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1 Zusammenfassung

Zu den hdufigsten Kreislauferkrankungen in hohem Alter gehort der ischami-
sche Schlaganfall oder der Herzinfarkt, dessen Risiko durch die rechtzeitige
Erkennung und Beseitigung der Verengung der Arterien deutlich reduziert wer-
den kann. Der Zeitpunkt der Behandlung spielt dabei eine wichtige Rolle, da eine
frithzeitige Behandlung unnotige Risiken und Behandlungskosten vermeidet. Im
Entschei- dungsprozess zum konkreten Eingriff werden einerseits subjektive Kri-
terien wie Alter, Begleiterkran- kungen, soziales Umfeld oder Allgemeinzustand
bewertet, anderseits gilt die Morphologie der Stenose, oder Grad der Verengung
als objektives Kriterium. Mithilfe des maschinellen Lernens konnen die schwer
objektivierbaren Entscheidungskriterien systematisch in die Entscheidungsfin-
dung einbezogen werden. Im Fokus unseres Vorhabens steht die Entwicklung
der Analysewerkzeuge zur Verbesserung klinischer Abldufe bei der Erkennung,
Analyse und Behandlung der Gefdfiverengung der Karotisarte- rien, die auf
informatischen und mathematischen Methoden fiir die Analyse, Annotation
und Simulation der Trainigsdaten fiir das maschinelle Lernen basiert. Hierbei
werden Beitrage zur mathematischen Bildverarbeitung, Datenanalyse und zur
hdmodynamische Modellierung und Simulation der Risikoindikatoren geleistet,
Formoptimierungsmethoden konzipiert und die Modellreduktion-, Simulation-
und Datengetriebene Ansédtze in neuen ML-Algorithmen verkniipft.

Die Aufgabenstellung in unserem Vorhaben wird in vier Teilprojekten (TP)
bearbeitet und erstreckt sich in folgenden Bereichen:

* (A) - Akquise und visuelle Aufbereitung der Daten, TP 1: Lawonn (FSU
Jena)

¢ (B)- hdmodynamische Simulation und Optimierung, TP 3: Hinze (UKO-
LA /UKO), TP 4: Hundertmark (UKO-LA /RTPU Kaiserslautern-Landau)

¢ (C) Algorithmen fiir das Maschinelle Lernen (ML), TP 2: Gauger (TU Kai-
serslautern/RPTU Kaiserslautern-Landau)

Der vorliegende Schlussbericht bezieht sich auf das Teilprojekt 2 und die zweite
Projektphase des Teilprojektes 4 ab 1. Januar 2023 an der RPTU Kaiserslautern-
Landau.

Teilprojekt 2 widmet sich der Entwicklung eines maschinellen Lern-Klassifikators,
der auf Graph Neural Networks basiert. Ziel ist die Clusteranalyse des Steno-
segrades anhand der simulierten Oberflichendaten der Wandschubspannung.
Die Trainingsdaten stammen aus Simulationen, die im Rahmen von Teilprojekt 4
durchgefiihrt wurden. Diese Simulationen liefern die notwendigen Oberfldchen-
daten, um den Klassifikator effizient zu trainieren und zu validieren.



Teilprojekt 4 beschiftigt sich im Themenbereich B mit der mathematischen
Modellierung und Simulation der himodynamischen Stromungen und ihrer
Wechselwirkung mit der Gefaffwand in 3D Karotismodellen unter Einbezug
von Modellierung der Gefifiwanddehnung und der Blutrheologie-Aspekte. Das
wesentliche Ziel des TP 4 ist es, die extrahierten klinischen Morphologiedaten
fiir verschiedene individuelle Schlaganfall-gefdhrdete Karotisarterien fundiert
und umfangreich zu komplementieren. Aufierdem unterstiitzt TP 4 die Entwick-
lung eines optimalen Stents und die simulationsbasierte Ersatzmodellierung
(Themenbereich C) im TP 3.

2 Bericht

2.1 Aufgabenstellung und Voraussetzungen, unter denen das
Vorhaben durchgefiihrt wurde

Allgemeine Voraussetzungen: Die Risikoeinschédtzung fiir einen ischdmischen
Schlaganfall wird in den Kliniken oft anhand des Stenosegrads oder der Ge-
schwindigkeitsverdnderung durchgefiihrt. Basierend auf den bisherigen Ein-
schidtzungen ist die genauere Exploration der individuellen Morphologie der
Patientenkarotiden wie auch die Betrachtung der hamodynamischen Blutfluss-
muster fiir die genauere Untersuchung notwendig. Die bisherigen praktizierten
Untersuchungsansitze bestehen aus dem manuellen Messen des Stenosegrads
und der Flussmessung unter Verwendung der Sonografie, welche beide zu einer
hohen inter-observer Variabilitit und Messfehlern fithren, und unvollstindige
und wenig vergleichbare Flussdatenséitze liefern. Das Ziel ist die Entwicklung
der informatischen und analytischen Werkzeuge zur Verbesserung klinischer
Abldufe in der Behandlung der GefafSverengung der Karotis-Arterien, die im Ent-
scheidungsprozess, in einer systematischen Erkennung und Risikoeinschitzung
die Methoden des maschinellen Lernens (ML) einbeziehen. Fiir die datengetrie-
benen ML-Konzepte ist eine ausreichende Menge an Trainings- und Testdaten
wesentlich.

Aufgabestellung Teilprojekt 2: Teilprojekt 2 konzentriert sich hauptséachlich
auf die algorithmische Entwicklung von maschinellen Lernmodellen fiir Klas-
sifizierungsaufgaben. Dabei umfasst es die folgenden Arbeitspakete: Erstens,
die Datenerfassung und -vorverarbeitung, die sicherstellt, dass die simulierten
Oberflichendaten der Wandschubspannung aus Teilprojekt 4 korrekt und nutz-
bar sind. Zweitens, die Entwicklung und Implementierung von Graph Neural
Networks, um effektive Klassifikatoren fiir die Clusteranalyse des Stenosegrades
zu erstellen. Drittens, die Evaluierung und Validierung der entwickelten Mo-
delle, um ihre Genauigkeit und Zuverldssigkeit zu tiberpriifen. Schliefdlich wird
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im letzten Arbeitspaket die Integration der Modelle in eine benutzerfreundliche
Softwareumgebung vorgenommen, um die Anwendung der Klassifikatoren in
der Praxis zu ermoglichen. Folgende Arbeitspakete sind formuliert:

¢ A-5: ML Algorithmen fiir Schlaganfallsrisiko
¢ C-1: ML als Parameteridentifikationsproblem

¢ (C-2: Convolutional Neural Network (CNN) fiir die Oberflichenparametri-
sierung

¢ C-3: Erweiterung fiir die GPU Architekturen
¢ (C-4: Simulationsbasierte Ersatzmodellbildung

o C-5: Aggregation des Models fiir die Vorhersage

Aufgabestellung Teilprojekt 4: Fiir die Komplementierung der klinischen Daten
soll im Teilprojekt 4 das hamodynamische Modell konzipiert und ein Simulati-
onstool fiir Fluid-Struktur-Interaktionsprobleme (FSI) in den patienspezifischen
Karotis-Arterien entwickelt werden. Hierzu sind folgende Ziele und Arbeitspa-
kete (AP) mit Meilensteinen formuliert:

¢ B-1: Vorbereitung des numerischen Setup: Geometrie und Rheologie, Mei-
lensteine: Numerisches Modell, geometrisches Setup, Rheologie.

¢ B-2: Modellierung der Gefafswanddehnung und FSI, Meilensteine: Gefaf3-
wandmodell und 3D Loser-FSL.

