
Kapitel 3

Effizienzvergleich

In diesemKapitel stelle ich die Vor- und Nachteileder Verlet- und der Zellenlistegenauerdar. Dazu
habeich denSpeicherplatzbedarfund die ben̈otigte Rechenzeitbei verschiedenenMolekulardynamik-
läufen(MD-Läufe)vonWassermolek̈ulenin Würfelnmit periodischenRandbedingungenbestimmt.Die
Rechnungenhabeich aufderSGI-ChallengederZedatmit achtMIPSR8000Prozessorenmit einerTakt-
ratevon 75MHz durchgef̈uhrt. Esliefen währendmeinerRechnungenzwischensechsundzehnandere
CPU-undspeicheraufwendigeProzesseandiesenRechnern,die aberaufdie Messungderaufgewende-
ten CPU-Zeit nur einengeringenEinfluß hatten.Die Bestimmungder Wechselwirkungspaarefür die
nichtbindendenEnergietermeüberdieVerletlistewird mit demCHARMM-Programmverwirklicht. Die
Zellenlistehabeich weiterentwickelt undalsBestandteildesin unsererArbeitsgruppeentwickeltenMD-
Programmpakets in C programmiert,dasanCHARMM angelehntist. Zur UntersuchungderEinflüsse
der Atomzahlund desAbschneideradiusro f f habeich die MD-Läufemit Würfeln der Kantenl̈angen
30Å, 40Å und50Å – diesentspricht904,2014und4153Wassermolek̈ulen in denWürfeln – undvier
bzw. fünf verschiedenenRadienro f f energieminimiert,dannübereinenZeitraumvon 20psvon 0K auf
300K aufgeheiztund dannüber80ps equilibriert,um die MD-Läufeunterfür Computersimulationen
derMolekulardynamiktypischenBedingungendurchzuf̈uhren.

3.1 Verletliste

Bei derBestimmungderWechselwirkungspartner für die nichtbindendenEnergietermeüberdie Verlet-
liste ist für diekürzesteRechenzeiteinegünstigeKombinationauseinemmöglichstseltenenAuffrischen
derListe,d.h.großeZeitintervalle tupdate undeinemmöglichstkleinenReservoir zufinden.DasbeiMD-
SimulationenüblicheIntervall Nupdate betr̈agt fünf bis zehnZeitschritte.Ich habehier ein Auffrischen
der Verletlistevon ein bis dreizehnZeitschrittedurchprobiert.Zur Bestimmungder korrektenGröße
desReservoirs für jedesvorgegebeneIntervall habeich die Energie desmolekularenSystemsfür das
kleineSystem(30Å Box) undeinemRadiusro f f von12Å nachetwatausendZeitschrittenmit derEner-
gie desselbenmolekularenSystemsnachdergleichenAnzahlvon Schrittenbei einemIntervall Nupdate

von einemSchrittundeinemReservoir von 0.7Å, d.h. einemGesamtradiusvon 12.7Å verglichen.Die
switch-Funktion(sieheGleichung(2.22))wird gruppenweiseangewandt,d.h.eswerdenjeweilsmehrere
Atome(z.B. einerfunktionellenGruppe)zusammengefaßt,sodaßderenGesamtladungnaheNull liegt.
Die Wassermolek̈ule bilden dabeijeweils eineeigeneGruppe.Dadurchist allerdingsauchbei einem
Intervall Nupdate von einemSchrittein kleinesReservoir notwendig.Testl̈aufemit tausendZeitschritten
habenmit demsobestimmtenReservoir geringeAbweichungenim Energieverlaufergeben,dieunterei-
nemProzentliegen,unddahervon mir alsakzeptabelangenommenwerden.Diesmußallerdingsimmer
alsmöglicheFehlerquellebei MD-Läufenmit CHARMM beachtetwerden.Testl̈aufemit dengrößeren
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44 KAPITEL 3. EFFIZIENZVERGLEICH

SystemenundanderenAbschneideradienro f f habenähnlicheAbweichungenergeben.Diesebestehen-
dengeringenAbweichungensindallerdingsschonsohoch,daßeswahrscheinlichinnerhalbdertausend
Zeitschrittezu Ausfällen in der Verletlistegekommenist, da Rundungsunterschiede durcheineande-
re Reihenfolgeder arithmetischenOperationenzur Berechnungder einzelnenEnergietermenochweit
geringerliegenmüßten.

