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Zusammenfassung

Das EuroHPC-Verbundprojekt MICROCARD hatte das Ziel, effiziente Methoden zur Simulation der
kardialen Elektrophysiologie mit zellularer Auflésung zu entwickeln und auf massiv-parallelen Syste-
men zu implementieren. Solche Simulationen ermdglichen die Untersuchung von fiir Herzrhythmus-
stérungen relevanten Mechanismen, inshesondere durch die explizite Modellierung der Herzmuskel-
zellen mittels des EMI-Modells. Das Zuse-Institut Berlin (ZIB) trug in enger Kooperation mit internatio -
nalen Partnern durch die Entwicklung eines Simulationscodes (WCARP), raumlicher Adaptivitat, Zeit-
schrittverfahren hoherer Ordnung und innovativer Vorkonditionierer zur Lésung komplexer Glei-
chungssysteme wesentlich zum Projekt bei.

Ein Prototyp auf Basis der FE-Toolbox Kaskade 7 diente der Entwicklung und Testung von Methoden
wie spektralen Defektkorrekturverfahren (SDC) fiir effiziente Zeitintegration und einem neuartigen Ver-
fahren zur algebraischen Adaptivitat, das die Rechenlast drastisch reduzierte. Fir die Implementie-
rung in das openCARP-Framework waren umfangreiche Anpassungen nétig, die durch eine projektin-
terne Task Force koordiniert wurden. Der fertige .CARP-Code wurde erfolgreich verifiziert und steht
nun fur Simulationen auf verteilten Systemen bereit.

Die Ergebnisse umfassen eine signifikante Beschleunigung der Simulationen (Faktor 4—8) sowie Ener-
gieeinsparungen durch die algebraische Adaptivitat. Weiterhin konnte eine verlustbehaftete Daten-
kompression in BDDC-Gebietszerlegungsvorkonditionierern ohne negative Auswirkungen auf die Kon-
vergenzrate von Krylov-Ldsern realisiert werden. Diese Fortschritte eréffnen neue Mdglichkeiten fir
die Simulation kardialer Elektrophysiologie auf massiv-parallelen Systemen.
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Bericht

Aufgabenstellung und Voraussetzungen, unter denen das Vorhaben durchgefiihrt wurde

Mehrere der flr Arrhythmien relevanten Reizleitungsmechanismen werden von Prozessen und Eigen-
schaften des Myokards auf zellularer Ebene bestimmt. Dazu zahlen insbesondere Heterogenitat und
Konnektivitat, die mit homogenisierten Modellen nur unzureichend erfasst werden kénnen. Zum Ver-
stéandnis der Arrhythmogenese sind also Simulationsmodelle auf zellularer Skala erforderlich, die je-
doch aufgrund der feineren geometrischen Auflésung einen drastisch hdheren Rechenaufwand mit
sich bringen. Eines der jingeren Modelle auf zellularer Ebene ist das EMI-Modell (Extrazellular-Mem-
bran-Intrazellular), das Zellen geometrisch auflést, sie jedoch wie das extrazellulare Gebiet jeweils ho-
mogen beschreibt und die Dynamik der lonenstrome und -konzentrationen auf den Zellmembranen
formuliert.

Ziel des MICROCARD-Projekts war die Erstellung eines HPC-Simulationscodes (UCARP) fir das
EMI-Modell auf Basis des openCARP-Frameworks, eines C++ Community-Codes fiir verteilte Elektro-
physiologie-Simulationen. Dieser Code sollte effizient auf groRe HPC-Systemen skalieren.

Das Zuse-Institut Berlin hat dabei die folgenden Teilziele bearbeitet: Finite-Elemente-Diskretisierung
des EMI-Modells, Implementierung eines entsprechenden Simulationscodes WCARP im openCARP
Softwaresystem, effiziente raumliche Adaptivitat, Zeitschrittverfahren héherer Ordnung, effektive Ge-
bietszerlegungs-Vorkonditionierer und Datenkompression zur Inter-Knoten-Kommunikation.

