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VIRTUELLER AUFTRITT DES GCS AUF DER ISC2021 DIGITAL
Die Internationale Super-
computing Conference (ISC), 
die größte internationale 
Veranstaltung aus dem Be-
reich des High-Performance 
Computing, wurde wegen der 
weltweiten Covid-19-Pande-
mie in diesem Jahr erneut in 
digitaler Form ausgetragen. 
Das GCS hatte für die vom 
24. Juni bis 2. Juli stattfinden-
de Konferenz „ISC High Per-
formance 2021 Digital“ eine 
dedizierte Website erstellt, die 
die zahlreichen Aktivitäten, an 
denen sich Repräsentanten der 
drei GCS-Zentren beteiligten, 

in übersichtlicher Form prä-
sentierte. Die ISC-Website des 
GCS umfasste zudem einen vir-
tuellen Messestand in 3D und 
360°, der Besucherinnen und 
Besuchern ermöglichte, Infor-
mationen zu den HPC-Themen 

und aktuellen Projekten der 
drei GCS-Zentren in einer 
3D-Umgebung interaktiv ab-
zurufen. Die auf der ISC21 
angebotenen Vorträge (Prä-
sentationen und Videos) 
sind auf der ISC-Website für 
registrierte Teilnehmende 
bis Ende 2021 verfügbar. 
Als Vorsitzender des wissen-

schaftlichen Programms der 
ISC 2021 Digital agierte Prof. 
Dr. Martin Schulz, Mitglied des 
Direktoriums des Leibniz-Re-
chenzentrums, Garching, und 
Professor an der Technischen 
Universität München. (Link)
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JUWELS-BOOSTER DES JSC IST 
SCHNELLSTER SUPERCOMPUTER EUROPAS

Am Eröffnungstag der ISC 2021 Digital wurde die 
inzwischen 57. Ausgabe der TOP500 publiziert, die 
die größten High-Performance Computing (HPC) 
Systeme der Welt anhand ihrer mit dem High-Perfor-
mance Linpack (HPL) Benchmark erzielten Leistung 
führt. Das JUWELS-Booster-System des Jülich Super- 
computing Centre (JSC) ist demzufolge weiterhin der 
schnellste Supercomputer Europas. Mit seiner theo-
retischen Spitzenleistung von 71 Petaflops rangiert 
das von Atos gelieferte Jülicher Rechnersystem in 
den aktuellen TOP500 auf Rang 8. Zudem belegt 
der JUWELS-Booster in der Green500-Liste, die 
die TOP500-Supercomputer anhand ihrer Energie- 
Effizienz sortiert (gemessen in GFLOPS pro Watt), 
im weltweiten Vergleich den 7. Platz. Unter den 
weltweit 20 größten Systemen nimmt der JUWELS- 
Booster sogar Rang 2 in der Green500 ein. Auch 
die Rechnersysteme des Leibniz-Rechenzentrums 
in Garching, SuperMUC-NG (Platz 17), und des 

Höchstleistungs-
rechenzentrums 
Stuttgart, Hawk 
(Platz 18), konn-
ten sich unter den 
besten 20 Syste-
men der Welt behaupten. Alle GCS-Höchstleistungs-
rechner sind vom Bundesministerium für Bildung 
und Forschung (BMBF) und den Wissenschafts- 
ministerien der Länder Bayern, Baden-Württemberg 
und Nordrhein-Westfalen finanziert.

An der Spitze der TOP500 gab es keine Änderung: 
Der weltweit leistungsfähigste Supercomputer 
ist weiterhin der von Riken und Fujitsu mitentwi-
ckelte Supercomputer Fugaku am japanischen 
RIKEN Center for Computational Science mit ei-
nem HPL-Benchmarkwert von 442 Petaflops.  
(Link)

BUNDESUMWELT-
MINISTERIN SVENJA 
SCHULZE ZU 
BESUCH AM JSC

Svenja Schulze, Bundesministe-
rin für Umwelt, Naturschutz und 
nukleare Sicherheit, machte auf 
ihrer Sommerreise am 28. Juni 
2021 Station im Forschungszen-
trum Jülich. Am Jülich Supercom-
puting Centre (JSC) informierte 
sie sich über energieeffizientes 
Supercomputing und den Einsatz 
Künstlicher Intelligenz (KI) für 
den Klima- und Umweltschutz. 
Begrüßt wurde die Ministerin 
von den neuen Vorständinnen 
am Forschungszentrum, Dr. As-
trid Lambrecht und Prof. Frauke 

Melchior. Forschende des JSC, 
allen voran die Projektleiterin Dr. 
Scarlet Stadtler, gaben Einblicke 
in das KI:STE-Projekt (KI-Strate-
gie für Erdsystemdaten), das vom 
BMU gefördert wird. Ziel des Pro-
jekts ist es, Deep-Learning-Me-
thoden für die fundierte Analyse 

von Umweltdaten zu nutzen — 
unter anderem, um Risiken durch 
Naturgefahren abzuschätzen, 
die infolge des Klimawandels 
vermehrt auftreten. Dies soll es 
beispielsweise ermöglichen, bei 
extremen meteorologischen Er-
eignissen frühzeitig präventive 

