MicroLabVR — Konzeption und
Implementierung einer VR-Anwendung zur
Visualisierung raumzeitlicher
Mikrobiomdaten

Masterarbeit

Zur Erlangung des Grades
Master of Science (M.Sc.)

im Studiengang

Medical Data Science

eingereicht von
Simon Burbach

Erstpriifer: Prof. Dr. rer. nat. Florian Centler

Zweitpriiferin: Dr. rer. nat. Tanja Joan Schmidt

Lebenswissenschaftliche Fakultiat
Universitiat Siegen
2024



Anfertigung der Arbeit

Die vorliegende Masterarbeit wurde in der Zeit vom 17.06.2024 bis 07.11.2024 als Ab-
schlussarbeit des viersemestrigen Masterstudiengangs Medical Data Science an der
Universitédt Siegen, in der Lebenswissenschaftlichen Fakultét, unter der Leitung von Prof.

Dr. Centler, angefertigt.

Gender-Disclaimer

In dieser Arbeit wird aus Griinden der besseren Lesbarkeit das generische Maskulinum
verwendet. Weibliche und anderweitige Geschlechteridentitéiten werden dabei ausdriicklich

mitgemeint, soweit es fiir die Aussage erforderlich ist.

Eidesstattliche Erklarung

Ich versichere, dass ich die schriftliche Ausarbeitung selbsténdig angefertigt und keine
anderen als die angegebenen Hilfsmittel benutzt habe. Alle Stellen, die dem Wortlaut
oder dem Sinn nach (inkl. Ubersetzungen) anderen Werken entnommen sind, habe ich in
jedem einzelnen Fall unter genauer Angabe der Quelle (einschliefilich des World Wide
Web sowie anderer elektronischer Datensammlungen) deutlich als Entlehnung kenntlich
gemacht. Dies gilt auch fiir angefiigte Zeichnungen, bildliche Darstellungen, Skizzen
und dergleichen. Insbesondere versichere ich, dass ich alle wortlichen und sinngeméfien
Ubernahmen aus anderen Werken sowie die Verwendung Kl-basierter Textgeneratoren
als solche kenntlich gemacht habe. Ich nehme zur Kenntnis, dass die nachgewiesene

Unterlassung der Herkunftsangabe als versuchte Té&uschung gewertet wird.

Ort, Datum Unterschrift



Zusammenfassung

MicroLabVR ist eine Standalone-Virtual-Reality-Anwendung, die Mikrobiomdatensétze
in einer immersiven Umgebung visualisiert und damit einen innovativen Ansatz fiir
die Analyse raumzeitlicher mikrobieller Daten bietet. Die Anwendung iiberwindet die
Einschrankungen herkémmlicher Visualisierungstools, indem sie es Anwendern ermdoglicht,
Daten zu Populationskonstellationen, Substanzen und metabolischen Fliissen intuitiv
und interaktiv zu erforschen. Die immersive Visualisierung erleichtert das Versténdnis
mikrobieller Interaktionen und Zusammenhénge, die in herkémmlichen Darstellungen oft
schwer zu erfassen sind. Ein zentrales Erfolgsmerkmal von MicroLabVR ist die optimierte
Benutzerfreundlichkeit, die durch die sorgfiltige Umsetzung bewéahrter User-Interface-
und User-Experience-Designprinzipien erreicht wird. Diese Prinzipien verbessern nicht
nur die Bedienbarkeit, sondern steigern auch die Effizienz und das Engagement der
Benutzer. MicroLabVR ist damit ein erfolgreiches Proof of Concept und bietet grofles

Potential fiir zukiinftige Entwicklungen in der Mikrobiomforschung.

Abstract

MicroLabVR is a standalone virtual reality application that visualizes microbiome data-
sets in an immersive environment, providing an innovative approach to the analysis of
spatiotemporal microbial data. The application overcomes the limitations of conventional
visualization tools by allowing users to explore data on population constellations, com-
pounds and metabolic fluxes intuitively and interactively. The immersive visualization
facilitates the understanding of microbial interactions and relationships that are often
difficult to grasp in conventional representations. A key success feature of MicroLabVR
is its optimized usability, which is achieved through the careful implementation of proven
user interface and user experience design principles. These principles not only improve
usability, but also increase efficiency and user engagement. MicroLabVR is thus a suc-
cessful proof of concept and offers great potential for future developments in microbiome

research.
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1 Motivation

Mikrobielle Gemeinschaften sind fiir das Leben auf der Erde essentiell. Thre Vielfalt
und Komplexitit zu entschliisseln ist entscheidend, um gesundheitliche und ¢kologische
Probleme vorzubeugen [1]. Derzeitige ,,Omics“-Methoden, wie Metagenomik, Meta-
transkriptomik und Metaproteomik [2, 3, 4, 5, 6], um deren Aufbau und Funktionen
zu untersuchen, sind kompliziert und aufwéndig. Mathematische Modelle, welche die
Entwicklung von Mikrobiomen berechnen kénnen, haben sich an dieser Stelle als effek-
tiv erwiesen, um komplexe Systeme wie Mikrobiome zu erforschen [7, 8, 9]. Derartige
Simulationstools teilen sich vornehmlich in restriktionsbasierte und agentbasierte Model-
lierungssoftware auf, die entweder Stoffwechselnetzwerke in Gemeinschaften oder gesamte
Interaktionsdynamiken simulieren kénnen; manche vereinen sogar beide Ansétze [10].
Bisher lag der Fokus dieser Tools weniger auf der Visualisierung von Informationen. Mi-
krobiomdaten haben héufig mehr als zwei Dimensionen und lassen sich deshalb schwierig
mit einer Desktop-Anwendung abbilden [11]. Dariiber hinaus werden viele Informationen
getrennt dargestellt. Werkzeuge, die lediglich als Programmbibliotheken verfiighar sind,
bieten keine graphische Benutzeroberfliche [10, 12]. Wenn Programmierkenntnisse fehlen,
grenzt dies die Usability (dt. Benutzerfreundlichkeit) fiir viele Wissenschaftler ein [13,
14, 15].

Aus diesem Grund wird Potential in Virtual Reality (VR)-Technologien gesehen, die zum
einen Informationen in der dritten Dimension abbilden konnen und zum anderen Inter-
aktionen mit den dargestellten Einheiten erméglichen [16, 17]. Derartige Anwendungen

sind h#ufig intuitiver und steigern zudem das Engagement! [18, 19].

1.1 Zielsetzung

Ziel dieser Arbeit ist die Konzeption und Entwicklung einer eigenstandigen VR-Anwendung
als Proof of Concept, genannt MicroLabVR, die raumzeitliche Mikrobiomdatensétze
einlesen und visualisieren kann. Diese Anwendung soll auf die bestehenden Méngel in
der Visualisierung und Benutzerfreundlichkeit aktueller Tools eingehen. Um geeignete
Daten bereitzustellen, wird ein passendes Simulationstool zur Mikrobiommodellierung
ausgewahlt, das die Erstellung solcher Datenséitze ermoglicht. Bei der Entwicklung der
Anwendung liegt der Fokus auf der Umsetzung effektiver Methoden zur Visualisierung
wissenschaftlicher Daten sowie auf der Einhaltung bewéhrter Prinzipien des User-Interface

(UI)- und User-Experience (UX)-Designs, um die Benutzerfreundlichkeit zu optimieren.

'Mehr zu Situated Learning: https://ijiet.org/papers/48-R017.pdf (letzter Zugriff 22.10.2024)
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Es sollen die folgenden Forschungsfragen beantwortet werden:

e Welche Visualisierungsmethoden eignen sich am besten, um die verfiigbaren Mikro-

biomdaten in einer VR-Umgebung anschaulich darzustellen?

e Welche spezifischen Vorteile bietet eine VR-Anwendung im Vergleich zu herkommlichen

Desktop-Anwendungen fiir die Darstellung von Mikrobiomdaten?

e Welche zentralen Prinzipien des UI- und UX-Designs sind bei der Entwicklung einer

VR-~Anwendung zu beriicksichtigen?

e Welche technischen Herausforderungen ergeben sich bei der Entwicklung einer

solchen Anwendung, und welche Losungsanséitze sind dafiir geeignet?

1.2 Inhalt

Kapitel 2 erlautert zunéchst die fiir diese Arbeit relevanten biologischen und technischen
Grundlagen. Im Anschluss wird der aktuelle Forschungsstand (siehe Kapitel 3) zu beste-
hender Software der Mikrobiommodellierung, zu géingigen Methoden der mikrobiellen
Datenvisualisierung sowie zu wichtigen Verfahren und Leitlinien des Ul- und UX-Designs
aufgezeigt. Danach folgt die Konzeption in Kapitel 4. Hier wird beschrieben, wie die
mikrobiellen Datensétze erzeugt und welche Methoden der Datenvisualisierung in der VR-
Anwendung gewéhlt werden sollen. Darauf folgt die Implementierung der VR-Anwendung
in Kapitel 5 und die damit verbundene Performance-Optimierung. Kapitel 6 beschreibt
die Limitationen der Anwendung und welche Bedeutung diese fiir die Datensatzgrofie
haben. Anschlielend wird die Arbeit mit einer Diskussion in Kapitel 7 fortgesetzt, um
die Ergebnisse zu reflektieren. Die Arbeit schliefit mit einem Fazit und einem Ausblick

zur zukiinftigen Forschung innerhalb der Thematik ab (siehe Kapitel 8).



2 Theoretische Grundlagen

Die zum Verstéindnis notwendigen Grundlagen lassen sich in biologische und technische
Aspekte unterteilen. In diesem Zusammenhang werden grundlegende Konzepte behandelt,
die fiir das gesamte Thema relevant sind. Zudem werden wichtige Fachbegriffe definiert,

um ein einheitliches Versténdnis zu gewéhrleisten.

2.1 Biologische Grundlagen

Hauptaugenmerk dieser Arbeit ist die Darstellung einer modellierten Gemeinschaft von
Mikroorganismen. Diese Visualisierung soll helfen, das zugrundeliegende Mikrobiom zu
analysieren und zu verstehen. Was jedoch ist ein Mikrobiom? Welche Rolle spielt es fiir
den Menschen und seine Umwelt? Warum wird sich iiberhaupt mit ihm befasst und

welche elementaren Methoden zur Modellierung gibt es?

2.1.1 Das Mikrobiom

In der Literatur iiber die Analyse von mikrobiellen Gemeinschaften werden die Begriffe
Mikrobiom und Mikrobiota héufig synonym verwendet. Zur Fehlverwendung hat ins-
besondere das nachléssige Festhalten von Forschungsergebnissen beigetragen. Manche
Fachartikel verwenden die Begriffe gleichwertig, obwohl definierende Unterschiede vorlie-
gen [20]. Diese Arbeit folgt stets den nachstehenden Definitionen.

Die Mikrobiota bezeichnet die Gemeinschaft aller lebenden Mikroorganismen, wie Bakte-
rien, Archaeen, Pilze, Algen usw., die das Mikrobiom bilden [20]. Es sei an dieser Stelle
anzumerken, dass Meinungsverschiedenheiten dariiber herrschen, ob organische Struk-
turen, wie Viren, auch zur Mikrobiota gehoren, da sie keine lebenden Mikroorganismen
sind [20, 21, 22]. Diese Diskussion eriibrigt sich jedoch, sobald das gesamte Mikrobiom
adressiert wird. Dieses umfasst namlich die Gesamtheit aller Genome und Molekiile,
mitunter Metabolite der Mikroorganismen sowie des Wirts. Diese Definition bezieht
Viren und andere extrazelluldare Strukturen ein, weist sie aber nicht der Mikrobiota zu
(22, 23].

2.1.2 Bedeutung der Mikrobiomforschung

Das soeben benannte steigende Forschungsinteresse am Verstédndnis von Mikrobiomen
hat verschiedene Ursachen. In den vergangenen Jahrzehnten konnte die Wichtigkeit

von mikrobiellen Gemeinschaften in der Natur, aber auch beim Menschen, zunehmend



festgestellt werden. Denn in allen Okosystemen, sei es der Boden, das Wasser oder der
Mensch, kommen Mikrobiome in unterschiedlichen mikrobiellen Zusammensetzungen vor.
Von Bedeutung ist, dass der Wirt durch eine Storung der Gemeinschaft, resultierend in
einer Dysbiose, an Erkrankungen und Storungen leiden kann. Dies wiederum stort das
Gleichgewicht des betroffenen Okosystems [1]. Hier spielt das Mikrobiom-Engineering
eine tragende Rolle. Diese noch junge und sich entwickelnde Methodik erlaubt es, Mikro-
biome zu modifizieren, um deren fehlendes Gleichgewicht wiederherzustellen, was, je nach
Anwendungsgebiet, einen positiven Effekt auf die Gesundheit des Wirts haben kann [1].
Die Mikrobiomforschung selbst entwickelte sich aus der Untersuchung von Umweltmikro-
biomen. Sie bildet eine vielfdltige Grundlage an Einsatzbereichen, die viele Fachgebiete
verbindet [22]. So sind beispielsweise fiir den Landwirtschaftssektor neue Erkenntnisse
iiber Wechselwirkungen zwischen Pflanzenarten und ihrem Mikrobiom essentiell, um die
landwirtschaftliche Produktivitit zu steigern und mit der weltweit steigenden Nachfrage
nach Nahrung mitzuhalten [24].

Ein weiterer Grund fiir das Forschungsinteresse an Mikrobiomen ist die Erkenntnis, dass
die meisten Mikroorganismen wohltétige Aufgaben fiir den Menschen iibernehmen und
das Wirt-Mikroben-System génzlich férdern. Mikrobiome lassen sich je nach Standort
dem Darm, dem Mund, den Atemwegen und der Haut zuteilen. Deren Leistungen er-
strecken sich von der Biokonversion der von uns aufgenommenen Nahrung und den
daraus produzierten Ressourcen, bis hin zu dem Immunschutz vor Erregern [25, 26]. Das
Verstéandnis der elementaren Prozesse dieser symbiotischen Interaktionsnetzwerke und
der taxonomischen Zusammensetzung der Mikrobiota ist von grofier Bedeutung, um
Erkrankungen zu behandeln, die bei mikrobiotischer Dysbiose entstehen. Eine solche
Fehlregulation kann zu abweichenden Korperfunktionen oder Krankheiten des kardiovas-
kuldren und respiratorischen Systems oder weiteren schwerwiegenden Erkrankungen, wie
Krebs, fithren [26].

Eine tragende Rolle spielte dabei auch die Entwicklung von Untersuchungsmethoden,
welche nicht auf die Kultivierung von Gemeinschaften angewiesen sind, wie beispielsweise
der Hochdurchsatzsequenzierung, auch Next-Generation Sequencing genannt. Auf diese
Weise war es erstmals moglich, auch Mikroorganismen zu untersuchen, die im Labor
bisher nicht kultiviert werden konnten. Durch Erkenntnisse aus diesen Verfahren kénnen
Forscher nun potentiell mehr nicht-kultivierte Mikroben in den Bereich der Laboruntersu-
chungen bringen und so das Versténdnis der mikrobiellen Vielfalt und Okologie erweitern
27, 28]. Lange Zeit war die Erforschung dieser Themen zudem von der technischen Seite

stark eingeschréankt. Im Zuge des stetigen digitalen Fortschritts, resultierend in steigender



Rechenleistung von Computern und der Entwicklung von laufstarken Algorithmen, stehen
der Forschung nun Messtechniken und Méglichkeiten zur mathematischen Modellierung
zur Verfiigung. Dies ermdglicht es, mikrobielle Populationen zu analysieren, ohne sie iiber

Tage hinweg in einem Labor zu kultivieren [29, 30, 31].

2.1.3 Flux balance analysis

Eine géingige Methode zur Modellierung von Stoffwechselprozessen in Mikrobiomen ist
die sogenannte flux balance analysis (FBA) [32]. Sie fillt in die Kategorie der restriktions-
basierten Modellierung (engl. constraint-based modelling, CBM). Mit ihr kénnen Fliisse
(engl. fluxes) des zelluldren Stoffwechsels modelliert werden, um Zell-Zell-Interaktionen zu
untersuchen [33, 34, 35] und Medikamente zu entwickeln, welche in den Metabolismus von
Pathogenen eingreifen [36, 37, 38, 39]. Das Prinzip der FBA basiert auf der einfachen Dar-
stellung von biochemischen Netzwerkreaktionen durch eine stéchiometrische Matrix (siehe
Abbildung 1), in Verbindung mit Massenangaben zu beteiligten Metaboliten. Zusétzlich
kénnen weitere chemische Bedingungen, wie Substratkonzentrationen, einbezogen werden.
Neben den einschrinkenden Ober- und Untergrenzen fiir die Aufnahmefliisse, die von den
Konzentrationen abhéngen, ist das Anstreben eines maximalen Biomassewachstums eine
haufige Voraussetzung in den Modellen. Die Stoffwechselwege eines Organismus richten
sich in diesen Féllen so aus, das Ziel zu optimieren [40)].

Reaction Network Stoichiometric Matrix

Rl R2Z R} R4 R5 Ré6
R1:2A+B—C+3D

R2: A+3B—C+E A 2 1 4 1 0 0
R3: A —»2B+D+E B = 3 2 G 2 3
R4:4B—>D+A ¢ 1 1 . e 1 E
D 3 0 1 1 -1 1
R5:D+2B— C+2E
E 0 1 1 0 2 -4

R6: C+4E —3B+D L ]

Abbildung 1: Ein Reaktionsnetzwerk mit der reprasentierenden stéchiometrischen Matrix.
Rn sind die Reaktionen, Buchstaben A bis E sind die in den Reaktionen
beteiligten Metabolite [41]

Die Simulation selbst erfolgt letztendlich unter der Annahme eines stabilen Zustands
(engl. steady state) [32, 39, 42]. Dieser beschreibt das stabile Stadium eines Systems,
wobei, unter den gegebenen Randbedingungen, die Konzentration der Metabolite konstant
bleibt, sich also Produktion und Aufnahme ausgleichen [40]. In steady-state-Modellen

werden somit kinetische Parameter von Reaktionen vernachléssigt (siche Abbildung 2).



