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JAHRESBERICHT

Das Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS)
wurde 1996 als erstes Bundeshdchstleistungsrechen-
zentrum Deutschlands gegrundet. Als Einrichtung der
Universitat Stuttgart und Mitglied des Gauss Centre for
Supercomputing stellt das HLRS seine RechenkRapazi-
taten Nutzern aus Wissenschaft und Industrie zur Ver-
figung.Das HLRS betreibt modernste Hochstleistungs-
rechensysteme und -technologien, bietet erstRlassige
Weiterbildung in den Bereichen Programmierung und
Simulation und forscht an wegweisenden Fragestellun-
genund Technologien rund um die ZuRunft des Hochst-
leistungsrechnens (HPC). Die HLRS-Expertise umfasst
unter anderem die Bereiche parallele Programmierung,
numerische Methoden fir HPC, Visualisierung, Grid
und Cloud Computing, Datenanalytik sowie Kiunstliche
Intelligenz. Die Nutzer unserer Systeme forschen auf

ganz unterschiedlichen Forschungsgebieten mit dem

Schwerpunkt auf Ingenieurwissenschaften und ange-

wandte Wissenschaften.




GruRwort

Director’s Welcome

Herzlich willRommen zum Jahresbericht 2020 des
Hochstleistungsrechenzentrums Stuttgart (HLRS). Wir
freuen uns, Ihnen Hohepunkte aus dem vergangenen
Jahr und einige spannende ProjeRte vorzustellen.

Die weltweite Coronavirus-Pandemie machte 2020
zu einem Jahr voller Herausforderungen fir alle mog-
lichen Einrichtungen. Auch das HLRS war Reine Aus-
nahme. Nur zwei Wochen nach der feierlichen Einwei-
hung unseres neuen Supercomputers HawR im Februar
trafen die COVID-19-Einschrankungen das HLRS. Die
Unterbrechung von LieferkRetten und Reisebeschran-
Rungen machten die Installation unseres neuen Sys-
tems viel Romplizierter als erwartet und unseren Nut-
zern das Leben extrem schwer. Letztlich dauerte es
sechs Monate langer als geplant, HawR in Betrieb zu
nehmen. Wahrend der Installationsphase waren wir
danRkbar fur die Unterstlitzung und das Verstandnis
unserer Partner und Nutzer. Wir danken allen fur ihre
Hilfe in diesen unruhigen, Romplizierten Zeiten.

Aber COVID-19 war nicht nur eine Herausforderung. Es
war auch eine Chance, um aufzuzeigen, wie Computer-
simulationen bei der Bewaltigung von Krisensituatio-
nen gut helfen Ronnen. Zwei Wochen nach der Lock-
down-Einflihrung der Regierung zur PandemiekRontrolle
wurde das HLRS vom Bundesinstitut flr BevolkRerungs-
forschung (BiB) gebeten, dessen Simulationen zu unter-
stltzen, um den Pandemieverlauf vorherzusagen und
fir die Rommenden Wochen und Monate zu planen.
An einem Wochenende stellte das HLRS Ressourcen
far die Optimierung, Parallelisierung und Operationa-
lisierung des BIB-Codes zur Verfiigung. Seitdem bie-
tet es dem BiB Support und Rechendienstleistungen.
Zudem stellte das HLRS Forschern im Zuge der europa-
ischen und deutschen Initiativen zur BeRampfung von

Welcome to the 2020 annual report of the High-
Performance Computing Center Stuttgart (HLRS). We
are pleased to share highlights from our activities over
the past year with you, including information about
some exciting expansions in our focus.

The global coronavirus pandemic meant that 2020
was a challenging year for institutions everywhere, and
HLRS was no exception. Just two weeRs after a cele-
bratory inauguration of our new supercomputer, HawR,
in February, restrictions caused by COVID-19 hit HLRS.
Interruption of supply chains and travel restrictions not
only made the installation of our new system much
more complicated than we had anticipated, but also cre-
ated an extremely difficult situation for our users. In the
end, it took six months longer than planned to get Hawk
operational. During the installation period we were
grateful for the support and understanding of our part-
ners and users, and we thankR all of you who have helped
HLRS through these troubling and complex times.
COVID-19 did not only pose challenges, however. It
also gave us an opportunity to demonstrate important
ways in which computer simulation can help in address-
ing crisis situations. Two weeRs after the government
implemented lockdown measures to control spread of
the virus, HLRS was approached by the Bundesinsti-
tut fUr BevolRerungsforschung (BIB, Federal Institute
for Population Research) to support their simulations
to predict how the pandemic would progress and to
plan for the weeks and months ahead. Over a weekend
HLRS made resources available to optimize, parallelize,
and operationalize the BiB’'s code, and since then has
been providing BIB with support and compute ser-
vices. In addition, HLRS supplied scientific researchers

compute time as part of both European and German




COVID-19 Rechenzeit zur Verfligung und wird durch
den AMD COVID-19 HPC Fund unterstutzt, der ab 2021
verflgbarist und es uns ermodglicht, unsere Kapazitaten
far Crisis Computing zu erhéhen.

Trotz der Pandemie setzte das HLRS seine ARtivitaten
zur Unterstutzung der europaischen HPC-Gemeinde
fort und startete neue Projekte. Das HLRS ist Koordina-
tor von drei europaischen Projekten — EuroCC, CASTIEL
und FF4EuroHPC -, um im Rahmen von EuroHPC ein
europaisches HPC-Kompetenznetzwerk zu schaffen.
Durch diese Projekte tGbernimmt das HLRS eine Fih-
rungsrolle bei der Schaffung eines erstklassigen ver-
netzten europaischen HPC-ORosystems. Nach ein paar
Wochen im COVID-19-Lockdown stellten wir unsere
HPC-Schulungen auf ein vollwertiges Online-Pro-
gramm um und begannen mit einem umfassenden
Nutzer-Support mit webbasierten Tools. Durch beide
EntwickRlungen Rénnen wir unser Fachwissen besser
weitergeben. Zudem wurden unsere Bemuhungen
um ein nachhaltiges Hochstleistungsrechenzentrum
durch zwei Umweltzertifizierungen (Blauer Engel und
EMAS) gewdirdigt.

Erfreulicherweise schaffte es HawR bei seinem Debiit
in den Top 500 der schnellsten Supercomputer der
Welt auf Platz 16. Interessant ist auch unsere Part-
nerschaft mit Hewlett PackRard Enterprise, die zur
Erweiterung unseres CPU-Vorzeigesystem um Gra-
fikprozessoren fihren wird. Diese Anderung der
HawR-SystemarchiteRtur wird seine Simulationsleis-
tung starRen und neue Deep-Learning- und KI-An-
wendungen ermoglichen.

2020 lancierte das HLRS auch Forschungsprojekte
zur Vorbereitung auf Riinftige TechnologieentwicRlun-
gen und strategische Umfelder. Als Teil des NFDI4Cat-
Konsortiums ist das HLRS mafRgeblich am Aufbau
einer nationalen ForschungsdateninfrastruRtur betei-
ligt. Als Partner im SEQUOIA-ProjekRt haben wir auch
Mittel eingeworben, um die MdglichReiten von Quan-
tencomputern auszuloten, insbesondere fiir die Indus-
trie. Zudem werden wir mit Unterstltzung des Landes
Baden-Waurttemberg unsere Forschung an der Schnitt-
stelle von Geistes- und Sozialwissenschaften, Simula-
tion und Digitalisierung ausbauen. Diese Projekte wer-
den die Stellung des HLRS als eines der innovativsten

HPC-Zentren Europas weiter starken.

Da die Reisefreiheit im Jahr 2020 eingeschrankt war,
beschrankte sich die internationale Zusammenarbeit
auf virtuelle Vortrage und Workshops. Internationale
Kooperation und Solidaritat mit unseren Partnern
waren 2020 jedoch wichtig flr das HLRS, und wir dan-
Ren allen, die in der Krise ihre Unterstlitzung angeboten
haben. In Stuttgart freuten wir uns Uber die Intensivie-
rung der Zusammenarbeit mit der Fraunhofer-Gesell-
schaft Uber eine formelle Kooperationsvereinbarung
mit dem Fraunhoferinstitut fir ProduRtionstechnik und
Automatisierung (IPA).

Die wichtigsten HLRS-LeistungsindiRatoren bezeugen
ein sehr erfolgreiches Jahr. Gegenlber den Vorjahren
wurden mehr Drittmittel eingeworben, wobei die Ein-
nahmen durch Nutzer unserer HPC-Systeme aus der
Industrie erneut hoch waren. Unsere HPC-Schulungs-
programme stieBen nach wie vor auf groBes Interesse,
wobei insbesondere die internationale Beteiligung
durch unsere Online-Kurse stark anstieg. Erfreulicher-
weise schlossen auch zwei DoRtoranden ihre Arbeit am
Zentrum ab.

AbschlieBend mochte ich bei dieser Gelegenheit
noch den Unterstitzern und Foérderern danken, die
die Erfolge des HLRS im Jahr 2020 ermdglichten. Wir
freuen uns darauf, weiterhin mit lhnen gemeinsam
innovative EinsatzmaoglichReiten fir HPC und andere
fortschrittliche digitale Technologien zu finden, um die
drangendsten Herausforderungen fur Wissenschaft,
Industrie, die HPC-Gemeinde und die Gesellschaft all-
gemein anzugehen.

Mit freundlichen GruRen,
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Prof. Dr.-Ing. Dr. h.c. Dr. h.c. Prof. E.h. Michael M. Resch
DireRtor, HLRS

initiatives to fight COVID-19, and received support
through the AMD COVID-19 HPC Fund that will become
available in 2021 and enable us to increase our capacity
for crisis computing.

Despite the pandemic, HLRS maintained and initi-
ated new activities to support the Europe-an super-
computing community. As a managing partner HLRS
launched three European projects — EuroCC, CASTIEL,
and FF4EuroHPC — to create a European networkR of
HPC expertise in the frameworR of EuroHPC. Through
these projects HLRS will take a leading role in creating
a networkRed and world-class European HPC ecosys-
tem. Within a few weeRs of the COVID-19 lockdown,
we also transformed our HPC training courses into
a full-fledged online program and began providing
intensive user support using web-based tools; both
developments have expanded our ability to share our
expertise. Furthermore, our efforts to create a sustain-
able high-performance computing center were honored
by two environmental certifications (Blue Angel and
EMAS).

We were pleased to see HawR land in 16th place in its
debut on the Top500 List of the world’s fastest super-
computers. Also exciting was an agreement we reached
with Hewlett PackRard Enterprise to expand our CPU-
based flagship system with graphic processing units
(GPUs). This change in HawR'’s system architecture will
complement its power for simulation and open new
opportunities for deep learning and artificial intelli-
gence applications.

In 2020 HLRS also began research projects aimed at
preparing for future technology developments and for
future strategic settings. As part of the NFDI4CAT con-
sortium HLRS became deeply involved in the creation
of a German National Research Data Infrastructure.
As a partner in the SEQUOIA project, we also acquired
funding to begin exploring the possibilities of quantum
computing, particularly for industry. Additionally, with
the support of the State of Baden-Wurttemberg, we will
extend our research at the intersection of the human-
ities, social sciences, simulation, and digitalization.
These projects will help strengthen HLRS's position as
one of the most innovative HPC centers in Europe.
Because travel was restricted in 2020, international col-

laborations were limited to giving talkRs and attending

workshops virtually. However, international collabo-
ration and solidarity with our partners were important
for HLRS in 2020, and we would liRe to thanR all who
offered their support during the crisis. In Stuttgart we
welcomed an extension of our collaboration with the
Fraunhofer Society, entering into a formal collaboration
agreement with the Fraunhofer Institute for Manufac-
turing, Engineering and Automation (IPA).

HLRS's Rey performance indicators highlight a very
successful year. Our third-party funding saw an
increase over previous years, while our income from
industrial users of our HPC systems was again at a
high level. We also maintained strong participation in
our HPC training programs, including a large increase
of international participation due to our online courses,
and were delighted to see two doctoral students com-
plete their PhD’s at the center.

Finally, | would liRe to use this occasion to thanR the
supporters and funders who have made HLRS’s suc-
cesses in 2020 possible. We looR forward to continuing
worRing with you to find innovative ways of using HPC
and other advanced digital technologies to address the
most pressing challenges facing science, industry, the
HPC community, and society at large.
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Hochstleistungsrechnen

im COVID-19-Jahr

Die Erfahrungen des HLRS wahrend des Coronavirus-Ausbruchs zeigten, wie fortschrittliche Computertechnologien

helfen Ronnen, auf Krisensituationen zu reagieren.

Mitte Februar 2020 feierte das Hochstleistungsrechen-
zentrum Stuttgart (HLRS) den Beginn einer neuen Arain
seiner Geschichte. Zahllose hochrangige Regierungs-
vertreter, Branchenvertreter, Forscher und Freunde des
HLRS Ramen zur Einweihung des neuen HPE Apollo
Supercomputers HawR mit einer Spitzenleistung von
26 Petaflops. Die Gaste ahnten jedoch nicht, dass sol-
che Feiern schon wenige Wochen spater unmaglich
sein wlrden - eine vollig neue, vollig andere, vollig uner-
wartete Zeit stand bevor.

Anfang Marz hatte das SARS-CoV-2-Virus begonnen,
sich in Deutschland auszubreiten, und schon bald wur-
den bis dato unvorstellbare MaBnahmen gegen eine
neue todliche Pandemie ergriffen. Am 13. Marz setzte
Baden-Wdurttemberg den Prasenzunterricht an allen
Schulen aus, und am 16. Marz empfahl die Universitat
Stuttgart allen Mitarbeitern, die nicht vor Ort auf dem
Campus sein mussten, von zu Hause aus zu arbeiten.
Obwohl die Fallzahlen in Deutschland im Sommer
zurlcRgingen, fihrten das Fehlen eines wirkRsamen
Impfstoffs und eine noch gefahrlichere zweite Krank-
heitswelle im Herbst dazu, dass viele EinschrankRungen
fir den Rest des Jahres in Kraft blieben. Selbst Ende
2020 waren nur wenige Mitarbeiter taglich vor Ort am
HLRS; die meisten arbeiteten von zu Hause aus und ver-
netzten sich per E-Mail und VideoRonferenz.

Die beispiellosen Auswirkungen der COVID-19-Pande-
mie betrafen das HLRS in vielerlei Hinsicht und zwan-
gen das Zentrum zur schnellen Anpassung an eine
neue Realitat. Sie verdeutlichten aber auch die wichtige
Rolle, die Hochstleistungsrechnen (HPC) und andere

fortschrittliche Computertechnologien heute bei der
Bewaltigung von Gesundheitskrisen spielen. Fur das
HLRS war 2020 ein Jahr voller neuer Herausforderun-
gen, das aufzeigte, wie sich Hochstleistungsrechnen in
den nachsten Jahren entwickeln Rénnte, um auf andere
Krisen vorbereitet zu sein.

Bereitstellung von Computern zur Grundlagen-
forschung

Wissenschaftliches Rechnen spielt heute eine wesent-
liche Rolle in Fachbereichen wie Physiologie, Immuno-
logie, Virologie und MediRamentenentwicRlung. Wis-
senschaftler nutzen heute routinemaBig Simulationen,
maschinelles Lernen und Hochleistungsdatenanalyse,
um viele Arten von KranRheitserregern und deren
InfeRtionswege zu erforschen und so wichtige Daten
far die EntwicRlung potenziell wirksamer MediRamente,
Impfstoffe und anderer Strategien zur IKranRheitsbe-
Rampfung zu sammeln. Mit Algorithmen speziell fir
Supercomputer erstellen Wissenschaftler Uberprufbare
Vorhersagen zu biologischen ARtivitaten, die vom Maf3-
stab her zu Rlein oder zu Romplex fir rein experimen-
telle Ansatze sind. Dies wiederum treibt die Forschung
voran, da man sich so im Versuchslabor auf die erfolg-
versprechendsten Hypothesen Ronzentrieren Rann.

2020 setzten Wissenschaftlerin vielen Landern Berech-
nungsansatze vielseitig gegen die COVID-19-Pande-
mie ein. Einige nutzten diese etwa, um ein besseres
Verstandnis der moleRularen Eigenschaften des Virus
zu erlangen. Andere untersuchten mit groBen Daten-
satzen virtuell Wirkstoffe, um vorherzusagen, welche
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vorhandenen Wirkstoffe eingesetzt werden Rénnten,
um das Virus unschadlich zu machen. Klinische For-
scher analysierten eleRtronische KrankRenakRten mit
Berechnungsansatzen, um nach wichtigen Datenmerk-
malen fUr personalisiertere Behandlungsstrategien
zu suchen. Epidemiologen nutzten die Daten auch,
um nachzuverfolgen und vorherzusagen, wie sich die
KranRheit in der BevolkRerung ausbreitet, und zeigten
so auf, wie sich das 6ffentliche Gesundheitswesen auf
einen Ausbruch vorbereiten und diesen eindammen
Rann. Durch eine beispiellose globale ReaRtion seitens
der Wissenschaft, die diese und andere Ansatze nutzte,
Ronnte schnell umfassendes Wissen zur Suche nach
Impfstoffen, Therapien und wirksamen MaRnahmen
des offentlichen Gesundheitswesens erworben werden.
Als der Lockdown im Marz das HLRS erfasste, bot es
der COVID-19-Forschung geballte Rechenkraft. Es tat
sich umgehend mit seinen Partnern im Gauss Centre
for Supercomputing - dem Zusammenschluss der drei
nationalen Hochstleistungsrechenzentren in Deutsch-
land - zusammen und RUndigte einen beschleunig-
ten Zugang zu seinen Systemen fir Wissenschaftler
an, die das Virus und seine Erkrankung untersuchen.
Das HLRS mag zwar eher fir seine Unterstlitzung
im Bereich Computational Engineering beRannt sein,
seine HPC-InfrastruRtur eignet sich aber auch fir die
Gesundheitsforschung. Entsprechend meldeten sich in
den folgenden Wochen und Monaten Wissenschaftler,
um HawR fur den Kampf gegen das neuartige Corona-
virus zu nutzen. Acht COVID-bezogene Projekte nutz-

ten das HLRS-System im Laufe des Jahres, wobei die

Based on Reported Infections
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Ressourcen des Zentrums auch weiterhin anderen For-
schern zur Verfligung stehen.

In mehreren der zugelassenen Projekte erforschten die
Wissenschaftler den physischen Aufbau des Virus, ein-
schlieBlich der Merkmale, welche die InfekRtion mensch-
licher Zellen betreffen. Dies umfasste die Forschung
zur Modellierung des COVID-19-Spike-Proteins, das
eine InfeRtion auslést, wenn es mit dem menschli-
chen ACE2-Rezeptor auf der Zelloberflache interagiert.
Andere setzten auf einen Ansatz namens MoleRulardy-
namik, um mit extrem hoher Auflésung zu simulieren,
wie Proteine auf der Oberflache des Virus ihre Form ver-
andern. Ein besseres Verstandnis dieser Phanomene
Ronnte helfen, MediRamente zu entdecken, die die
Interaktion zwischen Virus und Mensch beim Eindrin-
gen in die Zellen hemmen Rénnten. Da diese Probleme
so Romplex sind, erwiesen sich die HLRS-Rechnersys-
teme als unverzichtbar fir diese Forschung.

Bedarfsvorhersage nach Intensivstationen in
IKrankRenhausern

Mit Beginn der COVID-19-Pandemie Ronzentrierte sich
die deutschlandweite Strategie darauf, die Ausbreitung
des Virus einzudammen, um eine Uberf[]llung der Kran-
Renhauser zu verhindern. Dies beinhaltete die Umset-
zung und zeitweise LocRerung vieler Maflinahmen,
darunter die SchlieBung von Geschaften, das Verbot
offentlicher Veranstaltungen, die Anordnung, zu Hause
zu bleiben, und das Tragen von Schutzmasken in der
OffentlichReit. Im Gesamtjahr 2020 konnte diese Stra-
tegie weitgehend vermeiden, dass die Intensivstationen
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Uberfullt waren, obwohl die zweite Pandemiewelle dem
Land wieder neue Restriktionen aufzwang, um eine Flut
von schweren Fallen zu verhindern. Solange Impfaktio-
nen noch nicht effeRtiv genug sind, werden solche ZyR-
len wahrscheinlich weitergehen.

