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1 DMotivation und Ziele

Hochleistungsrechnen ist flr weite Teile der Wissenschaften zum unverzichtbaren Werkzeug gewor-

den. Ein weiteres Wachstum dieses Werkzeuges in Breite und Tiefe ist zu erwarten und fiir konkur-

renzfahige Forschung und Entwicklung unverzichtbar. Verschiedene Forderprogramme und Initiati-

ven auf nationaler wie europdaischer Ebene adressieren diese Entwicklung und haben, insbesondere

auf dem Gebiet des Hochstleistungsrechnens, gute Erfolge gezeigt.

Aus Sicht des ZKI gibt es dennoch Mangel und Verbesserungspotenziale, die in diesem Papier aufge-

zeigt werden sollen. Dies betrifft insbesondere:

1.

Die klassische Gerateforderung des Hochleistungsrechnens nach Art. 91b GG behindert den
Zugang zu geeigneten Hochleistungsrechenkapazitdten auf den Ebenen 2 und 3, da zur lan-
deriibergreifenden Nutzung hohe Hirden zu Gberwinden sind. Insbesondere in kleinen Lan-
dern ist so der Zugang zu HPC-Kapazitdten problemangemessener Architektur behindert. Der
Zugang zu Kapazitaten der Ebene 2 fehlt bisweilen ganz.

Der Anteil der Betriebskosten (Energie, Kiihlung) an den HPC-Gesamtkosten wachst. Wah-
rend die Investitionskosten forderfahig sind (Bund, Lander), sind die Betriebskosten regelma-
Big von den tragenden Institutionen (meist Universitaten) zu ibernehmen. Dies behindert
den Aufbau angemessener Kapazitdten sowie die institutions- und landertbergreifende Nut-
zung.

Software-Entwicklung, -Anpassung und -Optimierung ist, verglichen mit dem Einsatz von
Hardware, eine deutlich nachhaltigere Investition. Eingesetzte Personalkosten in diesem Be-
reich kénnen Hardware- und Betriebskosten deutlich Giberkompensieren. Organisationsfor-
men und Foérderkonzepte im Bereich der Pflege wissenschaftlicher Software sind aber nur
schwach ausgebildet.



2 Ausgangslage

Die bereits hohe und stark zunehmende Bedeutung von High-Performance Computing (HPC) in den
daten- und rechenintensiven wissenschaftlichen Disziplinen geht mit einem entsprechenden Zu-
wachs der Erwartungen der Nutzer an die Betriebseinheiten der Universitdten und Forschungsein-
richtungen einher sowie dem Bedarf an fortgeschrittener Nutzerunterstiitzung, bis hin zu kooperati-
ver Begleitforschung und -lehre in den Bereichen der Methodenwissenschaften. In den Empfehlun-
gen und Positionspapieren der Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG) [1], des Bundesministeri-
ums fiur Bildung und Forschung (BMBF) [2], des Wissenschaftsrats (WR) [3], des Gauss Centre for
Supercomputing (GCS) [4] spiegeln sich diese Gesichtspunkte bereits wider. Dabei liegt das Modell
einer HPC-Leistungs- und -Organisationspyramide zugrunde, das in 4 Ebenen (,Tiers”) gegliedert ist:

Tier 0: Europaische Ebene — PRACE (Partnership for Advanced Computing in Europe)

Tier 1: Nationale Ebene — Gauss Centre for Supercomputing (GCS),
Verbund dreier Tragereinrichtungen

Tier 2: Regionale oder fachspezifische Ebene — Gaul3-Allianz (GA),
Vereinsorganisation mit 9 ordentlichen und 8 assoziierten Mitgliedern

Tier 3: Hochschulen und 6ffentliche Forschungsinstitutionen,
Vereinsorganisation (ZKI) mit 223 Mitgliedern (ca. 80 % der deutschen Hochschul-IT)

Auf der Basis jeweils landesweit abgestimmter Arbeitsteilung werden kooperative Konzepte entwi-
ckelt und umgesetzt, die die nationale und europdische HPC-Leistungspyramide und die damit ver-
bundene Supportkonzepte ergdnzen (z. B. in Baden-Wiirttemberg [5]).