Das beschriebene Konzept befasst sich bis jetzt nur mit der Simulation einer Monokultur.
Mikrobiome bestehen allerdings aus einer Vielzahl von Taxa. Eine Erweiterung des
Modells auf die Community-Ebene erfordert die Berechnung einer Optimierungsfunktion
der Fliisse auf mehreren Ebenen (Bi-level optimization). In solchen Féllen erfolgt bei-
spielsweise die Optimierung der Fliisse der einzelnen Spezies und danach der Reaktionen
der gesamten Community [43]. Im Vergleich zu echten Bedingungen ist die Simulation
im steady state allerdings eher unrealistisch, da sich die Zusténde in einem System unter
standigem Wandel befinden. Um die Dynamik darzustellen, wird bei Modellen der dyna-
mischen FBA (dFBA) angenommen, dass das System aus mehreren aufeinanderfolgenden
quasi-stabilen Zustinden besteht. Bei der dFBA wird pro Zeitschritt ein quasi-stabiler
Zustand berechnet und die Anderungen zwischen diesen Zustinden modelliert, um die
zeitliche Entwicklung des Systems zu simulieren. Anderungen in dem Kontext stellen
beispielsweise Metabolitkonzentration und Flussraten dar. So lassen sich Entwicklungen
im Substratverbrauch und dessen Produktion sowie das Populationswachstum analysieren
(sieche Abbildung 2) [44].

Eine letzte Erweiterung beriicksichtigt die rdumliche Entwicklung einer mikrobiellen
Gemeinschaft. Hierzu wird der Raum diskretisiert dargestellt. Es wird angenommen,
dass innerhalb jeder Gitterzelle eine homogene Durchmischung vorliegt. Zwischen den
Kompartimenten existieren Diffusionsparameter, die den Austausch von Substanzen
untereinander ermdoglichen [45]. Dadurch entstehen Flussgradienten, welche die Substrat-
verteilung und -entwicklung im Raum beschreiben (siche Abbildung 2) [10, 46].

Der Algorithmus durchlduft zwei Schritte: Zunéchst wird der Zustand in jeder Gitterzelle
aktualisiert, wobei die Aufnahme von Stoffen und die Biomasseproduktion beriicksichtigt
werden. Im Anschluss werden globale Prozesse beriicksichtigt. Es konnen Stoffe zwischen
den Gitterzellen diffundieren und Zellen migrieren. Die Menge an diffundierten Stoffen

wird teilweise anhand der bestehenden Gradienten bemessen [45].
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Abbildung 2: Eine Ubersicht iiber die Arten von restriktionsbasierten Modellen (adaptiert
von [47])

2.1.4 Agentbasierte Modellierung

Wihrend FBA-Modelle eher der Losung eines Optimierungsproblems von Populationen
und héaufig ganzer Gemeinschaften dienen, geht es bei der agentbasierten Modellierung
(ABM) um die Simulation einzelner Organismen einer Population. Der Fokus liegt hier
nicht auf der Untersuchung von mikrobiellen Stoffwechselprozessen, sondern auf der
Analyse des Verhaltens und der Interaktionen der Teilnehmer. Mit der ABM werden
Organismen als Individuen beriicksichtigt, wodurch Kenntnisse iiber lokale Zwischendy-
namiken erzeugt werden konnen. Diese Individuen, auch Agenten genannt, sind eigene
Datenobjekte mit eigenen Zusténden, an die gewisse Eigenschaften, Verhaltensweisen
und Interaktionen gekniipft sind [48, 49, 50, 10]. Dies ist ebenso ein Unterschied zur
FBA, welche lediglich auf stochiometrischen Daten basiert. Wie Agenten sich in der



Simulation verhalten, wird von Regeln gelenkt, die dem System zugewiesen werden. Diese
Rahmenbedingungen erlauben es, komplexe Dynamiken in einer Population mit den
Eigenschaften der einzelnen Organismen zu untersuchen. Neben derartigen Dynamiken
konnen auch raumszeitliche Prozesse wie Gradienten von Substraten analysiert werden
[51, 52].

2.2 Technische Grundlagen

Die Umsetzung der Mikrobiomvisualisierung erfolgt mittels einer VR-Applikation. Wahrend
diese Technologie in vielerlei Hinsicht aus der Unterhaltungsbranche durch Videospiele

bekannt ist, findet sie auch Beachtung in wissenschaftlichen Kontexten.

2.2.1 Virtual Reality und ihre Anfinge

VR bezieht sich auf die Simulation und zeitgleiche Wahrnehmung einer scheinbaren
Realitéit und ihrer physischen Eigenschaften, welche in Echtzeit auf einem Computer
generiert wird. Diese simulierte Wirklichkeit ist fiir den Trager eines Head-Mounted-
Displays (HMD) interaktiv. Wahrend einer derartigen Simulation ist der Anwender, je
nach Setting, génzlich visuell, ggf. auch auditiv von seiner realen Umgebung getrennt
[53].

Erste Konzeptauffassungen von VR soll Stanley G. Weinbaums in seiner Science-Fiction
Kurzgeschichte ,,Pygmalion’s Spectacles® 1935 verfasst haben, wie manche Quellen be-
richten [54, 55]. Konkrete Entwicklungen waren erst zwei Jahrzehnte spéter mit Morton
Heiligs ,,Sensorama“ zu finden. Das Sensorama war eine Art Kino-Kabinett fiir eine
Person. Es zeigte kleine Kurzfilme und adressierte dabei alle fiinf Sinne. Umgesetzt
wurde diese Apparatur mit stereophonischen Lautsprechern und einem dreidimensionalen
(3D)-Display fiir das Stereosehen. Zudem hatte das Sensorama eine vibrierende Sitzfliche
und einen Ventilator sowie Gefiafie, welche Geriiche verspriihten [54, 56].

Der amerikanische Elektrotechniker und Informatiker Ivan Sutherland gilt als der Erfinder
des ersten funktionstiichtigen HMDs, welches die digitale mit der realen Welt verkniipft.
Er entwickelte es Ende der 1960er Jahre am Massachusetts Institute of Technology [57,
58]. Es war das erste HMD mit Head-Tracking. Allerdings war es so schwer, dass es von
einer Montur an der Decke getragen werden musste. Deshalb hatte es auch den Namen
»oword of Damocles” (dt. Damoklesschwert) [54]. Aus heutiger Sicht ist Sutherlands
Erfindung in die Augmented Reality einzuordnen, da es das Blickfeld des Nutzers nur

erweitert und nicht ersetzt.



Nach Weinbaums Kurzgeschichte trat der Begriff ,Virtual Reality” das erste Mal
iiberhaupt 1982 in dem Science-Fiction-Roman ,, The Judas Mandala“ von Damien
Broderick auf [59, 60]. In der Fachliteratur wird jedoch Jaron Lanier als Préger des
Begriffs und Pionier der Technik genannt [53, 61, 62]. Als Pionierleistung in der Ent-
wicklung der VR gilt das von ihm Ende der 1980er Jahre entwickelte EyePhone. Dieses
HMD verfiigt iiber zwei Liquid Crystal Display (LCD)-Monitore und ermoglicht es dem
Tréger, die virtuelle Umgebung stereoskopisch zu erleben [63]. Durch Eingabegerite wie
DataGloves und DataSuits kann der Trager mit dieser Umgebung interagieren. Laniers

Innovationen waren wegweisend fiir spatere VR-HMDs [62].

2.2.2 Immersion

Das Ziel der VR ist eine vollstdndige Immersion des Nutzers. Immersion beschreibt den
Effekt, virtuelle Reize als real wahrzunehmen, wodurch Stimuli aus der echten Welt
ausgeblendet werden. Dadurch versinken die Nutzer vollstédndig in der Simulation [53, 64].
Dieser Effekt beschréankt sich allerdings nicht nur auf das Sehen und Héren, sondern auf
alle Sinnesreize. Die iibermittelten Signale der menschlichen Sinne beeinflussen zudem
die Wahrnehmungen im Gehirn in unterschiedlichem Mafle, was sich auf die Immersion
auswirkt. Dabei haben das Sehen (83 %) und das Horen (11 %) den groBten Einfluss
auf die wahrgenommenen Sinneseindriicke. Anschliefiend folgen der Geruchssinn (3,5 %),
der Tastsinn (1,5 %) und zuletzt die Signale, die durch den Geschmackssinn (1,0 %)
entstehen [65]%.

2.2.3 Prasenz

Mit Préasenz wird im Kontext der VR das maximale Gefiihl von Immersion beschrie-
ben. Der Nutzer empfindet sich in einem Stadium der vollstéindigen Integration in die
Simulation und nimmt sie als die echte Realitdt wahr. Jedoch ist das Gefiihl der Prasenz
von mehreren Faktoren abhingig. So kann das verwendete VR-Equipment durch die
Echtheit der {ibertragenen Sinnesreize iiberzeugen, die Simulation selbst jedoch das
Erlebnis zunichtemachen. Die Forscher Lombard und Ditton [66] haben dabei folgende
Kategorien festgelegt:

1. Presence as social richness beschreibt, wie gut soziale Interaktionen umgesetzt

werden.

2Braem 2004, S. 192, Linxweiler 2004, S. 49 sowie Schubert/Hehn 2004, S. 1248 zitiert in [65]



2. Presence as realism beschreibt, wie realistisch Objekte und andere Komponenten

der Realitéit dargestellt werden.

3. Presence as transportation beschreibt das Gefiihl des Nutzers, an einen virtuellen
Ort transportiert zu werden, wie es sich anfiihlt, dass ein anderer Ort zu ihm

gebracht wird, oder dass ihn weitere Nutzer an einen Ort begleiten.

4. Presence as immersion beschreibt, wie erfolgreich die verwendete Technik (HMDs,

Controller, Audiokopfhorer etc.) die sensorischen Eindriicke {ibermittelt.

5. Presence as social actor within medium beschreibt, ob die Nutzer auf menschendhnliche

Personen und Avatare reagieren, als wéren sie reale soziale Akteure.

6. Presence as medium as social actor beschreibt, welche sozialen Reaktionen die Nut-
zer auf iibermittelte Nachrichten dieser Medien reagieren; dhnlich dem bekannten

,» Turing-Test“ von Alan Turing [67].

Thornson et al. schreiben passend dazu: ,Die Présenz ist somit ein psychologisches
Phénomen, das im menschlichen Geist stattfindet und nicht in der spezifischen Technologie.
Die Technologie ist lediglich ein Mittel, um diesen Geisteszustand zu erreichen [68,
Ubers. d. Verf., S. 62].

2.2.4 Cybersickness

Cybersickness ist eine Form des Unwohlseins, welche manchen Nutzern von VR-Simulation
widerfiahrt. Dabei empfinden sie Symptome wie Kopfschmerzen, Schwindel, Gleichge-
wichtsstorungen, Desorientierung, Ubelkeit, Erbrechen, Belastung der Augen oder Schwit-
zen [69]. In der Regel verschwinden die Symptome nach Absetzen des VR-Headsets
wieder, konnen aber auch Stunden [70] bis Tage [71] andauern.

Es bestehen mehrere Theorien, wie diese Krankheit hervorgerufen wird. Die am weitesten
akzeptierte Theorie ist die ,,Sensory Conflict Theory* [72]. Sie benennt die Ursache darin,
dass ein Widerspruch zwischen dem Empfinden des Vestibularorgans und des visuellen
Inputs herrscht. Eine Person, die in der VR-Simulation bewegt wird, nimmt die Bewegung
nur visuell wahr, das Vestibularorgan verspiirt jedoch keine physische Bewegung — ein
Konflikt entsteht [69]. Entwickler konnen Cybersickness zu einem gewissen Grad vor-
beugen, indem ihre Anwendungen fliissig, mit vielen Bildern pro Sekunde (FPS) laufen,
und dynamische Bewegungen der Umgebung und des Nutzers reduziert werden. Auf
diese Weise kann verhindert werden, dass eine Verzogerung zwischen Bewegung und Bild

herrscht, welche andernfalls den ungewollten Effekt hervorrufen koénnte [73].
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2.2.5 Meta Quest 3

Um eine VR-Anwendung zu testen und zu debuggen (dt. fehlerbereinigen), muss wéhrend
der Entwicklung ein geeignetes HMD verwendet werden. Zur Umsetzung dieser Arbeit
wird die Meta Quest 3 in der 512 GB Speicherplatz-Variante von der Firma Meta benutzt.
Sie besitzt zwei Pancake-Linsen mit je einer Displayauflosung von 2.064 x 2.208 Pixeln.
Das Sichtfeld betrégt horizontal 110 Grad und vertikal 96 Grad. Sie verfiigt iiber vier
Aktualisierungsraten: 72 Hz, 80 Hz, 90 Hz und 120 Hz. Angetrieben wird sie von einem
Snapdragon XR2 Gen 2-Prozessor der Firma Qualcomm [74, 75].

Die Meta Quest 3 ist eine Standalone-Brille und macht vom Inside-Out-Tracking Ge-
brauch. Derartige HMDs besitzen eingebaute Kameras, welche die Umgebung aufnehmen
und anhand dieser Daten ihre Position und Ausrichtung erfassen (siehe Abbildung 3a).
Dieses Verfahren ist anders als Brillen mit Outside-In-Tracking. Hier tracken im Raum
fest montierte Basisstationen die Infrarotsignale der Brille und Controller (siche Abbil-
dung 3b). Dadurch wird der Simulationsraum von den Basisstationen begrenzt. Dieses
Trackingverfahren wird in der Regel von PC-VR-Brillen genutzt, dessen Kabelverbin-
dungen zum PC erneut die Bewegungsfreiheit einschrianken [75, 76]. Deshalb wurde sich

bewusst fiir die Nutzung der derzeitigen State-of-the-Art Standalone-Brille entschieden.

Na S a7
.@. '@.
o)

(a) Inside-Out-Tracking (b) Outside-In-Tracking

Abbildung 3: Vergleich der beiden Trackingmethoden: Inside-Out-Tracking vs. Outside-
In-Tracking (eigene Darstellung)

Die Meta Quest 3 verfiigt iiber einen Sicherheitsmechanismus, in dem die Grofle und
Position des Simulationsraums vordefiniert wird. Uberschreitet der Nutzer diese festgelegte
Grenze, schaltet die Brille den VR-Modus ab und wechselt zum ,,See-Through-Modus*,
sodass die reale Umgebung gezeigt wird. Diese Methode soll Zusammenstoe mit Objekten

verhindern, um so Hardware- und insbesondere menschlichen Schaden zu vermeiden.
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2.2.6 Blender

Blender ist eine open source 3D-Graphiksoftware zur Modellierung von 3D-Modellen und
zur Erstellung von Texturen, Animationen und ganzen Simulationen. Die Software wird
héufig im Bereich der VR-Entwicklung angewandt, um benutzerdefinierte Modelle zu
erstellen, welche in verschiedene Dateiformate exportiert und in Unity oder in anderen

Engines importiert werden kénnen [77].

2.2.7 Unity Game Engine

Die Unity Game Engine ist eine Echtzeit-Entwicklungsplattform fiir zweidimensionale
(2D)- und 3D-Anwendungen [78]. Sie ermoglicht die Entwicklung von Anwendungen fiir
Plattformen wie Windows, iOS, Linux, Android und auch VR-Gerite. Unity bietet eine
Graphik-Engine, welche das Rendering von 2D- und 3D-Graphiken in Echtzeit erlaubt. Die
Engine enthélt vorgefertigte Render Pipelines, die, je nach Belieben und Anforderungen
an die Anwendung, ausgewéhlt werden kénnen und sich auf die Performance und Echtheit
der Graphik auswirken [79]. In Unity ist ebenfalls eine Physik-Engine integriert, welche
beispielsweise Kollisionen und Bewegungen von Objekten realistisch umsetzt [80]. Scripts
(dt. Skripte) werden in Unity genutzt, um das Verhalten von Objekten und Regeln in
der Simulation zu steuern [81]. Sie werden in der Programmiersprache C# geschrieben.
Der Unity Asset Store ermoglicht dem Entwickler, eine Vielzahl vorgefertigten Assets
zu integrieren. Dazu gehoren 2D- oder 3D-Modelle, Texturen, Sounds, Add-Ons und
Templates [82].

Unity Scenes

Scenes (dt. Szenen) in Unity sind die Umgebungen, in denen sich der Nutzer wiahrend
der Simulation befindet. Sie enthalten alle Bausteine und Assets der Umgebung [83].
Eine Unity-Anwendung kann aus einer oder mehreren Scenes bestehen, die untereinander
verkniipft sind. Standardmé&fig enthélt eine neue Scene lediglich eine Kamera und eine
Lichtquelle. Weitere GameObjects (siehe Kapitel 2.2.7) konnen je nach Anforderungen
hinzugefiigt werden. Unity bietet auch Template-Scenes fiir Projekte an. Als VR-Template
(sieche Abbildung 4) liefert Unity beispielsweise ein Tutorial Framework mit vorinstallierter
Universal Render Pipeline (URP), welche als performante Render Pipeline fiir VR~
Anwendungen gilt sowie Software-Packages wie dem XR Plug-in Management (siehe
Kapitel 2.2.7) und dem XR Interaction Toolkit (sieche Kapitel 2.2.7) [83].

12



Abbildung 4: Unity VR-Template mit GameObjects und Ul-Elementen, mit konfigurierten
Interaktionsmoglichkeiten (eigene Darstellung)

Unity GameObjects

Alle Objekte, die in einer Scene vorkommen, sind Instanzen der Klasse GameObject
[84]. Die Datenstruktur ermdglicht die Verwaltung dieser Objekte iiber Components (dt.
Komponenten, siehe Kapitel 2.2.7). Components kénnen beispielsweise das Aussehen
und das Verhalten von GameObjects steuern. Entwickler konnen durch Methoden der
Klasse GameObject die GameObjects der Scene manipulieren und bearbeiten, indem
sie ihren Status &ndern, dessen Components und Werte anpassen und sie miteinander

kommunizieren lassen [84].

Unity Components

Funktionelle Eigenschaften von GameObjects werden in Unity von Components verwaltet
[85]. Ein GameObject kann mehrere Components haben. Die Funktionen von Scripts
werden an GameQObjects iibertragen, indem sie als Components hinzugefiigt werden.
Weitere Components konnen z. B. Audioquellen, Materials (dt. Materialien) und ein
sogenannter Rigid Body (dt. starrer Korper) sein, wenn das GameQObject von der Physik-
Engine beeinflusst werden soll.

Eine wichtige Component ist der Transform. Hiervon kann ein GameObject nur eins
besitzen. Der Transform regelt die Position, Rotation und Skalierung der Objektinstanz
(sieche Abbildung 5). Er unterscheidet sich insofern von anderen Components, als dass ein

GameObject nicht mehrere Transforms besitzen und er auch nicht entfernt werden kann.

13



Transform

Abbildung 5: Die Transform Component eines GameObjects (eigene Darstellung)

XR Plug-in Management

Das XR-Plugin-Management ist ein Softwarepaket von Unity, welches das Unity-Projekt
fiir die Integration und Nutzung von VR-Hardware befdhigt. Es liefert dem Entwickler
zudem eingebaute Ul-Elemente mit Schnittstellen zu VR-Controller-Eingaben [86]. Fiir
die Meta Quest 3 sind zusétzlich die Installationen der Meta XR Unity Package Manager

Pakete aus dem Asset Store notig, welche das veraltete Oculus Integration Paket ablosen.