¢ B-3: Simulation, Spezifikation der Risikofaktoren, Postprocessing, Datenex-
port, Meilensteine: Stenose, Simulation & Datenexport.

* B-4: (anteilig) Optimierung von FSI - Stent Design,
federfiihrend fiir dieses AP ist TP 3.

¢ C-4 (anteilig) Simulation basierte Ersatzmodellbildung,
federfiihrend fiir dieses AP ist TP 3.

Arbeitspaket B-1 beinhaltet Vorbereitungsschritte wie die Integration der
aus den klinischen Bilddaten aufbereiteten 3D-Karotisgeometrien in das Simu-
lationsprogramm oder die Wahl des passenden Rheologiemodells fiir das Blut
notwendig. In B-2 soll die GefaSwanddehnung in das Modell einbezogen wer-
den, was neben einem passenden Modell fiir die Festkdrpermechanik aufgrund
der interagierenden Materialien numerisch stabile Kopplungsalgorithmen fiir
die FSI- Probleme benétigt. Im AP B-3 sollen Simulationen fiir unterschiedliche
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stenosebelastete Karotiden durchgefiihrt und relevante Risikoindikatoren spezi-
tiziert, ausgewertet und fiir die weiteren Entwicklungen fiir die Projektpartner
zur Verfiigung gestellt werden. Schlieflich sollen in Kooperation mit TP 3 die
Formoptimierungsalgorithmen fiir die FSI-Probleme in die akquirierten Karo-
tisarterien fiir den optimalen Stent Design angewendet (B-4) und Daten fiir die
simulationsbasierte Ersatzmodellbildung (C-4) aufbereitet werden.

Voraussetzungen Teilprojekt 4 (zweite Projektphase):

Nach der Ubertragung des TP 4 auf die neu gegriindete RPTU Kaiserslautern-
Landau zum 1. Januar 2023 soll die Arbeit im Bereich der hdmodynamischen Mo-
dellierung, Simulation und Optimierung fortgesetzt werden. Durch den bereits
abgeschlossene numerische und geometrischen Setup (B-1) und die Entwicklung
und Einsatz des automatisierten COMSOL-basierten Simulationsworkflow (B-3)
[TP4.5] existiert bereits eine hamodynamische Datenbank [TP4.6, Version 1.0.0],
und die Voraussetzungen fiir ihre Erweiterung sind erfiillt. Diese Erweiterung
durch neue Datenakquise und neue Simulationsreihe unter Anwendung von in
B-3 entwickelten Simulationstool soll die Vorhersagekraft der bereits konzipier-
ten ML- Algorithmen weiter verbessern, und die Ahnlichkeitsbasierte visuelle
Exploration verfeinern. Im Bereich der Fluid-Struktur Wechselwirkung (B-2) ist
unser COMSOL-basierter FSI - Loser bereits etabliert und das GefaSwandmodell
in Kooperation mit externen Partner der Universitit Stuttgart mittels Dehnbar-
keitparameter fiir eine geschlossene Karotis validiert. In dem Revisionsprozess
des Manuskripts [TP4.3] soll kiinftig eine Netzkonvergenzstudie durchgefiihrt
werden. Fiir die FSI-Modellierung einer offenen Arterie soll der FSI Loser um
eine geeignete Ausfluss-Randbedingung erweitert werden, hier soll kiinftig das
Konzept der Widerstandsrandbedingung auf die FSI-Anwendungen verallgemei-
nert werden. Die hier genanten Aufgaben im Rahmen von B-2 sollen fortgesetzt
werden, die Arbeiten bei dem Datenexport fiir die Ersatzmodellbildung (C-4)
sollen abgeschlossen werden. In der Formoptimierung fiir den Stent Design
(B-4) wurden lediglich erste Ansétze fiir FSI-Probleme diskutiert, durch Perso-
nalvakanz im TP 3 wurde die Kooperation unterbrochen und soll in weiteren im
Umfang von 5 PM fortgesetzt werden.

2.2 Wissenschaftlicher und technischer Stand, an den ange-
kniipft wurde

221 Teilprojekt 2

Im Laufe des Projekts wurde festgestellt, dass es an geeigneten Datensdtzen
tir die Entwicklung von Algorithmen fiir maschinelles Lernen zur Vorhersage
des Schlaganfallrisikos mangelt. Geméaf; dem Projektrahmen sollen als Input fiir



die Modelle Bilder von Blutgefiafien erganzt mit Stromungsdaten dienen, die
entweder auf Simulationen oder radiologischen Aufnahmen basieren.

Die Zusammenarbeit zwischen den Partnern aus Landau und Jena hat einen
Datensatz von etwa 150 patientenbasierten [TP4.6] CFD-Simulationen von Blut-
gefafien hervorgebracht. Diese Blutgefafie sind 3D-Rekonstruktionen von echten
(anonymisierten) Patienten, weitere 20 Gefdfse wurden durch synthetische Anpas-
sung der vorhandenen Patientengeometrien gewonnen. Die 3D-Rekonstruktionen
und die individuelle simulierte hdmodynamische Muster wurden durch Visuali-
sierungstechniken der Jenaer Partner ermoglicht, siehe [TP4.1], [TP4.4], [TP4.7].

Fiir den Algorithmus des maschinellen Lernens miissen die Daten eine objek-
tive Ausgabe enthalten, um tiberwachte Klassifizierungsaufgaben durchfiihren
zu konnen. In der Entwicklungsphase des Algorithmus wurden verschiede-
ne Ziele fiir die Klassifizierung untersucht. Zunédchst wurde der ungefdhre
Prozentsatz der Stenose auf der Grundlage des kleinsten Durchmessers der
Gefafsinnenfldache mithilfe des von den Jenaer Partnern entwickelten Visualisie-
rungswerkzeugs geschitzt. Der Stenosegrad wurde dann so geschichtet, dass
ein gleichmiflig verteilter Datensatz entstand. Weitere Einzelheiten sind im ent-
sprechenden Abschnitt iiber die Algorithmusentwicklung zu finden. Anhand
der Simulationen und des geschétzten Stenosegrads wurde ein kleiner Datensatz
tir die Stenoseklassifizierung erstellt.

Die erste Art von Datensdtzen, die betrachtet werden, sind dreidimensionale
Modelle von Blutgefdfien. Die zweite Art von Datensdtzen sind die Projektionen
dieser dreidimensionalen Modelle auf eine zweidimensionale Ebene gezeigt.

Die dreidimensionalen Datensitze stellen mehrere Herausforderungen fiir
die Entwicklung von Algorithmen zur Vorhersage des Schlaganfallrisikos dar.
Diese Datensétze sind nicht nur schwieriger zu verarbeiten, sondern auch stark
redundant. Da das Schlaganfallrisiko und damit die Stenose mit einer lokali-
sierten Stressregion korreliert ist, sind die {ibrigen Teile des Blutgefafses fiir die
Risikoerkennung weniger relevant. Die Verwendung von simulierten Daten im
Rahmen des maschinellen Lernens ist relativ neu und stellt daher eine gewis-
se Herausforderung dar. In unserem speziellen Fall mussten einige besondere
Aspekte berticksichtigt werden, wie die Ausrichtungen und geometrischen Un-
terschiede zwischen den verschiedenen Arterienmodellen der Patienten sowie
die entsprechend unterschiedlichen Berechnungsgitter. Daraus ergibt sich die
Aufgabe, ein maschinelles Lernmodell zu entwickeln, das mit diesen unterschied-
lichen Geometrien umgehen kann.

Das iiberwachte Lernverfahren verwendet im Allgemeinen eine Menge von
Datenpunkten, die als Tupel (x,y) von Eingabedaten und Zielen auftreten. Das
ML-Modell wird anhand einer Teilmenge dieser Datenséitze trainiert.

