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Overview: Microstructure Simulations
Britta Nestler and her group
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General workflow

Model development                  Simulation Visualization and data 
analyses

                 

   High performance computing
   Vectorisation
   Model optimization
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 the Pace3D - package contains modules for the solution of various applications:
 

 Implementation in C, C++ for Linux, > 600.000 l.o.c.
 simulations can be run sequentially or parallely 

using MPI and OpenMP on high performance computers
 

 performance-optimization of the software is achieved by adaptive meshes, 
computing time and memory saving algorithms, dynamical domain 
decomposition and data compression
 

 Framework for easy access of the pre- and postprocessing features
 

 Hugh package of pre- and postprocessing methods

 phase-field models for microstructure formations in multicomponent and 
multiphase materials 

 CFD solvers for modelling fluid flow processes based on the Navier-Stokes 
equations and on the Lattice-Boltzmann method 

 Solid Mechanics
 Micromagnetism
 Grand chemical potential, Grand elastic potential 

Pace3D – Parallel Algorithms for Crystal Evolution
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Dokumentation des Softwareframeworks Pace3D

 Mehr als 600 Einstellmöglichkeiten

 Annotationsprache, die im Code
Beschreibungen, Kommentare und 
physikalische Einheiten hinterlegt

 Generierung einer Benutzer-
dokumentation aus den Annotationen

 Typsichere Benutzeroberfläche

 Latex-Dokumentationskonzept zur
Komposition einzelner Dokumente
zu einem Benutzerhandbuch

Titelseite des Benutzerhandbuchs
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 Es existeren Exporter für vtk und STL. Das Pace3D-
Framework ermöglicht eine einfache und schnelle 
Entwicklung von weiteren Exportern.

 Pace3D kann auch verschiedene Formate 
importeren. Es existeren Importer für 
Molekulardynamikdaten (MD Daten), Monte-Carlo 
Daten (MC Daten), Calphad-Daten, Bild-
erkennungsverfahren und Messdaten, z.B. 
Electron Backscater Difracton (EBSD) und Finite 
Element (FEM) Daten.

Pace3DPace3D

Step/
CAD

Step/
CADMD/

MC

MD/
MC FEMFEM

VtkVtk STLSTL

Bild-
erkennung

Bild-
erkennung

Mess-
daten

Mess-
daten

 Pace3D verfügt über die Möglichkeit verschiedene Formate zu verarbeiten.

 Für CAD-Anwendungen (z.B. Pro-E) steht ein Importer für das Stepdatenformat zur 
Verfügung. Aus dem Gesamtumfang des Stepformats ist eine Untermenge mit den 
wichtgsten Elementen vorhanden.

Interoperabilität von Pace3D
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Phase-field model
for phase transitions

in multiphase and
multi-component systems
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Application to solidification 
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Evolution equations for multiphases/components

: Inter-diffusivities of the independent components
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Microtomography and simulations 
of directional solidification microstructures
in a ternary eutectic Al-Ag-Cu alloy

•  Massiv Parallel Microstructure Simulation on high computer systems

•  Pattern characterization, derivation of morphology diagrams 

•  Cooperation with A. Dennstedt, L. Ratke, DLR Cologne

•  Cooperation with S. Kalidinid, Georgia Tech., USA
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Ausblick

  In Vorbereitung: Positionspapier ,,Roadmap zu einer
 Digitalisierung der Materialwissenschaften‘‘
 in Zusammenarbeit mit DFG, DGM
 und Gesprächen mit dem BMBF

 DFG-Projekt:
Sustainable Lifecycle Management for Scientific Software (SuLMaSS)

  Weitere Projektanträge mit Rechenzentrum (SCC, RDM) und
 Bibliothek in Planung zum Thema Datenmangement und
 Datenflussmanagement
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