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Vorbemerkung

Im Jahr 2012 hat der Wissenschaftsrat in einem Positionspapier Wege zur
»Strategischen Weiterentwicklung des Hoch- und Hochstleistungsrechnens in
Deutschland“ vorgezeichnet. |' Dieses Positionspapier nimmt Empfehlungen
des Wissenschaftsrates von 1995 auf |2 und identifiziert das Hoch- und Hochst-
leistungsrechnen als unverzichtbar fiir die Wettbewerbsfihigkeit Deutsch-
lands in zahlreichen Wissenschaftsfeldern. 2012 stufte der Wissenschaftsrat
die gegenwadrtige Struktur der Forderung und Weiterentwicklung der For-
schungsinfrastruktur im Bereich des Hoch- und Hoéchstleistungsrechnens als
nicht ausreichend ein; dieser Aspekt steht daher im Mittelpunkt der vorliegen-
den Empfehlungen.

Hoch- und Hochstleistungsrechnen, zusammenfassend als High Performance
Computing (HPC) bezeichnet, ist entsprechend der Komplexitit der zu behan-
delnden Problemstellungen und der Leistungsfahigkeit von Rechnern in meh-
reren Ebenen strukturiert. Deutschland verfiigt im Bereich des Hochstleis-
tungsrechnens, der Ebene 1 der sog. HPC-Pyramide, iiber eine international
hochgradig konkurrenzfihige und gut koordinierte Infrastruktur, die im Gauss
Centre for Supercomputing (GCS) organisiert ist. Im Bereich des Hochleistungs-
rechnens, der Ebene 2 der HPC-Pyramide, ist eine vergleichbar leistungsfihige
Infrastruktur fir ganz Deutschland noch nicht entstanden. Auch auf dieser
Ebene gibt es aber eine stark wachsende Nachfrage nach Rechenkapazitat und
gleichzeitig einen steigenden Kostendruck, insbesondere durch die wachsen-
den Energiekosten.

HPC steht in Deutschland somit vor einer Reihe von Herausforderungen, auf
die mit addquaten und langfristigen Finanzierungsstrategien reagiert werden
muss. Ziel des Wissenschaftsrates ist es, mit den vorliegenden Empfehlungen
die Grundlage fiir eine langfristig stabile und kosteneffiziente Weiterentwick-
lung und Finanzierung des Hoch- und Hochstleistungsrechnens zu legen.

| 1 Vgl. Wissenschaftsrat: Strategische Weiterentwicklung des Hoch- und Hochstleistungsrechnens in
Deutschland. Positionspapier, Berlin Januar 2012 (Drs. 1838-12).

| 2 Vgl. Wissenschaftsrat: Empfehlung zur Versorgung von Wissenschaft und Forschung mit Hochstleis-
tungsrechenkapazitét, in: Wissenschaftsrat: Empfehlungen zur Ausstattung der Wissenschaft mit moderner
Rechner- und Kommunikationstechnologie, Kéln 1995, S. 51-70.



Zur Vorbereitung dieser Empfehlungen hat der Wissenschaftsrat eine Arbeits-
gruppe eingesetzt. In ihr haben auch Sachverstindige mitgewirkt, die nicht
Mitglieder des Wissenschaftsrates sind. Ihnen weif3 sich der Wissenschaftsrat
zu besonderem Dank verpflichtet. Ebenso dankt der Wissenschaftsrat weiteren
Sachverstindigen, die den Beratungsprozess im Rahmen von Anhérungen und
Gesprdachen konstruktiv unterstiitzt haben, sowie den zahlreichen Institutio-
nen, die an seiner schriftlichen Befragung zur Vorbereitung dieser Empfehlun-
gen teilgenommen haben.

Der Wissenschaftsrat hat die vorliegenden Empfehlungen am 24. April 2015 in
Stuttgart verabschiedet.



Kurzfassung

In diesen Empfehlungen folgt der Wissenschaftsrat der bereits 2012 in seinem
Positionspapier zur ,Strategischen Weiterentwicklung des Hoch- und Hochst-
leistungsrechnens in Deutschland“ erkannten Notwendigkeit, die Finanzie-
rung, inhaltliche Weiterentwicklung und nationale Koordination der Infra-
struktur im Bereich des Hoch- und Héchstleistungsrechnens in Deutschland
auf eine neue, langfristige Basis zu stellen.

Im Zentrum steht das Ziel, die Zentren der Ebene 1 und der Ebene 2 in einer
gemeinsamen Koordinationsstruktur, dem Nationalen Hoch- und Hochstleis-
tungsrechnen (NHR), zusammenzufassen. Dabei bleiben die unterschiedlichen
Leistungsprofile der Ebenen erhalten, die Koordination in Beschaffung und
methodisch-inhaltlicher Ausrichtung wird aber vereinfacht, wodurch eine effi-
zientere Verwendung der Mittel moglich wird. Die Zentren sollen im Rahmen
ihres Budgets selbst dariiber entscheiden kénnen, wie sie in Hardwarebeschaf-
fung, Energieeffizienz, Softwarepflege sowie Methodenkompetenz ihres Perso-
nals investieren.

Um die hierfiir zentrale Planungssicherheit iiber einen Zeitraum von ca. zehn
Jahren einerseits und die notwendigen Strukturen zur Steuerung, Koordinati-
on vor allem aber auch fiir Evaluation andererseits zu schaffen, empfiehlt der
Wissenschaftsrat Bund und Liandern, ein Verwaltungsabkommen abzuschlie-
Ren, das diese Rahmenbedingungen ermdoglicht. Finanzielle und strategische
Weichenstellungen fiir das NHR soll anschlie3end ein mit Wissenschaftlerin-
nen und Wissenschaftlern sowie mit Vertreterinnen und Vertretern des Bun-
des und der Liander besetzter Strategieausschuss vorbereiten und der Gemein-
samen Wissenschaftskonferenz (GWK) zur Entscheidung vorlegen.

Hinsichtlich der Finanzierung der Ebene 1 schliagt der Wissenschaftsrat vor,
diese bis zu einer spiteren Einbindung auch in die Finanzierungsstrukturen
des NHR iiber 2017 hinaus im bisherigen Umfang weiter zu fordern.

Insgesamt ist es Ziel der vorgeschlagenen Anpassungen, den Anwenderinnen
und Anwendern des Hoch- und Héchstleistungsrechnens moglichst einfach
Zugang zu den jeweils passenden Rechenressourcen zu ermoglichen und sie
bei deren Auswahl sowie der Entwicklung und der Optimierung von Algorith-
men und Software zu unterstiitzen. Der Wissenschaftsrat spricht sich in die-
sem Zusammenhang nachdriicklich dafiir aus, alle Zentren des NHR — nicht
nur jene der Ebene 1 — im Endausbau fiir Wissenschaftlerinnen und Wissen-
schaftler aus ganz Deutschland, d. h. iiber die Tragerlinder hinaus, zu 6ffnen.



