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Vorbemerkung

Der Wissenschaftsrat hat sich in seiner ,Empfehlung zur kiinftigen Nutzung von Héchst-
leistungsrechnern“ vom Mai 2000 fiir die Einrichtung eines nationalen Koordinierungs-
ausschusses zur Beschaffung und Nutzung von Hochstleistungsrechnern ausgespro-
chen. Der Ausschuss konstituierte sich im Mai 2001. Der Wissenschaftsrat empfahl,
nach einer Erprobungsphase von finf Jahren erneut iber Aufgaben und Funktionen
dieses Ausschusses zu beraten.

Zur Vorbereitung dieser Beratung im Wissenschaftsrat wurde der folgende Bericht vom
Koordinierungsausschuss erarbeitet. In den Bericht flossen auch Antworten auf einen
Fragebogen ein (siehe Anhang I), der an Bund, Lander und Wissenschaftsorganisatio-
nen sowie die Mitglieder und Gaste des Ausschusses gerichtet war.

Der Wissenschaftsrat hat den Bericht am 9. November 2007 zustimmend zur Kenntnis
genommen.

1 Wissenschaftsrat: Empfehlung zur kiinftigen Nutzung von Héchstleistungsrechnern, in: Wissen-
schaftsrat: Empfehlungen und Stellungnahmen 2000, S. 229-261, Kéln 2001






A. Zur Einrichtung des Ausschusses
A.l.  Begrundung far die Einrichtung des Ausschusses

In der Empfehlung des Wissenschaftsrates zur kiinftigen Nutzung von Héchstleistungs-
rechnern aus dem Jahr 2000 werden folgende Begrindungen fur die Einrichtung des

Koordinierungsausschusses genannt:

.Die Dynamik im Bereich des Hochstleistungsrechnens, die ihren Ausdruck u. a. im ex-
ponentiellen Leistungsanstieg der Spitzenrechner und der Algorithmenentwicklung fin-
det, sowie die Bedeutung des Hochstleistungsrechnens flr die internationale Wettbe-
werbsfahigkeit der nationalen Spitzenforschung machen eine strategische Abstimmung
der nationalen Beschaffungen erforderlich. Dies wird besonders deutlich, wenn man die
Finanzierungsverpflichtungen des Bundes betrachtet, denen eine abgestimmte, Be-
stand und prognostizierten Bedarf bertcksichtigende Investitionsplanung nur innerhalb
eines jeweils gegebenen institutionellen Rahmens (Universitaten, Helmholtz-Gemein-
schaft, Max-Planck-Gesellschaft) entspricht. Die Koordination der aus 6ffentlichen Mit-
teln finanzierten Beschaffungen und eine damit verbundene, bundesweit abgestimmte
Optimierung des Leistungsangebots findet bislang ihre Grenze an der institutionellen
Zugehorigkeit des jeweiligen Zuwendungsempfangers. Erforderlich ist hingegen nach
Auffassung des Wissenschaftsrates eine institutionenubergreifende, bundesweit von
einem geeigneten Ausschuss koordinierte Investitionsstrategie fur Aufbau und Betrieb
nationaler Hochstleistungsrechner.

Insbesondere bei Beschaffungen mit wechselnden Standorten kommt der Kenntnis des
gesamten Bundesbedarfs in Bezug auf das derzeitige und in Zukunft zu erwartende
Anforderungsprofil sowie einem Uberblick tiber das Gesamtspektrum der existierenden
Ausstattungen und der Kenntnis grundlegender fachlicher Entwicklungstendenzen eine
besondere Bedeutung zu, um bei der Architekturempfehlung die aktuellen Defizite zu
bertcksichtigen und fir Bund, Lander, Fordereinrichtungen und Wissenschaft bei ihren
Investitionsentscheidungen eine breite Entscheidungsbasis vorzubereiten.

Ziel einer Abstimmung und Koordination der Rahmenbedingungen bei den Beschaffun-
gen auf Ebene der Rechenzentren ist es, der schnellen Entwicklung auf unterschiedli-
chen Architekturen und Plattformen folgen zu kbnnen. Eine Vorgabe, unabhangig vom

Bedarf bzw. Anforderungskatalog verschiedene Architekturen beriicksichtigen zu mus-



sen, erscheint jedoch nicht sinnvoll. Hingegen kénnen Risikoabwagung und Innovati-
onsférderung im Einzelfall Gesichtspunkte sein, bestimmte Architekturen zu bevorzu-
gen. Vor dem Hintergrund der schnellen Innovationszyklen lauft jede Beschaffung unter
ganz spezifischen Gegebenheiten ab, die sich in wenigen Jahren entscheidend wan-

deln.“ 2

A.ll.  Zusammensetzung des Ausschusses

Nach der Empfehlung aus dem Jahr 2000 sollten dem Ausschuss Reprasentanten uni-
versitarer und aufR3eruniversitarer Forschungseinrichtungen, der Industrie sowie von
Bund und Landern angehdren. Bei der Auswahl der Mitglieder sollte darauf geachtet
werden, dass sowohl die wichtigsten Anwendungsgebiete des Hochstleistungsrechnens
als auch die Methodenwissenschaften vertreten sind.

Die Mitgliedschaft im Ausschuss sollte auf eine Zeit von drei Jahren bei einmaliger di-
rekter Wiederberufung beschrankt bleiben. Der Ausschuss sollte sich vorbehalten, Ver-
tretern weiterer Gremien einen standigen Gaststatus einzuraumen und in Einzelfragen
zusatzliche Sachverstandige in die Beratungen einzubeziehen sowie einen Vertreter in
die Sitzungen der wissenschatftlichen Beirate der aktuellen Hochstleistungsrechenzent-
ren entsenden zu kénnen. Mit Blick auf seine Funktion sollten als standige Gaste Ver-
treter der Hochstleistungsrechenzentren bzw. ihrer Wissenschaftlichen Beiréate, der
Kommission fir Rechenanlagen der Deutschen Forschungsgemeinschaft sowie der
Fachkommissionen der Tragerorganisationen dem Ausschuss angehdéren.

