Informatik, der wir :
* uns am Max-Planck-Institut fiir Infor-
- matik stellen.

Optimierung wird von vielen Wis-
senschaftlern unseres Instituts betrie-

. ben. Zum einen werden Algorithmen

. entworfen, die das Problem exakt losen,
dafiir aber eine lingere Berechnungszeit
* benétigen. Zum anderen entwerfen wir
- schnelle Verfahren, die eine Losung be-
- rechnen, die méglicherweise suboptimal

ist, aber beweisbar nahe an einer opti-

: men sind insbesondere dort von grof3er
. Bedeutung, wo die Antwort auf ein Pro-
© blem schnell gefunden werden muss.
AuBerdem forschen wir an einem allge-
- meinen Optimierungsverfahren, der

- ganzzahligen Programmierung, welches

sich schnell an spezielle Probleme an-

© passen lisst, und dennoch effizient opti-

male Losungen berechnet.
Es ist vorauszusehen, dass die jetzt

- schon groBe Bedeutung der Optimierung :
- durch immer komplexere globale Ge- :
schiftsvorginge noch zunehmen wird.
- Die Fihigkeit groffe Optimierungspro-
 bleme losen zu konnen, ist ein Schliissel :
. zur Wetthewerbsfihigkeit groBer Unter-
: nehmen und zur Sicherung unseres
Industriestandortes.
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Dynamische Fliisse in Netzen

An vielen Stellen unseres tiglichen
Lebens spielen Netze eine bedeutende
Rolle. Die Versorgung unseres Haushalts
mit Energie beruht zu groflen Teilen auf
elektrischem Strom, der durch ein elek-

trisches Leitungsnetz zu uns nach Hause

flieBt. Der Weg der Tagesschau fiihrt all-
abendlich tiber ein Glasfasernetz in un-
ser Wohnzimmer. Telefonnetze stellen
weltweit einfache Kommunikationswege
zwischen Menschen her. Stralenver-

kehrsnetze, das Eisenbahnnetz und Flug- :

verkehrsnetze erméglichen uns, grofie
geographische Distanzen in kurzer Zeit
zu iiberwinden, um unserer Arbeit nach-
zugehen, andere Menschen zu treffen
oder einfach um Neues zu erleben. Her-
stellungs- und Vertriebsnetze versorgen
uns mit unserem téglichen Bedarf an
Lebensmitteln und anderen Konsum-
artikeln. SchlieBlich hat das Internet im
Laufes des letzten Jahrzehnts deutliche

Spuren in unserer Gesellschaft hinterlas-

sen, indem es unsere beruflichen und

privaten Informations- und Kommuni-

kationsgewohnheiten revolutioniert hat.
Alle oben angesprochenen Netze

kann man als sogenannte Flussnetze auf- :

fassen. Durch ein elektrisches Leitungs-
netz fliefit Strom, durch Telefon- und
Glasfaser-Fernsehnetze flieffen Ton- und
Bildinformation, durch das Internet flies-
sen Datenstrome, etc. All diese Fliisse
gehorchen sehr dhnlichen Regeln. Der
Physiker Gustav Kirchhoff war einer der

ersten, der fiir den Fall elektrischer Fliis-
se diese GesetzmiBigkeiten im vorletzten :

Jahrhundert beobachtete und formulier-
te. Die Ubertragung der Kirchhoff’schen
Gesetze in die allgemeine Netzwerk-
flusstheorie ist unter dem Stichwort
Flusserhaltungsbedingungen” bekannt.
Die Flusserhaltungsbedingungen besa-
gen, dass die Flussmenge, die in einen
Netzknoten hineinflieft, genau der
Flussmenge entspricht, die aus dem
Knoten herausflieft.

Ziel der Netzwerkflusstheorie ist
jedoch nicht allein die Beschreibung von
Fliissen in Netzen, sondern auch deren
gezielte Steuerung und Optimierung.
Ein grundlegendes Problem in dieser
Richtung ist das sogenannte , Maximal-
Fluss-Problem”. Hier betrachtet man ein
Netz mit einer Quelle und einer Senke.
Die Flussmenge, die durch eine Leitung
des Netzes flielen kann, ist durch die
Kapazitit dieser Leitung nach oben be-
schrinkt. Ziel ist es, moglichst viel Fluss
aus der Quelle in die Senke zu schicken,
ohne dabei die Kapazititen zu verletzen.
Dieses Problem wurde in den fiinfziger

Jahren des letzten Jahrhunderts von Ford :

und Fulkerson studiert und gelést.

Seither hat sich das Gebiet in viele
verschiedene Richtungen weiterentwik-
kelt. Das Hauptaugenmerk liegt auf der
Entwicklung effizienter Algorithmen zur
Berechnung optimaler Fliisse, wie sie in
zahlreichen Anwendungen gewiinscht
sind.

Ein Forschungsschwerpunkt in der

Abbteilung Algorithmen und Komplexitit :

sind dynamische Flussmodelle. Im Ge-
gensatz zur klassischen Netzwerkfluss-

theorie, die sich mit statischen, also zeit- :

lich unverinderlichen Fliissen beschiif-
tigt, spielt bei dynamischen Fliissen
auch die zeitliche Dimension eine wich-
tige Rolle. Hier sind besonders zwei Ef-
fekte hervorzuheben: Erstens kann sich

der Fluss in einem Netz mit der Zeit ver- -

indern — denken wir beispielsweise an
cin Stralenverkehrsnetz, durch das wih-
rend des Berufsverkehrs deutlich mehr
Verkehr flief3t als nachts. Zweitens be-
notigt jedes Flusspartikel (z.B. ein Auto
im Straflenverkehr oder ein Datenpaket
im Internet) eine gewisse Zeit, um die
Strecke zwischen seinem Startpunkt
und seinem Ziel im Netz zuriickzulegen.
Dynamische Fliisse sind naturgemil
deutlich komplexer als statische Fliisse.
Am Max-Planck-Institut fiir Informatik

wurden dennoch effiziente Methoden
entwickelt, die in der Lage sind, auch
die zeitliche Dimension effizient mitzu-
behandeln. Die daraus resultierenden
Algorithmen dienen als Grundbausteine
zur Losung komplexer Anwendungspro-
bleme, wie sie beispielsweise bei mo-
dernen Verkehrsnavigationssystemen
auftreten.

—

Abbildung 1. Entwicklung eines periodischen
dynamischen Flusses in fiinf Schritten. Im ersten
Schritt (linkes Bild) ist das Leitungsnetz noch leer.
Der Fluss flieBt dann auf drei farblich gekannzeich-
neten Pfaden von links nach rechts durch das Netz.
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Algorithmen fiir Speicherhierarchien

Im Forschungsbereich Algorithmen
und Datenstrukturen fiir Speicherhierar-

chien betreiben wir Grundlagenforschung :

zu einem praxisrelevanten Thema, das
bei vielen Anwendungen der Ingenieurs-
und Naturwissenschaften stetig an Be-
deutung gewinnt: in Algorithmen, die
grofle Datenmengen verarbeiten, hiingen

die Kosten fiir Speicherzugriffe entschei-

dend davon ab, wo die Daten abgelegt
sind. Wihrend der Wartezeit fiir einen
Hauptspeicherzugriff kénnen moderne
Prozessoren leicht 1.000 arithmetische
Operationen durchfiihren; fiir Fest-
plattenzugriffe kann dieser Faktor sogar
auf mehrere Millionen ansteigen. Im
klassischen Algorithmenentwurf hinge-
gen, werden fiir alle Operationen und
Speicherzugriffe identische Kosten ange-
setzt (Von-Neumann-Modell) — mit oft-
mals verheerenden Folgen fiir die Pro-
grammlaufzeiten, sobald die Daten nicht
mehr in den Hauptspeicher passen.

Externspeicher-Modell
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Die folgende einfache Erweiterung
zum sogenannten Externspeicher-Modell

liefert oft schon brauchbare Vorhersagen: :
Ein Von-Neumann-Rechner mit begrenz- :
tem internen Speicher fiir M Maschinen- :

worte ist mit einem externen Speicher

verbunden. In einem Ein-/Ausgabeschritt :

kann ein Block mit B nebeneinander
stehenden Maschinenworten zwischen
internem und externem Speicher be-
wegt werden. Wegen des grofien Ge-
schwindigkeitsunterschieds zwischen
Hauptspeicher und Festplattenspeicher
spielen meist diese beiden Ebenen die
Rollen von internem und externem Spei-
cher. Neben der Anzahl der Operationen
und Zugriffe auf den internen Speicher
analysieren wir nun zusitzlich die An-
zahl der Ein-/Ausgabeschritte. Ziel ist
es, diese zu minimieren.

Dazu ist es notwendig, die Speicher- :

zugriffsmuster im Vergleich zum jeweils
besten Von-Neumann Algorithmus radi-
kal umzugestalten.Wie das genau zu tun
ist, hingt vom konkreten Problem ab.
Aber es gibt einige (wenige) goldene Re-
geln. Ist ein Datenelement z.B. einmal
im internen Speicher, sollte moglichst
viel (sinnvolles) damit geschehen, bevor
es wieder ausgelagert wird. Weiterhin
sollten die Zugriffe auf den Externspei-
cher ein hohes Mal} an Lokalitit auf-

weisen: wenn z.B. eine externe Speicher- :

stelle gelesen wird, sollten die benach-
barten B Maschinenworte (die durch
den Blockzugriff automatisch mitgelie-

fert werden) ebenfalls von Interesse sein. :

Ebenso sollten unstrukturierte Zugriffe
vermieden werden. Dies ist besonders
schwierig bei vielen sogenannten Gra-
phenalgorithmen, die hinter fast jeder
Anwendung stehen, die etwas mit Quer-
verweisen zwischen Daten zu tun hat.

Ein typisches Beispiel fiir einen
sehr groflen Graph ist das World Wide
Web (WWW); typische Graphenpro-
bleme im Web beziehen sich auf seine
Zusammenhangsstruktur (z.B. welche
Seiten sind verzahnt, welche isoliert)
und seine Distanzen (z.B. kiirzeste Pfa-
de: wieviele Verweise miissen verfolgt
werden, um von einer bestimmten Seite
zu einer anderen zu gelangen). Da Ver-
weise im allgemeinen nicht-lokal sind,
miissen fiir Ein-/Ausgabe-effiziente
Graphenalgorithmen oft unorthodoxe
Strategien entworfen werden. Fiir zwei
fundamentale Formen des Kiirzesten-
Pfad-Problems (Breitensuche, kiirzeste
Pfade bei einem Startpunkt und be-
schriinkten positiven Gewichten) haben
wir z.B. entscheidende Verbesserungen
erzielt, indem wir durch einen (eigent-
lich unerwiinschten) gréferen Berech-
nungsaufwand viele unstrukturierte
Einzelzugriffe einsparen konnten. Diese
Strategie konnte auch bei anderen Opti-
mierungsproblemen zum Erfolg fiihren.
Eine erste Implementierung wird z. Z.
im Rahmen unserer STXXL Bibliothek
fiir groe Datenmengen erstellt.

Einen Uberblick tiber Algorithmen
und Datenstrukturen fiir zwei- und mehr-
stufige Speicherhierarchien liefert unser
Buch ,Algorithms for Memory Hierarchies
Springer, 2003. gr

“«
»

Ei Algorithms for
5 Memory Hierarchies
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Optimierungsprobleme in der Bioinformatik

In der Bioinformatik gibt es viel-
seitigen Bedarf an Optimierung. Grund-
sitzlich sind die Anforderungen von

zweierlei Natur.

Zum einen wird von der Bioinfor-

matik gefordert, biologische Experimente :

zu optimieren. Ein gutes Beispiel hierfiir
ist die Platzierung von Genen auf einem

DNA-Chip.

DNA-Chip

Die Gene sind auf dem Chip in regel-
mifiger Form anzubringen. Dabei ist
die Anordnung so vorzunehmen, dass
benachbarte Gene sich in dem Sinne
moglichst wenig stéren, dass die ausge-
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dte Algorithmik

lesenen experimentellen Daten von
hoher Reinheit sind. Auflerdem kann
die Reihenfolge der Schritte in der
Chipproduktion nach wirtschaftlichen
Gesichtspunkten optimiert werden.
Die entsprechenden Optimierungspro-
bleme ihneln in ihrer Art denen, die
in Entwurf und Fertigung allgemein
auftreten und sind mit entsprechenden
bereits weit entwickelten Methoden
zu bearbeiten.

Zum anderen setzt die Bioinfor-
matik Optimierungsmethoden ein, um
Einblicke dariiber zu bekommen, wie
die Natur Organismen und deren Kom-
ponenten optimiert. Die entsprechen-
den Optimierungsprobleme sind weit-
aus schwieriger als die oben genannten,
weil die Natur nach anderen Entwurf-
prinzipien vorgeht als der Mensch und
diese Prinzipien bis heute auch noch
hiufig unverstanden sind. Ein Beispiel

hierfiir ist die Proteinstrukturvorhersage.

Nach allgemeiner Auffassung optimiert
die Natur bei der Proteinfaltung eine
bestimmte Kostenfunktion, die so ge-
nannte ,freie Energie”. Diese Optimie-
rung versucht, die Bioinformatik bei
der rechnergestiitzten Proteinstruktur-
vorhersage nachzustellen (siche auch

JARBY — Automatische Strukturidentifika-

tion fiir Proteine” Seite 78). Allerdings ist

bis heute keine Form der Kostenfunktion

bekannt, die effektiv berechnet werden
kann. Aus diesem Grunde bedient sich
die Bioinformatik hier statistischer Me-
thoden und bezieht zusitzliches Wissen
ein, um mdglichst zuverlidssige Modelle
von Proteinstrukturen zu erstellen.

Proteinstruktur

Geometrie und Materialien — 3D-Digitalisierung

Mit Methoden der Computer-
graphik ist es heute problemlos méglich,
auch von komplexen Szenen realistisch
aussehende Bilder und Videosequenzen

mit vertretbarem Zeitaufwand oder sogar -

in Echtzeit zu erzeugen. Dies wurde
durch Fortschritte im Bereich der Hard-
ware (insbesondere bei PC Graphikkar-
ten, CPUs, Speicherausstattung) sowie
durch Verbesserung der Software zur
Bilderzeugung erreicht. Wirklichkeits-
getreue Bilder kénnen aber nur dann
erzeugt werden, wenn fiir alle Objekte
in einer Szene Modelle verfiighar sind,
die die optischen Eigenschaften der
Objekte hinreichend genau beschreiben.

Solche Objektmodelle kénnen zum
Beispiel durch Messungen der Oberfli-
cheneigenschaften an einzelnen Ober-
flaichenpunkten erzeugt werden. Seit
Mitte der neunziger Jahre beschiftigt
sich eine Reihe von Forschergruppen
damit, solche Objektmodelle stattdessen
durch bildbasierte Verfahren zu ge-
nerieren. Ein Objekt wird dabei meist
unter bekannten oder sogar kontrollier-
ten Beleuchtungsbedingungen photo-
graphiert. Die dabei erzeugten Bilder
werden entweder direkt als Modell ver-
wendet (bildbasiertes Rendern) oder zur
Berechnung eines Objektmodelles ge-
nutzt (bildbasiertes Modellieren).

Eine kiinstliche Szene wird von digitalisierten

A hei I

f hal
fern
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Digitalisierung von Reflektions-
eigenschaften

Die Oberfliche vieler Materialien
kann durch den Begriff ,Farbe” nur un-
zureichend beschrieben werden — unab-
hingig von der Farbe kann eine Ober-
fliche zum Beispiel matt oder glinzend

sein oder sogar die Farbe in Abhiingigkeit -

von der Beleuchtung und der Blickrich-

tung éndern. Diese Effekte konnen unter :

dem Begriff ,Reflektionseigenschaften”
zusammengefasst werden und sind sehr
wichtig fiir ein realistisches Aussehen
eines Objektes. Wir haben deshalb ein
bildbasiertes Modellierungsverfahren
entwickelt, das die Reflektionseigen-
schaften von realen Objekten fiir jeden
Oberflichenpunkt bestimmt.