Um Tools bereitzustellen, mit denen Gesundheitsbe-
hérden und Regierungen bestimmen Roénnen, wel-
che SchutzmaBnahmen erforderlich sind, arbeitet
HLRS-Forscher Dr. Ralf Schneider mit Wissenschaft-
lern des Bundesinstituts fur BevélkRerungsforschung
(BiB) an einer Software zur bis zu achtwéchigen Vor-
hersage von Nachfragespitzen bei Intensivstatio-
nen in Deutschland. Dieser COVID-,Wetterbericht”
Rénnte dazu beitragen, ein nachhaltiges Gleichge-
wicht zwischen offentlichem Gesundheitsschutz und
der Minimierung anderer sozialer, wirtschaftlicher und
personlicher Auswirkungen der Pandemie zu finden.
Eine Vorabpublikation, die das Tool beschreibt, wurde
im Dezember auf dem medRxiv Preprint-Server fur
Gesundheitswissenschaften verdffentlicht.

Die Software wurde auf dem HawR-Supercomputer des
HLRS entwicRelt, Rann aber von Datenwissenschaft-
lern Uberall genutzt werden. Schneider erRlart: ,Das
Modell basiert auf epidemiologischen Parametern, die
den in Deutschland verfligbaren Daten entsprechen.
Der Code ist jedoch so aufgebaut, dass andere Lander
ihn anihre eigene Situation anpassen Ronnen, wenn die
entsprechenden Daten verfligbar sind.”

Wichtig fir den Erfolg dieser Bemihungen war
auch EXCELLERAT, ein europaisches ProjeRt unter
HLRS-Leitung, das eigentlich den Maschinenbau auf
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ergriffen worden waren. Werte Uber 50 % werden als Rritisch

angesehen, da 50-65 % der Intensivbetten typischerweise
durch Patienten mit anderen KranRheiten belegt sind. Das
erste Diagramm basiert auf den gemeldeten Fallzahlen,
wahrend das zweite davon ausgeht, dass die tatsachlichen
Falle in den ersten Wochen der Pandemie um 50 % unter-
schatzt wurden. Quelle: RKI, Bundesagentur flr Arbeit,

Ein Simulationslauf des AusmaRes, in dem die Kapazitaten
Statistisches Bundesamt. Eigene Berechnungen.

der Intensivstationen durch Patienten mit COVID-19

in Anspruch genommen worden waren, wenn Reine
MaRnahmen zur Eindammung der KranRheitsausbreitung

dem Weg zu Exascale-Supercomputer-Technologien
unterstutzen soll. HLRS-Mitarbeiter zeigten gemein-
sam mit dem EXCELLERAT-Partner SSC-Services, dass
Technologien fir Ingenieure auch bei Herausforde-
rungen im Gesundheitswesen nutzlich sein Rénnen.
Die Mitarbeiter implementierten ein sicheres Daten-
transfer-Tool, mit dem BiB-Forscher Daten schnell
zwischen HawR und den Systemen in ihren Blros in
Wuppertal verschieben Ronnen, sodass sie Zugang zur
HLRS-Rechnerleistung fir groR angelegte Datenana-
lysen hatten, ohne vor Ort anwesend sein zu mulssen.

Neue digitale Infrastruktur fiir bessere COVID-
Forschung

Das HLRS stellt einzelnen Wissenschaftlern Rechen-
zeit zur Forschung bereit, arbeitet aber auch in Dut-
zenden gefdrderter ForschungsprojeRte mit, die sich
mit den technischen Herausforderungen des Hochst-
leistungsrechnens befassen. In einem neuen ProjeRt,
das im Sommer durch das Programm Horizon 2020
der Europaischen Kommission genehmigt wurde, tragt
das HLRS zur Entwicklung eines wichtigen Manage-
ment-Tools fir die oOffentliche Gesundheit wahrend
Pandemien bei.

Seit Marz 2020 haben medizinische Einrichtungen
in Europa und weltweit massenhaft COVID-19-Pati-
entendaten gesammelt, die Patientencharakteristika,
Behandlungsplane und KranRheitsverlaufe dorumen-
tieren. Anfangs wurden diese Daten jedoch grofdten-
teils von verschiedenen Gesundheitsdienstleistern in
ihren eigenen loRalen Datenbanken gesammelt und




gespeichert und es gibt dazwischen Raum Verbindun-
gen. Da moderne biomedizinische und epidemiologi-
sche Studien durch die Verwendung grof3erer Daten-
sdtze an statistischer Aussagekraft gewinnen, bote
die Zusammenflihrung dieser Informationen den For-
schern eine wichtige Ressource.

Das neue ProjeRt namens ORCHESTRA wird von Prof.
Evelina Tacconelli von der Universitat Verona geleitet
und umfasst 27 Partnereinrichtungen aus 15 Landern
in Europa, Afrika, SGdamerikRa und Asien. Es wird eine
vielschichtige DateninfrastruRtur fir die Sammlung und
den Austausch COVID-bezogener Patientendaten aus
ganz Europa und anderen Teilen der Welt entwickeln. Im
Zuge dessen Rooperiert das HLRS mit Wissenschaft-
lern der Hochleistungsrechenzentren CINECA (Italien)
und CINES (Frankreich), um die InfrastruRtur flr das
Datenmanagement zu entwickeln.

Nach dem ORCHESTRA-Plan werden nationale Daten-
Hubs in den teilnehmenden Landern erfasste Daten
zusammentragen. Ein zentrales cloud-basiertes Portal
wird es Forschern ermdglichen, auf diese zuzugreifen,
sie gemeinsam zu nutzen und miteinander zu verkRnup-
fen. Die sich ergebende virtuelle Kohorte - potenziell aus
Hunderttausenden von Patienten — wird multidisziplinare
Studien, unter anderem zur GenetiR, EpigenetiR, Immu-
nologie und Epidemiologie von COVID-19 ermdglichen.
Das HLRS hilft bei der InfrastruRturentwickRlung, bietet
aber auch fachliche Unterstitzung bei der Standardi-
sierung der Datenerfassung, -speicherung und -Rura-
tierung in allen nationalen Daten-Hubs. Eine solche
Harmonisierung ist notig, damit Datensatze verschie-
densten Ursprungs nahtlos so integriert werden Rénnen,
dass ihr Nutzen und ihre WirRung maximiert werden.
Das ORCHESTRA-Team rechnet damit, dass diese
neue Plattform Studien zur Verbesserung der 6ffent-
lichen Gesundheit und von Impfstoffstrategien unter-
stitzen wird. Sie R6nnte auch ein Modell fir die Samm-
lung und den Austausch von Daten bei zuRUnftigen
Pandemien sein.

HPC-Schulungs- und Nutzer-Supportteams ent-
deckRen neue Online-Maglichkeiten

Vor Ort wirkte sich die COVID-Krise anders auf den
HLRS-Alltag aus. Aufgrund von Vorschriften zur
BeschrankRung sozialer Kontakte Ronnte das Zentrum

sein umfassendes HPC-Schulungsprogramm nicht
mehr im Prasenzformat anbieten (siehe Seite 68-69).
Sobegannen die Dozenten schon wenige Wochen nach
Lockdown-Beginn, die Kurse auf ein Online-Format
umzustellen und Uber die VideokRonferenz-Plattform
Zoom abzuhalten.

Es war zwar nicht ganz einfach, die KKurse weiterhin
praxisnah und interaRtiv zu gestalten, aber die Digi-
talisierung des HLRS-Schulungsprogramms hatte
auch einzigartige Vorteile. Das Zentrum Ronnte einen
wesentlichen Ruckgang der normalen Teilnehmerzah-
len vermeiden und sogar ein geographisch breiteres
PubliRum als Ublich erreichen: 38 % aller Teilnehmer
waren aus dem Ausland.

,Obwohl wir uns nattrlich wieder auf den Prasenzun-
terricht freuen, zeigten die Erfahrungen der letzten
Monate, wie Online-Kurse den HPC-Wissensstand
verbessern Ronnen”, so Dr. Rolf Rabenseifner, Leiter
des HLRS-Schulungsprogramms. ,,Derzeit rechnen wir
damit, dass das HLRS maoglicherweise auch nach Ende
der aRtuellen Pandemie Online-Kurse parallel zu seinem
Haupt-Schulungsprogramm anbieten Ronnte.” Dann
Ronnte die NotwendigReit, sich an COVID-bedingte Ein-
schrankRungen anzupassen, unerwartete Vorteile haben.
In ahnlicher Weise musste das HLRS-Nutzer-Support-
team seinen Code-Portierungs- und SRalierungs-WorRk-
shop im April schnell auf ein Online-Format umstel-
len. Mithilfe von VideokRonferenz-Software arbeiteten
Experten fir Computational Science and Engineer-
ing am HLRS mit einzelnen Wissenschaftlerteams in
BreakRout-Sessions zusammen, um Probleme mit ihren
Codes zu lésen.

.In Optimierungs-WorRshops halten wir nicht nur einen
Vortrag oder zeigen einen Foliensatz”, sagt Bjorn DicR
vom HLRS-Nutzer-Supportteam. ,Mit diesem neuen
Ansatz Ronnen wir online zusammenarbeiten, wirklich
gemeinsam in den Code einsteigen und Anderungen
vornehmen. Per Fernzugriff Rann ich Rurz die Kont-
rolle Uber den Bildschirm eines Nutzers Ubernehmen,
Codebestandteile hinzufligen, um zu erRlaren, was ich
meine, und der andere versteht es sofort und Rann selb-
standig weiterarbeiten.”

Der Erfolg der Veranstaltung inspirierte das HLRS-
Team auch zum Einsatz von Videokonferenz-Tools
in anderen Situationen, in denen personliche Treffen

unmoglich waren. ,In gewisser Hinsicht zwang uns
COVID zur Anpassung unserer Arbeitsweise”, so
PUMA-Abteilungsleiter Dr. Thomas Bonisch, ,aber es
ermaoglichte uns auch, eine Support-Lésung zu entwi-
cReln, die wir vorher nicht in Betracht gezogen hatten.
So Rénnen wir HLRS-Systemanwendern jetzt auch
auBerhalb des Leistungsoptimierungs-WorRshops
helfen.”

Crisis Computing: Vorbereitung auf eine unsichere
ZuRunft

COVID-19 wird wohl leider nicht die letzte Pandemie
sein, mit der die Menscheit Ronfrontiert wird. Ange-
sichts globaler atmospharischer und gesellschaftli-
cher Instabilitaten, die der Klimawandel bestimmt mit
sich bringen wird, der standigen Gefahr chemischer
oder atomarer Unfalle, der AnfalligReit fir NaturRata-
strophen und anderer globaler Bedrohungen werden
Simulationen und ahnliche Prinzipien wie Kinstliche
Intelligenz eine wichtige Rolle spielen, um schnell auf
neuartige Probleme reagieren zu Rénnen.

Um das HLRS bei diesen Herausforderungen zu unter-
stUtzen, Rundigte der Hardwarehersteller AMD, des-
sen Prozessoren das ,Herz” von HawR sind, im Sep-
tember 2020 im Rahmen des AMD COVID-19 High
Performance Computing Fund eine Spende von zehn
neuen Rechenknoten an das HLRS an. Die zusatzliche

Rechenleistung aus AMD EPYC-Prozessoren und Ins-
tinct-Beschleunigern, die Anfang 2021 ausgeliefert
werden sollen, dient ausschliefllich der Pandemiefor-
schung. In ZuRunft Rann das HLRS mit diesen neuen
Ressourcen auch dringenden Rechnerbedarfbei plotz-
lichen KKrisen abdecken.

HLRS-DireRtor Michael Resch erRlart: ,Die COVID-
19-Krise war ein groRer WecRruf in Deutschland und
Europa und hat gezeigt, dass neue Herausforderun-
gen sehr plotzlich entstehen und gesellschaftsliber-
greifend groBe Auswirkungen haben Rdnnen. Da
Hochstleistungsrechnen die Basis von Tools ist, mit
denen Wissenschaftler schneller diese Herausforde-
rungen bewaltigen Ronnen, mlssen jetzt ganz Rlar
Investitionen und Vorbereitungen getatigt werden, um
fUr die nachste derartige Herausforderung gewappnet
zu sein. Am HLRS und an anderen HPC-Zentren Euro-
pas wird davon ausgegangen, dass die Umsetzung
neuer Ressourcen und Strategien zur Bewaltigung von
Notfallsituationen, in denen Simulationen und Daten-
analysen helfen Rénnen, in den Rommenden Jahren
ein grofRer Schwerpunkt sein wird.”

Supercomputer werden niemals ein Allheilmittel fur
Bedrohungen wie die COVID-19-Pandemie sein. Aber
sie werden auch in ZuRunft eine wichtige Rolle dabei
spielen, diese anzugehen und erfolgreich zu bewalti-
gen. (cw)

Wahrend der COVID-19-Pandemie setzte das HLRS sein

Schulungsprogramm mit Hilfe von WebRonferenzen fort.




Supercomputing-ARademie lanciert neue Kurse
und vergibt erste ZertifiRate an HPC-Experten

Die Supercomputing-ARademie bietet Anwendernin -

der Industrie professionelle Weiterbildung in vielen °

Bereichen rund um Hoéchstleistungsrechnen. 2020
wurden vier neue Kursmodule eingefuhrt: Perfor-

mance Optimierung; WirtschaftlichkReit und Nach- °

haltigReit; Visualisierung sowie Daten: Management
und Analyse. Ein wichtiger Meilenstein war auch
die erstmalige Vergabe der hochsten Zertifizierung

~HPC-Experte” an zwei Teilnehmer. ,So habe ich .

einen Einblick aus erster Hand in den Stand und die -

Probleme des Supercomputing gewonnen”, Rom-
mentiert Teilnehmer Sascha Michael Scholz seine

Leistung. ,Ich fihle mich in die Lage versetzt, Rom- -

petent und professionell im HPC-Bereich zu agieren.”
Nach Abschluss des MoeWE-ProjeRts (das die Super-
computing-ARademie entwicRelt und gegrindet hat)

im Marz 2021 wird das Schulungsprogramm selbst-

tragend weitergefuhrt.

) -

Sichere Stadte fur Radfahrer und FuBganger

Treffen FuRganger und Radfahrer aufeinander, ent-
steht oft Stress. In einem vom Bundesministerium
fir VerRehr und digitale InfrastruRtur gefdrderten
ProjeRt namens Cape Reviso untersucht das HLRS
gemeinsam mit Partnern, wie Simulation helfen Rann,
solche Probleme zu lindern. Erst erfolgt eine Lang-
zeitbeobachtung der Bewegungen von FufRgangern,
Fahrradern und motorisierten Fahrzeugen an einem
stark frequentierten Ort, dann werden mit maschinel-
lem Lernen Daten analysiert und ein Modell entwick-
elt. Nach der Kombination dieses Modells mit den
von Forschern des Karlsruher Instituts fir Technol-
ogie gesammelten Urban-Emotions-Daten wird ein
digitaler Zwilling erstellt, also eine umfassende Virtu-
al-Reality-Simulation des Ortes. Planer Rdnnen dann
mit dem Modell sehen, wie Radfahrer und Fuliganger
interagieren, Eingriffe wie Beschilderungsanderun-
gen virtuell testen und vor Ort Verbesserungen

umsetzen. (cw)



Mal:;a-n Albers Gerd Schadler
Verleihung der Golden Spike Awards auf
23. Annual Results and Review Workshop

Aufgrund der COVID-19-Pandemie fand der 23. Annual
Results and Review WorkRshop am 8. und 9. ORtober
online statt. Auf dem Programm standen 25 wissen-
schaftliche Vortrage und eine virtuelle Postersession
mit 20 Postern im PDF-Format. Dr. Dietmar Kroner,
Professor an der Universitat Freiburg und stell-
vertretender Vorsitzender des HLRS-Lenkungsaus-
schusses, gab auBerdem die Gewinner der Golden
Spike Awards 2020 bekRannt, mit denen herausragende

©® Fundacion Epica

Media Solution Center Baden-Wiurttemberg
baut Netzwerk auf

Das 2018 vom HLRS, ZIKM und der Hochschule der
Medien gegrindete Media Solution Center Baden-Wdrt-
temberg ist eine Mitgliedsorganisation, die Kunstor-
ganisationen, Medienunternehmen und Technolo-
gen zusammenbringt, um Rollaborative Innovation zu
férdern. 2020 schoss die Mitgliederzahl in Deutschland
und im Rest Europas in die Hohe. Zu RegionalgroRen
wie dem Kunstmuseum Stuttgart, dem Staatstheater
Stuttgart, dem Stuttgarter IKammerorchester und der
Universitat Tubingen stieBen international anerkRannte
Organisationen wie die Fundaciéon Epica La Fura dels
Baus (Spanien), das Festival Quartieri dell’Arte de Vit-
erbo (ltalien), das Tschechische Nationalballett und die
Kunsthochschule Utrecht (Niederlande). Die MSC-Mit-
gliedschaft steht interessierten Organisationen offen.
Erfahren Sie mehr auf msc-bw.com (cw)

Lars Schéfer

Forschungsleistungen und innovative Anwendungen
von HPC-Ressourcen ausgezeichnet werden. Die dies-
jahrigen Preistrager waren Marian Albers von der RWTH
Aachen fur Turbulenzsimulationen, die bei der Kon-
struRtion effizienterer Tragflachen helfen Ronnten, Gerd
Schadler vom Karlsruher Institut fir Technologie fir die
Beitrage seines Teams zu hochauflésenden Modellen
der Auswirkungen des Klimawandels in Afrika und Lars
Schafer von der Ruhr-Universitat Bochum fir MoleRu-
lardynamiRsimulationen von ABC-Transportern, einer
Klasse von Zellmembranproteinen. (cw)

© Bilder mit freundlicher Genehmigung der Gewinner

des Golden Spike Award.

Biedermeier im digitalen Zeitalter

Im Rahmen des Festivals ,Unter Beobachtung: Kunst
des RUcRzugs” hielt HLRS-DireRtor Michael Resch
einen Hauptvortrag mitdem Titel ,RlGckzug in die totale
Offentlichkeit - Das Paradox des digitalen Bieder-
meier”. Er verglich das Rlassische Biedermeier des 19.
Jahrhunderts, gepragt von einem RucRzug ins Private,
mit heutigen Trends, bei denen wir mit digitalen Medien

oft Details aus unserem Privatleben ver6ffentlichen.
Der Vortrag bestimmte den Ton des dreiwochigen Festi-
vals, das sich uber KunstprojeRte und Veranstaltungen
im Groraum Stuttgart mit den AuswirkRungen von digi-
taler Uberwachung, Datenunsicherheit und sozialen
Medien sowie Strategien und Raumen zur Flucht vor
standiger Beobachtung beschaftigte. (cw)

HLRS-Laufer unterstitzen Kinderhospiz

Am 25. Juli nahm das HLRS zum zweiten Mal am
.,Hand in Hand”-Spendenlauf zugunsten des Kin-
der- und Jugendhospiz Stuttgart teil. Aufgrund der
COVID-19-Pandemie fand die Veranstaltung virtuell
statt: 43 HLRS-Mitarbeiter und ihre Familienangeho-
rigen protoRollierten die zuriickgelegten Strecken an
verschiedenen Stellen mit einer mobilen App. Das
HLRS-Team High-Performance Runners sammelte
etwa 1.500 Euro, indem es insgesamt 580 Kilome-
ter (entspricht 1.452 Runden) lief. Damit wurden die
860 Runden aus dem Vorjahr fast verdoppelt. Der
Supercomputer-Hersteller Hewlett PacRard Enterprise
sponserte das Team, der Spendenbetrag flielt in Ein-
richtungen und Programme zur Unterstutzung schwer
RranRker Kinder und ihrer Familien. (cwy

Hochauflosende Modelle der Luftqualitat

Als Mitglieder des ProjeRts Open Forecast haben
HLRS-Forscher ein hochauflésendes Tool zur Visua-
lisierung von Vorhersagen der Luftqualitat flir die
Stadt Stuttgart erstellt. Das Modell, das von Forschern
der Universitat Hohenheim entwickelt wurde und auf
dem Supercomputer des HLRS lauft, Rombiniert das
Weather Research and Forecasting Model zur Wetter-
vorhersage und Klimamodellierung mit Berechnungen
der Atmospharenchemie, um aRtuelle und zuRUnftige
Konzentrationen von Feinstaub, Stickstoffdioxid und
anderen Schadstoffen zu modellieren. Die Visualisie-
rungsexperten des HLRS setzten die Simulationen in
eine interaktive 3D-ProjeRtion um, die Geodaten und
Gebaudeinformationen integriert. Das Modell simuliert
den 24-Stunden-ZyRlus in Stuttgart mit einer Auflo-
sung von nur 50 Metern und berlcRsichtigt dabei auch
die Romplexe Geographie der Stadt. Open Forecast
soll groRe, offentlich verfiigbare Datensatze verstand-
licher und fiir die Entscheidungsfindung von Politikern,
Regierungsmitarbeitern und der allgemeinen Offent-

lichReit nutzbar machen. (EG)




Buchveroffentlichung: Sustained Simulation Performance

Michael M, Ririch
Bex Liich Focht
Hiresak Kol st s

Sustained Simulation

2018 and 2019

gehalten wurden.

