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GCS-HOCHSTLEISTUNGSRECHNER FUR COVID-19-FORSCHUNG

Fur wissenschaftliche Vorhaben
zur raschen Erforschung des CO-
VID-19-Virus stellt das GCS seit
dem 16. Marz Rechenkapazita-
ten der drei GCS-Supercomputer
am HLRS, JSC und LRZ zur Ver-
fugung. Forschende, die sich der
Pravention, Einddammung, Hei-
lung oder Medikamentenentwick-
lung im Zusam-
menhang mit der
Coronavirus-Pan-
demie widmen,
erhalten bevor-
zugten Zugang zu
den GCS-Hochst-
leistungsrechnern

sowie umfassenden Support
durch die HPC-Experten vor Ort.
Alle Rechenzeitanfragen zu die-
sem Thema werden priorisiert
bearbeitet. Unterstitzt werden
Forschungsvorhaben mit unter-
schiedlichen Zielen, von der Er-
forschung des COVID-19-Virus
selbst flr eine rasche Entwick-

lung geeigneter Impfstoffe und
TherapiemaSnahmen, Uber epi-
demiologische Forschung zu Mo-
dellen und Prognosen in Sachen
Krankheitsausbreitung bis hin
zur ldentifizierung und Ausarbei-
tung von MafSnahmen zur effekti-
ven Einddmmung der Pandemie.
Interessierte Wissenschaftler/
innen wurden
aufgerufen, sich
an die GCS-Ge-
schéaftsfihrung
oder direkt an
die Leiter der drei
GCS-HPC-Zentren
zu wenden. (Link)
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https://www.gauss-centre.eu/news/newsflashes/article/gcs-centres-to-help-covid-19-researchers-access-hpc-resources
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Am HLRS wurde am 19. Februar im Beisein des
baden-wurttembergischen Ministerprasidenten Win-
fried Kretschmann, der Ministerin fir Wissenschaft,
Forschung und Kunst in Baden-Wirttemberg, The-
resia Bauer, und des Parlamentarischen Staatsse-
kretars bei der Bundesministerin fur Bildung und
Forschung, Dr. Michael Meister, der neue Super-
computer ,Hawk" in Betrieb genommen. Hawk, ein
Apollo-System von Hewlett Packard Enterprise (HPE),
Ubertrifft mit seiner Spitzenleistung von rund 26
Petaflops das bisherige HLRS-Flaggschiff-System Ha-
zel Hen um das 3,5fache. Damit ist Hawk einer der
leistungsfahigsten Supercomputer der Welt und das
schnellste General-Purpose-System fur universelle
Anwendungen im akademischen und industriellen
Bereich in ganz Europa. Neben der Unterstitzung der
akademischen Forschung ermoglicht das HLRS auch
der Privatwirtschaft den Zugang zu seinen Super-
computingtechnologien. Mit bis zu 10% von Hawks
Rechenzeit wird die Digitalisierung der Wirtschaft in
Baden-Wirttemberg und Deutschland mafdgeblich
unterstutzt. Die Halfte der Mittel fir Hawk in HOhe
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Im Rechnerraum des HLRS. Von links: Staatssekretarin Gisela
Splett, Landtagsabgeordnete Sabine Kurtz, Parlamentarischer
Staatssekretar Michael Meister, Ministerin Theresia Bauer, Mi-
nisterprasident Winfried Kretschmann, HLRS-Direktor Michael
Resch, HPE Chief Sales Officer Heiko Meyer. © Ben Derzian
far HRLS

von insgesamt 38 Millionen Euro wurde vom Bun-
desministerium fir Bildung und Forschung (BMBF)
bereitgestellt. Die andere Halfte steuerte das Minis-
terium fur Wissenschaft, Forschung und Kunst des
Landes Baden-Wurttemberg bei. Die Abwicklung
erfolgte durch das Gauss Centre for Supercomputing

(GCS). (Link)
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-
Gathering the Best of HPC in Asia

Ein Team aus GCS-Vertretern,
das in zentrumsubergreifender
Formation erstmals an einem
internationalen HPC-Wettbewerb
(High-Performance Computing)
teilgenommen hatte, ging als
stolzer Gewinner der Kategorie
~Best Systemic Approach“ der
internationalen ,SCA Data Mo-
ver Challenge* hervor.