XR Interaction Toolkit

Fiir Interaktionen mit Benutzeroberflichen und GameObjects kann das XR Interaction
Toolkit genutzt werden [87]. Dieses Plug-in liefert ein Framework fiir Controllereingaben
von VR-Geriten, die an mehrere Hersteller angepasst sind. Uber konfigurierte Scripts, die
den GameObjects als Component hinzugefiigt werden konnen, werden dem VR-Nutzer
das Auswiéhlen und Greifen der 3D-Objekte, verbunden mit vibrotaktilem Feedback,
ermoglicht. Das Add-on bietet ein einfaches Setup der VR-Spielerkomponente, dem XR
Rig. Controller bekommen hierbei einen Ray Caster zugewiesen, welcher Interaktionen
mit 3D-Objekten und Ul-Elementen indiziert [87].

Unity User Interfaces

In Unity besehen Uls aus mehreren GameObjects. Den Grundbaustein bildet ein Canvas
(dt. Leinwand), welches alle weiteren Ul-Komponenten als hierarchische Child-Objects
enthélt [88]. Je nach Zielsetzung konnen verschiedene Elemente in dem Bereich des
Canvas platziert werden. Diese Elemente unterteilen sich in visuelle Komponenten und
interaktive Komponenten. Textfelder und Bilder gehoren zu den visuellen Komponenten.
Sie eignen sich dazu, andere Ul-Elemente zu beschreiben, ihnen Symbole zuzuschreiben,
Informationen zur Anwendung zu liefern, oder den Hintergrund der Benutzeroberflache
anzupassen [89]. Interaktive Komponenten sind Buttons (dt. Knépfe), welche Methoden
von Scripts aufrufen konnen, die das Ul und Funktionen der Simulation steuern. Toggles

(dt. Kippschalter), besser bekannt als Checkboxen, kénnen nur die bindren Werte ,ist
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an“ (true) oder ist aus“ (false) annehmen. In Scripts konnen auf diese Weise Aktionen
durchgefiihrt werden, die auf der Wertédnderung der Toggles basieren. Slider (dt. Schieber)
nehmen einen numerischen Wert zwischen einem definierten Minimum und Maximum an.
Hierbei kann ausgewihlt werden, ob der aktuelle Wert kontinuierlich oder in diskreten
Abstédnden gewéhlt werden kann. Ebenso wie beim Toggle kann auf Wertédnderungen
reagiert werden. Auf dhnliche Weise funktionieren Dropdowns (dt. Auswahllisten), deren
Wert sich auf eine Liste von Optionen beschrénkt. Diese erlduterten Ul-Komponenten
konnen innerhalb einer Scroll View (dt. Bildlaufansicht) positioniert werden, um die

Elemente auf einer begrenzten Flidche verfiigbar zu machen [90].
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3 Aktueller Stand von Forschung und Technik

Die Forschung an mikrobiellen Populationen in den vergangenen Jahrzehnten hat die
Bedeutung von Mikrobiomen fiir die Umwelt und die Gesundheit des Menschen gezeigt
[10]. Das menschliche Mikrobiom ist ein lebenswichtiger Teil unseres Organismus und
verantwortlich fiir den Erhalt unserer Gesundheit. Abnormale Zusammensetzungen
werden mit verschiedenen Erkrankungen des Menschen assoziiert. So kann eine Stérung
des Mikrobioms zu Ubergewicht, Krebs, kardiovaskuldren Erkrankungen, Parkinson oder
auch Depressionen fithren [91].

Bereits im neunzehnten Jahrhundert war den Mikrobiologen Robert Koch und Louis
Pasteur bekannt, dass verschiedene Spezies fiir infektiose Krankheiten urséchlich sind.
Der Fokus auf die gesundheitlichen Auswirkungen von Systemen verschiedener Mikroben
und ihrem Zusammenspiel in einer Gemeinschaft wurde erst Anfang der 2000er gelegt
[92].

Derzeitige Methoden, um Kompositionen von Mikroorganismen und deren Funktion zu
untersuchen, sind unter anderem die Metagenomik [2, 3|, die funktionelle Metagenomik
(93], die Metatranskriptomik [4, 5], die Metaproteomik [6] und die Metabolomik [7, 94].
Viele dieser Methoden erlauben nur eingeschrénkte Kenntnisse {iber die zugrundeliegenden
Funktionen des betrachteten Mikrobioms. Insbesondere individuelle und gemeinschaftliche
Stoffwechselfunktionen der Spezies und Wechselwirkungen untereinander werden selten
ermittelt. An dieser Stelle haben mathematische Modelle ihr Potential erwiesen, um

komplexe Systeme, wie Mikrobiome, zu untersuchen |7, 8, 9].

3.1 Software zur Mikrobiommodellierung
3.1.1 Restriktionsbasierte Modellierungssoftware

Modelle im Kontext der CBM haben sich bewéhrt, Stoffwechselnetzwerke von mikrobi-
ellen Gemeinschaften zu simulieren. Sie bieten die Moglichkeit, Interaktionen zwischen
beteiligten Mikroorganismen und dem Wirt zu untersuchen und Reaktionswege zu ver-
stehen [95].

Genomweite Stoffwechselmodelle (GEMs) bilden die Grundlage fiir restriktionsbasierte
Modelle. Sie beinhalten alle biochemischen Reaktionen eines Organismus und dienen als
eine mathematische Représentation dessen Stoffwechselnetzwerks. Die stochiometrische
Matrix, wie sie in Kapitel 2.1.3 zur FBA erldautert wurde, bildet die wichtigste Kompo-
nente eines solchen GEMs. Diese mathematische Darstellung hélt die stochiometrischen

Beziehungen zwischen den Metaboliten und den biochemischen Reaktionen fest [7].
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Wiéhrend sich manche Modelle auf die Optimierung einer Spezies fokussieren, erweitert
MICOM (kurz fir: Microbial Community) die Herangehensweise der Stoffwechselm-
odellierung auf die Gemeinschaftsebene [96]. Das Modell berticksichtigt unter anderem
Abundanzen, um den Verbrauch von Metaboliten préaziser darzustellen. Denn die logi-
sche Schlussfolgerung ist, je abundanter eine Spezies, desto groer ist die Aufnahme von
prasenten Stoffen und die Abgabe von Endprodukten. Fiir eine bessere Vorhersage wurden
des Weiteren realistische Informationen {iber die Erndhrung einbezogen. Die Optimierung
erfolgt, wie in Kapitel 2.1.3 erldutert, auf zwei Wegen. MICOM optimiert nicht nur das
Wachstum einzelner Mikroben, sondern das kollektive Wachstum der Gemeinschaft. In
dieser Berechnung wird die Teilung von Ressourcen untereinander sowie der Austausch
von Endprodukten beriicksichtigt (Cross-Feeding) [96].

Diener et al. [96] testeten ihr Modell an Daten von 186 Testpersonen unter der Annahme
einer typisch westlichen Erndhrung. Die Kohorte bestand aus Diabetespatienten und
einer Kontrollgruppe. Das Ergebnis war, dass Bakterien entlang der Gruppen starke
Variationen im Wachstum aufwiesen. Zwischenmikrobielle Interaktionen waren spezi-
fisch fiir die jeweiligen Gemeinschaften. Es iiberwogen kompetitive Wechselbeziehungen,
was auf Konkurrenz um begrenzte Ressourcen hinweist. Das Modell zeigte zudem, dass
Darmspezies, welche an der Aufrechterhaltung der Gesundheit beteiligt waren, eine
dominierende Menge an Interaktionen aufwiesen. Zudem wurde unter den Diabetikern
die erwartete geringere Produktion von kurzkettigen Fettséduren festgestellt.

Zwar ermoglicht die FBA die Vorhersage metabolischer Fliisse und Wachstumsraten
innerhalb einer mikrobiellen Gemeinschaft unter der Annahme eines steady-states, jedoch
erlaubt dies nicht die Betrachtung der dynamischen Verdnderungen, die iiblicherweise in
einem Mikrobiom vorkommen. COMETS (kurz fiir: computation of microbial ecosystems
in time and space) hat die dFBA (siehe Kapitel 2.1.3) als Grundlage, wodurch sich
zwar die metabolischen Abldaufe innerhalb der Zelle im steady-state befinden, jedoch die
Abundanzen der Organismen und das Aufkommen der Metabolite dynamisch sind. Auf
diese Weise konnen zeitliche Verdnderungen in der Population beobachtet und studiert
werden [97].

Zu den Funktionen von COMETS gehort in erster Linie die Simulation des Bakterienwachs-
tums. Diese Funktion wurde gezeigt, indem die Entwickler den bekannten Versuch von
Varma und Palsson [98] zur Untersuchung von Escherichia coli nachbildeten. COMETS
erlaubt ebenfalls die Simulation in Chemostat, wodurch gleichbleibende Bedingungen
gewihrleistet werden. Ein weiteres Feature ist, dass die Eigenschaften der Umgebung

gedndert werden konnen, wie z. B. die Beriicksichtigung des Tag-Nacht-Zyklus. Dies
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bietet sich besonders an, um Organismen zu untersuchen, welche Photosynthese betreiben
[99]. Weitere Prozeduren bieten z. B. die Simulation mit extrazelluliren Reaktionen und
die Simulation von evolutionéren Prozessen [97].

Eine Limitation von COMETS ist, dass es die Einschrankungen der FBA, wie die fehlende
Genregulation, iibernimmt. Dadurch ist es nicht moglich, Anderungen an der Genex-
pression dynamisch vorzunehmen. Ebenfalls kénnen die fix zu wahlenden Zeitschritte
numerische Fehler verursachen. Zur Minimierung der Fehleranfilligkeit sollten die Zeit-
schritte daher klein genug gewahlt werden. Eine Simulation dauert typischerweise 30
Minuten bis wenige Stunden. Werden die Parameter jedoch zu klein gewihlt, konnen die

Simulationszeiten mehrere Tage betragen [97].

3.1.2 Agentbasierte Modellierungssoftware

Wie bis jetzt gezeigt wurde, hat sich die CBM bewé&hrt, Stoffwechselprozesse mikrobieller
Gemeinschaften zu untersuchen und zu verstehen. Dabei spielt insbesondere die FBA
eine tragende Rolle. Anwendungsfille der ABM beziehen sich eher auf komplexe Interak-
tionsdynamiken zwischen Mikroorganismen, da sie die Aktivitdten einzelner Individuen
der Population erfassen [10].

MatNet kombiniert die beiden Modellierungsmethoden CBM und ABM, wodurch sich
lokale Interaktionen von Mikroorganismen in einer Gemeinschaft simulieren lassen. Dabei
beschrankt sich das Tool auf Monokulturen. MatNet ist eine Erweiterung von MATLAB-
NetLogo und bringt neue Funktionen fiir den Datenaustausch zwischen NetLogo und
MATLAB [12].

Am Beispiel des Pathogens Pseudomonas aeruginosa zeigten Biggs und Papin [12] die
Wichtigkeit einer solchen Softwareerweiterung. Sie reproduzierten die erforschte Struktur
des Biofilms von P. aeruginosa, welche durch die eingeschrinkte Diffusion von Sauer-
stoff entsteht. Abbildung 6 zeigt die Entwicklung und den Aufbau des Biofilms. Sie
verdeutlicht den Abfall von Sauerstoff, je tiefer in die Schleimschicht eingedrungen wird.
Nur an der sauerstoffreichen, blau gefarbten Oberfliche, hiatten Zellen die Moglichkeit,
Proteinbiosynthese zu betreiben.

Bauer et al. [10] haben sich ebenfalls der Aufgabe gewidmet, beide Ansétze zu verkniipfen
und das R-Paket BacArena?® veroffentlicht. Das Paket erweitert den Ansatz von MatNet,

polykulturelle Gemeinschaften zu modellieren.

3https://cran.r-project.org/src/contrib/Archive/BacArena (letzter Zugriff 01.06.2024)
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Abbildung 6: (A) Wachstum des Biofilms (Zeitpunkte entsprechen 5-Minuten-Intervallen)
(B) Zeitpunkt 2000 des Biofilmmodells (C) In-vitro-Querschnitt des P.
aeruginosa-Biofilms (Biggs und Papin modifizierten die Abbildung von Xu
et al. [100]) [12]

Der Simulationsbereich von BacArena ist ein zweidimensionales Gitter, auf dem die
einzelnen Mikroorganismen verteilt werden (siehe Abbildung 7). Wihrend der Simulation
kann sich die Verteilung der Organismen zwischen den zeitlichen Abschnitten dndern,
indem sie migrieren, sterben, oder sich in einer benachbarten Gitterzelle duplizieren. Auf

diese Weise werden zeitliche Dynamiken des Mikrobioms dargestellt [10].
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Abbildung 7: Die einzelnen Organismen sind auf einem 2D-Gitter verteilt [10]
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Der Umgebung sind Substanzkonzentrationen zugeordnet. Diese kénnen in einem Stoff-
wechselprozess, je nach Zustand des Organismus, aufgenommen werden. Organismen
konnen auch selbst Biomasse produzieren. Der Stoffwechsel wird fiir jeden Agenten in
der Simulation mittels der FBA und dem zugehorigen GEM berechnet, somit auch die
Menge an produzierter Biomasse. Das Paket erlaubt den Import etablierter oder benut-
zerdefinierter GEMs. Die Voraussetzung ist, dass die Modelle auf der Systems Biology
Markup Language basieren. Die Biomasse wird aus der Konzentration der Metabolite
in der Umgebung und der Position des Organismus im Simulationsbereich berechnet.
Die Metabolitkonzentration dndert sich an der betroffenen Stelle und berechnet sich aus
der Differenz von aufgenommenen und abgegebenen Metaboliten. Dadurch entsteht pro
Agent ein eigenes Stoffwechselprofil, ein sogenannter ,,metabolischer Phénotyp*“. Auf
diese Weise lésst sich auf die gegenseitige Versorgung mit Metaboliten zwischen den
Individuen zuriickgreifen [10].

Alle Simulationsschritte kénnen visualisiert werden, um sie mit bereits erhobenen Daten
aus Experimenten zu vergleichen. Abbildung 8 zeigt beispielsweise die Entwicklung von
acht Darmbakterien, welche acht Stunden lang mit einer westlichen Di&t gewachsen sind.
Jedes Symbol stellt ein Taxon dar. Passend dazu zeigt Abbildung 9 die Entwicklung der

Konzentration von Ammonium.
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Abbildung 8: Die Entwicklung von acht Darmbakterien, die acht Stunden lang mit einer
westlichen Didt wachsen (eigene Darstellung, erstellt mit BacArena)
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(a) Nach einer Stunde (b) Nach drei Stunden

(c) Nach fiinf Stunden (d) Nach sieben Stunden

Abbildung 9: Die Entwicklung der Ammoniumkonzentration im selben Simulationsbe-
reich. Je dunkler die Farbe, desto hoher die Konzentration (eigene Darstel-
lung, erstellt mit BacArena)

Die Entwickler fithren an, dass BacArena im Vergleich zu MatNet die Simulation einer
Gemeinschaft erlaubt, welche aus einer Vielzahl von Arten besteht und sich somit nicht
nur auf eine Spezies begrenzt. Zusétzlich besteht die Funktion, Kinetiken fiir Austausch-
reaktionen nach Monod zu setzen [101, 102]. Ein weiteres Merkmal ist, dass bei den
Simulationen Phénotypen beriicksichtigt werden, was die Heterogenitét der mikrobiellen
Gemeinschaften beriicksichtigt. Die Laufzeit verhélt sich nach Herstellerangaben linear
und bleibt ab einer Anzahl von 50 Spezies konstant. Unterstiitzt wird die Rechenzeit
durch eine parallele Verarbeitung der Daten. Im Gegensatz zu MatNet, bietet BacArena
als R-Paket kein graphisches UI [10]. Alle Befehle und Funktionen von BacArena sind
dokumentiert 4.

Bauer et al. [10] berichteten im selben Paper zur Entwicklung von BacArena {iber dessen
Anwendung zur Modellierung der Biofilmbildung von P. aeruginosa. Sie zeigten die diffe-
renzierte Anordnung von Individuen mit unterschiedlichen metabolischen Phénotypen,
resultierend aus der zugrundeliegenden Nahrstoffverteilung. Die Phénotypen verteilten

sich in Areale, abhéngig vom Aufkommen von Glukose, Sauerstoff, Azetat, Succinat und

“https://rdrr.io/cran/BacArena/man/ (letzter Zugriff 04.07.2024)

21


https://rdrr.io/cran/BacArena/man/

Kohlenstoffdioxid. Das Aufkommen der Phénotypen erfolgt in allen Simulationsschritten
und die Populationsgréfie korrelierte mit héheren Stoffkonzentrationen. Im selben Zuge
zeigten sie auch Cross-Feeding zwischen manchen Organismen. Genauer fanden sie heraus,
dass Endprodukte des Fermentationsprozess mancher Phénotypen zugunsten von anderen
Mitgliedern verbraucht werden und dadurch dessen Wachstum férdern [10].

In einer weiteren Simulation untersuchten sie das Verhalten von sieben Bakterienarten,
welche eine vereinfachte menschliche Darmmikrobiota darstellen sollten. Die Simulation
fithrte eine ungleichméfige Verteilung von Schleimglykanen auf. Diese bewirkte, dass
bestimmte Bereiche entstanden, die besonders gut fiir Bakterien geeignet waren, die diese
Glykane abbauen konnten. Diese Bakterien fanden dort eine optimale Umgebung, in der
sie wachsen und sich vermehren konnten. Ihre Untersuchungen deuten folglich darauf hin,
dass Gradienten, welche durch Stoffwechselprozesse entstehen, eine wesentliche Bedeu-
tung fiir die Zusammensetzung der Mikrobiota des Darms haben. Bauer et al. schlossen
daraus: ,,Dies hat wichtige Auswirkungen fiir das Verstindnis der Schleimschicht und
legt nahe, dass didtetische oder metabolische Behandlungen im Falle einer gestorten
Schleimhautmikrobiota relevanter sein konnten als Immunsuppressiva“ [10, Ubers. d.
Verf., S. 10].

