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Vorbemerkung

Bereits in seinen ,Empfehlungen zur zukiinftigen Nutzung von Hochstleis-
tungsrechnern“ aus dem Jahr 2000 stellte der Wissenschaftsrat fest, dass die
Verfiigbarkeit von Infrastrukturen fiir das Hochstleistungsrechnen ,ein ent-
scheidender Standortfaktor im internationalen wissenschaftlichen und indus-
triellen Wettbewerb“ sei. |' Hochstleistungsrechnen, kurz HPC (High Performance
Computing) |?, ist der entscheidende Schliissel fiir den Fortschritt im Bereich
Computational Science and Engineering (CSE) |3. Zahlreiche Disziplinen sind an der
Methodenentwicklung fiir die Nutzung von HPC-Infrastrukturen beteiligt. Dar-
uber hinaus hat sich CSE als Querschnittsdisziplin etabliert. Dabei ist CSE in ei-
nem umfassenden Sinn als Simulationswissenschaft zu verstehen, die die Ent-
wicklung von Modellen, Algorithmen und Software gleichermafRen beinhaltet
und eng miteinander verzahnt. In diesem Sinne ist CSE in einer steigenden An-
zahl von Anwendungsfeldern als unverzichtbares Fundament wissenschaftli-
chen Erkenntnisgewinns neben Theorie und Experiment etabliert. Hierfiir wird
vielfach das Bild einer ,dritten Sdaule“ der Wissenschaft verwendet.

HPC spielt innerhalb von CSE-Anwendungen eine doppelte Rolle: Zum einen ist
HPC eine Infrastruktur, derer sich CSE-Anwender bedienen. Zum anderen stellt
die Methodenforschung fiir die Nutzung von HPC einen Teilbereich von CSE
dar, der angesichts der Geschwindigkeit technologischen Fortschritts stetiger
Weiterentwicklung bedarf. Bereits 2000 hat der Wissenschaftsrat von der ,gro-

| 1 Wissenschaftsrat (2000), S. 233.

|2 In Deutschland hat sich - aufgrund von Unterschieden insbesondere organisatorischer und finanzieller
Art - die Differenzierung von Hoch- und Hochstleistungsrechnern etabliert und wird daher auch im vorlie-
genden Positionspapier verwendet. High Performance Computing wird hingegen als Bezeichnung fir beide
Leistungsklassen von Rechensystemen gebraucht.

| 3 Das Fachgebiet wird noch nicht einheitlich bezeichnet. Es werden u. a. auch die weitgehend synonym
gebrauchten Begriffe Computational Science, Computational Engineering, Computational Engineering Scien-
ce oder Simulation Science verwendet. Im deutschen Sprachraum sind zudem die Bezeichnungen Wissen-
schaftliches Rechnen, Simulationstechnik oder Simulationswissenschaften gebrauchlich.



Ren Entwicklungsdynamik*®

* gesprochen, der der gesamte Bereich des HPC
unterworfen sei. Mehr als eine Dekade spdter hat dieser Befund nach wie vor
Bestand. Die technologische Entwicklung im Bereich des HPC ist mit unvermin-
derter Geschwindigkeit vorangeschritten.

Angesichts der steigenden Bedeutung von CSE fiir die Wissenschaften und des
rasanten technologischen Fortschritts im Bereich HPC ebenso wie aktueller po-
litischer, technologischer und struktureller Entwicklungen (vgl. Kap. A) sieht
der Wissenschaftsrat Bedarf fiir eine erneute Befassung mit den Strukturen der
Versorgung von Forschenden mit Kapazititen des HPC sowie mit der Forderung
der fiir diese Ressourcen erforderlichen Methodenkompetenz. Zu diesem Zweck
hat der Wissenschaftsrat im Juli 2011 eine Arbeitsgruppe eingesetzt, die das Po-
sitionspapier in zwei Sitzungen vorbereitet hat. In ihr wirkten auch Sachver-
stindige mit, die nicht Mitglieder des Wissenschaftsrates sind. [hnen weil sich
der Wissenschaftsrat zu besonderem Dank verpflichtet. Zudem dankt er den
Experten, die im Rahmen von Befragungen bereitwillig fiir Auskiinfte und Ein-
schitzungen zur Verfiigung standen.

Der Wissenschaftsrat hat dieses Positionspapier am 27. Januar 2012 verabschie-
det.

|4 Wissenschaftsrat (2000), S. 233.



Kurztassung

_ Die Bedeutung von Computational Science and Engineering (CSE) fiir den wissen-
schaftlichen Erkenntnisgewinn und der dafiir notwendigen Infrastrukturen
fiir High Performance Computing (HPC) wachst weiterhin. CSE-Methodik findet in
einer steigenden Zahl von Wissenschaftsbereichen Anwendung. Deutschland
hat in der Methodenkompetenz fiir diesen Bereich eine starke Position im in-
ternationalen wissenschaftlichen Wettbewerb. Diese Position sollte durch
entsprechende Forderprogramme und verstiarkte Aktivititen in der Aus- und
Weiterbildung nachhaltig gefestigt werden.

Die Verfiigbarkeit von HPC-Infrastrukturen ist fiir die Wettbewerbsfihigkeit
Deutschlands in zahlreichen Wissenschaftsfeldern und fir die Weiterent-
wicklung der CSE-Methodik unverzichtbar. Der Bedarf wird auf absehbare
Zeit steigen. Die erforderlichen Ressourcen sollten durch HPC-Kompe-
tenzzentren bereitgestellt werden, die sich durch eine enge Integration von
leistungsfahigen Rechnerinfrastrukturen, Methodenkompetenz, Anwenderbe-
ratung sowie Forschung und Lehre auszeichnen. Auf den verschiedenen Re-
chenleistungsstufen sollte es jeweils mehrere, sich in Rechnerarchitektur und
Methodenkompetenz gegenseitig erganzende Zentren geben. Diese sollten
durch koordinierte und zeitlich gestaffelte Beschaffungen fiir eine optimale
Versorgung der HPC-Anwender Sorge tragen.

Die aus verschiedenen Rechenleistungsstufen bestehende Leistungspyramide
mit wenigen Zentren an der Spitze und einem in den unteren Leistungsklas-
sen breiter werdenden Angebot an Rechensystemen hat sich bewdhrt und
sollte weiter beibehalten werden. Hierfiir ist ein nachhaltiges finanzielles En-
gagement von Bund und Lindern erforderlich.

Die derzeitigen Finanzierungsmodalititen fiir Beschaffungen von Rechensys-
temen der beiden obersten Leistungsklassen haben fiir die nachhaltige Ver-
sorgung der Wissenschaft und Wirtschaft mit leistungsfahigen und ausdiffe-
renzierten Rechenressourcen signifikante Nachteile. Bund und Linder sollten
alternative Modelle priifen, die nachhaltige Finanzierungssicherheit fir
(Re)Investitionen und Betriebskosten bieten, den Aufbau von sich erginzen-
den Strukturen fordern sowie fiir alle deutschen Wissenschaftlerinnen und



Wissenschaftler Zugang zu den Systemen der obersten Leistungsklassen si-
cherstellen.

_ Die Selbstkoordination der Betreiber von Rechenzentren im Gauss Centre for
Supercomputing (GCS) sowie in der GaulR-Allianz (GA) hat sich prinzipiell be-
wahrt. Auf Ebene der GA miissen allerdings derzeit noch bestehende Defizite
in der Koordination, der Governance und der Transparenz von Prozessen be-
hoben werden, damit sie fir die Erfiillung ihrer Aufgaben addquat gertistet
ist.

_ Auf europdischer Ebene sollte eine engere Abstimmung im Vorfeld von Be-
schaffungen der hochsten Leistungsklasse erfolgen, um auch hier eine aus
mehreren sich ergdnzenden Zentren bestehende Infrastruktur zu schaffen.



A. Anlass und Darstel-
lung

A.l INSTITUTIONELLE ENTWICKLUNGEN

Der Wissenschaftsrat hat sich in der Vergangenheit wiederholt und in verschie-
denen Kontexten mit der Thematik einer angemessenen Versorgung mit Infra-
strukturen im Bereich High Performance Computing (HPC) auf nationaler und eu-
ropdischer Ebene befasst. Dabei hat er sowohl iibergeordnete Empfehlungen zu
Struktur und Bedingungen einer solchen Versorgung abgegeben |° als auch zu
konkreten Beschaffungsvorhaben von Rechensystemen der Linder Stellung ge-
nommen. |® Zentrales Gremium hierfiir war seit seiner Einrichtung auf Grund-
lage der ,Empfehlung zur kiinftigen Nutzung von Ho6chstleistungsrechnern®
aus dem Jahr 2000 der Nationale Koordinierungsausschuss zur Beschaffung und
Nutzung von Hochstleistungsrechnern. Mit der Einfiihrung der gemeinsamen
Forderung von Forschungsbauten an Hochschulen einschlieRlich GroRRgeriten
durch Bund und Linder im Jahr 2007 (vgl. A.IV) ging die Aufgabe, Forderemp-
fehlungen fiir konkrete Beschaffungen an Hochschulen auszusprechen, auf den
Ausschuss fiir Forschungsbauten tiber.

Etwa zeitgleich etablierten sich in Deutschland zwei wichtige neue Akteure im
Bereich des HPC. Im April 2007 wurde das ,,Gauss Centre for Supercomputing*®
(GCS) als Zusammenschluss der drei nationalen Hochstleistungsrechenzentren
in Stuttgart, Jilich und Garching gegriindet. Im Dezember 2008 erfolgte dann
die Griitndung der Gaul3-Allianz (GA), eines Verbundes auf Ebene der Hochleis-
tungsrechner. Beide Initiativen gingen auf die Empfehlung einer durch das
BMBF eingesetzten Expertenkommission zuriick, eine strategische HPC-Allianz

| 5 Vgl. Wissenschaftsrat (1995), Wissenschaftsrat (2000), Wissenschaftsrat (2004).
|6 Vgl. bspw.: Wissenschaftsrat (2003), Wissenschaftsrat (2006).
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ins Leben zu rufen. |” Ein wesentliches Ziel dieser Griindungen, insbesondere
des GCS, war es, eine einheitliche und koordinierte Positionierung Deutschlands
in internationalen Abstimmungs- und Wettbewerbsprozessen zu ermogli-
chen. |® Der Bedarf hierfiir war nicht zuletzt durch die Empfehlungen des Wis-
senschaftsrates zur Einrichtung eines europdischen Ho6chstleistungsrechners
aus dem Jahr 2004 in das Bewusstsein der deutschen HPC-Community sowie der
politischen Entscheidungstriger gerufen worden.

Als Reaktion auf die Grindungsinitiativen empfahl der Nationale Koordinie-
rungsausschuss in einem vorlaufigen Bericht iiber seine eigenen Tatigkeiten im
November 2007 |° dem Wissenschaftsrat, iiber die zukiinftigen Aufgaben des
Ausschusses erst nach Abschluss der Griindungsphase der HPC-Allianz zu ent-
scheiden, wenn sich erwiesen habe, welche Aufgaben diese wahrnehmen kon-
ne. | '° Daher bat der Wissenschaftsrat Bund und Linder, ihm zu gegebener Zeit
uber die Entwicklung der Allianz zu berichten, damit auf dieser Grundlage eine
Entscheidung tiber die Zukunft des Ausschusses getroffen werden konne.