Zu den Starken der derzeitigen HPC-Versorgung — vor allem in Tier 0 und 1 — zahlen:

® International konkurrenzfahige Tier-0- und Tier-1-Versorgung (Europa und GCS) mit Rechen-
leistung fur exzellente Forschung mit Anforderungen im ,,Capability Computing”
Verfligbarkeit untereinander abgestimmter Rechnerarchitekturen auf Tier 1

® Aufbau forschungsnaher Beratungs- und Unterstitzungsleistungen im GCS (Tier 1)

® Bereitstellung von Foérdermitteln fiir Projekte und Kompetenzzentren, z. B. ,Software fir
Exascale-Computing” (DFG-Schwerpunktprogramm) sowie ,HPC-Software fiir skalierbare Pa-
rallelrechner” und ,,Management und Analyse grofRer Datenmengen (Big Data)” (BMBF)

Aus Sicht des ZKI sind jedoch auf den folgenden Gebieten Problemlagen im Rahmen der kiinftigen
Forderungspolitik und der Zukunftskonzepte — vor allem in Tier 2 und 3 — zu beobachten:

Forderung und Nutzbarkeit von ForschungsgrofRgeraten bzw. Forschungsbauten (Tier 2)
Finanzierung der Betriebs- und Personalkosten

Beschaffungszyklen und Planungssicherheit

Rolle der Rechenzentren bei Betrieb, Beratung und Software Stewardship
Koordinierung von Forderungen

Organisation von Kompetenzzentren

Auf die konkreten Probleme und Losungsansatze sowie auf den Koordinierungs- und Foérderbedarf
wird im folgenden Kapitel ndaher eingegangen.



3

Probleme und Losungsansitze

Im Zuge der strategischen Planung der Weiterentwicklung des HPC sind aus Sicht des ZKI die folgen-

den, heute schon zu beobachtenden Problemlagen im Rahmen der kiinftigen Férderungspolitik und

der Zukunftskonzepte — vor allem in Tier 2 und 3 — mit zu bertlcksichtigen. Zu dem jeweiligen The-

menbereich werden hier auch Empfehlungen fiir Losungsansatze gegeben.

(a)

(b)

Férderung und Nutzbarkeit von ForschungsgrofSgerdten bzw. Forschungsbauten (Tier 2)

Die Forderung von Tier-2-Zentren — typischerweise als themenbezogene Forschungsbauten — ist
insbesondere fiir kleine Lander nicht mehr adaquat. Da in kleinen Landern in der Regel nur ein
Zentrum fir die Landesversorgung bestehen wird — oder eine landeribergreifende Nutzung eines
Zentrums —, haben solche Zentren noch starker als in groBen Landern themeniibergreifenden
Charakter. Die thematisch bezogene Férderung nach Art. 91b GG wird dafir als nicht addaquates
Instrument angesehen (de facto wird hiervon bereits in groRzligiger Auslegung der Gesetzeslage
abgewichen, siehe z.B. HLRN). AuRerdem ist die Verfligbarkeit von Tier-2-Systemen fiir die Nut-
zer je nach Bundesland sehr unterschiedlich ausgepragt und zum Teil gar nicht gegeben (z.B.
Sachsen-Anhalt, Thiringen).