Der Wettbewerb, ausgerufen im
Rahmen der diesjahrigen Su-
percomputingAsia-Konferenz
(SCA20), hatte zur Aufgabe, sehr
groRe Datensatze so schnell
und effizient wie méglich rund
um den Globus zu transferieren.
Dies nahm das GCS-Team be-
stehend aus Vertretern der drei
GCS-Zentren HLRS, JSC und LRZ
zum Anlass, zu beweisen, dass
das am JSC entwickelte UNI-
CORE File Transfer Protokoll
(UFTP) nicht nur far den Versand
grofler Datenmengen zwischen
der drei GCS-Zentren hervorra-
gend geeignet ist, sondern auch
fur den Transfer grofRer Datenpa-
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kete rund um den Globus. Der
Testdatensatz umfasste insge-
samt 1 Terabyte an Daten, wo-
bei die DateigréRen zwischen
wenigen Kilobyte und mehre-
ren Gigabyte stark variierten.
Diese Testdaten mussten so
schnell und far den Benutzer
so unkompliziert wie maoglich
zwischen verschiedenen Stand-
orten Ubertragen werden. Da die
Gewinner des Wettbewerbs be-
reits im Vorfeld der SCA identifi-
ziert worden waren, wurden die
Auszeichnungen trotz der wegen
der Corona-Pandemie kurzfristig
abgesagten SCA20-Konferenz
online bekanntgegeben. (Link)



https://www.hlrs.de/news/detail-view/2020-02-19/
https://www.gauss-centre.eu/news/newsflashes/article/gcs-centres-awarded-most-systemic-approach-in-sc-asia-data-mover-challenge
https://www.gauss-centre.eu/news/newsflashes/article/gcs-centres-awarded-most-systemic-approach-in-sc-asia-data-mover-challenge

GCSneuws

SUPERCOMPUTING AT THE LEADING EDGE

27| Marz 2020

cla=

Gauss Centre for Supercomputing

EU-PROJEKT SANO ZUR RECHNERGESTUTZTEN MEDIZIN

N
¢ = sano

Das Forschungszentrum Jilich ist
einer von sechs Partnern aus Po-
len, Grof3britannien und Deutsch-
land, die im EU-Teaming-Projekt
Sano in den nachsten sieben Jah-
ren ein Zentrum flr computerge-
stlitzte personalisierte Medizin in
Krakau, Polen aufbauen. Sano,
ausgestattet mit Fordermitteln
von insgesamt 30 Mio. €, soll
hierzu neue Algorithmen, Model-

le und Simulationsmethoden fur
die personalisierte Medizin ent-
wickeln und darauf aufbauende
diagnostische und therapeuti-
sche Lésungen in die klinische
Praxis bringen. Zu diesem Zweck
arbeitet Sano eng mit einem
Netzwerk aus Krankenhausern
und Unternehmen des rasch
wachsenden Gesundheits- und
Biowissenschaftssektors in und
um Krakau zusammen. Ein wei-
terer Fokus des Projekts ist der
Aufbau von spezialisierten Stu-
dien- und Ausbildungsgangen in

der computergestutzten Medizin.
Die Beitrage Julichs, insbeson-
dere in den Bereichen Datenma-
nagement, Software-Infrastruk-
tur und fachspezifische Services,
werden vom SimLab Biology am
Julich Supercomputing Centre
koordiniert. Wissenschaftlich be-
gleitet wird das Projekt durch ein
Scientific Committee, in dem u.a.
der GCS-Vorstand und LRZ-Leiter
Prof. Dr. Dieter Kranzimdiller sowie
Prof. Dr. Holger Gohlke, NIC-For-
schungsgruppenleiter am JSC,
vertreten sind. (Link)

HOCHRANGIGE AUSZEICHNUNG FUR PROF. KURT BINDER

(UNIVERSITAT MAINZ)