Zu diesem Zweck fand im Februar 2011 eine Anhorung des Wissenschaftsrates
statt, bei der der Bund, die drei Sitzlinder der Hochstleistungsrechner sowie
Vertreter des GCS und der GA durch eine eigens eingerichtete Ad-hoc-Gruppe
bestehend aus Anwendungs- und Methodenwissenschaftlern befragt wurden.
Dabei wurde von allen Beteiligten ein Bedarf an einer umfassenderen und ra-
schen Befassung mit der Thematik des HPC durch den Wissenschaftsrat identi-
fiziert. Im Ergebnis schlug die Ad-hoc-Gruppe daher dem Wissenschaftsrat die
Einrichtung einer Arbeitsgruppe vor, die sich mit der strategischen Weiterent-
wicklung des High Performance Computing (HPC) in Deutschland befassen solle.
Der Wissenschaftsrat folgte dieser Empfehlung im Juli 2011.

A.ll TRENDS IN DEN ANWENDUNGEN

Computational Science and Engineering (CSE): Viele Disziplinen verwenden
fachspezifische Modelle, die auf Simulationsmethodik angewiesen sind und die-

|7 Vgl.: European Media Laboratory GmbH (2006).

|8 Neben dem Engagement des GCS in PRACE (vgl. Kap. A.IV) ist in diesem Kontext die Mitwirkung der GA
in der ,,European Grid Infrastructure“ (EGI) zu nennen. EGI wurde im Februar 2010 mit dem Ziel gegriindet,
europaweit Zugange zu Rechenressourcen der Tier2-Ebene Uber die Nutzung von Grid-Technologien zu
schaffen. EGI befindet sich noch im Aufbau.

|9 Mit diesem Bericht folgte der Nationale Koordinierungsausschuss der Empfehlung aus dem Jahr 2000,
nach einer ausreichenden Erprobungsphase erneut lber die Aufgaben und Funktionen des Ausschusses zu
beraten.

| 10 Vgl.: Wissenschaftsrat (2008), S. 287.



se entsprechend disziplinspezifisch weiterentwickeln. Dariiber hinaus hat sich
CSE als Querschnittsdisziplin etabliert. Die Anwendungsfelder, in denen CSE-
Methodik Verwendung findet, sind vielfdltig, ihre Zahl wichst bestindig. Sie
reichen von naturwissenschaftlicher Grundlagenforschung (z. B. im Bereich
Magnetismus, Licht und Materie) iber geowissenschaftliche Simulationen (z. B.
der Tsunami-Ausbreitung und -Uberflutung) bis hin zu Anwendungen in der
Lebenswissenschaften (z. B. Modellierung der Lunge zur Verbesserung der
kiinstlichen Beatmung von Patienten) und den Ingenieurwissenschaften (z. B.
Untersuchungen zur Lirmentwicklung in Triebwerksdiisen). |

In den meisten Anwendungsfeldern basiert das Simulationsmodell auf einer
zugrunde liegenden Theorie und verwendet oft Verfahren der numerischen Ma-
thematik, um Losungen und Vorhersagen zu berechnen, die tber keine ge-
schlossene mathematische Form verfiigen. Der Einsatz eines Rechners und die
mit ihm gewonnenen Daten sind somit durch spezifische Hypothesen und Fra-
gestellungen motiviert, zu denen sie Antworten liefern sollen. Daneben finden
sich mit der Astronomie oder der Systembiologie (z. B. in Verbindung mit High-
Throughput Genome Sequencing) Wissenschaftsbereiche, in denen aufgrund einer
stark datengetriebenen Forschung Datenanalyse und Theoriebildung enger mit-
einander verschriankt sind und nicht zwingend in zeitlicher Aufeinanderfolge
stehen.

HPC-Leistung in den Anwendungen: Grundsdtzlich sind im Bereich der An-
wendungen drei Arten der Nutzung von HPC-Ressourcen zu unterscheiden: Als
Capability Computing wird das Rechnen einzelner komplexer Probleme oder Mo-
delle bezeichnet, die sich idealerweise durch gute Parallelisierbarkeit auszeich-
nen. Anwendungen des Capability Computing sind haufig zeitkritisch im Sinne
eines Wettbewerbs um Durchbriiche in der Grundlagenforschung (z. B. Grand
Challenges). Aufgrund dieses Erfordernisses eines schnellen Outputs sowie der
Komplexitat der Fragestellungen werden fiir Anwendungen des Capability Com-
puting Rechensysteme der obersten Leistungsklasse benétigt. Unter Capacity
Computing wird dagegen das gleichzeitige Rechnen vieler Probleme bzw. Modelle
oder Modellparameter verstanden, die weniger als einzelne sondern vielmehr in
der Summe Anforderungen an die Leistungsfihigkeit der Rechensysteme stel-
len. Anwendungen des Capacity Computing (z. B. Monte-Carlo-Simulationen) zie-
len primaér auf einen hohen Durchsatz ab, erfordern aber eine ausreichende Re-
chenleistung, um unverhiltnismadflige Wartezeiten der Anwender zu ver-

| 11 Darstellungen von Anwendungsfeldern finden sich bspw. in der Broschiire ,,Supercomputing at the Lea-
ding Edge® (Gauss Centre for Supercomputing [2010]), in der Publikation ,Forschung im HLRN-Verbund
2011* (Konrad-Zuse-Zentrum fir Informationstechnik Berlin; Regionales Rechenzentrum fiir Niedersachsen,
Hannover [2011]) sowie im zweimal jahrlich durch das GCS herausgegebenen Magazin ,,inSiDE - Innovati-
ves Supercomputing in Deutschland“ (Gauss Centre for Supercomputing [2011]).

11
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meiden. Zunehmende Bedeutung erlangt daneben das Real-Time-Computing (z. B.
fir Visualisierungen), das sich von den beiden anderen Formen von Anwendun-
gen insbesondere durch Interaktivitit abhebt.

HPC findet insbesondere in einer Reihe von natur- und ingenieurwissenschaftli-
chen Disziplinen Anwendung. In Feldern wie der Stromungsdynamik oder der
Klimaforschung dienen Simulationen mittels HPC als unverzichtbare Methode
des Erkenntnisgewinns. Der Bedarf an Rechenkapazitit ist dabei im Prinzip un-
begrenzt. Denn hohere Rechenleistungen ermdglichen eine feinere Diskretisie-
rung, hoherdimensionale Daten und komplexere Parameterraume und verspre-
chen somit immer weitere Fortschritte und neue Ergebnisse. Doch die
ansteigende Datenmenge iiber immer detailliertere Modelle sorgt nicht allein
fir einen exponentiell wachsenden Rechenbedarf, hinzu kommt die zuneh-
mende Komplexitit der Anwendungen. Diese entwickeln sich von der reinen
Berechnung spezifischer Probleme zur umfassenden Simulation komplexer
Phidnomene bis hin zu Multiskalensystemen, die unterschiedliche Modelle auf
verschiedenen Skalen miteinander koppeln (z. B. in der Materialforschung oder
der Chemie). Aufbauend auf quantitativ hinreichend genauen Modellen kénnen
z. B. auch Optimierungsaufgaben in komplexen Netzwerkstrukturen oder in-
verse Probleme (approximativ) gelost werden.

Neben diesen etablierten Anwendungsfeldern erlangt HPC auch in anderen
Wissenschaftsfeldern zunehmende Bedeutung. Zu nennen sind hier bspw. die
Verwendung von Agenten-basierten Modellen zur Simulation komplexer sozia-
ler Phinomene in den Sozialwissenschaften (z. B. Katastrophenforschung), kom-
plexe Simulationen im Bereich der Logistik (z. B. Verkehrsfliisse), die Digitalisie-
rung und ErschlieRung kulturwissenschaftlicher Giiter im Rahmen der Digital
Humanities sowie Probleme, die durch Graphen beschrieben werden, etwa in der
Bioinformatik oder in der Analyse sehr grofler Datenmengen. Zudem ist durch
die Weiterentwicklung von interaktiv-explorativen und Echtzeit-Anwendungen
mit einer Vielzahl neuer Anwendungsbereiche, bspw. in der Medizin, zu rech-
nen.

Industrie: Nicht nur die Wissenschaft selbst, auch die Industrie setzt in stark
zunehmenden MafRen CSE-Methoden ein. Komplexe Simulationsmodelle und
auch Echtzeitsimulationen spielen in einer steigenden Anzahl von Wirtschafts-
bereichen wie bspw. in der Fertigung und Logistik oder im Finanzsektor eine
tragende Rolle bei der Entwicklung neuer Produkte und Dienstleistungen. Ins-
besondere im Kontext prakompetitiver, explorativer Untersuchungen nutzen
Unternehmen hierfiir auch 6ffentlich zugdngliche Rechensysteme in Kooperati-
on mit universitdren Partnern. Immer grofRere Bedeutung erlangt daneben der
Bereich Business Intelligence (Big Data Analytics), also die Unterstiitzung von opera-
tiven und strategischen Entscheidungen durch systematische Analysen elektro-
nisch aufbereiteter Daten. Die Mehrheit dieser Anwendungen ist derzeit nicht



auf hochste Rechenleistungen angewiesen, was sich auch in einer verstirkten
Nutzung von Cloud Computing zeigt. Doch auch in diesem Bereich sind entspre-
chende Weiterentwicklungen denkbar, die zu einem erhohten Bedarf an HPC-
Ressourcen fithren koénnten. Gegenldufig gibt es Forschungstrends, die fiir in-
dustrielle Anwendungen (z. B. in Produktion und Logistik) nach Losungen mit
dezentralen, selbststeuernden Systemen suchen. Trotz des Trends zur Dezentra-
lisierung steigt aber auch in diesen Anwendungsfeldern der Bedarf an HPC, da
die Komplettsimulation der im Modell abzubildenden selbststeuernden Objekte,
die bspw. fiir die Evaluierung der Netzwerke erforderlich ist, hochkomplex ist.

Datenqualitdt: Durch die steigende Komplexitiat der Anwendungen in Wissen-
schaft und Industrie wachst nicht nur der Bedarf an Rechenkapazitit. Die An-
wendungen zeichnen sich auch durch ein stark wachsendes Datenaufkommen
und damit einhergehend einen groRen Bedarf an Speicherplatz aus. Fragen
nach der Qualitatssicherung und dem richtigen Management fiir solche Daten-
mengen erhalten damit immer grofRere Bedeutung. Der Aspekt der Datensi-
cherheit spielt daher eine zunehmend wichtigere Rolle, auch in finanzieller
Hinsicht.