Schnellster Supercomputer Europas: Der 
JUWELS-Booster des Jülich Supercomputing 
Centre. © FZ Jülich

Bundesumweltministerin Svenja Schulze (Mitte); Prof. Dr. Frauke Melchior (links) 
und Dr. Astrid Lambrecht (rechts), Vorstandsmitglieder des Forschungszentrums 
Jülich; Prof. Dr. Dr. Thomas Lippert (2. v. r.), Direktor des Jülich Supercomputing 
Centre (JSC); Dr. Scarlet Stadtler (2. v. l.), JSC, Koordinatorin des KI:STE-Projekts.
© Forschungszentrum Jülich / Ralf-Uwe Limbach
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Maßnahmen einzuleiten. Zusam-
men mit den Projektpartnern 
sollen zudem die technischen 
Voraussetzungen geschaffen wer-
den, um leistungsstarke KI-An-
wendungen für Umweltdaten 

portabel zur Verfügung zu stellen. 
Prof. Thomas Lippert, Leiter des 
JSC, erläuterte anschließend die 
Arbeiten am JSC zum energieef-
fizienten Supercomputing, auch 
im Hinblick auf die Entwicklung 

künftiger Exascale-Systeme. Die 
Bundesumweltministerin zeigte 
sich beeindruckt von den Jülicher 
Forschungsaktivitäten.

KÜNSTLICHE INTELLIGENZ FÜR DEN LRZ-HÖCHSTLEISTUNGS-
RECHNER SUPERMUC-NG

Das LRZ überführt seinen Höchst-
leistungsrechner SuperMUC-NG 
in die Phase 2. Das aktuelle 
System soll dazu in Kooperation 
mit Intel und Lenovo ausgebaut 
werden: Künftig sollen neben 
Höchstleistungen bei Berechnun-
gen und Simulationen zusätzlich 
auch Künstliche Intelligenz (KI) 

und Verfahren des Deep Lear-
ning unterstützt werden. Dafür 
wird das System mit skalierba-
ren Intel-Xeon-Prozessoren der 
nächsten Generation (Codename 
„Sapphire Rapids“) ausgestat-
tet sein. Des Weiteren wird die 
künftige GPU „Ponte Vecchio“ 
von Intel zum Einsatz kommen 
– basierend auf der Xe-HPC-Mi-
kroarchitektur für HPC und KI. 
Um den Zugriff auf große Daten-
mengen zu beschleunigen, wird 
das Speichersystem über einen 
verteilten asynchronen Objekt-
speicher (DAOS) verfügen. Dieser 

besteht aus Intel-Xeon-Scalable- 
Prozessoren der 3. Generation 
und nutzt Intel® OptaneTM Persis-
tent Memory. Wie SuperMUC-NG 
Phase 1 wird auch die aktuelle 
Ausbauphase zu gleichen Teilen 
vom Freistaat Bayern und vom 
Bundesforschungsministerium 
im Rahmen des Gauss Centre 
for Supercomputing (GCS) finan-
ziert. Die Rechenkapazitäten 
werden speziell qualifizierten 
Forschungsprojekten bundes-
weit in einem wissenschaftlichen 
Auswahlverfahren zur Verfügung 
gestellt. (Link)

ERGEBNISSE DES 25. CALLS FÜR GCS LARGE-SCALE PROJECTS
Am 1. Mai 2021 begann für die 
Nutzer der drei HPC-Systeme 
des GCS – Hawk am Höchstleis-
tungsrechenzentrum Stuttgart 
(HLRS), JUWELS am Jülich Su-
percomputing Centre (JSC) und 
SuperMUC-NG am Leibniz-Rechenzentrum (LRZ) 
in Garching bei München – die neueste Runde von 
nationalen Großprojekten für Simulation, Modellie-
rung und Künstliche Intelligenz, die neben einem 
Großkontingent an Rechenzeit auch intensive An-
wenderunterstützung durch die HPC-Experten der 
drei GCS-Zentren erfordern. Im Rahmen des 25. 

Calls for Large-Scale Projects ge-
nehmigte das GCS in Summe 1,6 
Milliarden CPU-Stunden für insge-
samt 14 Forschungsvorhaben, die 
die strengen Qualifikationskriteri-
en des GCS-Rechenzeitkomitees 

erfüllten. Die Vorhaben kommen aus den Bereichen 
Fluiddynamik, Bioinformatik, Chemie, theoretische 
Physik der kondensierten Materie und Elementar-
teilchenphysik. Eine detaillierte Übersicht aller ge-
nehmigten Projekte, die mit einer Laufzeit von zwölf 
Monaten veranschlagt sind, ist auf der GCS-Website 
verfügbar. (Link)

© E. Meyer, LRZ
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ARM UND FZ JÜLICH VEREINBAREN KOOPERATION