Bei dem CHARMM-Dynamik-Programmpaket gibt es Kontrollmechanismen,die die Konsistenzder
verschiedenenZeitintervalleundAuffrischfrequenzen̈uberpr̈ufenundunterUmsẗandenkorrigieren.Dies
wird notwendig,wenndie GesamtzahlderSchritteeinesMD-Laufeskein ganzzahligesVielfachesder
SchrittezwischendenUpdatesNupdate ist. Dadurchhabeich nicht für alle Intervalle Nupdate exakt die
gleichenSchrittzahlenerreichenkönnen,dain derKontrollenur jeweilsdieganzzahligenVielfachender
SchrittzahlNupdate alsSchrittzahlfür die Simulationsl̈angezugelassenwerden.In Tabelle1 im Anhang
C sinddie SchrittzahlenNupdate unddie GrößendersichdarausergebendenReservoirgrößen(Res.)und
Simulationsschrittzahlenfür die MD-Läufeangegeben.
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Abb. 3.1: Rechenzeitenpro Dynamikschrittin Sekundenaufgetragen̈uber den Intervalllängen
Nupdate für dasAuffrischender Verletlistebei einemSystemmit 904 Wassermolek̈ulen in ei-
nem Würfel der Kantenl̈angevon 30Å mit periodischenRandbedingungenbei verschiedenen
Abschneideradienro f f von 8Å (untersterGraph)bis 14Å (obersterGraph),die in Absẗanden
von2Å variiertwurden.(Die GrößederReservoire ist derTabelle1 im AnhangC zuentnehmen.)

Werdendie Rechenzeiten̈uberderAnzahlderDynamikschritteaufgetragen,soergebendie Meßpunkte
eineGerade,derenSteigungm die mittlereRechenzeitproDynamikschrittangibtundderenOrdinaten-
abschnitty0 dieRechenzeitfür dieInitialisierung– wie z.B. dasEinlesenderParameterundKoordinaten
der Atome –. Die Werte für die Steigungm und denOrdinatenabschnitty0 sind mit der Methodeder
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Abb. 3.2: Rechenzeitenpro Dynamikschrittin Sekundenaufgetragen̈uber den Intervalllängen
Nupdate für dasAuffrischender Verletlistebei einemSystemmit 2014 Wassermolek̈ulen in ei-
nemWürfel derKantenl̈angevon40Å mit periodischenRandbedingungenbeiverschiedenenAb-
schneideradienro f f von 8Å (untersterGraph)bis 16Å (obersterGraph),die in Absẗandenvon
2Å variiert wurden.

In denAbbildungen3.1, 3.2 und 3.3 sind die Rechenzeitenpro DynamikschrittüberdenLängender
IntervalllängenNupdate aufgetragen.Esist gutzuerkennen,wie starkderEinflußdeshäufigenErstellens
der Verletlisteauf die ben̈otigte Rechenzeitist. Jenseitseiner Intervalllängevon zehnSchrittenfängt
langsameinAnstieg derRechenzeitan,dadanndasReservoir sogroßgewähltwerdenmuß,daßvon zu
vielenAtompaarendererrechneteAbstandoberhalbderAbschneideradienro f f liegt.
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Abb. 3.3: Rechenzeitenpro Dynamikschrittin Sekundenaufgetragen̈uber den Intervalllängen
Nupdate für dasAuffrischender Verletlistebei einemSystemmit 4153Wassermolek̈ulen in ei-
nemWürfel derKantenl̈angevon50Å mit periodischenRandbedingungenbeiverschiedenenAb-
schneideradienro f f von 8Å (untersterGraph)bis 16Å (obersterGraph),die in Absẗandenvon
2Å variiert wurden.

DieseRechenzeitenfür denGesamtaufwandeinesDynamikschritteskönnenaufdrei Aufgabenbereiche
verteilt werden:

1. AufstellenderVerletliste

2. Energieberechnungmit derenAbleitung

3. BerechnungdesDynamikschrittesfür jedesAtom undweitereprogramminterneDynamikverwal-
tung,wie z.B. NeuzuordnungderAtomkoordinaten