Wissenschaftlicher und technischer Stand, an den angekniipft wurde

Homogenisierte Modelle. Die kardiale Elektrophysiologie wird seit rund 50 Jahren durch partielle Dif-
ferentialgleichungen vom Reaktions-Diffusions-Typ beschrieben. Die Gewebestruktur mit Herzmuskel-
zellen und extrazellularem Raum wird aufgrund der grof3en Anzahl von Zellen (ca. 2 Mrd) mathema-
tisch homogenisiert, so dass aussagekraftige Simulationen mit wesentlich weniger Gitterzellen durch-
fuhrbar sind. Modelle mit unterschiedlichem Detailgrad und Berechnungsaufwand vom einfachsten Ei-
konalmodell tiber das Monodomain-Modell bis zum Bidomain-Modell haben sich bei der Untersuchung
vieler Fragen von Arrhythmogenese bis zum Einfluss von Medikamenten bewahrt. Dazu sind etliche
Simulationscodes entwickelt worden. Eines der meistgenutzten Programmpakete in diesem Bereich ist
openCARP, ein C++ Code zur Finite-Elemente-Simulation von Mono- und Bidomainmodellen auf ver-
teilten Systemen.

Zellulare Modelle. Etliche Mechanismen der Reizleitung lassen sich jedoch in homogenisierten Mo-
dellen nicht angemessen darstellen, insbesondere Heterogenitéat des Substrats, die Konnektivitat der
Herzmuskelzellen und die raumliche Verteilung von lonenkanéalen. Dazu wurden Modelle mit zellulérer
Auflésung entwickelt, etwa das Kirchhoff-Netzwerk-Modell oder das geometrisch detailliertere EMI-
Modell. Simulationscodes fir diese Modelle waren bisher nur experimentell und von der Problemgréiie
her sehr beschrankt (auf eine Handvoll Zellen).

Software. Zu Projektbeginn standen folgende Open-Source Software-Pakete zur Verfigung, die zum
Einsatz kommen sollten:

* openCARP: ein C++ Simulationscode fir kardiale Elektrophysiologie auf verteilten Systemen, ba-
sierend auf PETSc und MPI. Die Entwicklung wird vom KIT geleitet.

» Ginkgo: eine auf GPU-Computing und HPC-Systeme zielende C++-Bibliothek fir lineare Algebra,
insbesondere fur diinnbesetzte Matrizen. Die Entwicklung wird vom KIT (jetzt TU Minchen) gelei-
tet.

» StarPU: ein Laufzeitsystem flir Task-basiertes Scheduling. Die Entwicklung wird von INRIA gelei-

Seite 2 von 11

Das diesem Bericht zugrundeliegende Vorhaben wurde mit Mitteln des Bundesministeriums fiir Bildung und
Forschung gefordert. Die Verantwortung fir den Inhalt der Veréffentlichung liegt beim Autor.



Projektleitung Forderkennzeichen 16HPCO30K

tet.

» Kaskade 7: eine flexible Finite-Elemente-Bibliothek in C++ mit Shared-Memory-Parallelisierung.
basierend auf der DUNE-BIbliothek. Die Entwicklung wird vom ZIB geleitet.

Planung und Ablauf des Vorhabens sowie Kooperation mit Dritten

Das ZIB war inhaltlich an den Arbeitspaketen WP1 (Software integration and provision), WP2 (Task-
based parallelization), WP3 (Numerical discretization and implementation of the cell-by-cell model)
und WP5 (Tailored preconditioners) beteiligt. Der Schwerpunkt der Arbeiten war fir WP3 und WP5 ge-
plant.

EMI Prototyp. Zundchst wurde das EMI-Modell als Prototyp implementiert, um Erfahrungen mit dem
Modellverhalten gewinnen und friihzeitig einerseits die Eigenschaften der Finite-Elemente-Diskretisie-
rung mit den alternativen Diskretisierungen auf Basis von Randelementen (durchgefihrt vom Partner
USI) und Finiten Volumen (durchgefihrt vom Partner U Bordeaux) vergleichen sowie andererseits
strukturell realistische Testprobleme fiir die Entwicklung von linearen Lésern und Vorkonditionierern in
WP4 und WP5 bereitstellen zu kdnnen. Fir die Prototypen-Entwicklung wurde aufgrund der einfache-
ren Programmstruktur die Kaskade 7 Bibliothek verwendet.

Abb. 1: Prototypisches 3D Rechengebiet fiir das zelluldre Modell. Dargestellt sind nur die Herzmuskel-
zellen; das umliegende extrazellulare Gebiet gehort ebenfalls zum Rechengebiet.

