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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
Verfiigung. Das HLRS betreibt modernste Hochstleis-
tungsrechensysteme und -technologien, bietet erst-
klassige Weiterbildung in den Bereichen Programmie-
rung und Simulation und forscht an wegweisenden
Fragestellungen und Technologien rund um die Zukunft
des Hochstleistungsrechnens (high-performance
computing, HPC). Die HLRS-Expertise umfasst unter
anderem die Bereiche parallele Programmierung,
numerische Methoden fir HPC, Visualisierung, Grid
und Cloud Computing, Datenanalytik sowie kinstliche
Intelligenz. Die Nutzer:innen unserer Systeme forschen
auf unterschiedlichen Forschungsgebieten mit dem
Schwerpunkt auf Ingenieurwissenschaften und ange-
wandter Wissenschaft.
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Grufwort

Director’s Welcome

Prof. Dr.-Ing. Michael M. Resch, Director, HLRS

Herzlich willkommen zum Jahresbericht 2024/25 des
Hochstleistungsrechenzentrums der Universitat Stutt-
gart (HLRS), in dem wir Ihnen die Hohepunkte eines
spannenden und erfolgreichen Jahres fiir das Zentrum,
unsere Nutzergemeinschaft und unsere Partner zeigen.

Getrieben von den aktuellen Entwicklungen im Hochst-
leistungsrechnen (HPC) begann im Jahr 2024 eine
Ubergangszeit fiir das HLRS, u.a. mit der Anlieferung
und Installation von Hunter, unserem neuen Supercom-
puter. Hunter wird von Hewlett Packard Enterprise her-
gestellt und ist sehr wichtig fir das HLRS. Es geht weg
von CPU-basierten Architekturen und hin zu einem
System, das auf der Accelerated Processing Unit (APU)
von AMD basiert, die dank des engen Zusammenspiels
zwischen CPUs und GPU-Beschleunigern eine hohere
Leistung und bessere Energieeffizienz bietet. Eine der
wichtigsten Aktivitaten im Jahr 2024 war die Unter-

Welcome to the 2024/25 Annual Report of the
High-Performance Computing Center of the University
of Stuttgart (HLRS). It is our pleasure to present the
highlights of an exciting and successful year for the
center, our user community, and our partners.

Driven by recent advances in high-performance com-
puting (HPC), 2024 was an important transitional year
for HLRS. One reason was the installation of Hunter, our
newest flagship supercomputer. Manufactured by Hew-
lett Packard Enterprise, Hunter is a particularly import-
ant system for HLRS. It moves away from our longtime
operation of CPU-based architectures to one based on
AMD’s accelerated processing unit (APU), which offers
higher performance and greater energy efficiency by
closely integrating CPUs and GPU accelerators. A key
activity in 2024 involved supporting longtime users of
HLRS’s systems in porting their codes to GPUs. Helping

stitzung langjahriger System-Nutzer:innen bei der
Portierung ihrer Codes von CPUs auf GPUs. Hunter als
Ubergangssystem bereitet unsere Nutzer:innen darauf
vor, spater das gesamte Potenzial von Herder, unserem
kommenden Supercomputer auszuschépfen. Bei sei-
nem Einzug im Jahr 2027 wird Herder einen grof3en
Leistungssprung bieten.

Seit 2024 erweitert das HLRS seine langjadhrige Exper-
tise in numerischen Simulationen um Kompetenzen in
kiinstlicher Intelligenz und erschliefft damit zusatzliche
Anwendungsmadglichkeiten. So koordiniert das HLRS
Deutschlands erste Al Factory HammerHAI, die von der
EuroHPC Joint Undertaking (EuroHPC JU) geférdert
wird. Aufbauend auf unserer Expertise mit HPC fiir In-
dustrie, Ingenieurwesen und globale Herausforderun-
gen wird HammerHAI einen Kl-optimierten EuroHPC
JU-Supercomputer am HLRS installieren und Lésun-
gen, Ressourcen, Services sowie Schulungsmaéglichkei-
ten anbieten, die die Hirden fir Industrie und For-
schung bei der Nutzung von Kl abbauen werden. Wir
freuen uns sehr, dass wir in HammerHAI mit Partnern
des Leibniz-Rechenzentrums, des Karlsruher Instituts
fur Technologie, der Gesellschaft fir wissenschaftliche
Datenverarbeitung Goéttingen und SICOS BW zusam-
menarbeiten und dass unsere Partner des Gauss Centre
for Supercomputing am Jilich Supercomputing Centre
den Zuschlag fur die zweite deutsche Al Factory JAIF
erhalten haben. Gemeinsam werden wir die Infrastruk-
tur und das Fachwissen schaffen, damit Deutschland
und Europa in dieser sich rasch entwickelnden techno-
logischen Landschaft global wettbewerbsfahig bleiben.

Ein Sonderteil dieses Jahresberichts widmet sich der
Frage, wie sich Hochstleistungsrechenzentren seit dem
Aufkommen der kiinstlichen Intelligenz weiterentwi-
ckeln. Uber HammerHAI hinaus geht es u.a. um das
Stuttgarter KI-Beratungsunternehmen Seedbox.ai, das
bereits vor der offiziellen Einweihung von Hunter be-
gann, grof3e Sprachmodelle auf dem System zu trainie-
ren. Als Teil unserer Partnerschaft mit Seedbox.ai ent-
wickeln wir gemeinsam ein umfassendes Portfolio an
Wissen und Services, um die Entwicklung und Skalie-
rung von KI-Anwendungen zu unterstiitzen. Auferdem
bietet die Zusammenarbeit ein strategisches Modell zur

them to optimize codes for the new architecture will
continue to be a high priority in 2025. With Hunter
serving as a “stepping-stone” system, this will put our
users in an ideal position to fully leverage the possibil-
ities of Herder, which will offer a major leap in perfor-
mance when it arrives in 2027.

In another significant transition in 2024, HLRS expand-
ed on its traditional emphasis on numerical simulation
by moving boldly into the field of artificial intelligence.
This included coordinating a successful proposal to the
EuroHPC Joint Undertaking to establish HammerHAI,
Germany’s first “Al Factory.” Building on HLRS’s exper-
tise in HPC for industry, engineering, and global chal-
lenges, HammerHAI will install a large-scale, Al-
optimized EuroHPC JU supercomputer at HLRS, and
establish a comprehensive suite of solutions, resources,
and training opportunities that will lower the barriers
that industry and research currently face in using arti-
ficial intelligence. We are very pleased to collaborate on
HammerHAI with partners at the Leibniz Supercomput-
ing Centre, Karlsruhe Institute of Technology, Ge-
sellschaft fir wissenschaftliche Datenverarbeitung
Gottingen, and SICOS BW, and that our Gauss Centre
for Supercomputing partners at the Jilich Supercom-
puting Centre will host a second German Al factory,
called JAIF. Together, our efforts will establish infra-
structure and expertise that Germany and Europe will
need to remain globally competitive in a rapidly evolv-
ing technological landscape.

In light of these developments, a special feature section
in this Annual Report focuses on how high-perfor-
mance computing centers are evolving with the rise of
artificial intelligence. In addition to providing more in-
formation about HammerHAI, we report on Stutt-
gart-based Al consultancy Seedbox.ai, who began
training large language models on Hunter even before
its inauguration. Our partnership with Seedbox.ai is
helping HLRS to develop a comprehensive portfolio of
knowledge and services to support the development
and scaling of Al applications, and offers a strategically
relevant model for promoting Al-based innovation in
accordance with the goals and requirements of the Eu-
ropean Al Act. These pages also include an interview
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Férderung von Kl-basierten Innovationen im Einklang
mit den Zielen und Anforderungen des Europdischen
Kl-Gesetzes. Auf diesen Seiten finden Sie ein Interview
mit einem langjahrigen Partner des HLRS, Dr. Guy
Lonsdale von der scapos AG. Guy Lonsdale befiirwortet
HPC in kleinen und mittleren Unternehmen (KMU) und
erklart, wie FFplus, die aktuelle Férderphase der Fortis-
simo-Reihe, die Entwicklung von KI-Anwendungen in
europdischen KMU und Start-ups unterstiitzt.

Seit seiner Grindung unterstitzt das HLRS die Indus-
trie mit HPC-Leistung. Mit mehr als 70 Industriekunden
stellen wir weiterhin Infrastrukturen fir Unternehmen
bereit. Ein Highlight in diesem Jahr war die Unterzeich-
nung einer formellen Partnerschaft mit TRUMPF, einem
weltweit fihrenden Unternehmen fiir hochprazise La-
sertechnologien in der Fertigung. In Zusammenarbeit
mit dem Media Solution Center Baden-Wiirttemberg
wandte sich auch MACK Research (eine Ausgriindung
des Betreibers des Europa-Parks) an das HLRS, um sei-
ne Expertise und Technologien fiir Visualisierung und
Simulation zu nutzen. In diesem Bericht kénnen Sie
auch erfahren, wie das Dresdner KMU hydrograv GmbH
mithilfe des HLRS strémungstechnische Simulationen
fur die Wasserwirtschaft umsetzt. Hydrograv ist ein
gutes Beispiel dafir, wie HPC die Nachhaltigkeit in
Stadten und Gemeinden verbessern kann.

Als 6ffentlich geférdertes Hochstleistungsrechenzent-
rum evaluiert das HLRS verstéarkt, an welchen Stellen
offentliche Einrichtungen von HPC-Anwendungen pro-
fitieren kdnnen. Im Juni organisierten wir eine Konfe-
renz in Berlin, auf der wir die Ergebnisse unseres Pro-
jekts CIRCE vorstellten. Dieses befasste sich damit, wie
Simulationen Naturkatastrophen wie Uberschwem-
mungen oder Waldbrande verhindern oder bewéltigen
kénnen. Im Jahr 2024 begann auf3erdem unsere Zu-
sammenarbeit mit dem Landkreis Ludwigsburg, bei der
ein digitaler Zwilling der Neckarterrassen die Pla-
nungs- und Naturschutzbemihungen unterstitzen
wird. Erfreulich war auch die rege Teilnahme an unserer
Veranstaltung ,.Science Goes Society* in Sersheim, bei
der Vertreter:innen aus Kommunen der Region Strate-
gien fir den Umgang mit dem Klimawandel auf lokaler
Ebene diskutierten.
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with HLRS’s longtime partner Guy Lonsdale of scapos
AG. An enthusiastic advocate for HPC in small and me-
dium-sized enterprises (SMEs), Guy explains how the
latest iteration of the successful Fortissimo projects,
called FFplus, is supporting the development of Al ap-
plications in European SMEs and startups.

Since its founding, supporting the use of HPC in indus-
try has been one of HLRS’s key missions, and with more
than 70 industrial clients we continue to provide critical
infrastructure for companies large and small. This year
we were particularly pleased to sign a formal partner-
ship with TRUMPF, a global leader in high-precision la-
ser technologies for manufacturing. In collaboration
with the Media Solution Center Baden-Wurttemberg,
MACK Research (a spinoff of the company that runs the
Europa Park amusement park) also turned to HLRS for
its expertise and technologies for visualization and
simulation. In this Annual Report you can read about
Dresden-based SME hydrograv GmbH, which has been
using HLRS’s supercomputer for computational fluid
dynamics simulations of water treatment facilities. Hy-
drograv’s approach is a perfect example of how HPC
can improve sustainability — both environmental and
economic —in cities and communities.

As a publicly funded HPC center, HLRS intensified its
efforts to explore how public sector agencies could
benefit from new applications of HPC. In June we orga-
nized a conference in Berlin that presented the findings
of our project CIRCE, focusing on how simulation could
help prevent and manage crisis situations like floods or
wildfires. In 2024 we also began a collaboration with
the district of Ludwigsburg in which a digital twin of our
region’s beloved wine-producing landscape along the
Neckar River will support planning and conservation
efforts. We were also pleased with the enthusiastic
turnout for our “Science Goes Society” event in Sers-
heim, in which community representatives from across
the region discussed strategies for addressing climate
change at the local level.

With all of these exciting new developments, one also
can’t overlook HLRS’s primary role of providing state-
of-the-art computational infrastructure for cutting

Bei all diesen Neuigkeiten geht der zentrale Auftrag des
HLRS dennoch nicht unter, ndmlich die Bereitstellung
einer hochmodernen Recheninfrastruktur fir die Spit-
zenforschung. Wie die Liste wissenschaftlicher Verof-
fentlichungen in diesem Jahresbericht zeigt, unterstut-
zen wir weiterhin Forschung in einem breiten Spektrum
von wissenschaftlichen Disziplinen. AuBerdem berich-
ten wir ausfihrlicher iber zwei sehr unterschiedliche
Anwendungen von HPC: die Entwicklung eines neuarti-
gen Hubschraubers von Airbus und die Identifizierung
von Wirkstoffzielen fur personalisierte Krebstherapien.

In einer Zeit, in der provinzieller Nationalismus weltweit
auf dem Vormarsch zu sein scheint, engagiert sich das
HLRS weiterhin fir die internationale Zusammenarbeit.
Wir freuen uns tber die Teilnahme am HANAMI-Projekt,
einer EU-Initiative zur Férderung der Zusammenarbeit
zwischen Europa und Japan, und haben neue Absichts-
erklarungen mit der Technischen Universitat Tallinn
(Estland) sowie dem Kumoh National Institute of Tech-
nology (Stdkorea) unterzeichnet.

Wahrend ich diese Zeilen im Frihjahr 2025 schreibe,
ist das HLRS-Geb&ude von einem Geriist umgeben, um
die Installation von Solarzellen auf dem Dach vorzube-
reiten. Auperdem haben die Aushubarbeiten fir den
Bau von HLRS Il begonnen, einem neuen Gebaude und
Zuhause fur unseren kommenden Supercomputer Her-
der. Obwohl uns ein lautes und staubiges Jahr bevor-
steht, freuen wir uns, dass das HLRS weiterwdachst und
wertvolle Aktivitdten in Wissenschaft, Industrie und im
6ffentlichen Sektor erméglicht.

Im Namen des HLRS danke ich unseren Geldgebern,
Partnern und Nutzern fir ihre kontinuierliche Unter-
stitzung. Das Hochstleistungsrechnen entwickelt sich
standig weiter, und wir sind dankbar dafr, diesen Weg
gemeinsam zu gehen.

Mit freundlichen Grifen

A Al

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

edge scientific research. As the publications list in this
Annual Report shows, we continue to support impactful
research across a wide range of scientific disciplines.
We also report in more depth on two very different ap-
plications of HPC: engineering a novel helicopter being
developed by Airbus, and identifying potential drug tar-
gets for personalized cancer therapies.

At a time when provincial nationalism seems to be on
the rise globally, HLRS remains committed to interna-
tional cooperation. We were glad to join the new
HANAMI project, an EU initiative to promote scientific
collaboration between Europe and Japan, and signed
new memoranda of understanding with Tallinn Univer-
sity of Technology (Estonia) and Kumoh National Insti-
tute of Technology (South Korea).

As | write this in the spring of 2025, the HLRS building
is currently surrounded in scaffolding in preparation for
the installation of solar panels on our roof. Excavation
has also begun in preparation for the construction of
HLRS Ill, a new building and power plant for our
next-generation supercomputer, Herder. Although we
are in for a sometimes noisy and dusty year, we are ex-
cited that HLRS continues to thrive and grow, enabling
numerous valuable activities in science, industry, and
in the public sector.

On behalf of all of HLRS’s dedicated staff, | thank our
funders, partners, and user community for your contin-
ued support, creativity, and collaboration. As the field
of high-performance computing continues to evolve,
we remain grateful for the chance to share in this fas-
cinating journey with you.

With best regards,

Prof. Dr.-Ing. Dr. h.c. Prof. E.h. Michael M. Resch
Director, HLRS
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Die Zukunft der
Kl mitgestalten

Neue Kapazitaten fur kunstliche

Intelligenz

Neue Rechensysteme, strategische Partnerschaften und die erste ,,Al Factory*
Deutschlands: Das HLRS erweitert seinen traditionellen Schwerpunkt auf

Simulation um weitere Felder und baut leistungsstarke Kl-Lésungen fiir Forschung

und Industrie auf.

Am Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS)
befindet sich seit Jahrzehnten eine der leistungsfa-
higsten Infrastrukturen fir rechnergestiitzte Simulatio-
nen in Europa. In so unterschiedlichen Bereichen wie
Aerodynamik, Verbrennung, Molekulardynamik sowie
Klima und Wetter haben die Supercomputer des HLRS
bislang grof3 angelegte, hochauflésende, wirklichkeits-
getreue Simulationen mit numerischen Methoden er-
maglicht. Diese Methoden sind sowohl fiir die Wissen-
schaft als auch fur das industrielle Ingenieurwesen
nach wie vor unverzichtbar. Deswegen ist die Unter-
stitzung solcher traditionellen HPC-Anwendungen
weiterhin ein zentraler Auftrag des HLRS. Gleichzeitig
verandert sich die europdische Supercomputing-Welt
- sie befindet sich in einer Ubergangsphase, mit der
zunehmende Anforderungen an moderne Héchstleis-
tungsrechenzentren einhergehen.

Eine wichtige Triebkraft fir diesen Wandel ist das Auf-
kommen der kiinstlichen Intelligenz (KI). Seit das Un-
ternehmen OpenAl im November 2022 das grofe
Sprachmodell ChatGPT verdéffentlichte, hat sich der
globale Wettbewerb um die Nutzung von Kl dramatisch
beschleunigt. Auch wenn die Auswirkungen der Kl noch
nicht genau abzusehen sind, ist schon jetzt ein neuer
Reifegrad des Feldes erkennbar und Wissenschaft so-
wie Wirtschaft befinden sich im Wettlauf um die Nut-
zung der neuen Mdglichkeiten. Umfangreiche Investi-
tionen in die Infrastruktur fir das Training neuronaler
Netze in den Vereinigten Staaten, China und dariber
hinaus sind Zeichen fiir das Potenzial der KI. Aktuell
wird von drastischen Auswirkungen auf allen Ebenen
der Gesellschaft ausgegangen.

Das HLRS steigert seine KI-Fahigkeiten

Die Entwicklung fortschrittlicher KI-Anwendungen er-
fordert geeignete Rechnersysteme. So betreibt das
HLRS seit einigen Jahren eine KlI-fahige Infrastruktur
und schult sein Team zu kinstlicher Intelligenz. Im Jahr
2020 setzte das Zentrum erstmals ein Cray CS-Storm-
System ein, das auf maschinelles Lernen fir Big Data
ausgelegt ist. Im Jahr 2021 wurde der Supercomputer
Hawk um eine GPU-Einheit erweitert, die KI, H6chst-
leistungsdatenanalyse und konvergierte Rechenansat-
ze unterstiitzt, die Simulation und Kl kombinieren. Ers-
te Anwender:innen testeten diese neuen Systeme und
entwickelten Modelle zur Vorhersage physikalischer
Eigenschaften von Metalllegierungen, nutzten Kl zur
Beschleunigung rechenintensiver Strémungssimulati-
onen und erstellten sogar KI-generierte Kunstwerke.

Im Jahr 2024 hat das HLRS weitere Schritte in Rich-
tung KI-Zukunft unternommen: Grundsatzlich steht
der neue Supercomputer Hunter fiir einen Wechsel in
der Computerarchitektur, mit der das Zentrum KI-An-
wendungen verbessern wird (siehe Seite 29 ). Daruber
hinaus ist das Zentrum Koordinator des neuen Projekt-
konsortiums HammerHAI, das im Auftrag der EuroHPC
Joint Undertaking (EuroHPC JU) Deutschlands erste
Al Factory* aufbauen wird. Ein Teil dieser Al Factory ist
ein Kl-optimierter Supercomputer, der am HLRS ste-
hen wird (siehe Seite 11). Im Jahr 2024 unterzeichnete
das HLRS auf3erdem Kollaborationsvereinbarungen mit
kleinen und mittelstdndischen Unternehmen (KMU) im
Stdwesten Deutschlands zur Nutzung seiner KI-Sys-
teme. Zu den ersten Nutzern gehért das Stuttgarter
KI-Beratungsunternehmen Seedbox.ai, das bereits vor
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der offiziellen Inbetriebnahme grofe Sprachmodelle
auf Hunter trainierte (siehe Seite 14). Schlieflich koor-
diniert das HLRS das neuste Projekt der erfolgreichen
Fortissimo-Reihe mit dem Namen FFplus. Das Projekt
fordert seit 2024 Innovationsstudien, in denen KMU Kl -

Anwendungen auf Supercomputern skalieren, um ihre

Geschaftsziele zu erreichen (siehe Seite 16). Dank die-
ser und weiterer Entwicklungen hielt Kl im Jahr 2024
in gropem Stil Einzug am HLRS.

Turoffner fir neue Nutzer:innen

Die kiirzliche Installation von Hunter markiert den Be-
ginn eines entscheidenden technischen Wandels fur
das HLRS. Das Zentrum hat sich von einem hauptséach-
lich CPU-basierten System hin zu einer Plattform mit
beschleunigten Recheneinheiten (APUs) - die CPUs
und GPU-Beschleuniger auf einem einzigen Chip kom-
binieren - bewegt. Dank dieser Verdnderung lasst sich
die Leistung herkdmmlicher Simulationscodes steigern
und auch Kl-bezogene Anwendungen wie das Trainie-
ren grof3er Sprachmodelle und Hochstleistungsdaten-
analysen kdnnen besser unterstitzt werden. Hunter
bietet eine hochmoderne Infrastruktur fir neuartige
konvergente Workflows, die Simulation und KI mitein-
ander kombinieren: Erste Forschungsarbeiten haben
gezeigt, dass Kl das Potenzial hat, traditionelle Simula-
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tionsablaufe zu beschleunigen, indem sie zeitaufwan-
dige Komponenten von Algorithmen Ubernimmt.
Gleichzeitig kdnnte Simulation genutzt werden, umrie-
sige synthetische Datensatze zu erzeugen, die zum
Trainieren von KI-Modellen benétigt werden. Letztend-
lich kénnte dies zu Ersatzmodellen traditioneller Simu-
lationsmethoden fiihren, die eine vergleichbare Genau-
igkeit viel schneller erreichen.

Nicht nur traditionelle HPC-Nutzer:innen werden von
diesen Fahigkeiten profitieren. Dank der Architektur
von Hunter kann das HLRS potenziell auch neue Nut-
zergruppen unterstitzen. In der Vergangenheit hat sich
das HLRS in erster Linie auf rechnergestutzte For-
schung und angewandte Wissenschaft konzentriert. Mit
der zunehmenden Verbreitung von Kl in der Industrie
und in Behérden kénnte die Infrastruktur des Zentrums
jedoch eine attraktive Option fiir neue Bereiche sein,
die an einer Ausweitung ihrer KI- und Data-Science-
Anwendungen interessiert sind, z.B. im Finanzwesen,
in der Rechtswissenschaft oder in der Stadtplanung
und -verwaltung.

Im folgenden Sonderteil beleuchten wir die aktuellen
Entwicklungen am HLRS auf seinem Weg in der sich
wandelnden Landschaft des Hochstleistungsrechnens.

HLRS koordiniert HammerHAI,
Deutschlands erste ,,Al Factory*

Als Teil einer Initiative der Europaischen Union zur Steigerung der Fahigkeiten und des

Einsatzes von kiinstlicher Intelligenz wird das HLRS einen neuen Kl-optimierten Supercom-

puter betreiben und Lésungen entwickeln, um KI fir Industrie und Wissenschaft leichter

zuganglich und sicherer zu machen.

Derzeit sehen sich Forschende und Unternehmen euro-
paweit mit einer Reihe von Hiirden konfrontiert, die die
Einfihrung von Kl-Technologien bisher eingeschrénkt
haben. Dazu gehéren die unerschwinglichen Kosten fir
die Installation eigener KI-Computing-Hardware, der
Mangel an Kl-Fachwissen sowie Datensicherheitsbe-
denken, die sich aus der derzeitigen Abhangigkeit Eu-
ropas von Offshore-Cloud-KI-Dienstleistern ergeben.

Fir 2024 kindigte die EuroHPC Joint Undertaking
(EuroHPC JU) eine grof3e Forderinitiative an, die sich
dieser Herausforderungen annehmen soll. Die soge-
nannten , Al Factories* werden ein starkes europawei-
tes Netzwerk von Kl-Infrastruktur und Fachwissen auf-
bauen.

