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In der Chemie wird in steigendem Mafle sowohl mit hochdimensionalen Daten (drei oder

mehr Dimensionen) als auch mit extrem grofien Datensitzen (Tausende bis Millionen von
Mefipunkten und Einzeldaten) gearbeitet. Die Einbettung dreidimensionaler
Visualisierungen dieser Daten in digitale Dokumente erfordert neue Strategien zur
verteilten Verarbeitung und Darstellung. Der Einsatz von Client-Server-Methoden zur
Minimierung der Netzbelastung bei maximaler Ausnutzung der Fahigkeiten der Clients

und Server-Systeme zur interaktiven Manipulation der Daten und zur Visualisierungen ist

dabei unabdingbar. Anhand einer Reihe von Client-Server-Strategien méchten wir

leistungsfahige Verfahren zur interaktiven Bearbeitung von umfangreichen

multidimensionalen Daten erldutern.

Today chemistry works increasingly with multi-dimensional(three or more dimensions) and
extremely large amounts of data (thousands and millions of samples and data points).
Embedding three-dimensional visualizations of such data into digital documents requires
new strategies for distributed processing and rendering. The use of client-server-methods
for minimizing network load and maximizing the utilization of client and server capabilities
for interactive manipulation and visualization of data is required. On the basis of a number

of client-server-application scenarios we show effective methods for the interactive

processing of multi-dimensional data.

1 Einleitung

Die Chemie ist inhdrent eine Wissenschaft, die das Ver-
halten von chemischen Strukturen nicht nur als zweidi-
mensionale Schemata, sondern auch im dreidimensiona-
len Raum beschreibt. Neben den drei Raumdimensionen
kommen dabei oft zusétzlich noch weitere Dimensionen
wie Zeitachsen (Reaktionsabldufe) oder mit dreidimen-
sionalen Raumpunkten oder Flichen verkniipfte Eigen-
schaften hinzu, die skalar (z.B. verschiedene molekula-
re Oberflichenpotentiale) oder vektoriell (z.B. Wasser-
stoffbriickenbindungen) sein konnen. Die grafische Re-

prisentation dieser Informationen stellt auch heute noch
eine der grofiten Herausforderungen fiir die wissenschaft-
liche Visualisierung dar. Hiufig ist eine Darstellung nur
mit Hilfe spezieller Applikationen auf besonders lei-
stungsfahigen Graphikservern moglich, so zum Beispiel
Textur-basierte Ansitze, die in der Chemie in den letz-
ten Jahren an Bedeutung gewonnen haben [1]. Dariiber
hinaus ist fiir die Einbettung solcher Darstellungen in di-
gitale Dokumente der Einsatz intelligenter Client-Server
Strategien, die eine Darstellung komplexer Strukturei-
genschaften auf Arbeitsplatzrechnern erméglichen, un-
umganglich. Allerdings beschrinkten sich bis dato vor-
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handene Client-Server Ansitze auf reine Datenbankan-
bindungen oder einfache molekulare Représentationen
mittels JAVA-Applets oder VRML-Szenen [2, 3].

Dieser Artikel beschreibt die Entwicklung von porta-
blen, sich an Internet-Standards orientierenden Tech-
niken und verteilten Client-Server-Systemen, die die
Darstellung dieser Daten auf leistungsfihigen Low-End-
Einzelprozessor-Architekturen erlaubt. Im Abschnitt 2.1
werden zunidchst Server-basierte Strategien erldutert,
die vor allem bei sehr groflen Datenmengen zum Ein-
satz kommen. Abschnitt 2.2 beschreibt Strategien, die
eine Verteilung der benotigten Rechenleistung zwischen
High-End-Graphikservern und heutigen Low-Budget-
PCs erlauben. Schliellich werden im Abschnitt 2.3
Client-seitige Applikationen betrachtet, die das enorme
Potential heutiger Graphikkarten nutzen und den Ein-
satz von High-End-Graphikservern iiberfliissig machen
konnen.