A.l1l TECHNOLOGIEENTWICKLUNG

Technologie: Das 1965 von Gordon Moore formulierte empirische ,Moore’s
Law“ besagt, dass sich die Transistordichte auf einem Computerchip etwa alle
18 Monate verdoppelt. Dieser Langzeittrend der technologischen Entwicklung
fihrte in den letzten Jahrzehnten zu immer hoher getakteten und damit
schnelleren Prozessoren. Eine weitere Steigerung der Transistordichte stoRt je-
doch mittlerweile an physikalische Grenzen wie bspw. Warmeeffekte auf dem
Chip. Stattdessen wird nunmehr die Zahl der Prozessoren, sog. Cores, auf einem
Chip bestindig gesteigert, was zu zunehmend massiver Parallelitit der Rechner
fihrt. |'? Die maximal erzielbare aggregierte Rechenleistung steigt daher auch
weiterhin exponentiell an und es ist davon auszugehen, dass sich dieses Wachs-
tum bis mindestens 2020 fortsetzen wird. Fiir den bevorstehenden Leistungs-
sprung von Rechnern mit einer Leistung im Bereich von Petaflops (1015 floating-
point operations per second), die von heutigen Spitzensystemen erreicht werden, zu
Exaflops (1018 Flops) wird bspw. eine Zeitspanne von fiinf bis acht Jahren ange-
setzt. Zugleich wiachst in der Langfristperspektive die Notwendigkeit, durch
verstarkte Grundlagenforschung im Bereich HPC Losungen fiir die Zeit ,post-

| 12 Ein Parallelrechner der Spitzenklasse umfasst heute um die 100 Tsd. Cores. Hochrechnungen gehen
davon aus, dass bereits in finf bis acht Jahren ber eine Million Cores pro Rechner verbaut werden.

13
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Moore* zu entwickeln, wenn sich die Transistordichte auf dem Chip der Ebene
einzelner Atome anndhern wird.

Systemkomplexitit: Die steigende Anzahl von Prozessoren wird begleitet von
einem starken Wachstum der Speichergrof3en. Dabei kommt zunehmend eine
verteilte und somit komplexe Speicherarchitektur zum Einsatz. Verstirkt wer-
den auRRerdem neue Prozessortypen wie z. B. Grafikprozessoren verwendet, die
sowohl als spezialisierte Co-Prozessoren als auch als General-Purpose-Pro-
zessoren eingesetzt werden. Es ldsst sich sowohl im Riickblick wie auch im Aus-
blick auf sich bereits abzeichnende Entwicklungen feststellen, dass die Archi-
tekturen moderner Hoch- und Hochstleistungsrechner, in der Folge aber auch
Rechner auf Instituts- und Arbeitsgruppenebene, immer komplexer werden.
Zudem steigt der Energiebedarf fiir Strom und Klimatisierung und damit die
Betriebskosten. | Damit nimmt die Gefahr einer ineffizienten Nutzung dieser
kostenaufwindigen Infrastruktur durch nicht ausreichend geschulte Anwender
stetig zu.

Alternative Trends: GroRe Aufmerksamkeit innerhalb und aulRerhalb der HPC-
Community erfihrt derzeit das Cloud Computing. Hierbei werden virtualisierte
Rechnerressourcen (Prozessoren, Speicher, Plattenplatz) und standardisierte
Services durch externe, momentan i. d. R. kommerzielle Anbieter wie Amazon,
IBM oder Microsoft iiber ein verbrauchsabhingiges Abrechnungsmodell zur
Verfiigung gestellt. Die flexible Bereitstellung der Ressourcen und die mogli-
chen Einsparungen durch pay-per-use bieten Vorteile auch fiir wissenschaftliche
Nutzerinnen und Nutzer. Derzeit richten sich die Angebote in dem noch stark
bezuschussten Einsteigermarkt aber schwerpunktméifRig an Firmenkunden im
Bereich Business Intelligence. Die Moglichkeit, Cloud Computing verstarkt auch fir
HPC-Anwendungen im Bereich des Capacity Computing zu nutzen, sollte weiter
ausgelotet und aktiv verfolgt werden.

A.lV FORDERPOLITISCHE ENTWICKLUNGEN

Die Griindungen der Gaul3-Allianz (GA) und insbesondere des Gauss Centres for
Supercomputing (GCS, vgl. A.I) wurden von Seiten der Politik intensiv begleitet
und auch gefordert.

| 13 Aufgrund der immer héheren Rechenleistung nimmt der Gesamtenergiebedarf eines Hochst- bzw.
Hochleistungsrechners zu. Die Energieeffizienz der Rechner, gemessen in Watt pro Flop, wird dagegen
standig verbessert. Die stetig steigenden Energiekosten konnen damit aber nicht vollstandig kompensiert
werden, so dass es zum Anstieg der Betriebskosten kommt.



Gauss Centre for Supercomputing (GCS, Zentren der sog. Tier 1): Die Finanzie-
rung des GCS beruht auf einem im Jahr 2008 geschlossenen Verwaltungsab-
kommen des Bundes (vertreten durch das BMBF) sowie der drei Sitzlinder Ba-
den-Wiirttemberg, Bayern und Nordrhein-Westfalen. |'* In der Umsetzung des
Abkommens bauen diese die drei Standorte des GCS mit Projektférdermitteln in
Hohe von bis zu 400 Mio. Euro fiir Entwicklung, Investitionen und Betrieb aus,
wovon bis zu 50 % vom Bund getragen werden. Die Sitzlander tragen jeweils die
Halfte der Kosten fiir den jeweils eigenen Standort. Diese Finanzierung endet
vier Jahre nach der dritten Ausbaustufe (nach derzeitigem Planungsstand Ende
2015). Eine tiiber diesen Zeitpunkt hinausgehende Finanzierung des GCS wurde
nicht vereinbart.

Gaul3-Allianz (GA, Zentren der sog. Tier 2): Auch auf der Ebene der in der
Gaul3-Allianz |"® zusammengeschlossenen Rechner ist der Fortbestand der der-
zeit geltenden Finanzierungsmodalititen noch unklar. Dies gilt angesichts zu-
nehmender Finanzengpidsse in den Lindern allgemein fiir diese wesentlich
durch die Linder finanzierte Infrastruktur. Dariiber hinaus gilt es aber in be-
sonderer Weise fiir die aktuell einzige Moglichkeit einer Finanzierungsbeteili-
gung des Bundes bei Hochleistungsrechnern an Hochschulen. Diese besteht im
Rahmen des auf Artikel 91b GG basierenden Forschungsbautenprogramms, in
dem Bund und Linder jeweils hilftig die Investitionskosten groRer Forschungs-
infrastrukturen oder Bauten fiir spezifische Forschungsvorhaben an Hochschu-
len finanzieren. Fir Antrige auf Beschaffung eines Hochleistungsrechners wur-
de eine eigene ,programmatisch-strukturelle Linie“ (PSL) geschaffen, die sich
durch spezifisch auf diese Antrige zugeschnittene Kriterien auszeichnet. Insbe-
sondere wurde auf das fiir die sonstige Forderung in diesem Programm geltende
Kriterium einer kohdrenten Forschungsprogrammatik, die der Nutzung des For-
schungsbaus bzw. der Infrastruktur zugrunde liegen soll, verzichtet. Diese PSL
war bei ihrer Einfithrung sowohl zeitlich als auch finanziell begrenzt: Im Zeit-
raum von 2009 bis 2014 sollten insgesamt 100 Mio. Euro aus dem allgemeinen
Programmfoérdertopf fiir Bewilligungen von Rechnerantrigen eingesetzt werden
konnen. Bereits mit den im Juli 2011 ausgesprochenen Empfehlungen fiir die
Forderung von Forschungsbauten beginnend im Jahr 2012 und damit zwei Jahre
vor Auslaufen der Befristung der PSL sind diese Mittel nahezu restlos ver-

| 14 Die drei Rechenzentren sind in Stuttgart, Garching und Jiilich angesiedelt.

[15 Zur GA gehdren aktuell die folgenden Hochleistungsrechenzentren: RWTH Aachen, norddeutscher
HLRN-Verbund (vertreten durch die Betreiberzentren Konrad-Zuse-Zentrum Berlin und Regionales Rechen-
zentrum fiir Niedersachsen), TU Dresden, Steinbuch-Zentrum am KIT, TU Darmstadt, RZG der MPG, Deut-
scher Wetterdienst und Deutsches Klimarechenzentrum. Die letzteren drei sind auBeruniversitér und wer-
den vollstandig von ihren jeweiligen Mutterorganisationen finanziert. Zuséatzlich sind assoziierte Mitglieder
der GA: Uni Frankfurt, Uni Paderborn, Uni Erlangen, Uni KoIn, DESY und DFN.
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braucht (vgl. B.Il.2.a). |'®* Die Gemeinsame Wissenschaftskonferenz (GWK) hat
daher auf ihrer Sitzung im November 2011 den Beschluss gefasst, die Forderung
von Vorhaben nach der PSL ,Hochleistungsrechner® zundchst ohne zeitliche
und finanzielle Begrenzung als Teil des Forschungsbautenprogramms fortzu-
fiihren. Dazu werden Hochleistungsrechner-Vorhaben nach ihren bisherigen
Forderkriterien bewertet und durch den Wissenschaftsrat im Rahmen einer Ge-
samtreihung mit Antrdgen aus der thematisch offenen Forderung zusammen
priorisiert. Dieser Beschluss soll gelten, bis auf Grundlage des vorliegenden Po-
sitionspapiers die Beratungen der GWK zu einer langfristigen Finanzlosung fort-
gesetzt werden.

PRACE: Auch auf europdischer Ebene sind weitere Abstimmungsprozesse fiir
die zukiinftige Versorgung europdischer Nutzer mit HPC-Kapazitidten erforder-
lich. Diese Ressourcen werden derzeit auf europdischer Ebene durch den Verein
sPartnership for Advanced Computing in Europe®“ (PRACE) zur Verfiigung ge-
stellt. PRACE — eine verteilte Forschungsinfrastruktur, die aus den Empfehlun-
gen des ,European Strategy Forum on Research Infrastructures® (ESFRI) hervor-
gegangen ist — ist als internationaler Verein nach belgischem Recht mit derzeit
21 Einrichtungen als Mitgliedern |7 organisiert. Innerhalb von PRACE stellen
Hochstleistungsrechenzentren verschiedener Nationen, die als ,hosting mem-
bers“ bezeichnet werden, jeweils Rechenzeit der hochsten Leistungsklasse im
Gegenwert von 100 Mio. Euro fiir einen Zeitraum von fiinf Jahren fiir europdi-
sche Nutzer bereit. Das GCS fungiert als eines von derzeit vier solcher , hosting
members“ und tibernimmt zudem eine fithrende Rolle in der Projektadminist-
ration von PRACE. Die Europdische Union (EU) fordert die Vorbereitung und
Implementierung von PRACE seit 2008 mit rund 48 Mio. Euro, beteiligt sich a-
ber nicht an den Investitions- und Betriebskosten der Rechner, diese werden
durch die jeweiligen Sitznationen bestritten. Die EU-Férderung erfolgt im Rah-
men des 7. Forschungsrahmenprogramms, dessen Laufzeit bis zum Jahr 2013
angesetzt ist. Die Konsultationen fiir die Gestaltung des nachfolgenden 8. For-
schungsrahmenprogramms (,Horizon 2020“) laufen derzeit. Die Bundesregie-
rung hat im Rahmen dieses Prozesses in ihrer Stellungnahme zum Griinbuch
der Kommission auf die besondere Bedeutung von Schliisseltechnologien und
Forschungsinfrastrukturen — und damit auch von e-Infrastrukturen wie PRACE
— fiir die Stirkung der Wissenschaftsbasis Europas und die Entwicklung des Eu-

| 16 Es wurden mit Stand Juli 2011 rund 97,2 Mio. Euro in der PSL bewilligt.