Diese Empfehlungen wurden bei der Einrichtung des Ausschusses berucksichtigt. Ne-
ben derzeit funf Mitgliedern der Wissenschaftlichen Kommission, von denen einer den
Vorsitz inne hat, wurden je ein Vertreter der Nutzer der Universitaten und der Fach-
hochschulen in den Ausschuss berufen. Weiterhin sind die Wissenschaftsorganisatio-
nen Fraunhofer Gesellschaft, Helmholtz-Gemeinschaft, Max-Planck-Gesellschaft und
Wissenschaftsgemeinschaft Gottfried-Wilhelm-Leibniz sowie die Industrie im Ausschuss
vertreten. Dartber hinaus werden die Hochstleistungsrechenzentren durch die Direkto-
ren zweier dieser Zentren reprasentiert. Entsprechend der Empfehlung sind der Bund

2 Wissenschaftsrat: Empfehlung zur kiinftigen Nutzung von Hochstleistungsrechnern, in: Wissen-

schaftsrat: Empfehlungen und Stellungnahmen 2000, S. 229-261, KdIn 2001, hier S. 250f



und zwei Lander (Nordrhein-Westfalen und Brandenburg (bis Ende 2006) bzw. Sachsen
(seit 2007)) ebenfalls Mitglieder im Ausschuss.

Gaststatus haben der Vorsitzende der Kommission fir Rechenanlagen der Deutschen
Forschungsgemeinschaft, der Vertreter des Beratenden Ausschusses Rechenanlagen
der Max-Planck-Gesellschaft, der Vertreter der wissenschaftlichen Beirate der Hochst-

leistungsrechenzentren sowie ein weiterer Vertreter des Bundes.

A.lll. Aufgaben des Ausschusses

Um den genannten Zielsetzungen gerecht zu werden, wurde in der Empfehlung aus
dem Jahr 2000 vorgeschlagen, dass der Ausschuss folgende Aufgaben® iibernehmen
konnte:

A Empfehlungen zu Investitionsentscheidungen

1) Prospektive Bedarfsermittiung im Rahmen des verfliigbaren Finanzvolumens im
Vorfeld beabsichtigter Installationen. Bund und Lander missen an der Bedarfs-
ermittlung beteiligt werden, um den Zusammenhang zwischen Bedarf und Finan-
zierung herzustellen.

2) Strategische Beratung zu Investitionsentscheidungen unabhangig von ihrer je-
weiligen institutionellen Zugehoérigkeit, um eine Abstimmung im investiven Be-
reich der Hochstleistungsrechenzentren zu erreichen. Die Empfehlungen richten
sich an den Bund und die L&nder sowie an die Tragerorganisationen der Héchst-
leistungsrechenzentren.

B Orientierungshilfen
1) Erarbeitung von Stellungnahmen und Durchfiihrung von Anhérungen zu zentra-
len Fragen im Zusammenhang mit der Nutzung und dem Betrieb von Hochstleis-
tungsrechnern (beispielsweise Metacomputing).
2) Unterstutzung des Ausschusses fur den Hochschulausbau des Wissenschaftsra-
tes bei Investitionsvorhaben mit Finanzierung tUber das Hochschulbauférde-
rungsgesetz.

C Weiterentwicklung von Steuerungsmodellen
1) Entwicklung und Erprobung bedarfsorientierter Selbstregelungsmechanismen.
2) Prifung verschiedenartiger Kostenrechnungsmodelle fiir geeignete Nutzerge-
meinschaften.

Der Ausschuss sollte in seine Uberlegungen auch die Beschaffungen von Projektrech-
nern der obersten Leistungsklasse der verschiedenen Forschungseinrichtungen sowie

die fiir ausgewahlte Fachgebiete wie beispielsweise der Klima- und Umweltforschung

®  Wissenschaftsrat: Empfehlung zur kiinftigen Nutzung von Hochstleistungsrechnern, in: Wissen-

schaftsrat: Empfehlungen und Stellungnahmen 2000, S. 229-261, KdIn 2001, hier S. 251f



bzw. Plasmaforschung zur Verfigung stehenden dedizierten Hochstleistungsrechner
insoweit mit einbeziehen, als durch deren Bereitstellungen Auswirkungen auf die natio-
nale Versorgungsstruktur zu erwarten sind.

Der Ausschuss hat in den sechs Jahren seines Bestehens (die konstituierende Sitzung
fand im Mai 2001 statt) insgesamt 14 Mal* getagt. Dabei hat er folgende Aufgaben ent-
sprechend der Empfehlung wahrgenommen:

Um den Bedarf fir die Einrichtung eines europaischen Hochstleistungsrechners zu er-

mitteln, fand im Oktober 2003 eine Anhdrung von Vertretern mehrerer numerik-unter-
stutzter Wissenschaftszweige statt (Klima- und Erdsystemforschung, Nanostrukturphy-
sik, Festkorperphysik, Stromungsmechanik, Astrophysik, Quantenchromodynamik, Ma-
terialforschung, Chemie, Molekulardynamik, Polymerforschung und Biophysik). Sie bil-
dete die Grundlage fur die vom Ausschuss erarbeitete Empfehlung zur Einrichtung Eu-
ropaischer Hochstleistungsrechner®, die vom Wissenschaftsrat im November 2004 ver-
abschiedet wurde (Aufgabe Al).

