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ahresbericht

Das Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS)
wurde 1996 als erstes Bundeshdchstleistungsrechen-
zentrum Deutschlands gegriindet. Als Einrichtung der
Universitat Stuttgart und Mitglied des Gauss Centre for
Supercomputing stellt das HLRS seine Rechenkapazi-
taten Nutzer:innen aus Wissenschaft und Industrie zur
Verfigung. Das HLRS betreibt modernste Hochstleis-
tungsrechensysteme und -technologien, bietet erst-
klassige Weiterbildung in den Bereichen Programmie-
rung und Simulation und forscht an wegweisenden Fra-
gestellungen und Technologien rund um die Zukunft
des Hoéchstleistungsrechnens (high-performance
computing, HPC). Die HLRS-Expertise umfasst unter
anderem die Bereiche parallele Programmierung,
numerische Methoden fur HPC, Visualisierung, Grid und
Cloud Computing, Datenanalytik sowie kinstliche
Intelligenz. Die Nutzer:innen unserer Systeme forschen
auf ganz unterschiedlichen Forschungsgebieten mit
dem Schwerpunkt auf Ingenieurwissenschaften und
angewandte Wissenschaften.
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Grufwort

Director’s Welcome

Prof. Dr.-Ing. Michael M. Resch, Direktor des HLRS

Willkommen zum Jahresbericht 2021 des Hochstleis-
tungsrechenzentrums Stuttgart (HLRS), in dem aktu-
elle Leistungen und Aktivitaten unserer Organisation
vorgestellt werden. Wir freuen uns, dass wir diese High-
lights mit Ihnen teilen kénnen.

Welcome to the 2021 annual report of the High-Perfor-
mance Computing Center Stuttgart (HLRS), presenting
recent accomplishments and activities from across our
organization. We are pleased to be able to share these
highlights with you.

Dieser Jahresbericht bildet den Abschluss eines flr uns
zentralen Ereignisses im Jahr 2021: die Feierlichkeiten
anladsslich des 25-jahrigen Bestehens des HLRS als
erstes Bundeshdchstleistungsrechenzentrum Deutsch-
lands. Im Oktober haben wir langjéhrige Partner, Unter-
stitzer:innen, Kolleg:innen und Freunde eingeladen,
nicht nur Gber die Geschichte des HLRS zu reflektieren,
sondern auch tiber dessen Fortentwicklung und Bedeu-
tungin der Supercomputing-Community auf deutscher,
europdischer und internationaler Ebene. Wahrend der
Podiumsdiskussionen und der feierlichen Zeremonie
war ich nicht nur von der hohen Wertschatzung beein-
druckt, die so viele Mitglieder der Community dem
HLRS entgegenbringen. Noch viel wichtiger war das
gemeinsame Gefihl, dass die bemerkenswerten Re-
chenressourcen, Lésungen und Fachkenntnisse, die das
HLRS bereitstellt, in den kommenden Jahrzehnten
noch bedeutender fir wissenschaftliche Entdeckun-
gen, industrielle Wettbewerbsfahigkeit und die Lésung
vieler gesellschaftlicher Herausforderungen wird.

In diesem Jahresbericht prasentieren wir einen Zeit-
strahl der wichtigsten Ereignisse in der Geschichte des
HLRS sowie ein Interview mit Dr. Monica Wierse, Leite-
rin des Bereichs Methoden und Model-based System
Engineering bei Porsche und Zeugin des Wachstums
des HLRS Uber viele Jahre hinweg. In dem Gespréach
beschreibt sie, wie die HPC-Ressourcen des HLRS die
Automobilentwicklung bei Porsche unterstiitzt haben
und wie kunstliche Intelligenz (K1) neue Méglichkeiten
fur die Technologieentwicklung eréffnet.

Das wachsende Engagement des HLRS hinsichtlich
kinstlicher Intelligenz ist auch ein Leitmotiv des dies-
jahrigen Jahresberichts. Im September wurde unser
Supercomputer Hawk um Grafikeinheiten erweitert, so-
dass wir nun Uber umfangreiche Ressourcen fir ma-
schinelles Lernen, Deep Learning, KI und Hochstleis-
tungsdatenanalyseanwendungen verfiigen. Im Dezem-
ber startete das vom HLRS koordinierte Projekt
IKILeUS mit dem Ziel, KI besser in die gesamte Lehre
der Universitat Stuttgart zu integrieren. Damit soll
sichergestellt werden, dass Absolvent:innen mit den
Fahigkeiten in die Arbeitswelt eintreten, die sie fiir eine

This annual report concludes a central story for us in
2021: our celebration of the 25th anniversary of HLRS’s
founding as Germany’s first national high-performance
computing center. In October we invited longtime part-
ners, supporters, colleagues, and friends to reflect not
only on HLRS’s history, but also on its evolution and
continuing importance in the German, European, and
international supercomputing communities. In the pan-
el discussions and formal ceremony that took place,
| was struck not only by the high esteem with which
HLRS is held by so many in the community, but also —
more importantly — by the shared sense that the
remarkable computing resources, solutions, and ex-
pertise that HLRS provides are only growing in their
relevance for scientific discovery, industrial competi-
tiveness, and the solution of many challenges facing
society in the coming decades.

In this annual report we present a timeline of key
events in HLRS’s history, as well as an interview with
Dr. Monica Wierse, Manager of Methods and Model
Based Systems Engineering at Porsche and a witness
to HLRS’s growth over many years. In the conversation
she describes how HLRS’s HPC resources have sup-
ported automobile development at Porsche and how
artificial intelligence (Al) is opening new opportunities
for technology development.

HLRS’s growing engagement with Al is also a leitmotif
of this year’s annual report. In September our super-
computer Hawk was expanded through the addition of
graphic processing units, meaning that we now offer
substantial resources for machine learning, deep learn-
ing, Al, and high-performance data analyitcs. December
saw the start of IKILeUS, a project that HLRS is coor-
dinating to improve the integration of Al into instruc-
tion across the entire University of Stuttgart campus.
This effort will help to ensure that graduates enter the
workplace with the skills they need for 21st century ca-
reers. In addition, | was delighted to see the start of a
new collaboration facilitated by our Media Solution
Center, in which the Stuttgart Chamber Orchestra and
ZKM are exploring how neural networks could be used
to compose music. | look forward to hearing the results.
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Karriere im 21. Jahrhundert bendétigen. Darlber hinaus
habe ich mich Giber den Beginn einer neuen Kollabora-
tion gefreut, die von unserem Media Solution Center
geférdert wird. In diesem Projekt erforschen das Stutt-
garter Kammerorchester und das Zentrum fir Kunst
und Medien (ZKM), wie neuronale Netze fiir die Kom-
position von Musik eingesetzt werden kénnen. Ich bin
gespannt auf die Ergebnisse.

In einem Jahr, in dem Deutschland von schweren Uber-
schwemmungen und anhaltenden Beeintrachtigungen
aufgrund der COVID-19-Pandemie betroffen war, stell-
te sich eine weitere wichtige Frage: Wie kénnen Hochst-
leistungsrechner und verwandte Technologien die
6ffentliche Verwaltung bei der Vorbereitung auf kiinfti-
ge Krisensituationen und deren Bewaltigung unterstit-
zen? In einem neuen Projekt mit der Bezeichnung
CIRCE hat das HLRS den Austausch mit Regierungs-
behdrden begonnen, um herauszufinden, wie Simula-
tionen die Entscheidungsfindung in Krisensituationen
unterstiitzen konnten. Es wird viel Arbeit erfordern,
potenzielle Kooperationsmdéglichkeiten mit Regie-
rungsbehdrden zu ermitteln und festzustellen, welche
Daten als Grundlage fiir Simulationen dienen kénnten.
Unser Ziel ist es definitiv, dass wir als Zentrum im
Ernstfall schnell reagieren konnen.

Das HLRS feierte in diesem Jahr nicht nur den Jahres-
tag seiner Griindung, sondern dariiber hinaus das zehn-
jahrige Bestehen seiner Nachhaltigkeitsstrategie. Wir
ruhen uns jedoch nicht auf unseren Lorbeeren aus, son-
dern haben zwei neue Projekte gestartet, von denen wir
uns eine noch bessere Umweltleistung versprechen:
ENRICH und DEGREE werden erforschen, wie wir die
Energieeffizienz und das Ressourcenmanagement des
Zentrums verbessern kénnen. Parallel dazu méchten
wir Kontakte zur Industrie knipfen, um Fortschritte im
nachhaltigen Betrieb von Rechenzentren in ganz
Baden-Wirttemberg zu erzielen. Die aus den Projekten
gewonnenen Erkenntnisse werden uns auch bei der
Planung eines neuen Geb&udes fiir unseren Supercom-
puter der nachsten Generation helfen, dessen Eroff-
nung wir derzeit fir das Jahr 2026 vorsehen.
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In a year when Germany witnessed severe flooding and
continuing disruptions resulting from the COVID-19
pandemic, another important questionin 2021 was how
high-performance computing could help public admin-
istration to prepare for and manage future crisis situa-
tions. Through a new project called CIRCE, HLRS has
begun meeting with government agencies to identify
ways in which simulation could help decision making in
crisis situations. Much work is needed to identify poten-
tial collaborations with government agencies and to
determine what data could form a basis for simulations,
but our goalis to put HLRS in a position where it is able
to respond quickly in case of an emergency.

In addition to celebrating the anniversary of its found-
ing, HLRS this year also marked the 10th anniversary
of its sustainability strategy. Far from resting on our
laurels, though, we launched two new projects that we
anticipate will lead to even better environmental per-
formance. ENRICH and DEGREE will explore how we
could improve energy efficiency and resource manage-
ment at the center and will establish contacts with in-
dustry to help improve sustainability in data centers
across Baden-Wirttemberg. The knowledge gained will
also help us in planning for the construction of a new
building for our next generation supercomputer, which
we currently anticipate should open in 2026.

This year we were once again glad to see strong results
in our key performance indicators. Our third-party
funding saw an increase over last year, while income
from industrial users of our HPC systems was again at
a high level. Our HPC training program also bounced
back better than ever after disruptions due to COVID in
2020, with our highest ever number of course partici-
pants, strong international participation through our
increased use of online courses, and the transformation
of our Supercomputing Academy into a self-sustaining
business model. Reading the science stories and list of
publications by our users found in this annual report, it
is also clear that our computing resources have been
enabling excellent research.

Auch in diesem Jahr konnten wir uns tiber gute Ergeb-
nisse bei unseren Key Performance Indicators freuen.
Die Drittmitteleinnahmen sind im Vergleich zu letztem
Jahr gestiegen, und die Einnahmen von industriellen
Nutzern unserer HPC-Systeme bewegten sich erneut
auf hohem Niveau. Auch unser HPC-Schulungspro-
gramm hat sich von den coronabedingten Unterbre-
chungen im Jahr 2020 mit der bisher hochsten Zahl an
Kursteilnehmer:innen, einer starken internationalen
Beteiligung dank des verstarkten Einsatzes von Online-
Kursen und der Umwandlung unserer Supercomputing-
Akademiein ein selbsttragendes Geschaftsmodell bes-
serdenn je erholt. Die wissenschaftlichen Berichte und
die Liste der Verdffentlichungen unserer Nutzer:iinnen
in diesem Jahresbericht verdeutlichen, dass unsere
Rechenressourcen exzellente Forschung erméglicht
haben.

Auchin dieser Ausgabe mochte ich mich bei den Unter-
stutzer:iinnen und Férder:innen bedanken, die die Erfol-
gedes HLRS nicht nurin diesem Jahr, sondern in unse-
rer 25-jahrigen Geschichte ermdglicht haben. Wir freu-
enunsdarauf,weiterhin mitIhnen zusammenzuarbeiten,
um innovative Wege fiir die Verwendung von HPC und
anderen fortschrittlichen digitalen Technologien zu fin-
den und so die globalen Herausforderungen zu be-
waltigen, vor denen die Wissenschaft, Industrie, die
HPC-Gemeinschaft und die Gesellschaft im Allgemei-
nen stehen.

Wahrend ich diesen Brief Ende Méarz 2022 schreibe,
lastet der Krieg in der Ukraine schwer auf unseren See-
len, und unsere Gedanken und unser Mitgefihl gelten
allen, die von ihm betroffen sind. Hoffen wir auf den
baldigen Frieden.

Mit freundlichen Grifen,

S L

Prof. Dr.-Ing. Dr. h.c. Dr. h.c. Prof. E.h. Michael M. Resch
Direktor des HLRS

As always, | extend my thanks to the supporters and
funders who have made HLRS’s successes possible,
not just this year but throughout our 25-year history.
We look forward to continuing to work with you to find
innovative ways of using HPC and other advanced dig-
ital technologies to address the most pressing chal-
lenges facing science, industry, the HPC community,
and society at large.

As | write this letter in late March 2022, the war in
Ukraine weighs heavy on our minds, and our thoughts
and sympathies are with everyone affected by it. Let us
hope for peace.
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25 Jahre HLRS

25 Jahre Innovation am Hoéchstleistungsrechenzentrum Stuttgart

Das HLRS: Ein geschichtlicher Uberblick

Unterstltzer:innen gratulieren dem HLRS zum 25-jahrigen Bestehen
Ein Buch dokumentiert die Geschichte des Supercomputing in Stuttgart

Neuigkeiten

Highlights der Forschung

HLRS verbessert Kapazitaten fir Urgent Computing

Nachhaltigkeit am HLRS: Aus grof3er Leistung folgt grof3e Verantwortung
Digitaler Zwilling fiir das historische Ludwigsburger Theater
SEQUOIA-Projekt soll Quantencomputer in die Industrie bringen
Supercomputing, das atmet: Ein Interview mit Monika Wierse

HLRS schliept Informationssicherheitsbewertung ab

Vertrauen in die Wissenschaft starken

HLRS in Zahlen
Kunstliche Intelligenz fur eine sicherere Automatisierung

Anwenderforschung

Supercomputing ermdglicht die Analyse enormer Datenséatze

der Atmospharenforschung

Neue Wege zur Energiespeicherung in Wasserstoff

Simulation kdnnte die Lebensdauer von Wasserkraftturbinen verlangern
Ausgewahlte Publikationen unserer Nutzer:innen im Jahr 2021

Uber uns

In unserem Rechenraum

Unsere User-Gruppen

Geférderte Forschungsprojekte am HLRS
HPC Fort- und Weiterbildung 2021
Workshops und Konferenzen 2021

HLRS Biicher

Organigramm

Organisation
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Michael Resch, Direktor des HLRS,
begriipte Gaste bei der Jubildumsfeier.

25 Jahre Innovation am
Hochstleistungsrechen-

zentrum Stuttgart

Eine Jubildumsfeier bot die Gelegenheit, liber Meilensteine in der Geschichte

des HLRS und die Herausforderungen zu reflektieren, die dessen Entwicklung

im kommenden Jahrzehnt bestimmen werden.

Das im Jahr 1996 als erstes Bundeshdchstleistungsre-
chenzentrum Deutschlands gegriindete Hdéchstleis-
tungsrechenzentrum Stuttgart hat sich nicht nur zu ei-
ner zentralen Einrichtung der Universitat Stuttgart, son-
dern auch zu einem international bedeutenden
Forschungszentrum fir Simulation, Visualisierung und
Datenanalyse entwickelt. Im Jahr 2021 feierte das HLRS
sein 25-jahriges Bestehen mit einer ganztagigen Ver-
anstaltung, bei der Freunde und Partner aus der gesam-
ten Community gemeinsam Uber die sich entwickelnde
Rolle des Zentrums bei der Férderung wissenschaft-
licher Entdeckungen, der Unterstiitzung der industriel-
len Wettbewerbsfahigkeit und der Bewaltigung globaler
Herausforderungen reflektierten.

Die Veranstaltung umfasste Podiumsdiskussionen zu
wichtigen Aspekten der Geschichte und der Aktivitaten
des HLRS, gefolgt von einer offiziellen Jubildumsfeier
am spaten Nachmittag. Zu den Ehrengéasten (die ent-
weder anwesend waren oder online Grife Ubermittel-
ten) gehdérten der Rektor der Universitat Stuttgart,
Prof. Wolfram Ressel, die Bundesministerin fur Bildung
und Forschung, Anja Karliczek, und der Ministerialdirek-
tor des Ministeriums fiir Wissenschaft, Forschung und
Kunst Baden-Wirttemberg, Dr. Hans Reiter. Vertreter
der Europaischen Union, darunter Gustav Kalbe von der
Generaldirektion Kommunikationsnetze, Inhalte und
Technologie (CNECT) der Europdischen Kommission,
und Anders Dam Jensen, Geschéaftsfihrer der EuroHPC
Joint Undertaking, wiirdigten die Beitrdge des HLRS
zum Supercomputing auf europdischer Ebene.

Den Abschluss der Zeremonie bildeten Kurzvortrage
von hochrangigen Vertretern mehrerer internationaler
Partner des HLRS, die sich auf Fragen konzentrierten,
mit denen sich die HPC-Gemeinschaft in den kommen-
den Jahren beschéftigen wird. Dazu gehérten Prof. Dr.
Jes(s Labarta (Barcelona Supercomputing Center, Spa-
nien), Prof. Horst Simon (Lawrence Berkeley National
Laboratory, USA) und Prof. Dr. Hiroaki Kobayashi (Toho-
ku University, Japan).

Mit Blick auf die Zukunft des HLRS erklarte Prof. Michael
Resch, dass die Nachfrage nach gréeren Supercompu-
tern, das Aufkommen neuer Technologien wie kinstli-
cher Intelligenz und Quantencomputern sowie die drin-
gende Notwendigkeit, HPC umweltvertraglicher zu ma-
chen, drei Schlisselfaktoren sind, die die weitere
Entwicklung des HLRS im kommenden Jahrzehnt vor-
antreiben werden.

,Heute ist ein Tag, an dem wir mit Stolz auf das zurlick-
blicken kénnen, was das HLRS und seine vielen Partner
in den letzten 25 Jahren erreicht haben®, sagte Resch in
einer Pressemitteilung im Vorfeld der Veranstaltung.
,Gleichzeitig freuen wir uns darauf, weiterhin neue Res-
sourcen und Lésungen bereitzustellen, die Wissen-
schaftlern, Technologieentwicklern, 6ffentlichen Verwal-
tungen und anderen in unserer Gesellschaft helfen, die
zahlreichen Herausforderungen zu bewaltigen, mit de-
nen wir konfrontiert sind.

HLRS JAHRESBERICHT 2021
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Das HLRS: Ein geschichtlicher Uberblick

Mit der Griindung des Héchstleistungsrechenzentrums (HLRS) im Jahr 1996

haben sich die Stadt Stuttgart und die umliegende Region als ein Zentrum

fiir computergestiitzte Spitzenforschung in Deutschland etabliert. Seitdem hat

das HLRS die Chancen genutzt, die zunehmend leistungsfahige Technologien

bieten, und neue Anwendungen des Héchstleistungsrechnens fiir wissenschaft-

liche Entdeckungen, industrielle Innovationen und die Losung wichtiger

gesellschaftlicher Herausforderungen erméglicht.

1986

Der baden-wirttembergische
Ministerprasident Lothar Spath
bewilligt die Mittel fur einen
Cray-2-Supercomputer und begriin-
det damit den Ruf Stuttgarts als
Zentrum fur Hochleistungsrechnen
(HPC).