| 17 Die Mitgliedseinrichtungen von PRACE vertreten folgende Nationen: Bulgarien, Deutschland, England,
Finnland, Frankreich, Griechenland, Irland, Italien, Niederlande, Norwegen, Osterreich, Polen, Portugal,
Serbien, Spanien, Schweden, Schweiz, Tschechien, Tirkei, Ungarn und Zypern (Stand Juli 2011). Pro Nation
kann nur eine Einrichtung Mitglied in PRACE werden.



ropdischen Forschungsraums (EFR) hingewiesen |'® und zudem in ihrem Leitli-
nienpapier fir das kommende Rahmenprogramm die weitere Unterstiitzung
des Netzwerkes PRACE als ein vorrangiges Forschungsfeld benannt. | ™

| 18 Bundesregierung (2011a).
| 19 Bundesregierung (2011b), S. 15.
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B. Analyse und Empfeh-
lungen

B.l CSE UND HPC IN DER WISSENSCHAFT

Computational Science and Engineering (CSE), verstanden in einem umfassenden
Sinn als integrierendes Co-Design von Modellen, Algorithmen und Software, ist
nicht nur ein Werkzeug fiir Forschung in den verschiedenen Anwendungswis-
senschaften, sondern verfiigt selbst iber Grundlagenforschungscharakter. Der-
zeit ist Deutschland in diesem Bereich, der auch als Methodenkompetenz be-
zeichnet wird und als solche auch den Bereich der HPC-Methodik umfasst, sehr
gut aufgestellt. Deutsche Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler erzielen
mit Hoch- und Hochstleistungsrechnern Ergebnisse, die international Beach-
tung finden. Deutschland ist hier fiihrend in Europa und iibernimmt in einzel-
nen Gebieten wie bspw. komplexen Multi-Physik-Problemen in ingenieurwis-
senschaftlichen Anwendungen und Multi-Skalen-Modellen in Physik, Material-
wissenschaften und Biochemie sogar weltweit eine Vorreiterrolle. Dies tragt
maldgeblich zu Europas Wettbewerbsfiahigkeit im Bereich HPC bei. Angesichts
der teilweise erheblichen Vorspriinge anderer Nationen im Hinblick auf die ver-
fiigbare Rechenleistung (vgl. B.II) ist es insbesondere die Stirke in der Metho-
denkompetenz, die es Europa ermoglicht, international anschlussfahig zu blei-
ben.

Wichtig ist, dass Rechenkapazitit und Methodenkompetenz gleichwertig stark
entwickelt und — bei wachsendem Bedarf — ausgebaut werden. Am Beispiel Chi-
nas etwa zeigt sich, dass sehr hohe Investitionen allein in die Hardware (vgl.
B.II) nicht notwendigerweise zu beachtenswerten wissenschaftlichen Resultaten
fiithren, wenn diese nicht durch die entsprechende Férderung von Methoden-
kompetenz unterfiittert werden. Umgekehrt kann fithrende Methodenkompe-
tenz langfristig nicht ohne Rechner an der weltweiten Leistungsspitze und ohne
ausreichende Rechenkapazitit fiir das gesamte Anwendungsspektrum auf-
rechterhalten werden.



In Anbetracht dieser Ausgangsposition und der enorm wachsenden Bedeutung
von CSE in den Anwendungen sieht der Wissenschaftsrat Chancen, die Vorrei-
terposition Deutschlands und Europas auf dem Gebiet der Methodenkompetenz
durch gezielte Investitionen und MalRnahmen nachhaltig zu festigen. Ange-
sichts der Vielschichtigkeit der Anwendungsfelder, die problemabhingig Re-
chenleistung auf verschiedenen Niveaus erfordern, miissen die grundlegenden
Methoden des CSE wie auch deren Nutzung in den Anwendungswissenschaften
weiterentwickelt werden. Hochkomplexe und bisher nur wenig bearbeitete Fra-
gestellungen wie bspw. Optimierung, inverse Probleme oder Multiskalenmodel-
lierung stellen gdnzlich neue Herausforderungen an die Entwickler und An-
wender von CSE-Methoden.

Durch die zunehmende Bedeutung von CSE in einem breiter werdenden An-
wendungsspektrum (siehe A.II) entsteht ein rasch wachsender Bedarf an Re-
chenkapazitit fiir Capacity Computing auf HPC-Leistungsniveau. Der Bedarf fiir
Capability Computing an der Leistungsspitze wachst angesichts des weltweiten
Wettbewerbs um wissenschaftliche Durchbriiche ebenfalls mit stark zuneh-
mender Rate. So kann man mit heutigen Spitzenrechnern die Dynamik von Mo-
lekiilen mit 10° Atomen fiir einige Mikrosekunden simulieren. Um anschluss-
fahig an die internationale Spitzenforschung in diesem fir die Material-
forschung oder fiir die biomedizinische Forschung essentiellen Grundlagen-
bereich zu bleiben, wiren aber Simulationen von komplexen Molekiilen mit
mehr als 10’ Atomen im Millisekundenbereich erforderlich. Der hieraus resul-
tierende Rechenbedarf tibersteigt die prognostizierten Leistungssteigerungen
der Hardwaretechnologie um mehrere Groflenordnungen. Die Situation in An-
wendungen wie Klimaforschung oder Geophysik ist dhnlich. Dabei ist der Rech-
nereinsatz in diesen Bereichen unverzichtbar: Im Bereich der Funktionsanalyse
von Proteinen werden durch Molekiildynamiksimulationen, z. T. in Kombinati-
on mit quantenchemischen Rechnungen, wesentlich teurere Laborexperimente
(z.B. in der Pharmaforschung) vermieden; bei Umweltthemen gibt es gar keine
Alternative zu rechnergestiitzten Simulationen.

I.1 Institutionelle Struktur

CSE als Fachgebiet: CSE etabliert sich immer starker als eigenstdndiges For-
schungs- und Fachgebiet. Diese Entwicklung sollte sich auch in entsprechenden
institutionellen Strukturen niederschlagen. Bei der Deutschen Forschungsge-
meinschaft (DFG) ist CSE derzeit kein eigenstindiges Fachgebiet mit entspre-
chendem Fachkollegium, was dazu fiihrt, dass Forderantriage im Normalverfah-
ren von nicht spezifischen Fachkollegien behandelt werden (z. B. Informatik
oder die entsprechende Fachwissenschaft). Der Wissenschaftsrat empfiehlt da-
her der DFG, die Moglichkeit der Einrichtung eines solchen Fachkollegiums zu
priifen.
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HPC-Kompetenzzentren: Eine wesentliche Stirke der weltweit fithrenden ame-
rikanischen HPC-Forschung liegt in der frithen und nachhaltigen Einrichtung
interdisziplindrer Laboratories wie bspw. in Oak Ridge oder Los Alamos begriin-
det. Der Wissenschaftsrat hat bereits 1995 die Einrichtung von interdis-
ziplindren ,Kompetenznetzwerken“ auch fiir Deutschland empfohlen. |?* Er
begriiRt daher entsprechende Initiativen, wie bspw. die Griitndung des GCS, die
enge Zusammenarbeit des Jilicher Rechenzentrums mit der RWTH Aachen in
der ,Jilich Aachen Research Alliance — Section High Performance Computing*®
(JARA-HPC), die enge Vernetzung des LRZ in Garching mit den bayerischen Uni-
versititen im ,Kompetenznetzwerk fiir Hoch- und Hochstleistungsrechnen in
Bayern“ (KONWIHR), die Einrichtung von themenspezifischen Solution Centers in
Kooperation mit der ortsansassigen Industrie am HLRS in Stuttgart, die Griin-
dung des ,Kompetenzzentrums fiir Hochstleistungsrechnen Bremen“
(BremHLR) sowie universitire Zentren zur Biindelung von entsprechenden
Kompetenzen wie bspw. Simtech an der Universitidt Stuttgart oder IWR an der
Universitit Heidelberg. Die genannten Beispiele zeichnen sich in besonderer
Weise dadurch aus, dass in diesen Initiativen Rechnerexpertinnen und
-experten, CSE-Methodenwissenschaftlerinnen bzw. -wissenschaftler und Vertre-
terinnen bzw. Vertreter der Anwendungsdisziplinen eng miteinander zusam-
menarbeiten.

Nach Auffassung des Wissenschaftsrates sollten derartige Initiativen in Anleh-
nung an das amerikanische Modell zum Ausgangspunkt fiir die Einrichtung
und den Ausbau von nachhaltig finanzierten HPC-Kompetenzzentren in
Deutschland gemacht werden, die 1) leistungsfihige Rechnerinfrastrukturen
und Methodenkompetenz am selben Ort biindeln (,,Racks and Brains®), 2) intensiv
mit Anwendungswissenschaftlerinnen und -wissenschaftlern in geographischer
Ndhe zusammenarbeiten (gleichzeitig aber auch fiir nichtlokale Projekte offen
sind), und 3) eng an benachbarte Universititen oder aufleruniversitiare For-
schungseinrichtungen angebunden sind und damit auch einen wesentlichen
Beitrag zur Aus- und Weiterbildung im Bereich CSE leisten. Um die genannten
Aufgaben erfiillen zu konnen, sollten die Kompetenzzentren auch vereinfachte
Zuginge zu den Rechensystemen fiir Nachwuchsgruppen eréffnen.

HPC-Kompetenzzentren sollten auf verschiedenen Leistungsstufen und damit
sowohl im Bereich des Capability Computing als auch im Capacity Computing ange-
siedelt sein. Dabei sollte es auf jeder Leistungsstufe mehrere, hinsichtlich Rech-
nerarchitekturen und Methodenkompetenz sich erginzend ausgerichtete Zent-
ren geben. Auf diese Weise konnen die unterschiedlichen Anforderungsprofile
verschiedener Wissenschaften bzw. Nutzergruppen optimal berticksichtigt

| 20 Wissenschaftsrat (1995), S. 63.



werden. AuRRerdem ermoglicht eine Mehrzahl von Zentren eine Abstimmung
der (auf ca. fiinf Jahre ausgerichteten) Beschaffungszyklen in den Zentren, so
dass zu jedem Zeitpunkt jede der grollen wissenschaftlichen Communities Zu-
gang zu einem aktuellen (d. h. vor hochstens zwei Jahren installierten) Spitzen-
rechner hat.

HPC-Kompetenzzentren dieser Art sollten nachhaltig etabliert und regelméfRig
hinsichtlich der wissenschaftlichen Qualitit der Methodenforschung, der Zahl
und Qualitit der Antrdge auf Nutzung, der Kompetenz in Anwenderberatung
und Rechnerbetrieb sowie ihres Nutzen/Kosten-Verhdltnisses evaluiert werden.