Fur die Realisierung des Prototypen wurden stiickweise stetige Ansatzraume implementiert sowie die
Assemblierung der Steifikeitsmatrix im Volumen sowie der Massenmatrix und der lonenmodell-Dyna-
mik fur die rechte Seite auf den Zellmembranen. Damit konnten erste Simulationen der Depolarisie-
rung auf 2D Testgeometrien sowie vom Partner U Bordeaux algorithmisch erzeugten realistischen 3D
Geometrien durchgefuhrt werden. Die Simulationsergebnisse wurden mit entsprechenden Resultaten
einer Randelemente-Diskretisierung verglichen und die Korrektheit der Implementierung verifiziert.

Im weiteren Projektverlauf wurde eine stiickweise konstante Diskretisierung der Gating-Variablen und
lonenkonzentrationen auf den Membranen sowie die Berechnung Transfermatrizen zwischen Potenti-
alen und lonenstrémen implementiert, um einen kompletten Depolarisierungs-Repolarisierungs-Zyklus
simulieren zu kénnen.

Eine Publikation zum Vergleich von Finite-Elemente-, Finite-Volumen- und Randelemente-Diskretisie-
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rungen von EMI-Modellen ist in Vorbereitung [8].

Zeitintegration. Im Rahmen des Prototypen wurden spektrale Defektkorrekturmethoden (SDC) als
Zeitschrittverfahren héherer Ordnung implementiert. SDC-Methoden sind spezielle iterative Loser fir
Kollokationssysteme und einfach in bestehende Simulationscodes zu integrieren, weil sie lediglich
(teil-)implizite Euler-Schritte als Basisverfahren benétigen. Auf Radau-1I-Kollokationsgittern wurde die
erwartete Konvergenzordnung verifiziert.

Adaptivitat. Klassische Ortsadaptivitat in Elektrophysiologiemodellen fiihrt typischerweise nicht zu
schnelleren Simulationen, weil der Zusatzaufwand der Adaptivitdt den Gewinn durch verringerte Pro-
blemgréRe weitestgehend ausgleicht. Es wurde daher ein neuartiger Ansatz zur Adaptivitat entworfen,
der ohne Gittermodifikationen und Neuassemblierung auskommt und damit nur minimalen Overhead
erzeugt. Auf Basis der Beobachtung, dass die Korrekturiterationen im SDC-Verfahren im wesentlichen
lokal im Bereich der Depolarisations- und Repolarisationsfront sind, wurde anhand eines Konvergenz-
fehlerindikators eine Selektion relevanter Freiheitsgrade der FE-Diskretisierung auf rein algebraischer
Ebene entwickelt [5]. Dadurch sind bei spateren Iterationen die zu I6senden Probleme deutlich kleiner,
so dass sich ein entsprechender Geschwindigkeitsvorteil ergibt. Der Speedup ist durch die Anzal von
SDC-Iterationen beschrankt, weil die erste Iteration auf dem gesamten Rechengebiet durchgefihrt
werden muss. Daher wurde der Ansatz mit sogenannten "ladder methods" gekoppelt, die eine hierar-
chische Herangehensweise an SDC-Verfahren sind. Dabei wird die Kollokationsdiskretisierung im
Laufe der Iteration verfeinert, so dass die erste Iteration mit nur einem Euler-Schritt durchgefiihrt wird.
Durch die Verbindung von algebraischer Adaptivitat und ladder methods kann der Geschwindigkeits-
gewinn nochmals erhéht werden [6][7].

Die einzelne Selektion von Freiheitsgraden wirde bei Verwendung von Gebietszerlegungs-Vorkonditi-
onierern zu einer standigen Anderung der lokalen Probleme fiihren und die wiederholte Faktorisierung
der ensprechenden Matrizen erfordern. Daher wurde eine teilgebietsweise Selektion entwickelt, imple-
mentiert und getestet, die diesen Overhead vermeidet. Lediglich das Grobgitterproblem andert sich
und muss neu faktorisiert werden, sofern es nicht iterativ geldst wird.

In verteilten Rechnungen ist aufgrund der Lastungleichheit ein deutlich kleinerer Speedup zu erwarten,
jedoch fuhrt die Vermeidung von nicht fiir die Genauigkeit erforderlichen Berechnungen zu einer deut-
lich héheren Energieeffizienz.

Abb. 2: SDC-Korrekturen fir ein Monodomain-Modell Uber drei Iterationen. Die Korrekturen sind weit-
gehend lokal im Bereich der Depolarisationsfront, insbesondere fiir die Iterationen zwei und drei. Die
Berechnung kann daher auf ein kleineres Ortsgebiet beschrankt werden.