2 St tegien

Der Prozefl der Visualisierung wissenschaftlicher Da-
ten wird im allgemeinen als Pipeline (Bild 1) beschrie-
ben, welche die Ausgangsdaten in mehreren Schritten
ausdiinnt, segmentiert, konvertiert (filtering) und in ei-
ner Form abbildet (mapping), die schlieBlich mglichst
schnell dargestellt werden kann (rendering). Dazu
durchlaufen die Daten verschiedene Module der Visua-
lisierungspipeline, die im mfeld der verteilten Visua-
lisierung auf unterschiedlicher Art und Weise zwischen
Clients und Servern aufgeteilt werden konnen.

Die Wahl der Aufteilung dieser Aufgaben fiir Client und
Server wird im folgenden als Client-Server-Strategie be-
zeichnet. Diese Wahl einer geeigneten Strategie hingt
dabei von einer Reihe von Faktoren ab Art und Grofle
der Daten, Bandbreite und Latenz des Netzwerks, gra-
phische und numerische Fihigkeiten der vorhandenen
Client- und Server-Rechner. Grundsétzlich konnen drei
verschiedene Strategien unterschieden werden, die in
den nun folgenden Sektionen erliutert werden.
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Server-seitige Strategien

Server-seitige Ansitze (Bild 2) verlagern die Module der
Visualisierungspipeline auf einen oder mehrere Hoch-
leistungsrechner, welche die zur Visualisierung notwen-

digen Berechnungen unter Ausnutzung leistungsfihi-
ger Spezialhardware durchfiihren. Die von den Ser-
vern berechneten Bilder werden zu Arbeitsplatzrech-
nern {ibertragen, die als einfache Anzeigegerite fungie-
ren. Durch Riickiibertragung der Benutzeroberflichen-
Ereignisse (i.a. Maus- und Tastatureingaben) der Cli-
ents kann die Visualisierung beeinflufit werden.
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Server-seitige Strategie

Server-seitige Strategien werden vor allem dann einge-
setzt, wenn der Client nicht die zur Visualisierung der
Daten notwendige Hardware besitzt, ein Transfer der
Visualisierungsdaten wegen ihrer Grofle unmoglich ist
oder der Transfer der Daten zum Beipiel aus Daten-
schutzgriinden unerwiinscht ist.

m die Entwicklung von Applikationen zu unterstiitzen,
die auf solchen Strategien basieren, wurde ein Fra-
mework zur entfernten 3D Visualisierung entwickelt
[ ]- Dieses ermoglicht bestehende Visualisierungsappli-
kationen basierend auf den Szenegraphenarchitekturen
OpenInventor oder Cosmo3D in Visualisierungsserver-
Applikationen zu konvertieren. Dazu werden in den e-
weiligen Szenengraphen neue noten eingefiigt, die die

omprimierung und ~ bertragung der auf dem Server
generierten Darstellungen zu den verbundenen Clients
ermoglichen.

Diese Daten werden von JAVA-basierten Clients ent-
gegengenommen, dekomprimiert und dargestellt. Er-
eignisse der Benutzeroberfliche werden {iber CORBA-
(Common Ob ect Re uest Broker Architecture) Aufrufe
zuriick zum Visualisierungsserver geleitet und dort wie
lokale Ereignisse behandelt. Diese Architektur des Fra-
meworks erlaubt es, von beliebigen Endnutzer-Geriten
auf die numerischen und graphischen Fihigkeiten von
Hochleistungsgraphikrechnern zuzugreifen. Dazu muf
der Client lediglich iiber 2D Darstellungsmdglichkeiten
verfiigen.

Dieses Framework kommt unterer anderem bei elek-
tronenmikroskopischen Datensdtzen zum Einsatz. Die
Elektronenmikroskopie (EM) hat sich in den letz-
ten Jahren zu einem wichtigen Hilfsmittel in der
strukturellen Biologie entwickelt [ , ]. Neuste Fort-
schritte der Cryo-EM-Technik erméglichen Auflsungen,
welche bereits die Bestimmung von molekularen Se-
kundérstrukturelementen und atomaren Strukturen zu-
lassen. Die Anzahl der Dreiecke in der Elektronendichte-
Isofliche iiberschreiten derzeit schon 300.000. Bei
hoheren Auflosungen werden diese mindestens noch um
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den Faktor zehn anwachsen und deshalb die apa-
zitaten typischer Endnutzer-PCs deutlich {iberschreiten.
Dariiber hinaus besitzen die zugrunde liegenden hoch-
aufgelosten Volumendatensitze ein hohes Potential fiir
die molekularbiologische und medizinische Forschung, so
dafl ein Transfer der Volumendaten auch aus Geheim-
haltungsgriinden nicht in Frage kommt.