Die Rechenzeitenfür dendritten Teil sind wedervon der Wahl der LängedesIntervalls Nupdate noch
vom Abschneideradiusro f f abḧangig,sondernsind für jedesderdrei Systemgr̈oßenjeweils einemini-
maleZeitkonstante,die im wesentlichenauchunabḧangugvon der Wahl der Energiefunktionund der
Nachbarlisteist. Die weitereUntersuchungbeschr̈ankt sich deshalbauf die erstenbeidenAnteile. Die
Rechenzeitfür dasAufstellen der Verletlisteist nur von der Systemgr̈oßeund dem Wert desRadius
ro f f � res abḧangig,da für die AtompaareinnerhalbdiesesGesamtbereichsvon Abschneideradiusund
Reservoir nocheinigerVerwaltungsaufwandals Vorbereitungfür die Berechnungder Energiefunktion
betriebenwerdenmuß.So wird z.B. nicht für jedesAtompaar, für dasder Abstandgeringerals der
Abschneideradiusro f f ist, auchdie Coulombenergie bestimmt.
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Abb. 3.4: Rechenzeitenfür jedesAufstellen der Verletliste in Sekundenaufgetragen̈uber dem
AbschneideradiuseinschließlichReservoir für die dreiSystemgr̈oßen.

In Abbildung3.4sinddie Rechenzeitenfür dasAufstellenderVerletlisteüberdemRadiusro f f 	 res auf-
getragen.Es ist deutlich zu erkennen,wie die Rechenzeitendurchden höherenVerwaltungsaufwand
nachder Bestimmungder Absẗandeder Atompaaremit demRadiusro f f 	 res ansteigt.Dies wird aller-
dingszugunstengrößererReservoireausgeglichen,dadieVerletlistenichtbei jedemDynamikschrittneu
aufgestelltwerdenmuß.
Die Rechenzeit,die für die BestimmungderEnergie ben̈otigt wird, hängtvon derGrößedesReservoirs
und demAbschneideradiusab, da für alle AtompaareinnerhalbdesRadiusro f f 	 res der Abstandund
für alle AtompaareinnerhalbdesRadiusro f f der Wert der nichtbindendenWechselwirkungsenergien
bestimmtwerdenmuß.
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Abb. 3.5: Rechenzeitenpro Energieberechnungin Sekundenaufgetragen̈uberdenIntervallängen
Nupdate für das Auffrischen der Verletliste bei einem Systemmit 904 Wassermolek̈ulen in
einemWürfel der Kantenl̈angevon 30Å mit periodischenRandbedingungenbei verschiedenen
Abschneideradienro f f von8Å (untersterGraph)bis14Å (obersterGraph)in Absẗandenvon2Å.
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Abb. 3.6: Rechenzeitenpro Energieberechnungin Sekundenaufgetragen̈uberdenIntervallängen
Nupdate für dasAuffrischender Verletlistebei einemSystemmit 2014Wassermolek̈ulen in ei-
nemWürfel derKantenl̈angevon40Å mit periodischenRandbedingungenbeiverschiedenenAb-
schneideradienro f f von 8Å (untersterGraph)bis 16Å (obersterGraph)in Absẗandenvon 2Å.
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Abb. 3.7: Rechenzeitenpro Energieberechnungin Sekundenaufgetragen̈uberdenIntervallängen
Nupdate für dasAuffrischender Verletlistebei einemSystemmit 4153 Wassermolek̈ulen in ei-
nemWürfel derKantenl̈angevon50Å mit periodischenRandbedingungenbeiverschiedenenAb-
schneideradienro f f von 8Å (untersterGraph)bis 16Å (obersterGraph)in Absẗandenvon 2Å.

Die Abbildungen3.5 bis 3.7 zeigendie Rechenzeitenfür die BestimmungderEnergie. Die Einbrüche
bzw, Spitzenin denVerläufender Graphensind wahrscheinlichdurchgünstigeresbzw. ung̈unstigeres
AusnutzendesSpeicherplatzesentstanden.Abgesehendavon zeigendieGraphenein leichtesAnsteigen
mit der Erhöhungder Reservoirs – durch die Zunahmean Absẗanden,die zu berechnensind – und
einegrößereZunahmederRechenzeitmit größerenAbschneideradien,dahierderHauptaufwandin der
BerechnungdernichtbindendenEnergietermemit derhohenZahlanRechenschrittensteigt.

