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1 Vorwort

Der für das Jahr 2008 aktualisierte Forschungsbericht dokumentiert in beeindruckender Art
und Weise, in welchem Ausmaß sich die hessischen Hochleistungsrechner zu einem unver-
zichtbaren Forschungswerkzeug in allen Bereichen der Natur- und Ingenieurwissenschaften
an den hessischen Forschungsstandorten entwickelt haben. Neben der enormen Leistungs-
steigerung der verfügbaren Hardware haben auch die Anstrengungen im Bereich Softwa-
reentwicklung dazu geführt, dass computergestützte Simulationen zur Lösung von chemi-
schen, physikalischen oder technischen Fragestellungen einen exzellenten wissenschaftlichen
Reifegrad erreicht haben, so dass die theoretischen Vorhersagen mittlerweile gleichberech-
tigt neben den Ergebnissen experimenteller Arbeit im Laboratorium oder Technikum ste-
hen. In anderen Fällen liefern Simulationen detaillierte Einblicke in experimentell prinzi-
piell unzugängliche Zusammenhänge. Entsprechend erweist sich derzeit weltweit die enge
Zusammenarbeit von Simulation und Experiment als außergewöhnlich erfolgreich und ef-
fizient in der Entwicklung der wichtigsten Forschungsthemen unserer Zeit. Der vorliegen-
de Forschungsbericht liefert eine umfangreiche Darstellung der aktuell an den hessischen
Hochleistungsrechnern bearbeiteten Fragestellungen, von denen viele zentrale Bausteine für
prestigeträchtige, profilbildende Verbundprojekte mit internationaler Sichtbarkeit darstel-
len. Wie schon im vergangenen Jahr legen wir diesen Bericht als Beleg für die ausgezeichnete
Qualität der computergestützten Forschung an den hessischen Forschungsstandorten vor.
Und nicht ohne Stolz präsentieren wir mit der Liste der aus diesen Projekten entstan-
denen Publikationen das hervorragende Niveau der Forschungsleistungen der beteiligten
hessischen Arbeitsgruppen.

Prof. Dr. Max Holthausen
Vorsitzender des Hessischen Beirats für Hochleistungsrechnen

Frankfurt am Main, den 10. Dezember 2008
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2 Einleitung

Die Bedeutung des Wissenschaftlichen Rechnens als eine Schlüsseltechnologie für nahezu
alle Bereiche von Wissenschaft und Technik ist heutzutage unumstritten. Trotz der enor-
men Fortschritte im Bereich der Rechnertechnologie ist hierbei in vielen Anwendungsfällen
der Einsatz von Hochleistungsrechnern unerlässlich, nicht zuletzt auch aufgrund der stetig
wachsenden Komplexität der Problemstellungen. Das Hochleistungsrechnen trägt entschei-
dend zur Reduktion von Entwicklungszeiten neuer Methoden und Technologien bei. So
können Probleme angegangen werden, die aufgrund der hohen Anforderungen an die Re-
chenleistung anderweitig einer numerischen Simulation nicht zugänglich sind.

Der Verfügbarkeit einer adäquaten Hochleistungsrechnerkapazität kommt damit für den
Wissenschaftsstandort Hessen eine große Bedeutung zu, da diese die Grundlage für eine
national und international konkurrenzfähige Forschung im Bereich des Wissenschaftlichen
Rechnens darstellt. Der Erfolg von Sonderforschungsbereichen, Forschergruppen, Gradu-
iertenkollegs und einer Vielzahl unterschiedlicher Einzelprojekte hängt entscheidend davon
ab.

Der Hochleistungsrechenbedarf in Hessen wird durch zentrale Rechenkapazitäten auf
Landesebene gedeckt. Aufgrund unterschiedlicher Anforderungen der Nutzer werden zwei
größere Systeme mit unterschiedlichen Architekturen betrieben:

� Ein SMP-Cluster an der TU Darmstadt für Anwendungen mit feingranularer Paral-
lelität mit vergleichsweise hohen Anforderungen an die Kommunikationsleistung, wie
z.B. Strömungssimulationen oder Strukturrechnungen komplexer Quantensysteme.

