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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
Verfigung. 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 fiir HPC, Visualisierung, Grid
und Cloud Computing, Datenanalytik sowie kiinstliche
Intelligenz. Die Nutzer:innen unserer Systeme forschen
auf unterschiedlichen Forschungsgebieten mit dem
Schwerpunkt auf Ingenieurwissenschaften und ange-
wandter Wissenschaft.

HLRS JAHRESBERICHT 2022



Grufwort

Director’s Welcome

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

Mit diesem Jahresbericht legen wir die Bilanz eines
Ubergangsjahres vor. Zunéchst war das Jahr 2022 wei-
terhin stark gepragt von der Pandemie. Sichtbar wur-
den diese Auswirkungen in einer Reihe von Bereichen.
Die Einnahmen aus Drittmittelprojekten sind 2022 zum
ersten Mal seit 2013 wieder gesunken. Ein Teil dieses

With this annual report we present the results of what
was in many ways a transitional year for the High-Per-
formance Computing Center Stuttgart (HLRS). At its
start, 2022 continued to be strongly influenced by the
COVID-19 pandemic, whose effects were noticeable in
many areas.

Effekts geht auf die Pandemie zurlick, die trotz inten-
siver Nutzung von Videokonferenzen die Kommuni-
kation mit unserem nationalen und internationalen
Netzwerk aus wissenschaftlichen und wirtschaftlichen
Partnern erschwert hat. Dieser Effekt ist aber nur kurz-
fristig, sodass wir fir das Jahr 2023 bereits eine Erho-
lung im Drittmittelbreich sehen und den Héchststand
von 2021 entweder erreichen oder sogar ibertreffen
werden kénnen.

Sehr positive Auswirkungen haben wirim Jahr 2022 im
Bereich der Weiterbildung sehen kénnen. Digitales Ler-
nen hat dem HLRS neue Nutzergruppen erschlossen.
Auch der Ubergang vom reinen Vor-Ort-Lernen zu ei-
nem gemischten Konzept aus online und Vor-Ort-Ler-
nen hat dazu gefihrt, dass wirim Jahr 2022 einen neu-
en Teilnehmerrekord von 1.400 erreicht haben. Eine
Rolle spielt dabei auch, dass die Supercomputing-Aka-
demie des HLRS nach einer Projektphase weiterge-
flhrt und verstetigt wurde.

Organisatorisch hat das HLRS sich im Jahr 2022 in sei-
nen Strukturen teilweise neu aufgestellt. Zur Mitte des
Jahres trat ein neuer Lenkungsausschuss sein Amt an.
Das fur die Vergabe von Rechenzeit verantwortliche
Gremium wurde beinahe vollstandig ausgetauscht. Der
neue Lenkungsausschuss ist im Durchschnitt weibli-
cher, junger und wissenschaftlich breiter ausgerichtet.
Gemeinsam mit dem neuen Vorsitzenden des Len-
kungsausschusses Prof. Thomas Ludwig vom Deut-
schen Klimarechenzentrum in Hamburg freuen wir uns
auf eine neue Phase im Bereich der wissenschaftlichen
Nutzung unserer Ressourcen.

Unser besonderer Dank gilt den Mitgliedern des bishe-
rigen Lenkungsausschusses. Vor allem gebihrt Prof.
Wolfgang Nagel Dank, der den Lenkungsausschuss des
HLRS seit fast 20 Jahren geleitet hat, und der mit sei-
nem Engagement und seiner Umsicht erheblich zum
Erfolg des HLRS in dieser Zeit beigetragen hat.

Die Ergebnisse der Nutzung des Supercomputers des
HLRS wurden im Oktober beim 25. Results & Review
Workshop am HLRS in Stuttgart vorgestellt. Wir heben

For one, HLRS’s income from our funded research proj-
ects fell for the first time since 2013. In part, this was a
result of a pandemic that, despite frequent meetings by
videoconference, made communication with our na-
tional and international network of scientific and indus-
trial partners more difficult than usual. We anticipate
that this will only be a short-term effect, however, as we
are already seeing arecovery of our external funding in
2023 and could once again reach, or even exceed, our
peak funding level from 2021.

We saw some very positive effects in 2022 in our con-
tinuing and professional education program for
high-performance computing. Digital learning has
made it possible for HLRS to reach new user groups.
The transition from purely face-to-face learning to a
blended concept that combines face-to-face and online
learning meant that in 2022 a record number of more
than 1,400 course participants took advantage of our
diverse course offerings. The Supercomputing Acade-
my, our training program for industry, also played arole
in this accomplishment, as it has now transitioned from
its project phase to become an established and import-
ant component of our curriculum.

From an organizational perspective, HLRS underwent
a partial structural reorganization in 2022, welcoming
a new steering committee into service. This panel,
which is responsible for managing grants of computing
time, now consists almost entirely of new members. We
are delighted that it includes more women, is younger
on average, and brings a wider range of scientific ex-
pertise. Together with the new committee chair, Prof.
Thomas Ludwig of the German Climate Computing
Center, we look forward to a new phase in the scientific
usage of our resources.

We extend our thanks to the members of our previous
steering committee, particularly to Prof. Wolfgang
Nagel, who led the body for almost 20 years. His en-
gagement and good judgment contributed enormously
to HLRS’s success during this period.
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in diesem Jahresbericht einige Highlights der Benut-
zeranwendungen heraus. Alle Beitrdge des vergange-
nen Workshops erscheinen demnéachst in den Trans-
actions of the High-Performance Computing Center
Stuttgart im Springer Verlag.

In diesem Jahresbericht werden auch Forschungsent-
wicklungen innerhalb unserer geférderten Projekte
vorgestellt, die ein breites Spektrum an Aktivitaten ab-
decken. Als besonders vielseitig erweist sich der Ein-
satz von digitalen Zwillingen, mit denen sich hochkom-
plexe Systeme aller Art simulieren und visualisieren
lassen. Die von der Carl-Zeiss-Stiftung gefoérderte
Stuttgarter Forschungsinitiative DITEnS (Discursive
Transformation of Energy Systems) wird Methoden
entwickeln, mit denen digitale Zwillinge Entschei-
dungsprozesse unterstiitzen, um Stadte energieeffizi-
enter zu machen. Das Projekt CIRCE (Computational
Immediate Response Center for Emergencies) unter-
sucht Szenarien fur den Einsatz von digitalen Zwillin-
gen im Krisenmanagement. Das HLRS erkundet auch
gemeinsam mit Partnern das Potenzial digitaler Zwil-
linge fur die Medizin im CASE4Med Projekt, das den
Grundstein fir ein neues Solution Center fir medizini-
sche Anwendungen legt.

Allen diesen Projekten ist gemeinsam, dass sie tber die
klassischen Simulationsbereiche hinausgehen, indem
sie klassische Ansatze gezielt in neue Bereiche weiter-
entwickeln. Allen diesen Projekten ist aber auch ge-
meinsam, dass sie das am HLRS entwickelte Konzept
der digitalen Konvergenz umsetzen. Dabei wird im Zu-
sammenspiel von Techniken des Internet of Things
(Datensammlung), der kunstlichen Intelligenz (Analyse
von Daten) und des Hochstleistungsrechnens (Simula-
tion komplexer Systeme) das Potential aller verfiigba-
ren digitalen Technologien zur Lésung neuartiger Pro-
bleme eingesetzt.

Weiterhin koordiniert das HLRS auch die Etablierung
von HPC Kompetenzzentren der EuroHPC JU Initiative.
Ende des Jahres sind die ersten Phasen von EuroCC
und CASTIEL ausgelaufen und EuroCC 2 und CASTIEL 2

Results from the usage of HLRS’s supercomputer were
presented in October at the 25th Results & Review
Workshop, and this annual report highlights a few of our
users’ applications. All contributions to the last work-
shop will also soon appear in the Transactions of the
High-Performance Computing Center Stuttgart, pub-
lished by Springer Verlag.

This annual report also presents new developments in
our own research within the scope of our funded proj-
ects, covering a wide spectrum of activities. One ap-
proach that is proving to be particularly versatile is the
use of digital twins, which make it possible to simulate
and visualize all sorts of highly complex systems. The
Stuttgart Research Inititative DiTEnS (Discursive
Transformation of Energy Systems), funded by the Carl
Zeiss Foundation, will develop methods in which digital
twins support decision making processes to make cities
more energy efficient. The CIRCE project (Computa-
tional Immediate Response Center for Emergencies) is
investigating scenarios for the use of digital twins in
crisis management. HLRS and its partners are also ex-
ploring the potential of digital twins within CASE4Med,
a project that is laying the groundwork for a new Solu-
tion Center for medical applications.

What all of these projects have in common is that they
extend beyond the world of classical simulation, using
classical approaches in a targeted way to contribute to
advances in new fields. In addition, all of these projects
involve the implementation of a concept of digital con-
vergence that has been developed at HLRS. By bring-
ing together technologies from the Internet of things
(data gathering), artificial intelligence (data analysis),
and high-performance computing (simulation of com-
plex systems), we are demonstrating the potential that
exists in combining today’s advanced digital tools to
solve new kinds of problems.

In two other projects, HLRS continues to coordinate a
Europe-wide effort that is establishing a network of na-
tional HPC competence centers within the scope of the
EuroHPC Joint Undertaking. The projects EuroCC and

schliefen jetzt hier nahtlos an und entwickeln sowohl
das deutsche Kompetenzzentrum als auch die europai-
sche Starkung der Kompetenzen weiter.

Bei all den wissenschaftlichen Themen bleibt das HLRS
aber auch ein nationales Betriebs- und Servicezentrum
fir das Hochstleistungsrechnen. Daher haben wir im
Jahr 2022 zwei zentrale Projekte des HLRS vorange-
trieben. Die Planungen fir ein neues Rechnergebdude
sind gemeinsam mit dem Universitatsbauamt Stuttgart
und Hohenheim, dem Wissenschaftsministerium und
dem Finanzministerium des Landes Baden-Wirttem-
berg im letzten Jahr intensiv vorangetrieben worden.
Zielist die Bereitstellung des Gebaudes Ende 2026 fir
eine neue Rechnergeneration. Gleichzeitig wurde im
Jahr 2022 in Zusammenarbeit mit dem Lenkungsaus-
schuss des HLRS die Ausschreibung fiir diese neue
Rechnergeneration vorbereitet, die Anfang 2023 ge-
startet werden konnte.

Das HLRS steht also im Jahr 2023 vor neuen Heraus-
forderungen, auf die es mit Hilfe seiner Férdergeber aus
Land, Bund und Europa, mit Hilfe seiner nationalen und
internationalen Kooperationspartner und dank des En-
gagements der Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter des
HLRS sehr gut vorbereitet ist.

Mit freundlichen Grufen,

/A

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

CASTIEL concluded their first project phases at the
end of 2022, but have transitioned seamlessly into
their second project phases as EuroCC 2 and
CASTIEL 2. These activities are supporting the devel-
opment of a German national competence center, and

continue to strengthen expertise across Europe.

In the midst of our many scientific activities, HLRS re-
mains at its core a national operations and service cen-
ter for high-performance computing, and moved for-
ward on two key infrastructure projects in 2022. The
first has involved planning a new building, which is tak-
ing placein collaboration with the University Construc-
tion Office for Stuttgart and Hohenheim, and the sci-
ence and finance ministries of the State of Baden-Wurt-
temberg. Our goal is to complete construction of a new
structure that will be needed to accommodate a
next-generation supercomputer by the end of 2026.
Working together with the HLRS steering committee in
2022, we also completed preparations for the procure-
ment process for this new system, which began at the
beginning of 2023.

This means thatin 2023 HLRS will face new challenges.
With the help of its sponsors at the state, federal, and
European levels, with its national and international
partners, and thanks to the commitment of its staff,
however, it is clear that HLRS is well prepared to meet
them.

With best regards,

Prof. Dr.-Ing. Dr. h.c. Prof. E.h. Michael M. Resch
Director, HLRS
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Supercomputing

an den Grenzen

Auf dem Wegq zur

nachsten HPC-Generation

Mehrere neue Forschungsprojekte am HLRS stellen wichtige technische Herausforderungen

des Supercomputing dar und zeigen auf, wie das Zentrum an Lésungen fiir die Zukunft des

Héchstleistungsrechnens arbeitet.

Das Jahr 2022 wird als Beginn der Exascale-Ara in die
Geschichte des Supercomputings eingehen. In der
Top500-Liste der schnellsten Hochstleistungsrechner
der Welt wurde im Juni 2022 das Frontier-System am
Oak Ridge National Laboratory in den Vereinigten
Staaten als erste Exaflop-Maschine angekiindigt - ein
Sprung in die nachste GréBenordnung der Rechenge-
schwindigkeit, der der Ausfiihrung von mehr als einer
Trillion (10'®) Gleitkommaoperationen pro Sekunde ent-
spricht. Auch Europa wird diesen Punkt bald erreichen.
Im August 2022 kiindigte die EuroHPC Joint Underta-
king (EuroHPC JU) an, dass das Jilich Supercomputing
Centre (JSC) bald Europas erstes Exascale-System
beherbergen wird, wahrend mehrere Pre-Exascale-
Systeme derzeit auf dem gesamten Kontinent ein-
geflihrt werden. Auch die Partner des JSC im Gauss
Centre for Supercomputing - das Leibniz-Rechenzen-
trum (LRZ) und das Hdéchstleistungsrechenzentrum
Stuttgart (HLRS) - bereiten sich auf ihren eigene ,,Exa-
scale-Reise* vor. Das HLRS plant derzeit, bis 2027 ein
System auf diesem Niveau zu installieren.

Um diese blitzschnelle Geschwindigkeit zu erreichen,
reicht es nicht aus, einfach gréf3ere Maschinen zu bau-
en. Denn die Pre-Exascale- und Exascale-Systeme von
heute unterscheiden sich grundlegend von den Super-
computern friherer Generationen. Entscheidend ist,
dass fir den Betrieb und die Kiihlung von Systemen
dieser Gropenordnung erheblich mehr Energie benétigt
wird. Daher muss die Energieeffizienz bei Betrieb und
Nutzung fir finanzielle und 6kologische Nachhaltigkeit
erheblich maximiert werden. Gleichzeitig stofen die
Hardware-Hersteller an die physikalischen Grenzen der

auf jedem einzelnen Computerchip erreichbaren Leis-
tung. Demnach hat die nach Mooreschem Gesetz er-
wartete Entwicklung im Grunde genommen ihr Ende
erreicht. Im Hinblick auf die Systemarchitektur bedeu-
tet dies, dass die Supercomputer einer friiheren Gene-
ration wuchsen, indem eine gréf3ere Anzahl an Zentral-
einheiten (CPU) hinzugeflgt wurde. Dahingegen kom-
biniert die neue Generation zunehmend CPUs mit
speziell entwickelten Beschleunigern, die haufig auf
der Technologie der Grafikverarbeitungseinheiten
(GPU) basieren. Diese heterogenen Systeme sind
schneller und energieeffizienter, aber sie erfordern
auch neue Programmiermodelle und Software, um ihre
Leistung voll auszuschépfen. Dies liegt nicht nur an der
groperen Anzahl von Prozessoren, sondern auch daran,
dass derzeit viele weit verbreitete Softwarepakete und
wissenschaftliche Anwendungen, die fir reine CPU-
Systeme entwickelt wurden, auf beschleunigten Syste-
men kaum unterstiitzt, geschweige denn optimiert wer-
den.

Die Konvergenz von Supercomputern mit anderen di-
gitalen Technologien verschérft diese Herausforderun-
gen zusatzlich - es entstehen zunehmend hybride Re-
chensysteme und Arbeitsabldufe. Sensoren, Edge und
Cloud Computing, kiinstliche Intelligenz und Quanten-
computing eréffnen der Forschung, Technologieent-
wicklung und 6ffentlichen Verwaltung Chancen, aber
ihre effektive Kombination erfordert neue Program-
mier-Workflows und Systemablaufe. Bei HPC geht es
nicht mehr nur darum, eine grof3e Simulation auf einem
einzigen Supercomputer laufen zu lassen. Zunehmend
entsteht ein komplexer, verteilter Prozess, der zwi-
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Zunehmender Bedarf an HPC-Ressourcen

Energieeffizienz und Anforderungen fiir
Nachhaltigkeit

Ende des Mooreschen Gesetzes

Chancen neuer digitaler Technologien

Hybride, verteilte, beschleunigte Systeme
und Netzwerke

schen Computern mit unterschiedlichen Fahigkeiten
und Programmieranforderungen koordiniert werden
muss, die sich oft an verschiedenen Standorten befin-
den. Die Steuerung der Prozesse, die erforderlich sind,
damit diese Technologien miteinander kommunizieren
und Daten schnell und sicher Gbertragen werden kon-
nen, erfordert neue Ansétze fir die Verwaltung von Auf-
gaben in diesen Netzen.

Auferdem entwickeln sich nicht alle HPC-Hardware-
komponenten in gleichem Tempo weiter. In der Vergan-
genheit konnte beispielsweise die Speicherhardware
kaum mit den beschleunigten Systemen Schritt halten.
Das heif3t, dass das Schreiben und Lesen von Daten
weiterhin grofe Simulationen verlangsamen kann.
Auch die kinstliche Intelligenz verandert wichtige
Merkmale wissenschaftlicher Daten. Wahrend bei klas-
sischen Simulationen relativ wenige Eingabedaten ver-
wendet wurden, missen mit kiinstlicher Intelligenz rie-
sige Datensatze verwaltet werden, die aus Millionen
kleiner Dateien bestehen. Das bedeutet, dass die Ein-
und Ausgabe (I/0) in verteilten Dateisystemen fir die
Datenverarbeitung optimiert werden muss. Obwohl
eine hohere Verarbeitungsgeschwindigkeit beispiels-

HLRS JAHRESBERICHT 2022

Ausfiihrung groperer, stark parallel
arbeitender Systeme

Zunehmender Energiebedarf

Produktion enormer Datensatze

Konvergenz von HPC mit Cloud, Edge, Kl
und Quantencomputing-Technologien

Programmierung & Entwicklung von
Anwendungen

Code-Skalierung und Performance-
Optimierung
Migration von Algorithmen auf
beschleunigte Systeme
Entwicklung hybrider Workflows
User-Training und -Unterstiitzung

Systemmanagement

Adaptive Systemparametrisierung
Optimierung der Lastverteilung
Verbesserung der Input/Output-Effizienz
Datenmanagement

Nachhaltigkeit

Monitoring und Optimierung der System-
Performance
Intelligente Regulierung der Betriebs-
temperatur
Nutzung von Abwérme
Lieferkettenmanagement

weise komplexere Ensemblesimulationen oder Multi-
physikmodelle erméglicht, entstehen auch zunehmend
grof3e Datenberge. Die Archivierung dieser Daten zur
Wiederverwendung in zukinftigen Studien, zum Trai-
ning von Kl-Algorithmen oder zur Uberpriifung der Er-
gebnisse einer wissenschaftlichen Arbeit droht HPC-
Zentren zu Uberfordern. Dies ist bedingt von dem
Platz- und Energiebedarf fur die Datenspeicherung als
auch dem Zeitaufwand fiir die Sicherung oder Ubertra-
gung grofer Datensatze.

»Wahrend das Supercomputing weiterhin wachst, brin-
gen die Veranderungen viele Herausforderungen mit
sich®, sagt Prof. Dr. Michael Resch, Direktor des HLRS.
»Als Bundeshdéchstleistungsrechenzentrum ist es in
dieser neuen Landschaft unsere Aufgabe, genau die In-
frastruktur, Lésungen, Unterstitzung und Ausbildung
bereitzustellen, mit denen Forschende diese Verande-
rungen bewaltigen und letztendlich effizient und nach-
haltig ihre komplexen Fragen beantworten kénnen.

In einigen Forschungsprojekten, die Ende 2022 und
Anfang 2023 anlaufen, entwickeln und testen Mitarbei-
tende des HLRS potenzielle Losungen fiir grofe HPC-

Herausforderungen. Diese Projekte in Zusammenarbeit
mit anderen fihrenden HPC-Zentren und der Industrie
werden sowohl zur Entwicklung des Fachgebiets bei-
tragen als auch sicherstellen, dass das HLRS seinen
Systemnutzer:innen weiterhin Unterstitzung auf dem
neuesten Stand der Technik bietet. Diese Projekte bie-
ten auch einen Einblick in die Zukunft des Hochstleis-
tungsrechnens.

Software im Exascale-Bereich

Ein Vorteil groperer HPC-Systeme besteht darin, dass
sie Simulationen ermdglichen, bei denen potenziell
Milliarden von parallelen Berechnungen gleichzeitig
ausgefiihrt werden. Bei vielen Simulationen, z.B. der
numerischen Strémungsmechanik (CFD) oder der
Klimamodellierung, erstellen Programmierer:innen ein
Rechengitter, das eine grof3e Simulation in kleinere Ein-
heiten unterteilt, die einzeln berechnet und dann wie-
der integriert werden, um das System als Ganzes zu
verstehen. Um parallele Rechensysteme mdglichst ef-
fizient zu nutzen, missen Programmierer:innen diese
Einheiten basierend auf den verfligbaren Verarbei-
tungseinheiten umverteilen. Wenn gré3ere Computer
mit hybriden Architekturen in Betrieb genommen wer-
den, steigt die Anzahl der CPUs. Dadurch wird es
schwieriger, mit bestehenden Algorithmen eine effizi-
ente Leistung zu erzielen. Viele Herausforderungen, die
Wissenschaftler:innen und Ingenieur:innen aktuell
|6sen muissen, kdnnen nicht in vollem Umfang von der
Geschwindigkeit neuer Exaflop-fahiger Systeme profi-
tieren, wenn die Codes nicht entsprechend skaliert
werden.