Der Chip-Designer Arm und das 
Forschungszentrum Jülich ar-
beiten künftig gemeinsam an 
der Portierung und Optimierung 
wissenschaftlicher Anwendun-
gen für Höchstleistungsrechner 
auf Arm-basierten Architektu-
ren. Ein entsprechender Ko-
operationsvertrag hierzu wur-
de im Mai d. J. unterzeichnet. 
Von Arm stammt die Architektur 
der Chips, die in praktisch al-
len Smartphones, den weitaus 
meisten Tablet-Computern und 

zunehmend auch in Super-
rechnern Verwendung finden. 
Zudem ist das Arm-Design die 
Basis für die Entwicklung der 
ersten europäischen HPC-Pro-
zessoren innerhalb der europä-
ischen Prozessor-Initiative (EPI 
Projekt), an der sich das JSC 
beteiligt. Die Zusammenarbeit 
konzentriert sich auf die Analy-
se und Optimierung exemplari-
scher Codes für Superrechner 
auf Arm-basierten Supercompu-
ter-Systemen. Das gemeinsame 

Team führt Performance-Analy-
sen und Code-Engineering durch 
und nutzt dabei die spezifischen 
Eigenschaften der Arm-basier-
ten Hardware, um die Anwen-
dungsleistung weiter zu verbes-
sern. Die dabei  identifizierten 
Code-Anforderungen sollen bei 
der Entwicklung zukünftiger 
Technologien und Systeme für 
Höchstleistungsrechner helfen.  
(Link)

MAGNETISCHES RÄTSEL MIT MYONEN: GCS-SUPERCOMPUTER 
VERHELFEN ZU NEUEN ERKENNTNISSEN

Das Myon ist ein Elementarteilchen, ein kurzle-
biger Cousin des Elektrons. Seit etwa 20 Jahren 
stimmt die Berechnung seines magnetischen Mo-
ments nicht mehr mit seiner Messung überein, 
was darauf hindeutet, dass ein noch nicht bekann-
tes Teilchen oder eine Kraft das Myon beeinflussen 

könnte. Kürzlich hat ein Experiment am Fermi 
National Accelerator Laboratory in den USA diese 
rätselhafte Diskrepanz eklatant bestätigt. Neue 
ab-initio-Rechnungen mit der Beteiligung Jülicher 
Wissenschaftler stellen jedoch die Ergebnisse 
bisheriger Berechnungen in Frage und bringen die 
theoretische Vorhersage näher an den experimen-
tellen Wert heran. Diesen neuen Erkenntnissen 
zufolge sind keine neuen Kräfte oder Teilchen 
notwendig, um die experimentellen Messungen 
zu erklären. Die Ergebnisse des internationalen 
Forschungsteams aus Wissenschaftlerinnen und 
Wissenschaftlern der Universität Wuppertal, des 
Jülich Supercomputing Centre, des CNRS Mar-
seille, der Eötvös-Loránd-Universität Budapest 
und der Pennsylvania State University wurden im 
April 2021 in Nature veröffentlicht (DOI: 10.1038/
s41586-021-03418-1). Die Berechnungen wurden 
auf GCS-Supercomputern durchgeführt, vorwie-
gend auf JUQUEEN und JUWELS am JSC, aber auch 
auf Hawk am HLRS und SuperMUC-NG in Garching. 
(Pressemitteilung) (Interview)

Passt das magnetische Moment des Myons in unsere physi-
kalische Vorstellung über die Welt? 
© Uni Wuppertal / thavis gmbh
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AUF DEM WEG ZUR NACHHALTIGEN DIGITALISIERUNG IN 
BADEN-WÜRTTEMBERG: ENRICH

Das HLRS leitet ein neu-
es Projekt mit dem Na-
men ENRICH (Energie, 
Nachhaltigkeit, Ressour-
ceneffizienz in IT und 
Rechenzentren), um die 
Zukunft der Digitalisie-
rung in Baden-Württem-
berg zu untersuchen und 
Möglichkeiten zu identi-
fizieren, Rechenzentren 
nachhaltiger zu gestalten. Das 
zweijährige Projekt wird vom 
Ministerium für Umwelt, Klima-
schutz und Energiewirtschaft 
des Landes Baden-Württemberg 
gefördert. Beteiligt sind außer-
dem Mitarbeiter des Instituts für 
Energiewirtschaft und Rationelle 
Energieanwendung (IER) der 
Universität Stuttgart, der DIA-
LOGIK gGmbH und der Univer-
sität Ulm sowie Hewlett Packard 
Enterprise (HPE), Hersteller des 
HLRS-Supercomputers Hawk. In 
ENRICH werden die aktuellsten 
Entwicklungen im Bereich der 

Informationstechnologien und 
der Rechenzentren auf Ressour-
ceneffizienz und deren Nachhal-
tigkeitspotential hin untersucht. 
Die innovationsgetriebene Ge-
schwindigkeit der Entwicklung 
von Hardware und Anwendun-
gen für Rechensysteme steigt 
seit Jahrzehnten unverändert 
intensiv. Die gleichzeitig zuneh-
mende Komplexität der Techno-
logien erhöht den Verständnis-
anspruch von Maßnahmen zur 
nachhaltigen Verbesserung der 
Umweltleistung. Hierzu sollen 
in dem Projekt die aktuellsten 