Dazu werden zwischen 20 und
50 Bilder akquiriert, die das Objekt von
verschiedenen Blickrichtungen aus und
unter unterschiedlichen Beleuchtungs-
bedingungen (jeweils beleuchtet von

einer punktformigen Lichtquelle) zeigen. :

Diese Bilder werden dann dazu verwen-
det, ein mathematisches Modell der Re-
flektionseigenschaften fiir jeden Ober-
flichenpunkt zu errechnen. Ein solches
Modell eines Objektes kann dann dazu
verwendet werden, synthetische Ansich-
ten des Objektes unter beliebigen Be-
leuchtungsbedingungen zu generieren.

Weitere Digitalisierungsverfahren

In den letzten Jahren wurden von
uns eine ganze Reihe weiterer Digita-
lisierungsverfahren mit Anwendungen
in der Graphik und dariiber hinaus ent-
wickelt, auf die aufgrund ihrer Vielzahl
nicht im Einzelnen eingegangen werden
kann. Dies umfasst zum Beispiel eine
Methode zur Digitalisierung der opti-
schen Eigenschaften durchscheinender
Objekte, die speziell auf die fiir durch-
scheinende Objekte charakteristische
Lichtleitung im Objekt eingeht. Ferner

wurden Verfahren zur Digitalisierung der
3D Geometrie von spiegelnden Objekten :

sowie zur Erfassung der Lichtabstrah-
lungscharakteristik von Lichtquellen
entwickelt. Ein weiterer Schwerpunkt
unserer Arbeit ist die Entwicklung von
Verfahren zur Verifizierung von akqui-
rierten Modellen und zur Bestimmung
ihrer Qualitit.

Zusammenfassung und Ausblick

Die Abbildungen zeigen beispiel-
haft, welche Erfolge in verschiedenen
Bereichen der 3D Digitalisierung von
Objekten von uns bereits erzielt wurden.
Bedingt durch Fortschritte in der Bild-
erzeugung, aber auch bei den Akquisi-
tionstechnologien (zum Beispiel bei digi-
talen Kameras), wird die Entwicklung,
aber auch die Verifizierung von Verfah-
ren zur Digitalisierung realer Objekte
auch in den niichsten Jahren eine ent-
scheidende Rolle in der Computer-
graphik spielen. Unser Ziel ist es hierbei,
effiziente Verfahren zur Generierung von
qualitativ hochwertigen Modellen einer
méglichst groben Klasse realer Objekte

zu entwickeln.

Eines der Eingabebilder zur Digitalisierung der
Geometrie einer spiegelnden Chrom-Manschette

' l I I max planck institut
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Intelligente und effiziente Suche auf XML-Daten

Im Web der Zukunft wird Informa-
tion nicht mehr in Formaten wie HTML
vorliegen, die kaum strukturiert und vor-
wiegend zur Prisentation gedacht sind,
sondern durch ausdrucksstiirkere Forma-

te wie XML (eXtensible Markup Language)

dargestellt werden. Mit dieser Meta-
sprache kann man Information struktu-
riert in einer graphartigen Form repri-
sentieren und mit Semantik annotieren.
Dabei ist es allein wegen der schieren
Grohe des Webs unwahrscheinlich, dass
Information iiberall gleichartig darge-
stellt wird; stattdessen wird es eine
bunte Mischung aus den verschieden-
sten Annotationen geben. Zusitzliche
Verbindungen zwischen einzelnen Doku-

menten durch Links machen das Web zu

einem engmaschigen Informationsnetz.

Die Suche auf grofen, heterogenen

Sammlungen von XML-Dokumenten,

fiir die das Web der Zukunft nur ein Bei-

spiel neben Intranets, Online-Bibliothe-
ken etc. ist, stellt groe Herausforderun-
gen an Suchmaschinen, sobald die zu-
sitzlichen Annotationen ausgenutzt wer-
den sollen. Einfache Anfragen aus Wor-
tern, wie sie im heutigen Web benutzt
werden, konnen dies nicht leisten, statt-
dessen sind neuartige Anfragesprachen
erforderlich, die es erlauben, Bedingun-
gen an Struktur und Annotation von Da-
ten zu stellen. Wegen der Heterogenitiit
der Datensammlungen kénnen Benutzer,
die Anfragen formulieren, allerdings im-
mer nur vermuten, wie die Struktur der
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Daten letztendlich aussieht. Die Such-
maschine muss versuchen, Trefferseiten
zu finden, die eine groftmaogliche Uber-
einstimmung mit der Anfrage sowohl in
der dargestellten Information als auch in
der Struktur aufweisen. Um dieses Pro-
blem, das selbst fiir einen Menschen
schwierig zu lésen ist, automatisch be-
arbeiten zu konnen, ist vorgegebenes
Wissen dariiber notwendig, welche An-
notationen #hnliche Daten beschreiben.
Unsere Suchmaschinen XXL und COM-
PASS verwenden dazu Ontologien, die
Beziehungen zwischen sprachlichen
Konzepten wiedergeben, wie z. B. Ober-
und Unterbegriffe sowie Synonyme.

Mit Hilfe eines Ahnlichkeitsmales fiir
die Ontologie, das auf der Korrelation
von Begriffen in einem grofen Korpus
basiert, werden auch Annotationen ge-
funden, die in der Ontologie innerhalb

eines kleinen Abstandes um das Gesuch- :

te liegen.

Da die zugrunde liegenden Daten-
sammlungen sehr grof sein kénnen,
spielt die Effizienz der eingesetzten Al-
gorithmen eine grofle Rolle. Insbeson-
dere die Verarbeitung von Bedingungen
an die Struktur der Daten, die sich
durch Algorithmen auf Graphen lésen
ldsst, kann dabei aufwindig sein. Wir
haben zwei auf dieses Problem speziali-
sierte Indexstrukturen entwickelt. Der
HOPI-Index speichert kompakt die
Menge aller Verbindungen in Graphen

und erlaubt effiziente Zugriffe auf einzel-

ne Pfade; das FliX-Framework errechnet
die gleiche Information mit etwas héhe-
ren Kosten zur Laufzeit, kann dafiir aber
auf aufwindige Vorberechnungen wie
beim HOPI-Index weitgehend verzich-
ten. Zusitzlich gilt es, die Berechnung
unndtiger Zwischenergebnisse zu ver-
meiden und die besten Treffer moglichst
rasch zu erhalten. Wir erweitern dazu
etablierte Ansitze fiir unstrukturierte
Daten, so dass sie auch Strukturbedin-
gungen effizient unterstiitzen.

t  [..anobject occuring 1
i naturally...] ;!

celestia & heavenly body
[...natural objects visible o [...natural objects visible
in the sky...] % in the sky..]

[..-a celestial body

of hot gases. ..

hyper
[0.8]

hype?
[0.82]

Sun
[-..any star around which a
planetary system evolves...]

centaul
[..-the second brightest
star in Ci

Ausschnitt einer Ontologie
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Ganzzahlige Programmierung — Effiziente Algorithmen in fester Dimension

Wie bereits im Beitrag ,,
Fliisse in Netzen" Seite 60 erwihnt, tau-
chen kombinatorische Optimierungs-
probleme in vielen Bereichen auf, ins-
besondere in den Gebieten Produktion,
Logistik und Planung.

Ein schwieriges Optimierungsproblem
ist zum Beispiel die Erstellung eines
Flugplanes einer Fluggesellschaft. Hier
gibt es eine Vielzahl von Bedingungen,
die ein optimaler Flugplan erfiillen soll-
te. Wir nennen im folgenden eine kleine
Auswahl, die die Schwierigkeit des Pro-
blems bereits andeuten.

Ein Flugzeug ist eine grofie Investi-
tion und sollte deshalb stark ausgelastet
sein und nicht lange ungenutzt am Flug-
hafen geparkt werden. Gleichzeitig sollte
das erwartete Passagieraufkommen bei
jedem Flug grof} sein. Die Crew muss
nach jedem langen Flug ruhen, wihrend
das Flugzeug von einer neuen Crew wie-
der zuriickgeflogen wird. Die Ruhezeiten
der Crew sollten eingehalten, aber nicht
zu grofy werden. Wo soll das Flugzeug
aufgetankt werden? Die Kosten dafiir

kénnen von Flughafen zu Flughafen vari- :
ieren. Wie reagiert man auf den Flugplan :

der Konkurrenz? Was unternimmt man,
wenn eine Linie von der Konkurrenz
nicht mehr bedient wird und somit das
erwartete Passagieraufkommen bei den
eigenen Fliigen stark ansteigt?
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Dynamische -

An dieser kleinen Auswahl von Be-
dingungen wird deutlich, dass es sich
hier um ein Optimierungsproblem han-
delt, welches nicht nur schwer zu losen
ist, sondern auch schwer formal zu fas-
sen ist. Die Entwicklungsabteilung einer
Fluggesellschaft muss ein Produkt zum
Losen eines solchen Problems liefern,
welches sich schnell an neue Rahmen-
bedingungen anpassen lisst und in kur-
zer Zeit optimale Losungen berechnen
kann. Die ganzzahlige Programmierung
ist ein Werkzeug, welches die Basis sol-
cher Produkte liefert.

Man kann ganzzahlige Program-
mierung selbst als ein kombinatorisches
Optimierungsproblem verstehen. Das
besondere dieses Problems ist, dass
sich kombinatorische Optimierungs-
probleme in ein ganzzahliges Programm
iibersetzen lassen und ganzzahlige
Programme oft effizient l6sbar sind.
Somit wird die ganzzahlige Program-
mierung zu einem michtigen Werkzeug
mit dem man Optimierungsprobleme
l6sen kann und welches sich flexibel an
neue Nebenbedingungen anpassen lisst.

Die ganzzahlige Programmierung
ist nicht nur von kombinatorischem
Charakter, sondern enthilt auch Pro-
bleme aus der algorithmischen Zahlen-
theorie. Der grofite gemeinsame Teiler
zweier ganzer Zahlen ldsst sich beispiels-
weise mit Hilfe der ganzzahligen Pro-
grammierung berechnen. Das Zusam-
menspiel dieser beiden Seiten, Kombi-
natorik auf der einen Seite, Zahlen-

theorie auf der anderen Seite, ist noch
nicht gut verstanden. Viele Probleme
aus der Praxis, insbesondere im Finanz-
management, weisen beide Charakte-
ristika auf. Die Erforschung der Kop-
plung von Kombinatorik und Zahlen-
theorie ist Wegbereiter zum effizienten
Losen der Probleme in diesen Berei-
chen. Wir beleuchten das Zusammen-
spiel dieser beiden Welten in der ganz-
zahligen Programmierung. Wir haben
ein Verfahren entwickelt, welches ein
ganzzahliges Programm mit einer fes-
ten Anzahl von Variablen, die jedoch
unendlich viele Werte annehmen
kénnen, effizient 16st. Die hierbei ge-
wonnenen Erkenntnisse lassen sich in
Verfahren umsetzen, die ein Software-
paket zum Lésen ganzzahliger Program-
me, besonders bei Problemen von zah-
lentheoretischem Charakter, erheblich

beschleunigt.
L] L] L ] L] L] L]
L] L L L] . L]

Ein ganzzahliges Programm in der Ebene
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Software soll verlasslich sein. Das wichtigste
Kriterium ist Korrektheit; siehe das Kapitel
dazu. Fast genauso wichtig ist Performanz.
Eine korrekte Antwort, die man nicht recht-
zeitig bekommt, ist unniitz. Es gibt viele Per-
formanzkriterien: Verbrauch von Speicher-
platz und Rechenzeit, Kommunikationshedarf,
Energieverbrauch, Giite einer Approximation,
Qualitat der Antwort einer Suchmaschine.
Der Begriff Performanz durchzieht die Arbei-
ten aller Abteilungen, manchmal sehr direkt,

manchmal eher im Hintergrund.

Wir méchten alle wissen, woran wir :

sind, wenn wir etwas benutzen. Das gilt
auch fiir Software. Wir mochten vorher
wissen, was sie leistet, wir mochten eine
Performanzgarantie: Ein Programm, das
eine Funktion berechnen soll, soll tat-
sidchlich diese Funktion berechnen und
nicht eine andere. Ein Optimierer soll

uns z.B. immer eine Losung geben, deren :

Qualitit um hochstens 5 Prozent vom
Optimum abweicht, eine Suchmaschine
soll uns mindestens die Hilfte der rele-
vanten Objekte zuriickgeben, ein Drei-
ecksnetz zur Darstellung einer Fliche
soll zum einen moglichst wenige Drei-
ecke enthalten, zum anderen aber von
der Fliche nur gering abweichen. Das
sind sich widersprechende Ziele.

In einigen der obigen Beispiele
haben wir eine Aussage im Vergleich
zum Optimum gemacht. Wie kann man
eine solche Aussage machen, wenn man
das Optimum nicht kennt? Es gibt im

Wesentlichen zwei Ansitze: man beweist

a priori Schranken, die fiir jedes Problem :

einer bestimmten Klasse gelten, oder
man rechnet fiir eine konkrete Problem-

instanz eine Schranke fiir das Optimum

aus: ich weil} nicht, ob es mit Ressour-
ceneinsatz X geht, aber mit weniger als
X geht es sicher nicht.
Performanzaussagen kann man auf
verschiedene Weise treffen. Die streng-
ste Art ist mathematisch: man beweist
dass ein Algorithmus fiir alle Eingaben

eine bestimmte Performanz erreicht.

Weniger strenge, aber genauso gewichtige :

Aussagen erhélt man durch Experimen-
te. Man testet den Algorithmus an sorg-
filtig gewiihlten Instanzen und verallge-
meinert dann. Die Wahl der Instanzen
ist dabei duBerst kritisch, damit die Ver-
allgemeinerung Gewicht hat. Statische
und wahrscheinlichkeitstheoretische
Methoden sind hier oft eine Hilfe.

Der Begriff Performanz unterliegt
einem Grofteil der Arbeiten im Institut.
Die folgenden Beispicle kommen aus

drei Abteilungen.

ABT 1

ABT 3

ABT 5
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Niiherungsalgorithmen — garantierte Qualitiit nach kurzer Zeit

Von der Offentlichkeit weitgehend
unbemerkt haben sich mathematische
Optimierungsprobleme zu einem festen
Bestandteil unseres tiglichen Lebens
entwickelt. Jedesmal wenn wir unser
Mobiltelefon nutzen, den Zugfahrplan
studieren oder eine tiber das Internet
bestellte Lieferung erhalten, greifen wir
unbewusst auf diverse Services zuriick,
die alle in dieser Form ohne die effi-
ziente Losung groler mathematischer
Optimierungsprobleme nicht denkbar
wiiren. So beruht ein gut funktionieren-
der Mobilfunkservice beispielsweise
auf der geeigneten Wahl von Antennen-

standorten, auf einer Frequenzzuweisung :

mit moglichst wenig Interferenz und auf
einem stabilen Dateniibertragungsproto-
koll, das einen méoglichst hohen Daten-
durchsatz gewiihrleisten kann.

Um méglichst kostengiinstig ope-
rieren zu knnen, wird der oben ange-
sprochene Lieferservice versuchen, alle
Haushalte, die an einem Tag in einer
bestimmten Region beliefert werden
wollen, in einer bestimmten Reihenfolge
zu besuchen, so dass die Ldnge der ent-
stehenden Tour so kurz wie méoglich ist.