A. Ausgangslage

A.l FORSCHUNGSINFRASTRUKTUREN

In seinen ,Perspektiven des deutschen Wissenschaftssystems“ hat der Wissen-
schaftsrat Infrastrukturleistungen als eine von vier Dimensionen wissenschaft-
licher Leistung identifiziert (neben Forschung, Lehre und Transfer). Diese Inf-
rastrukturleistungen sollten noch ofter als bislang von wissenschaftlichen
Dienstleistungszentren und Forschungsinfrastrukturen erbracht werden, die
von mehreren Hochschulen oder Wissenschaftseinrichtungen gemeinsam ge-
tragen werden. |3

Neben ihrer einrichtungsiibergreifenden Funktion sind Forschungsinfrastruk-
turen auch dadurch gekennzeichnet, dass sie iiber die Investitionsphase hinaus
iiber ihren gesamten Lebenszyklus fiir den Betrieb erhebliche Ressourcen er-
fordern. Zentral ist dariiber hinaus, dass Forschungsinfrastrukturen struktur-
bildende oder strukturverindernde Wirkung entfalten konnen. Sie unterstiit-
zen z. B. eine Profilierung von Forschung und Lehre an ihren Standorten sowie
die Ausdifferenzierung von Disziplinen. |4 Sie férdern haufig aber auch inter-
disziplindre Zusammenarbeit sowie Kooperationen zwischen Institutionen und
wirken so einer Versdulung innerhalb des Wissenschaftssystems entgegen. |°

Gemadl der Definition des European Strategy Forum on Research Infrastructures stel-
len Hoch- und Héchstleistungsrechner Forschungsinfrastrukturen dar. |¢ Der
Wissenschaftsrat teilt diese Sicht und verweist darauf, dass Hoch- und Hochst-
leistungsrechnen (im Folgenden summarisch als High Performance Computing —
HPC bezeichnet) fiir eine immer grofler werdende Zahl von Forschungsfeldern

| 3 Wissenschaftsrat: Perspektiven des deutschen Wissenschaftssystems, Braunschweig 12.07.2013 (Drs.
3228-13), S. 92.

| 4 Beispielsweise setzte die Entstehung quantitativ arbeitender Disziplinen oder Subdisziplinen wie etwa der
Epidemiologie oder der quantitativen Sozial- und Wirtschaftsforschung die Einrichtung von und den Zugang
zu Datensammlungen voraus. Auch die Genese vieler experimenteller Facher wie z. B. der Chemie und zahl-
reicher Technikwissenschaften ist eng an die stetige Weiterentwicklung von Forschungsinfrastrukturen und
die mit ihrer Hilfe gewonnenen, gespeicherten und bearbeiteten Daten gekoppelt. Vgl. Wissenschaftsrat.
Empfehlungen zur Weiterentwicklung der wissenschaftlichen Informationsinfrastrukturen in Deutschland bis
2020, Berlin 13.07.2012 (Drs. 2359-12), S. 19.

| 5 Vgl. Wissenschaftsrat: Empfehlungen zu Forschungsinfrastrukturen, Kéin 2011, S. 19.

| 6 Vgl. European Strategy Forum on Research Infrastructures: European Roadmap for research infrastruc-
tures. Report, Luxembourg 2006, S. 16.



in immer mehr Disziplinen an Bedeutung gewinnt. |7 Durch die zunehmende
Nachfrage nach HPC-Ressourcen bislang HPC-ferner Facher und der gleichzei-
tig steigenden Komplexitit der Anwendungen muss auch die Vermittlung von
Methodenkompetenz durch die Zentren als relevante Aufgabe aufgefasst und
damit eine umfassendere Sicht auf HPC eingenommen werden, die iiber die
bisherige Betrachtung von Hardwareinvestitionen hinausgeht. Bewusst befas-
sen sich diese Empfehlungen daher mit dem Hoch- und Hochstleistungsrechnen
— im Sinne des durch Methodenkompetenz unterstiitzten Einsatzes der Hard-
ware — als nationale Forschungsinfrastruktur.

A.ll DIE HPC-PYRAMIDE

Zumeist ist das Angebot im High Performance Computing (HPC) international wie
auch in Deutschland als mehrstufige Hierarchie organisiert, der sog. HPC-
Pyramide. |® Mit diesem Bild soll dargestellt werden, dass eine kleine Anzahl
an Rechensystemen der obersten Leistungsklassen auf einer breiteren Basis von
Rechensystemen der mittleren und unteren Leistungsklassen fuf3t.

Das Aufgabenspektrum des HPC umfasst vor allem die Bereiche Capability Com-
puting, d. h. einzelne Rechenaufgaben (inkl. komplexer Simulationen), die be-
sonders viele Prozessoren und Speicher benétigen und auch entsprechend ska-
lieren, und Capacity Computing, d. h. das Losen von Problemen, die man in viele
parallele Rechenaufgaben mittlerer Komplexitit (z. B. viele Simulationsldufe
oder Parameterstudien) aufteilt, so dass sie zusammen genommen einen sehr
hohen Rechenbedarf haben. Dariiber hinaus spielen Capability Test Computing
und Real-Time Computing (z. B. Echtzeit-Visualisierungen komplexer Simulatio-
nen) eine Rolle, sie sind quantitativ allerdings (noch) nachgeordnet. Capability
Test Computing bezeichnet das systematische Testen und Optimieren komplexer
Simulationsprogramme, v.a. hinsichtlich der Skalierbarkeit, bevor lange
Rechnungen auf vielen Prozessoren der hochsten Leistungsklasse gestartet
werden. Ein aktueller Trend ist der rasch zunehmende Einsatz von Data Analy-
tics, dem Erkenntnisgewinn aus gemessenen oder anderweitig gewonnenen Da-
ten. Die analytischen Aufgaben sind oft eng mit Experimenten oder Simulatio-
nen verzahnt, sind sehr rechenintensiv und erfordern eine leistungsfihige
Verwaltung sehr grof3er Datenmengen.

In Deutschland ist die HPC-Pyramide dreistufig aufgebaut:

_ Die Ebene 1 (engl. Tier 1) besteht aus Rechnern der hochsten Leistungsklasse,
die notwendig sind, um die anspruchsvollsten Anwendungsaufgaben fiir Cap-

|7 Vgl. Wissenschaftsrat: Strategische Weiterentwicklung des Hoch- und Hdochstleistungsrechnens in
Deutschland. Positionspapier, Berlin Januar 2012 (Drs. 1838-12); zu Simulationswissenschaften als einem
Anwendungsfeld vgl. Wissenschaftsrat: Positionspapier zu Bedeutung und Weiterentwicklung von Simulation
in der Wissenschaft, Dresden 11.07.2014 (Drs. 4032-14).

| 8 Vgl. Wissenschaftsrat: Strategische Weiterentwicklung des Hoch- und Hochstleistungsrechnens in
Deutschland. Positionspapier, Berlin Januar 2012 (Drs. 1838-12).
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ability Computing 16sen zu konnen. Rechner der Ebene 1 werden aber auch fiir
Capacity Computing genutzt, wenn sehr viele Prozessoren benoétigt werden. In
Deutschland gibt es derzeit drei Zentren, die Systeme der Ebene 1 betreiben:
das Jiilich Supercomputing Centre (JSC), das Leibniz Rechenzentrum (LRZ) in
Miinchen und das Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS), die sich
zum Gauss Center for Supercomputing (GCS) zusammengeschlossen haben.