Megatrends der IT-Tech-
nologien, die nachhal-
tige Beschaffung, die 
Entwicklung bewährter 
und neuartiger Energie-
effizienzmaßnahmen 
– einschließlich Abwär-
menutzung – beispiel-
haft untersucht werden. 
Die Integration der An-
wenderperspektive ist 

maßgeblich dafür, dass die vor-
geschlagenen Lösungen trotz 
erhöhter Komplexität dem Men-
schen nutzen. Das HLRS wird 
sich vorrangig mit der Analyse 
von Lieferketten für IT-Hardware, 
dem Einsatz von KI für höhere 
Energie- und Ressourceneffizienz 
und dem Betrieb digitaler Infra-
strukturen, einschließlich effizi-
enter Programmierung, effizien-
tem Rechenzentrumsbetrieb und 
der Nutzung intelligenter Netze 
beschäftigen. (Link)

RECHENPOWER FÜR KÜNSTLICHE INTELLIGENZ: MUNICH.AI
Künstliche Intelligenz (KI) braucht 
Rechenkraft. Deshalb bringen 
das Leibniz-Rechenzentrum 
(LRZ) und das Munich Centre for 
Machine Learning (MCML) jetzt 
Wissen und Technik zusammen 
und schaffen gemeinsam mehr 
Rechenpower für die Grundla-
genforschung zu KI. Am LRZ in 
Garching wurde dafür MUNICH.ai 
(Mcml UNIversal Cluster for 

High-performance AI), ein Cluster 
basierend auf 8 DGX-A100-Kno-
ten von NVIDIA mit insgesamt 
64 Graphics Processing Units 
(GPU) in Betrieb genommen. 
Das System bringt es auf 40 AI 
Petaflops. „Die zusätzlich instal-
lierte Hardware repräsentiert den 
neuesten Stand der Technik und 
garantiert einen Standard, wie 
ihn nur die führenden KI-Zentren 

Deutschlands bieten können“, er-
klärt Professor Thomas Seidl, Inha-
ber des Lehrstuhls für Datenbank- 
systeme und Data Mining an der 
Ludwig-Maximilians-Universität 
(LMU), Direktor des MCML und 
des LRZ. (Link)
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NEUES NIC-EXZELLENZPROJEKT AM JSC 

Zweimal im Jahr vergibt die 
NIC-Rechenzeitkommission den 
Titel „NIC-Exzellenzprojekt“ an 
herausragende Simulationspro-
jekte. Im April 2021 verlieh die 
Kommission diese Auszeichnung 
Prof. Szabolcs Borsanyi (Bergi-
sche Universität Wuppertal) für 

seine Arbeiten zur Bestimmung 
der starken Wechselwirkung aus 
dem Standardmodell der Teil-
chenphysik mit dem besonde-
rem Fokus auf der Bestimmung 
des magnetischen Moments des 
Myons. Das Standardmodell der 
Teilchenphysik beschreibt sämt-
liche uns bekannten Elementar-
teilchen und deren Wechselwir-
kung. So konnte beispielsweise 
die Existenz des Higgs-Bosons 
mit diesem Modell erfolgreich 
vorhergesagt werden; eine Leis-
tung, die 2013 mit dem Nobel-
preis für Physik gewürdigt wur-
de. Jedoch ergeben sich zudem 
immer wieder – auch vermeint-
liche – Diskrepanzen zwischen 
der Theorie und dem Experiment; 

so beispielsweise bei der Bestim-
mung des magnetischen Mo-
ments des Myons. Die Arbeiten 
von Prof. Borsanyi et al. konnten 
diese Diskrepanz dadurch auf-
lösen, dass die Wechselwirkung 
der beteiligten Teilchen ohne 
Zuhilfenahme experimenteller 
Daten ausschließlich mit Hilfe 
des Standardmodells berechnet 
wurde. Weiterhin würdigt das NIC 
die Arbeiten zur Berechnung von 
Schwerionen-Experimenten un-
ter Verwendung des Standard-
modells. Hierbei sind extreme 
physikalische Bedingungen zu 
berücksichtigen; eine hohe An-
forderung an die Theorie und das 
Experiment. (Link)

SYSTEMSPENDE FÜR COVID-19-
FORSCHUNG ANS HLRS

Der Computer-Hardware- 
Hersteller AMD hat dem HLRS 
zehn Serversysteme aus seinem 
„COVID-19 High Performance 
Computing“ Fonds gespendet. 
Die im April gelieferten Systeme 
werden für die Forschung im 
Zusammenhang mit der Coron-
avirus-Pandemie sowie weiteren 
globalen Herausforderungen ein-
gesetzt. Zuvor hatte das HLRS 
gemeinsam mit dem Bundes- 
institut für Bevölkerungsfor-
schung (BiB) ein Berechnungs-
modell für die Auslastung von In-
tensivstationen in Deutschland 
entwickelt, mit dem sich der Be-
darf an Intensivbetten bis zu acht 