3.2 Mikrobielle Datenvisualisierung

Um Daten besonders in Zeiten von ,,Big Data“ interpretieren zu konnen, ist es wichtig,
sie addquat darzustellen. Die richtige Visualisierung von Daten ist der Schliisselweg,
um die Wahrnehmung des Betrachters zu verbessern [16]. Gerade raumliche Daten,
welche den Aufbau eines Mikrobioms beschreiben, konnen auf einem Computerbildschirm
nur zweidimensional angezeigt werden. Ein Diagramm, welches den Darstellungsraum
erweitert, ist die sogenannte Heatmap (siehe Abbildung 9). Heatmaps haben den Vorteil,
dass sie nicht nur eine Flachenverteilung reprasentieren kénnen, sondern die Farbung
der Datenpunkte einen Intensitétswert indiziert. Nachteilig ist dabei, dass Relationen
zwischen den Intensitédten haufig nicht prazise interpretiert werden kénnen.

Moore et al. [103] adressierten diese typische Restriktion von Heatmaps. Sie schrieben in
ihrem Paper: ,,Die dritte Dimension bietet zusatzliche Informationsebenen, die mit einer
herkémmlichen 2D-Heatmap nicht visualisiert werden kénnen® [103, Ubers. d. Verf., S.
154]. Deshalb entwickelten sie eine Software, welche die Analyse von mehrdimensionalen
Daten iiber das menschliche Mikrobiom erméglicht. Sie integrierten in ihre Anwendung
auch die Option einer Stereoansicht, welche eine intensivere Tiefenwahrnehmung mit

3D-fahigen Monitoren erlaubt.
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Die Unterscheidung zwischen Korrelation und Kausalitét ist eine zentrale Herausforde-
rung bei der Analyse von Daten. Wie Garg et al. [104] betonen, ist diese Differenzierung
entscheidend, um Krankheiten zu verstehen und adédquate Behandlungen zu schaffen.
Wie sie am Beispiel der Mukoviszidose veranschaulichten, kann sich die mikrobiotische
Verteilung in Organen auf die Schwere der Infektionserkrankung auswirken. Verschiedene
Omics-Methoden konnen in solchen Féllen verwendet werden, um die Struktur des Mikro-
bioms sowie dessen Wechselwirkung mit dem Wirt zu erforschen. Diese Techniken nutzten
sie unter anderem zur Verbindung raumlicher Mikrobiomkarten und anatomischen Mo-
dellen einer Lunge. Das Mikrobiom projizierten sie unter der Verwendung verschiedener
Softwareprogramme auf das Computertomographiebild eines Patienten im Endstadium
der Krankheit. Ihre Resultate erwiesen, dass die Wirkung von pharmazeutischen Behand-
lungen und das Auftreten von Pathogenen innerhalb der Lunge variieren. Ebenso trifft
dies auf die Folgen von diversen Umweltbelastungen zu. Sie vermuten, dass derartige
Differenzen urséchlich fiir die Schwere der Erkrankung innerhalb der Lunge sein kénnen
[104]. Mit ihrer Arbeit veranschaulichten Garg et al., wie Datenvisualisierung helfen kann,
Interaktionen zwischen Organismen und dem Wirt zu verstehen.

Anwendungen wie diese bieten den Vorteil der Visualisierung in 3D, wodurch rdumliche
Beziige besser hergestellt werden konnen. Was diesen Desktop-Anwendungen jedoch
fernbleibt, ist die Immersion (siehe Kapitel 2.2.2). VR-Simulationen erzeugen den Effekt
der Immersion und erlauben dem Nutzer eine bessere Wahrnehmung der Datenrdume.
Diese kann beim Menschen zu einem besseren Verstdndnis der Daten und dessen Bezie-
hungen fiithren [16]. Eine bessere Interpretation von rdumlichen Beziigen ist besonders
bei komplexen bimolekularen Netzwerkdaten, wie GEMs, wichtig. Denn die Datensétze
gewinnen mit weiteren Einblicken in biologische Prozesse, wie durch beispielsweise Hoch-
durchsatzsequenzierungsmethoden, an Groéfle und erschweren somit dessen Auswertung
und Analyse. Aichem et al. [17] entwickelten deshalb eine hybride Anwendung, welche
sowohl eine Desktopumgebung, als auch eine VR-Schnittstelle bietet (siche Abbildung 10).
Auf diese Weise wollten sie die Vorteile beider Werkzeuge nutzen. Sie wollten zum einen
eine bessere 3D-Darstellung bieten und zum anderen den Anwender durch kiirzere VR-
Nutzung vor Cybersickness bewahren. Die Desktopumgebung ist mit biochemischen
Datenbanken verkniipft und erlaubt die Erstellung von Abbildungen. Netzwerkstrukturen
von Stoffwechselmodellen eines Organismus konnen in der VR-Umgebung interaktiv
visualisiert werden. Die Darstellung kann z. B. hierarchisch manipuliert und skaliert
werden, sodass die Daten aus verschiedenen Perspektiven betrachtet werden kénnen, um

das rdumliche Gedédchtnis besser anzusprechen [17].
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(a) Desktopumgebung (b) VR-Umgebung

Abbildung 10: Die Darstellung des GEMs von P. aeruginosa [17]

Die Limitationen von Desktopanwendungen wurden ebenfalls in einer Studie von Pirch
et al. [11] adressiert. Sie beriefen sich insbesondere auf die Komplexitét der Netzwerke,
welche auf Computermonitoren schnell wie uniibersichtliche Cluster aussehen, wodurch
die Auswertung nahezu unmoglich ist. VRNetzer wurde entwickelt, um die Visualisie-
rung und Analyse solcher Netzwerke zu verbessern, da VR-Technologien eine bessere
Tiefenwahrnehmung erméglichen. Denn so kénnen selbst Knoten, die auf einer 2D-Ebene
verdeckt werden, in einer 3D-Ansicht visuell auseinandergehalten werden. Thre Plattform
stiitzt sich dabei auf die typische Darstellung mit Knoten und verbindenden Kanten,
welche einfach zu interpretieren sind. Die Inhalte selbst sind erweiterbar und kénnen
benutzerdefiniert angepasst werden. So kénnen externe Datenbanken mit vielfaltigen
Datentypen importiert werden und die Benutzeroberfliche nach eigenem Belieben modi-
fiziert werden [11].

Als Proof of Concept zeigten sie, wie VRNetzer zur Erkundung molekularer Netzwerke
Anwendung finden kann, um Verbindungen zwischen Genen und diversen Krankheiten
zu untersuchen. Pirch et al. argumentierten, dass Zusammenhénge zwischen molekularen
Daten héufig nicht in einer Region erkannt werden koénnen, sondern sich ggf. iiber gréfiere
Cluster hinweg erstrecken. Dazu ist die Untersuchung des gesamten Netzwerks notig. Die
Auswertung derartiger Muster kann von bestehenden Software-Tools kaum {ibernommen
werden, sodass ebenfalls spezifisches Expertenwissen notig ist, um relevante Anomalien
in einem Sachverhalt zu interpretieren, welches in VRNetzer mit Datenquellen und

Berechnungsmethoden kombiniert wird [11].

24



3.3 Ul- und UX-Design

Wenn es um die Entwicklung einer Softwareanwendung geht, findet der Entwurf auf zwei
Ebenen statt — im Backend und im Frontend. Das Backend beschreibt die tatséchlichen
Funktionen und Hintergrundprozesse, welche von einem Programm ausgefiihrt werden,
die unsichtbar fiir den Nutzer sind. Das Frontend hingegen bezieht sich auf den Entwurf
von Benutzeroberflichen mit verschiedenen visuellen Elementen und Graphiken, die vom
Anwender wahrgenommen werden und iiber die er das Programm steuern kann [105]. In
diesem Schritt der Entwicklung spielt das UI- und UX-Design eine tragende Rolle [106].
Der Begriff ,UX* wurde vom amerikanischen Professor Donald Norman geprégt und
bezieht sich auf die Erfahrungen, die ein Nutzer mit digitalen oder analogen Systemen
macht [107]. Diese Erfahrungen umfassen das visuelle Design, die Darbietung von Schnitt-
stellen und physische Wechselwirkungen mit dem System. Ein weiterer Punkt ist, wie
Instruktionen fiir den Umgang mit dem System dargestellt werden. UX ist ebenfalls
in den ISO-Normen vertreten [107, 108]. Dort beriicksichtigen sie die ,,[...] Emotionen,
Uberzeugungen, Vorlieben, Wahrnehmungen, physischen und psychologischen Reaktionen,
Verhaltensweisen und Leistungen, die vor, wihrend und nach der Nutzung eines Systems
auftreten“ [107, Ubers. d. Verf., S. 2].

Im Anwendungsfall kann die UX vielseitig beeinflusst werden. Dabei gibt es gewisse
Komponenten, die mehr Einfluss auf das kognitive Erlebnis eines Nutzers gegeniiber
einem Computerprogramm haben. Wenn ein Nutzer eine beliebige Softwareanwendung
startet, sei es auf dem PC, oder einer VR-Brille, wird er i. d. R. mit einem UI begriifit.
Eine Benutzeroberflache ist folglich die erste Instanz, welche schon initial die Haltung
des Nutzers gegeniiber dem Programm formt [107, 109]. Deshalb sei bei dem Entwurf
eines Uls Vorsicht und eine griindliche Konzeptionierung geboten, um den Nutzer nicht
yabzuschrecken®. Denn eine verwirrende oder unzureichende Benutzeroberfliche fiir den
Gebrauch einer Anwendung ist eine Verletzung der Erwartungskonformitét [110] und
kann den Nutzer dazu bringen, sie zu verlassen [111, 112, 113]. Der Vorfall wiirde in
die Kategorie des schlechten UX-Designs fallen. Dieser Effekt kann auf verschiedene
Weisen verursacht werden. Beispielsweise wird dem Benutzer nicht verdeutlicht, welchem
Zweck eine Anwendung dient, wodurch er keinen Sinn erkennt, diese weiterzuverwenden
[112, 113]. Usern sollte deshalb verdeutlicht werden, was die Aufgaben und Funktionen
eines Programms sind, oder was die néchsten Schritte sein werden, um die Aufgaben-
angemessenheit nach ISO 9241-110 [110] zu erfiillen. Eine Moglichkeit wére eine Art
Willkommensnachricht, besonders, wenn es um die Verwendung eines Chatbots oder von

kommunikativen Systemen geht. Transparenz ist in solchen Féllen besonders wichtig,
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da Nutzer auf diese Weise offener sind [114, 115]. Ein kurzes Tutorial als Ubersicht
iiber die Funktionen des Programms kénnen dem Nutzer einen angenehmen Einstieg in
die Arbeit ermoglichen und tragen zur Selbstbeschreibungsfihigkeit bei. Eine Website
oder Anwendung wird so erlernbar gestaltet. Andernfalls ist es wichtig, eine sorgfaltige
Dokumentation als Nachschlagewerk beispielsweise im WWW zu bieten [110].

Eine uniibersichtliche Gestaltung, durch verschachtelte oder hierarchisch verzweigte
Ansichten, kann ebenfalls dazu fiithren, dass der Nutzer sich in der Anwendung nicht
zurechtfindet [112]. Websites mit vielen verschachtelten Seiten nutzen zur Ubersicht und
Steuerbarkeit die sogenannte Breadcrumb Navigation (dt. Brotkriimelnavigation). Sie
kann dabei helfen, einen Uberblick iiber die hierarchischen Strukturen zu verschaffen und
erlaubt eine einfache Navigation zu vorherigen Seiten (siehe Abbildung 11) [110, 116,
117).

Universitdt zu Kéln ) Albertus Magnus Center } Promotion (R1) } Promotion an der Universitit zu Kéin

Abbildung 11: Ein Beispiel fiir die Breadcrumb Navigation auf der Website der Universitét
zu Koln (eigene Darstellung)

Ein weiteres Problem kann sein, dass Texte und Informationen nicht nutzerfreundlich
dargestellt werden, sodass der Sinn des Programms gar nicht erst erkannt wird. Hierbei
ist es wichtig, dass Texte in ausreichender Grofie dargestellt werden und die Farbwahl
des Hintergrunds und der Schrift angemessen ausfillt. Verschiedene Farbkombinationen
fithren dazu, dass die Texte schwer zu erfassen sind und das Lesen anstrengend oder gar
unméglich machen [113, 118]. Derartige Regeln sind in den Web Content Accessibility
Guidelines (WCAG) festgelegt [119, 120]. Sie schreiben ein barrierefreies Design vor, was
insbesondere bei Menschen mit Behinderungen und Kindern von Bedeutung ist. Tools wie
der Adobe Color Contrast Analyzer® kénnen assistieren, um passende Farbkombinationen
fiir einen moglichst hohen Kontrast herzustellen. Das Kontrastverhéltnis kann hierbei
zwischen 1:1 (kein Kontrast: Text und Hintergrund haben die gleiche Farbe) bis zu 21:1
(maximaler Kontrast: schwarzer/weifler Text auf weilem/schwarzem Hintergrund) liegen.
Wie sich das Kontrastverhéltnis berechnet, zeigt Formel (1) [121]:

Kontrastverhéltnis = (L1 + 0.05) /(L2 + 0.05) (1)

Shttps://color.adobe.com/de/create/color-contrast-analyzer (letzter Zugriff 10.08.2024)
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Den Zahler bildet die relative Helligkeit der Bildpunkte von helleren Farben, auch Lumi-
nanz genannt (L1). Der Nenner ist die relative Luminanz der dunkleren Farben (L2). Die
Formel basiert nach Angaben der WCAGs auf den ISO 9241-3 [122] und ANSI-HFES-
100-1988 [123] Standards.

Die Anforderungen an Textgréfien und Farbkontraste sind von Konformitétsstufen
abhéngig. Diese sind dreistufig eingeteilt: A, AA und AAA [124]. Dabei ist Level A die
niedrigste und AAA die hochste Stufe. Je nach Grad der Barrierefreiheit wird einer Web-
site eines der Level zugeschrieben. Die Level sind hierarchisch geordnet und beinhalten
jeweils die Konformitdt der darunterliegenden Stufe. Als minimales Kontrastverhéltnis
fiir graphische Oberfléchen schreiben die WCAG 2.0 ein Verhéltnis von 4.5:1 (Level AA)
und 7:1 (Level AAA) fiir normalgrofie Texte (Schriftgrofe bis 17 Punkte und maximal
13 Punkte und fett) vor. Sind die Texte groB (Schriftgrofie ab 18 Punkte und minimal
14 Punkte und fett), so ist ein Verhéltnis von 3:1 (Level AA) und 4.5:1 (Level AAA)
ausreichend. Ein Beispiel ist in Abbildung 12 zu sehen. Diese Richtlinien gelten allerdings
nicht fiir Texte und Bilder, die zwar Teil eines Uls sind, aber nur zur Zierde existieren und
keinen informativen Beitrag leisten (z. B. das Logo eines Unternehmens). Fiir derartige

Ul-Elemente existieren keine Vorgaben [121].

Normaler Text Grofier Text

BiiiohSIHarbEontiast [Hinthoher Farblkontrast erleichtent das [Lesen
enleichtent dasilesen

© Nicht bestanden fursenatten <17 pt © Nicht bestanden fur schntten = 18 ptrtett = 14 pt

(a) Kontrastverhéltnis von 1.4:1 reicht nicht fiir Level AA aus

 Bestanden farschrifien < 17 pt ) Bestanden forschntten = 18 ptifatt = 12 pt

(b) Kontrastverhéltnis von 9.06:1 reicht fiir Level AAA aus

Abbildung 12: Der Satz , Ein hoher Farbkontrast erleichtert das Lesen* wird hier mit
zwei unterschiedlichen Kontrastverhéltnissen iiber den Color Contrast
Analyzer von Adobe dargestellt (eigene Darstellung)
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Generell gilt daher, den Entwurf eines Uls an die Adressatengruppe anzupassen. Beson-
ders fiir Kinder und physisch oder psychisch beeintrachtigte Personen, sollte ein UI simpel
und einfach erlernbar gestaltet werden [125, 126]. Im Falle von visuell beeintrachtigen
Nutzern ist besonders wichtig, auf die Farbschemata zu achten und ggf. einen Farben-
blindenmodus einzubauen [127]. Diese genannten Beispiele verdeutlichen, dass Usability
ausschlaggebend fiir eine gute UX ist [111, 112, 113, 128].

Usability kann durch verschiedene weitere Faktoren geprégt werden. Hat eine Website
lange Ladezeiten, so leidet die Erfahrung des Nutzers erheblich. Ist das Importieren von
Datensétzen beispielsweise Teil einer Software, ist eine Statusanzeige wichtig, um dem
Nutzer direktes Feedback iiber Prozesse zu geben. Andernfalls konnte er meinen, die
Anwendung wére abgestiirzt, wenn der Ladevorgang linger dauert [129, 130, 131].

Im Kontext von Uls bezieht sich Usability auch auf die eindeutige Darstellung von
Komponenten, um den Nutzer ein unkompliziertes Erlebnis zu bescheren. Aspekte, die
hier eine Rolle spielen, wéren z. B. die Versténdlichkeit von Inhalten. Versténdlichkeit
bezieht sich darauf, dass beispielsweise die Navigation intuitiv erfolgen kann und An-
weisungen zur Anwendung klar und deutlich formuliert werden. Die Versténdlichkeit
und Erwartungskonformitét kann dadurch geférdert werden, wenn Interaktionselemente
konsistent dargestellt werden. Buttons sollten z. B. nicht grundlos Form, Farbe und
Beschriftung wechseln [113, 132, 133, 134].

In der Literatur zu UX-Design taucht der Begriff ,, Affordance” (dt. Nutzbarkeitshinweis)
hiufig auf. Affordance beschreibt die Aktionen, die mit einem UI-Element ausgefiihrt
werden konnen. Ein Button kann gedriickt werden, ein Slider entlang einer Achse ver-
schoben und ein Dropdown ausgeklappt werden. ,Signifier (dt. Kennzeichnung) stehen
mit Affordances in Verbindung und sind ihre visuellen Elemente, welche den Nutzer auf
Aktionen hindeuten [113, 135, 136]. Ein unterstrichener Text kann bedeuten, dass er
klickbar ist, wie es von Hyperlinks bekannt ist. Ein Text, welcher mit einer Box umrandet
ist und in einer 3D-Optik heraussticht, deutet darauf hin, dass auch er angeklickt werden
kann [113, 137].