_Die Ebene 2 (engl. Tier 2) besteht aus Rechnern, die vorrangig dem Capacity
Computing dienen und deren Rechenleistung ausreichend fiir hochkomplexe
Anwendungsprobleme ist, die auf einem Rechner der typischen Leistungs-
klasse an Universititen zumeist nicht zu 16sen wiren. Rechensysteme dieser
Ebene werden auch fiir Capability Computing einfacher bis mittlerer Kapazitit,
vorrangig aber fiir Capability Test Computing eingesetzt. Sie dienen somit auch
zur Vorbereitung auf umfassende Rechnungen auf einem System der Ebene
1. Insgesamt 15 HPC-Systeme der Ebene 2 sind in Deutschland in der GaulR-
Allianz (GA) organisatorisch zusammengefasst. Einige dieser Systeme werden
von aulleruniversitiren Forschungseinrichtungen betrieben.

_ Die Ebene 3 (engl. Tier 3) besteht aus Rechnern fiir Capacity Computing, die in
ihrer Leistungsfahigkeit auf das Gros der Rechenaufgaben im Wissenschafts-
bereich ausgerichtet sind. Systeme der Ebene 3 stehen an den meisten Hoch-
schulstandorten und dariiber hinaus in vielen auferuniversitiren For-
schungseinrichtungen zur Verfiigung und werden in der Regel von den
Hochschulen selbst oder den lokalen Zentren betrieben.

Viele Anwendungsbereiche benoétigen Rechenkapazitiat auf mehr als einer Ebe-
ne der HPC-Pyramide. So wird héiufig die Vorbereitung und Entwicklung von
Algorithmen und Software im Rahmen eines Projektes auf Rechnern einer
niedrigen Leistungsklasse durchgefiihrt. In anderen Fillen bieten die niedrige-
ren Leistungsklassen bei einigen schlechter skalierbaren Algorithmen ein bes-
seres Kosten-Leistungsverhdltnis. Damit wird deutlich, dass die Durchldssigkeit
zwischen den Ebenen wichtig ist, um z. B. Rechenmodelle, die sich auf Ebene 2
bewdhrt haben, mit hoherer zeitlicher oder raumlicher Auflésung auf Ebene 1
hoch zu skalieren. Umgekehrt wird Software, die fiir bestimmte Aufgaben des
Capability Computing entwickelt wird, spater u. U. fiir viel breitere Anwen-
dungsbereiche auch auf den unteren Ebenen genutzt. Mit den unterschiedli-
chen Anforderungen an die Rechenleistung gehen in zunehmendem MafRe
auch hohe Anspriiche an Losungen zur Datenspeicherung und Datenanalyse
einher, die heute untrennbarer Bestandteil aller HPC-Systeme sind.

Aus Anwendersicht ist es wichtig, moglichst einfach Zugang zu der jeweils
passenden Ebene der HPC-Pyramide zu erhalten und bei deren Auswahl und
der Entwicklung und Optimierung von Algorithmen und Software beraten zu
werden. Daher sind vor allem die Zentren, die Rechner der Ebenen 1 und 2 be-
treiben, als Kompetenzzentren zu verstehen, deren Aufgaben weit iiber die ei-
nes traditionellen Rechenzentrums hinausgehen.

Aus Betreibersicht ergeben sich aus der Leistungsfihigkeit der Rechner und
der Komplexitit der Rechenaufgaben der jeweiligen Ebene besondere Anforde-



rungen, die den Betrieb der Rechensysteme betreffen: Systemadministration,
Verwaltung der Rechenauftrage, Handhabung von Komponentenausfallen, Ar-
chivierungsaufgaben, Notstromversorgung usw. Die Komplexitit und die Kos-
ten des Betriebs steigen von Ebene zu Ebene an. Daher ist es fiir die Kosteneffi-
zienz des Gesamtsystems wichtig, dass Anwendungen auf der optimal
passenden Ebene gerechnet werden. Dies untermauert die Bedeutung der Ko-
ordination und Abstimmung zwischen den Kompetenzzentren der unter-
schiedlichen Ebenen.

Oberhalb der Ebene 1 gibt es zusitzliche eine Ebene 0 (engl. Tier 0): den euro-
paweiten Verbund Partnership for Advanced Computing in Europe (PRACE). PRACE
stellt allerdings ein rein virtuelles Organisationskonzept dar und sieht keine
leistungsfahigeren oder dedizierten Rechner vor. Vielmehr stellen die Zentren
des GCS, die in Deutschland die Ebene 1 bilden, Ressourcen im Rahmen von
PRACE zur Verfiigung. Das GCS stellt somit eine Schnittstelle zum europdi-
schen Forschungsraum dar und gewdhrleistet die internationale Anschlussfa-
higkeit der nationalen HPC-Infrastruktur.

Den Schwerpunkt der vorliegenden Empfehlungen bildet die Betrachtung des
Hochleistungsrechnens, das im Pyramidenmodell auf Ebene 2 angesiedelt ist.
Im Unterschied zu Ebene 1 mit ihrem vergleichsweise hohen Organisations-
grad fehlen auf Ebene 2 noch Strukturen, mit denen die Kosteneffizienz der
Beschaffung, des Betriebs und der Ressourcennutzung sowie eine tibergreifen-
de Abstimmung in der Weiterentwicklung von Kompetenzen sicher gestellt
werden konnen. So erlaubt die derzeitige Finanzierung der an Universititen
angesiedelten Systeme tber das Programm zur ,gemeinsamen Forderung von
Forschungsbauten an Hochschulen einschlief3lich Grof3gerdaten“ von Bund und
Lindern gemiR Art. 91b GG (Programm FuG, vgl. A.VL.2, S. 23) keine strategi-
sche Abstimmung und tbergreifende Koordination im Sinne einer nationalen
Infrastruktur.

A.1l1  EMPFEHLUNGSLAGE DES WISSENSCHAFTSRATES

Bereits 1995 hat sich der Wissenschaftsrat grundlegend mit der Struktur und
der Finanzierung des Hoch- und Hochstleistungsrechnens in Deutschland be-
fasst. | Damals hat er unter anderem die Einrichtung von interdisziplindren
~Kompetenznetzwerken® (aktuelle Beispiele sind Scientific Discovery through Ad-
vanced Computing — SciDAC sowie Extreme Science and Engineering Discovery En-
vironment — XSEDE) auch fiir Deutschland empfohlen. | Diese stellen bis heute
eine wesentliche Stidrke der weltweit fithrenden U.S.-amerikanischen HPC-

| 9 Vgl. Wissenschaftsrat: Empfehlung zur Versorgung von Wissenschaft und Forschung mit Hochstleis-
tungsrechenkapazitét, in: Wissenschaftsrat: Empfehlungen zur Ausstattung der Wissenschaft mit moderner
Rechner- und Kommunikationstechnologie, KéIn 1995.

| 10 Wissenschaftsrat, a.a.0, S. 63.