Wochen vorhersagen lässt. Auf 
der gespendeten Infrastruktur 
wird künftig ein täglicher Bericht 
über die Auslastung von Kran-
kenhäusern berechnet, zudem 
können die Berechnungen po-
litische Entscheidungen, wann, 
wo und welche Maßnahmen 
notwendig sind, unterstützen. 
Auch für das EU-geförderte Pro-
jekt HiDALGO und das vom Land 
Baden-Württemberg geförderte 
Projekt bwHPC-S5 sind die Ser-
versysteme einsetzbar. Jeder 
der neuen AMD-Knotenpunkte, 
die in den HLRS-Cluster Vulcan 
integriert werden, enthält einen 
AMD-EPYC™-Prozessor und acht 

AMD-Instinct™-Beschleuniger, 
die für Anwendungen mit maschi-
nellem Lernen, Deep Learning 
und künstlicher Intelligenz opti-
miert wurden. Das Serversystem 
mit 530 TeraFlop/s und 64-bit 
Gleitkomma-Leistung wurde von 
der Firma Penguin Computing ge-
baut. (Link)

Prof. Szabolcs Borsanyi 
(Bergische Universität Wuppertal)

Die von AMD gespendeten Rechner-
knoten werden am HLRS die rechner-
gestützte Forschung zur Pandemie und 
anderen globalen Herausforderungen 
unterstützen. © HLRS
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JURECA-DC VOLLSTÄNDIG AUSGEBAUT 

Das Modul JURECA-DC − DC steht für datenzentriert 
− ist ein Supercomputer mit innovativer Unterstüt-
zung für datenintensive Anwendungen. Pünktlich 
zu Beginn der neuen Rechenzeitperiode wurde 
am 1. Mai 2021 die zweite Phase dieses Moduls 
am JSC in Betrieb genommen. JURECA-DC besteht 
nun aus insgesamt 480 CPU-Knoten des Typs AMD 
EPYC Rome mit je 512 GB Speicher, 96 CPU-Knoten 
mit je 1024 GB Speicher sowie 192 GPU-Knoten 
mit 512 GB Speicher und je vier A100-GPUs. Die 
Compute-Knoten und Login-Server sind über ein 
Nvidia Mellanox InfiniBand HDR-Netzwerk mitein-
ander verbunden. Die theoretische Spitzenleistung 
beträgt 18,52 Petaflops, davon 14,98 Petaflops auf 
den GPUs und 3,54 Petaflops auf den CPUs. Damit 
hat das JURECA-DC-Modul die 8-fache Leistung 
seines Vorgängers, dem JURECA-Cluster-Modul, 
und steht auf Platz 44 der aktuellen TOP500-Liste 
(Juni 2021). Innerhalb JURECA-DC stehen zusätz-
liche Features zur Verfügung, wie ein lokales, 
über das Netzwerk zugängliches NVMe-basiertes 

Speichersystem, zusätzliche Profiling-Funktionen 
und ein Energieoptimierer. Beschafft wurde das 
Modul im Rahmen des von der EU geförderten 
Projekts PPI4HPC. Ein Teil der Ressourcen wird 
europäischen Forschenden zugänglich sein. Über-
wiegend wird die Rechenzeit auf JURECA-DC jedoch 
an Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler der 
Helmholtz-Zentren vergeben, insbesondere auch an 
jene am Forschungszentrum Jülich.

SUPERMUC-NG STATUS UND RESULTS WORKSHOP AM LRZ
Vom 8. bis 10. Juni diskutierten Wissenschaftle-
rinnen und Wissenschaftler beim digital veran-
stalteten Status- und Results-Workshop des LRZ 
über ihre mit SuperMUC-NG erzielten Ergebnisse. 

Bis zu 160 Interessierte loggten 
sich hierzu in Spitzenzeiten ein. 
Seit dem Start 2019 rechne-
ten die 311.040 Rechenkno-
ten des LRZ-Supercomputers 
knapp 30 Milliarden Stunden. 
Sie erledigten dabei in 840 
Forschungsprojekten rund 
195.000 Jobs, modellierten 
das Geschehen in Turbulen-
zen, in Luft- und Wasserströ-
mungen und sogar in Feuer. 
Besonders rechenintensiv 

sind Anwendungen aus der Physik und Thermodyna-
mik, da hier besonders viele Daten erzeugt werden. 
So modellierte ein Team des Max-Planck-Instituts 
für Astrophysik unter der Leitung von Prof. Volker 
Springel aus einem Datenvolumen von 25 Terabyte 
die Materieverteilung im Universum über zwei Mil-
liarden Lichtjahre hinweg. Auch die Ingenieur-, Bio- 
oder Umweltwissenschaften sowie Pharmazie und 
Medizin setzen auf HPC. SuperMUC-NG simulierte 
die Auswirkungen von Erdbeben sowie von Ver-
kehrsemissionen aufs Klima und den Blutfluss: 
Die Forschungsgruppe CompBioMed visualisierte 
auf SuperMUC-NG, wie Blut durch die Adern im 
Unterarm gepumpt wird: Damit können Mediziner 
lernen und besser behandeln. Mehr Projekte, für 
die SuperMUC-NG rechnete, finden sich im neu 
erschienenen Berichtsband HPC in Science and 
Engineering (2020). 17 der 26 Workshop-Vorträge 
sind auf YouTube verfügbar. 