Ein Handlungsreisender mochte von der griinen
Stadt aus die 14 blauen Stadte besuchen.
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Letzteres Problem taucht in vielen
verschiedenen Zusammenhingen auf
und hat unter dem Namen ,Problem des
Handlungsreisenden” einige Beriihmtheit
erlangt. Da es nur eine endliche Anzahl
Losungen besitzt — es gibt
nl=n-mn-1)-n-2)...3-2-1
verschiedene Méglichkeiten n Haushalte
nacheinander zu besuchen — kann man
die kiirzeste Tour prinzipiell dadurch be-
stimmen, dass man alle méglichen Tou-
ren auf dem Computer durchprobiert.
Dieser naive Ansatz fiihrt jedoch schnell

in eine Sackgasse: Selbst unter sehr opti- :

mistischen Annahmen an die Rechen-
leistung zukiinftiger Supercomputer dau-
ert es mehr als 1039 Jahre, auf diese
Weise eine optimale Lésung fir n = 50
Haushalte zu finden. Mit einem Ergeb-
nis wire also nicht vor dem Erléschen
unserer Sonne zu rechnen. Mathemati-
scher Hintergrund dieses Phinomens ist
das exponentielle Wachstum der Lauf-
zeit des beschriebenen Algorithmus in
Abhingigkeit von der Problemgrofe n.
Leider scheinen die meisten in
praktischen Anwendungen auftauchen-
den Optimierungsprobleme schwer l6s-

X
Nl

AT

Eine madgliche Tour durch die 15 Stadte

bar zu sein. Alle derzeit bekannten Algo-
rithmen fiir diese Probleme weisen im
Wesentlichen das oben beschriebene
exponentielle Laufzeitverhalten auf.
Selbst von einfach anmutenden Pro-
blemen wie etwa dem Handlungsreisen-
denproblem weill man, dass sie schwer
im Sinne der Komplexititstheorie sind.
Dennoch miissen diese Probleme in der
Praxis gelost werden. Nédherungsalgorith-
men weisen einen moglichen Ausweg
aus diesem Dilemma.

Verzichtet man auf den Anspruch,
eine optimale Lésung zu berechnen,
und begniigt sich stattdessen mit einer
suboptimalen Losung, so stehen zahl-
reiche Methoden zur Verfiigung, die
in vergleichsweise kurzer Zeit mehr
oder weniger gute Lésungen berechnen
kénnen. Unter all diesen heuristischen
Ansiitzen zeichnen sich Niherungsalgo-
rithmen in zweifacher Hinsicht aus.
Erstens sind sie beweisbar effizient —
das bedeutet, dass ihre Laufzeit nicht
exponentiell, sondern durch ein Polynom
in der Eingabegrofie beschrinkt ist.
Zweitens besitzen die berechneten Lo-
sungen eine garantierte Giite. Fiir das
Problem des Handlungsreisenden be-
deutet das also, dass im allgemeinen
nicht die kiirzeste Tour gefunden wird,
die Linge der berechneten Tour jedoch
hochstens um einen bestimmten Faktor
linger ist als diese.

Am Max-Planck-Institut fiir Infor-
matik wird an Niherungsalgorithmen
fiir zahlreiche aus der Anwendung stam-
mende Optimierungsprobleme gearbei-
tet. Auch wenn die dabei entwickelten
Algorithmen von eher theoretischem
Interesse sind, so erweitern sie doch
unser Verstdndnis fiir die behandelten
Optimierungsprobleme und tragen da-
durch indirekt auch zu deren praktischer
Lésung bei.

Signifikanzanalyse von bioinformatischen Vorhersagen

Hintergrund

Bis vor wenigen Jahren waren Fra-
gestellungen in der Biologie und in der
Genetik meist klar definiert. In einem
biologischen Experiment hat man zum
Beispiel die Auswirkungen zuvor festge-
legter Versuchsbedingungen auf das
Wachstum von Zellen untersucht. In der
Genetik hat man Eigenschaften einzel-
ner Gene oder Proteine analysiert oder
getestet, ob zwei Proteine miteinander
interagieren. Diese Art der Forschung
nennt man hypothesengesteuert, da die
Beantwortung einer konkreten Frage
durch geeignete Experimente angegan-
gen wird. In den letzten Jahren wurden
fiir die Analyse von genomischen Daten
zahlreiche neue experimentelle Techni-
ken entwickelt, bei denen unziihlige Pa-
rameter gleichzeitig gemessen werden.
Dies hat einen Paradigmenwechsel in
der Molekularbiologie eingeleitet, der
neue Anforderungen an die statistische
Auswertung der experimentellen Er-
gebnisse stellt. Genetische Datensiitze
werden heute in Datenbanken mit enor-
mem Fassungsvermdgen gespeichert.
In der Bioinformatik méchte man die
Sequenzen von Tausenden von Genen
oder die Aktivitit von Zehntausenden
von Genen gleichzeitig analysieren. Oft
versucht man, aus solchen Messungen
die wenigen etwa fiir einen bestimmten
Krankheitsverlauf relevanten Gene her-
auszufiltern.

Statistisches Denken

Die Aufgabe der statistischen Sig-
nifikanzanalyse ist es zu tiberpriifen, ob
ein experimentelles Ergebnis eine biolo-
gische Hypothese bestitigt oder ob das
Ergebnis auch unter zufilligen Beding-

ungen zu Stande gekommen sein konnte. :

Man berechnet dazu die Wahrschein-
lichkeit, einen dhnlich extremen Effekt
nur aufgrund zufilliger biologischer oder
experimenteller Schwankungen zu beob-
achten. Ist diese Wahrscheinlichkeit
sehr klein, spricht man von einem signi-
fikanten Ergebnis. Bei der Verallgemei-
nerung etablierter statistischer Verfahren
fiir Einzelexperimente auf die neuen
komplexen Daten befindet man sich in
einem Dilemma. Stellt man wenige Ein-

zelhypothesen auf, dann verschenkt man
die Informationen aus einem Grofiteil
des neuen Datenmaterials. Analysiert
man alle Daten gleichzeitig, erhilt man
zwar immer Ergebnisse, diese sind aber
aufgrund der extrem groflen Anzahl von
moglichen Hypothesen nicht mehr stati-
stisch signifikant. Beispielsweise gibt es
bei Tausenden von Genen schon Millio-
nen von moglichen paarweisen Zusam-
menhingen. Moderne Verfahren der sta-
tistischen Lerntheorie stellen Auswege
aus diesem Dilemma zur Verfiigung.

Methoden

Zur zuverlissigen Identifikation
der relevanten Parameter in einem Ex-
periment gibt es im Wesentlichen drei
Ansitze, ndmlich Datenintegration,
Regularisierung und Kreuzvalidierung.
Datenintegration bedeutet, dass andere
Daten in die statistische Analyse mitein-
bezogen werden. Gibt es mehrfache Hin-
weise auf denselben genetischen Zusam-
menhang, ist der Nachweis der statisti-
schen Signifikanz leichter zu fiihren.
Beispielsweise kénnen Aussagen iiber
die gemeinsame Aktivitit zweier Gene
durch das Wissen einer vorhandenen
Interaktion der entsprechenden Proteine
gestiitzt werden. Der zweite Ansatz,
Regularisierung, ist statistischer Natur.
Es wird versucht, die beobachteten Ef-
fekte durch méglichst wenige Parameter
zu erkldren. Komplexere statistische
Modelle werden nur dann zugelassen,
wenn die beobachteten Effekte extrem
ausgepriigt sind. Das dritte Verfahren,
Kreuzvalidierung, benutzt zunichst nur
einen Teil des vorhandenen Datensates,
um interessante Effekte zu identifizie-
ren. Auf den dabei nicht verwendeten
Daten wird dann die Verallgemeinbarkeit
der vermeintlich relevanten Ergebnisse
tiberpriift.

Anwendungen

Bei der Analyse von bioinformati-
schen Daten benutzen wir alle drei Me-
thoden zur Auswertung komplexer Da-
tensitze. Ein Beispiel zur Datenintegra-
tion sind Messungen der Aktivitit von
Genen, siche Bild. Wir berechnen aus
solchen Daten, welche Stoffwechselwe-

ge fiir bestimmte Krankheiten von Be-
deutung sind. Signifikante Ergebnisse
sind leichter nachzuweisen, da die An-
zahl der Stoffwechselwege bedeutend
kleiner ist als die Anzahl der Gene.
Regularisierung ist besonders dann hilf-
reich, wenn genomweite Messungen vor-
liegen, man aber nur wenige wichtige
Gene oder Proteine identifizieren méch-
te. Ein Beispiel fiir die erfolgreiche An-
wendung dieses Prinzips ist die Klassifi-
kation verschiedener Krankheitstypen,
insbesondere bei Krebspatienten. Basie-
rend allein auf der Messung von Gen-
aktivitit in Gewebeproben von Patienten
ist es heute moglich, bestimmte Sub-
typen von Krankheiten zuverlissig zu
diagnostizieren. Die Verwendung statisti-
scher Modelle mit wenigen relevanten
Genen ist hier extrem erfolgreich. Solche
Verfahren werden in der Zukunft zuneh-
mend nicht nur zur Krankheitsdiagnose,
sondern auch bei der Therapieauswahl
benutzt werden. Mittels Kreuzvalidie-
rung kann man priifen, wie gut die Er-
gebnisse auf zukiinftige Patienten verall-

gemeinert werden kénnen.

Daten aus Messungen der Genaktivitit im Gewebe
eines Patienten. Jeder Kreis entspricht einem einzel-
nen Gen, die Farbe codiert die Starke der jeweiligen
Aktivitat. Die Anzahl der Gene liegt oft im fiinfstelli-
gen Bereich.
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Wie suche ich schnell im Web?

Die exponentiell wachsende Grofe

von Informationsquellen wie dem World- -

Wide-Web, Informationsportalen von
Firmen und 6ffentlichen Einrichtungen
oder auch wissenschaftlichen Datenban-
ken gibt der effizienten Informations-
suche eine neue Schliisselrolle. Nach
Moores Gesetz verdoppelt sich zwar die
Leistungsfihigkeit von Rechnern und
die Kapazitit von Massenspeichern je-
des Jahr, jedoch gibt es andere wichtige
Technologieparameter, deren Fortent-
wicklung weit hinter dem Datenwachs-
tum zuriickbleibt — dies gilt insbeson-
dere fir die Zugriffsgeschwindigkeiten
von Festplatten. Alle modernen Such-
maschinen wie Google, Lycos und Yahoo
fiir das Web oder Verity und OracleText
fiir Intranets speichern Indexlisten auf
Platten, mit denen sie schnell alle Web-

Seiten oder sonstigen Dokumente finden :

konnen, die ein bestimmtes Schliissel-
wort enthalten. Der gesamte Index von
Google wird auf eine Grolie von mehre-
ren Terabytes geschitzt. Die Gesamtheit
der Daten, die in Datenbanken hinter
Portalen liegen und damit das so genan-
nte ,Deep Web"” bilden, ist mindestens
um den Faktor Tausend grifler.

Die Indexliste eines Schliisselworts
enthilt zu jeder Web-Seite, die das Wort

enthilt, einen aufgrund raffinierter Wort- :

statistiken berechneten numerischen
Score, der die Giite der Seite hinsicht-
lich des Wortes widerspiegelt. Eine An-
frage mit mehreren Suchwértern wird
durch Traversieren der entsprechenden
Indexlisten berechnet, wobei die Scores
der in mehreren Listen vorkommenden
Seiten zu einem aggregierten Score fiir
die Gesamtanfrage kombiniert werden
(z. B. durch eine gewichtete Summe).
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Das Anfrageergebnis ist dann eine nach
aggregierten Scores absteigend sortierte
Rangliste. Der Benutzer ist in der Regel
jedoch nur an den 10 oder 20 Top-Tref-
fern interessiert. Um diese Top-k-Treffer
zu berechnen, verwenden viele Systeme
ein naives Kombinationsverfahren, bei
dem die fiir die Anfrage relevanten, po-
tentiell sehr langen Indexlisten zuerst
vollstindig kombiniert und dann sortiert
werden, um schlussendlich dem Be-
nutzer nur einen winzigen Prifix der
Rangliste (die Top-k-Treffer) zu prisen-
tieren. Erst in jiingster Zeit wurden in

der Literatur ausgekliigeltere Algorithmen

vorgeschlagen, die Indexlisten nach ab-
steigenden Scores sequentiell abarbeiten
und ein Schwellwertverfahren als Ab-
bruchkriterium verwenden, um die Top-
k-Treffer einer Anfrage um eine Gréfien-
ordnung schneller liefern zu kénnen.

Unsere Arbeiten haben das Ziel,
diese Algorithmen weiter zu beschleu-
nigen. Dazu vermeiden wir zum einen
nichtsequentielle Plattenzugriffe, da
diese um den Faktor 20 langsamer sind
als sequentielle Zugriffe, und wir ver-
walten wihrend des Traversierens der
Indexlisten die Menge der Top-k-Kandi-
daten zusammen mit ihrem jeweiligen
bestmoglichen und schlechtestmogli-
chen aggregierten Score in einer geeig-
net organisierten Priority-Queue als zen-
traler Datenstruktur. Ein Kandidat kann
aus der Priority-Queue entfernt werden,
wenn sein bestméglicher Score nicht
hoher ist als der schlechtestmégliche

Score des Kandidaten, der zum aktuellen :

Zeitpunkt gerade den Rang k innehat.
Wenn es nur noch k Kandidaten gibt,
terminiert der Algorithmus.

< Inverted Index
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Uber diese Optimierung hinaus
ldsst sich das konservative Stoppkrite-
rium mit Hilfe von Statistiken tiber die
Verteilungen der Scores in Form eines
approximativen Top-k-Algorithmus wei-
ter verbessern. Anstelle des tatsichlich
noch erreichbaren bestméglichen Scores
eines Kandidaten berechnen wir durch
Faltung der zugrunde liegenden Score-
Verteilungen die Wahrscheinlichkeit,
dass ein Kandidat noch in die Top-k-
Liste kommen kann. Falls diese Wahr-
scheinlichkeit unter einem benutzer-
definierten Schwellwert liegt, wird der
Kandidat nicht weiter betrachtet. Dieses
probabilistische Kriterium fiihrt zu einer
frithen und drastischen Verkleinerung
der Kandidatenmenge, einer daraus re-
sultierenden Effizienzsteigerung fiir die
Priority-Queue-Verwaltung und zu guter
Letzt zu einer deutlich fritheren Termi-
nierung der Indextraversierungen.
Unsere Experimente auf groflen Daten-
mengen, wie z. B. dem TREC Terabyte
Benchmark, zeigen, dass wir gegeniiber
den besten Verfahren mit konservativem
Abbruchkriterium Laufzeiten um den
Faktor 10 verkiirzen kénnen und dabei
nur ca. 10 bis 20 Prozent an Priizision
in der Top-k-Ergebnisliste einbiiflen.

Convolution

(fo(x). filx))

Informationssuche in Peer-to-Peer Systemen

Tausende von iiber den Erdball ver- :

teilten PCs zur Informationsfindung im
World-Wide-Web nutzen zu kénnen, ist
eine verlockende Aussicht. Die bisheri-
gen Moglichkeiten, dies effizient und
ohne einen zentralen Server zu tun, sind
jedoch begrenzt; traditionelle Ansitze
zur verteilten Informationssuche schei-
tern zumeist entweder an der erwarteten
Dynamik eines solchen Verbundes oder
an seiner enormen Grofle. So genannte
Peer-to-Peer-Architekturen fiir verteilte
Computersysteme haben das Potential
zu einem Durchbruch in der Nutzung
dezentralisierter Computer- und Infor-
mationsressourcen.

Wachsende Medienprisenz erlang-
ten in den letzten Jahren Peer-to-Peer-
Systeme durch ihre populdren Vertreter
wie Napster oder Gnutella, die sich als
Musiktauschbérsen durch ihre dezentra-
lisierte Struktur einer effizienten Uber-
wachung durch Behérden entzogen und
so in einen zweifelhaften Ruf gerieten.
Im wissenschaftlichen Sinne ist ein
Peer-to-Peer-System ein Netzwerk von
verteilten, autonomen Computern, die
jeweils sowohl als Client als auch als
Server gegeniiber anderen Computern
agieren kénnen und sich in ihrer Ge-
samtheit hinsichtlich der Daten- und
Lastverteilung selbst organisieren. Zu

den erwarteten Stirken des Peer-to-Peer- :

Ansatzes gehéren neben der potentiell
besseren Fehlertoleranz und Datenver-
fiigbarkeit sowie der Ausnutzung enor-

mer, heute zumeist brachliegender Rech- :

nerkapazititen insbesondere die Resis-
tenz gegen Uberlast, Systemdynamik,
Attacken, Manipulationen oder Zensur.

Gerade der letzte Punkt riickt zu-
nehmend ins Interesse der breiten Of-
fentlichkeit. Im Juni 2004 kritisierte der
Unterausschuss Neue Medien des Bun-
destags neben der Tatsache, dass keine
Suchmaschine das Internet auch nur
annihernd vollstindig erfasse, insbeson-
dere die Unterwanderung von Sucherer-
gebnissen durch getarnte Werbeeintrige
sowie den fortschreitenden Monopoli-
sierungsprozess auf diesem Sektor und
forderte die Forderung freier Suchma-
schinen.