HLRS-Teilnahme an ISC- und
SC-Online-Konferenzen 2020

Das HLRS nimmt regelmaBig an derjahrlichen ISC High
Performance (ISC) und der International Conference
for High Performance Computing, NetworRing, Sto-
rage, and Analysis (SC) teil. Aufgrund der COVID-19-
Pandemie fanden 2020 beide IKonferenzen online statt.
Das HLRS erstellte virtuelle Stande und hielt Vortrage
mit Updates zu mehreren laufenden Forschungspro-
jeRten. Auf der ISC gingen die Vortrage vor allem um

Der vierte Industrial HPC User Round Table
(iIHURT) als Online Event

SICOS BW und das HLRS veranstalteten ein Forum, das
Anwendern von HPC aus der Industrie die Gelegenheit
zum Austausch Uber ihre Herausforderungen bietet.
Dietmar Krase von der Porsche AG ging in seiner [Keynote
auf Themen in der Zusammenarbeit zwischen verschie-
denen SoftwarearchiteRturen (firmenintern vs. HLRS)
sowie den Umgang mit groRen Datenmengen ein. In
einem Virtual Round Table tauschten sich die Teilnehmer
zu Themen wie Datenmanagement und Remote-lPost-
processing, sowie Lizenzen, Cloud und Softwareher-
stellern z.B. hinsichtlich der Kompatibilitat bei MPI aus.
Dr. Thomas Boénisch vom HLRS berichtete von den neu-
esten EntwicRlungen in der HPC-Technologie, wahrend
Dr. Andreas Wierse und Nicole Prange von SICOS BW

Dieses Buch prasentiert den Stand der TechnikR im High-Performance-
Computing (HPC) auf modernen Supercomputer-ArchiteRturen. Es behan-
delt Trends in der Hardware- und Software-Entwicklung sowie die Zukunft
von HPC-Systemen und heterogenen ArchiteRturen. Die Beitrage decken
ein breites Spektrum an Themen ab, von verbessertem Systemmanage-
ment Uber Computational Fluid Dynamics bis hin zu High-Performance
Datenanalyse und neuartigen mathematischen Ansatzen fir GroBsysteme.
DarUber hinaus erforschen die ArtikRel innovative Bereiche wie geRoppelte
Multiphysik und MultisRalensimulationen. Die Beitrdge basieren auf ausge-
wahlten Vortragen, die auf den 26. und 28. Workshops on Sustained Simula-
tion Performance (HLRS), sowie auf den 27. und 29. Workshops on Sustained
Simulation Performance (Cyberscience Center der TohoRu University, Japan),

(cwj

die ProjekRte SODALITE, HIDALGO und TalPas. Auf der
SC lieferten HLRS-Vertreter und -Mitarbeiter aktuelle
Infos zu den ProjeRten EuroHPC, CATALYST, SODA-
LITE, HIDALGO, FF4EuroHPC, HPCWE und EXCELLE-
RAT sowie zu neuen Smart-City-Ansatzen mit digitalen
urbanen Zwillingen. Insgesamt boten die Prasentatio-
nen verschiedenste Einblicke in die HLRS-Forschung
zur EntwicRlung technischer Ldsungen, Bewalti-
gung globaler Herausforderungen und europaweiter
HPC-Férderung. (cw)
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das Schulungsangebot der Supercomputing-ARademie
fir die Industrie vorstellten. AbschlieBend gab Prof. Dr.
Michael Resch, DireRtor des HLRS, einen AusblicR, wel-
chen Nutzen das Zusammenspiel von HPC und KI fur
den industriellen Einsatz haben wird. (cw)

Schulungskurs behandelt grundlegende Probleme
beim Technologietransfer

Dieser zweitagige Kurs, der vom HLRS in Zusammen-
arbeit mit dem Eurolab4HPC-Programm organisiert
wurde, vermittelte Wissenschaftlern ein grundlegen-
des Verstandnis des unternehmerischen Prozesses,
der Strategien zur Generierung von Geschaftsmo-
dellen und der Management-Herausforderungen im
Zuge des Technologietransfers. Die Dozenten Ron-
zentrierten sich auf typische SchwierigReiten bei
der Grindung und dem Management akademischer
Unternehmungen und analysierten das Umfeld des
akRademischen Unternehmertums und erlauterten
mogliche Chancen und wie man diese nutzen Rann.
Sie gingen auch auf analytische und administrative
Bereiche des Technologietransfers sowie auf das
Managementverhalten ein. So verband der Kurs theo-
retische ErkRenntnisse zum Unternehmertum mit prak-
tischen Uberlegungen zur Prasentation von Technolo-
gien und Geschaftsideen. (cw)

* ChEESE-Prototyp fiir Simulations-Workflows

in den Geowissenschaften

Im Zuge eines internationalen ProjeRts namens
ChEESE entwicRelt das HLRS Tools und Workflows zur
Vorhersage der Auswirkungen von Katastrophen wie
Erdbeben, Tsunamis und VulkRanausbrtichen. Modelle
potenzieller Risiken Ronnten gefahrdete Stadte und
Regionen aufdecken und Verantwortlichen helfen,
schneller auf Katastrophen zu reagieren. Da solche
Modelle riesige Datenmengen verarbeiten mussen,
stellte das HLRS dieses Jahr einen Prototyp vor, mit
dem Geowissenschaftler wissenschaftliche Work-
flows integrieren und Daten zwischen verschiedenen
Rechnerplattformen verschieben Rénnen. So Rénnen
etwa Aufgaben Roordiniert und ausgefiihrt werden, die
auf eigene Workstations, Cluster der Einrichtung und
Supercomputer verteilt sind. Im Rahmen von ChEESE
optimiert das HLRS auch Codes fir geowissenschaft-
liche Software und entwicRelt Visualisierungstools, die
Entscheidungstrager fir die Katastrophenplanung nut-

zen Rénnen. (cw)

Ethik und Kinstliche Intelligenz vereint

Die Al Ethics Impact Group (AIEIG) schlug das erste Sys-
tem zur Messung und Umsetzung europaischer ethi-
scher Prinzipien bei der EntwickRlung und Nutzung von
KKI-Algorithmen vor. Ahnlich wie das Energieeffizienzla-
bel Rénnte ein KI-Ethik-Label verwendet werden, um
zu beurteilen, wie gut Kl-Tools gemeinsame Werte wie
Transparenz, soziale GerechtigReit und 6Rologische
Nachhaltigkeit berlcRsichtigen. Er legt MessgroRen

zur Bestimmung fest, inwiefern solche Werte erfullt
werden, und bewertet RisikRen, zu denen ein KI-Algo-
rithmus fuhren Ronnte. Das Label soll flexibel sein
und die Belange von Herstellern von KI-Systemen,
Verbrauchern, Regulierungsbehdrden und anderen
einbeziehen. Das AIEIG wurde vom VDE mit Unter-
stlitzung der Bertelsmann Stiftung initiiert. Dr. Andreas
IKaminsRi, Leiter des HLRS-Fachbereichs Philosophie,
war ein fihrendes Mitglied der Gruppe. (cw)

© EDANAY-Gruppe, Universitat Malaga




Neuer Supercomputer Hawk im Einsatz

Das HLRS hat einen neuen Supercomputer erhalten, der weitere Chancen fiir die computergestitzte Forschung

eréffnet.

Am 19. Februar 2020 wurde am HLRS der Supercom-
puter HawR offiziell eingeweiht. Die Inbetriebnahme
lautete fur die Universitat Stuttgart und das Land
Baden-Wiurttemberg eine neue Epoche fir Forschung
in den computergestutzten Wissenschaften, der Simu-
lation und der Kuinstlichen Intelligenz (KI), insbeson-
dere im Hinblick auf die Ingenieurwissenschaften ein.

HawR, ein Apollo System von Hewlett Packard Enter-
prise (HPE) mit einer Spitzenleistung von rund 26
Petaflops, ersetzte mit einer 3,5-fachen Geschwin-
digReit den bisherigen Flaggschiff-Rechner Hazel
Hen am HLRS. In Testergebnissen von November
erreichte HawR eine maximale Linpack-Leistung von
19,3 Petaflops und debutierte damit auf Rang 16 der
TOP500-Liste der schnellsten HPC-Systeme der Welt.
Die Mittel fir Hawk wurden zur Halfte vom Ministerium
fr Wissenschaft, Forschung und Kunst des Landes
Baden-Wiurttemberg bereitgestellt. Die zweite Halfte
steuerte das Bundesministerium fir Bildung und For-
schung (BMBF) durch das Gauss Centre for Supercom-
puting (GCS) bei. Hawk ist Teil der nationalen Super-
computing-InfrastruRtur des GCS.

HawR wurde im Februar im Beisein hochrangiger poli-
tischer Vertreter eingeweiht, darunter der baden-wdurt-
tembergische Ministerprasident Winfried Kretschmann,
Dr. Michael Meister, der Parlamentarische StaatsseRre-
tar bei der Bundesministerin fir Bildung und Forschung,
sowie die Ministerin fur Wissenschaft, Forschung und
Kunst in Baden-Wirttemberg, Theresia Bauer.

Zudem nahmen an der Einweihungsveranstaltung teil:
Dr. Wolfram Ressel, ReRtor der Universitat Stuttgart,

HPE Chief Sales Officer Heiko Meyer, AMD Corporate
Vice-President EMEA Sales Mario Silveira, SSC-Ser-
vices DireRtor Matthias Stroezel, HLRS-DireRtor Prof.
Dr. Michael Resch und Prof. Mark Parsons, DireRtor des
Edinburgh Parallel Computing Centre.

Neues Werkzeug fiir Spitzenforschung und
Technik

Die Sprecher betonten wahrend der Veranstaltung das
Potenzial, das HawR fiir die Forschung in Wissenschaft
und Industrie bietet. ,Mit dem Supercomputer wird die
schon heute exzellente ForschungsinfrastruRtur an
der Universitat Stuttgart um ein weiteres Flaggschiff
erganzt. Hawk ermadglicht akademische und indust-
rielle Spitzenforschung Uberall dort, wo Simulationen
und Big Data eine wichtige Rolle spielen. Damit leistet
der neue Hochstleistungsrechner einen wichtigen Bei-
trag zur Umsetzung der Vision ,Intelligente Systeme
far eine zuRunftsfahige Gesellschaft’ der Universitat
Stuttgart”, sagte Dr. Ressel in seiner Er6ffnungsrede.

In einer Pressemitteilung erRlarte StaatsseRretar
Meister: ,Computer wie HawR sind Werkzeuge der
Spitzenforschung in Wissenschaft und Wirtschaft.
Sie ermdglichen exzellente Wissenschaft und Inno-
vationen und sichern Deutschlands vorderen Rang
im internationalen Wettbewerb als ein Top-Standort
des Supercomputings. Hochstleistungsrechner sind
ein wichtiger Beitrag zur Technologiesouveranitat im
digitalen Zeitalter. Technologiesouveranitat heit flr
uns, eigene System- und AnwendungskRompetenzen
in Wissenschaft und Wirtschaft auf héchstem Niveau
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zu entwicReln. Nur so Rénnen wir einen wechselseiti-
gen Austausch mit den fihrenden Forschungseinrich-
tungen und Unternehmen weltweit gewahrleisten. Der
HawR in Stuttgart zeigt dies sehr deutlich.”

Ministerprasident IKretschmann erganzte: ,Mit ,HawR’
Rénnen wir in Schlisselbranchen unseres Landes, in
der Mobilitat, im Maschinenbau sowie in der Gesund-
heitsbranche in neue Simulations-Welten vorstoBen.

Einer der schnellsten Rechner einer offentlichen Ein-

richtung weltweit, der auch der Industrie zur Nutzung
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offensteht, ist eine Rluge Investition in die ZuRunft
unseres Wissenschafts- und Wirtschaftsstandorts.
Ein groRes Potential liegt daruber hinaus in der Klima-
simulation. Nicht nur fir Baden-Wdirttemberg ist die
Arbeit am HLRS von enormer Bedeutung: ,HawR’ starkt
sowohl den bundesweiten Superrechner-Zusammen-
schluss als auch Europa.”

Ministerin Bauer fligte dieser Aussage hinzu: ,So
schnell, wie sich die Spitzenleistungen der Supercom-
puter erhéhen, so entscheidend sind sie sowohl fir

|
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HawR deblitierte auf Platz 16 der
erhalt bald neue FahigReiten fur
KKl und Maschinelles Lernen.

Top500-Liste der schnellsten
Supercomputer der Welt und




Bei der Einweihungsfeier von HawR besichtigten

die Gaste den neuen Supercomputer.
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Landtagsabgeordnete Sabine Kurtz

Parlamentarischer StaatsseRretar

Michael Meister HPE Chief Sales Officer Heiko Meyer

HLRS-DireRtor Michael Resch
L]

Ministerin Theresia Bauer

Baden-Wirttemberg Ministerprasident
Winfried Kretschmann

Spitzenforschung als auch fur innovative Produkte und ten wir eine langfristige Partnerschaft mit dem HLRS
Prozesse in den Schllsselbereichen der Wirtschaft. aufbauen, in der wir Anwendungen optimieren,
Baden-Wirttemberg ist in Sachen Supercomputing  ZuRunftstechnologien ausprobieren und diese bis
europaweit fihrend und international Ronkurrenzfahig.  zur MarRtfahigReit entwickeln.”

Dem HLRS als Teil der Universitat Stuttgart Rommt hier- HawR basiert auf EPYC Rome 7742 Prozessoren von
bei eine Schlusselrolle zu. Und es ist dabei nicht nurdie  Advanced Micro Devices (AMD). Mario Silveira, AMD
beeindruckende Rechenleistung des Superrechners, Corporate Vice-President EMEA Sales, sprach Uber die
sondern auch das geballte Methodenwissen vor Ort, Chancen, die die Partnerschaft mit HPE und dem HLRS
das unserer computergestitzten Spitzenforschung zu  dem Unternehmen in der Verbesserung von Effizienz
atemberaubenden Forschungsergebnissen verhilft.” und Leistung sowie der NachhaltigReitsgewinne bietet:
Die Inbetriebnahme von HawR marRiert auch den .Wir sind stolz darauf, die Vision zu teilen, Supercompu-
Beginn einer neuen Kooperation zwischen HLRS und ter zur Losung globaler Herausforderungen einzuset-
HPE, um gemeinsam die ZuRunftstechnologien fur zen, und ein Teil von HawR zu sein.”

das Supercomputing zu entwickReln. Dazu zahlen die

Entwicklung neuer Software und Tools fiir das Héchst- ~ Ausbau von Hawk Rombiniert Simulation
leistungsrechnen, die Leistungsoptimierung sowie  und Kunstliche Intelligenz

KI-Anwendungen, die zur Vorbereitung der nachs-  AlsHawRim Februarinstalliert wurde, basierte das Sys-
ten Leistungsstufe der Supercomputer, sogenannter tem ausschlieBlich auf zentralen Prozessoreinheiten,
Exascale-Rechner, dienen. sogenannten CPUs, da diese die optimale ArchiteR-
.HPE und das HLRS sind ein Traumteam”, sagte  tur fur viele Codes aus der Numerischen Stromungs-

HeikRo Meyer wahrend der Einweihung. ,Daher méch-  mechanikR (Computational Fluid Dynamics, CFD), der

MolRulardynamiR, der IKlimamodellierung und anderen
Forschungsbereichen bieten, in denen die HLRS-Nut-
zer sehr aktiv sind. In den vergangenen Jahren haben
Wissenschaftler jedoch damit begonnen, auszutesten,
wie Deep Learning, Hochleistungs-Datenanalyse und
KI diese Art von Forschung beschleunigen und verein-
fachen Ronnte. An dieser Stelle Rommen GrafikRprozes-
soren (GPUs) als Beschleuniger zum Einsatz.

Im Dezember hat das HLRS verkRindet, dass Hawk auf-
grund dieser wichtigen EntwickRlung angepasst wird.
Nach der Vertragsunterzeichnung mit HPE wird das
HLRS seinen CPU-basierten Supercomputer um 24
HPE Apollo 6500 Genl0O Plus Systeme mit 192 NVIDIA
AIOO GPUs, die auf der NVIDIA Ampere-ArchitekRtur
basieren, ausbauen.

Die Erweiterung um 120 Petaflops an KI-Rechenleis-
tung wird es HLRS-Nutzern ermoéglichen, Anwendun-
gen aus dem Bereich des Deep-Learning, der Hoch-
leistungsdatenanalyse und der K| durchzufihren, und
ermaoglicht hybride Rechenablaufe, die Simulation mit
Big-Data-Ansatzen Rombinieren.
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ReRtor der Universitat Stuttgart Wolfram Ressel .

Durch den Ausbau stehen den HLRS-Nutzern nun drei-
mal so viele NVIDIA-Prozessoren zur Verfigung wie
in Cray CS-Storm, der am HLRS fir KI-Anwendungen
genutzt wird. Somit wird die Gesamtrechenleistung fir
KlI-Aufgaben deutlich erweitert, was die Durchfiihrung
signifikant groRerer Deep-Learning-ProjeRte ermaglicht.
,Unsere Mission am HLRS war es schon immer, sich
optimal an den BedUrfnissen unserer Nutzer auszu-
richten,” sagte Prof. Dr. Michael Resch, DireRtor des
HLRS. ,Viele Jahre lang hat das bedeutet, dass unser
Flaggschiff-Rechner auf CPUs aufgebaut sein muss.
In letzter Zeit beobachten wir ein stetig wachsendes
Interesse an Deep Learning und Kunstlicher Intelligenz.
Indem wir GrafiRprozessoren der ArchiteRtur von Hawk
hinzufigen, Rénnen wir Forschern aus Wissenschaft
und Industrie bestmadglich dienen, die an vorderster
Forschungsfront arbeiten.”

Zum Ende von 2020 freuten sich das HLRS und dessen
Nutzer aus Forschung und Wirtschaft auf die Entde-
ckRungen und Innovationen, die Hawk in den Rommen-
den Jahren ermoglichen wird. (cw)




Das HLRS Roordiniert in drei neuen ProjeRten ein bahnbrechendes, EU-weites Vorhaben fiir mehr HPC-IKompetenz,

Der Start des EuroHPC Joint UndertaRing im Jahr 2018
war der Beginn eines neuen, europaweiten HPC-An-

satzes. Um eine engere IKoordination auf Ebene der
InfrastruRtur und der Ressourcenverteilung, der Tech-
nologieentwickRlung und der Erstellung moderner
Software zu ermaoglichen, will EuroHPC ein nachhal-
tiges und weltweit wettbewerbsfahiges europaisches
HPC-ORosystem aufbauen.

Beider Einrichtung des EuroHPC zeigte sich jedoch, dass
einwesentlicher Bestandteil einerumfassenden europai-
schen HPC-Strategie fehlte, namlich eine in ganz Europa
einheitliche Expertise im Bereich HPC und in verwandten
Disziplinen wie Hochleistungs-Datenanalyse und Kinst-
licher Intelligenz (KI1). 2020 vergab das EuroHPC unter
der Schirmherrschaft des EU-Programms Horizon 2020
drei Zuschusse, um diesen Bedarf zu decken.

Das HLRS und seine Dachorganisation, das Gauss
Centre for Supercomputing, stehen im Zentrum dieser
Bemuhungen und leiten die Etablierung eines europa-
weiten NetzwerRs fir mehr HPC-Kompetenz. Die drei
ProjeRte — EuroCC, CASTIEL und FF4EuroHPC - star-
teten am 1. September 2020 und werden sich in den
Rommenden Jahren mit verschiedenen Ansatzen Roor-
diniert diesem Ziel widmen.