HLRS JAHRESBERICHT 2021

1996

Ministerprasident Teufel griindet das Héchstleistungsrechen-
zentrum Stuttgart (HLRS) an der Universitat Stuttgart als erstes
Bundeshdchstleistungsrechenzentrum in Deutschland. Das

HLRS ist eine Abteilung innerhalb des Rechenzentrums der
Universitat Stuttgart (RUS) und Prof. Rihle wird zum Direktor
ernannt. Bei der Griindungsfeier gibt das HLRS auch den Beginn
der Produktion eines neuen Cray-Supercomputers bekannt.
Zum Zeitpunkt seiner Einweihung ist das neue System der
siebtschnellste Supercomputer der Welt.

1995

Baden-Wirttembergs Minister-
prasident Erwin Teufel und Edzard
Reuter, Vorstandsvorsitzender
der Daimler-Benz AG, griinden
die Hochstleistungsrechner fur
Wissenschaft und Wirtschaft
GmbH (HWW). Die HWW fiihrt
erstmals Industrie und Wissen-
schaft in einem Unternehmen
fir die Nutzung von Héchstleis-
tungsrechnern zusammen.

1998 ‘

Das HLRS initiiert das erste
europdische Projekt fir Meta-
computing (METODIS). Der Erfolg
des Projekts Uberzeugt die EU,
eine eigene Forderlinie fur Meta-
computing und Grid-Computing
einzurichten, und etabliert

das HLRS als fiihrendes HPC-
Forschungszentrum auf euro-
paischer Ebene.

1999
In Zusammenarbeit mit

dem Pittsburgh Super-
computing Center (USA)
verbindet das HLRS zum
ersten Mal zwei Super-
computer zur Lésung
eines Simulationsproblems.
In Anerkennung dieser
Leistung erhélt das HLRS
eine Auszeichnung der
US National Science
Foundation (NSF) fur
Real Distributed Super-
computing.

2003

Prof. Rihle tritt als
HLRS-Direktor zuriick
und Ubergibt die Leitung
an Prof. Michael Resch.

Das HLRS gewinnt die
HPC Challenge auf der
SC Supercomputing
Conference in Phoenix,
USA.

2006

Das HLRS ist
Mitbegrinder

von D-Grid, einer
Initiative zur
Vernetzung aller
deutschen Héchst-
leistungsrechen-
zentren.

2004

2007

Das Land Baden-Wirttemberg und die
Bundesregierung vereinbaren, das HLRS
im Rahmen des PetaGCS-Projekts mit
133 Millionen Euro Uber einen Zeitraum
von zehn Jahren zu finanzieren.

Das HLRS, das Leibniz-Rechenzentrum und
das Jilich Supercomputing Centre griinden
das Gauss Centre for Supercomputing (GCS),
die Allianz der drei Bundeshdéchstleistungs-
rechenzentren in Deutschland. Das GCS

tritt der Partnership for Advanced Computing
in Europe (PRACE) bei und beginnt mit der
Bereitstellung von Rechenressourcen fir
Wissenschaftler:innen aus der gesamten EU.

Auf Landesebene startet das HLRS das
BW-Grid und finanziert Supercomputer an
sechs Standorten in Baden-Wirttemberg.

Baden-Wirttembergs Ministerprasident Giinther

Oettinger begrifit einen neuen HLRS-Supercomputer,

einen NEC SX-8, und er6ffnet das neue Gebaude

des Zentrums in der Nobelstraf3e. Zum ersten Mal

erreicht ein HLRS-Rechnersystem eine Leistung im

Teraflop-Bereich.

HLRS JAHRESBERICHT 2021
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2007

Das HLRS beteiligt sich
am Exzellenzcluster
»Simulation Technology*
(SimTech) der Universitat
Stuttgart, bei dem

Prof. Resch als einer der
Principal Investigator
fungiert.

2008
Mit der Griindung des
Automotive Solution
Center for Simulation
(ASCS), griindet das
HLRS sein erstes Solution
Center. Darauf folgt

2018 das Media Solution
Center.

12 HLRS JAHRESBERICHT 2021

2010
In Kooperation mit dem

Karlsruher Institut fir Techno-
logie griindet das HLRS
SICOS BW, um kleinen und
mittelstandigen Unternehmen
den Zugang zu Simulations-
technologien zu erleichtern.

2011

Das Energie- und Kiihl-
gebdude des HLRS nimmt
seinen Betrieb auf.

Mit Unterstitzung des Landes

Baden-Wirttemberg startet
das HLRS das Projekt
Simulierte Welten, um das
Thema Simulation in die
Schulen zu bringen.

2012

Baden-Wdirttembergs Minister-
prasident Winfried Kretschmann feiert
die Inbetriebnahme eines neuen

Cray XE6 Supercomputers am HLRS.
Das System wird auf den Namen
Hermit (nach dem Eremiten-Kafer)
getauft und erreicht am HLRS erst-
mals eine Leistung von 1 Petaflop.

In den folgenden Jahren wird das
System erweitert und in Hornet (2014)
und Hazel Hen (2015) umbenannt.

Das HLRS eréffnet sein neues
Forschungsgebaude.

2014

HLRS verschreibt sich der
Nachhaltigkeit und startet sein
erstes staatlich gefordertes
Nachhaltigkeitsprojekt.

2018

Das HLRS richtet einen gesellschaftspolitischen Beirat
ein, der prift, wie das HLRS zur Bewaltigung neuartiger
gesellschaftlicher Herausforderungen beitragen kann.

Das HLRS ibernimmt die Leitung zweier europdischer
Exzellenzzentren, die sich auf die Ingenieurwissen-
schaften (EXCELLERAT) und Global Systems Science

(HIDALGO) konzentrieren.

Das HLRS erweitert sein umfassendes HPC-Schulungs-

programm und ist Mitbegriinder der Supercomputing-
Akademie, welche das HPC-Fachwissen in der Industrie

verbessern soll.

2015

Das HLRS stellt eine Arbeitsgruppe
zusammen, die sich mit Wissen-
schaftstheorie und gesellschaftlicher
Relevanz von Simulationen beschéf-
tigt. Ein staatlich geférdertes Projekt
zu diesen Themen beginnt 2016.

2017

Das Land Baden-Wirttemberg
und die Bundesregierung verein-
baren Uiber das SiVeGCS-Projekt
eine Finanzierung in Héhe von
153 Millionen Euro fur das HLRS
Uber die kommenden zehn Jahre.

Das HLRS feiert die Einweihung
seines neuen HPC-Schulungs-
gebaudes.

2021

Das HLRS feiert sein 25-jahriges
Bestehen und reflektiert Gber die
Geschichte und die zukinftigen
Herausforderungen des Hochst-

leistungsrechnens.

2020
Ministerprasident Kretschmann weiht den HLRS-Supercomputer der
nachsten Generation, ein HPE Apollo-System namens Hawk, ein.

In Anerkennung seines umfassenden Umweltmanagementsystems erhalt
das HLRS die Zertifizierung nach dem Umweltzeichen Blauer Engel und
dem Eco-Management and Audit Scheme (EMAS). Im Jahr 2022 wird das
HLRS nach EMAS rezertifiziert.

Das HLRS Ubernimmt die Koordination der Projekte EuroCC und
CASTIEL, die die Entwicklung von HPC-Fachwissen in ganz Europa
fordern.

Gemeinsam mit dem Bundesinstitut fiir Bevolkerungsforschung (BiB)

erstellt das HLRS taglich Simulationen zur Vorhersage des Bedarfs

an Intensivstationsbetten infolge der COVID-19-Pandemie. Mit diesem
Projekt setzt zum ersten Mal ein Bundesministerium HPC fir Simula-

tionen ein.
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Unterstutzer:innen gratulieren dem
HLRS zum 25-jahrigen Bestehen

Prof. Wolfram Ressel

Rektor, Universitét Stuttgart

,Das Hochstleistungsrechenzentrum steht exemplarisch fiir die exzellente
Forschungsinfrastruktur der Universitat Stuttgart. Seit nunmehr einem
Vierteljahrhundert steht das Stuttgarter Supercomputing an der Spitze des
wissenschaftlich-technologischen Fortschritts und gilt als Synonym fir zu-
kunftsweisende Forschung und Lehre sowie flr technologische Transfer-
leistungen zugunsten einer prosperierenden Wirtschaft und Gesellschaft.
Ich beglickwiinsche zur Jubildumsveranstaltung alle Forscherinnen und
Forscher, die diese Begeisterung téglich leben, fur ihre international viel-
beachteten Leistungen.

Anja Karliczek
Bundesministerin far Bildung und Forschung *

,Hochstleistungsrechnen ist ein wichtiger Baustein der technologischen Souveranitat Deutschlands und Europas.
Mit verldsslichen Investitionen in Forschung und Entwicklung digitaler Technologien sichern wir unsere Wett-
bewerbsfahigkeit. An der Schnittstelle von Wissenschaft und Industrie engagiert sich das HLRS seit nunmehr
25 Jahren und erméglicht mit Supercomputern immer wieder Bahnbrechendes, wie beispielsweise die Simulatio-
nen energieeffizienter Tragflachen. Entscheidend fur diesen grof3en Erfolg ist das hohe Engagement der Mitarbei-
terinnen und Mitarbeiter am HLRS: Dank ihnen werden aus Algorithmen und Superrechnern exzellente Forschung

und Innovation.”

* Anja Karliczek war Bundesministerin bis Dezember 2021.

Theresia Bauer

Mobilitat.”
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Ministerin fir Wissenschaft, Forschung und Kunst Baden-Wiirttemberg

,Das Hochstleistungsrechenzentrum an der Universitat Stuttgart zahlt zu
den grof3iten und bedeutendsten Einrichtungen im Supercomputing welt-
weit. 25 Jahre HLRS sind eine bemerkenswerte Erfolgsgeschichte und sei-
ne internationale Sichtbarkeit ist fir das Land als Forschungsstandort von
elementarer Bedeutung. Als Kompetenzzentrum ist das HLRS fir nahezu
alle Wissenschaftsbereiche - von den Ingenieurwissenschaften bis zu den
Digital Humanities - hochrelevant und leistet unverzichtbare Beitrdage zu
wichtigen Politikbereichen wie Energiewende und umweltvertragliche

Ein Buch
dokumentiert die
Geschichte des
Supercomputing
in Stuttgart

Stuttgart gilt seit Langem als herausragendes Zentrum
far Hoch- und Héchstleistungsrechnen in Deutschland,
aber diese Entwicklung war nicht selbstverstandlich. In
An den Grenzen der Berechenbarkeit: Supercomputing in
Stuttgart (Chronos Verlag) gehen die Wissenschaftshis-
toriker David Gugerli und Ricky Wichum den Anféngen
des Supercomputing im Stidwesten Deutschlands in
den1970er Jahren und den Faktoren, die zur Grindung
des HLRS als erstes Bundeshdchstleistungsrechen-
zentrum flhrten, nach. Das Buch wurde anlasslich des
25-jahrigen Bestehens des HLRS verdffentlicht.

Das Buch zeichnet die Geschichte des Hochleistungs-
rechnens (HPC) von der Grindung des Rechenzent-
rums der Universitat Stuttgart (RUS) im Jahr 1972 bis
heute nach und fasst die entscheidenden Debatten um
den Aufstieg Stuttgarts zu einem national und interna-
tional bedeutenden HPC-Zentrum zusammen. Diese
wurden sowohl von technologischen Fortschritten und
wissenschaftlichen Bedurfnissen als auch von politi-
schen, wirtschaftlichen und administrativen Uberle-
gungen zur Finanzierung und Verwaltung dieser wert-
vollen Ressourcen bestimmt. Die Autoren beleuchten
auperdem die Griindung von HWW (Hochstleistungs-
rechner fir Wissenschaft und Wirtschaft), einer innova-
tiven, 6ffentlich-privaten Partnerschaft, die Hochleis-
tungsrechnen fir die Industrie verfigbar macht, sowie
den Einfluss der Bedirfnisse der Systemnutzer:innen
des HLRS auf die Entwicklung der Rechenressourcen
und Dienstleistungen des Zentrums.

David Gugerli | Ricky Wichum

An den Grenzen

der Berechenbarkeit
Supercomputing

in Stuttgart
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Wissenschaftler:iinnen des HLRS erforschen im Projekt Cape
Reviso Strategien zur Vermeidung von Konflikten zwischen
Radfahrenden, FuBgéanger:innen und anderen Verkehrsteil-

nehmer:innen am Stuttgarter Marie!EIatz.
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GPU-Erweiterung von Hawk geht in Betrieb

Im Jahr 2020 wurde der Flaggschiff-Supercomputer des HLRS, Hawk, zunéchst als reines
CPU-System installiert und war fir umfangreiche Simulationen optimiert. Angesichts der
sich andernden Bedirfnisse der Systemnutzer:innen wurde Hawk 2021 um Grafikprozes-
soren (GPUs) erweitert, die die Leistungsfahigkeit des Supercomputers bedeutend ver-
bessern. Vierundzwanzig HPE Apollo 6500 Gen10 Plus-Systeme mit 192 NVIDIA A100-GPUs,
die auf der NVIDIA-Ampere-Architektur basieren, bieten nun 120 Petaflops an Kl-Leistung.
Die Erweiterung bietet Anwender:innen eine ideale Architektur fir maschinelles Lernen,
Deep Learning, Hochstleistungsdatenanalyse und kiinstliche Intelligenz (KI). Mit der Inte-
gration der GPUs in die bestehende CPU-Infrastruktur von Hawk haben Informatiker:innen
des HLRS begonnen, gemeinsam mit den Nutzer:innen des Zentrums neue hybride Berech-
nungsabldufe zu entwickeln, die traditionelle Simulationsmethoden und Kl-Ansatze mit-
einander verbinden.

Treffen ermoglicht die Kommunikation zwischen

HLRS-Systemnutzer:innen und Mitarbeitenden

Am 22. April nahmen nahezu 100 User der HLRS-Computersysteme an einem
Online-Treffen teil, das Nutzer:innen Uber die jingsten fir ihre Forschung relevanten
Entwicklungen am Zentrum informierte. Das neue Format fir den Austausch von
Ideen und Erkenntnissen innerhalb der HLRS-Gemeinschaft befasste sich mit
Komplikationen, die sich aus der andauernden COVID-19-Pandemie ergeben,
informierte Gber technische Entwicklungen der Systeme und gab Nutzer:innen die
Méglichkeit, Fragen zu den Ressourcen und zum Betrieb des HLRS zu stellen. Zu
den Hauptthemen gehdrten der aktuelle Stand der Installation des Supercomputers
Hawk sowie Mapnahmen fur die Rechenzeitplanung, Datenspeicherung, Sicherheit
und den Stromverbrauch. Das HLRS forderte die Nutzer:innen zudem auf, enger

mit dem HLRS User Support zusammenzuarbeiten, um die Leistungsféhigkeit ihrer
Codes auf den Systemen des HLRS zu verbessern. Dr. Thomas Bénisch vom HLRS
betonte: ,Software so zu optimieren, dass sie so effizient wie moglich 1auft, ist etwas
Konkretes, das Forschende tun kénnen, um unseren 6kologischen FuBabdruck zu
verringern.

HLRS JAHRESBERICHT 2021
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eCulture Convention erforscht Zusammenspiel zwischen Kunst

und digitalen Technologien

Im September veranstaltete das HLRS einen dreitégigen internationalen Kongress mit dem Titel
»The Economic and Cultural Impacts of the Digital Age*. Die Veranstaltung beleuchtete aktuelle
Trends in Kunst, Kultur und Wirtschaft und bot die Méglichkeit, modernste Anwendungen von
Computertechnologien in der Kunst- und Kulturindustrie zu entdecken. Organisiert wurde die
Veranstaltung vom Media Solution Center Baden-Wirttemberg (MSC), einer gemeinnitzigen
Organisation, die im Jahr 2018 vom HLRS mitbegriindet wurde, um den wachsenden Bedarf der
Medienkunstbranche an Hochstleistungsrechenressourcen und -Know-how zu decken. Seitdem
hat das MSC ein internationales Netzwerk von Kiinstler:innen und Kulturorganisationen auf-
gebaut, die an der Erforschung dieses Neulands interessiert sind. Dieses Netzwerk erleichtert
die Zusammenarbeit mit Wissenschaftler:innen und Ingenieur:innen, die tiber die technische
Expertise zur Umsetzung der gemeinsamen Visionen verfigen. Der eCulture-Kongress brachte
zum ersten Mal viele Protagonist:innen des MSC-Netzwerks zusammen.

Neuer Programmierkurs fiir maschinelles Lernen

In Zusammenarbeit mit dem Computer-Hardware-Her-
steller AMD hat das HLRS einen Online-Kurs angeboten,
der sich auf die Nutzung des ROCm™-Software-Oko-
systems konzentriert. ROCm ist das Programmier-Frame-
work von AMD fur maschinelles Lernen unter Verwendung
der AMD Instinct™-Grafikverarbeitungseinheiten auf
HPC-Systemen. Es war das erste Mal, dass AMD in Europa
einen Schulungskurs mit Schwerpunkt auf Programmie-
rung mit ROCm durchgefihrt hat. Der Kurs wurde im
Rahmen einer Kooperation zwischen AMD, dem HLRS und
EXCELLERAT, dem European Centre of Excellence for
Engineering Applications, organisiert und unter der
Schirmherrschaft des bwHPC User Support Programms
durchgeflhrt. Dr. Bastian Koller, Geschaftsfihrer des
HLRS und Projektkoordinator von EXCELLERAT begrifte
die Kollaboration mit AMD: ,,Da sich die Hardware-
Landschaft fir maschinelles Lernen, Deep Learning und
kiinstliche Intelligenz weiterentwickelt, ist es wichtig,
dass wir HPC-Usern helfen, die notwendigen Fahigkeiten
zu erwerben, um sie zu nutzen.*
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Beginn der Zusammenarbeit mit dem Institute

of Advanced Studies, Brasilien (I1AS)

Aufbauend auf ihren komplementéren Starken in Themen wie der digitalen Trans-
formation der Gesellschaft, den politischen Auswirkungen dieser Veranderungen und
den aufkommenden eCultures haben das HLRS und das IAS eine dreijéhrige Verein-
barung getroffen. Ziel ist es, ein gemeinsames Forschungs- und Weiterbildungs-
programm zu entwickeln. Zu den Schlisselthemen dieser Kollaboration gehéren der
Einsatz von Computersimulationen und maschinellem Lernen in eCultures, Frage-
stellungen im Zusammenhang mit Vertrauen und Desinformation, die Geschichte der
Anpassung und Téduschung in Technologie und Kunst sowie der Einsatz von Visuali-
sierung in der Kunst. Geleitet wird die Partnerschaft von Lucia Maciel Barbosa de
Oliveira und José Teixeira Coelho Netto von der IEA Study Group on Computational
Humanities an der Universitat von Sdo Paulo zusammen mit Prof. Michael Resch,
Direktor des HLRS, und Andreas Kaminski, der die Abteilung Philosophy of Compu-
tational Sciences am HLRS leitet. Fir das Zentrum ist dies die erste Kollaboration
mit Sidamerika und eine bedeutende Erweiterung seines internationalen Netzwerks,
das aus mehr als einem Dutzend Partnereinrichtungen in Asien, Europa und den
Vereinigten Staaten besteht.