Prof. Dr. Kurt Binder, langjahri-
ger stellvertretender Vorsitzender
des GCS-Lenkungsausschusses,
langjéhriger Vorsitzender des
Wissenschaftlichen Rats des
John von Neumann-Instituts fur
Computing (NIC) und Professor
an der Johannes Gutenberg
Universitat Mainz, wurde von
der American Physical Society
mit dem ,,2020 Polymer Physics
Prize“ ausgezeichnet. Damit wur-
den speziell seine herausragen-
den Beitrage zur statistischen
Physik der Polymere, insbeson-
dere PhasenUbergédnge und kri-
tische Phdnomene, und seine
Demonstration der Rolle von Po-
lymeren als Schllsselsysteme zur
Untersuchung zentraler Konzepte
der modernen Physik der kon-
densierten Materie gewurdigt.
Besonders bemerkenswert ist,

Prof. Dr. Kurt Binder (auf dem NIC-Symposium 2016.) © FZJ

dass diese Auszeichnung durch
eine Theorie und Experiment
Ubergreifende Fachorganisation
erfolgte, die normalerweise nicht
die ,Computational Sciences*”
zum Fokus hat, sondern die brei-
te Wirksamkeit der ausgezeich-
neten Arbeiten hervorhebt. Diese
Arbeiten und wissenschaftlichen
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Erfolge waren - laut Binder -
nicht moéglich gewesen ohne die
nachhaltige Unterstitzung mit
Supercomputer-Ressourcen. Sein
ausdrucklicher Dank gilt daher
dem NIC und dem Forschungs-
zentrum Julich, deren Supercom-
puter er und seine Gruppe seit
1982 kontinuierlich nutzen.



https://sano.science
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Seit 2011 setzt das LRZ auf war-
mes Wasser, um seine Supercom-
puter zu kahlen. Im Winter heizt
die dabei abgefuhrte Abwarme
die Flure und Buros des LRZ, mit
Hilfe von speziellen Geraten kdnn-
te sie aber auch dabei helfen,
Speichersysteme, Netzwerkkom-
ponenten und weitere Technik,
durch die kein Wasser fliefien
kann und darf, mit kalter Luft
zu kihlen: Im Marz 2020 star-
tet daher das Forschungsprojekt
ArKtIK, das das Bundesministe-
rium fur Bildung und Forschung

Am 27. und 28. Februar 2020
fand am Forschungszentrum
Julich das 10. NIC-Symposium
statt. Auf dieser Veranstaltung
prasentierten Forschende ihre
Aktivitaten und Ergebnisse, die
in den letzten zwei Jahren mit
Hilfe der JSC-Supercomputer -
JUWELS und JURECA - durch die
vom John von Neumann-Institut
fur Computing (NIC) bewilligten
Forschungsprojekte erzielt wur-
den. Die eingeladenen Vortrage
und eine Postersession mit 120
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fur 2,5 Jahre finanziert. ArKtIK
steht dabei fur Adsorptionskal-
tetechnologie fur Informations-
technologie-Kuhlung. Partner im
Vorhaben sind Rechnerhersteller
Megware, der Betreiber von Re-
chenzentren Cloud&Heat sowie
InvenSor, Spezialist fur Adsorpti-
onskuhlung. Ziel von ArKtIK wird
sein, Adsorptionstechnik an nied-
rigere Temperaturen anzupassen,
aufRerdem sollen die Gerate ein-
facher mit Computern kombiniert
werden konnen. ,,Normalerweise
sind Adsorptionskéaltemaschinen

Postern behandelten vielfaltige
Themen aus den Bereichen As-
trophysik, Biologie, Chemie, Ele-
mentarteilchenphysik, Material-
und Materiewissenschaften, Erde
und Umwelt, Computerwissen-
schaften und numerische Ma-
thematik, Stromungsmechanik
und Plasmaphysik. Mit Gber 200
Teilnehmern war das Symposi-
um sehr gut besucht. Dies freute
auch Prof. Thomas Lippert, den
Direktor des Julich Supercompu-
ting Centre (JSC) und des NIC, der
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auf Temperaturen Uber 70 Grad
Celsius ausgelegt, selbst am LRZ
mit unserer weltweit fUhrenden
HeiBwasserkihlung sind wir un-
ter 60 Grad“, erklart Michael Ott
(LRZ). ,Adsorber arbeiten mit drei
Wasserkreislaufen, die auch noch
verbunden werden mussen, das
erhdht den Installationsaufwand.”
Alternativen bieten kompakte Ge-
rate, die in Computerracks einge-
baut werden. Hierzu muss beste-
hende Technik jedoch angepasst
und weiterentwickelt werden.