Laut HLRS-Geschaftsfihrer und ProjeRtleiter Dr. Bas-
tian Koller ,ist das HLRS begeistert, die IKoordination
eines ProjeRts mit enormem Potenzial flir mehr Fach-
wissen und Kooperation innerhalb der gesamten euro-
paischen HPC-Gemeinde zu leiten. Dies wird die wis-
senschaftliche IKompetenz Europas und seine globale
industrielle Wettbewerbsfahigkeit steigern.”
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internationale Zusammenarbeit und industrielle Nutzung in ganz Europa.

EuroCC: Aufbau eines europaischen HPC-IKompe-
tenznetzwerks

Im Zentrum dieser vielfaltigen Bemuhungen steht
EuroCC, das bereits mit dem Aufbau eines europa-
weiten Netzwerks nationaler HPC-Kompetenzzentren
begonnen hat.

Als das ProjeRt Gestalt annahm, benannten 33 teilneh-
mende Mitgliedsstaaten je ein HPC-Zentrum als natio-
nales IKompetenzzentrum. Etwa die Halfte der Forder-
mittel zur Schaffung der IKompetenzzentren stammt
von der EU, die andere Halfte vom jeweiligen Land.
Jedes Kompetenzzentrum pruft die HPC-Expertise auf
nationaler Ebene und decRt dabei landesweit die vor-
handenen Kenntnisse und Wissenslicken auf. Im Laufe
der Zeit werden die Kompetenzzentren zu nationalen
Ressourcen fir die Identifizierung und Koordinierung
von technischem Wissen, Schulungsmitteln, Indus-
trieRooperation sowie HPC-Diensten und -Tools in den
jeweiligen Landern.

CASTIEL: Forderung der grenziiberschreitenden
Zusammenarbeit

Gleichzeitig leitet das HLRS ein zugehoriges Koordi-
nations- und UnterstitzungsprojeRt namens CAS-
TIEL (Coordination and Support for National Com-
petence Centres on a European Level). Wahrend
EuroCC die HPC-Expertise in den einzelnen Mit-
gliedsstaaten Roordiniert, fordert CASTIEL die Inter-
aktion und den Austausch von Fachwissen innerhalb
des EuroCC-NetzwerkRs. CASTIEL wird eine Europa-
Rarte der Kompetenzen erstellen, die Ressourcen und
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WissenslucRen uUber alle EuroCC-Kompetenzzentren
hinweg Ratalogisiert. Es wird dann ARtivitaten wie inter-
nationale WorkRshops, Mentoring- und Twinning-Part-
nerschaften und themenorientierte Arbeitsgruppen
Roordinieren, um gemeinsame Anliegen zu bearbeiten.
Diese sollen den europaweiten Wissensaustausch und
neue SynergieeffeRte, eventuell auch neue regionale
[Kooperationen fordern.

CASTIEL wird auch den Bedarf an HPC-Fachwissen fur
die industriellen Forschung und EntwickRlung adressie-
ren. Dies Ronnte Mentoring durch Zentren mit Erfah-
rung in der Unterstlitzung der Industrie umfassen, aber
auch internationale Treffen, bei denen HPC-Nutzer aus
der Industrie Fallstudien erfolgreicher Anwendungen
vorstellen.

FF4EuroHPC: mehr HPC-Zugang fir Rleinere und
mittlere Unternehmen

Die dritte Saule dieses europaweiten ProjeRts ist der
FoRus auf die Bedurfnisse der Rleinen und mittleren
Unternehmen (KMU), die essenziell fur die europaische
Wirtschaft sind. Ein Konsortium namens FF4EuroHPC,
ebenfalls vom HLRS Roordiniert, spricht solche Unter-
nehmen gezielt an und erleichtert ihnen im Sinne der
Wettbewerbsfahigkeit den Zugang zu HPC-Technolo-
gien und -Losungen.

Das Team, das FF4EuroHPC leitet, umfasst meh-
rere Zentren, die auch an den EU-geférderten Pro-
jeRten Fortissimo und Fortissimo 2 beteiligt waren,
die zwischen 2013 und 2020 mit den KMUs 92 neue
Anwendungen testeten. FF4EuroHPC vertieft das bei
Fortissimo gewonnene Wissen, um europaweit neue
HPC-Anwendungen in der Industrie aufzudecken und
Zu testen.

FF4EuroHPC organisiert zwei offene Aufrufe zur
Einreichung von Vorschlagen von KMU, die Uber-
zeugende Falle fur die Nutzung von HPC-Technolo-
gien und -Fachwissen aufzeigen Ronnen. Mdgliche

Anwendungsbereiche sind Fertigung, Maschinenbau
und andere innovative Wachstumsbranchen. Vor-
schlage Ronnen z.B. traditionelle HPC-Anwendun-
gen zur Simulation und Modellierung sein, oder neue
Anwendungen, die Datenanalyse, maschinelles Ler-
nen und KI beinhalten.

FF4EuroHPC erwartet, dass etwa 40 KMU - allesamt
HPC-Erstnutzer — ,Anwendungsexperimente” durch-
fihren werden, von denen viele mit nationalen Kompe-
tenzzentren im EuroCC-Netzwerk zusammengebracht
oder von diesen untersttitzt werden. Dieser Ansatz soll
die Nutzung in der Industrie von IKMU in Regionen for-
dern, in denen sie bisher nicht sehr verbreitet ist.

HLRS im Zentrum der europaischen HPC-Strategie

Im Verlauf solcher ProjeRte werden diese Experimente
zu einem Portfolio von Erfolgsgeschichten fihren, die
das Innovationspotenzial von HPC aufzeigen. Koller
rechnet damit, dass dies sowohl das Interesse anderer
KMU wecRt, die von HPC profitieren Rénnten, als auch
die Unterstitzung von Regierungen und anderen Inter-
essengruppen fir die EntwickRlung und Bereitstellung
nutzlicher HPC-Ressourcen und -Dienste foérdert.

,Die Ziele von EuroCC, CASTIEL und FF4EuroHPC
erganzen einander”, sagt Koller. ,Einerseits hoffen wir,
dass die Lander durch ihre Teilnahme das Know-how
entwicReln Rénnen, das sie fur eine groRere technolo-
gische UnabhangigRkeit brauchen, anderseits werden
auch bereits versierte Lander aus dieser internationa-
len InteraRtion lernen. Mehr Wissen und bessere IKom-
muniRation Uber Grenzen hinweg birgt groRes Potenzial
far mehr ProduRtivitat und Einfluss von HPC in ganz
Europa im Sinne der aRademischen Forschung, der
Industrie und der 6ffentlichen Verwaltung.” (cw)
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Eine schematische Darstellung der vorgeschla-

genen NFDI4Cat-DateninfrastruRtur.

Aufbau einer nationalen
Forschungsdateninfrastruktur
fur die Katalyseforschung

Das HLRS wird zur Basis der fachgebietsiibergreifenden rechnergestiitzten Forschung in der Chemie und im Che-

mietechnik beitragen.

Die Katalyseforschung sttitzt sich, wie viele wissen-
schaftliche Bereiche, zunehmend auf rechnerge-
stutzte Methoden, die einen standigen Austausch
zwischen Theorie, Simulation und Experiment ermoég-
lichen. Um die EntwicRlung dieses Bereichs zu férdern,
erhielt ein Konsortium, dem auch das HLRS angehdrt,
von der Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG)
eine Forderung von Uber 10 Millionen Euro fur den
Aufbau einer nationalen ForschungsdateninfrastruR-
tur fr Ratalysebezogene Wissenschaften (NFDI4Cat).
Das Konsortium unter der Leitung der gemeinnitzi-
gen DECHEMA (Gesellschaft fir Chemische Technik
und Biotechnologie eV.) und unter Beteiligung von
Vertretern aus 15 weiteren Partnereinrichtungen wird
InfrastruRtur, Software und Datenverwaltungs-Stan-
dards entwickeln, um die nachste Generation der
chemisch-technischen Forschung zu ermadglichen.
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NDFI4Cat ist eines von neun neuen Konsortien, die
zum Aufbau einer deutschen nationalen Forschungs-
dateninfrastruRtur beitragen werden.

Als eines von vier Mitgliedern der NFDI4Cat-IKoordina-
tionsgruppe wird das HLRS ein Daten-Repository flr
die Ratalysebezogene Forschung erstellen und hos-
ten, einschliefRlich eines Portals flr den Zugriff und die
gemeinsame Nutzung von Daten, die an verschiede-
nen Orten gespeichert sind. Daruber hinaus wird das
HLRS eine wichtige Rolle dabei spielen, standardisierte
Metadaten und Ontologien fur die Katalyseforschung
zu etablieren, wodurch die Kompatibilitat unterschied-
licher Datensatze sichergestellt, deren VerwendbarReit
verbessert und ihre potenziellen AuswirRungen aufden
wissenschaftlichen Fortschritt verstarkt werden soll.
4Wir freuen uns sehr, dass sich das HLRS am Aufbau
einer nationalen ForschungsdateninfrastruRtur betei-
ligen wird”, sagt HLRS-DireRtor Prof. Michael Resch.
.In Zusammenarbeit mit den Partnern in der Katalyse-
forschungs-Community sollte dieses ProjeRt hervorra-
gende MdglichReiten bieten, die Forschung in einem
Bereich voranzutreiben, der nicht nur wirtschaftlich
wichtig ist, sondern auch den SchlUssel zur Bewalti-
gung einiger unserer groten globalen Herausforderun-
gen enthalt.” (cw)

NFDI4 (at

© Whichfaceisreal.com

Vertrauen und Information

Die HLRS-Abteilung fiir Wissenschaft und TechnikRphilosophie wird dazu beitragen, PerspeRtiven zu entwickeln,

welche die VertrauenswiirdigReit von Computational Science beurteilen und die Verbreitung von Fehlinformationen

einschranken.

Wissenschaftliches Rechnen ist wichtiger denn je.
Entsprechend wachst die Sorge darUber, wie perso-
nenbezogene Daten und Kunstliche Intelligenz (KI)
ausgenutzt und missbraucht werden Rénnen, oder
Uber die zersetzende Wirkung von Desinformations-
Rampagnen in den sozialen Medien. Wie Ronnen Wis-
senschaftler etwa sicherstellen, dass die von ihnen
entwickRelten Modelle zuverlassig und eine Grundlage
fr 6ffentliche Entscheidungen sind? Und wie Rénnen
Menschen, die auf digitale Informationen zugreifen,
besser zwischen vertrauenswirdigen Informationen
und irrefihrender Propaganda unterscheiden?

Ein neues, auf drei Jahre angelegtes HLRS-Pro-
jeRt beschaftigt sich mit solchen Fragen. Finanzi-
ell vom Ministerium fir Wissenschaft, Forschung
und Kunst Baden-Wdirttemberg geférdert, wird ein
Team der Abteilung Wissenschafts- und Technik-
philosophie der Computersimulation unter der Lei-
tung von Dr. Andreas KaminsRi Philosophen, Sozial-

wissenschaftler, Technologen und andere Experten

zusammenbringen, um Vertrauen im IT-Kontext zu
untersuchen. Das ProjeRt wird ErRenntnisse fir mehr
VertrauenswurdigReit in der rechnergestitzten For-
schung, fir die EntwicRlung von Kl-basierten Ansat-
zen zur Beurteilung der Zuverlassigkeit von Informa-
tionen und fur die BeRampfung von Tauschungen in
digitalen Medien liefern.

Es wird davon ausgegangen, dass mehr Vertrauens-
wdurdigReit digitaler Informationen nicht nur eine tech-
nische Herausforderung ist, sondern auch umfasst,
wie Menschen Informationen wahrnehmen und wie
Vertrauen zwischen Individuen und in Gemeinschaf-
ten aufgebaut wird. KaminsRi und seine Teammit-
glieder werden daher multidisziplinare Sichtweisen
einbeziehen und Experten aus den Bereichen Psy-
chologie, Soziologie, PolitiRwissenschaft, Wirtschaft,
Padagogik und Geschichte zusammenbringen. Durch
gemeinsame Forschung werden sie eine theoretische
Basis fir mehr Vertrauenswiurdigkeit bei Simulations-
und KI-Technologien entwickeln. (cw)

wie diese verdeutlichen Probleme bei
der VertrauenswdrdigReit digitaler

Welches ist welches? Anwendungen
Informationen.

Eines dieser Gesichter ist echt und
das andere wurde durch Kl erstellt.
(Quelle: Whichfaceisreal.com
Verwendung genehmigt.)




Gemeinsames Arbeiten in
einem virtuellen Raum.

Virtual-Reality-Umgebungen
fur das Home Office

Eine vom HLRS und dem IKoLaB ProjeRt entwickelte Software ermoglicht Interaktion und Kooperation in virtuellen
3D-Raumen.

Simulationsergebnisse von Supercomputern oder
KonstruRtionsdaten aus CAD-Systemen werden nor-
malerweise in einer CAVE visualisiert und analysiert.
Die aufgrund der Corona-Pandemie erforderlichen
Abstandsregeln Rénnen Mitarbeitende dort jedoch
nicht einhalten. Visualisierungsexperten des HLRS und
fanf baden-wirttembergischer Universitaten haben im
ProjeRt ,Virtuelle IKollaborationslabore Baden-Wdrt-
temberg” (KoLab-BW) eine neue Softwareplattform
entwicRelt. Diese ermdglicht die Zusammenarbeit von
raumlich getrennt voneinander arbeitenden Personen
in einer gemeinsamen virtuellen Umgebung (Virtual
bzw. Augmented Reality, VR/AR).

Teammitglieder aus Wissenschaft, Forschung, Entwick-
lung und Anwendung treffen sich mithilfe der im Pro-
jeRt KoLab-BW entwickelten VR-Software sowie Ros-
tenglinstiger, Rommerziell verfigbarer VR-Brillen und
Controllern in einem virtuellen Meeting-Raum. Repra-
sentiert durch Avatare Ronnen die Teams in diesem

virtuellen Raum gemeinsam 3D-Modelle betrachten
oder bearbeiten - direRt an ihrem Arbeitsplatz oder
sogar im Homeoffice.

Insbesondere in Situationen, in denen spontane per-
sonliche Treffen nicht moglich sind - etwa bei Mit-
arbeitenden an verteilten Standorten oder aufgrund
der Abstandsregeln wahrend der Corona-Pandemie —
unterstulitzt die Technologie die Zusammenarbeit und
erleichtert maRgeblich bestimmte Arbeitsprozesse.
Auch nach dem Ende der Pandemie Rann die Platt-
form weiter dazu beitragen, die Forschungsarbeit zu
beschleunigen oder die Einflihrungszeit neuer Pro-
duRte am MarRt deutlich zu verRurzen.

Im Herbst 2020 nutzten die Mitglieder des Visualisie-
rungs-Teams am HLRS die Software auch fir einen
Kurs an der Technischen Universitat Wien. Die Studie-
renden in Wien Ronnten dabei in einem virtuellen Vorle-
sungsraum mit den durch Avatare dargestellten Dozen-

ten in Stuttgart interagieren. (cw)
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HLRS und Fraunhofer IPA
beginnen Kooperation

Ziel der Partnerschaft ist die Erforschung von Anwendungen fiir Héchstleistungsrechnen (High-Performance Com-
puting, HPC), High-Performance Data Analytics (HPDA), maschinelles Lernen und Quantencomputing fur die indus-

trielle Produktion.

Bastian Koller (Managing Director, HLRS)

Raoul Schénhof (Team Leader for Machine

Learning, Fraunhofer IPA)

Das HLRS und das Fraunhofer-Institut fir ProduR-
tionstechniR und Automatisierung (Fraunhofer IPA)
sind bereits seit einiger Zeit Nachbarn in der Stutt-
garter NobelstraBe. Die beiden Organisationen wer-
den noch enger zusammenwachsen, da das Fraunho-
fer dank einer Kooperationsvereinbarung Zugang zu
HPC-Systemen und -Know-how des HLRS erhalt. Die
Partner werden bei Themen von gemeinsamem Inter-
esse, wie beispielsweise Anwendungen von HPC in der
Industrie, zusammenarbeiten.

Das Fraunhofer IPA forscht zu organisatorischen und
technologischen Themen der industriellen ProduRtion.
Dazu zahlen neue Technologien zur Verbesserung von
Methoden, IKomponenten, Maschinen und Produkti-
onslinien furdie Fertigung. Dank der Verfligbarkeit gro-
Ber Datensatze und leistungsfahiger Tools fur Simula-
tion und Kunstliche Intelligenz (KI) Rann das HLRS
unter Einsatz fortschrittlicher Computertechnologien

Michael Resch (Director, HLRS)

Marco Huber (Department Leader,
Fraunhofer IPA)

die EntwicRlung von ProduRtionstechnologien voran-
bringen. Damit lasst sich die industrielle Produktion
effizienter und nachhaltiger gestalten.

Die Kooperation foRussiert sich auf HPC-Anwendun-
gen, die fur die Forschung am Fraunhofer zunehmend
an Bedeutung gewonnen haben, wie zum Beispiel Ana-
lysen von groBen Datensatzen, mithilfe derer sich Fer-
tigungsprozesse verbessern lassen, oder der Einsatz
von HPC zur Uberpriifung der Genauigkeit von Anwen-
dungen fur Maschinelles Lernen in der Kollaboration
zwischen Mensch und Roboter. Gemeinsam planen
das HLRS und Fraunhofer die weitere und effizientere
ErschlieBung des Quantencomputing.

Die Partnerschaft er6ffnet dem HLRS einige Moglich-
Reiten: ,Zusammen Ronnen wir Losungen entwickeln,
die HPC, HPDA und KI so miteinander verbinden, dass
sie unsere Nutzer bestmdglich unterstitzen”, sagt Dr.
Bastian Koller, Geschaftsfihrer des HLRS. (cw)

Bei der Vertragsunterzeichnung im

November 2020.



Flexiblere Robotik durch
Kunstliche Intelligenz:
Ein Interview mit Marco Huber

Forschung, die Simulation und KKI Rombiniert, R6nnte die EntwickRlung von maBgeschneiderten automatisierten

Fertigungssystemen beschleunigen.

Weil sich Anwendungen, die auf Maschinellem Lernen
oder Kunstlicher Intelligenz basieren, immer mehr ver-
breiten, Ronnen neue Arten von ProduRtionssystemen
entstehen. Als Professor flr Kognitive Produktions-
systeme in der Maschinenbaufakultat der Universitat
Stuttgart und Leiter des Zentrums fur Cyber Cognitive
Intelligence am Fraunhofer IPA in Stuttgart untersucht
Prof. Marco Huber innovative Ansatze mit Maschinel-
lem Lernen, die diese Systeme flexibler machen Rénnen.
Hubers Doppelrolle bietet optimale Bedingungen fir
einen produRtiven Austausch zwischen Forschung
und Industrie. Als Professor an der Uni erforscht er
hochaRtuelle Themen nicht nur aus einer rein theore-
tischen PerspeRtive, sondern auch hinsichtlich praRti-
scher Anforderungen aus dem ProduRtionsumfeld. Am
Fraunhofer IPA unterstitzt er Unternehmen bei der Nut-
zung neuester Methoden der Kunstlichen Intelligenz
in der Produktion. ,Da geht es weniger darum, neue
Methoden zu entwickReln”, erkRlart Huber, ,,sondern eher
darum, die schon in der Grundlagenforschung existie-
renden Methoden aufzugreifen und in die Anwendun-
gen einzubringen, um die Problemstellungen, die ein
Unternehmen hat, angehen zu Rénnen.”

In November 2020 unterzeichneten das Fraunhofer
IPA und das HLRS einen Kooperationsvertrag, wodurch
Huber und seinen Kolleginnen Zugriff auf die Rechen-
ressourcen fur Hochstleistungsrechnen (High-Perfor-
mance Computing/HPC) und Simulation des HLRS
beRommen. Beide Organisationen werden auch The-
men erforschen, an denen sie gleichermaRen Interesse

haben: Quantencomputing und Kinstliche Intelligenz.

In diesem Interview erlautert Prof. Huber, wie diese
Partnerschaft zustande Ram und wie die Rechenres-
sourcen des HLRS die FahigReiten des Fraunhofer IPA
erganzen.

Professor Huber, welche neuen MoglichReiten bietet
die Kiinstliche Intelligenz fiir die Robotik?

In der Industrie programmieren heutzutage noch
immer primar Experten Roboter. Davon wollen wir weg-
Rommen. Das soll Rein Prozess sein, den nur Experten
vornehmen Ronnen, sondern jeder sollte in der Lage
sein, einen Roboter zu programmieren.