Modellkopplung. Im Rahmen einer Masterarbeit wurde die horizontale Kopplung verschiedener Elek-
trophysiologie-Modelle untersucht, zunachst Monodomain- und Eikonalgleichungen [28]. Dabei ist ins-
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besondere die Formulierung einer transparenten Randbedingung fir die Eikonalgleichung auf dem
Teil des Interfaces, das erst spater von der Depolarisationsfront erreicht wird, herausfordernd. Daflir
wurde im Rahmen einer First-Order Least-Squares-Diskretisierung eine Lésung gefunden, so dass ei-
ne weitgehend nahtlose Modellkopplung realisiert werden konnte.

Weitere, urspriinglich vorgesehene Arbeiten zur Kopplung des EMI-Modells an Mono- oder Bidomain-
modelle wurden nicht mehr in Angriff genommen, weil die Ressourcen zur Implementierung des
MCARP Simulationscodes verlagert wurden.

Vorkonditionierer. Die differentiell-algebraische Struktur des EMI-Modells erfordert implizite Zeit-
schrittverfahren fur Stabilitdt und demzufolge die Losung sehr groRer linearer Gleichungssysteme in
jedem Schritt. Hierfir kommen nur iterative Léser, insbesondere Krylov-Verfahren wie CG, in Frage.
Diese bendétigen fiir Effizienz einen effektiven Vorkonditionierer. Gebietszerlegungs-Vorkonditionierer
vom BDDC-Typ (Balanced Domain Decomposition by Constraints) zahlen zu den effektivsten Vorkon-
ditionierern fur diffusionsdominante Systeme. Gemeinsam mit dem Partner U Pavia wurde daher eine
Anpassung von BDDC-Vorkonditionierern an die spezielle stlickweise stetige Losungsstruktur erarbei-
tet [2]. Die Doppelung von Freiheitsgraden auf den Zellmembranen erforderte dabei ein entsprechend
gréReres algebraisches Interface. Ein BDDC-Vorkonditionierer wurde fiir Entwicklungszwecke in Kas-
kade 7 implementiert und in bezug auf die Abhangigkeit der Konvergenzrate von der Wahl der Grob-
gitter-Constraints, der Problemgréf3e und der Interfacegeometrie getestet sowie mit der PETSc-Imple-
mentierung von BDDC sowie der vom Partner KIT erstellten Implementierung von BDDC in Ginkgo
verglichen. Dabei stellte sich heraus, dass trotz der makroskopischen Symmetrie der Interfaces ein in-
homogenes p-Scaling unabdingbar fiir gitter- und zeitschrittunabhéngige Konvergenzraten ist [10].

Abb. 3: lllustration des BDDC-Vorkonditionierers. Gezeigt ist die Losung eines Poisson-Problems im
schwach gekoppelten Ansatzraum. Durch die Kopplung der Teilgebiete nur Uiber wenige Freiheitsgra-
de (hier die Ecken der Teilgebiete) lasst sich die Losung hervorragend parallelisieren. Die unstetige
Naherungslosung wird durch lokale Mittelung (z.B. p-Scaling) wieder in den stetigen Ansatzraum zu-
rickprojiziert.

Datenkompression. BDDC-Vorkonditionierer erfordern in jeder Iteration die zweimalige Kommunikati-
on von Randwerten zwischen benachbarten Teilgebieten. Aufgrund der sich weiter 6ffnenden Schere
zwischen Rechenleistung und Kommunikationsbandbreite wird die Kommunikation zunehmend ein be-
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schrankender Faktor fir die Skalierung auf HPC-Systemen und damit der Simulationsgeschwindigkeit.
Daher wurde verlustbehaftete Datenkompression fiir den Austausch der Randwerte untersucht. Fur ei-
ne theoretische Analyse wurden Aufwands und Konvergenzmodelle entwickelt, um fiir verschiedene
Szenarien den erwartbaren Geschwindigkeitsgewinn abschéatzen zu kénnen [9]. Zudem wurde eine
einfache verlustbehaftete Kompression fiir die Kommunikation in BDDC implementiert und ihre Aus-
wirkung auf die Konvergenz des Ldsers empirisch untersucht. Dabei war es notwendig, die Kompres-
sion auf die Korrekturen der Randwerte statt dieser selbst anzuwenden, um eine tatsachliche Konver-
genz gegen die Ldsung, also mit deutlich héherer Genauigkeit als die Quantisierungstoleranz in der
Kompression, zu erreichen.