3.2 Zellenliste

Die Rechenzeitdauerbei derBerechnungdernichtbindendenWechselwirkungsenergieterme hängthier
von derEinteilungin Zellenab. Für die Längenverḧaltnissevon Kantenl̈angedesWürfelsaW undAb-
schneideradiusro f f gilt:

2ro f f 
 aW � (3.3)

damitkeinAtom einanderesAtom sowohl direktalsauchüberdieperiodischenRandbedingungensieht.
Die Kantenl̈angedesWürfelswird in NZ Teileeingeteilt,damitergibt sichfür dieKantenl̈angeeinerein-
zelnenZelle aZ � f racaW NZ. Um die BestimmungderWechselwirkungspartnerauf die Zellenpaarezu
beschr̈anken,habeich die Kantenl̈angeaZ einerZelle etwaseingeschr̈ankt.Esgilt für ungeradeZellen-
zahlen:

2ro f f  aZ 
 aW (3.4)

proWürfelkantebzw.

2 � ro f f  aZ ��
 aW (3.5)
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für geradeZellenzahlproKante.DiesegrößereEinschr̈ankungbeigeraderZellenzahlgreift abernurbei
demkleinenSystemmit 30Å Kantenl̈angeund hat auf die Bestimmungder Rechenzeitender beiden
größerenSystemekeinenEinfluß. Mit diesenEinschr̈ankungenerhalteich bei allen Zellenpaarender
ZellenlisteeineeindeutigeZuordnung,in welcherRichtungAtompaarein denselbenZellenmiteinander
wechselwirken,ob direkt oderüberdie periodischenRandbedingungen,wie in Abbildung3.8 verdeut-
licht.
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Abb. 3.8: SkizzezurZuordnungderWechselwirkungaufdirektemWeg oderüberdieperiodischen
Randbedingungenbei ungeraderZellenzahlNZ � 5 (a) und bei geraderZellenzahlNZ � 6 (b).
Dabeisind jeweils die rechtenundlinkenRänderzu identifizieren,sodaßpraktischein Zylinder
gebildetundro f f wie abgebildeẗuberdenRandfortgesetztwird.

In Abbildung3.8sindin zwei Beispielendie Unterschiedebei geraderundungeraderZellenzahldarge-
stellt. In Teil (a) ist eineEinteilungeinerKantedesWürfels in fünf Zellengewählt. DieseWahl ist bei
demvorgegebenenAbschneideradiusro f f fein genug,da die beidenBereiche,die vom Abschneidera-
diusabgedecktwerden,durcheineZelleinteilungvoneinandergetrenntsind.In Teil (b) ist einefeinere
Einteilungmit sechsZellenpro Würfelkantegewählt. Trotz derengerenZelleinteilunggibt eshier ein
Zellenpaar, in demeinTeil derAtomedirektundeinandererTeil derAtomeüberdieperiodischenRand-
bedingungenwechselwirkenkönnen,dadieGleichung(3.5)nichterfüllt ist unddadurchkeineTrennung
vorliegt.
EineweitereuntereGrenzefür dieZahlderZellenhabeich eingef̈uhrt,um dieEntscheidungzuvermei-
den,ob für zwei Atome,die innerhalbderselbenZelle liegen,die Wechselwirkungsenergie der Atome
berechnetwird odernicht.Damit gilt:

ro f f ��� 3aZ � (3.6)

Also ist gesichert,daßderAbstandaller AtomeinnerhalbeinerZelle kleineralsderAbschneideradius
ro f f ist. Diesist nur relevantfür sehrgroßeZellen.
Für die MD-Läufehabeich – wie obeneingef̈uhrt – Würfel genommen.Diesehabeich in allen drei
Raumrichtungenjeweils in die gleicheAnzahlvon Zelleneingeteilt.
In Abbildung3.9 sinddie Rechenzeitenpro Dynamikschrittüberdie Zellenl̈angefür einenWürfel mit
einerKantenl̈angevon 30Å aufgetragen.Wegender Einschr̈ankungin der möglichenZellenzahl,die
sichausGleichung(3.4) ergibt, hört derGraphfür denAbschneideradiusro f f � 14.0Å schonbei einer
Zellenl̈angevon aZ=2.0Å auf. DasEndederanderendrei Graphenergibt sichausderGleichung(3.6).
Durchdie Nebenbedingungenwird nur bei demAbschneideradiusro f f � 12.0Å dasOptimumderZel-
lenlängeüberschritten,esliegt bei diesenSimulationsbedingungen bei 4.3Å Zellenl̈ange,damit liegen
durchschnittlich2.6Wassermolek̈ule in einerZelle.Die Rechenzeitenfür dieEinteilungenab3.3Å Zel-
lenlänge– dasentsprichtim Mittel 1.2Wassermolek̈ule in einerZelle – liegenwenigeralszehnProzent
dar̈uber. Bei Einteilungenmit geringererZellenl̈ange,d.h. deutlichwenigeralsein Wassermolek̈ul pro
Zellesteigtdie Rechenzeitrapidean.