Die Zuganglichkeit der Kapazitdten von Ebene 2 fiir alle Anwender (unabhangig von Landergren-
zen) ist wiinschenswert, da ein Ausweichen auf Tier 1 oder 3 in vielen Fallen auch keine adaquate
Losung darstellt und gerade auf Ebene 3 eine hinreichende apparative Ausstattung nicht liberall
gegeben ist, insbesondere wegen der Konkurrenzsituation in Bezug auf die begrenzten, haufig
nicht mit Zweckbestimmung versehenen Investitionsmittel, baulicher Unzuldnglichkeiten (z. B.
Serverrdume) und der Betriebskosten (z. B. Energiebedarf). Die dadurch mogliche Auswahl aus
mehreren Rechnerarchitekturen stellt einen Zusatznutzen dar.

Lésungsansdtze:

Die Kriterien bzw. Richtlinien im Rahmen der Forderung von ForschungsgroRgeraten (Art.
91b GG) sollten den Besonderheiten des HPC entsprechend angepasst werden.

Aufgrund der anteiligen Finanzierung aus Bundesmitteln sollte Uberlegt werden, ob diesem
Anteil entsprechend generell eine ldndertibergreifende Nutzung ermdoglicht werden kann.

Eine Foérderung aller anfallenden Kosten (TCO) (siehe Abschnitt b) beseitigt Hirden fiir die
landeribergreifende Nutzung.

Finanzierung der Betriebskosten und Personalmafnahmen — Rolle der Rechenzentren

Die Betriebskosten — insbesondere elektrische Energie und Kiihlung — haben einen bereits erheb-
lichen Anteil an den Gesamtkosten (lber 5 Jahre bereits dhnlich hoch wie die Investitionskosten)
und werden bei steigenden Strompreisen und im Rahmen der absehbaren Entwicklung der Rech-
nerarchitekturen noch deutlich zunehmen.



Die effiziente Nutzung massivparalleler und zum Teil auf Spezialprozessoren basierender Rech-
nerarchitekturen erfordert verstarkt Beratungsdienstleistungen, bis hin zu ,Cross-Sectional
Labs“, die den nutzenden Fachwissenschaftlern die nétigen Methodenkompetenzen zur Verfi-
gung stellen. Nutzerabstimmung, Bedarfsplanung, Konzeption, Beschaffung, Betrieb und Nut-
zungsunterstitzung sind kontinuierliche, personalintensive Begleitprozesse mit hohem Bedarf an
Spezialkompetenzen. Hochschulrechenzentren — und hier speziell diejenigen mit HPC-Betriebs-
und -Supportleistungen — entwickeln sich zunehmend zu wissenschaftsnahen Dienstleistungszen-
tren: Betreiber von Infrastrukturen (Werkzeugen fir die Forschung), Ermdoglicher von For-
schung, Forschungsberater und Weiterbilder. Die HPC-Rechenzentren miissen an der Wissen-
schaft teilhaben, um adaquate Dienstleistungen fir die Forschung erbringen zu kdénnen, z. B.
durch Kooperationen im ,,Computational and Data-Intensive Science and Engineering”. Dies alles
erfordert adaquate MalRnahmen zur Personalentwicklung sowie zur Forderung von Personal.

Ein bislang in der Forderlandschaft kaum adressiertes Problem ist die Pflege und Weiterentwick-
lung von Software Uber Forschergenerationen und insbesondere Hardwarearchitekturwechsel
hinweg. Hierbei ist Software (wie Hardware) als Infrastrukturkomponente fiir die Forschung an-
zusehen. Die Pflege dieser langlebigen und kostenintensiven Softwareinfrastrukturen (software
stewardship) ist bisher weder finanziell, noch organisatorisch gesichert.

Lésungsansdtze:

Es sollten kinftig generell Gesamtpakete — nicht nur Investitionen (Hardware), sondern auch
Betriebskosten und personelle Dienstleistungen/Projekte (Brainware [6]) — geférdert werden.

Die Beschaffung und insbesondere auch Pflege von Software infrastrukturellen Charakters
muss ebenfalls Bestandteil solcher Gesamtpakete sein.

Das Finanzierungsmodell der Ebene 1 (Total Cost of Ownership) sollte auch auf den Ebenen 2
und 3 angewendet werden.