11
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Forschung dar. Aufbauend auf dieser grundlegenden Empfehlung hat sich der
Wissenschaftsrat 2012 in einem Positionspapier zur strategischen Weiterent-
wicklung des Hoch- und Hochstleistungsrechnens in Deutschland gedulert.
Darin werden wesentliche Grundlagen fiir die vorliegenden Empfehlungen
entwickelt. Die wichtigsten Bewertungen sind:

_Im internationalen Wettbewerb verfiigt Deutschland im HPC-Bereich tiiber
eine sehr gute Position vor allem auf dem Gebiet der methodischen Kompe-
tenz. Da neben der zunehmenden Komplexitidt der Probleme bei den traditi-
onellen HPC-Anwendungen sich auch zunehmend neue Anwendungsbereiche
erschliefRen, wird der Bedarf an HPC-Kapazitit weiter wachsen.

_ Die Organisation der HPC-Infrastruktur entlang der drei Ebenen der HPC-
Pyramide hat sich in der Bedienung unterschiedlicher Anwendungsprofile
bewdhrt und sollte beibehalten werden. Auf jeder Ebene ist eine gewisse Viel-
falt an Rechnerarchitekturen und entsprechender Methodenkompetenz es-
sentiell.

_ Das derzeitige System der Finanzierung fiir HPC-Ressourcen in Deutschland
ist nicht optimal geeignet, um eine leistungsfahige und ausdifferenzierte
Versorgung Forschender mit Rechenressourcen nachhaltig zu gewdhrleisten.
Es bedarf eines langfristigen Finanzierungskonzeptes, das aus Sicht des Wis-
senschaftsrates mit der projektférmigen Finanzierung der Ebene 1-Zentren
des GCS und der wettbewerblichen Férderung der Rechner der Ebene 2 der-
zeit nicht gegeben ist, u. a. da der Betrieb von Hoch- und Hochstleistungs-
rechnern technisches Know-how und Kompetenzen in der Anwenderbera-
tung erfordert, deren Auf- und Ausbau langfristige Planungssicherheit
voraussetzen.

_ Auf Ebene 1 gelingt die Koordination zwischen den drei Zentren bereits in
besonderem Mafe. Sie umfasst die Abstimmung von Beschaffungen, aber
auch die Komplementaritat der Methodenkompetenzen und die passgenaue
Versorgung der Anwenderinnen und Anwender mit einheitlichem Zugang
und Beratung.

_ Auf Ebene 2 sind hingegen Defizite im Bereich der Koordination festzustel-
len. Dies liegt aus Sicht des Wissenschaftsrates u. a. darin begriindet, dass die
hochschulischen Mitglieder der GA untereinander im Wettbewerb um Gelder
aus dem Programm zur ,gemeinsamen Forderung von Forschungsbauten an
Hochschulen einschlieRlich Grofigerdten® gemald Art. 91 b GG (Programm
FuG) stehen.

_ Fir Ebene 3, die breite Basis der Hochschul- und regionalen Rechenzentren,
ist der derzeitige Mix aus einer Grundfinanzierung des jeweiligen Landes und
Projekt- und DFG-Finanzierungen im nationalen Wettbewerb adaquat.

_Fir die nachhaltige Stirkung und den weiteren Ausbau der spezifischen
deutschen und europdischen Stiarken im Bereich der HPC-Methodik ist die
Forderung mit 6ffentlichen Mitteln ein unerldsslicher Baustein. Beispiele fiir
bestehende Forderprogramme sind die Schwerpunktprogramme fiir die For-



derung von Softwaremethoden fiir Exascale-Computing und Algorithms for Big
Data der DFG sowie das Programm ,, Anwendungsorientierte HPC-Software fiir
skalierbare Parallelrechner” des Bundesministeriums fiir Bildung und For-
schung (BMBF). Diese Forderproramme sind aufgrund ihrer Wichtigkeit zu
begriiflen; die Methodenentwicklung fiir HPC sollte aber auch langfristig ge-
fordert werden.

Ein neues Finanzierungsmodell muss gemdll der Bewertung des Wissen-
schaftsrates aus dem Jahr 2012 eine bedarfsgerechte Versorgung der Nutzerin-
nen und Nutzer mit HPC-Ressourcen sicherstellen und zudem den Aufbau un-
tereinander koordinierter, interdisziplindrer Kompetenzzentren nachhaltig
und langfristig fordern.

A.lV HERAUSFORDERUNGEN

HPC stellt als Infrastruktur spezifische Anforderungen, die sich von anderen
Forschungsinfrastrukturen unterscheiden. Vor allem die vergleichsweise kur-
zen Reinvestitionszyklen von drei bis fiinf Jahren stellen eine Besonderheit dar
(vgl. IV.4, S. 16). Weiterhin lassen sich unterschiedliche Rechnerarchitekturen
nur durch jeweils entsprechende Methodenkompetenz effizient nutzen. Auf-
grund dieser Besonderheiten steht fiir den Wissenschaftsrat das Erfordernis,
langfristige Planungssicherheit fiir das HPC zu gewadhrleisten, im Mittelpunkt
dieser Empfehlungen. Damit sollen die fiir viele Anwendungen benoétigten Inf-
rastrukturleistungen der HPC-Zentren verldsslich und auf qualitativ bestandig
hohem Niveau zur Verfiigung stehen.

IV.1  Wissenschaftliche Herausforderungen

Die Anwendungsfelder fiir HPC sind vielfiltig, ihre Zahl wachst bestindig. HPC
findet insbesondere in natur- und ingenieurwissenschaftlichen Disziplinen
Anwendung. In Feldern wie der Stromungsdynamik oder der Klimaforschung
dienen Simulationen mittels HPC als unverzichtbare Methode des Erkenntnis-
gewinns. Der Bedarf an Rechenkapazitit ist dabei im Prinzip unbegrenzt. Denn
hohere Rechenleistungen ermoglichen eine feinere Diskretisierung, hoherdi-
mensionale Daten und komplexere Parameterraiume und versprechen somit
immer weitere Fortschritte und neue Ergebnisse. Doch die ansteigende Daten-
menge tiber immer detailliertere Modelle allein sorgt nicht fiir einen exponen-
tiell wachsenden Rechenbedarf, die zunehmende Komplexitit der Anwendun-
gen ist ein weiterer wichtiger Faktor. Diese Anwendungen reichen von der
reinen Berechnung spezifischer Probleme iiber umfassende Simulationen
komplexer Phdnomene wie Alterungsprozesse in der Materialforschung hin
zur Kopplung unterschiedlicher Modelle auf verschiedenen Skalen. Aufbauend
auf hinreichend genauen Modellen koénnen z. B. auch Optimierungsaufgaben
in komplexen Netzwerkstrukturen wie Verhaltensweisen im Internet oder in-
verse Probleme approximativ gelost werden. Neben diesen etablierten Anwen-
dungsfeldern erlangt HPC auch in anderen Wissenschaftsfeldern zunehmende
Bedeutung. Zu nennen sind hier bspw. die Verwendung agentenbasierter Mo-

13



14

delle zur Simulation komplexer sozialer Phdanomene in den Sozialwissenschaf-
ten, komplexe Simulationen im Bereich der Logistik, Optimierung und Simula-
tion in den Lebenswissenschaften, Digitalisierung und Erschlie3ung kulturwis-
senschaftlicher Giiter z. B. im Rahmen der Digital Humanities sowie Probleme,
die durch sehr grofe und komplexe Graphen beschrieben werden, etwa in der
Bioinformatik, oder in der Analyse sehr grofler Datenmengen. Fiir den Bereich
der sog. HPDA-Anwendungen (High Performance Data Analytics) im Capacity Com-
puting wird in einer Analyse ein substantielles Wachstum bis zum Jahr 2018
vorhergesagt, wodurch die Anforderungen an Modellierung und Programmie-
rung und damit die Komplexitit nochmals steigen werden. |'' Weiterhin ist
durch die Weiterentwicklung von interaktiv-explorativen und Echtzeit-
Anwendungen mit einer Vielzahl neuer Anwendungsbereiche bspw. in der
Medizin, der Logistik oder in der Verkehrssteuerung zu rechnen.