Ein e zienter Algorithmus zur Darstellung beleuchte-
ter Isoflichen unter Ausnutzung von Rasterisierungs-
hardware wurde von Westermann und Ertl [ ] ent-
wickelt. Bei diesem Ansatz ist es moglich, ohne Extrak-
tion einer polygonalen Reprisentation, Isoflichen di-
rekt im Framebuffer mittels 3D Texturen zu berechnen.
Die dazu notige leistungsfihige Rasterisierungshardwa-
re ist zur Zeit noch nicht allgemein auf Arbeitsplatz-
rechnern verfligbar. Durch das oben beschriebene Fra-
mework kann allerdings von edem beliebigen Arbeits-
platzrechner auf den Framebuffer-Inhalt einer Hochlei-
stungsgraphikworkstation zugegriffen werden. Durch ei-
ne Reduktion der Bildauflésung wihrend der Interakti-
on mit den Daten kann selbst bei Netzverbindungen mit
schmaler Bandbreite eine interaktive Darstellung hoch-
aufgeloster Elektronendichtevolumen erreicht werden.

bride Strategien

Das Ziel hybrider Ansitze (Bild ) ist eine moglichst
ginstige Verteilung der Visualisierungsaufgaben. Durch
diese Aufteilung der Aufgaben auf Client- und Server-
Rechner sollen sowohl Server- als auch Client-seitige
Rechen- und Speicherkapazititen ausgenutzt werden,
wobei auch eine Netzwerklastminimierung angestrebt
wird.

Fiir die oben beschriebenen Elektronenmikroskopie-
Datensédtze kann auch eine hybride Strategie zum Ein-
satz kommen. Dazu werden auf der Server-Seite mittels
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eines optimierten Marching-Cubes Algorithmus [ | geo-
metrische Primitive aus den Volumendaten extrahiert
und zu Clients {ibertragen, die mit lokaler 3D Hardware
die Darstellung iibernehmen. Die Filter- und Mapper-
Module der Visualisierungspipeline verbleiben also auf
dem Server, wihrend das Render-Modul auf den Cli-
ent verlagert wird. Vorteile dieser Strategie sind, daf}
die i.a. sehr groflen Volumendaten auf dem Server ver-
bleiben kénnen und sowohl numerische apazititen des
Servers als auch die 3D Hardware des Clients genutzt
werden konnen. Durch die Darstellung der transferier-
ten Dreiecksgitter mittels lokaler 3D Graphikhardware
sind hohe Interaktionsraten mdéglich, da zur Exploration
der Netze kein weiterer Datentransfer notwendig ist.

Allerdings erfordert dies Techniken, die einerseits keine
zu hohe Netzlast erzeugen und andererseits die Graphik-
hardware des Clients nicht {iberlasten. Es ist dazu not-
wendig, die enorme Anzahl der geometrischen Primitive,
die bei solch einer Oberflichenrekonstruktion anfallen,
zu begrenzen.

Die progressive  bertragung von Isofliichen [ ] gibt dem
Benutzer eine globale Level-of-Detail (LOD) ontrolle
in die Hand. Mittels eines Multi-Resolution-Ansatzes -
basierend auf einer fehlergesteuerten nterteilung des
Volumens in Tetraeder und Oktaeder - werden hier
Isoflichen mit unterschiedlichem Detaillierungsgrad re-
konstruiert (Bild ). Der Benutzer legt zunichst die De-
tailstufe der Isofliche fest, welche dann auf Server-Seite
erzeugt und zum Client transferiert wird. Dort kann
die Fliche dann mittels 3D Graphikhardware untersucht
werden. Nachteil dieses Verfahrens ist allerdings, daf} die
Fliche immer als Ganzes verfeinert wird.

rogressive Darstellung einer Elektronendichte-
Iso &che.