� Ein MPP-Cluster an der Universität Frankfurt für Anwendungen mit grobgranularer
Parallelität mit vergleichsweise geringen Anforderungen an die Kommunikationsleis-
tung, wie z.B. Vielteilchendynamik in Stoßprozessen.

Dem Darmstädter Forschungszentrum CE und dem Frankfurter CSC kommt die Funk-
tion von Kompetenzzentren im Bereich des Hochleistungsrechnens zu. Die notwendige
fachübergreifende Kompetenz ist durch die interdisziplinäre Zusammensetzung der beiden
Zentren, sowie durch entsprechende Aktivitäten der Mitglieder in Forschung und Lehre
gewährleistet. Damit leisten beide Zentren einen Beitrag zu den folgenden Aufgaben:

� Entwicklung bzw. Weiterentwicklung von Anwendungssoftware für den Hochleistungs-
rechner in den verschiedenen Anwendungsbereichen

� Unterstützung von Nutzern bei der Portierung von Anwendungssoftware

� Ausbildung von wissenschaftlichem Nachwuchs im Bereich des Wissenschaftlichen
Rechnens

� Technologietransfer in die Industrie im Rahmen von Kooperationsprojekten

� Organisation von regelmäßigen Benutzer-Kolloquien, die den Erfahrungsaustausch
zwischen allen Nutzern des Rechners ermöglichen
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� Kontaktpflege und Zusammenarbeit mit anderen im Bereich des Hochleistungsrech-
nens tätigen Arbeitsgruppen im In- und Ausland (z.B. Workshops, Forschungspro-
jekte)

Die Rechenzentren der hessischen Universitäten betreiben den Rechner gemeinsam unter
Federführung der Rechenzentren der TU Darmstadt und der Universität Frankfurt, an
denen die Rechner installiert sind. Zu den Aufgaben der Rechenzentren an den beiden
Standorten gehören:

� Bereitstellung von Räumlichkeiten und der zugehörigen Infrastruktur

� Administration und Operating (24-Stunden-Betrieb)

� Betriebssteuerung und Überwachung der Betriebsvorgaben

� Fehlerverfolgung und -behebung

� Benutzerverwaltung

� Datensicherung

Die Rechner sind für Nutzer aller hessischen Universitäten zugänglich. Die einzelnen Re-
chenzeitkontingente richten sich nach den finanziellen Beteiligungen der Hochschulen, Fach-
bereiche bzw. Fachgebiete.
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3 Technik und Organisation

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

3.1.1 Systemaufbau

Im Jahren 2007/2008 (bis Novermber
2008) bestand der Hessische Hochleis-
tungsrechner in Darmstadt aus 65 Sha-
red Memory Rechnern (SMP) unterschied-
licher Leistungsfähigkeit mit insgesamt
560 Power5-Prozessoren. Der Zugang er-
folgt über einen speziellen Loginknoten.
Auf diesem kann der Nutzer seine Pro-
gramme vorbereiten, sowie Daten ana-
lysieren und abholen. Rechenknoten im
Backend sind für den Nutzer nicht di-
rekt zugänglich, sondern werden über
ein Queuing-System angesprochen. 60 die-
ser Rechenknoten sind mit jeweils acht
Power5 CPUs ausgestattet fünf weite-
re verfügen über je 16 Power5+ Prozessoren. Die Power5-Prozessoren sind in der Lage,
vier Floatingpoint-Operationen pro Takt auszuführen und haben einen internen Cache von
36MB. Ausserdem verfügen diese für Computingaufgaben optimierten Maschinen über ei-
ne deutlich höhere Speicherbandbreite als Commodity-Hardware. Damit eignen sie sich
besonders gut für HPC-Andwendungen.