Unsere Forschung greift diese Sor-
gen auf und verfolgt eine vollstindig de-

zentralisierte, selbstorganisierende Archi-

tektur zur Informationssuche im World-
Wide-Web, die auf der Kommunikation
zwischen einer a priori unbegrenzten
Zahl von kooperierenden Computern
beruht. Dabei erweitern wir das Funda-
ment der Informationssuche iiber den
heutigen Stand der Technik hinaus,
indem wir neben der herkémmlichen,
schliisselwortbasierten Suche das intel-
lektuelle Potential groffer Benutzerge-
meinden ausnutzen. Beispielsweise
liefern Bookmarks von Benutzern und
das in den Click-Streams der Benutzer
reflektierte Feedback zu fritheren Such-
ergebnissen die Basis fiir Empfehlungen
fiir kiinftige Suchergebnisse und kénnen
mit Hilfe von Data-Mining-Techniken

und statistischen Lernverfahren erschlos-
sen werden. Einer unserer aktuellen For-
schungsschwerpunkte ist das so genann-
te Query-Routing: die effiziente Auswahl
weniger, aber viel versprechender Peers,
an die eine bestimmte Benutzeranfrage
geleitet werden soll, anhand von kom-
pakten Statistiken tiber die Daten der
verschiedenen Peers. Unsere Verfahren
werden in dem Prototypsystem Minerva
integriert und experimentell erprobt.

n
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SCHWERPUNKTE

SOFTWARE

Informatik ist einerseits eine Grundlagen-
wissenschaft, die sich mit universellen Be-
rechnungs- und Problemlésungsmethoden
und deren fundamentalen Eigenschaften wie
Korrektheit und Komplexitat beschaftigt,
andererseits hat sie aber auch den Charakter
einer Ingenieurwissenschaft und lebt von den
vielfaltigen Beriihrungspunkten mit Anwen-
dungen. Insofern ist die Umsetzung mathe-
matischer Modelle und neuer Algorithmen

in einsatzfdahige Softwaresysteme auch in der
Grundlagenforschung ein wichtiger Faktor.
Progammbibliotheken und —systeme, die

als Open-Source-Software mit kostenfreien
Lizenzen Forschern und Anwendern zur Ver-
fiigung gestellt werden, bringen enormen
Nutzen fiir andere Wissenschaftler, beein-
flussen die langfristige Entwicklung der
IT-Industrie und liefern Feedback fiir die
weitere Weichenstellung der eigenen

Forschungsarbeiten.

Am Max-Planck-Institut fiir Infor-

- matik wird diese Philosophie seit Griin-
- dung des Instituts verfolgt, und zwar mit :
: groBem Erfolg. Alle Abteilungen streben
an, die Ergebnisse ihrer Grundlagenar-

* beiten in einsetzbare Softwaresysteme
 umzusetzen und fiir Wissenschaft und

- Industrie verfiighar zu machen. Es gibt
eine beachtliche Anzahl am Institut

- entwickelter Prototypsysteme aus allen

- Bereichen vom Theorembeweisen und

. der Algorithmik bis zur Bioinformatik,

© Visualisierung und Web-Suche, die ihren
Weg in die Wissenschaftsgemeinde ge-

. funden haben und an vielen Orten in

- der Welt fiir Forschungsarbeiten benutzt
. werden. Uberwiegend ist dies kosten-
freie Open-Source-Software, in einigen

. Fillen wurden Startup-Firmen gegriin-

: det, die die Software weiter entwickeln

- und vertreiben. Der bisher grofite Erfolg
- des Instituts ist die Algorithmenbiblio-
thek LEDA, die zur Griindung der Algo-
- rithmic Solutions GmbH gefiihrt hat,
 weltweit von fithrenden I'T- und Techno- :
. logiefirmen genutzt wird und bei der Se-
: quenzierung des menschlichen Genoms
durch die amerikanische Firma Celera

- eine wesentliche Rolle gespielt hat.

Die geschickte Umsetzung mathe-

- matischer Modelle und Algorithmen in

lauffdhige Software ist selbst auch ein

© wichtiger Forschungsgegenstand. Algo-
rithmen, die abstrakt sehr gute, mathe-

* matisch analysierbare Laufzeit- und

- Speicherplatzeigenschaften haben, so-

: genannte asymptotische Komplexitiits-
mafe, sind in der Implementierung auf

© modernen Rechnern und verteilten

¢ Cluster-Systemen nicht automatisch

. effizient. Eigenschaften von Prozessoren,

Magnetplatten und Netzwerken sowie

die Charakteristika realer Daten miissen

© im Engineering geeignet berticksichtigt

- werden, um einsatztaugliche Software-

: systeme zu bauen. Das Zusammenspiel
vieler Algorithmen in einem kompletten

. System und die Erweiterbarkeit und

- Selbstorganisation von Software werfen

- selbst schwierige wissenschaftliche Fra-

© gestellungen auf, die teilweise am Max-
Planck-Institut fiir Informatik untersucht
- werden, teilweise aber iiber den Themen- :

bereich des Instituts hinausgehen und

- innerhalb der Max-Planck-Gesellschaft

© von dem in Griindung befindlichen neu-
en Institut fiir Softwaretechnik unter- :
- sucht werden sollen.
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STXXL — Terabytes verarbeiten

Viele neue und alte Computeran-
wendungen (z.B. Geographic Informa-
tion Systems, Data Warehousing, Infor-
mation Retrieval, Virtual Reality, ...)

erfordern den Umgang mit immer gréfer :

werdenden Datenmengen. Der Begriff
Terabyte, einst exotisch, kommt inzwi-
schen mehr als 300 000 mal im Internet
vor. Zwar geniigen vier moderne Fest-
platten um ein Terabyte preiswert zu
speichern. Nur — kénnen wir diese Da-
ten auch schnell verarbeiten, wenn sie
nicht mehr in den Hauptspeicher des
Computers gehen? Wer das Problem
naiv angeht, erlebt schnell eine bose
Uberraschung. Einzelne unstrukturierte
Lesevorgiinge dauern oft bis zu 10 Milli-
onen mal linger. Deshalb sind spezielle
Algorithmen nétig, die solche Zugriffs-
muster vermeiden und Daten eher in
groen Blocken verarbeiten

Block management layer

typed block, block manager, buffered streams,
block prefatcher, buffered block writer

Asynchronous /O primitives layer

files, I/O requests, disk gueues,
completion handlers

Schichtenstruktur des STxxL
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STL-user layer [ Streaming layer
Contalners: vector stack set l ined
| Algorithms; - sor. for_eoch. merge zero-1/O scanning !
> <

Leider ist eine effiziente Imple-
mentierung dieser Algorithmen komplex
und fiir die meisten Programmierer un-
gewohnt. Deshalb entwickelt das Max-
Planck-Institut fiir Informatik die Soft-
warebibliothek STXXL.

Ziele sind

m die Verarbeitung grofler Datenmengen :

mit den von kleinen Datenmengen
gewohnten Interfaces der C++ Stan-
dard Templete Library STL (Arrays,
Container, Iteratoren, Priorititslisten,
Suchbdume, Sortieren, Filtern,
Streams, ...)

m die automatische Unterstiitzung
paralleler Platten

m ein schneller, ungepufferter, DMA-
Plattenzugriff plus Uberlappung von
Plattenzugriff und Berechnung durch
Multithreading — alles automatisch.

Erste Experimente mit der Biblio-
thek (Sortieren, Konstruktion von Voll-
textindizes, Minimale Spannbidume)
haben ergeben, dass die Platten mit
STXXL keinen Engpass mehr darstellen —
die Bibliothek schafft die Daten so
schnell heran, dass die Verarbeitung im
Vordergrund steht. Zum Beispiel haben
wir einen Testrechner fiir ca. 3.000
Euro, der mit acht Platten ein Drittel
seiner Hauptspeicherbandbreite als
Datenrate erzielt. Diese Maschine
(von Mitte 2002) sortiert 128 GByte
in 40 Minuten.

read buffers
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Datenfluss beim Sortieren mit parallelen Platten
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Struktur einer externen Prioritétsliste

2x Xeon
4 Threads

400x64 Mb/s

2x64x66 Mb/s

4x2x100
MB/s

Aufbau einer preiswerten Maschine zur Verarbeitung

groBer Datenmengen
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CGAL — Algorithmen fiir geometrische Probleme

CGAL ist eine hoch-modulare
C++-Bibliothek fiir geometrische Daten-
strukturen und Algorithmen. Als Bei-
spiele seien verschiedene 2D- und 3D-
Triangulierungen, Voronoidiagramme,
rdumliche Suchstrukturen, Mengenope-
rationen auf Polygonen und Polyedern,
konvexe Hiillen, kiirzeste Pfade in Poly-
gonen, Polygonzerlegungen und polye-
drische Flichenrekonstruktion genannt.

Es ist prinzipiell schwierig, geome-
trische Algorithmen korrekt zu imple-

mentieren. Ein Hauptgrund liegt darin,

dass Computer eigentlich gar nicht exakt :

rechnen, jedenfalls nicht ohne grofien
Aufwand. Als Folge hat man die iibli-
chen Rundungsfehler, die die Korrekt-

heitsbeweise der geometrischen Algorith-

men ungiiltic machen, was kein rein
theoretisches Problem ist, sondern in
der Praxis hiufig zu falschen Resultaten,
Crashs oder nicht-terminierenden Pro-
grammen fiihrt. Ein detailliertes Beispiel
dafiir und was wir dagegen tun kénnen
zeigt der Beitrag ,Exakte Arithmetik”
Seite 55.

1996 erschien zu diesem Thema
der einflussreiche Computational-Geo-
metry-Impact-Task-Force-Report von
Bernard Chazelle und anderen mit dem
Titel ,Advances in Discrete and Compu-
tational Geometry", herausgegeben von
der American Mathematical Society.
Der Bericht fordert in seiner ersten
Empfehlung die Entwicklung und Ver-
breitung von geometrischem Programm-
code. CGAL wurde 1995 ganz in diesem
Sinne initiiert und ist seitdem hochst
erfolgreich.

b H —
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Demo fiir 2D-Nef-Polygone

CGAL wird aktuell vom CGAL-
Open-Source-Projekt entwickelt, dem
verschiedene Forschungsinstitute welt-
weit angehdren. Wir haben uns als Ziel
gesteckt, die wichtigsten Losungen und
Methoden aus der Algorithmischen Geo-
metrie den Benutzern in der Industrie
und Akademia zur Verfiigung zu stellen.
Insbesondere legen wir Wert auf Korrekt-
heit, Vollstindigkeit (schwierige Fille
werden ganz bewusst behandelt) und
Effizienz, sowohl theoretisch als auch
praktisch.

CGAL ist als Open-Source lizen-
siert. Zusitzlich sind kommerzielle Li-
zenzen von der GeometryFactory erhilt-
lich, einer Startup-Firma, die im Januar
2003 aus dem Projekt heraus fiir Sup-
port und Lizensierung gegriindet wurde.
Beispiele fiir kommerzielle Anwendungs-
bereiche von CGAL sind Luftbildverar-
beitung (BAE Systems und Leica Geosys-
tems, USA), Verarbeitung digitaler Vek-
torkarten (Kadaster, Niederlande), orts-
bezogene Dienstleistungen (TruePosition,
USA), Bildverarbeitung (Toshiba, Japan)
und strukturelle Geologie (Midland
Valley, UK, Agip, Italien), CAD/CAM,

Netzerzeugung, Biochemie und andere.

Das Max-Planck-Institut fiir Infor-
matik ist einer der Entwickler von CGAL,
das zuniichst mit europiischer Forderung
in dem gleichnamigen CGAL-Projekt

unterstiitzt wurde. Seit dessen Abschluss

werden die Arbeiten im EU-Projekt
GALIA weitergefiihrt.
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Wir haben am ersten geometri-

schen Kernel und vielen grundlegenden
Entwurfsentscheidungen mitgearbeitet,
die in der ersten Phase getroffen wur-
den. Seitdem liegen unsere Schwer-
punkte auf dem d-dimensionalen geo-
metrischen Kernel, den Algorithmen fiir
konvexe Hiillen in 2-, 3-, und d-Dimen-
sionen, den Polygonzerlegungen in kon-
vexe Teilpolygone und den Mengen-
operationen auf 2D-Nef-Polygonen

und 3D-Nef-Polyedern. Eine wichtige
Entwicklung fiir die Zukunft werden
Algorithmen fiir Kurven und gekriimmte
Flachen sein, die wir im EXACUS-Pro-
jekt Seite 36 priisentieren.

sphere map
vertex
svertex

sphere map
svertex
veriex

ﬂ‘ﬂ

sveriex

Nachbarschaften entlang einer Kante
eines 3D-Nef-Polyeders

2D-Nef-Polygone eingebettet auf der Kugel
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LEDA — eine Bibliothek effizienter Datentypen und Algorithmen

Die Arbeiten an LEDA (Library
of Efficient Data Types and Algorithms)
starteten etwa zeitgleich mit der Griin-
dung des Instituts 1988. Wir schitzten,
dass wir etwa zwei Jahre fiir das Projekt
benétigen. Heute sind wir immer noch
in Nachfolgeprojekten damit beschiftigt.
Wieso?

Zielsetzung

Der Forschungsbereich Effiziente

Algorithmen stellt theoretische Losungen -

(= Algorithmen) fiir Probleme zur Verfi-
gung, die durch mehr oder weniger star-
ke Abstraktion aus Anwendungsproble-
men hervorgehen. Die Lésungen werden
in Zeitschriften und auf Tagungen pub-
liziert. Dort kann die Industrie sie abho-
len, was allerdings nur in sehr begrenz-
tem Umfang passiert ist und zwar aus
verstindlichen Griinden: Erstens ist das
Implementieren eines komplexen Algo-
rithmus eine Aufgabe, die viel algorith-
misches Wissen und viel Zeit erfordert.
Zweitens werden Algorithmen mit dem

Zweck entworfen, auf moglichst elegante

Art eine bestimmte asymptotische Kom-
plexitit zu erzielen; die Frage der Opti-
mierung der Konstanten war auflerhalb

des Gebiets. Mit LEDA wollten wir einen

Schritt auf die Industrie zugehen und
die Losungen des Gebiets in einer leicht
nutzbaren Bibliothek von effizienten
Softwaremodulen zur Verfiigung stellen.

i}

Erfolge

Eine erste Version von LEDA gab
es 1991. Sie stellte Datenstrukturen
und Graphenalgorithmen zur Verfiigung.
Spiter kamen dann Geometrie, Visuali-
sierung und exakte Arithmetik dazu. Die
Bibliothek wird inzwischen in mehreren
Hundert Universititen und Firmen ein-
gesetzt. Eine Auswahl: AT&T, Bosch
Telecom, Celera Genomics, Daimler
Chrysler Aerospace, Deutsche Telekom,
Digital Equipment, E-Plus Mobilfunk,
Ford Motor, France Telecom, Hewlett-
Packard, IBM, Infineon, Lufthansa
Systems, Siemens. Seit 1996 wird die
Bibliothek von der Ausgriindung Algo-
rithmic Solutions vertrieben und weiter-
entwickelt.

LEDA hat auch zu einer Anderung

der Grundannahmen des Gebiets bei-

getragen. Andere Bibliotheksprojekte mit

dhnlichen Zielsetzungen wurden gestar-
tet, zum Beispiel CGAL, Abacus, AGD,
daVinci und yFiles. Auch hat sich Algo-
rithm Engineering als ein neues Teilge-
biet der Algorithmik entwickelt: hier
steht nun die Implementierung im Vor-
dergrund und nicht mehr der abstrakte

Algorithmus.

i earodest 3w ¥ e 0 —3 s S gV e 3w 7w 0 G R

Im linken LEDA-Fenster behauptet das Programm, dass ein Graph nicht planar ist.
Nach Driicken des Proof-Buttons zeigt das Demo den Beweis (rechtes Bild).