Das neue JURECA-DC-Modul in der Maschinenhalle des JSC. 
© Forschungszentrum Jülich / Ralf-Uwe Limbach

Der SuperMUC-NG-Berichtsband „High Performance Computing in 
Science and Engineering” (2020) ist online einsehbar. 
© LRZ
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HLRS VERÖFFENTLICHT JAHRESBERICHT 2020

Das HLRS hat im Juni seinen Jah-
resbericht von 2020 auf Deutsch 
und Englisch veröffentlicht. Er 
bietet einen Rundumschlag an 
Informationen zu den Ereignis-
sen und Aktivitäten des Höchst-
leistungsrechenzentrums im ver-
gangenen Jahr. Zu den Highlights 
zählen unter anderem Artikel 
über die Forschung im Zusam-
menhang mit dem Coronavirus 
(siehe „Höchstleistungsrechnen 
im COVID-19-Jahr“), die Einwei-
hung des neuen Supercompu-
ters Hawk, die Umweltzertifika-
te EMAS und Blauer Engel, mit 
denen die Bemühungen des 

Zentrums im Umwelt- und Ener-
giemanagement gewürdigt wur-
den, ein Interview zum Thema 
„Flexiblere Robotik durch Künst-
liche Intelligenz“ mit Prof. Marco 
Huber vom Fraunhofer IPA, sowie 
Berichte über den Beginn einiger 
vom HLRS koordinierter EU-Pro-
jekte aus dem HPC-Bereich. 
Darüber hinaus beinhaltet der 
Jahresbericht Beiträge zu neuen 
Kooperationen, Programmen und 
Technologien des Zentrums so-
wie Forschungsberichte. Die bei-
den Sprachversionen stehen zum 
Download auf der HLRS-Websei-
te bereit.

NEUES EUROPÄISCHES PROJEKT TIME-X GESTARTET
Jüngste Erfolge haben das Po-
tenzial der parallelen Zeitin-
tegration als leistungsstarkes 
algorithmisches Paradigma zur 
Erschließung der Leistung von 
Exascale-Systemen etabliert. 
Allerdings wurden diese Erfol-
ge hauptsächlich in einem eher 
akademischen Umfeld erzielt, 
Das EuroHPC-Projekt TIME-X 
wird den nächsten Schritt in der 
Entwicklung und dem Einsatz 
dieses vielversprechenden neu-
en Ansatzes für massiv-paral-
lele HPC-Simulationen machen 
und eine effiziente parallele 
Zeitintegration für reale Anwen-
dungen ermöglichen. Finanziert 
durch das EuroHPC Joint Under-
taking und nationale Regierun-
gen wird das Konsortium aus 
10 Institutionen aus Belgien, 

Frankreich, Deutschland und 
der Schweiz Software und neu-
artige algorithmische Konzepte 
für die parallele Zeitintegration 
auf aktuellen und zukünftigen 
HPC-Architekturen entwickeln. 
Die Partner werden das Potenzi-
al in drei unterschiedlichen und 
anspruchsvollen Anwendungs-
feldern mit hoher gesellschaftli-
cher Bedeutung demonstrieren: 
Wetter und Klima, Medizin und 
Fusion. Um dies zu erreichen, 
vereint das inhärent interdis-
ziplinäre TIME-X-Konsortium 
alle relevanten Akteure auf 
europäischer Ebene aus der 
numerischen Analysis und an-
gewandten Mathematik, der In-
formatik und den ausgewählten 
Anwendungsdomänen in einer 
gemeinsamen strategischen 

Forschungsanstrengung. Das 
Projekt wird von der KU Leuven 
(Belgien) geleitet. Das Jülich 
Supercomputing Centre (JSC) 
wird hauptsächlich innerhalb 
der Arbeitspakete „HPC & Im-
plementation“ und „Impact Ma-
ximisation“ arbeiten. JSC plant 
Schulungen und Tutorials sowie 
zusammen mit der Technischen 
Universität Hamburg-Harburg 
ein Promotionsprojekt über feh-
lertolerante, robuste Zeitinte-
gratoren. Das Projekt startete 
am 1. April und hat eine Laufzeit 
von drei Jahren. (Link)
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https://www.hlrs.de/de/whats-new/news/detail-view/2021-05-11/
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EXTRANOISE: DEUTSCH-RUSSISCHES 
PROJEKT ZUR VERBESSERUNG DER 
HPC-LEISTUNGSOPTIMIERUNG