Ein weiteres Designprinzip ist das ,Mapping® (dt. Zuordnung). Dieses Prinzip bezieht
sich auf die Anordnung von Steuerelementen und den Steuereinheiten. Konkret heifit
es, dass beide so angeordnet werden, dass ihre Relation fiir den Nutzer leicht erkennbar
ist. Ein Beispiel zeigt Abbildung 13. Hier werden die Regler der Herdplatten im selben
Muster angeordnet wie die Herdplatten selbst. Der User erkennt auf diese Weise sofort,

welche Herdplatte iber welchen Regler angeschaltet wird [113, 138].
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Schlechtes Mapping Gutes Mapping

® X || ® X
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Abbildung 13: Durch die Anordnung der Regler ist die Bedienung des Herds intuitiv
versténdlich (eigene Darstellung in Anlehnung an [113, 138])

Beziiglich der Skalierung und Anordnung eines Buttons gilt: Je kleiner der Button ist, desto
linger wird ein Nutzer benttigen, um ihn anzuklicken. Ebenso beeinflusst die Distanz
zwischen dem Cursor und dem Button die Zeit, die benotigt wird, um ihn zu erreichen.
Diesen Zusammenhang beschreibt Fitts’ Law. Fitts formulierte diese Beziehung erstmals,
als er das Verhéltnis zwischen Dauer von Reaktionen und der Menge an zu verarbeitenden
Informationen untersuchte [139]. Dabei stellte er eine direkte Proportionalitét zwischen
ihnen fest. Das bedeutet, dass unabhéngig von der Gréfle der Bewegung und Prézision
des Ziels, die Zeit (T') fir eine Reaktion durch das Verhéltnis von Distanz (D) zum Ziel
und der Groe bzw. Breite (W) des Ziels beeinflusst wird (siehe Gleichungen (2) und
(3)) [139, 140]:

T=a+b-1D (2)

ID =log, (1 + %) (3)

Daher ist die Reaktionsgeschwindigkeit bei variierenden Bedingungen grofitenteils kon-
stant, solange das Verhéltnis von Distanz zu Zielgrofie konstant bleibt. Beeinflussende
Faktoren sind zum einen die Zeit, um ein Interaktionsgerét (z. B. Computermaus) zu
bewegen oder zu stoppen (a), zum anderen Hardwarespezifikationen, wie die Geschwin-
digkeit (b) des Geriits. Fitts’ Law kann seither als Vorhersage fiir die Interaktionsdauer
mit Buttons benutzt werden. Uber die Gleichung lésst sich die Interaktionszeit berechnen,

bevor ein Ul iiberhaupt implementiert wurde.
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Aus Fitts’ Law lassen sich manche Vorschlage zum UI-Design ableiten. Bei Desktop-
Anwendungen ist empfohlen, Ecken und Kanten des Bildschirms zu verwenden, da die
Breite solcher Buttons unendlich grofl ist und so die Zeit gegen null geht [141]. Um
die Distanz zwischen Cursor und Ziel zu minimieren, empfiehlt sich die Position des
Cursors als Ausgangspunkt zu nehmen. Ein Beispiel wire das Kontextmenii auf dem

Windowsdesktop (siche Abbildung 14).

b Ansicht

Sortieren nach

Altualisieren

Einfiigen

Verknipfung einflgen

Laschen riickgingig machen
p€J Mit Visual Studio 6ffnen

Open Git GUI here

Open Git Bash here

E NVIDIA Systemsteuerung

Meu

[0 Anzeigeeinstellungen
K2 Anpassen

Abbildung 14: Das Kontextmenii erscheint bei einem Rechtsklick auf den Windows-
Desktop immer beim Cursor (eigene Darstellung)

Da sich diese Arbeit mit der Entwicklung einer VR-Anwendung befasst, ist es eine
angemessene Frage, ob Fitts’ Law auch hier seine Giiltigkeit hat. Zu diesem Zweck haben
Clark et al. [142] eine Zeigeaufgabe in VR implementiert, um die Erweiterung von Fitts’
Law auf die VR zu iiberpriifen [142]. Thre Untersuchungen ergaben, dass die Zielgrofen,
der radiale Abstand und der Neigungswinkel zum Ziel, die Zeit signifikant beeinflussten.
Sie stellten auBerdem fest, dass die Einflussgrofie des Neigungswinkels mit der Anderung
der Zielgrofle variiert. Sie deuteten das Ergebnis so, dass die Tiefenwahrnehmung von

der Zielgréfle beeinflusst wird.
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4 Konzeption

Bei der Konzeptionierung dieser Arbeit wurden die Bereiche eindeutig definiert, welche
vor der Entwicklung der VR-Anwendung bearbeitet werden miissen und welche Darstel-
lungsmethoden in die Anwendung integriert werden sollen. Diese Bereiche gliedern sich

wie folgt:

1. Entwicklung eines Konverters in R, welcher einen Simulationsdatensatz in .csv-

Dateien exportiert (vor der Implementierung)
2. Einlesen der Datensétze und Formatpriifungen (VR-Anwendung)
3. Darstellung der Organismenpopulation (VR-Anwendung)
4. Darstellung der Substanzkonzentrationen (VR-Anwendung)
5. Darstellung der metabolischen Fliisse (VR-Anwendung)
6. Steuerung der Datenvisualisierung (VR-Anwendung)

7. Testen von Limitation der Anwendung, die mit der Gréfle von Datensétzen zusam-

menhédngen (nach der Implementierung)

8. Szenengestaltung (optional, VR-Anwendung)

4.1 Entwicklung eines Konverters in R

Die BacArena-Simulation® soll zunichst klein sein, aber ausreichend viele Daten enthalten,
da sie fiir die Entwicklung der VR-Anwendung als Demo-Datensatz dient. Fiir die Inhalte
gelten die Einschrinkungen, dass sie Informationen iiber die Population beinhalten sollen,
wie z. B. die Spezies eines Organismus und dessen Position im Simulationsraum. Ebenfalls
sollen Konzentrationswerte von Substanzen der Umgebung enthalten sein sowie deren
Verwendung im metabolischen Austausch. Damit die Grole der Datensétze den erforder-
lichen Rahmen nicht iiberschreitet, soll die Simulation nicht mehr als zehn Zeitschritte,
Spezies und Substanzen umfassen. Wie der Dokumentation zu entnehmen ist, enthélt
BacArena bereits den simulierten Testdatensatz ,,simplified human intestinal microbiota“
(dt. vereinfachte Mikrobiota des menschlichen Darms, SIHUMI). Es empfiehlt sich daher
zu priifen, ob STHUMI den genannten Anforderungen entspricht.

Shttps://rdrr.io/cran/BacArena/man/ (letzter Zugriff 25.09.2024)
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Es ist zu vermuten, dass die geforderten Dateninhalte nicht mit einem einzigen Befehl
produziert werden konnen. Deshalb miissen sie in einheitliche Darstellungsformate ge-
bracht und zusammengefiihrt werden. Je nachdem, wie die Daten vorliegen, bietet es sich
an, fiir jede Darstellungsvariante (Population, Substanzen und metabolische Fliisse) einen
eigenen Datensatz zu erstellen, oder sie in einer gemeinsamen .csv-Datei zu kombinieren.
In diesem Zug ist es ebenfalls ratsam, dass die Dateien einer Naming-Convention folgen,

welche das Einlesen in die VR-Anwendung erleichtert.

4.2 Einlesen der Datensatze und Formatpriifungen

Nach dem Start der VR-Anwendung miissen die Datensétze eingelesen werden. Dazu
eignet sich am besten ein Ul, welches den Import eines Demo-Datensatzes starten kann.
Hierbei sollen die Daten direkt aufgeteilt und in fiir Unity verwendbare Datentypen
konvertiert werden. Beispielsweise wire es sinnvoll, wenn aus den Populationsdaten
direkt Instanzen der Organismen-Klasse erstellt werden und die Objekte alle zugehorigen
Attribute bekommen. Dasselbe gilt fiir Substanzen und metabolische Fliisse.

Zusétzlich soll dem Nutzer die Moglichkeit gegeben werden, eigene Datensétze einzulesen.
Da die Anwendung im Standalone-Modus verwendet werden soll, muss eine Verbindung
zum lokalen Dateisystem der Brille hergestellt werden. Entweder soll die Auswahl iiber
einen Dateibrowser erfolgen, oder es wird ein Ordner im Dateisystem definiert, in dem
alle Datensétze hinterlegt werden. Dieser Ordner soll beim Start génzlich importiert
werden.

Bei diesem Prozess sollen die Datensédtze Formatpriifungen unterzogen werden. Auf
diese Weise wird gewéhrleistet, dass die benutzerdefinierten Dateien verwendbare Daten
enthalten und an den Importalgorithmus weitergegeben werden konnen. Von Bedeutung
wére hier beispielsweise, dass die Spalten einheitliche Datentypen aufweisen und die

Dimensionen der Simulationsflache {ibereinstimmen.

4.3 Darstellung der Organismenpopulation

Welche Methode verwendet wird, um die Organismen darzustellen, ist von den Daten
abhéngig, die BacArena produziert. Grob konnen die Anforderungen aber schon wie folgt
beschrieben werden: Jeder einzelne Organismus soll als eigene Einheit dargestellt werden.
In Unity konnte dies iiber GameObjects erfolgen. Die GameObjects sollen in derselben
rdumlichen Beziehung angeordnet werden, wie in der BacArena-Simulation. Dazu miissen

die exportierten Datensétze jeden Organismus mit seinen x- und y-Koordinaten enthalten.
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Fiir die GameObjects selbst soll ein 3D-Modell eines Bakteriums in Blender (sieche Kapitel
2.2.6) erstellt werden. Das Modell soll die Form einer Kapsel haben, welche ggf. durch Pili
und das Flagellum ergénzt werden. Abhéngig von der Spezies eines Organismus sollen die
darstellenden GameObjects auch differenzierbare Materials haben, um sie unterscheiden
zu konnen.

Wenn die Datensétze mehr Informationen iiber die Organismen enthalten als die Raumko-
ordinaten und die Speziesbezeichnung, soll ein Ul erstellt werden, welches diese Informa-
tionen abbildet. Aufgerufen kann das Ul beispielsweise durch Anklicken eines Organismus

in der Scene.

4.4 Darstellung der Substanzkonzentrationen

Wie im State-of-the-Art-Kapitel 3.2 aufgegriffen, eignen sich Heatmaps gut zur Visuali-
sierung von Matrizen. Da VR-Anwendungen aber eine dritte Dimension einbeziehen, soll
in MicroLabVR zusétzlich eine 3D-Heatmap angeboten werden, um die Substanzkon-
zentrationen darzustellen. In Anbetracht der vorgestellten Visualisierungsmethode soll
immer nur eine Substanz angezeigt werden, da sich die Heatmaps ansonsten iiberlappen.
Um verschiedene Intensitdten besser unterscheiden zu kénnen, soll der Farbverlauf an die
Hohe des Konzentrationswerts angepasst werden. Eine Skala soll zur Unterstiitzung bei

der Interpretation der Daten das Spektrum von Minimal- bis Maximalwert zeigen.

4.5 Darstellung der metabolischen Fliisse

Metabolische Fliisse darzustellen, ist potentiell etwas komplizierter. An dieser Stelle spielt
die Form der Daten von BacArena eine tragende Rolle. Es kann sein, dass die Produktion
und Aufnahme von Metaboliten lediglich durch numerische Werte dargeboten werden. In
diesem Fall reicht die Darstellung, ob ein Organismus einen Metabolit aufnimmt oder
abgibt, ggf. gepaart mit der Geschwindigkeit, aus. Wenn allerdings der Austausch von
Metaboliten zwischen zwei Spezies enthalten ist, wére es angeraten, auch dieses Zusam-
menspiel darzustellen. Denkbar wire hier die Visualisierung mittels Verbindungslinien
oder der Markierung von Bereichen, in denen der Austausch stattfindet. Eine hohere
Flussgeschwindigkeit konnte in diesen Fallen mit dickeren Linien oder kréftigerer Farbung
der Cluster abgebildet werden.

Aus derartigen Austauschreaktionen lassen sich Flussgradienten ableiten. Eine geméfe
Darstellungsmethode wire die Angabe der Flussrichtung mit Pfeilen. Andernfalls kénnte

ein Farbverlauf entlang des Gradienten genutzt werden.
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4.6 Steuerung der Datenvisualisierung und Benutzerfreundlichkeit

Anders als in BacArena, soll dem Nutzer ein Ul geboten werden, iiber welches sich die
Simulation steuern ldasst. Um alle Stadien zu erkunden, soll der Benutzer durch alle
Zeitpunkte iterieren kénnen. Alle Komponenten der Simulation miissen, basierend auf
dem gewéhlten Zeitpunkt, ihren Zustand &ndern. Parallel soll jede der drei Hauptkompo-
nenten (Population, Substanzen und metabolische Fliisse) unabhéngig von den anderen
beiden gesteuert werden kénnen. So soll dem Anwender erlaubt werden, sich nur auf die
wesentlichen Daten zu konzentrieren.

Da in dieser Arbeit auch ein Augenmerk auf das Ul- und UX-Design gelegt wird, soll bei
der Datenvisualisierung die Barrierefreiheit in einem angemessenen Grad beriicksichtigt
werden. Es sollen deshalb Farbkontraste gedndert werden kénnen und Texte ausreichend
grofigeschrieben werden. Damit der User die Anwendung eigensténdig erforschen kann,

soll er von einem kurzen Tutorial angeleitet werden.

4.7 Steuerung und Fortbewegung

Die Fortbewegung in MicroLabVR wird iiber den Joystick des Controllers méglich sein,
da der verfiighare Platz im realen Raum h&ufig nicht ausreicht, um sich physisch zu
bewegen. Auf diese Weise soll zusétzlich das Verletzungsrisiko minimiert werden. Um
weitere Distanzen zuriickzulegen, oder der Cybersickness entgegenzuwirken, wird auch

die Teleportation im Raum erlaubt sein.

4.8 Limittesting

VR-Anwendungen sind in der Regel anfilliger fiir Lags (dt. Verzogerungen) als regulére
Computerprogramme, da sie auf schwécherer Hardware, im Vergleich zu einem Desktop-
PC mit Graphikprozessor, laufen und graphisches Rendern in Echtzeit notig ist. Diese
Einschrankung kann die Komplexitit und Gréfle der Datensétze stark herabsetzen und
zeitgleich den Komfort fiir den User verschlechtern, indem es potentiell zu Cybersickness
fithrt. Deshalb sollen nach der Implementierung die Limits der Anwendung erforscht
werden. Dazu sollen mehrere Datenséitze verschiedener Grofien erstellt werden, um die
Maximalgroe herauszufinden, welche auf der Meta Quest 3 fliissig mit ungefdhr 70 FPS
lauft. Getestet werden soll MicroLabVR sowohl in der Standalone-Version als auch in der

PC-VR-Version, um zu analysieren, wie stark die Leistung beider Varianten differenziert.
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Die Tests sollen vergleichbare Werte produzieren. Daher empfiehlt es sich, folgende

Messwerte tabellarisch festzuhalten:
e Anzahl erzeugter Instanzen in Unity (beispielsweise GameObjects)
e Benotigte Zeit zum Einlesen der Daten (héngt sich die Anwendung dabei auf?)
e Benotigte Zeit zum Starten der Simulation (héngt sich die Anwendung dabei auf?)

e Anzahl der FPS

4.9 Szenengestaltung

Nicht erforderlich, aber praktisch, wére eine angemessene Szenengestaltung. Die VR-
Anwendung soll in einem Setting stattfinden, welches zu dem Thema dieser Arbeit passt.
Ein Labor scheint geeignet, um die dargestellten Inhalte in einen passenden Kontext zu
setzten. Der Fokus der Scene soll auf einer iiberdimensionalen Petrischale liegen, die in
der Mitte des Raums auf einem Tisch steht. Diese Petrischale soll die Organismen tragen.
Damit der Nutzer sich eine Ubersicht verschaffen kann, soll es eine weitere Etage geben,

die eine Vogelperspektive auf die Petrischale erlaubt.

4.10 Datenarchitektur der VR-Anwendung

Bei der Entwicklung einer Software ist es zu Beginn wichtig, die Programmstruktur zu
konzipieren. Auf diese Weise konnen die Aufgabenbereiche definiert und die Entwick-
lung geregelt angegangen werden. Anderen Entwicklern kann es helfen, die Relationen
zwischen Klassen und Objekten nachzuvollziehen, um spéatere Modifikationen sorgféltig
vorzunehmen.

Da Nutzer iiber Uls die VR-Anwendung steuern sollen, muss eine Ul-Klasse erstellt
werden, welche den Zugriff auf alle Ul-Elemente, wie Buttons, Slider etc. hat. Sie soll
auf alle weiteren Ul-Klassen (MainUI, SimulationUl, TutorialUI) zugreifen konnen,
welche die Funktionen hinter den Steuerelementen verwalten. Dabei soll das Tutorial
von der Klasse TutorialUI kontrolliert werden. Die Klassen MainUI und SimulationUl
steuern den Import der Datenséitze und beeinflussen den Ablauf der Simulation. Deshalb
miissen sie mit dem FileManager kommunizieren. Der FileManager stellt das Herzstiick
der Anwendung dar. Er soll alle Aufgaben iibernehmen, die mit der Datenverwaltung
zusammenhingen. Somit ist er fiir das Einlesen der Datensiitze, dessen Uberpriifung

und die Konvertierung in verwendbare Datenformate zusténdig. In enger Beziehung
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zum FileManager steht der EntityManager. Dieser erzeugt aus den Simulationsdaten
Entitdten (Organismen und Substanzen), die als Darstellungsobjekte der Daten fungieren.
Hierzu soll er Objekte der Klassen Microorganism und Substance instanziieren, welche
alle relevanten Attribute enthalten. Das Pseudo-UML-Diagramm fiir MicroLabVR sieht

wie folgt aus:

Tutorialll L Ul

v v

MainlJl Simulationl

v

FileManager

EntityManager

A 4

v v v

Microorganism Substance FileChecker

Abbildung 15: Die Datenarchitektur von MicroLabVR. Ein gerichteter Pfeil zeigt an, dass
die Klasse, von der er ausgeht, auf die Zielklasse zugreifen kann (eigene
Darstellung)
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5 Implementierung

Die Implementierung lasst sich in zwei Abschnitte einteilen. Zunéchst wurde ein Konverter
in R entwickelt und im Anschluss die VR-Anwendung MicroLabVR. Wihrenddessen

wurden Ul- und UX-Aspekte in einem angemessenen Rahmen beriicksichtigt.

5.1 R-Konverter zur Erstellung passender Datensatze

Der Konverter soll dem Nutzer dienen, Datensédtze zu produzieren, welche direkt in
MicroLabVR eingelesen werden konnen. Er nutzt zur Veranschaulichung die Demo-
Simulation SIHUMI 7. Hierbei handelt es sich um einen Testdatensatz von acht Bakterien
(Anaerostipes caccae, Bacteroides thetaiotaomicron, Bifidobacterium longum, Blautia
producta, Clostridium butyricum, Clostridium ramosum, Escherichia coli, Lactobacillus
plantarum), welche iiber einen Zeitraum von acht Stunden auf einer westlichen Didt
gewachsen sind. Die Anzahl an Substanzen wurde auf die sechs variabelsten beschrinkt,
um die Dimensionen der Datensétze kleinzuhalten.