Als SMP-Rechner sind die Maschinen prädestiniert für parallele Probleme mit hohem
Kommunikationsbedarf. Innerhalb eines Knotens werden Kommunikationsleistungen er-
reicht, die mit denen der Bundeshöchstleistungsrechner vergleichbar sind. Um auch Pro-
gramme, die mehr als einen SMP-Knoten benötigen, effektiv ausführen zu können, sind die
Rechner untereinander mit einem schnellen, latenzarmen, internen Netzwerk verbunden
(IBM High Performance Switch (HPS))

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

3.1.2 Systemerneuerung im Herbst 2008

Um mit den mit dem technischen Fortschritt wachsenden Anforderungen gerecht zu wer-
den, wurde der Rechner im Oktober/November 2008 durch die TU Darmstadt moder-
nisiert. Das neue System ist identisch mit dem Entwicklungscluster (JUMP) des Bun-
deshöchtleistungsrechners in Jülich. Auch am Höchstleistungsrechner in Garching (RZG
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MPI/IPP) und am Deutsches Klimarechenzentrum (DKRZ) kommt die gleiche Technik
zum Einsatz. Das System ist damit bestens geeignet, als Brücke zwischen den PC-Clustern
eines Instituts und den deutschen Höstleistungsrechnern zu fungieren.

Das neue System besteht aus einem Cluster von 14 Rechnernknoten mit jeweils 32
Power6-Prozessoren. Bei einer Taktfrequenz 4,7 GHz kommt das Cluster somit auf eine
Peakperfomance von 8,5 TFlop/s. Die Rechnenknoten sind mit einem Arbeitsspeicher von
128 GB (einer sogar mit 256 GB) ausgestattet. Auch wenn bei Weitem nicht alle Pro-
blemstellungen soviel Speicherplatz benötigen, ist es wichtig, dass gerade die zentralen
Rechencluster diese Resourcen vorhalten, da Problemstellungen, die diese Anforderungen
haben, auf konvetioneller Hardware nicht lauffähig sind.

Durch die 32 in einem System integrierten Prozessoren können auch sehr kommunikati-
onslastige Programme bis zu 32 CPUs (bisher max. 16 CPUs) nutzen. Ausserdem sind jetzt
alle Rechenknoten latenzarm über Infiniband vernetzt. Aufgabenstellungen mit moderate-
ren Anforderungen an die Komunikationsleistung können also auch auf mehrere Knoten
verteilt werden.

3.1.3 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 verfügbar war. Seit März 2007
arbeitet das System mit einer Auslastung von über 80%. Auf vergleichbaren Systemen wird
das üblicherweise als defakto vollständig ausgelastet bezeichnet.
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Abbildung 3.1: Verteilung der Rechnezeit auf die einzelnen Universitäten

Daher sind wird durchaus stolz darauf, dass es uns im Jahr 2008 gelungen ist, das Sche-
duling und – in enger Zusammenarbeit mit den Nutzern – auch die Jobstruktur so zu
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optimieren, dass seit April eine Auslastung von mehr als 90% erreicht wurde. In den Som-
mermonaten stieg die Auslastung auf anähernd 95%. Der Abfall im Herbst ist auf die
beginenden Umbauarbeiten zurück zuführen.

Die Zuweisung der Rechenzeit an die Wissenschftler der einzelnen Standorte richtet sich
nach der Beteiligung der jeweiligen Hochschule an den Investitionskosten. Die TU Darm-
stadt hat ein Kontinget von 67,5%, der Uni Giessen und Marburg stehen 11,3% bzw. 10,8%
zu und die Univesiäten in Franfurt und Kassel haben einen Anspruch auf 5,2% der Rechen-
zeit. Wenn ein Standort sein Kontingent nicht ausschöpft, so wird die Rechenzeit auf die
anderen Standorte verteilt.

2008 wurde der Rechner durch die Uni Marburg kaum noch genutzt. Im Jahresdurch-
schnitt haben Marburger Wissenschaftler nur 1,4% der insgesammt verfügbaren Rechenzeit
abgerufen. Von dieser Zurückhaltung profitiert haben die TU Darmstadt (70%) und die Uni
Frankfurt (7,3%), die in 2008 deutlich mehr Rechenzeit in Anspruch nehmen konnten als
das Konntingent vorsieht. Die Nutzung durch Wissenschaftler aus Giessen und Kassel liegt
mit 8% bzw. 3,7% im Rahmen der Planungen.