Sucht ein Benutzer statt nach einer globalen Form
der Isofliche nach bestimmten Details, eignet sich ei-
ne Fokus-basierte Isoflicheniibertragung [10] besser. Der
Benutzer am Client kann hier einen Fokus des In-
teresses im Volumendatensatz auf dem Server plazie-



ren. m diesen Fokus wird nun mittels eines Octree-
Ansatzes eine Isofliche mit hoher Auflésung erzeugt, de-
ren Detaillierungsgrad mit steigenden Abstand abnimmt
(Bild ). Die so erzeugten geometrischen Primitive wer-
den zum Client transferiert und dort von einem JAVA-
Applet entgegengenommen. Dieses nutzt ein VRML-
Plugin (Virtual Reality Modeling Language) fiir die evtl.
Hardware-beschleunigte Darstellung. Der Fokuspunkt
kann vom Benutzer frei auf der Isofléiche oder im Raum
plaziert werden. Der Radius der héchsten Auflosung 148t
sich im Benutzerinterface des JAVA-Clients manipulie-
ren und wird in der lokalen Darstellung durch eine trans-
parente ugel visualisiert. Diese Vorgehensweise dhnelt
einer Suchemit einer Lupe, wobei hier lokal keine Ver-
groferung sondern eine Verfeinerung erzeugt wird. In
[10] wurde zudem gezeigt, wie eine exaktere ntertei-
lung der Marching-Cubes Algorithmen in Module einer
Pipeline es erlaubt, diesen auf vielerlei Arten auf Clients
und Server zu verteilen, um eine Lastverteilung und Da-
tenreduktion zu erreichen.

Open Applikation mit level-of-detail Isosur-
face Rekonstruktions-Technik Die Au 6sung der Region
um den Focuspunkt ( ugel) wird automatisch erhéht
Cryo-Elektronenmikroskopisches Volumen des Ribosoms von

a 0 Dbeieiner Au gsung von A,

lient-seitige Strategien

Durch die enorm gestiegenen Rechen-, Speicher- und
Graphikkapazititen heutiger Arbeitsplatzrechner sind
in den letzten Jahren Client-seitige Ansitze (Bild )
stark in den Vordergrund getreten. Dazu werden die
zu visualisierenden Daten vollstindig auf den Client
iibertragen, wo dann alle Module der Visualisierungspi-
peline ausgefiihrt werden. Da wihrend der Interaktion
keine weitere Dateniibertragung notwendig ist, konnen
bei entsprechender Leistungsfahigkeit des Clients hohe

Interaktionsraten erzielt werden. Fiir den Web-Service

(Bild ) wurde solch ein Ansatz gew#hlt, da die
Zahl der Dreiecke bei Orbitalvisualisierungen generell in
einer Groflenordnung bleibt, bei der eder Standard-PC
die volle Szene in ihrer maximalen Auflésung bewaltigen
kann. Auflerdem ist der Transfer der Volumendaten, die
zur Erzeugung der Orbitaloberflichen benttigt werden,
hierbei nicht notwendig, da ein vom Server zum Client
iibertragener Algorithmus das Volumen lokal rekonstru-
iert.
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Client-seitige Strategie

ist ein On-Line-Service zur Berechnung und Vi-
sualisierung von Molekiilorbitalen (MOs) [11]. MOs be-
schreiben die Aufenthaltswahrscheinlichkeit von Elek-
tronen im Raum und sind unter anderem wichtig zum
Verstdndnis von Reaktionen. ist in der La-
ge, MOs von Molekiilen, die in Form von onnekti-
vitdtslisten an den Server geschickt werden, zu berech-
nen und zu visualisieren. Die Berechnung der 3D o-
ordinaten und der Orbitalvektoren wird von komerzi-
ell verfiigbaren Programmen zur chemischen Infortma-
tionverarbeitung auf dem Server bewerkstelligt. Das Er-
gebnis der Berechnungen wird in stark komprimierter
Form als Funktionsparameter an den Client tibermittelt.
Der Client startet daraufhin ein JAVA-Applet, wel-
ches Funktionen zur Berechnung des Elektronendich-
tevolumens aus den Funktionsparametern enthilt. Aus
diesem berechneten Volumen wird nun eine Isofldche
der Elektronendichte zu einem gegebenen Isowert ge-
neriert und mittels eines VRML-Plugins (Virtual Rea-
lity Modeling Language) dargestellt. Der Vorteil die-
ser Methode ist, dafl anstatt grofler Volumendatensitze
nur eine HTML-Seite mit Funktionsparametern Vo-
lumendatensitze an den Client gesandt werden mu$.
Diese Vorgehensweise erlaubt eine interaktive Analyse
der Strukturen und der Volumendaten bei gleichzeiti-
ger Balancierung von Rendering- ualitéit und Echtzeit-
Performance [11]. Desweiteren wurde eine Prototyp-
Applikation zur Animation von Volumendaten, wie z.B.
Molekiilorbitalen, wihrend einer chemischen Reaktion
entwickelt.