Die Etablierung von ,,Computational Science and Engineering” als Fachcommunity, auch in
der Form eines eigenen Fachkollegiums innerhalb der DFG, geht aus Sicht des ZKI in die rich-
tige Richtung.

Es sollten, in Analogie zur Forschungsforderung an wissenschaftlichen Bibliotheken, von den
Fachwissenschaften der Nutzergruppen unabhangige Forderlinien zur Unterstitzung wissen-
schaftsnaher HPC-Betriebs- und -Kompetenzzentren etabliert werden.

(c) Koordinierung von Férderungen und Kompetenzen

Forderungen auf den unteren Versorgungsebenen — Tier 2 und 3 — erfolgen derzeit weitgehend
unkoordiniert (Ausnahmen z.B. Baden-Wiirttemberg, Hessen). Unausgeschopfte Synergiepoten-
ziale und unzuldngliche Fairness beim Zugang der Wissenschaftler zu HPC-Kapazitaten sind die
Folge. Auch die Komplementaritat der Rechnerarchitekturen und Kompetenzverbiinde sind sub-
optimal ausgepragt. Ziel einer deutschen HPC-Strategie muss es sein, der Wissenschaft, unab-
hangig vom Standort addquaten Zugang zu den HPC Ressourcen zu gewahrleisten, die zur Durch-
fliihrung ihrer Forschung notwendig sind. Dies umfasst sowohl Hardware-Ressourcen als auch
Schulungs- und Beratungskompetenz.



Lésungsansdtze:

Im Rahmen der Begutachtung sollte gefordert werden, dass sich die HPC-Versorgung — zu-
mindest auf Tier 2 —in den Landern jeweils an einem abgestimmten Konzept orientiert.

Die Koordinierung der Forderung von HPC-Systemen sowie der Bereitstellung von Kompeten-
zen innerhalb Ebene 2 — insbesondere auch landeribergreifend — sollte verstarkt werden.

Landeribergreifende Nutzung sollte durch gesetzliche Regelungen erleichtert werden.

Eine bessere Zusammenarbeit zwischen Ebene 2 und 3 sollte dazu beitragen, standortunab-
hangig Servicequalitaten zu homogenisieren.

Die Erfahrungen und Anforderungsszenarien der Mitglieder des ZKI — und hier insbesondere
im Rahmen der Aktivitaten des ZKI-Arbeitskreises Supercomputing — im Bereich des HPC-
Betriebs- und -Anwendungsumfelds sollten in die bedarfsgerechte Intensivierung der Koordi-
nierung der HPC-Versorgung adaquat einflieBen.

(d) Beschaffungszyklen und Planungssicherheit

Beschaffungszyklen von vier bis sechs Jahren sind im Bereich des Hochleistungsrechnens inzwi-
schen nicht mehr angemessen. Zeitlich gestreckte Beschaffungen und tGber mehrere Zentren um-
laufende Beschaffungen sind Hilfskonstrukte, um diesen Mangel abzumildern. Bei einem kiirze-
ren Beschaffungszyklus konnte flexibler auf den sich wandelnden (qualitativen) Bedarf eingegan-
gen werden (z. B. Auslegung der Rechenknoten, Erganzung von Spezialprozessoren). Planungssi-
cherheit und damit auch Planungsmoglichkeit erfordert auch, dass mehrere Beschaffungszyklen
gesichert sind.

Lésungsansdtze:

Die Investitionszyklen sollten generell verkiirzt werden, z. B. durch kurzfristige Architektur-
auswahl innerhalb einer langerfristigen strategischen Planung.

Es sollte eine Halbierung der Beschaffungszykluszeit, bei ungefahr gleich bleibender Stand-
zeit, ermoglicht werden.

Es sollte eine groRRere Planungssicherheit erreicht werden, indem mehrere Beschaffungszyk-
len in Folge zugesichert werden.
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