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Fur die simulations- und datenbasierte Beschleunigung der Materialentwicklung werden am IFKM Algo-
rithmen entwickelt, welche Innovationen durch Materialien mit bestimmten Eigenschaften ermdglichen,
indem der Zusammenhang zwischen der Mikrostruktur und den makroskopischen Eigenschaften des
Materials erkundet wird. Dazu werden Mikrostrukturen auf Graphikkarten auf dem Hochleistungsrech-
ner synthetisch erzeugt und die interessierenden Eigenschaften numerisch simuliert. Zur Rekonstruk-
tion wird eine am Institut entwickelte beschleunigte Variante des Yeong-Torquato-Algorithmus genutzt.
Als Ausgangspunkt dient dabei eine statistische Beschreibung, ein sog. Deskriptor. Formal konnen dies
beliebige differenzierbare Deskriptoren sein, aber die Qualitat, Geschwindigkeit und Stabilitat der Re-
konstruktion hangt von der Wahl der Deskriptoren ab. Daher istim Rahmen dieser Arbeit ein besonders
geeigneter Deskriptor zu entwickeln, der im Folgenden erlautert wird.

Abbildung 1: Links: Beispielhafte Struktur. Mitte: Zugehdriges Deep-Scattering-Spektrum. Rechts: Feature-Visualisierung eines
VGG-19-Kanals, der Gram Matrizen als Grundlage dient.

Die bekannten Zwei- und Dreipunktkorrelationen enthalten viel relevante Information zur Mikrostruk-
turrekonstruktion, die jedoch in héheren Moden und langen Distanzen nicht stabil bezUglich kleiner
Storungen ist. Diese Instabilitat ist ein Problem fur die Rekonstruktion. In der jingsten Literatur stellen
Gram-Matrizen vortrainierter Convolutional Neural Networks (CNNs) eine stabilere und erfolgreiche-
re Variante dar. Die Abhangigkeit vom pre-training und die mangelnde Interpretierbarkeit sind jedoch
grol3e Nachteile, die weiteren Forschritt behindern. Ein Kompromiss mit den Vorteilen beider Deskripto-
ren konnte im sog. Deep-Scattering-Spektrum liegen, einer hierarchischen Kaskade an stabilen Wavelet-
Filtern mit vordefinierten Gewichten. Dazu sind folgende Aufgaben zu bearbeiten:

+ Einarbeitung in Mikrostrukturdeskriptoren und das Deep-Scattering-Spektrum,

- Entwicklung eines Mikrostrukturdeskriptors auf Basis des Deep-Scattering-Spektrums,

- Differenzierbare Implementierung dieses Deskriptors zur Rekonstruktion (letztere muss nichtim-
plementiert werden),

+ systematischer Vergleich und Analyse des neuen Deskriptors mit vorhandenen Ansdtzen, sowie

+ sorgfaltige Dokumentation der Ergebnisse.
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