Das Problem wird aufierdem als eine Bilderkennungsaufgabe behandelt, bei



der ein Bild in die Kategorien gesund oder ungesund klassifiziert wird. Convolu-
tional Neural Networks (CNNs), die auf Faltungstransformationen basieren, ha-
ben sich als Stand der Technik fiir solche Aufgaben erwiesen. Die Eingabedaten
tiir eine Faltungsoperation miissen notwendigerweise eine mehrdimensionale
Matrix sein, was voraussetzt, dass die Eingabe einem gleichmiafig strukturierten
Gitter entspricht. Daher muss entweder die Eingabedaten umstrukturiert oder
ein Modell entwickelt werden, das mit unstrukturierten Gittern arbeiten kann.
Auflerdem miissen aus den dreidimensionalen Daten die zweidimensionalen
Aspekte extrahiert werden, die fiir die Vorhersage des Schlaganfallrisikos am
wichtigsten sind. Die einzigartigen Eigenschaften dieses Problems haben zur Idee
gefiihrt, neuronale Graphnetzwerke als maschinelles Lernmodell zu verwenden.

2.2.2 Teilprojekt 4 (zweite Phase ab 1. Januar 2023:)

In seiner zweiten Projektphase kniipft TP 4 auf die bisher im Rahmen von MLgSA
erreichten Ergebnisse. Hierzu gehort als Erstes die Konzeption des numerischen
Setups (B-1): ein COMSOL-Multiphysics Simulationstemplate mit importierten
3D Gitteroberflachen der akquirierten und segmentierten Karotisarterien dient
als Grundlage fiir weitere Modellierung. Hierbei wird lediglich das Newton’sche
Rheologiemodell fiir das Blut, aufgrund der (in unseren numerischen Studien
zu Rheologieaspekten) festgestellten marginalen qualitativen Auswirkungen
der scherverdiinnenden Viskositdt - verglichen mit den starken geometrischen
Effekten der anatomischen Variabilitit der Karotisarterien, berticksichtigt. Fiir
detaillierte Fluid-Struktur-Wechselwirkung-Studien individueller Karotisartate-
rien mit Wanddehnung kann an den COMSOL-basierten 3D FSI-Loser aus B-2
mit robusten monolithischen FSI-Methoden und dem implementierten verallge-
meinerten elastischen Materialmodell mit strain-abhdngigem Elastizitdtsmodul
zugegriffen werden. Das Druck-Volumen Verhalten des Biomaterialmodells
wurde validiert und steht mit einem aus gefaffwandahnlichen synthetisch her-
gestellten in vitro Karotismodell in guter Ubereinstimmung, [TP 4.3]. Bewéhrte
wie auch neue - richtungsbasierte- Risikoindikatoren, die auf einer Projektions-
methode der Karotis-Zentrallinie basieren [TP 4.2], [TP 4.9], sind implementiert.
Erste numerische FSI-Datensétze wurden bereits fiir die visuelle Exploration zur
Verfiigung gestellt [TP 4.1].

Fiir eine effiziente und uniformierte Generierung von Simulationsdaten fiir
individuelle, topologisch variierenden Karotiden existiert bereits ein automati-
sierter Simulationsworkflow mit integrierten Automatismen fiir den Import der
3D-Karotisoberfliachen, die Erstellung der morhologiespezifischen Simulations-
und Exportparametern und die Evaluation der Risikofaktoren [TP 4.5]. Das
Workflowdesign ist fiir umfangreiche Simulationsreihen konzipiert. Im Hinblick
auf die Rationalisierung der Berechnungskosten und die oben beschriebene mar-

7



ginalen Auswirkungen der komplexeren Modelle im Vergleich zu den starken
Effekten der geometrischen Variablilitit wurde auf die FSI- und Rheologie-
Modellierung bei der Generierung der hdmodynamischen Datenbank [TP4.6]
verzichtet.

2.3 Planung und Ablauf des Vorhabens sowie Kooperation mit
Dritten

2.3.1 Planung, Ablauf und Kooperationen im Teilprojekt 2

Waihrend des Projekts gab es eine betrachtliche Zusammenarbeit und Wissen-
stransfer zwischen den Projektpartnern. Es begann mit einem ersten Online-
Meeting im November 2020 zur Koordination der Forschungsbemiihungen.
Etwa einmal im Jahr fanden Uberpriifungstreffen statt, zuletzt im Oktober 2021,
im November 2022 und schliefslich im Mérz 2023. Dort wurden der individuelle
Fortschritt der Projektpartner, Kooperationen und Probleme beim Datenaus-
tausch erortert.

Es gab auch zahlreiche Austausche zwischen den Arbeitsgruppen aus Kai-
serslautern und denen aus Koblenz, Landau und Jena, sowohl online als auch
durch personliche Treffen. Die Diskussionen mit der Arbeitsgruppe aus Koblenz
tithrten zu kollaborativen Bestrebungen, neue Mehrgitter-Architekturen fiir neu-
ronale Netzwerke zu entwickeln. Als Resultat konnte die sogenannte "Multigrid
in ChannelsArchitektur implementiert werden.

Mit der Gruppe aus Landau wurde die Idee entwickelt, Simulationen aus
Landau als Datensatz fiir Machine-Learning-Modelle zur Vorhersage des Schlag-
anfallrisikos zu verwenden. Dies geschah durch mehrere personliche Treffen in
Landau und Kaiserslautern sowie durch Online-Meetings. Diese Entscheidung
resultierte aus der limitierten Verftigbarkeit klinischer Daten im Kontext des
maschinellen Lernens. Aufgrund der Verwendung von Graphkonvolutionen
im speziell entwickelten Schema des maschinellen Lernmodells war ein intensi-
ver Ideenaustausch zwischen Kaiserslautern und Landau erforderlich, um die
Simulationsdaten addquat zu nutzen.

Zur gleichen Zeit waren mehrere Beitrdge der Arbeitsgruppen aus Jena und
Landau in der Datenvorbereitungsphase vonnoten. Insbesondere fehlten exakte
quantitative Zielsetzungen fiir individuelle Patienten im Datensatz. Da das
maschinelle Lernmodell im tiberwachten Klassifikationsparadigma aufgebaut
war, erforderte jede Simulation eine spezifische Zuordnung zu einem Ziel.

Als Losung fiir dieses Problem wurde in Kooperation mit Jena und Landau
eine Schitzung des Stenosegrades fiir einzelne Datenpunkte erarbeitet. Hierbei
wurden die von Jena entwickelten Tools zur Abschidtzung des Innendurchmes-
sers der Arterien anhand ihrer Geometrie angewendet.
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2.3.2 Planung, Ablauf und Kooperation im Teilprojekt 4

In der zweiten Projektphase wurden um RRahmenvon 9 PM die Teilarbeitspa-
kete B-2, B-4, C-4 und D-1 des TP 4 an der RPTU bearbeitet. Wahrend dieser
Zeit wurden Abschlussarbeiten in B-2 und C-4 durchgefiihrt, an der Vorberei-
tung neuer und Revision eingereichter Publikationen [TP4.3], [TP4.4], [TP4.5],
[TP4.8], wie auch an weiterer Dissemination der Ergebnisse (Minisymposium
auf dem internationalen Kongress ICIAM 2023 Tokio, TES-Konferenz in Berlin)
gearbeitet. Zeitgleich wurden auch die Themen von B-4 (Umsetzung der Form-
optimierungskonzepte fiir FSI Probleme in COMSOL) in Angriff genommen. Der
Vertrag von Herrn Richter endete am 15.09.2023. In der Endphase des Projektes
zum Ende 2023 wurden ergdnzende Arbeiten fiir die Erweiterung der Datenbank
durch Akquise neuer Karotisarterien und neue Simulationsreihe im Rahmen
der zweiten kostenneutralen Projektverldngerung durch eine wissenschaftliche
Hilfskraft durchgefiihrt. Hierbei wurden die eigenen, in MLgSA entwickelten
Segmentierungs- (TP 1) und Simulationstools (TP 4) eingesetzt.