Verleihung der Golden Spike Awards 2021
auf dem 24. jahrlichen Results and Review
Workshop

Aufgrund der anhaltenden COVID-19-Pandemie
fand die diesjahrige Leistungsschau der wissen-
schaftlichen Forschung, die auf den Rechner-
systemen des HLRS und des Steinbuch Centre for
Supercomputing betrieben wird, erneut online
statt. Das Programm bestand aus 27 Kurzvortra-
gen und einer virtuellen Session mit 22 Postern,
die als PDF-Dateien bereitgestellt wurden. Zum
Abschluss der Veranstaltung gab Dr. Dietmar
Kréner, Professor an der Universitat Freiburg und stellvertretender Vorsitzender des
HLRS-Lenkungsausschusses, die Gewinner der Golden Spike Awards 2021 bekannt,
mit denen herausragende Leistungen in der Forschung und innovative Anwendun-
gen von HPC-Ressourcen ausgezeichnet werden. Die diesjahrigen Preistrager sind
Markus Scherer vom Karlsruher Institut fir Technologie fir seine Présentation
LSecondary flow and longitudinal sediment patterns in turbulent channel flow over
a bed of mobile particles in domains of small to intermediate size*, Jakob Dirr-
wachter von der Universitat Stuttgart fur ,Uncertainty quantification in high order
computational fluid dynamics“ und Daniel Mohler vom GSI Helmholtzzentrum fir
Schwerionenforschung GmbH, Darmstadt, fir ,,Hadronic contributions to the an-
omalous magnetic moment of the muon from lattice QCD.
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Erste Stuttgarter ,,Zukunftsrede“ erdrtert die Grenze

zwischen Mensch und Computer

Seit Jahren wird vor der Méglichkeit gewarnt, dass kiinstliche Intelligenz (KI) Tatigkeiten
Ubernehmen konnte, die traditionell als speziell und grundlegend menschlich galten. In einer
Zeit, in der maschinelles Lernen und kinstliche Intelligenz rasch neue Fahigkeiten erlangen und
in unserem taglichen Leben immer prasenter werden, stellt sich die Frage, wie nah wir dieser
Zukunft gekommen sind. In der ersten Stuttgarter Zukunftsrede trug der Bestsellerautor Daniel
Kehlmann (Tyll, Die Vermessung der Welt) ein Essay vor, in dem er die Féhigkeit von Kl untersuch-
te, eine der gréf3ten Errungenschaften der Menschheit zu reproduzieren: die Fahigkeit,
Geschichten zu erfinden und zu erzédhlen. Im Anschluss an die Lesung fiihrte Prof. Dr. Michael
Resch, Direktor des HLRS, mit Kehlmann ein fast einstiindiges Gespréach, das von der Journa-
listin Eva Wolfangel moderiert wurde. Die Diskussion konzentriere sich insbesondere darauf,
wie Menschen KI wahrnehmen und mit ihr interagieren, sowie auf die Unterschiede zwischen
menschlicher und maschineller Kreativitat. Die Veranstaltung wurde am 9. Februar online aus
dem Literaturhaus Stuttgart Gbertragen.

Hardwarespende unterstiitzt COVID-bezogene
Forschung

Im April erhielt das HLRS von dem Computerhardware-
hersteller AMD zehn Serversysteme, die flr dringenden
Rechenbedarf bestimmt sind. Das HLRS setzt die neue
Hardware, die innerhalb des AMD COVID-19 High Perfor-
mance Computing Fund gespendet wurde, fiir Forschungs-
arbeiten des Bundesinstituts fir Bevélkerungsforschung
zur Vorhersage von coronabedingtem Bedarf an Intensiv-
stationsbetten ein. Zukinftig wird sie die Aktivitaten des
HLRS im Bereich der ,,Global Systems Science“ unterstit-
zen und spezielle Rechenleistung fir die Reaktion auf
Krisensituationen bieten. ,,Die COVID-19-Pandemie hat
Deutschland und ganz Europa wachgerittelt und gezeigt,
dass neue Herausforderungen sehr plétzlich auftreten und
weitreichende Auswirkungen auf die gesamte Gesellschaft
haben kénnen*, sagte HLRS-Direktor Michael Resch. ,,Da
HPC in wissenschaftlichen Disziplinen, die sich mit diesen
Herausforderungen befassen, immer wichtiger wird, missen
HPC-Zentren iber ausreichende Supercomputing-Kapazi-
taten verfiigen, um auf plétzliche und dringende Bedarfs-
schibe reagieren zu kénnen.*

Kiinstliche Intelligenz in der Musikkomposition
Parallel zur Verbreitung des maschinellen Lernens in der Wissenschaft und Technik
haben Musiker:innen und Komponist:innen angefangen zu erforschen, welche neuen

Méglichkeiten es fur die Musikkomposition bieten konnte. Fir einige kdnnte das
maschinelle Lernen sogar die Entwicklung von neuen Musikformen ermdglichen.

Im Rahmen einer fortlaufenden Zusammenarbeit, die vom Media Solution Center
Baden-Wirttemberg gefordert wird, haben Wissenschaftler:innen des HLRS ihr
Fachwissen und Computerressourcen in ein innovatives Projekt gemeinsam mit dem
Stuttgarter Kammerorchester (SKO) und dem Hertz-Labor des Zentrums fir Kunst
und Medien Karlsruhe eingebracht. Mithilfe eines neuronalen Netzwerks, das auf

IKILeUS soll KI in die Hochschulbildung integrieren

Das HLRS koordiniert ein neues, vom Bundesministerium fir Bildung und Forschung (BMBF)
geférdertes Projekt, das die Absolvent:innen der Universitat Stuttgart besser auf die Zukunft
der kunstlichen Intelligenz vorbereiten soll. Das Projekt mit der Bezeichnung IKILeUS
verfolgt den ganzheitlichen Ansatz, sowohl K| fiir die Lehre als auch Kl in der Lehre in die
Breite der Studierendenschaft zu tragen. Das bedeutet zum einen, dass den Studierenden den Systemen des HLRS |auft, trainiert das Team einen Algorithmus fiir maschinelles
Lernen, um Musik zu komponieren, die die Stile des klassischen Komponisten Wolf-
gang Amadeus Mozart und des Komponisten fir serielle Musik Luigi Nono kombiniert.
Das SKO plant die aus der Interaktion zwischen Menschen und leistungsstarken
Supercomputern hervorgehenden Kompositionen in Zukunft aufzufihren.

das Wissen und die Fahigkeiten vermittelt werden, die sie bendtigen, um potenzielle An-
wendungsmaglichkeiten von Kl in ihrem Studienfach auszumachen und umzusetzen. Zum
Anderen wird IKILeUS an der Universitat Kl-basierte Technologien einfiihren, die die Lehre
verbessern kdnnen, indem sie beispielsweise die Benotung von Aufgaben automatisieren
oder Lehrmaterialien fur Studierende mit Seh- oder Hérbehinderungen zuganglich machen.
Zu den Beitragen des HLRS gehort es auch, Student:innen zu lehren, iber ethische Fragen
im Zusammenhang mit Kl nachzudenken, einen Kl-Fortbildungskurs fir Fachleute aus der
Industrie zu entwickeln und Computerressourcen bereitzustellen.
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Industrielle HPC-Anwender:innen treffen sich zum 5. iHURT-Symposium

Im Dezember trafen sich mehr als 30 Vertreter:innen von Unternehmen zum 5. iHURT
Symposium. Die von der SICOS BW und dem HLRS organisierte Veranstaltung bot ein
geschlossenes Forum, in dem HPC-Anwender:innen aus grof3en und kleinen Unternehmen
ihre Herausforderungen beim Einsatz von HPC, Simulation und Datenanalyse in der indus-
triellen Forschung und Entwicklung diskutieren konnten. Gunther Mayer von Volkswagen,
Dr. Susanne Kilian von hhpberlin, Haymo Kutschbach von ILNumerics und Darko Brodarac
von der Robert Bosch GmbH berichteten tber aktuelle HPC-Anwendungen in ihren Unter-
nehmen. Darlber hinaus stellten Mitarbeitende des HLRS, wie Dr. Thomas Bénisch, Dennis
Hoppe und Dr. Dmitry Khabi, die aktuellen Entwicklungen des HLRS im Hinblick auf neue
HPC-Technologien, Big Data, KI und Quantencomputing vor. Den Abschluss der Veranstal-
tung bildete eine von Dr. Andreas Wierse, Geschaftsfihrer der SICOS BW, moderierte
Diskussionsrunde. Diese befasste sich mit Themen wie Cloud Computing, Nachhaltigkeit,
Softwarelizenzen und dem Bedarf an Weiterbildungsprogrammen im HPC-Bereich.

Projekt ,,Simulierte Welten“ wird verlangert
In Anerkennung des Erfolges der Bildungsaktivitaten des HLRS hat das baden-wirttem-
bergische Ministerium fir Wissenschaft, Forschung und Kunst im Jahr 2021 zum vierten Mal

die Férderung des Projektes Simulierte Welten verlangert. Dank dieser Férderung kann
das Programm auch weiterhin Schiler:innen friihe Erfahrungen mit den Simulationswissen-
schaften bieten. In diesem Jahr nahm Simulierte Welten auperdem die Pddagogische
Hochschule Ludwigsburg als neuen Projektpartner auf, wodurch das Programm auf weitere
Schulformen wie Gemeinschaftsschulen und Realschulen ausgeweitet wird. Im September
HLRS und AMD laufen gemeinsam fiir den guten Zweck gestaltete Simulierte Welten einen Workshop im Rahmen der TU9-Ing Woche (MINT-
Im Juli nahm das HLRS wieder am Hand in Hand Spendenlauf Probestudienwoche), der sich an Schiilerinnen und Schiiler aus aller Welt richtete, die sich

teil, der jahrlich zugunsten des Stuttgarter Kinder- und Jugend-
hospizes veranstaltet wird. In diesem Jahr beteiligten sich daran
sowohl Laufer:innen aus dem HLRS-Team als auch Sportbegeis-
terte des HPC-Hardwareherstellers AMD. Unter dem Namen
,Core Performance Unit (CPU)“ erzielten die Laufer:innen ge-
meinsam den zweiten Platz in der Teamwertung und absolvierten
umgerechnet 1.948 Runden, rund ein Drittel mehr als im Jahr
2020. Insgesamt liefen 78 Teammitglieder von AMD und HLRS
mit und drei Laufer kamen in der Einzelwertung unter die ersten
zehn. Gemeinsam sammelte das Team 2.000 Euro flr das Hospiz,
die fir den Erhalt von Programmen und Einrichtungen zur Unter-
stlitzung schwerstkranker Kinder und ihrer Familien verwendet
werden.
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flr ein Studium der MINT-Facher in Deutschland interessieren. Der Workshop (do-IT Day)
beschaftigte sich mit der Modellierung von Warmediffusion und warb fiir den Studiengang
Simulationstechnik an der Universitat Stuttgart.
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HLRS verbessert Kapazitaten
fuar Urgent Computing

Supercomputer-Infrastruktur und Fachwissen kénnten Regierungsbehorden dabei unterstiitzen,

schnell auf kiinftige Pandemien, extreme Wetterereignisse und andere Krisen zu reagieren.

In einem neuen Projekt mit der Bezeichnung CIRCE
(Computational Immediate Response Center for Emer-
gencies) wird das HLRS unter der Schirmherrschaft des
Gauss Centre for Supercomputing eine Studie durch-
fihren, um den Bedarf und die méglichen Anwendun-
gen des Hoch- und Hochstleistungsrechnens (HPC) in
Krisensituationen zu bewerten. Im Rahmen des drei-
jahrigen Projekts sollen Situationen wie Pandemien,
Naturkatastrophen und Migrationsereignisse ermittelt
werden, in denen Simulationen, Héchstleistungsdaten-
analyse und kunstliche Intelligenz die Entscheidungs-
findung in Behorden unterstitzen kénnten. Auferdem
soll ermittelt werden, welche organisatorischen Verfah-
ren erforderlich sind, um sicherzustellen, dass die HPC-
Ressourcen des HLRS in Notsituationen sofort verfig-
bar sind.

Die Notwendigkeit eines Projekts wie CIRCE wurde
wahrend der COVID-19-Pandemie deutlich, als HLRS-
Mitarbeiter mit Simulationsexperten des Bundesinsti-
tuts fur Bevolkerungsforschung zusammenarbeiteten,
um schnell ein Modell zu implementieren, das den Be-
darf an Intensivstationsbetten in ganz Deutschland
vorhersagt. Dieses Tool, das weiterhin am HLRS lauft
und der Bundesregierung einmal pro Woche tagesak-
tuelle Informationen liefert, hat den politischen Ent-
scheidungstragern bei der Entscheidungsfindung in
Bezug auf das 6ffentliche Gesundheitsmanagement
wahrend der Pandemie geholfen. CIRCE baut auch auf
dem Fachwissen auf, das das HLRS im Rahmen des
HiDALGO-Excellenzzentrums gesammelt hat,

Im Rahmen des CIRCE-Projekts wird das HLRS zusatz-
lichen Bedarf an Hoch- und Hochstleistungsrechnern
und Datenanalyseressourcen fir das Krisenmanage-
ment ermitteln und kommunizieren. Durch Workshops,
Interviews und Fokusgruppen wird das Zentrum engere
Kontakte zu potenziellen Partnern auf Bundes- und
Landesebene aufbauen. Diese Sondierungsgesprache
werden es dem HLRS ermdglichen, besser zu verste-
hen, wie Simulationen dazu beitragen kénnten, den Be-
diurfnissen der Behdrden gerecht zu werden und wel-
che spezifischen Arten von Prognosetools den gréf3iten
Nutzen bringen wiirden. Zudem wird geklart, welche
Daten den Behorden zur Verfliigung stehen und als
Grundlage fiir Prognosen dienen konnten, die auf den
Systemen des HLRS laufen. CIRCE wird auch spezifi-
sche Szenarien untersuchen, in denen HPC, HPDA und
Kl in Krisensituationen eingesetzt werden kénnten.
Dazu gehort auch die Durchfiihrung von Proof-of-Con-
cept-Tests, die sich auf reprasentative Anwendungen
von HPC in Notfallen konzentrieren.

Letztendlich werden diese Bemihungen das HLRS da-
rauf vorbereiten, Regierungsbehérden bei ihren Reak-
tionen auf kiinftige Krisen zu unterstiitzen und den
Nutzen seiner HPC-Systeme und seines Fachwissens
fur die Sicherheit der Menschen und den Schutz kriti-
scher Infrastrukturen zu maximieren.

CIRCE wird vom Bundesministerium fur Wissenschaft
und Bildung (BMBF) und dem Ministerium fir Wissen-
schaft, Forschung und Kunst des Landes Baden-Wiirt-
temberg (MWK) kofinanziert.
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Nachhaltigkeit am HLRS:
Aus grofler Leistung folgt
grofe Verantwortung

Das HLRS feierte das zehnjahrige Bestehen seiner Nachhaltigkeitsstrategie und

startete zwei neue Projekte zur Verbesserung der Energieeffizienz im IT-Bereich.

Der Betrieb eines der schnellsten Supercomputer Eu-
ropas bedeutete fir das Hochstleistungsrechenzen-
trum Stuttgart (HLRS) stets auch, die Infrastruktur
nachhaltig zu betreiben. Vor nunmehr zehn Jahren ent-
stand daraus ein intensives Engagement fir Umwelt-
schutz, was zu mehreren offiziellen Zertifizierungen
fUhrte. Nichtsdestotrotz lasst das Zentrum in seinen
Bemihungen, weitere Fortschritte im Umweltschutz zu
erzielen, nicht nach.

»Nachhaltigkeit und Klimaschutz sind fur die Landesre-
gierung zentral - das gilt auch fur den IT-Bereich®, sagt
die Wissenschaftsministerin des Landes Baden-Wiirt-
temberg, Theresia Bauer, in einer Pressemitteilung zum
zehnjdhrigen Bestehen. ,Dass das HLRS als inter-
nationaler Leuchtturm hier mit einem gelebten Nach-
haltigkeitskonzept beispielgebend vorangeht, ist mit
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Blick auf den nétigen Klimaschutz bei Digitalisierung
und K| besonders wertvoll.“

Das HLRS wurde als erstes Hochstleistungsrechen-
zentrum seiner Gréf3e nach EMAS — dem weltweit an-
spruchsvollsten Programm fir Umweltmanagement —
und gemap dem Umweltzeichen ,,Blauer Engel fir den
energieeffizienten Rechenzentrumsbetrieb® zertifi-
ziert. Zum umfassenden Umweltmanagementplan des
HLRS gehort, dass die Rechen- und Kiihlsysteme so
effizient wie mdglich betrieben werden und dass das
Zentrum seine Umweltleistung kontinuierlich verbes-
sert.

Die Zertifizierungen bedeuten auch, dass das HLRS be-
strebt ist, seine Expertise mit anderen Datenzentren zu
teilen. ,Mit der zunehmenden Digitalisierung wird es

immer bedeutender, dass sich das HLRS sowohl in
einem ambitionierten Verbesserungsprozess weiter-
entwickelt, als auch anderen hilft, nachhaltiger zu wer-
den*, so Prof. Michael Resch, Direktor des HLRS.

Verbesserung der Energieeffizienz im IT-Sektor

Im Jahr 2021 startete das HLRS zwei neue Forschungs-
projekte, die sich auf die Verbesserung der Nachhaltig-
keit sowohl im eigenen Betrieb als auch in anderen Re-
chenzentren konzentrieren werden. Das erste davon,
das auf einer Zusammenarbeit zwischen der Universi-
tat Stuttgart und der Privatwirtschaft beruht, tragt den
Namen ENRICH. Dieses wird einen Digitalisierungsat-
las entwickeln, um das Wachstum des IT-Sektors in Ba-
den-Wirttemberg vorherzusagen und Mdglichkeiten
zur Steigerung der Energieeffizienz im Land zu identi-
fizieren. Dartber hinaus wird das HLRS Studien durch-
fUhren, die sich mit zentralen Nachhaltigkeitsfragen in
Rechenzentren befassen, z.B. mit dem Lieferkettenma-
nagement, dem Lebenszyklus digitaler Technologien
und Strategien zur Verbesserung der Energieeffizienz.

Das zweite Projekt mit der Bezeichnung DEGREE ist
eine Kollaboration zwischen dem HLRS und dem Insti-

tut fir Gebdudeenergetik, Thermotechnik und Energie-

speicherung der Universitat Stuttgart. Erprobt wird da-
rin ein neuer Ansatz zur Energieeinsparung bei der
Kihlung von grof3en Supercomputern. Der Plan dazu
sieht vor, die Mischung aus energieeffizienter freier
Kuhlung und energieintensiver aktiver Kiihlung dyna-
misch zu regeln, um die Nutzung der freien Kiihlung zu
maximieren und gleichzeitig die Leistung des Rechen-
systems zu optimieren.

Das Ministerium fur Wissenschaft, Forschung und Kunst
Baden-Wirttemberg fordert das Projekt ENRICH und
unterstitzte die Entwicklung des Umweltmanagement-
systems des HLRS im Rahmen des Projekts ,,Nachhal-
tigkeit in HPC-Zentren“. DEGREE wird von der Deut-
schen Bundesstiftung Umwelt geférdert.