Anstatt den Roboter explizit zu programmieren, for-
mulieren wir die Aufgabe, die es zu I6sen gilt — zum
Beispiel: ein Objekt aus einer Kiste zu greifen. In einer
Simulation lernt der Roboter eigenstandig, wie er das
am besten tut. Am Anfang macht er die Aufgabe relativ
schlecht, aber da es ja nur simuliert ist, ist das in Ord-
nung. Er Rann ja nichts Raputtmachen. Mithilfe eines
Paradigmas aus dem Maschinellen Lernen namens
.Reinforcement Learning” wird er immer besser, bis wir
sagen Roénnen, das ist fir die Anwendung jetzt aus-
reichend. Sobald wir an diesem PunRkt angelangt sind,
haben wir automatisch ein Roboterprogramm, das wir
in der ProduRtion verwenden Ronnen. Das heif3t, der
Roboter programmiert sich selbst.

Der Vorteil beim Einsetzen von Simulationen fur die
RobotikR ist, dass man eigentlich Reinen physikali-
schen Roboter braucht. Heute ist es so, dass der Robo-
ter fir den gesamten Zeitraum, wahrenddessen er

programmiert wird, fur die ProduRtion nicht zur Verfu-
gung steht. Dabei handelt es sich nicht nur um Stunden,
denn es dauert eine gewisse Zeit, bis alles sicher funRti-
oniert. Solche Unterbrechungen in der Produktion Rén-
nen wir vermeiden, weil alles in der Simulation passiert.
In der Zeit, in der eine ProduRtionsmaschine ein Pro-
duRt fertigt, soll sie in der Simulation unter Nutzung
unseres Ansatzes gleichzeitig lernen, wie sie das
nachste ProduRt zu fertigen hat. Das ist unsere Vision,
die uns antreibt. Wir werden sie nicht heute oder mor-
gen in der Realitat umsetzen, aber wir denken, dass wir
in den nachsten Jahren so weit sein werden.

Welche Vorteile Ronnte dieser Ansatz fiir die Indus-
trie bieten?

Die Vision, die wir verfolgen, ist, den ProduRti-
onswandel sicher hin zu einer sogenannten Losgro-
Be-1-ProduRtion zu begleiten. Idealerweise will man von
einer Massenfertigung wegRommen, und im Stuttgar-
ter Raum gibt es das IKonzept der sogenannten ,Mass
Personalization”. Unternehmen mochten hochwertige,
individualisierte ProduRte fertigen, dies aber trotzdem
zu einem gunstigen Preis. Um das zu ermadglichen,
muss die ProduRtionsmaschine in der Lage sein, sich
auf jedes neue ProduRt einzustellen.

Ein Beispiel ist die Herstellung von Schaltschranken,
die heutzutage Rundenindividuell gebaut werden. Mitt-
lerweile ist fast schon jeder Schaltschrank ein Uni-
Rat, das Menschen herstellen. Hier gibt es beispiels-
weise sogenannte Hutschienen, auf die Komponenten
gesteckt und dann entsprechend verRabelt werden
mussen. Weil das ein sehr schwieriger und Rostspieli-
ger Prozess ist, mochten wir erreichen, dass ein Roboter
durch die Simulation lernt, angepasste Schaltschranke
effizient herzustellen.

Warum ist das Hochstleistungsrechnen bei solchen
Ansatzen erforderlich?

Reinforcement Learning und andere Arten von
Maschinellem Lernen leben von Daten, die oftmals
jedoch nicht in der Art und Menge zur Verfligung
stehen, wie es notig ware. Deswegen gehen wir den
Weg, einen Grofiteil der Daten in einer hochgenauen

Professor Marco Huber

Simulation flr das Training der Algorithmen bereit zu
stellen. Somit ist nur noch eine geringe Anzahl realer
Daten erforderlich, um ein Feintuning der Algorithmen
zu ermoglichen. Am Fraunhofer IPA machen wir das
schon im Rleinen Stil aber wir haben nicht die benétigte
Rechenkapazitat, um aufwendige Simulationen durch-
zufthren.

Fur einen einzelnen Roboter Rénnen wir das noch
problemlos vornehmen, aber sobald man in groReren
SRalen denkt — also mehrere Roboter oder verRettete
ProduRtionsprozesse — wurden wir das mit unseren
RechenRapazitaten nicht hinbekRommen. Deswegen
ist der Zugriff auf den Supercomputer des HLRS der
EcRpfeiler unserer Kooperation. Die Zusammenarbeit
bietet uns neue Maglichkeiten, Romplexe Systeme zu
simulieren, wahrend der Simulation zu lernen und die
Programme in die Industrie zu Ubertragen, und das im
grof3en Stil.

Gibt es andere potenzielle Anwendungen von HPC
im Maschinellen Lernen?

Ein anderes Thema der Kollaboration adressiert die
VerifiRation von neuronalen Netzen. Wenn man neu-
ronale Netze in sicherheitskritischen Anwendungen
einsetzen will, dann ist das heute immer ein Problem,
weil man nie garantieren Rann, ob das Netzwerk das
tut, was es tun soll. Hier Rommt die Verifikation ins
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Spiel. Man formuliert Anforderungen, die das Netzwerk
erflllen soll, und prift anschlieBend mathematisch, ob
dies auch tatsachlich gewahrleistet ist. Gemeinsam mit
einem Unternehmen haben wir einen solchen Anwen-
dungsfall untersucht, und in einem Testlauf haben wir
bewiesen, dass es prinzipiell moglich ist.

Nichtsdestotrotz ist diese VerifiRationsaufgabe
unglaublich rechenaufwendig. Wir Ronnen diese Auf-
gabe mit unserer RechenkRapazitat am Fraunhofer IPA
nicht in ertraglicher Zeit I6sen. Wir haben uns mit dem
HLRS und mit diesem Unternehmen darauf verstan-
digt, im ersten Quartal des Jahres 2021 gemeinsam

ein Demonstrator-ProjekRt durchzufihren. Das HLRS
stellt uns die entsprechenden Rechenressourcen zur
Verfligung und wir werden diese VerifiRationsaufgabe
angehen.

Generell steht uns fur das Thema Kulnstliche Intelligenz

hier am Fraunhofer IPA ein GPU-Cluster zur Verfligung,

© Fraunhofer IPA

mit dem wir aRtuell bereits neuronale Netze trainie-
ren. Da mittlerweile viele meiner Kolleglnnen aus ganz
unterschiedlichen Bereichen dieses Cluster nutzen,
werden die Anforderungen immer gréBer und es ent-
stehen vermehrt Engpasse. Auch hier ist die ldee, die
Ressourcen des HLRS umfassend nutzen zu Rénnen.

Der Kooperationsvertrag geht auch um Themen aus
dem Quantencomputing. Was sind lhre Plane in dem
Bereich?

Das Fraunhofer IPA hat gemeinsam mit dem HLRS
und weiteren Partnern erfolgreich einen ProjeRtantrag
namens SEQUOIA (Software-Engineering industriel-
ler, hybrider Quantenanwendungen und -algorithmen)
gestellt, der unter anderem zum Ziel hat, die zuRunfti-
gen AnwendungsmaoglichReiten des Quantencompu-
ting zu erforschen. Diese Art von Rechnen ist immer
noch neu, und deswegen gibt es wichtige Fragen:
Welche praxisrelevanten Probleme lassen sich mit
Quantencomputing schneller 16sen, als dies ein Rlas-
sischer Rechner Rann? Und welche Problemstellungen
werden von der sogenannten ,Quantum Supremacy”
nicht profitieren?

In diesem Projekt erhalten wir Zugriff auf den Quan-
tencomputer, den IBM der Fraunhofer-Gesellschaft in
2021 zur Verfligung stellt. Dieser bietet zwar nur ver-
gleichsweise wenige Qubits — man wird also Reine
Reale-Welt-Probleme darauf I6sen Ré6nnen — aber er
erlaubt uns, Erfahrungen zu sammeln und Rleine Fall-
beispiele zu untersuchen, um besser zu verstehen,
was maoglich ist.

Momentan ist Quantencomputing — wie auch die
Roboter-Programmierung — noch ein Expertenge-
schaft. Es gibt nur ganz wenige Experten auf der Welt,
die einen Quantencomputer programmieren Ronnen.
Deswegen ist unsere Idee auch, die Softwareentwick-
lung fur solche Quantencomputer deutlich zu vereinfa-
chen. Dadurch hoffen wir, dass Quantencomputing fur
Wissenschaftler und die Industrie einfacher zugang-
lich wird. (Interview: CW)



Leistungsoptimierungs-Workshop
eroffnet neue wissenschaftliche

Moglichkeiten

Der personalisierte HLRS-Nutzer-Support Rommt der Forschung im Bereich numerische Stromungsmechanik in

vielerlei Hinsicht zugute.

Mit den Leistungsoptimierungs-Workshops des HLRS
Ronnen Nutzerder HPC-Systeme des Zentrums inenger
Zusammenarbeit mit Support-Mitarbeitern die Codes
fr ihre Forschung verbessern. Mit einer Rirzlich erfolg-
ten Aufstockung der Mittel Uber das SiVeGCS-Projekt
ermoglicht dieses Meeting-Format dem HLRS, zuneh-
mend personalisierte Beratungsleistungen anzubieten.
Zweimal jahrlich ladt der WorkRshop ca. zehn Forscher-

Bei einem Workshop Anfang 2020 erlauterte ein For-
scherteam des Instituts fir Thermodynamik der Luft-
und Raumfahrt (ITLR) der Universitat Stuttgart ein Pro-
blem im Zusammenhang mit Free Surface 3D (FS3D),
einem Code fur Forschung im Bereich numerische Stro-
mungsmechaniR. Urspringlich vor uber 20 Jahren ent-
wicRelt, wurde FS3D stetig verbessert, wenn auch nicht
immer im Sinne der Leistungsoptimierung.

e

des Gleichungssystems wahrend verschiedener ZyRlen
des Multigrid-Solvers Roordiniert. Die Berechnungen
nutzen jetzt die parallele ArchiteRtur des HLRS-Super-
computers wesentlich besser aus.

Nach Leistungstests stellte das Team fest, dass der
verbesserte Code bei einer Skalierung auf eine grof3e
Anzahl von RechenRernen bis zu 20 Mal schneller lief.
Der ITLR-Wissenschaftler Jonas Steigerwald kRom-
mentiert den GeschwindigReitszuwachs so: ,Vorher
haben wir einen starkRen Einbruch gesehen, wenn wir
den Code uber eine groBere Anzahl Prozessoren lau-
fen lieBen. Den sieht man durch diese Kommunikation
gar nicht mehr.”

+Wenn man mit 64 Prozessoren rechnet, dann hat es
Reinen groBen EffeRt, aber, wenn man in eine GréRen-
ordnung von 4.000 Prozessoren geht, das ist dann
enorm, was es ausmacht”, figt sein ITLR-Kollege Mat-
thias Ibach hinzu.

FUr die Wissenschaftler machte der personliche Kon-
takRt im Workshop den Unterschied aus. FS3D-Team-
mitglied Jonathan Reutzsch erRlart: ,,Oft Ronnen der-

L

Auftreffen eines Tropfens, der auf einen diinnen

FlissigReitsfilm Fallt. Das farbige Bild zeigt, wie die
Berechnungen zur Simulation der resultierenden
Krone auf viele Computerprozessoren verteilt werden.

teams ein, die die HLRS-Rechensysteme nutzen, und
stellt ihnen jeweils einen HLRS-Experten flr wissen-
schaftliches Rechnen zur Seite. Sie treffen sich einen
ganzen Tag lang, tauchen tief in den Computercode
der Forscher ein und nehmen in RUrzester Zeit wichtige
Anderungen vor, die dessen Leistung auf den HLRS-Su-
percomputern verbessert. Vertreter der Hardwareher-
steller HPE und AMD sind ebenfalls anwesend, um
technische Detailfragen zu ihren ProduRten zu beant-
worten. Dieses geballte multidisziplinare Fachwissen
ermaoglicht eine intensive Code-Bearbeitung und flihrt
zu Verbesserungen, die Wissenschaftlern schneller
Ergebnisse liefern und helfen, neue wissenschaftliche

Fragen zu bearbeiten.

FS3D unterteilt einen Tropfen, etwa aus Wasser, rech-
nerisch in ein Netz aus Milliarden von Boxen, von denen
jede eine hochauflésende Simulation der FlissigReit in
diesem Tropfen enthalt. Das bedeutet, dass der Code
eine Vielzahl von parallelen Berechnungen Roordinie-
ren muss.

Als das Team und Dr. Martin Bernreuther vom HLRS
den FS3D-Code gemeinsam betrachteten, stellten sie
fest, dass der verwendete Multigrid-Solver eine groRe
Anzahl von Berechnungen an einen einzigen Prozes-
sor schickte, wahrend andere Prozessoren, die bei der
Berechnung hatten helfen Rénnen, inaktiv waren. Im
Zuge des WorRshops setzten sie eine Methode ein, die
baumartig die KommuniRation zwischen den Losungen

artige Probleme nur in solchen Workshops und durch
solch direRtes Mentoring erRannt und behoben werden.
Jedes Jahr geht es einen Schritt nach vorn.”

Ibach lobte auch die Expertise des HLRS im wissen-
schaftlichen Rechnen fur dessen Einfluss auf die For-
schung seines Instituts: ,Die Parallelisierung ermog-
licht uns erst, in neue Bereiche vorzudringen.”

Die Wissenschaftler schatzen auch die Kontakte, die
der HLRS-Workshop mit Forschern aus anderen Ins-
tituten ermaoglicht. Reutzsch erRlart: ,Wir haben schon
viele Leute Rennengelernt, die ahnliche Probleme hat-
ten, die wir sonst nicht getroffen hatten. Das HLRS ist
eine vereinende Institution, die Leute mit ahnlichen Pro-
blemstellungen zusammenbringt.”

Wegen der COVID-Pandemie hielt das HLRS seinen
zweiten Leistungsoptimierungs-WorkRshop 2020 als
VideokRonferenz ab (siehe Seite 12). Obwohl die Wis-
senschaftler den personlichen Kontakt wahrend der
Live-Veranstaltung vermissten, war das Online-For-
mat ein Erfolg und ermdglichte es dem HLRS, neue
Ansatze fUr den personalisierten Nutzer-Support
aufllerhalb des Raums Stuttgart Uber das Internet zu
entwicReln.

Neben der Unterstiitzung seiner wissenschaftlichen
Nutzer tragt der Rompetente Nutzer-Support des HLRS
auch dazu bei, einen effizienteren Betrieb seiner Rech-
nersysteme zu gewahrleisten und deren Verflgbarkeit
far alle Nutzer zu maximieren. (cw)

©ITLR
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HLRS erhalt zwei Umweltzertifikate

Mitdem EMAS und dem Blauen Engel werden die Bemithungen des Zentrums im Umwelt- und Energiemanagement

gewiirdigt.

Im Marz wurde das HLRS als erstes grofRes Hochstleis-
tungsrechenzentrum gemaf dem weltweit anspruchs-
vollsten System fur Umweltmanagement EMAS
(Eco-Management and Audit Scheme) zertifiziert. Wei-
terhin erhielt das Zentrum im ORtober fur den nachhal-
tigen Betrieb seiner Einrichtungen den Blauen Engel,
das Umweltabzeichen der Bundesregierung.

+Am HLRS betreiben wir einen der leistungsfahigsten
Supercomputer Europas — und das heif3t, wir haben
einen hohen Energiebedarf,” sagte Prof. Michael M.
Resch, DireRtor des HLRS. ,Wir haben schon vor Jah-
ren erRannt, dass wir alles in unserer Macht Stehende
tun mussen, um unseren 6Rologischen FuBabdruck
zu minimieren — insbesondere, was die CO2-Emissi-
onen angeht. Der Erhalt der ZertifiRate zeigt einmal
mehr, dass wir am HLRS das Thema Umweltverant-
wortung sehr ernst nehmen.”

Das Umweltmanagementsystem am HLRS deckt alle
Ebenen ab - von der Energienutzung Uber Ressour-
cenverbrauch und Entsorgung bis hin zu ARtivitaten,
die der Umwelt oder menschlichen Gesundheit scha-
den Ronnen. Auch die Umweltauswirkungen
der gesamten Beschaffung bericRsichtigt
das HLRS. Zudem wurden Systeme fur
die Erfassung und ReduRtion von Ener-
gieverbrauch, der Minimalisierung von
Abfallen und der Wiederverwendung
von Ressourcen etabliert.

Die EMAS und Blauer Engel Auszeich-
nungen erganzendie bereits vorhandenen
internationalen Zertifizierungen ISO 50001
(Energiemanagement) sowie ISO 14001 (Umwelt-
management). Die EntwickRlung des Umweltmanage-
mentplans wurde vom baden-wirttembergischen

Ministerium far Wissenschaft, Forschung und Kunst
unterstutzt.

Um andere Rechenzentren bei der Verbesserung ihrer
Umweltbilanzen zu unterstiitzen, veroffentlichte das
HLRS den Leitfaden ,NachhaltigkReit in Rechenzen-
tren: Eine praktische Anleitung”, der unter https://

www.hlrs.de/fileadmin/sys/public/aboutus/sustain-
ability/HLRS_NHIKK _Praxisleitfaden-2020.pdf verfiig-
bar ist. (cw)

Die vom Supercomputer HawR erzeugte Warme wird zur Beheizung der Gebaude

genutzt und die eingesetzte freie Kihlung benétigt deutlich weniger Energie als

herkRémmliche in Rechenzentren genutzte Klimaanlagen.

Promotionen 2020

Zwei junge Forscher promovierten 2020 am HLRS.

Fabian DembsRi

Energiebewusste Stadtentwicklung nach innen. Analytische Gestaltungsstrategien
fiir die Post-Qil-City: Die Fallstudie des GroBraums Paris .

Eine Begrenzung des individuellen AutoverRehrs in Stadten Rénnte den Energieverbrauch
starkR senken und das Leben dort gestinder und angenehmer machen. Vorteile Rénnten bei-
spielsweise sein: weniger Energieverbrauch und Abgase, die Umnutzung der Verkehrsinfra-
struRtur, die Regeneration von Stadtteilen, die Aufwertung 6ffentlicher Raume und die bes-
sere Integration isolierter Stadtteile oder Vororte in das Stadtgeflige. In seiner Dissertation
nutzt DembsRi eine Vielzahl von Methoden, darunter die Raumsyntax-Theorie, geografi-
sche Informationen, Promenadologie sowie die EntwickRlung und das Testen von Szenarien,
far eine Fallstudie Uber Paris; er zeigt unzahlige MoéglichReiten auf, wie mit Methodensets
der Weg zur Stadt der Zukunft nach dem Erdolzeitalter geebnet werden Rénnte. Dartber hin-
aus erortert er die Erstellung des ersten europaischen digitalen urbanen Zwillings und zeigt
auf,wie modernste Digitaltechnologien Lésungsstrategien fir Probleme, zur Erreichung von
Zielen und zur Erfolgsbewertung in der Stadteplanung bieten Ronnen.

Joseph Schuchart

Globale Aufgabendatenabhangigkeiten im Partitioned Global Address Space

Das derzeit vorherrschende Programmiermodell parallele Anwendungen ist ein zwei-
stufiger Ansatz, der aus nachrichtenbasierter KommunikRation zwischen Prozessen
mit MPIl und einer statischen Thread-parallelen Ausfihrung auf Schleifenebene mit
OpenMP-Konstrukten besteht. Mit zwei Programmiermodellen wird jedoch versucht,
diesen Status quo in Frage zu stellen. Zum einen ist das PGAS-Modell ein Versuch, die
Shared-Memory-Programmierung auf die Ebene verteilter Systeme zu heben und dem
AnwendungsentwicRler moderne NetzwerkRhardware-Funktionen direRt zuganglich zu
machen. Zum anderen sollen mit TaskR-basierter Programmierung Abstraktionen bereit-
gestellt werden, mit dem Ziel, mehr NebenlaufigReit in parallelen Anwendungen aufzu-
decken, wodurch wiederum die vorhandenen Computer-Ressourcen besser ausgenutzt
werden Ronnen. In seiner Dissertation schlagt Schuchart einen neuen Weg vor, die glo-
bale Ausfliihrung von TasRks zu organisieren, indem er auf die verteilte Entdeckung von
TaskR-Graphen und DatenabhangigReiten im globalen Speicherbereich setzt. Die Ergeb-
nisse zeigen, dass Anwendungen, die NebenlaufigReit jenseits von Einzelschleifenparal-
lelitat aufweisen, dieses neue Modell nutzen RGnnen, um die Leistung und SRalierbarkeit
deutlich zu verbessern, indem die Vorteile der TaskR-basierten Programmierung und der
einseitigen KommuniRation im PGAS-Modell Rombiniert werden.