HammerHAI (Hybrid and Advanced Machine Learning
Platform for Manufacturing, Engineering, and Re-
search) ist eine von sieben europaischen Al Factories,
die im Dezember 2024 angekiindigt wurden. Das Kon-
sortium wird vom HLRS koordiniert und die Gesell-
schaft fir wissenschaftliche Datenverarbeitung mbH
Gottingen, das Karlsruher Institut fir Technologie, das
Leibniz-Rechenzentrum (LRZ) und SICOS BW sind als
Partner daran beteiligt.

HammerHAI war die erste deutsche Al Factory aus der
ersten Férderungsrunde der EuroHPC JU. Weitere
sechs Al Factories wurden im Marz 2025 angekindigt,
darunter die JUPITER Al Factory (JAIF) unter der Lei-
tung des Forschungszentrums Jilich.

Kl-Infrastruktur fir Industrie und Forschung

Fur Start-ups, KMU, Grof3unternehmen und wissen-
schaftliche Einrichtungen, die leistungsstarke Rechen-
kapazitaten bendtigen, wird HammerHAI die Hirden
abbauen, die bei der Entwicklung und dem Einsatz Kl-
gestitzter Lésungen allzu oft im Weg stehen. Hammer-
HAI wird Innovationen beschleunigen, indem es mo-
dernste Supercomputing-Infrastruktur und Fachwissen
bietet, die Aus- und Weiterbildung von Kl-fahigen
Arbeitskraften unterstutzt und ein robustes sowie
sicheres Okosystem fiir Kl in Deutschland und Europa
fordert.

Im ersten Jahr wird HammerHAI einen neuen, grof3en
Kl-optimierten Supercomputer beschaffen, den das
HLRS im Auftrag der EuroHPC JU und der Projekttrager
betreiben wird. Basierend auf beschleunigten Rechen-
knoten wird das System auf die Rechenanforderungen
typischer Kl-Workloads in der Industrie zugeschnitten
sein, einschlieflich des Trainings und der Nutzung maf}-
geschneiderter grof3er Sprachmodelle, Deep Learning
und komplexer Datenanalyse.

Innerhalb der deutschen HPC-Landschaft verfolgt das
Gauss Centre for Supercomputing (GCS) mit seinen
Mitgliedern (HLRS, LRZ und Jilich Supercomputing
Centre) einen koordinierten Ansatz, um die KI-Bedurf-
nisse Europas zu unterstiitzen. HammerHAI und JAIF
werden sich gegenseitig erganzen: HammerHAI baut
auf dem Fokus des HLRS auf Industrie, Ingenieurwesen
und globalen Herausforderungen auf. Das System und
die Dienstleistungen von HammerHAI werden insbe-
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sondere auf die Bedirfnisse der Fertigungsindustrie,

der Automobil- und Mobilitdtsbranche, von Start-ups
und KMUs in allen Sektoren sowie auf die Wissenschaft
zugeschnitten sein. Der Schwerpunkt von JAIF liegt auf
dem Gesundheitswesen, Energie, Klimawandel und
Umwelt, Bildung, Medien und Kultur, 6ffentlicher Sek-
tor, Finanzen und Versicherungen.

,Die Schaffung einer robusten, nativen Infrastruktur fur
kiinstliche Intelligenz wurde von der europaischen und
der deutschen Regierung als hohe Prioritat eingestuft.
HammerHAI wird schnell helfen, diesen Bedarf zu de-
cken“, sagte Prof. Dr. Michael Resch, Direktor des HLRS.
,Gleichzeitig wird das Projekt eine wichtige Rolle bei der
Umsetzung der Entwicklungsstrategie des HLRS und
des Gauss Centre for Supercomputing spielen, da wir
uns weiterentwickeln, um die sich verandernde Land-
schaft des Hochstleistungsrechnens zu unterstitzen.*

Barrieren fiir Kl verringern

Mit ,,Cloud-ahnlichen® Funktionen erleichtert das Ham-
merHAI-System den Nutzer:innen die Migration und
den bedarfsgerechten Betrieb bestehender Anwendun-
gen auf dem Kl-optimierten System. Daruber hinaus
wird das Serviceangebot von HammerHAI Nutzer:innen
bei der Integration von Lésungen fir den gesamten Kl-
Lebenszyklus unterstitzen. Die Al Factory wird einen
,Concierge“-Service anbieten, bei dem Nutzer:innen
von der ersten Anfrage bis zum Einsatz der Losung
durchgéngig personlich betreut werden. Das Hammer-
HAI Support Team wird technisch unterstiitzen sowie
dabei helfen, die relevantesten KI-Anwendungen zu
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identifizieren, Kosten abzuschatzen und die Skalierung
zu optimieren. Dariiber hinaus bietet die Al Factory vor-
trainierte Modelle und Container-Vorlagen, die Anwen-
der:innen einen schnellen Einstieg ermdéglichen, sowie
Tools fur die Zusammenarbeit, die es Teams ermagli-
chen, Datensatze, Software und vorgefertigte Modelle
gemeinsam zu nutzen und dabei eine strenge Data Go-
vernance einzuhalten.

Um die Zahl der KIl-Expert:innen zu erhéhen, wird
HammerHAI Weiterbildungskurse anbieten, unter an-
derem Workshops und Schulungen, Echtzeitexperi-
mente sowie Hochschul- und Fortbildungsprogramme.

HammerHAI wird eine sichere, in Deutschland ansassi-
ge Plattform und einen Datenspeicher bereitstellen.
Der Zugriff auf die entstehenden KI-Modelle, die ihnen
zugrundeliegenden Daten und die Nutzer-Schnittstel-
len werden nach den Grundséatzen des KI-Gesetzes der
Europdischen Union von 2023 streng kontrolliert. Dies
wird es europdischen Forschenden und Unternehmen
erleichtern, die Compliance-Anforderungen hinsicht-
lich der Datensicherheit und der ethischen Nutzung
von Kl einzuhalten.

Das Projektbudget von rund 85 Millionen Euro wird von
der EuroHPC JU, dem Bundesministerium fir For-
schung, Technologie und Raumfahrt, dem Ministerium
far Wissenschaft, Forschung und Kunst Baden-Wirt-
temberg, dem Bayerischen Staatsministerium fir Wis-
senschaft und Kunst und dem Niedersachsischen
Ministerium fir Wissenschaft und Kultur kofinanziert.

Anwendungen von KI fur Technik

und Fertigung

Am HLRS wird erforscht, wie sich mithilfe von kiinstlicher Intelligenz
schnellere Antworten auf komplexe technische Probleme liefern lassen.

Rechenkosten von Stromungssimulationen
senken

Forschende am Institut fiir Aerodynamik und Gasdyna-
mik der Universitat Stuttgart haben untersucht, wie
hochauflésende Strémungssimulationen dank Kl zu-
ganglicher werden kénnten. Ein Framework namens
Relexi kombiniert FLEXI, einen Solver fir numerische
Strémungsmechanik, mit Tensorflow, einem der belieb-
testen Pakete fir maschinelles Lernen. Die Simulati-
onsdaten von FLEXI werden in einen Reinforcement-
Learning-Algorithmus eingespeist und dienen als Trai-
ningsdaten fir die Parameteroptimierung in einem
Turbulenzmodell. Das Turbulenzmodell sagt dann die
Wirbelviskositat als Eingabedaten fir die grépere
FLEXI-Simulation voraus, die Daten fiir eine weitere
Trainingsrunde erzeugt. Nach mehreren Iterationen
konvergiert die Optimierung des Turbulenzmodells zu
einem Punkt, an dem die Simulation stabil und genau
bleibt.

Metalleigenschaften fiir die Blechumformung
leichter vorhersagen

Blechumformungsprozesse zur Herstellung von Pro-
dukten wie Autotlren erfordern ein tiefgehendes Ver-
standnis der Materialeigenschaften der verwendeten
Metalle. Normalerweise werden dazu Messungen an
Testmaterialien durchgefihrt, die verschiedenen Be-
lastungsbedingungen ausgesetzt sind, und anschlie-
end rechenintensive Simulationen durchgefihrt. Um
dies fir Ingenieur:innen ohne Zugang zu Supercompu-
tern praktikabler zu machen, haben Forschende des

Instituts fur Umformtechnik der Universitat Stuttgart
zusammen mit dem HLRS zwei Milliarden Simulationen
von Materialeigenschaften auf dem Supercomputer
Hawk des HLRS durchgefuhrt. Anhand der Ergebnisse
trainierten sie ein neuronales Netz, das basierend auf
experimentellen Messungen beliebiger Werkstoffe
schnell und genau die fiir Metallumformungsprozesse
relevanten Parameter vorhersagen kann. Die resultie-
rende Anwendung kénnte auf einem normalen Desk-
top-Computer ausgefuhrt werden.

Sicherer automatisieren

Festo, ein Unternehmen fir Industrieautomatisierung,
entwickelt mithilfe der Hochstleistungsrechenressour-
cen des HLRS eine sicherere und effizientere Mensch-
Roboter-Zusammenarbeit in Fertigungsprozessen. Die
Forschenden von Festo nutzen sowohl Eingabedaten
aus dem Forschungs- und Entwicklungslabor des
Unternehmens als auch Video- und Sensordaten von
Robotern aus realen Fertigungsumgebungen, um einen
Reinforcement-Learning-Algorithmus zu trainieren,
der gute Verhaltensweisen durch positives Feedback
reproduziert. Die daraus resultierenden Modelle kén-
nen etwa 80 Prozent der erforderlichen Leistung eines
Roboters erreichen und den Designer:innen von Auto-
maten Zeit ersparen. Diese Lésungen lassen sich an
spezifische Szenarien anpassen, wodurch Festo fir
seine Kunden komplexere Automatisierungsablaufe
entwickeln kann, die eine sichere Zusammenarbeit
zwischen Menschen und Robotern ermdéglichen.
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Kl ,,made in Germany* fur kleine und
mittelstandische Unternehmen

Das Stuttgarter KI-Entwicklungsunternehmen Seedbox.ai beschleunigt die Nutzung von

kiinstlicher Intelligenz in der europaischen Industrie mithilfe des Supercomputers des HLRS.

Im August 2024 besiegelte das HLRS eine Partner-
schaft mit Seedbox.ai, einem regionalen Startup, das
mafgeschneiderte Ki-Losungen fir kleine und mittel-
stdndische Unternehmen (KMU) in Deutschland entwi-
ckelt. Als Teil der Vereinbarung nutzt Seedbox.ai die
Hoéchstleistungsrechner des HLRS und arbeitet mit
dem Zentrum an der Planung eines Servicepakets, das
Unternehmen bei der Nutzung von Supercomputing-
Infrastrukturen fur kinstliche Intelligenz unterstitzt.

»In vielen Unternehmen ist kinstliche Intelligenz schon
heute ein Synonym fir ,Innovation‘ geworden®, sagte Kai
Kdlsch, Grinder und Geschéftsfihrer von Seedbox.ai.
,Durch den Einsatz von generativer Kl sind wir inzwi-
schen in der Lage, deutliche Effizienzen im Kernge-
schéft zu heben und zusatzliche, nachhaltige Einnah-
mequellen durch die Entwicklung neuer Geschaftsmo-
delle zu erschlieen. Mithilfe des HLRS und mit dem
Zugang zu dessen Supercomputing-Infrastruktur wer-
den wir Unternehmen in ganz Deutschland dabei unter-
stitzen, ihre Innovationsvorhaben effizient und sicher
auf das nachste Level zu bringen.

Seedbox.ai arbeitet schwerpunktmafig an der Be-
schleunigung der Einfihrung generativer kinstlicher
Intelligenz - einer Technologie, die seit dem Aufkom-
men grof3er Sprachmodelle (LLMs) wie ChatGPT ex-
plodiertist. In der Industrie lassen sich LLMs, beispiels-
weise zur Erstellung von Co-Piloten und Chatbots, zur
Dokumentenverarbeitung und -verwaltung, zur Ana-
lyse komplexer Datenquellen oder zur Erstellung
redaktioneller Inhalte verwenden. Solche Werkzeuge
kénnten auch den Zeitaufwand bei strukturierten, da-
tengetriebenen oder repetitiven Aufgaben deutlich
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reduzieren und gerade in Zeiten von Fachkrafteman-
gel, immense Effizienzgewinne realisieren. Noch rele-
vanter wird die Integration von Kl beim Einsatz in
bestehende und neue Systeme, wie beispielsweise
CRM- oder ERP-Schnittstellen, Wissensdatenbanken
oder als integraler Baustein neuer, innovativer
Softwareldsungen.

Im deutschen Mittelstand wachst das Interesse fir ge-
nerative Kl rasant, doch in der Umsetzung wird schon
bald mehr Tempo verlangt sein. Hierbei werden Lésun-
gen bendtigt, die Herausforderungen wie Datensicher-
heit, Datenhoheit, Performance und Kosteneffizienz
zuverldssig angehen. Die Zusammenarbeit zwischen
Seedbox.ai und dem HLRS zielt unter anderem darauf
ab, diese Herausforderungen zu I6sen und das volle
Potenzial von grof3en Sprachmodellen fir die deutsche
Industrie auszuschépfen.

Hunter unterstiitzt die Erstellung von grof3en
europdischen Sprachmodellen

Zwei weitere Faktoren schréanken derzeit den Fort-
schritt der Kl in Europa ein: Die am weitesten verbrei-
teten LLMs werden mit englischsprachigen Texten
trainiert und dessen Betreiber sind Nicht-EU Unter-
nehmen. In einem sprachlich so vielféltigen Gebilde wie
der EU wird es wichtig sein, LLMs zu entwickeln, die
Uber nationale Grenzen hinweg funktionieren kénnen.
Die Fahigkeit, lokale Infrastrukturen zu nutzen, um lo-
kale, kritische und geschitzte Daten auf sichere Weise
zu speichern und zu verarbeiten, ist sowohl aus
geschaftlicher als auch aus strategischer Sicht von
wesentlicher Bedeutung.

Noch bevor der neue Supercomputer Hunter des HLRS
in Betrieb genommen wurde (siehe Seite 29), testete
Seedbox.ai als erstes Unternehmen das System fir das
Training grofer Sprachmodelle in 24 europdischen
Sprachen. Es stellt diese Modelle auch anderen Entwi-
ckler:innen von Kl-Anwendungen auf Open-Source-
Basis zur Verfuigung.' Dies wird Kl-basierte Innovatio-
nen fordern - beispielsweise durch die beschleunigte
Implementierung mehrsprachiger autonomer Agenten
im Arbeitsalltag.

Im Gegensatz zu kommerziellen Anbietern hat die Nut-
zung von Kl-Supercomputing-Ressourcen an einem
deutschen, 6ffentlich geférderten HPC-Zentrum wie
dem HLRS fur Seedbox.ai und seine Kunden einige Vor-
teile. Dennis Dickmann, der sich seit 2008 intensiv mit
Kl beschaftigt und als Mitgriinder und CTO fir die Tech-
nologieentwicklung bei Seedbox.ai verantwortlich ist,
begrifte den Beginn der Partnerschaft mit dem HLRS:
»Eine so leistungsfahige, sichere und regionale Super-
computing-Infrastruktur ist eine einzigartige und tber-
aus wertvolle Ressource. In Zusammenarbeit mit dem
HLRS kénnen wir unseren Kunden dauerhaft die
Sicherheit ihrer Daten garantieren und ihnen die Kl-

1 Informationen Uber die mehrsprachigen grofen Sprachmo-
delle von Seedbox.ai finden Sie unter: www.kafkalm.com.

Technologien an die Hand geben, die es braucht, um
weiterhin innovativ und wettbewerbsfahig zu bleiben.”

Kl in der richtigen Gré3enordnung

Diese Kooperationsvereinbarung ist das erste Mal, dass
das HLRS eine Partnerschaft mit einem KI-Startup ein-
geht. Laut Dr. Bastian Koller, Geschaftsfiihrer des
HLRS, ist die Zusammenarbeit ein wichtiger Schritt in
der Strategie des Hdéchstleistungsrechenzentrums:
,Mit Seedbox.ai als strategischem Partner kénnen wir
nicht nur schon jetzt zeigen, was mit unserem aktuellen
System maglich ist, sondern auch, was mit unseren zu-
kinftigen Systemen Hunter und Herder moglich sein
wird. Auf diese Weise verlieren wir keine Zeit im Rennen
um die bestmdgliche Nutzung von KI fir Wissenschaft
und Industrie.*

In einer Zeit, in der grofe, internationale IT-Unterneh-
men enorme Investitionen in die Kl-Infrastruktur ange-
kiindigt haben, zeigt die Partnerschaft mit Seedbox.ai
auch, dass Uberdimensionierte Systeme fir viele
Anwendungen - insbesondere fur KMU - nicht nétig
sind. ,,Grof3e Rechenleistung ist sicherlich wichtig fur
Anwendungen der kinstlichen Intelligenz, wie z.B. das
Trainieren grofer Sprachmodelle von Grund auf*, so
Dennis Hoppe, Leiter der HLRS-Abteilung fir Conver-
ged Computing. ,,Fir viele typische Anwendungen in
Wissenschaft und Industrie kann man aber auch mit
weniger Rechenressourcen sehr interessante Ergebnis-
se erzielen. Viele Unternehmen konzentrieren sich auf
die Feinabstimmung bestehender, vorab trainierter
Modelle - ein Prozess, der eine viel kiirzere Trainings-
zeit erfordert und daher weniger Ressourcen benétigt.
Das HLRS wird der wachsenden Nutzer-Community
noch viele weitere Chancen eréffnen.
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Fortissimo im Wandel:
Ein Interview mit Guy Lonsdale

Seit mehr als zehn Jahren unterstiitzen die Projekte der
Fortissimo-Reihe europaweit kleine und mittelstdndische
Unternehmen (KMU), indem sie Geschéftsexperimente
mit Héchstleistungsrechnern (HPC) fordern. In diesen
Experimenten wird untersucht, inwieweit sich Herausfor-
derungen von Unternehmen mit HPC ldsen lassen. Das
HLRS ist seit Beginn der Reihe als Projektpartner beteiligt
und koordiniert nun die aktuelle Férderphase FFplus.

Eine weitere Schlisselrolle in der Fortissimo-Geschichte
spielt Dr. Guy Lonsdale, CEO der scapos AG, die auf die
Vermarktung von Softwareprodukten spezialisiert ist.
Lonsdale hat einen Hintergrund in numerischer Mathe-
matik und leitet sowohl in FFplus als auch in den Vorgén-
gerprojekten die offenen Ausschreibungen. Er ist ein gro-
Ber Befiirworter von HPC fir kleine und mittelstdndische
Unternehmen.

Der Beginn von FFplus im Jahr 2024 markierte ein neues
Kapitel in der Geschichte von Fortissimo, da KMU erstmals
Antrdge fir ,,Innovationsstudien® einreichen durften, die
sich auf die Entwicklung von Losungen fiir kiinstliche

Intelligenz (K1) mit Schwerpunkt auf generativer K| kon-
zentrieren. Auf die ersten beiden offenen Ausschreibun-
gen des Projekts bewarben sich nicht nur traditionelle
HPC-Nutzer:innen aus dem Maschinenbau und der Ferti-
gungsindustrie. Die Bewerbungen stammten unter ande-
rem aus dem Finanzwesen, der Medizinbranche oder dem
Journalismus. Wir haben mit Guy Lonsdale Gber die Ent-
wicklung und die Auswirkungen der Fortissimo-Projekte
gesprochen. In einem Interview ging es darum, wie kinst-
liche Intelligenz Héchstleistungsrechenzentren die Tiir zu
neuen Nutzergemeinschaften 6ffnet.

Wie hat Fortissimo angefangen und was war das
initiale Ziel der Projektreihe?

Kurz nach der Finanzkrise im Jahr 2008 erkannte die
Europdische Kommission den Bedarf an einem Férder-
programm fir die Industrie, vor allem die Fertigungs-
branche. In diesem Zuge wurde das Programm ,,Facto-
ries of the Future“ eingefiihrt. Damals erkannte man
auch, dass grofe Unternehmen, beispielsweise aus der
Automobil- und Luftfahrtindustrie, regelmapig Hochst-
leistungsrechner einsetzen, wdhrend KMU vor grof3en

Herausforderungen stehen und dies in der Regel nicht

tun. Die Kommission entwickelte daher ein Programm,
das sich speziell an produzierende KMU richtet und im
Mittelpunkt der ersten beiden Fortissimo-Projekte
stand.

Das Fortissimo-Konzept bestand darin, Experimente zu
unterstitzen, bei denen KMU HPC zur Bewaltigung
einer geschaftlichen Herausforderung einsetzen konn-
ten. Obwohl das Konzept einen Forschungsaspekt hat-
te, lag der Schwerpunkt vielmehr darin, die Vorteile des
Einsatzes von HPC in einem kommerziellen Kontext
aufzuzeigen. Die aktuellen Fortissimo-Projekte nutzen
sogenannte ,kaskadierende Férderungsmechanis-
men“, um die aus KMU bestehenden Konsortien finan-
ziell zu unterstitzen. Die EuroHPC Joint Undertaking
(EuroHPC JU) bezuschusst FFplus. Wir fliihren wett-
bewerbsorientierte offene Ausschreibungen durch, und
evaluieren sowie wahlen die besten Antrage mithilfe
externer Experten aus. Die Gewinnerunternehmen er-
halten Férdergelder und Unterstiitzung - FFplus stellt
jedoch keine Rechenressourcen bereit. Stattdessen
wird erwartet, dass die KMU lber das Zugangssystem
der EuroHPC JU Rechenzeit auf deren Hdéchstleis-
tungsrechnern beantragen.

Letztendlich haben die Projekte Auswirkungen auf die
Teilnehmenden und die daraus resultierenden Erfolgs-

Innerhalb eines von FF4EuroHPC
unterstutzten Experiments entwickelte
ein Team in Montenegro eine Lésung, die
Bilderkennung und kiinstliche Intelligenz
kombiniert, um kranke Hihner auf einer
Geflugelfarm zu identifizieren. Dank der
Ergebnisse kénnen Landwirte die Kosten
fur Arbeitskréfte sowie die Sterblich-
keitsrate von Hihnern senken und so
jahrlich Hunderttausende von Euro
einsparen. Bild verwendet unter
Genehmigung von FF4EuroHPC.

geschichten bieten Fortissimo Mdglichkeiten, das brei-
tere Okosystem potenzieller HPC-Nutzer:innen zu
erreichen. Wie ich kleinen Unternehmen immer sage:
Wenn ein dhnliches KMU HPC erfolgreich einsetzt,
kénnte es auch fir Sie nitzlich sein.

Haben Sie im Laufe der Geschichte von Fortissimo
festgestellt, dass KMU Hochstleistungsrechner nun
anders einsetzen?

Zu Beginn von Fortissimo wurde Hochstleistungsrech-
nen in der Fertigung hauptsachlich fir Modellierung
und Simulation eingesetzt - unter anderem in numeri-
scher Stromungsmechanik, Strukturmechanik und mo-
lekularer Modellierung. Im FF4EuroHPC-Projekt, das
FFplus unmittelbar vorausging, war es noch viel Model-
lierung und Simulation. Gleichzeitig gingen jedoch
auch Bewerbungen fir Projekte mit maschinellem Ler-
nen, kiinstlicher Intelligenz und Big-Data-Analysen ein.
Bei FF4EuroHPC lag der Schwerpunkt weiterhin auf der
Fertigung, doch haben wir in der zweiten Ausschrei-
bung umpriorisiert, um ein ausgewogenes Verhaltnis
zwischen der Fertigung und anderen Branchen zu er-
reichen.