Neue wissenschaftliche Fragen

Der Erfolg von LEDA ist sicher
einer der Griinde fiir die Bedeutung des
Projekts im Institut. Der Hauptgrund
sind aber die neuen wissenschaftlichen
Fragestellungen, die aus dem Projekt
erwachsen sind:

m  Die Umsetzung eines komplexen
Algorithmus in ein Programm ist ein
fehleranfilliger Prozef. Wir haben
eine algorithmische Antwort zur Feh-
lerverhinderung gefunden: Certifying
Algorithms. Ein solcher Algorithmus
liefert nicht nur wie tblich das ge-
wiinschte Resultat ab, sondern auch

einen einfach zu priifenden Nachweis -

(Beweis, Zeuge, Witness, Certificate)
fir die Richtigkeit des Resultats.
Inzwischen haben wir fiir sehr viele
Probleme zertifizierende Algorithmen
gefunden und in LEDA integriert.

Es gibt daher so gut wie keine Fehler
in den algorithmischen Modulen von

LEDA.

m Die Implementierung geometrischer
Algorithmen ist besonders schwierig.
Sie werden entworfen fiir Eingaben
in allgemeiner Lage und fiir ein Ma-

schinenmodell (Real RAM), das exakt

mit reellen Zahlen im Sinn der Ma-
thematik rechnen kann. Aber echte
Eingaben sind meist nicht in allge-
meiner Lage und echte Rechner ken-
nen nur ganze Zahlen beschrinkter
Linge und Gleitkommazahlen be-
schrinkter Prizision. Wir haben we-
sentlich zum Nachweis beigetragen,
dass man eine Real RAM, in dem
Umfang wie man sie fiir die algorith-
mische Geometrie braucht, effizient
realisieren kann. Auf Grundlage die-
ser theoretischen Einsicht gelang uns
dann die effiziente und korrekte Tm-
plementierung grundlegender geome-
trischer Algorithmen. Diese Arbeiten

werden im CGAL Projekt (siehe Seite

75) fortgefiihrt.
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SPASS — ein leistungsfihiger Theorembeweiser

Weite Bereiche der Informatik oder :

computer science lassen sich rubrizieren
als computation science, also als Wissen-
schaft vom Berechnen. Stellt man die
Frage, was denn nun berechnet wird, ob
also etwa ein bestimmter Algorithmus
Eigenschaften wie Korrektheit oder Ter-
mination besitzt, so gelangt man in die
Disziplin des mathematischen Bewei-
sens. Erstaunlicherweise lisst sich diese

Aufgabe in beachtlichem Ausmal} wieder

auf das Berechnen zuriickfithren, wenn
auch die meisten relevanten Fragestel-
lungen nicht im allgemeinen entscheid-
bar sind. Dass die Verfahren, welche
dies erméglichen, in der Komplexitit
kaum ihresgleichen haben, liegt auf
der Hand.

Der Theorembeweiser SPASS auto-

matisiert das SchlieBen in Logik erster
Stufe mit Gleichheit. Als eine exempla-
rische Anwendung von SPASS sei die

m

automatische Analyse von Sicherheits-
protokollen herausgegriffen.

Durch die immer weitere Verbreitung
des Internets wichst der Bedarf an Pro-
tokollen, welche die Kommunikation
und Transaktionen von Benutzern schiit-
zen. Das Design solcher Protokolle hat
sich als schwierig und fehleranfillig er-
wiesen, so dass Werkzeuge gefragt sind,
mit denen man alle Sicherheitsliicken
finden kann. Mit SPASS kann man bei-
spielsweise das Newman-Stubblebine-
Protokoll [s. Abbildung] als sicher nach-
weisen. Dieses Protokoll erlaubt es
zwei Netzteilnehmern, einen sicheren
Schlissel fir die wechselseitige Kom-
munikation zu etablieren, sofern jeder
bereits einen sicheren Schliissel fiir den
Austausch mit einem vertrauenswiirdi-
gen Server besitzt. SPASS beweist, dass
bei sorgfiltiger Implementierung des
Protokolls kein Angreifer an den neuen
Schliissel gelangen kann.

1. AN, o

v ksrﬁﬂerrs)ﬁws)i

Alice

4" Ep(A, Ny, Tp), En,(Np)

Bob

2. B, Np, Epe(A, Ny, Ty)

£
[

Trust

Auszug aus dem Newman-Stubblebine-Protokoll
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Der Beweiser SPASS wird inzwi-
schen weltweit zur Verifikation einge-
setzt: Bei der NASA werden Sicherheits-
eigenschaften von Programmen mit
SPASS untersucht. In Cambridge ist
SPASS mit dem interaktiven Beweiser
ISABELLE gekoppelt worden. An der
Universitit Tel Aviv wird SPASS zur sta-
tischen Programmanalyse verwendet. Im
Rahmen des VERISOFT-Projektes wird
gegenwiirtig der Datenpfad eines DLX-
artigen Prozessors [s. Abbildung] mit SPAS
verifiziert. gE

Aufbau des zu verifizierenden Prozessors

Logo des Beweisers SPASS
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ARBY — Automatische Strukturidentifikation fiir Proteine

Hintergrund

Proteine sind die universellen Bau-
steine des Lebens: sie werden fir die
Struktur, Funktion und Regulation von
Zellen, Geweben und Organen benétigt.
Beispiele fiir Proteine sind Hormone,
Enzyme und Antikérper. Im Prinzip be-
steht jedes Protein aus einer linearen
Aneinanderreihung, einer so genannten
Sequenz, von Aminosduren. Dabei gibt
es 20 verschiedene Arten von Amino-
sduren. In ihrer natiirlichen Umgebung
nimmt jede Proteinsequenz eine spezifi-
sche dreidimensionale Struktur an. Die
Struktur liefert entscheidende Hinweise
auf die Funktion und damit die biologi-
sche Rolle eines Proteins. Deshalb wur-
den in den letzten Jahrzehnten enorme
Anstrengungen unternommen, um die
dreidimensionale Struktur von Proteinen
zu bestimmen.

Templat

APRKFFVGGNWKMNGKR
KSLGELIHTLDGAKLSADT
EVVCGAPSIYLDFARQKL

DAKIGVAAQNCYKVPKGA
FTGEISPAMIKDIGAAWVIL
GHSERRHVFGESDELIGQ
KVAHALAEGLGVIACIGEK
LDEREAGITEKVVFOETKA
IADNVKDWSKVVLAYEPY

WAIGTGKTATPQQAQEVH

Proteinsequenz

1958 wurde eine erste Protein-
struktur experimentell aufgekldrt. An-
fang der siebziger Jahre wurde gezeigt,
dass bei den meisten Proteinen die
dreidimensionale Struktur allein durch
die Aminosiuresequenz bestimmt ist.
Wie man die Struktur aus der Sequenz
berechnet, ist seither ein aktives For-
schungsgebiet. Auch wenn es noch
keine allgemeingiiltige Problemlésung
gibt, kénnen in vielen Fillen Proteine
mit Hilfe von bereits bekannten Struk-
turen [Templaten, s. Abbildung] modelliert
werden. Mittlerweile sind iiber 20.000
Proteinstrukturen experimentell aufge-
kldrt und ksnnen somit als Template
verwendet werden.

Templatbhasierte Modellierung

Je nachdem wie sehr die zu model-
lierende Proteinsequenz einer Sequenz
mit bekannter Struktur dhnelt, gestaltet
sich die Suche nach Templaten unter-
schiedlich schwierig. Im einfachsten
Fall ist die zu modellierende Sequenz
offensichtlich mit einer Struktur in der

Templat-Datenbank verwandt und unter-

scheidet sich nur in wenigen Amino-
siuren. In diesem Fall kann man zu der
Sequenz mit hoher Prizision ein Struk-
turmodell aus der Templat-Struktur ent-
wickeln. Hiufig ist es jedoch schwierig,
tiberhaupt Template zu finden. In sol-
chen Fillen wird durch Hinzunahme

von mit der zu modellierenden Sequenz

Strukturmodell

evolutionir verwandten Sequenzen eine
Familienbeschreibung der Sequenzen,
ein sogenanntes Profil erzeugt (Profil-
Alignment) oder die Struktur-Informa-
tion bekannter Proteine genutzt, um die
Proteinsequenz anhand ihrer chemi-
schen Eigenschaften auf eine Templat-
struktur zu fideln (Protein Threading).

Unser Ansatz

Jedes Verfahren zur Templat-Suche
hat seine Stirken und Schwichen. Un-
sere Software ARBY zerlegt die Sequenz
nach Mafgabe strukturbiologischer Hy-
pothesen und wendet auf jedes der Teil-
stiicke verschiedene Profil-Alignments
und Protein Threading Methoden an.
Mit einem statistischen Ansatz wird
dann analysiert, ob das gefundene Tem-
plat zu dem jeweiligen Sequenzstiick
passt. In einem weiteren Optimierungs-
schritt werden die am besten passenden
Template fiir die gesamte Sequenz aus-
gewihlt. Damit lisst sich zu der einge-
gebenen Proteinsequenz ein Struktur-
modell erstellen. Zugleich wird die Zu-
verldssigkeit der Vorhersage abgeschitzt.

Die Zukunft

Da das Hauptinteresse der Funk-
tion gilt, werden zurzeit in unserem
Team strukturelle Muster untersucht,
die fiir bestimmte Funktionen verant-
wortlich sind. Die langfristige Vision ist,
Strukturen so gut berechnen zu kénnen,
dass sich anhand der vorhergesagten
Struktur ihre Interaktionen mit Pharma-
Wirkstoffen untersuchen lassen.
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FlexX — Protein-Ligand-Docking

Die gezielte Suche nach neuen,
effizienten Wirkstoffen ist ein immer
wieder aktuelles Forschungsgebiet — wie
das aktuelle Bespiel SARS belegt — das
ohne den Einsatz von Computermetho-
den nicht mehr denkbar ist. Wenn die
dreidimensionale Struktur eines fiir den
Krankheitsverlauf bedeutsamen Proteins
(Zielprotein) bekannt ist, kénnen Metho-
den des strukturbasierten Wirkstoffent-
wurfs verwendet werden. Hierbei wird
ein kleines Molekiil (Ligand) gesucht,
das eine starke und selektive Bindung
mit dem Zielprotein ausbildet. Voraus-
setzung hierfiir ist eine strukturelle und
chemische Komplementaritit zwischen
der Bindetasche des Zielproteins und
dem Wirkstoffmolekiil: Der Ligand muss
in die Bindetasche wie ein Schliissel ins
Schloss passen. Beim Protein-Ligand-

Docking wird ein Ligand ausgewihlt und :

im Computer probiert, ob dieses Mole-
kiil an das Protein binden kann. Beim so
genannten virtuellen Screening wird die-
ser Vorgang gleich fiir eine — oft mehrere
Millionen Molekiile umfassende — Biblio-
thek durchgefiihrt. Heute ist das Prote-
in-Ligand-Docking eine unverzichtbare
Erginzung der Experimente und zihlt
zu den Routinemethoden aller namhaf-
ten Pharma-Unternehmen (siche auch
,Docking und Wirkstoffdesign” Seite 30).

Das Max-Planck-Institut fiir Infor-
matik beteiligt sich in Kooperation mit
anderen Instituten sowie mit der Startup
Firma BioSolvel T GmbH aktiv an der
Weiterentwicklung des Docking-Program-
mes FlexX. FlexX wurde in den neun-
ziger Jahren an der GMD — Forschungs-
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zentrum fiir Informationstechnik, Sankt
Augustin, entwickelt. Das Programm
wird heute von der pharmazeutischen
Industrie weltweit eingesetzt und ist
aufgrund seiner Schnelligkeit insbeson-
dere fiir das Screening sehr grofler Bib-
liotheken geeignet.

Ein wesentliches Problem beim
Docking ist die Flexibilitit der Liganden:
Aufgrund der freien Drehbarkeit um
chemische Einfachbindungen kénnen
die meisten Liganden sehr viele mogli-
che Strukturen annehmen. Alle diese
Konformationen einzeln zu docken ist
meist unméglich. Um die Liganden den-
noch flexibel beschreiben zu kénnen
verwendet FlexX den Ansatz des inkre-
mentellen Aufbaus. Zunichst wird der
Ligand an allen drehbaren Einfachbin-
dungen in Fragmente zerlegt. Nun wer-
den Fragmente mit besonders starken
oder charakteristischen Wechselwirkun-
gen ausgesucht und gedockt. Hierbei
werden wechselwirkende Gruppen des

Liganden mit chemisch komplementiren

Gegengruppen des Proteins iiberlagert,
wobei Algorithmen aus dem Bereich der
Mustererkennung verwendet werden.

Anschliefend wird an jedes ge-
dockte Fragment das jeweils nichste in
allen erlaubten Konformationen ange-
baut. Welche Konformationen erlaubt
sind, wird anhand von Statistiken ex-
perimentell beobachteter Strukturen
entschieden. Bei diesem Schritt wird
zudem die Stirke der Protein-Ligand-
Wechselwirkung bewertet. Nur einige
hundert Strukturen mit den besten Be-

wertungen werden weiter aufgebaut, die
anderen werden aussortiert. Anschlies-
send wird das jeweils nichste Fragment
angebaut und bewertet usw., bis schliel3-
lich der gesamte Ligand inkrementell
aufgebaut ist. Zuletzt werden alle Struk-
turen nach dieser Bewertung sortiert.
Beim Vergleich mit experimentellen Da-
ten zeigt sich, dass mit diesem Ansatz in
den meisten Fillen korrekte Strukturen
mit guten Bewertungen gefunden wer-
den. Die Abbildung zeigt das Docking-
Ergebnis von FlexX (rot) im Vergleich
zur experimentell bestimmten Struktur

(gelb).

FlexX ist in den letzten Jahren
erheblich erweitert worden. Am Max-
Planck-Institut fiir Informatik wurden
insbesondere bei der Vorbehandlung
der Liganden, bei der Handhabung
kombinatorischer Bibliotheken (Ligan-
den mit einem gemeinsamem Fragment
aber unterschiedlichen Seitenketten)
sowie beim vollautomatischen virtuellen
Screening mafigebliche Arbeiten gelei-
stet. In der Zukuntft sollen speziell die
Vorauswahl von Liganden durch chemi-
sche Filter, die exaktere Beschreibung
der Chemie innerhalb der Bindetaschen
und verbesserte Algorithmen ein Haupt-
gegenstand der Forschung sein.

FlexX Docking-Ergebnis
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Werkzeuge fiir Gesichtsmodellierung und -animation

Die in der Abteilung Computergra-
phik entwickelte Medusa-Software leitet
die anatomische Struktur des mensch-
lichen Kopfes aus der Geometrie der
Hautoberfliche ab. Passend zur Form
der Hautoberfliche, die mit modernen

3D-Scannern einfach und schnell erfasst -
und in den Computer eingelesen werden

kann, wird die innere Struktur des Kop-
fes (also die Form des Schidelknochens
sowie diePosition und Geometrie der
zwischen Haut und Knochen liegenden
Muskeln) automatisch angepasst.

Umgekehrt ldsst sich aus einer ge-
gebenen Schidelgeometrie und wenigen
zusitzlichen anthropometrischen Daten

ein dreidimensionales Gesicht rekonstru- *

ieren. Diese Anwendung ist insbesonde-

re im forensischen Bereich von Interesse :

zur Identifikation Verstorbener anhand
von Schidelfunden.

In der derzeitigen kriminologischen
Praxis werden zur Gesichtsrekonstruk-
tion physikalische Gesichtsmodelle
durch Auftragen der Gewebedicken mit
Hilfe von Modelliermasse erstellt, was
einen enormen zeitlichen und kiinstle-
rischen Aufwand sowie anatomisches
Fachwissen erfordert. Mit Hilfe der am
MPI entwickelten Programme kann die-
ser Prozess wesentlich beschleunigt und
fiir nicht derartig geschultes Personal
zuginglich gemacht werden. Unsere Ab-
bildung zeigt die wesentlichen Schritte
einer solchen virtuellen Rekonstruktion
von oben nach unten:

1. die Schidelform wird mit Hilfe eines
Laser-Scanners abgetastet (alternativ
hierzu ist eine Datenakquisition mit-
tels Computertomographie moglich);

2. virtuelle Markierungspunkte werden
auf dem Schidelmodell angebracht;

3. das anatomische Kopfmodell wird
unter Beriicksichtigung von Weich-
teildicken an den virtuellen Schédel
angepasst;

4. computergraphische Darstellung der
fertigen Rekonstruktion.