Als Mitglied des EuroHPC-JU-geférderten Projekts
CEEC (Center of Excellence for Exascale CFD) verbes-
sert das HLRS modernste Algorithmen und Methoden
far die numerische Stromungsmechanik, sodass sie im
Exascale-Bereich effizient arbeiten kdnnen. Das Pro-
jekt zielt darauf ab, Exascale-fahige Arbeitsablaufe flr
extrem grof3e Rechensysteme zu entwickeln, Methoden
zur Verringerung des Energieverbrauchs fur die Aus-
fihrung dieser Algorithmen zu implementieren und die
Wirksamkeit dieser neuen Algorithmen in Anwendun-
gen fur die akademische und industrielle Forschung zu

demonstrieren. Das Projekt konzentriert sich auf Algo-
rithmen, die fir CFD-Simulationen bendétigt werden,
u.a. in der Luftfahrttechnik, chemischen Industrie und
Windenergie sowie in den Umwelt- und Atmospharen-
wissenschaften.

Das HLRS koordiniert darlber hinaus das europai-
sche Exzellenzzentrum fir Ingenieuranwendungen,
EXCELLERAT. Das Projekt stellt Services fur die Wei-
terentwicklung von Codes bereit und verfolgt damit
eine dhnliche Strategie, um die Industrie auf die nachs-
te Generation des Hochstleistungsrechnens vorzube-
reiten. Die Forschenden des Projekts haben in der ers-
ten Phase wichtige Codes fiir die Automobilindustrie,
die Luft- und Raumfahrt und den Energiesektor so an-
gepasst, dass sie auf einer wesentlich gréeren Anzahl
von Prozessoren effizient ausgefiihrt werden kénnen.
So unter anderem auf Systemen, die GPUs und andere
neuere Prozessortypen enthalten. Die Ergebnisse zei-
gen eine Steigerung der Verarbeitungsgeschwindigkeit
um bis zu 90 % sowie eine deutlich verbesserte Auflé-
sung der Simulationen. Dadurch lassen sich feinere De-
tails in Simulationen von Luftstromungen um Flug-
zeugfligel oder Verbrennungsreaktionen darstellen.
Gegen Ende 2022 wurde die Finanzierung der zweiten
Projektphase von EXCELLERAT bestatigt. Das Exzel-
lenzzentrum wird die Industrie auch in den kommenden
Jahren bei der Vorbereitung auf die nachste HPC-Ge-
neration unterstitzen.

Das HLRS ist dariiber hinaus an zwei weiteren EuroHPC-
Exzellenzzentren beteiligt, die sich mit Software fir
das Exascale Computing befassen und deren zweite
Projektphase Anfang 2023 begonnen hat: ChEESE
entwickelt Exascale-fahige Codes fir die Geowissen-
schaften, die Frihwarn- und Gefahrenprognosen sowie
NotfallmaBnahmen bei Risiken wie Vulkanausbrichen,
Erdbeben oder Tsunamis unterstitzen kénnten. Das
HiDALGO-Projekt, in dem das HLRS die technische
Koordination Gbernimmt, konzentriert sich auch in
der zweiten Projektphase auf die Entwicklung von
Methoden, die bei der Bewaltigung globaler Herausfor-
derungen mithilfe neuer, hybrider HPC-Systeme helfen
kénnten.
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Intelligentere Systeme

In der Vergangenheit lief3 sich der Energieverbrauch
eines Supercomputers mit groben Ansatzen begren-
zen, u.a. mittels Verringerung der Taktfrequenz, die die
Prozessorgeschwindigkeit steuert, oder dem Abschal-
ten von Teilen des Systems, wenn sie nicht benutzt wur-
den. Moderne HPC-Systeme bieten jedoch mehr Még-
lichkeiten mit hohem Energiesparpotenzial. Werden
beispielsweise Parameter und Einstellungen in den
Programmierparadigmen OpenMP und MPI angepasst,
so kann die Softwareleistung verbessert werden, was
zu einer effizienteren Energienutzung fihrt. Wenn
mehrere Benutzeranwendungen gleichzeitig auf dem
System ausgefiihrt werden, konnen Systemadministra-
toren auch mithilfe von MPI verfolgen und optimieren,
wie diese Anwendungen auf einer ganzheitlicheren,
systemweiten Basis laufen. Die Bestimmung der opti-
malen Einstellungen fir diesen systemischen Ansatz
kann jedoch schwierig sein, insbesondere wenn auf
HPC-Systemen viele verschiedene Anwendungen
gleichzeitig ausgefihrt werden.

In dem Projekt EE-HPC entwickelt und erprobt das
HLRS gemeinsam mit Partnern einen neuen Ansatz,
der ander Universitat Erlangen-N{rnberg initiiert wur-
de und darauf abzielt, den Energieverbrauch zu senken
und gleichzeitig die Rechenauslastung zu maximieren.
Mithilfe von maschinellem Lernen wird die entwickelte
Software dynamisch Systemparameter einstellen. Die-
se wird den Energieverbrauch der Hardware basierend
auf den zu einem bestimmten Zeitpunkt laufenden
Jobs und Job-Phasen optimieren. Als langjahriges Mit-
glied des MPI-Forums, das Standards fur diesen weit
verbreiteten Entwicklungsrahmen festlegt, wird das
HLRS Monitoringsoftware in die Laufzeitumgebung
von OpenMP und MPI integrieren. Eine grafische Be-
nutzeroberfldche bietet Anwender:innen zudem trans-
parente Einblicke in die Entscheidungen, die das Sys-
tem wahrend der Ausflihrung der Software trifft.

Im Projekt targetDART verfolgt das HLRS Strategien
zur Verbesserung der Skalierbarkeit und Energieeffi-
zienz von Anwendungen mittels Optimierung der Last-
verteilung. Der Schwerpunkt liegt dabei auf der Pro-
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grammierschnittstelle OpenMP, die ein systemweites
Gleichgewicht in der Verteilung und Ausfiihrung von
Rechenaufgaben lber ein paralleles Rechensystem or-
chestriert. Die Herausforderung besteht darin, dass die
Rechenaufgaben in parallelen Simulationen von der
Ausgabe anderer Tasks abhangen. Die Daten missen
standig physisch im Computer bewegt werden und die
Zeit, die die Prozessoren fir die Kommunikation unter-
einander bendétigen, kann das System verlangsamen.
Auf den aktuell gré3ten Supercomputern ist die Opti-
mierung des Lastausgleichs schwierig und in hybriden
Systemen wird sie sogar noch erschwert, vor allem
wenn die Grofe des gesamten Systems und damit die
Anzahl der zu Giberwachenden und zu optimierenden
Komponenten zunimmt. TargetDART geht diese Her-
ausforderung an, indem das Projekt neue Strategien fur
die Verwaltung von Task-Abh&angigkeiten und das Mo-
nitoring sowie die Evaluation der Anwendungsleistung
verfolgt. Als Mitglied des MPI-Forums wird das HLRS
die in targetDART erreichten Fortschritte auch an die
breitere HPC-Community weitergeben.

Digitale Konvergenz: die Puzzleteile zusammen-
fligen

Wahrend sich Supercomputer in Richtung Exascale ent-
wickeln, entstehen auch andere digitale Technologien,
die den Nutzen des Hochstleistungsrechnens weit Uber
die Grenzen des traditionellen HPC-Zentrums hinaus
erweitern kdnnten. Beispielsweise sammeln verschie-
dene Sensoren Messungen, aus denen sich neue Mo-
delle und Simulationen generieren lassen. Mit Edge
Computing kdnnen Rechenaufgaben auf Standorte ver-
teilt werden, an denen Daten gesammelt und Entschei-
dungen schneller getroffen werden kénnen. Auch in
den Hoéchstleistungsrechenzentren selbst sind neue
Arbeitsablaufe erforderlich, um Simulationen und Da-
tenanalysen zu integrieren, die auf unterschiedlichen
Rechnerarchitekturen optimal laufen. All diese Teile zu-
sammenzuflgen, ist aktuell eine der grof3iten Heraus-
forderungen des Hochstleistungsrechnens.

Sinnbildlich fur diese sich wandelnde Landschaft ist das
kirzlich gestartete Projekt DECICE, das sich mit Cloud
und Edge Computing befasst. Diese Architekturen sind

u.a. fur Smart Cities, Industrieautomatisierung und
Datenanalyse von Bedeutung, da diese neuen Anwen-
dungen oft Hardware erfordern, die sich in der Nahe der
Nutzer:innen befindet. Damit sich diese Hardware in
Hochstleistungsrechner wie Hawk am HLRS integrie-
ren lasst, sind niedrige Latenzzeiten und hohe Sicher-
heit bei der Datenlbertragung sowie Standortkenntnis
im gesamten Netz die Voraussetzung.

DECICE testet neue Methoden, um verteilte Netze von
Geraten mit einem zentralen Steuerungscluster zu ver-
einen. Forschende vom HLRS werden KubeEdge ver-
wenden - ein System, das vom Open-Source-Frame-
work Kubernetes abgeleitet ist, das fur die Bereitstel-
lung, Skalierung und Verwaltung von Anwendungen in
groen hybriden Computersystemen unter Verwen-
dung sogenannter ,Container* konzipiert wurde.
DECICE wird KubeEdge weiterentwickeln, das den
containerisierten Ansatz von Kubernetes auf das Edge
Computing ubertragt. Dabei wird ein Kl-basierter An-
satz verwendet, um Aufgaben den passenden Ressour-
cen in einem verteilten System zuzuweisen, das aus
verschiedenen Geraten und Prozessoren besteht. Das
HLRS stellt die HPC-Infrastruktur fir DECICE zur Ver-
figung und bringt sein Fachwissen in den Bereichen
Cloud Computing, HPC-Programmierung und HPC-
Systembetrieb ein. Es leitet auch ein Arbeitspaket, in
dem das Team einen integrierten Rahmen fir die Ver-
waltung von Aufgaben in der Cloud, im Edge und HPC
entwickeln wird.

Schulungen fir die Programmierung neuer
HPC-Architekturen

Da die Landschaft grof3erer, hybrider HPC-Systemar-
chitekturen zunehmend vielfaltig wird, hat das HLRS
auch sein Schulungsprogramm angepasst, damit die

Rechenressourcen des Zentrums moglichst effektiv
genutzt werden. Zusatzlich zu dem traditionellen Kurs-
angebot mit Fokus auf Programmiersprachen fir wis-
senschaftliches Rechnen und parallele Programmier-
Frameworks wie MPI und OpenMP hat das Zentrum sein
Angebotim Jahr 2022 um Kurse zu GPU-Programmie-
rung, Deep Learning und kiinstlicher Intelligenz erwei-
tert. Dazu gehdrte eine Schulungskooperation mit dem
Hardware-Hersteller NVIDIA, die ,,Bootcamp*“-Work-
shops zur kinstlichen Intelligenz in der Wissenschaft
und einen tieferen Einblick in wissenschaftliches ma-
schinelles Lernen unter Verwendung physikalischer
neuronaler Netzwerke umfasste. Ein weiterer Kurs zum
maschinellen Lernen unter Verwendung der Instinct-
GPUs von AMD wurde in Zusammenarbeit mit dem Un-
ternehmen abgehalten. Weitere Kurse am HLRS kon-
zentrierten sich auf Programmiermodelle, mit deren
Hilfe sich bestehende Codes an beschleunigte Archi-
tekturen anpassen lassen. Teil davon war u.a. eine
Kollaboration mit INTEL zu oneAPI, SYCL2020 und
OpenMP Offloading.

Anpassungsfahigkeit ist das Schlisselwort fir die Zu-
kunft des Hochstleistungsrechnens - vor allem, da sich
die Technologie auf die Grenze des bislang Mdglichen
zu bewegt. Ob es um die Begrenzung der Energiever-
sorgung und der natirlichen Ressourcen, um die phy-
sikalischen Grenzen eines herkémmlichen CPU-Chips,
um die Grenzen der Datenverwaltung oder der Flexibi-
litdt von bestehenden Codes geht - diese Herausforde-
rungen zwingen das Hochstleistungsrechnen dazu, sich
neu zu erfinden und potenziell noch leistungsféhiger zu
werden. Mithilfe der Forschungs- und Ausbildungsini-
tiativen méchte das HLRS als Protagonist des Okosys-
tems diesen Wandel mitvorantreiben.
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Die Zukunft der Atmospharensimulation:
Ein Interview mit Thomas Schwitalla

Dr. Thomas Schwitalla, Physiker an der Universitdt Hohen-
heim, ist ein langjéhriger Nutzer der HPC-Systeme des
HLRS. Basierend auf dem Weather Research & Forecasting
Model (WRF) und dem Model for Prediction Across Scales
(MPAS) arbeitet Schwitalla an Wettersimulationen, die in
den letzten Jahren immer praziser geworden sind. Kirzlich
hat er mithilfe des Supercomputers Hawk am HLRS das
Wetter der Erde mit einer beeindruckend hohen Auflésung
von 1,5km simuliert.

Wie andere Forschungsbereiche, die mit grof3en Simulatio-
nen arbeiten, sind globale Wetter- und Klimamodelle eine
Herausforderung fur das High-Performance Computing.
Die Dateisysteme mussen in hochparallelisierten Rechen-
systemen kontinuierlich eine grofie Anzahl an Daten zwi-
schen Rechenknoten und Speicherplatten verschieben.
Auchwenn die Rechenknoten eines HPC-Systems schneller
werden, kann dieser sogenannte ,,Input/Output (1/0)“-Vor-
gang die Effizienz einer Simulation stark beeintrdchtigen.

In einem neuen Projekt mit der Bezeichnung TOPIO arbei-
tet Schwitalla mit Wissenschaftler:innen des HLRS zusam-
men, um einen Ansatz zur Verbesserung des I/0 bei grof3en
Simulationen zu testen. Im folgenden Interview erértert
Schwitalla, welche Chancen und Herausforderungen die
Weiterentwicklung von HPC in Richtung Exascale birgt.

Wie haben gréf3ere Supercomputer die Modellierung der
Atmosphdére verdndert?

In der Vergangenheit ist es sehr oft so gewesen, dass
man aufgrund der verfiigbaren Rechenressourcen
hochaufgeldste, sub-saisonale Simulationen — Simula-
tionen von 4 Wochen bis 2 Monate — nur als Limited-
Area-Modelle (LAM) machen konnte. Das heif3t, man

konnte nur einen Ausschnitt der Erde simulieren. Dar-
aus ergab sich immer ein mathematisches Problem,
weil man Randbedingungen gebraucht hat, die von ei-
nem anderen globalen Modell kamen. Es war oft so,
dass sich die Physik eines LAM von der des antreiben-
den Modells unterschied. Wenn z.B. die Wolkendarstel-
lung oder die Darstellung der Grenzschicht anders sind,
kann das zu unerwiinschten Effekten fihren, in denen
bei ldngeren Simulationen die Randbedingungen
wdurchscheinen“ und man nicht mehr das Modell selbst
sieht.

Bei einem globalen Modell hat man den Vorteil, dass es
keine Randbedingungen gibt. Und das Besondere ist
eben heutzutage, dass man globale Simulationen mit
einer sehr kleinen Gitterboxgréfe rechnen kann — an-
ders gesagt, mit sehr hoher Auflésung. Daflr braucht
man aber enorme Rechenressourcen.

Warum ist es bei der globalen Wetter- und Klimasimulation
wichtig, eine hohe Prézision zu erreichen?

Es gibt im Moment Klimasimulationen, die global mit
einer Auflésung von 25 bis 50 km laufen. Das ist qut,
aber wenn man auf der lokalen Ebene schaut, reichen
sie nicht aus. Im Schwarzwald, zum Beispiel, gibt es vie-
le Berge und Taler und eine Auflésung von 25 km er-
fasst diese komplexe Topografie nicht. Auch bei Insel-
gruppen wie den Philippinen, Indonesien oder den Ka-
naren ist eine Gitterzelle mit 25km Auflésung nicht
ausreichend, weil kleinere Inseln einfach nicht darge-
stellt werden.

Die Hoffnung ist, mit héher aufgelosten Modellen ge-
nauere Vorhersagen machen zu kénnen. Man kann da-
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mit atmosphérische Prozesse realitdtsnaher darstellen
und z.B. die Entwicklung von tropischen Stiirmen oder
Starkregenereignissen besser vorhersagen. Ein Zeit-
raum von 30 bis 60 Tagen ist auch fir die Landwirt-
schaft interessant, weil Bauern genau wissen wollen,
wann sie am besten aussahen oder ernten sollen. Im
Rahmen eines EU-Projekts gibt es mit MPAS jetzt die
ersten 40-Tage-Simulationen und in diesen sieht man,
dass eine héhere Auflésung einen deutlich positiven
Effekt auf die Niederschlagsvorhersage hat.

Welche Datenmenge wird bei hochaufgelésten, globalen
Simulationen produziert?

Wenn man den Globus in 1,5 x1,5km Boxen einteilen
wirde, hatte man bei MPAS auf der Erdoberflache 262
Millionen Gitterzellen. In meiner Konfiguration gibt es
auch 75 Vertikalschichten, um die Atmosphére zu simu-
lieren. Das heifit, ich habe 262 Millionen mal 75 — ins-
gesamt ca. 20 Milliarden — Gitterzellen. Um das Wetter
realistisch zu modellieren, brauche ich aber fir jede
Gitterzelle die Temperatur, den Luftdruck, den Wind
und die relative Feuchte. Zusatzlich benétigt man noch
Variablen wie Wolkenwasser, Regen, Eis oder Schnee.
Jede dieser Variablen hat 20 Milliarden Datenpunkte,
die abgespeichert werden miissen. Auch wenn sich im
einfachsten Fall mit Single Precision rechnen lasst (ein
Format, in dem Gleitkommazahlen mit 32 statt 64 Bits
gespeichert werden), ist die resultierende Datei etwa
ein Terabyte grof3 pro Ausgabezeitschritt. Bei einer
Simulationsdauer von 24 Stunden und stiindlicher
Ausgabe ergdbe das 24 Terabyte an Daten und bei 60
Tagen sogar 1,3 Petabyte. Das ist selbst fir sehr grofie
Dateisysteme extrem viel.

Eine so grof3e Datenmenge stellt eine Herausforderung
fur die Dateisysteme dar. Bei Simulationen mit mehre-
ren Zehntausend oder Hunderttausend Rechenkernen
kann es passieren, dass zum einen die Kommunikation
zwischen den MPI-Prozessen nicht mehr schnell genug
ist, zum anderen kann das Dateisystem aufgrund be-
grenzter Speicherbandbreiten die Daten nicht mehr
schnell genug verarbeiten.
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Im Projekt TOPIO wollen Sie und Wissenschaftler:innen am
HLRS das I/0 Problem angehen. Was haben Sie vor?

TOPIO beschaftigt sich mit der Frage, ob sich das 1/0
des Dateisystems mittels eines Autotuning-Ansatzes
fur die Datenkompression beschleunigen liefe. Es gibt
schon Algorithmen fiir die Datenkompression, aber sie
sind noch nicht parallelisiert fir HPC-Architekturen.
Wir wollen untersuchen, ob es noch Optimierungsmég-
lichkeiten mithilfe von MPI gibt. Wissenschaftler aus
dem Projekt EXCELLERAT, das vom HLRS geleitet
wird, haben die Kompressionsbibliothek BigWhoop ent-
wickelt. In TOPIO werden wir die Bibliothek auf MPAS
anwenden. Das Ziel ist, die Datengréfen ohne Informa-
tionsverlust um bis zu 70 % zu reduzieren.

Dieser letzte Punkt ist flir die Atmospharenmodellie-
rung sehr wichtig. Die Schwierigkeit ist, dass bestimm-
te Variablen wie Wasserdampf, Wolkenwasser oder Wol-
keneis sehr kleine Werte annehmen kénnen. Wenn ich
wegen der Datenkompression eine Stelle in einer Zahl
verliere, dann kann das Ergebnis einer ldngeren Simu-
lation eine andere Information und daraus resultieren-
de Statistik ergeben. Das Problem ist auch relevant,
wenn man Simulationen mit Satellitendaten vergleicht.
Wenn Informationen wegen der Kompression verloren
gehen, sind u.U. bestimmte Features nicht mehr da.

Geringe Datenmengen sind auch fir die Nutzer:innen
(z.B. in der Landwirtschaft oder Hochwasservorhersa-
gezentren) der Informationen von grof3er Bedeutung.
Wenn die Daten grof3 und schwer zu lbertragen sind,
dann nutzt diese auch niemand. Wenn die Daten kom-
primiert sind, ist die Chance gréfer, dass sie in den Ent-
scheidungsprozessen genutzt werden. Ein weiterer po-
sitiver Nebeneffekt ist die Energieeinsparung fiir das
Vorhalten und Archivieren der Daten.

Was sind die ndchsten grofien Fragen in der Atmos-
phédrenmodellierung und wie muss sich HPC weiterentwi-
ckeln, damit es die Forschung sinnvoll unterstiitzt?

In Zukunft méchten Wissenschaftler:innen Unsicher-
heiten in ihren Modellen besser abschatzen. Wir sehen

beispielsweise den Bedarf in der Modellierung von Wol-
ken. Die Entstehung von Wolken ist sehr wichtig fir das
Klima, weil Wolken den Strahlungshaushalt stark beein-
flussen. Bei einer groben Aufldsung kann das Modell
kleine Wolken gar nicht darstellen. Es konnte sogar
passieren, dass der Strahlungshaushalt nicht korrekt
simuliert wird. Wenn ein Klimaszenario auf 100 Jahre
projiziert wird, kann der Fehler grof3 werden.