Mit FFplus haben sich zwei wichtige Punkte geandert:
Zum einen haben wir jetzt zwei sehr unterschiedliche
Arten von Teilprojekten. Der erste Typ ist wie das klas-
sische Fortissimo, bei dem HPC-fremde KMU in einem
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Experiment HPC als Lésung ihrer geschéaftlichen He-
rausforderungen testen. Der andere Typ konzentriert
sich auf die Technologieentwicklung fur kinstliche
Intelligenz, insbesondere fir generative KI. Hierbei
werden beispielsweise Basismodelle oder grofle
Sprachmodelle (LLMs) entwickelt und abgestimmt. Die-
se Teilprojekte werden von Konsortien aus KMU mit
Vorkenntnissen zu Kl-basierten Geschaftsmodellen
umgesetzt, denen bislang der Zugang zu grof3en euro-
paischen HPC-Ressourcen fehlte, um die Ziele ihrer
LLMs zu erreichen. Bei der ersten offenen Ausschrei-
bung von FFplus im Jahr 2024 haben wir festgestellt,
dass sich auch KMU, die neu im Bereich HPC sind, sehr
oft auf KI konzentrieren. Die Mehrheit der Antrége be-
fasste sich mit Kl allein oder in Kombination mit digita-
len Zwillingen, die von Kl angetrieben werden und ma-
schinelles Lernen mit Simulation kombinieren.

Inwiefern haben sich wegen des Schwerpunkts auf
kinstlicher Intelligenz in FFplus andere Unterneh-
men fur eine Teilnahme beworben als friher?

Das Spannende an der kinstlichen Intelligenz ist, dass
sie Anwendungen ermdglicht, die fir viele industrielle
und wirtschaftliche Sektoren relevant sind. Bei unserer
ersten offenen Ausschreibung haben wir Antrage aus
einer grof3en Bandbreite von Branchen und aus diver-
sen europdischen Landern erhalten. Fir die Innovati-
onsstudien haben wir uns auf KMU mit einem bereits
bestehenden Kl-basierten Geschaftsmodell konzent-
riert. Aber insgesamt haben wir eine sehr bunte
Mischung: Einige der Unternehmen entwickeln zum
Beispiel medizinische Anwendungen, eine Reihe von
Unternehmen aus dem Finanzwesen und Umwelt-
bereich haben sich beworben. Wir haben auch Projekte
aus der Informations- und Kommunikationstechnik
sowie der Medienindustrie.

Einige Unternehmen verfiigen Giber KI-Know-how, ha-
ben aber noch nie HPC eingesetzt und erkennen, dass
sie mit dem Zugang zu Grofirechnern mehr erreichen
kénnen. Andere wiederum wagen sich nur zaghaft an
Kl heran. Sie haben gehort, dass Kl einen Einfluss ha-
ben kdénnte, und wissen, was sie tun wollen. Sie holen
sich Unterstutzung von Partnern, die sich ihre bisheri-
gen Aktivitaten ansehen und mégliche néchste Schrit-
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te vorschlagen. So beziehen sie beispielsweise maschi-
nelles Lerneninihren Modellierungs- und Simulations-
ansatz ein, um schnellere oder umfangreichere
Ergebnisse zu erzielen.

Sie haben erwédhnt, wie wichtig Erfolgsgeschichten
sind, um andere Unternehmen von den Stérken des
HPC zu tberzeugen. Welche Rolle spielt die Kommu-
nikation und Offentlichkeitsarbeit in den Fortissimo-
Projekten?

Eine tragende Rolle. Die nationalen Kompetenzzentren
(NCC) der vom HLRS koordinierten Projekte CASTIEL 2
und EuroCC 2 haben ebenfalls dazu beigetragen. In 33
europdischen Landern ist jedes NCC in der Regel in
einem Héchstleistungsrechenzentrum angesiedelt
und vermittelt HPC-Nutzern Ressourcen, die ihnen
helfen kénnen. Die NCCs sollen KMU in ihren Heimat-
landern erreichen und tragen dazu bei, viele der An-
tréage fur FFplus zu unterstitzen. Sie nehmen unter
anderem Broschiren zu den Erfolgsgeschichten oder
Fortissimo-Videos mit zu Unternehmen und sagen:
»Hey, schaut euch das an. Das ist relevant fur euer
Unternehmen.” Die Erfolgsgeschichten konzentrieren
sich zum Beispiel auf die Beschleunigung eines De-
sign- oder Geschaftsprozesses oder die Kosteneinspa-
rung mit der Aussicht auf Einstellung neuer Mitarbei-
tender oder Umsatzsteigerung. Dies sind fir KMU die
entscheidenden geschaftlichen Argumente fir den
Einsatz von HPC.

Hat sich durch den Einsatz von Kl und datengesteu-
erten Methoden etwas an den Bedrfnissen der
Fortissimo-Community verdndert - im Vergleich zu
friher, als der Fokus noch auf klassischen Simulatio-
nen lag?

Wenn KMU beispielsweise HPC fir Strémungssimula-
tionen verwenden, bendtigen sie Unterstiitzung beim
Wechsel zu einem grof3en Cluster oder einem Hdéchst-
leistungsrechner. Zu ihren Fragen gehéren: Wie ver-
wende ich dieses Remote-System? Wenn ich Software
remote ausfiihre, wie verwalte ich dann meine Jobs?
Welche Lizenzen sind bei der Verwendung kommerziel-
ler Software auf diese Weise relevant? In gewisser Wei-
se geht es hier mehr um IT-Systemmanagement als um
HPC. Dariber hinaus benétigen in Simulationen uner-

fahrene KMU jemanden mit HPC- und Software-Erfah-
rung, um ihre Designherausforderung zu verstehen

und sie an die Hand zu nehmen. In der Vergangenheit
bendtigten KMU nach Abschluss des Fortissimo-
Geschaftsexperiments haufig weiterhin Unterstitzung.

Mittlerweile sehen wir, dass die meisten KMU nicht viel
Hilfe brauchen. Einige KI-Unternehmen wissen genau,
was sie tun wollen, und brauchen nur Zugang zu gré-
f3eren Systemen und Unterstitzung bei der Suche nach
den erforderlichen Ressourcen. Dies ist teilweise die
Aufgabe von FFplus. Wir vermitteln den Kontakt zu den
richtigen Ansprechpartnern fir Beratung und Support.
Im Anschluss ist der Zugriff auf Daten fiir das Trainieren
der Software héufig eine Herausforderung.

Was ist fur Sie die wichtigste Errungenschaft von
Fortissimo?

Ich denke, dass wir mittlerweile sehr bekannt sind, nicht
nur auf der Ebene der Europaischen Kommission und
der EuroHPC Joint Undertaking, sondern auch in der
Nutzergemeinschaft. Die nationalen Kompetenzzent-
ren waren wegen des grof3en Mehrwerts sehr daran in-
teressiert, KMU in ihren Landern in das Programm ein-
zubeziehen. Die KMU, die sich bewerben, kennen die
maglichen Vorteile bereits. Als Ergebnis haben wir jetzt
eine grof3e Sammlung an Erfolgsgeschichten, die das
Potenzial fir einige Anwendungen aufzeigen. Der Fo-
kus liegt nun nicht mehr nur auf Crash-Simulationen,
Aerodynamik oder klassischer Grof3forschung wie Wet-
tervorhersagen. Um nur ein Beispiel zu nennen: Wir
hatten ein Projekt in Montenegro, bei dem kiinstliche
Intelligenz auf einem HPC-System eingesetzt wurde,
um den Gesundheitszustand der Hihner auf einer

Gefligelfarm zu beobachten. Auswirkungen auf die
breitere Gesellschaft aufzuzeigen und Anwendungen in
neuen Bereichen wie diesem zu erforschen, ist wahr-
scheinlich unser gréfter Erfolg.

Wie wird sich Fortissimo lhrer Meinung nach in den
kommenden Jahren entwickeln?

Die Gewinner-Teilprojekte der ersten offenen Aus-
schreibung von FFplus haben gerade erst begonnen -
wir haben diesmal zwei Tranchen von Ausschreibungen
vor uns, insgesamt also vier weitere Teilausschreibun-
gen. Derzeit gehen wir davon aus, dass sich der Ansatz
nicht wesentlich andern wird, aber gleichzeitig geht mit
dem zunehmenden Einsatz kinstlicher Intelligenz eine
rasante Weiterentwicklung des HPC einher. Auf der ver-
gangenen ETP4HPC-Konferenz hielt Dr. Franck Capel-
lo vom Argonne National Laboratory einen Vortrag, in
dem er erlauterte, wie sich grof3e Sprachmodelle in Zu-
kunft als Forschungsassistenten einsetzen lief3en. For-
schende waren demnach von der Datenanalyse befreit
und kénnten Hypothesen entwickeln sowie die Experi-
mente durchfiihren, die zur Uberpriifung dieser Hypo-
thesen erforderlich sind. Capello erlauterte auch die
Fahigkeiten der derzeitigen LLMs zur Lésung komple-
xer technischer Fragen, und das war ziemlich schockie-
rend. Sie verwenden LLMs, um Probleme zu I6sen, fiir
die nur ein Doktorand oder ein Postdoc mit Fachkennt-
nissen auf diesem Gebiet ihre Leistung hatte erbringen
kénnen. Einerseits kdnnte man meinen, dass wir noch
drei Jahre FFplus haben, bevor wir uns Gedanken tber
die Zukunft machen missen. Wenn ich jedoch Ge-
schichten wie diese hore, scheinen drei Jahre eine lan-
ge Zeit zu sein. Es kdnnte sich in der Zwischenzeit noch
einiges verandern.
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Der vom HLRS erstellte digitale
Zwilling der He Dreiht Windfarm
umfasst strukturelle Daten der
technischen Einrichtung, unter
anderem diese Plattform.

euigkeiten

HLRS schliept TISAX Level 3 Assessment fiir Informationssicherheit ab

Seit 2021 ist die Universitat Stuttgart als ibergeordnete Organisation des HLRS als

Teilnehmer an der Trusted Information Security Assessment Exchange (TISAX)

registriert. Im Jahr 2024 hat der Audit-Dienstleister TUV Nord CERT GmbH das
Informationssicherheitsmanagementsystem des HLRS nach dem TISAX-Prif- und
Austauschmechanismus neu bewertet, diesmal auf TISAX Level 3. Unter der Feder-

fihrung der ENX Association im Auftrag des Verbandes der Automobilindustrie

orientiert sich TISAX dabei stark an der internationalen Norm ISO 27001 fir Informa-
tionssicherheitsmanagementsysteme. Dariiber hinaus stellt TISAX weitere Mindest-
anforderungen, die befolgt werden mussen. TISAX Level 3 ist der umfassendste

Prifungsansatz innerhalb des Systems fir Informationssicherheit. Es gewahrleistet

die Einhaltung von Sicherheitsstandards, die fir den Umgang mit Daten mit ,,sehr @
hohem Schutzbedarf* geeignet sind. Das TISAX-Assessment-Ergebnis des HLRS ist
auf dem ENX-Portal unter der Scope-ID SP9M8V und der Assessment-ID ANCTTM
verfugbar. Das HLRS ist auch nach der Norm ISO 27001 fir Informationssicherheit
zertifiziert.

ENX ASSOCIATION

TRUMPF kooperiert mit dem HLRS

Das Hochtechnologieunternehmen TRUMPF unterzeichnete im Méarz 2024
eine Kooperationsvereinbarung mit dem HLRS. Ziel der Vereinbarung ist die
Bereitstellung umfangreicher Rechenkapazitaten fir Mitarbeitende von
TRUMPEF. ,Diese Kooperation zeigt, dass wir auch am Industriestandort
Deutschland ein leistungsfahiges digitales Okosystem besitzen. Unsere
Entwickler kdnnen mithilfe dieser GroBrechner Maschinenfunktionen schon
vor dem ersten Prototypenbau virtuell nachstellen und KI-Lésungen fir
unsere Anlagen schneller trainieren. Wir kommen dadurch nachhaltiger und
effizienter zu Innovationen®, sagte Berthold Schmidt, CTO von TRUMPF. Laut
Prof. Michael Resch, Direktor des HLRS, werden die Hochstleistungsrechner
des HLRS die Weiterentwicklung von Technologien bei TRUMPF unterstit-
zen: ,Wir sind stolz darauf, dass wir mit unserer Rechenleistung weiterhin zur
Starkung und Konkurrenzfahigkeit der Wirtschaftsregion Stuttgart beitragen
kénnen.” Fur einfachere Simulationen verfigt TRUMPF uber eigene leis-
tungsfahige Rechner. Komplexere Aufgaben mit hoherer Genauigkeit lassen
sich jedoch nur mit Supercomputern bearbeiten, wie sie am HLRS stehen.

Berthold Schmidt (Chief
Technology Officer, TRUMPF)
und Anna Steiger (Kanzlerin,
Universitat Stuttgart) unter-
schrieben die Kooperations-
vereinbarung im Hauptsitz von
TRUMPF in Ditzingen.

Ein Beispiel ist die Simulation von Quantencomputern, die so rechenintensiv
ist, dass diese kiinftig mithilfe der Rechenkapazitat des HLRS beschleunigt
werden soll. Auch KI-Modelle trainiert TRUMPF kiinftig auf den Supercompu-
tern des HLRS. TRUMPF bietet seinen Kunden bereits seit einigen Jahren
Werkzeugmaschinen an, die kinstliche Intelligenz nutzen, um schneller und
besser arbeiten zu kénnen. Kiinftig sollen weitere Lésungen das Angebot
erganzen.
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Gewinner der Golden Spike Awards 2024

Von 10. bis 11. Oktober 2024 trafen sich Nutzer:innen der Supercomputer des HLRS und des
Scientific Computing Center (SCC) am Karlsruher Institut fir Technologie (KIT) beim 27.
Results and Review Workshop. Zum ersten Mal fand das Treffen am KIT statt, wo das SCC als
Partner des HLRS HPC-Ressourcen fiir Forschende in Deutschland bereitstellt. In 21 Vortra-
gen und einer Postersitzung informierten sich die Teilnehmenden Uber Studien aus diversen
Forschungsbereichen. In den Vortragen wurden sowohl Anwendungen traditioneller Simula-
tionsmethoden mit HPC als auch Methoden des maschinellen Lernens und Strategien zur
Verbesserung der Energieeffizienz beschrieben. Der Vorsitzende des Lenkungsausschusses
des HLRS, Prof. Thomas Ludwig (Geschéaftsfihrer des Deutschen Klimarechenzentrums),
verkiindete die Gewinner der HLRS Golden Spike Awards 2024, die herausragende Leistun-
gen in der rechnergestitzten Forschung und der Nutzung von HPC auszeichnen. Stellvertre-
tend fur ihre jeweiligen Projekte gingen die Golden Spike Awards an Bjérn Klose (DLR) fir
»Numerical investigation of shock-boundary layer interaction on a highly-loaded transonic
compressor cascade to compare with experimental results®, Simon Homes (TU Berlin) fir
»Molecular simulations: A thermodynamic study of bulk and interface“ und Tim Niklas Uhl
(KIT) fur ,Scalable discrete algorithms for big data applications*.

HPC SPECTRA férdert die Entwicklung von Kompetenzen in Europa

Seit 2018 koordiniert die EuroHPC Joint Undertaking (EuroHPC JU) die Entwick-
lung eines wettbewerbsfahigen Okosystems fiir Hochstleistungsrechnen in
Europa. Die EuroHPC JU beschafft neue Supercomputer und stellt sicher, dass
die europaische Forschungsgemeinschaft iber das Wissen und die Fahigkeiten
verflgt, die fir die effektive Nutzung dieser leistungsstarken Ressourcen
notwendig sind. Im Jahr 2024 startete das von der EuroHPC JU geférderte
Projekt HPC SPECTRA, das diese Aufgabe angeht. HPC SPECTRA fordert die
Entwicklung von HPC-Fachwissen in Europa. Das Projektteam baut eine umfang-
reiche Online-Plattform mit Schulungsangeboten auf, die es Interessierten
erleichtert, ihren Bedirfnissen entsprechende Kurse zu finden. Als Koordinator
der EuroHPC JU-Projekte CASTIEL und CASTIEL 2 war das HLRS federfiihrend
bei der Entwicklung des HPC in Europe Portals (https://hpc-portal.eu/), einer

zentralen Online-Ressource fiir die Suche nach HPC-Ressourcen und Fachwissen.

Als Projektpartner in HPC SPECTRA hilft das Zentrum bei der Entwicklung eines
umfassenden Online-Gateways, das als Teil des Portals Ankiindigungen aller
HPC-Schulungsmdglichkeiten in Europa an einem Ort sammelt. HPC SPECTRA
koordiniert dariiber hinaus die International HPC Summer School (IHPCSS). Die
IHPCSS bringt HPC-Experten aus Europa, den USA, Kanada, Australien und
Japan zusammen, um sich mit wissenschaftlichen und technischen Fragen des
Hochstleistungsrechnens zu befassen.

Hyperion HPC User Forum am HLRS

SPECTRA

Das HPC User Forum wurde 1999 ins Leben gerufen, um die globale
High-Performance-Computing-Industrie zu férdern und Themen von

Neuer Kooperationsvertrag mit dem Kumoh National Institute of
Technology

Das HLRS hat eine neue Kollaborationsvereinbarung mit dem Kumoh National
Institute of Technology (KIT) unterzeichnet. Das in Gumi, der Wiege der sudko-
reanischen Elektronikindustrie, ansassige KIT ist eine ingenieurwissenschaftlich
ausgerichtete Universitat, die Fachkrafte fir die High-Tech-Industrie ausbildet.
Prof. Michael Resch, Direktor des HLRS, unterzeichnete den Kooperationsvertrag
zusammen mit dem KIT-Prasidenten Ho Sang Kwak wahrend eines Besuchs am
KIT im Februar 2024. Die neue Zusammenarbeit wird die Kommunikation und
den Austausch von Fachwissen zwischen Stuttgart und Gumi férdern. Schwer-
punktmapig soll der Zugang der Industrie zu HPC und dessen Nutzung verbes-
sert werden. ,,Das HLRS und KIT teilen die Vision, dass Hochstleistungsrechnen
Briicken zwischen universitarer Forschung und industrieller Entwicklung schla-
gen kann®, so Prof. Resch. Das HLRS kooperiert mit mehr als einem Dutzend
fihrender Zentren fiir rechnergestiitzte Forschung und Héchstleistungsrechnen
in Europa, Asien und Amerika.

HLRS JAHRESBERICHT 2024/25

gemeinsamem Interesse zu erdrtern. Es findet alle zwei Jahre statt und
dient der Vernetzung von Anwendern, Anbietern, Behérden und der
Industrie. Beim HPC User Forum im Oktober 2024 am HLRS erhielten um
die 70 Teilnehmer:innen Einblicke in die aktuellen Trends in den Berei-
chen HPC, kunstliche Intelligenz und Quantencomputing. Ein Industrie-
panel mit Vertretern von TRUMPF, dem National Center for Supercompu-
ting Applications, Seedbox.ai und SSC-Services bot Einblicke in die
Nutzung von HPC und Kl in der Industrie. Vertreter fihrender HPC-Zen-
tren, darunter das National Center for Atmospheric Research, die Univer-
sitat Bristol, das Argonne National Laboratory, das Europdische Zentrum
fur mittelfristige Wettervorhersage, die DiRAC High Performance Com-
puting Facility und die Universitat Innsbruck, informierten uber aktuelle
Entwicklungen im Bereich der HPC- und Kl-Infrastruktur sowie -Anwen-
dungen. Vertreter von Technologieanbietern wie Lenovo, QuEra, KAYTUS
und Hammerspace prasentierten dariber hinaus ihre Technologien und
Dienstleistungen.
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HLRS hebt auf der SC24 ab

»Fliegen* war das Motto des HLRS auf der SC24, der internationalen Supercomputing Conference in Atlanta,
Georgia. Das Highlight des HLRS-Stands auf der Ausstellung war ein Junkers A50-Flugzeug in Originalgrofe -
ein Blickfang, der viele Konferenzteilnehmer dorthin lockte. Dieser funktionsfahige Nachbau eines Flugzeug-
klassikers entstand in Zusammenarbeit mit Junkers Aircraft und der Kasaero GmbH, die bei der Optimierung
des Designs auf Visualisierungssysteme des HLRS zurickgriffen. Das HLRS trug auch zum SC24-Konferenzpro-
gramm bei, u.a. zu einer Veranstaltung des HANAMI-Projekts, einer Zusammenarbeit zwischen Europa und
Japan, im Kontext von Aus- und Weiterbildung innerhalb des EuroHPC-Okosystems und in einer Gesprachsrunde
Uber die Aktivitaten der Abteilung Philosophy of Computational Sciences am HLRS mit dem Schwerpunkt Kl
und Ethik in der Medizin. Dr. Theresa Pollinger, Absolventin der Universitat Stuttgart und Nutzerin des Super-
computers Hawk des HLRS, stellte ein Experiment vor, bei dem sie die Supercomputer des HLRS, des Leibniz-
Rechenzentrums und des Jilich Supercomputing Centre gleichzeitig fir eine einzige grof3 angelegte Simulation
aus der Fusionsforschung nutzte. Angesichts der steigenden Nachfrage nach Rechen-, Speicher- und Ablageka-
pazitaten in extremen Grid-basierten Simulationen zeigte diese Testfall eine Strategie, um sie mit einer viel
hoheren Auflésung auszuflhren, als es auf einem Supercomputer alleine moglich wére.

Modellierung fiir die Politik

Wenn politische Entscheidungstréager mit komplexen Fragen konfrontiert werden,
wenden sie sich haufig an Wissenschaftler:innen, um Informationen zusammenzu-
fassen, Analysen durchzufihren und Vorhersagen zu treffen. Das Zusammentreffen
dieser beiden Welten kann jedoch alles andere als einfach sein. Divergierende
Erwartungen, Motivationen, Werte und wissenschaftliche Kenntnisse zwischen
Wissenschaftler:innen und Entscheidungstrdgern konnen zu Missverstandnissen
fuhren, wahrend soziale, kulturelle, politische und praktische Erwdgungen die Ent-
wicklung, Interpretation und Verwendung von wissenschaftlichen Modellen beein-
flussen. Von 25. bis 27. November 2024 veranstaltete die Abteilung Philosophy of

Wahrend der Tagung diskutierten Philosoph:innen, Sozialwissenschaftler:innen,
Wissenschaftshistoriker:innen und Anwender:innen von Modellierungstechnologien
Uber die Praxis der Modellierung und deren Herausforderungen im Kontext von
Politik. Diese Veranstaltung der Konferenzreihe ,,The Science and Art of Simulation*
deckte Bereiche wie die 6ffentliche Gesundheit, Energiewende und Klimamodellie-
rung ab. In diesem Zusammenhang ging es darum, die Mdglichkeiten und Grenzen
der Simulation klarer zu definieren, das Vertrauen in Modelle bei politischen Ent-
scheidungstragern und in der Offentlichkeit zu starken sowie Empfehlungen zu einer
besseren Interaktion zwischen Simulationswissenschaftleriinnen und der Gesell-
schaft im Allgemeinen auszusprechen.
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Computational Sciences am HLRS die internationale ,,Modeling for Policy“-Konferenz.

HANAMI fordert die Zusammenarbeit zwischen Europa und Japan

Seit 2024 baut die HPC Alliance for Applications and Supercomputing
Innovation (HANAMI) eine strategische Zusammenarbeit zwischen Europa
und Japan auf, um den Einsatz von Simulationen in der Wissenschaft zu
fordern. Diese an der Agenda der EuroHPC Joint Undertaking orientierte
Initiative konzentriert sich auf die Portierung von bestehenden Codes und
die Prifung und Bewertung der Anwendungsleistung auf neuen Rechnerar-
chitekturen. Auperdem wird sie européischen Forschern den Zugang zu
fortschrittlichen japanischen Supercomputing-Ressourcen erleichtern und
im Gegenzug japanischen Partnern den Zugang zu EuroHPC-Systemen
ermoglichen. In HANAMI untersuchen européische und japanische Einrich-
tungen Synergien bei CPU-Architekturen und starken die Partnerschaft bei
der Entwicklung wissenschaftlicher Software. Im Fokus stehen wissenschaft-
liche Themen aus den Umweltwissenschaften, der Biomedizin und den
Materialwissenschaften. In dem Projekt werden auferdem jahrliche Sympo-
sien veranstaltet und eine digitale Roadmap entwickelt, die eine langfristige
wissenschaftliche und wirtschaftliche Zusammenarbeit zwischen Europa und
Japan ermdglichen wird. Unter der Leitung der franzésischen Kommission
fur alternative Energien und Atomenergie (CEA) sind an HANAMI 14 européi-
sche Organisationen beteiligt, die eng mit zehn japanischen Einrichtungen
zusammenarbeiten. Das HLRS unterstitzt in dem Projekt die Kommunika-
tion, Verbreitung und Verwertung von Ergebnissen.