3.1.4 HPC-Ausbildung an der TU Darmstadt

Mit dem Bachelor- und Master-Studiengang Computational Engineering sowie der Gradu-
iertenschule Computational Engineering wurde an der TU Darmstadt ein durchgängiges
konsekutives Konzept zur interdisziplinären Ausbildung im Bereich des HPC etabliert. Der
Bachelor-/Master-Studiengang wird vom fachbereichsübergreifenden Studienbereich Com-
putational Engineering organisiert und betreut, der von den Fach- und Studienbereichen
Mathematik, Mechanik, Bauingenieurwesen und Geodäsie, Maschinenbau, Elektrotechnik
und Informationstechnik, Informatik und dem Forschungszentrum Computational Enginee-
ring getragen wird. Den Studierenden werden mathematische, informationswissenschaftli-
che und ingenieurwissenschaftliche Kenntnisse, mit denen sie physikalische und technische
Systeme modellieren und simulieren können, vermittelt. Methoden des HPC sind hierbei
ein wesentlicher Bestandteil. Das Ausbildungskonzept wird durch die Graduiertenschu-
le Computational Engineering komplettiert, in welche die Studierenden bereits nach dem
ersten Masterjahr eintreten können, und nach weiteren vier Jahren mit einer Promotion
abschließen können. HPC ist ein zentrales Querschnittsthema der Forschungsarbeiten an
der Graduiertenschule.
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3.2 Linux Cluster am Center for Scientific Computing (CSC) der Uni
Frankfurt

Das Center for Scientific Computing (CSC) der Goethe-Universität betreibt einen der bei-
den hessischen Hochleistungsrechner. Das CSC wurde im Jahr 2002 als gemeinsame Initia-
tive von 15 Forschungsgruppen der naturwissenschaftlichen Fachbereiche der Universität
Frankfurt ins Leben gerufen. Ausgangspunkt für seine Gründung war die Erkenntnis, dass
in den modernen Naturwissenschaften die Bewältigung komplexer numerischer Aufgaben
eine zentrale Rolle einnimmt.

Das CSC bietet daher neben der Bereitstellung einer umfangreichen Rechenkapazität für
die Projekte der beteiligten Forschergruppen ein fachübergreifendes Forum auf dem Gebiet
Computational Science in Form von interdisziplinären Vorträgen. Darüber hinaus bietet das
CSC einen zweijährigen englischsprachigen Masterstudiengang in Computational Science
an. Der Studiengang ist in modularer Form konzipiert, so dass alle Studienleistungen in
Form von international anerkannten Credit Points gemäß dem European Credit Transfer
System bewertet werden. Die durchweg in englischer Sprache gehaltenen Kurse eröffnen
auch ausländischen Studierenden eine interdisziplinäre Ausbildung in allen Bereichen der
Computer Simulation.

Die Forschungsaktivitäten der am CSC arbeitenden Wissenschaftlern umfassen eine große
Zahl von Projekten mit hohem numerischen Aufwand. Die Projekte, die auf dem CSC-
Cluster bearbeitet werden, umfassen eine weite Spanne aktueller Themenbereiche. Sie er-
strecken sich über so unterschiedliche Gebiete wie die Untersuchung der Strukturen von
Proteinen in der Biochemie und die Eigenschaften von Kristallen unter höchstem Druck in
der Geophysik. Die Dynamik der Grundbausteine der Materie, der Quarks, und Gluonen,
im Urknall und bei Hochenergieexperimenten werden in der theoretischen Physik auf dem
CSC simuliert. Wissenschaftler des Frankfurt Institute for Advanced Studies modellieren
komplexe atomare Strukturen und untersuchen die Möglichkeiten der Krebstherapie mit
Schwerionenstrahlen.

Der Hochleistungsrechner des CSC besteht aus 2 Linux MPP-Clustern (CSCII und CS-
CIII), die über das schnelle universitätsweite Netz (10Gbit/s) verbunden sind.