Fur die Unsicherheitsabschatzung lassen sich Ensem-
blesimulationen berechnen. In Multi-Physics-Ensem-
bles, zum Beispiel, kdnnen verschiedene Parametrisie-
rungen fur die Darstellung von Wolken oder atmo-
sphérischen Grenzschichtprozessen gewahlt werden.
Alternativ dazu kann mit einem Time-Lagged Ensemb-
le eine zweite Simulation (zum Beispiel) 24 Stunden
spater gestartet und die Ergebnisse mit denen der Er-
sten verglichen werden. Wenn die Ergebnisse konver-
gieren, ist die Vertrauenswdrdigkeit besser.

Die Durchfiihrung von Ensemblesimulationen ist aller-
dings sehr rechenintensiv. Wenn ich ein Ensemble von
zehn Mitgliedern rechnen wollte, wiirde ich zehn mal so

viel Rechenzeit brauchen und die Datenmenge ware
zehnmal so grof3. Rechenpower ist daher immer noch
ein limitierender Faktor. Deswegen werden wir in der
Zukunft einen hoheren Bedarf an GPUs sehen, weil sie
fr Floating Point Operationen sehr gut geeignet und
viel schneller als CPUs sind. Viele globale Modelle nut-
zen jetzt eine Kombination von CPUs und CPUs und in
den kommenden Jahren ist zu erwarten, dass mehr ge-
mischte HPC-Systeme zu sehen sind, die sowohl auf
CPU- als auch GPU-Komponenten zuriickgreifen.

Dieser Umstieg auf CPUs hat auch Konsequenzen fur
das Programmieren von Simulationssoftware. Der
gleiche Code lasst sich nicht einfach direkt auf GPUs
portieren, er muss an GPUs angepasst werden. Momen-
tan gibt es hierfir verschiedene Ansatze wie OpenACC,
CUDA, oder OpenMP Offloading. Auch wenn Wissen-
schaftler:innen erfahren im Umgang mit HPC sind,
werden sie diese Methoden in den kommenden Jahren
adoptieren missen. Es freut mich, dass das HLRS dies
bereits in sein Schulungsprogramm aufgenommen
hat.
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Neuigkeiten

In Zusammenarbeit mit dem Bundesinstitut
fir Bevoélkerungsforschung leitete Dr. Ralf
Schneider vom HLRS die Einfihrung eines
Tools zur Vorhersage der Belegung von
Intensivstationen.

HLRS und BiB gewinnen HPC Innovation Award fiir Corona-Prognosemodell

In November wurden das HLRS und das Bundesinstitut fiir Bevélkerungsforschung (BiB) im Rahmen der
18. HPC Innovation Awards ausgezeichnet. Der Preis wiirdigt eine Simulation, die HLRS und BiB feder-
fihrend konzipiert und implementiert haben. Die Simulation verwendet einen automatisierten, agenten-
basierten Ansatz, welcher das intensivbettenrelevante Infektionsgeschehen in Deutschland erfasst.
Anhand der Simulation werden Prognosen zur regionalen Auslastung von Intensivstationen erstellt.
Diese Prognosen werden wdchentlich an das Bundesministerium fir Gesundheit und das Bundesminis-
terium des Innern und fur Heimat geliefert, wo sie die politische Entscheidungsfindung unterstitzen.
,Die Zusammenarbeit des HLRS mit dem BiB war das erste Mal, dass ein deutsches Bundeshdchstleis-
tungsrechenzentrum eine derartige Dienstleistung fir die Bundesregierung erbrachte und demonstrier-
te, wie HPC fir Global Systems Science Entscheidungstrager in Krisensituationen unterstitzen kann®,
sagte Dr.-Ing. Ralf Schneider, der an der Entwicklung des Modells beteiligt war. Die Simulation wurde
u.a. auf einem System von AMD, das eine Spende aus dem COVID-19 High-Performance Computing
Fund war, entwickelt und auf dem Supercomputer Hawk des HLRS implementiert. Die HPC Innovation
Awards werden vom HPC-Marktanalyseunternehmen Hyperion Research koordiniert und zeichnen
Spitzenleistungen von Supercomputeranwender:innen weltweit aus. ¢

HLRS erhdlt EMAS-Rezertifizierung fir Umweltmanagement

Nach einer erfolgreichen Uberpriifung durch einen externen Umweltgut-

achter Anfang November wurde das HLRS nach dem Eco-Management

and Audit Scheme (EMAS) rezertifiziert. EMAS wurde von der Europai-

schen Union entwickelt und ist der weltweit anspruchsvollste Rahmen fir

das Umweltmanagement, der strenge Normen zur Verbesserung der

Umweltleistung vorgibt. Im Jahr 2020 wurde das HLRS als erstes

Supercomputing-Zentrum nach EMAS zertifiziert. Diese Auszeichnung

spiegelt die Umsetzung eines umfassenden Energie- und Umweltma-

nagementplans wider, an dem sich die Aktivitdten des HLRS orientieren - vom Betrieb der Super-
computer und der Kiihlsysteme Uber das Lieferkettenmanagement und die Abfallwirtschaft bis

hin zur Erhaltung der Artenvielfalt auf dem Campus und mehr. Eine Voraussetzung fiir die EMAS-
Zertifizierung ist die Verpflichtung, nicht nur die gesetzlichen Anforderungen zu erfillen, sondern
sich auch kontinuierlich um eine Verbesserung der Umweltleistung zu bemihen. Um dies zu
Uberprufen, unterzieht sich das HLRS jahrlichen Umweltaudits und durchlduft alle drei Jahre ein
umfangreicheres Rezertifizierungsverfahren. In Projekten wie ENRICH, DEGREE, SRI DiTEnS

und EE-HPC erforscht das Zentrum auch weiterhin neue Strategien zur Verbesserung der Energie-
effizienz. Diese Bemiihungen kommen sowohl dem Betrieb der eigenen Systeme zugute als auch
der Entwicklung von Strategien zur Verringerung der Umweltauswirkungen in anderen Rechenzen-
tren. cw
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Neue Wissenschaftsministerin zu Gast an der Universitat Stuttgart

Wahrend ihres ersten Besuchs an der Universitat seit Beginn ihrer Amtszeit als baden-wirt-
tembergische Ministerin fir Wissenschaft, Forschung und Kunst erhielt Petra Olschowski
eine Fihrung durch den Rechnerraum des HLRS und die Visualisierungsanlage CAVE. Dabei
informierte sie sich iber die Beitrage des HLRS zur Bekdmpfung von COVID-19, die Bem{-
hungen um eine bessere Unterstiitzung des Krisencomputings, die Fortschritte bei der
Klimasimulation mit den Rechenressourcen des HLRS und den Einsatz digitaler Zwillinge im
Kulturbereich. In einer Pressemitteilung im Anschluss an den Besuch schrieb sie: ,Was mir
heute an meiner Alma Mater prasentiert wurde, war sehr beeindruckend und ein Beispiel fir
das, wofir die Universitat Stuttgart steht: Spitzenforschung, Supercomputing mit internatio-
naler Sichtbarkeit und Industriekooperationen, die schon im Studium beginnen. Beeindruckt
hat mich die Demonstration im Hochstleistungsrechenzentrum, das fir Baden-Wiirttemberg
als digitale Leitregion einer der Leuchttirme schlechthin ist. Die dortige Klimasimulation hat
gezeigt: Digitalisierung kann und wird uns dabei helfen, die Folgen des menschengemachten
Klimawandels besser antizipieren und auf sie reagieren zu kénnen.*

Hawk unterstiitzt bei Aufnahme eines Bildes des Schwarzen Lochs im
Zentrum der Milchstrafe

Anfang Mai 2022 gab ein internationales Forschungsteam, die Event Horizon
Telescope-Kollaboration (EHT), bekannt, dass es zum ersten Mal ein Bild
erstellt hat, das die Existenz des Schwarzen Lochs im Zentrum unserer Galaxie
beweist. Zu den Mitwirkenden des EHT-Projekts gehért Prof. Dr. Luciano
Rezzolla von der Goethe-Universitat Frankfurt, dessen Team die Supercompu-
ter des HLRS und des Leibniz-Rechenzentrums nutzte, um Simulationen
durchzufiihren, die die Gleichungen der allgemein-relativistischen Magnetohy-
drodynamik (MHD) und des Strahlungstransfers I6sen. Diese Bilder wurden
mit Beobachtungsdaten verglichen, die von einigen der weltweit fihrenden
astronomischen Einrichtungen stammten. Laut Rezzolla konnte sein Team
dank Hawk und der zunehmenden Leistungsfahigkeit der Supercomputer-
Infrastruktur des Gauss Centre for Supercomputing im Allgemeinen mehr
Modelle als in der Vergangenheit ausfiihren. Das fiihrte letztlich zu einer
schnelleren Analyse. Dieses Projekt ist eine Fortsetzung von Arbeiten, die

zum Teil ebenfalls am HLRS durchgefihrt wurden und aus denen im Jahr

2019 das erste Bild eines Schwarzen Lochs entstand.
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Koénnte kiinstliche Intelligenz Mozart ersetzen?
Uber das Media Solution Center Baden-Wiirttemberg
organisiert haben Wissenschaftler:innen des Héchst-
leistungsrechenzentrums Stuttgart, des Stuttgarter
Kammerorchesters (SKO), der Hochschule der
Medien und des Hertz-Labors am Zentrum fiir Kunst
und Medien (ZKM) in Karlsruhe ihre Expertise
gebiindelt und eine provokante Frage untersucht:
Kénnte ein Algorithmus eine neue Komposition
erzeugen, die sich stilistisch nicht von einem Werk
Mozarts unterscheiden Iasst? Bei einer Veranstaltung
am 18. Oktober in der Stadtbibliothek Stuttgart
wurden erste Forschungsergebnisse des Versuchs
vorgestellt. In einer Podiumsdiskussion mit dem
geschaftsfiihrenden und kiinstlerischen Intendanten
des SKO, Markus Korselt, dem Leiter des Hertz-Labor
am ZKM, Ludger Brimmer und dem KI-Experten
Dennis Hoppe vom HLRS ging es unter anderem
darum, wie sich kiinstliche Intelligenz heute auf die
Musik auswirkt und welche Rolle sie in Zukunft
spielen kénnte. Im Anschluss an die Podiumsdiskus-
sion kam das Publikum in den Genuss der ersten
Ergebnisse dieser Zusammenarbeit zwischen Maschi-
ne und Mensch, als Mitglieder des SKO mehrere aus
den KI-Experimenten gewonnene Kompositionen
vorspielten. Die Veranstaltung fand im Rahmen der
BMBF-geférderten Reihe ,,Fragen an Kollegln KI*
statt. Das HLRS war an den Forschungsarbeiten
innerhalb des CATALYST-Projekts beteiligt.
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Kolloquium ehrt Dr. Rolf Rabenseifner

Tausende von Wissenschaftleriinnen haben in den vergangenen
Jahrzehnten an Trainingsaktivitaten des HLRS teilgenommen,
wobei die meisten Dr. Rolf Rabenseifner kennen. Von 1998 an hat
Rabenseifner die HPC-Schulungsaktivitaten des HLRS zum
umfangreichsten Programm seiner Art in Europa ausgebaut.
Unter anderem koordinierte er die Entwicklung des HLRS-
Schulungsprogramms und initiierte ,,Train the Trainer“-Kurse,
die das Fachwissen des HLRS nach ganz Europa gebracht haben.
Auflerdem war er im Lenkungsausschuss des MPI-Forums tatig,
dem Standardisierungsgremium des weit verbreiteten parallelen
Programmierens. Rabenseifner hat sich aus der organisatori-
schen Arbeit zurlickgezogen aber am 13. Mai 2022 kehrte er
zum HLRS zuriick, wo sich Kolleg:innen aus der ganzen Welt zu
einem Ehrenkolloguium versammelten, um seine zahlreichen
Beitrdge zur HPC-Gemeinschaft zu wirdigen. In der nahen
Zukunft wird Rabenseifner weiterhin an vielen Orten Schulungs-
kurse Uiber parallele Programmierung halten.

OpenBikeSensor erhdlt den deutschen Fahrradpreis 2022

OpenBikeSensor (OBS) wurde mit dem Deutschen Fahrradpreis 2022 in der Kategorie Service &
Kommunikation als Co-Gewinner ausgezeichnet. Die von dem Wissenschaftler Thomas Obst am
HLRS entwickelte Technologie wird am Fahrrad befestigt und ermittelt mithilfe von GPS kontinu-
ierlich den Standort von Radfahrenden und deren Abstand zu Gefahrenquellen wie z.B. vorbeifah-
renden Autos. Die Daten aus diesen Messungen kénnen auf ein Community-Portal hochgeladen
werden, wo eine Software das Feedback der Radfahrenden auswertet und auf diesen Daten
basierend eine Karte der Radwege in einer Stadt erstellt. Diese Karte zeigt Orte auf, an denen der
Abstand zwischen Radfahrenden und Autos gefahrlich gering ist. Die Informationen aus der Karte
lassen sich von Radfahrenden und Stadtplaner:innen nutzen, denn die Daten zeigen den Bedarf
an zusatzlichen Barrieren, Strafenschildern oder -markierungen auf - mit dem Ziel, das Radfahren
sicherer zu gestalten. Im Oktober wurde ein solches Experiment in Zusammenarbeit mit der Stadt
Herrenberg durchgefiihrt, und der OBS wurde auch in Cape Reviso eingesetzt. Dieses HLRS-
Projekt zeigt, wie digitale Zwillinge in Stadten dazu beitragen kénnen, stark befahrene stadtische
Gebiete zu verbessern. OpenBikeSensor ist als Open-Source-Projekt konzipiert und das Interesse
an der Initiative ist deutschlandweit stark gewachsen.

Die Plane und der Quellcode sind auf www.openbike-

sensor.org verfiigbar, sodass Personen mit Program-

mier- und Elektronikgrundkenntnissen eigene Kits

bauen kénnen.
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HLRS veranstaltet HPC User Forum

Am 6. und 7. Oktober fand am Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart wieder das HPC User Forum
statt. Unter den Referent:innen und Teilnehmenden des von Hyperion Research und dem HLRS
organisierten Workshops befanden sich hochrangige Vertreter:innen von wichtigen HPC-Initiativen,
international bekannten Hoch- und Hochstleistungsrechenzentren, fihrenden Technologieherstel-
lern und andere Expert:innen fir neue HPC-, KI- und Quantencomputertechnologien und -anwen-
dungen. Die Veranstaltung bot einen Uberblick iiber die globale HPC-Marktdynamik sowie Vortrage
und Diskussionen zu Trendthemen, u.a. die Zukunft der europdischen und deutschen HPC-Strategie,
die Entwicklungen am HLRS, dem Jilich Supercomputing Centre und dem Leibniz Rechenzentrum,
die HPC-Nutzung in der Industrie sowie Anwendungen in der Kunst- und Kulturbranche. Weitere
Highlights umfassten Erkenntnisse aus dem Bau des Exascale-Systems am Argonne National
Laboratory und ein Bericht Giber das neue System an der King Abdullah University of Science and
Technology (KAUST), ein Uberblick iiber den Stand der Technik beim Quantencomputing weltweit
sowie neue HPC-Produkte und -Technologien.

Gordon Bell Prize Finalisten entwickeln Methode fiir effizienteres Rechnen

Ein Team von Nutzern des HLRS-Supercomputers Hawk war unter den Finalisten fir den
Gordon-Bell-Preis 2022 der Association for Computing Machinery. Unter der Leitung von Dr.
David Keyes, Direktor des KAUST Extreme Computing Research Center an der King Abdullah
University of Science and Technology (KAUST) in Saudi-Arabien haben die Forscher Methoden
zur Steigerung der Rechenleistung entwickelt. Der Ansatz unterscheidet zwischen Komponen-
ten innerhalb grof3er Simulationen, die eine hohe Prazision erfordern und solchen, die auf
weniger prazise Weise berechnet werden kénnen. Die Wissenschaftler nutzten den Supercom-
puter Hawk des HLRS, um die Wirksamkeit und Skalierbarkeit ihrer Methode zu beweisen, bevor
sie die Simulationen auf dem zweitgrof3iten Supercomputer der Welt - Fugaku am japanischen
RIKEN Center for Computational Science - laufen lie3en. Das Team hat eine 12-fache Leistungs-
verbesserung im Vergleich zur Referenzimplentierung erzielt. In Anbetracht des grof3en Ener-
giebedarfs von Hochstleistungsrechnern kdnnten die algorithmischen Innovationen des KAUST-
Teams in Zukunft zur Verbesserung der HPC-Hardwareeffizienz beitragen. Die fir den Gordon
Bell Prize nominierte Arbeit konzentrierte sich auf grof3 angelegte Klimasimulationen, wobei
das Team seinen Ansatz auf die Signaldekodierung in der drahtlosen Telekommunikation, die
adaptive Optik in terrestrischen Teleskopen, die Bildgebung unter der Oberfldche und die
Assoziation von Genotypen mit Phanotypen ausgeweitet hat und plant, ihn in Zukunft auch

auf die Materialwissenschaft zu Gbertragen. Mit dem Gordon Bell Prize werden die innovativsten
Arbeiten des Jahres in der Informatik gewdirdigt.
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Media Solution Center beteiligt sich an EU-Initiative fiir Innovation
in der Kultur- und Kreativbranche

Ein Konsortium mit dem Namen ,,Innovation by Creative Economy (ICE)“
wurde gemeinsam mit 49 weiteren als Partner fur EIT Culture & Creativity
auserwahlt. EIT Culture & Creativity ist eine EU-weite Knowledge and
Innovation Community (KIC), die vom Europdischen Institut fir Innovation
und Technologie (EIT) Ende Juni 2022 angekiindigt wurde. EIT Culture &
Creativity ist die jingste von neun europdischen KICs, die strategisch die
Entwicklung neuer Produkte und Dienstleistungen, neuer Unternehmen und
Ausbildungsméglichkeiten in Bereichen fordern, die fur die wirtschaftliche
Konkurrenzfahigkeit Europas wichtig sind. ICE wurde von Kunst-, Kultur-
und Wirtschaftsorganisationen aus ganz Deutschland gegriindet, darunter
das Media Solution Center Baden-Wiirttemberg (MSC). Das MSC wird tiber
die Aufnahme von ICE in die EIT Culture & Creativity Generalversammlung
zur Entwicklung dieser spannenden neuen Initiative auf nationaler und
EU-Ebene beitragen. Matthias Hauser, Geschaftsfihrer des Media Solution
Center Baden-Wirttemberg, ist Co-Vorsitzender im ICE und Vorsitzender
der europdischen Plattform ,,The Next Renaissance®. Als Mitbegriinder des
Media Solution Center ist das HLRS das einzige europdische Supercom-
puting Center, das an der EIT Culture & Creativity teilnimmt.

Oberbiirgermeister Dr. Frank Nopper besucht das HLRS

Der Besuch am 5. September unterstrich die Rolle des HLRS fir
den Wissenschafts- und Technologiestandort Stuttgart. Nopper
erfuhr unter anderem, wie das Zentrum bei der Stadtplanung und
-verwaltung unterstitzen kann. In einer Pressemitteilung der
Stadt Stuttgart, die im Anschluss an den Besuch erschien,
bezeichnete Nopper das HLRS als ein ,,vorbildliches Forschungs-
zentrum der Zukunft“ und erganzte: ,,Am Hochstleistungsrechen-
zentrum findet international anerkannte Forschung in Stuttgart
statt. Mit seinen Hochleistungsrechnern unterstitzt es die
natur- und ingenieurwissenschaftliche Forschung in unserer
Region und weit Gber deren Grenzen hinaus.” Wahrend des
Besuchs stellten Wissenschaftler des HLRS Nopper Projekte zu
Herausforderungen der Stadt und der Region vor. Darunter

Cape Reviso, das mit virtueller Realitat und anderen Methoden
gefahrliche Verkehrssituationen angeht, und Open Forecast,

das Methoden zur Visualisierung regionaler Klima- und Luftver-
schmutzungsmodelle entwickelt. Begleitet wurde Dr. Nopper
von leitenden Vertreter:innen der Stadt Stuttgart, die fir die
Koordinierung von Stuttgart 21, des neuen Rosensteinviertels
und der kiinftigen Stadtplanung zustandig sind.
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Verleihung der Golden Spike Awards beim 25. Results

and Review Workshop

Am 4. und 5. Oktober 2022 versammelten sich die wissen-

schaftlichen Nutzer:innen der Systeme des Hochstleistungs-

rechenzentrum Stuttgart (HLRS), um ihre jingsten For-

schungsergebnisse auf dem 25. jahrlichen Results and

Review Workshop zu prasentieren. Dieses Treffen, das am

HLRS und online stattfand, bietet die Gelegenheit, sich tiber

aktuelle Anwendungen des Hochstleistungsrechnens am HLRS zu informieren und Anséatze fir eine
moglichst effektive Nutzung des Supercomputers des Zentrums zu diskutieren. Vierundzwanzig Vor-
trage und eine lebhafte Postersitzung deckten ein breites Spektrum an Themen ab, unter anderem
aus den Bereichen Stromungsdynamik, Klimaforschung, Informatik, Chemie und Materialwissenschaf-
ten, Bioinformatik, Strukturmechanik und Physik. Zum Abschluss der Tagung wurden die Gewinner
der Golden Spike Awards gekirt, mit denen das HLRS jedes Jahr herausragende Leistungen in der
Forschung und beim Einsatz von Hochstleistungsrechnersystemen wiirdigt. Stellvertretend fir ihre
jeweiligen Projekte ausgezeichnet wurden in diesem Jahr Anna Neuweiler (Universitat Potsdam) fir
“Simulating Binary Neutron Star Mergers”, Martin P. Lautenschl&ger (Institut fur Technische Thermo-
dynamik, Computergestitzte Elektrochemie, Deutsches Zentrum fir Luft und Raumfahrt, Ulm) fur
“Lattice Boltzmann Simulation of Flow, Transport, and Reactions in Battery Components” und Johanna
Potyka (Institut fir Thermodynamik der Luft- und Raumfahrt, Universitat Stuttgart) fur “Towards DNS
of Droplet-Jet Collisions of Immiscible Liquids with FS3D”.