3.2. ZELLENLISTE 51

0

10

20

1 2 3 4 5 6 7 8

C
P

U
−Z

ei
t p

ro
 D

yn
am

ik
sc

hr
itt

 [s
]

�

Zellenlänge [Å]

Zellenliste − Kantenlänge 30 Å

Abb. 3.9: Rechenzeitenpro Dynamikschrittin Sekundenaufgetragen̈uberderZellenl̈angefür das
Modell Zellenlistebei einerKantenl̈angevon 30Å mit verschiedenenAbschneideradienro f f von
8Å (untersterGraph)bis 14Å (obersterGraph)in Absẗandenvon 2Å.
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Abb. 3.10: RechenzeitenproDynamikschrittin Sekundenaufgetragen̈uberderZellenl̈angefür das
Modell Zellenlistebei einerKantenl̈angevon 40Å mit verschiedenenAbschneideradienro f f von
8Å (untersterGraph)bis 16Å (obersterGraph)in Absẗandenvon 2Å.
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Die Abbildung3.10zeigt die Rechenzeitenpro Dynamikschrittfür die MD-SimulationendesWürfels
mit einer Kantenl̈angevon 40Å. Die optimale Einteilung liegt hier bei einer Zellenl̈angezwischen
5.7Å und 5.0Å. DieseEinteilung sorgt für eine mittlere Anzahl von 5.9 oder 3.9 Wassermolek̈ulen
pro Zelle. Eine Zelleneinteilung,die zu einer mittleren Zellbelegung von 1.2 Wassermolek̈ulen führt
(3.3Å Zellenl̈ange),bildet auchhier wiederdie Grenzedafür, unterhalbderdie Rechenzeitenstarkan-
steigen.
Werdendie Rechenzeitenfür die Bestimmungder Absẗandeund der Auswertungder Energiefunkti-
on bzw. demAbarbeitender Zellenlistemit der Bestimmung,ob die Zellenpaaredirekt oder überdie
periodischenRandbedingungenwechselwirken, betrachtet,so schneidensich beideGraphenbei einer
Zellenl̈angezwischen2.0Å und 2.2Å. Damit wird also,wenn im Durchschnittjededritte odervierte
Zelle mit einemWassermolek̈ul besetztist, für die Zellenverwaltunggenausoviel Rechenzeitben̈otigt,
wie für dieAuswertungderEnergiefunktion.
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Abb. 3.11: RechenzeitenproDynamikschrittin Sekundenaufgetragen̈uberderZellenl̈angefür das
Modell Zellenlistebei einerKantenl̈angevon 50Å mit verschiedenenAbschneideradienro f f von
8Å (untersterGraph)bis 16Å (obersterGraph)in Absẗandenvon 2Å.

In Abbildung3.11ist derVerlaufderRechenzeitenin Abhängigkeit von derAnzahlderZellen für die
MD-SimulationeneinesWürfelsmit einerKantenl̈angevon50Å dargestellt.Die optimalenEinteilungen
liegenfür dieseSystemezwischeneinermittlerenAnzahlvon 5.7bis 19.2Wassermolek̈ulenproZelle.
DasOptimumderAnzahlvon Wassermolek̈ulenpro Zelle steigtmit derSystemgr̈oße,daderAufwand,
derdurchdie größereZahl von Zellenentsteht,zunimmtundsoderAlgorithmuserstbei einerhöheren
Zahl von MolekülenproZellegreift. Dennfür jedesauftretendeZellenpaarmußfür die Berechnungder
nichtbindendenEnergietermedie Wechselwirkungsrichtung bestimmtwerden,d.h. esmußentschieden
werden,ob die EnergietermederMoleküle in denZellendirekt oderüberdie periodischenRandbedin-
gungenberechnetwerden.Da für dieseBestimmungein Abstandberechnetwerdenmuß,wird diese
Abfrageerstvon derWirkungauf immermehrAtompaarekompensiert.
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3.3 Vergleich