Die Zusammenarbeit der Teilprojekte 1 und 4 bei der geometrischen Daten-
aufbereitung fiir die Simulationen, visuelle Explorationen [TP4.1, TP4.2, TP4.3]
und Ahnlichkeitsanalyse wurde durch die Erweiterung der himodynamischen
Datenbank [TP4.5, Version 2] zum Zweck der Verfeinerung der visuellen Analyse
[TP4.4] kontinuierlich fortgesetzt. Die klinischen Anwendungspartner waren
an der Evaluation des entwickelten Explorationsframework CarotidAnalyzer
tiir die computergestiitzte Diagnostik beteiligt. Die Ergebnisse in Zusammen-
arbeit von TP 4 und TP 1 und den klinischen Partnern wurden in 2023 mit
Dirk-Bartz-Preis [TP4.7] honoriert. Ein erneuter Datenaustausch der neu gene-
rierten rund 60 Datensédtze mit TP 2 zur Verbesserung der ML-Methoden fand
Ende der Projektlaufzeit 2023 statt. In der Abschlussphase von MLgSA organi-
sierten die Teilprojekte 2, 3 und 4 ein gemeinsames Minisymposium Mathematical
modeling, simulation and optimization in stroke risk assessment am internationalem
Kongress ICIAM 23 in Japan statt und referierten iiber die im Rahmen von
MLgSA erzielten Ergebnisse.


https://github.com/PepeEulzer/CarotidAnalyzer/tree/extension_flow
https://iciam2023.org/registered_data?id=00685

24 Verwendung der Zuwendung (wichtigste Positionen des
zahlenmifiigen Nachweises, z. B. Investitionen, Personal-
mittel)

Teilprojekt 2

Das Projektbudget wurde hauptsachlich fiir die Finanzierung von zwei For-
schern verwendet, Herr Rohit Pochampalli und Herr Guillermo Suarez. Die fiir
das Projekt bereitgestellten Reisemittel wurden tiberwiegend fiir die Reisekosten
zur ICIAM-Konferenz aufgewendet, die 2023 in Japan stattfand. Diese Konferenz
bot eine wertvolle Gelegenheit zur Vernetzung und zum Austausch von For-
schungsergebnissen, was fiir den Fortschritt des Projekts von grofser Bedeutung
war.

Teilprojekt 4 (ab 1. Januar bis 31. Dezember 2023)

Die Projektmittel wurden hauptsachlich fiir die Personalkosten fiir eine Voll-
zeitstelle (_ bis zum 15.09.2023) verwendet. Ein kleiner Teil der
eingesparten Personalmittel wurde in Abstimmung mit dem Projekttrdger in
Reisemittel fiir die Auslandsdienstreise von Hundertmark und Richter zum in-
ternationalen Kongress ICIAM, Japan, 2023 Zweck Dissemination der Ergebnisse
auf internationaler Ebene umgewidmet, ein weiterer Teil der verbleibenden Mit-
tel wurde fiir eine wissenschaftliche Hilfskraft umgewidmet und im Rahmen der
zweiten kostenneutralen Verldngerung bis zum 31.12.2023 fiir die Erweiterung
der hamodynamischer Datenbank aus B-3 verwendet.

2.5 Erzielte Ergebnisse mit Gegeniiberstellung der vereinbarten
Ziele

Ergebnisse des Teilprojekts 2

¢ A-5: Es wurden im Wesentlichen zwei verschiedene Frameworks zur Nut-
zung von maschinellem Lernen zur Vorhersage des Schlaganfallrisikos
entwickelt.

Zundchst wurden neue maschinelle Lernarchitekturen unter Verwendung
von Ideen aus Multigrid-Methoden entwickelt. In fritheren Arbeiten wur-
den neue CNN-Architekturen entwickelt, die Multigrid-Techniken einbe-
ziehen, um die Effizienz und Genauigkeit der Modelle zu verbessern.

Die jiingeren Arbeiten konzentrierten sich auf die Nutzung von Graph
Neural Networks auf Simulationsdaten. Dabei wurde ein neuartiger An-
satz untersucht, bei dem Simulationsdaten verwendet werden, um die
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Leistung und Prézision der Graph Neural Networks in der Vorhersage des
Schlaganfallrisikos zu optimieren.

Diese Entwicklungen markieren bedeutende Fortschritte in der Anwen-
dung von maschinellem Lernen fiir medizinische Prognosen und bieten
vielversprechende Ansitze zur Verbesserung der Schlaganfallpravention.

C-1: Im Arbeitspaket zur Algorithmenentwicklung war das primére Unter-
arbeitspaket C1, das sich mit der Behandlung des maschinellen Lernens
als Parameteridentifikationsproblem beschiftigte. Die im Rahmen dieses
Pakets durchgefiihrten Vorarbeiten erforderten eine genauere Betrachtung
der weitreichenden Parallelen zwischen maschinellem Lernen und der
Optimierung von Differentialgleichungen.

Was das maschinelle Lernen anbelangt, fielen die fiir das Projekt relevan-
testen Probleme in die Kategorie der tiberwachten Klassifizierungsalgo-
rithmen. Es wurde ein theoretischer Rahmen fiir Modelle des maschinellen
Lernens als Verallgemeinerungen von Problemen der optimalen Steuerung
und dynamischen Systeme entwickelt.

Die Ziele waren zum einen, die Entwicklung effizienterer Hypothesen-
klassen zu unterstiitzen, und zum anderen, das theoretische Verstandnis
des maschinellen Lernens zu verbessern. Zu diesem Zweck wurde ein
spezifisches Problem der optimalen Steuerung eingefiihrt, das zur Entwick-
lung von Modellen des maschinellen Lernens fiihrte, genauer gesagt zur
Entwicklung bestimmter Hypothesenklassen auf der Grundlage von einge-
schrankten Optimierungsproblemen. Bei den Einschrankungen handelte es
sich um gewohnliche Differentialgleichungen oder partielle Differentialglei-
chungen der Evolution, die Verallgemeinerungen bestehender Frameworks
wie ResNets und Faltungsneuronale Netze darstellten.

C-2: In den Jahren 2021-2022 wurde der Aufbau von Multigrid-inspirierten
Architekturen fiir CNNs vorangetrieben. Diese Architekturen wurden in
PyTorch implementiert und mit Standarddatensédtzen wie CIFAR-10 und
STL-10 getestet, wobei nahezu der Stand der Technik erreicht wurde.

Zudem wurde ein neuartiger Ansatz entwickelt, bei dem Simulationen
als Daten fiir Graph Neural Networks genutzt werden, was bisher in der
Literatur nicht vorgesehen war. Es wurden auch neue Algorithmen zur
Durchfiihrung von Clusteranalysen basierend auf der totalen Variation in
Graphen eingefiihrt.

Die Ergebnisse wurden auf zwei Konferenzen vorgestellt, darunter die
ICIAM-Konferenz in Tokio 2023. Ein Paper tiber die Nutzung von Graph
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Neural Networks zur Schlaganfallvorhersage befindet sich derzeit in der
Begutachtung ([TP 2.1]).