Wegen der fehlenden Moglichkeiten der schnellen tri-
linearen Interpolation, die zur Erzeugung ualitativ
hochwertiger Visualisierungen von Volumendaten not-
wendig ist, war eine interaktive direkte Volumen-
visualisierung bisher auf Hochleistungsgraphikrechner
und Spezialhardware beschrinkt. Moderne Low-Cost
Graphikkarten, die vor allem fiir Spiele- und Multi-
mediaanwendungen konzipiert wurden, verfiigen aber



eb-Service AVA-Applet und VRM -
lugin Molekiilorbitale von Isopropylbenzol

zunehmend {iber leistungsfahige mehrstufige Textur-
Rasterisierungseinheiten, die eine Vielzahl von Opti-
mierungen der direkten Volumenvisualisierung zulas-
sen. Da diese arten aber im allgemeinen noch nicht
iiber 3D Texturen verfiigen, kénnen hier auch 2D Tex-
turen zum Einsatz kommen, die heute auf eder die-
ser arten vorhanden sind. Auf Basis des in Abschnitt
2.1 beschrieben Verfahrens zur interaktiven Visualisie-
rung von beleuchteten Isofiichen wurde ein optimiertes
Verfahren mit Hilfe von Mehrstufenrasterisierung auf
Standard-PC-Graphikhardware entwickelt [12]. Das ur-
spriingliche Zwei-Schritt-Verfahren kann mittels Mehr-
stufenrasterisierung in nur einem Rendering-Durchgang
durchgefiihrt werden. Die Beleuchtungsberechnung wird
dabei direkt von der Rasterisierungshardware realisiert.
Die Bildwiederholungsraten liegen durch dieses Ein-
Schritt-Verfahren teilweise deutlich iiber dem von Hoch-
leistungsworkstations erzielten Raten.

Mit Hilfe dieser Techniken kann nun ein Client-seitiger
Ansatz zur Visualisierung hochaufgeloster Datensitze
in digitalen Dokumenten konzipiert werden. Dazu wird
der Server nur mehr fiir Anfragen in die Datenbank
der gespeicherten Volumendatensitze bendtigt. Ein sol-
cher Datensatz wird dann komprimiert zu dem eweili-
gen Arbeitsplatzrechner iibertragen. Dort wird die lo-
kal vorhandene leistungsfihige Rasterisierungshardwa-
re verwendet, um interaktive Bildwiederholraten zu er-
reichen (Bild (b)). Dies wird durch die Ausnutzung
der Mehrstufenrasterisierung fiir trilineare Interpolati-
on und Beleuchtungsberechnung erreicht. Vorteil dabei
ist nattirlich auch, dafl keine Latenzverzogerung durch
das Netzwerk wihrend der Darstellung auftritt, da nach
der anfénglichen Dateniibertragung kein weiterer Netz-
transfer notwendig ist.

(a)  Semitransparente (b) Darstellung einer

Darstellung des Volu- Iso &che mit ilfe von
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omplexe chemische Zusammenh#nge kénnen durch die
Einbettung drei-dimensionaler Darstellungen in digitale
Dokumente besser verstanden werden. Eine interaktive
Darstellung ist aber durch die teilweise enorme Menge
an Daten, die hierzu iibertragen und dargestellt werden
miissen, nicht ohne intelligente Strategien zur Verteilung
der Lasten auf Clients und Server moglich. Die Wahl der
geeigneten Strategie héngt dabei von einer Vielzahl von
Parametern ab.