Kooperationsvereinbarungen mit Partneruniversitdten erneuert

Das HLRS ist weltweit vernetzt und hat formale Kooperationsvereinbarungen mit
fihrenden Hochstleistungsrechenzentren und Forschungsinstituten in Europa, Asien
und Amerika abgeschlossen. Im Jahr 2022 erneuerte das Zentrum seine Kooperati-
onsvereinbarungen mit vier langjahrigen Partnern: der ukrainischen Verwaltung der
Nationalen Technischen Universitat Donezk (DNTU) in der Ukraine, der Tohoku-
Universitat in Sendai, Japan, der University of Science and Technology of China in
Hefei und dem Shanghai Supercomputing Center, China. Ziel der Verlangerung dieser
Partnerschaften sind die weitere Férderung der Zusammenarbeit mit diesen Einrich-
tungen bei wissenschaftlichen Themen von gemeinsamem Interesse, gegenseitiger
Wissens- und Know-how-Transfer sowie die Organisation von Tagungen und Verof-
fentlichungen. Die Verlangerung der Zusammenarbeit mit der DNTU wurde nur
wenige Tage nach dem Einmarsch der russischen Streitkrafte in die Ukraine beschlos-
sen und als Teil der Solidaritdtsbekundung der Universitat Stuttgart mit den For-
schenden und Studierenden der akademischen Einrichtungen in beiden Landern
bekannt gegeben. Die Nationale Technische Universitat Donezk ist mit rund 25.000
Studierenden eine der gréften technischen Hochschulen der Ukraine.
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Highlights

2022

EuroCC und CASTIEL auf dem Weg
zur zweiten Forderphase

In der ersten Phase férderten EuroCC und CASTIEL erfolgreich die Zusammenarbeit zwischen
nationalen Kompetenzzentren fiir HPC. Im September veranstaltete das HLRS nun eine erste grofle
Projektkonferenz und bereitete den Beginn der zweiten Férderphase vor.

Seit 2020 koordiniert das HLRS EuroCC und CASTIEL,
zwei von der EuroHPC Joint Undertaking (JU) finan-
zierte Projekte mit dem Ziel das Hoéchstleistungsrech-
nen, die Hochstleistungsdatenanalyse (HPDA) und
kinstliche Intelligenz (K1) in Europa zu férdern. EuroCC
baute zunachst nationale Kompetenzzentren (NCCs)
fir HPC,HPDA und Kl in 33 européischen Landern auf.
Jedes NCC fuhrte anschliefend ein nationales HPC-
Kompetenz-Audit durch und wurde zur zentralen An-
laufstelle fir die HPC-Community in seinem Land.
CASTIEL hat parallel als Unterstiitzungsprojekt ge-
meinsame Standards eingefiihrt und die internationale
Zusammenarbeit sowie den Wissensaustausch und
-transfer innerhalb des NCC-Netzwerks verstarkt. Die-
se Bemiihungen tragen zu einer verbesserten Qualitat
von NCC-Dienstleistungen auf dem gesamten Konti-
nent bei - auch in Regionen, in denen Héchstleistungs-
rechner bislang weniger genutzt werden. CASTIEL hat
zahlreiche Schulungs-, Mentoring-, Twinning- und
Workshop-Aktivitaten initiiert und mit der Website
EuroCC Access ein Portal geschaffen, in dem Vertre-
ter:innen der Industrie, der 6ffentlichen Verwaltung und
des Bildungssektors relevante HPC-Fachkenntnisse
und -Ressourcen inihren Heimatldndern finden kénnen.

Im September veranstaltete das HLRS die erste grofle
EuroCC Konferenz in Beci¢i, Montenegro, unter dem
Motto “Uniting Competencies for a Stronger Europe*.
Wahrend der Konferenz tauschten sich Vertreter:innen
von 32 der 33 Nationalen Kompetenzzentren aus
EuroCC gegenseitig Uber die bisherigen Erfolge, Er-
kenntnisse und etablierten Prozesse aus, gingen neue
Kooperationen ein und planten die zweite Phase der
Projekte, die Anfang 2023 beginnt.

Wahrend der gesamten Konferenz kamen die Diskus-
sionen immer wieder auf die Frage zuriick, was die
NCCs tun kénnen,um HPC in weitere Branchen zu brin-
gen. Wie mehrere Redner erlduterten, ist es dazu er-
forderlich, dass die NCCs Offentlichkeitsarbeit betrei-
ben: Sie sollten lernen effektiv mit der Industrie zu
kommunizieren, relevante Erfolgsgeschichten prasen-
tieren, die den potenziellen Wert von HPC aufzeigen,
und (potenziellen) Nutzer:innen entsprechende Schu-
lungen sowie Unterstiitzung bieten.

In einer Grundsatzrede erdrterte der Executive Direc-
tor der JU, Anders Dam Jensen, die Rolle von EuroCC
und CASTIEL innerhalb der europdischen HPC-Stra-
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tegie.,,Die NCCs sind eines unserer wichtigsten Projek-
te“, so Jensen, der darauf hinwies, dass ein besseres
Verstandnis des Hochstleistungsrechnens die techno-
logische Autonomie Europas erhéhen und zu neuen An-
wendungen mit EU-weiten Vorteilen fihren wird.

Daniel Opalka, Leiter des Forschungs- und Innovations-
sektors der EuroHPC JU, kommentierte auch die ein-
zigartige Rolle von EuroCC innerhalb der Gesamtstra-
tegie der JU. ,,Das Netzwerk der nationalen Kompe-
tenzzentrenist ... nicht nur eines der gréften Projekte,
sondern auch eines der umfassendsten von der JU der-
zeit geforderten européischen Projekte®, sagte er. ,,Die
nationalen Kompetenzzentren haben eine unvorstell-
bare Reichweite. Mit ihnen kdnnen wir die Einflihrung
von HPC unterstitzen, insbesondere in kleinen und
mittleren Unternehmen (KMUs), die bekanntermafen
schwer zu erreichen sind.*

In der nachsten Projektphase wird CASTIEL 2 nicht nur
mit den NCCs zusammenarbeiten, sondern auch die
strategische Zusammenarbeit zwischen den EU-gefor-
derten Exzellenzzentren (CoEs) koordinieren. Im Ge-
gensatz zu den NCCs, die Kompetenzen auf regionaler
Ebene biindeln, entwickeln die CoEs Fachwissen nach
Sektoren (z.B. Ingenieurwesen oder Biologie) und pas-
sen wichtige Codes auf kiinftige Exascale-Systeme an.
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Die Kombination aus CoEs und NCCs soll dazu beitra-
gen, dass das Bewusstsein fir die technischen Errun-
genschaften der CoEs europaweit verbreitet wird und
die CoEs direkter mit den NCCs zusammenarbeiten.
Das ermdglicht eine verbesserte Umsetzung in For-
schung und Industrie. CASTIEL 2 wird auch die Verfig-
barkeit der verbesserten HPC-, KI- und Datenanalyse-
anwendungen der CoEs auf der nachsten Generation
von EuroHPC-Petascale-, Pre-Exascale- und Exascale-
Supercomputern unterstiitzen und die Reichweite des
EuroCC-Netzes nutzen, um sicherzustellen, dass HPC-
Nutzer:innen in ganz Europa darauf zugreifen und da-
von profitieren kénnen.

Virtuelle Realitat unterstutzt beim
Umstieg auf erneuerbare Energie

Das HLRS war an der Planung eines Tunnels unter der Elbe beteiligt, der griine Energie nach

Suddeutschland transportieren soll.

Das Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart war ein
wichtiger Partner bei der Planung und Visualisierung
eines Grofprojekts, das die Energiewende Deutsch-
lands unterstutzt. In Zusammenarbeit mit TenneT und
dem Architekturbiro Kieferle & Benk hat ein Team um
Dr.-Ing. Uwe Wéssner, Leiter der Visualisierungsabtei-
lung des HLRS, ein Modell des sogenannten EIbX Tun-
nels und seiner Betriebsanlagen in virtueller Realitat
erstellt. Das Sonderbauwerk ist ein Bestandteil des
SuedLink Projekts, das laut TenneT und TransnetBW
vier Gigawatt Strom unterirdisch Gber eine Strecke von
fast 700 Kilometern aus Norddeutschland in den Stiiden
transportieren wird. EIbX, das gré3te Sonderbauwerk
im SuedLink Projekt, unterquert mit einer Lange von
mehr als funf Kilometern die Elbe.

Der am HLRS entwickelte digitale Zwilling von EIbX in-
tegriert Computer Aided Design (CAD), Building Infor-
mation Management (BIM), Geoinformationssysteme
(GIS) und Simulationen in ein immersives Modell, das
sich in der Visualisierungsanlage CAVE am HLRS ab-
bilden lasst. Uber mehrere Monate hinweg besuchten

viele an der Planung des Tunnels beteiligte Expert:in-
nen das HLRS. Mit 3D-Brillen konnten sie sich durch
eine detaillierte, realistische Darstellung des Bauwerks
bewegen und unter anderem die Verkabelung, Kommu-
nikation, Beleuchtung und Beliftung untersuchen.
Dank des realistischen Modells und der interdisziplina-
ren Diskussionen konnten die Projektpartner wahrend
des gesamten Prozesses Verbesserungsmaglichkeiten
frihzeitig erkennen, das Budget, den Terminplan sowie
die Qualitat des Bauwerks einhalten. Die Projektbetei-
ligten gehen davon aus, dass der digitale Zwilling von
ElbX auch nach Baubeginn eine wertvolle Ressource fir
die Bauplanung und das -management sein wird.

,Die Beitrage des HLRS zu EIbX untermalen, wie sinn-
voll virtuelle Realitdt und digitale Zwillinge bei der Pla-
nung komplexer technischer Projekte sein kénnen®,
sagte Wossner. ,,Das HLRS war gerne Teil dieses Pro-
jekts und hat letztlich die Bemihungen von Baden-
Wirttemberg und Deutschland zur Erreichung der
Klima- und Nachhaltigkeitsziele unterstiitzt.”
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HPC fur Nachhaltigkeit und
Stadtplanung geht an die Offentlichkeit

In mehreren 6ffentlichen Veranstaltungen diskutierte das HLRS mit interessierten

Biirger:innen, Biirgermeister:innen, Stadtplaner:innen und fiihrenden Persénlichkeiten

in Kommunen iiber Supercomputer und deren Anwendungen.

Der Wert von Héchstleistungsrechnern (HPC) steckt
nicht in der Technologie dahinter, sondern in ihrem Ein-
satz - mit ihnen lassen sich u.a. gesellschaftliche Her-
ausforderungen l6sen. Im Jahr 2022 organisierten Ver-
treter:innen des HLRS mehrere Veranstaltungen fir
eine breitere Offentlichkeit, um das Bewusstsein fiir
das Supercomputing-Zentrum und das Verstandnis fur
einige Anwendungen zu steigern.

Im Marz leitete Dr. Karin Blessing vom HLRS ein Online-
Seminar, indem mehr als 60 Teilnehmende aus der Re-
gion und ganz Deutschland erfuhren, wie digitale Zwil-
linge die Planung in Stadten und Gemeinden unterstit-
zen koénnen. ,,Digitale Planung ist in vielen Bereichen
ein wichtiges Thema*, sagte Blessing, ,,und ob es nun
um die Entwicklung grofrdumiger Stadtplane, die Neu-
gestaltung eines 6ffentlichen Platzes oder die Bewalti-
gung von Verkehrsstaus geht — moderne Ansétze mit
Simulation und virtueller Realitat bieten eine hervor-
ragende Mdéglichkeit, die Auswirkungen von Planungs-
entscheidungen zu verstehen und zu diskutieren.

Blessing vertrat das HLRS auch bei der Roadshow ,,Ge-
sellschaft und Natur* der Baden-Wiirttembergischen
Gesellschaft, die im Sommer den 6ffentlichen Dialog
Uber Natur, Artenschutz, Klima und Nachhaltigkeit for-
derte. An einem Stand an zentralen Orten in finf Stad-
ten des Landes diskutierte das HLRS mit Anwohner:in-
nen und Behérdenvertreter:innen Gber die Nachhaltig-
keitsbemuhungen des Hochstleistungsrechenzentrums
und zeigte, wie HPC zur Entwicklung nachhaltigerer
Technologien und Kommunen beitragt.
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Ende Juni beteiligte sich das HLRS am Wissenschafts-
festival der Stadt Stuttgart im Stuttgarter Rathaus in
Form von ,digitalen Zwillingen im Einsatz®. Die The-
menpalette reichte von BIM (Building Information Ma-
nagement), DSGVO-konformer Verkehrserfassung,
mobilen Sensoren uber Verkehrssimulation und Parti-
zipation bis hin zu Umweltsimulation und interaktiven
Verkehrssimulatoren.

Im September nahm das HLRS auch an der zweiten
Stuttgarter Mobilitdtswoche teil, einer stadtweiten Ver-
anstaltung zum Thema ,,nachhaltige Verkehrsmittel.
An einem Stand am pulsierenden Stuttgarter Marien-
platz stellte das Visualisierungsteam des Zentrums ei-
nen digitalen Zwilling des Standorts vor, den es inner-
halb des Projekts Cape Reviso entwickelt hat. Stutt-
garts Oberburgermeister Dr. Frank Nopper eréffnete
das Fest mit einem Besuch am Stand des HLRS und die
Wissenschaftler:innen informierten Anwohner:innen
dariber, wie sich mithilfe der vom HLRS entwickelten
Forschungsmethoden Konflikte zwischen Radfahrer:in-
nen und Fuf3génger:innen reduzieren lassen.

Medical Solution Center
bringt Supercomputing in die
Medizintechnikbranche

CASE4Med wird Entwicklern und Herstellern von Medizinprodukten den Zugang zu
Ressourcen fiir Simulation, Datenanalyse und kiinstliche Intelligenz erleichtern.

Baden-Wirttemberg weist eine grof3e und wirtschaft-
lich starke medizintechnische Gemeinschaft auf, wobei
die Branche von Simulationen, maschinellem Lernen
oder kunstlicher Intelligenz auf High-Performance-
Computing-Systemen (HPC) bisher kaum Gebrauch
gemacht hat. Um dieses technologische Potenzial aus-
schopfen zu kénnen, hat das HLRS ein neues Medical
Solution Center namens CASE4Med ins Leben gerufen.
Unterstitzt durch eine Férderung des baden-wiirttem-
bergischen Ministeriums fir Wissenschaft, Forschung
und Kunst wird das HLRS uber einen Zeitraum von funf
Jahren —in Kooperation mit dem Innovations- und For-
schungszentrum Tuttlingen der Hochschule Furtwan-
gen und der SICOS BW GmbH — ein Modell ausbauen,
das es bereits in der Vergangenheit umgesetzt hat, um
branchenspezifische HPC-Ldsungen anzubieten.

CASE4Med wird ein Netzwerk aufbauen, das Akteur:in-
nen der baden-wirttembergischen Medizintechnikge-
meinschaft und Expert:innen fir die Entwicklung IT-ge-
stitzter und datengesteuerter Ansatze fiir medizinische
Anwendungen umfasst. Die Teilnehmenden werden er-
mitteln, welche Arten von HPC-basierten Lésungen der
Gemeinschaft am meisten nutzen kénnten und welche
Ressourcen und Fahigkeiten erforderlich wéaren, um sie
zu verwirklichen. Durch die Pflege von Kontakten und
die Durchfiihrung von Pilotprojekten, die relevante An-
wendungen demonstrieren, soll CASE4Med stetig wach-
sen und bis zum Ende des Férderzeitraums zu einer sich
selbst tragenden Mitgliedervereinigung werden.

Wie in anderen technischen Bereichen kdnnte Simula-
tion Unternehmen der Medizintechnik Werkzeuge an

die Hand geben, die die Entwicklung und Priifung neu-
er Produkte schneller und kostengiinstiger machen. Si-
mulationen kdnnten beispielsweise eingesetzt werden,
um die Eignung von Materialien oder Komponenten fur
medizinische Instrumente und Implantate einzuschat-
zen. Sie kénnte dazu beitragen, das Design von Elek-
tronik- und Softwarekomponenten zu optimieren, die
Lebensdauer der Gerate zu verbessern oder Qualitats-
kontrollprozesse zu verbessern. Neue Anwendungen
der systematischen Datenerfassung und -analyse
kénnten zudem Einblicke in Produktions- oder Quali-
tatskontrollprozesse geben oder datengesteuerte Ab-
ldufe fir die Entwicklung neuer Produkte oder Ge-
schaftsmodelle unterstitzen.

Prof. Dr.-Ing. Martin Haimerl, wissenschaftlicher Leiter
des Innovations- und Forschungszentrums Tuttlingen,
sieht grof3es Potenzial in CASE4Med. ,,In der Medizin-
technik ist der Einsatz von Simulation und High-Perfor-
mance Computing uniblich und muss systematisch
aufgebaut werden*, erklart er.,,Das kollaborative Netz-
werk, das das Medical Solution Center aufbauen will,
kénnte die Medizintechnik im ganzen Bundesstaat auf
eine neue Ebene heben.”
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HPC fur leisere Ventilatoren und Motoren

Ingenieure des Herstellers ebm-papst flihren aeroakustische Simulationen auf dem

Hawk-Supercomputer des HLRS durch, um die Produktentwicklung zu beschleunigen.

Das in einer kleinen Stadt im Jagsttal im Norden Ba-
den-Wirttembergs angesiedelte Unternehmen ebm-
papst ist einer der weltweit fihrenden Hersteller von
hochwertigen Ventilatoren und Elektromotoren. Zu den
Industriekunden zdhlen Hersteller von Heizungs-, Kli-
ma- und Kalteanlagen. Die Produkte des Unterneh-
mens werden weltweit vertrieben.

Da viele Produkte von ebm-papst in unmittelbarer
N&ahe zu Menschen eingesetzt werden, liegt ein Fokus
auf der Entwicklung gerduscharmer Ventilatoren. Fir
diese Forschungs- und Entwicklungsarbeit hat sich das
Unternehmen an das Hochstleistungsrechenzentrum
Stuttgart (HLRS) gewandt, um Zugang zu Supercom-
putern zu erhalten. Mit Hawk, dem Flaggschiff-Rechner
des Zentrums, fiihren Ingenieure von ebm-papst hoch-
auflésende Aeroakustik-Simulationen durch. Diese hel-
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fenihnen dabei, ein tieferes Verstandnis der komplexen
Schallentstehungsmechanismen von Ventilatoren zu
erlangen.

Betreut wird diese Arbeit von Dr. Andreas Lucius, einem
Ingenieur in der Vorentwicklungsabteilung von ebm-
papst, der Berechnungsmethoden fir die aeroakusti-
sche Simulation bewertet und entwickelt. Zwar setzt
das Unternehmen seit vielen Jahren Simulationen zur
Modellierung der Aerodynamik auf dem firmeneigenen
Rechencluster ein, die aeroakustische Simulation stellt
jedoch andere Anforderungen, flr die ein Supercompu-
ter wie Hawk die idealen Voraussetzungen liefert.

»Wir haben ein kleineres Computercluster im Haus, das
fur viele herkdmmliche Aerodynamiksimulationen aus-
reicht, aber aeroakustische Simulationen erfordern

mehr Leistung®, erklart Lucius. ,2Wir brauchen fir die
Auflosung kleiner turbulenter Strukturen ein sehr fei-
nes Rechengitter und andere Modellierungsansatze.
Dies kann schnell mehr als 10.000 CPU-Stunden in An-
spruch nehmen, erfordert hochparallele Hardware und
dauert auf unseren eigenen Systemen zu lange. In die-
sen Situationen erhalten wir dank des HLRS-Super-
computers unsere Ergebnisse viel schneller.”

Simulation erganzt Messungen bei der Lokalisie-
rung von Schallquellen

Bevor sie auf den Markt kommen, miissen die Ventila-
toren von ebm-papst strenge Tests durchlaufen. Dazu
gehoren experimentelle Untersuchungen in einem
Windkanal am Firmensitz in Mulfingen. Zusatzlich zu
einer standardisierten Messung der Schallleistung ist
ein Array hochempfindlicher Mikrofone, eine sogenann-
te ,,akustische Kamera“ im Einsatz. Damit konnen die
Ingenieure den Ort der Schallentstehung auf der rotie-
renden Ventilatorschaufel bestimmen. Dieses System
ist sehr hilfreich in der Entwicklung, bendtigt aber vie-
le hochwertige und teure Mikrofone, die innerhalb des
Messraumes platziert werden miissen. In einer aero-
akustischen Simulation lassen sich hingegen beliebig
viele virtuelle Mikrofone frei im Raum ohne grofien
Mehraufwand platzieren. Damit |&sst sich die Qualitat
der Lokalisation von Schallquellen verbessern.

Bei der Simulation eines sich drehenden Ventilators
verwenden Ingenieure die Konstruktionsdaten der Ma-
schine und unterteilen den umgebenden Bereich rech-
nerisch in ein feinmaschiges Gitter. Mit kommerzieller
Software berechnen sie dann, wie sich die Luft in jeder
dieser Zellen im Lauf der Zeit bewegt. Auf der Grund-
lage physikalischer Prinzipien helfen die Simulationen
den Ingenieuren, Stellen zu identifizieren, an denen un-
erwiinschte Turbulenzen oder Druckschwankungen
auftreten konnten. Beides erzeugt Druckwellen in der
Luft, die das menschliche Ohr als Schall wahrnimmt.