Zur Unterstitzung des Ausschusses fur den Hochschulausbau des Wissenschaftsrates
bei Investitionsvorhaben mit Finanzierung tber das Hochschulbauférderungsgesetz hat

der Koordinierungsausschuss ausfuhrliche Stellungnahmen zu den Rechnerantragen
der Lander Baden-Wiirttemberg®, Bayern”®, Sachsen® und der Norddeutschen Lander®

4 31. Mai 2001, 27. November 2001, 19. Marz 2002, 22. Oktober 2002, 31. Marz 2003, 14. Oktober
2003, 18. Marz 2004, 29. Juni 2004, 6. Oktober 2004, 2. Juni 2005, 29. Marz 2006, 30. Oktober 2006,
14. Marz 2007, 25. September 2007

5 Wissenschaftsrat: Empfehlung zur Einrichtung europaischer Hochstleistungsrechner, in: Wissen-
schaftsrat: Empfehlungen und Stellungnahmen 2004, Bd. I, S. 505-538, K&ln 2005

6 Wissenschaftsrat: Stellungnahme zur Anmeldung des Landes Baden-Wirttemberg auf Errichtung
eines Hochstleistungsrechner-Systems in Karlsruhe und Stuttgart zum 32. Rahmenplan, in: Wissen-
schaftsrat: Empfehlungen und Stellungnahmen 2002, Bd. I, S. 61-82, Kéln 2003

7 Wissenschaftsrat: Stellungnahme zur Anmeldung des Landes Bayern auf Neubau eines Gebaudes
fur das Leibniz-Rechenzentrum und zur Beschaffung eines Hochstleistungsrechners im Zusammen-
hang mit der Errichtung eines Gebaudes fiir das Leibniz-Rechenzentrum zum 32. Rahmenplan, in:
Wissenschaftsrat: Empfehlungen und Stellungnahmen 2002, Bd. Il, S. 83-102, K&ln 2003

8 Wissenschaftsrat: Stellungnahme zur Anmeldung des Landes Bayern auf Beschaffung eines Hochst-
leistungsrechners fur das Leibniz-Rechenzentrum zum 33. Rahmenplan, in: Wissenschaftsrat: Emp-
fehlungen und Stellungnahmen 2003, Bd. I, S. 291-309, Kdln 2004

9 Wissenschaftsrat: Stellungnahme zur Anmeldung des Landes Sachsen auf Beschaffung eines Hoch-
leistungsrechners/ Speicherkomplexes ,Datenintensives Rechnen” fur das Zentrum fiir Hochleis-
tungsrechnen und das Universitatsrechenzentrum der Technischen Universitat Dresden zum
34. Rahmenplan, in: Wissenschaftsrat: Empfehlungen zum 34. Rahmenplan fir den Hochschulbau
2005-2008, Bd. 3, S. SN 109-SN 118, Koln 2004

10 Wissenschaftsrat: Stellungnahme zur Beschaffung eines Nachfolgesystems des Rechnerverbundes
der Norddeutschen Léander fur Hoch- und Hochstleistungsrechnen, in: Wissenschaftsrat: Empfehlun-
gen und Stellungnahmen 2005, Bd. I, S. 421-436, Koln 2006



erarbeitet und dem Wissenschaftsrat zur Beratung und Verabschiedung vorgelegt (Auf-
gabe B2; siehe auch Anhang II).

AulRerdem nahm er zum Rechnerantrag des Landes Nordrhein-Westfalen fur die RWTH
Aachen im Marz 2006 Stellung. Diese Stellungnahme wurde allerdings nicht im Wis-
senschaftsrat beraten, da das Investitionsvolumen unterhalb der vom Ausschuss defi-
nierten Grenze von 15 Mio. Euro lag, ab der ein Rechnerantrag dem Wissenschaftsrat
zur Beratung und Verabschiedung vorgelegt wird.

Zu geplanten Rechnerbeschaffungen aul3eruniversitarer Forschungseinrichtungen

nahm der Ausschuss im August 2005 Stellung zu InvestitionsmalRnahmen des Deut-
schen Klimarechenzentrums in Hamburg und im Marz 2006 zu einem Antrag des Re-
chenzentrums Garching der Max-Planck-Gesellschaft und des Max-Planck-Instituts fur
Plasmaphysik. Diese Empfehlungen wurden dem Wissenschaftsrat nicht vorgelegt, da
es sich im ersten Fall um einen Projektrechner, d. h. fir einen speziellen Wissen-
schaftsbereich, handelte und im anderen Fall das Investitionsvolumen unterhalb der
vom Ausschuss definierten Grenze von 15 Mio. Euro lag. Dartber hinaus erorterte er in
der Sitzung im Marz 2006 die Beschaffung des Rechners JUBL des John von Neu-
mann-Instituts fir Computing™* (Aufgabe A2; siehe auch Anhang I1).

Im Vorfeld von Investitionsentscheidungen fur universitare und aul3eruniversitare Ein-

richtungen hat der Ausschuss im November 2001 eine Anhérung der Hoch- und
Hochstleistungsrechenzentren John von Neumann-Institut fir Computing, Leibniz-
Rechenzentrum Minchen, Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart, Deutsches Klima-
rechenzentrum in Hamburg und Rechenzentrum der RWTH Aachen durchgefihrt, um
eine prospektive Bedarfsermittiung im Rahmen des verfligbaren Finanzvolumens im
Vorfeld durchzufiihren. Der Ausschuss hat sich damit tber die geplanten Investitionen
informiert (Aufgabe Al).

Im Oktober 2002 hat der Ausschuss eine Anhorung tber Verfahren und Kriterien der

Begutachtung von Rechenzeitantrdgen durch Lenkungsausschiisse, Wissenschaftliche

Ausschusse und Rechenzeitkommissionen der Hoch- und Héchstleistungsrechenzent-

ren durchgefihrt. Dafir lagen Informationen vom Leibniz-Rechenzentrum Minchen,

11 Die Beschaffung des Rechners JUMP im John von Neumann-Institut fir Computing erfolgte bereits
vor der konstituierenden Sitzung des Ausschusses, so dass sich der Ausschuss zu diesem Rechner
nicht &uRern konnte
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Rechenzentrum Universitat Stuttgart, Rechenzentrum Garching der Max-Planck-
Gesellschaft und des Max-Planck-Instituts fur Plasmaphysik, John von Neumann-
Institut fir Computing, Konrad-Zuse-Zentrum fur Informationstechnik Berlin, Regionales
Rechenzentrum fur Niedersachsen Universitat Hannover, Rechenzentrum der Universi-
tat Karlsruhe, Rechen- und Kommunikationszentrum der RWTH Aachen und Deutschen
Klimarechenzentrum in Hamburg vor. Im Ergebnis stellte er fest, dass die Vergabe von
Rechenzeit fur die Forschungsprojekte nach sinnvollen Maf3stédben erfolge und dass
das etablierte Verfahren gut funktioniere (Aufgaben B1, C1).

