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1 Vorwort

Der hier vorliegende Forschungsbericht gibt Rechenschaft dariiber ab, wie die an den Universititen
des Landes Hessen installierten Computerkapazitéiten in den Jahren 2004 - 2006 fiir die Forschung
in den Bereichen der Natur- und Ingenieurwissenschaften genutzt wurden. Die beeindruckende
Liste der mehr als 125 Publikationen, die in international fithrenden Zeitschriften veroffentlicht
wurden, sind ein Beleg fiir das hohe Niveau der Forschungsleistungen und der Produktivitéit der
Arbeitsgruppen an den hessischen Universititen, die sich weltweiter Konkurrenz stellen kénnen.
Die auszugsweise vorgestellten Forschungsarbeiten weisen auf das breite Spektrum unterschiedli-
cher Themen hin, fiir deren Bearbeitung der Zugang zu Hoch- und Hochstleistungsrechnern unab-
dingbar ist. Wir legen diesen Bericht nicht ohne Stolz auf die hier dokumentierten wissenschaft-
lichen Leistungen vor, die in den vergangenen drei Jahren erbracht wurden. Sie wurden durch die
schopferische Kreativitdt und den engagierten Einsatz der daran beteiligten Wissenschaftler und
Studenten ermoglicht, die auf die vorhandene Infrastruktur an den Rechenzentren und die Compu-
terkapazitdten an den hesssischen Universititen zuriickgreifen konnten. Das Zusammenspiel beider
Komponenten machte es moglich, da3 die im folgenden vorgestellten wissenschaftlichen Ergebnis-
se erzielt werden konnten. Der Forschungsbericht ist ein eindrucksvoller Beleg fiir das hohe For-
schungsniveau an den hessischen Hochschulen. Die beteiligten Wissenschaftler legen den Bericht
als Beleg dafiir vor, daf die nicht unerheblichen Investitionen in Computerkapazititen eine doku-
mentierbare und nachhaltige Stirkung des Forschungsniveaus an den hessischen Universititen nach
sich ziehen. Die sich daraus ergebene Stiarkung der Qualitit in der Lehre liegt auf der Hand.

Prof. Gernot Frenking, Marburg, 19.8.2007
Vorsitzender des Hessischen Beirats fiir Hochleistungsrechnen



2 Einleitung

Die Bedeutung des Wissenschaftlichen Rechnens als einer Schliisseltechnologie fiir nahezu al-
le Bereiche von Wissenschaft und Technik ist heutzutage unumstritten. Trotz der enormen Fort-
schritte im Bereich der Rechnertechnologie ist hierbei in vielen Anwendungsfillen der Einsatz
von Hochleistungsrechnern unerlésslich, nicht zuletzt auch aufgrund der stetig wachsenden Kom-
plexitét der Problemstellungen. Das Hochleistungsrechnen trigt entscheidend zur Reduktion von
Entwicklungszeiten neuer Methoden und Technologien bei und es konnen Probleme angegangen
werden, die aufgrund der hohen Anforderungen an die Rechenleistung anderweitig einer numeri-
schen Simulation nicht zugénglich sind.

Der Vertfiigbarkeit einer addquaten Hochleistungsrechnerkapazitit kommt damit fiir den Wissen-
schaftsstandort Hessen eine iiberaus wichtige Bedeutung zu, da dies die Grundlage fiir eine national
und international konkurrenzfihige Forschung im Bereich des Wissenschaftlichen Rechnens dar-
stellt. Der Erfolg von Sonderforschungsbereichen, Forschergruppen, Graduiertenkollegs und einer
Vielzahl unterschiedlicher Einzelprojekte hiangt entscheidend davon ab.

Der Hochleistungsrechenbedarf in Hessen wird durch zentrale Rechenkapazititen auf Landes-
ebene gedeckt. Aufgrund unterschiedlicher Anforderungen der Nutzer werden zwei grof3ere Syste-
me mit unterschiedlichen Architekturen betrieben:

e Ein SMP-Cluster an der TU Darmstadt fiir Anwendungen mit feingranularer Parallelitit mit
vergleichsweise hohen Anforderungen an die Kommunikationsleistung, wie z.B. Stromungs-
simulationen oder Strukturrechnungen komplexer Quantensysteme.

e Ein MPP-Cluster an der Universitdt Frankfurt fiir Anwendungen mit grobgranularer Paralle-
litdt mit vergleichsweise geringen Anforderungen an die Kommunikationsleistung, wie z.B.
Vielteilchendynamik in Stoprozessen.