Bei ebm-papst wird die aeroakustische Simulation ite-
rativ ergdnzend zu Experimenten eingesetzt. Bei der
Entwicklung eines neuen Ventilators kénnen Simulatio-
nen beispielsweise frithzeitig Informationen liefern, mit

deren Hilfe Ingenieure schneller zu leiseren Designs
gelangen. Gleichzeitig lassen sich die aus Experimen-
ten gewonnenen Daten zur Validierung und Verbesse-
rung der Prazision und Zuverlassigkeit von Berech-
nungsmodellen verwenden.

Dieser Ansatz hat dem Unternehmen auch bei der Op-
timierung des Normprifstandes geholfen. Bei Messun-
gen im Labor werden Tone mit der Blattfolgefrequenz
und deren Vielfache gemessen, die in der Theorie fur
die ungestorte Windkanalstromung nicht signifikant
sein sollten. In einem Fall jedoch wurden bei der Mes-
sung unerwartete Tone festgestellt. Als Lucius eine Si-
mulation mit Hawk durchfiihrte, die den Ventilator und
das umgebende Labor berlcksichtigte, konnte die Ge-
rauschquelle eindeutig als eine Turbulenzstruktur iden-
tifiziert werden. Die Simulation zeigte, dass das Ge-
rdusch oberhalb des Ventilators durch eine Wechsel-
wirkung zwischen der sich bewegenden Luft und den
Schallddmmplatten des Windkanals entstand. Beim
Vergleich mit den experimentellen Daten, die mit dem
Mikrofonarray erfasst wurden, bestatigten die Techni-
ker die Ergebnisse der Simulation und @nderten die
Form der Dammplatten, um die Téne zu beseitigen. In
der standardisierten Schallleistungsmessung lief sich
der Pegel der Tone um bis zu 10 dB und der Pegel der
Schallleistung um bis zu 1dB(A) reduzieren.

Von Vorteil sind fir das Unternehmen die geringeren
Kosten fir die Nutzung des Systems des HLRS im Ver-
gleich zu kommerziellen Cloud-Anbietern. ,Fir jedes
Experiment missen wir einen Prototyp bauen, den
Windkanal betreiben und Messungen durchfiihren. Das
kostet Zeit und Geld*, erklart Lucius. ,Wenn wir die Si-
mulationsgenauigkeit verbessern kdnnen, hilft uns das
weiter in der Geschwindigkeit des Entwicklungsprozes-
ses und hat ein enormes Einsparungspotential.”

Die Zukunft der aeroakustischen Simulation
Lucius erwartet, dass neue Methoden und der Zugang
zu groferen und vielfaltigeren HPC-Systemen neue
Mdoglichkeiten fir die Forschung und Entwicklung bei
ebm-papst eréffnen kénnten.
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Mapgeschneiderte Lésungen fir Hersteller sind bereits
ein Markenzeichen des Unternehmens. Wenn ein Kunde
beispielsweise einen seiner Ventilatoren in ein be-
stimmtes Klimageréat einbauen méchte, kann ein Proto-
typ experimentell im Windkanal getestet werden. Bei
diesen komplexen Systemen ist die aeroakustische
Simulation aber derzeit sehr rechenintensiv.,,Wir reden
hier nicht mehr von 10.000 CPU-Stunden, sondern
eher von 100.000 CPU-Stunden®, sagt Lucius. ,,Das
sind Falle, die durchaus interessant sind und wir suchen
im Moment nach Methoden die Rechenzeiten auch fur
solche komplexen Falle zu reduzieren. Unser Ziel ist es,
auch solche komplexen Einbaufélle stromungsakus-
tisch nicht nur zu analysieren, sondern mit vielen Simu-
lationslaufen mathematisch zu optimieren.”

Lucius fihrt seine Berechnungen hauptsachlich auf
CPUs durch, den traditionellen Arbeitspferden fir
HPC-Simulationen. Mit der wachsenden Verfligbarkeit
von GPU-geeigneten Stromungsldser lassen sich in der
Zukunft Rechnungen schneller durchfihren. Fur die ae-
roakustische Simulierung ist ein solcher relevanter An-
satz die Lattice-Boltzmann-Methode, die sich aufgrund
der Architektur der Prozessoren fir GPUs gut eignet.
Wenn solche Methoden ausgereifter werden, konnten
sie grof3e Potenziale fiir die Modellierung komplexer
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aeroakustischer Systeme bieten. Dariber hinaus ist der
Stromverbrauch von GPUs wesentlich niedriger im Ver-
gleich zu traditionellen CPUs, ein wichtiges Kriterium
flr ebm-papst.

Lucius sieht auch Chancen auf dem neuen Gebiet der
kinstlichen Intelligenz. ,,Durch unsere Experimente hat
ebm-papst Messungen aller Art gesammelt, einschlief3-
lich Daten aus der Strémungsdynamik, Aeroakustik,
Elektrik und Thermik*, sagt er. ,,Jetzt stehen wir vor der
Frage, wie diese Daten fir die Zukunft genutzt werden
kénnen.* Auch hier kdnnte der Zugang zu Hochstleis-
tungsrechnern hilfreich sein, da Algorithmen mit neu-
ronalen Netzen Datenanalysen durchfiihren konnten,
die eine schnellere Bewertung von Designs im Rahmen
der Entwicklung ermdglichen. Mithilfe von Kl liee sich
eine Vielzahl an Optimierungssimulationen durchfiih-
ren - ein Ansatz, der derzeit mit CPU-basierten Syste-
men sehr rechenintensiv ist.

Auch wenn die Entwicklung dieser Methoden noch ei-
nige Zeit benétigt, zeichnet sich ab, dass das Hochst-
leistungsrechnen weiterhin wichtige Werkzeuge fir
Unternehmen bereitstellen wird, die ebenfalls Vorreiter
des Engineerings sind.

Neuer HLRS-Lenkungsausschuss

beginnt Amtszeit

Ein multidisziplindres Gremium von Beratenden wird dazu beitragen, die weitere Entwicklung

des Zentrums zu gestalten.

Der Lenkungsausschuss der HLRS setzt sich aus Mit-
gliedern der Nutzergemeinschaft des Zentrums und
anderen Expert:innen fur Héchstleistungsrechnen und
-Anwendungen zusammen. Er berat die Fihrungskrafte
des HLRS und ist fur wichtige Entscheidungen verant-
wortlich. Dazu zéhlen unter anderem die Uberwachung
der Systemnutzung, die Festlegung von Richtlinien fur
die Zuteilung von Rechenzeit und die Beteiligung an
der Entscheidungsfindung bei der Auswahl von Hard-
ware und Software.

Wahrend seiner ersten Sitzung im Oktober wahlte der
neue Lenkungsausschuss Prof. Dr. Thomas Ludwig,
Direktor des Deutschen Klimarechenzentrums, zum
Vorsitzenden des Ausschusses. Prof. Dr. Peter Bastian,
Gruppenleiter fir Wissenschaftliches Rechnen an der
Universitat Heidelberg, wurde zum stellvertretenden
Vorsitzenden gewahlt. Die Amtszeit der beiden betragt
drei Jahre.

Die Mitglieder des neuen HLRS-Lenkungsausschusses
sind folgende:

Vorsitzender

Prof. Dr. Thomas Ludwig
Deutsches Klimarechenzentrum (DKRZ)

Stellvertretender Vorsitzender

Prof. Dr. Peter Bastian
Universitat Heidelberg

Mitglieder des Lenkungsausschusses
Prof. Dr. Andrea Beck

Universitat Stuttgart

Prof. Dr. Andreas Frommer

Bergische Universitdt Wuppertal

Prof. Dr. Lars Pastewka

Universitat Freiburg

Prof. Dr. Roland Potthast
Deutscher Wetterdienst

Prof. Dr. Kira Rehfeld
Universitat Tibingen

Prof. Dr. Anita Schobel
Fraunhofer-Institut fir Techno- und
Wirtschaftsmathematik - ITWM

Prof. Dr.-Ing. habil. J6rg Schréder
Universitat Duisburg-Essen

Prof. Dr. rer. Nat. Miriam Schulte
Universitat Stuttgart

Prof. Dr. Birgit Strodel
Heinrich-Heine-Universitat Disseldorf

Prof. Dr. Volker Wulfmeyer
Universitdt Hohenheim
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Stuttgarter Forschungsinitiative
wird Energiewende in Kommunen

unterstutzen

Als Teil der Stuttgart Research Initiative DiTEnS wird das HLRS digitale Zwillinge einsetzen, um die
Transformationsprozesse zu einem klimaneutralen Energiesystem in urbanen Umfeldern zu verbessern.

Das Klimaschutzpaket der Europdischen Union wie
auch das nationale Klimaschutzgesetz enthalten ehr-
geizige Ziele fur die Reduzierung der Treibhausgas-
emissionen in Europa. Damit dies gelingen kann, muss
ein Schwerpunkt auf der Verringerung der Emissionen
liegen, die durch die Beheizung von Geb&uden entste-
hen. Die Gebdudewarme verursacht derzeit etwa ein
Finftel der Treibhausgasemissionen und verbraucht
etwa ein Drittel der Energie in Deutschland.
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Die bendtigte Steigerung von Gebaudeeffizienz und der
Einsatz erneuerbarer Energiequellen fir die moderne
Beheizungsinfrastruktur sind nicht nur technische He-
rausforderungen, sondern auch ein Gemeinschaftsakt.
Unterschiedliche Akteure wie Energieversorger, Haus-
eigentimer, Bewohner, Handwerk, Heiztechnikherstel-
ler und weitere haben ihre jeweiligen Perspektiven und
Interessen, die beriicksichtigt werden missen. Fir vie-
le Kommunen und Akteure ergeben sich aus den tech-

nischen, wirtschaftlichen und sozialen Aspekten dieser
Mapnahmen jedoch grof3e Herausforderungen.

Eine neue von der Universitat Stuttgart angekindigte
multidisziplindre Forschungsinitiative zielt darauf ab,
die Kommunen sowie involvierte Akteure bei der Ener-
giewende zu unterstitzen. In der Stuttgart Research
Initiative (SRI) DITENnS (Discursive Transformation of
Energy Systems) werden Forschende des HLRS ge-
meinsam mit Wissenschaftler:innen anderer Institute
der Universitat Stuttgart eine Methodik sowie Techno-
logien fur die lokale Weiterentwicklung der Energie-
wende aufbauen. Unterstitzt durch moderne Algorith-
men aus dem Bereich der kiinstlichen Intelligenz und
Visualisierungen entwickelt das Team einen diskursiven
Ansatz, der alle Stakeholder eines Gebiets in die Ge-
staltung der értlichen Transformationsprozesse einbin-
det.

DIiTEnS wird von der Carl-Zeiss-Stiftung (CZS) inner-
halb des Programms ,,CZS Durchbriiche - Ressource-
nEffizienz* fur sechs Jahre geférdert. Die Universitat
Stuttgart beteiligt sich mit zusatzlichen Mitteln und
wird damit einen langfristigen neuen Forschungs-
schwerpunkt sowie ein dazugehériges Graduiertenkol-
leg aufbauen. Prof. Dr.-Ing. Kai Hufendiek vom Institut
far Energiewirtschaft und Rationelle Energieanwen-
dung (IER) wird der Sprecher von SRI DiTEnS.

Als erste Hauptaufgabe von DIiTEnS werden Forschen-
de der Uni Stuttgart Methoden entwickeln, mit denen
sich die komplexe Bestandssituation in den betrachte-
ten Straf3enziigen und Stadtvierteln effizient ermitteln
|asst. Von der regionalen Ebene bis hin zu einzelnen Ge-
bduden wird der Ansatz fir Kommunen, Eigentimer
und weitere Akteure Strategien zur Nutzung erneuer-
barer Energien, Verbesserung der Energieeffizienz, fir
den Einsatz intelligenter Netze, verfligbarer Abwarme,
Elektromobilitdt und moderner Energiespeichertech-
nologien wie auch die Flexibilisierung der Nachfrage
veranschaulichen.

Wissenschaftler:innen aus der Visualisierungsabteilung
des HLRS unter der Leitung von Dr. Uwe Wossner ent-

wickeln aus den Ergebnissen dieser Modellierung digi-
tale Zwillinge der Gebaude- und Energiesystemein ih-
rem urbanen Kontext. Betrachtet in einer interaktiven
3D-Visualisierungsanlage wie der CAVE des HLRS ver-
einfachen digitale Zwillinge die Darstellung von kom-
plexen Systemen wie der Energie- und Gebaudeinfra-
struktur eines Stadtgebiets. So kann man zum Beispiel
verstehen, wie sich Verdnderungen zur Erreichung von
Klimaneutralitat vor Ort und im Gesamtsystem auf Ge-
b&dude, Strapenzige oder Stadtviertel und ihren ver-
netzten Betrieb im Gesamtsystem auswirken.
Aufbauend auf dem Fachwissen von Prof. Dr. Cordula
Kropp, Direktorin des Zentrums fir interdisziplinare
Risiko- und Innovationsforschung (ZIRIUS), verfolgt
DIiTENnS auch eine sozialwissenschaftliche Perspektive,
um fur eine gelingende Energie- und Warmewende ge-
meinsam mit den verschiedenen Stakeholder-Gruppen
Empfehlungen zu erarbeiten. Diese Anstrengungen
werden ausschlaggebend fiir den Erfolg der Energie-
sparmafnahmen sein. Das Projekt fordert den trans-
disziplindren Dialog, um Konflikte zwischen allen Be-
teiligten der Energiewende zu reduzieren und gemein-
same Perspektiven zu fordern.

Die Universitat Stuttgart hat sich zum Ziel gesetzt, bis
zum Jahr 2030 klimaneutral zu werden. DiTEnS be-
ginnt mit einer Studie, die die Energie- und Geb&ude-
infrastruktur der Universitat erfassen und madgliche
Mapnahmen empfehlen wird. Die Forschenden werden
sich unter anderem mit der Frage befassen, wie sich die
Abwarme des Supercomputers Hawk am HLRS zur Be-
heizung anderer Geb&dude nutzen l&sst.

Perspektivisch wird DiTEnS auch weitere Fallstudien
durchfihren und mit Gemeinden aus dem Grofiraum
Stuttgart bzw. Baden-Wirttemberg zusammenarbei-
ten, um weitere Strategien fir eine nachhaltige Trans-
formation urbaner Energiesysteme zu ermitteln und
digitale Zwillinge in Partizipationsprozessen einzuset-
zen. Letztlich méchten die Forschenden dazu beitra-
gen, die Energiewende in Deutschland zu beschleuni-
gen und die Umsetzung der Klima- und Nachhaltig-
keitsziele zu verbessern.
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Anbindung von HPC an Windparks

Das neue Forschungsprojekt WindHPC erarbeitet Strategien zur Steigerung der Energie-
effizienz von Héchstleistungsrechnern, Software und Arbeitsablaufen.

In Zusammenarbeit mit mehreren deutschen For-
schungsinstituten und der WestfalenWIND IT GmbH &
Co KG|windCORES koordiniert das HLRS ein neues
Forschungsprojekt, bei dem zum ersten Mal Rechen-
infrastrukturen an Standorten der Windenergieerzeu-
gung mit einem Hochstleistungsrechenzentrum kom-
biniert werden sollen. Ziel des Projekts ist es, Uber-
schissige Energie aus Windkraftanlagen effizient
einzusetzen und vermehrt Okostrom in der rechenin-
tensiven Forschung zu nutzen.

WindHPC verfolgt eine ganzheitliche Strategie mit Fo-
kus auf Hardware und weitere Elemente des Lésungs-
prozesses, die sich auf die Energieeffizienz von Simu-
lationen auswirken. Hierfir wird genau untersucht, wie
Rechenaufgaben innerhalb einer verteilten Rechenar-
chitektur zugewiesen werden, wie die aus einer Simu-
lation gewonnenen Daten verwaltet und wie Simulati-
onsalgorithmen ausgewahlt werden. Auf diesen Ebenen
wird WindHPC den Stromverbrauch und die Leistung
als Basis fur Kosten-Nutzen-Analysen heranziehen, die
das Hochstleistungsrechnen (HPC) nachhaltiger ma-
chen kénnten.

Die Informatiker:innen am HLRS werden die Arbeits-
ablaufe bei der Ubertragung und dem Speichern von
Daten optimieren. Diese sind notwendig, wenn eine Si-
mulation Uber Netzwerke verteilt wird, wie es zum Bei-
spiel in der Anbindung eines HPC-Zentrums an Re-
chencluster in Windparks der Fall ist. In Zusammenar-
beit mit den Projektpartnern werden sie auch Methoden
zur Nutzung von Leistungsdaten fir das Autotuning
von Algorithmen und die intelligente Planung einer Si-
mulation entwickeln. Mithilfe dieser Methoden l&asst
sich der Stromverbrauch senken. Auf Clusterebene
wird WindHPC das Systemlebenszyklus-Management
und die Auswirkungen von Schwankungen der Strom-
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erzeugungskapazitaten untersuchen, die sich zum Bei-
spiel aus wechselnden Windverhaltnissen ergeben.

In dem Projekt stehen praktische HPC-Anwendungen
fur die Verfahrenstechnik in der chemischen Industrie
im Vordergrund. Aus diesen Anwendungsféllen werden
digitale Zwillinge entwickelt. Das WindHPC-Team wird
auch den Stromverbrauch bei der Visualisierung wis-
senschaftlicher Ergebnisse untersuchen. Dariber hin-
aus mochten die Forschenden mithilfe von Leistungs-
kennzahlen und Kosten-Nutzen-Analysen von Simula-
tionsmethoden besser verstehen, in welchen Fallen
»approximatives Rechnen® sinnvoll ist. Dabei werden
prazise wissenschaftliche Ergebnisse mit mdglichst ge-
ringem Energieverbrauch in Einklang gebracht. Die Er-
gebnisse kdénnten dazu beitragen, wichtige Fragen fir
die Zukunft des HPC zu beantworten: Steht das aus
bestimmten Simulationen erhaltene Wissen in einem
angemessenen Verhdltnis zu der Energie, die sie ver-
brauchen? In welchen Situationen kénnten kleinere,
weniger prazise und energieintensive Algorithmen und
Simulationen Forschenden dennoch die benétigten In-
formationen liefern?

WindHPC wird vom deutschen Bundesministerium
far Bildung und Forschung (BMBF) innerhalb der
GreenHPC-Initiative geférdert.

WindHPC wird erstmals Rechner, die sich in einem

Windpark befinden, mit einem Héchstleistungsrechen-
zentrum verbinden.

Vertrauen schaffen im Angesicht von

Desinformation

Eine vom HLRS organisierte Konferenz beschaftigte sich mit den Urspriingen

von Desinformationen, ihren Auswirkungen und mégliche GegenmafBnahmen.

Die Neigung, falschen Informationen Glauben zu schen-
ken und nach diesen zu handeln, ist nichts Neues. Mit
dem Aufkommen der sozialen Medien und der Polari-
sierung der 6ffentlichen Meinung ist es jedoch dringen-
der denn je, zu verstehen, wie und warum dies ge-
schieht. Mit der Unterstitzung des Ministeriums fur
Wissenschaft, Forschung und Kunst Baden-Wirttem-
berg erforscht die Abteilung Philosophy of Computa-
tional Sciences des HLRS, wie man die Vertrauenswir-
digkeit von Informationen sowohl in den Computerwis-
senschaften als auch in der Gesellschaft bewerten und
verbessern kann.

Wahrend einer dreitdgigen internationalen Konferenz
zum Thema “Trust & Disinformation® gingen Forschen-
de aus diversen Bereichen am HLRS der Frage nach,
wie Desinformationen - in Kombination mit technolo-
gischen, soziologischen, institutionellen und politi-
schen Faktoren - sowohl zu fehlgeleitetem Glauben in
Falschinformationen fiihrt als auch das gegenseitige
Vertrauen innerhalb einer Gesellschaft schadigen kann.

Wie mehrere Vortragende auf der Konferenz betonten,
hat die komplexe Informationslandschaft sowohl zu ei-
ner Vermehrung von Falschinformationen als auch ei-
ner Vertrauenskrise gefiihrt. Die fehlende Klarheit und
Unstimmigkeiten in Bezug auf grundlegende Fakten er-

schweren die 6ffentliche Diskussion und Entschei-
dungsfindung. Dabei erklarten die Referenten, dass die
Neigung eines Einzelnen, Desinformationen zu glau-
ben, nicht nur das Ergebnis der Algorithmen in den so-
zialen Medien ist. Unter anderem die individuellen
Uberzeugungen und kognitiven Prozesse, soziale Be-
ziehungen, die Bildung und sogar mustersuchende
Funktionen des Gehirns spielen auch eine Rolle. Um er-
folgreich gegen Desinformation vorgehen zu kénnen,
muss man besser verstehen, wie die zuvor genannten
und viele andere Faktoren zusammenwirken.

Mdégliche MaBnahmen zur Bekampfung der Verbreitung
von Desinformationen wurden auf der Konferenz dis-
kutiert. Zu den Vorschldagen gehéren Kampagnen zur
Medienkompetenz, Web-Plugins, die die Vertrauens-
wirdigkeit bewerten oder die Fakteniberprifung er-
leichtern, Algorithmen zum L&schen von Desinforma-
tionen aus dem Internet oder sogar Crowdsourcing-
Warnungen vor Desinformationen. Zwar erscheinen
diese Manahmen sinnvoll und technisch machbar, fiir
die Teilnehmenden der Veranstaltung blieb aber offen:
Wer sollte die Befugnis haben, ,,gute“ Informationen von
»schlechten® Informationen zu unterscheiden? Diese
Frage istim Hinblick auf die Grundrechte und den freien
Willen sehr kritisch. Sie bringt Herausforderungen in Be-
zug auf Legitimitat und Vertrauen mit sich.
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HLRS in Zahlen
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Vortrage von

Mitarbeitenden
des HLRS

Berichtigung, Systemnutzung (November 2023): Im Jahr 2022 wurden 2,887

System n UtZU ng Milliarden Core-Stunden fir Grofprojekte auf HLRS-Systemen genehmigt.