in seinem Einfuhrungsvortrag
die enorme Bedeutung des Exa-
scale-Computing, das die HPC-
Landschaft in den kommenden
Jahren pragen wird, hervorhob
und einige Einblicke in die Ent-
wicklung des Exascale-Compu-
ting am JSC gab. Daruber hinaus
informierte er Uber den neuesten
Stand des JUWELS-Booster-Mo-
duls, das im Laufe dieses Jahres
installiert und den Wissenschaft-
lern zur Verfugung gestellt wer-
den soll. (Link)

Teilnehmer des NIC-Symposiums 2020 in Julich © Forschungszentrum Jilich GmbH / Ralf-Uwe Limbach
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Begleitend zum NIC-Symposium
am Forschungszentrum Julich er-
schien der Symposiumsband mit
Beitragen ausgewahlter Projek-
te auf den JSC-Superrechnern.
Diese Beitrage umfassen aufler
den auf der Tagung prasentierten
Vortragen auch weitere Artikel,
die thematisch ein breites wissen-
schaftliches Spektrum abdecken
und sich u.a. mit subatomaren
Teilchen, Materialforschung, Bio-
logie, Chemie, Medizin, Stromung
sowie Themen aus der Klimafor-
schung und Stromungsmechanik,
Mathematik und Informatik bis
hin zu astronomischen Fragestel-
lungen beschéaftigen. Darlber
hinaus informiert der Leitartikel
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von E. Suarez et al. Uber die Ak-
tivitaten des JSC im Hinblick auf
das Exascale-Computing. Hierbei
wird insbesondere auf das Mo-
dulare Supercomputing einge-
gangen. AuRerdem steuerten die
Forschungsgruppen des NIC ein
eigenes Kapitel bei. Ebenso wur-
de den herausragenden Simula-
tionsprojekten, die in den letzten
zwei Jahren als NIC-Exzellenzpro-
jekt ausgezeichnet wurden, ein
eigenes Kapitel gewidmet.

Die Proceedings sind online

verfugbar unter http://hdl.
handle.net/2128/24435.

Als erstes Tier-O/1-Rechenzent-
rum hat das Hochstleistungsre-
chenzentrum Stuttgart (HLRS)
die Zertifizierung gemaf EMAS
(Eco-Management and Audit
Scheme) erworben. Das auch
als Umwelt-Audit bekannte EMAS
wurde von der Européischen
Union entwickelt und ist ein
Gemeinschaftssystem aus Um-
weltmanagement und Umwelt-
betriebsprufung. Fur das HLRS
bedeutet diese Auszeichnung,
sich zu noch umfangreicheren
NachhaltigkeitsmaBnahmen zu
verpflichten, als dies im Rahmen
der bereits im November 2019
erworbenen ISO-Zertifizierungen
14001 und 50001 definiert wur-
de.
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NIC Symposium 2020
21 - 28 Februery 2020 | Jubch, Germany
ML diate, B Hrder, A T osciracn (bafors]

Primerdings

Titelblatt der Proceedings des NIC-Sym-
posiums 2020 © Forschungszentrum
Julich GmbH

Fir EMAS-Teilnehmende besteht
die Pflicht, jahrlich eine aktua-
lisierte Umwelterklarung, in der
Uber die direkten oder indirek-
ten Auswirkungen des Unter-
nehmens auf die Umwelt, seine
Umweltleistung und seine Um-
weltziele berichtet wird, zu verof-
fentlichen.