Dem Darmstéadter Forschungszentrum CE und dem Frankfurter CSC kommt die Funktion von
Kompetenzzentren im Bereich des Hochleistungsrechnens zu. Die notwendige fachiibergreifende
Kompetenz ist durch die interdisziplindre Zusammensetzung der beiden Zentren, sowie durch ent-
sprechende Aktivititen der Mitglieder in Forschung und Lehre gewihrleistet. Damit leisten beide
Zentren einen Beitrag zu den folgenden Aufgaben:

e Entwicklung bzw. Weiterentwicklung von Anwendungssoftware fiir den Hochleistungsrech-
ner in den verschiedenen Anwendungsbereichen,

e Unterstiitzung von Nutzern bei der Portierung von Anwendungssoftware.

o Ausbildung von wissenschaftlichem Nachwuchs im Bereich des Wissenschaftlichen Rech-
nens durch entsprechende Lehrangebote,

e Technologietransfer in die Industrie im Rahmen von Kooperationsprojekten,

e Organisation von regelmifigen Benutzer-Kolloquien, die den Erfahrungsaustausch zwischen
allen Nutzern des Rechners ermoglichen,



o Kontaktpflege und Zusammenarbeit mit anderen im Bereich des Hochleistungsrechnens tti-
gen Arbeitsgruppen im In- und Ausland (z.B. Workshops, Forschungsprojekte).

Die Rechenzentren der hessischen Universititen betreiben den Rechner gemeinsam unter Federfiihrung
der Rechenzentren der TU Darmstadt und der Universitéit Frankfurt, an denen die Rechner instal-
liert sind. Zu den Aufgaben der Rechenzentren an den beiden Standorten gehoren:

e Bereitstellung von Raumlichkeiten und der zugehorigen Infrastruktur,

e Administration und Operating (24-Stunden-Betrieb),

Betriebssteuerung und Uberwachung der Betriebsvorgaben,

Fehlerverfolgung und -behebung,

Benutzerverwaltung,

Datensicherung.

Die Rechner sind fiir Nutzer aller hessischen Universititen zugénglich. Die einzelnen Rechenzeit-
kontingente richten sich nach den finanziellen Beteiligungen der Hochschulen, Fachbereiche bzw.
Fachgebiete. Dies wird durch eine entsprechende Priorititenvergabe erreicht.



3 Technik und Organisation

3.1 Linux-Cluster am Center for Scientific Computing (CSC) der Uni
Frankfurt

Das Center for Scientific Computing (CSC) der Goethe-Universitit betreibt einen der beiden hes-
sischen Hochleistungsrechner. Das CSC wurde im Jahr 2002 als gemeinsame Initiative von 15
Forschungsgruppen der naturwissenschaftlichen Fachbereiche der Universitit Frankfurt ins Leben
gerufen. Ausgangspunkt fiir seine Griindung war die Erkenntnis, dass in den modernen Naturwis-
senschaften die Bewiltigung komplexer numerischer Aufgaben eine zentrale Rolle einnimmt.

Das CSC bietet daher neben der Bereitstellung einer umfangreichen Rechenkapazitit fiir die Pro-
jekte der beteiligten Forschergruppen ein fachiibergreifendes Forum auf dem Gebiet Computational
Science in Form von interdisziplindren Vortragen. Dariiber hinaus bietet das CSC einen zweijdhri-
gen, englischsprachigen Masterstudiengang in Computational Science an. Der Studiengang ist in
modularer Form konzipiert, so dass alle Studienleistungen in Form von international anerkannten
Credit Points gemifl dem European Credit Transfer System bewertet werden. Die durchweg in eng-
lischer Sprache gehaltenen Kurse erdffnen auch ausldndischen Studierenden eine interdisziplindre
Ausbildung in allen Bereichen der Computer Simulation.