8. iIHURT-Symposium

Am 3. Dezember 2024 veranstaltete das HLRS den achten Industrial HPC User Round Table
(iIHURT), ein jahrliches Treffen fir HPC-Anwender:innen aus grof3en und kleinen Unterneh-
men. Auf der von der SICOS BW organisierten Veranstaltung tauschten sich um die 40 Indus-
trievertreter:innen tber neue Technologien und ihre Herausforderungen aus. In einem der
Hauptvortrage beschrieb Gerd Bittner (Airbus Operation) die sich kommenden Herausforde-
rungen fir die Industrie, darunter die Zertifizierung von Anwendungen der kiinstlichen
Intelligenz in streng requlierten Branchen wie der Luft- und Raumfahrt, rechtliche Fragen im
Zusammenhang mit Dateneigentum und -verfugbarkeit, Einschrédnkungen beim Portieren
von Anwendungen auf verschiedene Hardwareplattformen, den Mangel an geschultem
Personal in HPC und die Nachhaltigkeit von Grofrechnern. Anwendervortrage von Maxmilian
Ehrle (MANN+HUMMEL), Pavel Apanasevich (hydrograv), und Erich Jehle-Graf (Mercedes-
Benz) zeigten auf, wie ihre Unternehmen HPC fiir die Entwicklung von Produkten und
Dienstleistungen einsetzen. Dr. Thomas Bénisch vom HLRS gab einen Uberblick iber den
Stand des Technologiemarktes fir HPC sowie iber die Trends, die die Branche in den
kommenden Jahren pragen werden. In einer abschlieBenden Diskussionsrunde besprachen
die Teilnehmer weitere kiinftige Herausforderungen, wie das Stagnieren der Leistungsver-
besserung von HPC-Systemen und die Einschrankungen, die sich aus den hohen Kosten fir
kommerzielle Software ergeben.
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HPC-AIl Konvergenz auf der AlSys 2024

Die Konvergenz von High-Performance Computing und kiinstlicher Intelligenz eréffnet
der Wissenschaft und Industrie neue Chancen. Das Potenzial dieser Konvergenz kann
jedoch nur mit KI-geeigneten HPC-Architekturen und Lésungen fur die Integration von
KI-Anwendungen und HPC-Workflows vollstdndig ausgeschopft werden. Dariber hinaus
mussen HPC- und KI-Expert:innen hierfur eng miteinander zusammenarbeiten und
gegenseitig Wissen vermitteln. Ein spezieller Track auf der First International Conference
on Al-Based Systems and Services (AISyS 2024), der von Prof. Michael Resch und
Dennis Hoppe vom HLRS organisiert wurde, war ein Schritt in diese Richtung. Auf der
Konferenz in Venedig wurde untersucht, wie sich die HPC-Systemleistung und -effizienz
mittels Kl verbessern lasst, und wie Kl die immensen Rechenkapazitaten von HPC
nutzen kann, um zunehmend komplexe Modellierungs- und Simulationsaufgaben zu

bewaltigen. In einem weiteren Beitrag des HLRS préasentierte Rishabh Saxena ein Paper,
das Cybersecurity-Probleme beim Einsatz von KI-Anwendungen auf HPC-Systemen
Hoéchstleistungsrechnen fiir die Freizeitparkbranche

MACK One hat sich von einer hausinternen Agentur im Europa-Park zu einem internationa-
len Entwickler und Berater von innovativen Freizeitparks, medienbasierter Unterhaltung und
Medieninhalten weiterentwickelt. Im Juli 2024 verkiindete das Unternehmen eine neue
Partnerschaft mit dem Media Solution Center Baden-Wirttemberg (MSC), an der auch die
Mitglieder des MSC, das HLRS und die Hochschule der Medien, beteiligt sind. Die neue
Initiative ,MACK Research® geht Giber die bisherigen Aktivitaten der Mack-Gruppe hinaus. In

zusammenfasst. Die in Zusammenarbeit mit anderen Forschenden des HLRS verfasste
Arbeit wurde auf der Konferenz mit einem ,,Best Paper Award“ ausgezeichnet.
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HLRS und TalTech unterzeichnen neuen Kooperationsvertrag

Seit September 2024 kooperiert das HLRS formell mit der School of Information Tech-
nologies der Tallinn University of Technology (TalTech). Die in Tallinn, Estland, unter-
zeichnete Vereinbarung sieht vor, die komplementaren Starken der beiden Einrichtungen
in den Bereichen Hoch- und Hochstleistungsrechnen, Simulationsanwendungen fir die
Automobilforschung und die Industrie, globale Systemwissenschaften, Anwendungen fir
die Klimaforschung sowie Ausbildung auszubauen. Das Memorandum of Agreement wird
gemeinsame Aktivitaten erleichtern, unter anderem den Austausch von wissenschaftli-
chem Personal, gemeinsame Forschungsprojekte, professionelle Services und Weiter-
bildungsprogramme, Technologietransfer sowie die Zusammenarbeit mit der Industrie.
Das HLRS und TalTech haben auch vorlaufige wissenschaftliche Bereiche fir die Zusam-
menarbeit identifiziert, unter anderem die Entwicklung numerischer Algorithmen fir
technische Anwendungen, die Anwendung neuer Technologien fur die parallele
Programmierung und das Netzwerk-Computing in den Ingenieurwissenschaften und die
Nutzung immersiver Visualisierungstechnologien in der numerischen Simulation. Die
Vereinbarung wurde von Prof. Dr. Michael Resch, Direktor des HLRS, und Dr. Erik Puura,

Vice-Rector for Entrepreneurship an der TalTech, unterzeichnet.

interdisziplindren Teams werden modernste digitale Werkzeuge eingesetzt - darunter
Simulationen, kinstliche Intelligenz, Hochstleistungsdatenanalyse sowie Datenvisualisie-
rung in virtueller und erweiterter Realitat. Ziel ist es, innovative Loésungen fir die Herausfor-
derungen der Freizeitparkbranche zu entwickeln. Die Initiative ist als Forschungsprojekt
konzipiert, in dem die Beteiligten Erfahrungen sammeln und Prototypen entwickeln, die
spater marktreif werden sollen. Matthias Hauser, Geschaftsfiihrer des MSC, sieht in MACK
Research grofies Potenzial: ,,Der Europa-Park und MACK One sind weltweit fihrend in den
Bereichen Freizeitpark und Entertainment. Der Wissenstransfer und der Zugang zu Rechen-
leistung, den sie durch die Grindung von MACK Research erhalten, wird zu spannenden
Entdeckungen fiihren, von denen letztlich die gesamte Branche profitieren konnte.*
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Hunter geht am HLRS in Betrieb

Hunter verbindet héhere Leistung mit mehr Energieeffizienz und bietet eine
leistungsfahigere, hochmoderne Infrastruktur fiir Simulationen, kiinstliche

Intelligenz und konvergiertes Rechnen.

Anfang Oktober 2024 schauten Passanten am HLRS
zu, wie ein Gabelstapler schwere Kisten durch ein Fens-
ter des Hauptgebdaudes in der Nobelstraf3e hob. In den
Kisten befanden sich die Bestandteile von Hunter,
Stuttgarts neuem und leistungsstarksten Supercom-
puter.

Das von Hewlett Packard Enterprise (HPE) entwickelte
und hergestellte System Hunter bietet eine erstklassi-
ge Infrastruktur fir grof3 angelegte Simulationen,
kinstliche Intelligenz und Datenanalyse fiir Wissen-
schaft, Wirtschaft und den 6ffentlichen Sektor. Mit ei-
ner theoretischen Spitzenleistung von 48,1 Petaflops
(48,1 Billiarden Gleitkommaoperationen pro Sekunde)
ist Hunter fast doppelt so schnell wie sein Vorganger
Hawk. Gleichzeitig verbraucht er dank der Verwendung
von Prozessoren der ndchsten Generation bei Spitzen-
leistung 80 Prozent weniger Energie als der vorherige
Supercomputer.

Hunter basiert auf der gleichen HPE Cray Supercom-
puting EX4000-Architektur, die in den drei weltweit ve-
rifizierten Exascale-Systemen zum Einsatz kommt.
Hunter stellt einen wichtigen Technologiewechsel am
HLRS dar und markiert den Beginn eines neuen Kapi-
tels in der Geschichte des Supercomputing in Stuttgart.
Wahrend in friiheren Systemen fir eine hohe Leistung
viele CPUs eingesetzt wurden, basiert der Supercom-
puter auf der AMD Instinct MI300OA Accelerated

Unter den Gasten bei der Einweihung Hunters waren (v.L.n.r.):
Berthold Schmidt (TRUMPF), Michael Resch (HLRS), Peter
Middendorf (Universitat Stuttgart), Matthias Lederer (Porsche),
Petra Olschowski (Ministerin fir Wissenschaft, Forschung und
Kunst Baden-Wirttemberg), Tom Schneider (TRUMPF), Brad
McCredie (AMD), Anna Christmann (Mitglied des Deutschen
Bundestages ), Heiko Meyer (HPE), Trish Damkroger (HPE),
Marc Fischer (HPE) und Michael Rafii (BMBF).

Processing Unit (APU), die CPUs, GPU-Beschleuniger
und Speicher mit hoher Bandbreite in einem einzigen
Paket kombiniert.

Hunter wurde wirtschaftlich und 6kologisch nachhaltig
konzipiert. Das System nutzt die 100 Prozent lifterlose,
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direkte Flussigkeitskiihlung von HPE, die den Energie-
bedarf fir einen Supercomputer dieser Grof3e erheb-
lich reduziert. Darliber hinaus wird das System eine von

HPE in Zusammenarbeit mit dem HLRS entwickelte
Softwarefunktion zur dynamischen Leistungsbegren-
zung nutzen, um die Rechenproduktivitat und Energie-
effizienz zu maximieren. Diese Funktionalitat tber-
wacht kontinuierlich die laufenden Anwendungen,
optimiert die Energieverteilung an jede Anwendung auf
der Grundlage ihres individuellen Energiebedarfs und
stellt sicher, dass der Gesamtenergieverbrauch eine
vorgegebene Leistungsgrenze nicht Giberschreitet (sie-
he Seite 43).

Mehr Leistung fiir kiinstliche Intelligenz

Die Einfihrung einer Architektur, die auf CPUs und
APU-Beschleunigern basiert, macht Hunter zu einem
leistungsstarken System fir kiinstliche Intelligenz.
Hunter wird zwar weiterhin traditionelle Anwendungen
des Hochstleistungsrechnens unterstitzen, bietet aber
auch das Potenzial, die HLRS-Nutzergemeinschaft um
Datenwissenschaftler und Spezialisten fir kiinstliche
Intelligenz zu erweitern, die an der Entwicklung map-
geschneiderter grof3er Sprachmodelle, Deep-Learning-
Projekte und komplexer Datenanalysen interessiert
sind.

Die Kombination von CPUs und GPUs in einem einzigen
Paket erleichtert die Entwicklung und Ausfiihrung
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neuer Arten von Converged-Computing-Workflows, die
Simulation, Datenanalyse und kinstliche Intelligenz auf
innovative Weise kombinieren. Simulationen konnten
zum Beispiel auf Hunter verwendet werden, um synthe-
tische Datensatze fiur das Training von Kl-Algorithmen
zu erzeugen. Umgekehrt kdnnte kiinstliche Intelligenz
in Simulations-Workflows integriert werden, um re-
chenintensive Codes zu beschleunigen.

Sprungbrett zur nachsten Leistungsstufe

Hunter ist als Ubergangssystem konzipiert, das den
Weg fiir den nachsten Supercomputer des HLRS ebnen
soll. Der kommende Hoéchstleistungsrechner - Herder
-wird von HPE im Jahr 2027 installiert. Herder wird mit
mehreren hunderten Petaflops eine weitaus héhere
Spitzenleistung als Hunter erreichen. Da Hunter Gber
eine dhnliche GPU-beschleunigte Architektur wie Her-
der verfugt, kann die Nutzergemeinschaft des HLRS
ihre Anwendungen schon so vorbereiten, dass sich die
massive Steigerung der Rechenleistung voll ausschép-
fen lasst.

Finanzierung von 15 Millionen Euro

Die Gesamtkosten fiir Hunter betrugen 15 Millionen
Euro. Die Hélfte der Mittel stellte das Ministerium fur
Wissenschaft, Forschung und Kunst Baden-Wirttem-
berg im Rahmen seiner Strategie fir Héchstleistungs-
rechnen/Datenintensives Rechnen (HPC/DIC) zur
Verfligung. Die zweite Halfte kommt vom Bundesminis-
terium fir Bildung und Forschung innerhalb des
SiVeGCS-Projekts. Die Férderung wurde vom Gauss
Centre for Supercomputing (GCS), dem Zusammen-
schluss der drei Bundeshochstleistungsrechenzentren,
ermoglicht.

Das HLRS feierte die Einweihung von Hunter am 16. Ja-
nuar 2025 im Beisein der baden-wirttembergischen
Wissenschaftsministerin Petra Olschowski, des Rektors
der Universitat Stuttgart, Prof. Dr. Peter Middendorf,
des Executive Vice President und Chief Sales Officer
von HPE, Heiko Meyer, des Senior Vice President for
Data Center Engineering von AMD, Brad McCredie, und
vieler anderer Ehrengéste und Mitglieder der HLRS-
Community.

HLRS gewinnt Data Center Strateqy
Award in der Kategorie ,,Transformation®

Der Preis wiirdigt das HLRS fiir seine nachhaltige Rechenzentrums-

strategie und sein visiondres Neubauprojekt HLRS III.

Fir das Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart steht
eine grofe Erweiterung an. Im Jahr 2027 wird das HLRS
den Supercomputer Herder in einem Neubau, dem
HLRS I, installieren - ein grofer Leistungssprung fir
das Zentrum.

Schon jetzt schlagen die Planungen fir die Zukunft des
HLRS hohe Wellen. Wahrend des Datacenter Strategy
Summitim Oktober 2024 wurde das HLRS zum Gewin-
ner des Datacenter Strategy Award in der Kategorie
wrransformation“ ernannt. Der Preis wirdigt das HLRS
furinnovative Ansatze im Hinblick auf Energieeffizienz,
nachhaltige Rechenzentrumsinfrastruktur und dynami-
sches Energiemanagement fir das HLRS IlI-Bauprojekt.

»lch freue mich sehr Gber diesen Award, der unser En-
gagement fir energieeffiziente Lésungen und Nachhal-
tigkeit im Hochstleistungsrechnen wirdigt®, sagte Dr.
Bastian Koller, Geschaftsfliihrer des HLRS. ,,Das Kon-
zept fir HLRS 11l zeigt, dass wir nicht nur leistungsstar-
ke Rechenressourcen anbieten, sondern uns auch unse-
rer Pflicht gegenliber der Gesellschaft bewusst sind.
Dieser Award ist eine Anerkennung daftr, dass Techno-
logie und Nachhaltigkeit Hand in Hand gehen kénnen.*

Herder wird im Vergleich zum kurzlich installierten Su-

percomputer Hunter eine wesentlich hohere Leistung

bieten. Das bedeutet aber auch, dass er einen viel hdhe-
ren Energiebedarf haben wird — bis zu 8 MW an IT-Leis-
tung. Bei der Planung von HLRS IIl wurde das Ziel
verfolgt, das Rechenzentrum zukunftssicher und ener-
gieeffizient zu gestalten. Im Neubau werden nachhaltige
Materialien verwendet und die Oberflache des Geb&u-
des wird mit einer Photovoltaikanlage zur Erzeugung
sauberer Energie bedeckt. Die von Herder erzeugte
Abwéarme wird aufgefangen und Gber den gesamten
Campus der Universitat Stuttgart in Vaihingen verteilt,
was zu dessen Dekarbonisierung beitrégt. In Kombina-
tion mit Abwarmenutzung wird ein Systembetriebskon-
zept, die sogenannte dynamische Leistungsbegrenzung
(siehe Seite 43),im HLRS lll eine effizientere Verteilung
ungenutzter Energie ermdglichen, die kontinuierlich auf
Stromangebot und Nachfrage reagiert.

Seit 2022 verleiht die Vogel IT-Akademie jahrlich zum
Abschluss des Datacenter Strategy Summit die Data-
center Strategy Awards in den Kategorien Transforma-
tion, Nachhaltigkeit und Innovation. Der Preis in der
Kategorie Transformation ehrt ein Projekt oder eine
Strategie, die die digitale Transformation entscheidend
voranbringt und der Organisation einen konkreten
Mehrwert bietet.
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Supercomputing fur den

offentlichen Sektor

Mithilfe von Simulationen und digitalen Zwillingen kénnen Gemeinden

die 6ffentliche Sicherheit verbessern, sich an den Klimawandel anpassen

und empfindliche Landschaftsbereiche erhalten.

Hochstleistungsrechnen unterstitzt leistungsstarke
Methoden mit dem Potenzial, Gemeinschaften nach-
haltiger, widerstandsfahiger und effizienter zu gestal-
ten. Mit bestehenden Technologien fir Simulation,
kiinstliche Intelligenz und Visualisierung lasst sich un-
ter anderem die Energiewende beschleunigen, gesiin-
dere und lebenswertere Stadte kdnnen geplant wer-
den, die Verwaltung Iasst sich effizienter gestalten und
die Auswirkungen des Klimawandels sowie das Risiko
von Naturkatastrophen lassen sich besser bewaltigen.

Seit einigen Jahren unterstiitzt das HLRS Organisatio-
nen des offentlichen Sektors bei der Bewadltigung von
anstehenden Herausforderungen. Diese Bemihungen
bewahrten sich wahrend der COVID-19-Pandemie, als
das HLRS in Zusammenarbeit mit dem Bundesinstitut
fur Bevolkerungsforschung ein Tool zur Vorhersage der
Belegung von Intensivstationen entwickelte. Im Jahr
2021 folgte der Start des CIRCE-Projekts. CIRCE wurde
vom Bundesministerium fir Bildung und Forschung
und dem Ministerium fir Wissenschaft, Forschung und
Kunst Baden-Wirttemberg geférdert, um den Bedarf
und die Anforderungen an ein potenzielles Computa-
tional Immediate Response Center fir Notfélle zu
untersuchen.

Das HLRS erweiterte diese Initiativen im Jahr 2024,
indem es das Bewusstsein fur Supercomputing in 6f-
fentlichen Einrichtungen scharfte. ,,Das HLRS ist eine
offentliche Einrichtung, die sehr wertvolle Maschinen
betreibt [...] und die Gesellschaft sollte davon profitie-
ren®, sagte Dr. Bastian Koller, Geschéaftsfihrer des
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HLRS, auf einem von CIRCE organisierten Symposium
im Juni 2024 in Berlin. ,,Fur uns stellt sich die Frage,
wie wir intensiver mit Vertretern des 6ffentlichen Sek-
tors interagieren kdnnen, damit sie die verfuigbaren
Ressourcen besser verstehen.

CIRCE bewertet HPC fiir Krisenpravention und
-management

Bei einer qualitativen, interviewbasierten Studie von
CIRCE mit Vertreter:innen von Bundes-, Landes- und
Kommunalbehdérden sowie Krisenstdben gab der Grof3-
teil der Befragten an, dass sie Simulationen zur Bewal-
tigung ihrer Herausforderungen nutzen kénnten. Zu
den von den Befragten genannten potenziellen Anwen-
dungsbereichen gehéren Migration, Pandemien, Uber-
schwemmungen, Waldbrande, chemische oder nuklea-
re Unfélle und Terroranschlage. Im Dialog zwischen
CIRCE und Vertreter:innen des 6ffentlichen Sektors
wurde auch auf technische und administrative Anforde-
rungen hingewiesen, die eine Voraussetzung dafiir sind,
dass Supercomputing-Ressourcen und Fachwissen in
Krisensituationen ohne weiteres verfligbar sind.

Im Juni 2024 veranstaltete das CIRCE-Team ein Sym-
posium in Berlin, auf dem die vorlaufigen Projektergeb-
nisse vor Vertreter:innen aus Behdérden und Expert:in-
nen flr Katastrophenschutz vorgestellt wurden. Neben
allgemeinen Einblicken in die Anforderungen an ein
computergestutztes Katastrophenschutzzentrum wur-
den in den Vortrdgen Anwendungen von Simulation, Kl
und Datenvisualisierung fir das Krisenmanagement
aufgezeigt. Datenwissenschaftler der Bundesbehdérden

bereicherten das Treffen, indem sie beschrieben, wie

Daten derzeit in der staatlichen Planung und Entschei-
dungsfindung eingesetzt werden, und gaben Einblicke
in die praktischen Herausforderungen des komplexen
foderalen Regierungssystems in Deutschland.

Eine Erkenntnis des Treffens war, dass eine enge Zu-
sammenarbeit zwischen HPC-Zentren und engagierten
Partnern auf lokaler, Landes- und Bundesebene fir die
Entwicklung effektiver L6sungen entscheidend ist. Des
Weiteren wurde festgestellt, dass eine frihzeitige Vor-
bereitung auf Notfallsituationen unerlasslich ist. ,Wir
kénnen nicht erwarten, dass wir Krisen ad hoc bewalti-
gen konnen, sondern missen bereits im Vorfeld aktiv
werden®, sagte Dr. Juliane Braun, Chief Data Scientist
des Bundesministeriums des Innern und fir Kommuna-
les (BMI). Es reicht nicht aus, die richtige Simulations-
software zu entwickeln, sondern man misse auch
sicherstellen, dass Kontrollverfahren, Kommunikati-
onssysteme und Richtlinien fir die Entscheidungs-
findung vorhanden sind, bevor eine Krisencomputer-
anwendung in Betrieb genommen wird.

Bei 294 Landkreisen und weiteren 107 kreisfreien Stad-
ten in Deutschland ist es weder praktikabel noch effi-
zient, wenn jede Gemeinde ihre eigenen Speziallésun-
gen entwickelt. Stattdessen sollten sie vermehrt
gemeinsam Anwendungen entwickeln, die auf breiter
Basis nutzbar sind. Als Ergebnis der Aktivitdten von
CIRCE hat Christian von Spiczak-Brzezinski von der
Feuerwehr Duisburg zusammen mit dem HLRS ein Si-
mulationswerkzeug fiir die Vorhersage von Hochwasser
entlang des Rheins entwickelt. Er stellte fest, dass

offentliche Organisationen ein besseres Verstandnis
dafiir benétigen, was HPC bieten kann und wie sie mit
Hoéchstleistungsrechenzentren gemeinsam HPC-ba-
sierte Lésungen so effektiv wie méglich implementie-
ren kdnnen, damit die Simulation eine gréf3ere Wirkung
entfalten kann.

Instrumente fiir den Umgang mit dem Klimawan-
del auf lokaler Ebene

Bei einer vom HLRS mitorganisierten Birgerveranstal-
tung im April 2024 in der Gemeinde Sersheim (Land-
kreis Ludwigsburg) diskutierten rund 120 Besucher aus
Baden-Wirttemberg lber die méglichen Auswirkun-
gen des Klimawandels auf lokaler Ebene. Unter dem
Motto ,Science Goes Society“ setzten sich renommier-
te Expert:iinnen aus Wissenschaft, Stadt- und Raum-
planung sowie der Kommunalpraxis, darunter der Pra-
sident des Gemeindetags Baden-Wirttemberg, mit den
Herausforderungen fir Kommunen auseinander. Anwe-
send waren auch Vertreter:innen von Verwaltungen,
Kreis-, Stadt- und Gemeinderate und Birger:innen, die
sich Gber Ihre Klimazukunft Gedanken machen. Anlass-
lich des Symposiums wurde auf einer grolen LED-
Wand mit 3D-Simulationen aufgezeigt, wie unsere Dor-
fer, Stadte, Walder und Felder schon bald angesichts
des Klimawandels aussehen kdnnten und wo Vorsorge
im Sinne der nachhaltigen Entwicklung und Katastro-
phenpravention getroffen werden kann. An Mitmach-
und Ausstellungsstanden wurden viele konkrete Bei-
spiele vermittelt, wie sich Kommunen bereits auf die
Herausforderungen des Klimawandels mit Dirren und
Hitzeperioden einerseits und Starkniederschldgen mit
Hochwasser und Abschwemmungen andererseits vor-
bereiten.