1.2 Forderinstrumente

Fir die nachhaltige Starkung und den weiteren Ausbau der spezifischen deut-
schen und europdischen Stiarken im Bereich der CSE/HPC-Methodik ist die For-
derung mit 6ffentlichen Mitteln ein unerlidsslicher Baustein. Das Bundesminis-
terium fiir Bildung und Forschung (BMBEF) férdert bereits schwerpunktmafdig
HPC-Projekte zur Entwicklung und Anwendung neuer Algorithmen und Soft-
warearchitekturen. |?' Ein Beispiel dieser Forderung ist die Fordermaf3nahme
~HPC-Software fiir skalierbare Parallelrechner” innerhalb des Programms ,,IKT
2020, die auf die Entwicklung innovativer Methoden zur Nutzung neuer Rech-
nerarchitekturen zielt. Die DFG hat aktuell ein Schwerpunktprogramm fiir die
Forderung von Softwaremethoden fiir Exascale-Computing ins Leben gerufen.

Der Wissenschaftsrat begriit diese Initiativen und empfiehlt, die Methoden-
entwicklung fiir HPC auch langfristig zu fordern. Vor dem Auslaufen bestehen-
der Programme ist daher — unter Beriicksichtigung des bereits existierenden
Projektportfolios — rechtzeitig Vorsorge zu treffen. Dabei sollte vermieden wer-
den, die Programme thematisch zu eng auszurichten. Offene Calls, die den
Grundlagencharakter der CSE/HPC-Methodik betonen, die wissenschaftliche
Qualitiat zum obersten Forderkriterium machen und zu einer Verbreiterung der
Anwender-Community beitragen, sind aus Sicht des Wissenschaftsrates ein ge-
eignetes Instrument fiir eine nachhaltige Starkung des Bereichs.

1.3 Aus- und Weiterbildung

Computational Science und Engineering (CSE) ermoglicht neue Erkenntnisse in einer
breiten Palette von Wissenschaftsbereichen. In der Ausbildung des wissen-
schaftlichen Nachwuchses spielt CSE hingegen in vielen dieser Bereiche, insbe-
sondere auch in den Ingenieur- und Naturwissenschaften trotz des unbestritten
hohen Anwendungspotentials, bislang nur eine untergeordnete Rolle. Dies wird

|21 Vgl.: Bundesministerium flr Bildung und Forschung (2011), S. 29.
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der heutigen Bedeutung von CSE fiir die Forschung in diesen Gebieten nicht ge-
recht. Zum einen drohen hohe Kosten und Zeitverluste, wenn eine technolo-
gisch hochkomplexe Infrastruktur durch nicht hinreichend dafiir ausgebildete
Forschende genutzt wird. Zum anderen sind fiir die Forschung nicht ausge-
schopfte Erkenntnisreserven zu befiirchten, wenn Nachwuchswissenschaftle-
rinnen und -wissenschaftler aufgrund fehlender CSE-Kompetenzen vor der Nut-
zung von HPC-Ressourcen zuriickschrecken oder diese aufgrund eines
fehlenden Bewusstseins fiir deren Einsatzmoglichkeiten gar nicht erst in Be-
tracht ziehen.

Der Wissenschaftsrat bekraftigt daher nachdriicklich seine bereits im Jahr 2000
ausgesprochene Empfehlung, ,Methoden der Nutzung von Hochstleistungs-
rechnern stirker in die bestehenden Studienginge der Natur- und Ingenieur-
wissenschaften sowie der Informatik und Mathematik zu integrieren“. |22 Dies
umfasst Themen der Modellierung ebenso wie die Bereiche Simulation, Algo-
rithmen, Programmierung und Software. Zudem hélt der Wissenschaftsrat es
im Interesse eines weiteren Ausbaus und einer nachhaltigen Sicherung der in
Europa vorhandenen Stirken im Bereich der CSE/HPC-Methoden- und Anwen-
dungskompetenz weiterhin fiir erforderlich, ,spezialisierte Studiengiange mit
interdisziplindrer Ausrichtung® im Bezugsfeld von CSE/HPC-Methodenkompe-
tenz und Anwendungswissenschaften auf Master-Ebene zu schaffen. |23 Die we-
nigen bereits etablierten Studienangebote dieser Art stellen aus Sicht des Wis-
senschaftsrates begriiRenswerte Pilotprojekte dar. Einen weiteren Ausbau sieht
er als notwendig an. Zu denken ist dabei auch an Studiengidnge im Bereich Digi-
tal Humanities.

Neben der Etablierung von nichtkonsekutiven Master-Studiengingen ist aus
Sicht des Wissenschaftsrates auRerdem die Schaffung von Weiterbildungsange-
boten zur gezielten Schulung von HPC-Nutzern voranzutreiben. Hierbei sollten
vor allem die HPC-Kompetenzzentren (vgl. I.1) eine zentrale Rolle spielen.

B.Il1 HPC-INFRASTRUKTUR

Ziel einer nationalen Versorgungsstruktur unter Einbezug auch der europdii-
schen Ebene muss die ausreichende Versorgung aller Anwender, ein effizienter
Ressourceneinsatz und die effektive Nutzung der vorhandenen Infrastruktur
sein. Nicht nur angesichts des bereits jetzt feststellbaren Rechenbedarfs in etab-
lierten Anwendungsgebieten von HPC (wie z. B. der Molekiildynamik, vgl. B.I),

| 22 Wissenschaftsrat (2001), S. 246.
| 23 Ebd.



die fiir den Anschluss an den wissenschaftlichen Fortschritt auf immer kom-
plexere Simulationen angewiesen sind, sind nach Ansicht des Wissenschaftsra-
tes zur Erreichung dieses Ziels fortgesetzte Investitionen in HPC-Infrastruktur
erforderlich (vgl. Kap. II.2.a). Auch die weiter voranschreitende Etablierung von
CSE als eigenes Fachgebiet und der damit einhergehende Aus- und Weiterbil-
dungsbedarf werden einen Ausbau der HPC-Kapazititen erforderlich machen.
Nicht zuletzt werden auch neue Anwendungsfelder, bspw. in den Finanzmarkt-
analysen, zum Anstieg des Rechenbedarfs beitragen.

Hinweise auf die weltweit verfiigbaren HPC-Kapazititen liefert — nach einzelnen
Landern aufgeschliisselt — die sogenannte TOP-500-Liste, die zweimal jahrlich
die 500 leistungsfiahigsten Rechner der Welt und deren akkumulierte Gesamt-
leistung listet. Laut der Fassung der TOP-500-Liste vom Juni 2011 |?* stehen 6 %
der leistungsfihigsten Rechner der Welt in Deutschland. Damit liegt Deutsch-
land in etwa gleichauf mit Frankreich (5,0 %), Japan (5,2 %) und Grof3britannien
(5,4 %) und weltweit auf dem dritten Platz. |?° Allerdings verfiigt das auf dem
zweiten Platz liegende China mit 61 Systemen bereits iiber einen mehr als dop-
pelt so hohen Anteil (12,2 %). Dominiert wird die Liste der TOP 500 von den
USA, die allein 51 % der weltweit leistungsfahigsten Rechner betreiben. Den bis-
lang grof3ten Anteil an der Rechenleistung erreichte Deutschland mit 11 % En-
de der 90er Jahre, demgegeniiber hat sich der Anteil in der aktuellen Ausgabe
der Liste fast halbiert (6 %). |?¢ Insgesamt zeigt die Entwicklung im Zeitverlauf,
dass die technologische Entwicklung so schnell voranschreitet, dass Rechner
relativ zur Leistungsspitze schon nach wenigen Jahren stark zurtickfallen.

Betrachtet man — unter Beriicksichtigung der Einschrankungen in der Ver-
gleichbarkeit nationaler Beschaffungsstrategien |? — die Anteile an den leis-
tungsfihigsten Rechnern in Relation zu monetidren Kennzahlen, so zeigt sich,
dass Deutschland in Bezug auf die Vergleichswerte unterdurchschnittlich ab-
schneidet. Das Bruttoinlandsprodukt (BIP) der USA bspw. liegt viermal hoher als
das deutsche, die USA erreichen aber eine fast neunmal héhere aggregierte Re-

| 24 Die TOP-500-Liste wird seit 1993 zweimal jahrlich durch die Universitdten Mannheim und Tennessee in
Kooperation mit dem National Energy Research Scientific Computing Centre (NERSC) in Berkeley, Califor-
nia, erstellt. Auf der Grundlage des ,Linpack Benchmark®, eines Programms zur Messung der Leistungsfa-
higkeit von Computern, listet sie die 500 schnellsten Rechner der Welt: http://www.top500.0rg/lists/-
2011/06 (zuletzt abgerufen am 08.11.2011).

| 25 Die Prozentangaben beziehen sich auf die Anzahl der Rechensysteme in der Liste.

| 26 Dabei ist zu beachten, dass es sich nicht um eine kontinuierliche Abnahme handelt, da es zum Zeit-
punkt groBerer Beschaffungen (z. B. ,Jugene“ am JRC) zu einem kurzzeitigen Anstieg der Anteile kommt.
Dennoch lasst sich seit Ende des Jahres 2000 eine abnehmende Tendenz in den Anteilen Deutschlands
feststellen. Der Einfluss der geplanten weiteren Beschaffungen fiir das GCS hierauf bleibt abzuwarten.

| 27 Bspw. ist ein Teil der amerikanischen Investitionen in HPC-Infrastruktur militarisch motiviert.
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chenleistung als Deutschland. |?® China kommt mit einem nur etwa 1,5fach
hoheren Bruttoinlandsprodukt auf eine mehr als dreimal so hohe Rechenleis-
tung wie Deutschland. |?° Dabei liegt der Anteil der Aufwendungen fiir For-
schung und Entwicklung (Gross Domestic Expenditure on Research and Development,
GERD) am BIP mit 1,7 % in China deutlich niedriger als in Deutschland (2,78 %),
wahrend die USA mit 2,79 % einen nur unwesentlich hoheren Anteil des GERD
am BIP zu verzeichnen haben. |3°

Die TOP-500-Liste ist aber lediglich als Indikator fiir die in verschiedenen Lin-
dern verfiigbhare Rechenleistung zu verstehen. Investitionen in HPC-Infra-
strukturen diirfen selbstverstindlich nicht durch einen Wettbewerb um Plat-
zierungen in internationalen Rankings oder Listen getrieben sein, sondern
sollten vielmehr auf einer nachfrageorientierten Beschaffungsstrategie basie-
ren. Diese darf nicht nur die Spitzenrechensysteme der obersten Leistungsklasse
in den Blick nehmen, sondern muss die gesamte Breite der Anwendungen be-
ricksichtigen.

.1 HPC-Leistungspyramide

Leistungsstufen: Zur Beschreibung der Versorgungsstruktur mit HPC in
Deutschland und Europa wird hdufig das Bild einer ,Leistungspyramide® ver-
wendet. Damit soll dargestellt werden, dass das auf die Anzahl der Systeme be-
zogen schmale Angebot an Rechnern der obersten Leistungsklassen auf einer
breiteren Basis der Versorgung mit Rechenkapazititen der unteren Leistungs-
klassen ful’t. Die verschiedenen Leistungsklassen innerhalb der Pyramide wer-
den als ,Ebenen“ bzw. Tiers voneinander unterschieden. Derzeit wird diese Py-
ramide in Deutschland durch die Staffelung von Rechenclustern in Instituten
und regionalen Rechenzentren an Hochschulen und Forschungseinrichtungen
(,Tier 3%), Landeshochleistungsrechnern und fachspezifischen Rechnern z. B.
fur Klimaforschung (,Tier 2%, lose organisiert in der GA) sowie die nationalen
Hochstleistungsrechenzentren des GCS (., Tier 1%) realisiert.