Die Abbildung3.12vergleichtdie Rechenzeitenpro Dynamikschrittfür die MD-Simulationenmit Ver-
letlisteundmit Zellenlistein Abhängigkeit von derAnzahlderGruppen.Zwar liegendie Rechenzeiten
für die Zellenlistein derRegel oberhalbdermit Verletliste,jedochzeigensieeinengeringerenAnstieg
mit zunehmenderSystemgr̈oße,d.h. wachsenderAnzahlderGruppen.Also zahltessichausbei wach-
sendenSystemgr̈oßenaufdie ZellenlisteanStellederVerletlistezurückzugreifen.
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Abb. 3.12: Rechenzeitvergleich für VerletlisteundZellenliste:Es ist die Zeit pro Dynamikschritt
in Sekunden̈uberderAnzahlderGruppenaufgetragen.EsbedeutengleicheFarbengleicheAb-
schneideradienro f f beginnendbei Cyanfür ro f f � 16Å bis Grün für ro f f � 8Å. Mit � sinddie
GraphenderZellenlistegekennzeichnetundmit + die derVerletliste.

n n2 nlog2n

10 1� 0 � 102 2� 3 � 101

100 1� 0 � 104 6� 6 � 102

1000 1� 0 � 106 1� 0 � 104

10000 1� 0 � 108 1� 3 � 105

Tab. 3.1: Vergleichvon n2 undnlog2n in Abhängigkeit von derSystemgr̈oßen.

DerflachereAnstieg derRechenzeitenmit derSystemgr̈oßebei festemAbschneideradiusfür dieZellen-
liste gegen̈uberderVerletlistelegt nahe,daßim Vergleich zum AufwandO � n2  bei der Verletlistemit
derSystemgr̈oßen für dieZellenlisteO � nlog2n  gilt. Die kleineTabelle3.1zeigtdasVerhaltenvonn2 in
Vergleichmit nlog2n in Abhängigkeit vonn. BeimAufstellenderVerletlisteist esnötig diefür Dreiecks-
operationentypischen(für i !#" 1 $ n % 1& durchlaufedasIntervall " i $ n& ) ∑n ' 1

ν ν arithmetischenOperationen
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durchzuf̈uhren,d.h. für die Zeit proDynamikschrittT(n) gilt:

T ( n )+* C , n - 1. , n - 2.2 * O ( n2 ) / (3.7)

Dadurch,daßdie Verletlistenicht bei jedemSchritt aufgefrischtwerdenmuß,wird zwar die System-
konstanteC herabgesetzt,jedochbleibt dasgrunds̈atzlich entscheidendeO ( n2 ) für großen ausschlag-
gebend.Bei der Zellenlisteist für denRechenzeitaufwand maßgeblicheineSucheübereineListe der
Längen2. DaSuchalgorithmenrekursiv nachderMethodedivide and conquer ablaufen,d.h.Rechenzei-
tenT ( n )0* O ( n2 ) aufT ( n )0* O ( nlog2n ) reduzieren(vgl. z.B. schnelleFourier-TransformationbeiPress
1988),kannfür dieRechenzeitzur Zellenlistevon O ( nlog2n ) ausgegangenwerden.
Gilt für die RechenzeitderVerletlisteT ( n )1* C1n2 mit einerVerfahrenskonstanten C1, sogelteT ( n )1*
C2nlog2n für dieZellenlistemit einerVerfahrenskostantenC2. In derRegelwird dieBeschleunigungder
Rechenzeitmit wachsendemn durcheinehöhereVerfahrenskonstanteeingekauft1, alsomeistC2 2 C1.
Bei C2 3 10C1 zieht dasbeschleunigteVerfahrenerstfür n 2 100,d.h. mindestens500 Gruppen;bei
C2 3 100C1 erstabn zwischen5000und10000Gruppen.Die Abbildung3.12legt einenFaktorzwischen
10 und100für C2 undC1 in Abhängigkeit vom Abschneideradiusnahe.
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Abb. 3.13: BelegterSpeicherplatzin Megabytefür die Hauptrechenzeitaufgetragen̈uberderAn-
zahlderGruppen.Bei derZellenlisteist dieserfür alle Abschneideradienro f f gleich(schwarzer
Graph).

Zus̈atzlichzeigtAbbildung3.13,daßderSpeicherplatzbedarfbei derZellenlisteweit unterhalbdessen
für die Verletlisteliegt. Fernerist es bei Benutzungder Verletlistenie ganzsicher, ob dasReservoir
großgenugist; für dieZellenlistegibt eskeinederartigenUnsicherheiten.Insgesamtbirgt dieZellenliste
Vorteilegegen̈uberderVerletliste,vor allemmit zunehmenderSystemgr̈oße.

1Z. B. kommtdieschnelleFourier-Transformationerstabn 5 100zumTragen,vgl. Press1988.
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