Bei ,Science Goes Society“ stellte das HLRS aktuelle
Simulations- und Visualisierungstools, unter anderem
Modellierungen von der Ausbreitung von Pandemien,
Uberschwemmungen und Waldbrénden. Da die Fahig-
keiten des HLRS im Bereich der kinstlichen Intelligenz
in den kommenden Jahren zunehmen werden, kénnten
leistungsstarke Tools flr die Datenanalyse Verwal-
tungsprozesse und die Entscheidungsfindung in Echt-
zeit in den Gemeinden vereinfachen.

HLRS JAHRESBERICHT 2024/25

35



36

Mit digitalen Zwillingen Landschaft und Kultur

erhalten

Digitale Zwillinge bieten detaillierte Modelle von phy-
sischen Orten in der virtuellen Realitat und bereiten
Daten so auf, dass sie leichter zu interpretieren sind. In
den vergangenen Jahren haben die Forschenden aus
der Visualisierungsabteilung am HLRS gezeigt, wie
digitale Zwillinge die Entscheidungsfindung in Stadten
und Gemeinden unterstitzen kénnen. Zu den Vorteilen
digitaler Zwillinge gehoren die Bereitstellung eines
datenreichen, realistischen Modells eines Ortes, die
Unterstitzung effektiver, datengestitzter Diskussio-
nen und partizipativer Planungsprozesse sowie die
Méglichkeit, Szenarien virtuell zu simulieren.

Bei einer Bootsfahrt auf dem Neckar im April 2024
stellten Wissenschaftler:innen des HLRS fihrenden
Vertreter:innen der Ludwigsburger Kommunen einen
digitalen Zwilling der Steilhdnge entlang des Flusses
vor. An mehreren Stellen am Neckar befinden sich ter-
rassenférmig angelegte Felsen und Hugel, auf denen
unabhangige und genossenschaftliche Winzer Wein
anbauen. Die Terrassen sind in einem prekaren Zustand
und die Gemeinden suchen nach Lésungen, um die
Landschaft und ihre einzigartige Weinbaukultur zu
erhalten.

Das HLRS présentierte den digitalen Zwilling der Ne-
ckarterrassen zwischen Stuttgart und Besigheim und
stellte eine Reihe von Anwendungsmaoglichkeiten in
Aussicht: So kdnnten beispielsweise Starkregenereig-
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nisse oder Erdrutsche simuliert werden, um mégliche
Risiken zu ermitteln. Wenn im Laufe der Zeit neue Ver-
messungsdaten zur Verfligung stehen und in den digi-
talen Zwilling eingespeist werden, kdnnten auch Erosion
und anderer Verfall an den Steilhdngen durch den Ein-
satz von kinstlicher Intelligenz dokumentiert werden.

Claus-Peter Hutter, Président der Stiftung NatureLife-
International und Initiator des Projekts sagte: ,,Es geht
darum, aus einer ganz anderen Perspektive einen
besonderen Eindruck Gber den in Teilen schon weit
fortgeschrittenen sowie drohenden Wandel der lieb
gewonnenen Landschaft zu ermoglichen.

Dariber hinaus lasst der digitale Zwilling Planungssze-
narien virtuell simulieren. Mithilfe der daraus resultie-
renden Informationen kénnten Akteure in Kommunen
besser absehen, wie sich mdgliche Entscheidungen auf
die Landschaft auswirken. In einigen Fallen kdnnte der
digitale Zwilling die Bewertung von Nutzungsmdéglich-
keiten fur die grofen, exponierten Flachen unterstut-
zen, z.B. fur die Erzeugung von Solarenergie. Im Ideal-
fall kdnnten die so gewonnenen Erkenntnisse auch
dazu beitragen, eine neue Generation von Weinbau-
projekten heranzuziehen, die optimal an die értlichen
Gegebenheiten angepasst sind. Auf diese Weise wird
der digitale Zwilling des HLRS die Bemiihungen unter-
stitzen, das lokale Erbe zu erhalten und sich gleichzei-
tig auf die Zukunft vorzubereiten.

Auf der CIRCE-Konferenz sagte Koller, dass das HLRS
beim Ausbau der Notfall-Simulationsfahigkeiten in
Deutschland nicht allein dastehen kann, sondern wei-
tere datenorientierte Verbindete in der 6ffentlichen
Verwaltung finden muss. ,Ich sehe, dass ein Umdenken
beginnt*, sagte er abschliefend. ,Wir werden weiterhin
versuchen missen, es auszubauen und kommunikativ
nach aufen zu tragen. Ich stelle mir ein Schneeballprin-
zip vor - je mehr Leute das sehen und je mehr Leute
das qut finden, desto weiter werden wir kommen. So-
bald dieses Bewusstsein von Entscheidungstragern
ganz oben bis auf kleinster Ebene unten angekommen
ist, wird dieses Umdenken Akzeptanz in der Gesell-
schaft finden.

Professionelle Zertifizierung im
Hochstleistungsrechnen

Fokussierte Tracks in den Bereichen Simulation, maschinelles Lernen und Kl,

parallele Programmierung und HPC-Administration bieten Chancen zur beruf-

lichen Weiterentwicklung.

Das Schulungsprogramm am Héchstleistungsre-
chenzentrum Stuttgart (HLRS) zahlt zu den am
langsten bestehenden und umfangreichsten Weiter-
bildungsangeboten fir HPC in Europa. In einer neu-
en Initiative bietet das HLRS nun Zertifizierungen
in Schllsseldisziplinen des Hoch- und Hochstleis-
tungsrechnens an. Das Zertifizierungsangebot des
HLRS besteht aus vier Themenbereichen: Simula-
tionsentwicklung, maschinelles Lernen und KI-Ent-
wicklung, paralleles Programmieren und HPC-Adminis-
tration. Jeder Themenbereich hat einen flexiblen Lehr-
plan, der es den Teilnehmenden ermdglicht, aus
verschiedenen Modulen zu wahlen und ihre Ausbildung
an ihre beruflichen Interessen und Ziele anzupassen.

Laut Dr. Lorenzo Zanon, Leiter der Abteilung fir Trai-
ning and Scalable Algorithms am HLRS, ermdéglicht das

Zertifizierungsprogramm den Teilnehmenden, Fach-
wissen in wichtigen HPC-Disziplinen zu vertiefen. ,Mit
unserem Zertifizierungsangebot kdnnen Sie Kenntnis-
sein maschinellem Lernen, KI-Algorithmen, Leistungs-
optimierung, Hardware-Beschleunigern, wissenschaft-
licher Visualisierung, Clusterbetrieb oder Daten-
management erwerben®, erklart er. ,,Die Kombination
ausgewahlter Kurse innerhalb eines strukturierten
Rahmens bietet eine umfassende Erfahrung in den
neuesten Technologien und Methoden.

Die HPC-Zertifizierung basiert auf dem umfangreichen
HLRS-Kurskalender mit mehr als 40 Schulungen pro
Jahr. Teilnehmende missen mindestens drei Kurse
aus den Hauptthemenbereichen absolvieren und
eine Prifung bestehen. Nach Erfiillung der Anforde-
rungen kdénnen sie ein Zertifikat beantragen, das
sich aktuellen oder kiinftigen Arbeitgeber vorlegen
|&sst. Die Zertifizierung am HLRS ermdglicht es den
Teilnehmern, weiterhin wettbewerbsfahig auf dem
Technologiemarkt zu bleiben.

Details zur professionellen Zertifizierung, wie die Kursanforde-
rungen und das Kursangebot, finden Sie unter: www.hIrs.de/de/
training/uebersicht/professionelle-zertifizierung
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User Support:

Portierung von Code auf GPUs

HPC-Expert:innen des HLRS unterstiitzten Forschende der Universitat Stuttgart

bei der Vorbereitung des FS3D-Codes auf den Wechsel von Hawk zu Hunter.

Die Mehrzahl der schnellsten Supercomputer der Welt

verwenden heutzutage Grafikprozessoren (GPUs) als
Beschleuniger. Die urspriinglich fir Videospiele entwi-
ckelten GPUs rechnen schneller und effizienter als zen-
trale Recheneinheiten (CPUs), die traditionellen ,,Zug-
pferde* des Hochstleistungsrechnens (HPC). Der Haken
ist jedoch, dass Codes, die fiir CPUs geschrieben wur-
den, in der Regel nicht auf GPU-basierten Systemen
laufen.

Die vorherigen Generationen von Supercomputern am
HLRS - darunter Hazel Hen und Hawk - basierten
hauptsachlich auf CPUs. Nach der Ankiindigung von
Hunter begannen die langjahrigen Nutzer:innen der
Systeme des HLRS jedoch im Jahr 2024 ernsthaft mit
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dem Ubergang zu GPUs. Obwohl das neue System bei
maximaler Leistung fast doppelt so schnell ist wie
Hawk, werden Nutzer:innen nur dann wirklich von der
Geschwindigkeit profitieren, wenn sie ihre Codes er-
folgreich fur GPUs umschreiben.

Ein Forschungsteam unter der Leitung von Dr. Kathrin
Schulte am Institut fir Thermodynamik der Luft- und
Raumfahrt (ITLR) der Universitat Stuttgart gehoért zu
den Nutzergruppen, die sich mit dieser Umstellung be-
fassen. Seit mehr als 25 Jahren nutzen Forschende des
ITLR die Supercomputer des HLRS, um einen Code na-
mens FS3D (Free Surface 3D) auszufiihren. FS3D ist ein
umfangreicher, modularer Code mit zahlreichen An-
wendungen, der direkte numerische Simulationen von
grundlegenden physikalischen Prozessen in Tropfchen
durchflhrt. Solche Simulationen sind vielseitig an-
wendbar, von der Wettervorhersage uber die Konstruk-
tion von Kraftstoffeinspritzdisen in Motoren bis hin
zum Sprihen von Farbe bei der Herstellung.

Mitte 2024 veranstaltete das HLRS einen Workshop
zur praktischen Code-Portierung fur seine Community.
Wahrend des Workshops traf sich das ITLR-Team mit
dem User Support Team des HLRS sowie mit Hardware-
Expert:innen von Hewlett Packard Enterprise (HPE,
Hunters Hersteller) und AMD, um die einfachsten und
effektivsten Strategien fir die Auslagerung von Teilen
von FS3D auf GPUs zu ermitteln.

FS3D war in seinem Entwicklungsstadium fir eine
Vektorrechnerarchitektur optimiert. Daher hatten die
Entwickler:innen bereits Erfahrung mit dem Program-
miermodell OpenMP fiir parallele Berechnungen mit

gemeinsamem Speicher. Dies kam dem Team bei der
Vorbereitung auf Hunter zugute, da das array-basierte
Vektor-Computing dem Konzept von GPU-Prozessoren
technisch ahnelt. Nachdem das Team die Vor- und
Nachteile der verschiedenen Programmiermodelle mit
HPC-Expert:innen am HLRS diskutiert hatte, entschied
es sich, OpenMP fiir die GPU-Implementierung von
FS3D zu verwenden.

»Wir hatten auch eines der anderen Modelle verwenden
kénnen, aber wir hatten nach einer unklugen Entschei-
dung noch mehr Code umschreiben missen®, erklarte
Schulte. ,,Da wir keine Erfahrung mit GPUs hatten, hat-
ten wir uns nicht vertraut, eine qualifizierte Entschei-
dung zu treffen. Das HLRS unterstitzte uns bei der
Wahl eines sinnvollen Ansatzes.*

Trotz der Erfahrung mit Vektorberechnungen und
OpenMP war noch viel Arbeit nétig, um FS3D auf Hun-
ter vorzubereiten. Das Team traf sich wahrend des ge-
samten Jahres 2024 regelmafig und beriet sich haufig
mit dem User Support des HLRS und technischen Ex-
pert:innen von HPE. Wenn die Forschenden auf Fehler
stieBen oder Funktionen in FS3D identifizierten, die in
der neuen Programmierumgebung nicht unterstitzt
wurden, konnten sie dank des schnellen Zugangs zu
Systemexpert:innen Probleme gut I6sen und Umge-
hungsstrategien entwickeln. ,Wenn zum Beispiel ein
Problem mit einem Compiler auftrat, steckten wir nicht
wochenlang fest. Sie halfen uns, schnell Lésungen zu
finden. Wir schatzten die stédndige Unterstltzung von
allen Seiten - HLRS, HPE und AMD*, so Schulte.

Bevor Hunter vollsténdig installiert wurde, stellte HPE
ein kleines Cluster am HLRS mit der gleichen Architek-
tur zur Verfigung. Auf diesem System konnten Nut-
zer:innen des HLRS wie das ITLR-Team die portierten

Versionen ihrer Codes testen. Mit diesen Ressourcen
war FS3D fir GPUs bereit, als Hunter im Februar 2025
offiziell in Betrieb ging.

Um die Leistung von FS3D zu verbessern, sind noch
weitere Optimierungen erforderlich. Daher arbeitet das
ITLR-Team weiterhin mit den Mitarbeitenden des HLRS,
von HPE und AMD an der Weiterentwicklung des Sys-
tems. Dadurch wird das ITLR-Team das néachstleis-
tungsfahigere, kommende System des HLRS, Herder,
nutzen kdnnen, sobald es im Jahr 2027 verfigbar ist.
Dies wird Schulte und ihrem Labor dabei helfen, schnel-
ler Ergebnisse zu erzielen und neuartige Phdnomene

der Tropfchendynamik zu untersuchen.
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Stromungssimulationen senken
Betriebskosten in der Wasserwirtschaft

Mithilfe von CFD-Simulationen auf den Supercomputern des HLRS optimiert das Dresdner

Ingenieurbiiro hydrograv GmbH die Effizienz von wasserwirtschaftlichen Anlagen.

Die Bereitstellung von sauberem Wasser ist fur jede
Gemeinde unerlasslich und benétigt gro3e Mengen an
Energie. Fir viele Stadte und Kommunen in Deutsch-
land sind die Kosten fir den Strom zum Betrieb der
Wasserinfrastruktur sogar der gréfte Einzelposten fir
Energie in ihrem Jahreshaushalt.

Klaranlagen werden in der Regel von Bauingenieuren
geplant und konstruiert. Dabei arbeiten sie eng mit Ma-
schinenbauingenieuren zusammen, die sich um die me-
chanischen und prozesstechnischen Komponenten der
Anlagen kimmern. Zuséatzlich sind Umwelt- und Ver-
fahrensingenieure sowie Biotechnologen beteiligt, die
sich mit der biologischen Abwasserreinigung befassen.
Sie sorgen fir die optimale Versorgung der Mikroorga-
nismen, die organische Stoffe im Abwasser abbauen
und damit die Reinigungsleistung der Anlage sicher-
stellen.

Eine hochstrelevante Disziplin, die bei solchen Projek-
ten aber allzu oft fehlt, ist die numerische Strémungs-
mechanik (CFD) —die Wissenschaft der Vorhersage von
Stromungen und deren Inhaltsstoffen. Nach Ansicht
von Dr. Martin Armbruster, Geschaftsfihrer der hydro-
grav GmbH, ist dies eine zu oft verpasste Chance. ,Mer-
cedes-Benz oder Porsche wirden sich nicht trauen, ein
Automobil auf die Strafe zu stellen, ohne es heftig stro-
mungsoptimiert zu haben®, stellt er fest. ,In unserer
Branche ist man aber ein Exot, wenn man das Ingeni-
eursgebilde stromungsoptimiert. Weil das selten pas-
siert, bauen wir oft zu grof3 und ineffizient.”

Hydrograv wurde im Jahr 2004 als Spin-off des Karls-
ruher Instituts fur Technologie und der Technischen
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Universitat Dresden gegriindet und ist auf CFD-Simu-
lationen fir die Wasserwirtschaft spezialisiert. Mithilfe
einer speziell weiterentwickelten Open-Source-Soft-
ware berat hydrograv Anlagenbetreiber dabei, Ineffi-
zienzen zu beseitigen und die Wasserqualitat zu ver-
bessern. Gleichzeitig unterstiutzt das Unternehmen
auch Ingenieure beider Planung neuer Anlagen, wobei
Simulationen dazu beitragen, die Effizienz bereits bei
der Auslegung zu maximieren. So kdnnen mdégliche
Schwachstellen in Prozessen wie der mechanischen
oder biologischen Reinigung friihzeitig erkannt und be-
hoben werden - lange bevor der erste Kubikmeter Be-
ton gegossen wird.

CFD-Simulationen von wasserwirtschaftlichen Anlagen
modellieren komplexe Mehrphasenstromungen, deren
Berechnung erst durch den Einsatz von Héchstleis-
tungsrechnen (High-Performance Computing, HPC)
praktikabel wird. Zwar betreibt hydrograv eigene Com-
puterserver fir kleinere Simulationsaufgaben, doch
Simulationen in diesem Umfang konnten allein damit
nicht bewéltigt werden. Daher nutzt das Unternehmen
seit 2019 die Supercomputing-Ressourcen des Héchst-
leistungsrechenzentrums Stuttgart (HLRS) als integra-
len Bestandteil seiner Simulationspipeline.

»In Anbetracht der Menge an parallelen Simulationen,
die wir jetzt durchfiihren, ware unsere Arbeit ohne das
HLRS als Partner nicht méglich®, sagte Dr. Armbruster.
Die Partnerschaft zeigt eindrucksvoll, welche Méglich-
keiten kleine Unternehmen durch die Nutzung der
Rechnersysteme des HLRS erschliefen kénnen. Dari-
ber hinaus verdeutlichen sie, wie HPC einen Beitrag zu
Nachhaltigkeit leisten kann.

Beliiftung in Belebungsbecken effizienter
gestalten

Eine zentrale Komponente einer Klaranlage ist das
Belebungsbecken, in dem Mikroorganismen organi-
sche Schmutzstoffe im Abwasser abbauen. Damit diese
Mikroorganismen optimal arbeiten kénnen, ist eine
gleichméapige Versorgung mit geléstem Sauerstoff
notwendig. Dies wird in der Regel durch Gebldse und
feinblasige Belliftungssysteme gewéhrleistet, die den
Sauerstoff effizient ins Becken eintragen. Das Prinzip
ahnelt der Sauerstoffanreicherungin Aquarien, jedoch
in weitaus grof3erem Mafstab und mit speziell ausge-
legten technischen Systemen zur Energieeffizienz und
Prozesskontrolle.

Die Platzierung der Beliftungselemente (Belifter) im
Belebungsbecken ist von entscheidender Bedeutung
fur die Effizienz des Sauerstoffeintrags. ,,Obwohl es die
kostengilinstigste und wartungsarmste Losung sein
mag, die Belifter in einem einzigen Bereich zu platzie-
ren, ist dies aus Strémungssicht nicht optimal®, erklart
Dr. Armbruster. Eine ungunstige Platzierung der Be-
|Gfter im Becken kann dazu fihren, dass Luft zu schnell
an die Wasseroberflache gelangt und in die Atmospha-
re entweicht. Dadurch I6st sich nicht genligend Sauer-
stoff im Wasser, sodass mehr Luft als nétig eingebracht
werden muss. Dies fuhrt zu einem ineffizienten Prozess

und einem unndtig hohen Energieverbrauch.

Mithilfe von Simulationen kann hydrograv realistisch
prognostizieren, wie sich der Sauerstoff im Becken ver-
teilt - abhéngig von der Platzierung der Belifter und
den verschiedenen Betriebsszenarien. Eine praxisnahe
Studie hat gezeigt, dass durch die Optimierung der Be-
liftung der Sauerstoffeintrag um mehr als 40 Prozent
erhoht werden konnte. ,Wenn man bedenkt, dass der
Betrieb von Beluftern der grofte Kostenfaktor in einer
Klaranlage ist, die ihrerseits oft der grofte stadtische
Energieverbraucher ist, wird deutlich, warum die Opti-
mierung von CFD &uferst wichtig ist“, so Dr. Armbruster.

Neben der Optimierung der Beliiftung kann CFD auch
zur Verbesserung der Pumpenauslegung sowie zur Op-
timierung der Geometrie von Becken und Kanélen ein-
gesetzt werden. Eine nicht optimierte Zirkulation kann
zur Bildung von Totzonen fihren, in denen das Abwas-
ser nicht gleichmaépig verteilt wird, was eine uneinheit-
liche Wasseraufbereitung zur Folge hat. Zudem kénnen
unginstige Stromungsverhaltnisse Ablagerungen be-
glinstigen, die den Durchfluss behindern und das Risiko
eines Beckenumlaufs erhéhen. Infolgedessen missen
die Pumpen mit héherer Leistung arbeiten, was den
Energieverbrauch und die Betriebskosten steigert.
Dariiber hinaus kann eine unglinstige Anstromung die
Lebensdauer der Pumpen verringern, da sie zu erh6h-
tem Verschleif3 und mechanischer Belastung fihrt.

Mithilfe von CFD-Simulationen kann hydrograv geziel-
te Vorschlage fir bauliche Anpassungen erarbeiten,
beispielsweise zur optimalen Platzierung von Leitwan-
den, um den Wasserfluss zu lenken und die Durchmi-
schung zu verbessern. Solche Optimierungen tragen
dazu bei, komplexe Reinigungsprozesse effizienter zu
gestalten und den Energieverbrauch zu reduzieren. In
einem Projekt mit dem Entwésserungsbetrieb der Stadt
Erlangen fiihrte hydrogravam HLRS CFD-Simulationen
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durch, die die Leistung der Nachklarstufe erheblich
steigerten. Der Ansatz war so erfolgreich, dass ein zu-
vor notwendiges Filtersystem zur Einhaltung der Ab-
wasserablaufwerte vollstdndig abgeschaltet werden
konnte. Diese Optimierung senkte den Energiever-
brauch um 500.000 kWh pro Jahr.

In einem weiteren Projekt unterstutzte hydrograv die
Stadt Hanau bei der Optimierung ihres Nachklarbe-
ckens. Um zu vermeiden, dass die Stadt 35 Millionen
Euro fiir den Umbau der Anlage ausgeben muss, bot hy-
drograv eine effiziente Losung fiir die Regulierung des
Zuflusses an, die nahtlos ins bestehende Becken integ-
riert werden konnte. Mit Investitionskosten von lediglich
1,5 Millionen Euro sparte die Stadt nicht nur erhebliche
finanzielle Mittel, sondern erreichte auch erstmals die
anspruchsvollen Ziele zur Reduzierung der Phosphor-
konzentration im Abwasser. Hydrograv GmbH wurde fir
ihren herausragenden Beitrag zum Umweltschutz mit
dem Sachsischen Umweltpreis ausgezeichnet.

Leistungsstarke, flexible Simulationsméglich-
keiten am HLRS

Seit seiner Griindung hat hydrograv mehr als 1.000 Si-
mulationsprojekte fir Kunden in Deutschland, Europa
und weltweit erfolgreich durchgefihrt. Mittlerweile
Ubersteigt der Bedarf an Simulationen die Kapazitaten
der eigenen Server bei Weitem. Ein Rechenzeitliefer-
vertrag mit dem HLRS ist daher zu einem unverzicht-
baren Bestandteil der Unternehmensarbeit geworden.

Mithilfe eines Knotens auf dem Supercomputer des
HLRS kénnen die Simulationen von hydrograv oft 24
Stunden dauern - grof3e Simulationsprojekte benétigen
sogar bis zu eine Woche. Bei einigen Projekten muss
das Unternehmen auch mehrere Simulationen dieser
Gropenordnung durchfiihren, um eine optimale Ldsung
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zu finden. Mit der am HLRS installierten Software kann
hydrograv von Dresden aus auf das System zugreifen
und verfiigt damit tGber ein leistungsfahiges und flexib-
les Instrument, das nun in seine Simulationsablaufe in-
tegriert ist.