Server-seitige Ansitze kommen vor allem dann zum
Einsatz, wenn auf Client-Seite nicht die fiir interakti-
ve Visualisierung notwendige Hardware verfiigbar ist,
die Spezialhardware eines Hochleistungsrechners ge-
nutzt werden soll oder der Transfer der Originaldaten
aus Bandbreiten- oder Sicherheitsgriinden nicht moglich
ist. Die interaktive Visualisierung bestimmter, kom-
plexer chemischer Daten, wie hochaufgeloster Multi-
Proteinkomplexe, ist mittels dieses Ansatzes nun auch
auf Low-Budget-Arbeitsplatzrechnern moglich.

Mit Hilfe hybrider Strategien kann sowohl Server-
als auch Client-seitig vorhandene Hardware zur Op-
timierung der Interaktivitdt bei gleichzeitiger Mini-
mierung der Netzlast genutzt werden. Die progressive
" bertragung von Isoflsichen erlaubt die globale Darstel-
lung von grofien komplexen Strukturen, wie sie zum Bei-
spiel bei Viren- oder Zelloberflichen vorkommen. Fokus-
basierte Verfahren erlauben hingegen die detaillierte n-
tersuchung lokaler Strukturelemente wie zum Beispiel
aktiver Zentren oder pharmazeutisch relevanter Bin-
dungsstellen in Proteinen. Der Einsatz Server-seitiger
und hybrider Strategien ist im mfeld der Chemie neu-
artig.

Der Hauptvorteil Client-seitiger Strategien ist, dafl nach
dem Transfer der Daten keine weitere Dateniibertragung
notwendig ist, wodurch Verzogerungen durch Netzwer-
klast und Netzwerklatenz wegfallen - die Interaktion mit
den Daten erfolgt also rein lokal. Diese Ansétze sind in
den letzten Jahren fiir eine Reihe von chemischen Appli-
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kationen zum Einsatz gekommen. Die Ausnutzung von
giangiger Low-Budget Rasterisierungshardware fiir die
Darstellung von Oberflichen, wie sie in Abschnitt 2.3
beschrieben wurde, ist allerdings vollkommen neu und
ermoglicht neue Wege der molekularen Visualisierung.

u li

Der Zugriff auf digitale Dokumente der Chemie ist heute
iiber eine Vielzahl unterschiedlicher Rechnerplattformen
und Netzwerkinfrastrukturen moglich. m eder dieser
moglichen Zugriffskonfigurationen eine optimale Inter-
aktion mit den eingebettenen Daten zu ermdglichen, ist
eine adaptive Anpassung der Client-Server-Strategie an
die eweils gegebenen Verhéltnisse denkbar. So wiirden
entweder einmal zu Beginn oder sténdig wéhrend der
Sitzung die apazitidt auf Client- und Server-Seite so-
wie die Bandbreite und Latenz des verbindenden Netz-
werks iiberpriift werden, um daraus die eweilige opti-
male Client-Server Strategie zu ermitteln.

So konnen beispielsweise zu Beginn einer Sitzung die
Graphikfihigkeiten eines Client-Rechners ermittelt wer-
den und bei Vorhandensein der entsprechenden Hardwa-
re eine Client-seitige Strategie gewihlt werden. Andern-
falls wird e nach Auslastung des Servers eine Server-
seitige oder hybride Strategie gewihlt. Die Wahl der
Strategie kann natiirlich auch stindig adaptiert wer-
den. Sind zu Beginn einer Sitzung gentigend Server-

apazitidten vorhanden, so kénnte zunéchst eine Server-
seitge Strategie zur Anwendung kommen. Steigt dann
wihrend der Sitzung die Last des Servers (und damit die
Antwortzeiten), so kénnte dynamisch eine andere Stra-
tegie gewidhlt werden.

Diese Arbeit wird von der DF im Rahmen des Schwer-
punktprogramms V D2 (Verteilte Vermittlung und Verar-
beitung Digitaler Dokumente) unterstiitzt.

ir danken ohann asteiger und Tim Clark von der ni-
versitit Erlangen-Niirnberg fiir die Erlaubnis zur Benutzung
der rogramme CORINA und VAM .

Fiir die Bereitstellung der elektronenmikrokopischen Da-
tensdtze danken wir olger Stark von der niversitit Mar-
burg.
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