Maschinelles Lernen fur bessere
Stromungsmechanik-Forschung

Genauere Large-Eddy-Simulationen Rénnten zur Entwicklung effizienterer WindRraftanlagen oder umweltfreund-

licherer Flugzeuge beitragen.

Seit Jahrzehnten nutzen Ingenieure und Wissenschaft-
ler immer leistungsfahigere Supercomputer, um die
turbulenten WechselwirkRungen, die Fluidstromungen
beeinflussen, besser zu verstehen. Die Anwendungen
reichen von mehr Sicherheit bei industriellen chemi-
schen Prozessen bis hin zu besserer Treibstoffeffizienz
und weniger Larmbelastigung im Rommerziellen Flug-
verkRehr. Das Verstandnis daruber, wie Fluide grundle-
gend interagieren, hat unzahlige Alltagsprozesse ver-
bessert.

Die Stromungsmechanik-Forschung eignet sich gut fur
Modellierung und Simulation. Viele HPC-Simulationen
beginnen mit einem Rechengitter oder -netz, mit dem
die Forscher ein grofRes, Romplexes Problem in Rleine
Gleichungen zerlegen Rénnen, die parallel berechnet
und schnell wieder zusammengefiugt werden Ronnen.
Da Supercomputer immer leistungsfahiger werden,
Rénnen Forscher diese Netze immer feiner stricken.
Seit Supercomputer wie der HawR des HLRS Quadril-
lionen von Berechnungen pro SekRunde durchzufiihren
Roénnen, Ronnen Wissenschaftler DirekRte Numerische
Simulationen (DNS) erstellen, die Fluidbewegungen
ohne vereinfachende Modelle oder Annahmen ,von
Grund auf” modellieren. Bei der Berechnung von Turbu-
lenzen in Fluidstromungen ermoglicht DNS Forschern
die genaue Simulation Rleinster Wirbelbewegungen
oder Wirbel, die die groBen Bewegungen in einem Fluid
beeinflussen.

Dafir braucht man jedoch regelmaRigen Zugang zu
groBen Supercomputern. Ist dieser nicht maglich,
etwa wenn Forscher aus der Industrie die Turbulenz

untersuchen wollen, fihren sie oft Large-Eddy-Simula-
tionen (LES) durch, die nur das Verhalten der groBeren
Wirbelbewegungen in einem Fluid berechnen. Dieser
Ansatz erfordert auch auf empirischen Daten oder auf
anderen Modellen basierende Annahmen uber das
Verhalten der Rleinsten Wirbel. Er braucht zwar weni-
ger Rechenleistung, aber die Forscher wissen, dass
selbst Rleinste Wirbel stark beeinflussen, wie sich das
gesamte System verhalt.

Seit Rurzem erforschen Forscher um Dr. Andrea Beck
am Institut fir Aerodynamik und GasdynamiR (IAG) der
Universitat Stuttgart, wie Maschinelles Lernen die Leis-
tungsfahigReit von DNS auch Forschern mit beschei-
deneren Computerressourcen zuganglich machen
Ronnte. Als langjahrige Nutzerin der HPC-Ressourcen
des HLRS fur traditionelle Modelle und Simulationen
nutzt sie jetzt HawRk zur Erzeugung von Trainingsda-
ten fur neuronale Netze flr bessere LES-Modelle. lhre
Experimente zeigen bereits Potenzial, die Stromungs-
mechaniR-Forschung voranzutreiben.

Die richtige SchlieBungsbedingung

Der Unterschied zwischen der Modellierung von Turbu-
lenzen mittels DNS und LES ist ahnlich wie bei Fotos.
Man Rann sich DNS als ein hochauflésendes Foto vor-
stellen und LES als eine grébere, pixeligere Version
desselben Bildes. Im Gegensatz zu einem Foto haben
Forscher jedoch nicht immer Zugang zur hochauflésen-
den Version eines bestimmten Systems, aus der sie eine
genaue Darstellung in geringerer Auflésung entwickeln
Ronnen.Umdiese LiickeinderFlussigReitsmodellierung



zu schlielen, mussen Forscher nach so genannten
.Schliefungsbedingungen” suchen.

.Analog zur Fotografie ist die SchlieBungsbedingung
das, was zwischen dem grobRoérnigen Bild und dem voll-
standigen Bild fehlt”, so BecR. ,Sie ist die Bedingung, die
man im Wesentlichen zu ersetzen versucht. Eine Schlie-
Bung sagt einem, wie diese Information aus dem Vollbild
das grobRornige Bild beeinflusst.” Genau wie bei einem
bearbeiteten Bild gibt es jedoch viele MaglichReiten, wie
LES-Turbulenzmodelle von DNS abweichen Roénnen,
und die Wahl der richtigen SchlieBungsbedingung ist
entscheidend fur die GenauigReit von LES.

Das Team begann mit dem Training eines Runstlichen
neuronalen Netzes, eines maschinellen Lernalgorith-
mus, der ahnlich wie das menschliche Gehirn neue
Informationen verarbeitet und synthetisiert. Bei diesen
Methoden werden Algorithmen mit einer Sammlung
groRer Datensatze trainiert, die oft von HPC-Systemen
generiert werden, um Verbindungen herzustellen, die
denen ahneln, die im menschlichen Gehirn beim Spra-
cherwerb oder bei der Objekterkennung entstehen.
Diese Arten von Algorithmen werden in einer ,uber-
wachten” Umgebung trainiert, also speisen die For-
scher grofle Datenmengen ein, flr die sie bereits die
Losung haben; somit ist sichergestellt, dass der Algo-
rithmus immer die richtige Antwort oder Klassifizierung
flr einen gegebenen Datensatz erhalt.

,Beim Uberwachten Lernen ist es so, als wirde man
dem Algorithmus 1.000 Bilder von Katzen und 1.000
Bilder von Hunden geben”, so Beck. ,Hat der
Algorithmus genug Beispiele
von jedem gesehen, Rann er 'g,y’
auf einem neuen Bild unter-
scheiden, ob eine Katze
oder ein Hund daraufist.”

Fir seine Arbeit fuhrte das
Team einige DNS-Berechnun-
gen auf den HLRS-Supercom-
putern durch. Sie fUhrten etwa
40 Laufe mit etwa 20.000
Kernen pro Lauf auf den Super-
computern HawR und Hazel
Hen durch und trainierten dann
mit den resultierenden Daten das
neuronale Netz. Da dieser Datensatz

auch anderen Forschern nutzen Rénnte, macht ihn
das Team 2021 offentlich zuganglich. Das Team ver-
glich zwei verschiedene Trainingsansatze und stellte
fest, dass einer bei RorreRter Zuordnung der richtigen
SchlieBungsbedingung zu einer LES-FilterfunRktion eine
GenauigReit von 99 % erzielte.

Stets dazulernen

Dank solchvielversprechender Ergebnisse istdas Team
zuversichtlich, dass diese datengesteuerten Model-
lierungsansatze weiter verfeinert werden Rénnen, um
die Genauigkeit der HPC-gesteuerten DNS-Ergebnisse
auf bescheidenere Simulationsansatze zu Ubertragen.
Die Arbeit des Teams ist Beispiel eines neuen Trends
in Wissenschaft und Technik: die Verschmelzung und
Erganzung von traditioneller Modellierung und Simula-
tion im HPC mit KI-Anwendungen.
Die neue Erweiterung von HawRk um 192 NVIDIA-Gra-
fiRprozessoren unterstitzt diese Annaherung und
Rommt Nutzern zugute, die groRRe Datensatze flr das
Training neuronaler Netze generieren mussen, da Ver-
zogerungen vermieden werden, die sonst durch das
Verschieben von Daten zwischen verschiedenen Rech-
nersystemen entstehen wirden (siehe Seite 22).
.Das ist ein groBer Schritt nach vorne, um traditionelle
HPC-Codes um neue datengesteuerte Methoden zu
erganzen, und flllt eine deutliche Licke.”, sagt Beck.
Er wird dazu beitragen, unsere EntwickRlungs- und For-
schungsprozesse zu beschleunigen.
So Rénnen wir diese im gro-
3en Maf3stab auf Hawk
einsetzen.” (EG)

© Marius Kurz, Universitat Stuttgart
genen Turbulenz aus DNS. Simulationen wie
diese lieferten die Daten, die Beck und ihre
len Lernanwendung verwenden. Bildquelle:

Mitarbeiter fiir das Training ihrer maschinel-
Marius Kurz, Universitat Stuttgart

WirbelstruRturen der abkRlingenden homo-

Die spinnen, die Quantenpunkte

Ein Team der TU Dortmund modelliert mithilfe von HPC, wie Laser die Spindynamik in Quantenpunkten regulieren

Rénnten. Diese Rleinen StruRturen Rénnten sehr dabei helfen, Quantencomputer und andere Spitzenelektronik zu

verbessern.

Mit modernen Computertechnologien Rénnen For-
scher vieler Fachbereiche Phanomene simulieren, die
zu grof3, zu Rlein, zu gefahrlich oder zu schwierig fur
Experimente sind. Tatsachlich leiteten Supercompu-
ter eine neue goldene Ara der Teilchenphysik ein und
spielten eine unverzichtbare Rolle bei der Erforschung
von Wechselwirkungen auf atomarer Ebene und dar-
unter.

Seit den 1920er Jahren dokRumentieren Wissenschaft-
ler aRribisch die Gesetze der atomaren und subatoma-
ren Welt. Die sogenannte Quantenwelt funRtioniert
nicht nach den Gesetzen, die Isaac Newton zuerst auf-
stellte. Da moderne Forscher ein tieferes Verstandnis
der Quantenmechanik erlangt haben, haben sie Mog-
lichReiten identifiziert, die zu neuen Arten von Elek-
tronik oder anderen Technologien fihren Ronnten.
Unter diesen vielversprechenden Fortschritten RGnnte
das Quantencomputing, das Uber Quantenmechanik
Informationen auf grundlegend andere Art und Weise
verarbeitet als herkommliche Computer, in der ZukRunft
bestimmte Forschungsbereiche und die EntwicRlung
neuer Anwendungen beschleunigen.

Wahrend sich herkdmmliche Computer auf umfangrei-
che Muster von Einsen und Nullen stitzen, um Infor-
mationen in Bits zu Ubertragen, nutzen Quantencom-
puter sogenannte Qubits, Teilchen, die den Gesetzen
der Quantenmechanik folgen. Jedes Qubit Rann nach
oben, unten oder in seiner ,Superposition” sein, das
heilt, es reprasentiert gleichzeitig beide Positionen.
Die Existenz dieser Zustande, bei denen EleRtronen

mehrere Positionen gleichzeitig einnehmen Rénnen,
Ronnte fir datenintensive Modellierung und Simula-
tion vorteilhaft sein aber vorher ist ein weiteres Ver-
standnis dieser Rontraintuitiven Phanomene noch
erforderlich. Die Wissenschaftler miissen auch Metho-
den entwickReln, um Quantenteilchen zuverlassig zu
manipulieren und zu Rontrollieren, insbesondere im
Hinblick darauf, wie einzelne EleRtronen ,spinnen”
oder sich unter bestimmten Bedingungen ausrichten.

Um besser zu verstehen, wie sich subatomare Teilchen
grundlegend verhalten und interagieren, nutzt eine
multidisziplinare ForschungskRooperation mit Sitz an
der TU Dortmund die HPC-Ressourcen des HLRS, um
einige dieser Romplexen WechselwirkRungen zu simu-
lieren. Das Team arbeitet mit Forschern des interna-
tionalen Sonderforschungsbereichs 160 (ICRC 160)
zusammen, der in St. Petersburg und Dortmund ein-
gerichtet wurde, um zu untersuchen, wie die Spins von
EleRtronen (und die Spins groRerer Kerne in der Nahe
in einem gegebenen System) unter bestimmten Bedin-
gungen interagieren und wie Lasertechnologien helfen
Ronnten, diese Systeme zu manipulieren.

Seit Rurzem Ronzentriert sich das Team auf Quanten-
punkRte. Forscher fanden heraus, dass Quantenpunkte,
im Rahmen von Halbleitertechnologien entwickRelt,
unter denrichtigen Bedingungen EleRtronenspins Ron-
trollieren Ronnen, womit sie sich fir die Verwendung
als Qubits in zuRUNftigen Quantencomputern eignen.

,Ein QuantenpunRkt Rann als Falle fir ein einzel-
nes EleRtron und damit fir dessen Spin angesehen




Prof. Dr. Gotz Uhrig

werden”, sagt ProjeRtleiter Gétz Uhrig, Professor an
der TU Dortmund. ,In einem FestRorper gibt es bis zu
10%° EleRtronen, und ihre Spins verhalten sich so, dass
sich nach auBen Rein NettoeffekRt ergibt; der Spin eines
Uberschissigen EleRtrons Rann jedoch nachgewiesen
und manipuliert werden.”

Spins in Quantenpunkten besser verstehen

Wenn PhysikRer atomare Systeme untersuchen, ist ein
Ansatz das strategische Hinzufligen oder Entfernen
eines EleRtrons, um die Eigenschaften zu bestimmen,
die es dem System verleiht. Als die Forscher und Inge-
nieure mehr darutber lernten, wie man diese Systeme
modifizieren Rann, fanden sie relativ Rostenglinstige
Methoden, Halbleiter auf Siliziumbasis herzustellen,
die heute quasi Uberall in der Unterhaltungselektronik
stecken.

In der EntwicRlung neuer Arten von ElektroniR, etwa
Quantencomputer, setzen Wissenschaftler auf spe-
zielle Halbleiter-NanostruRturen, sogenannte Quan-
tenpunRkte, um EleRtronen und ihre Spins besser so
zu steuern, dass sie bestimmten Algorithmen folgen.
Innerhalb eines QuantenpunRts Ronnen Forscher
mithilfe von Lasern oder anderen Technologien die
Positionen der Uberschlissigen EleRtronen im Raum
fixieren, wodurch sich ihre Spins leichter manipulieren
lassen. Auf experimenteller Ebene missen Forscher,
wie bereits erwahnt, die seltsame, neuartige Physik
berlUcksichtigen, die die Quantenspins der EleRtronen
in ihren ,Oben”- und ,Unten”-Zustanden bestimmt.
Die BerucRksichtigung von Superpositionen bedeutet
letztlich, dass die Forscher fir jeden QuantenpunRt
Millionen von moéglichen Zustanden der EleRtronen-
spins berechnen missen. Wahrend die Simulation des

Spins eines einzelnen Quantenpunkts bei der Wech-
selwirRung mit ungefahr Tausenden von Kernspins
rechnerisch nicht allzu anspruchsvoll sein mag, mus-
sen bei einer aussagekraftigen Simulation oder einem
Experiment Tausende von Quantenpunkten auf ein-
mal berlicRsichtigt werden.

Ein gangiger experimenteller Ansatz ist die Verwen-
dung von Laserpulsen, um QuantenpunRte so zu
LLrainieren”, dass sich ihre Spins synchron verhalten.
.Meine Kollegen senden Pulse an das System, die
den Spin eines Quantenpunkts ausrichten”, so Uhrig.
.Tun sie dies Uber einen langeren Zeitraum, erhalten
sie vor dem nachsten Impuls eine gewisse Reaktion.
Man sieht also eine gewisse Polarisation, dann ebbt
sie ab. Aber wenn man das eine lange Zeit macht,
gibt es schon ein Signal, bevor der nachste Impuls
Rommt. Das zeigt, dass das System erfolgreich trai-
niert wurde.”

In Experimenten schieBen die Forscher alle paar
NanosekRunden einen Laserpuls, und das ,Training”
der Punkte Rann SekRunden oder auch Minuten dauern.
Das bedeutet, dass eine realistische Simulation einen
extrem weiten Bereich von ZeitskRalen abdecken muss.
Die Durchfuhrung der notwendigen Berechnungen in
einer angemessenen Zeit ware ohne grof3e Supercom-
puter nicht moglich.

Vorsprung durch Iteration

Uhrig und seine Mitarbeiter nutzen HPC in erster Linie,
um Daten aus Experimenten quantitativ zu erfassen.
Mit diesem Ansatz Rann das Team nicht nur effizient
Uberprifen, wie gut ein bestimmtes Quantensystem
trainiert wurde, sondern auch Vorhersagen mit dem

von ihnen entwickelten physikRalischen Modell treffen.

Spin polarization

um das angelegte Magnetfeld prazediert.

Aufgrund der WechselwirkRung mit den
ungeordneten Kernspins ebbt das Signal

Dieses Bild zeigt die EntwicRlung der
eleRtronischen Spinpolarisation im Zeit-
verlauf. Jeder Puls erzeugt ein endliches
Signal, das starR oszilliert, wenn der Spin
schnell ab (oberes Feld).

Kernspins ,trainiert” und es Rommt zu
einem Roharenten WiederstarkRen des

Nach langen Impulsserien sind die
Signals.
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Wenn das Team das Modell richtig entworfen hat,
sollten dessen neue Phanomene auch im Experiment
gefunden werden.

,Dieses Hin und Her ist ein allgemeines Merkmal in der
Dynamik zwischen Theorie und Experiment”, so Uhrig.
.Wenn die Theorie versucht, dem Experiment nahezu-
Rommen, mussen viele Parameter beriucRsichtigt wer-
den, also muss man viel numerische Arbeit leisten, und
da Rommt HPC ins Spiel.”

Mit diesem inRrementellen Vorgehensmodell ent-
deckte das Team Strategien zur VerstarkRung der Sig-
nale in den Daten, die anzeigen, wie EleRtronenspins
auf Laserpulse reagieren. Letztendlich Ronnte dieses
Wissen es den Forschern erleichtern, das Verhalten auf

der QuantensRala vorherzusagen und sich darauf zu
verlassen, wenn sie Aufgaben in Quantencomputern
und anderer fortschrittlicher EleRtronik ausfihren.

Das Team Ronnte letztes Jahr am HLRS wahrend der
Abnahmephase des neuen HawR-Supercomputers auf
eine groRe Anzahl von RechenRerne zugreifen, um gro-
RBere Berechnungen durchzufihren., Kurzfristigwurden
uns Rurze Warteschlangen fur groe IKernzahlen ange-
boten, und dadurch Ronnten wir ganz Rlar viel schneller
forschen”, so Uhrig. Nachdem das Team nun seinen
Code auf HawR weiter optimieren Ronnte, sind die For-
scher zuversichtlich, dass sie mit zuRUnftigen Zuwei-
sungen auch Romplexere Berechnungen fir groBere
Systeme Ubernehmen Ronnen. (EG)

© Philipp Schering, TU Dortmund




Forscher modellieren Muskeln

mithilfe von HPC

Eine interdisziplinare Forschergruppe der Universitat Stuttgart entwickelt immer detailliertere Modelle von Teilen
des menschlichen Kérpers. Von der Zellebene aus sRaliert das Team die Simulationen hoch, um einzelne Muskeln

im menschlichen Arm zu modellieren.

Seitden letzten Jahrzehnten bewegt sich das Verstand-
nis des menschlichen Kérpers auf zellularer und sub-
zellularer Ebene. Der menschliche Kérper besteht aus
Milliarden von Zellen, und obwohl die Physiologen viele
Prozesse verstanden haben, die von MusRel- und Ner-
venzellen gesteuert werden — etwa vom Klavierspielen
bis zum Gewichtheben - Rénnen die grundlegenden
Prozesse, die diese Bewegungen steuern, noch nicht
richtig erklart werden.
Die Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) weiR um
die Bedeutung solcher Fragen. Daher hat sie 2020 ein
Schwerpunktprogramm initiiert, das Forschung unter-
stitzt, die Simulationen und Rlinische Studien mehre-
rer anatomischer Systeme miteinander verknipft. Die
Ergebnisse Ronnten sich stark auf die individualisierte
Medizin und die EntwickRlung effektiverer Diagnoseme-
thoden und Behandlungen auswirken.
Eine Forschungsgruppe der Universitat Stuttgart
um die Professoren DominikR GéddeRe, Miriam Mehl
und Oliver Réhrle beschaftigt sich seit Jahren mit der
computergestutzten Modellierung des menschlichen
Bewegungsapparates. Fur GéddeRe ist der Romplexe
und integrierte Charakter der Forschung vielverspre-
chend, aber auch sehr herausfordernd. ,Viele wissen-
schaftliche Bereiche werden immer spezialisierter, so
dass niemand mehr bei all der notwendigen Mathe-
matiR, den Berechnungen und den biomechanischen
Modellen alleine diese Probleme I6sen Rann”, so God-
deRe. Fachgebietsiibergreifende Teams sind daher

unverzichtbar.