Die Forschungsaktivititen der am CSC arbeitenden Wissenschaftlern umfassen eine grofie Zahl
von Projekten mit hohem numerischen Aufwand. Die Projekte, die auf dem CSC-Cluster bearbeitet
werden, umfassen eine weite Spanne aktueller Themenbereiche. Sie erstrecken sich iiber so unter-
schiedliche Gebiete wie die Untersuchung der Strukturen von Proteinen in der Biochemie und die
Eigenschaften von Kristallen unter hchstem Druck in der Geophysik. Die Dynamik der Grundbau-
steine der Materie, den Quarks und Gluonen, im Urknall und bei Hochenergieexperimenten werden
in der theoretischen Physik auf dem CSC simuliert. Wissenschaftler des Frankfurt Institute for Ad-
vanced Studies modellieren komplexe atomare Strukturen und untersuchen die Mdglichkeiten der
Krebstherapie mit Schwerionenstrahlen.

Der Hochleistungsrechner des CSC besteht aus 3 Linux MPP-Cluster, die iiber das schnelle uni-
versititsweite Netz (10Mb/s) verbunden sind.
CSC I wurde im Jahr 2003 beschafft und besteht aus 70 Knoten mit jeweils 2 Intel Xeon, 2.4 GHZ,
CPUs. Jeder Server ist mit 2 Gigabyte Hauptspeicher ausgeriistet. Eine Partition mit 32 Knoten (70
Prozessoren) ist iiber ein latenzarmes Myrinet-Netz verbunden, um schnelle Kommunikation fiir
parallele Programme zu ermoglichen.
CSC II wurde 2004 in Betrieb genommen. Die Anlage besteht aus 10 wassergekiihlten Racks, die
282 Rechenknoten enthalten, die mit jeweils 2 64bit Opteron CPUS mit einer Taktrate von 1.8 GHz
bestiickt sind. Die Knoten sind standardmifig mit 4 GByte Hauptspeicher ausgeriistet. 15 Knoten
wurden auf 8 Gbyte, weitere 15 auf 16 GByte Speicher aufgeriistet. 64 Knoten sind mit Myrinet
schnell vernetzt, die iibrigen Knoten mit Gigabit Ethernet verbunden. Das RAID-System verfiigt



tiber 10 TByte Plattenplatz.

Der dritte Cluster CSC III wurde in 2006 zur Benutzung freigegeben. Er besteht aus 251 Knoten,
die jeweils mit 2 Dual-Core 2GHz Opteron CPUs ausgestattet sind. Jeder Knoten verfiigt iiber 8
GByte Hauptspeicher, zusitzlich sind 44 Knoten auf 16 GByte aufgeriistet worden. 64 der Knoten
sind mit Myrinet vernetzt. Ein Raid-System stellt 25 TByte Speicherplatz zur Verfiigung.

Durch den stetigen Ausbau verfiigt das CSC damit iiber ein MPP-System aus insgesamt 1708 Pro-
zessoren mit einer theoretischen Rechenleistung von etwa 6.4 TFlop/s. Es werden eine Vielzahl von
Softwarepaketen und Compilern zur Verfiigung gestellt. Die Datensicherung aller Systeme erfolgt
tiber das Backup-System des Hochschulrechenzentrums der Universitit.

Mebhr als 360 Nutzer in liber 60 Arbeitsgruppen aus dem Bereich der Naturwissenschaften, Mathe-
matik und Informatik sorgen fiir eine vollstindige Auslastung des Rechners iiber das ganze Jahr.
Etwa ein Drittel der verfiigbaren Rechenzeit wird von Gruppen aus Darmstadt, Marburg, Gie3en
und Kassel verbraucht.

Die Finanzierung der Anlage erfolgte iiberwiegend durch Beitrige Frankfurter Hochschulleh-
rer und -Institutionen, sowie Zuschiisse des Landes Hessen und des Bundes (im Rahmen des
Hochschulbau-Férderungsgesetzes). Uber den Verbund der Hessischen Hochleistungsrechner (HHLR)
haben Wissenschaftler aller hessischen Hochschulen Zugang zu den Computersystemen des CSC.