Der Schlüssel zum Verständnis 
und letztlich zur Verbesserung 
der Leistung von HPC-Anwendun-
gen ist die Leistungsmessung. 
Leider setzen viele HPC-Systeme 
ihre Jobs einer erheblichen 
Menge  an Störungen −  auch 
Rauschen genannt (auf Englisch: 
Noise) − aus, was zu erheblichen 
Schwankungen von Lauf zu Lauf 
führt. Dies macht Leistungs- 
messungen im Allgemeinen 
nicht reproduzierbar und er-
schwert die Leistungsanalyse 
und -modellierung erheblich. 
Bei verrauschten Systemen 
müssen Performance-Analysten 
in der Regel Performance- 
messungen mehrmals wieder- 

holen und dann statistisch aus-
werten, um Trends zu erfas-
sen. Das ist erstens teuer und 
zweitens ist die Extraktion von 
Trends aus einer begrenzten Rei-
he von Experimenten alles ande-
re als trivial, da das Rauschen 
recht unregelmäßigen Mustern 
folgen kann. Diesem Problem 
widmen sich nun Prof. Felix Wolf 
von der TU Darmstadt, Dr. Bernd 
Mohr vom Jülich Super- 
computing Centre und Drs. 
Dmitry Nikitenko und Konstan-
tin Stefanov von der Moskau-
er Staatsuniversität in einem 
gemeinsamen Projekt namens 
ExtraNoise. Es wird von der Deut-
schen Forschungsgemeinschaft 

(DFG) und der Russischen Stif-
tung für Grundlagenforschung 
(RFBR) gefördert. Darüber hin-
aus bringt Prof. Torsten Hoefler 
von der ETH Zürich seine Exper-
tise als assoziierter Partner ein. 
Ziel ist es, nicht nur die Perfor-
mance-Analyse rauschresisten-
ter zu machen, sondern auch 
ein besseres Verständnis dafür 
zu erlangen, wie Anwendungen 
generell auf Rauschen reagie-
ren und welche Design-Entschei-
dungen ihr aktives und passives 
Störpotenzial erhöhen oder sen-
ken. Das Projekt mit einer Lauf-
zeit von drei Jahren wird von der 
TU Darmstadt koordiniert.

LRZ-RECHNERRESSOURCEN VERHELFEN 
ZU ERKENNTNISSEN ÜBER DAS COVID-
19-VIRUS

Ein Team der Technischen Uni-
versität München (TUM) und des 
Max-Planck-Instituts für Bioche-
mie hat die Angriffstaktik des 
Corona-Virus erschlossen und 
zeigt auf, wie es für seine Ver-
mehrung auf mehreren Ebenen 
Proteine in menschlichen Zellen 
verändert. „Dieses Wissen hilft, 
das Virus besser zu verstehen 
und Ansatzpunkte für neue Me-
dikamente zu finden“, erklärt 
Dr. Andreas Pichlmair, Profes-
sor für Immunpathologie am 
Institut für Virologie der TUM. 

An der Forschung beteiligt war 
außerdem der Linux-Cluster 
des Leibniz-Rechenzentrums 
(LRZ): In knapp 6,5 Millionen 
Rechenstunden wurden daran 
Massenspektrometrie-Daten von 
rund 1200 Experimenten aus-
gewertet. Von April bis Oktober 
2020 erledigte das Cluster ins-
gesamt 166 Jobs. Das Ergebnis 
kann sich sehen lassen: Eine of-
fen zugängliche Datenbank gibt 
nun Auskunft darüber, wo Co-
vid-19 Zellen angreift – Wissen, 
das Pharmakologen jetzt nutzen 

können, um Medikamente ge-
gen die Symptome von Corona 
zu entwickeln und Impfstoffe zu 
verbessern. Die Untersuchun-
gen von Pichlmair und Mann ge-
hörte 2020 zu den Projekten, 
denen das LRZ 2020 im Kampf 
gegen Corona beschleunigten 
Zugang zu seinen Rechenkapa-
zitäten gewährte. Die Ergebnis-
se wurden im April im NATURE 
Magazin veröffentlicht. 

© Fusion Medical Animation on Un-
splash.com
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HÖCHSTLEISTUNGSRECHNEN AM HLRS IM COVID-19-JAHR

Als der Lockdown im März das 
HLRS traf, bot das HLRS zusam-
men mit seinen GCS-Partnern 
Wissenschaftlern, die das neu-
artige SARS-CoV-2-Virus unter-
suchen, beschleunigten Zugang 
zu seinen Systemen an. Acht 
COVID-19-bezogene Projekte 
nutzten das HLRS-System im 
Laufe des Jahres. In mehreren 
Vorhaben erforschten Wissen-
schaftler den physischen Auf-
bau des Virus. Dies umfasste die 
Forschung zur Modellierung des 
COVID-19-Spike-Proteins, das 
eine Infektion auslöst, wenn es 
mit dem menschlichen ACE2- 
Rezeptor auf der Zelloberfläche 
interagiert. Andere setzten auf 
einen Ansatz namens Mole-
kulardynamik, um mit extrem 
hoher Auflösung zu simulieren, 

wie Proteine auf der Oberfläche 
des Virus ihre Form verändern. 
Ein besseres Verständnis die-
ser Phänomene könnte helfen, 
Medikamente zu entdecken, die 
die Interaktion zwischen Virus 
und Mensch beim Eindringen in 
die Zellen hemmen könnten. Da 
diese Probleme so komplex sind, 
erwiesen sich die HLRS-Rech-
nersysteme als unverzichtbar 
für diese Forschung. Zusätzlich 
zur Bereitstellung von Rechen-
zeit für die Forschung arbeitet 
das HLRS auch in Projekten 
zur Bekämpfung der Pande-
mie mit. In dem neuen EU-ge-
förderten Projekt ORCHESTRA 
beispielsweise trägt das HLRS 
zur Entwicklung eines wichti-
gen Management-Tools für die 
öffentliche Gesundheit während 