IV.2  Technische Herausforderungen

Eine Steigerung der Transistordichte wie sie durch ,Moore’s Law*®, |2 be-
schrieben wird fiihrt seit einigen Jahren nicht mehr automatisch zu héheren
Taktraten und damit zu hoherer Einzelprozessorleistung, da zunehmend nicht
handhabbare Abwirme entsteht. Stattdessen steigt die Zahl der Prozessoren,
sog. Cores, auf einem Chip, was zu massiver Parallelitit der Rechner und ver-
teilten Speicherorganisationen fiihrt. Derartige Rechner stellen zunehmend
hohere Anforderungen an die Skalierbarkeit der Software, d.h. ihre Anpass-
barkeit an die massiv parallele Berechnung von Problemstellungen. Damit
wachst auch die Bedeutung der Grundlagenforschung im Bereich der HPC-
Methoden.

Durch verteilte Speicherarchitekturen und die Verwendung neuer Prozessor-
typen, insbesondere sog. GPUs (Graphics Processing Units, optimiert fir Grafikbe-
rechnungen und massiv parallelisierbare Aufgaben), wird die Architektur mo-
derner HPC-Rechner zunehmend komplex und ihre Programmierung
anspruchsvoller. Dieser Komplexitat gilt es durch ausgewiesenes Personal mit
einschldgiger Methodenkompetenz fiir die jeweiligen Rechnersysteme zu be-
gegnen.

Weitere technische Herausforderungen resultieren unter anderem aus der in
zunehmendem MafRe hierarchisch-hybriden Struktur von HPC-Systemen, aus
der Komplexitat von Speichertechnologien und -hierarchien, aus dem langsa-

| 11 Vgl. International Data Corporation (IDC): Worldwide High-Performance Data Analysis 2014-2018 Fore-
cast, http://www.idc.com/getdoc.jsp?containerld=248789, abgerufen am 25. September 2014. Bei HPDA
werden Daten nicht mit einer vorgegebenen Fragestellung nach festen Mustern durchsucht, sondern es wird
ohne feste Fragestellung nach Mustern in den Daten geforscht. Solche Aufgabenstellungen kommen auBer
in der Wirtschaft (z. B. Smart Metering oder Connected Car) beispielsweise bei der Analyse der Daten von
Instrumenten (Teleskope, Satelliten, u. &.) und den Lebenswissenschaften, beispielsweise bei der Analyse
des Zusammenhangs zwischen bestimmten Krankheitsbildern und multiplen Gendefekten, zum Einsatz. Um
diese Aufgaben rechentechnisch zu |6sen bedarf es eng gekoppelter HPC-Systeme.

| 12 1965 von Gordon Moore formuliert, besagt ,Moore’s Law“ als empirische Regel, dass sich die Transis-
tordichte auf einem Computerchip etwa alle 18 Monate verdoppelt.



meren Technologiefortschritt bei Datenkommunikation im Vergleich zum
Rechnen sowie aus der erforderlichen Steigerung der Energieeffizienz von
HPC-Systemen.

IV.3  Organisatorische Herausforderungen

Die derzeitige kompetitive Forderung der universitiren Zentren der Ebene 2 im
Rahmen des Programms FuG (vgl. A.V1.2, S. 23) ist nach Auffassung des Wis-
senschaftsrates wenig geeignet, um die bestehenden finanziellen Mittel effi-
zient nutzen und die deutsche HPC-Infrastruktur iibergreifend strategisch wei-
terentwickeln zu koénnen. Das Verfahren sieht einerseits keine vergleichende
Bewertung zwischen HPC-Antrigen vor, wenn diese in unterschiedlichen Jah-
ren gestellt werden. Zudem setzt es kaum Anreize zur langfristigen Voraus-
planung und Koordination zwischen den HPC-Zentren.

Aufgrund der bestehenden dezentralen Struktur des HPC in Deutschland ist
heute auRerdem nicht gewdhrleistet, dass alle beantragten Rechenprojekte auf
Ebene 2 nach den gleichen wissenschaftlichen Kriterien bewertet und jeweils
an den Zentren in Deutschland bearbeitet werden, die hierfiir tiber die best-
mogliche Rechnerarchitektur und entsprechende Methodenkompetenz und
somit das beste Kosten-Nutzen-Verhiltnis fiir die jeweilige Anwendung verfii-
gen.

Es fehlen also nachhaltige Strukturen, die eine iiber kurzfristige Bedarfe hin-
ausgehende Planung der HPC-Infrastruktur erlauben. Die zentrale Herausfor-
derung besteht darin, mittels funktionaler Finanzierungsstrukturen und lin-
deriibergreifender Koordination einen wirkungsvolleren Einsatz der Mittel zu
ermoglichen.

IV.4  Kostenwirksame Herausforderungen

Eine Reihe von Faktoren wirken sich in unterschiedlicher Weise auf den Inves-
titionsbedarf in der HPC-Infrastruktur aus. Ein erster Faktor ist die steigende
Nachfrage: Der Bedarf an HPC wird in den kommenden Jahren substantiell an-
steigen. |'® So ist damit zu rechnen, dass aus Kostengriinden viele Laborexpe-
rimente flankiert bzw. ganz oder teilweise durch Simulationen ersetzt werden,
insbesondere bei Systemen, die sich einer direkten Beobachtung entziehen. Et-
liche Experimente generieren zudem grofe Datenmengen, deren Bearbeitung
und Auswertung nach HPC-Ressourcen verlangt. |4 Auflerdem ergibt sich, wie
bereits erwdhnt, in immer mehr Disziplinen sowohl in der Grundlagenfor-
schung als auch in der anwendungsorientierten Forschung ein signifikanter
Bedarf an und Nutzen durch die Anwendung von HPC.

| 13 Das Beispiel der Digital Humanities belegt dabei sicher am eindriicklichsten, dass der Kreis der potenti-
ellen HPC-Nutzerinnen und -Nutzer keinesfalls eng begrenzt ist. In institutioneller Hinsicht melden auch
Fachhochschulen einen gréBer werdenden Bedarf an HPC-Rechenleistung an.