»Es kann vorkommen, dass wir in einem Monat drei
oder vier Kunden haben, fir die jeweils funf bis zehn
Simulationen durchgefiihrt werden missen. Wenn wir
jedoch im nachsten Monat nicht den gleichen Bedarf
haben, wére es schwierig zu entscheiden, wie viele
Computer wir in unserem Serverraum aufstellen sol-
len®, so Dr. Armbruster. ,,Das ist der Vorteil, wenn man
diese Simulationen am HLRS durchfihrt. Wir kdnnen
genau die Menge an grofier Rechenleistung abrufen,
die wir brauchen, in dem Moment, in dem wir sie brau-
chen

Fur hydrograv ist es von groper Bedeutung, dass ihre
Software und Daten in einer sicheren Umgebung ge-
schiitzt sind. ,,Durch das Rechnen an einem Bundes-
hochstleistungsrechenzentrum kdnnen wir und unsere
Kunden sicher sein, dass unser Know-how im Land
bleibt*, so Dr. Armbruster.

Der Einsatz von CFD in der Wasserwirtschaft ist noch
ungewdhnlich. Angesichts der Vielzahl an Anlagen in
Deutschland und Europa und der Tatsache, dass die
Kosten fir die Simulation viel geringer sind als die Kos-
ten fur die Energieverschwendung, hofft Dr. Armbrus-
ter, dass dieser Ansatz kiunftig hdufiger zum Einsatz
kommt. Dies kdnnte den Gemeinden nicht nur dabei
helfen, Kosten zu senken, sondern auch die Abwasser-
entsorgung und die Energieinfrastruktur nachhaltiger
zu gestalten.

Supercomputing in der Kunst

Das HLRS begleitet zusammen mit dem Media Solution Center
Baden-Wiirttemberg Gastkiinstler:innen, um kreativ mit Anwen-
dungen des Héchstleistungsrechnens zu experimentieren.

Das Media Solution Center Baden-Wurttemberg (MSC)
ist ein gemeinnuitziger Verein, der im Jahr 2018 vom
HLRS mitbegriindet wurde, um die Zusammenarbeit
zwischen der Kultur- und Kreativwirtschaft sowie Ex-
pert:innen fir Hochstleistungsrechnen zu férdern. Das
MSC ist europaweit in der Kulturbranche sehr gut ver-
netzt und bringt auch das HLRS als Partner mit in EU-
Initiativen zur Férderung der digitalen Innovation in der
Kunst ein.

Gemeinsam mit dem MSC beteiligte sich das HLRS an
S+T+ARTS (Science, Technology, and the Arts), einer
im Jahr 2016 von der Europdischen Kommission ins
Leben gerufenen Initiative, die Residenzprogramme
zur Férderung der multidisziplindren Zusammenarbeit
organisiert. Das MSC koordinierte im Projekt S+ T+ARTS
AIR eine offene Ausschreibung und ein Residenzpro-
gramm, in dem zehn Gaststipendien vergeben wurden,
wovon zwei im Jahr 2024 am HLRS stattfanden. Die

Er-

gebnisse dieser und anderer S+T+ARTS AIR-Projekte
wurden im Oktober in Barcelona wahrend eines zwei-
tagigen Festivals prasentiert, das vom MSC in Zusam-
menarbeit mit der Fundacién Epica La Fura dels Baus
organisiert wurde. Die Veranstaltung war einer der
Hauptprogrammpunkte des zweimonatigen Festivals
,Future Boundaries®, das von the GATE (Global Art-Sci-
ence and Technology Development) organisiert wurde.

Das HLRS beteiligt sich weiter an S+T+ARTS. Im Jahr
2025 wird das HLRS innerhalb des Residenzpro-
gramms S+T+ARTS EC(H)O vier neue Gastklnstler be-
treuen. Die Projekte der Kunstler befassen sich mit di-
gitalen Technologien zur Erkundung des europdischen
Kulturerbes, mit technologischen Lésungen, die von
der Natur inspiriert sind, mit immersiven visuellen da-
tenbasierten Erzahlungen und der Frage, wie digitale
Zwillinge soziokulturelle und 6kologische Dimensionen
des stadtischen Umfelds zum Leben erwecken kénnen.

Uber die Beteiligung am S+T+ARTS-Programm hinaus
war das HLRS im September 2024 Gastgeber des
ReACH Il Workshops (Research and Creation Center for
eCulture and the Humanities). Wahrend des vom MSC
organisierten dreitdgigen Treffens informierten sich
Kunst- und Kulturschaffende Gber neue Anwendungen
digitaler Technologien in der Kunst und erlangten ein
besseres praktisches Verstandnis dafir, wie man ein
kiinstlerisches Konzept zu einer erfolgreichen wissen-
schaftlichen Zusammenarbeit entwickelt.
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Simulationswissenschaften treffen
Geisteswissenschaften

Zwei multidisziplindre Konferenzen untersuchten, wie computergestiitzte Forschung und

Bereiche wie Literaturwissenschaft, Theater und Architektur voneinander profitieren kénnten.

Simulation I&sst sich nicht nur als Werkzeug fir Wissen-
schaft und Technik einsetzen, sondern auch um in die
Realitat zu blicken und mit ihr zu interagieren. Am
HLRS werden Simulationskonzepte aus verschiedenen
Blickwinkeln betrachtet, um ein besseres Verstandnis
von computergestutzter Forschung zu erhalten.

So beteiligt sich das HLRS seit 2023 am Stuttgart Re-
search Focus (SRF) ,,(Re-)Producing Realities” (Re?).
Expert:iinnen aus den digitalen Geisteswissenschaften,
den Sozialwissenschaften, den Produktionstechnolo-
gien und den Simulationswissenschaften der Universi-
tat Stuttgart und der Stuttgarter Kulturszene entwi-
ckeln hierbei gemeinsam ein strukturiertes Verstandnis
digitaler Realitdten. Re? nutzt das Theater als struktu-
relles Modell, um zu untersuchen, wie Reprasentation
unsere Wahrnehmung und unser Verstandnis der Welt
formt. Wahrend eines Auftaktsymposiums am 26. Juni
2024 wurden die Ziele von Re? vorgestellt. In einem
Ansatz erforscht Re? das Potenzial des Einsatzes
digitaler Technologien zur Nachbildung historischer
Realitdten. Am HLRS haben Visualisierungswissen-
schaftler:iinnen beispielsweise digitale Zwillinge des
Ludwigsburger Schlosstheaters und des Thééatre des
Tuileries in Paris geschaffen. Simulationen kdnnen zum
Erhalt historisch bedeutsamer Biihnenmaschinen bei-

tragen und der Forschung neue Chancen eréffnen.

In einem weiteren Ansatz wird Re? die Rolle der Perfor-
mance bei der Herstellung von Realitdten untersuchen.
Wie im Theater kann Computersimulation Realitdten
schaffen oder erweitern, indem sie Beweise liefert oder
nicht wahrnehmbare Merkmale der Welt sichtbar
macht. Durch die Betrachtung der digitalen Welt durch
die Linse der theatralischen Performance kdnnte Re?
daher ein tieferes Verstandnis fiir die Annahmen bieten,
die der Technologieentwicklung und -nutzung zugrun-
de liegen. Bei der Re2-Auftaktveranstaltung wurden in
drei Vortrdgen repréasentativ fur das Projekt For-
schungsbeispiele vorgestellt, die sich mit der Schnitt-
stelle von Theater und Technologie befassten.

Auf einer internationalen Konferenz mit dem Titel
»Reality in Science, Art, and the Humanities* im Okto-
ber 2024 am HLRS ermittelten Forschende weitere
Gemeinsamkeiten und Unterschiede in den Realitats-
konzepten der Natur- und Geisteswissenschaften. Wis-
senschaftler:innen aus Deutschland, Japan und Saudi-
Arabien untersuchten vielfaltig angewandte Simulati-
onskonzepte und konzentrierten sich dabei auf die
inhdrenten Annahmen und Licken, die ihre Beziehung
zur Realitat problematisieren. Die Vortrage befassten
sich mit wissenschaftlichen und technischen Anwen-
dungen wie Stromungsmechanik und einem Frihwarn-
system fir Naturkatastrophen, aber auch mit kulturel-
len Anwendungen wie einer virtuellen Rekonstruktion
des Schlosses von Versailles und einer textuellen Re-
konstruktion der Schriften von Franz Kafka.

Energieeffizienteres HPC mit
dynamischem Power Capping

Eine intelligente Losung regelt die Energieverteilung in einem HPC-System,

um seine Leistung innerhalb eines Energiebudgets zu optimieren.

Mithilfe eines von Hewlett Packard Enterprise in Zu-
sammenarbeit mit dem HLRS auf dem Supercomputer
Hawk bis Februar 2024 entwickelten Ansatzes, dem so-
dynamischen Power Capping, senkte das Zentrum den
Gesamtstromverbrauch der Anwendungen um etwa 20
Prozent ohne erhebliche Leistungseinbuf3en. Die
Stromeinsparung ist vergleichbar mit dem jahrlichen
Verbrauch von etwa 1.500 Einfamilienh&usern.

Herkémmliche Anséatze zur Begrenzung des Strom-
verbrauchs drosseln normalerweise die Prozessor-
geschwindigkeit, sodass das System langsamer lauft.
Diese Methode kann zwar den absoluten Stromver-
brauch reduzieren, schrankt aber auch die Hauptféhig-
keit von Supercomputern ein: das Rechnen von massiv
parallelen Simulationen in Spitzengeschwindigkeit.

Die dynamische Leistungsbegrenzung bericksichtigt
hingegen, dass verschiedene Codes unterschiedliche
Leistungsanforderungen haben. Bei rechengebunde-
nen Codes lauft ein Algorithmus besser, wenn die Sys-
temgeschwindigkeit hoher ist. Bei speichergebundenen
Codes hingegen hangt die bendétigte Zeit fur die Aus-
fuhrung weniger von der Prozessorgeschwindigkeit als
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von den Speicher- und Datenlbertragungsméglichkei-
ten eines HPC-Systems ab. Hier fiihrt eine Maximierung
der CPU-Geschwindigkeit nicht zu einer Leistungsstei-
gerung, da der Algorithmus erst nach der Datenlber-
tragung seine nachste Berechnung durchfuhren kann.

,Das dynamische Power Capping von HPE ist insofern
einzigartig, als dass es die unterschiedlichen Leis-
tungsanforderungen dieser beiden Kategorien von
Codes innerhalb eines bestimmten verfligbaren Leis-
tungsbudgets ausgleicht®, erklart Dr. Christian Sim-
mendinger, HPC Performance Engineer bei HPE. ,Fur
speichergebundene Codes kann die verfiugbare Leis-
tung deutlich gedeckelt werden, was ohne negative
Auswirkungen auf die Anwendungsleistung zu erheb-
lichen Energieeinsparungen fihrt. Die Leistungsbe-
grenzung wird automatisch in regelmégigen Abstanden
optimiert, um auf sich andernde Phasen im Betrieb
einer Anwendung zu reagieren.”

Der Ausgleich der verfiigbaren Leistung zwischen
rechengebundenen und speichergebundenen Codes
reduziert plétzliche Spitzen und Einbriche im Gesamt-
energieverbrauch. Er ermdéglicht ein konsistentes, sta-
biles Leistungsniveau. Das Power Capping kann auch
dynamisch reagieren, wenn das HLRS seine gewiinsch-
te Leistungsgrenze dndert. Das HLRS und HPE planen,
dynamisches Power Capping auch auf Hunter und Her-
der zu erweitern.

HLRS JAHRESBERICHT 2024/25

45



Leisere und sicherere Hubschrauber

mithilfe von HPC

Forschende der Universitat Stuttgart haben Airbus bei der Entwicklung der

nachsten Generation des RACER-Hubschraubers unterstiitzt.

Mit dem Aufkommen von Lufttaxis und drohnenge-
stltzten Lieferdiensten wachst die Nachfrage nach ei-
ner neuen Generation von mdéglichst sicheren, leisen
und energieeffizienten Hubschraubern. Eine For-
schungsgruppe um Prof. Manuel Kefler am Institut fir
Aerodynamik und Gasdynamik (IAG) der Universitat
Stuttgart hat sich dieser Aufgabe angenommen. Kef3-
lers Team arbeitet seit Langem an der Verbesserung
von Hubschraubern. Die Supercomputer am Hochst-
leistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS) setzen die
Forschenden ein, um die komplexe Aerodynamik von
Hubschrauberrotoren zu verstehen.

»Meine Gruppe beschéftigt sich seit zweieinhalb Jahr-
zehnten mit diesem Thema und in dieser Zeit haben wir
eng mit der Industrie zusammengearbeitet®, so Kefler.
»Sie kommen mit Fragen zu uns, bei denen sie Unter-
stitzung brauchen. Wir liefern ihnen Wissen und Er-
kenntnisse sowie Simulationswerkzeuge zur Beantwor-
tung dieser Fragen. Wir arbeiten seit Langem mit Airbus
Helicopters zusammen und sie verwenden in ihrer
Forschung haufig die gleichen Werkzeuge wie wir. Die
Ergebnisse unserer Forschung flieBen also direkt in in-
dustrielle Produkte ein.

Kirzlich arbeiteten Kefler und sein Team mit Airbus an
Modellierungs- und Simulationsprojekten. Das Ziel: die
Gerauschemissionen des neuen RACER-Prototyps ver-
ringern und dessen Flugdynamik besser verstehen.
RACER, der im April 2024 seinen ersten Testflug ab-
solvierte, ist ungewdhnlich, insofern er sowohl Hub-

< Forschende des Labors fiir Technische Thermodynamik an der

RPTU Kaiserslautern fliihrten am HLRS Molekulardynamiksimula-

tionen durch, um zu untersuchen, wie Trépfchen explodieren -
ein Prozess, der z.B. bei Verbrennungsanwendungen wichtig ist.

schrauberrotorblatter als auch Flugzeugpropeller an
den Tragflachen hat. Dank dieser Merkmale lasst sich
das neue Flugzeug in Notsituationen schneller einset-
zen. Die Zusammenarbeit zur Verbesserung von RACER
ist ein Beispiel dafiir, wie 6ffentliche HPC-Zentren zur
wirtschaftlichen Entwicklung und Wettbewerbsfahig-
keit Europas beitragen.

Modellierung und Simulation verkiirzen die
Zeit bis zur Marktreife

Hubschrauber sind zwar keine neue Erfindung, aber um
sie effizienter, sicherer oder leiser zu gestalten, missen
komplexe physikalische Phdnomene auf einer grundle-
genden Ebene verstanden werden. Forschende miissen
die komplexe Geometrie des Hubschraubers in ein sehr
feines Rechengitter von etwa 200 Millionen Gitterzellen
zerlegen, damit sie Modelle fir diese Phanomene ent-
wickeln kénnen. In einer Standardsimulation berick-
sichtigen sie zehn Umdrehungen des Hubschrauberro-
tors. Um die kleinrdumigen Verdnderungen zu erfassen,
die sich auf die Flugdynamik oder die Akustik auswirken
kénnen, unterteilen sie jede Umdrehung in 720 kleine
Zeitschritte. Das bedeutet, dass sie mehr als eine Billiar-
de Einzelberechnungen durchfihren, verfolgen und
analysieren mussen. ,,Diese Simulationen sind zu grof3,
als dass wir sie auf einem kleineren Cluster durchfiihren
kénnten; nur auf Supercomputern kénnen wir diese
Berechnungen effizient durchfiihren®, so Kefler.

In Zusammenarbeit mit Airbus und als Teil des Projekts
CA3TCH (geférdert innerhalb des Programms ,,Clean
Sky 2* der Europdischen Union) modellierte das Team
um Kefler das neue RACER-Design, um die L&rmbelas-
tung zu reduzieren und ein umfassenderes Verstandnis
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der Flugdynamik zu erlangen. Dadurch wollten sie das
Risiko vor dem ersten Flug des Helikopters verringern.

Das Team fuhrte eine Reihe von Simulationen unter
verschiedenen Bedingungen durch, z.B. im Schwebe-
flug bei Seitenwind und zur Bestimmung des soge-
nannten ,,Rollwinkels®, d.h. des maximalen seitlichen
Neigungswinkels, den der Hubschrauber erreichen
kann, bevor die Propeller den Boden beriihren. Da
RACER sowohl einen herkdmmlichen Rotor als auch Fli-
gel hat, gibt es nur sehr wenige experimentelle Daten,
auf die Forschende sich stiitzen kdnnen. Das macht den
Bedarf an Modellierung und Simulation noch gréfer.

»Aufgrund unserer routinierten Arbeitsablaufe und der
etablierten Beziehungen, die wir zu unseren Industrie-
partnern aufgebaut haben, vertrauen sie auf unsere Si-
mulationen, wenn wir darauf hinweisen, dass ein Modell
ein Stabilitdtsproblem haben kénnte*, sagt Kefler. ,,Ich
habe immer gesagt, dass es unsere Aufgabe ist, dafiir zu
sorgen, dass die Piloten nach dem ersten Testflug eines
Flugzeugs mit einem Grinsen im Gesicht aussteigen und
wahrend des Flugs nicht ins Schwitzen geraten.”

Herausforderungen und Chancen fiir die

Entwicklung der nachsten Flugzeuggeneration
Die Umstellung des HLRS von Hawk auf den neuen Su-
percomputer Hunter bringt fir das Forschungsteam
von Kefler sowohl Chancen als auch Herausforderun-
gen mit sich. Hunter ist das erste System am HLRS, das

eine grofe Anzahl von GPU-Beschleunigern enthalt.
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Wahrend sich mithilfe von GPUs die Leistung beschleu-
nigen und die Energieeffizienz in den schnellsten Com-
putern der Welt verbessern lassen, stellen sie fir einige
wissenschaftliche Nutzer:iinnen von HPC eine neue
Technologie dar. Forschende, die bisher noch keine
GPU-basierten Supercomputer einsetzen, missen ihre
Code-Pakete — manchmal stark — modifizieren, um die
Vorteile der Systemarchitektur voll ausschépfen zu
kénnen. Sobald ein Forschungsteam die Technologie
von Hunter gut beherrscht, kann es mehr hochauflé-
sende Simulationen durchflihren, was die Produktions-
zeiten weiter verkirzt und die Sicherheit im Prozess
erhoht.

Kepler weist darauf hin, dass das User Support Team des
HLRS proaktiv dazu beigetragen hat, dass sein Team
Hunter direkt nach seiner Einweihung nutzen kann.
,Das Zentrum hat uns bei dieser Umstellung bereits
sehr unterstitzt®, betont Kefler. ,Wir wurden kiirzlich
zu einem Treffen eingeladen, bei dem wir die verschie-
denen Optionen mit Mitarbeitenden aus allen Berei-
chen, einschlieflich des Hardwareherstellers, diskutier-
ten. Das HLRS kam aktiv auf uns zu und sagte: \Wir wer-
den diese Umstellung kiinftig vornehmen, wie kénnen
wir Ihnen also jetzt schon bei der Vorbereitung helfen?*

KepBler halt diese frihe Zusammenarbeit fir wesent-
lich. Denn selbst wenn die Mitarbeiter:innen des HLRS
weder Uber detaillierte Kenntnisse des Codes seines
Teams noch samtliche Codes fiir alle Forschungspro-
jekte des Zentrums umschreiben kénnen, wird die Un-
terstiitzung dazu beitragen, dass sein Team weiterhin
Simulationen fir Industriepartner bereitstellen kann.
Die Ergebnisse liefern Erkenntnisse fir Hubschrauber-
designs der ndchsten Generation. Die Kollaboration
ermoglicht eine nahtlose sichere, zuverlassige und
effiziente Produktion européischer Hubschrauber.

EG

Simulationen unterstitzen
die Suche nach personalisierten

Krebstherapien

Mithilfe grof angelegter Molekulardynamiksimulationen am HLRS unter-

suchen Forschende genetische Mutationen, die mit aggressiven Krebsarten

in Verbindung stehen.

In den vergangenen Jahrzehnten ist das Supercompu-
ting zu einem unverzichtbaren Werkzeug fiir die bio-
medizinische Wissenschaft geworden. In der Krebsfor-
schung zum Beispiel kdnnen Berechnungsmethoden
mithilfe von Supercomputern Details auf molekularer
Ebene aufdecken, ohne die sich Krankheiten kaum ver-
stehen und behandeln lieBen. Solche Methoden sind
besonders wichtigim Bereich der personalisierten Me-
dizin. Bei diesem Ansatz versuchen Forschende wirk-
samere Medikamente zu entwickeln, die auf spezifische
molekulare Merkmale der Tumore einzelner Patienten
abzielen.

»Mit der Verbesserung der rechnergestiitzten Metho-
den in den letzten 40 Jahren sind Berechnungen zu
einem wichtigen Hilfsmittel fir die Biophysik und die
pharmazeutische Forschung geworden®, sagt Dr. Gio-
vanni Settanni, der an der Ruhr-Universitdt Bochum
und der Johannes Gutenberg-Universitat Mainz (JGU)
in computergestutzter Biophysik forscht. ,,Simulatio-
nen kénnen als eine Art In-silico-Mikroskop mit einer
Auflésung auf molekularer Ebene angesehen werden.
Sie helfen bei der Interpretation experimenteller Daten,
die kaum die gleiche Auflésung erreichen kénnen.*

Settanni ist Experte fir Molekulardynamiksimulation
(MD). Dieser Forschungsbereich entwickelt anhand von

Prinzipien aus der Biophysik Modelle von Molekiilen auf
atomarer Ebene. MD-Methoden werden in der biome-
dizinischen Forschung u.a. zur Vorhersage von Veran-
derungenin der Proteinstruktur eingesetzt. Solche Ver-
anderungen wirken sich auf die Fahigkeit eines Proteins
aus, mit anderen Molekilen zu interagieren und sich an
sie zu binden. Wegen ihrer extrem hohen Auflésung und
weil sie zeigen, wie sich die Form von Proteinen im Lau-
fe der Zeit verandern kann, kénnen MD-Simulationen
nur mit Supercomputern durchgefihrt werden. Kirz-
lich zeigte Settani, wie sich anhand von Simulationen
auf dem Supercomputer Hawk am Hdéchstleistungs-
rechenzentrum Stuttgart neue Behandlungsmaoglich-
keiten gegen Krebs entdecken lassen.

p53, ein wichtiges Protein bei Krebserkran-
kungen

Dr. Settanni hat mit der Gruppe des Strukturbiologen
Dr. Andreas Joerger von der Goethe-Universitat Frank-
furt zusammengearbeitet, um ein wichtiges Protein na-
mens p53 zu untersuchen. In einem gesunden mensch-
lichen Kérper dient p53 als Bollwerk gegen Krebs,
indem es requliert, wie sich Zellen teilen und wie sie
DNA-Schéaden reparieren. Wenn jedoch eine Mutation
in p53 entsteht, kann sich wegen einer Veranderung
des genetischen Codes die Aminosauresequenz an-
dern, die auch die 3D-Struktur des Proteins beeinflusst.
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Dies kann dazu fiihren, dass das Protein seine normalen
requlatorischen Fahigkeiten verliert. Beim Ausfall
dieser Bremse kdnnen sich Krebszellen unkontrolliert
teilen und ausbreiten. Etwa die Halfte aller Krebsfalle
geht auf Mutationen zuriick, die das p53-Protein de-
aktivieren.

Bei einem Ansatz in der Krebsforschung suchen Wis-
senschaftler:innen nach Medikamenten, die schadliche
Mutationen neutralisieren kénnen, indem sie sich mit
Proteinen verbinden. Im Fall von p53 suchen sie nach
kleinen Molekiilen, die die Mutationen stabilisieren und
die urspriingliche Form des Proteins wiederherstellen
konnen. Wenn ein geeignetes Molekiil gefunden wiirde,
kénnte p53 wieder normal funktionieren. Bis vor
Kurzem hielten Krebsforschende p53 jedoch fur un-
angreifbar, da seine Oberflache fir die Bindung mit
kleinen Molekiilen praktisch tiberall ungeeignet zu sein
schien.

In friheren Forschungsarbeiten zeigte Joerger, dass es
moglich sei, eine bestimmte Mutation namens Y220C
zu behandeln. Die Y220C-Mutation verursacht eine
spezifische physikalische Verdnderung, die einen de-
stabilisierenden Spalt in der Oberflache von p53 er-
zeugt. Die Verénderung fiihrt dazu, dass das Protein bei
Kérpertemperatur seine normale Form verliert. Joer-
gers Labor identifizierte ein kleines Molekiil, das sich
an die Oberflache des Y220C-Hohlraums bindet und so
p53 wieder in seine richtige Form bringt. Im Labor zeig-
ten die Forschenden auch, dass der Ansatz die Anti-
Krebs-Funktion des Proteins wiederherstellt. Dieses
Ergebnis fuhrte zu einem klinischen Versuch, um die
Sicherheit und Wirksamkeit dieser Strategie am Men-
schen zu testen.