2 8 8 7 und industrieller Nutzer, belief sich im auf 4,639 Mrd. Core-Stunden.
Milliarden . .
’ Publikationen

Nutzerprojekte

0% 176

Industrielle Kunden
Publikationen der Nutzer:innen

Core-Stunden

26 Veroffentlichungen in Fachzeit-
schriften, Biichern und Konferenzen

4 Blicher

Insgesamt wurden 4,364 Milliarden Core-Stunden durch GCS- und PRACE-
Projekte in Anspruch genommen. Die Gesamtnutzung, einschlieflich akademischer

Aus- und Weiterbildung

54 8

Trainingskurse

17

Vorlesungen

Wissenschaftliche Workshops

391 Teilnehmende 9 63 Teilnehmende

1 .41 6 Teilnehmende

140 Kurstage 13 Tage 37 SWS
5 718 &
Gaste am HLRS
Drittmittel

6.534.118€

WEU 40%

[ Land 39%
Bund 11%

['DFG 9%
Industrie 1%
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User-

Forschung

Wenn Sterne zusammenstof3en

Mithilfe neuer Beobachtungsdaten von Gravitationswellen und elektromagnetischen

Signaturen nutzen Forschende der Universitat Potsdam Supercomputer, um die

Verschmelzung von Neutronensternen zu verstehen.

Im Jahr 2015 feierten Astrophysiker, Astronomen und
Astronomiebegeisterte eine spannende Entwicklung.
Etwa 100 Jahre lang hatten Forschende Hypothesen
Uber die Existenz von Gravitationswellen aufgestellt -
Wellen der Schwerkraft in der Raumzeit, die von grof3en,
gewaltigen Ereignissen im Kosmos wie Supernovas oder
Neutronensternverschmelzungen verursacht werden -
konnten ihre Existenz aber nie direkt beweisen. Als das
Laser-Interferometer-Gravitationswellen-Observatori-
um (LIGO) in den Vereinigten Staaten ein eindeutiges
Gravitationswellenereignis nachwies, bauten Forschen-
de auf dieser Erkenntnis auf, um die astrophysikalische
Forschung weiter voranzubringen.

»Seit 2015 haben wir etwa 100 Gravitationswellen-Ereig-
nisse gesehen. Diese Art der Forschung ist extrem neu
und birgt ein enormes Potenzial fir zusatzliche Erkennt-
nisse, die wir derzeit nicht anders erlangen kdnnen®, sagt
Prof. Tim Dietrich, Forscher an der Universitat Potsdam.
Seitdem nutzen Dietrich und seine Forschungsgruppe
Hochstleistungsrechner, um kosmische Phdnomene zu
simulieren, die Gravitationswellen erzeugen. Das Team
simuliert auf dem Supercomputer Hawk des HLRS, was
passiert, wenn bindre Neutronensterne zusammensto-
f3en. In den vergangenen drei Jahren hat das Team be-
deutende Fortschritte bei der Modellierung dieser kom-
plexen Ereignisse erreicht. Die Simulationen auf Hawk
haben zu mehr als einem Dutzend wissenschaftlicher
Veroffentlichungen beigetragen, darunter Artikel in den
fuhrenden Fachzeitschriften Nature und Science.

Aufeinandertreffen

Im Grunde sind Neutronensterne die fossilen Uberreste
von massereichen Sternen, die das Ende ihres Lebens-
zyklus erreicht haben. Wenn Sternen der Brennstoff
ausgeht, beginnen sie zu kollabieren, bevor sich ihre du-

Beren Schichten in einer Supernova explosionsartig
nach auf3en ausdehnen. Diese gewaltigen Ereignisse er-
zeugen Gravitationswellen und schleudern schwere Ele-
mente und andere Materialien durch das Universum.
Das verbleibende Material kiihlt auf 1.000 Grad Celsius
ab, verdichtet sich weiter und wird zu einem ultradich-
ten Neutronenstern. Wenn zwei dieser Objekte zu nahe
aneinander vorbeidriften, fusionieren sie aufgrund der
starken Gravitationskraft und bilden einen viel gréferen
Neutronenstern oder es entsteht ein Schwarzes Loch.

Astrophysiker konnen die Zusammenschlisse von Neu-
tronensternen anhand ihrer Beobachtungssignaturen,
wie etwa Gravitationswellen, nachweisen. Ergéanzend zu
diesen Methoden simulieren Wissenschaftler:innen die-
se Ereignisse auch mithilfe von Supercomputern. Dank
Simulationen kénnen sie grundlegend verstehen, wie
diese Ereignisse Gravitationswellen und elektromagne-
tische Signale erzeugen und Materialien durch das Uni-
versum schleudern.

Dazu bendtigen Forschende ein zuverlassiges Modell,
das die komplexen physikalischen Wechselwirkungen
genau darstellen kann, die in diesen massiven Systemen
auf zahlreichen Skalen entstehen. Das erfordert weltweit
fuhrende Supercomputer und selbst die leistungsfahigs-
ten Maschinen kénnen diese Ereignisse nicht vollstandig
nach Grundprinzipien simulieren. So musste die For-
schungsgruppe um Dietrich Wege finden, um die Effizi-
enz der Berechnungen zu verbessern, ohne dabei echte
physikalische Zusammenhé&nge zu vernachladssigen.

Dank der realistischen Simulation von Neutronenstern-
verschmelzungen kann das Team die Informationen der
sogenannten “Multi-messenger-physics* miteinbezie-
hen. Wie der Name schon sagt, fassen “Multi-messen-
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ger-physics® Informationen zusammen, die mehrere
physikalische Phdnomene beschreiben. Dies ermdglicht
ein umfassenderes Bild des Verhaltens von Materialien
auf einer grundlegenden Ebene. Messungen von Merk-
malen wie Photonen (Licht), einer geheimnisvollen Klas-
se von Elementarteilchen namens ,,Neutrinos®, hoch-
energetischer kosmischer Strahlung und Gravitations-
wellen liefern den Forschern wertvolle, detaillierte
Informationen. Obwohl diese Informationen sowohl im
kleinen als auch im grof3en Maf3stab vorhanden sind, las-
sen sie sich kaum in eine einzige Simulation integrieren,
die das gesamte System genau wiedergibt. ,Wir missen
5.000 Operationen fir die Entwicklung eines einzigen
Punktes in unserem Rechengitter durchfiihren®, sagt
Anna Neuweiler, Doktorandin in Dietrichs Gruppe. ,Na-
tirlich besteht unser Gitter aus vielen Punkten, sodass
wir selbst fir nur eine zeitliche Entwicklung sehr viel Ka-
pazitat fir die L6sung unserer Gleichungen benétigen.*

Mit Hawk konnte das Team einen Versuch einer genauen
Simulation von Neutronensternverschmelzungen auf
der Grundlage erster Prinzipien erreichen. Dies gelang,
indem die Forschenden die Auflésung von Teilen der Si-
mulation, die fir die Forschung weniger relevant sind,
selektiv verringerte. Dariiber hinaus verglichen die Wis-
senschaftleriinnen die Daten der “Multi-messenger-phy-
sics* in ihren Simulationen mit ergénzenden Schwerio-
nenkollisionsexperimenten, die in speziellen experimen-
tellen Einrichtungen auf der Erde durchgefiihrt werden.
Dieser kombinierte Ansatz hat es dem Team ermdglicht,
den Stand der Technik bei der Erforschung der Ver-
schmelzung von bindren Neutronenstarts voranzutrei-
ben. AuBerdem plant die Gruppe eine zuverlassige An-
wendung zu entwickeln, die sie in den kommenden Jah-
ren mithilfe weiterer physikalischer Berechnungen nach
den Grundprinzipien verbessern mochte. Zwar hat das
Team bereits grof3ere Simulationen an anderen Syste-
men durchgefihrt, doch der Zugang zu Hawk legte den
Grundstein fir ihren erfolgreichen Simulationsansatz.
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»Ich kann nicht auf eine grofe Errungenschaft unserer
Arbeit verweisen, denn diese Entwicklungen insgesamt
zielen darauf ab, ein besseres Verstandnis der physika-
lischen Zusammenhdange zu bekommen. Das bedeutet,
dass auch Simulationen, die sich schrittweise entwi-
ckeln, immer noch notwendig sind und in Zukunft viel-
leicht sogar noch wichtiger werden. Es ist eher ein Ma-
rathon als ein Sprint“, so Dietrich.

Turbulenzen voraus

Nachdem das Team die Berechnungseffizienz seines
Codes erfolgreich verbessert hat, méchte es nun noch
mehr Details in die Simulationen einbeziehen. Anlass-
lich ihrer Doktorarbeit hat Neuweiler damit begonnen,
Magnetfeldberechnungen nach den Grundprinzipien in
den Code des Teams zu integrieren, wodurch die Re-
chenanforderungen erheblich steigen. ,,Um zu simulie-
ren, was nach der Verschmelzung von Neutronenster-
nen passiert, missen wir vor allem die Rolle von Mag-
netfeldern verstehen. Das hilft uns dabei, die Strome
der Materie genauer zu beschreiben®, sagt sie. ,Hierfir
kénnen wir zusatzliche Gleichungen und Variablen ein-
setzen, aber das wird deutlich rechenintensiver als das,
was wir derzeit tun.*

Dietrich wies auch darauf hin, dass das Team in Zukunft
genaue Beschreibungen von Turbulenzen auf den
kleinsten Skalen ihrer Simulationen sowie Details Gber
die Neutrinophysik einbeziehen mochte. Diese werden
verfugbar, wenn Astrophysiker mehr iiber diese myste-
riosen Teilchen erfahren. Die Forschenden freuen sich
auch auf die ndchste vorhergesagte Beobachtungsreihe
zur Verschmelzung von bindren Neutronenstarts im
Frihjahr 2023 und eine weitere im Jahr 2026. Mit je-
dem neuen Ereignis wird das Team Zugang zu wertvol-
len Beobachtungsdaten erhalten, die es ihm ermagli-
chen, die Simulationen weiter zu verfeinern.

Simulation fur bessere Batterien

Zum Verstandnis physikalischer Zusammenhéange von Elektrolytstromungen in Batteriezellen
kommen computergestiitzte Methoden zum Einsatz, die urspriinglich fiir die Hydrologie und die

Ol- und Gasférderung entwickelt wurden.

Seit der industriellen Revolution versuchen Wissen-
schaftler:innen und Ingenieur:innen zu verstehen, wie
sich Fluide in komplexen, porésen Raumen verhalten.
Beispielsweise mussten Forschende ermitteln, wie sich
Flissigkeiten unter der Erdoberflache verhalten, um
Risiken fur Grundwasserverschmutzungen zu erkennen
oder effizientere Verfahren zur Gewinnung von Erddl
und Erdgas zu entwickeln. Diese unterirdischen Wech-
selwirkungen lassen sich nur schwierig direkt beobach-
ten. Fur das Verstandnis dieser komplexen Umgebun-
gen spielen Simulationen auf Héchstleistungsrechnern
(HPC) eine wichtige Rolle. Mithilfe von HPC lief3en sich
daruber hinaus die Berechnungsmethoden im Laufe
der Jahrzehnte verbessern.

Kirzlich haben Forscher des Deutschen Zentrums fiir
Luft- und Raumfahrt (DLR) in UIm diese Ansatze in ei-
nem anderen Zusammenhang angewandt: Sie nutzen
aus der Hydrologie bekannte Berechnungsmethoden,
um besser zu verstehen, wie sich Batteriematerialien
und -zellen mit einem Elektrolyt (einer L6sung mit lo-
nen, die eine elektrische Ladung tragen) fiillen lassen.
Mithilfe einer optimierten Variante dieser Methode kon-
nen die Forscher die realen Bedingungen im Inneren
von Batteriezellen verstehen, die herkémmlichen Her-
stellungsmethoden verbessern sowie neue Batterie-
konzepte entwickeln.

Hierfur nutzt das DLR-Team die HPC-Ressourcen des
Héchstleistungsrechenzentrums Stuttgart (HLRS). Auf
dem Supercomputer Hawk berechnen die Forscher Lat-
tice-Boltzmann-Simulationen. Mit diesen recheninten-
siven Anwendungen lassen sich die komplexen Flissig-
keits-Festkorper-Wechselwirkungen im Inneren einer
Batteriezelle untersuchen.

,Batteriematerialien sind sehr pords. Ein Grofteil der
physikalischen Wechselwirkungen passiert an den
Oberflachen der Poren an der Grenzflache zwischen
Elektrolyt und dem umgebenden Festkorper®, sagt
Dr.-Ing. Martin Lautenschlager, Projektleiter und Wis-
senschaftler am DLR Institut fir Technische Thermo-
dynamik. ,,Die komplexen physikalischen Zusammen-
hénge, die Geometrien und die verschiedenen Skalen,
die wir hier bericksichtigen missen, erschweren die
Lésungsfindung. Die Lattice-Boltzmann-Methode ist
jedoch ein passender Ansatz hierfiir und wir gehéren
zu den ersten, die diesen auf realistische Batteriema-
terialien anwenden.

Mithilfe von Hawk hat das Team die traditionelle Latti-
ce-Boltzmann-Methode angepasst und dabei die Be-
rechnungseffizienz verbessert. Die Forscher haben die
Mehrphasenstrémung von Flissigkeiten in Poren ge-
nau und effizient simuliert, was fur Batterien erforder-
lich ist. Die Ergebnisse wurden in der Fachzeitschrift
Advances in Water Resources veréffentlicht. Das Ziel ist
es, die Methode so weiterzuentwickeln, dass sich auch
komplexe chemische und elektrochemische Reaktio-
nenim Inneren einer Batteriezelle modellieren lassen.

Selektive Vereinfachung

Bei der Simulation von Flissigkeiten in Bewegung ste-
hen die Forscher vor zwei grof3en Herausforderungen:
Die erste ist der Maf3stab - denn sie miissen ein Volu-
men simulieren, das grof3 genug ist, um ein reales Sys-
tem darzustellen. Gleichzeitig missen mikroskopische
Wechselwirkungen abgebildet werden, die das Verhal-
ten der Flussigkeit als Ganzes beeinflussen kénnten.
Die zweite Herausforderung ist die Komplexitat. Bei der
Simulation der Olgewinnung oder der Befiillung einer
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Batterie mit Elektrolyt simulieren Forschende nicht nur
eine Flussigkeit, sondern auch die Wechselwirkung zwi-
schen dieser Flussigkeit und der Luft bzw. einem ande-
ren Gas, das die Poren vor der Befillung ausfillt. Bei
der Mehrphasensimulation missen andere strukturell
komplexe Batteriekomponenten bertcksichtigt wer-
den, die oft aus einer Kombination von Materialien be-
stehen.

Die Lattice-Boltzmann-Methode bietet aufgrund der
physikalischen und geometrischen Gegebenheiten Vor-
teile gegentber den Ublichen Ansatzen der numeri-
schen Stromungsmechanik. Sie basiert auf der soge-
nannten ,,Boltzmann-Gleichung* und behandelt Flis-
sigkeiten als eine grof3e Ansammlung von Teilchen auf
einem Rechengitter, dem ,Lattice“. Im Gegensatz zu
herkémmlichen Ansatzen aus der Strémungsmechanik
|6st die Lattice-Boltzmann-Methode numerisch einfa-
chere Gleichungen und bietet einen rechnerisch giins-
tigeren Ansatz fir die Bewaltigung dieser Herausforde-
rungen. Um den direkten Kontakt der negativen und
positiven Pole (Elektroden, jeweils Anode und Kathode)
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einer Batteriezelle zu verhindern, werden diese durch
eine elektrisch isolierende pordse Zwischenschicht ge-
trennt. Diese Zwischenschicht (auch Separator ge-
nannt) und andere in Batterien verwendete Materialien
kénnen allerdings winzige, nanoskalige Poren enthal-
ten, die idealerweise mit Elektrolyten gefillt sind und
so den lonentransport teilweise ermdéglichen. Bei Lat-
tice-Boltzmann-Simulationen muss besonders darauf
geachtet werden, wie sich der Elektrolyt verhalt, wenn
er durch verschiedene Poren mit unterschiedlicher
Form und Gréfe stromt.

Das Team des DLR adaptierte einen sogenannten ,Ho-
mogenisierungsansatz“ aus der konventionellen Stré-
mungsmechanik und Ubertrug ihn auf die Lattice-
Boltzmann-Methode fiir Anwendungen der Mehrpha-
senstromung. Die Forscher simulierten effizient und
realistisch, wie sich Elektrolyte verhalten, wenn sie gré-
f3ere mesoskopische und winzige nanoskalige Poren
durchqueren. Dabei vereinfachten sie ihre Berechnun-
gen. Um den Rechenaufwand zu verringern, wird nur
der Elektrolytfluss durch die grof3eren Poren vollstan-

dig geldst und streng berechnet. Die winzigen Poren
werden nicht direkt erfasst. Stattdessen werden indi-
rekt basierend auf Beobachtungen Annahmen dartber
getroffen, wie sie den Elektrolytfluss beeinflussen. Das
daraus resultierende Modell bertcksichtigt zwar nicht
alle mikroskopischen Wechselwirkungen im kleinsten
Mapstab im System, doch das Team stellt eine deutliche
Ubereinstimmung mit analytischen Lésungen fest. Der
Vergleich mit den Ergebnissen ihrer Versuchspartner,
die ebenfalls im DLR arbeiten, lauft derzeit noch.

»Wir sind auf Experimente angewiesen, um unsere Mo-
delle zu Uberpriifen, da sich viele Materialeigenschaf-
ten nicht vorhersagen lassen®, so Lautenschlager. ,,Im
Anschluss kénnen wir ein System erstellen, das sich
von Rechnern reproduzieren ldasst und es anhand von
Experimenten validieren. Sobald ein Modell validiert ist,
kénnen wir mithilfe von Simulationen Dinge vorhersa-
gen, die im Experiment nicht geklart werden kénnen. In
Experimenten lassen sich Ergebnisse messen, aber oft
fehlt eine Erklarung fir das Resultat; Simulationen fiih-
ren zu einem besseren Verstandnis. Deshalb sollten Ex-
periment und Simulation immer Hand in Hand gehen.

Batterien der Zukunft

Die ersten erfolgreichen Simulationen des Teams zur
Elektrolytbeflllung in einer Batterie (verdffentlicht in
Batteries & Supercaps) fugen sich nahtlosindas DEFACTO-
Projekt ein, eine von der Europdischen Union finanzier-

und der Herstellungsprozesse fir Lithium-lonen-Bat-
teriezellen. Die Arbeit von Lautenschldger wurde auch
von der Leitung des HLRS geehrt: Wahrend des jahrli-
chen Results and Review Workshops des HLRS gewann
er einen der drei Golden Spike Awards 2022.

Nach Abschluss dieser Proof-of-Concept-Arbeiten
konzentriert sich das Team nun darauf, die Komplexitat
ihrer Simulationen zu erhéhen. ,,Die Motivation geht in
zwei Richtungen: Die Verbesserung gangiger Batterie-
technologien durch optimierte Herstellungsprozesse
und die Verbesserung der friihen Entwicklungsphasen
von Batterietechnologien der ndachsten Generation®, so
Lautenschlager. Die Forscher priifen nun, wie Batterien
der aktuellen Generation durch realistischere Simula-
tionen der Herstellung und der elektrochemischen Pro-
zesse verbessert werden kénnen. Dariiber hinaus un-
tersuchen sie vielversprechende Batterietechnologien
der nachsten Generation wie Lithium-Schwefel-Batte-
rien. lhr Ziel ist es, das Design zu optimieren und Alte-
rungsprozesse sowie unerwiinschte Nebenreaktionen
zu verhindern, um deren langfristige Leistung zu ver-
bessern.

Unabhéangig davon, ob sich das Team auf die weitere
Optimierung heutiger Batterietechnologien konzen-
triert oder Batteriezellen der Zukunft entwirft, weif3
Lautenschlager eines: ,,Sicherist, dass unser Bedarf an
Rechenressourcen in den nachsten Jahren noch stei-

te Initiative zur Optimierung der Materialentwicklung ~ gen wird.”
electrode electrode electrode
1 . 1
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Mit Supercomputern eine sauberere
Quelle fur weipes Licht entdecken

Forscher:innen der Justus-Liebig-Universitat GieBen nutzten die Supercomputing-Ressourcen

des HLRS bei der Entdeckung von ,,Cluster-Glas*, einer neuen Werkstoffklasse.

Als die Frihmenschen entdeckten, wie man sich das
Feuer zunutze machen kann, waren sie in der Lage, sich
gegen die nachtliche Dunkelheit zu wehren: Mit der Er-
findung und Verbreitung der Elektrizitat wurde es ein-
facher, Warme von Licht zu trennen, nachts zu arbeiten
und alles - von Eisenbahnwaggons bis hin zu Autobah-
nen - zu beleuchten. In den vergangenen Jahren wur-
den alte Formen der elektrischen Lichterzeugung, wie
Halogenglihbirnen, durch energieeffizientere Alterna-
tiven ersetzt. Diese Umstellung hat die Kosten fir die

HLRS JAHRESBERICHT 2022

Beleuchtung unserer Wohnungen, Arbeitsplatze und
unseres Lebens im Allgemeinen weiter verringert.