MCARP Implementierung. Ab etwa einem Drittel der Projektlaufzeit wurde mit der Implementierung
des Simulationscodes im Zielframework openCARP begonnen. Anhand der Erfahrungen mit den drei
im Konsortium untersuchten Ortsdiskretisierungen fiel die Wahl auf Finite Elemente, die strukturell
besser in den openCARP-Code passen. Die in Teilaspekten attraktiven Vorteile der anderen Diskreti-
sierungsvarianten wurden als weniger relevant eingestuft.

Schnell war ersichtlich, dass der Arbeitsaufwand fir die Implementierung und die Integration der ver-
schiedenen algorithmischen Komponenten von mehreren Partnern aufwandiger ist als urspriinglich
vorgesehen. Daher wurde eine Task-Force eingerichtet, in der Projektpartner mit Teilaufgaben bei der
Implementierung des HCARP Codes sich alle zwei Wochen in Videokonferenzen zur Vorgehensweise
abstimmten.

Die vom ZIB durchgefiihrten Implementierungsarbeiten umfassen insbesondere das Einlesen der par-
titionierten Gitter, die Assemblierung von Steifigkeits-, Massen- und Transfermatrizen, die Realisierung
eines Interfaces zu den lonenmodellen und die Kopplung an lineare Léser. Wenige Wochen nach Pro-
jektende konnte die Implementierung fertiggestellt und die Korrektheit gegen den Prototypen verifiziert
werden.

Die in WP2 vorgesehenen Arbeiten zur Task-Parallelisierung des Codes wurden nicht durchgefihrt,
weil eine Analyse des Partners INRIA ergab, dass die geplante Verwendung von StarPU umfassende
Anderungen an den Basisbibliotheken PETSc und Ginkgo erfordert hatte. Die Task-Parallelisierung
wurde daher aufgegeben.

Zusammenarbeit mit den Projektpartnern.

Ein enger Austausch erfolgte insbesondere mit den Projektpartnern USI, U Bordeaux, Pavia und KIT.
In monatlichen Videokonferenzen der Arbeitspakete WP1, WP3 und WP4/5, individuellen Videokonfe -
renzen sowie bei einzelnen Forschungsbesuchen (in Pavia, in Karlsruhe und Berlin), Projektwork-
shops (Bordeaux, Strasbourg, Freiburg) und einem WP3-Workshop in Berlin wurden Forschungsrich-
tung und Implementierungsaspekte intensiv diskutiert und aufeinander abgestimmt.

Die verschiedenen Ansétze zur Ortsdiskretisierung wurden mit den Partnern USI und U Bordeaux ver-
glichen. Die Entwicklung des BDDC-Vorkonditionierers erfolgte in enger Zusammenarbeit mit den
Partnern U Pavia und KIT. Die Implementierung des uCARP-Codes wurde in Abstimmung mit dem
Partner KIT durchgefihrt.

Verwendung der Zuwendung (wichtigste Positionen des zahlenmagigen Nachweises,
z. B. Investitionen, Personalmittel)

Die Zuwendung wurde zum weitaus Uberwiegenden Teil fur die Finanzierung der Postdoc-Stelle und
der studentischen Hilfskraftstelle verwendet. Weiterhin wurden Konferenzreisen, Besuche bei Projekt-
partnern und von Projektworkshops abgedeckt.

Erzielte Ergebnisse mit Gegeniiberstellung der vereinbarten Ziele

Zeitintegration (Task 3.2). Die Zeitintegration hdherer Ordnung wurde planmafig erreicht. Konver-
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genzordnungen bis 5 wurden empirisch verifiziert.

Adaptivitat (Task 3.3). Die Ortsadaptivitat durch Selektion von Freiheitsgraden innerhalb von SDC-
Iterationen wurde planmaRig erreicht. Durch die Verkleinerung der Problemgréf3en in spateren Iteratio-
nen konnte ein Speedup vom Faktor 3-5 erzielt werden. Durch die Kombination mit ladder methods
konnte dieser Speedup auf den Faktor 5-8 erh6ht werden. Diese Resultate wurden in verschiedenen
Monodomain- und EMI-Simulationen erzielt.

mesh  vertices myocytes degrees of freedom mesh AA AA + Ladder ratio
(a) 332,179 44 394,106 (a) 4.526 5.342 1.180
(b) 522,489 86 628,586 (b) 4.753 5.973 1.257
() 1,314,675 208 1,664,019 (c) 5.432 8.252 1.519
(d) 2,521,502 415 3,286,868 (c) 5.863 8.847 1.509

Abb. 4: Eigenschaften verschiedener synthetischer Testgeometrien (links) und Speedup-Faktoren
durch algebraische Adaptivitat (rechts) fiir 3D EMI-Modelle.