3.2 Der HHLR am Forschungszentrum Computational Engineering
(CE) in Darmstadt

3.2.1 Systemaufbau

Der Hessische Hochleistungsrechner be-
steht aus 64 SMP-Knoten unterschiedlicher
Leistungsfahigkeit mit insgesamt 520 Po-
wer-Prozessoren. Der Zugang erfolgt iiber
einen speziellen Loginknoten. Auf diesem
kann der Nutzer seine Programme vorbe-
reiten, sowie Daten analysieren und abho-
len. Compute-Knoten im Backend sind fiir
den Nutzer nicht direkt zuginlich, sonder
werden iiber ein Queuing-System angespro-
chen. 60 dieser Rechen-Knoten sind mit,
jeweils acht Power5 CPUs ausgestattet zwei
weiter verfiigen iiber je 16 Power5+ Pro-
zessoren. Die Power5-Prozessoren sind in
der Lage vier Floatingpoint-Operationen pro
Tackt auszufiihren und haben einen Cache von 36MB im Prozessor integriert. Damit eignen sie sich
besonders gut fiir HPC-Andendungen.

Als Shared Memory Rechner (SMP) sind die Maschinen besonders gut fiir parallele Proble-
me mit hohem Kommunikationsbedarf geeignet. Um auch Programme, die mehr als einen SMP-
Knoten benotigen, effektiv verarbeiten zu konnen, sind die Rechner untereinander mit einem schnel-
len internen Netzwerk verbunden (IBM High Performance Switch (HPS)).




Das Hochschulrechenzentrum (HRZ) der TU Darmstadt betreibt das Rechnersystem im Auf-
trag des HHLR-Beirats sowie der Kompetenzgruppe wissenschaftliches Hochleistungsrechnen im
Forschungszentrum Computational Engineering (CE).

3.2.2 Auslastung des HHLR

Der Rechner wurde im November 2005 ausgebaut. Bereits im Januar 2006 wurde von den Nutzern
mehr Rechenzeit abgerufen, als vor dem Ausbau verfiigbar war. In der ersten Jahreshilfte ist die
Nutzung kontinuierlich angestiegen. In der zweiten Hilfte 2006 ist sie jedoch wieder etwas zuriick
gegangen. Seit Dezember 2006 ist ein erneuter Anstieg der zu erkennen. Der Einbruch im Februar
2007 ist auf eine 14-tdgigen Ausfall des Systems (Ausfall der Klimatisierung) zuriickzufiihren.

Seit Mérz 2007 ist das System mit 300.000 CPUh/Monat defakto an der Auslastungsgrenze.
Theoretisch konnte das System zwar 374.400 CPUh im Monat abgeben, in der Praxis ist es auf
einem System mit dieser Jobstruktur aber nur schwer méglich eine deutlich besser Auslastung als
80% zu erreichen.
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Abbildung 3.1: Verteilung der Rechnezeit auf  Abbildung 3.2: Verteilung der Rechenzeit auf
die einzelnen Universitditen Serielle- und Parallelejobs

Jobprofil des HHLR

Der HHLR ist speziell fiir die effektive Verarbeitung von parallelen Job konzipiert. Durch den
Aufbau aus Mehrprozessorrechnern (8-Wege SMP mit hoher Memorybandbreite) konnen auch
Problem mit starker Kopplung effektiv auf dem System verarbeitet werden. Ein Teil der Knoten
ist untereinander nochmal mit einem sehr schnellen Netzwerk (HPS) gekoppelt. Auf dieser HPS-
Partition konnen Job mit bis zu 128 CPUs effektiv laufen. In Abbildung 3.2 ist zu erkennen, dass
diese Auslegung des Systems durch die Nutzung des Rechners voll bestitigt wird. Auf dem Rech-
ner laufen fast ausschlielich parallele Rechnungen. 2006 wurde die meiste Rechenleistung am
HHLR fiir 8-fach-parallele Jobs aufgewendet. 65% der Rechenzeit wurde fiir sie aufgewendet. Fast
19% der Rechenzeit ging an Jobs mit 16 oder mehr Prozessoren. Dabei ist jedoch zu beriicksich-
tigen, dass durch den Aufbau des Rechners Jobs die maximal 8 CPUs benutzen im Scheduling
und bei der Verarbeitung im Vorteil sind. Die Nachfrage nach stérker parallelen Jobs kann durch
die begrenzen Ressourcen am HPS nicht immer befriedigt werden. Es ist aber ein klarer Trend zu
stiarkerer Parallelisierung zu erkennen.
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