Mit Ausnahme der Aufgabe C2, fir deren Behandlung der Ausschuss keine Veranlas-
sung sah, hat er sich allen Aufgaben gewidmet.
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B. Zur Bewertung des Ausschusses

Zur Vorbereitung der Beratung Uber Aufgaben und Funktionen des Nationalen Koordi-
nierungsausschusses zur Beschaffung und Nutzung von Hochstleistungsrechnern wur-
de ein Fragebogen an die Mitglieder und Géste des Ausschusses, an Bund, Lander und
die Wissenschaftsorganisationen versandt (siehe Anhang I), deren Antworten in Kapi-
tel B eingeflossen sind. Hierbei ist zu berticksichtigen, dass die in Kapitel F dargestell-
ten Entwicklungen zum Zeitpunkt der Beantwortung noch nicht 6ffentlich bekannt waren
und deshalb von der Mehrzahl der Antwortenden auch nicht einbezogen werden konn-

ten.

B.I. Zur Umsetzung der Aufgaben

Die Umfrage hat ergeben, dass die eindeutige Mehrheit der Befragten'? der Ansicht
sind, der Ausschuss sei seinen Aufgaben gemal der Empfehlung aus dem Jahr 2000
gerecht geworden. Die Entscheidungen des Ausschusses hatten zu einer koordinierten
Investitionsstrategie sowie zu einer angemessenen nationalen Infrastruktur im Bereich
des Hoch- und Héchstleistungsrechnens gefiihrt. Dem wissenschaftspolitischen Ziel, an
wenigen Standorten Hochstleistungsrechner zu installieren, die deutschlandweit im wis-
senschaftlichen Bereich zur Nutzung offen gehalten werden, sei entsprochen worden.
Der Ausschuss habe koordinierend gewirkt und zu einer verbesserten Kommunikation

zwischen den Rechenzentren gefuhrt.

Die Empfehlungen des Ausschusses haben aus Sicht der Lander, die Investitionen im
Hoch- bzw. HOchstleistungsrechnerbereich getatigt haben, einen hohen Stellenwert.
Aufgrund stark begrenzter staatlicher Investitionsmittel werde jede kostenintensive
Maflinahme in Bezug auf wissenschaftliche Ausrichtung und Bedarfsermittiung sowie
wissenschaftspolitische Einordnung kritisch betrachtet. Hierbei bekomme das Votum
eines unabhéangigen nationalen Fachgremiums, das die vorgesehene Malinahme unter

Ubergreifenden Gesichtspunkten bewertet, ein entscheidendes Gewicht.

Es gibt allerdings auch Stimmen, nach denen der Ausschuss dem Aufgabenkatalog nur
zum Teil gerecht geworden ist. So sei im Bereich A ,Empfehlungen zu Investitionsent-

scheidungen” eine prospektive Bedarfsermittlung nur ansatzweise erfolgt; hier wird eine

> Der Fragebogen (Anhang I) wurde an die Mitglieder und Gaste des Ausschusses, an Bund, Lander

und die Wissenschaftsorganisationen versandt
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Fortschreibung gewtinscht. Vermisst wurde insbesondere eine Empfehlung zu Investiti-
onsentscheidungen, die unabhangig von den Wiinschen und Planungen einzelner Wis-
senschaftsorganisationen durchgefuhrt werden. Im Bereich B ,Orientierungshilfen” solle
die Erarbeitung von separaten Orientierungshilfen zu zentralen Fragen ausgeweitet

werden.

B.Il. Zur Zusammensetzung des Ausschusses

Die Zusammensetzung des Ausschusses, bestehend aus universitaren und aul3eruni-
versitaren Nutzern und Betreibern von Hochstleistungsrechnern sowie Vertretern von
Bund, Landern, den Wissenschaftsorganisationen und der Industrie habe sich bewéhrt.
Angeregt werden eine starkere Beteiligung der Nutzerdisziplinen und eine internationale
Beteiligung. Unter Berucksichtigung der strategischen Zielsetzungen des Ausschusses
wird zudem eine enge und verbindlichere Verzahnung mit allen Planungen und Investi-
tionen im Bereich des Hochstleistungsrechnens, unabhangig von der institutionellen
Zugehorigkeit, gewiunscht. Fir eine vorausschauende Abstimmung der Beschaffungs-
planung insbesondere im Hochstleistungsrechnerbereich ware zudem eine permanente
Absprache zwischen Tragern und Geldgebern wiinschenswert.

Die Dauer der Mitgliedschaft fur die Fachvertreter auf drei Jahre mit der Moglichkeit ei-
ner Wiederberufung wird begrif3t und sollte beibehalten werden. Die beiden Vertreter
der Landerseite sollten nach funf Jahren im Einvernehmen der Lander durch Vertreter

anderer Lander neu besetzt werden.

B.lIll. Zur Zukunft des Ausschusses

Wie bereits erwahnt, waren zum Zeitpunkt der Abfrage nur einige der Beteiligten Uber
die aktuellen strukturellen Entwicklungen im Bereich HPC informiert (s. Anhang Il1).
Diese weisen in ihren Antworten darauf hin, dass die Aufgaben und Funktionen des
Ausschusses notwendig und sinnvoll sind, allerdings halten sie die Fortfihrung dieses
Ausschusses nur so lange fir erforderlich, wie es kein anderes Forum gibt, das sich die
Aufstellung und Durchsetzung eines notwendigen nationalen High Performance Com-
puting-Konzepts zu eigen macht. Hintergrund ist die geplante Schaffung einer tbergrei-
fenden Kooperationsplattform fur Einrichtungen des Hoch- und Hochstleistungsrech-
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nens in Deutschland ausgehend vom Verbund der drei nationalen Hochstleistungsrech-
ner Julich-Munchen-Stuttgart innerhalb des deutschen Gaul3-Centrums flr Supercom-

puting.