In einer Kooperation mit der
Rechtsmedizin der Universitit des Saar-
landes in Homburg werden derzeit um-
fangreiche Datensitze ausgewertet, um
die Robustheit und Praktikabilitit der

Medusa-Technologie zur erweitern. Auch -
das Bundeskriminalamt in Wiesbaden ist :

an dieser Technologie interessiert.
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Jorg Haber

ABT .4 Computergraphik
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COMPASS — Informationssuche im Web der Zukunft

Suchmaschinen fiir das World-
Wide-Web liefern oft sensationell gute
Suchresultate, doch gibt es auch viele
Situationen, in denen sie mehr oder
weniger versagen. Zwei Beispielanfragen,
an denen heutige Methoden scheitern,
sind: A) Welche Professoren, die in Saar-

briicken arbeiten, halten Vorlesungen iiber

Information Retrieval und sind an EU-
Projekten beteiligt?” und B) ,Wie heifit
die Franzosin, die ich bei der Programm-
komiteesitzung traf, bei der Moshe Vardi
Vorsitzender war?”.

Fiir A qualifiziert sich keine einzelne
Web-Seite; vielmehr muss man mehrere
Web-Seiten im Zusammenhang sehen:
die Homepage eines Informatikprofes-
sors, eine Seite tiber Vorlesungen und
eine dritte Seite mit Projekten. Fiir B
miisste man Informationen aus unter-
schiedlichsten Quellen zusammenbrin-
gen und richtig miteinander verkniipfen:
personliche Email-Archive, Konferenz-
programme aus dem Web, Homepages
von Wissenschaftlern. Wenn man durch
solche Verkniipfungsketten auf jeman-
den wie Sophie Cluet von INRIA, Paris,
trifft, hat man mit hoher Wahrschein-
lichkeit die richtige Antwort gefunden.

Wir arbeiten an einer statistisch ba- :
sierten Variante der Vision vom ,Semantic :

Web", bei dem alle Informationen mit
Konzept-Werte-Paaren und expliziten
Verkniipfungen exakter reprisentiert und

semantisch tiefergehender annotiert wer- :

den sollen. Da Information jedoch hoch-
gradig dynamisch ist, Informationsbediirf-
nisse hdufig unscharf formuliert sind,
Terminologie inhirent vielfiltig ist und
sich Begriffsgeriiste — Taxonomien und

so genannter Ontologien — kontinuierlich :

weiterentwickeln, verfolgen wir den An-
satz, logikbasierte und andere priizise
Suchmethoden mit statistischen Metho-
den zu kombinieren, insbesondere mit
Verfahren des statistischen Lernens. Auf
diesem Weg — und nur auf diesem Weg
— kann der Rechner schlieflen, dass
Sophie mit hoher Wahrscheinlichkeit
ein weiblicher Vorname ist und dass mit
Paris mit sehr hoher Wahrscheinlichkeit
die Hauptstadt Frankreichs gemeint ist
und nicht das durch einen Film bekannt
gewordene 500-Seelen-Dorf Paris, Texas.

Eine Ontologie ist eine Sammlung
von Konzepten, zwischen denen seman-
tische Beziechungen wie Synonymie,
Hypernomie (Verallgemeinerung) und
Hyponomie (Spezialisierung) explizit
modelliert sind. Eines der bekanntesten
Unterfangen, ein umfassendes Konzept-
geflecht dieser Art aufzubauen, ist

WordNet. Allerdings ist WordNet, obwohl

maschinell verarbeitbar, nicht direkt fiir
die Verwendung in einer Suchmaschine
geeignet, da Beziehungen nur qualitativ
modelliert sind, aber ihre ,Stirke” nicht
quantifiziert wird. Wir haben, um diese
Liicke zu schlieflen, mit statistischen

Methoden auf groflen Korpora Beziechun-

gen zwischen Konzepten quantifiziert
und daraus einen gewichteten Konzept-
graphen aufgebaut, mit dessen Hilfe
man zu jedem Konzept die am nichsten
verwandten Konzepte bestimmen kann.

In der experimentellen Suchma-
schine COMPASS kénnen ontologische
Konzepte, explizite und assoziative Links
und die statistischen Ahnlichkeiten zwi-
schen Konzepten fiir ausdrucksstirkere
Anfragen ausgenutzt werden. Die Abbil-
dung zeigt die graphische Formulierung
der Beispielsuche A. Jede der drei Boxen
spezifiziert die Suchbedingungen, die
eine Seite jeweils erfiillen muss. Dabei
kénnen neben den iiblichen Schliissel-
wortern wie z. B Information Retrieval”
auch Konzept-Wert-Paare wie ,Location
= Saarbriicken und relaxierbare Kon-
zepte wie ,~Professor” formuliert werden;
letzteres besagt, dass eine Seite, in der
ein ontologisch eng verwandter Begriff
wie z. B. ,Hochschuldozent" auftritt,
ebenfalls als Treffer interpretiert werden
soll. Die Pfeile zwischen den drei Boxen
verlangen, dass es entsprechende Links
oder transitive Verbindungen zwischen
Trefferseiten geben muss, wobei die
Linge einer Verbindung die Scores be-
einflusst.

Mit COMPASS kann man iiber das

Suchen in normalen Web-Seiten und in
XML-Daten hinaus auch Datenquellen
des so genannten Deep-Webs in die
Suche einbeziehen. Derartige Quellen
kénnen vom Crawler einer Suchma-
schine nicht erfasst werden, weil sie

lediglich ein Suchformular anbieten, an
die man Suchparameter tibergibt; die
Daten selbst sind hinter dieser Portal-
schnittstelle verborgen. In COMPASS
werden Web-Seiten und Portale beziig-
lich der Benutzeranfragen einheitlich
behandelt, indem anhand der Anfrage
zunichst thematisch relevante Portale
ausgewihlt werden und die Anfrage
dann auf die Parameter dieser Portale
automatisch abgebildet wird. Auch hier-
fiir ist die Nutzung der Ontologie we-
sentlich. Beispielsweise wiirde fiir eine
Benutzeranfrage nach Musiknoten fiir
,Saxophone Jazz" eine Anfrage der Form
JInstrument = Reeds and Style = Jazz"
generiert, wenn das entsprechende Por-
tal eines Internet-Hindlers Suchpara-
meter ,Instrument” und ,Style" anbietet
und es dafiir Auswahlmeniis gibt mit
Werten wie ,Piano, Guitar, Brass, Reeds"

bzw. ,Classic, Pop, Jazz".

Beispielanfrage fiir das COMPASS-System
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SCHWERPUNKTE

VISUALISIERUNG

Bilder sind der schnellste Weg zum mensch-
lichen Bewusstsein. So nimmt die Entwick-
lung von Algorithmen zur geeigneten Visua-
lisierung digitaler Information auch eine

besondere Rolle in der Informatik an.

Insbesondere die Unterhaltungs-

- elektronik stellt immer héhere Anforde-
. rungen an die Visualisierungsalgorith-

© men: Immer realistischer und schneller
miissen kiinstliche wie natiirliche Wel-
- ten dargestellt werden kénnen, ob in

- Flugsimulatoren, chirurgischen Opera-
: tionsplanungssystemen oder Computer-
spielen. Dank der bisherigen Erfolge in
- der Erforschung neuer Visualisierungs-
- verfahren wird heute allein mit Compu-
. terspielen weltweit mehr Umsatz erwirt-
- schaftet als mit Kinofilmen.
Entscheidenden Anteil daran hat der

. stiirmische technologische Fortschritt

- der PC-Graphikkarten. Doch immer ho-
. here Graphik-Rechenleistung ist noch
kein Garant fiir qualitativ bessere Dar-
- stellungen. Zur Erzeugung von immer

* naturgetreuren Bildern kommt inzwi-

- schen der Szenenmodellierung eine

: Hauptrolle zu, denn immer akkuratere
Visualisierungen verlangen immer ge-

- nauere und detailliertere Modellbe-

- schreibungen. Bislang miissen Szenen-
. geometrie und -beleuchtung, Objekt-

© farben und -reflektionseigenschaften in
langwieriger Arbeit von Hand erstellt
 werden. Warum aber die digitale Be-

- schreibung eines Gegenstandes nicht

- direkt von seinem natiirlichen Vorbild
,abschauen? Am Max-Planck-Institut

- fiir Informatik wird an geeigneten Ver-

- fahren geforscht. So werden z.B. Algo-

- rithmen entwickelt, die aus einzelnen

: Messpunkten die gesamte Oberfliche
eines Objektes rekonstruieren konnen.

In vielen Visualisierungsanwendun-
- gen muss der Betrachter mit dem darge-
. stellten Gegenstand in Interaktion treten :
: konnen, z.B. den Gegenstand drehen :
und wenden oder die Beleuchtung vari-
* ieren kénnen, um seine Form zu begrei-
. fen. Dazu muss der Visualisierungsalgo-
. rithmus aber sehr schnell sein, denn
sonst ruckelt das Bild auf dem Monitor.
 Daher werden am Max-Planck-Institut

- fur Informatik hardwarebeschleunigte

- Verfahren erforscht, die das Objekt

- schnell in realistischen Farben und na-
tiirlicher Beleuchtung darstellen knnen.

Kénnen Sie die Anzeigen auf dem

© Armaturenbrett Thres Wagens auch bei
Sonnenschein ohne Probleme ablesen?
© Dann hat der Hersteller Thres Wagens

- vermutlich durch globale Beleuchtungs-
- berechnung simuliert, wie stark der Kon- :
- trast der Anzeigen sein muss. Denn indi-
rektes Licht, das viele Male reflektiert :
- wird, erreicht fast jeden Winkel und

- ldsst auch Schattenbereiche nicht véllig
. dunkel erscheinen. Verfahren fiir diese
: komplexen Beleuchtungsberechnungen,
die notwendig sind, um bis ins Detail

- realistische Bilder zu erzeugen, werden
©am Max-Planck-Institut fiir Informatik

- erforscht.

Hologramme sind flach, und doch

- zeigen sie Gegenstinde in ihrer vollen

. Dreidimensionalitit. Das zugrunde-

- liegende Prinzip wird am Max-Planck-
Institut fiir Informatik dazu genutzt,

- das natiirliche Erscheinungsbild eines

- Gegenstandes aus jeder beliebigen Per-
. spektive digital zu beschreiben und
wieder realistisch darzustellen. Dazu

- werden Visualisierungsalgorithmen er-
- forscht, die die Welt der Lichtstrahlen
* mit denen der Lichtwellen verbinden. ::: :

| ey
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Kurven- und Oberflichenrekonstruktion

Motivation

Die Rekonstruktion eines Objektes
aus einer Menge von Stichprobenpunk-
ten wurde in den letzten 20 Jahren von
einer grolen Forschergemeinde betrach-
tet. Die Relevanz dieses Problems ergibt

sich aus einer Vielzahl von Anwendungs-

mébglichkeiten auf verschiedensten Ge-
bieten, z. B. in der industriellen Ferti-
gung, wo withrend der Entwurfsphase
eines neuen Produktes ein reales Mo-
dell aus Holz oder Ton erstellt wird,
das anschliefend in ein CAD-Modell
im Computer gewandelt werden muss.
Dabei bestimmen wir eine Menge von
Stichprobenpunkten auf der Oberfliche
des Modells und iiberfiihren diese mit-
tels eines entsprechenden Algorithmus
in ein dreidimensionales CAD-Modell,
siche Bild 1.

Eine weitere Anwendung findet

sich im Bereich der Medizin. Computer-

tomographen kénnen den menschlichen
Kérper schichtenweise abtasten und
wertvolle Informationen iiber Gewebe-
strukturen sichtbar machen. Oft ist es
aber wiinschenswert, neben der Ansicht
in Schichten ein dreidimensionales
Modell zur Verfiigung zu haben. Es gibt
Bildanalyseverfahren, die Grenzbereiche
zwischen verschiedenen Gewebearten
automatisch erkennen konnen, welche
dann mittels Kurvenrekonstruktionsalgo-
rithmen in jeder Schicht zu Kurvenzii-
gen gruppiert werden. In einem letzten

iy

Bild 1 Stichprobenmenge, rekonstruiertes
Dreiecksnetz und fertiges 3D-Modell

Schritt werden die Kurvenziige der ver-
schiedenen Schichten zu einem dreidi-
mensionalen Modell verbunden — siche
z.B. Bild 2.

Unsere Beitrdage

Neben den Ergebnissen aus dem
Gebiet der Computergraphik wurde das
Problem der Kurven- und Oberflichen-
rekonstruktion in den letzten Jahren ver-
mehrt von Forschern aus dem Gebiet

der algorithmischen Geometrie betrach-

tet. Die dabei entstandenen Algorithmen

zeichnen sich dadurch aus, dass sie un-

ter gewissen Voraussetzungen die mathe- :
matische Korrektheit des Ergebnisses ga- :
rantieren — was insbesondere bei wenigen

zur Verfiigung stehenden Stichproben-

. punkten von praktischer Relevanz ist.

In mehreren Arbeiten der jiingeren

Zeit haben wir verschiedenste Algorith-

men zur Rekonstruktion von Kurven
und Oberflichen entworfen und deren
Korrektheit in einem mathematischen
Modell gezeigt: Wir entwickelten den
ersten beweisbar korrekten Algorithmus
zur Oberflichen(re)konstruktion, dessen
Laufzeit im schlimmsten Fall quasi line-
ar in der Anzahl der Stichprobenpunkte
ist; bislang bekannte Algorithmen bens-
tigten immer eine quadratische Laufzeit,
d.h. bei Verdopplung der Grife der

Stichprobenmenge vervierfacht sich die

Laufzeit.

Blick in die Zukunft

In der Praxis stellen immer noch
scharfe Kanten in den zu rekonstruie-
renden Modellen ein Problem fiir die
Rekonstruktionsalgorithmen dar. In

. Zusammenarbeit mit der Abteilung

Computergraphik hier am Max-Planck-
Institut fiir Informatik méchten wir die
durch unsere theoretischen Resultate

gewonnenen Erkenntnisse in praktisch

o verbesserte Algorithmen fiir diese Pro-

blemfille umsetzen.

Bild 2 Von einem unserer Algorithmen
"rek uierter' Beckenknoch
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Realistische hardwarebeschleunigte Farbgebung und Beleuchtung

Die Auswertung von Beleuchtungs- -

modellen und somit die Farbgebung von
Oberflichen erfordert aufwendige Be-
rechnungen, die iiblicherweise auf der
CPU (Central Processing Unit) eines
PCs ausgefiihrt wurden. Da dies die
Rechenleistung fiir die eigentlichen An-

. wendungen mindert, haben Hersteller
spezieller Graphik-Hochleistungsrechner

diese mathematischen Modelle auf der
Graphikkarte fest verdrahtet. So kann
die CPU deutlich entlastet werden und

. wieder anwendungsspezifische Aufgaben

erledigen. Allerdings muss diese enorme
Leistungsfihigkeit auch mit einem ent-
sprechend enormen Preis bezahlt wer-
den, der nicht selten in die Millionen
geht.

Im August 1999 fiihrte der Gra-
phikchip Hersteller nVIDIA die erste
so genannte GPU (Graphics Processing
Unit) im PC Bereich ein. Durch die
hohe Nachfrage auf dem Spiele- und
Unterhaltungssektor war das zugleich

der Auftakt einer rasanten Entwicklung
im Graphik-Hardware Bereich, die mitt-
lerweile Chips hervorgebracht hat, die
in ihrer reinen Rechenleistung der mo-
dernen CPUs sogar iiberlegen sind. Ein

- weiteres, sehr wichtiges Merkmal heuti-

ger GPUs ist, dass sie es erlauben, spe-

zielle Abschnitte bei der Erzeugung einer

interaktiven Graphik selbst zu program-
mieren. Diese Tatsache eréffnet ganz
neue Moglichkeiten fiir Wissenschaftler,
immer komplexere Algorithmen speziell

in Graphik-Hardware zu implementieren.