Erneuerungszyklen: Da die relative Leistung von HPC-Rechensystemen im Hin-
blick auf die jeweils aktuell verfiigbare Spitzenrechenleistung sehr schnell ab-
nimmt, sind Rechenzentren aller Tiers auf regelmédflige Ersatzbeschaffungen
angewiesen. Durch die Beschleunigung dieser Erneuerungszyklen und zeitlich
gestaffelte Beschaffungen der Rechenzentren ldsst die technologische Unter-

| 28 Bezogen auf die in der TOP-500-Liste erfassten Rechensysteme. Die Angaben zur aggregierten Rechen-
leistung basieren auf den Rpeak-Werten (theoretical peak performance) der Liste.

[ 29 Quelle: Eurostat (Vergleich BIP Deutschland und USA, Bezugsjahr 2011 [Prognose]), UNCTADStat (Ver-
gleich BIP Deutschland und China, Bezugsjahr 2010 [im Falle Chinas Schatzwert]).

| 30 Quelle: OECD, Main Science and Technology Indicators Database (Bezugsjahr 2009).



scheidbarkeit der Leistungsstufen — zumindest in der jeweils aktuellen Mo-
mentaufnahme — nach. Unterschiedliche Nutzungsprofile der verschiedenen
Ebenen sowie organisatorische Aspekte sprechen aber fiir eine Beibehaltung des
Pyramidenmodells. Denn die unterschiedlichen Leistungsklassen von Rechen-
systemen erfiillen unterschiedlich geartete Versorgungsauftriage, beginnend mit
der lokalen Bereitstellung von Rechenleistung fiir Einzelwissenschaftlerinnen
bzw. -wissenschaftler und Forschergruppen iiber die Funktion als Rechenzent-
rum fur Institute, Universititen oder ganze Bundeslidnder bis hin zu den auf na-
tionale bzw. europdische Spitzenprojekte ausgerichteten Systemen. Um diese
Versorgungsauftrige konstant auf einer Leistungsstufe erfiillen zu kénnen, ist
nach derzeitigem Stand des technologischen Fortschritts ein Erneuerungszyklus
von etwa fiinf Jahren erforderlich. Dies gilt gleichermafRen fiir alle Leistungs-
stufen. Dartiber hinaus hat sich gezeigt, dass fiir international wettbewerbsfa-
hige Spitzenforschung in vielen Wissenschaftsfeldern Zugang zu einem jeweils
dem aktuellsten Stand der Technik entsprechenden System bendétigt wird, das
nicht dlter als zwei Jahre sein sollte. Dies betrifft im Wesentlichen die Rechen-
systeme der Tiers 1 und 2. Die stindige Verfiigbarkeit eines solchen Systems
kann durch koordinierte und zeitversetzte Beschaffungen mehrerer Zentren
derselben Leistungsstufe erreicht werden, wie sie derzeit bereits innerhalb des
GCS praktiziert wird. Diese Vorgehensweise bietet gegeniiber der gleich getakte-
ten Ersatzbeschaffung an nur einem Zentrum den wesentlichen Vorteil, dass
durch sich erginzende Rechnerarchitekturen und arbeitsteilige Strukturen der
Methodenkompetenz und Anwenderberatung mehrere Nutzer-Communities
optimal versorgt werden kénnen.

Anforderungsprofile: Mit den unterschiedlichen Versorgungsauftrigen gehen
unterschiedliche Anforderungsprofile einher. Wiahrend bspw. fiir eine Gruppe
von Anwendungen die absolute Spitzenleistung aufgrund zeitkritischer For-
schung notwendig ist (Capability Computing, vgl. A.Il), sind fiir andere ein ausge-
wogenes Verhdltnis von Leistung und Energieverbrauch oder schnelle Riistzei-
ten entscheidend (Capacity Computing, Real-time Computing). Den Anforderungs-
kriterien entsprechen unterschiedliche Rechnerarchitekturen. Massiv parallele
Rechner eroffnen z. B. ein grofRes Potential fiir hohe Skalierbarkeit, stellen aber
gleichzeitig auch hohe Anforderungen an die verwendete Software. Rechner mit
niedrigeren Parallelititsgraden und insbesondere solche mit grofem gemein-
samen Hauptspeicher sind einfacher in der Programmierung, aber limitiert in
der Skalierbarkeit. Dabei umfassen viele Forschungsprojekte mit HPC-Anwen-
dung innerhalb der Projektlaufzeit mehrere unterschiedliche Anforderungspro-
file. So werden hiufig wiahrend der Entwicklung eines Projektes Testreihen auf
niedrigeren als der final angestrebten Leistungsklasse durchgefiihrt. Zudem
weisen Problemstellungen hiufig auch einzelne Teilmodelle oder Algorithmen
auf, die aufgrund schlechter Skalierbarkeit auf den unteren Leistungsklassen
ein besseres Kosten-Leistung-Verhaltnis erzielen.

25



26

Mehrstufigkeit und Innovation: Die Ubertragung innovativer Methoden zwi-
schen den unterschiedlichen Leistungsklassen ist ein wesentlicher Aspekt in der
Weiterentwicklung der Methodenkompetenz. Dabei zeigt sich, dass Innovatio-
nen zum einen von der Spitze der Pyramide in die Breite der unteren Leistungs-
klassen ausstrahlen, indem Methoden fiir eine effiziente Nutzung der Rechner
und die Optimierung eingesetzter Software fiir breitere Anwendungsfelder -
bernommen werden. Zum anderen aber entstehen besonders innovative Ansat-
ze oft auch durch die Erprobung unkonventioneller Vorgehensweisen auf unte-
ren Leistungsebenen. Diese finden im Anschluss Eingang in die Leistungsspitze,
in der wegen der hohen Nutzungskosten i. d. R. weniger riskante und schon er-
probte Methoden Anwendung finden. Dies beinhaltet auch die Moglichkeit, dass
Rechner der Tiers 1 und 2 an einem Zentrum betrieben werden.

Mehrstufigkeit in der Ausbildung: Die HPC-Leistungspyramide iibernimmt
auch in der Aus- und Weiterbildung eine wichtige Funktion, da sie es erlaubt,
Nachwuchswissenschaftlerinnen und -wissenschaftler sukzessive an das Poten-
tial sehr leistungsstarker Rechner heranzufiithren. Diese Funktion wird im Zuge
der Starkung von CSE als eigene Disziplin zunehmend wichtiger werden.

Die nationale Versorgungsstruktur als Pyramide mit wenigen sehr leistungs-
starken Zentren an der Spitze und einem in den unteren Leistungsklassen brei-
ter werdenden Angebot an Rechensystemen hat sich aufgrund der oben ange-
fiihrten Funktionen der Leistungsstufen aus Sicht des Wissenschaftsrates fiir
die Bedienung unterschiedlicher Anforderungsprofile bewédhrt und sollte beibe-
halten werden.

HPC-Infrastruktur in Europa: Die europdische Ebene der Leistungspyramide
(»,Tier 0“) wird im Rahmen von PRACE durch einen virtualisierten Zusammen-
schluss von nationalen Tier 1-Zentren gebildet. Internationale Anschlussfihig-
keit setzt in den Anwendungswissenschaften wie bei der Weiterentwicklung
der Methodenkompetenz, wie oben beschrieben, Zuginge zu den jeweils leis-
tungsfahigsten verfiigbaren Rechensystemen voraus. Ziel eines europdischen
Hochstleistungsrechnerverbundes sollte es daher sein, europdischen Forschen-
den zu jedem Zeitpunkt mindestens ein System der internationalen Spitzen-
klasse zuginglich zu machen. Nach Auffassung des Wissenschaftsrates sind
auch hierfiir wie auf der nationalen Ebene mehrere Zentren erforderlich, die in
enger Abstimmung und zeitlich gestaffelt Rechensysteme mit sich erginzenden
Architekturen beschaffen und entsprechend spezifische Methodenkompetenz
aufbauen und weiterentwickeln.



1.2 Finanzierung

[I.2.a  Beschaffungen

Die auf die Leistungsspitze bezogene relative Leistung von HPC-Rechensystemen
nimmt aufgrund der rasanten technologischen Entwicklung sehr schnell ab.
Um eine konstante Versorgung der Anwender mit Rechenkapazititen einer be-
stimmten Leistungsklasse sicherzustellen, sind daher regelmaflige Ersatz- und
Neubeschaffungen erforderlich. Derzeit hat sich hierfiir ein Erneuerungszyklus
von etwa fiinf Jahren als realistisch einzuplanen herausgestellt (vgl. auch Kap.
I1.1). Die unterschiedlichen Ebenen der Leistungspyramide unterliegen dabei
derzeit unterschiedlichen Finanzierungsmodi. Tier 3-Systeme werden durch die
jeweiligen Sitzldnder oder aus den Budgets der betreffenden Forschungseinrich-
tungen finanziert. Zudem gibt es fir Beschaffungsvorhaben bis zu 5 Mio. Euro
die Moglichkeit einer Forderung tiiber das Programm ,ForschungsgrofRgerite
nach Art. 91b GG* iiber die DFG auf Grundlage einer nichtvergleichenden Ein-
zelbegutachtung. Auch im Fall der Tier 2-Rechenzentren liegt die Finanzierung
wesentlich in der Verantwortung der Linder. Fir Rechner an Hochschulen
kann tiber das wettbewerbliche Forderprogramm ,Forschungsbauten® auf der
Grundlage von Art. 91b GG eine hilftige Finanzierungsbeteiligung des Bundes
erreicht werden (vgl. A.IV). Die fachlich dedizierten Rechensysteme (z. B. das
Deutsche Klimarechenzentrum) sind Teil aul3eruniversitirer Forschungsein-
richtungen und werden iiber deren Budgets finanziert. Die Tier 1-Zentren
schlielRlich werden tiber eine Projektférderung anteilig vom Bund und den je-
weiligen Sitzlindern getragen (vgl. A.IV).