Bei der Entscheidung uber die Zukunft des Ausschusses sollten folgende Extreme ver-
mieden werden:

e ein Vakuum bei der erforderlichen Abstimmung nationaler Rechnerbeschaffungen
der unten erlauterten Leistungsstufe, aber auch

e eine Dopplung derartiger Beratungs- und Abstimmungsgremien.

Der Ausschuss hat sich bisher bei der Abstimmung tber die Landergrenzen hinweg als
hilfreich erwiesen. Ob der Ausschuss nach Grindung der HPC-Allianz (siehe Kapitel
F.Il) weiter bestehen soll und welche Aufgaben er gegebenenfalls Gbernehmen kénnte,
sollte erst beraten werden, wenn die Grindung der HPC-Allianz erfolgt ist und deren
Aufgaben genau bekannt sind. Das weitere Bestehen des Ausschusses ist somit von
der weiteren Entwicklung abhéngig.

Einzelne Lander erwarten auch, dass als Folge der Féderalismusreform die Bedeutung
des Ausschusses bei konkreten Investitionsentscheidungen zuriickgehen wird. Generell
wird seitens dieser Lander absehbar kein Beratungsbedarf durch den Ausschuss auf
der Basis der kunftigen Investitionsforderung nach Art. 143c GG (neu) erwartet. Anders
ist es im Bereich einer Finanzierung von Hoch- und Hochstleistungsrechnern fir Hoch-
schulen auf der Grundlage des Art. 91 b Abs. 1 Nr. 3 GG (neu). Hierfir ist das Votum
des Wissenschaftsrates — vorbereitet durch den Ausschuss fiir Forschungsbauten —
erforderlich.

Die Praxis, dass dem Ausschuss uber Investitionsvorhaben in der H6he von 7,5 bis 15
Mio. Euro berichtet wird und Investitionen mit einem Volumen von tber 15 Mio. Euro
vom Ausschuss wissenschaftspolitisch begutachtet werden, sollte bei einer Verlange-
rung des Mandats des Ausschusses generell weiterhin aufrechterhalten werden.*

Die urspriingliche Definition der Versorgungspyramide, die aus 1. der Arbeitsplatzebe-
ne, 2. der Instituts-/Fachbereichsebene, 3. der Ebene der Hochleistungsrechenzentren

wie z. B. institutionellen Rechnern (wie dem Deutschen Klima Rechenzentrum und dem

' Es wird aber vorgeschlagen, die Grenzen um die Inflation der letzten Jahre zu bereinigen.
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Deutschen Wetterdienst) und 4. der Ebene der bundesweit zuganglichen Hochstleis-
tungsrechner besteht, orientiert sich an der Funktion der Rechner und dem Zugang zu
ihnen. Es wird angeregt, diese Definition wieder einzuftihren und sich nicht an Rechen-
leistung und Investitionsvolumina zu orientieren. Der Ausschuss solle sich dabei auf die
hdchste Ebene der Versorgungspyramide konzentrieren und entsprechend der Empfeh-
lung aus dem Jahr 2000 den Abstimmungsbedarf der Beschaffungen der héchsten
Leistungsstufe so koordinieren, dass im Zeitabstand von relevanten Innovationszyklen
jeweils mindestens ein System entsprechend dem neuesten technischen Stand zur Ver-

fligung steht.
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C. Empfehlungen

Im Sinne seiner Empfehlung zur Einrichtung européischer Hochstleistungsrechner
(2004) unterstutzt der Wissenschaftsrat alle Bestrebungen, das Hoch- und Hochstleis-
tungsrechnen in Deutschland und Europa zu sichern und zu starken. Er begruf3t nach-
dricklich die auf Initiative des BMBF, der Lander Baden-Wurttemberg, Bayern und
Nordrhein-Westfalen sowie der drei nationalen Hochstleistungsrechenzentren erfolgte
Grindung des Gaul3-Centrums fur Supercomputing. Mit dem Gaul3-Centrum spricht das
Hochstleistungsrechnen in Deutschland zukinftig auch im Rahmen der Européischen
Union mit einer Stimme. Es wird sehr begrif3t, dass das Gaul3-Centrum an der européi-
schen Initiative PACE (Partnership for Advanced Computing in Europe) als Principal
Partner mitwirkt, Koordinator des gleichnamigen Projektantrags ist und somit die Vor-
aussetzung schafft, dass Deutschland ein Standort fur ein europaisches Tier0-
Zentrum™* werden kann. Damit ist die Umsetzung der Empfehlung zur Einrichtung eu-

ropaischer Hochstleistungsrechner auf gutem Wege.

Die bisher vom Koordinierungsausschuss wahrgenommenen Aufgaben werden auch

nach Grindung des Gaul3-Centrums weiterhin relevant sein. Dies gilt insbesondere in
Bezug auf die Koordination der aus offentlichen Mitteln finanzierten Rechnerbeschaf-

fungen (s. Abschnitt A.l) und Beschaffungsstrategien.

Uber die Zukunft des Koordinierungsausschusses sollte daher erst abschlieRend bera-
ten werden, wenn die Griindung der HPC-Allianz erfolgt ist und deutlich wird, welche
Aufgaben sie wahrnehmen kann. Dabei wird auch zu bedenken sein, wie Nutzer aus
der Wissenschaft und den Landern, die selber keine Hoch- und Hochstleistungsrechner
betreiben, berlcksichtigt werden kénnen. Bis dahin sollte der Koordinierungsausschuss
seine bisherigen Aufgaben entsprechend der Empfehlung aus dem Jahr 2000 weiterhin
wahrnehmen.

Der Wissenschaftsrat bittet daher den Bund und die beteiligten Lander ihm so rechtzei-
tig Uber die Entwicklungen der HPC-Allianz zu berichten, dass er seinerseits Uber die
erforderlichen Entscheidungen fir die Zukunft des Koordinierungsausschusses beraten
kann.