Modellkopplung (Task 3.4). Die horizontale Modellkopplung von Monodomain- und Eikonalmodellen
wurde erfolgreich demonstriert. Die vorgesehene Kopplung von EMI- und Mono-/Bidomainmodellen
wurde in Abstimmung mit den Partnern nicht bearbeitet, um die Ressourcen fir die priorisierte Imple-
mentierung des pCARP-Codes verwenden zu kénnen.

MCARP Implementierung (Task 3.5). Die Implementierung des pCARP-Simulationscodes im Zielfra-
mework openCARP stellte sich als weitaus komplizierter heraus als urspriinglich angenommen. Sie
konnte nur durch Umwidmung personeller Ressourcen von anderen Teilaufgaben abgeschlossen wer-
den. Die erfolgreiche Verifizierung des Simulationscodes erfolgte wenige Wochen nach Projektende.
Mit der EMI-Simulation konnten bereits Anwendungsfragestellen aus der Physiologie-Forschung bear-
beitet werden [3][4].

Gebietszerlegungs-Vorkonditionierer (Task 5.2). Die Entwicklung eines angepassten BDDC-Vor-
konditionierers wurde planmafig erreicht. Gitter- und Zeitschrittunabhé&ngigkeit wurden theoretisch be-
wiesen und numerisch verifiziert. Die erzielten Konditionen des vorkonditionierten Systems liegen er-
wartungsgeman im einstelligen Bereich, so dass nur wenige zehn Iterationen des CG-Verfahrens fur
eine genaue Loésung ausreichen.

Multilevel-Vorkonditionierer (Task 5.3). Die vorgesehenen Arbeiten zu heterogenen Multilevel-Vor-
konditionierern wurden nicht durchgefihrt, da BDDC-Vorkonditionierer sich als sehr effektiv und effizi-
ent fur das EMI-Modell erwiesen haben und eine Alternative daher nicht erforderlich war. Die geplan-
ten Ressourcen wurden stattdessen fur die Fertigstellung der p.CARP-Implementierung verwendet.

Datenkompression (Task 5.4). Verlustbehaftete Datenkompression in Form von Transformations-
und Entropiekodierung fir den Austausch von Randwerten zwischen benachbarten Teilgebieten im
BDDC-Vorkonditionierer wurde im Kaskade 7-Prototypen implementiert und mit einfachen Quantisie-
rungsmethoden getestet. Ohne nennenswerten Zusatzaufwand konnte bei einer Reduktion der erfor-
derlichen Bandbreite um den Faktor 2 eine unverénderte Konvergenzrate beobachtet werden. Die
analytische Untersuchung anhand von Aufwands- und Fehlermodellen zeigte, dass in einem nominel-
len Szenario, etwa auf heutigen HPC-Systemen realistisch, die Reduktion der Bandbreite zu einem
Geschwindigkeitsgewinn von etwa 20% fuhren kann. Extrapoliert man das bisherige Wachstum von
Rechenleistung und Kommunikationsbandbreite in die Zukunft, steigert sich der geschéatzte Geschwin-
digkeitsgewinn auf den Faktor 4.
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Abb. 5: Theoretische Beschleunigung durch Datenkompression innerhalb von BDDC-Vorkonditionie-
rern gegentiber der Anzahl Bits pro gesendetem Koeffizienten. Berlicksichtigt sind theoretische Fehler-
schranken (griine Kurven) und empirische Fehlermodelle (violette Kurven) von inexakten CG-lteratio-
nen. Insbesondere bei weiter wachsendem Unterschied zwischen Rechenleistung und Kommunikati-
onsbandbreite (rechts) ist eine deutliche Beschleunigung durch verlustbehaftete Datenkompression zu
erwarten.

Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Arbeit

Mehrere der fur Arrhythmien relevanten Reizleitungsmechanismen werden von Prozessen und Eigen-
schaften des Myokards auf zelluldrer Ebene bestimmt. Dazu zahlen insbesondere Heterogenitat und
Konnektivitat, die mit homogenisierten Modellen nur unzureichend erfasst werden kénnen. Zum Ver-
stéandnis der Arrhythmogenese sind also Simulationsmodelle auf zellularer Skala erforderlich, jedoch
aufgrund des damit einhergehenden erhdhten Rechenaufwands bisher nur ansatzweise entwickelt
worden.