Das Team nutzt die Supercomputer am Hochstleistungs-
rechenzentrum Stuttgart (HLRS), um hochauflésende
Simulationen davon zu erstellen, wie unsere MusReln,
IKnochen und unser Nervensystem grundlegend inter-
agieren. Wahrend die EntwicRlung der meisten Thera-
pien nach wie vor auf experimentellen Daten fufSt, setzt
das Team der Uni Stuttgart auf Computerberechnungen.
.Zum Bewegungsapparat fehlen leider viele wichtige
Informationen, und die Durchfihrung von Messungen
Rann Datensatze verfalschen, zu Gesundheitsschaden
fihren oder zu ungenau sein”, so Aaron Kramer, ProjeRt-
beteiligter und Forschungsassistent an der Universitat
Stuttgart. ,Ein alternativer Weg, um mehr Uber diesen
Bereich zu erfahren, der sich immer mehr durchsetzt, ist
die Simulation des interessierenden Prozesses. In unse-
rem Fall untersuchen wir den gesamten ARtivierungs-
prozess vom Nervensystem bis zur MuskelkRontraktion.”

Fitte Rechner

Zwar Ronnen Forscher den menschlichen Korper basie-
rend auf generischen Eingabedaten aus Experimenten
oder anderen Simulationen grob simulieren, aber die
Erstellung eines ,First-Principles”-Modells wird schnell
rechenintensiv. So rechenintensiv, dass Forscherim All-
gemeinen beschliefen, mit einem Rleinen Teil des KKor-
pers zu beginnen - etwa einer Gruppe von Zellen oder
Geweben - und dann die Simulationen zu erweitern,
wenn mehr Rechenleistung verfligbar ist.

Solche Simulationen sind rechenaufwendig, da die For-
scher eine grofRe Bandbreite an Skalen berlicksichtigen

miussen. Seit Rurzem beschaftigen sich die Stuttgarter
Forscher etwa mit der Simulation eines menschlichen
Bizeps in Bewegung. Um nur einen der vielen MusReln
im Arm zu simulieren, missen die Bewegungen fiir alle
.FaszikRel” des MusRels genau berechnet werden. Jeder
MusRel besteht aus 10 bis 100 Faszikeln, von denen
jeder zwischen 10.000 und 250.000 Muskelfasern
enthalt. Letztendlich mussen dafir mehr als funf
Milliarden Gleichungen gelést werden.

LUnser Modell ist ein solches Multiskalen- und
MultiphysikR-Problem, das zur vollstandigen
Simulation aller Prozesse — von der subzellula-
ren Ebene bis zur Darstellung des menschlichen
Korpers in Bewegung — Hochstleistungsrechnen
bendtigt”, so Mehl. ,Wir wollen diese hochdetail-
lierten Modelle definitiv verwenden, denn phano-
menologische Modelle, die auf Rleineren Mengen
von Eingabedaten basieren, liefern uns nicht so
viele Informationen oder die MdglichReit, Beob-
achtungen zu verallgemeinern, die wir in unseren
Modellen sehen Rénnen.”

Um diese Simulationen zeitnah durchfihren zu
Rénnen, nutzt das Team 7.000 Kerne auf dem
HawR-Supercomputer des HLRS, wodurch es alle
180.000 Muskelfasern des Bizeps in einer einzel-
nen Simulation modellieren Rann.

Héchstleistungsrechnen unterstitzt Model-
lierungen auf dem Weg zur individualisierten

Medizin

Die iterative Kombination von Computermodel-
lierung und Experimenten hilft Wissenschaft-
lern bei der effizienten EntwickRlung biomecha-
nischer Modelle, die individuellere

Der Bizeps dient zur Beugung des

Ellenbogens. Er ist mit der Elle

(rechts) und dem Oberarmkno-
chen (links unten) verbunden.




Simulation der MusRelkontraktion und

der Richtung der inneren Krafte.

Ansatze zur Verbesserung
der Gesundheit ermoglichen
Rénnten. Zusammen mit dem
Team und als Teil von Sim-
Tech, einem DFG-geforderten
Exzellenzcluster an der Univer-
sitat Stuttgart, leitet Professor
Oliver Roéhrle mehrere Projekte

mit dem Ziel, Datensatze aus ’v%
S
Experimenten zu integrieren, um %

die biomechanische Modellierung
zu verbessern. Mithilfe von empfind-
licher Sensor- und Kameraausrustung
erfasst Rohrle feinste Details davon,
wie MusRelgruppen zusammenarbeiten,
und nutzt die Daten dann fir detaillierte
Rechenmodelle.

.Bei SimTech geht es um die Integration von

Daten in Rlassische, differenzialgleichungsba-
sierte Modelle”, so Rohrle. ,Die Integration von experi-
mentellen Daten und Computermodellen ist eine dop-
pelte Herausforderung. Wenn man einerseits ein Modell
hat, das durch viele experimentelle Daten gespeist wird,
will man das Modell nicht zu sehr an nur einen Daten-
satz anpassen. Andererseits muss man, wenn man
etwas ohne viele Daten modelliert, eine Art von Modell
haben, weil die Datenmenge nicht ausreicht.”

Vor Rurzem hat das Team seine Muskelmodelle um
realitatsnahe Sehnen erganzt. Dies erhoht zwar die
Anzahl der bendtigten physikRalischen Berechnungen,
macht die Modelle aber auch realistischer. Auerdem
begann das Team mit der Simulation von EleRtromyo-
graphie-Signalen, die es Medizinern ermoglichen,
ErkrankRungen zu erkRennen, die sich auf die motori-
schen FahigReiten auswirken.

,Das ist eines der Bindeglieder
zum experimentellen Teil unserer
Arbeit”, sagt Benjamin Maier, For-
schungsassistent an der Universi-
tat Stuttgart. ,Diese sogenannten
EMG-Signale messen das eleRtri-
sche Potential auf der Haut. Um
dies genau zu modellieren, mus-
sen wirviele MusRelfasernin einer
hochparallelen Umgebung simu-
lieren Rénnen.”

Integrieren der Lésung inverser
Probleme

Das gemeinsame interdisziplinare
biomechanische  ForschungsprojeRt
an der Universitat Stuttgart steht nun
vor seiner nachsten groBen Herausforde-
rung: Simulationen zur Bestatigung der Ergebnisse
aus Experimenten sollen in den Hintergrund ricRen,
Modellierungen und Simulationen zu deren Steuerung
hingegen in den Vordergrund. ,Ein wichtiger Aspekt
der Simulationswissenschaft ist der Ubergang von der
Losung von Vorwartsproblemen zur Losung inverser
Probleme”, sagt GéddeRe. ,Wir haben jetzt erst den
Punkt erreicht, an dem wir anfangen Rénnen, uns auf
Inversionen zu Ronzentrieren.”
Wahrend Supercomputer immer leistungsfahiger wer-
den, freut sich das Team auch darauf, einzelne Simu-
lationen von MusReln miteinander zu verknipfen. Die
Modellierung eines Bizeps und eines Trizeps etwa, die
sich gemeinsam in einem menschlichen Arm bewegen,
Ronnte uns besser verstehen lassen, wie MusRelsys-
teme funRtionieren. (EG)
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In unserem Rechenraum

Hewlett Packard Enterprise Apollo (Hawk)

2020 installierte das HLRS seinen neuen Flaggschiff-Supercomputer, genannt HawR. Mit einer maximalen LIN-
PACK-Benchmark-Leistung von 19,3 Petaflops ist HawR in November 2020 bei seinem Deblt auf der Top500-
Liste der schnellsten Supercomputer der Welt auf Platz 16 gelandet. Das System basiert auf EPYC-Prozessoren der
zweiten Generation von AMD und ist flr die anhaltende Anwendungsleistung und hohe SRalierbarkeit optimiert,
die fur groB angelegte Simulationen, insbesondere fur Ingenieur- und angewandte Wissenschaften, erforderlich
sind. Im Dezember 2020 Rundigte das HLRS die bevorstehende Erweiterung von Hawk um HPE Apollo-Systeme
mit NVIDIA-GrafikRprozessoren (GPUs) an. Die Erweiterung wird die Kapazitat des Zentrums fiir Deep-Learning-
und Kunstliche-Intelligenz-Anwendungen erhéhen und neue Arten von Hybrid-Computing-Workflows ermaogli-
chen, die HPC mit Big-Data-Methoden integrieren.

System: Hewlett Packard Enterprise Apollo

CPU AMD EPYC Rome 7742, 64 core, 2,25 GHz
Anzahl Rechenknoten 5.632
e Anzahl CPU-Kerne 720.896
i Spitzenleistung 26 Petaflops
' HauptspeicherkRapaziat 1.44 PB
E Plattenspeicherkapazitat 25PB

System: Apollo 6500 GenlO Plus (wird in 2021 installiert)

GPU NVIDIA A100
Anzahl GPUs 192
Rechenleistung 120 Petaflops KI-Rechenleistung

ﬂ Finanziert wurde Hawk vom baden-w/lirttembergischen Ministerium fiir Wissenschaft, Forschung und Kunst (MWK) sowie vom Bundesministerium fiir Bildung und
Forschung (BMBF), vermittelt durch das Gauss Centre for Supercomputing (GCS). Hawk ist Teil der nationalen Supercomputing-Infrastruktur des GCS.

Cray CS-Storm

Dieser Hochleistungsrechner wird am HLRS primar fur Aufgaben aus den Bereichen Kinstliche Intelligenz und
Deep Learning eingesetzt. Das auf GrafiRprozessoren basierende System ist ideal geeignet fir datenstromopti-
mierte Frameworks und ProgrammbibliothekRen wie TensorFlow und PyTorch, unterstutzt jedoch auch Rlassische
Machine-Learning-Werkzeuge wie Apache Spark und SciRit-Learn. Der Rechner ist mit der Cray UrikRa-CS Analy-
tics Suite ausgestattet, wodurch HLRS-Kunden hochRomplexe Problemstellungen dezidiert angehen und Daten
mit hoherer GenauigReit auswerten Rénnen.

Deep Learning Einheit 64 NVIDIA Tesla VIOO GPUs
Cray CS500 Spark Einheit 8 CPU nodes
Software Compiler UrikRa-CS Al Suite

Interconnect HDRIOO Infiniband




Cray Urika-GX

Das UrikRa-GX-System ist auf Rlassische Machine-Learning-Anwendungen optimiert und dient der Analyse von
groRen Datensatzen. Es ist ideal geeignet flir Frameworks wie Apache Spark und Scikit-Learn, die fir Data-Mining
und Datenclustering in grofen Datensatzen eingesetzt werden. Zudem spielt das UriRa-System eine Schllusselrolle
im Forschungsbereich High-Performance Data Analytics.

Anzahl Rechenknoten 4]

Rechenknoten-Prozessoren 2 x Intel BDW 18-core, 2.1 GHz
HauptspeicherRapazitat pro IKnoten 512 GB

Plattenspeicherkapazitat pro IKnoten 2TB

Softwarestack Spark, Hadoop, Cray Graph Engine

NEC Cluster (Vulcan)

Dieser Standard-PC-Cluster ist seit 2009 am HLRS in Betrieb. Seine Konfiguration wurde fortlaufend geman der
Rontinuierlich steigenden Anforderungen angepasst, dies umfasste u. a. die CPUs, GPUs und Komponenten fiir das
VeRtorrechnen. Seine derzeitige Konfiguration gestaltet sich wie folgt:

Intel Xeon Gold 6248 @2.5GHz (Cascadelake) Intel Xeon E5-2667 v4 @ 3.2 GHz (Broadwell) mit P100

Anzahl Rechenknoten: 96
Hauptspeicher pro Rechenknoten: 128 GB

Intel Xeon Gold 6138 @2.0 GHz (SRyLake)

Anzahl Rechenknoten: 100
Hauptspeicher pro Rechenknoten: 192 GB

Intel Xeon E5-2660 v3@®@ 2.6 GHz (Haswell)

Anzahl Rechenknoten: 88
Hauptspeicher pro Rechenknoten: 256 GB

Intel Xeon E5-2680 v3 @ 2.5 GHz (Haswell)

Anzahl Rechenknoten: 168
Hauptspeicher pro Rechenknoten: 384 GB

AMD Radeon

CPU: Intel Xeon Silver 4112 @ 2.6 GHz (Skylake)

Anzahl Rechenknoten: 6

Hauptspeicher pro Rechenknoten: 96 GB
GPU: 1x AMD Radeon Pro WX8200

GPU Hauptspeicher: 8 GB

Anzahl Rechenknoten: 10

Hauptspeicher pro Rechenknoten: 256 GB
GPU: 1x Nvidia P100

GPU Hauptspeicher: 12 GB

NEC SX-Aurora TSUBASA A300-8 @ 2.6 GHz

Anzahl Rechenknoten: 8

Hauptspeicher pro Rechenknoten: 192 GB

Vector Engines: 8 x NEC Type 10B @ 1.4 GHz
Hauptspeicher pro Vector Engine: 48 GB @ 1.2 TB/
SeRunde

Interconnects
Infiniband EDR/FDR/HDR/QDR

Unsere Nutzer

2020 bewilligte das Gauss Centre for Supercomputing fir den HLRS-Flaggschiff-Supercomputer acht neue For-
schungsprojeRte (,large-scale projects”: jedes Projekt erfordert mindestens 35 Millionen Core-Stunden innerhalb
eines Jahres) mit einer Rechenzeit von insgesamt 2,72 Milliarden Core-Stunden. Aufzerdem unterstitzte das HLRS
acht internationale Simulationsprojekte, die Uber die Partnership for Advanced Computing in Europe (PRACE)
genehmigt wurden, mitinsgesamt 440 Millionen Core-Stunden. 2020 wurden auf Hazel Hen und HawR insgesamt
129 ProjeRte gerechnet.

Systemnutzung nach Elektrotechnik 0,02%
Forschungsdisziplin Transport Klima 0,85 %

Informatik 0,91 % Strukturmechanik 0,01 %
Chemie 1,74%

Materialsimulation / Materialforschung 1,79%
Reaktive Strémungen 2,09%
Bioinformatik 2,14 %
Sonstiges 6,80% \

Festkorperphysik 8,67 %

__——CFD 44,62%

Physik 30,36 % /

Systemnutzung nach

Bundesland Hamburg 0,37%

Bayern 1,03%

Sachsen 1,23%
Federal Research Center 0,21%
Hessen 4,87 %

Berlin 8,55% \

Rheinland-Pfalz 8,71 %

Brandenburg 0,09 %
Thuringen 0,05%

/ Baden-Wurttemberg 41,58 %

Nordrhein-Westfalen 33,31 %



Geforderte Forschungsprojekte am HLRS

Zusatzlich zur Bereitstellung von Supercomputing-Ressourcen flr Forscher und Ingenieure aus Wissenschaft und
Industrie werden eigene Forschungsvorhaben des HLRS in den Bereichen Hochstleistungsrechnen, Kinstlicher
Intelligenz, Visualisierung, und High-Performance-Datenanalyse gefordert. Diese meist in Zusammenarbeit mit
Partnern aus Forschung und Industrie umgesetzten ARtivitaten beschaftigen sich mit den wichtigsten HPC-The-
men und tragen dazu bei, Herausforderungen in Deutschland, Europa und weltweit zu bewaltigen. Im Folgenden
finden Sie eine Liste der geférderten ProjeRkte des Jahres 2020.

Erfahren Sie mehr Gber unsere akRtuellen ProjeRte auf: www.hlrs.de/about-us/research/current-projects/

Projekt Dauer Gefordert durch

aqua3s September 2019 - August 2022 EU
=» EntwicRelt ein neues System zur ErRennung von Bedrohungen der Sicherheit des Trinkwassers durch IKombina-
tion von Daten modernster Sensoren und anderen DeteRtionsmechanismen.

bwHPC-S5 Juli 2018 - Marz 2021 MWK

=» Koordiniert die Unterstitzung der HPC-Nutzer in Baden-Wurttemberg und die Umsetzung der entsprechen-
den MafRnahmen und ARtivitaten, einschlielich Data Intensive Computing (DIC) und Large Scale Scientific Data
Management (LS2DM).

bwVisu Il August 2014 - Oktober 2020 MWK
=» EntwicRelt einen Dienst zur Remote-Visualisierung wissenschaftlicher Daten, insbesondere zur Sicherstellung
einer hohen SRalierbarkeit durch Cloud-Technologien.

Cape Reviso Juli 2020 - Juni 2023 BMVI

=» EntwicRelt mithilfe von Maschinellem Lernen, der Sensortechnik, NetzwerkRanalyse und der Virtuellen Reali-
tat ein Werkzeug fur die Stadt- und VerkRehrsplanung, das Konflikte zwischen FuRgangern und Radfahrenden im
Stadtraum analysieren und reduzieren Rann.

CASTIEL September 2020 - August 2022 EU
-» [Koordiniert und unterstutzt die ARtivitaten des EuroCC ProjeRts durch die Férderung von Zusammenarbeit sowie
Austausch von Wissen und Fahigkeiten zwischen nationalen HPC IKompetenzzentren in ganz Europa.

CATALYST OkRtober 2016 — Dezember 2021 MWK
=» Erforscht Methoden zur Analyse von Modellierungs- und Simulationsdaten fir ein Rahmenkonzept, das HPC und
High-Performance-Datenanalyse Rombiniert.
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ChEESE November 2018 - Oktober 2021 EU

-» Bereitet europaische Referenz-Codes flir Rommende Pre-Exascale- und Exascale-Supercomputersysteme vor,
explizit fir Bereiche wie computergestiitzte Seismologie, MagnetohydrodynamiR, physikalische VulkRanologie,
Tsunamis und die Erdbebenliberwachung.

CYBELE Januar 2019 - Dezember 2021 EU

=» Integriert Tools aus den Bereichen Hoch- und Héchstleistungsrechnen, High-Performance-Datenanalyse und
Cloud-Computing, um die EntwickRlung effizienter, datengesteuerter Methoden zur Steigerung der landwirtschaft-
lichen ProduRtivitat und zur Verringerung der NahrungsmittelRnappheit zu unterstutzen.

EOPEN November 2017 - Oktober 2020 EU

=» Geht technische Hindernisse an, die sich aus den gigantischen Datenmengen von der Erdbeobachtung erge-
ben, und versucht skalierbare Methoden zur Harmonisierung, Standardisierung, Fusion und zum Datenaustausch
sicherzustellen.

EuroCC September 2020 - August 2022 EU

=» Baut als vom HLRS Roordiniertes Projekt europaweit nationale HPC Kompetenzzentren auf und erzielt ein
gemeinsames hohes MaR an Expertise in den Bereiche Hoch- und Hoéchstleistungsrechnen, High-Perfor-
mance-Datenanalyse und Kinstlicher Intelligenz.

EuroLab-4-HPC 2 Mai 2018 - April 2020 EU
=» Strebt die Einrichtung eines europaischen Exzellenzzentrums im Bereich HPC-Systeme an.

EUXDAT November 2017 - ORtober 2020 EU

= Bietet eine Plattform, die HPC- und Cloud-InfrastruRturen vereint, um groRe Mengen heterogener Daten zu ver-
walten und zu verarbeiten. Ein Schwerpunkt des ProjeRts ist die Férderung nachhaltiger EntwicRlung in der Land-
wirtschaft.

EXCELLERAT Dezember 2018 - November 2021 EU
=» Unterstitzt die EntwickRlung wichtiger Codes fir High-Tech-Engineering, einschlieRlich der Maximierung ihrer
SRalierbarkeit auf immer gréRere RechnerarchiteRturen, und férdert den Technologietransfer in die Industrie.

EXPERTISE Marz 2017 - Februar 2020 EU

=» Ein europaisches Ausbildungsnetzwerk fir die ndchste Generation von Ingenieuren in den Bereichen Maschinen-
bauundIT. Das Ziel ist, die EntwicRlung fortschrittlicher Tools zur Analyse der StromungsdynamiR in groRen Model-
len von Turbinenkomponenten und schlief3lich das virtuelle Testen einer ganzen Maschine zu ermdglichen.