¢ (C-3: Die Implementierung von neuronalen Netzwerken und Trainingsre-
gimen fiir die oben beschriebenen Algorithmen wurde gleichzeitig auf
GPUs erweitert. Dabei wird vor allem die Nvidia Tesla V100 GPU verwen-
det, um die Rechenleistung und Effizienz der Trainingsprozesse erheblich
zu steigern. Die meisten unserer Jobs werden auf den Nvidia Tesla V100
GPUs des Hochleistungsclusters Elwetritch in Kaiserslautern ausgefiihrt !.
Durch den Einsatz dieser fortschrittlichen Hardware kann die Trainingszeit
erheblich verkiirzt und die Modellgenauigkeit verbessert werden.

¢ C-4: Es war nicht notwendig, ein klassisches Ersatzmodell im Projekt zu
verwenden, da die Simulationsergebnisse direkt als Trainingsdaten fiir die
im Rahmen des Projekts entwickelten maschinellen Lernmodelle genutzt
wurden. Diese Modelle, die auf Convolutional Neural Networks (CNNs)
und Graph Neural Networks (GNNs) basieren, wurden in gewisser Weise
selbst als Ersatzmodelle verwendet, da sie Klassifikationsaufgaben effizient
durchfiihren kénnen. Durch die direkte Nutzung der Simulationsdaten
konnte eine hohe Genauigkeit und Zuverlédssigkeit der Modelle sicher-
gestellt werden, ohne auf traditionelle Ersatzmodelle zurtickgreifen zu
miissen. Auf diese Weise wurde die Komplexitdt der Simulationen di-
rekt in die Trainingsdaten integriert, was die Entwicklung praziser und
leistungsfahiger maschineller Lernmodelle ermoglichte.

¢ C-5: Auch eine Modellaggregation war nicht notwendig, da direkt maschi-
nelle Lernansétze fiir die Vorhersage von Stenosen verwendet wurden. Die
entwickelten Modelle, die auf Convolutional Neural Networks (CNNs)
und Graph Neural Networks (GNNs) basieren, ermdoglichten es, die Klassi-
fikationsaufgaben effizient und prézise zu bewiltigen. Durch den direkten
Einsatz dieser maschinellen Lernmethoden konnte auf die zusatzliche Kom-
plexitit und den Aufwand einer Modellaggregation verzichtet werden. Die
Verwendung von Simulationsdaten als Trainingsbasis stellte sicher, dass
die Modelle eine hohe Genauigkeit und Zuverldssigkeit aufwiesen und
somit effektive Werkzeuge zur Vorhersage des Stenosegrades bereitgestellt
wurden.

Ergebnisse des Teilprojekts 4 (zweite Projektphase 01.01-31.12 2023)

* B-2: In diesem AP wurden 10 PM eingeplant, insgesamt allerdinsg um 1
PM mehr Kapazitit benotigt. In den 2 PM, die in die zweite Phase des TP 4

thttps:/ /hpc.rz.rptu.de/
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tibertragen wurden, wurde der Meilenstein 3D-Loser FSI um Widerstands-
randbedingung erweitert. Dazu wurde das Konzept der Regelung des
Stromungswiderstandes des stromabwarts gelegenen Gefdflbaums an den
Ausstromfldachen im Kontext einer dehnbaren Arterie (FSI) verallgemeinert.
Die Verwendung der Widerstandsrandbedingung fiihrte zur Eliminierung
der kinstlicher Translations- und Vibrationseffekte, die vorher durch die
spannungsfreie Randbedingung verursacht wurden und schliefdlich zur
realistischen Simulation der Volumenverdanderung und des Windkessel-
effekts. Die Ergebnisse werden aktuell zusammengefasst [TP4.8]. Beide
Meilensteine Gefdfiwandmodell und 3D Loser-FSI wurden erreicht. Ein
weiteres Manuskript [TP4.3] in Kooperation mit G. Cattaneo, BMT Stuttgart
wurde im Rahmen von B-2 bereits in der ersten Projektphase eingereicht,
der Revisionsprozess erfordert weitere Arbeit, u.a. die Durchfiithrung der
NetzKonvergenzstudie, die in der zweiten Projektphase an der RPTU
durchgefiihrt wurde.

B-3: In der ersten Projektphase des TP 4 wurden die Meilensteine Stenose,
Simulation & Datenexport mit Hilfe des in B-3 entwickelten automatisierten
Simulationsworkflow [TP4.5] in Form der ersten 110 himodynamischer Da-
tensatze [TP4.6, Version 1.0.0] erreicht. In der zweiten Projektphase wurde
die bestehende Datenbank im Rahmen der kostenneutralen Verldngerung
um weitere 42 Patientendatensitze erweitert. Der Simulationsworkflow
wurde hierfiir in Kombination mit dem Geometrieanalysetool CarotidAna-
lyzer (entwickelt in TP 1) als Instrument fiir die Erweiterung der hamo-
dynamischen Datenbank eingesetzt. Weitere Patientendatensidtze wurden
von externen Partnern der Universitidtsmedizin Mainz akquiriert, in TP 4
segmentiert, simuliert und ausgewertet. Insgesamt enthélt die erweiterte
Datenbank [TP4.6, Version 2.0.0] 152 patientenbasierte Datensitze. Dartiber
hinaus wurden 20 der vorhandenen Karotiden um stenotisierte Bereiche
synthetisch angepasst und mit den Simulationsdaten ergénzt. Die generier-
ten numerischen Datensdtze wurden zum Zweck der visuellen Exploration
und der Vergleichsanalyse unter Beriicksichtigung morphologischer Ahn-
lichkeit eingesetzt [TP4.4], wobei eine neu erfasste Karotismorphologie
mit der retrospektiven Datenbank verglichen werden kann und mehrere
(nach unterschiedlichen Kriterien) am besten tibereinstimmende vorberech-
nete Karotiden mit himodynamischen Daten untersucht werden kénnen.
Die Erweiterung der Datenbank hat sich positiv auf die Verbesserung der
Vorhersage des Blutflusses durch die morphologische Ahnlichkeit zur re-
trospektiven Datenbank (auf die Reduktion des Fehlers zu den simulierten
Testdaten) ausgewirkt. Die gemeinsamen Ergebnisse der Zusammenarbeit
von TP 4, TP 1 und den klinischen Partner wurden mit Dirk-Bartz-Preis
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tir Visual Computing in Medizin und Biowissenschaften 2023 [TP4.7] ho-
noriert. Die generierten numerischen Datensédtze zu den WSS-Indikatoren
wurden zusétzlich fiir das Training eines neuronalen Graphennetzes fiir
die Clusterisierung des Stenosegrades im TP 2 verwendet, s. [TP2.1].

B-4: Fiir diesen AP wurden im TP 4 fiinf PM eingeplant. Der Beitrag zu
den Meilensteinen Optimierung FSI Himo und Stent Optimierung besteht
darin, die in TP 3 entwickelten Optimierungskonzepte an reale Karotis-
Modelle mit FSI zu iibertragen. Die Kooperation mit TP 3 wurde durch die
personelle Vakanz im TP 3 eingeschrankt und in die letzten zwei Quarta-
le der Projektlaufzeit tibertragen. Dem in B-2 entwickelten 3D Loser-FSI
wurde fiir die Wandverschiebung die in COMSOL integrierte Sensitivi-
tatsstudie zugeftigt. Diese konnte fiir die Formoptimierung des Stent De-
signs durch die iterativen Optimierungsansidtze aus TP 3 nur limitiert
angewendet werden. Es wurde lediglich die Implementierung einzelner
Iterationsschritte fiir stationdre FSI-Probleme erreicht. Die Erreichung der
0.g. Meilensteine fiir die Formoptimierung eines patientenspezifischen
Stents war wahrend der Projektlaufzeit, aufgrund der Verzogerung durch
die Vakanz und Einarbeitung des neuen Mitarbeiters im TP 3, zusatzlich
zu den laufenden Arbeiten des TP 4 in der Endphase des Verbundprojektes
nicht moglich. In dieser Zeit wurde weiterer Aufwand im Revisionsprozess
des im B-2 eingereichten Manuskripts [TP4.3], bei der Vorbereitung einer
neuen Verodffentlichung [TP4.8], wie auch fiir die Dissemination der Er-
gebnisse durch die Organisation eines eigenen Minisymposiums auf dem
internationalen Kongress ICIAM 23, Mathematical modeling, simulation
and optimization in stroke risk assessment und an der TES Konferenz in
Berlin erforderlich.