Gebaudeplanung im Zeichen der Nachhaltigkeit
Auch das fir 2026 anvisierte neue Rechnergebéude
des HLRS steht schon in der Planungsphase ganz unter
dem Zeichen der Nachhaltigkeit. Vor allem die Optimie-
rung der Energieversorgung, der Kiihlung und die Nut-
zung der Abwarme stehen im Vordergrund der Uber-
legungen.
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Digitaler Zwilling fiur das historische
Ludwigsburger Theater

Ein umfassendes virtuelles Modell
des Theaters tragt zur Erhaltung
und Erforschung des Wahrzeichens
bei, das die alteste funktionsfahige
Biihnenmaschinerie der Welt
beherbergt.

Das in der ersten Halfte des 18. Jahrhunderts errichte-
te Schlosstheater im Ludwigsburger Residenzschloss
ist sowohl hinsichtlich seiner opulenten barocken Ar-
chitektur als auch aufgrund der innovativen Technik
seiner Bihne von Bedeutung. Die von dem Ingenieur
Johann Christian Keim entworfene Maschinerie aus
Holz und Seilen ermdglichte es einer einzigen Person,
die sich unter der Biihne befand, die Hintergrundkulis-
sen automatisch zu bewegen, ohne den Vorhang zu
schliefen. Das Publikum soll mit Erstaunen beobachtet
haben, wie sich das Bihnenbild ohne sichtbares
menschliches Zutun veranderte.

Um die Erhaltung und Erforschung des Theaters zu un-
terstiitzen, setzte die Visualisierungsabteilung des
HLRS einen 3D-Scanner ein. Mithilfe dieses Scanners
liefy sich systematisch ein Datensatz erfassen, der das
gesamte Innere des Theaters darstellt. Anschliefend
nutzten die Forschenden Hochstleistungsrechner des
HLRS, um die Scans in ein umfassendes Modell, einen
sogenannten ,digitalen Zwilling*, zu integrieren. Dieser
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gibt das physische Theater in einer virtuellen Realitat

auferordentlich detailreich wieder. In der CAVE-Anlage
des HLRS kénnen Besucher:innen die lllusion erleben,
sich durch den Raum bewegen, wie er im 18. Jahrhun-
dert ausgesehen haben kénnte, und sehen, wie die
mechanische Bihnenmaschinerie funktionierte.

Stephan Hurst, Verwaltungsdirektor des Ludwigsbur-
ger Schlosses, sagte in einer Pressemitteilung: ,,Wir er-
fahren viel Uber die Funktionsweise und das Ineinan-
dergreifen der Technik - ohne etwas anfassen zu mus-
sen. Das schitzt das einzigartige Denkmal.“ Er rechnet
damit, dass die Besucher einen grof3en Nutzen aus dem
virtuellen Modell ziehen werden, da ,das virtuelle
Modell [...] Vorfiihrungen erlaub[e], die im fragilen
Original nicht méglich sind.* Hurst geht zudem davon
aus, dass das Modell von grof3em Interesse fir For-
schende sein wird, die kontinuierlich mehr tber das
Schloss lernen und neue Mdéglichkeiten entwickeln, es
anderen zu prasentieren.

SEQUOIA-Projekt soll Quantencomputer
in die Industrie bringen

Das HLRS wird neue Software fiir Quantencomputer entwickeln und
untersuchen, wie sich diese optimal in herkmmliche Hochstleistungs-
rechensysteme und kiinstliche Intelligenz integrieren lassen.

Das Quantencomputing verspricht Vorteile selbst ge-
geniber den schnellsten Supercomputern. Da die Tech-
nologie jedoch noch neu ist, muss dringend ermittelt
werden, welche Anwendungen am meisten von ihrem
Einsatz profitieren kénnen. Dariber hinaus sind For-
schungsarbeiten erforderlich, um die entsprechende
Software, Algorithmen und IT-Infrastruktur zu entwi-
ckeln, mit denen sich die Leistungsfahigkeit von Quan-
tencomputern vollstandig ausschopfen lasst.

Das HLRS tragt mithilfe des Projekts SEQUOIA dazu
bei, diese ehrgeizigen Ziele zu erreichen. In Zusam-
menarbeit mit dem Fraunhofer-Institut fur Arbeitswirt-
schaft und Organisation sowie funf weiteren Partnern
hat das HLRS mit der Forschung begonnen, um die
Leistung von Algorithmen fiir das Quantencomputing
zu verbessern. Daruber hinaus konzentriert sich das
HLRS auf die Entwicklung hybrider Ansatze, die Quan-
tencomputing mit bestehenden Methoden des Hochst-
leistungsrechnens (HPC) und der kunstlichen Intelli-
genz (KI) verbinden. Die gemeinsame Forschung mit
Partnern aus der Industrie soll zu Ergebnissen von
Quantencomputing-Anwendungen flihren, die sowohl
die aktuellen Herausforderungen des Hoch- und

Hoéchstleistungsrechnens und der kinstlichen Intelli-
genz lésen als auch die potenziellen Vorteile des Quan-
tencomputings fir den privaten Sektor aufzeigen.

SEQUOIA ist eines von sechs Projekten, die vom ba-
den-wirttembergischen Ministerium fiir Wirtschaft,
Arbeit und Wohnungsbau mit insgesamt 19 Millionen
Euro geférdert werden. Es ist Teil eines Kompetenzzen-
trums, das die Erprobung eines IBM Q System One
Quantencomputers leitet, der kiirzlich in Ehningen, ei-
nem kleinen Ort siidlich von Stuttgart, installiert wurde.

,Der Zugang zu Deutschlands erstem IBM-Quanten-
computer macht Stuttgart und das Land Baden-Wirt-
temberg zu einem europdischen Zentrum fur For-
schung und Entwicklung auf dem Gebiet des Quanten-
computings®, sagte Prof. Michael Resch, Direktor des
HLRS. ,,Wie bei den HPC-Systemen des HLRS ist es
jedoch wichtig, dass wir sicherstellen, dass der indust-
rielle Hightech-Sektor in unserer Region davon profi-
tieren kénnte, ebenfalls Zugang zu den benétigten L6-
sungen und zum Know-how zu haben. SEQUOIA wird
grundlegende Fragestellungen angehen, um dieses Ziel
zu erreichen.
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Supercomputing, das atmet:
Ein Interview mit Monika Wierse

Schon vor der Griindung des Héchstleistungsrechenzen-
trum Stuttgart (HLRS) im Jahr 1996 war die Computer-
simulation ein wichtiges Werkzeug fiir die Fahrzeugent-
wicklung beim Automobilhersteller Porsche. Seitdem ist
das Unternehmen ein enger Partner des HLRS und nutzt
dessen Supercomputing-Ressourcen bis heute.

Die Mathematikerin Dr. Monika Wierse kam 2006 zu
Porsche, nachdem sie zehn Jahre lang als Industrial Appli-
cation Engineer und Managerin fiir den Supercomputer-
hersteller Cray am HLRS gearbeitet hatte. Derzeit ist sie
beim Automobilhersteller fiir den Bereich Methoden und
Model-based System Engineering zustandig. In dieser
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Funktion beaufsichtigt sie auch die Entwicklung neuer
Techniken fiir simulative Produkttests im gesamten Unter-
nehmen, einschlieflich rechnergestitzter, hybrider sowie
experimenteller Methoden.

Diese Erfahrungen haben Wierse eine einzigartige Per-
spektive auf die Entwicklung des HLRS gegeben, insbeson-
dere im Hinblick auf die Unterstiitzung industrieller An-
wendungen des Hoch- und Héchstleistungsrechnens
(HPC). In diesem Interview erklért sie, wie Porsche HPC
und kunstliche Intelligenz (K1) fiir die Fahrzeugentwicklung
einsetzt und reflektiert (ber die vielen Méglichkeiten, die
die Computerressourcen des HLRS bieten.

Warum ist die Simulation fir die Fahrzeugentwicklung bei
Porsche so wichtig?

Bei Porsche ist die Simulation mehr und mehr die Basis
der Fahrzeugentwicklung geworden. Es kommen z.B.
immer mehr Steuergeratefunktionen (z. B. fur assistier-
tes Fahren oder Connectivity) in Fahrzeuge und es ist
wichtig, dass alle méglichen Konstellationen getestet
werden. Die Herausforderung wird noch komplizierter,
weil wir Autos nicht nur fir Europa bauen, sondern auch
far andere Lander, wo die Luftfeuchtigkeit, Temperatu-
ren und Strafenverhaltnisse sehr unterschiedlich sind.
Esistirre, was da alles getestet werden muss und des-
halb nutzen wir die modernsten Simulationsmethoden.
Wir kdnnen daher mit der Simulation ein umfassend
»abgesichertes®, weil virtuell erprobtes Fahrzeug ab-
liefern. Daruber hinaus kénnen wir durch frihe Ent-
scheidungen (z.B. Freigaben von Bauteilen) auf Basis
der Simulation Entwicklungszeit gewinnen und Kosten
sparen, da die Simulation Hardware in Form von Fahr-
zeugen, Prifstanden und realen Bauteilen ersetzen
kann.

Friher hatte Porsche im Vergleich zu heute wenige
Baureihen. Mittlerweile gibt es nicht nur den 911er, son-
dern auch den Cayenne, den Panamera, den Taycan und
noch weitere. Das heift, es gab damals Peaks, wo wir

viel Rechenpower brauchten und dann gab es ruhigere
Zeiten, wo weniger gerechnet wurde. Heute ist es so,
dass wir kontinuierlich viel Rechenzeit brauchen und
oft am Limit unserer verfiigbaren Lizenzen sind.

Porsche und das HLRS haben seit Jahren eine enge
Kooperation. Was sind die Vorteile der Partnerschaft fir
Porsche?

Obwohl Porsche eigene Rechnerim Haus hat, haben wir
nichts in der Gré3enordnung, wie das, was das HLRS
uns zur Verfigung stellt. Mit Aerodynamik sind wir
schon mit mehreren tausend Cores auf Hawk unter-
wegs. Bei virtuellen Crashtests, in denen wir Fiigetech-
niken modellieren missen, ist die Skalierung allerdings
ganz schwer. Was bei uns deswegen oft wichtigerist, ist
gar nicht die Skalierbarkeit, sondern der Durchsatz. Das
heift, die Rechenressourcen des HLRS bieten uns die
Méglichkeit, viele kleinere Simulationen parallel laufen-
zulassen.

Aus dieser Perspektive ist es uns immer zum Vorteil
gewesen, dass wiram HLRS so eine atmende Ressour-
ce haben. Einerseits hat das HLRS einen hochskalie-
renden Rechner, andererseits betreibt es auch Systeme
mit unterschiedlichen Architekturen, inklusive Systeme
mit GPUs (Graphic Processing Units) fur KI.
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Heute ist die Rede oft vom Thema Cloud-Computing,

wobei man sich Ressourcen dann zieht, wenn sie ge-
braucht werden. Es hat nie einer so genannt, aber das
haben wir mit dem HLRS schon immer gemacht. Wir
haben eine direkte und sichere Anbindung, der Daten-
transfer ist weitgehend automatisiert. Wir haben schon
alles gelést und deswegen sage ich, unsere HPC-Cloud
steht am HLRS.

Gibt es weitere Dimensionen der Zusammenarbeit mit
HLRS neben der Bereitstellung von Computerressourcen?

Obwohl wir schon vieles simulieren kénnen, gibt es im-
mer noch Licken. Witterungseinfliisse oder die Auswir-
kungen von Verschmutzung, zum Beispiel, sind sehr
wichtig flr die Akzeptanz eines Fahrzeugs, aber
schwierig zu modellieren. Deswegen finde ich es sehr
gut, dass viele akademische Forschungsprojekte am
HLRS laufen. Die Ergebnisse kommen uns irgendwann
auch in einem kommerziellen Code zugute.

Wir haben auch immer wieder Industriepromotionen
mit dem HLRS laufen, wo wir uns Simulationsthemen
mit HPC-Bezug in der Fahrzeugentwicklung anschau-
en.Vor sechs Jahren, zum Beispiel, wollten wir das Was-
sermanagement besser verstehen. Wo lauft das Wasser
im Fahrzeug tberall hin, wenn man durch ein tieferes
Tauchbecken féhrt? Oder wird es nach dem Regen in
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den Kofferraum tropfen, wenn du die Kofferraumklappe
hebst? Ein Kollege hier bei Porsche hat mit Unterstit-
zung von Prof. Michael Resch und mit den Rechenres-
sourcen des HLRS das Thema erforscht. Jetzt sind die
Ergebnisse bei uns im Einsatz und wir kénnen relativ
frih in der Entwicklung Probleme erkennen. Die Ko-
operation hat uns schon einen ganzen Schritt weiter
gebracht.

Kdrzlich hat das HLRS seine Systeme mit Grafikprozesso-
ren ausgestattet, um Kl zu unterstitzen. Wie nutzt Porsche
diese neuen Ansétze?

Kinstliche Intelligenz ist ein Riesenthema in der Me-
thodenentwicklung von Porsche geworden. Beim HLRS
rechnen wir zehntausende von Crash-Simulationen von
einem Gesamtfahrzeug. Das ist gropartig, aber bringt
auch ein grofes Problem mit sich: der Aufwand, sich die
Tausenden von kleinen Bauteilen anzuschauen, um
festzustellen, ob irgendwo ein Blech eingeknickt ist,
wird immer gréfer. Da wollen wir jetzt KI einsetzen um
dies einfacher zu machen.

Es gibt auch viele andere Anwendungen. Mit Hilfe von
K1 entwickeln wir zum Beispiel sogenannte Metamo-
delle, um Berechnungen schneller zu machen. Wir set-
zen Kl auch an Prifstanden ein, um Fehler in Messun-
gen frih zu erkennen. Zusatzlich kénnen wir mit Kl

auch Situationen vermeiden, wo wir ein Fahrzeug aus-
einander bauen missten, um einen Sensor anzubrin-
gen.

Solche Anwendungen sind nicht nur eine Frage der
Datenanalytik, sondern wir brauchen auch viel IT-Un-
terstlitzung. Das HLRS kann uns auch bei diesen neuen
Herausforderungen helfen.

Im Jahr 2021 feierte das HLRS sein 25-jahriges Bestehen.
Wie hat sich das HLRS aus lhrer Sicht im Laufe der Jahre
verandert?

Das HLRS und Porsche haben gefiihlt einen grof3en
Technologiewandel mitgemacht. Bevor ich bei Cray an-
fing, war der Fokus von Hochstleistungsrechnern ganz
klar bei Vektor-Architekturen. Als die Cray T3E kam,
hatten wir plétzlich deutlich mehr Mikroprozessoren
und es wurde wichtig, dass man in Bezug auf Latenz
und Bandbreite ein leistungsfahiges Netzwerk hat. Das
bedeutete auch, dass die ganzen Simulationscodes um-
gestellt werden mussten. Solche Themen wie Skalier-
barkeit und Leistungsoptimierung bleiben immer noch
bei Hawk wichtig.

Die Verfligbarkeit von kommerziellen Codes ist auch fiir
Porsche immer ein Thema gewesen. Da die Supercom-
puter nicht immer fir alle bei Porsche relevanten Simu-
lationscodes geeignet sind, hat das HLRS im Laufe der
Zeit zunehmend auch Standard Cluster aufgebaut und
Porsche fir die Nutzung bereitgestellt. Damit haben wir
inzwischen neben dem hochskalierenden Rechner auch
normale Cluster in ausreichender Stiickzahl zur Verfi-
gung. Auch hier hat das HLRS reagiert, um unsere Be-
darfe decken zu kénnen.

Seit meiner Zeit bei Cray ist das HLRS in seinen Re-
chenressourcen sehr gewachsen. Die Anbindung, Fire-
walls, und Netzwerkbandbreite mussten auch alle mit-
wachsen. Auch die kleineren Cluster sind parallel mit
dem Superrechner hochgezogen worden. Ich bin be-
geistert, welch tolle Kooperation Porsche zusammen
mit dem HLRS in diesen 25 Jahren aufgebaut hat und
bin jeden Tag aufs Neue gespannt zu sehen, welche
Simulationsmdglichkeiten HPC und K| uns noch eroff-

nen werden.
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HLRS schlieft Informations-
sicherheitsbewertung ab

Das Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart bekraftigt das Informationssicherheits-

management seiner Systeme formell nach dem TISAX-Priif- und Austauschmechanismus.

Im Jahr 2021 registrierte sich die Universitat Stuttgart
im Namen des HLRS als Teilnehmer am Trusted Infor-
mation Security Assessment Exchange (TISAX). Die
Einhaltung dieses internationalen Standards fir Daten-
sicherheit bedeutet, dass das HLRS den Datenschutz
fur Nutzer seiner Rechensysteme versichert.

TISAX, das von der ENX Association im Auftrag des Ver-
bandes der Automobilindustrie (VDA) verwaltet wird,
deckt eine Reihe bewéahrter Praktiken fir Datensicher-
heit ab, einschlieflich des Schutzes des physischen Zu-
gangs zu Computereinrichtungen, der Definition von
Sicherheitsverantwortlichkeiten fiir Technologieanbie-
ter und Lieferantenpersonal sowie der Implementie-
rung formeller Prozesse fiur das Management von
Sicherheitsrisiken und Verletzungen des Datenschut-
zes. Dariber hinaus werden die Verantwortlichkeiten
der Mitarbeitenden von Rechenzentren fir die Daten-
sicherheit detailliert beschrieben, relevante Erwagun-
gen bei der Beschaffung neuer Systeme dargelegt und
formale Uberpriifungsprozesse vorgesehen. Diese Vor-
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gange bestatigen, dass das Rechenzentrum alle rele-
vanten rechtlichen Anforderungen erfillt.

Nach der Registrierung bei TISAX wurden die Daten-
sicherheitspraktiken des HLRS von einem unabhan-
gigen, akkreditierten Audit-Anbieter bewertet. Das Er-
gebnis der TISAX-Bewertung des HLRS ist auf dem
ENX-Portal unter der Scope-ID S55WO0V und der
Assessment-ID AC6GXZ verfugbar.

,Die Sicherheit der Daten unserer Nutzerinnen und
Nutzer hat fur uns seit jeher hochste Prioritat”, sagte
Prof. Michael Resch, Direktor des HLRS. ,,Obwohl
TISAX in erster Linie fur die Automobilindustrie formu-
liert wurde, bedeutet der Abschluss dieser Bewertung,
dass alle akademischen und industriellen Nutzer der
Computersysteme des HLRS darauf vertrauen kénnen,
dass wir ihre vertraulichen Informationen vor Zugriff,
Verdanderung und Manipulation schiitzen und dass Re-
dundanzen vorhanden sind, um Datenverluste zu ver-
hindern.*

Vertrauen in die

Wissenschaft starken

Zwei Veranstaltungen brachten Wissenschaftler:innen zusammen, um Fragen iiber
das 6ffentliche Vertrauen in computergestiitzte Wissenschaft nachzugehen.

Die von der Abteilung Philosophy of Computational
Sciences des HLRS organisierte Workshop-Reihe ,,The
Science and Art of Simulation® (SAS) untersucht, in-
wiefern und weshalb Menschen Informationen vertrau-
en. Das Ziel der Reiheist es, ein theoretisches Rahmen-
konzept zur Verbesserung des Vertrauens in die Wis-
senschaft zu schaffen. Konkret soll dieses Konzept
dazu beitragen, dass Menschen aus allen Gesellschafts-
schichten vertrauenswirdige wissenschaftliche Er-
kenntnisse erkennen kénnen und auf Basis dieses Wis-
sens handeln.