Aufgrund der hohen Bedeutung, die der Verfiigbarkeit von HPC-Ressourcen fiir
die Wissenschaft und die Wettbewerbsfihigkeit Deutschlands zukommt, halt
der Wissenschaftsrat ein fortgesetztes finanzielles Engagement von Bund und
Lindern fiir die Sicherung und Weiterentwicklung der Leistungsfahigkeit der
HPC-Leistungspyramide auf allen Leistungsstufen fiir erforderlich. Der Wissen-
schaftsrat ist der Auffassung, dass das jetzige System der Finanzierungsstruktu-
ren fiir HPC-Ressourcen nicht optimal geeignet ist, eine leistungsfihige und
ausdifferenzierte Versorgung deutscher Forschender mit Rechenressourcen
langfristig zu gewdhrleisten. Auf absehbare Zeit ist mit einem wachsendem Be-
darf und nicht mit fallenden Kosten |3' in diesem Bereich zu rechnen. Daher
bedarf es eines langfristigen Finanzierungskonzeptes, das aus Sicht des Wissen-
schaftsrates mit der projektférmigen Finanzierung der Tier 1-Zentren des GCS
und der wettbewerblichen Forderung der Tier 2-Systeme derzeit nicht gegeben

|31 Aufgrund der konstant steigenden Energiepreise gilt dies auch bei verbesserter Energieeffizienz der
Rechner.
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ist, da — aufgrund der kurzen ,Halbwertszeit® der relativen Leistung eines
Rechners — die Zentren auf regelmiRige Ersatzbeschaffungen angewiesen sind.
Zudem erfordert der Betrieb von Hoch- und Hochstleistungsrechnern techni-
sches Know-how und Kompetenzen in der Anwenderberatung, die nur an weni-
gen Standorten vorhanden sind bzw. sein kéonnen und deren Auf- und Ausbau
langfristige Planungssicherheit erfordert.

Der Wissenschaftsrat bittet daher den Bund und die Linder, mogliche Alterna-
tiven zu den jetzigen Finanzierungsmodellen fiir die Zentren der Leistungsstu-
fen Tier 1 und Tier 2 zu priifen. Ein neu zu entwickelndes Finanzierungsmodell
sollte aus Sicht des Wissenschaftsrates auf allen Ebenen eine Ausstattung auf
dem jeweils aktuellen Stand der Technik erlauben und nach Modglichkeit fol-
gende Anforderungen erfiillen:

_ nachhaltige Sicherstellung der erforderlichen (Re)Investitionen,
_ langfristige Sicherstellung der Deckung der Betriebskosten,

_ Forderung des Aufbaus sich erganzender Rechnerarchitekturen und Metho-
denkompetenzen, sowie

_ Sicherung des offenen Zugangs aller Nutzer bundesweit auch zu den Zentren
der Leistungsstufe Tier 2 nach den Anforderungen der jeweiligen Anwendun-
gen entsprechend der bereits bestehenden Zugangsmoglichkeiten zu den
Zentren der Leistungsstufe 1.

Ein Finanzierungsmodell, das diesen Anforderungen geniigt, wiirde eine be-
darfsgerechte Versorgung der Nutzer mit HPC-Ressourcen sicherstellen und zu-
dem den Aufbau interdisziplindrer Kompetenzzentren (vgl. I.1) nachhaltig und
langfristig fordern. Der Aufbau spezifischer Methodenkompetenz, eine enge
Koordination der Zentren untereinander sowie regelmaldige Evaluationen auch
bei den Beschaffungen wiirden die Kosteneffizienz der geforderten Zentren er-
heblich verbessern und damit letztlich auch zu einem effizienteren Mittelein-
satz in der Forderung von Hoch- und Hochstleistungsrechnen durch Bund und
Lander fiithren.

Da die urspriinglich bereitgestellten Mittel in der programmatisch-strukturellen
Linie (PSL) des Forderprogramms ,Forschungsbauten“ von Bund und Lindern
ausgeschopft sind (vgl. A.IV), besteht auf Ebene der Tier 2-Rechner akuter Be-
darf an einer Losung der daraus resultierenden Finanzierungsprobleme. Der
Wissenschaftsrat hdlt daher im ersten Schritt den Beschluss der Gemeinsamen
Wissenschaftskonferenz (GWK), die zeitliche Befristung und finanzielle Decke-
lung der PSL aufzuheben, fiir den richtigen Weg, um diesem akuten Bedarf zu
entsprechen. Der Wissenschaftsrat begriif3t, dass diese Regelung bereits fiir die
kommende Foérderphase 2013 Anwendung findet. Dariiber hinaus besteht aber
nach Ansicht des Wissenschaftsrates — auch aufgrund der inhirenten Differenz



zwischen einmalig zu errichtenden Forschungsbauten, die auf einen spezifi-
schen Forschungsauftrag zugeschnitten sind, und regelmiRig zu erneuernden
Rechnern, die fiir eine Vielzahl unterschiedlicher Anwendungen zur Verfiigung
stehen — weiterhin die Notwendigkeit, zu nachhaltig tragfihigen Finanzie-
rungskonzepten im Sinne der oben formulierten Anforderungen zu kommen.
Der Wissenschaftsrat empfiehlt daher Bund und Lindern, zeitnah Finanzie-
rungsmodelle fiir Tier 1- und Tier 2-Rechner zu entwickeln, die diese Anforde-
rungen erfiillen und die Weiterentwicklung von HPC-Kompetenzzentren (vgl.
I.1) in Deutschland férdern.

Fir die unterhalb der GCS- und GA-Zentren liegende Ebene der Tier 3-Rechner
hélt der Wissenschaftsrat die jetzige bedarfs- und projektorientierte Praxis der
Beschaffung und Finanzierung im Rahmen von Einzelfallentscheidungen hin-
gegen fir angemessen. Eine {ibergeordnete Koordinierung von Beschaffungen
ist hier nicht erforderlich, da diese Systeme einen thematisch oder regional sehr
engen Versorgungsauftrag erfiillen.

[1.2.b  Betriebskosten

Der Betrieb eines HPC-Rechners ist wegen des hohen Energiebedarfs fiir Strom
und Kithlung und der erforderlichen personellen Ausstattung mit erheblichen
Kosten verbunden. Diese erreichen auf allen Leistungsstufen iiber die tibliche
Rechnerstandzeit von fiinf Jahren gerechnet hdufig die Hohe der Beschaffungs-
kosten oder iibersteigen diese sogar. Fiir eine umfassende Betrachtung der Fi-
nanzierungsnotwendigkeiten im Bereich HPC ist es daher unerlasslich, die total-
cost-of-ownership angemessen zu bertiicksichtigen. Derzeit werden Betriebskosten
im Fall des GCS im Rahmen der Projektférderung durch Bund und Sitzlinder
gemeinsam getragen. Auf den Tier 2- und Tier 3-Ebenen hingegen ist die Finan-
zierung der Betriebskosten alleinige Aufgabe des Sitzlandes bzw. der betreiben-
den Institution.

Der Wissenschaftsrat hat bereits im Jahr 2000 auf Schwierigkeiten hingewiesen,
die mit einer Finanzierung von Betriebskosten iiber Nutzungsgebiihren einher-
gehen. |% Die hierfiir angefiihrten Argumente haben weiterhin Geltung. Insbe-
sondere stehen Marktmechanismen, die bei einer Gebiihrenfinanzierung grei-
fen wiirden, der wissenschaftsgeleiteten Steuerung des Auf- und Ausbaus von
HPC-Infrastruktur entgegen.

Einen besonderen Sachverhalt stellt die Nutzung von HPC-Ressourcen durch die
Wirtschaft dar. Wihrend der Zugang im Rahmen von Forderprojekten i. d. R.
keine Schwierigkeiten verursacht, bestehen fiir die Wirtschaft rechtliche und

|32 Vgl.: Wissenschaftsrat (2001), S. 247-250.
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organisatorische Hindernisse bei der Nutzung von Rechenzentren auf3erhalb
einer Projektforderung. Um bessere Zugangsmoglichkeiten auch fiir die Wirt-
schaft zu schaffen, sollten Modelle erprobt werden, die eine Refinanzierung der
durch die Nutzung entstehenden Kosten erlauben (bspw. durch die Griindung
von Spin-offs).

Um einen offenen Zugang der Nutzer entsprechend ihrer Anwendungserfor-
dernisse sicherzustellen, empfiehlt der Wissenschaftsrat den Zuwendungsge-
bern sowie den Betreibern von HPC-Zentren daher, sich iiber nicht-monetare
Wege des Ausgleichs von Betriebskosten auszutauschen. Beispiele hierfiir sind
das im Rahmen von PRACE auf europdischer Ebene praktizierte juste-retour-
Prinzip oder das im Rahmen der ,Ocean Facilities Exchange Group® fiir grof3e
Forschungsschiffe etablierte ,Bartering“-Verfahren |%. Dabei ist zentral, dass
ein solcher Ausgleich der wissenschaftsgeleiteten Vergabe von Rechenzeit nicht
entgegensteht (vgl. I11.4). Die Entscheidung fiir ein entsprechendes Ausgleichs-
modell hingt wesentlich davon ab, wie Beschaffungen in Zukunft finanziert
werden sollen (vgl. I1.2.a), und sollte daher im Kontext mit den hierfiir erforder-
lichen Abstimmungen beraten werden.

1.3 Koordination

Eine ausdifferenzierte und arbeitsteilige Struktur der Versorgung mit HPC-
Ressourcen erfordert neben einem koordinierten Finanzierungskonzept eine
enge Abstimmung der jeweiligen Betreiber von Rechenzentren. Diese miissen
sich sowohl im Vorfeld von Beschaffungen iiber benétigte Rechnerarchitektu-
ren und angemessene Erneuerungsintervalle verstindigen, als auch zu gemein-
sam getragenen Kriterien fiir die Vergabe von Rechenzeit und die Bewertung
der wissenschaftlichen Qualitidt der Nutzungsantrage kommen. Auf nationaler
Ebene wurden mit dem GCS und der GA Strukturen fiir diese Koordination un-
ter den verschiedenen Betreibern von Hoch- und Hochstleistungsrechnern in
Deutschland geschaffen. Wesentlich hierfiir war die Empfehlung einer Exper-
tenkommission im Auftrag des BMBF, eine ,HPC-Allianz“ als Dachorganisation
fiir die HPC-Aktivitdten in Deutschland zu schaffen. |3* Vorgeschlagen wurde
ein gemeinniitziger, rechtsfihiger Verein mit eigenem Haushalt, der iiber fol-
gende Gremien verfiigen sollte: die Mitgliederversammlung, den Aufsichtsrat
als Reprasentanz der Zuwendungsgeber, einen ehrenamtlichen Vorstand inklu-
sive einer bzw. eines Vorsitzenden, einen hauptamtlichen Geschiftsfithrer fiir
das operative Geschift sowie einen wissenschaftlichen Beirat, in dem die
Hauptnutzer der Rechner eine beratende Funktion erfiillen sollten.

| 33 Vgl.: Wissenschaftsrat (2010), S. 54-57.
| 34 Vgl.: European Media Laboratory GmbH (2006), darin insbesondere S. 7-10.



Gauss Centre for Supercomputing (GCS): Nach Einschitzung des Wissen-
schaftsrates hat sich die Ubertragung der Koordinierungsaufgaben in die Hinde
der HPC-Community bewdhrt. Nach Abwarten der Griindungsphase im Sinne
der Empfehlung aus dem Jahr 2007 lasst sich feststellen, dass das GCS ein Bei-
spiel fiir das gute Funktionieren dieses Prinzips darstellt.