¥ Tier [=Schicht] 0-Zentren sind die drei Hochstleistungsrechenzentren, Tierl-Zentren sind die Hochleis-
tungsrechenzentren, Tier2-Zentren sind die universitaren Rechenzentren usw.; die geplanten européi-
schen Hoéchstleistungsrechner werden ,européische TierO-Zentren® genannt
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Anhang |

Fragenkatalog fur die Anhérung von Bund, Landern und

Wissenschaftsorganisationen am 30. Oktober 2006

Fragen zu bisherigen Aufgaben und Funktionen des Ausschusses:

1.

Ist der Ausschuss seinen Aufgaben gemal3 der Empfehlung aus den Jahr 2000
und dem Protokoll der konstituierenden Sitzung — insbesondere hinsichtlich der
getroffenen Investitionsentscheidungen — gerecht geworden?

Waren die Empfehlungen des Ausschusses bezogen auf Ihr Land/Ihre Institution
fur lhre Investitionsentscheidungen hilfreich?

Hat sich die Zusammensetzung des Ausschusses und die Dauer der Mitglied-

schaft bewahrt?

Fragen zu kinftigen Aufgaben und Funktionen des Ausschusses:

4.

Halten Sie eine FortfUhrung der Aufgaben und Funktionen des Ausschusses fir
notwendig und sinnvoll? Dies gilt besonders fir Abstimmungen im Investitionsbe-
reich vor dem Hintergrund der Foderalismusreform.

Frage nur an die Lander: Sehen Sie Beratungsbedarf durch den Ausschuss fur
Ihre Investitionsentscheidungen im Bereich der Hochleistungsrechner auf der
Basis der kinftigen Investitionsférderung nach Art. 143c GG (neu)?

Der Ausschuss hatte sich darauf verstandigt, dass ihm Uber Investitionsvorhaben
in der H6he von 7,5 bis 15 Mio. Euro lediglich berichtet wird. Investitionen mit ei-
nem Volumen von 15 Mio. Euro und mehr sollten vom Ausschuss wissen-
schaftspolitisch begutachtet werden (siehe Anlage 2 111.). Soll diese Praxis wei-

terhin aufrechterhalten oder soll sie modifiziert werden?
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Anhang Il
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F. Anhang lll: HPC-Aktivitaten im nationalen und europaischen Umfeld
2006/2007

Die im Folgenden skizzierten Aktivitaten auf dem Gebiet des High Performance Compu-
ting (HPC) sind auf Initiative des BMBF, der Lander Baden-Wirttemberg, Bayern und
Nordrhein-Westfalen sowie der drei nationalen Hochstleistungsrechenzentren erfolg-
reich begonnen worden. Sie sind fur die Gesamtbewertung der Situation wichtig und
wurden deshalb nachrichtlich in diesen Bericht aufgenommen.

Da die neu etablierten bzw. im Aufbau befindlichen Gremien des Gau3-Centrums und
der HPC-Allianz zu einem erheblichen Ausmal3 ahnliche Aufgaben wie der Koordinie-
rungsausschuss tbernehmen kénnen, missen sie in die Entscheidungen tber die kinf-
tigen Aufgaben und die Zukunft des Koordinierungsausschusses einbezogen werden.

Diese Gremien sind

e sowohl fur das High Performance Computing auf europaischer Ebene, hier beson-
ders bei der Umsetzung der Empfehlung zur Einrichtung europaischer Hochstleis-
tungsrechner,

e als auch auf nationaler Ebene

von weitreichender Bedeutung.
F.I.  GauB-Centrum fir Supercomputing

Im April 2007 wurde das Gaul3-Centrum als gemeinnitziger eingetragener Verein
»,Gauss Centre for Supercomputing (GCS) e.V.” gegrindet und ein Sprecher benannt.
Das Gaul3-Centrum vereinigt als Mitglieder zunachst die drei nationalen Hochstleis-
tungsrechenzentren in Jalich, Minchen und Stuttgart, um Deutschland fir die europai-
schen Aktivitaten eines HPC-Tier0™-Zentrums handlungsfahig zu machen.

Die Grindung des Gaul3-Centrums basiert auf der Erkenntnis, dass die deutsche HPC-

Szene im europaischen Rahmen mit einer Stimme sprechen muss, um erfolgreich zu

> Tier [=Schicht] 0-Zentren sind die drei Hochstleistungsrechenzentren, Tierl-Zentren sind die Hoch-

leistungsrechenzentren, Tier2-Zentren sind die universitaren Rechenzentren usw.; die geplanten eu-
ropaischen Hochstleistungsrechner werden ,europaische Tier0-Zentren“ genannt
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sein. Auf der Grundlage mehrerer Studien und Konzepte'® haben die Leitungen der drei
nationalen Héchstleistungsrechenzentren'” seit Juli 2006 regelméaRig tiber Formen ei-
ner naheren Kooperation zwischen den Zentren beraten. Parallel dazu gab es Arbeits-
gesprache zwischen Vertretern der zustandigen Ministerien der drei Zentren (Bayern,
Baden-Wirttemberg, Nordrhein-Westfalen, BMBF). Ziel des Gaul3-Centrums ist die
nachhaltige Versorgung der computergestutzten Wissenschaften und Forschung in
Deutschland und Europa mit Rechenkapazitat der obersten Leistungsklasse unter be-
sonderer Berucksichtigung technisch-industrieller Anwendungsprobleme. Das GCS soll
aulRerdem organisatorisch die nationale Handlungsféahigkeit auf den Feldern verbes-
sern, auf denen Deutschland in Europa im Hochstleistungsrechnen mit einem einheitli-
chen Erscheinungsbild und Standpunkt auftreten muss. Vorrangig kommt dabei dem
GCS die technische Sprecherrolle in allen Fragen zu, die europaische Hochstleistungs-
rechner betreffen.

Mit der Grindung des Gaul3-Centrums und damit mit der Schaffung eines deutschen
Ansprechpartners im Bereich der HPC-Community wurde fur die Zusammenarbeit auf
europaischer Ebene und auch fur die Umsetzung der Empfehlung des Wissenschaftsra-
tes zur Einrichtung europaischer Hochstleistungsrechner eine wichtige Basis geschaf-

fen.