Die Erzeugung von weif3em Licht mittels moderner
Technologien, wie z.B. Leuchtdioden (LEDs), ist nicht
einfach und hangt haufig von sogenannten ,,Seltenerd-
metallen* ab, die zunehmend rar werden. Wegen der
Begrenztheit suchen Wissenschaftler:innen nach Még-
lichkeiten, weifes Licht nachhaltiger zu erzeugen.
Forschende der Universitat Giefen, der Universitat

Marburg und des Karlsruher Instituts fiir Technologie
haben vor Kurzem eine neue Werkstoffklasse, das so-
genannte ,,Cluster-Glas®, entdeckt. Dieses Material
kénnte LEDs in vielen Anwendungen ersetzen.

»Wir befinden uns in der Geburtsstunde einer Techno-
logie zur Erzeugung von weif3em Licht, die die derzei-
tigen Lichtquellen ersetzen kann. Sie erfillt alle Anfor-
derungen unserer Gesellschaft: Verfligbarkeit von Res-
sourcen, Nachhaltigkeit, Biokompatibilitat”, sagt Prof.
Dr. Simone Sanna, Professor an der Justus-Liebig-Uni-
versitat Giefen und leitender Wissenschaftler des Pro-
jekts. ,Meine Kollegen aus den experimentellen Wis-
senschaften, die diese unerwartete Erzeugung von wei-
3em Licht beobachtet haben, baten um theoretische
Unterstitzung. Cluster-Glas hat eine unglaubliche op-
tische Reaktion, aber wir verstehen bisher noch nicht,
warum. Computergestiitzte Methoden kénnen uns da-
bei helfen, das herauszufinden.”

Sannaund seine Mitarbeitenden haben den Supercom-
puter Hawk am Héchstleistungsrechenzentrum Stutt-
gart (HLRS) genutzt, um Cluster-Glas besser zu ver-
stehen und herauszufinden, wie es der nachsten
Generation als Lichtquelle dienen kdénnte. Sie ver-
offentlichten ihre Ergebnisse in Advanced Materials.

Der richtige Blick fiir die Entstehung von Cluster-
Glas

Fachfremde denken bei dem Wort ,,Glas“ womdglich
nur an das klare, feste Material ihrer Fensterscheiben
oder aufihrem Esstisch. Jedoch ist Glas eigentlich eine
Werkstoffklasse, die als ,amorpher Festkérper” be-
zeichnet wird. Diese hat kein geordnetes kristallines
Gitter, was auf einen schnellen Abkiihlungsprozess zu-
rickzufihren ist. Auf atomarer Ebene befinden sich die
Teilchen, aus denen sie bestehen, in einem schweben-
den, ungeordneten Zustand. Im Gegensatz zu kristalli-
nen Materialien, bei denen die Teilchen Uber eine lange
molekulare Distanz hinweg geordnet und symmetrisch
sind, eignen sich ,,Glaser* aufgrund ihrer Unordnung
auf molekularer Ebene hervorragend zum Biegen, Bre-
chen oder Reflektieren von Licht.

Eine Gruppe experimenteller Forschender der Univer-
sitdt Marburg hat kirzlich eine besondere Art von Glas
synthetisiert, das sogenannte ,,Cluster-Glas®. Im Ge-
gensatz zu herkdmmlichem Glas, das sich fast wie eine
gefrorene Flussigkeit verhalt, ist Cluster-Glas, wie der
Name andeutet, eine Ansammlung von einzelnen Mo-
lekilclustern, die sich bei Raumtemperatur wie ein Pul-
ver verhalten. Bei Bestrahlung mit Infrarot erzeugen sie
helles, klares, weif3es Licht. Wahrend Pulver nicht ohne
Weiteres zur Herstellung kleiner, empfindlicher elekt-
ronischer Bauteile verwendet werden kénnen, haben
die Forschenden einen Weg gefunden, sie in Glasform
zu giefen: ,Wenn wir das Pulver schmelzen, erhalten
wir ein Material, das alle Eigenschaften eines Glases hat
und in jede fur eine bestimmte Anwendung benétigte
Form gebracht werden kann*, so Sanna.

Wahrend die experimentellen Forschenden in der Lage
waren, das Material zu synthetisieren und seine Leucht-
eigenschaften zu beobachten, wandte sich die Gruppe
an Sanna, um mithilfe von Supercomputern das Verhal-
ten von Cluster-Glas besser zu verstehen. Sanna wies
darauf hin, dass die Erzeugung von weif3em Licht nicht
die Eigenschaft eines einzelnen Molekiils in einem Sys-
tem, sondern das kollektive Verhalten einer Gruppe von
Molekdlen ist. Die Interaktionen dieser Molekiile unter-
einander und mit ihrer Umgebung in einer Simulation
zu erfassen, bedeutet daher, dass die Forscher:innen
gleichermafen den Prozess der Lichterzeugung auf all-
gemeiner Ebene erfassen und auch beobachten mis-
sen, wie kleinskalige atomare Interaktionen das System
beeinflussen. Jeder dieser Faktoren stellt eine rechne-
rische Herausforderung dar; die Modellierung dieser
Prozesse auf mehreren Skalen ist jedoch nur mit fih-
renden Supercomputern wie Hawk maglich.

Die Zusammenarbeit zwischen Experimentator und
Theoretiker wird in der Materialwissenschaft zuneh-
mend von Bedeutung, da die Synthese vieler Iteratio-
nen eines ahnlichen Materials langwierig und teuer sein
kann. Mithilfe von Hochstleistungsrechnern, so Sanna,
lassen sich Materialien mit neuen optischen Eigen-
schaften schneller identifizieren und testen. ,Die
Beziehung zwischen Theorie und Experiment ist eine
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kontinuierliche Schleife. Wir konnen die optischen Ei-
genschaften eines Materials vorhersagen, das von Che-
mikern synthetisiert wurde. Diese Berechnungen nut-
zen wir, um die Eigenschaften des Materials zu Uber-
prifen und besser zu verstehen® sagt Sanna. ,,Wir
kénnen auch neue Materialien am Computer entwerfen
und den Chemikern so Informationen liefern, mit denen
sie sich auf die Synthese von Verbindungen konzentrie-
ren kdnnen, die héchstwahrscheinlich nitzlich sind. Auf
diese Weise inspirieren unsere Modelle die Synthese
neuer Verbindungen mit mapgeschneiderten optischen
Eigenschaften.

Im Fall des Cluster-Glases fiihrte dieser Ansatz zu ei-
nem Experiment, das zum einen durch Simulationen
verifiziert wurde. Modellierung trug zum anderen dazu
bei, den Forschenden den Zusammenhang zwischen
den beobachteten optischen Eigenschaften und der
Molekularstruktur ihres Cluster-Glas-Materials aufzu-
zeigen. Dadurch kommt dieses nun als Ersatz von
Lichtquellen, die stark auf Seltenerdmetalle angewie-
sen sind, in Frage.

Supercomputing beschleunigt die Forschung und
Entwicklung

Supercomputing (High-Performance Computing, HPC)
spielt eine wichtige Rolle fiir die Zeitspanne zwischen
neuen Entdeckungen und Produkten oder Technologien.
Sanna zufolge verkirzt HPC die Zeit enorm, die fir ein
besseres Verstandnis von Glas-Clustern erforderlich ist.
»Wir verbringen viel Zeit mit Simulationen, aber das ist
dennoch deutlich weniger, als die Charakterisierung die-
ser Materialien in der Realitat benétigen wiirde*, sagt er.
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,Die Cluster, die wir modellieren, haben einen rauten-
férmigen Kern, an den vier Liganden (Molekiilketten)
gebunden sind. Diese Liganden kénnen aus diversen
Materialien bestehen, sodass es sehr zeitaufwandiqg ist,
dies in einem Experiment zu untersuchen.”

Sanna wies darauf hin, dass das Team noch immer durch
die kurze Dauer der einzelnen Simulationslaufe einge-
schrankt ist. Einige Forschungsprojekte auf Supercom-
putern kdnnen ein komplexes System in kleinere Teile
aufteilen und jeden davon parallel berechnen. Sannas
Team achtet besonders auf die Wechselwirkungen zwi-
schen Teilchen Gber grof3e Entfernungen hinweg, sodass
es nur begrenzt Simulationen auf mehrere Computer-
knoten aufteilen kann. Er wies ebenfalls darauf hin, dass
das Team bei regelmapigem Zugang zu langeren Lauf-
zeiten - mehr als einen Tag am Stuick auf einem Super-
computer - schneller arbeiten konnte.

Sannas Team hofft, in den laufenden Studien tber Clus-
ter-Glas den Ursprung seiner lichterzeugenden Eigen-
schaften vollstdandig zu ergriinden. Dies konnte dazu
beitragen, weitere neue Materialien zu identifizieren
und zu bestimmen, wie man Cluster-Glas am besten zur
Lichterzeugung einsetzen kann.

Sanna erklarte, dass die HPC-Ressourcen am HLRS fir
die wissenschaftliche Grundlagenforschung seines
Teams unerlasslich sind. Er hofft, dass diese Arbeiten zu
neuen Produkten mit gesellschaftlichem Nutzen fihren
werden. ,,Die wichtigste rechnerische Leistung in unse-
rem Zeitschriftenartikel war nur méglich, weil wir Zu-
gang zu der Maschine in Stuttgart hatten®, sagt er.
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In unserem Rechenraum

Hewlett Packard Enterprise Apollo (Hawk)

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

System: Hewlett Packard Enterprise Apollo

CPU: AMD EPYC Rome 7742, 64 core, 2,25 GHz Finanziert wurde Hawk vom baden-wiirttembergischen
Anzahl der Rechenknoten: 5.632 Ministerium fur Wissenschaft, Forschung und Kunst (MWK)
sowie vom Bundesministerium fir Bildung und Forschung
Anzahl der CPU-Kerne: 720.896 (BMBF), vermittelt durch das Gauss Centre for
Spitzenleistung: 26 Petaflops Supercomputing (GCS). Hawk ist Teil der nationalen

. . Supercomputing-Infrastruktur des GCS.
Hauptspeicherkapazitét: ~ 1.44 PB

Plattenspeicherkapazitét: ~ 25 PB

System: Apollo 6500 Gen10 Plus

GPU:NVIDIA A100

Anzahl GPUs:192

Rechenleistung:120 Petaflops KI-Rechenleistung

Cray CS-Storm

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

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

Interconnect: HDR100 Infiniband
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AMD GPU System

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

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

System ist in den Vulcan-Cluster des HLRS integriert.

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

NEC Cluster (Vulcan)

Dieser Standard-PC-Cluster ist seit 2009 am HLRS in Betrieb. Seine Konfiguration
wurde fortlaufend gemap der kontinuierlich steigenden Anforderungen angepasst;
dies umfasste u.a. die CPUs, CPUs und Komponenten fiir das Vektorrechnen. Seine

derzeitige Konfiguration gestaltet sich wie folgt:

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

Intel Xeon Gold 6138 @2.0GHz (SkyLake)
Anzahl Rechenknoten: 100
Hauptspeicher pro Rechenknoten: 192 GB

Intel Xeon E5-2660 v3@ 2.6 GHz (Haswell)
Anzahl Rechenknoten: 88
Hauptspeicher pro Rechenknoten: 256 GB

Intel Xeon E5-2680 v3 @ 2.5 GHz (Haswell)
Anzahl Rechenknoten: 168
Hauptspeicher pro Rechenknoten: 384 GB

AMD Radeon

CPU: Intel Xeon Silver 4112 @ 2.6 GHz (Skylake)
Anzahl Rechenknoten: 6

Hauptspeicher pro Rechenknoten: 96 GB

CPU:1 x AMD Radeon Pro WX8200

CPU Hauptspeicher: 8 GB

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

Anzahl Rechenknoten: 10

Hauptspeicher pro Rechenknoten: 256 GB

CPU:1 x Nvidia P100

CPU Hauptspeicher:12 GB

NEC SX-Aurora TSUBASA A300-8 @ 2.6 GHz
Anzahl Rechenknoten: 8

Hauptspeicher pro Rechenknoten:192 GB

Vector engines: 8 x NEC Type 10B @ 1.4 GHz
Hauptspeicher pro Vector engine: 48 GB @ 1.2 TB/
Sekunde

Interconnects
Infiniband EDR/FDR/HDR/QDR

Unsere User-Gruppen

2022 bewilligte das Gauss Centre for Supercomputing fiir den HLRS-Rechner Hawk 7
neue Forschungsprojekte (“large-scale projects: jedes Projekt erfordert mindestens 35
Millionen Core-Stunden innerhalb eines Jahres) mit einer Rechenzeit von insgesamt
2,887 Milliarden Core-Stunden. Auferdem unterstiitzte das HLRS 3 internationale
Simulationsprojekte, die liber die Partnership for Advanced Computing in Europe (PRACE)
genehmigt wurden, mit insgesamt 318 Millionen Core-Stunden. 2022 wurden auf Hawk
insgesamt 130 Projekte mit 4,364 Milliarden Core-Stunden gerechnet.

Systemnutzung nach Forschungsdisziplin

Systemnutzung nach Bundesland

W CFD 60.57%

[ Physik 33.23%
Strukturmechanik 1.23%
Astrophysik 1.03%

[l Festkorperphysik 1.00 %
Materialsimulation / Materialforschung 0.93%
Chemie 0.74%

Sonstiges 0.44%

M Reaktive Strémungen 0.36%

M Bioinformatik 0.21%

M Informatik 0.20%
Elektrotechnik 0.03%
Transport Klima 0.02%

[l Nordrhein-Westfalen 60.47 %

[ Baden-Wirttemberg 22.82%
Rheinland-Pfalz 5.53%
Hessen 5.36 %

[ Thiringen 1.23%
Federal Research Center 1.22%
Berlin 1.12%
Brandenburg 0.90%

[l Sachsen 0.66%

[l Hamburg 0.26%

[ Bayern 0.23%
Sachsen-Anhalt 0.21%
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Geforderte Forschungsprojekte am HLRS

Zusatzlich zur Bereitstellung von Supercomputing-Ressourcen fiir Wissenschaftler:innen und Ingenieur:in-
nen aus Wissenschaft und Industrie werden eigene Forschungsvorhaben des HLRS in den Bereichen
Hoéchstleistungsrechnen, kiinstliche Intelligenz, Visualisierung und High-Performance-Datenanalyse

gefordert. Diese meist in Zusammenarbeit mit Partnern aus Forschung und Industrie umgesetzten Aktivit-
aten 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 2022.

Mehr Gber unsere aktuellen Projekte erfahren Sie unter: www.hlirs.de/de/hlirs-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.

aqua3s

September 2019 - Dezember 2022 (EU)

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

bwHPC-S5

Juli 2018 - Juni 2023 (MWK)

Koordiniert die Unterstiitzung von HPC-Nutzer:innen
in Baden-Wirttemberg und die Umsetzung der
entsprechenden Maf3nahmen und Aktivitaten, ein-
schlieflich Data Intensive Computing (DIC) und Large
Scale Scientific Data Management (LS2DM).

Cape Reviso

Juli2020 - Juni 2023 (BMVI)

Entwickelt ein Werkzeug fur die Stadt- und Verkehrs-
planung, das Konflikte zwischen Fuf3ganger:innen und
Radfahrenden im Stadtraum analysieren und reduzie-
ren kann.
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CASTIEL2 W

Januar 2023 - Dezember 2025 (EuroHPC JU)
Koordiniert und unterstitzt die Aktivitaten des
EuroCC 2 Projekts und der europaischen HPC-Kom-
petenzzentren durch die Férderung von Zusammen-
arbeit und Austausch von Wissen und Fahigkeiten
zwischen nationalen HPC-Kompetenzzentren in ganz
Europa.

CATALYST

Oktober 2016 - Dezember 2022 (MWK)

Erforscht Methoden zur Analyse von Modellierungs-
und Simulationsdaten, mit dem Ziel, ein Rahmenkon-
zept zu implementieren, das HPC und High-Perfor-
mance-Datenanalyse kombiniert.

CEEC N

Januar 2023 - Dezember 2026 (EuroHPC JU, BMBF)
Das Exzellenzzentrum fir Exascale CFD entwickelt
neue und verbesserte Algorithmen und Arbeitsablaufe
fur die numerische Stréomungsmechanik auf Exascale-
Systemen und verfolgt Strategien zur Verbesserung der
Energieeffizienz in hochparallelen HPC-Architekturen.

ChEESE2 W

Januar 2023 - Dezember 2026 (EuroHPC JU, BMBF)
Bereitet europdische Referenz-Codes fiir kommende
Pre-Exascale- und Exascale-Supercomputersysteme
vor, explizit fir Bereiche wie computergestitzte
Seismologie, Magnetohydrodynamik, physikalische
Vulkanologie, Tsunamis und die Uberwachung der
Erdbebenaktivitat.

CIRCE

November 2021 - Oktober 2024 (BMBF, MWK)

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

CYBELE

Januar 2019 - Mérz 2022 (EU)

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

DECICE

Dezember 2022 - November 2025 (EU)

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

DEGREE

Juni 2021 - Juni 2023 (DBU)

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

EE-HPC

September 2022 - August 2025 (BMBF)

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

ENRICH

April 2021 - M&rz 2023 (UM)

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

EurocC2 H

Januar 2023 - Dezember 2025 (EuroHPC JU, BMBF)
Baut als vom HLRS koordiniertes Projekt europaweit
nationale HPC Kompetenzzentren auf und erzielt ein
gemeinsames hohes Maf3 an Expertise in den Berei-
chen Hoch- und Hochstleistungsrechnen, High-Perfor-
mance-Datenanalyse und kiinstlicher Intelligenz.

exaFOAM

April 2021 - Mérz 2024 (EU)

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

EXCELLERAT P2 H

Januar 2023 - Dezember 2026 (EuroHPC JU, BMBF)
Unterstitzt die Entwicklung wichtiger Codes fiir High-
Tech-Engineering, einschlieflich der Maximierung ihrer
Skalierbarkeit auf immer grof3ere Rechnerarchitekturen,
und fordert den Technologietransfer in die Industrie.

FFAEuroHPC

September 2020 - August 2023 (EuroHPC JU)
Richtet sich an kleine und mittelstédndische Unter
nehmen (KMUs) in Europa und unterstiitzt diese,
damit sie von den Vorteilen der Hochstleistungsre-
chen-Technologien und -Services profitieren kénnen.

FocusCoE

Dezember 2018 - Marz 2022 (EU)

Koordiniert die strategische Zusammenarbeit

und den Kontakt zwischen von der EU geférderten
Exzellenzzentren, sodass die Vorteile extremer
Skalierung fir die Bewaltigung wissenschaftlicher,
industrieller oder gesellschaftlicher Herausforderun-
gen effektiver genutzt werden.

Gaia-X4ICM

Mai 2022 - Dezember 2024 (MWK, ICM)

Das Ziel von Gaia-X4ICM ist eine skalierende Produk-
tionsplattform auf Basis des Gaia-X Okosystems fiir
den InnovationsCampus Mobilitdt der Zukunft (ICM)
zu realisieren, um Gaia-X fir die Produktion nutzbar
zu machen.

HLRS JAHRESBERICHT 2022

63



64

HiDALGO 2 W

Januar 2023 - Dezember 2026 (EuroHPC JU, BMBF)
Entwickelt neue Methoden, Algorithmen und Software
fur HPC und High-Performance-Datenanalyse, um die
komplexen Prozesse im Zusammenhang mit grof3en
globalen Herausforderungen wie Luftverschmutzung
und Waldbranden zu modellieren und zu simulieren.

HPC-Europa 3

Mai 2017 - April 2022 (EU)

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

IKILeUS

Dezember 2021 - November 2024 (BMBF)

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

InHPC-DE

November 2017 - Dezember 2023 (BMBF)
Koordiniert die Integration zwischen den drei deut-
schen Tier-1-Hoéchstleistungsrechenzentren, um ein
standardisiertes und abdeckendes HPC-Umfeld zu
schaffen. Es finanziert 100-Gbit-Netze und bietet
Moglichkeiten zur Hochgeschwindigkeits-Datenver-
waltung und -visualisierung.

KoLab BW

Méarz 2021 - Dezember 2024 (MWK)

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

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.
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NFDIl4Cat

Oktober 2020 - September 2025 (DFG)

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

ORCHESTRA

Dezember 2020 - November 2023 (EU)

Schafft eine vernetzte Datentransferplattform,

die den Aufbau einer umfassenden pan-europdischen
Kohorte ermdglicht, wodurch die Forschung und
Mapnahmen zur Bewaltigung der SARS-CoV-2-
Pandemie verbessert und ein Modell fiir kiinftige
Gesundheitsbedrohungen entwickelt wird.

PRACE

Mai 2019 - Dezember 2022 (EU)

Unterstutzt wichtige wissenschaftliche Forschung
und technische Entwicklung, um die europaische
Wettbewerbsfahigkeit zum Nutzen der Gesellschaft
zu verbessern.

SDCA4Lit

Mai 2019 - April 2023 (MWK)

Organisiert als Wissenschaftsdatenzentrum fir
Literatur und interdisziplindres Forschungsprojekt
nachhaltig den Datenlebenszyklus digitaler Literatur.
Die daraus resultierende Infrastruktur wird zu einer
Datenablage und Forschungsplattform fir digitale
Geisteswissenschaften.

SEQUOIA End-to-End

Januar 2023 - Méarz 2024 (WAT)

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

SERRANO

Januar 2021 - Dezember 2023 (EU)

Ziel ist es, ein neuartiges Okosystem cloudbasierter
Technologien einzufiihren, das von spezialisierten Hard-
wareressourcen bis hin zu Software-Tools reicht, um eine
anwendungsspezifische Dienstinstanziierung und
optimale kundenspezifische Anpassung zu ermdglichen.