Gaul3-Allianz (GA): Im Fall der GA zeigen sich hingegen noch Defizite im Be-
reich der Koordinierung; bspw. findet keine Abstimmung im Vorfeld von Be-
schaffungen statt. Dies liegt aus Sicht des Wissenschaftsrates zum einen darin
begriindet, dass zumindest die hochschulischen Mitglieder der GA untereinan-
der im Wettbewerb um Gelder aus dem Programm Forschungsbauten stehen.
Zum anderen verfiigt die GA nicht iiber ein nennenswertes eigenes Budget bzw.
entsprechende Einkiinfte aus Mitgliedsbeitrigen. Der Wissenschaftsrat emp-
fiehlt den beteiligten Akteuren nachdriicklich zu priifen, auf welche Weise die
notwendigen finanziellen Voraussetzungen fiir die Selbstorganisation der GA
geschaffen werden koénnen und damit auch eine engere Koordination innerhalb
der GA ermoglicht werden kann.

Auch das Fehlen einer arbeitsteiligen Governance beeintrachtigt die GA in der
vermehrten Ubernahme koordinierender Aufgaben innerhalb der Tier 2-Ebene.
Die GA verfiigt als Gremien lediglich tiber Vorstand und Mitgliederversamm-
lung. Der Wissenschaftsrat ist der Uberzeugung, dass neben der finanziellen
auch eine strukturelle Stairkung der GA erforderlich ist. Zusatzlich zur Schaf-
fung neuer Gremien wie bspw. Aufsichtsrat und Wissenschaftlicher Beirat soll-
te insbesondere die Moglichkeit einer hauptamtlichen Geschiftsfiihrung bzw.
Geschaftsstelle gepriift werden. Eine differenziertere Governance-Struktur wiir-
de auch dazu beitragen, die Transparenz von Entscheidungsprozessen, bspw. die
Kriterien und Verfahren der Mitgliederaufnahme betreffend, zu erhéhen. Bei
der Aufnahme neuer Mitglieder sollte generell deren Leistungsfihigkeit Priori-
tat gegeniiber formalen Kriterien eingeraumt werden.

Angesichts des guten Funktionierens des GCS und behebbarer Einschrinkungen
innerhalb der GA spricht sich der Wissenschaftsrat dafiir aus, GCS und GA auch
dauerhaft als Akteure der Koordination im Bereich HPC zu etablieren. Er wird
daher die Tatigkeit des Nationalen Koordinierungsausschusses fiir die Beschaf-
fung und Nutzung von Hochstleistungsrechnern, die ohnehin bereits seit dem
Bericht aus dem Jahr 2007 ruht, nicht wieder aufnehmen und diesen Ausschuss
auflosen.

Die strategische Koordination im Bereich HPC sollte immer im Lichte einer
Stirkung der internationalen Wettbewerbsfahigkeit Deutschlands erfolgen.

PRACE: Auf europdischer Ebene bietet PRACE das Forum fiir eine enge Ab-
stimmung der nationalen Hochstleistungsrechenzentren in den Mitgliedsstaa-
ten. Dies erfolgt durch die zentrale Vergabe der von den nationalen Zentren be-
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reitgestellten Rechenzeit nach gemeinsam festgesetzten Kriterien sowie durch
die Identifikation von Forschungsdesideraten und deren Bearbeitung in sog.
~Work Packages“. Eine Koordination von Beschaffungen zwischen den Mit-
gliedslindern findet hingegen bislang nicht statt, was wesentlich darin begriin-
det liegt, dass diese rein national finanziert werden. Aus Sicht des Wissen-
schaftsrates widre eine engere Koordination der in PRACE engagierten
Mitgliedsstaaten unabhdngig von der Frage der Finanzierung auch bei den
Rechnerbeschaffungen wiinschenswert. So lief3e sich auch auf europdischer E-
bene eine Struktur bestehend aus mehreren HPC-Zentren mit sich ergdnzenden
Rechnerarchitekturen und Methodenkompetenzen aufbauen, von der die euro-
pdischen Nutzerinnen und Nutzer optimal profitieren wiirden. Die betreffenden
Mitgliedsstaaten sollten die zentrale Rolle in diesen Abstimmungsprozessen
spielen.

1.4 Betrieb

Vergabe von Rechenzeit: Zentrale Aspekte im Betrieb von HPC-Infrastrukturen
sind die Gestaltung der Rechenzeitvergabe und hiermit verbunden die Frage,
welche Nutzergruppen Zugang zum Rechner erhalten. In diesem Punkt lassen
sich wiederum Unterschiede zwischen den Hochstleistungsrechnern innerhalb
des GCS und den darunter liegenden Leistungsklassen von Rechnern feststellen,
die zu einem wesentlichen Teil mit den bestehenden Unterschieden in den Fi-
nanzierungsmodalititen zusammenhdngen. Waihrend Tier 3- und Tier 2-
Rechner i. d. R. nur fiir eingeschrankte Nutzergruppen wie bspw. Forschende
der jeweiligen Sitzeinrichtung oder ,Landeskinder“ zuginglich sind, steht die
Nutzung der Tier 1-Rechner prinzipiell allen Nutzern bundesweit frei. Dariiber
hinaus gibt es dedizierte Rechenzeitkontingente, die im Rahmen von PRACE eu-
ropdischen Anwendern zur Verfiigung gestellt werden. Diese miissen sich wie
auch die nationalen Nutzer der GCS-Systeme mit Antragen um Rechenzeit be-
werben, die durch wissenschaftliche Lenkungsausschiisse nach Kriterien wis-
senschaftlicher Qualitit bewertet werden. Die iiberwiegende Mehrzahl, aber
noch nicht alle Mitglieder der GA verfiigen tiber dhnliche Verfahren und Gre-
mien fiir die Vergabe von Rechenzeit. |** Aus Sicht des Wissenschaftsrates ist
eine qualititsgesteuerte Vergabe von Rechenzeit auf den obersten Leistungs-
ebenen der Tiers 0, 1 und 2 essentiell. Auf den Ebenen Tier 0 und Tier 1 sollte
wegen ihrer europdischen und nationalen Bedeutung zusitzlich die Berticksich-
tigung gesellschaftlicher Bedarfe in die Bewertung einflieRen. Fiir die Vergabe
von Rechenzeit haben sich entsprechend besetzte Wissenschaftliche Beirdte

| 35 Ergebnis einer von der Geschéftsstelle des Wissenschaftsrates durchgefiihrten Umfrage unter den GA-
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bewdihrt. Die HPC-Zentren, die noch nicht tiber entsprechende Gremien verfii-
gen, sollten diese zeitnah einrichten. Wissenschaftliche Beirdte sollten nach
Moglichkeit mehrheitlich mit externen Vertreterinnen und Vertretern der je-
weils relevanten Anwendungswissenschaften besetzt werden.

Aus Sicht der Anwender sind ziigige und transparente Vergabeverfahren zent-
ral. Es sollte daher seitens der Betreiber von Rechenzentren Wert auf schlanke
Prozesse und regelmifRige Moglichkeiten der Antragstellung gelegt werden.
Hinsichtlich der Transparenz der Prozesse sieht der Wissenschaftsrat an einigen
Rechenzentren noch Nachholbedarf. Die Kriterien und Verfahrensschritte der
Vergabe von Rechenzeit sollten allen potentiellen Anwendern zuganglich sein.
Zudem sollte offentlich gemacht werden, mit welchen Personen die Gremien
besetzt sind, die iiber die Vergabe von Rechenzeiten entscheiden. Damit wird
das Vertrauen der Wissenschaft in diese Entscheidungen nachhaltig gestarkt.

Zugang: Bereits in seinen Empfehlungen aus dem Jahr 2000 hat der Wissen-
schaftsrat fiir HPC-Rechensysteme einen offenen ,,Zugang unabhdngig von den
geographischen Voraussetzungen und den institutionellen Zugehorigkeiten der
Nutzer® |3 gefordert. Diese Forderung gilt umso mehr, wenn angestrebt wird,
dass die Zentren der obersten Leistungsklassen tiiber differenzierte Architektu-
ren verfiigen, die auf unterschiedliche Anwendungsprofile zugeschnitten sind.
Dies trifft nicht nur fiir die Hochstleistungsrechner des GCS zu. In der Antrag-
stellung auf Fordermittel aus dem Forschungsbautenprogramm sind auch die
mehrheitlich in der GA vertretenen Betreiber von Tier 2-Systemen aufgefordert
darzulegen, in welcher Weise die jeweils gewdhlte Rechnerarchitektur spezifi-
sche Anforderungen relevanter Anwendungsgruppen erfiillt. Angesichts der
hieraus resultierenden Unterschiede in den Rechnerarchitekturen, die nach An-
sicht des Wissenschaftsrates mit dem Ziel einer nationalen Struktur von sich
erginzenden HPC-Kompetenzzentren (vgl. 1.1) gezielt geférdert werden sollte
(vgl. I1.2.a), hilt der Wissenschaftsrat es daher nicht fir zielfithrend, wenn der
Zugang zu Tier 2-Rechnern auf regional oder institutionell festgelegte Nutzer-
gruppen beschriankt ist. Er empfiehlt, auch auf dieser Leistungsstufe einen
bundesweit offenen Zugang auf der Basis wissenschaftlicher Qualitit zu ermog-
lichen.

PRACE: Auf europdischer Ebene ist im Rahmen von PRACE ein wissenschaftsge-
leitetes Verfahren zur Vergabe von Rechenzeit dhnlich dem des GCS etabliert.
Regelmalig erfolgende Calls bieten europdischen Nutzern die Gelegenheit, sich
um die bereitgestellten Kontingente von Rechenzeit zu bewerben. Dabei sehen
die Regularien von PRACE die Einhaltung des ,juste-retour-Prinzips“ vor, wel-
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ches besagt, dass die teilnehmenden Nationen von den Ressourcen relativ zu
den von ihnen eingebrachten Mitteln profitieren sollen. Ein entsprechender Ab-
gleich soll zum Ende der Projektlaufzeit erfolgen. Der Wissenschaftsrat begriifdt
das Vorgehen in PRACE, tiiber alternative Leistungserbringungen (z. B. Software-
Entwicklung) auch Lindern, deren finanzielle Moglichkeiten die Bereitstellung
von Rechenzeit auf diesem Leistungsniveau nicht erlauben, den Zugang zu den
PRACE-Systemen zu ermoglichen.



Anhang






37

Abkilrzungsverzeichnis

BIP
BMBF
BremHLR
CSE
DFG
EFR
EGI
ESFRI
EU
Flops
GA
GCS
GERD
GWK
HLRS

HPC

JARA-HPC

JsC

KONWIHR

LRZ
PSL
PRACE

WR

Bruttoinlandsprodukt

Bundesministerium fiir Bildung und Forschung
Kompetenzzentrum fiir Hochstleistungsrechnen Bremen
Computational Science and Engineering

Deutsche Forschungsgemeinschaft

Europaischer Forschungsraum

European Grid Infrastructure

European Strategy Forum on Research Infrastructures
Europaische Union

floating-point operations per second

GauR-Allianz

Gauss Centre for Supercomputing

Gross Domestic Expenditure on Research and Development
Gemeinsame Wissenschaftskonferenz
Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart

High Performance Computing

Julich Aachen Research Alliance — Section High Perform-
ance Computing

Julich Supercomputing Centre

Kompetenznetzwerk fiir Hoch- und Hochstleistungsrech-
nen in Bayern

Leibniz-Rechenzentrum Garching
Programmatisch-strukturelle Linie ,,Hochleistungsrechner*
Partnership for Advanced Computing in Europe

Wissenschaftsrat
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