F.Il. HPC-Allianz

In dem Strategiepapier ,High Performance Computing in Deutschland — Argumente zur
Grindung einer strategischen Allianz®, das im Auftrag des BMBF erstellt wurde, wird
der genannte Zusammenschluss der drei Hochstleistungsrechenzentren nur als ein ers-
ter Schritt zum Aufbau einer deutschen HPC-Allianz gesehen, der zusatzlich auch die
deutschen Hochleistungsrechenzentren angehdren wirden. Dabei werden im Strate-
giepapier folgende Aufgaben fir die HPC-Allianz genannt:

* " Im Einzelnen: (1) Studie ,Konzept fur Einrichtung und Betrieb eines Deutsch-Européischen Zentrums

fur Hochstleistungsrechnen” einer Arbeitsgruppe aus Bayern und Baden-Wurttemberg, (2) das im
Auftrag des BMBF entstandene Papier ,High Performance Computing in Deutschland — Argumente
zur Griindung einer strategischen Allianz" in der Fassung vom 22. September 206 und (3) die im Be-
nehmen mit den Landern Baden-Wirttemberg und Bayern seitens des BMBF am 13. Juli 2006 unter
dem Titel ,Schavan: Strategische Allianz schafft grof3ten europaischen Rechnerverbund” herausge-
gebenen Pressemitteilung

John von Neumann-Institut fir Computing Julich, High Performance Computing Center Stuttgart,
Leibniz-Rechenzentrum Minchen
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e Wissenschaft, Wirtschaft und Politik dahingehend beraten, dass das Potenzial des
wissenschaftlichen Rechnens im Allgemeinen und des Hochstleistungsrechnens im
Besonderen fur Deutschland optimal erschlossen und weiterentwickelt wird;

e die Arbeiten auf dem Gebiet des Hoch- und Hochstleistungsrechnens (d. h. der
obersten beiden Stufen der Versorgungspyramide) koordinieren (unbeschadet
eventueller Gutachterfunktionen des Wissenschaftsrates bzw. der DFG);

e bei allen organisatorischen Fragen, die mit der Versorgung der einschlagigen Nut-
zergruppen mit HPC-Kapazitat zu tun haben, beratend und unterstitzend tatig sein;

e flUr die laufende Fortschreibung der Aktualisierung der technischen Planung im
HPC-Bereich fir die deutsche Versorgungspyramide sorgen;

e die Position Deutschlands im HPC-Bereich international einheitlich und abgestimmt
vertreten;

e MalRnahmen zur Anwenderunterstiitzung und Lésungsentwicklung empfehlen und
(soweit moglich) umsetzen helfen;

e Kompetenzzentren fir die Entwicklung von Anwendungs-Ldsungen und Einrichtun-
gen fur den wissenschaftlichen Austausch férdern (in Kooperation mit Universitaten
und anderen HPC-Betreibern);

e MaRnahmen zur laufenden Information der allgemeinen Offentlichkeit tiber Notwen-
digkeit und Nutzen des HPC entwickeln und umsetzen.

Dies verdeutlicht, dass die HPC-Allianz in erster Linie planende und koordinierende Auf-
gaben haben soll. Die Erbringung der eigentlichen Leistungen (wie z. B. die Bereitstel-
lung von HPC-Kapazitaten durch die Rechenzentren) bleibt die Aufgabe der jeweiligen
Vereinsmitglieder. Zu den zentralen Aufgaben der HPC-Allianz gehdéren:

e Erarbeitung von Empfehlungen fir die technische und die Beschaffungs-Planung
fur die Kapazitaten auf Stufe O der Leistungspyramide. Dabei ist jeweils auch die
Frage der Betriebskosten explizit zu beriicksichtigen. Beteiligt werden die Vertreter
der Zentren der Stufen 0 (HOchstleistungsrechner) und 1 (Hochleistungsrechner)
der Leistungspyramide.

e Erarbeitung von Empfehlungen fir die technische und die Beschaffungs-Planung
fur die Kapazitaten auf Stufe 1 der Leistungspyramide. Beteiligt werden Vertreter
der Zentren der Stufen 1 (Hochleistungsrechner) und 2 (Universitats-/ Instituts-
rechner).
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e Entwicklung der Struktur der Versorgungspyramide in Deutschland insgesamt und
Erarbeitung der Regeln und Prozeduren fur den Zugang zu (6ffentlich finanzierten)
HPC-Kapazitaten.

Neben den oben genannten zentralen Aufgaben befasst sich die HPC-Allianz auch mit

folgenden Aspekten:

e Kontakt zu Anwendern von Ergebnissen des HPC in der Wirtschaft
e Forderung von Qualifizierung und Ausbildung

e Koordinierung der Nutzerbetreuung

e Koordinierung der Infrastruktur

e Koordinierung der Software-Plattformen

e Projektorganisation
Die Mitgliedschaft in der HPC-Allianz steht offen fur:

o Offentlich finanzierte Zentren, die eine Einrichtung auf der Ebene der nationalen
Hochstleistungsrechner (Tier0), der Hochleistungsrechner (Tierl) oder Ebene der
Instituts-/Fachbereichsebene (Tier2) der Versorgungspyramide betreiben;

e Privat finanzierte Zentren, die in der Nutzung und Weiterentwicklung der HPC-
Technologie aktiv und mit der deutschen wissenschaftlichen Gemeinde entspre-
chend verflochten sind.

Die Gremien der HPC-Allianz Vereins sollen Mitgliederversammlung, Aufsichtsrat, Vor-
stand, Geschéftsfuihrer und Wissenschatftlicher Beirat sein.

Das Gaul3-Centrum beteiligt sich aktiv bei der Vorbereitung der Grindung der deut-
schen HPC-Allianz mit dem Namen ,Gaul3-Allianz zur Férderung des Hochstleistungs-
rechnens in Deutschland®.