Der Cluster CSCII wurde im Jahr 2004 in Betrieb genommen. Die Anlage besteht aus 10
wassergekühlten Racks, die 282 Rechenknoten enthalten, welche jeweils mit 2 64bit Opteron
CPUs mit einer Taktrate von 1,8 GHz bestückt sind. Die Knoten sind standardmäßig mit 4
GByte Hauptspeicher ausgerüstet. 15 Knoten wurden auf 8 GByte, weitere 15 auf 16 GByte
Speicher aufgerüstet. 64 Knoten sind mit Myrinet schnell vernetzt, die übrigen Knoten mit
Gigabit Ethernet verbunden. Das RAID-System verfügt über 10 TByte Plattenplatz.
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Das Clustersystem CSCIII wurde in 2006 zur Benutzung freigegeben und Anfang 2007
ausgebaut. Es besteht aus 251 Knoten, die jeweils mit 2 DualCore 2GHz Opteron CPUs
ausgestattet sind. Jeder Knoten verfügt über 8 GByte Hauptspeicher, zusätzlich sind 44
Knoten auf 16 GByte aufgerüstet worden. 64 der Knoten (und damit 256 Prozessorkerne)
sind über Myrinet schnell vernetzt. Ein Raid-System stellt 25 TByte Speicherplatz zur
Verfügung.

Durch den stetigen Ausbau verfügt das CSC damit über ein MPP-System aus insgesamt
1568 Prozessoren mit einer theoretischen Rechenleistung von 6 TFlop/s. Der anstehen-
de Ausbau des CSCIII, der bis Mitte 2009 abgeschlossen sein wird, wird die bestehende
Rechenkapazität verdoppeln.

Ab Januar 2009 steht allen Mitgliedern des CSC im Rahmen ihrer jeweiligen Rechen-
kontingente ein kleiner GPGPU-Cluster (Scout) als experimentelles System zur Verfügung.
Das System besteht aus 9 Recheneinheiten, wobei jede Einheit aus zwei CPU- und drei
GPU- Knoten besteht. Die CPU-Systeme bestehen aus zwei QuadCore Xeon CPUs mit
16 Gbyte Hauptspeicher. Die GPU-Knoten sind Tesla S1070 Systeme von Nvidia. Jeder
GPU-Knoten leistet 4 Tflop/s single precision (sp), bzw 345GFlop/s double precision (dp),
so dass das Gesamtsystem eine Spitzenleistung von 108 TFlop/s sp, bzw 9.3 Tflop/s dp
erreicht. Die Kommunikation innerhalb einer Recheneinheit erfolgt über PCI Express, die
Kommunikation zwischen den Recheneinheiten wird ab 2009 durch ein Infiniband-Netzwerk
erweitert. Ziel des Scout ist es, allen interessierten Arbeitsgruppen Erfahrungen im Einsatz
von GPGPU-Systemen zu ermöglichen.

Den Nutzern wird eine Vielzahl von Softwarepaketen und Compilern zur Verfügung ge-
stellt. Die Datensicherung aller Systeme erfolgt über das Backup-System des Hochschulrechen-
zentrums der Universität.

Mehr als 450 Wissenschaftler aus über 90 Arbeitsgruppen aus dem Bereich der Naturwis-
senschaften, Mathematik und Informatik sorgen für eine vollständige Auslastung des Rech-
ners über das ganze Jahr. Etwa ein Viertel der verfügbaren Rechenzeit wird von Gruppen
aus Darmstadt, Marburg, Gießen und Kassel verbraucht.
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Die Finanzierung der Anlage erfolgte überwiegend durch Beiträge Frankfurter Hochschul-
lehrer und –Institutionen, sowie Zuschüsse des Landes Hessen und des Bundes (im Rah-
men des HBFG und Forschungsgroßgeräte-Programms). Über den Verbund der Hessischen
Hochleistungsrechner (HHLR) haben Wissenschaftler aller hessischen Hochschulen Zugang
zu den Computersystemen des CSC.
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