Der Nutzer hat in dieser Proof of Concept-Anwendung mit Kommentaren gekennzeichnete
Stellen im Code, die er durch eigene Angaben ausfiillen soll. Diese beschrianken sich auf
den Speicherort der Datensitze und das Simulationsmodell, dessen Daten exportiert

werden.

folder path <- "C:/Users/username/UniSieg

data("sihumi_ test")

Abbildung 16: Der Header des Konverters: Hier kénnen der Dateipfad gesetzt und das
Modell geladen werden (eigene Darstellung)

Der Quellcode nutzt verschiedene Befehle von BacArena, um Zugriff auf Simulationsdaten
zu erlangen. Vier Funktionen spielen eine tragende Rolle. Die konzipierten Informationen
iiber Organismen, Substanzen und metabolische Fliisse konnen allein iiber die Methoden
evalArena (oder simlist kombiniert mit extractMed) und exchangeslist produziert werden.
Die Methode evalArena plottet alle raumzeitlichen Simulationsschritte der Population
und Substanzen. Diese Plots waren bereits in Kapitel 3.1.2 zu sehen (siehe Abbildungen

8 und 9). Uber einen Boolean-Parameter liefert sie alle Daten, welche die Plots erzeugen.

"https://rdrr.io/cran/BacArena/man/sihumi_test.html (letzter Zugriff 16.10.24)
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Beziiglich der Populationsdaten bedeutet das: Zeitpunkt, Biomasse, Genotyp, Phéanotyp,
x- und y-Koordinaten fiir jeden Organismus. Zu jeder Substanz wird eine Konzentrati-
onsmatrix pro Zeitpunkt zuriickgegeben.

Austauschgeschwindigkeiten von Metaboliten zu jedem Zeitpunkt lassen sich mit ex-
changelist zuriickgeben. Allerdings war es nicht moglich, die Werte mit den Organismen
zusammenzufithren, da das Mapping der Flussdaten von BacArena fehlerhaft ist. Aus
diesem Grund wurden im spéteren Verlauf zufillige Fluxwerte zwischen -50 und 50
gewdhlt, um einen verwendbaren Datensatz zu erzeugen.

Der finalisierte Konverter erzeugt zwei Datenséitze: den Populationsdatensatz ,,populati-
on_dataset.csv* und den Substanzdatensatz ,substance_dataset.csv“. Er beriicksichtigt
bereits vorhandene Dateien mit demselben Namen und nummeriert die neu generierten

Datensétze fortlaufend, um die Bestehenden nicht zu iiberschreiben.

5.1.1 Aufbau des Populationsdatensatzes

Die erste Spalte enthélt das Label des Datensatzes: ,,Population“. Dies gilt als Sicher-
heitsmechanismus, sodass bei der spéteren Weiterverarbeitung gepriift werden kann,
ob es sich um den richtigen Datensatz handelt. Die néchsten Spalten enthalten den
Zeitpunkt, zu welchem der Eintrag gehort und die Koordinaten, an welcher x- und
y-Stelle sich der Organismus befindet. Danach folgt die Biomasse des Mikroorganis-
mus sowie dessen numerischer Genotyp und Phénotyp. In der achten Spalte steht der
vollstéandige Name des Organismus, der dem Genotypen zugeordnet wird. Der Name
setzt sich aus mehreren Fragmenten zusammen, die von Unterstrichen getrennt werden:
Gattung_Spezies_Stammbezeichnung. Die finalen sechs Spalten bilden die Flussangaben
zu den sechs zugelassenen Metaboliten.

Ein Eintrag des Datensatzes kann wie folgt aussehen:

Population, 1, 19, 13, 0.487656, 1, 6, , 20.300157,
—40.844730, 4.426094, 3.289703, —2.599154, —30.084884

In diesem Eintrag handelt es sich um das Bakterium Anaerostipes caccae, mit der Stamm-
bezeichnung DSM 14662 aus der Datenbank ,, Deutsche Sammlung von Mikroorganismen
und Zellkulturen“®. Es befindet sich an Position (19, 13) im Simulationsbereich, hat eine
Biomasse von 0.487656 Gramm Trockengewicht (g DW), gehort zum Genotyp mit der
Identifikationsnummer (ID) 1 und zum Phénotyp mit der ID 6.

Shttps://www.dsmz.de/ (letzter Zugriff 16.10.2024)
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5.1.2 Aufbau des Substanzdatensatzes

Anders als beim Populationsdatensatz setzt sich ein verwendbarer Eintrag des Substanzda-
tensatzes aus mehreren Zeilen zusammen. Die Konzentrationsmatrizen werden zeilenweise
aufgespalten. Das bedeutet konkret, dass zundchst das Label ,,Substance“ voransteht.
Den néchsten Eintrag machen der Substanzname und der Zeitstempel. Danach folgt die
Zeilenzahl der Konzentrationsmatrix, die zu der benannten Substanz und dem erwahnten
Zeitpunkt gehort. Danach folgen, abhéngig von der x-Dimension des Simulationsbereichs,

alle Konzentrationswerte einer Matrixzeile. Eine 4 x 5 Matrix sieht im Datensatz wie

folgt aus:
Eine Zeile
Substance, , 2, 3,0.7338, 0.6507, 0.3002, 0.7220, 0.3619, 0.4340
Vier Zeilen
Substance, , 2,1, 0.1926, 0.8305, 0.6199, 0.2139, 0.7053, 0.9031
Substance, ., 2,2,0.6287, 0.0318, 0.9742, 0.3920, 0.1163, 0.7891
Substance, , 2, 3,0.7338, 0.6507, 0.3002, 0.7220, 0.3619, 0.4340
Substance, ., 2, 4,0.4132, 0.2514, 0.8605, 0.0945, 0.5730, 0.2114

Die Eintrage sind wie folgt zu lesen: Die Konzentration von Ammonium ist zum Zeitpunkt
2 an dem Punkt (1, 1) im Simulationsbereich 0.4132 Millimolar (mM) und an dem Punkt
(4, 3) 0.3920 mM.

5.2 MicroLabVR

Als Grundlage fiir das Projekt wurde das VR-Template von Unity gewéhlt. Dieses enthélt
bereits einige Konfigurationen fiir VR-Anwendungen, wie das XR Plug-in Management
(siche Kapitel 2.2.7) und das XR Interaction Toolkit (sieche Kapitel 2.2.7). Niitzlich sind

ebenfalls Ul-Templates, welche beliebig modifiziert werden kénnen.

5.2.1 Datenvisualisierung

Angesichts der produzierten Datensétze wurde sich dazu entschieden, die Organismen
durch einfache GameObjects und die Substanzen als detaillierte Meshes” in der Petrischale
darzustellen. Zunéchst wurden einfache Wiirfel als Platzhalter fiir die Organismen heran-

gezogen. Spater wurde jedoch gemaf der Konzeption (siehe Kapitel 4.3) ein 3D-Modell

Yhttps://docs.unity3d.com/ScriptReference/Mesh.html (letzter Zugriff 16.10.24)
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eines Bakteriums in Blender modelliert (sieche Abbildung 17). Das Modell représentiert
nur die Kapsel eines Bakteriums. Auf die Pili und die Flagellen wurde verzichtet, um die
Performance nicht weiter zu beeintrichtigen. In Unity erhalten die Prefabs'’, je nach

Spezies, ein andersfarbiges Material.

Abbildung 17: Das modellierte 3D-Modell eines Organismus in Blender (eigene Darstel-
lung)

Die Substanzkonzentrationen werden durch Meshes repréisentiert, die zur Laufzeit erzeugt
werden. Ein Shader farbt die Stelle abhéngig von der Konzentration ein, sodass eine
2D-Heatmap entsteht. Fiir die 3D-Darstellung werden die Knoten raumlich angehoben,

um so Hiigel und Téler zu erzeugen.

(aj 2D (bj 3D

Abbildung 18: Das Mesh zur Darstellung der Substanzkonzentration wird zur Laufzeit
geladen. Blau: niedrige Konzentration, gelb: hohe Konzentration (eigene
Darstellung)

Ohttps://docs.unity3d.com/Manual/Prefabs.html (letzter Zugriff 16.10.24)
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Ob ein Organismus einen Metaboliten produziert oder konsumiert, wird mithilfe von
,Outline“- Materials visualisiert. Die 3D-Modelle werden entweder griin (Produktion)
oder rot (Aufnahme) umrandet (siche Abbildung 19).

Abbildung 19: Organismen mit einer griitnen Umrandung produzieren die Substanz, rot
umrandete konsumieren sie (eigene Darstellung)

5.2.2 Szenengestaltung

MicroLabVR besteht aus einer einzigen Scene, deren Inneneinrichtung an ein Labor
angelehnt ist. In der Mitte des Raums stehen zwei Tische, welche eine iiberdimensionale
Petrischale tragen. Sie wurde eigensténdig in Blender modelliert und mit einem trans-
parenten Material versehen. Daneben sind zwei Arbeitsplatten mit Erlenmeyerkolben,
Reagenzglidsern und weiteren Gefiaflen. Auf der rechten Seite des Raums stehen Tische und
Stithle mit Arbeitsmaterial sowie Stauregale mit Ordnern. Auf der linken Seite befindet
sich ein Schreibtisch mit PC und Biirostuhl. Diese benannten 3D-Modelle wurden dem
Unreal Engine!'! Projekt ,,Modular Hospital v.2“? entnommen und dienen als Dekoration
der Szene. Sie erlauben somit keine weitere Interaktion.

Der User startet auf einem Balkon im Innenraum. Der Startpunkt ermdglicht die Ubersicht
iiber den gesamten Raum. Dadurch befindet sich der Nutzer in einer Vogelperspektive zu
der Petrischale und kann das gesamte Mikrobiom iiberblicken (siche Abbildung 20).

Uhttps://www.unrealengine.com/ (letzter Zugriff 04.10.2024)

2https://www.unrealengine.com/marketplace/en-US/product/modular-hospital/ (letzter Zu-
griff 04.10.2024)
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Abbildung 20: Die Scene aus der Perspektive, in der der Nutzer startet (eigene Darstel-
lung)

In der Szene kann sich iiber den Joystick des linken Controllers bewegt werden. Sollte
der Nutzer anfillig fiir Cybersickness sein, kann er sich auch im Raum teleportieren, oder

physisch bewegen, sollte er genug Platz haben.

5.2.3 User-Tutorial

Basierend auf einem Ul-Template der verfiigharen Sample-Scene wurde ein Tutorial mit
sieben Slides (dt. Folien) erstellt (siche Abbildung 21). Dieses befindet sich vor dem
Nutzer, links neben dem Hauptmenii im Raum. Durch alle Slides kann iiber einen Button
an der Unterseite des Uls iteriert werden. Betétigt der Nutzer den Button zum Schluss
erneut, fingt das Tutorial von vorne an.

Zunéchst zeigt das Menii ein Bild der Anwendung mit einem kurzen Begriifungstext.
Es folgt die Anleitung, wie ein Demodatensatz importiert und die Simulation gestartet
werden kann. Auf Slide 3 wird gezeigt, wie mit dem Slider des Simulationsmeniis zwischen
verschiedenen Zeitpunkten gewechselt werden kann. Danach erscheint die Ubersicht der
Toggles, welche die Anzeige der Substanzkonzentrationen steuern. Slide 5 informiert den
Nutzer, dass er zwischen einer 2D-Heatmap und einer 3D-Ansicht der Konzentrationen
wechseln kann. Nachfolgend steht ein Hinweis iiber die verschiedene Farbschemata der

Konzentrationsdarstellung. Die letzte Slide erklart die Funktion der Flux- Toggles.

42



EX_for(e)

Main Menu | | Simulation Menu

EX_h(e)

. EX_ac(e)

Welcome to MicroLabVR! | You can import a Demo Dataset via | By adjusting the slider you can move | Switch the toggle of the substance to
Let's learn about some of the features. 1} the Main Menu. Show the dataset 1 | between different time stamps. 1 | see its concentration.
content by pressing "Start".

Time: 3 Sub:
Use Demo Dataset

Continue ! | Continue i | Continue i | Continue

@ o
| Min value Max value

|| Min value Max value |l

i | . EX_ac(e)_flux
[ Minvalue [mM] Max value ]

You can change between a 2D | essing the colored gradient, you Switch the toggle of the substance to
heatmap and a 3D view of the ! | € ween five different color i see if it is used in metabolic fluxes.
substance concentrations. for the best contrast.

Continue i | Continue Continue

(e) Slide 5 (f) Slide 6 (g) Slide 7
Abbildung 21: Alle Slides des User-Tutorials (eigene Darstellung)

5.2.4 Datenmanagement iiber das Hauptmenii

Sobald der User MicroLabVR startet, erscheint vor ihm ein Hauptmenii (sieche Abbildung
22). Der Nutzer muss nun iiber den Button mit der Aufschrift ,Use Demo Dataset®
die hinterlegten Demodatenséitze aus dem Ressourcen-Ordner der Anwendung laden.
Dabei werden der Populations- und Substanzdatensatz jeweils in eine zweidimensionale
Liste konvertiert. Die Datensétze kénnen in diesem Format fiir weitere Backend-Prozesse
praktisch verwendet werden. Das Einlesen der Datensétze erfolgt mittels sogenannter
Coroutinen'®. Coroutinen sind Methoden in Unity, die Prozesse iiber mehrere Frames (dt.
Bildwechsel) strecken. Diese Vorgehensweise erlaubt, dass andere Funktionen wéhrend
des Durchlaufs der Coroutine aufgerufen werden kénnen. Dadurch konnte eine Fort-
schrittsanzeige implementiert werden, welche in jedem Frame aktualisiert wird (siehe
Abbildung 22).

3https://docs.unity3d.com/Manual/Coroutines.html (letzter Zugriff 04.10.2024)

43


https://docs.unity3d.com/Manual/Coroutines.html

Main Menu

Use Demo Dataset

Open File Browser

Population dataset: true
Substance dataset: true
Loading...

Abbildung 22: Das Hauptmenii von MicroLabVR (eigene Darstellung)

Wenn die Datensétze erfolgreich konvertiert wurden, findet ein Datentyp-Check jedes Zel-
leneintrags statt, welcher den Regeln der Unterkapitel 5.1.1 und 5.1.2 folgt. Beispielsweise
miissen die Datensétze in der ersten Spalte korrekt gelabelt sein und die Spalten zwei
bis vier des Populationsdatensatzes diirfen nur Integer enthalten. Wichtig ist auflerdem,
dass die Dimensionen der Konzentrationsmatrix im Substanzdatensatz mit der Grofie
der Simulationsfliche iibereinstimmen und die Koordinaten der Organismen in dem
definierten Bereich liegen. Bestehen Regelverstofle, werden je nach Kontext dem Nutzer

Fehlermeldungen angezeigt:

e Wenn ein Eintrag in den Datensitzen nicht das passende Format hat:
y,Format of Dateipfad is invalid. Please check line Zeile, column Spalte. Invalid

entry: Fehleintrag. Should be of type: korrektes Format!“

e Wenn der Populationsdatensatz mehr als 14 Spalten hat (da auf sechs
Fliisse derzeit beschrinkt): ,, Population dataset has Anzahl Spalten instead of

14 columns!“

e Wenn die Dauer der Simulation in beiden Datensitzen nicht iibereinstimmt:

, The simulation times Zeiten of your datasets don’t match!“
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e Wenn die Dimensionen der Simulationsbereiche in beiden Datensitzen
nicht iibereinstimmen: , The simulation dimensions of x z-Dimensionen or y

y-Dimensionen don’t match!“

e Wenn der numerische Genotyp nicht eindeutig zugeordnet werden kann:

,Genotype does not match a name in line Zeile of popupulation dataset!®

Diese Sicherheitsmafinahme gewéhrleistet, dass keine Laufzeitfehler beim Zugriff auf die
Daten auftreten, wenn benutzerdefinierte Datensétze importiert werden.

Im Anschluss an die Kontrolle werden mithilfe dieser Daten Instanzen der Klassen
Microorganism und Substance erzeugt. Dabei erhalten die Membervariablen der beiden
Klassen die gelesenen Werte.

Abhéngig davon, ob die Formate mit den Vorgaben iibereinstimmen und die Instanzen
erzeugt wurden, zeigt eine Checkliste an, ob der Import erfolgreich war oder nicht. Auf
dem UI werden die Namen der Datensétze gepaart mit einem Boolean gelistet, welcher
den Importstatus zeigt (true: erfolgreich importiert, false: Fehler aufgetreten).

Wenn die gewiinschten Datensétze erfolgreich importiert wurden, kann die Simulation {iber
den ,,Start“- Button geladen werden. Genau wie der Datensatzimport erfolgt das Setup
(dt. Vorbereitung) der Szene iiber eine Coroutine, sodass der prozentuale Ladevorgang
dargestellt werden kann.

Wiéhrend des Setups werden unter anderem wichtige Schliisselwerte aus den Datensétzen
gelesen. Dazu gehoren die Simulationsdauer, die Dimensionen des Simulationsbereichs,
die verbreiteten Substanzen und die metabolischen Fliisse. Anhand dieser Informationen

wird das Simulationsmenii gestaltet.

5.2.5 Simulationsmeni

Das Simulationsmenii (siche Abbildung 23) setzt sich zum Teil aus einem Slider zusammen,
welcher die Iteration zwischen allen Zeitpunkten ermoglicht. Seine Konfiguration erfolgt
mittels der extrahierten Simulationsdauer. Neben dem Slider befinden sich zwei Buttons,
auf denen ein ,,+“ und ein ,,-“ zu sehen sind. Der User kann zwischen den Zeitschritten nun
entweder durch Bewegen des Sliders mit dem Controller oder durch Klicken auf die Plus-
und Minus- Buttons, wechseln. Fiir Situationen, in denen ein Blick aufs Menii hinderlich
ist, konnen andernfalls der X- und der Y-Knopf des linken Controllers gedriickt werden.
Wenn der Slider bewegt wird, aktualisiert sich das Mikrobiom in der Petrischale. Alle
Organismen werden an einer weit entfernten Stelle in der Szene gepoolt (dt. gesammelt).

Daraufthin werden diejenigen Organismen wieder in der Petrischale platziert, die bend&tigt
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werden. Wurden bisher zu wenige GameObjects erzeugt, werden die iibrigen instanziiert
und ebenfalls in die Petrischale gesetzt. Auf diese Weise wird verhindert, dass sofort
zu jedem Organismus ein 3D-Modell erzeugt wird, um MicroLabVR performanter zu

machen.