Im sechsten SAS-Workshop im Februar ging es um die-
ses Thema aus verschiedensten Gesichtspunkten. Die
Veranstaltung konzentrierte sich auf Konzepte wie Imi-
tation, Anpassung und Tauschung, die unsere Wahrneh-
mung von Vertrauenswirdigkeit beeinflussen. In den
Vortragen wurden diese Themen aus historischer Per-
spektive heraus betrachtet, die die Geschichte der
Technologie mit ihren Anwendungen in einer parallel
verlaufenden Geschichte der Tauschung verband. Der
Workshop stellte Beispiele fur lllusion und Tduschung
in der Vergangenheit — etwa die Gestaltung von Kir-
chenaltéren, Renaissance-Garten und Theaterkulissen
— zeitgendssischen Phanomenen wie der Verbreitung
von Desinformation Gber das Internet, Deepfakes und
dem KI-Sprachmodell GPT-3 gegenuber. Die Teilneh-
menden reflektierten Gber die Art und Weise, wie sich
verandernde soziale und kulturelle Annahmen gleicher-
mafen die Praxis und Erfahrung der Tduschung geformt
haben. Daraus erschlossen sie sich Perspektiven, um
besser zu verstehen, wie Tduschung heute funktioniert.

Eine SAS-Konferenz, die Ende Oktober stattfand, be-
fasste sich speziell mit der Frage, wie und auf welcher
Grundlage ein angemessenes Vertrauen in die Wissen-
schaft geschaffen werden kann. Das Vertrauen in die
Wissenschaft ist fir die politische Entscheidungsfin-
dung von hdchster Bedeutung, kann jedoch von vielen
Faktoren untergraben werden: von Desinformation bis
hin zur Undurchschaubarkeit von ,,Black Box*“-Model-
len aus dem maschinellen Lernen. Dariber hinaus sind
Debatten und sogar Kontroversen unter Wissenschaft-
ler:iinnen zwar ein gesunder Bestandteil des wissen-
schaftlichen Betriebs, sie kénnen jedoch die 6ffentliche
Diskussion Uiber die Wissenschaft erschweren und dazu
benutzt werden, Zweifel an grundlegenden wissen-
schaftlichen Fakten zu saen. Auf der Konferenz erérter-
ten die Wissenschaftler:innen Strategien zur Starkung
des Vertrauens in vertrauenswirdige Wissenschaft
in einer Zeit, in der die wissenschaftliche Landschaft
sowohl komplex als auch in schnelllebige Kommunika-
tionssysteme eingebettet ist.

Chdromede whet e Teiher e e o
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HLRS in Zahlen
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Kunstliche Intelligenz fir
eine sicherere Automatisierung

Wissenschaftler:innen von Festo arbeiten mit dem HLRS zusammen,
um Robotern ,,beizubringen®, effizienter mit Menschen zu interagieren.

Festo, der Hersteller von Industriesteuerungen, unter-
stitzt grofe und kleine Unternehmen bei der Verbes-
serung ihrer Effizienz durch die Bereitstellung von
Technologien zur Automatisierung schwieriger Arbeits-
abldufe. Da die Fertigungsprozesse jedoch immer kom-
plexer werden, setzt Festo auf die Leistungsfahigkeit
des High-Performance Computing (HPC),um Lésungen
besser auf die individuellen Bedurfnisse von Kunden
zuzuschneiden.

»Angesichts kinstlicher Intelligenz (KI) und anderer
neuer Technologien wiinschen sich die Menschen
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immer haufiger maf3geschneiderte Lésungen fir ihre
Fabriken®, sagte Dr. Shahram Eivazi, Forscher bei Festo.
,Diese Systeme mussen anpassungsféhig sein, damit
sie sich verandern kénnen, und gleichzeitig sicher im
Zusammenspiel mit den Menschen sein, die am Her-
stellungsprozess beteiligt sind.”

Im Rahmen des CATALYST-Projekts begann Festo mit
dem HLRS zusammenzuarbeiten und die HPC-Res-
sourcen des Zentrums zu nutzen, um gemeinsam einen
KI1-Workflow flr das Training von Robotern zu entwi-
ckeln, der auf biologischen Lernprinzipien basiert.

Wie Roboter neues Verhalten erlernen

Wenn eine Maschine ein neues Verhalten ,erlernen*
soll, setzen Forscher:innen hauptsachlich drei verschie-
dene Methoden ein. Bei den ersten beiden, dem uber-
wachten und dem uniberwachten Lernen, setzen sie
grof3e Datenmengen ein, um einen Algorithmus so zu
trainieren, dass er effektiv Muster erkennt.

Bei Robotern, die komplexe Aufgaben automatisieren
sollen, ist jedoch ein genaueres Training erforderlich.
Aus diesem Grund setzt das Team von Festo auf das so-
genannte ,Verstarkungslernen®, ein Verfahren der
kiinstlichen Intelligenz, die sich stark an Methoden aus
der frihkindlichen Entwicklung orientiert. Vereinfacht
gesagt, trainieren die Wissenschaftler:innen den Algo-
rithmus, indem sie eine Mischung aus Eingabedaten aus
dem Forschungs- und Entwicklungslabor von Festo so-
wie Video- und Sensordaten aus Produktionsstatten
verwenden. So erhalt der Algorithmus Feedback und
wird ,,gezwungen®, aus Versuchen und Fehlern zu ler-
nen.

Durch die Anpassung dieser Methode an spezifische
Szenarien kann Festo Kunden bei der Entwicklung
komplexer Automatisierungsablaufe helfen, die Inter-
aktionen zwischen Menschen und Robotern erfordern.
»Wir méchten diese Art von Interaktion sicherer ma-
chen, damit wir keine Barrieren zwischen Robotern und
Arbeitern errichten missen®, sagte Eivazi.

Datengesteuerte Trainingsmethoden bediirfen
einer HPC-Infrastruktur von Weltklasse

Das Team von Festo bendtigt etwa 70 bis 100 Terabyte
an Daten, um seinen Algorithmus zu trainieren; eine
Menge, die die hauseigenen Computerressourcen
Ubersteigt. Durch die Zusammenarbeit mit dem HLRS
konnte Festo die Vorteile der GPU-basierten Cray CS-
Storm-Anlage des Zentrums nutzen. ,,Durch die Zu-
sammenarbeit mit dem HLRS kdnnen wir die Frage
beantworten: Was ware, wenn wir stattdessen Zugang
zu Tausenden von CPUs hatten?, sagte Eivazi.

Um diese Leistungsstarke zu nutzen, missen die For-
schenden ihre Software auf ein gréferes System

anpassen. Mit Unterstiitzung von Dennis Hoppe und
Oleksandr Shcherbakov vom HLRS hat das Team die
bisherige Anwendung so portiert, dass sie auf den
HLRS-Systemen effektiv lauft.

Reine Rechenleistung hilft jedoch nicht viel, wenn For-
schende nicht in der Lage sind, grof3e Datensétze effi-
zient zu bewegen und zu speichern. Mit einer robusten
Speicherinfrastruktur kann das HLRS die Daten von
Festo in einer sicheren Umgebung effektiv verwalten,
die mit verschiedenen Simulations- und Datenanalyse-
tools kompatibel ist.

Weiterfiihrende Plane

fiir eine fruchtbare Zusammenarbeit

Festo hat drei wesentliche Herausforderungen ge-
nannt, die das Team wahrend der weiteren Zusammen-
arbeit bewadltigen muss.

Erstens muss das Team seinen Algorithmus effektiv
trainieren, damit er mit der Zeit ,jintelligenter* wird.
Dies kénnte durch die Wiederverwendung von Daten-
satzen fur spatere Trainingsmaoglichkeiten erreicht
werden.

Zweitens ist es eine Herausforderung, aussagekraftige
Datensatze zu sammeln. Simulationen kénnen so
schnell ablaufen, wie es die Rechenleistung zul&sst.
Wenn Festo allerdings Experimente in seinem eigenen
Forschungs- und Entwicklungslabor durchfihrt, bedeu-
tet das, dass sich die Roboter mit realen Geschwindig-
keiten bewegen missen, die aus Sicherheitsgriinden
nicht zu schnell sein dirfen.

Schlieflich muss das Team die Bewegung der Daten
vom HLRS optimieren, um die gewonnenen Erkennt-
nisse schnell in realen Fertigungsszenarien anwenden
zu kénnen. Hier wird sich das HLRS auf seine Erfahrun-
gen beim Aufbau seiner Datenubertragungsféhigkeiten
im Rahmen der InHPC-DE-Initiative des Gauss Centre
for Supercomputing stitzen, die die Entwicklung seiner
Hochgeschwindigkeits-Datentbertragungsinfrastruk-
tur unterstitzt hat.
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Forscher des Vlasiator-Projekts nutzten den Supercomputer Hawk des HLRS, um die erste
sechsdimensionale Simulation der lonendynamik im erdnahen Raum zu entwickeln. In
dieser Visualisierung trifft der Sonnenwind auf das Magnetfeld der Erde, was zu einer kugel-
férmigen Magnetosphare fiihrt. Bild: Universitat Helsinki, verwendet mit Genehmigung.

Supercomputing ermoglicht

ser-
orschung

die Analyse enormer Datensatze
der Atmospharenforschung

Das HLRS unterstiitzte Forschende des Karlsruher Instituts fiir Technologie und des Instituto de

Astrofisica de Andalucia des spanischen Forschungsrats (CSIC) bei der Verarbeitung und Analyse von

Daten, die fiir ein Jahrzehnt im Rahmen eines umfangreichen Weltraumprojekts gesammelt wurden.

Am 1. Marz 2002 blickten europdische Forschende in
den Himmel, als die Satellitenmission Envisat begann.
Envisat war mit neun Instrumenten ausgestattet, die
Informationen Uber die Erdatmosphare in noch nie da-
gewesener Detailgenauigkeit sammeln sollten. 2012
verloren die Mitarbeiter:innen der Europaischen Welt-
raumorganisation (ESA) schlieflich den Kontakt zum
Satelliten und erklarten die Mission fir beendet. Bis da-
hin hatte der Satellit taglich Daten zur Erde gesendet.

Eines der Instrumente an Bord von Envisat war das
Michelson Interferometer for Passive Atmospheric
Sounding (MIPAS), mit dem die von der Erdatmosphére
abgegebene Infrarotstrahlung gemessen wurde. Diese
Messungen helfen Wissenschaftler:innen dabei, die Rol-
le der Treibhausgase in unserer Atmosphare besser zu
verstehen.

Daviele derin der Atmosphéare vorkommenden Gase in
diesen hochauflésenden Spektren charakteristische
»Fingerabdricke* aufweisen, kénnen Forschende mit
jedem Satz von Spektren, die an einem bestimmten Ort
aufgenommen wurden, die vertikalen Profile von mehr
als 30 wichtigen Gasen erfassen.

Wahrend jeder der 14 taglichen Umkreisungen des Sa-
telliten nahm das Instrument Messungen an bis zu 95
verschiedenen Orten vor, von denen jeder eine Anzahl
an 17 bis 35 verschiedenen Spektren aufweist, die HO-
hen von zwischen fiinf und 70 Kilometern, manchmal
aber auch bis zu 170 Kilometern entsprechen.

Ein Jahrzehnt komprimierter MIPAS-Spektraldaten
fallt insgesamt etwa zehn Terabyte. Um eine so grof3e
Datenmenge zeitnah zu analysieren, setzen For-
scher:innen des Karlsruher Instituts fir Technologie
(KIT) und des Instituto de Astrofisica de Andalucia
(IAA-CSIC) Hochstleistungsrechner (HPC) ein. Das
Team ging eine Partnerschaft mit dem Hdochstleis-
tungsrechenzentrum Stuttgart ein, um seinen grofien
Datensatz sicher speichern und die Supercomputing-
Ressourcen des Zentrums zur Modellierung und Ana-
lyse der Infrarotspektren von MIPAS nutzen zu kdnnen.

»Mit dem Supercomputer des HLRS konnten wir schnell
und grundlich einen kompletten Datensatz fir unsere
zehnjahrige Zeitreihe zusammenstellen®, sagt Dr.
Michael Kiefer, Forscher am KIT und Leiter des Pro-
jekts. ,Wir kdnnten versuchen, diese Arbeit auf Cluster-
Computern vorzunehmen, aber wir wiirden erst nach
Jahren ein Ergebnis erhalten, da die Verarbeitung so
rechenintensiv ist. Mit HPC kénnen wir unsere Ergeb-
nisse schnell betrachten und eine gréBere Vielfalt an
chemischen Spezies aus den gemessenen Spektren
herausarbeiten. Dies ist nicht nur eine quantitative,
sondern auch eine qualitative Verbesserung.”

Eine zunehmend gréper werdende Datenflut

In den vergangenen Jahren hat die wissenschaftliche
Datenverarbeitung eine neue Entwicklungsphase er-
reicht. Jahrzehntelang beruhten die Fortschritte in der
Datenverarbeitung auf der Idee des Mooreschen Geset-
zes - einer Vorhersage von Gordon Moore, wonach sich
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die Anzahl der Transistoren auf einem Computerchip

aufgrund der schrumpfenden Gréfe der Transistoren
alle zwei Jahre verdoppeln wirde. Dies, so vermutete
erim Jahr1965, wiirde in den kommenden Jahrzehnten
zu einem nahezu exponentiellen Anstieg der Rechen-
leistung fihren. Obgleich Moore tber Jahrzehnte hin-
weg Recht behalten sollte, wurde diesem Trend in den
vergangenen zehn Jahren ein Ende gesetzt.

Wie es der Zufall wollte, war die reine Rechenleistung
allerdings nicht mehr das, was viele Wissenschaftler:in-
nen am dringendsten bendtigten. Heute wird die L6-
sung wissenschaftlicher Fragestellungen haufig nicht
mehr von der Verarbeitungsgeschwindigkeit begrenzt,
sondern der Notwendigkeit, grope Datenmengen effi-
zient zu Ubertragen, analysieren und zu speichern.

Dies gilt auch fir die MIPAS-Forscher:innen, die ein
Jahrzehnt an Daten zu 36 verschiedenen chemischen
Spezies und Temperaturen verarbeiten und analysieren
mussen. Die komplexe Beziehung von Spurengasen in
groperen Hohen erschwert die Arbeit des Teams — die
Forschenden missen das Zusammenspiel von Tempe-
ratur, Strahlung, Konzentrationen anderer Chemikalien
und Wechselwirkungen untereinander erfassen. Infol-
gedessen flihrte das Team rechenaufwéandige Berech-
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nungen des nichtlokalen thermodynamischen Gleich-
gewichts (non-local thermodynamic eugilibrium, NLTE)
flr diese Spezies durch. Allein die Berechnungen fir
den Wasserdampf beanspruchten etwa eine Million
Kernstunden sowie die Modellierung von neun Spezies
mittels NLTE-Methoden.

Obwohl sich diese Simulationen einzeln auf kleineren
Anlagen hatten berechnen lassen, wiirden sie ohne Zu-
gang zu HPC-Ressourcen insgesamt viel zu lange dau-
ern. ,Zu Beginn des Projekts arbeiteten wir auf nur ei-
nem lokalen Cluster, um einen Monat lang Daten aus
der oberen Atmosphare zu berechnen, fir die diese
komplexe NLTE-Methode erforderlichist, so Dr. Bernd
Funke, Forscher am IAA und Mitarbeiter aus dem Pro-
jekt. ,Um Ergebnisse fir einen Monat Daten zu erhal-
ten, brauchte es fast einen Monat an Berechnungen.
Jetzt konnen wir diese Vorgdnge in zwei oder drei
Nachten durchfiihren. Aus wissenschaftlicher Sicht ist
dieser schnelle Zugriff auf die Daten duferst wertvoll*.

Sowohl Kiefer als auch Funke wiesen darauf hin, dass
die Rechenressourcen des HLRS — sowie die Méglich-
keit, die Daten auf dem schnellen und sicheren Hochst-
leistungsspeichersystem des HLRS zu speichern—dem
Team eine schnelle Analyse der Daten ermdglichten.
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Experimentelle Methoden der ndachsten
Generation erfordern die nachste Generation

von HPC

Nach Beendigung ihrer Analyse des MIPAS-Datensat-
zes gehen die Wissenschaftler:innen davon aus, dass es
in naher Zukunft neue Weltraummissionen im mittleren
Infrarotbereich geben wird. In Anbetracht der riesigen
Datensatze, die bei diesen Missionen anfallen werden,
werden HPC-Zentren wie das HLRS weiterhin eine
wichtige Rolle bei der Speicherung, Verarbeitung und
Analyse der Daten spielen.

Kinftige Missionen wie die kirzlich von der ESA fur
Vorstudien zur Durchfihrbarkeit ausgewéahlte Earth
Explorer-Kandidatenmission CAIRT werden bildge-
bende Verfahren verwenden, die die Anzahl der Mes-
sungen pro Umkreisung erhéhen und die Daten um
zwei zusatzliche Dimensionen erweitern. Dies wird den
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Forschenden sowohl einen noch detaillierteren Blick
auf die Prozesse in und die Zusammensetzung der At-
mosphare ermdéglichen als auch die Komplexitat und
den Umfang der erforderlichen Datenanalyse erheblich
steigern. Die Wissenschaftler:innen schatzen, dass ei-
nes der geplanten Instrumente zu einer bis zu tausend-
fachen Steigerung der erfassten Datenpunkte fliihren
kénnte.

Das Team wies auch darauf hin, dass sich das HLRS
dem relativ ,untraditionellen* Bedarf an Supercompu-
ting-Ressourcen schnell angenommen hat. Die derzei-
tige Umstellung in der Wissenschaft auf noch starker
datenzentrierte HPC-Anwendungen unterstreicht die
Notwendigkeit fir HPC-Zentren, eine Reihe von Tools
im Bereich der Datenspeicherung und -verwaltung an-
zubieten.
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Neue Wege

zur Energiespeicherung

in Wasserstoff

Mithilfe von HPC suchen Wissenschaftler:innen bessere Materialien und Methoden fiir die Wasserelektro-

lyse, einen vielversprechenden Ansatz zur Entwicklung von Technologien fiir erneuerbare Energie.

Technologische Fortschritte fihren die Menschheit na-
her an eine Welt heran, in der erneuerbare Energie sau-
ber und sicher erzeugt wird. Dennoch stehen wir wei-
terhin vor einer grof3en Herausforderung: Der Mensch
hat keinen Einfluss darauf, wann der Wind weht oder die
Sonne scheint. Um die Nutzung erneuerbarer Energien
auf globaler Ebene zu ermdglichen, sind Methoden zur
effizienteren Speicherung der in Hochphasen erzeug-
ten Energie notwendig, damit die Energieproduktion
mit der Nachfrage kontinuierlich Schritt halten kann.

Unter den vielversprechenden Kandidaten fiir die Spei-
cherung Uberschissiger Energie ist Wasserstoff einer
der beliebtesten. Mithilfe der sogenannten Wasserelek-
trolyse erzeugen Wissenschaftler:innen chemische Re-
aktionen, um die Wassermolekiile in ihre Bestandteile
Wasserstoff und Sauerstoff aufzuspalten. Die dabei
entstehenden Wasserstoffmolekile konnen dann in
Speicherbehélter verdichtet werden, wo sie sich als Er-
satz fir umweltschadliche Energiequellen einsetzen
lassen.