Die Umwelterkléarung wurde nun
auf der Website des HLRS publi-
ziert: www.hlrs.de/de/about-us/

media-publications/environmen-

tal-statement
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Prof. Dieter Kranzimuller (LRZ) vor dem
NERSC-Supercomputer Cori. © LRZ

Parallel einhergehend mit den
fortlaufend leistungsfahiger wer-
denden HPC-Systemen sind stetig
wachsende Berge an Daten, die
nicht nur bearbeitet und ausge-
wertet, sondern auch gespeichert
und ggf. innerhalb der wissen-
schaftlichen Gemeinde ausge-
tauscht werden wollen. Das LRZ
bietet mit dem Data Science Sto-
rage (DSS) Service einen innova-
tiven Dienst, der es erlaubt, sehr
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groBe Datenmengen nicht nur
innerhalb des LRZ-Okosystems
oder Uber das DFN-Netz, sondern
auch weltweit zu teilen - und dies
komfortabel per Mausklick Uber
eine einfach zu bedienende grafi-
sche Benutzeroberflache im Web.
In einem gar rekordverdachtigen
Tempo wurde dies kurzlich bei der
Weitergabe von Daten an Wissen-
schaftler im 9000 km entfernten
Kalifornien unter Beweis gestellt.
Forscher des NERSC (National
Energy Research Scientific Com-
puting Center) waren an Berech-
nungen interessiert, die Wissen-
schaftler des Instituts fir Physik
und Astronomie der Universitat
Potsdam auf SuperMUC durch-
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gefuhrt hatten. In Verbindung mit
Globus Online, einem gemeinnut-
zigen Dienst zum Transfer und
Sharing von Forschungsdaten
der Universitat Chicago und dem
Argonne National Lab, konnten
dank DSS die insgesamt 500
Terabyte umfassenden Daten mit
einer Geschwindigkeit von 4,5 GB
pro Sekunde von Garching an das
NERSC am Lawrence Berkeley Na-
tional Laboratory in Kalifornien
Ubertragen werden. Die hohe Ge-
schwindigkeit der Datenubertra-
gung durch Leitungen und Uber
Kontinente hinweg ist moglich,
weil das NERSC uber ahnlich leis-
tungsfahige Netzwerk- und Spei-
chersysteme verfugt. (Link)

Durch die Kombination verschiedener numerischer
Modelle konnte Alice-Agnes Gabriel mit ihrem Team
am LRZ-Hochstleistungsrechner SuperMUC-NG neue
Erkenntnisse zum Tsunami-Ratsel von Palu/Indone-
sien gewinnen: Nicht (nur) Erdrutsche am Steilufer
I0sten die Riesenwelle aus, sondern schnelle Risse
am Meeresboden und die enge Tektonik der schma-
len Bucht haben wesentlich dazu beigetragen. Daflr
und fur weitere rechengestltzte Erdbebenszenarien
wird die Geophysikerin, die als akademische Ratin
an der Ludwig-Maximilians-Universitat Minchen
(LMU) forscht und lehrt, mit dem PRACE Ada Love-
lace Award ausgezeichnet. Diese Auszeichnung flr
besonders erfolgreich im HPC-Bereich tatige Wissen-
schaftlerinnen wird von der Partnership for Advanced
Computing in Europe (PRACE) seit 2016 jahrlich ver-
geben. Dr. Gabriel hat sich auf die numerischen und
mathematischen Problemldsungen in der Seismolo-
gie spezialisiert, High Performance Computing (HPC)
gehort damit zu ihrem Alltag. Mit ihrer Forschung
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aber auch mit ih-
rer Lehre leistet
sie einen heraus-
ragenden Beitrag
fur die HPC- und
Geophysik-Com-
munity in Europa
und weltweit. lhre
Arbeit wurde be-
reits fuir mehrere
Preise nominiert
und ausgezeich-
net, darunter der
Best Paper Award SC17, mit dem ein Panel interna-
tionaler Juroren das beste wissenschaftliche Paper
der jahrlich stattfindenden Supercomputing Confe-
rence (SC) wurdigt, und eine Nominierung fur den
Gordon-Bell-Preis 2014, der von der Association for
Computing Machinery (ACM) ebenfalls auf der SC

vergeben wird. (Link)

Dr. Alice-Agnes Gabriel © LMU



https://www.globus.org/
http://doku.lrz.de/display/PUBLIC/Data+Science+Storage
https://www.lrz.de/wir/newsletter/2020-03/#Wir_verstehen_von_Erdbeben_nur_Details