Simulation Menu

Time: 0 Sub:

Value TYPE

2D . 3D Population .

. EX_for(e) . EX_for(e)_flux
. EX_h(e) . EX_h(e)_flux
. EX_ac(e) . EX_acle)_flux

[mM] 25000000000
3 h ...:

Abbildung 23: Das Simulationsmenii von MicroLabVR (eigene Darstellung)

Unter dem Slider sind ausgeschaltete Toggles zu allen verfiigbaren Substanzen aufge-
listet. Der Nutzer kann einen Toggle auswihlen und sich die Konzentrationsverteilung
anzeigen lassen. Dabei wird, dhnlich zu den Organismen, das Mesh der Substanz in der
Petrischale positioniert; alle anderen verweilen unsichtbar aufferhalb des Labors. Schaltet
der User einen anderen Toggle an, stellt sich der vorherige wieder aus und die neue
Substanzverteilung wird gezeigt. Oberhalb der Liste befindet sich ein weiterer Toggle,
der standardméflig auf ,,2D* steht. Mit ihm kann die Dimension gewechselt werden, in
welcher die Substanzkonzentration dargestellt werden soll. Um diesen Effekt zu erreichen,
wurden nach dem Start der Simulationen zu jeder Substanz zwei Meshes erzeugt — in 2D
und in 3D. Je nach gewéhlter Dimension wird das passende Mesh im Labor angezeigt.

Analog funktionieren die Flux-Toggles. Anstatt jedoch GameObjects in der Szene zu

platzieren, geben sie den Organismen das passende Material, um die Produktion oder
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Aufnahme von Metaboliten zu kennzeichnen. Hierbei werden die alten Materials zwi-
schengespeichert, um nach dem Ausschalten aller Toggles wieder zum urspriinglichen
Aussehen zuriickzukehren.

Am unteren Rand des Simulationsmeniis zeigt eine Farbskala mit Verlauf die Zuordnung
von Konzentrationswerten an, wobei links der minimale und rechts der maximale Wert
steht. Die Extremwerte werden zur Laufzeit aus dem Substanzdatensatz extrahiert und
im UI gesetzt. Die Skala selbst ist ein Button, welcher, wenn betétigt, den Farbverlauf

zwischen finf Schemata wechselt.

5.2.6 Interaktionsmoglichkeit mit den Organismen

Der Nutzer kann mit jedem Organismus in der Scene interagieren. Hovert (dt. schwebt)
er mit dem Controller iiber eines der 3D-Modelle, wird es schwarz umrandet. Driickt
der User nun den Trigger, beginnt eine Schwebeanimation (siehe Abbildung 24), um den
Organismus hervorzuheben. Alle Informationen iiber den Organismus werden auf einer
Informationstafel mit einer Mikroskopaufnahme angezeigt. Die Informationen setzen sich
aus den Attributen des Microorganism-Objekts zusammen. Ein Skript, welches auf jedem
GameObject liegt, liefert den Zugriff auf dessen Attribute und leitet sie weiter, um einen
Informationstext zu gestalten. Klickt der Nutzer an eine andere Stelle im Raum, hort
die Animation auf und die Informationstafel zeigt wieder den Standardtext: , Select an

organism for information“ an.

Escherichia colf
'A‘;z.hravla(ion: E. coli
GEschari:makmu_s‘r,u,iz_sunstrﬁmulsss

Abbildung 24: Der ausgewahlte, violette Organismus ist ein E. Coli Bakterium (eigene
Darstellung)
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5.3 Aspekte des Ul- und UX-Designs

In dieser Arbeit wurde die Notwendigkeit von gutem Ul- und UX-Design ausgiebig
erldutert (siche Kapitel 3.3). Daher war es von Bedeutung, dass auch MicroLabVR viele
Aspekte beriicksichtigt, um eine gute Nutzererfahrung zu gewéhrleisten. Zunéchst war
es wichtig, dass der Nutzer eine verstéindliche Einfithrung bekommt, wie MicroLabVR
funktioniert, damit die Anwendung seine Erwartungskonformitét erfiillt. Daher wurde das
User-Tutorial entwickelt, welches den Anwender Schritt fiir Schritt durch die Funktionen
der Uls fiithrt. Zugleich tragt das Tutorial zur Selbstbeschreibungsfiahigkeit bei.

Bei dem Design der Uls wurde besonders darauf geachtet, dass die Farbkontraste der
Texte intensiv sind. Wie bereits angemerkt, wurden die Uls des VR-Templates von
Unity verwendet. Um den Kontrast zum Text zu erhohen, wurde die Transparenz des
Hintergrunds entfernt. Letztendlich liegen die Kontrastverhéltnisse der Meniis bei 6,1:1
(Weil #FFFFFF auf Grau #626262) und 21:1 (Weifl #FFFFFF auf Schwarz #000000).
Lediglich der Button des User-Tutorials hatte zunéchst ein Verhéltnis von 3,13:1 (Weifl
#FFFFFF auf Blau #2096F3). Deshalb wurde die Farbe des Buttons auf ein dunkleres
Blau (#2075B9) gedndert, sodass ein Verhiltnis von 4,88:1 erzielt wurde. Somit kommen
alle Uls in MicroLabVR auf die Konformitatsstufe AA, da alle Kontrastverhéltnisse tiber
4.,5:1, aber unter 7:1 liegen. Wenn manche Nutzer dennoch Probleme haben, die Texte
zu lesen, oder die Schaltflichen mit dem Controller zu bedienen, kénnen sie alle Meniis
grofler skalieren. Diese Funktion war bereits in den UI-Templates vorhanden.

Stetiges Feedback ist fiir den User notwendig, wenn Hintergrundprozesse laufen, die er
angesteuert hat. Im Kontext der VR-Anwendung konzentriert sich diese Empfehlung auf
die Statusanzeige des Hauptmendiis. Diese projiziert den Importstatus der Datensétze und
danach den Setup-Status der Scene und informiert den Nutzer, sobald die Simulation
gestartet werden kann. Diese Methode kann verhindern, dass ein User ungeduldig wird,
oder gar die Anwendung beendet.

Visuelles und vibrotaktiles Feedback kann die Selbstbeschreibungsfihigkeit einer Anwen-
dung fordern. In MicroLabVR wird visuelles Feedback genutzt, um zu verdeutlichen,
welcher Organismus mit dem Controller ausgewahlt wurde. Zunéchst wird er beim Ho-
vern schwarz umrandet und nach dem Anklicken mit einer Animation hervorgehoben.
Bei beiden Aktionen gibt der Controller einen kurzzeitigen Vibrationsimpuls ab. An-
hand dieser Methoden kénnen Unsicherheiten vermieden werden, da ansonsten nicht
zuriickverfolgt werden kann, welcher Organismus ausgewéhlt wurde. Die Anwendung
macht dem Nutzer zudem klar, in welchem Status sie sich befindet. Diese Form der
Selbstbeschreibungsfihigkeit verdeutlicht, dass die Objekte interaktiv sind.
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Da MicroLabVR als Werkzeug genutzt werden soll, um bioinformatische Daten zu analy-
sieren, sollte Ablenkung vermieden werden. Daher wurde sich bewusst dazu entschieden,
dass mit der Dekoration in der Scene nicht weiter interagiert werden kann. Ebenfalls soll
das Blickfeld des anwendenden Wissenschaftlers nicht vom Simulationsmenii behindert
werden. Aus diesem Grund wurde das Feature der Uls beibehalten, dass sie mit dem
Controller gegriffen und im Raum verschoben werden kénnen. Auflerdem sollte es moglich
sein, das Menii génzlich zu verstecken. Der B-Knopf des rechten Controllers schaltet daher
die Sichtbarkeit des Simulationsmeniis um. So muss wahrend des Analyseprozesses der
Blick nicht von der Petrischale abgewendet werden. Mit derselben Intention wurden die X-
und Y-Knopfe des linken Controllers mit der Funktion verkniipft, durch die Zeitschritte
zu iterieren. Ein Blick aufs Simulationsmenii ist deshalb ebenfalls nicht notwendig.

Wenn es um UI- und UX-Design geht, spielt Barrierefreiheit eine tragende Rolle. Ein
Aspekt wurden bereits durch die Wahl der Farbkontraste beriicksichtigt. Als es um
die Wahl der Farbschemata fiir die Konzentrationsintensitédten ging, war es schwierig,
die passende Farbkombination zu finden, da viele Sehschwéchen beriicksichtigt werden
miissen. Final wurde sich dazu entschieden, fiinf Schemata anzubieten, sodass der Nutzer

den fiir sich besten Kontrast wahlen kann.

(a) Schwarz (#000000) zu Weifl (#FFFFFF) (b) Blau (#0000FF) zu Gelb (#FFFF00)

(c) Orange (#FF7F00) zu Cyan (#00FFFF) (d) Violett (#7E1E9C) zu Gelb (#FFFF00)

(e) Braun (#A52A2A) zu Hellblau (#ADDSEG)

Abbildung 25: Alle fiinf Farbschemata der Substanzverteilung (eigene Darstellung)
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Manche Propositionen von Fitts’ Law konnten ebenfalls integriert werden. Um die Distanz
zwischen User und Simulationsmenii zu minimieren, wurde das Feature implementiert,
dass bei der Betétigung des A-Knopfes des rechten Controllers das Menii in das Blickfeld
des Users springt. Diese Eigenschaft folgt der Empfehlung, dass der Cursor (in diesem
Fall: das Zentrum des Blickfelds) der Ursprung von Bedienelementen sein soll (siehe
Kapitel 3.3), wodurch der Index of Difficulty gegen null geht (siche Formel (3)). Die
Skalierbarkeit der Meniis beeinflusst zusétzlich die Grofle aller Buttons und Trigger.
Folglich reduziert sich die nétige Zeit, die ein Nutzer braucht, um zu ihnen zu navigieren.
Zur Vorbeugung der besagten Cybersickness wurde die Moglichkeit zur Teleportation in
der Scene integriert. Dadurch sind die Nutzer nicht darauf angewiesen, sich per Joystick
fortzubewegen. Andernfalls kénnte bei anfilligen Personen die vorbeiziehende Umgebung
die benannten Symptome verursachen. Von besonderer Bedeutung war zudem, dass
das Standalone-Programm fliissig auf der Quest 3 lauft. Methoden der Performance-

Optimierung sollten die FPS maximieren.

5.4 Performance-Optimierung

Wenn Standalone-VR-Anwendungen entwickelt werden, ist es immer eine Herausforderung,
den Rechenaufwand zur Laufzeit des Programms so klein wie moéglich zu halten. Unity
bietet deshalb selbst Methoden an, um die Performance zu erhchen. MicroLabVR
verwendet daher die URP, statt der High Definition Renderp-Pipeline (HDRP)S.
Denn fiir eine VR-Anwendung in diesem wissenschaftlichen Kontext sind hochauflésende
und realitdtsnahe Texturen und Effekte nicht notwendig. Wenn die Szenengestaltung
realistische Materials bedurfte, wurden 6ffentlich verfiighare Physically Based Rendering-
Materials von der Website ., Free PBR Materials“!® verwendet. Auf diese Weise konnte
Objekten pragnantere Texturen gegeben werden, ohne viel Rechenleistung zu fordern.

Da der Nutzer immer nur einen Teil der Scene sieht, wurde ebenfalls das Occlusion
Culling!” in MicroLabVR integriert. Occlusion Culling ist eine Methode, die verhindert,
dass Objekte gerendert werden, die aulerhalb des Sichtfelds liegen (siehe Abbildung 26).
Der Nutzen von Occlusion Culling beléduft sich jedoch vermutlich auf ein Minimum, da

er mit der Grofe der Scene skaliert; die Laborszene ist verhéltnisméfig klein.

Y“https://unity.com/de/srp/universal-render-pipeline (letzter Zugriff 17.10.24)
https://unity.com/de/srp/high-definition-render-pipeline (letzter Zugriff 17.10.24)
https://freepbr.com/ (letzter Zugriff 17.10.24)
"https://docs.unity3d.com/Manual/OcclusionCulling.html (letzter Zugriff 17.10.24)
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(b) Occlusion Culling ist aktiviert

Abbildung 26: Der Effekt von Occlusion Culling. Die Blickrichtung des Users geht entlang
des blauen Pfeils (eigene Darstellung)

Die Lichtmodi aller Lichtquellen der Scene wurden auf ,,baked“!® gesetzt, was bedeutet,
dass die Beleuchtung der Szene manuell vorab berechnet wird. Dieser Prozess kann vor
der Finalisierung der Anwendung einige Minuten bis Stunden in Anspruch nehmen. Zur
Laufzeit werden so allerdings die Echtzeitberechnungen des Lichts gespart.

Weitere kleinere Verbesserungen, die vorgenommen wurden, sind zum einen, dass die
Organismen keine Schatten werfen und zum anderen, dass ,,GPU Instancing®“!® bei allen
Organismus- Materials aktiviert wurde. Letzteres ist ein Verfahren, um die Menge an
Draw Calls (dt. Aufrufen) an die GPU zu reduzieren. Dabei werden mehrfach vorhandene
Instanzen eines Mesh mit demselben Material in einem Render-Aufruf verarbeitet. Diese
Methode ist im Fall von MicroLabVR besonders niitzlich, da mehrere tausend Organismen

erzeugt werden.

Bhttps://docs.unity3d.com/2017.2/Documentation/Manual/LightMode-Baked.html (letzter Zu-
griff 17.10.24)
Yhttps://docs.unity3d.com/Manual/GPUInstancing.html (letzter Zugriff 17.10.24)
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5.5 Probleme und Herausforderungen

Nicht alle Anforderungen der Konzeption konnten zeitlich umgesetzt werden und bei
manchen kamen Probleme auf. Eines der Probleme war das bereits erwéhnte fehlerhafte
Mapping zwischen den Organismen und den metabolischen Fliissen in BacArena. Deshalb
erstellt der Konverter nur den Populationsdatensatz, ohne die Fliisse einzufiigen. Um
einen vollstdndigen Datensatz zu erstellen, wurden alle sechs Spalten der Flussdaten mit
zufélligen Werten gefiillt.

Ebenfalls wurde das metabolische Zusammenspiel zwischen den Organismen nicht visua-
lisiert. Der Grund dafiir ist, dass zwischen den Zeitschritten nicht nachverfolgt werden
kann, welche Organismen an welchen Ort in der Petrischale wandern oder absterben,
da sie nicht mit einer eindeutigen ID gekennzeichnet sind. Aus diesem Grund kann
auch der Austausch zwischen den Organismen nicht nachverfolgt werden. Diese Art der
Nachverfolgung ist ohnehin in der Realitdt untypisch, weil symbiotische Beziehungen eher
zwischen ganzen Spezies bestehen als zwischen einzelnen Organismen. Da dieses Feature
fehlt, wurden auch keine Flussgradienten visualisiert. Die Berechnung einer allgemeinen
Flussrichtung erfordert einen komplexen Algorithmus, welcher nicht entwickelt werden
konnte.

Ziel der Anwendung war zudem, dass benutzerdefinierte Datensétze geladen werden
konnen. Die fiir diese Eigenschaft notigen Funktionen wurden ebenfalls implementiert
und sollten urspriinglich vom ,,Open File Browser“- Button ausgefiihrt werden. Da jedoch
der Zugriff auf das lokale Dateisystem der Quest 3 verweigert wird, konnen keine Da-
tensatze ausgewahlt werden. Um dieses Problem zu beheben, wurde die Manifest-Datei
der Anwendung editiert, sodass einmalig eine Eingabeaufforderung beim Start von Micro-
LabVR erschien. Diese Anzeige fragte, ob Zugriff auf die lokalen Dateien erlaubt werden
soll. Nach der Bestétigung bestand dennoch kein Zugriff und die Eingabeaufforderung er-
schien nie wieder. Das Problem konnte final nicht gelost werden, weshalb die Anwendung
nur den Import der beiden Demodatensétze erlaubt.

Wenn in Zukunft das Laden benutzerdefinierter Datensitze moglich ist, muss ebenfalls
die Skalierung der Organismen korrigiert werden. Da alle Bakterien in der Petrischale
platziert werden, muss der Skalierungsfaktor der 3D-Modelle neu berechnet werden, um
sie korrekt auszufiillen. Die zustéindige Methode ist derzeit etwas ungenau, weshalb je
nach gewéhlter Grofie des Simulationsbereichs das Mikrobiom nicht zentriert in der Schale
positioniert ist. Die korrekte Position haben alle Organismen in der Petrischale nur bei

einer Flache von 20 x 20.
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In Testlaufen ist zudem aufgefallen, dass der Reset des urspriinglichen Materials, nach-
dem iiber einen Organismus gehovert und zuvor die Flux-Anzeige ausgeschaltet wurde,
fehlerhaft ist. Anstatt, dass das schwarze Outline- Material verschwindet, behélt der
Organismus die Farbung, passend zu seinem metabolischen Verhalten bei und ist als

Einziger umrandet (siehe Abbildung 27). Die Ursache konnte nicht identifiziert werden.

Abbildung 27: Das violette Bakterium in der Mitte ist als einziges fehlerhaft griin markiert
(eigene Darstellung)
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6 Limit-Testing

Interessant im Hinblick auf die potentielle Mo6glichkeit, benutzerdefinierte Datensétze zu
importieren, ist, welche Grofle diese Datensétze annehmen diirfen, damit MicroLabVR
performant lduft. Relevant ist in diesem Kontext nur der Populationsdatensatz, da anhand
seiner Daten eine Vielzahl von GameObjects instanziiert werden. Aus diesem Grund

sollen die Limitationen der Anwendung gepriift werden.

6.1 Methodik

MicroLabVR ist als Standalone-Anwendung gedacht. Deshalb ist ein Performance-
Vergleich zu einer PC-VR-Version aufschlussreich. Es wurde dazu die gebaute finale
Version von MicroLabVR auf der Meta Quest 3, mit der gebauten PC-VR-Version getes-
tet. Der PC, der fiir die Performance-Tests verwendet wurde, hat folgende technische
Spezifikationen: Eine 12th Gen Intel®) Core™ i7-12700KF CPU, eine NVIDIA GeForce
RTX 4070 Ti 12 G GPU, 32 GB DDR4 RAM, eine 1 TB SSD, den AZZA Blizzard 240
mm CPU-Kiihler, das Gigabyte B760M DS3H DDR4 Motherboard und ein 1000 Watt
be quiet! Straight Power 11 Platin Netzteil. Die technischen Spezifikationen der Quest 3
wurden bereits in Kapitel 2.2.5 aufgefiihrt.