Die Wissenschaft hat zwar einige Fortschritte hinsicht-
lich der Elektrolyse in der industriellen Anwendung er-
zielt, aber eine Hiirde besteht weiterhin: Derzeit ist Iri-
dium der einzige Katalysator, der nachweislich sowohl
aktiv als auch stabil genug ist, um die Oxidation von
Wasser zu erméglichen. Leider sind die natirlichen Iri-
diumvorkommen auf der Erdoberfldche gering. Aus die-
sem Grund mussen Forschende entweder nach einem
vollig neuen Material suchen oder Metalllegierungen
entwickeln - Mischungen aus zwei oder mehr Metallen,
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die bestimmte Eigenschaften der einzelnen Materialien
beibehalten - um die Wasserelektrolyse zu verbessern.

Wissenschaftler:innen des Fritz-Haber-Instituts in Ber-
lin haben den Hawk-Supercomputer des HLRS genutzt,
um die komplexen chemischen Reaktionen, die wah-
rend der Elektrolyse ablaufen, auf molekularer Ebene
zu modellieren. Das Team hofft, ein besseres Verstand-
nis der Besonderheiten von Iridium zu erhalten, um
eine effiziente Methode zur Nutzung von Wasserstoff
als Energiespeicher im globalen Maf3stab zu entwi-
ckeln.

»Es ist die entscheidende Frage, warum Iridium so be-
sonders ist®, sagt Dr. Travis Jones, Wissenschaftler am
Fritz-Haber-Institut und Mitwirkender an dem Projekt.
,Viele Theorien drehen sich um die Idee, dass die Ab-
sorptionsenergie der verschiedenen Zwischenproduk-
te in der Reaktion ideal abgestimmt ist. Allerdings fehlt
ein tieferes Verstandnis dafir. Wir kdnnen nicht einfach
auf das Periodensystem der Elemente schauen und sa-
gen, dass Iridium fir die Elektrolyse geeignet ist, weil
es eine bestimmte Anzahl von Elektronen hat. Wir wiir-
den gerne wissen, warum Iridium in diesem Zusammen-
hang so gut passend ist.”

Betrachtung genauer Wechselwirkungen durch
zwei verschiedene Linsen

Um einen grundlegenden Einblick in das Verhalten von
Molekiilen bei der Elektrolyse zu erhalten, missen Wis-
senschaftler:innen diese chemischen Reaktionen auf
atomarer Ebene beobachten, indem sie die Bewegun-
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gen der Elektronen einzelner Atome aufzeichnen und
gleichzeitig mehrere hundert Atome beiihren Wechsel-
wirkungen miteinander beobachten. Au3erdem moch-
ten sie diese Phanomene unter verschiedenen Bedin-
gungen untersuchen, was experimentell unmdglich
ware, aber mit Hilfe von Computermodellen praktikabel
ist. Hierfur stellen Computerwissenschaftler:innen die-
se Modelle den Experimentatoren zur Verfiigung und
liefern so weitere Erkenntnisse fir Experimente mit der
Spektroskopie.

Dies ist jedoch nur der erste Punkt, an dem HPC eine
wichtige Rolle spielt. ,,Die Simulation der Elektronen
durch Lésen der Schrédingergleichung ist der erste
Schritt. Hier raten wir im Grunde, was sich in unserem
System befindet, indem wir die atomare Struktur der
Katalysatoren wahrend der Experimente aufdecken®,
so Jones. ,,Die Experimente kénnen uns jedoch nicht
zeigen, wie der Reaktionsmechanismus auf atomarer
Ebene funktioniert - Simulationen schon.

Die erste Phase der Modellierung und experimentellen
Arbeit ermdglicht es den Wissenschaftler:innen, auf
atomarer Ebene Details der Wasseratome auf der Ober-
flache des Katalysators zu erhalten. Sobald sich die
Forschenden sicher sind, dass sie ein genaues Bild ha-
ben, beginnen sie mit der zweiten Phase, in der sie
leichte Anderungen an den Eingaben vornehmen und
modellieren kdnnen, wie die Reaktion unter verschie-

denen Bedingungen ablduft. Mit diesem Schnellverfah-
ren kdnnen sie beobachten, wie sich die Reaktion unter
anderem durch kleine Spannungsanderungen oder Va-
riationen in der Zusammensetzung der als Katalysator
verwendeten Metalllegierungen verandert.

Durch die Forschungsarbeit identifizierte das Team
eine bestimmte Legierung, Iridiumoxid gemischt mit
Niob (Ir,,Nb, O)), die sich fast so stabil wie reines
Iridium verhélt, aber 40 Prozent weniger des Edelme-
talls bendtigt. Obwohl die Identifizierung von anderen
Materialien, die sich als Elektrokatalysator eignen
kénnten, weitere Forschung voraussetzt, ist das Team
zuversichtlich, dass die Kombination aus spektroskopi-
schen Experimenten und grof3 angelegten Simulatio-

nen die Forschung vorantreiben wird.

Die Supercomputer von heute fiir

das neu konzipierte Energienetz von morgen

In einer grofen, internationalen Kollaboration wurde
der von Jones und seinen Kolleg:innen verwendete
Code kirzlich so modifiziert, dass er auf hybriden Su-
percomputer-Architekturen ausgefiihrt werden kann,
d.h. auf Rechnern, die zuséatzlich zu herkémmlichen
CPUs auch Grafikprozessoren (GPUs) verwenden. Das
Team begann auch mit der Skalierung seiner Anwen-
dung. Dadurch kann die Gruppe die zunehmend leis-
tungsfahigen Rechnerarchitekturen, wie sie vom HLRS
zur Verfugung stehen, voll ausnutzen.

Auch wenn Wasserelektrolyse nicht unmittelbar die
vorherrschende Methode zur Verdnderung des weltwei-
ten Energienetzes sein wird, ist Jones davon Uberzeugt,
dass sich Wasserstoff als bahnbrechende Neuerung bei
der Speicherung und Umwandlung elektrischer Energie
erweisen wird. ,,Die elektrolytische Wasserspaltung
verbindet den elektrischen mit dem chemischen Sek-
tor. Wenn wir bis 2050 klimaneutral werden moéchten,
wird diese Verbindung entscheidend sein®, sagte Jones.
»Wir missen uns sowohlum die Energiespeicherung als
auch um die nachhaltige chemische Produktion Gedan-
ken machen. Griiner Wasserstoff konnte zur Losung
dieser beiden Probleme beitragen®.
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Simulation konnte die Lebensdauer
von Wasserkraftturbinen verlangern

Kaplanturbinen gehéren zu den am weitesten verbreiteten Turbinen fiir die Generierung

von Wasserkraft. Forschende der Universitat Stuttgart nutzen den Supercomputer des

HLRS, um genauer zu verstehen, wie sie unter verschiedensten Betriebsbedingungen

noch zuverldssiger eingesetzt werden kdnnen.

Seit James Francis Mitte des 19. Jahrhunderts seine
Francis-Turbine patentieren lief3, ist Wasserkraft eine
der zuverlassigsten, sichersten und saubersten Strom-
quellen der Welt. Im Zuge des technischen Fortschritts
ermdglichten neue Turbinenmodelle Ingenieur:innen
die Anpassung von Stauddmmen an ein breiteres Spek-
trum von Landschaften, Klimazonen und Wasserlaufen.

Die 1913 von Viktor Kaplan entwickelte Kaplanturbine
war komplexer als die Francis-Turbine, bot Ingenieur:in-
nen jedoch mehr Spielraum, da sie in der Lage war, mit
unterschiedlichsten Durchflussmengen effizient Strom
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zu erzeugen. Dies ist insbesondere im Hinblick auf Flus-
se von Bedeutung, in denen der Wasserdruck schwankt
oder kein ausreichend starkes Gefélle an Da&mmen er-
reicht werden kann, wie z.B. an Flissen mit geringen
Hoéhenunterschieden.

Die Francis- und Kaplanturbinen sind zusammen mit
dem Pelton-Rad die iberwiegende Mehrheit der heut-
zutage in Wasserkraftwerken eingesetzten Turbinen.
Obwohl diese Anlagen duferst widerstandsfahig sein
kénnen - gut gewartete Kaplanturbinen kénnen in
manchen Fallen mehr als 50 Jahre lang genutzt wer-
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den - fihren die Anforderungen, die die sich wandelnde
Energielandschaft der Menschheit an sie stellt, zu hau-
figeren Ausféllen und dem vermehrten Austausch von
Turbinen. Insbesondere da manche Lander andere er-
neuerbare Energiequellen wie Wind- oder Solarenergie
ausbauen, missen diese Turbinen haufiger gestartet,
gestoppt und die Durchflussmenge gedndert werden,
was zu deren Abnutzung fhrt.

In dem Bemihen, die Auswirkungen der Strémungsbe-
dingungen auf die Zuverlassigkeit von Turbinen besser
zu verstehen, haben Wissenschaftler:innen am Institut
far Stromungsmechanik und Hydraulische Maschinen
(IHS) der Universitat Stuttgart die Supercomputing-
Ressourcen des HLRS genutzt, um diese Maschinen auf
einer grundlegenden Ebene zu untersuchen.

»Kaplanturbinen haben einen grof3en Einsatzbereich,
was auch bedeutet, dass man verschiedene Arten von
Flussigkeitsverhaltnissen und das, was in der Turbine
passieren kann, berlcksichtigen muss®, sagt Simon
JoBberger, Doktorand an der Universitat Stuttgart und
Wissenschaftler in diesem Projekt. ,, Die Simulations-
ergebnisse sind beim Testen unter Ausgangsbedingun-
gen normalerweise in Ordnung. Es ist aber schwierig zu
wissen, ob die Simulationen fir eine bestimmte Turbine

richtig oder falsch sind, wenn man andere Betriebs-
punkte simuliert, zum Beispiel bei hdheren und niedri-
geren Durchflussraten und / oder gréperen und kleine-
ren Fallhéhen. Wir brauchen zuverlassige Ergebnisse
fur Kaplanturbinen iber das gesamte Betriebskennfeld
und wir bendtigen diese Ergebnisse wahrend des Ent-
wurfsprozesses, damit wir die Turbine an die spezifi-
schen Bedingungen am Einsatzort anpassen kénnen.

Mit dem Strom schwimmen

Um die Bedingungen in einer Turbine mithilfe von Si-
mulationen genau zu modellieren, miissen Forschende
die chaotischen, turbulenten Bewegungen der durch
die Turbine stromenden Flissigkeit berlicksichtigen.
Bei der Simulation von Flissigkeitsstromungen auf ei-
nem Supercomputer teilen Wissenschaftler:innen den
zu untersuchenden Bereich haufig in ein Gitter ein und
berechnen dann das Flissigkeitsverhalten innerhalb
der einzelnen Gitterfelder fir jeden ,,Zeitschritt“. Wenn
die Grof3e des Gitters feiner wird, der Abstand zwischen
den Zeitschritten verringert wird oder die Flissigkeit
schneller fliept (oder bei jeder beliebigen Kombination
dieser Faktoren), wird die Simulation rechenintensiver.

Im Wesentlichen mochten Forscher:innen das Verhalten
von Flussigkeiten auf der Grundlage fundamentaler
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physikalischer Prinzipien und mit so wenig Annahmen
wie moglich berechnen. Doch selbst die leistungsfa-
higsten Computer sind oft nicht dazu in der Lage, das
Verhalten von Flissigkeiten auf allen erforderlichen
Langen- und Zeitskalen vollstandig zu berechnen. Da-
her enthalten bestimmte Simulationsmethoden Annah-
men dariber, wie sich Strémungen auf den feinsten
Skalen verhalten.

Bei der grundlegendsten Klasse von Turbulenzsimu-
lationen, den Reynolds-gemittelten Navier-Stokes-
Gleichungen (RANS), reduzieren Wissenschaftler:innen
die Berechnungskomplexitat, indem sie Durchschnitts-
werte verwenden, die anndhernd das Verhalten in tur-
bulenten Strémungen abbilden. Dies ermdglicht es ih-
nen, sich auf bestimmte Berechnungen zu konzentrie-
ren und gleichzeitig zuverldssige Annahmen dartber
zu treffen, wie sich andere Aspekte der Flussigkeit ver-
halten kénnten.

Eine andere Art von Simulationen vermittelt einen un-
verfalschten Eindruck gréf3erer turbulenter Bewegun-
gen beziehungsweise Wirbel im Fluid. Diese treffend als
,Large-Eddy-Simulationen (LES)“ bezeichneten Ver-
fahren ermdglichen es Forschenden, ihre Rechenres-
sourcen auf die Aspekte des Fluids zu konzentrieren,
die fur den Wirkungsgrad der Turbine, die Belastungs-
punkte oder den Verschleif3 wahrend des Turbinenbe-
triebs die gropte Rolle spielen.

Mithilfe des Hawk-Supercomputers des HLRS erstellt
Jof3berger eine mdglichst detaillierte Simulation der
Kaplanturbine. Dazu fihrt er hochauflésende Large-
Eddy-Simulationen durch und ergénzt die Ergebnisse
in Bereichen, in denen eine LES-Simulation zu rechen-
intensiv ware, mit RANS.

Dank der Rechenleistung von Hawk kann Jof3berger die
Strémung durch die Turbine in héherer Auflésung un-
tersuchen als Ublicherweise méglich. ,,Fir eine nach
meinem Verstandnis normale instationdre Simulation
einer Kaplanturbine wiirde man normalerweise 50 bis
100 Zeitschritte fir eine einzige Umdrehung der Turbi-
ne verwenden®, sagt JoBberger. ,Derzeit fihren wir
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etwa 1.600 Zeitschritte fiir eine Umdrehung aus. In
Kombination mit dem deutlich feineren Berechnungs-
gitter bedeutet dies, dass unser Detaillierungsgrad um
vier bis funf Gréf3enordnungen héher ist als das, was
man normalerweise tun wirde.*

Individualisierte Erkenntnisse fir die Industrie
Zusatzlich zu RANS und LES nutzen Ingenieurwissen-
schaftler:innen Supercomputer, um viel komplexere
direkte numerische Simulationen (DNS) durchzufiih-
ren, die nahezu keine Annahmen zur Modellierung des
Stromungsverhaltens verwenden. Eine aussagekraftige
DNS, die der Komplexitat realer Bedingungen oder
Geometrien nahe kommt, Idsst sich jedoch nur mit den
schnellsten Computern der Welt durchfihren. Das ge-
lingt nur mit einem Fokus auf kleine Bereiche oder ein-
fache Konstruktionen. Jofberger sieht seine Arbeit als
Beitrag zum Informationsgewinn und zur Verbesserung
der Modellierung und Simulation, die auf kommerzieller
Ebene durchgefihrt wird.

,Das ultimative Ziel ist es, zu verstehen, was in der Tur-
bine passiert. Diese Informationen kdnnen wir im An-
schluss mit weniger komplexen Simulationen verglei-
chen,um zu sehen, welche Effekte bei der Modellierung
wirklich wichtig sind“, sagt er. ,Mit diesem Ansatz ler-
nen wir, was wir bertcksichtigen missen und was wir
mit kleineren oder weniger komplexen Simulationen
aus der Industrie erreichen kdnnen. Die Ergebnisse die-
ser Arbeit konnen als Benchmark fiir die Bewertung der
Qualitat weniger komplexer Modelle dienen.*

Nachdem er die Simulationen fir 25 Umdrehungen der
Turbine abgeschlossen hat, ist JoBberger zuversicht-
lich, dass er die realen Bedingungen fir die Kaplantur-
bine unter einer Vielzahl von Bedingungen genau mo-
dellieren kann. Letztendlich kénnte seine Arbeit dazu
beitragen, dass Wasserkraftwerke eine zuverlassige,
kostengiinstige Quelle griner Energie bleiben, die
Stromnetze auf der ganzen Welt unterstutzt.
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In unserem Rechenraum

Hewlett Packard Enterprise Apollo (Hawk)

Hawk, der Flaggschiff-Supercomputer des HLRS, hat bei seinem Debiit im November
2020 Platz 16 der Top500-Liste der schnellsten Supercomputer der Welt belegt. Das
System basiert auf EPYC-Prozessoren der zweiten Generation von AMD und ist fir
anhaltende Anwendungsleistung und hohe Skalierbarkeit optimiert. Hawk ist fir grof3
angelegte Simulationen geeignet, insbesondere im Bereich der Ingenieur- und ange-
wandten Wissenschaften. Im September 2021 kiindigte das HLRS den Produktions-
beginn einer Erweiterung von Hawk an, die HPE Apollo-Systeme mit NVIDIA-Grafik-
prozessoren (GPUs) umfasste. Die Erweiterung erhoht die Kapazitat des Zentrums fir
Deep-Learning- und KI-Anwendungen und ermdglicht neue Arten von Hybrid-Compu-
ting-Workflows, die HPC mit Big-Data-Methoden verbinden.

System: Hewlett Packard Enterprise Apollo
CPU: AMD EPYC Rome 7742, 64 core, 2,25 GHz
Anzahl Rechenknoten: 5.632

Anzahl CPU-Kerne: 720.896

Spitzenleistung: 26 Petaflops
Hauptspeicherkapazitat: ~ 1.44 PB
Plattenspeicherkapazitét: ~ 25 PB

o 3 Bundesministerium
éﬁxﬂg % fiir Bildung
System: Apollo 6500 Gen10 Plus Baden-Wiirttemberg i Forsehune

MINISTERIUM FUR WISSENSCHAFT, FORSCHUNG UND KUNST

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

Cray CS-Storm

Dieser Hochleistungsrechner wird am HLRS primar fir Aufgaben aus den Bereichen
Kinstliche Intelligenz und Deep Learning eingesetzt. Das auf Grafikprozessoren
basierende System ist ideal geeignet fir datenstromoptimierte Frameworks und Pro-
grammbibliotheken wie TensorFlow und PyTorch, unterstiitzt jedoch auch klassische
Machine-Learning-Werkzeuge wie Apache Spark und Scikit-Learn. Der Rechner ist
mit der Cray Urika-CS Analytics Suite ausgestattet, wodurch Kunden des HLRS hoch-
komplexe Problemstellungen dezidiert angehen und Daten mit hoherer Genauigkeit
auswerten kénnen.

Deep Learning Einheit: 64 NVIDIA Tesla V100 GPUs
Cray CS500 Spark Einheit: 8 CPU-Rechenknoten
Software compiler: Urika-CS Al Suite

Interconnect: HDR100 Infiniband
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AMD GPU System

Dieses im Jahr 2021 installierte GPU-basierte System wurde dem HLRS vom Hard-
warehersteller AMD im Rahmen des COVID-19 High-Performance Computing Fund
gespendet. Das System dient der Bereitstellung von Rechenressourcen fur die medi-
zinische Forschung im Zusammenhang mit der COVID-19-Pandemie und anderen

Krankheiten und bietet Datenanalysekapazitaten zur Bewaltigung unerwarteter Bedarfe

an Simulationen und Datenanalysen, die in Krisensituationen auftreten kénnen. Das

System ist in den Vulcan-Cluster des HLRS integriert.