Beispielsweise kann die Auswertung
neuer Beleuchtungsmodelle, die Be-
schreibung komplexer Materialeigen-
schaften oder auch Oberflichenverfor-
mungen und Schattenberechnung, kom-
plett in die Graphik-Hardware integriert

- werden, und verbraucht damit keine

CPU Leistung. Die beiden Bilder zeigen
zwei Modelle mit unterschiedlichen
Materialeigenschaften, die in Echtzeit

dargestellt werden kénnen.

- Vogel-Modell
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Globale Beleuchtungsberechnung

Eines der bekanntesten Teilproble-
me der Computergraphik ist das ,Rende-
ring”, die Synthese moglichst realistisch
wirkender Bilder aus dreidimensionalen
Szenenbeschreibungen. Dabei sind die
in diesem Themengebiet aufgeworfenen
Probleme gleich aus mehreren Griinden
sehr komplex. Erstens bestehen typische
Szenenbeschreibungen oft aus vielen
Tausenden bis Millionen von Primitiven,

die effizient gehandhabt werden miissen. :
Zweitens verlangt ,realistisches” Aussehen

oft die Berechnung von komplexen ,glo-
balen" Effekten wie Schatten, Reflexio-
nen, realistischer Oberflichenbeschrei-
bungen, globaler Beleuchtungsberech-
nung (Lichtsimulation). Hierbei bedeu-
tet ,global” in diesem Zusammenhang,
dass prinzipiell jeder Punkt der Szene
jeden anderen Punkt beeinflussen kann,
was direkt zu einem hoch-dimensiona-
len, kontinuierlichen, nicht-stetigen
und rekursiv definierten Problem fiihrt.
Drittens erfordern viele praktische An-
wendungen ,interaktive” oder ,realtime"
Bildwiederholraten, was es notwendig
macht, alle oben genannten Berech-
nungen fiir einen Frame innerhalb des
Bruchteils einer Sekunde auszufiihren.

Interaktive Visualisierung komplexer
Szenenbeschreibungen

Eines der am Max-Planck-Institut
fiir Informatik — in Kooperation mit der
Universitit des Saarlandes — verfolgten

Projekte beschiftigt sich mit der interak-

tiven Visualisierung komplexer Szenen-
beschreibungen. Im Gegensatz zu Stan-

dard-Lésungen wird dabei auf das Echt-
zeit Ray Tracing Verfahren gesetzt.
Dabei konnen mit Hilfe speziell
entwickelter Algorithmen und Daten-
strukturen — in Verbindung mit effizien-
ter Parallelisierung auf PC Clustern —
selbst Szenen mit mehreren hundert
Millionen bis Milliarden von Polygonen
interaktiv dargestellt werden. So besteht
z.B. der abgebildete ,Boeing” Datensatz
aus 350 Millionen Polygonen (35 Giga-
Byte) und kann selbst auf einem einzi-
gen PC interaktiv dargestellt werden.
Weiterhin werden diese Techniken auch
verwendet, um interaktiv Schatten und
Reflexionen selbst in hoch-komplexen
Szenen zu simulieren, sowie auch kom-
plexe Materialbeschreibungen interaktiv

zu visualisieren.

Durch effiziente Parallelisierung
auf PC Clustern kann die Rechenkapa-
zitiit des im Max-Planck-Institut fiir In-
formatik eingesetzten interaktiven Ray
Tracing Systems fast beliebig skaliert
werden. In Verbindung mit speziell fiir
diesen Einsatz entwickelten Algorithmen

wird es damit letztendlich sogar méoglich, :

auch hoch-qualitative Beleuchtungs-
simulation, welche bisher mehrere Mi-
nuten bis einige Stunden pro Einzelbild
benatigten, interaktiv durchzufiihren.
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Hochqualitative globale Beleuchtungs-
berechnung fiir Animationen

Durch die hochkomplexe Natur
der globalen Beleuchtungsberechnung
miissen bei allen Formen der interakti-
ven Darstellung noch Kompromisse bei
der Simulations-Qualitit eingegangen
werden. Daher werden in der Praxis fiir
viele Anwendungen weiterhin ,offline"-
Animationen berechnet. Um diesen
Vorgang sowohl so realistisch als auch
so effizient wie moglich zu gestalten,
werden am Max-Planck-Institut fiir
Informatik zwei Ansitze verfolgt: die
Nutzung temporaler Kohérenz und
perzeptions-basierte Verfahren.
Bei der temporalen Kohérenz wird Wissen
um die Ahnlichkeit aufeinander folgen-
der Bilder einer Animation ausgenutzt,
da dhnliche Bilder im Allgemeinen auch
dhnliche Berechnungen ausfiihren, die
dann tiber mehrere Bilder amortisiert
werden kénnen.
Da die Realititsnihe einer Animations-
sequenz letztendlich von einem mensch-
lichen Beobachter beurteilt wird, wird
bei perzeptions-basierten Verfahren zus:itz-
lich zur temporalen Kohirenz noch das
Wissen tiber die Funktionsweise der
menschlichen Wahrnehmung ausge-
nutzt, um den Genauigkeitsgrad der
Simulation optimal zu steuern. Damit
konnen die Berechnungen effizient
auf die sichtbaren Aspekte konzentriert
werden und deutliche Performanz-Stei-
gerungen erreicht werden. Durch die
Kombination beider am Max-Planck-
Institut fiir Informatik entwickelten Ver-
fahren kénnen Animationen sowohl sehr
effizient als auch hochgradig realistisch

berechnet werden (siehe Abbildung).

Malen mit Strahlen und Wellen

Man stelle sich vor, es giibe eine
besondere Art von Glithbirnen. Rund
und ziemlich klein, und dreht man sie
in eine Fassung und schaltet das Licht

an, so senden sie Licht auf andere Weise :
aus als man es von normalen Gliithbirnen :

gewohnt ist. Anstelle von nahezu gleich-
formiger Ausleuchtung in alle Richtun-
gen variieren Farbe und Intensitit. Zum
Beispiel konnte das Licht grellgriin sein,
wenn man von vorne auf die Lichtquelle
blickt, jedoch dunkelblau bei Sicht von
oben.

Durch Anordnung einer Menge
dieser speziellen Birnen in einem Recht-
eck ergibt sich etwas wie eine Tafel, die
abhiingig von der Blickrichtung anders
aussieht. Dies verallgemeinert und ver-
bessert ein normales Foto, da insbeson-
dere auch reale Objekte aus verschiede-
nen Richtungen verschieden aussehen.

Nattirlich wire es in der Realitit
duBerst schwierig, eine solche ,Licht-
tafel” zu konstruieren, aber als theoreti-
sches Modell ist es in der Computer-
graphik unter dem Namen Lichtfeld
wohlbekannt. Es ist eine Moglichkeit,
eine dreidimensionale Szene rechner-
tauglich zu reprisentieren. Um eine
Ansicht der Szene erstellen zu kiénnen,
muss der Computer lediglich wissen,
wie aus der Menge der Lichtstrahlen
ein Bild geformt wird, so wie es auch
unsere Augen mit dem Lichteinfall aus
der realen Welt tun.

Heutzutage gibt es bereits eine
Vielzahl von Méglichkeiten, Lichtfelder
mit Hilfe eines Computers zu rendern.
Einige sind optimiert auf Geschwindig-
keit, manche verwenden gar spezielle
Hardware, withrend andere Allgemein-
giiltigkeit anstreben. Alle haben jedoch
die Gemeinsamkeit, das Lichtfeld direkt

aus der Darstellung als Menge von Strah-

len rendern zu wollen.

Unser Projekt hingegen versucht,
dies durch Berechnung des Lichttrans-
portes zu erreichen. Fiir die Erzeugung
des Bildes wird eine Linse simuliert, wie
sie in einer Kamera Verwendung findet.
Dies bedeutet, dass auch optischen Fak-
toren Rechnung getragen werden muss.

Das Kernproblem ist die Darstel-
lung des Lichttransportes. In der Physik
kann Licht sowohl als Welle als auch als
Teilchen oder Strahl angesehen werden.
Traditionell wird in der Computergra-
phik dem Strahlenmodell der Vorzug
gegeben, hauptsichlich wegen seiner
Einfachheit. Auf diesem Gebiet wurde
30 Jahre Forschung und zahllose spezia-
lisierte Hardware akkumuliert. Das we-
nig verbreitete Wellenmodell hingegen
bietet einen eleganten Weg, Lichtaus-
breitung und optische Effekte zu be-
schreiben, ist aber lange nicht so inten-
siv erforscht worden.

wmo

Die wissenschaftliche Herausfor-
derung ist insbesondere, ein Modell zu
finden, welches die Ausbreitung von
Licht und die Lichtfelder so elegant be-
schreibt wie die Wellenoptik, so dass
physikalische Eigenschaften von Linsen
und anderen optischen Elementen in
Betracht gezogen werden. Andererseits
mdochte man eine schnelle Bilderzeu-
gung erreichen, mit den interaktiven
Bildraten, die man von der modernen
Computergraphik gewohnt ist.

Unsere Aufgabe ist die Suche nach
einer neuen, speziellen Art von Pinsel,
mit dem man sowohl mit Strahlen als
auch mit Wellen malen kann.

KONTAKT

Lukas Ahrenberg

NWG .3 Graphics — Optics — Vision
Telefon  +49.(0)681.9325.502

Email lukas.ahrenberg@mpi-inf.mpg.de

l l I I I max planck institut
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Das Institut in Zahlen

Betriebsmittel 1990 bis 2003

9.000
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Rechnerbetrieb

Ungehinderte weltweite Kooperation und
Kommunikation in einem funktionierenden
Umfeld bilden die allgemeine Basis fiir ein
Institut mit dem Anspruch, erstklassige
Forschungsergebnisse zu erbringen. Umfang
und Qualitat der Ausstattung sowie eine ein-
fache Nutzbarkeit der Werkzeuge leisten

dazu einen entscheidenden Beitrag.

Dieser Anspruch lésst sich auf un-
sere Rechnerinfrastruktur tibertragen:
Wir betreiben ein vielfiltiges, sich schnell :
iinderndes System, das sich dem Anwen- :
der méglichst einheitlich und verlisslich
prisentiert, und das trotz der notwendi-
gen Offenheit versucht, die Sicherheit

nicht zu vernachléssigen.

Vielfalt der Werkzeuge

Wir setzen Systeme unterschiedli-
cher Hersteller als Workstations, Note-
books und Server ein. Die Auswahl wird
in der Regel alleine durch die Anforde-
rungen der Projekte bestimmt. Bis vor
kurzem waren SUN Microsystems und
Silicon Grafics wegen der Qualitdt der
Betriebssysteme (Solaris, Irix) oder der
Hardwarekomponenten (64-Bit-Prozes-
soren, grofer Hauptspeicher, viele paral-
lele Prozessoren oder extrem schnelle
Graphik) Hauptlieferanten des Instituts.
Mit dem Heranwachsen von Linux hat
sich nun ein Trend zu 32-Bit-PC-Hard-
ware vollzogen. Die mittlerweile verfiig-
baren 64Bit-Opteron-Systemen machen
auch diese Architektur bis auf die noch
beschrinkte Anzahl paralleler Prozesso-
ren pro System fiir grofere Aufgaben
einsetzbar.

Dynamik und Innovation

Forschung an vorderster Front
heiBt auch, immer wieder neue und
innovative Werkzeuge zu nutzen. Die
Frage nach dem Einsatz von Prototypen
ist keine Seltenheit. Sind die zu erzielen- :
den Performance-Spriinge oder der
Konkurrenzdruck ausreichend grof3, so
kommt es hin- und wieder sogar wih-
rend eines Projektes zu einem Wechsel
der Hard- oder Software-Plattform.

P
%
e
e

80 fort——

¢

AR

i
T o ———

Weitgehend einheitliche Nutzung

Die Forschungsprojekte sind hiufig
plattformiibergreifend angelegt, da sie
entweder fiir einen heterogenen Verbund :
gedacht sind, oder aber die Vorziige der
verschiedenen Architekturen ausnutzen

miissen.

Mit Ausnahme von wenigen Spe-
zialsystemen sind daher alle Maschinen
fiir jeden unserer ca. 500 Anwender
ohne besonderen Aufwand direkt nutz-
bar. Neben seinen Daten kann er, unab-
hingig vom Betriebssystem, tiberall fast
identische Software nutzen. Diese Ho-
mogenitit erleichtert den Umgang mit
dem Gesamtsystem erheblich und for-
dert seine Akzeptanz.

Zuverlassigkeit der Installationen

Stindige Updates und Upgrades
bei Soft- und Hardware in Verbindung
mit dem Wunsch, plattformiibergreifend
zu arbeiten, stellen hohe Anforderungen
an die Zuverlissigkeit der Installations-
und Administrationsvorginge. Sie miis-
sen reproduzierbar und verlisslich sein.
Der Wissenschaftler soll nach einer Um-
stellung oder Neuinstallation nicht ge-
zwungen sein, seine kompletten Anwen-
dungen oder gar seine Arbeitsweise an-

zupassen.

Kooperation und Kommunikation

Unser Netzwerk ist nach organisa-
torischen und sicherheitsrelevanten Ge-
sichtspunkten in verschiedene Bereiche
aufgeteilt. Die Endgerite in den Teil-
netzen der einzelnen Bereiche werden
tiber ihren Bereichsverteiler (Etagen-
Switch) mit 10/100-Mbit-Ethernet ver-
sorgt. Die Verteiler sind ausfallsicher mit

Gigabit-Ethernet an der Zentrale (Back-
bone-Switch) angeschlossen, die auch
die meisten Server mit dieser Bandbreite
versorgt.

Der externe Bereich umfasst die

Verbindungen zur Universitit (100 MBit) :

und zum Internet (34 MBit tiber einen

GWIN-Anschluss des DFN-Vereins).

Extern zugreifbare aber anonyme
Dienste (DNS, WWW, FTP, Email
(SMTP) etc.) sind in der DMZ (Ent-

militarisierte Zone) zusammengefasst.

Logisch ist das Netzwerk so struk-
turiert, dass die Integration von Gast-
wissenschaftlern und Studenten durch
die Moglichkeit gefordert wird, mitge-
brachte Notebooks ohne zusitzliche
Mafnahmen anschliefen oder in das
Funknetz einbuchen zu kénnen. Sie
werden unabhingig von ihrem Standort
in speziell dafiir vorgesehene Teilnetze
gelenkt. Auch diese Netze werden in

den Bereich der DMZ eingeordnet.

Die internationale Kooperation
verlangt auch Zugriffsméglichkeiten
auf interne Ressourcen der Infrastruktur
auf das Intranet. Hier bieten wir unter
anderem einen Terminal-Zugang und
die Moglichkeit eines Zugriffs auf Mail
und andere wichtige interne Datenban-
ken und Dienste. So ist z.B. unser vir-
tueller Helpdesk auch vollstidndig von
aufen nutzbar.

Die im Nachbargebidude unterge-
brachte Bibliothek ist der erste Nutzer
fiir unsere IP-Telefonie-Installation und
unser VPN (Virtuelles privates Netz-
werk), das in naher Zukunft weiter aus-
gebaut wird.

Sicherheit und Schutz

Pauschale Schutzmechanismen
gegen Sabotage und Spionage sind in
offenen Systemen nicht méglich. Die
Sicherheitsrichtlinien (z.B. Firewall-
Regeln) kisnnen deshalb nur ein Kom-
promiss sein.

Zwar kénnen die Strukturierung
des Netzwerks, die Firewall, die Ver-
schliisselung fiir externe Zugriffe oder
der Virenscanner im Mail-Server einige
direkte Gefahren abwenden. Indirekte
Gefahren, die z.B. durch den Anschluss
virenverseuchter Rechner im Intranet
oder durch Fehler in den nach oder mit
Aulen agierenden Software-Systemen
entstehen, konnen nur durch aktuelle
Softwarestinde und sehr aktuelle Viren-
scanner auf den Maschinen verhindert

oder abgewehrt werden.

Die Firewall iibernimmt den
Schutz aller Bereiche untereinander,
vor allem aber vor dem Internet. Wiih-
rend das Intranet fast uneingeschrinkt
agieren darf, ist der ausgehende Verkehr
der DMZ-Bereiche hingegen auf das
Notwendige reduziert, da nach einem
gegliickten Angriff auch von dort grofie
Gefahr fiir alle ausgeht.