Angesichts dieses Erfolgs sucht Joerger nun nach an-
deren potenziell behandelbaren Mutationen in p53. Er
mochte auch im Allgemeinen verstehen, ob mutations-
spezifische, kleine Molekdle einen wirksamen Weg zur
Wiederherstellung der Funktion des kritischen Proteins
bieten. Hier leisten Simulationen nun einen wichtigen
Beitrag.
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MD-Simulationen unterstiitzen die Erfor-
schung anderer p53-Mutationen

Friher arbeitete Joerger hauptsachlich mit Réntgen-
kristallografie im Labor, um die Proteinstruktur zu ver-
stehen. Diese Technologie funktioniert wie ein hochauf-
I6sendes Mikroskop, bei dem ein kristallisiertes Protein
bestrahlt wird, um eine Momentaufnahme auf atomarer
Ebene zu erstellen. Kiirzlich hat er jedoch mit Settanni
zusammengearbeitet, um Molekulardynamiksimulatio-
nen in seine Forschung einzubeziehen. MD-Simulatio-
nen erganzen die Réntgenkristallographie, indem sie
ein umfassenderes und detaillierteres Verstandnis da-
fir liefern, wie sich die Form von Proteinen im Laufe der
Zeit verandern kann. Der Ansatz kann neue Einblicke in
das Verhalten eines Proteins und in seine Anfalligkeit
fur Medikamente unter verschiedenen Bedingungen
liefern.

Wie in einem Artikel in der Fachzeitschrift Cell Death
and Disease berichtet, untersuchte das Team eine be-
stimmte Klasse von strukturell instabilen, krebsverur-
sachenden Mutationen in p53. In diesem Zusammen-
hang nutzte Settanni den Supercomputer Hawk des
HLRS, um mehrere Simulationen verschiedener Mutan-
ten von p53 durchzufiihren. Die Simulationen, die auch
das umgebende Losungsmittel einschliefen, enthalten
zwischen 36.000 und 39.000 Atome und ermdglichen
es, die zeitliche Entwicklung jeder Mutante kumulativ
fur 0,8 Mikrosekunden zu verfolgen.

»Simulationen halfen, das Verhalten der weniger stabi-
len Mutanten von p53 zu charakterisieren, die expe-
rimentell schwer zu handhaben sind“ so Settanni.
»Simulationen kénnen das Vorhandensein von Hohl-
rdumen identifizieren, die sich auf der Oberflache des
mutierten Proteins bilden kénnen. Diese Hohlrdume
kénnen mit Medikamenten angegriffen werden, um das
Protein zu stabilisieren.

Laut der Studie erwies sich eine Mutation namens
Y163C als besonders interessant. Am Anfang deutete
ein Rontgenkristallographie-Bild darauf hin, dass
Y163C kein gutes Ziel sein wiirde, weil der durch die

I - . . T
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Wild type Y163C crystal structure Y163C MD snapshot
no pocket small pocket with enlarged pocket

Mutation entstandene Hohlraum sehr klein ist. MD-Si-
mulationen zeigten jedoch, dass sich die Form dieses
Hohlraums drastisch vergrofern lasst, was reichlich
Platz fir ein kleines Molekil zur Bindung an das Prote-
in bietet. Nach dieser Erkenntnis konzentrierten sich
die Forschenden auf Y163C statt auf andere Mutatio-
nen, die laut MD und anderen Anséatzen resistenter
gegen die Bindung sind.

Die MD-Simulationen lieferten auch strukturelle Details
des Y163C-Hohlraums, die bei der Suche nach binde-
fahigen kleinen Molekilen fur p53 helfen kénnten. Die-
se Informationen kénnen das virtuelle Wirkstoffscree-
ning, einen weiteren Ansatz in der computergestiitzten
Biologie, unterstiitzen. Hier werden Datenkataloge, die
viele tausend verschiedene Arten von kleinen Moleki-
len beschreiben, mit den molekularen und strukturellen
Merkmalen einer potenziellen Bindungsstelle vergli-
chen. Anhand eines virtuellen Screenings kann schnell
festgestellt werden, welche kleinen Molekiile am ehes-
ten kompatibel sind. Dieser Ansatz spart viel Zeit und

Arbeit, da nun nicht mehr jede potenzielle Interaktion
im Labor zu testen ist. Fir die relativ geringe Anzahl an
kleinen Molekilen, die mit hoher Wahrscheinlichkeit
mit p53 interagieren, kdnnen anschliefend in Labor-
experimenten schnell die rechnerischen Vorhersagen
untersucht werden. Wenn diese Experimente letztend-
lich erfolgreich sind, lieen sich klinische Versuche mit
den Ergebnissen rechtfertigen. Forschende kénnten
dann untersuchen, ob die Verwendung eines kleinen
Molekiils zur Bekdmpfung von Y163C in Menschen si-
cher und wirksam ist.

Es gibt keine Garantie dafiir, dass sich Y163C als wirk-
sames Zielmolekul zur Bekdmpfung von Krebs erweist.
Die Zusammenarbeit zwischen Joerger und Settanni
zeigt jedoch, wie Molekulardynamiksimulationen mit-
hilfe von Héchstleistungsrechnern einen wichtigen
Beitrag zur Krebsforschung leisten und den Fortschritt
in der personalisierten Krebsmedizin beschleunigen
kénnen.
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HLRS Bucher

High Performance Computing in Science and Enginering ‘22
Herausgeber: Wolfgang E. Nagel, Dietmar H. Kréner, Michael M. Resch

Dieses Buch prasentiert den neuesten Stand der Supercomputer-Simulation und
konzentriert sich auf Ergebnisse fiihrender Forschender, die Systeme des HLRS im
Jahr 2022 nutzten. Die Berichte decken alle Bereiche der rechnergestitzten Natur-
und Ingenieurwissenschaften ab, von CFD bis Computational Physics und von Che-
mie bis Informatik, mit Schwerpunkt auf industriell relevanten Anwendungen. Das
Buch stellt Resultate vor, die auf einem der fiihrenden europaischen Hochstleis-
tungsrechner berechnet wurden, und behandelt zentrale Methoden des Hochstleis-
tungsrechnens. Herausragende Ergebnisse bei Spitzenleistungen fir Produktions-
codes sind fur Forschung und Industrie von Interesse.

Michael M. Resch Nica Forminek The Science and Art of Simulation: Trust in Science

Amimu koshy - Andieas Kaminski

High Performance
Computing

in Science and
Engineering

v Herausgeber:innen: Michael M. Resch, Nico Formanek, Ammu Joshy, Andreas Kaminski
The Science and Art
of Simulation

Vertrauen ist ein zentraler Pfeiler des wissenschaftlichen Betriebs. Ein Grofteil der
Wissenschaftsphilosophie befasst sich damit, Vertrauen in Theorien, Modelle oder
die Wissenschaft als Ganzes zu ermdglichen. Dieses Vertrauen ist jedoch durch ver-

schiedene Entwicklungen bedroht. Komplexere Modelle und der verstérkte Einsatz
computergestiitzter Methoden wie maschinelles Lernen und Simulation erschweren
es zunehmend, Vertrauen aufzubauen. Doch wie und auf welcher Grundlage kann ein
angemessenes Vertrauen entstehen? Uns interessiert, wie in solchen Fallen wach-
sender Komplexitat (bei Modellen und Kommunikation) Vertrauen entsteht und wel-

che Mafinahmen geeignet waren, um Zweifel zu verringern.

Sustained Simulation Performance 2022 Michsel M. Riesch Johannes Gebieit
Hiroakd Folsayashi-Hircyu bl Takizawa -
Herausgeber: Michael M. Resch, Johannes Gebert, Hiroaki Kobayashi, Hiroyuki e
. Sustained Simulation
Takizawa, Wolfgang Bez Perforinance

Dieses Buch zeigt den aktuellen Stand des Hochstleistungsrechnens auf modernen
Supercomputerarchitekturen. Es behandelt allgemeine Trends in Hard- und Soft-
wareentwicklung. Die Beitrdge decken ein breites Themenspektrum ab - von Leis-
tungsbewertungen zur Energieeffizienz bis hin zu numerischer Strémungsmechanik
und Héchstleistungsdatenanalyse. Auch neue Felder wie der Einsatz von Supercom-
puternin kinstlicher Intelligenz und maschinellem Lernen werden behandelt. Grund-
lage sind ausgewahlte Beitrage des 33. WSSP-Workshops 2022 am HLRS in Stuttgart
und des WSSP34 an der Tohoku Universitat in Sendai, Japan.
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In unserem Rechenraum

HPE Cray EX4000 (Hunter)

Hunter ist seit Fabruar 2025 der neueste Flaggschiff-Supercomputer des HLRS. Er basiert
auf der gleichen Technologie wie die drei weltweit verifizierten Exascale-Systeme und
ermoglicht grof angelegte, hochmoderne Anwendungen fiir Simulation, kiinstliche Intelli-
genz und Datenanalyse, einschlieflich hybrider Rechenansétze, die verschiedene Methoden
zu leistungsstarken Workflows kombinieren. Sein Herzstiick ist die AMD Instinct™ MI300A
Accelerated Processing Unit (APU), die CPUs, GPUs und Speicher mit hoher Bandbreite in
einem einzigen Paket kombiniert. Mit einer theoretischen Spitzenleistung von 48,1 Petaflops
ist Hunter fast doppelt so schnell wie sein Vorganger Hawk, wéhrend der Energiebedarf bei
Spitzenleistung um etwa 80 Prozent gesenkt wurde. Hunter ist als Ubergangssystem fiir
Herder, den fiir 2027 geplanten Supercomputer des HLRS konzipiert.

Prozessoren:
APUs: 752 AMD Instinct MI300A Finanziert wurde Hunter vom baden-wiirttembergischen
CPUs: 512 AMD EPYC 9374F Ministerium fir Wissenschaft, Forschung und Kunst (MWK)

sowie vom Bundesministerium fur Forschung, Technologie
und Raumfahrt (BMFTR), vermittelt durch das Gauss
Centre for Supercomputing (GCS). Hunter ist Teil der

Speichertechnologie: ) )
nationalen Supercomputing-Infrastruktur des GCS.

APU:512 GB HBM3 (~5.3 TB/s)

CPU:768 GB DDR5-4800 -
3R Baden-Wiirttemberg % Bundesministerium
2R Ministerium fiir Wissenschaf' / fiir Forschung, Technologie
SR Forschung und Kunst und Raumfahr’t

Speicher:
Cray ClusterStor E2000 (25 PB Kapazitat auf 2120 Disks)

Netzwerk:
HPE Slingshot 11 Dragonfly (APU: 4 x 200 Gbps pro Knoten)

Spitzenleistung:
48.1 Petaflops

Hawk Kl Erweiterung (HPE Apollo 6500 Gen10 Plus)

Diese Partition wurde urspriinglich im Jahr 2021 als Teil des friheren HLRS-Flaggschiffsys-
tems Hawk installiert. Obwohl Hawk mit der Installation von Hunter teilweise aufer Betrieb
genommen wurde, bietet die KI-Erweiterung weiterhin NVIDIA-GPUs, die fir maschinelles
Lernen und Anwendungen der kiinstlichen Intelligenz geeignet sind.

GPU:NVIDIA A100
Anzahl GPUs:192
Leistung:120 Petaflops KI-Rechenleistung
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NEC Cluster (Vulcan)

Dieser Standard-PC-Cluster wurde 2009 installiert. Seine Konfiguration wurde kontinuier-

lich angepasst, um den steigenden Anforderungen gerecht zu werden und bedarfsopti-

mierte Lésungen zu bieten, einschlieflich CPU-, GPU- und Vektorrechner-Komponenten.

Die aktuelle Konfiguration sieht wie folgt aus.

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

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

AMD Genoa

CPU: AMD Genoa EPYC 9334 @ 2.7 GHz base,
32 cores

Anzahl Rechenknoten: 156

Hauptspeicher pro Rechenknoten: 768 GB

HLRS JAHRESBERICHT 2024/25

NVIDIA A30

Anzahl Rechenknoten: 24

CPU: 2 x AMD EPYC 9124 Genoa, 3.0 GHz base,
16 core

Hauptspeicher pro Rechenknoten: 768 GB DDR5
GPU:1x NVIDIA A30

GPU Hauptspeicher: 24 GB HBM2e

Large Memory Nodes

Anzahl Rechenknoten: 2

CPU: 2 x AMD EPYC 9124 Genoa, 3.0 GHz base,
16 core

Hauptspeicher pro Rechenknoten: 3,072 GB DDR5

Interconnects
Infiniband EDR / HDR

Unsere Nutzer:innen

Es folgt eine Zusammenfassung der Nutzung der Supercomputer des HLRS im Kalenderjahr 2024.

Gauss Centre for Supercomputing (GCS)
Bewilligte large-scale Projekte *

Anzahl neuer large-scale Projekte n
(>100 Million Core-Stunden)

Hawk (Million Core-Stunden) 1.320
Hunter (Tausend Knoten-Stunden) 394

GCS Projekte - Systemnutzung 2024

Anzahl aktive GCS-Projekte 121
Core-Stunden 4.275
Knoten-Stunden fir Kl (Tausend) 31

Sonstige wissenschaftliche Nutzung
Core-Stunden (Millionen) 49,84

Systemnutzung vonseiten der Industrie
Industriekunden am HLRS

Anzahl der Industriekunden 74
Aktive Nutzer:innen im Jahr 2024 43
Core-Stunden (Millionen) 87,07

HWW-Nutzung
Core-Stunden (Millionen) 222,14

Gesamte Systemnutzung vonseiten der Industrie

Core-Stunden (Millionen) 309,21
Core-Stunden (Millionen) 4.634
Prozentzahl Wissenschaft 93,3%
Prozentzahl Industrie 6,7%

Systemnutzung nach Forschungsdisziplin

CFD

Physik

Chemie

Mobilitat und Klima
Reaktive Stromungen
Festkorperphysik

Materialsimulation / Matrialforschung

Informatik
Sonstiges
Elektrotechnik

Systemnutzung nach Bundesland

Nordrhein-Westfalen
Baden-Wirttemberg
Rheinland-Pfalz
Hessen

Brandenburg

Bayern

Thiringen

Berlin
Bundesforschungseinrichtungen
Sachsen

Hamburg
Sachsen-Anhalt

*Im Jahr 2024 war Hawk noch in Betrieb. Die Zuschisse fiir seine Nutzung wurden in Core-Stunden
berechnet. Der zweite Large-Scale-Call im Jahr 2024 betraf die Nutzung von Hunter, der erst 2025
in Betrieb gegangen ist. Die Rechenzeitzuschisse fir Hunter werden in Knotenstunden berechnet.

53,8%
38,6%
3,6%
1,5%
0,8%
0,6%
0,5%
0,2%
0,2%
0,1%

45,91%
30,58%
7,91%
5,68 %
3,84%
2,52%
1,54 %
0,74 %
0,57%
0,33%
0,23%
0,15%
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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 Hochstleis-
tungsrechnen, 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 2024.

Erfahren Sie mehr Gber unsere aktuellen Projekte unter https://www.hlrs.de/de/projekte

3xa

November 2022 - Oktober 2025 BMBF

Entwickelt skalierbare Methoden fir die Simulation
von Dreikérperwechselwirkungen in Partikelsystemen
unter Einsatz von vektorisierenden Kerneln, dynami-
schen Lastverteilungsansatzen und adaptiven
Verfahren fiir die Partikeldarstellung.

BEGIN HPC+

Mai 2024 - April 2027 MWK

Zusatzliche Finanzierung zur Durchfihrung von
EuroCC 2 und CASTIEL 2, fur Aktivitaten, die nicht
iber EU/BMBF finanziert werden, z.B. fir Dissemina-
tion Events des Nationalen Kompetenzzentrums
Deutschland (NCC), Proof-of-Concept-Studien des
deutschen NCC, aber auch zusatzliches Personal fur
das technisch-wissenschaftliche Management der
beiden Gesamtvorhaben.

bwHPC-S5

Juli 2018 -Januar 2026 MWK

Koordiniert die Unterstitzung von HPC-Nutzer:innen
in Baden-Wirttemberg und die Umsetzung der
entsprechenden Maf3nahmen und Aktivitaten,
einschlieflich Data Intensive Computing (DIC) und
Large Scale Scientific Data Management (LS?DM).

CASTIEL 2

Januar 2023 -Dezember 2025 JU

Fordert die Zusammenarbeit zwischen den nationalen
Kompetenzzentren von EuroCC 2 und den Exzellenz-
zentren der EuroHPC Joint Undertaking. Ziel ist der
Aufbau von HPC-Fachwissen und die Ubernahme
fihrender Codes in ganz Europa.

CEEC

Januar 2023 -Dezember 2026 JU

Das Center of Excellence in Exascale CFD wird
moderne europdische Algorithmen der numerischen
Stromungsmechanik verbessern, sodass sie dazu
fahig sind, effizient auf Exascale-Supercomputern
laufen zu kénnen.

ChEESE-2P

Januar 2023 -Dezember 2026 JU

Dieses EuroHPC JU Centre of Excellence konzentriert
sich auf kritische Anwendungen fiir die Vorhersage
von Georisiken und soll zu einem zentralen Knoten-
punkt fur HPC-Software innerhalb der Solid Earth
Community werden.

Neues Projekt M Zuschuss bewilligt, Beginn im Jahr 2025

Abklrzungen Forderorganisationen

BMBF - Bundesministerium fiir Bildung und Forschung (Bundesministerium fiir Forschung, Technologie und Raumfahrt ab Mai 2025) | CZS - Carl-
Zeiss-Stiftung | DBU - Deutsche Bundesstiftung Umwelt | DFG - Deutsche Forschungsgemeinschaft | ESF - European Social Fund | EU - European
Union | ICM - InnovationsCampus Mobilitat der Zukunft | JU - EuroHPC Joint Undertaking | MSA - Bayerischen Staatsministerium fir Wissenschaft
und Kunst | MWK - Ministerium fiir Wissenschaft, Forschung und Kunst Baden-Wirttemberg | NMWK - Niedersachsisches Ministerium fir Wissen-
schaft und Kultur | SIH - Stiftung Innovation in der Hochschullehre | WAT - Ministerium fiir Wirtschaft, Arbeit und Tourismus Baden-Wiirttemberg
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CIRCE

November 2021-April 2025 BMBF, MWK

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

DECICE

Dezember 2022 -November 2025 EU

Entwickelt ein offenes und portables Cloud-Manage-
ment-Framework, das die automatische und adaptive
Optimierung von Softwareanwendungen fir hetero-
gene Rechnerarchitekturen erméglicht.

DEGREE

Juni 2021-April 2024 DBU

Untersucht eine Methode zur Steigerung der Energie-
effizienz in Rechenzentren durch dynamische
Steuerung der Kihlkreislauftemperaturen und
Entwicklung von Richtlinien zur Umsetzung der
daraus resultierenden Konzepte.

DimensionLab3

September 2022 - September 2024 SIH

Durch spannende, immersive Erlebnisse von aktuellen
Ingenieurthemen in Virtual Reality und Augmented
Reality starkt DimensionLab3 das Interesse, die
Motivation und die Begeisterung der Schuler:innen
fur technische Fragestellungen.

EE-HPC

September 2022 -August 2025 BMBF

Testet einen Ansatz zur Verbesserung der Energie-
effizienz von HPC-Systemen durch die automatische,
jobspezifische Requlierung von Systemparametern
und -einstellungen.

EuroCC 2

Januar 2023 -Dezember 2025 EU

Koordiniert ein europdisches Netzwerk nationaler
Kompetenzzentren fiir Hochstleistungsrechnen. Das
von der EuroHPC JU unterstiitzte Vorhaben fordert
ein gemeinsames Niveau von Kompetenzen in HPC

und verwandten Technologien iber die teilnehmen-
den Lander hinweg.

EuroHyPerCon

Oktober 2023 -Juni 2024 EU

Gestaltet die Zukunft des HPC in Europa mit, indem
es eine langfristige Hyperkonnektivitatsspezifikation
und einen Implementierungsfahrplan festlegt, um
die kunftigen Anforderungen Europas an Ultrahoch-
geschwindigkeitsnetze zu erfullen.

EVITA H

April 2025-Marz 2029 JU

Ziel ist es, ein einheitliches, qualitatives europaweites
Schulungsangebot fir HPC und neue Technologien zu
schaffen, das anerkannte Qualifikationen und modu-
lare Lerninhalte bietet.

exaFOAM

April 2021-Marz 2024 EU

Arbeitet an der Verringerung von Engpéassen bei der
Leistungsskalierung fir Anwendungen der numeri-
schen Strémungsmechanik auf massiv parallelen
Hochstleistungsrechnersystemen.

EXCELLERAT P2

Januar 2023 -Dezember 2026 JU

EXCELLERAT P2 entwickelt fortschrittliche Anwen-
dungen fur die Technik in den Bereichen Fertigung,
Energie, Luft- und Raumfahrt sowie Mobilitat und
konzentriert sich dabei auf Anwendungsfalle, die die
Bedeutung von HPC, HPDA und KI fiir die europdische
Wettbewerbsfahigkeit aufzeigen.

FFplus

Mai 2024 - April 2028 JU

FFplus unterstiitzt europdische kleine und mittlere
Unternehmen (KMUs) sowie Start-ups bei der Erpro-
bung neuer Anwendungen des Hoéchstleistungsrech-
nens und der kunstlichen Intelligenz.

Gaia-X4ICM

Mai 2022 -Dezember 2024 MWK, ICM
Zielt auf eine skalierende Produktionsplattform auf
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Basis des Gaia-X Okosystems fiir den Innovations-
Campus Mobilitat der Zukunft (ICM) zu realisieren,
um Gaia-X fur die Produktion nutzbar zu machen.

HammerHAI

April 2025-Marz 2028 JU, BMBF, MWK, MSA, NMWK
Eine hochmoderne ,,Al Factory* wird europdischen
Unternehmen und Forschern sichere, skalierbare und
leicht zugangliche KI-Ressourcen und -Unterstitzung
zur Verfligung stellen.

HANAMI

Marz 2024 -Februar 2027 JU

HANAMI fordert die Zusammenarbeit zwischen Europa
und Japan bei der Entwicklung von Anwendungen fir
kinftige Generationen von Supercomputern in
Forschungsbereichen wie Klimaforschung, Biomedizin
und Materialwissenschaften.

HiDALGO 2

Januar 2023 -Dezember 2026 BMBF, JU

Befasst sich mit den Folgen des Klimawandels und
widmet sich technischen Fragen uber die Skalierbar-
keit von HPC- und Kl-Infrastrukturen.

HPC SPECTRA

Januar 2024 -Dezember 2025 JU, EU

HPC SPECTRA fordert die Entwicklung von HPC-Fach-
wissen in Europa. Das Projektteam baut eine umfang-
reiche Online-Plattform mit Schulungsangeboten auf.

IKILeUS

Dezember 2021-November 2024 BMBF

Das HLRS ist das koordinierende Zentrum fur dieses
Projekt zur Integration von Themen der kinstlichen
Intelligenz (KI) in die Lehrpléne der Universitat
Stuttgart und zur Implementierung von Kl-Technolo-
gien zwecks Verbesserung der Lehre.

InHPC-DE

November 2017 -Dezember 2026 BMBF
INHPC-DE treibt das Biindnis der drei nationalen
HPC-Zentren in Deutschland voran, adressiert neue
Anforderungen wie Sicherheit und evaluiert das
Gaia-X-Okosystem fiir Hochstleistungsrechnen.
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Inno4scale

Juli 2023-Juni 2025 JU

Inno4scale unterstitzt und férdert die Entwicklung
fortschrittlicher Algorithmen und Anwendungen fir
kunftige europdische Exascale-Systeme.