Prozessoren:10 x AMD EPYC
Beschleuniger: 80 x AMD Instinct
Rechenleistung: 530 TFlops, 64-bit

NEC Cluster (Vulcan)

Dieser Standard-PC-Cluster ist seit 2009 am HLRS in Betrieb. Seine Konfiguration
wurde fortlaufend gemap der kontinuierlich steigenden Anforderungen angepasst;

dies umfasste u.a. die CPUs, CPUs und Komponenten fiir das Vektorrechnen. Seine

derzeitige Konfiguration gestaltet sich wie folgt:

Intel Xeon Gold 6248 @2.5GHz (CascadeLake)
Anzahl Rechenknoten: 96
Hauptspeicher pro Rechenknoten:128 GB

Intel Xeon Gold 6138 @2.0GHz (SkyLake)
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

CPU:1 x AMD Radeon Pro WX8200

CPU Hauptspeicher: 8 GB

Intel Xeon E5-2667 v4 @ 3.2 GHz (Broadwell)
mit P100

Anzahl Rechenknoten: 10

Hauptspeicher pro Rechenknoten: 256 GB

GPU:1 x 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/
Sekunde

Interconnects
Infiniband EDR/FDR/HDR/QDR

Unsere User-Gruppen

2021 bewilligte das Gauss Centre for Supercomputing fiir den HLRS-Rechner Hawk 8
neue Forschungsprojekte (,,large-scale projects“: jedes Projekt erfordert mindestens
35 Millionen Core-Stunden innerhalb eines Jahres) mit einer Rechenzeit von insgesamt
1,946 Milliarden Core-Stunden. Auperdem unterstiitzte das HLRS 6 internationale
Simulationsprojekte, die liber die Partnership for Advanced Computing in Europe
(PRACE) genehmigt wurden, mit insgesamt 526 Millionen Core-Stunden. 2021 wurden
auf Hawk insgesamt 130 Projekte mit 4,339 Milliarden Core-Stunden gerechnet.

Systemnutzung nach Forschungsdisziplin

Systemnutzung nach Bundesland

W CFD 55,77 %

[ Physik 26,02%
Chemie 5,25%
Sonstiges 4,10%

[ Festkorperphysik 3,06 %
Reaktive Stromungen 1,53 %
Bioinformatik 1,41%
Transport Klima 1,21%

M Informatik 0,87 %

M Astrophysik 0,66 %
Materialsimulation / Materialforschung 0,11 %

[ Baden-Wirttemberg 45,16 %

71 Nordrhein-Westfalen 34,91%
Rheinland-Pfalz 5,55 %
Hessen 3,37%

[ Berlin 2,77%
Sachsen 2,33%
Brandenburg 2,32%
Federal Research Center 1,41%

Il Hamburg 1,27%

M Thiringen 0,76 %

[ Bayern 0,12%
Sachsen-Anhalt 0,02%
Niedersachsen 0,01%
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Geforderte Forschungsprojekte

am HLRS

Zusatzlich zur Bereitstellung von Supercomputing-Ressourcen fiir Wissenschaftler:innen und

Ingenieur:innen aus Wissenschaft und Industrie werden eigene Forschungsvorhaben des HLRS

in den Bereichen Hochstleistungsrechnen, kiinstliche Intelligenz, Visualisierung und High-

Performance-Datenanalyse geférdert. Diese meist in Zusammenarbeit mit Partnern aus Forschung
und Industrie umgesetzten Aktivitdten beschaftigen sich mit den wichtigsten HPC-Themen und
tragen dazu bei, Herausforderungen fiir Deutschland, Europa und die Welt zu bewaltigen. Im
Folgenden finden Sie eine Liste der geférderten Projekte des Jahres 2021.

Erfahren Sie mehr Giber unsere aktuellen Projekte unter www.hlirs.de.

aqua3s

September 2019 - August 2022

EU

Entwickelt ein neues System zur Erkennung von
Bedrohungen der Sicherheit des Trinkwassers durch
Kombination von Daten modernster Sensoren und
anderen Detektionsmechanismen.

bwHPC-S5
Juli 2018 - Juni 2023
MWK

Koordiniert die Unterstitzung von HPC-Nutzer:innen
in Baden-Wirttemberg und die Umsetzung der
entsprechenden Mafnahmen und Aktivitaten,
einschlieflich Data Intensive Computing (DIC) und
Large Scale Scientific Data Management (LS?DM).

Cape Reviso

Juli2020 - Juni 2023

BMVI

Entwickelt mithilfe von maschinellem Lernen, der
Sensortechnik, Netzwerkanalyse und der virtuellen
Realitat ein Werkzeug fir die Stadt- und Verkehrs-
planung, das Konflikte zwischen Fupgéngern und
Radfahrenden im Stadtraum analysieren und redu-
zieren kann.
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CASTIEL

September 2020 - August 2022

EU

Koordiniert und unterstitzt die Aktivitaten
des EuroCC Projekts durch die Férderung von
Zusammenarbeit und Austausch von Wissen
und Fahigkeiten zwischen nationalen HPC
Kompetenzzentren in ganz Europa.

CATALYST

Oktober 2016 - Dezember 2021

MWK

Erforschte Methoden zur Analyse von Modellierungs-
und Simulationsdaten, mit dem Ziel, ein Rahmen-
konzept zu implementieren, das HPC und High-
Performance-Datenanalyse kombiniert.

ChEESE

November 2018 - Marz 2022

EU

Bereitet europédische Referenz-Codes fiir kommende
Pre-Exascale- und Exascale-Supercomputersysteme
vor, explizit fir Bereiche wie computergestutzte
Seismologie, Magnetohydrodynamik, physikalische
Vulkanologie, Tsunamis und die Uberwachung der
Erdbebenaktivitat.

CIRCE

November 2021 - Oktober 2024

BMBF, MWK

Ein Projekt zur Bewertung potenzieller Anwendungen
des Hochstleistungsrechnens (HPC) in Krisensitua-
tionen sowie der organisatorischen Verfahren, die
erforderlich sind, um die unmittelbare Verfligbarkeit
von HPC-Ressourcen zu gewahrleisten.

CYBELE

Januar 2019 - Méarz 2022

EU

Integriert Tools aus den Bereichen Hoch- und Héchst-
leistungsrechnen, High-Performance-Datenanalyse
und Cloud-Computing, um die Entwicklung effiziente-
rer, datengesteuerter Methoden zur Steigerung der
landwirtschaftlichen Produktivitat und zur Verringe-
rung der Nahrungsmittelknappheit zu unterstitzen.

DEGREE

Juni 2021 - Juni 2023

DBU

Untersucht eine Methode zur Steigerung der Energie-
effizienz in Rechenzentren durch dynamische Steue-
rung der Kiihlkreislauftemperaturen und Entwicklung
von Richtlinien zur Umsetzung der daraus resultie-
renden Konzepte.

ENRICH

April 2021 - Méarz 2023

UM

Untersucht aktuelle Entwicklungen in der IT-Branche
und den Betrieb von Héchstleistungsrechenzentren
hinsichtlich ihrer Ressourceneffizienz und ihres Nach-
haltigkeitspotenzials.

EuroCC

September 2020 - August 2022

EU

Baut als vom HLRS koordiniertes Projekt europaweit
nationale HPC Kompetenzzentren auf und erzielt ein
gemeinsames hohes Maf3 an Expertise in den Berei-
che Hoch- und Hochstleistungsrechnen, High-Perfor-
mance-Datenanalyse und kinstlicher Intelligenz.

exaFOAM

April 2021 - Mérz 2024

EU

Arbeitet an der Verringerung von Engpassen

bei der Leistungsskalierung fir Anwendungen der
numerischen Strémungsmechanik auf massiv
parallelen Héchstleistungsrechnersystemen.

EXCELLERAT

Dezember 2018 - Mai 2022

EU

Unterstitzt die Entwicklung wichtiger Codes fir
High-Tech-Engineering, einschlieflich der Maxi-
mierung ihrer Skalierbarkeit auf immer grofere
Rechnerarchitekturen, und férdert den Technologie-
transfer in die Industrie.

FF4AEuroHPC

September 2020 - August 2023

EU

Richtet sich an kleine und mittelstéandische Unterneh-
men (KMUs) in Europa und unterstitzt diese, damit
sie von den Vorteilen der Hochstleistungsrechen-
Technologien und -Services profitieren konnen.

FocusCoE

Dezember 2018 - Marz 2022

EU

Koordiniert die strategische Zusammenarbeit und
den Kontakt zwischen von der EU geférderten
Exzellenzzentren, sodass die Vorteile extremer
Skalierung fiir die Bewaltigung wissenschaftlicher,
industrieller oder gesellschaftlicher Herausforde-
rungen effektiver genutzt werden.

HiDALGO

Dezember 2018 - Februar 2022

EU

Entwickelt neue Methoden, Algorithmen und Software
fur HPC und High-Performance-Datenanalyse, um

die komplexen Prozesse im Zusammenhang mit
grof3en globalen Herausforderungen wie Vertreibung,
Luftverschmutzung und der Verbreitung von Des-
information Uber soziale Medien zu modellieren.
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HPC-Europa 3

Mai 2017 - April 2022

EU

Fordert die [anderibergreifende Zusammenarbeit
zwischen EU-Wissenschaftler:innen (insbesondere
Nachwuchsforscher:innen), die an HPC-bezogenen
Themen wie Anwendungen, Tools und Middleware
arbeiten.

HPCWE

Juni 2019 - November 2021

EU

Ein Konsortium aus akademischen Einrichtungen,
HPC-Zentren und Partnern in der Industrie in Europa
und Brasilien, das Algorithmen und Codes entwickelt,
um die Entwicklung effizienterer Windenergietechno-
logien zu unterstitzen.

HyForPV

September 2018 - Oktober 2021

BMWi

Entwicklung und Einsatz neuer Prognose-Software
zur Einbindung von Photovoltaik (PV) auf dem
Energiemarkt und in intelligente Netze durch Simula-
tion der PV-Stromproduktion bei hoher Auflésung.

IKILeUS

Dezember 2021 - November 2024

BMBF

Das HLRS ist das koordinierende Zentrum fir dieses
Projekt zur Integration von Themen der kiinstlichen
Intelligenz (K1) in die Lehrpléne der Universitat
Stuttgart und zur Implementierung von Kl-Techno-
logien zwecks Verbesserung der Lehre.

InHPC-DE

November 2017 - Dezember 2021

BMBF

Koordiniert die Integration zwischen den drei deut-

schen Tier-1-Hoéchstleistungsrechenzentren, um

ein standardisiertes und abdeckendes HPC-Umfeld

zu schaffen. Es finanziert 100-Gbit-Netze und bietet
Moglichkeiten zur Hochgeschwindigkeits-Datenver-
waltung und -visualisierung.
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KoLab BW

Méarz 2021 - Dezember 2024

MWK

Entwickelt Tools, die Treffen und Zusammenarbeit
in dreidimensionalen VR-Umgebungen, selbst von
entfernten Standorten aus, ermdglichen.

MoeWe

Juli 2016 - Mérz 2021

ESF, MWK

Um der Nachfrage an Supercomputer-Expert:innen,
in der Industrie nachzukommen, wurde in diesem
Projekt ein modulares, flexibles Ausbildungspro-
gramm entwickelt: die ,,Supercomputing-Akademie*.

NFDI4Cat

Oktober 2020 - September 2025

DFG

Schafft eine deutsche nationale Forschungsdaten-
infrastruktur fir Katalyse und chemisch-technische
Forschung.

OpenForecast

September 2019 - Mai 2021

EU

Entwickelte Ansatze zur Kombination frei verfiig-
barer Daten und Supercomputing-Ressourcen, um
eine neue Generation von durchsuchbaren Daten-
produkten fir Birger:innen und Entscheidungs-
trager:innen in Europa zu schaffen.

ORCHESTRA

Dezember 2020 - November 2023

EU

Schafft eine vernetzte Datentransferplattform fir die
SARS-CoV-2-Forschung und ein Modell fur die
Bewaltigung kiinftiger Gesundheitsbedrohungen.

OSCCAR

Juni 2018 - November 2021

EU

Verwendete einen neuartigen simulationsbasierten
Ansatz zur Entwicklung neuer Systeme zum Schutz
von Fahrzeuginsass:innen bei Unféllen.

POP2

December 2018 - Mai 2022

EU

Ein Exzellenzzentrum, das Leistungsoptimierungs- und
Produktivitatsdienstleistungen fir HPC-Nutzer:innen
an Hochschulen und in der Industrie anbietet.

PRACE

Mai 2019 - Juni 2022

EU

Unterstltzt wissenschaftliche Forschung und
technische Entwicklung, um die europaische
Wettbewerbsfahigkeit zu verbessern.

SDCA4Lit

Mai 2019 - April 2023

MWK

Organisiert als Wissenschaftsdatenzentrum fir
Literatur und interdisziplindres Forschungsprojekt
nachhaltig den Datenlebenszyklus digitaler Literatur.

SEQUOIA

Januar 2021 - Dezember 2022

WAT

Entwickelt neue Software fir Quantencomputer
und untersucht Mdéglichkeiten zur Integration dieser
Software in herkdmmliche Systeme fir Héchst-
leistungsrechnen und kinstliche Intelligenz.

SERRANO

Januar 2020 - Dezember 2022

EU

Fiihrt ein neuartiges Okosystem cloudbasierter
Technologien ein, das von spezialisierten Hardware-
ressourcen bis hin zu Software-Tools reicht, um eine
anwendungsspezifische Dienstinstanziierung und op-
timale kundenspezifische Anpassung zu ermdglichen.

Abklrzungen Férderorganisationen:

SimTech

Juli 2019 - Mérz 2023

DFG

Dieser fachubergreifende Exzellenzcluster an der
Universitat Stuttgart entwickelt Simulationstech-
nologien fir eine integrative Systemwissenschaft.

Simulierte Welten

Januar 2011 -August 2024

MWK

Bietet Schiler:innen die Méglichkeit, in Zusammen-
arbeit mit HLRS-Wissenschaftler:innen Simulations-
projekte zu entwickeln und durchzufiihren.

SiVeGCS

Januar 2017 - Dezember 2025

BMBF /MWK

Koordiniert und gewahrleistet die Verfligbarkeit der
HPC-Ressourcen des Gauss Centre for Supercom-
puting und befasst sich mit Fragen der Finanzierung,
des Betriebs, der Ausbildung und Anwenderunter-
stitzung der drei Bundeshéchstleistungsrechen-
zentren Deutschlands.

SODALITE

Februar 2019 - Januar 2022

EU

Strebt die Bereitstellung einer optimierten, robusten,
heterogenen Ausfiihrungsumgebung an, die eine
operative Transparenz zwischen Cloud- und HPC-
Infrastrukturen ermdglicht.

Trust in Information

August 2020 - August 2023

MWK

Entwickelt als multidisziplinares Forschungsprojekt
unter Leitung der Abteilung fiir Philosophie am HLRS,
um Methoden, die die Vertrauenswirdigkeit von
Computerwissenschaften zu bewerten und die Verbrei-
tung von Fehlinformationen begrenzen zu kénnen.

BMBF - Bundesministerium fir Bildung und Forschung | BMVI - Bundesministerium fir Verkehr und digitale Infrastruktur| BMWi - Bundes-
ministerium fir Wirtschaft und Energie | DBU - Deutsche Bundesstiftung Umwelt | DFG - Deutsche Forschungsgemeinschaft | ESF-European
Social Fund | EU - European Union | MWK - Ministerium fir Wissenschaft, Forschung und Kunst Baden-Wirttemberg | UM - Ministerium fir
Umwelt, Klima und Energiewirtschaft Baden-Wirttemberg | WAT - Ministerium fir Wirtschaft, Arbeit und Tourismus Baden-Wirttemberg
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HPC Fort- und Weiterbildung 2021

Im Jahr 2021 bot das HLRS 36 Weiterbildungskurse an, die hochstrelevante Themen im
Hoch- und Héchstleistungsrechnen ansprachen. Die Kurse fanden an 122 Tagen

online und in Stuttgart und in Zusammenarbeit mit Instituten in Deutschland und

anderen Landern statt. Insgesamt nahmen 1.196 Interessierte an den Kursen teil.

Erfahren Sie mehr Uber bevorstehende Kurse auf unsere Webseite: www.hlirs.de/training.

Datum Ort Thema Gastgeber
W 20.Jan Online Machine Learning with AMD GPUs and ROCm Software NEW HLRS/AMD
B 21.Jan Online Machine Learning with AMD GPUs and ROCm Software NEW HLRS/AMD
W 8.-12.Feb Online Parallel Programming (MPI, OpenMP) and Tools ZIH/HLRS
B 22.-26.Feb Online Introduction to Computational Fluid Dynamics HLRS/STS/IAG
2.-5.Maérz Online Modern C++ Software Design (Intermediate) HLRS
8.-10. Mérz Online Iterative Linear Solvers HLRS
W 23.-26.Marz Online Parallelization with MPI and OpenMP ZDV /HLRS
12.-16. Apr Online Fortran for Scientific Computing” HLRS
W 19.-22. Apr Online Parallelization with MP[ (TD VSC/HLRS
4.-7. Mai Online Modern C++ Software Design (Advanced) HLRS
W 5.-6.Mai Online Shared memory parallelization with OpenMP VSC/HLRS
(with VSC Vienna) ™MD
B 25.-27.Mai Online Introduction to MP| (D IT41/VSC/HLRS
W 7.-11.Jun Online Parallel Programming with MPI and OpenMP (" SURFsara/HLRS
1. Jun Online Introduction to NEC Sx-Aurora TSUBASA Vector Platform HLRS
W 15.-17.Jun Online Introduction to Hybrid Programming in HPC VSC/LRZ/HLRS/
NHR@FAU
21.-22. Jun Online AMD GPU Training NeW HLRS/AMD
W 24.-25.Jun Online Efficient Parallel Programming with GASPI” HLRS/F. ITWM
W 28.-30.Jun Online From Machine Learning to Deep Learning: HLRS
A Concise Introduction eV
6.-9. Jul Online Modern C++ Software Design (Intermediate) HLRS
W 12.-15. Jul Online Node-Level Performance Engineering & Tools™* HLRS/NHR@FAU/ZIH
W 19.-22. Jul Online Deep Learning and Acceleration with OpenACC HLRS/NVIDIA
on NVIDIA GPUs NEW
26.-30. Jul Online Optimization of Scaling and Node-Level Performance HLRS
on Hawk
W 23.-26.Aug Online Parallel Programming with MP1/OpenMP ETH/HLRS
W 20.-24.Sep Stuttgart CFD with OpenFOAM® HLRS
M 30.Sep-1. Okt  Stuttgart Scientific Visualization HLRS
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Datum Ort Thema Gastgeber
MW 11.-15. Okt Online Parallel Programming Workshop (MPI, OpenMP & HLRS
advanced topics)*
19.-21. Okt Online ChEESE Advanced Training on HPC for Computational HLRS /ChEESE
Seismology”
MW 19.-21. Okt Online Advanced MP| (1 IT41/VSC/HLRS
B 28.-29. Okt Online Shared Memory Parallelization with OpenMP ™D VSC/HLRS
8.-12. Nov Online Optimization of Scaling and Node-Level Performance HLRS
on Hawk
H 15. Nov- Online MOOC: One-Sided Communication and the MPI Shared HLRS /SURFsara/
10. Dez Memory Interface NEW Astron
23.-26. Nov Stuttgart Modern C++ Software Design (Advanced) HLRS
B 23.-26.Nov Online Parallelization with MP| (TtD VSC/HLRS
B 29.Nov-1.Dez Online Advanced Parallel Programming with MPl and OpenMP JSC/HLRS
6.-10. Dez Stuttgart Fortran for Scientific Computing HLRS
W 13.-14.Dez Online Data Analytics for Engineering Data Using Machine HLRS /F. SCAI
Learning N#W
W Paralleles Programmieren Programmiersprachen fiir wissenschaftliches Rechnen
B Numerische Stromungsmechanik Wissenschaftliche Visualisierung

Performance-Optimierung und Debugging

B DateninHPC

HPC-Cluster: Nutzung und Betrieb
Community-spezifische Kurse

* PRACE Kurse: Das HLRS, ein Mitglied des Gauss Centre for Supercomputing, ist ein offizielles PRACE Traingszentrum der EU.