F.IIl.  Aktivitaten auf européischer Ebene

Im Jahr 2006 wurde durch HPC-EUR, einer Gruppe von européaischen HPC-Experten,
zu denen auch Vertreter aus Deutschland z&hlen, die Studie zu ,Scientific Cases for a
European HPC Initiative* erstellt. Sie enthalt eine Zusammenstellung von zahlreichen
,Grand Challenges* und diente zur Vorbereitung eines Antrags bei der européischen

Kommission zur Finanzierung von Hochstleistungsrechnern auf europaischer Ebene.
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Die ,Grand Challenges” wurden in funf Schlisselbereiche (Wetter- und Klimaforschung,
Hochenergiephysik/ Plasma- und Astrophysik, Biologie und Life Sciences, Ingenieur-
wissenschaften, Materialwissenschaften/ Chemie/ Nanotechnologien) zusammenge-
fasst.

Die Kommission der Europaischen Union (EU) veranstaltete ihrerseits im Marz 2006
einen Workshop mit dem Titel ,The need for a HPC Infrastructure service provisioning
model in Europe” zur Vorbereitung des Calls fur das 7. Rahmenprogramm der EU im
Hinblick auf eine europaische HPC-Infrastruktur. Der Workshop sollte die Arbeiten von
ESFRI (European Strategy Forum on Research Infrastructures) und e-IRG (e-Infra-
structure Reflection Group) erganzen. Die Studie zu ,Scientific Cases for a European
HPC Initiative" wurde auf dem Workshop zur Kenntnis genommen.

Am 28. Juni 2006 grindete sich die HPC European Task Force (HET) und ersetzte das
HPC-EUR. Das HET-Konsortium besteht aus nationalen Vertretern, die deutsche Dele-
gation aus einem BMBF-Vertreter und dem Sprecher des geplanten Gauf3-Centrums.
HET hatte die Aufgabe, eine Studie zu erstellen, die die Grundziuge eines Rahmenwer-
kes fur eine europaische HPC-Versorgung darstellt und bei der Formulierung eines
Calls des 7. Rahmenprogramms der EU Verwendung finden kdnnte. Dieser Auftrag
wurde erfolgreich umgesetzt, bis Ende 2006 entstanden drei Papiere mit unterschiedli-
chen Schwerpunkten (siehe auch www.hpcineuropetaskforce.eu):

e A Sustainable High Performance Computing Ecosystem for Europe” (zur techni-
schen Ausgestaltung einer europaischen HPC-Versorgung)

e “HET Peer Review Process Proposal for Tier0 applications™?

(zu Nutzeraspekten)
e “Towards a Sustainable High-Performance Computing Ecosystem through Enabling
Petaflop Computing in Europe” (zur Organisation einer europaischen HPC-

Versorgung).

Die deutsche Delegation hat maf3geblich an der Gestaltung der Papiere mitwirken kon-
nen. Bei der Abfassung haben zudem stets Kontakte zu DEISA (Distributed European
Infrastructure for Supercomputing Applications) bestanden.

® " Tier (=Schicht) 0-Zentren sind die geplanten europaischen Hochstleistungsrechenzentren; auf

Deutschland bezogen sind die Tierl-Zentren die drei Hochstleistungsrechenzentren, Tier2-Zentren
sind die Hochleistungsrechenzentren, Tier3-Zentren sind die universitdren Rechenzentren usw.
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Aufgrund der erfolgreichen Arbeit von HET wurde ,European High Performance Com-
puting Service" als eine der flr Europa als prioritar eingeschatzten 35 Infrastrukturmaf3-
nahmen in die European Roadmap for Research Infrastructures 2006 des European
Strategy Forum on Research Infrastructures (ESFRI) aufgenommen.

Damit war die notwendige Voraussetzung fir eine Forderung durch die EU geschaffen,
da im 7. EU-Forschungsrahmenprogramm nur Projekte fur neue Infrastrukturmaf3nah-
men finanziell unterstitzt werden, die in der genannten ESFRI-Roadmap enthalten sind.
Im Dezember 2006 wurde die entsprechende Bekanntmachung verdoffentlicht, die fur
den Bereich HPC zunachst die Forderung der Vorbereitung des Aufbaus einer europai-
schen HPC-Infrastruktur vorsieht.

Ein Konsortium aus 15 Landern'® hat sich entschieden, dazu einen Antrag einzureichen
(PACE - Partnership for Advanced Computing in Euorpe). Dazu wurde in den ersten
Monaten 2007 die Konsortialbildung auf der Basis eines ,Memorandum of Understan-
ding concerning the establishment of a European TierO High Performance Computing
Service” vorangetrieben, welches am 17. April 2007 im BMBF in Berlin von den beteilig-
ten internationalen Partnern unterschrieben wurde. Das Gauf3-Centrum wird als Princi-
pal Partner®® mitwirken und ist Koordinator des Anfang Mai 2007 eingereichten Projekt-
antrags. Die geplante Laufzeit der Vorbereitungsphase soll zwei Jahre betragen, d. h.
Ende 2009 abgeschlossen sein.

Mit der Tatsache, dass das GauR3-Centrum bei dem Call als Principal Partner mitwirkt,
ist eine Voraussetzung dafur geschaffen worden, dass Deutschland Standort eines eu-
ropaischen Hochstleistungsrechners werden kann. Allerdings wird der finanzielle Bei-
trag der EU zunachst sehr gering sein, so dass mittelfristig die Kosten fir die Anschaf-
fung dieser Rechner weiterhin von den einzelnen Staaten getragen werden mussen. Es
besteht deshalb zun&chst kein unmittelbarer Wettbewerb zwischen den Principal Part-
ners um den Zeitpunkt dieser Anschaffungen. Dieser wird wie bisher ausschliel3lich von
den finanziellen Mdglichkeiten der einzelnen Staaten abhangen.

1 Deutschland, Finnland, Frankreich, Griechenland, GroBbritannien, Italien, Niederlande, Norwegen,

Osterreich, Polen, Portugal, Schweden, Schweiz, Spanien, Turkei

Die Principal Partners des Konsortiums sind Deutschland, Grof3britannien, Frankreich, Spanien und
die Niederlande. Nur in diesen Landern soll jeweils ein européischer Tier0-Hochstleistungsrechner,
der grofdtenteils aus den nationalen Mitteln des jeweiligen Staates zu finanzieren ist, installiert werden
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