| 14 Vgl. Wissenschaftsrat: Positionspapier zu Bedeutung und Weiterentwicklung von Simulation in der Wis-
senschaft, Dresden 11.07.2014 (Drs. 4032-14), S. 14.
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Ein zweiter Kostenfaktor ist die Notwendigkeit, vorhandene Algorithmen und
Software stindig an neue Systeme anzupassen, um Leistung und Kosteneffizi-
enz zu optimieren. Die Anpassung an massiv parallele Systeme mit komplexer
Architektur ist insbesondere bei dlteren Algorithmen und dlterer Software eine
Herausforderung. Fir die langfristige Pflege und Verbesserung von Software
sind die HPC-Strukturen in Deutschland jedoch nicht geriistet, weil es an ent-
sprechenden Zentren fehlt, die solche Kompetenzen langfristig aufbauen kon-
nen. Die im Rahmen von Projekten entwickelten Softwarepakete sollten aber
nach Projektende bei Bedarf weiter betreut, verbessert, erweitert, an neue An-
wendungen und Rechnerarchitekturen angepasst und der wissenschaftlichen
Gemeinschaft zur Verfiigung gestellt werden konnen (entweder als Open-Source-
Software, durch Griindung von Startups oder durch andere Formen wirtschaft-
licher Verwertung). Auch unter diesem Aspekt ergibt sich also ein verstarkter
Investitionsbedarf zur Ausbildung und langfristigen Bindung von hochqualifi-
ziertem Personal an HPC-Zentren und in der Wissenschaft generell. |15

Energiekosten sind schlief8lich ein dritter wesentlicher Faktor, der eine Neube-
schaffung von HPC-Systemen nach ca. drei bis spitestens fiinf Jahren notwen-
dig macht. Bei einem typischen Rechner der Ebene 2 haben die Energiekosten
ungefdhr dieselbe Hohe wie die tiber fiinf Jahre amortisierten Investitionskos-
ten. Da die Energieeffizienz (Rechenoperationen pro Watt) mit jeder Rechner-
generation deutlich stirker zunimmt als die Rechenleistung (Rechenoperatio-
nen pro Sekunde), kann es sich aufgrund der hohen Energiekosten (Euro pro
Megawattstunde) wirtschaftlich lohnen, schon nach wenigen Jahren einen
Rechner durch eine Neubeschaffung abzulosen. Aus dieser Entwicklung ergibt
sich ein fir Forschungsinfrastrukturen sehr kurzer Reinvestitionszyklus von
drei bis funf Jahren.

Die derzeitige Finanzierungsstruktur von Hochleistungsrechnern der Ebene 2
an Universititen im Rahmen des Programms FuG erweist sich fiir eine Anpas-
sung an diese Herausforderungen als Hindernis, da ausschlieflich Infrastruk-
turen, |'¢ aber weder die Personal- noch die Energiekosten als Bestandteile der
Betriebskosten mitgefordert werden konnen. Sie verbleiben ausschlief3lich
beim Betreiber bzw. beim Trdgerland und mindern so den Anreiz, einen Hoch-
leistungsrechner fiir Nutzergruppen aullerhalb des Tragerlandes oder der Tra-
gerlinder zu 6ffnen.

| 15 Vgl. Wissenschaftsrat: Positionspapier zu Bedeutung und Weiterentwicklung von Simulation in der Wis-
senschaft, Dresden 11.07.2014 (Drs. 4032-14), S. 29.

| 16 In der einschlagigen ,,Ausfiihrungsvereinbarung tiber die gemeinsame Foérderung von Forschungsbauten
an Hochschulen einschlieBlich GroBgeraten® in der seit dem 1. Januar 2014 geltenden Fassung werden Inf-
rastrukturen definiert als ,Liegenschaften; Neu-, Um- und Erweiterungsbauten mit Erstausstattung ein-
schlieBlich GroBgeraten® (§3(1)), http://www.gwk-bonn.de/fileadmin/Papers/AV-FuG.pdf, abgerufen am
18. Dezember 2014.



A.V STRUKTUREN DES HPC IN DEUTSCHLAND

Zur Vorbereitung dieser Empfehlungen hat der Wissenschaftsrat eine schriftli-
che Befragung von Rechenzentren, deren Betreibern (Universititen, auReruni-

versitiren Forschungseinrichtungen, u. a.) sowie bei Bund und Lindern durch-
gefiihrt.

V.1 Ubersicht Gber HPC in Deutschland

Die folgenden Abbildungen geben eine kompakte Ubersicht iber wichtige
Merkmale des Hoch- und Hochstleistungsrechnens in Deutschland. Neben der
geographischen Verteilung vermittelt Abbildung 1 Informationen dazu, welche
Zentren der Ebene 1 respektive Ebene 2 zuzuordnen sind. |'7 Sie zeigt die drei
Zentren des GCS auf der Ebene 1 ebenso wie die 16 Mitglieder der GA.

Abbildung 1: Zentren der Ebenen 1 und 2
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Quelle. Wissenschaftsrat; Standorte wg. Lesbarkeit tw. angepasst. Kartengrundlage © Lutum+Tappert.

| 17 Einige Mitgliedszentren der GA beschreiben sich selbst als Ebene 3 Zentren am Ubergang zu Ebene 2
(vgl. dazu die Uberblicks-Tabelle im Anhang, S. 50).
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Abbildung 2: Klassifikation der HPC-Zentren der GauB-Allianz
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Abbildung 2 klassifiziert die Mitgliedszentren der GA nach ihrer Nutzung. | '8
Die Abbildungen zeigen, dass das Gros des Hoch- und Hochstleistungsrechnens
in Deutschland heute an Hochschulen sowie an linderfinanzierten, vorrangig
von Hochschulen genutzten, Zentren angesiedelt ist. Ebenso wird sichtbar,
dass die HPC-Zentren physisch im siidlichen und mittleren Deutschland kon-
zentriert sind.

V.2 Strukturen der Ebene 1

Organisatorisch ist die Ebene 1 im GCS zusammengefasst. Sie umfasst das
Leibniz Rechenzentrum (LRZ) Minchen, das Hochstleistungsrechenzentrum

| 18 Einige Mitgliedszentren der GA beschreiben sich selbst als Ebene 3 Zentren am Ubergang zu Ebene 2
(vgl. dazu die Uberblicks-Tabelle im Anhang, S. 50). Die GDWG Géttingen ist Rechenzentrum sowohl der
Universitat Gottingen als auch der Max-Planck-Gesellschaft.



Stuttgart (HLRS) und das Jiilich Supercomputing Centre (JSC). Die Organisation und
die wissenschaftliche Leistungsfihigkeit des GCS wurden in der Befragung des
Wissenschaftsrates von allen Akteuren als hoch eingeschitzt. Der Erfolg des
GCS lasst sich auch daran ablesen, dass sowohl in Frankreich als auch in Japan
die Organisationsstrukturen im HPC-Bereich nach dem Vorbild des GCS adap-
tiert werden.