TtT: Train the Trainer Kurse

Astron - Netherlands Institute of Radio Astronomy | ChEESE- Center of Excellence in Solid Earth | ETH - Scientific IT Services, ETH Zirich |
HLRS - Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart | IAG - Institut fir Aerodynamik und Gasdynamik (Universitat Stuttgart) |

IT41 - IT4Innovations National Supercomputing Center (TU Ostrava) | JSC- Jilich Supercomputing Centre | LRZ - Leibniz-Rechenzentrum |
NHR@FAU - Erlangen National High Performance Computing Center | F. SCAI - Fraunhofer-Institut fiir Algorithmen und Wissenschaftliches
Rechnen | F. ITWM - Fraunhofer-Institut fir Techno- und Wirtschaftsmathematik | STS - Simulationstechnik und Wissenschaftliches Rechnen
(Universitat Siegen) | SURFsara - SURFSara (Niederlandisches Nationales Supercomputing-Zentrum) | VSC - Vienna Scientific CIusterl
ZDV - Zentrum fiir Datenverarbeitung (Universitat Mainz) | ZIH - Zentrum fir Informationsdienste und Hochleistungsrechnen (TU Dresden)
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Workshops und Konferenzen 2021

16.-17. Februar

SAS Workshop 2021: Nachahmung, Anpassung,
Tauschung

Wissenschaftler:innen untersuchten interdisziplinar die
Geschichte und Systematik von Nachahmung, Anpas-
sung und Tauschung sowie die Frage, wie sich die Rele-
vanz und das Verstandnis dieser Konzepte im Laufe der
Zeit und in unterschiedlichen Kontexten verandert ha-
ben.

16.-19. Mérz

31st Workshop on Sustained Simulation
Performance

Dieser in Zusammenarbeit mit NEC organisierte Work-
shop vereint Wissenschaftler:innen, Anwendungsent-
wickler:innen und Hardware-Designer:innen verschie-
dener Kontinente, sodass sie Uiber Hardware-Architek-
turen, Programmierstile und Strategien zur Erreichung
der héchstmdéglichen Anwendungsleistung diskutieren
kénnen.

10. Mai

19th HLRS / hww Workshop on

Scalable Global Parallel File Systems

Der 19. Workshop dieser Reihe konzentrierte sich auf
wichtige Fragen und Entwicklungen im Zusammenhang
mit der Entwicklung globaler paralleler Dateisysteme
und Hochstleistungsdatenspeicherung, einschlieflich
neuer Anforderungen im Zusammenhang mit der Ver-
waltung von Forschungsdaten.

15.-17. September

The Economic and Cultural Impacts

of the Digital Age

In diesem Kongress versammelten sich Expert:innen
aus Europa und Amerika, um neue Entwicklungen in
Kunst, Kultur und Wirtschaft zu diskutieren. Dies dient
als Grundlage zukinftiger Forschung und Projekte fur
das Media Solution Center Baden-Wiirttemberg.
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7.- 8. Oktober

24th Results and Review Workshop
Wissenschaftler:innen und Ingenieur:innen prasentier-
ten Anwendungen von Hochstleistungsrechnen sowie
daraus resultierende Forschungsergebnisse und disku-
tierten Herausforderungen sowie Best Practices beim
Einsatz von HPC-Systemen.

27.-29. Oktober

SAS Conference 2021: Trust in Science

Diese interdisziplindre Konferenz befasste sich mit der
Frage, wie und auf welcher Grundlage angemessenes
Vertrauen in die Wissenschaft aufgebaut und Zweifel
ausgeraumt werden kénnen, insbesondere angesichts
der zunehmenden Komplexitat von Wissenschaft und
Herausforderungen in der Wissenschaftskommunika-
tion.

1. Dezember

5th Industrial HPC User Round Table (iHURT)

Das jahrliche iIHURT-Treffen fordert den Austausch zwi-
schen dem HLRS und seinen industriellen Nutzer:in-
nen. Der Fokus liegt auf innovativen HPC-Anwen-
dungen fir Forschung und Entwicklung sowie auf den
Herausforderungen, vor denen Nutzer:innen von
Hochstleistungsrechnern aus der Industrie stehen.

HLRS Bucher

High Performance Computing in Science and Engineering ’20
Herausgeber: Wolfgang E. Nagel, Dietmar H. Kréner, Michael M. Resch

Dieses Buch prasentiert den neuesten Stand der Technik in der Supercompu-
ter-Simulation. Es enthalt die aktuellen Ergebnisse von fiihrenden Forscher:in-
nen, die die Systeme des Hochstleistungsrechenzentrums Stuttgart (HLRS) im
Jahr 2020 nutzten. Die Berichte decken alle Bereiche der rechnergestitzten
Natur- und Ingenieurwissenschaften ab, von numerischer Strémungsmechanik
(Computational Fluid Dynamics, CFD) bis hin zur Computerphysik und von der
Chemie bis hin zur Informatik, mit besonderem Schwerpunkt auf industriell
relevante Anwendungen. Dieser Band stellt die Ergebnisse eines der fihrenden
europaischen Systeme vor und bericksichtigt ein breites Spektrum von An-
wendungen, die ein hohes Maf3 an Sustained Performance bieten. Das Buch
behandelt die wichtigsten Methoden des Hochstleistungsrechnens. Herausra-
gende Leistung und Ergebnisse von Produktionscodes sind sowohl fiir Wissen-
schaftler:innen als auch fir Ingenieur:innen von besonderem Interesse. Das
Buch ist mit einigen farbigen Abbildungen und Ergebnistabellen versehen.

Wolfgang E. Nagel

Dietmar H. Kréner

Michael M.Resch Editors
High Performance
Computing

in Science and

Engineering

iRl

@ Springer

Sustained Simulation Performance 2019 and 2020

Herausgeber:innen: Michael M. Resch, Manuela Wossough, Wolfgang Bez,

Erich Focht, Hiroaki Kobayashi

Dieses Buch stellt den aktuellen Stand der Technik im Bereich des Hochstleis-

Michael M. Resch - Manuela
Wossough - Wolfgang Bez -
Erich Focht - Hiroaki Kobayashi

Editors
Sustain: mulation
De e

ed Si

den urspringlich im Marz 2020 vorgesehenen Workshop on Sustained Simu-

tungsrechnens auf modernen Supercomputerarchitekturen vor. Es behandelt
Trends in der Hardware- und Softwareentwicklung im Allgemeinen. Die Bei-
trage decken ein breites Spektrum an Themen ab, von Leistungsbewertungen
im Zusammenhang mit der Energieeffizienz bis hin zu Computational Fluid
Dynamics und Hochstleistungsdatenanalyse. Darliber hinaus erforscht das
Buch neue Themen, wie den Einsatz von Hochstleistungsrechnern fir Anwen-
dungen kinstlicher Intelligenz und des maschinellen Lernens. Alle Beitrage
basieren zum einen auf ausgewahlten Veréffentlichungen, die auf dem
30th Workshop on Sustained Simulation Performance (WSSP), derim Oktober
2019 am Hoéchstleistungsrechenzentrum der Universitat Stuttgart stattfand,
vorgestellt wurden. Zum anderen handelt es sich um Verdéffentlichungen fir

lation, der aufgrund der COVID-19-Pandemie abgesagt wurde.

HLRS JAHRESBERICHT 2021

67



Tools for High Performance Computing 2018 /2019
Herausgeber:innen: Hartmut Mix, Christoph Niethammer, Huan Zhou,
Wolfgang E. Nagel, Michael M. Resch

Dies ist der Konferenzband des 12th International Parallel Tools Workshop, der
vom 17. bis 18. September 2018 in Stuttgart veranstaltet wurde, sowie des
13th International Parallel Tools Workshop vom 2. bis 3. September 2019 in
Dresden. Die Workshops bieten ein Forum, um die Fortschritte in Bezug auf
parallele Tools fir das Hochstleistungsrechnen zu diskutieren. Héchstleis-
tungsrechnen spielt eine zunehmend wichtige Rolle fiir die numerische Simu-
lation und Modellierung in der akademischen und industriellen Forschung.
Gleichzeitig wird es immer schwieriger, grof3e parallele Systeme effizient
zu nutzen. In den vergangenen zehn Jahren ist eine Reihe von Tools fur die
parallele Programmentwicklung und -analyse aus der High-Performance Com-
munity hervorgegangen; was als Sammlung kleiner Hilfsskripte begann, ist
inzwischen zu produktionsreifen Frameworks gereift. Leistungsstarke Benut-
zeroberflachen und eine umfangreiche Datenbank schaffen eine benutzer-
freundliche Umgebung fir parallele Tools.

High Perfbrmance
Computing

Bild: Springer Verlag
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Biiro des Direktors
Neriman Emre
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Prof. Michael M. Resch
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Prof. Michael M. Resch
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Bastian Koller
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Andreas Kaminski
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Sophia Honisch
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Thomas Beisel
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Thomas Bonisch
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Marcel Brodbeck
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Scalable Programming
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Dennis Hoppe
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l
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l
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Jutta Oexle

Anmerkung der Redaktion: Obwohl die Abteilungen Parallel Computing, Training &
Application Services und Communications & Industrial Trainings im Jahr 2021 aktiv
waren, wurden sie zum Zeitpunkt der Veréffentlichung dieses Jahresberichts in der
neuen Abteilung Training & Scalable Algorithms zusammengelegt.

68

HLRS JAHRESBERICHT 2021

HLRS JAHRESBERICHT 2021

69



70

Organisation

Verwaltung

Leitung: Dr. Natalie Lewandowski

Die Verwaltung bearbeitet alle administrativen Auf-
gabengebiete des HLRS. Zu den Verantwortungs-
bereichen gehdéren insbesondere die Finanzplanung,
Controlling und Buchhaltung, Finanzprojekt- und Pro-
jektcontrolling, Rechtsfragen, Personalwesen und -ent-
wicklung, Beschaffung und Inventarisierung sowie Un-
terstitzung beim Veranstaltungsmanagement.

High-Performance Computing Network -
Produktion (HPCN Production)

Leitung: Thomas Beisel

Verantwortlich fir den Betrieb aller Plattformen in der
Compute Server Infrastruktur. Diese Abteilung betreibt
auch die fir die HPC-Systemfunktion erforderliche
Netzwerkinfrastruktur und ist fir die Sicherheit in
Netzwerken und bereitgestellten Plattformen zustan-
dig.

Infrastruktur

Leitung: Marcel Brodbeck

Plant und betreibt Einrichtungen und Infrastruktur am
HLRS. Dieser Bereich stellt den zuverlassigen und effi-
zienten Betrieb der HLRS-High-Performance Compu-
ting-Systeme sicher, bietet eine komfortable Arbeits-
umgebung fir Forschende und die Verwaltung des
HLRS und foérdert alle Aspekte des energieeffizienten
HPC-Betriebs. Das Team ist auch verantwortlich fir das
Nachhaltigkeitsprogramm des HLRS. Dieses unter-
stutzt das HLRS-Team dabei, nach zertifizierten Prin-
zipien der Nachhaltigkeit zu handeln.

Numerical Methods and Libraries

Leitung: Dr.-Ing. Ralf Schneider

Stellt numerische Bibliotheken und Compiler fir HLRS-
Computing-Plattformen bereit. Die Abteilung verfigt
Uber Erfahrungin der Implementierung von Algorithmen
auf verschiedenen Prozessoren und HPC-Umgebungen,
einschlieflich der Vektorisierung basierend auf der Ar-
chitektur moderner Computer. Das Team forscht auch

HLRS JAHRESBERICHT 2021

an der Simulation von Blutfluss und Knochenfrakturen
im menschlichen Kérper und ist verantwortlich fir
Schulungen, die sich auf Programmiersprachen und nu-
merische Methoden konzentrieren, die fir HPC wichtig
sind.

Philosophy of Computational Sciences

Leitung: Dr. Andreas Kaminski

Untersucht, wie Computersimulation und maschinelles
Lernen Wissenschaft und Technikentwicklung ver-
andern und wie Gesellschaft und Politik darauf reagie-
ren: Verandern Computersimulation und maschinelles
Lernen unser Verstandnis von Wissen? Und wie recht-
fertigen wir wissenschaftliche Erkenntnisse? Wie kon-
nen digitale Methoden helfen, Unsicherheiten Gber die
Zukunft zu tberwinden? Und wie gehen wir mit den Un-
sicherheiten von Simulation und maschinellem Lernen
selbst um?

Project Controlling and Management Office
Leitung: Dr. Natalie Lewandowski

Das Project Controlling and Management Office
(PCMO) ist verantwortlich fur das Controlling und die
Qualitatssicherung laufender Forschungsprojekte am
HLRS sowie fir das Management von grofen Dritt-
mittelprojekten, einschlieflich Koordinations- und
Business Development-Aufgaben. Das PCMO bietet
auferdem koordinierende Unterstitzung bei der An-
tragsplanung und -erstellung und fungiert als unter-
stitzende und koordinierende Instanz zwischen der
HLRS-Geschaftsfihrung, den Abteilungsleiter:innen
und der HLRS-Administration in projektbezogenen
Angelegenheiten.

Project and User Management, Accounting
Leitung: Dr. Thomas Bénisch

Verantwortet das Management und Buchhaltung der
Systemnutzung am HLRS. In diesen Bereich fallen auch
die Erstellung und die Pflege der Webschnittstellen
zum (Bundes-) Projektmanagement und die Informa-
tionsbereitstellung fur die Nutzer:innen. Auferdem
sind in der Abteilung die Aktivitdten des HLRS in Bezug
auf die europdische Supercomputerinfrastruktur
PRACE sowie das Datenmanagement gebiindelt. Dazu

gehoren der Betrieb des High-Performance Storage
Systems und dessen Weiterentwicklung, die Konzep-
tion neuer Ansatze fur das Datenmanagement der
Anwender:innen und die Aktivitdten im Bereich For-
schungsdatenmanagement.

Offentlichkeitsarbeit

Leitung: Sophia Honisch

Zustandig fur alle Bereiche der externen Kommunika-
tion des HLRS, von der Pressearbeit bis zur Betreuung
des Webauftritts und der Social-Media-Profile des
HLRS. Die PR-Abteilung ist die Hauptanlaufstelle fir
die Presse und die breitere Offentlichkeit. Sie kommu-
niziert Gber das ganze Spektrum der natur- und inge-
nieurwissenschaftlichen Disziplinen des HLRS, seine
Forschung (Projekte) sowie seine Services und verof-
fentlicht daraus resultierende Forschungsergebnisse,
Erfolge und gewonnene Erkenntnisse.

Scalable Programming Models and Tools

Leitung: Dr. José Gracia

Fuhrt Forschung zu parallelen Programmiermodellen
und Werkzeugen zur Entwicklung paralleler Anwen-
dungenin HPC durch. Derzeit liegt der Fokus auf trans-
parenten globalen Adressrdumen mit Hintergrund-
datenibertragungen, Task-Parallelismus basierend auf
verteilten Datenabhéangigkeiten, kollektiven 1/0-Ope-
rationen und parallelem Debugging. Als Service fir
HLRS-Nutzer:innen wartet die Abteilung auch den Teil
des Software-Stacks, der sich auf Programmiermo-
delle, Debugging- und Performance-Analyse-Tools be-
zieht.

Service Management and Business Processes
Leitung: Dennis Hoppe

Treibt die Konvergenz von Hoch- und Héchstleistungs-
rechnen (HPC) und Kinstlicher Intelligenz (KI) voran,
insbesondere mit dem Ziel, hybride HPC/AI-Workflows
auf einer einzigen Infrastruktur zu unterstitzen. Ki-
Lésungen, insbesondere im geschéaftlichen Kontext,
werden unter Verwendung von Spitzentechnologien
entwickelt: Big Data, maschinelles Lernen und Deep
Learning. Die Gruppe forscht ebenso an Virtualisie-
rungstechnologien wie Containern, der Orchestrierung

und dem Scheduling von Workflows. Durch Nutzung
von Synergien zwischen Virtualisierung und HPC be-
sitzt die Gruppe zudem Erfahrung in der Entwicklung
und dem Betrieb von dynamischen und skalierbaren
Cloud-Computing-Diensten. Dabei werden Leistungs-
und Verfligbarkeitsiiberwachung, elastisches Work-
flow-Management und ein energieeffizienter Betrieb
flr foderierte Cloud-Umgebungen effizient eingesetzt.

Training and Scalable Algorithms

Leitung: Dr. Michael Schlottke-Lakemper

Organisiert und veranstaltet die Schulungsaktivitaten
am HLRS zu diversen Themen aus den Bereichen
Hochstleistungsrechnen, kiinstliche Intelligenz sowie
Modellierung und Simulation. Dazu gehéren kompakte,
hochintensive Kurse, Blended-Learning-Module und
Angebote fiir die breitere Offentlichkeit. In jedem Be-
reich méchten wir eine exzellente Lernerfahrung er-
moglichen, indem wir Schulungen zu relevanten The-
men mit aktuellen und zielgruppengerechten Inhalten
anbieten, die von hochqualifizierten Dozenten durch-
gefiihrt werden. Uber unser Schulungangebot hinaus
forschen wir an der Entwicklung effizienter Algorith-
men fir wissenschaftliche Berechnungsanwendungen.

Visualisierung

Leitung: Dr.-Ing. Uwe Wédssner

Unterstitzt Ingenieur:innen und Wissenschaftler:innen
bei der visuellen Analyse von Daten, die durch Simula-
tion auf Hochstleistungscomputern erzeugt werden.
Durch die Bereitstellung von Technologien, die Benut-
zer:innen in visuelle Darstellungen ihrer Daten eintau-
chen lassen, ermdglicht die Abteilung den Usern die
direkte Interaktion mit ihnen, wodurch die Analysezeit
verringert und neue Arten von Erkenntnissen ermdg-
licht werden. Die Abteilung verfiuigt Gber Expertise in
Tools wie Virtual Reality, Augmented Reality und hat
dariber hinaus eine Methode entwickelt, um Verarbei-
tungsschritte, die Gber mehrere Hardwareplattformen
verteilt sind, in eine nahtlos verteilte Softwareumge-
bung zu integrieren.
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In Kollaboration mit dem Projekt MPAS (Model
Prediction Across Scales) nutzen Wissenschaft-
ler:innen der Universitat Hohenheim den Hawk-
Supercomputer des HLRS fiir skalenlibergreifende
Simulationen von Erdsysteme, um die mdglichen
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