Durch die Zuwendung konnten die erforderlichen methodischen Entwicklungen sowie die Implementie-
rung eines Demonstrators durchgefiihrt und erste Beitrage zur Physiologie-Forschung geleistet wer-
den. Ohne die BMBF-Kofinanzierung hatte das Projekt nicht in diesem Umfang durchgefiihrt und ins-
besondere die vorgesehene Implementierung des EMI-Simulationscodes nicht realisiert werden kdn-
nen.

Voraussichtlicher Nutzen, insbesondere Verwertbarkeit der Ergebnisse

Der durch das MICROCARD-Projekt entwickelte Simulationscode HCARP fiir Elektrophysiologie-Mo-
delle mit zellularer Auflésung erméglicht es Anwendern insbesondere aus der Elektrophysiologie-For-
schung, Erkrankungsmechanismen mit Bezug zu mikroskaligen Phanomenen wie Heterogenitat, Kon-
nektivitat oder lonenkanalverteilung besser zu verstehen. Dies kann die Grundlage fiir verbesserte
Diagnosen oder Therapien sein, oder zu einer Verbesserung medizinischer Diagnosegerate fiihren.

Die Integration des Simulationscodes in das etablierte Softwarepaket openCARP sichert den einfa-
chen Zugang einer grof3en Gruppe von rund 500 Nutzern zu hochaufgeldsten Simulationen, was den
nachhaltigen Anwendungsnutzen der Projektresultate gewahrleistet.

Fur das ZIB ergibt sich der wissenschaftlich-technische Nutzen insbesondere aus dem Erkenntnis-
und Kompetenzgewinn, der die Erfolgsaussichten fiir weitere Projektbeantragung und -bearbeitung er-
hoht. Dies gilt ebenso fir die durch das Projekt erfolgte bessere Vernetzung und Einbettung in die eu-
ropadische Forschungslandschaft im Bereich von HPC-Anwendungen, wovon das ZIB als NHR-Stand-
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ort mit Fachberaterangebot besonders profitieren wird. Aufgrund der allgemeinrelevanten Thematik er-
gibt sich auch ein Nutzen fiir die Offentlichkeitsarbeit.

Eine direkte kommerzielle Verwertung der Projektergebnisse ist nicht geplant.
Waéhrend der Durchfiihrung des Vorhabens dem Zuwendungsempfianger bekannt gewordenen
Fortschritt auf dem Gebiet des Vorhabens bei anderen Stellen

keine
Erfolgte und geplante Veréffentlichungen der Ergebnisse
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Berlin, 2024-12-11

Dr. Martin Weiser Dr. Thomas Steinke
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Kurzbericht

- ¢ffentlich -
Zuwendungsempfanger: Zuse-Institut Berlin
Projektleitung: Dr. Martin Weiser, Dr. Thomas Steinke
Verbund: MICROCARD
Thema: Numerische Modellierung der kardialen Elektrophysiologie auf

zellularer Ebene

1. Ziel und Inhalt des Projektes

Ziel des EuroHPC-Verbundprojektes MICROCARD war die Entwicklung von effizienten Me-
thoden zur Simulation der kardialen Elektrophysiologie mit zellularer Auflésung und ihre Im-
plementierung fiir massiv-parallele Systeme. Die explizite Darstellung der Herzmuskelzellen
in der Simulation erlaubt die Untersuchung einer Reihe von Mechanismen, die fir Arhythmi-
en relevant sind, insbesondere Heterogenitat des Substrats. Dies kann z.B. mit dem im Pro-
jekt verwendeten EMI-Modell (Extrazellular-Membran-Intrazellular) erreicht werden.

Das Zuse-Institut Berlin hat dabei die folgenden Teilziele bearbeitet: Finite-Elemente-Diskre-
tisierung des EMI-Modells, Implementierung eines entsprechenden Simulationscodes
HCARP im openCARP Softwaresystem, effiziente raumliche Adaptivitat, Zeitschrittverfahren
hoherer Ordnung, effektive Gebietszerlegungs-Vorkonditionierer und Datenkompression zur
Inter-Knoten-Kommunikation.