C-4: TP 4 beteiligt sich am Meilenstein Ersatzmodell einsatzbereit mit Ge-
nerierung numerischer Daten fiir die Ersatzmodellbildung. In der ersten
Projektphase von TP 4 (bis 12/2022) wurde im AP B-3 ein automatisierter
Simulationsworkflow als ein Datenerweiterungsinstrument bedarfsorien-
tiert entwickelt, der fiir weitere Datenaufbereitung eingesetzt wurde, s.o.
Das automatisierte, skriptbasierte Pre- und Postprocessing und die auto-
matisierte Simulationsausfiihrung reduzierten den Zeitaufwand fiir die
Datengenerierung, die finale hamodynamischen Datenbank [TP4.6, Versi-
on 2.0.0] der 152 patientenspezifischen Félle zusammen mit weiteren 20
Datensitze fiir synthetisch generierte Karotiden bildet eine solide Daten-
grundlage fiir den Training der Modelle in C-4.

In C-4 wurden fiir TP 4 drei PM eingeplant, jedoch durch die automa-
tisierte Erstellung der Simulationsdaten nur zwei PM benétigt. Ein PM
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wurde in die zweite Projektphase fiir abschliefSfende Arbeiten beim Export
und Datenmanagement der ersten Simulationsreihe der 110 Datensatze
tibertragen. Die zweite Akquise und Simulationsreihe wurde im Rahmen
der kostenneutralen Laufzeitverlaingerung durchgefiihrt. Die eingesparte
Kapazitiat aus C-4 (1 PM) wurde fiir den Mehraufwand im B-2 verwendet.

2.6 Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Arbeit

Die Notwendigkeit der Projektarbeit fiir die Entwicklung von maschinellen Lern-
modellen zur Klassifikation von Stenosen unter Verwendung von CNNs und
Graph Neural Networks basiert auf der Nutzung von Trainingsdaten aus Simula-
tionen. Diese Simulationsdaten liefern eine detaillierte und realitdtsnahe Grund-
lage fiir die Algorithmen, wodurch die Modelle in der Lage sind, komplexe
Muster und Zusammenhinge in den Daten zu erkennen. Die Entwicklung eines
automatisierten Simulationsworkflows war dabei entscheidend, um eine ein-
heitliche und effiziente Durchfiihrung der geometrischen Preprocessing-Schritte
sowie die Erstellung der notwendigen Simulationsparameter zu gewéhrleisten.
Durch die Verwendung fortschrittlicher Techniken wie Convolutional Neural
Networks (CNNs) und Graph Neural Networks (GNNs) konnte die Genauigkeit
und Zuverlassigkeit der Klassifikationsprozesse erheblich verbessert werden.
Diese Ansitze sind entscheidend, um prézise Vorhersagen iiber den Stenose-
grad zu treffen und somit wertvolle Beitrdge zur medizinischen Diagnostik und
Behandlung zu leisten.

Basierend auf der Datenakquise war die Generierung der Simulationsdaten
fiir die Blutstromung und die Spezifikation der himodynamischen Risikoindika-
toren grundlegend fiir die datenbasierten Ansétze der visuellen Exploration und
der ML-Algoritmen in unserem Vorhaben. Fiir die Vielzahl der hierfiir benétigten
Simulationen war die Entwicklung eines automatisierten Simulationsworkflow
fiir uniformierte und effiziente Durchfiihrung der geometrischen Preprocessing-
Schritte und die Erstellung der morphologiebasierten Simulation- und Export-
parameter notwendig. Vor dem Hintergrund einer realistischen Simulation der
Wanddeformation war fiir die Konzeption des mathematischen/numerischen
Modells die Validierung und Anpassung des linear-elastischen Materialmodells
der Gefdaffwand mit in vitro Experimentalansétzen in Kooperation mit Prof. Catta-
neo, BMT Stuttgart notwendig. Aus demselben Grund waren neue Konzepte fiir
die Modellierung der Ausflussrandbedingung fiir dehnbare Arterien benétigt.
Die Spezifikation und Implementierung richtungsbasierter Risikoindikatoren fiir
die Identifikation pathologisch betroffener Bereiche der negativen Wandschub-
spannung, die auf pathologische Stromung und mogliche kiinftige Re-Stenosen
hinweisen, benotigte einen speziellen Projektionsansatz fiir die Konstruktion
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eines glatten Tangentialvektorfeldes auf den extrahierten Karotis-Oberfldchen.

2.7 Voraussichtlicher Nutzen, insbesondere Verwertbarkeit der
Ergebnisse

Die visuelle Analyse des Blutflusses in Stenosen durch morphologische Ahn-
lichkeit [TP4.4] stellt einen vielversprechenden Ansatz zur Verbesserung der
Anwendbarkeit von CFD in der medizinischen Praxis dar und kann zur Di-
gitalisierung der klinischen Entscheidungsfindung beitragen. Das in diesem
Projekt entwickelte Explorationsframework CarotidAnalyzer ist frei verfiigbar
und ermoglicht die sofortige geometrische Analyse der Anatomie und der ha-
modynamischen 3D Flussmustern oder der Oberflichen-Risikoindikatoren nach
der Extraktion einer neuen individuellen Arterien, ohne die zeitaufwandige und
infrastrukturintensiven Computersimulationen durchfiihren zu miissen. Carotid-
Analyzer adressiert damit die Herausforderungen von Ressourcen, Infrastruktur
und Zeitabldufen in klinischen Einrichtungen, wurde von unseren klinischen
Partnern sehr positiv bewertet und u.a. fiir den tdglichen Einsatz empfohlen.
Die generierte hamodynamische Datenbank [TP4.6] ist frei verfiigbar, erweiter-
bar und kann fiir verschiedene andere Zwecke und datenbasierte Ansitze im
kardiovaskuldren Bereich von Dritten genutzt werden. Die entwickelten Model-
lierungskonzepte und Simulations- und Visualisierungswerkzeuge konnen auf
andere Bereiche des kardiovaskuldren Systems iibertragen werden.

2.8 Wihrend der Durchfiihrung des Vorhabens dem Zuwen-
dungsempfinger bekannt gewordenen Fortschritt auf dem
Gebiet des Vorhabens bei anderen Stellen

Die Generierung und Aufbereitung der Simulationsdaten in abgestimmten For-

maten zur Komplementierung der retrospektiven vorhandenen klinischen Pati-

entendaten war notwendig fiir die Erreichung der Projektziele, Simulationsda-
tenbanken anderer Gruppen eignen sich nicht fiir unseres Vorhaben.

2.9 Erfolgte und geplante Veroffentlichungen der Ergebnisse

2.9.1 Referierte Publikationen (z. B. in Fachzeitschriften oder -biichern und
referierte Konferenzproceedings)

TP2.1 R. Pochampalli, N. R. Gauger. Graph Neural Networks to Predict Stro-
kes from Blood Flow Simulations. Eingereicht fiir die Proceedings of the
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TP4.1

TP4.2

1P4.3

TP4.4

2.9.2

TP4.5

TP4.6

TP4.7

Thematic Einstein Semester on Mathematical Optimization for Machine
Learning, 2023.