Automatisierung als Garantie

Betrachtet man die zuvor beschrie-
benen Merkmale der Infrastruktur, so ist
ihre stdndige Weiterentwicklung und An-
passung an die neusten Anforderungen
der Forschungsprojekte und des Sicher-
heitskonzeptes, wenn méglich unter Bei-
behaltung der Homogenitit und Verliss-
lichkeit, unsere zentrale Aufgabe.

l l I I max planck institut
informatik
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Bei der Vielzahl der eingesetzten Hard-
und Softwarekomponenten, sind es die
weitgehend von uns konzipierten und
weiterentwickelten automatisierten Ab-
liufe, die es uns erméglichen, die not-
wendigen Arbeiten in angemessener
Zeit auf den betroffenen Systemen zu
erledigen.

In einer einheitlichen Hardware-

umgebung lisst sich die Automatisierung :

in vielen Fillen durch Vervielfiltigung

besonders gepflegter Installationen durch- :

fithren. Unser Umfeld dagegen ist zu
dynamisch und zu heterogen fiir diese
Vorgehensweise.

Aus diesem Grund favorisieren wir
Betriebssysteme, deren Softwareinstalla-
tion paketorientiert ist. Solaris, aber vor
allem Debian im Linux-Umfeld setzen
auf Paketsysteme, die Abhingigkeiten
zwischen den installierten Paketen be-
riicksichtigen. Fiir die Windows-Platt-
formen haben wir ein solches Paket-
System mit Hilfe zusitzlicher Software
eingefiihrt (netinstall).

Dem Beispiel von Solaris folgend
haben wir fiir die aktuellen Betriebs-
systemversionen von Debian und mit
Abstrichen fiir die von Windows ein

Installations- und Administrationssystem :

implementiert. Durch die Wartung und

Weiterentwicklung dieses Systems admi- -

nistrieren wir automatisch alle betreuten
Systeme und steuern evtl. Neuinstalla-
tionen. Einmal erzielte Ergebnisse sind
beliebig wiederholbar und sehr schnell
auf die ganze Infrastruktur anzuwenden.

Diese Implementierungsarbeit kostet
allerdings Zeit und verlangsamt in man-
chen Fillen die Reaktionszeiten. Die
Vorteile fiir die Betriebssicherheit wie-
gen diesen Nachteil in den meisten
Fillen auf.

Das System ist so flexibel, dass
Sonderfille durch spezifische Erweite-
rungen realisiert werden kénnen. Es
wire allerdings nicht sinnvoll, Spezial-
installationen, Laboraufbauten usw.
mit diesem System zu betreuen. Sie
stellen die Ausnahmen fiir die Anwen-
dung der Automatismen dar, werden in
den meisten Fillen vom Wissenschaftler
selbst betreut und unterliegen speziellen

Sicherheitsvorkehrungen.

Compute-Service
Neben Workstations, Notebooks

und kleineren Servern betreiben wir eine :

F15000 (SUN) mit 72 eng gekoppelten
CPUs und 216 GB Hauptspeicher fiir

- Applikationen, die eine hohe Parallelitit

und den uniformen Zugriff auf grolen
Hauptspeicher benétigen. Zum Zeit-

punkt der Beschaffung im Jahre 2002
- verfehlte dieses System nur knapp den

Einzug in die Liste der 500 weltweit lei-
stungsfihigsten Rechner (TOP 500).

Im Jahre 2003 wurde ein mit Giga-
bit-Ethernet vernetztes Dual-Xeon-Clus-
ter aus 30 DELL-Systemen aufgebaut.
Solche mit verhéltnismifig geringer
Bandbreite gekoppelten Systeme eignen

sich schlecht fiir parallele Berechnungen, :
die mit gemeinsamem Speicher arbeiten. :

Um diesen Nachteil zu mildern, wurde
es zusitzlich mit einem schnellen Ver-
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bindungsnetzwerk (Scalable Coherent
Interface) ausgestattet, das durch seine

Geschwindigkeit in der Lage ist, gemein- :

samen Speicher fiir die beteiligten Kno-
ten zu emulieren. Hier werden parallele
Berechnungen, inshesondere Molekular-
und Proteindockingverfahren aus dem

Bereich der Bioinformatik durchgefiihrt.
Die Erweiterung um ein Dual-Opteron-
Cluster (96 Systeme) mit Gigabit-Netz-

werk steht an.

File-Service und Datensicherung

: Die Daten des Instituts werden mit -
. wenigen Ausnahmen von einer E10000

(SUN) als zentralem File-Server per
NFS und CIFS (SMB) zur Verfiigung
gestellt. Die mittlerweile ca. 10 TB Da-
ten sind auf mehreren RAID-Systemen
verteilt, die iiber ein ,Storage Area Net-

work” (SAN) angeschlossen sind. Es ist

geplant, Compute-Server in Zukunft bei
Bedarf direkt an das SAN anzuschlies-

sen und damit die Anwendungen zu be-
schleunigen und den File-Server zu ent-

lasten.

Unsere Daten werden mittels Le-

- gato-Networker auf einen 100-Slot-DLT-
- Bandroboter gesichert. Das Backup fiir

- dezentrale Daten wird iiber das Open-
Source-System ,backuppc” im SAN auf
- RAID-Systemen gespeichert. In Kiirze

- satz der gleichen Technologie erweitert.

Spezialsysteme

Fiir spezielle Forschungsaufgaben,

. insbesondere aus dem Bereich der Com-
- putergraphik, werden diverse Spezialsys-
teme benétigt. Es stehen u.a. ein Gra-

: phik-Server (SGI Onyx 3200), ein digita-
- les Videoschnittsystem, mehrere 3D-

- Scanner, Multivideoaufnahmesysteme,
3D-Projektions- und Video-Konferenz-

- systeme zur Verfiigung.

- Betriebssicherheit

Neben den Maflnahmen zur Si-

* cherheit, der Automatisierung, dem

- Betrieb ausfallsicherer Speichermedien
. (RAID-Systeme), dem Betrieb cines aus-
© fallsicheren Backbones und der Daten-
- wird das zentrale Backup durch den Ein- sicherung, gibt es auf der EDV-Seite

- keine weiteren Vorkehrungen.

Stromversorgung und Kiihlung sind

allerdings so konzipiert, dass der Server-
. betrieb auch bei Stromausfillen aufrecht :
- erhalten werden kann. Eine doppelte Ab- :
. sicherung mit Generatorbetrieb garan-
© tiert in Zukunft zumindest den Betrieb
der wichtigsten Server und der anfillig-
- sten Hardware.

. Zusténdigkeiten
. Einkauf, Installation, Administration und
Fortschreibung der beschriebenen Sys- :
* teme und Techniken sind Aufgabe der

- Rechnerbetriebsgruppe des Instituts.

. Neben Leitung, Einkauf und Sekretariat
(1,5 Stellen) umfasst das Team 4,5 wis-
- senschaftliche Mitarbeiter, einen Tech-

* niker und mehrere studentische Hilfs-

- krifte.

Als Kommunikationsschnittstelle

- fiir die Anwender bilden fiinf der Hilfs-
- krifte einen Helpdesk, der einerseits

- virtuell per Mail oder Web-Interface,
zu Biirozeiten aber auch personlich er-
- reichbar ist. Neben der Bearbeitung von
# ° Fragen zur Benutzung der Infrastrukeur
- werden auch Informationssysteme ge-

. pflegt. Dazu gehért eine Zusammen-
fassung der interessanten Fragen und
 Antworten (FAQ) und ein Bulletin-

- Board.

KONTAKT

Roland Berberich
* Rechnerbetriebsgruppe
- Telefon +49.(0)681.9325.806

Email  rb@mpi-inf.mpg.de
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Kooperationen

BIOINFORMATIK
Universitit des Saarlandes,
Homburg, Deutschland

Universitit des Saarlandes,
Saarbriicken, Deutschland
BioSolvelT GmbH, Sankt Augustin,
Deutschland

DKFZ-iBioS (Abt. B080),
Heidelberg, Deutschland

Fraunhofer Gesellschaft — SCAI,
Sankt Augustin, Deutschland
Heinrich-Heine-Universitit
Diisseldorf, Diisseldorf, Deutschland
Ludwig-Maximilians-Universitit
Miinchen, Miinchen, Deutschland
Max-Planck-Institut fiir Molekulare
Genetik, Berlin, Deutschland

Rechenzentrum Garching der
Max-Planck-Gesellschaft, Garching,
Deutschland

Universitit Bonn, Bonn, Deutschland *
Universitit Kiel, Kiel, Deutschland
Universitit Koln, Koln, Deutschland

EMBL Outstation — Hinxton, EBI,
Hinxton — Cambridge, GB

Hoffmann-LaRoche, Basel, Schweiz
Immunoinformatics Team, RIKEN

Genomic Sciences Center (GSC),
Yokohama, Japan

INRIA Lorraine-Loria, Nancy,
Frankreich

National Institutes of Health,
Bethesda, GB

Universita degli Studi di Padova,
Padua, Italien

Université Henri Poincaré, Nancy,
Frankreich

University of California, Berkeley,
USA

GEOMETRIE
Daimler-Chrysler, Sindelfingen,
Deutschland

Eberhardt Karls Universitiit,
Tiibingen, Deutschland

Freie Universitit Berlin, Berlin,
Deutschland

Johannes Gutenberg Universitit
Mainz, Mainz, Deutschland
Konrad Zuse Institut, Berlin,
Deutschland
Martin-Luther-Universitit, Halle-
Wittenberg, Deutschland

Otto-von-Guericke Universitit, :
Magdeburg, Deutschland :

RWTH Aachen, Aachen, Deutschland

Universitit Erlangen, Erlangen,
Deutschland

Universitit Mannheim, Mannheim,
Deutschland

Academia de Ciencias de Cuba,
Habana, Cuba

Aizu University, Aizu, Japan

Consiglio Nazionale delle Ricerche,
Genoa, Italien

Courant Institute of Mathematical
Sciences, New York, USA

Ecole Normale Supérieure, Paris,
Frankreich

ETH Ziirich, Ziirich, Schweiz
Heriot-Watt University, Edinburgh,
GB

INRIA Lorraine-Loria, Nancy,
Frankreich

INRIA Sophia-Antipolis, Frankreich

Instituto de Matematica Pura e
Aplicada, Rio de Janeiro, Brasilien

Iwate University, Morioka, Japan

National & Kapodistrian University
of Athens, Athen, Griechenland

Tel Aviv University, Tel Aviv, Israel

Technion, Israel Institute of
Technology, Haifa, Israel
Polytechnic University, New York,
USA

Rijksuniversiteit Groningen,
Groningen, Holland

RISC, Linz, Osterreich

Universitat de Girona, Girona,
Spanien

University of North Carolina, Chapel
Hill, USA :

University of Surrey, Surrey, GB

University of Toronto, Toronto,
Kanada

Utrecht University, Utrecht, Holland

INTERNET

Deutsches Forschungszentrum fiir
Kiinstliche Intelligenz (DFKI),
Saarbriicken, Deutschland
Handwerkskammer des Saarlandes,
Saarbriicken, Deutschland
Universitit des Saarlandes,
Saarbriicken, Deutschland
Max-Planck-Institut fir Biologische
Kybernetik, Tiibingen, Deutschland

Technische Universitit Miinchen,
Miinchen, Deutschland

Universitit Freiburg, Freiburg,
Deutschland

Universitit Karlsruhe, Karlsruhe,
Deutschland

Athens University of Economic and
Business, Athen, Griechenland
Charles University, Prag,
Tschechische Republik

Ecole Polytechnique Fédérale de
Lausanne, Lausanne, Schweiz

Eidgensssische Technische Hoch-
schule Ziirich, Ziirich, Schweiz

Fudan University, Fudan, China

MIT, Center for Biological and
Computational Learning, Cambridge
Mass. USA

National & Kapodistrian University
of Athens, Athen, Griechenland
Private Universitiit fiir Gesund-
heitswissenschaften, Medizinische

Informatik und Technik (UMIT),
Innsbruck, Osterreich

Swiss Federal Institute of
Technology, Ziirich, Schweiz

Telecom Ttalia Learning, Rom, Ttalien

Telenor ASA, Fornebu, Norwegen
Universita di Bologna, Bologna,
ITtalien

Université de Paris-Sud XI, Paris,
Frankreich

University of Cambridge, Cambridge, :

GB

Wroclaw University of Technology,
Wroclaw, Polen

KORREKTHEIT

Heriot-Watt University, Edinburgh,
GB

Massachusetts Institute of
Technology, Massachusetts, GB

Microsoft Research, Cambridge, GB
Microsoft Research, Redmond, USA
New York University, New York, USA

University of California, Los Angeles,
USA

University of California, San Diego,
USA

Verimag, Grenoble, Frankreich

Wroclaw Universiy, Wroclaw, Polen

OPTIMIERUNG

Institut fiir Wirtschaftsinformatik
(IWI), Saarbriicken, Deutschland

Universitit Dortmund, Dortmund,
Deutschland

Universitit Duisburg-Essen,
Duisburg-Essen, Deutschland

Universitit Karlsruhe, Karlsruhe,
Deutschland

Universitit Koln, Koln, Deutschland

Universitit Paderborn, Paderborn,
Deutschland

Aarhus University, Aarhus, Déinemark :

Computer Technology Institute,
Patras, Griechenland

Ecole Polytechnique Fédérale de
Lausanne, Lausanne, Schweiz

Halifax University, Halifax, Kanada

Indian Institute of Technology,
Delhi, Indien

INRIA, Rocquencourt, Frankreich

Istituto di Analisi dei Sistemi ed
Informatica, Rom, Italien

Massachusetts Institute of Tech-
nology, Massachusetts, USA

Pisa University, Pisa, Italien
Stanford University, Stanford, USA
Tel Aviv University, Tel Aviv, Israel
Universita di Roma ,La Sapienza®,
Rom, Italien

Universita di Tor Vergata, Rom,
Ttalien

Universitat Politecnica de Catalunya, *

Barcelona, Spanien

University of British Columbia,
Vancouwver, Kanada

University of Cyprus, Nicosia, Zypern

University of Warwick, Coventry,
United Kingdom

Utrecht University, Utrecht, Holland

PERFORMANZ-
GARANTIEN

Universitit Paderborn, Paderborn,
Deutschland

University of Patras, Patras,
Griechenland

SOFTWARE

DeepWeb GmbH, Saarbriicken,
Deutschland

Universitit des Saarlandes,
Homburg, Deutschland

Freie Universitit Berlin, Berlin,
Deutschland

Martin-Luther-Universitit, Halle-
Wittenberg, Deutschland

Universitit Karlsruhe, Karlsruhe,
Deutschland

ETH Ziirich, Ziirich, Schweiz
Geometry Factory, Grasse, Frankreich
INRIA, Sophia-Antipolis, Frankreich

National & Kapodistrian University
of Athens, Athen, Griechenland

New York University, New York, USA

Rijksuniversiteit Groningen,
Groningen, Holland

RISC, Linz, Osterreich

The University of North Carolina
at Chapel Hill, Chapel Hill, USA
Tel Aviv University, Tel Aviv, Israel

Unversiteit Maastricht, Limburg,
Belgien

University of California, Los Angeles,
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den weiflen Schildern ,Universitit” zum Campus folgend Kontakt

Max-Planck-Institut fiir Informatik
Telefon ++49 (0) 681 | 9325-900
Telefax ++49 (0) 681 | 9325-999

Mail  info@mpi-inf.mpg.de

von Paris iiber die Autobahn A4

Abfahrt ,St.Ingbert-West"

den weillen Schildern ,Universitit” zum Campus folgend
Berichtszeitraum
1. Januar 2004 bis 31. Dezember 2004

Gestaltung

Behr Design | Saarbriicken

Druck

Bliesdruckerei | Blieskastel



Max-Planck-Institut fiir Informatik

Stuhlsatzenhausweg 85
D-66123 Saarbriicken

Telefon ++49 (0) 681 | 9325-0
Telefax ++49 (0) 681 | 9325-999
Mail  info@mpi-inf.mpg.de

Net http://www.mpi-inf.mpg.de

IIIIJII

max planck institut
informatik