Auf dem Hochstleistungsrechner des LRZ Minchen sind schwerpunktmaifRig
Nutzerinnen und Nutzer aus den Bereichen Astro- und Geophysik, Ingenieur-
wissenschaften, Lebenswissenschaften und Chemie vertreten. Das HLRS Stutt-
gart nimmt innerhalb des GCS den Schwerpunkt Ingenieurwissenschaften
wahr, wobei das Spektrum von den Materialwissenschaften bis zur Stro-
mungsmechanik reicht. Das Profil des JSC ist geprdgt durch die Bereiche Kli-
maforschung, Hirnforschung sowie Energie und Materialien. Aus den Antwor-
ten auf die Umfrage des Wissenschaftsrates geht hervor, dass sich unter den
jeweils finf aufwindigsten Anwendungen der drei GCS-Zentren nahezu aus-
schlief3lich Capability Anwendungen finden.

Die Nachfrage nach Rechenkapazitidten im GCS ist sehr hoch. Die Zentren sind
nach eigenen Angaben um das drei- bis vierfache tiberbucht (genehmigte im
Verhdltnis zu beantragter Rechenzeit). Zur Vergabe von Rechenzeit auf GCS
Systemen wurde im Rahmen des sog. PetaGCS-Projektes ein abgestimmtes Zu-
gangs- und Review-Verfahren entwickelt. Es sieht fiir Grof3projekte einen halb-
jahrlichen gemeinsamen Call vor. Die Antriage werden tber ein gemeinsames
Portal entgegengenommen, einer technischen Machbarkeitspriifung unterzo-
gen und anschliefend von einem gemeinsamen Pool externer Gutachterinnen
und Gutachter sowie Fachgebietsvertreterinnen und Fachgebietsvertreter eva-
luiert. SchlieRlich erfolgt die Entscheidung iiber den gemeinsamen GCS Len-
kungsausschuss. Im Rahmen der tber GCS finanzierten Systemkapazitit be-
stehen keine Kontingente fiir die Tragerlinder oder einzelne
Fachgemeinschaften.

Schon heute konnen die Zentren des GCS als national etablierte multithemati-
sche Kompetenzzentren gelten. Aufgrund ihrer Finanzierungsstruktur (vgl.
A.VI.1, S. 23) und ihrer Offenheit fiir alle Nutzerinnen und Nutzer in Deutsch-
land stellen sie bereits eine nationale Forschungsinfrastruktur dar.

V.3 Strukturen der Ebene 2

Die Zentren der Ebene 2 sowie einige Zentren, die sich selbst an der Schwelle
von Ebene 3 zu Ebene 2 verorten, sind in der GA zusammengeschlossen, die elf
ordentliche |' und weitere sechs assoziierte Mitglieder |2° hat. |2' Gefordert

| 19 Gauss Centre for Supercomputing (GCS), IT Center der RWTH Aachen, Norddeutscher Verbund fiir Hoch-
und Hoéchstleistungsrechnen (HLRN), vertreten durch die beiden Betreiberrechenzentren Konrad-Zuse-
Zentrum fiir Informationstechnik Berlin (ZIB) und Leibniz Universitat IT Services (RRZN), Zentrum fiir Infor-
mationsdienste und Hochleistungsrechnen (ZIH) der TU Dresden, Max Planck Computing and Data Facility
(MPCDF), Deutscher Wetterdienst (DWD), Deutsches Klimarechenzentrum (DKRZ), Steinbuch Centre for
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von mehreren Lindern baut die GA derzeit eine Geschiftsstelle auf und entwi-
ckelt eine Konzeption fiir ein tiberregionales und deutschlandweites Begutach-
tungsverfahren von Antriagen. Erkldrte Ziele der GA sind die Forderung des
Hochleistungsrechnens als eigenstdndige strategische Forschungsaktivitit und
die Verbesserung der internationalen Sichtbarkeit der deutschen Forschungs-
anstrengungen auf diesem Gebiet. Eine Besonderheit innerhalb der Ebene 2 ist
der Norddeutsche Verbund fiir Hoch- und Hochstleistungsrechnen (HLRN), der
als Rechnerverbund, an dem insgesamt sieben Liander beteiligt sind, eine Ko-
operationsstruktur mit enger Verzahnung zu mehreren Zentren der Ebene 3
darstellt. Der Verbund besitzt eine gemeinsame, prozessgesteuerte Governance-
Struktur zur Verwaltung und technischen Lenkung und ist durch zwei mit ei-
ner schnellen Datenleitung verbundene und kooperativ betriebene Standorte
technisch realisiert (vgl. A.V.5, S. 21). Mehrere Rechenzentren der Ebene 2
werden von auferuniversitiren Forschungseinrichtungen getragen und finan-
ziert, so beispielsweise die Max Planck Computing and Data Facility (MPCDF) als
bundesweit titiges Zentrum fiir alle Max-Planck-Institute mit Bedarf an HPC
und Datenspeicherung.

Hinsichtlich der Art der Rechnungen, die an den Zentren durchgefiithrt wur-
den (fiir eine thematische Ubersicht vgl. Anhang, S. 46), geben einzig das GSI
Helmholtzzentrum fiir Schwerionenforschung und das Forschungszentrum
Computational Engineering der TU Darmstadt unter den fiinf aufwiandigsten An-
wendungen vorwiegend bzw. ausschlieRlich Capacity Computing an. Die Regel
ist, dass bei den aufwandigsten Anwendungen sowohl Capacity als auch Capabi-
lity Computing in unterschiedlicher Gewichtung eine Rolle spielen, meist mit ei-
nem stirkeren Gewicht auf Capability Anwendungen. Die GA erwartet aller-
dings, dass sich zukiinftig ein Grof3teil der Anfragen im Bereich von Capability
Computing bewegen wird. Schon heute diirfte in den genannten Zahlen zum
Verhiltnis von Capability und Capacity Computing, der Anteil von Capacity Compu-
ting eher unterreprasentiert sein, da die Zahlen auf den jeweils ,aufwindigs-
ten®“ Projekten basieren, wohingegen Capacity Computing sich durch den wie-
derholenden Charakter vergleichsweise einfacher Rechnungen definiert.

Die Vergabe von Rechenzeit erfolgt auf der Ebene 2 nicht einheitlich. Nahezu
alle ordentlichen Mitglieder der GA aus dem Bereich der Universititen und
Forschungseinrichtungen haben einen eigenen Beirat oder Lenkungsausschuss,

Computing des KIT (SCC), Forschungszentrum Computational Engineering, Kompetenzgruppe Wissenschaft-
liches Hochleistungsrechnen der Technischen Universitdt Darmstadt (CE), Zentrum fir Datenverarbeitung
(ZDV) der Johannes Gutenberg Universitat Mainz (Stand: 17. Dezember 2014).

| 20 Deutsches Elektronen-Synchrotron (DESY), Goethe-Zentrum fiir Wissenschaftliches Hochleistungsrech-
nen (G-CSC) der Goethe Universitat Frankfurt am Main, Regionales Rechenzentrum Erlangen (RRZE), Regio-
nales Rechenzentrum der Universitat Koln, Paderborn Center for Parallel Computing (PC2), Gesellschaft fir
wissenschaftliche Datenverarbeitung Goéttingen mbH (GWDG. Das Deutsches Forschungsnetz (DFN) ist
ebenfalls Mitglied der GA, in den Abbildungen aber nicht vertreten, da es Netzinfrastruktur zur Verfligung
stellt und nicht im eigentlichen Sinne ein HPC-Zentrum ist (Stand: 17. Dezember 2014).

| 21 Eine Ubersicht iiber diejenigen Zentren, die sich an der Umfrage des Wissenschaftsrates beteiligt ha-
ben, findet sich mit ihrer jeweiligen thematischen Ausrichtung im Anhang.



der tiblicherweise aus Mitgliedern von Anwendungsbereichen zusammenge-
setzt ist. Diese entscheiden in Fachgutachten iiber die Vergabe der Rechenzeit.
Die Handhabung der Begutachtungsverfahren ist allerdings unterschiedlich: Es
existieren keine einheitlichen Kriterien fiir Antrige und mangels Abstim-
mungsmechanismen auch keine Moglichkeiten, Doppelantriage bei mehreren
Zentren zu vermeiden.