Um die Limitationen zu testen, wurden Datensétze verschiedener Groflen erstellt. Daher
wurde ein R-Skript geschrieben, welches den Popultations- und den Substanzdatensatz
mit zufdlligen Werten erzeugt. Wéahrend der Tests wurden verschiedene Werte gemessen.
Zunachst wurde die Zeilenzahl der Populationsdatenséitze betrachtet und die daraus
resultierende Anzahl an GameObjects. Danach wurde gemessen, wie lange der Import
der Datenséitze und das Setup der Scene dauert. Dabei wurde darauf geachtet, wie sich
die Anwendung verhélt: Lauft sie fliissig weiter? Stottert das Bild? Kommt es zu einem
Standbild? Stiirzt sie sogar ab? Die wichtigsten Parameter waren jedoch die FPS wéhrend
der Simulation. Anhand dieser Messdaten, die iiber den Unity-Profiler?® entnommen

wurden, konnte letztendlich eine Empfehlung fiir die Datensatzgréfie gegeben werden.

6.2 Ergebnisse

Es wurden final drei GroBenvarianten von Datensétzen erstellt, mit 1389 (Dgyan), 10600
(Dredium) und 48000 (Dparge) Zeilen (siehe Tabelle 1). Die Performance aller Datensétze

wurde mit dem Unity-Profiler in einem Developer-Build der Anwendung iiberwacht. Seine

2Onttps://docs.unity3d.com/Manual/Profiler.html (letzter Zugriff 20.10.2024)
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x-Achse zeigt jeden Frame und die y-Achse die Dauer des Frames in Millisekunden (ms)
(siehe Abbildung 28). Bei jedem Test wurde derselbe Ablauf gewéhlt: Erst wurde der
Demodatensatz importiert, die Simulation gestartet, die maximale Anzahl an GameQOb-
jects erzeugt und darauthin sich in der Anwendung umgeschaut. Dieser Prozess wurde

zunéchst auf der Quest 3 ausgefiithrt und danach auf dem PC. Wie erwartet sinkt die

Performance von MicroLabVR mit zunehmender Datensatzgrofle auf beiden Geréten
(siche Abbildung 28).

(a) Meta Quest 3: Dgma

(b) Meta Quest 3: Drgpge

Abbildung 28: Die Historie des Profilers, wahrend MicroLabVR Dgpan vS. Drgrge im
Standalone-Modus verwendet wird (eigene Darstellung)

Ebenso wie erwartet, lauft die Anwendung fliissiger iiber den PC. Auffillig war dabei,
dass die Zeit zum Vorbereiten der Simulation (nach Betétigen des ,Start“- Buttons)

hinreichend ldnger dauert als der Datensatzimport (siehe Tabelle 1).
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Tabelle 1: Die Performance der Anwendung in Abhéngigkeit der Groie des Populations-
datensatzes: Dimension des Simulationsbereichs (Dim) Anzahl instanziierter
GameObjects (n), Zeit zum Import der Datensitze iiber die Quest 3 (t¢) und
iiber den Computer (t{), Zeit zum Instanziieren der GameObjects iiber die
Quest 3 (9) und iiber den Computer ¢t§. FPS wiihrend die Simulation auf der
Quest 3 (FPSY) und auf dem PC (FPS?T) liuft.

Dim Zeilen n 9 tP 3 td FPS? FpPSP

20 x 20 1389 392 012s 006s 059s 03s 7143 76,92
50 x 50 10600 2500 | 02s 0,15s 13s 0,45s 33,33 76,92
100 x 100 48000 10000 | 22s 09s 162,7s 729s 11,21 71,42

Aus den gemessenen Zeiten der Frames konnten die FPS wéhrend der rechenintensiven
Intervalle mit folgender Formel berechnet werden:
1 Sekunde

FPS = 4
S Durchschnittsdauer der Frames (4)

Fiir die Entscheidung iiber einen Grenzwert der Datensatzgrofie miissen mehrere aus-
schlaggebende Aspekte betrachtet werden: die Ladezeit der Datensétze und der Simulation
sowie die Hohe der FPS. Wéhrend der Limit-Tests war folgenreich, dass Dygge €ine zu
lange Ladezeit der Simulation hatte. In dieser Zeit hatte der Nutzer ein Standbild, welches
nicht tolerierbar ist. Zwar sind die FPS im PC-VR-Modus iiber 70, im Standalone-Modus
allerdings bei gerade einmal 11,21. Nur Dg,,q; performte durchweg zufriedenstellend, da
D sedivm in der Standalone-Anwendung auch nur 33,33 FPS erreichen konnte. Fiir manche
Nutzer mag dies ausreichend sein, sollte aber nicht der Standard fiir VR-Anwendungen

sein.

6.3 Fazit

Schlussendlich ist zu sagen, dass alle Datensétze im PC-VR-Modus verwendet werden
konnen, wenn wihrend des Imports und des Setups der Simulation ein fliissiger Lade-
bildschirm angezeigt wird. Als Standalone-Anwendung erfiillt nur Dg,,q; alle Performance-
Anforderungen. Wihrend beider Ladephasen sollte dem Nutzer eine Ladeanzeige présentiert

werden, um FPS-Einbriiche und potentielle Standbilder unbemerkt zu lassen.
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7 Diskussion

MicroLabVR umfasst alle konzipierten Features. Alle Organismen werden in ihrer rich-
tigen Konstellation als interaktionsfahige GameObjects dargestellt, auch wenn sie in
manchen Féllen nicht korrekt zentriert sind. Uber ein UT lassen sich die Substanzvertei-
lungen und Fliisse anzeigen. Verbesserungspotential hat insbesondere die metabolische
Flussdarstellung. Sie wird lediglich mit einer Umrandung der Organismen abgebildet.
Informativer wére eine konkrete Visualisierung von Austauschreaktionen. Dazu wéren
jedoch mehr Daten von BacArena und ein komplexer Algorithmus notig, welcher den
Austausch zwischen ganzen Spezies berechnet.

Die Anwendung liefert entscheidende Vorteile im Vergleich zu einer Desktopanwendung,
wie BacArena. Zunéchst erlaubt MicroLabVR eine einfache und intuitive Navigation und
Steuerung der Funktionen. Ein User-Tutorial unterstiitzt die Selbstbeschreibungsfahigkeit
und Erlernbarkeit des Programms. Uber den Slider kann der Nutzer einfacher durch alle
Zeitpunkte iterieren und muss sich nicht auf graphische Plots verlassen. Potentiell kann
so die Entwicklung und sogar die Bewegung mancher Organismen verfolgt werden, auch
wenn sich das nicht sicher bestétigen lasst. Nachteilig ist dabei, dass nicht alle Zeitpunkte
gleichzeitig angezeigt werden konnen. MicroLabVR eignet sich daher als zusatzliches
Hilfsmittel, welches mikrobielle Daten aus einer anderen Perspektive darstellt.

Ein wesentlicher Vorteil der VR ist, dass sie die Informationsdarstellung in der dritten
Dimension erméglicht. 3D-Daten auf 2D-Oberflachen zu projizieren, kann die Interpre-
tierbarkeit einschréanken. Dieser Vorteil trifft nicht unbedingt zum aktuellen Zeitpunkt
bei MicroLabVR zu, da nur eine Schicht eines Mikrobioms dargestellt werden kann. Der
Grund dafiir liegt in der Wahl des Simulations-Tools. Das Framework, um 3D-Daten
zu importieren und darzustellen, in MicroLabVR zu implementieren, ist perspektivisch
realisierbar. Es sei jedoch zunéchst abzuwarten, ob der Bedarf besteht. Auflerdem wire
zu diskutieren, wie die 3D-Visualisierung ausgereift und adédquat implementiert werden
soll.

Sinnvoll an der VR-Anwendung erscheint besonders die 3D-Heatmap-Darstellung, da
sie direkten Nutzen von einer rdumlichen Umgebung macht. Der User bekommt eine
bessere Darstellung der Intensitétswerte, indem das Groflenverhéltnis der Werte besser
dargestellt wird. Zudem lésst sich die Population iiber die 2D-Heatmap legen, wodurch
in manchen Féllen ggf. eine Migration in Richtung einer Nahrungsquelle zu erkennen ist.
Neben dem besseren Verstdndnis raumlicher Beziehungen, profitieren Nutzer von der

Immersion, indem ein realistisches Lernerlebnis geschaffen wird. Das sogenannte ,, Situated
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Learning® (dt. situatives Lernen)?! kann das Engagement von Nutzern und die Effekti-
vitdt des Lernens erhohen. Daher kann dariiber nachgedacht werden, ob MicroLabVR
auch Potential in der Lehre von Studierenden hat. Ob Wissenschaftler diese theoretischen
Vorteile ebenso empfinden, muss noch erprobt werden.

Vorschriften des UX-Designs konnten zum Teil umgesetzt werden. Es wurde stetig darauf
geachtet, dass eine barrierefreie Anwendung entsteht. Farbkontrastverhéltnisse liegen
minimal bei 4,88:1. Um auf ein Level AAA zu kommen, konnte die Farbe des Buttons
des User-Tutorials dunkler gesetzt werden. Niitzlich fiir den User sind ebenfalls kleinere
Features, wie die Umrandung eines Organismus gepaart mit vibrotaktilem Feedback,
wenn mit dem Controller auf ihn gezeigt wird sowie die Schwebeanimation, wenn er
angeklickt wird. Diese Formen des Feedbacks kénnte noch durch das Abspielen von T6nen,
die zur Aktion passen, erweitert werden. Nur die Bedienelemente der Uls hatten dieses
Feature bereits implementiert. Eine weitere Verbesserung wire, das User-Tutorial auf
eine gesamte Fithrung durch die Scene zu erweitern. Da MicroLabVR allerdings nur aus
einer Scene besteht, scheint dies weniger sinnvoll. Alternativ wére eine Audio-Fiihrung
eine praktische Verbesserung.

Ein Mangel der UX in MicroLabVR konnte in der Farbwahl der Bakterien und der
Anzeige der Fliisse gesehen werden. Fiir Betroffene einer anomalen Trichromasie (Rot-
Griin-Schwiche) wére sie ein Problem, da rote und griine Materials benutzt wurden.
Fiir sie konnte kaum unterscheidbar sein, ob ein Organismus eine Substanz konsumiert
oder produziert. Lediglich bei der Darstellung der Substanzkonzentration konnte eine
Farbauswahl implementiert werden.

Mit zunehmender Datensatzgrofie sinkt sowohl die Performance der Anwendung, als auch
die Grofle der Organismen. Schon bei einem Simulationsbereich, der 100 x 100 Bakterien
umfasst, kann es nach Fitts’ Law schwierig werden, die GameObjects anzuklicken. Daher
miisste eine Untergrenze fiir die Organismengrofle festgelegt werden, um die Steuerbarkeit
zu gewshrleisten. Diese Anderung wiirde auch bewirken, dass die Petrischale und damit
die gesamte Scene skalierbar werden miissen. Wéahrend der Entwicklung von MicroLabVR
traten verschiedene technische Probleme auf. Zunéchst war angedacht, dass MicroLabVR
auch benutzerdefinierte Datensétze einlesen kann, um den Nutzen der Anwendung zu
erweitern. Wie bereits in Kapitel 5.5 beschrieben, erlaubt die Quest 3 keinen Zugrift
auf das Dateisystem, weshalb die dort hinterlegten Datensétze nicht eingelesen werden

konnten. Eine Alternativlosung koénnte die Verwendung des Storage Access Frameworks??

2IMehr zu Situated Learning: https://ijiet.org/papers/48-R017.pdf (letzter Zugriff 22.10.2024)
22https://developer.android.com/guide/topics/providers/document-provider?hl=de (letzter
Zugriff 24.10.2024)
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fiir Android-Entwickler sein. Auf diese Weise konnten ggf. spezifische freigegebene Ver-
zeichnisse (,,Downloads® oder , Dokumente®) verfiighar gemacht werden. Eine umfassende
Losung wire die Anbindung eines Cloud-Speichers, auf dem alle Datensétze hinterlegt
sind. Herausfordernd wére, eine passende Schnittstelle zwischen der Anwendung und dem
Speicher zu entwickeln. Abseits davon wére der Dateizugriff {iber den PC einfacher. Es
existieren einige Assets, die in Betracht gezogen werden kénnen, um einen Datei-Browser

3 wurde in MicroLabVR auch zu Beginn

zu integrieren. Der Standalone File Browser?
eingebunden, da es eine Standalone-Anwendung werden sollte, aber aufgrund von techni-
schen Problemen wieder verworfen. Das Framework hierzu existiert noch.

Ein weiteres Problem war, dass das Mapping der Flussdaten von BacArena inkorrekt ist.
Der entwickelte Konverter erzeugt daher nur Datensétze, die keine metabolischen Fliisse
aufweisen. Die VR-Anwendung ist aus diesem Grund auch nur auf sechs Substanzen und
Fliisse beschrénkt. Wiirden Dateien mit mehr Substanzen eingelesen werden, fangt der

Datenformat-Checker sie ab.

Zhttps://github. com/gkngkc/UnityStandaloneFileBrowser/tree/master?tab=readme-ov-file
(letzter Zugriff 22.10.2024)
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8 Fazit und Ausblick

MicroLabVR ist eine in Unity entwickelte Standalone-VR-Anwendung, spezialisiert auf
die Meta Quest 3, welche raumzeitliche Daten iiber Mikrobiome einlesen und darstellen
kann, um mangelnde Datenvisualisierung anderer Tools entgegenzuwirken. Die Anwen-
dung unterstiitzt Datensétze, die einem definierten Format folgen. Passende Datensétze
konnen mittels eines R-Konverters erzeugt und eingelesen werden. Der Konverter ist
auf dem agentenbasierten Simulationstool BacArena aufgebaut, das in R als Bibliothek
verfiighar ist. Uber den Konverter lassen sich zwei Datensiitze erzeugen, welche Daten
iiber die Gemeinschafts-, Substanz- und metabolische Flussverteilung enthalten. Diese
Daten werden auf unterschiedliche Weisen dargestellt. Organismen sind einfache, interak-
tive GameObjects, Substanzen sind 2D- oder 3D-Meshes, und Fluxes werden als farbliche
Markierungen visualisiert. Das Programm verfiigt iiber ein User-Tutorial, ein Hauptmenti,
welches den Datenimport regelt sowie ein Simulationsmenii, das den Simulationsverlauf
steuert. Diese Uls folgen stets bewédhrten Ul- und UX-Leitlinien und erzeugen einen
gewissen Grad an Barrierefreiheit.

Im Hinblick auf funktionelle Erweiterungen von MicroLabVR wére eine Expansion auf
3D-Schichten interessant. So konnte das volle Potential der VR ausgeschopft werden.
Problematisch wiirde nur die Darstellung der Substanzen werden. Denn nun wére nicht
nur eine Konzentration einer Fldche abzubilden, sondern eines Volumens. Spannend
wére ebenfalls, wenn die Mikrobiome auf einen Ursprungsort gemappt werden kénnten,
wie beispielsweise auf die Lunge, oder den Darm. Bei grofleren Datensédtzen konnten so
regionale Unterschiede erkennbar werden.

Eine Visualisierungsmethode, die etwas zu kurz kommt, ist die Darstellung der Fluss-
verteilung. Die Organismen werden lediglich farblich markiert, um den Konsum oder
die Produktion einer Substanz zu indizieren. Informativer wére die Illustration von
Flussrichtungen und -intensitdten. Auf diese Weise kénnten ganze Gradienten dargestellt
werden, was die Datenauswertung verbessern kénnte.

Ein erster Performancetest ergab, dass die Datensétze zundchst nur sehr klein (weniger
als insgesamt 10000 instantiierte Organismen) sein konnen. MicroLabVR verfolgt be-
reits einen Ansatz fiir das asynchrone Laden der Datensétze iiber Coroutinen. Dennoch
kommt es zu FPS-Einbriichen wiahrend der Ladezeit. Dieser Mangel suggeriert, dass
die Coroutine-Logik noch nicht ausgereift ist und optimiert werden muss. Eine alter-
native selbst implementierte Losung zum asynchronen Laden (unter der Verwendung

vorgefertigter Assets), gepaart mit einem angemessenen Datenstreaming von BacArena
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selbst, wiirde die Leistung noch starker heben. Anhand dieser Fortschritte konnte die
Performance und die UX verbessert werden. Zwar ist ein Ladebalken integriert, um dem
Nutzer Feedback iiber den Status zu geben, dennoch wire eine zusétzliche Moglichkeit,
den Nutzer mit einem Ladebildschirm génzlich vom Geschehen zu isolieren.

Dieser Grundgedanke wiirde zwar die Ladeperformance verbessern, aber nicht die Frame-
rate wiahrend der Simulation. Ein Verbesserungsansatz ist, das entworfene 3D-Modell der
Organismen zu optimieren. Derzeit verfiigt es iiber 832 Polygone. Bei 10.000 GameObjects
wéren das 8.320.000 Polygone, die gerendert werden miissen. Die Anzahl kénnte bereits
mit einfachen Optimierungsmethoden in Blender reduziert werden.

Neben der Behebung der in Kapitel 5.5 beschriebenen technischen Probleme wére ein
Vorschlag, die Usability zu verbessern, indem strenger auf die Farbwahl der Organismen
geachtet wird. Gerade wenn perspektivisch betrachtet grofiere Datenséitze eingelesen
werden sollen, muss die Farbzuweisung einem Algorithmus folgen, der angesichts der Spe-
ziesanzahl die bestmogliche Farbkombination erzeugt. Verschiedene Shader und Texturen
konnten die Unterscheidung zusétzlich vereinfachen.

Sobald BacArena das Mapping der Fliisse zu den Organismen behoben hat, kann auch
der R-Konverter angemessen erweitert werden. Derzeit muss der Anwender auflerdem
eigenstindig im R-Konverter den Speicherort und das Modell setzen. Fiir den idealen
Nutzen sollte jedoch eine einfache nutzbare Schnittstelle erschaffen werden, die den
direkten Datenaustausch mit MicroLabVR ermoglicht und keine Programmierkenntnisse
fordert. Somit wiirden Nutzer der VR-Anwendung mit einer noch besseren UX belohnt.
MicroLabVR dient als Proof of Concept und bestétigt die Machbarkeit sowie die grundle-
gende Funktionalitdt der erweiterten Visualisierung von mikrobiellen Daten. Ob weitere
Wissenschaftler die diskutierten Vorteile der Anwendung vertreten, muss sich zunéchst
noch erweisen. Daher wéren kontrollierte Experteninterviews zweckhaft, um den Nutzen

einer solchen Anwendung in der Praxis und ggf. in der Lehre weiter zu erforschen.
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