Kl-Allianz BW

August 2023-Marz 2026 MWK

Zielt auf die Entwicklung einer Datenplattform fur
den Kl-relevanten Datenaustausch zwischen akade-
mischen und industriellen Akteuren ab.

KoLabBW

Marz 2021-Dezember 2024 MWK

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

MERIDIONAL

Oktober 2022 - September 2026 EU

Entwickelt Ansatze zur Bewertung der Leistung und
der Belastungen von Windenergieanlagen an Land,
auf See und in der Luft.

NFDI4Cat

Oktober 2020 - September 2025 DFG

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

ORCHESTRA

Dezember 2020 -November 2024 EU

Schafft eine vernetzte Datentransferplattform fur die
COVID-19 Forschung und ein Modell fur die Forschung
an kunftigen Pandemien und gesundheitlichen Bedro-
hungen.

POP3

November 2024 -Dezember 2026 EU, JU

Das HPC-Exzellenzzentrum fir Leistungsoptimierung
und Produktivitat bietet Dienstleistungen fir
akademische und industrielle Codes zur Bewertung
und Verbesserung ihrer Effizienz auf Grofrechnersys-
temen.

S+T+ARTS AIR

April 2023-November 2024 EU, MWK
Ermdglicht mithilfe von Supercomputing-Technolo-
gien und -Fachwissen innovative Kooperationen
zwischen Kunst, Wissenschaft und Technologie.

S+T+ARTS ECHO

Januar 2024 -Dezember 2026 EU

Dieses Projekt fur Kinstler:innen unterstitzt die
Zusammenarbeit mit Expert:innen aus Wissenschaft
und Technik. Der Schwerpunkt liegt auf nachhaltigen
digitalen Technologien.

SEQUOIA End-to-End

Januar 2023-Marz 2024 WAT

Zielt darauf ab, transparente, automatisierte und
kontrollierbare End-to-End-Lésungen fir den indust-
riellen Einsatz von hybriden Quantenanwendungen
und -algorithmen durch ganzheitliches Quanten-Soft-
ware-Engineering zu entwickeln.

SimTech

Juli 2019 -Juni 2025 DFG

Dieser fachlibergreifende Exzellenzcluster an der
Universitat Stuttgart entwickelt Simulationstechnolo-
gien, um eine integrative Systemwissenschaft zu
ermdglichen.

Simulierte Welten

Januar 2011 -August 2028 MWK

Bietet Schiiler:innen die Mdglichkeit, in Zusammen-
arbeit mit HLRS-Wissenschaftler:innen Simulations-
projekte zu entwickeln und durchzufihren.

SiVeGCS

Januar 2017-Dezember 2025 BMBF, MWK
Koordiniert und gewahrleistet die Verfiigbarkeit der
HPC-Ressourcen des Gauss Centre for Supercompu-
ting und befasst sich mit Fragen der Finanzierung,
des Betriebs, der Ausbildung und Anwenderunterstut-
zung der drei Bundeshéchstleistungsrechenzentren
Deutschlands.

SRI DIiTEnS

April 2023 -Marz 2029 CZS

Erforscht, wie sich mithilfe von urbanen digitalen
Zwillingen - auf der Grundlage von virtueller Realitat -
ein diskursiver Transformationsprozess mit den Stake-
holdern in der Energieversorgung gestalten lasst.

TargetDART

Oktober 2022 - September 2025 BMBF

Erarbeitet einen Task-basierten Ansatz fir hochska-
lierbare Simulationssoftware, der auf heterogenen
Exascale-Systemen unvorhersagbare Lastungleichge-
wichte mittels dynamisch adaptiver und reaktiver
Verteilung von Rechenaufgaben zwischen den
Rechenknoten ausgleicht.

TOPIO

November 2022 - Oktober 2025 BMBF

Untersucht die Lese- und Schreibgeschwindigkeiten
fur grof3e Datenmengen auf Hochstleistungsdateisys-
temen sowie effizientere Ansatzte fir die Datenkom-
primierung.

URBANOME

Mérz 2021-August 2025 EU

Ziel ist die Férderung der Gesundheit, des Wohlbefin-
dens und der Lebensqualitat in Stadten durch die
systematische Einbeziehung von Gesundheitsbelan-
gen in die Stadtpolitik und die Aktivitaten der Stadt-
bewohner:innen.

Vertrauen in Information

August 2020-Juni 2024 MWK

Entwickelt als multidisziplindres Forschungsprojekt
Methoden, die die Vertrauenswirdigkeit von Compu-
terwissenschaften bewerten und die Verbreitung von
Fehlinformationen begrenzen kénnen.

WindHPC

Oktober 2022 - September 2025 BMBF

Als erstes Projekt, das Computer in Windparks mit
einem HPC-Zentrum verbindet, zielt WindHPC darauf
ab, den Energieverbrauch durch die Verbesserung der
Effizienz von Simulationscodes, HPC-Workflows und
Datenmanagement zu senken.
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HPC Fort- und Weiterbildung (2024)

Im Jahr 2024 bot das HLRS 46 Weiterbildungskurse an, die hochstrelevante Themen im Hoch- und
Héchstleistungsrechnen ansprachen. Die Kurse fanden an 182 Tagen online und in Stuttgart und in

Zusammenarbeit mit Instituten in Deutschland und anderen Landern statt. Insgesamt nahmen

1354 Interessierte an den Kursen teil.

Erfahren Sie mehr liber bevorstehende Kurse auf unserer Website: www.hlrs.de/training

Date Location Topic Host
12. Jan-19. Feb online/self-paced HPC-Cluster - Auslegung, Kosten & Nachhaltigkeit HLRS (SCA)

4 23.-25.Jan Stuttgart/online Hybrid Programming in HPC - MPI+X * NEW HLRS

P 5.-9.Feb online Introduction to Computational Fluid Dynamics ZIH/HLRS/DLR

B 5.Feb-1.Méarz  online/self-paced Visualisierung - Grundlagen & Anwendung HLRS (SCA)

E 19.-23.Feb online Iterative Solvers and Parallelization HLRS
5.-8. Mérz Stuttgart/online Modern C++ Software Design (Intermediate) HLRS

P 11.-15. Mérz Stuttgart CFD with OpenFOAM(R) HLRS

B 11.-15. Mérz Dresden Parallel Programming with MPI & OpenMP and Tools ZIH/HLRS

W 26.-28. Mérz Stuttgart From Machine Learning to Deep Learning: a concise HLRS

introduction
3.-5. Apr online N-Ways to GPU Programming Bootcamp * EuroCC/NVIDIA

Bl 8.Apr-3. Mai online/self-paced Datenmanagement HLRS (SCA)

B 15.-26. Apr online/self-paced Paralleles Programmieren mit OpenMP HLRS (SCA)

W 16.-19. Apr Mainz Parallelization with MPI and OpenMP ZDV/HLRS
22.-25. Apr online AMD Instinct GPU Training HLRS/AMD

E  6.-7. Mai online Multi-GPU Programming Bootcamp * NEW EuroCC/NVIDIA
13.-17. Mai Stuttgart/online Fortran for Scientific Computing HLRS

P 21.Mai-14. Jun online/self-paced IKILeUS: Natural Language Processing &% HLRS (SCA)

P 27.-28.Mai online Efficient Parallel Programming with GASPI HLRS/F.ITWM
3. Jun-12. Jul online/self-paced HPC-Cluster - Aufbau & Betrieb HLRS (SCA)
5.-7. Jun Stuttgart/online  Hackathon by HIDALGO2, CIRCE and SEAVEA projects NEW HLRS/HiDAL-

GO2/CIRCE/
SEAVEA

P 10.-19.Jun online/self-paced Simulation - Grundlagen & CFD HLRS (SCA)
11.-14. Jun Stuttgart/online Modern C++ Software Design (Advanced) HLRS
18.-21. Jun online Node-Level Performance Engineering I;ALURS/NHR@

B 25.-26.Jun online Al for Science Bootcamp * EuroCC/NVIDIA

¥ 2.-5.Jul Stuttgart Multi-GPU Deep Learning NW HLRS
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Date Location Topic Host
9.-12. Jul Stuttgart Modern C++ Software Design (Intermediate) HLRS
15.-19. Jul Stuttgart/online Hunter Code Preparation Workshop NEW HLRS
W 21.-30.Aug online Six-day Course in Parallel Programming with MPI/OpenMP ETH/HLRS
4 10.-13.Sep Stuttgart Julia for High-Performance Computing HLRS
P 16.-20. Sep Stuttgart Introduction to Computational Fluid Dynamics HLRS/DLR
17.-18. Sep Garching Iterative Solvers for Linear Systems LRZ/HLRS
P 23.-31.Sep online/self-paced Simulation - Grundlagen & Strukturmechanik HLRS (SCA)
23.-25. Sep online Introduction to oneAPI, SYCL2020 and OpenMP offloading HLRS/INTEL
P 7-11. Okt Stuttgart CFD with OpenFOAM(R) HLRS
W 14.-18. Okt Stuttgart Parallel Programming Workshop (with TtT) HLRS
P 14.-31. Okt online/self-paced IKILeUS: Time Series Forecasting MW HLRS (SCA)
22. Okt online Introduction to OpenMP Offloading with AMD GPUs NeW HLRS/AMD
23.-25. Okt Dresden/online alpaka and openPMD Workshop and Hackathon NEW HZDR/Plasma-
PEPSC/ENCCS/
HLRS
B 28.-29. 0kt Stuttgart Scientific Visualization HLRS
B 4.-6.Nov online/self-paced Parallel Programming with MPI NEW HLRS (SCA)
B 4.Nov-13.Dez online/self-paced Data Analysis with HPC HLRS (SCA)
4.-8. Nov online Introduction to GPU Programming using CUDA NEW HLRS
11.-15. Nov Stuttgart/online Hunter Code Preparation Workshop NEV HLRS
19.-22. Nov Stuttgart/online Modern C++ Software Design (Advanced) HLRS
W 2.-5.Dez online Advanced Parallel Programming with MPl and OpenMP JSC
9.-1. Dez online Fortran for Scientific Computing HLRS
M Paralleles Programmieren B Wissenschaftliche Visualisierung
M Simulation und Numerische Strémungsmechanik HPC-Cluster: Nutzung und Betrieb

Performance-Optimierung und Debugging
B Daten in HPC, Deep Learning, Machine Learning und Kl

Hardware-Beschleuninger

Programmiersprachen fiir wissenschaftliches Rechnen

Community- und bereichsspezifische Inhalte

*EuroCC 2 Kurse: Das HLRS ist Mitglied des Gauss Centre for Supercomputing (GCS). EuroCC@GCS ist das deutsche nationale
Kompetenzzentrum (NCC) fiir High-Performance Computing. Dieser Kurs wird im Rahmen von EuroCC 2 angeboten.

TtT: Train the Trainer Kurse | NEU: Neuer oder erheblich gednderter Kurs

Institute Abbreviations

AMD - Advanced Micro Devices, Inc. | CIRCE - Computational Inmediate Response Center for Emergencies | DLR - Deutsches Zentrum fir Luft
und Raumfahrt | ENCCS - EuroCC National Competence Center Sweden | ETH - Scientific IT Services, ETH Zirichh | EuroCC - EuroCC | F. ITWM
- Fraunhofer-Institut fir Techno- und Wirtschaftsmathematik | HIiDALGO 2 - HiDALGO Centre of Excellence | HLRS - Héchstleistungsrechen-
zentrum Stuttgart | HLRS (SCA) - Supercomputing-Akademie des HLRS | HZDR - Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorfl INTEL - Intel
Corporation |JSC - Jilich Supercomputing Centre | LRZ - Leibniz-Rechenzentrum | NHR@FAU - Erlangen National High Performance
Computing Center | NVIDIA - Nvidia Corporation | Plasma-PEPSC - Plasma-PEPSC Centre of Excellence | SEAVEA - Software Environment for
Actionable & VVUQ-Evaluated Exascale Applications | ZDV - Zentrum fir Datenverarbeitung (Universitat Mainz) | ZIH - Zentrum fir Informa-
tionsdienste und Hochleistungsrechnen (TU Dresden)
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Workshops und Konferenzen (2024)

19. April: ReACH Advanced School

Diese vom Media Solution Center Baden-Wirttemberg
organisierte Auftaktveranstaltung der Initiative ReACH
fokussierte auf Anwendungen von Kl und virtueller
Realitat in Kunst und Kreativwirtschaft.

25. April: Science Goes Society

Bei dieser gemeinsam mit der Gemeinde Sersheim ver-
anstalteten Diskussion ging es um neue Ansatze fir
Risikobewertung, Katastrophenpravention und Umwelt-
schutz in Kommunen angesichts des Klimawandels.

11. Juni: Potenziale der Computersimulation fiir den
offentlichen Sektor in Krisensituationen

Im Zentrum der Veranstaltung standen die Ergebnisse
des HLRS-Projekts CIRCE zur Nutzung von Hochstleis-
tungsrechnen bei der Krisenbewadltigung und zur
Sicherstellung schneller Verfligbarkeit von HPC-Res-
sourcen im Notfall.

17 -18. Juni: 37. Workshop on Sustained Simulation
Performance

Dieses jahrlich mit NEC und der Tohoku University or-
ganisierte Treffen bringt internationale Expert:innen
zusammen, um uber Hardware, Programmierung und
Strategien fir dauerhafte HPC-Performance zu disku-
tieren.

16. Juli: GCS-Industrieveranstaltung - Erfolgreiche
Innovation mit Supercomputern, Simulation und Kl
Unternehmen erhielten Einblick in HLRS-Ressourcen,
trafen HPC-Expert:innen und lernten, wie Supercom-
puting industrielle Innovationen voranbringen kann -
mit zahlreichen Anwendungsbeispielen.

25 -27. September: REACH II-Workshop

Diese vom Media Solution Center organisierte Veran-
staltung bot der Kultur- und Kreativwirtschaft praxis-
nahe Einblicke in den Einsatz von HPC-Technologien.

29. September - 4. Oktober: Erste Internationale
Konferenz zu Kl-basierten Systemen und Services
Ein vom HLRS organisierter Special Track in Venedig
untersuchte, wie Kl die Leistung und Effizienz von HPC
steigern kann - und umgekehrt, wie HPC die wachsen-
den Anforderungen komplexer KI-Modelle unterstitzt.

10.-11. Oktober: 27. Results and Review Workshop
Wissenschaftler:innen und Nutzer:innen der HLRS-
Infrastruktur prasentierten Forschungsergebnisse,
Herausforderungen und bewdhrte Praktiken in der
HPC-Nutzung.

21-22. Oktober: Realitat in den Wissenschaften

Ein interdisziplindrer Workshop zu Realitatskonzep-
ten in unterschiedlichen Wissenschaften und ihren
Gemeinsamkeiten, Unterschieden und Wechselwir-
kungen.

24 -25. Oktober: HPC User Forum

Die gemeinsam mit Hyperion Research organisierte
Veranstaltung vereinte internationale HPC-Zentren,
Technologiehersteller und Expert:innen aus Bereichen
wie Kl und Quantencomputing.

25-27. November: SAS24 - Modeling for Policy

Die vom HLRS organisierte Konferenz diskutierte
Méglichkeiten und Grenzen der Simulation, Wege zum
Aufbau von Vertrauen in Modelle und zur besseren In-
teraktion mit der Gesellschaft.

3. Dezember: 8. Industrial HPC User Round Table

Das jahrliche iHURT-Treffen starkt den Austausch mit
der Industrie zu innovativen HPC-Anwendungen in For-
schung und Entwicklung sowie zu Herausforderungen
beim Einsatz von Supercomputing.

Organigramm

Biiro des Direktors
Neriman Emre

Direktor

Prof. Michael M. Resch

Stabstellen

Karin Blessing, Norbert Conrad, Daniel Gackle

Institut fiir

Hoéchstleistungsrechnen
Prof. Michael M. Resch

Geschaftsfiihrer
Bastian Koller

Philosophy of

Computational Sciences

Nico Formanek

Offentlichkeitsarbeit
Sophia Honisch

Software & Systeme

Thomas Beisel

High-Performance Computing
Network - Produktion

Thomas Beisel

l

Project & User Management,
Accounting

Thomas Bonisch

l

Numerical Methods & Libraries
Ralf Schneider

i

Infrastruktur
Michael Ziindel

Anwendungen & Visualisierung

Bastian Koller

Scalable Programming
Models & Tools

José Gracia

i

Converged Computing
Dennis Hoppe

i

Training &
Scalable Algorithms
Lorenzo Zanon

i

Visualisierung
Uwe Wossner

Administration &
Projektmanagement

Natalie Lewandowski

Project Controlling &
Management Office

Ricarda Gatter

l

Verwaltung
Susanne Maier
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Organisation

Verwaltung

Leitung: Susanne Maier

Die Verwaltung bearbeitet alle administrativen Auf-
gabengebiete des HLRS. Zu den Verantwortungsbe-
reichen gehéren insbesondere die Finanzplanung,
Controlling und Buchhaltung, Finanzprojekt- und Pro-
jektcontrolling, Rechtsfragen, Personalwesen und -ent-
wicklung, Beschaffung und Inventarisierung sowie
Unterstiitzung beim Veranstaltungsmanagement.

Converged Computing

Leitung: Dennis Hoppe

Evaluiert neuartige Technologien, die einen wesentli-
chen Impuls fir die kiinftige Nutzung von Héchstleis-
tungsrechnern geben kénnten. Zu diesen Technologien
gehdren kiinstliche Intelligenz, Cloud- und Edge-Com-
puting sowie Quantencomputing. Das Team untersucht
beispielsweise die Konvergenz von HPC und KI mit dem
Ziel, KI-Methoden im Sinne hybrier HPC/Al-Workflows
in klassische Simulationen einzubinden. Dazu gehort
auch die Entwicklung von KI-Lésungen unter Verwen-
dung von Spitzentechnologien aus den Bereichen Big
Data, maschinelles Lernen und Deep Learning. Das
Team erforscht auch Virtualisierungstechnologien wie
Container, Orchestrierung und Job Scheduling.

High-Performance Computing Network -
Produktion (HPCN Production)

Leitung: Thomas Beisel

Verantwortlich fur den Betrieb aller Plattformen in der
Compute Server Infrastruktur. Diese Abteilung betreibt
auch die fur die HPC-Systemfunktion erforderliche
Netzwerkinfrastruktur und ist fir die Sicherheit in Netz-
werken und bereitgestellten Plattformen zustandig.

Infrastruktur

Leitung: Michael Ziindel

Plant, entwickelt und betreibt die gebaudetechnischen
Anlagen und die Infrastruktur des HLRS. Diese Abtei-
lung stellt den zuverldssigen und effizienten Betrieb der
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High-Performance Computing-Systeme des HLRS si-
cher, bietet eine komfortable Arbeitsumgebung fiir For-
schende und die Verwaltung des HLRS und unterstitzt
alle Aspekte des energieeffizienten HPC-Betriebs. Das
Team unterstitzt auch das Nachhaltigkeitsprogramm
des HLRS. Es sammelt und Gberwacht die Energiever-
brauchsdaten und bringt kontinuierliche Verbesserun-
gen durch Energieeffizienzmafnahmen voran.

Numerical Methods and Libraries

Leitung: Dr.-Ing. Ralf Schneider

Stellt numerische Bibliotheken und Compiler fur HLRS-
Computing-Plattformen bereit. Die Abteilung verfligt
Uber Erfahrung in der Implementierung von Algorith-
men auf verschiedenen Prozessoren und HPC-Umge-
bungen, einschlieflich der Vektorisierung basierend
auf der Architektur moderner Computer. Das Team
forscht auch an der Simulation von Blutfluss und
Knochenfrakturen im menschlichen Kérper undist ver-
antwortlich fir Schulungen, die sich auf Programmier-
sprachen und numerische Methoden konzentrieren,
die fir HPC wichtig sind.

Philosophy of Computational Sciences

Leitung: Nico Formanek

Untersucht, wie Computersimulation und maschinelles
Lernen Wissenschaft und Technikentwicklung veran-
dern und wie Gesellschaft und Politik darauf reagieren:
Verandern Computersimulation und maschinelles
Lernen unser Verstandnis von Wissen? Und wie recht-
fertigen wir wissenschaftliche Erkenntnisse? Wie kén-
nen digitale Methoden helfen, Unsicherheiten Gber die
Zukunft zu Uberwinden? Und wie gehen wir mit den
Unsicherheiten von Simulation und maschinellem
Lernen selbst um?

Project Controlling and Management Office
Leitung: Dr. Ricarda Gatter

Das Project Controlling and Management Office
(PCMO) ist verantwortlich fir das Controlling und die

Qualitatssicherung laufender Forschungsprojekte am
HLRS sowie fir das Management von grof3en Dritt-
mittelprojekten, einschlieflich Koordinations- und
Business Development-Aufgaben. Das PCMO bietet
auperdem koordinierende Unterstlitzung 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.-Ing. Thomas Bénisch

Verantwortet das Management und das Accounting der
Systemnutzung am HLRS. In diesen Bereich fallen auch
die Erstellung und die Pflege der Webschnittstellen
zum (Bundes-) Projektmanagement und die Informa-
tionsbereitstellung fir die Nutzer:innen. Auferdem
sind in der Abteilung die Aktivitdten des HLRS in Bezug
auf das Datenmanagement gebiindelt. Dazu gehoren
der Betrieb des High-Performance Storage Systems
und dessen Weiterentwicklung, die Konzeption neuer
Anséatze fur das Datenmanagement der Anwender:in-
nen und die Aktivitdten im Bereich Forschungsdaten-
management.

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 Uber 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 Anwendun-
genin HPC durch. Derzeit liegt der Fokus auf transparen-

ten globalen Adressraumen mit Hintergrunddateniber-
tragungen, Task-Parallelismus basierend auf verteilten
Datenabhéangigkeiten, kollektiven I/O-Operationen und
parallelem Debugging. Als Service fur HLRS-Nutzer:in-
nen wartet die Abteilung auch den Teil des Software-
Stacks, der sich auf Programmiermodelle, Debugging-
und Performance-Analyse-Tools bezieht.

Training and Scalable Algorithms

Leitung: Dr-Ing. Lorenzo Zanon

Die Abteilung Training and Scalable Algorithms (TASC)
organisiert und veranstaltet die Schulungsaktivitaten
am HLRS zu diversen Themen aus den Bereichen
Hochstleistungsrechnen, kinstliche Intelligenz sowie
Modellierung und Simulation. Dazu gehéren kompakte,
hochintensive Kurse, Blended-Learning-Module und An-
gebote fiir die breitere Offentlichkeit. In jedem Bereich
mochte das TASC-Team eine exzellente Lernerfahrung
ermoglichen, indem es Schulungen zu relevanten The-
men mit aktuellen und zielgruppengerechten Inhalten
anbietet, die von hochqualifizierten Dozent:innen durch-
gefiihrt werden. Uber das Schulungsangebot hinaus
forscht TASC an der Entwicklung effizienter Algorithmen
fur wissenschaftliche Berechnungsanwendungen.

Visualisation

Leitung: Dr.-Ing. Uwe Wdssner

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:iinnen in visuelle Darstellungen ihrer Daten eintau-
chen lassen, erméglicht die Abteilung den Anwen-
der:innen die direkte Interaktion mit ihnen, wodurch die
Analysezeit verringert und neue Arten von Entwick-
lungsprozessen ermdglicht werden. Die Abteilung Ent-
wickelt Tools fir die Visualisierung in Virtual Reality,
Augmented Reality und hat dariiber hinaus Software-
systeme entwickelt, um Verarbeitungsschritte, die Uber
mehrere Hardwareplattformen verteilt sind, in eine
nahtlos verteilte Simulations- und Visualisierungsum-
gebung zu integrieren
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Im EU-geférderten Projekt MERIDIONAL unterstiitzen
Wissenschaftler:innen des HLRS die Planung des
groBten deutschen Offshore-Windparks He Dreiht. Sie
entwickeln interaktive 3D-Visualisierungen, die natur-
getreue Simulationen komplexer Windstrémungen
sichtbar machen, um die Effizienz des Windparks zu
optimieren. Die Anlage, die 2025 in Betrieb gehen soll,
wird voraussichtlich das Aquivalent von 1,1 Millionen
Haushalten mit erneuerbarer Energie versorgen.
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