2. Ablauf und Ergebnisse des Vorhabens

Zunachst wurde ein Prototypen-Code auf Basis der FE-Toolbox Kaskade 7 erstellt, um eine
einfache Testumgebung fir die algorithmischen Entwicklungen zu haben. Dies umfasste die
Erstellung stlickweise stetiger Ansatzrdume sowie die Assemblierung der Steifigkeitsmatrix
im Volumen sowie der Massenmatrix und rechten Seiten fir die Dynamik auf den Zellmem-
branen. Dies wurde spéater ergdnzt um eine stickweise konstante Diskretisierung der Gating-
Variablen und lonenkonzentrationen auf den Zellmembranen sowie Transfermatrizen zwi-
schen Potentialen und lonenstrémen, um einen kompletten Depolarisierungs-Repolarisie-
rungs-Zyklus simulieren zu kénnen.

Innerhalb des Prototypen wurden algorithmische Komponenten entwickelt und getestet, ins-
besondere rdumliche algebraische Adaptivitat, Zeitschrittverfahren héherer Ordnung, Ge-
bietszerlegungs-Vorkonditionierer und Datenkompression zur Kommunikation.

Spektrale Defektkorrekturverfahren (SDC) wurden fir die effiziente Zeitintegration implemen-
tiert. Diese sind spezielle iterative Loser fur Kollokationsdiskretisierungen und lassen sich
weitgehend ohne Strukturveranderungen und damit besonders einfach in bestehende Simu-
lationscodes einbetten.
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Klassische raumliche Adaptivitat mit Gitterverfeinerung und -vergréberung fihrt wegen des
damit einhergehenden Zusatzaufwands typischerweise nicht zu schnelleren Simulationen
der Elektrophysiologie. Es wurde daher ein neuartiges Verfahren zur Adaptivitdt mit minima-
lem Aufwand entwickelt, das auf der Selektion von Teilmengen algebraischer Freiheitsgrade
beruht. Fur spatere SDC-Iterationen kann dadurch aufgrund der Lokalitat der Dynamik die
ProblemgroRRe drastisch reduziert werden.

Die aufgrund der Gleichungsstruktur erforderlichen impliziten Verfahren bendétigen effiziente
Vorkonditionierer zur Losung der auftretenden linearen Gleichungssysteme. Dazu wurden
Gebietszerlegungs-Vorkonditionierer vom BDDC-Typ auf die spezielle Struktur der EMI-Glei-
chungen angepasst und implementiert. Da die Kommunikation aufgrund der sich weiter 6ff-
nenden Schere zwischen Rechenleistung und Kommunikationsbandbreite immer mehr zum
beschréankenden Faktor wird, wurde verlustbehaftete Datenkompression zur Verringerung
der bendtigten Bandbreite untersucht und implementiert.

Die Implementierung der algorithmischen Komponenten im Zielframework openCARP stellte
sich als erheblich komplexer heraus als urspriinglich angenommen. Innerhalb des Projekt-
konsortiums wurde daher zeitweilig eine Task Force zur Implementierung und Integration
eingerichtet. Zum Ende des Projekts konnte die Implementierung des HCARP Codes in
openCARP fertiggestellt und gegen den Prototypen-Code verifiziert werden.

3. Darstellung der wesentlichen Ergebnisse und deren konkreter Nutzen sowie
ggf. die Zusammenarbeit mit anderen Forschungseinrichtungen

MCARP Simulationscode. Der fertige Simulationscode ist das wesentliche Produkt des Pro-
jekts. Aufbauend auf dem openCARP-Framework konnte damit ein EMI-Simulationscode fur
verteilte, massiv-parallele Systeme erstellt werden. Dies erfolgte in enger Zusammenarbeit
mit den Partnern KIT, TUM, U Bordeaux, U Pavia und U Strasbourg.

Raumliche Adaptivitat. Mit dem neuartigen Konzept der algebraischen Adaptivitat konnte
eine signifikante Beschleunigung der Simulation um Faktoren 3-8 bzw. eine entsprechende
Energieersparnis bei Lastinbalance in verteilten Systemen erreicht werden.

Gebietszerlegungs-Vorkonditionierer. BDDC-Vorkonditionierer konnten auf die EMI-Glei-
chungen ubertragen werden. Verlustbehaftete Kompression wurde analytisch untersucht und

implementiert, wobei eine Datenreduktion um den Faktor zwei keine Auswirkungen auf die
Konvergenzrate zeigte.

Berlin, 2024-12-11

Dr. Martin Weiser Dr. Thomas Steinke
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