SimTech

Juli 2019 - Mérz 2023 (DFG)

Dieser fachlibergreifende Exzellenzcluster an der
Universitat Stuttgart entwickelt Simulationstechno-
logien, um eine integrative Systemwissenschaft zu
ermdglichen. Das HLRS unterstiitzt die Entwicklung
effizienter Methoden zur Quantifizierung und zum
Management von Unsicherheiten.

Simulierte Welten

Januar 2011 - August 2024 (MWK)

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

SiVeGCS

Januar 2017 - Dezember 2025 (BMBF, MWK)
Koordiniert und gewahrleistet die Verfligbarkeit der
HPC-Ressourcen des Gauss Centre for Supercompu-
ting und befasst sich mit Fragen der Finanzierung, des
Betriebs, der Ausbildung und Anwenderunterstitzung
der drei Bundeshdchstleistungsrechenzentren
Deutschlands.

SODALITE

Februar 2019 - Januar 2022 (EU)

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

SRIDITEnS H

April 2023 - Mérz 2029 (CZS)

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

Neues Projekt im Jahr 2022

Abklrzungen Férdergeber:

TargetDART

Oktober 2022 - September 2025 (BMBF)
Erarbeitet einen Task-basierten Ansatz fur hochs-
kalierbare Simulationssoftware, der auf heterogenen
Exascale-Systemen unvorhersagbare Lastungleich-
gewichte mittels dynamisch adaptiver und reaktiver
Verteilung von Rechenaufgaben zwischen den
Rechenknoten ausgleicht.

TOPIO

November 2022 - Oktober 2025 (BMBF)

Mithilfe eines globalen, hochauflésenden Modells des
Erdsystems untersucht TOPIO die Lese- und Schreib-
geschwindigkeiten fiir grofe Datenmengen auf Hochst-
leistungsdateisystemen sowie Ansatze, die die Daten-
menge durch Komprimierung reduzieren, ohne dass
dabei ein erheblicher Informationsverlust entsteht.

Vertrauen in Information

August 2020 - August 2023 (MWK)

Entwickelt als multidisziplindres Forschungsprojekt,
das von der Abteilung fur Philosophie am HLRS
geleitet wird, Methoden, die die Vertrauenswirdigkeit
von Computerwissenschaften 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.

B Zuschuss bewilligt, Beginn im Jahr 2023

BMBF - Bundesministerium fir Bildung und Forschung | BMVI - Bundesministerium fir Verkehr und digitale Infrastruktur | BMWi -
Bundesministerium fur Wirtschaft und Energie | CZS - Carl-Zeiss-Stiftung | DBU - Deutsche Bundesstiftung Umwelt| DFG - Deutsche
Forschungsgemeinschaft | ESF - European Social Fund| EU - European Union | EuroHPC JU - European High-Performance Computing
Joint Undertaking | ICM - InnovationsCampus Mobilitdt der Zukunft | MWK - Ministerium fir Wissenschaft, Forschung und Kunst
Baden-Wirttemberg | UM - Ministerium fir Umwelt, Klima und Energiewirtschaft Baden-Wirttemberg | WAT - Ministerium fir

Wirtschaft, Arbeit und Tourismus Baden-Wirttemberg
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HPC Fort- und Weiterbildung in 2022

2022 bot das HLRS 54 Weiterbildungskurse an, die hochstrelevante Themen im Hoch- und Hochst-
leistungsrechnen ansprachen. Die Kompaktkurse fanden an 140 Tagen online und in Stuttgart und in

Zusammenarbeit mit Instituten in Deutschland und anderen Landern statt. Insgesamt nahmen 1.416

Interessierte an den Kursen teil.

Erfahren Sie mehr Uber bevorstehende Kurse auf unserer Website: www.hirs.de/training

Datum Ort Thema Veranstalter
M 10.Jan-21.Feb Online HPC-Cluster - Auslegung, Kosten & Nachhaltigkeit HLRS (SCA)
B 20.-21.Jan Online Data analytics for engineering data using machine learning &V Il;rLaIE‘,Jghofer—SCAI/
B 1.-2.Feb Online Al for Science Bootcamp NV NVIDIA/HLRS/JSC/
LRZ
W 7.-11.Feb Online Parallel Programming with MPI & OpenMP and Tools ZIH/HLRS
P 14.-18.Feb Online Introduction to Computational Fluid Dynamics HLRS/DLR
21.-25. Feb Online Fortran for Scientific Computing * HLRS
21.Feb-28.Marz Online Performance Optimierung - Kommunikation HLRS (SCA)
8.-11. Mérz Online Modern C++ Software Design (Intermediate) HLRS
P 14.-15. Marz Online N-Ways to GPU Programming Bootcamp NV NVIDIA/HLRS/LRZ
B 14.Mé&rz-11. Apr  Online Datenmanagement HLRS (SCA)
B 22.-25.Marz Mainz Parallelization with MPl and OpenMP ZDV/HLRS
P 28.Marz-1. Apr  Stuttgart Iterative Solvers and Parallelization HLRS
P 5.-7.Apr Online Hybrid programming in HPC - MPI+X * VSC Vienna/HLRS
W 7.-8.Apr Online Al for Science Bootcamp NVIDIA/HLRS/JSC/
LRZ
B 25.Apr-9.Mai  Online Paralleles Programmieren mit OpenMP HLRS (SCA)
26.-29. Apr Online Optimization of Node-level Performance and Scaling on Hawk HLRS
28.-29. Apr Online Shared memory parallelization with OpenMP @ VSC Vienna *™"  VSC Vienna/HLRS
B 2.-30.Mai Online Visualisierung: Grundlagen & Anwendung HLRS (SCA)
3.-6. Mai Stuttgart Modern C++ Software Design (Advanced) HLRS
9.-11. Mai Online Fortran for Scientific Computing HLRS
B 16. Mai-4. Jul Online HPC-Cluster - Aufbau & Betrieb HLRS (SCA)
W 17.-20. Mai Online Parallelization with MPl @ VSC Vienna * ™" VSC Vienna/HLRS
B 23.-25. Mai Online Data analytics for engineering data using machine learning llilrlfl';lghofc-:-r—SCAI/
W 13.-15.Jun Online Data analytics for engineering data using machine learning lIilrlfa'gghofer-SCAl/
B 13.Jun-25.Jul  Online Simulation: Grundlagen & CFD HLRS (SCA)
W 15.-17. Jun Online MPI and OpenMP in Scientific Software Development SURF/HLRS
@ SURF "M
¥ 20.-21.Jun Online Efficient Parallel Programming with GASPI * HLRS
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21.-24. Jun Stuttgart Modern C++ Software Design (Intermediate) HLRS
B 22.-24.Jun Online Hybrid Programming in HPC - MPI+X LRZ/HLRS/NHR®@
FAU/VSC
28. Jun-1. Jul Online Node-Level Performance Engineering * HLRS
H 12.-14. Jul Stuttgart Deep Learning and GPU programming using OpenACC HLRS/LRZ
W 17.-25.Aug Online Six-day course in parallel programming with MP1/OpenMP ETH/HLRS
P 12.-16.Sep Stuttgart Introduction to Computational Fluid Dynamics HLRS/DLR
MW 12.Sep-24.0kt Online Datenanalyse mit HPC HLRS (SCA)
20.-23. Sep Stuttgart  Julia for High-Performance Computing "NV HLRS
B 26.-27.Sep Online Machine Learning with AMD Instinct GPUs and HLRS/AMD
ROCm Software NtV
W 29.-30.Sep Stuttgart Scientific Visualization HLRS
P 29.-30.Sep Online AMD Instinct GPU Training HLRS/AMD
W 10.-14. Okt Stuttgart Parallel Programming Workshop (with TtT) HLRS
P 17.-21. Okt Stuttgart ~ CFD with OpenFOAM HLRS
B 24.-25. Okt Online NVIDIA/HLRS SciML GPU Bootcamp NeV HLRS/NVIDIA/LRZ
P 26.-28. Okt Online Introduction to oneAPI, SYCL2020 and OpenMP offloading NEY HLRS/INTEL
7.-11. Nov Stuttgart/ Optimization of Scaling, I/O and Node-level Performance on HLRS
Online Hawk
B 7.-30.Nov Online Paralleles Programmieren mit MPI HLRS (SCA)
Bl 10.-11. Nov Online Shared memory parallelization with OpenMP VSC Vienna/HLRS
@ VSC Vienna "™
P 14.-17.Nov Online Introduction to GPU Programming using CUDA Nev HLRS
W 21.-23.Nov Online Data analytics for engineering data using machine learning IErfl}gghofer-SCAI/
22.-25. Nov Online Modern C++ Software Design (Advanced) HLRS
B 22.-25.Nov Wien/ Parallelization with MPl @ VSC Vienna TtT VSC Vienna/HLRS
Online
H 28.-30.Nov Online Advanced Parallel Programming with MPI and OpenMP JSC/HLRS
P 1.-2.Dez Online Introduction to NEC SX-Aurora TSUBASA vector platform HLRS/NEC
5.-9.Dez Online Fortran for Scientific Computing * HLRS
B 12.-14.Dez Online Hybrid Programming in HPC - MPI+X @ VSC Vienna * ("D VSC Vienna/HLRS/
NHR@FAU
H 12.-16.Dez Online From Machine Learning to Deep Learning: a concise introduction HLRS
B Paralleles Programmieren Programmiersprachen flir wissenschaftliches Rechnen
Bl Numerische Strémungsmechanik Wissenschaftliche Visualisierung

Performance-Optimierung und Debugging

B DateninHPC

HPC-Cluster: Nutzung und Betrieb
Community-spezifische Kurse

* PRACE Kurse: Das HLRS ist Mitglied des Gauss Centre for Supercomputing (GCS), einem der zehn PRACE Training Centers in der

EU. Die gekennzeichneten Kurse sind teilweise von PRACE gesponsert und Teil des PRACE Kursprogramms.

TtT: Train the Trainer Kurse

AMD - AMD | DLR - Deutsches Zentrum fir Luft und Raumfahrt | ETH - Scientific IT Services, ETH Zirich | Fraunhofer-SCAI - Fraunhofer-
Institut fir Algorithmen und Wissenschaftliches Rechnen | HLRS - Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart | HLRS (SCA) - Supercomputing-
Academie | INTEL - INTEL | JSC - Jilich Supercomputing Centre | LRZ - Leibniz-Rechenzentrum | NEC - NEC | NHR@FAU - Erlangen National
High Performance Computing Center| NVIDIA - NVIDIA | SURF - SURFSara (Niederlandisches Nationales Supercomputing-Zentrum) |VSC
Vienna - Vienna Scientific Cluster | ZDV - Zentrum fir Datenverarbeitung (Universitat Mainz) | ZIH - Zentrum fir Informationsdienste und
Hochleistungsrechnen (TU Dresden)
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Workshops und Konferenzen

2022

24. Februar

Kick-off Workshop CIRCE: Wie Urgent Computing das
Krisenmanagement unterstiitzt

Dieser an Behorden gerichtete Workshop befasste sich
mit der Frage, wie grof3e Computersimulationen eine
bessere Vorhersage und Entscheidungsfindung in Kri-
sensituationen ermdéglichen kénnen.

24.Mérz

Was haben kommunale Planung und digitale Modelle
gemeinsam?

Dieser Online-Workshop zeigte die Méglichkeiten auf,
die Hochstleistungsrechner, virtuelle Realitat, digitale
Zwillinge und verwandte Technologien fir Stadtpla-
nung, Stadtmanagement und nachhaltige Entwicklung
bieten.

23.-24. Mai

33. Workshop on Sustained Simulation Performance
Dieser in Zusammenarbeit mit NEC organisierte Work-
shop vereinte internationale Wissenschaftler:innen,
Anwendungsentwickler:innen und Hardware-Desig-
ner:innen miteinander. Wahrend der Veranstaltung wur-
de Uber Hardware-Architekturen, Programmierstile
und Strategien zur Erreichung der hochstmdglichen
Anwendungsleistung diskutiert.

31. August-2. September

SAS-Konferenz 2022: Vertrauen in Informationen
Diese interdisziplindre Konferenz befasste sich mit den
Urspriingen und der Natur von Desinformation, ihren
Auswirkungen auf die 6ffentliche Meinung und mdogli-
chen Strategien zu ihrer Bek&mpfung.

4.-5. Oktober

25th Results and Review Workshop
Wissenschaftler:innen und Ingenieur:innen prasentier-
ten Forschungsergebnisse und diskutierten Herausfor-
derungen sowie Best Practices beim Einsatz von HPC-
Systemen.

6.-7. Oktober

HPC User Forum

Der von Hyperion Research und dem HLRS organisier-
te Workshop brachte hochrangige Vertreter:innen der
wichtigsten HPC-Initiativen, international bekannte
Héchstleistungsrechenzentren, fihrende Technologie-
hersteller und andere Expert:innen fir neue HPC-, KI-
und Quantencomputertechnologien und -anwendun-
gen zusammen.

1. Dezember

6. Industrial HPC User Round Table (iHURT)

Das jahrliche iHURT-Treffen forderte auch 2022 den
Austausch zwischen dem HLRS und seinen Industrie-
nutzer:innen. Der Fokus lag auf innovativen HPC-An-
wendungen fir Forschung und Entwicklung sowie auf
den Herausforderungen, vor denen Nutzer:innen von
Hochstleistungsrechnern aus der Industrie stehen.

12. Dezember

Nachhaltige Beschaffung und nachhaltiger Rechen-
zentrumsbetrieb

Auf der Grundlage der im ENRICH-Projekt gesammel-
ten Erfahrungen konzentrierte sich dieser Workshop
auf Strategien fir eine nachhaltigere Beschaffung und
Entsorgung von Grofirechnersystemen sowie auf An-
satze zur Verbesserung der Energieeffizienz im Zusam-
menhang mit dem Systembetrieb, effizienter Program-
mierung, dem Einsatz intelligenter Netze und anderer
Infrastruktur.

Organigramm

Biiro des Direktors
Neriman Emre

Direktor

Prof. Michael M. Resch

Stabstellen

Karin Blessing, Norbert Conrad, Daniel Gackle

Institut flr

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

1

Infrastruktur
Andreas Koniarski (interim)

Anwendungen & Visualisierung
Bastian Koller

Scalable Programming
Models & Tools

José Gracia

l

Service Management &
Business Processes

Dennis Hoppe

1

Training &
Scalable Algorithms
Karin Schlottke

l

Visualisierung
Uwe Wossner

Administration &

Projektmanagement
Natalie Lewandowski

Project Controlling &
Management Office

Natalie Lewandowski

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 gehdren insbesondere die Finanzplanung,
Controlling und Buchhaltung, Finanzprojekt- und Pro-
jektcontrolling, Rechtsfragen, Personalwesen und -ent-
wicklung, Beschaffung und Inventarisierung sowie Un-
terstitzung beim Veranstaltungsmanagement.

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

Leitung: Thomas Beisel

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

Infrastruktur

Leitung (interim): Andreas Koniarski

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

Numerical Methods and Libraries

Leitung: Dr.-Ing. Ralf Schneider

Stellt numerische Bibliotheken und Compiler fir HLRS-
Computing-Plattformen bereit. Die Abteilung verfiigt
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 Knochenfrak-
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turen im menschlichen Korper und ist verantwortlich
fir Schulungen, die sich auf Programmiersprachen und
numerische Methoden konzentrieren, die fur HPC wich-
tig sind.

Philosophy of Computational Sciences

Leitung: Nico Formanek

Untersucht, wie Computersimulation und maschinelles
Lernen Wissenschaft und Technikentwicklung verén-
dern und wie Gesellschaft und Politik darauf reagieren:
Verandern Computersimulation und maschinelles Ler-
nen unser Verstandnis von Wissen? Und wie rechtferti-
gen wir wissenschaftliche Erkenntnisse? Wie kdnnen
digitale Methoden helfen, Unsicherheiten Gber die Zu-
kunft zu Gberwinden? Und wie gehen wir mit den Un-
sicherheiten von Simulation und maschinellem Lernen
selbst um?

Project Controlling and Management Office
Leitung: Dr. Natalie Lewandowski

Das Project Controlling and Management Office
(PCMO) ist verantwortlich fur das Controlling und die
Qualitatssicherung laufender Forschungsprojekte am
HLRS sowie fiir das Management von grof3en Drittmit-
telprojekten, einschlieflich Koordinations- und Busi-
ness Development-Aufgaben. Das PCMO bietet aufer-
dem koordinierende Unterstitzung bei der Antragspla-
nung und -erstellung und fungiert als unterstitzende
und koordinierende Instanz zwischen der HLRS-Ge-
schaftsfihrung, den Abteilungsleiter:innen und der
HLRS-Administration in projektbezogenen Angelegen-
heiten.

Project & 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 fur die Nutzer:innen. Auferdem
sind in der Abteilung die Aktivitdten des HLRS in Bezug
auf die europdische Supercomputerinfrastruktur
PRACE sowie das Datenmanagement gebiindelt. Dazu
gehoren der Betrieb des High-Performance Storage

Systems und dessen Weiterentwicklung, die Konzep-
tion neuer Ansatze fir das Datenmanagement der
Anwender:innen und die Aktivitaten im Bereich For-
schungsdatenmanagement.

Offentlichkeitsarbeit

Leitung: Sophia Honisch

Zustandig fir 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 fur
die Presse und die breitere Offentlichkeit. Sie kommu-
niziert Gber das ganze Spektrum der natur- und inge-
nieurwissenschaftlichen Disziplinen des HLRS, seine
Forschung (Projekte) sowie seine Services und verof-
fentlicht daraus resultierende Forschungsergebnisse,
Erfolge und gewonnene Erkenntnisse.

Scalable Programming Models and Tools

Leitung: Dr. José Gracia

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

Service Management and Business Processes
Leitung: Dennis Hoppe

Evaluiert neuartige Technologien, die einen wesentli-
chen Impuls fir die kiinftige Nutzung von Hochleis-
tungsrechnern geben kénnten. Zu diesen Technologien
gehoren kiinstliche Intelligenz, Cloud- und Edge-Com-
puting sowie Quantencomputing. Die Arbeitsgruppe
untersucht beispielsweise die Konvergenz von Héchst-
leistungsrechnen und kiinstlicher Intelligenz mit dem
Ziel, KI-Methoden in klassische Simulationen einzubin-
den, um hybride HPC/AI-Workflows zu realisieren.
Dazu gehért auch die Entwicklung von KI-Lésungen,

insbesondere mit Industriebeteiligung, unter Verwen-
dung von Spitzentechnologien aus den Bereichen Big
Data, maschinelles Lernen und Deep Learning. Die Ar-
beitsgruppe erforscht auch verwandte Virtualisie-
rungstechnologien wie Container, Orchestrierung und
Job Scheduling. Durch die Nutzung von Synergien zwi-
schen Virtualisierung und HPC hat die Gruppe weitrei-
chendes Fachwissen lber die Entwicklung und den Be-
trieb dynamischer und skalierbarer, féderierter Cloud-
Dienste erworben.

Training and Scalable Algorithms

Leitung: Karin Schlottke

Organisiert und veranstaltet die Schulungsaktivitaten
am HLRS zu diversen Themen aus den Bereichen
Héchstleistungsrechnen, kinstliche Intelligenz sowie
Modellierung und Simulation. Dazu gehdéren kompakte,
hochintensive Kurse, Blended-Learning-Module und An-
gebote fiir die breitere Offentlichkeit. In jedem Bereich
mdochten wir eine exzellente Lernerfahrung ermégli-
chen, indem wir Schulungen zu relevanten Themen mit
aktuellen und zielgruppengerechten Inhalten anbieten,
die von hochqualifizierten Dozent:innen durchgefihrt
werden. Uber unser Schulungsangebot hinaus forschen
wir an der Entwicklung effizienter Algorithmen fir wis-
senschaftliche Berechnungsanwendungen.

Visualisierung

Leitung: Dr.-Ing. Uwe Wéssner

Unterstitzt Ingenieur:iinnen und Wissenschaftler:innen
bei der visuellen Analyse von Daten, die durch Simula-
tion auf Hochstleistungscomputern erzeugt werden.
Durch die Bereitstellung von Technologien, die Benut-
zer:innen in visuelle Darstellungen ihrer Daten eintau-
chen lassen, ermdglicht die Abteilung den Anwender:in-
nen die direkte Interaktion mit ihnen, wodurch die
Analysezeit verringert und neue Arten von Entwick-
lungsprozessen ermdglicht werden. Die Abteilung Ent-
wickelt Tools fur die Visualisierung in Virtual Reality,
Augmented Reality und hat dariber hinaus Software-
systeme entwickelt, um Verarbeitungsschritte, die Gber
mehrere Hardwareplattformen verteilt sind, in eine
nahtlos verteilte Simulations- und Visualisierungsum-
gebung zu integrieren.
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Folgen Sie uns auf:

LinkedIn

Hochstleistungsrechenzentrum
Stuttgart

www.hlrs.de

Cover:

Forschende aus der Visualisierungsabteilung des
HLRS arbeiteten mit Ingenieuren und Architekten
zusammen, um einen digitalen Zwilling des EIbX-
Tunnels zu entwickeln. Als gréf3tes Sonderbauwerk
des SuedLink-Projekts wird der Tunnel Offshore-
Windenergie aus Norddeutschland unter der Elbe
hindurch nach Siiden transportieren.

Das HLRS ist fur sein Umweltmanagement nach
dem Eco-Management Audit Scheme (EMAS)
und dem Umweltzeichen Blauer Engel zertifiziert.
Dieses Magazin wurde klimaneutral auf Papier
gedruckt, das mit dem FSC® zertifiziert wurde.
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