P. Eulzer, K. Richter, A. Hundertmark, M. Meuschke, and K. Lawonn: Auto-
matic Cutting and Flattening of Carotid Artery Geometries, in Proceedings
of Eurographics Workshop on Visual Computing for Biology and Medicine
2021, doi:10.2312/vcbm.20211347

K. Richter, T. Probst, A. Hundertmark, P. Eulzer and K. Lawonn: Longitu-
dinal wall shear stress evaluation using centerline projection approach in
the numerical simulations of the patient-based carotid artery, Computer
Methods in Biomechanics and Biomedical Engineering, 27:3, 347-364, 2024
(submitted 2022, published online 07 Mar 2023)

doi: 10.1080/10255842.2023.2185478

A. Shiravand, K. Richter, P. Willmann, P. Eulzer, K. Lawonn, A. Hundert-
mark, G. Cattaneo: Fabrication, characterization and numerical validation
of a novel thin-wall hydrogel vessel model for cardiovascular research
based on a patient-specific stenotic carotid artery, Scientific Reports, sub-
mitted 12/2022, under revision.

P. Eulzer, K. Richter, A. Hundertmark, R. Wickenhofer, C. M. Klingner, K.
Lawonn: Instantaneous Visual Analysis of Blood Flow in Stenoses Using

Morphological Similarity, Computer Graphics Forum Vol 43 (2024), Nr 3,
doi: 10.1111/cgf.15081

Andere Veroffentlichungen (z. B. Konferenzbeitrige wie Vortriage und
Poster, unreferierte Proceedings, Conference Notes)

T. Probst T., K. Richter, A. Hundertmark: Utilizing COMSOL® in a work-
flow to assess stroke risks in a large set of patients carotid arteries, Technical
paper, Comsol Conference 2023 Munich, 2023

P. Eulzer, K. Richter, T. Probst, A. Hundertmark, K. Lawonn, A Dataset
of Reconstructed Carotid Bifurcation Lumen and Plaque Models with
Centerline Tree equipped with Flow Data, 2023,

https:/ /doi.org/10.5281 /zenod0.10695923

P. Eulzer, K. Richter, A. Hundertmark, M. Meuschke, R. Wickenhoefer, C.
Klingner, and K. Lawonn: Visualizing Carotid Stenoses for Stroke Treat-
ment and Prevention, EUROVIS 2023 / T. W. Kuhlen and R. G. Raidou,
Dirk Bartz prize
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Arbeiten in Vorbereitung (TP 4):

TP4.8 K. Richter, A. Hundertmark, A. Shiravand, G. Cattaneo: Numerical FSI
modelling of patient’s carotid artery compliance using adapted linear-
elastic model and resistance boundary conditions (Arbeitstitel), 2023

Konferenzbeitrage:

* GAMM Jahrestagung 2022: Numerical modeling of patient-based carotid
arteryflow with fluid-structure-interaction: hemodynamical risk parame-
ters and compliance study (Richter)

¢ Kompaktseminar Numerik, JGU Mainz, 2022: Patient-based carotid artery
flow and compliance modelling: hemodynamical risk evaluation using
longitudinal shear stress (Hundertmark)

e ICIAM 2023, Tokyo: Hemodynamic modeling of directional shear risk
metrics in the carotid artery (Hundertmark)

* ICIAM 2023, Tokyo: Physiological flow simulations for stroke assessement
and importance of distensiblity (Richter)

¢ ICIAM 2023, Tokyo: Predicting Stroke Risk with Graph Neural Networks
and CFD Simulations (Pochampalli)

¢ TES Conference on Mathematical Optimization for Machine Learning,
Berlin 2023: Modeling of carotid artery hemodynamics towards a CFD
database for stroke risk assessment (Hundertmark)

¢ Comsol Conference 2023, Munich: Utilizing COMSOL® in a Workflow
to Assess Stroke Risks in a Large Set of Patient’s Carotid Arteries, Poster
Presentation (Probst)

2.9.3 Abschlussarbeiten (Bachelor, Master, Diplom, Staatsexamen, Promoti-
on, Habilitation)

TP4.9 T. Probst: Numerische Simulation des Blutflusses in der Karotisarterie mit
Comsol Multiphysics, Bachelorarbeit, 2021 (Forschungspreis 2022 fiir beste
Bachelorarbeit in der Kategorie Fachwissenschaften, Fachbereich NUW),
Universitat Koblenz-Landau
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1 Ziel und Inhalt des Projektes

Das Ziel des Verbundprojektes MLgSA ist die Entwicklung von informatischen
und mathematischen Analysewerkzeugen fiir die Verbesserung klinischer Be-
handlungspfade bei der Exploration, Analyse und Behandlung von Gefafiver-
engungen, um das daraus resultierende Risiko des ischdmischen Schlaganfalls
zu reduzieren. Dazu entwickeln wir neue Methoden der Blutflusssimulation
und des maschinellen Lernens (ML) sowie neue Optimierungsverfahren fiir
Fluid-Struktur- Wechselwirkung. Basierend auf den akquirierten Bilddaten sol-
len 3D-Modelle der Halsschlagader generiert, fiir die Blutflusssimulationen
aufbereitet und ein Programm entwickeln werden, welches einerseits erlaubt
das 3D-Modell mit den simulierten Blutflussdaten zu explorieren, als auch mit
Methoden des Maschinellen Lernens eine Empfehlung fiir einen operativen
Eingriff vorschldgt. Die klinischen Datensétze, die uns von unseren klinischen
Partnern zur Verfiigung gestellt werden, werden um Simulationsdaten erganzt
und bilden eine Grundlage fiir die komparative visuelle Analyse, wie auch fiir
die Berechnung eines Klassifikators fiir eine Einteilung in Schlaganfall- und
Nicht-Schlaganfallpatienten.

Das Hauptziel von Teilprojket 2 ist die Entwicklung eines ML-Frameworks
zur Vorhersage ischdmischer Schlaganfélle. Ein wichtiger Schwerpunkt liegt auf
der Entwicklung eines mathematischen Rahmens, der die aktuelle Methodik zur
Losung und Optimierung von durch PDEs (partielle Differentialgleichungen)
eingeschrankten Problemen fiir Klassifikationsaufgaben im maschinellen Lernen
nutzt. Die mathematische Behandlung beinhaltet auch die Etablierung einer
Analogie zwischen den bewidhrten Mehrgittermethoden zur Losung von PDEs
und Convolutional Neural Networks (CNNs). Diese Herangehensweise soll die
Effizienz und Genauigkeit der Vorhersagemodelle verbessern und neue Wege
fiir die Integration fortschrittlicher mathematischer Techniken in die maschinelle
Lernmethodik eroffnen.

Im Teilprojekt 4 werden die klinischen Daten fiir verschiedene individu-
elle Schlaganfall-Patientenfédlle durch fundierte numerische Simulationen der
hdmodynamischen Stromungen komplementiert. Dies soll durch die Einbezie-
hung der Modellierung der Gefafiwanddehnung in Wechselwirkung mit dem
Blut (Fluid-Struktur-Interaktion) sowie der rheologischen Aspekte in den ex-
trahierten 3D-Karotidalmodelle erreicht werden. In den Simulationen werden
relevante Risikoindikatoren spezifiziert und fiir das Training der maschinellen
Lernalgorithmen und fiir visuelle Analysen zur Verfiigung gestellt.



2 Ablauf und Ergebnisse des Vorhabens

Im Teilprojket 2 wurden folgende Ergebnisse erreicht:

Neue maschinelle Lernarchitekturen unter Verwendung von Multigrid-
Methoden wurden entwickelt, einschliefdlich neuer CNN-Architekturen
zur Verbesserung der Effizienz und Genauigkeit.