Pandemien bei. Auch vor Ort 
wirkte sich die COVID-Krise auf 
den HLRS-Alltag aus: Selbst 
Ende 2020 waren nur wenige 
Mitarbeiter täglich vor Ort am 
HLRS, die meisten arbeiteten 
von zu Hause aus und vernetz-
ten sich per E-Mail und Video-
konferenz. Die umfassenden 
HPC-Schulungen wurden schon 
nach wenigen Wochen auf ein 
Online-Format umgestellt und 
über die Videokonferenz-Platt-
form Zoom abgehalten. Das 
Zentrum konnte dadurch einen 
wesentlichen Rückgang der nor-
malen Teilnehmerzahlen vermei-
den und sogar ein geographisch 
breiteres Publikum erreichen. 
(Link)

WENN SCHNELL NICHT MEHR SCHNELL GENUG IST: 
OPTIMIERTES CPMD-PROGRAMM 

Mit der Car-Parrinello-Moleku-
lar-Dynamik (CPMD) berechnen 
und modellieren Supercomputer 
in der Physik, Chemie oder Ma-
terialforschung die räumlichen 
Bewegungen von Atomen und 
Molekülen. Dabei erweist sich 
die Kommunikation zwischen 
den Rechenknoten in den par-
allelen Computersystemen zu-
nehmend als Bremse bei der 
Implementierung des Algorith-
mus auf alle Rechenknoten und 
deren Arbeit. In Zusammenarbeit 

mit dem Leibniz-Rechenzentrum 
(LRZ) ist es einem Team der 
Friedrich-Alexander-Universität 
(FAU) Erlangen nun gelungen, 
das CPMD-Programm enorm zu 
beschleunigen und auf die wei-
ter wachsende Zahl von Rechen- 
knoten moderner paralleler Sys-
teme anzupassen: CPMD kann 
jetzt schneller auf dem Super-
MUC-NG und anderen aktuellen 
Supercomputern integriert und 
ausgeführt werden – eine Er-
leichterung beim Berechnen von 

Formeln und der Entwicklung 
neuer Materialien. Einen Kurz-
bericht über den angepassten 
Algorithmus finden Sie auf der 
Website des LRZ.
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PROF. THOMAS LIPPERT (JSC) IST NEUER 
GCS-VORSTANDSVORSITZENDER 
Im April d. J. stand die Wahl des 
neuen GCS-Vorstands an, der – 
gemäß Statuten – alle zwei Jahre 
neu zu berufen ist. In einer turnus- 
mäßig anberaumten Mitglieds-
versammlung des Gauss Centre 
for Supercomputing (GCS) wurde 
Prof. Thomas Lippert zum neuen 
GCS-Vorstandsvorsitzenden ge-
wählt. Prof. Lippert, Leiter des 

Jülich Supercomputing Centre, 
tritt die Nachfolge von Prof. 
Dieter Kranzlmüller (Leibniz- 
Rechenzentrum, LRZ) an, der 
für die kommenden zwei Jahre 
gemeinsam mit Prof. Michael M. 
Resch (Höchstleistungsrechen-
zentrum Stuttgart, HLRS) als 
stellvertretender Vorstandsvor-
sitzender fungiert. (Link)

TEAM HEIDELBEARS BEHAUPTET SICH IM STUDENTEN- 
CLUSTERWETTBEWERB 2021

Zum vierten Mal in Folge stellten Studentinnen 
und Studenten der Universität Heidelberg ihre 
internationale Klasse im Bereich des Höchstleis-
tungsrechnens unter Beweis. Angetreten als Team 
Heidelbears – einziger deutscher Vertreter im inter-
nationalen Studentencluster-Wettbewerb, der jähr-
lich im Zuge der internationalen Supercomputing 

Conference (ISC) ausgetragen wird – boten die Hei-
delberger Studierenden eine solide Performance 
und erkämpften sich im sehr stark besetzten inter-
nationalen Teilnehmerfeld unter 12 Teams einen 
soliden 7. Rang. Zum Abschneiden der Heidelbears, 
die mit Aksel Alpay und Alexander Haller von zwei 
Mitarbeitern des Universitätsrechenzentrums (URZ) 
Heidelberg, Servicebereich Future IT - Research 
& Education (FIRE) auf den Wettbewerb vorberei-
tet worden waren, gratulierte nicht nur die GCS- 
Geschäftsführung sondern in einer Pressemeldung 
des Ministeriums für Wissenschaft, Forschung und 
Kunst Baden-Württemberg auch Frau Ministerin 
Theresia Bauer. Als Sieger des Wettbewerbs – der 
pandemiebedingt in diesem Jahr erneut digital 
ausgetragen wurde – ging mit Team Diabolo von 
der Universität Tsinghua wie im Vorjahr eine Mann-
schaft aus China hervor. (Link)

Prof. Thomas Lippert (JSC), © FZ Jülich
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