FF4EuroHPC September 2020 - August 2023 EU
=» Richtet sich an Rleine und mittelstandische Unternehmen (IKMUs) in Europa und unterstitzt diese, damit sie von
den Vorteilen der Hochstleistungsrechen-Technologien und Services profitieren Rénnen.

FocusCoE Dezember 2018 - November 2021 EU

=» Koordiniert die strategische Zusammenarbeit zwischen EU-geforderten Exzellenzzentren und sensibilisiert die
Wissenschaft und Wirtschaft fir die Vorteile extremer SRalierung, um sie fiir die Bewaltigung wissenschaftlicher,
industrieller oder gesellschaftlicher Herausforderungen zu nutzen.

HiDALGO Dezember 2018 — November 2021 EU

=» EntwicRelt neue Methoden, Algorithmen und Software fir HPC und High-Performance-Datenanalyse, um die
Romplexen Prozesse im Zusammenhang mit groRen globalen Herausforderungen wie Flucht, Luftverschmutzung
und der Verbreitung von Desinformation Uber soziale Medien zu modellieren und zu simulieren.

HPC-Europa 3 Mai 2017 - Oktober 2021 EU
=» Fordert die landerlbergreifende Zusammenarbeit zwischen EU-Wissenschaftlern (insbesondere Nachwuchs-
forschern), die an HPC-bezogenen Themen wie Anwendungen, Tools und Middleware arbeiten.

HPCWE Juni 2019 - Mai 2021 EU

=» Ein Konsortium aus aRademischen Einrichtungen, HPC-Zentren und Partnern in der Industrie in Europa und
Brasilien, das neuartige Algorithmen und modernste Codes entwickelt, um die Entwicklung effizienterer Winden-
ergietechnologien zu unterstutzen.

HyForPV September 2018 - August 2021 BMWi
=» Beabsichtigt die EntwickRlung und den Einsatz neuer Prognose-Software zur Einbindung von Photovoltaikr (PV)
auf dem Energiemarkt und in intelligente Netze durch Simulation der PV-StromprodukRtion bei hoher Auflésung.

InHPC-DE November 2017 - Dezember 2021 BMBF

=» Koordiniert die Integration zwischen den drei deutschen Tier-1-Hochstleistungsrechenzentren, um ein standar-
disiertes und abdeckendes HPC-Umfeld zu schaffen. Es finanziert 100-Gbit-Netze und bietet MdglichReiten zur
Hochgeschwindigkeits-Datenverwaltung und -visualisierung.

MoeWe Juli 2016 - Marz 2021 ESF, MWK
=» Um der Nachfrage an Supercomputer-Experten, insbesondere in der Industrie, entgegen zu Rommen, wird in die-

sem ProjeRt ein modulares, flexibles Ausbildungsprogramm entwickelt, die ,Supercomputing-AkRademie”.

NFDI4Cat OkRtober 2020 - September 2025 DFG

=» Schafft eine Deutsche nationale Forschungsdateninfrastruktur fir Katalyse und chemisch-technische For-
schung.

OpenForecast September 2019 - Mai 2021 EU

=» EntwicRelt Ansatze zur Kombination frei verfligbarer Daten und Supercomputing-Ressourcen, um eine neue
Generation von durchsuchbaren DatenproduRten fiir Birger, Behorden, Wirtschaftsakteure und Entscheidungs-
trager in Europa zu schaffen..

ORCHESTRA Dezember 2020 - November 2023 EU

=» Schafft eine vernetzte Datentransferplattform, die den Aufbau einer pan-europaischen Kohorte ermaoglicht,
wodurch die Forschung und MaRnahmen zur Corona-Pandemie verbessert und ein Modell fir Rinftige Gesund-
heitsbedrohungen entwicRelt wird.

OSCCAR Juni 2018 - Mai 2021 EU
- Verwendet einen neuartigen simulationsbasierten Ansatz zur Entwicklung neuer Systeme zum Schutz von
Fahrzeuginsassen bei Unfallen.

POP2 Dezember 2018 — November 2021 EU
=» Ein Exzellenzzentrum, das Leistungsoptimierungs- und ProduRtivitatsdienstleistungen fur HPC-Nutzer an Hoch-
schulen und in der Industrie anbietet.

PRACE Mai 2019 - Dezember 2021 EU
=» Unterstitzt wichtige wissenschaftliche Forschung und technische EntwicRlung, um die europadische Wettbe-
werbsfahigReit zum Vorteil der Gesellschaft zu verbessern.

SDCA4Lit Mai 2019 - April 2023 MWK

=» Organisiert als Wissenschaftsdatenzentrum fUr Literatur und interdisziplindares Forschungsprojekt nachhaltig
den DatenlebenszyRlus digitaler Literatur. Die daraus resultierende InfrastruRtur wird zu einer Datenablage und
Forschungsplattform fur digitale Geisteswissenschaften.

SimTech ORtober 2019 - Marz 2023 DFG

=» Dieser fachgebietsiibergreifende Exzellenzcluster an der Universitat Stuttgart entwicRelt Simulationstechnolo-
gien, um eine integrative Systemwissenschaft zu ermoéglichen. Das HLRS unterstitzt die EntwicRlung effizienter
Methoden zur Quantifizierung und zum Management von Unsicherheit.




Simulierte Welten Februar 2011 - Juni 2021 MWK
=» Bietet Schiilern die MoglichReit, in Zusammenarbeit mit HLRS-Wissenschaftlern SimulationsprojeRte zu
entwickeln und durchzufihren.

SiVeGCS Januar 2017 - Dezember 2025 BMBF 7 MWK

=» Koordiniert und gewahrleistet die Verfigbarkeit der HPC-Ressourcen des Gauss Centre for Supercomputing
und befasst sich mit Fragen der Finanzierung, des Betriebs, der Ausbildung und des Nutzer-Supports der drei
Bundeshochstleistungsrechenzentren Deutschlands.

Smart-DASH August 2016 - Januar 2020 DFG
=» FUhrt die EntwicRlung der C++-Template-Library DASH weiter, die verteilte DatenstruRturen mit flexiblen Daten-
partitionierungs-Schemata und einem Satz paralleler Algorithmen bietet.

SODALITE Februar 2019 - Januar 2022 EU
=» Strebt die Bereitstellung einer optimierten, robusten, heterogenen Ausfiihrungsumgebung an, die eine operative
Transparenz zwischen Cloud- und HPC-InfrastruRturen ermoglicht.

TranSim Januar 2016 - Februar 2020 MWK
=» Beim Projekt Transforming Society — Transforming Simulation wird untersucht, wie sich Computersimulationen
auf Wissenschaft, Arbeitswelt, Kenntnisse und Werte auswirken.

Vertrauen in Information August 2020 - Juli 2023 MWK

=» EntwicRelt als multidisziplinares ForschungsprojeRt, das von der Abteilung flir Philosophie am HLRS geleitet
wird, Methoden, die die VertrauenswiurdigReit von Computerwissenschaften messen und die Verbreitung von Fehl-
informationen begrenzen Rénnen.

Forderorganisationen

BMBF Bundesministerium fUr Bildung und Forschung

BMVI Bundesministerium fir Verkehr und digitale InfrastruRktur

BMWi Bundesministerium fur Wirtschaft und Energie

DFG Deutsche Forschungsgemeinschaft

ESF European Social Fund

EU European Union

MWK Ministerium fur Wissenschaft, Forschung und Kunst Baden Wrttemberg
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HPC Fort- und Weiterbildung 2020

2020 bot das HLRS 30 WeiterbildungsRurse an, die hochstrelevante Themen im Hoch- und Hochstleistungs-

rechnen ansprachen. Die Kurse fanden an Uber 100 Tagen in Deutschland und anderen Landern statt. Insgesamt

nahmen 1.005 Interessierte an den Kursen teil. Erfahren Sie mehr Gber bevorstehende Kurse auf unserer Website:

www.hlirs.de/training

Date Location Topic
® Jan27-28 Stuttgart Introduction to Hybrid Programming in HPC
® Jan 29-31 Stuttgart HPE Porting and Optimization WorkRshop
® Febl10-14 Dresden Parallel Programming (MPI, OpenMP) and Tools
Feb 24-28 Siegen Introduction to Computational Fluid Dynamics
® Mar3-6 Stuttgart Modern C++ Software Design (Intermediate) NEY
® Mar5-6 Stuttgart HPC Technology Transfer Training Course NEY
® Mar9 Stuttgart Introduction to NEC SX-Aurora TSUBASA Vector Platform NEY
Mar 13: Beginn des COVID-19-Lockdowns. Die folgenden IKurse fanden online statt:
® Apr20-24 Stuttgart Fortran for Scientific Computing ) *
® Apr20-30 Stuttgart MOOC: A Short Introduction to MPI One-Sided Communication ) * NEY
® Apr27-30 Stuttgart Hawk Porting and Optimization Workshop
® May4-5 Wien Shared Memory Parallelization with OpenMP ) TtT
® May5-8 Stuttgart Modern C++ Software Design (Advanced) )
® May6-8 Wien Parallelization with MPI ©) T¢T *
® Jun9-12 Amsterdam Parallel Programming with OpenMP and MPI (©) Ty *
® Junl7-19 Wien/Stuttgart/Garching Introduction to Hybrid Programming in HPC (MPI + X) ()
® Juni8-19 Stuttgart/Kaiserslautern Efficient Parallel Programming with GASPI )+
® Jun29-Jull Stuttgart/Erlangen Node-Level Performance Engineering () *
@® Jul7-10 Stuttgart Modern C++ Software Design (Intermediate) ) NEV
Jul 14-17 Stuttgart/Garching Deep Learning and GPU Programming Using Open ACC () NEU
® Aug 24-27 Zlrich Parallel Programming with MPI / OpenMP ©)
® Sepl4-18 Stuttgart 35th VI-HPS Tuning Workshop ) *
Sep28-0ct2  Stuttgart Computational Fluid Dynamics )
® Octl2-16 Stuttgart Parallel Programming Workshop (MPI, OpenMP & Advanced Topics) ) «

® Oct21-23 Stuttgart ChEESE Advanced Training on HPC for Computational Seismology ) * NEW
® Oct26-Nové6  Stuttgart MOOC: A Short Introduction to MPI One-Sided Communication ) *

® Nov5-6 Wien Shared Memory Parallelization with OpenMP ©) TtT *

® Nov 23-27 Wien Parallelization with MPI ) TtT

® Nov 24-27 Stuttgart Modern C++ Software Design (Advanced) )

® Nov30-Dec2 Julich/Stuttgart Advanced Parallel Programming with MPI / OpenMP("’)

® Dec7-1 Stuttgart Fortran for Scientific Computing )

® Parallel Programming ® Programming Languages for Scientific Computing

Computational Fluid Dynamics (CFD) ® Training for Special Communities
Performance Optimization and Debugging
Data in HPC / Deep Learning /

Machine Learning

(©) Online Kurse
TIT: Train the Trainer Kurse
* PRACE Kurse: Das HLRS, ein Mitglied des Gauss Centre for Supercomputing, ist ein offizielles PRACE Trainingszentrum der EU.




Organisation

Verwaltung und Information
= Leitung: Agnes Lampke

Administration

Leitung: Agnes Lampke

Die Verwaltung RUmmert sich um alle administrativen
Aufgabengebiete des HLRS. Zu den Verantwortungs-
bereichen gehoéren insbesondere die Finanzplanung,
Controlling und Buchfihrung, FinanzprojeRt- und Pro-
jeRtcontrolling, Rechtsfragen, Personalverwaltung, Per-
sonalentwickRlung, Beschaffung und Inventarisierung
und Unterstutzung bei der Vorbereitung von Veranstal-
tungen.

Communication und industrielle Trainings
Leitung: Dr. Jutta Oexle

Konzipiert und flhrt die KommuniRation des HLRS mit
der OffentlichReit und den Medien aus. Die Abteilung
stellt die zentrale Anlaufstelle fiir alle Fragen zum Zent-
rum und seiner wissenschaftlichen Arbeit dar und publi-
ziert neue Erkenntnisse, Erfolge und andere Neuigkeiten
rund um das Zentrum. DarUber hinaus werden Trainings
und Workshops entwicRelt und der Industrie und dem
DienstleistungsseRtor angeboten. So wird breites Inter-
esse gewecRt und die ZuganglichReit zu HPC-Technolo-
gien und -l6sungen Uber die traditionelle Gemeinschaft
wissenschaftlicher Nutzer hinaus verbessert.

Anwendungen und Visualisierung
= Leitung: Dr. Bastian Koller

Visualization
Leitung: Dr.-Ing. Uwe Wdéssner

Unterstitzt Ingenieure und Wissenschaftler bei der
visuellen Analyse von Daten, die durch Simulation auf
Hochstleistungscomputern erzeugt werden. Durch die
Bereitstellung von Technologien, die Benutzerinvisuelle
Darstellungen ihrer Daten eintauchen lassen, ermog-
licht die Abteilung den Benutzern die direRte Interak-
tion mit ihnen, wodurch die Analysezeit verringert und
neue Arten von ErRenntnissen ermdglicht werden. Die
Abteilung verfligt Gber Expertisen in Tools wie Virtual
Reality, Augmented Reality und hat darliber hinaus eine
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Methode entwicRelt, um Verarbeitungsschritte, die Gber
mehrere Hardwareplattformen verteilt sind, in eine naht-
los verteilte Softwareumgebung zu integrieren.

Scalable Programming Models and Tools
Leitung: Dr. José Gracia

Fuhrt Forschung zu parallelen Programmiermodellen
und Werkzeugen zur EntwicRlung paralleler Anwen-
dungen in HPC durch. Derzeit liegt der Fokus auf trans-
parenten globalen Adressraumen mit Hintergrundda-
tenUbertragungen, TasR-Parallelismus basierend auf
verteilten DatenabhangigReiten, Rollektiven 1/0-Ope-
rationen und parallelem Debugging. Als Service flr
HLRS-Nutzer wartet die Gruppe auch den Teil des Soft-
ware-StacRs, der sich auf Programmiermodelle, Debug-
ging- und Performance-Analyse-Tools bezieht.

Service Management and Business Processes
Leitung: Dennis Hoppe

Treibt die Konvergenz von Hoch- und Hochstleistungs-
rechnen (HPC) und Kunstlicher Intelligenz (KI) voran,
insbesondere mit dem Ziel, hybride HPC/AI-WorRk-
flows auf einer einzigen InfrastruRtur zu unterstitzen.
Kl-Lésungen, insbesondere im geschaftlichen IKon-
text, werden unter Verwendung von Spitzentechno-
logien entwicRelt: Big Data, Maschinelles Lernen und
Deep Learning. In diesem Zusammenhang forscht
die Gruppe ebenso an Virtualisierungstechnologien
wie Containern, der Orchestrierung und dem Sche-
duling von Workflows. Durch Nutzung von Synergien
zwischen Virtualisierung und HPC besitzt die Gruppe
zudem Erfahrung in der Entwicklung und dem Betrieb
von dynamischen und sRalierbaren Cloud-Compu-
ting-Diensten. Dabei werden Leistungs- und Verfiug-
barReitstiberwachung, elastisches Workflow-Manage-
ment und ein energieeffizienter Betrieb flr foderierte
Cloud-Umgebungen effizient eingesetzt.

Projektcontrolling und -Management
= Leitung: Dr. Natalie Lewandowski

Project Controlling and Management Office
Leitung: Dr. Natalie LewandowsRi

Das Project Controlling and Management Office
(PCMO) ist verantwortlich fir das Controlling und
die Qualitatssicherung laufender ForschungsprojeRte
am HLRS sowie fir das Management von groRen

DrittmittelprojeRten, einschlieBlich IKoordinations- und
Business Development-Aufgaben. Das PCMO bietet
aullerdem Roordinierende Unterstlitzung bei der
Antragsplanung und -erstellung und fungiert als unter-
stutzende und Roordinierende Instanz zwischen der
HLRS-Geschaftsfihrung, den Abteilungsleiter*innen
und der HLRS-Administration in projeRtbezogenen
Angelegenheiten.

Software und Systeme
= Leitung: Thomas Beisel

High-Performance Computing Network —
Produktion (HPCN-Production)

Leitung: Thomas Beisel

Ist verantwortlich flir den Betrieb aller Plattformenin der
Compute Server-InfrastruRtur. Diese Abteilung betreibt
auch die fir die HPC-Systemfunktion erforderliche
NetzwerRinfrastruRtur und ist fir die Sicherheit in Netz-
werRen und bereitgestellten Plattformen zustandig.

Numerical Methods and Libraries
Leitung: Dr.-Ing. Ralf Schneider

Stellt numerische BibliotheRen und Compiler fur
HLRS-Computing-Plattformen bereit. Die Abteilung
verfigt Gber Erfahrung in der Implementierung von
Algorithmen auf verschiedenen Prozessoren und
HPC-Umgebungen, einschlie8lich der VeRtorisierung
basierend auf der ArchiteRtur moderner Computer. Sie
fahrt auch Forschungen zur Simulation von Blutfluss
und KnochenfrakRturen im menschlichen Kérper durch
und ist verantwortlich fur Schulungen, die sich auf Pro-
grammiersprachen und numerische Methoden Ronzen-
trieren, die fur HPC wichtig sind.

Project & User Management, Accounting
Leitung: Dr.-Ing. Thomas Boénisch

Verantwortet das Nutzermanagement und das Accoun-
ting am HLRS. In diesen Bereich fallen auch die Erstel-
lungund die Pflege der Webschnittstellen zum (Bundes-)
ProjeRtmanagement und die Informationsbereitstel-
lung flr die Nutzer. AuBerdem sind in der Abteilung
die ARtivitaten des HLRS mit Bezug zur europaischen
SupercomputerinfrastrukRtur PRACE sowie das Daten-
management gebundelt. Dazu gehoren der Betrieb des
High-Performance Storage Systems und dessen Wei-
terentwicklung, die Konzeption neuer Ansatze fir das

Datenmanagement der Anwender und die ARtivitaten
im Bereich Forschungsdatenmanagement.

Parallel Computing, Training und Anwendungs-
dienste
Leitung: Dr. Rolf Rabenseifner

Organisiert das akademische Fortbildungsprogramm
des HLRS im Bereich Hoch- und Hochstleistungsrech-
nen mit den Schwerpunkten Parallele Programmierung,
Stromungssimulation, Leistungsoptimierung, wissen-
schaftlicher Visualisierung, Programmierungsspra-
chen fur wissenschaftliches Rechnen und Data in HPC.
Des Weiteren organisiert das Team den Review-Pro-
zess der SimulationsprojeRte auf dem Bundeshdchst-
leistungsrechner. In der Betreuung der akademischen
IKunden und der damit verbundenen Installation von
Software-Paketen liegen die Schwerpunkte im Bereich
StruRturmechanik und Chemie. Diese ist auch in den
Service fur IndustrieRunden integriert.

Stabstellen Begleitforschung

Philosophy of Science and Technology of
Computer Simulation
Leitung: Dr. Andreas IKaminsRki

Untersucht, wie die Computersimulation und Maschi-
nelles Lernen Wissenschaft und TechnikRentwickRlung
verandert und wie Gesellschaft und Politik darauf reagi-
eren: Andern Computersimulation und Maschinelles
Lernen unser Verstandnis von Wissen? Und wie rechtfer-
tigen wir wissenschaftliche Ergebnisse? Wie Rénnen digi-
tale Methoden helfen, Unsicherheiten Gber die Zukunft
zu Uberwinden? Und wie gehen wir mit den Unsicherhei-
ten von Simulation und Maschinellem Lernen selbst um?

Infrastructure
Leitung: Marcel Brodbeck

Plant und betreibt Einrichtungen und InfrastruRtur
am HLRS. Dieser Bereich stellt den zuverlassigen
und effizienten Betrieb der HLRS-High-Performance
Computing-Systeme sicher, bietet eine Romfortable
Arbeitsumgebung fir HLRS-Wissenschaftler und die
Verwaltung und fordert alle AspeRte des energieeffizi-
enten HPC-Betriebs. Das Team ist auch verantwortlich
fir das Nachhaltigkeitsprogramm des HLRS, das das
gesamte HLRS-Personal dabei unterstiitzt nach zertifi-
zierten Prinzipien der Nachhaltigkeit zu handeln.
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