Bisherige Arbeiten konzentrierten sich auf die Nutzung von Graph Neural
Networks (GNNs) auf Simulationsdaten zur Optimierung der Vorhersage-
leistung und -prézision.

Ein theoretischer Rahmen fiir maschinelle Lernmodelle als Verallgemeine-
rungen von Problemen der optimalen Steuerung und dynamischen Syste-
me wurde entwickelt.

Mehgitter-inspirierte Architekturen fiir CNNs wurden entwickelt und in
PyTorch implementiert. Sie wurden mit Standarddatensitzen wie CIFAR-
10 und STL-10 getestet.

Die ML-Modelle wurden fiir die GPU Benutzung erweitert, insbesondere
fiir die Nvidia Tesla V100 Karten des Hochleistungsclusters Elwetritch in
Kaiserslautern.

Im Rahmen der Umstrukturierung der Universitdt Koblenz-Landau wurde das
Teilprojekt 4 ab 1. Januar 2023 auf die neu gegriindete RPTU Kaiserslautern-
Landau tibertragen. Seitdem wurden die folgende Ergebnisse erzielt:

In der Modellierung der GefaSwanddehnung wurde der vorhandene 3D
FSI-Loser um Widerstandsrandbedingung im Kontext einer dehnbaren
Arterie verallgemeinert, was schliefilich zu einer realistischen Modellierung
der Volumenverdnderung der Karotisarterie (Windkesseleffekt) fiihrte.

Der vorhandene automatisierte Simulationsworkflow (Preprocessing - Si-
mulation — Auswertung) wurde zusammen mit dem Geometrieanalysetool
CarotidAnalyzer aus Teilprojekt 1 fiir die Erweiterung der bestehenden ha-
modynamischen Datenbank eingesetzt. Die generierten Datensédtze enthal-
ten 3D Volumen-, Oberfldchendaten, 2D Schnittdaten der Stromungsrofien,
wie auch die Risikoindikatoren, u.a. die richtungsbasierte longitudinale
Wandschubspannung. Die erweitete Datenbank enthélt 152 patientenba-
siete hdmodynamische Datensédtze, weitere 20 Datensdtzen wurden fiir
synthetisch angepassten Karotiden simuliert. Die neu erstellten Simula-
tionsdaten wurden fiir die Verbesserung der ML-Methoden und fiir die
Verfeinerung der der dhnlichkeitsbasierten visuellen Vergleichsanalyse zur
Verfiigung gestellt.



* In Zusammenarbeit mit Teilprojekt 3 wurden neue Konzepte fiir die For-
moptimierung einer patientenspezifischen Karotisarterie im Kontext der
FSI Modelle erarbeitet und die ersten Schritte der Formoptimierung fiir
stationdre FSI-Probleme implementiert.

3 Darstellung der wesentlichen Ergebnisse und de-
ren konkreter Nutzen sowie ggf. die Zusammenar-
beit mit anderen Forschungseinrichtungen

Im Rahmen des Teilprojektes 2 wurden neue maschinelle Lernarchitekturen
unter Verwendung von Multigrid-Methoden entwickelt, einschliefdlich neuer
CNN-Architekturen zur Verbesserung der Effizienz und Genauigkeit. Die bishe-
rigen Arbeiten konzentrierten sich auf die Nutzung von Graph Neural Networks
(GNNSs) auf Simulationsdaten zur Optimierung der Vorhersageleistung und
-préazision. Zudem wurde ein theoretischer Rahmen fiir maschinelle Lernmodelle
als Verallgemeinerungen von Problemen der optimalen Steuerung und dynami-
schen Systeme entwickelt. Mehgitter-inspirierte Architekturen fiir CNNs wurden
implementiert und mit Standarddatensitzen getestet, um ihre Leistungsfahigkeit
zu validieren. Die im Projekt eingefiihrten neuartigen ML-Modelle weisen eine
bessere Generalisierungsfahigkeit auf und bieten hinsichtlich der Rechenzeit
deutliche Vorteile im Vergleich zu den herkémmlichen Ersatzmodellierungstech-
niken. Diese Verbesserungen machen die neuen Modelle besonders geeignet fiir
Anwendungen, die sowohl hohe Genauigkeit als auch effiziente Berechnungen
erfordern.
Der im Teilprojekt 4 fiir die kardiovaskuldren Stromung erarbeitete Modellie-
rungsansatz der Widerstandsrandbedingungen fiir starre wie auch dehnbare
Karotisabdume basiert auf physiologisch begriindbaren Annahmen und kann
tiir andere verzweigte Bereiche des Kreislaufsystems, insbesondere bei unvoll-
standigen klinischen Ausflussdaten, angewendet werden. Die longitudinale
Wandschubspannung wurde mithilfe eines speziellen morphologiebasierten Pro-
jektionsansatzes der Zentrallinie auf die extrahierte Karotisoberfldache evaluiert,
welche auch fiir die Identifikation weiterer richtungsbasierter Risikoindikato-
ren (u.a. transversaler WSS) geeignet ist. Durch die Exploration richtungsba-
sierter Risikoindikatoren konnen direkt an der Gefafsoberflache Bereiche der
pathologischen Stromung, anfallig fiir mechanische Belastung und ggf. weiteren
Gefaflwandumbau, identifiziert werden.

Unser Simulationsworkflow automatisiert die Berechnungskette fiir indi-
viduelle Karotisbdume auf eine uniformierte und effiziente Weise, ist fiir um-
fangreiche Simulationsreihen ausgelegt und kann auf andere kardiovaskulére
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CFD-Anwendungsbereiche iibertragen werden. Die generierte hamodynami-
sche Datenbank, s. [zenodo.org /records/10695923] ist frei verfiigbar, eweitebar
und kann fiir verschiedene Zwecke und datenbasierte Ansitze im kardiovas-
kuldren Bereich von Dritten genutzt werden. Aktuell wird die Auswirkung der
Erweiterung der Datenbank hinsichtlich des Vorhersagefehlers der in diesem
Vorhaben entwickelten GNN-Algorithmen zur Klassifikation des Stenosegrads
untersucht. Basierend auf der bestehenden Datenbank wurde eine dhnlichkeits-
basierte visuelle Analyse des Blutflusses in Stenosen entwickelt und im Rahmen
des Explorationsframeworks Carotid Analyzer implementiert. Dieses ist ein In-
strument fiir computergestiitze Diagnostik und ermdglicht die Extraktion einer
neuen individuellen Arterie und eine anschlieffende geometrische wie auch
hamodynamische Analyse der dhnlichkeitsbasierten Flussmuster und (u.a. rich-
tunsgbasierten) Risikoindikatoren. Dieser vielversprechende Ansatz integriert
die CFD- Simulationen in die klinische Entscheidungsfindung, umgeht dabei
die zeit- und infrastrukturintensiven Computersimulationen. CarotidAnalyzer
wurde von klinischen Anwendern positiv bewertet und u.a. fiir den tdglichen
Einsatz empfohlen. Sein Einsatz adressiert die Herausforderungen von Ressour-
cen, Infrastruktur und Zeitabldufen in klinischen Einrichtungen.

Die in diesem Projekt entwickelten himodynamischen Simulationsansitze
und Validierungskonzepte wurden in begutachteten Artikeln verdffentlicht oder
sie werden derzeit begutachtet. Sie wurden bereits in anderen kardiovaskuldren
Kontexten in neuen Projektantrdgen ausgearbeitet und eingereicht.


https://zenodo.org/records/10695923
https://github.com/PepeEulzer/CarotidAnalyzer/tree/extension_flow
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