Zu den Nutzerzahlen in Zentren der Ebene 2 lassen sich aus den Antworten auf
die Umfrage des Wissenschaftsrates keine vergleichbaren Angaben ableiten.
Grob lasst sich festhalten, dass pro Jahr an thematisch offenen, universitiren
Zentren der Ebene 2 zwischen 60 und 150 Projekte gerechnet werden. Die Aus-
lastung der Zentren variiert nach Eigenangaben zwischen knapp 80 und 100
Prozent. |22 Die genannten Zahlen beruhen allerdings nicht auf einer einheitli-
chen Definition von Projekten oder einem Konsens dartiber, wie die Auslastung
der Systeme bewertet wird. Die genannten Daten sollten daher als Naherungs-
werte verstanden werden. Ein Grund fiir die schwierige Datenlage sind unter-
schiedliche Berichts- und Monitoringsysteme.

V.4 Strukturen der Ebene 3

Auf Ebene 3 finden sich in die lokalen Forschungsaktivititen eng integrierte
Hochschulrechner. Die Rechenzentren der Ebene 3 werden allerdings auch in
regionale Nutzungskonzepte mit eingebunden (vgl. A.V.5.b, S. 22). Die Hard-
ware wird uber die jeweiligen Tragerldnder, aus den Budgets der betreffenden
Forschungseinrichtungen sowie iiber den Programmteil ForschungsgroRgerite
des Programms FuG nach Art. 91b GG finanziert. Rechner der Ebene 3 sind
i. d. R. nur fiir lokale Nutzergruppen wie bspw. die Forschenden der jeweiligen
Sitzeinrichtung zuganglich.

V.5  Kooperationsstrukturen und Koordinationsmechanismen

V.5.a Kooperationsstrukturen im HLRN

Neben den Einzelzentren bildet der HLRN |23 eine Erganzung zu den Landes-
oder thematischen HPC-Zentren in der GA. Die sieben Bundeslinder, die dem
Verbund heute angehoren, |24 betreiben auf der Grundlage eines Verwaltungs-
abkommens ldnderiibergreifend ein gemeinsames HPC-System an den zwei
Standorten Berlin und Hannover, das als einziges thematisch offenes System
der Ebene 2 in den sieben beteiligten Lindern zur Versorgung eines breiten
Anwendungsspektrums mit Methodenkompetenz und Rechenzeit dient.

| 22 Werte aus der Startphase neuer Rechnersysteme, in denen die Systeme noch nicht voll ausgelastet
werden kénnen, blieben unberiicksichtigt.

| 23 Fiir weitere Informationen vgl. http://www.hirn.de.

| 24 Berlin, Brandenburg, Bremen, Hamburg, Mecklenburg-Vorpommern, Niedersachsen und Schleswig-
Holstein.
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Das oberste Gremium des HLRN ist der Verwaltungsrat. Er entscheidet tiber al-
le Angelegenheiten von grundsitzlicher Bedeutung, insbesondere tiber die Fi-
nanzierung und die strategische Fortentwicklung des Verbundes. Ein wissen-
schaftlicher Ausschuss entscheidet vorrangig tiiber die Zulassung von
begutachteten Projekten sowie die Vergabe von Betriebsmitteln. Er berdt den
Verwaltungsrat und die Technische Kommission z. B. bei der Erweiterung oder
dem Ersatz der Rechnersysteme. Die Technische Kommission besteht aus den
Leitungen der federfithrenden Rechenzentren der beteiligten Bundesldnder. Sie
berdt den Verwaltungsrat in allen technischen Fragen und ist fiir das System-
konzept, den Betrieb und die HPC-Planung zustindig.

Fir Nutzerinnen und Nutzer des HLRN, die Forscherinnen und Forscher aus
den HLRN-Lindern sind, besteht auf Antrag Zugang mit flichendeckenden und
fachbezogenen Beratungs- und Serviceangeboten. Diese decken Themen wie
die Methodenwahl und algorithmische Fragen ebenso ab wie fachliche Belange
der effizienten Systemnutzung und -optimierung. Landeriibergreifende Schu-
lungen und Workshops fordern dabei den Austausch. |25

V.5.b Koordination im Rahmen von HPC Konzepten

Neben der horizontalen Verbundstruktur im HLRN auf der Ebene 2 haben Ba-
den-Wiirttemberg mit bwHPC und Hessen |2¢ Konzepte erarbeitet, die eine
auch vertikale Koordination der Rechenzentren und ihrer Aktivititen tiber ver-
schiedene Ebenen der HPC-Pyramide ermoglichen.

Das bwHPC Konzept soll im Folgenden beispielhaft dargestellt werden. Seit
2012 verfiigt Baden-Wiirttemberg iiber eine HPC-Landesstrategie, die aus den
koordinierten Aktivititen von GCS und DbwGRiD sowie einer HPC-
Investitionsplanung entwickelt wurde. |7 Hierbei stimmt sich das HLRS neben
seiner Mitgliedschaft im GCS auf Landesebene eng mit dem Steinbuch Centre for
Computing (SCC) in Karlsruhe ab. Diese Kooperation zielt auf eine klare Aufga-
benverteilung zwischen dem HLRS und dem SCC ab, wobei das HLRS fiir das
Hochstleistungsrechnen auf den Ebenen 0 (PRACE) und 1 verantwortlich
zeichnet und das SCC fiir Ebene 2 zustindig ist sowie aullerdem die Koordina-
tion von Ebene 3 iibernommen hat. Beschaffungen am SCC sind abgestimmt
auf die GCS-Beschaffungen und die Beschaffungen auf Ebene 3. Ein weiteres
Kernelement der Landesstrategie ist die gemeinsame Bewirtschaftung und
Vergabe von Rechenzeiten am HLRS und SCC iiber den extern besetzten Len-
kungsausschuss des HLRS. Als eine Auswirkung dieses Konzepts beobachtet

| 25 Die Zahlung von Entgelten fiir die Inanspruchnahme des verteilten Rechnersystems des HLRN ist flr
Nutzerinnen und Nutzer auBerhalb der Hochschulen in den HLRN-L&ndern in der jeweils geltenden Entgelt-
ordnung geregelt. Fir Forscherinnen und Forscher an Hochschulen der HLRN-L&nder ist die Nutzung kos-
tenlos. Vgl. https://www.hlrn.de /home/view/Organisation/EntgeltOrdnung.

| 26 Vgl. http://www.hpc-hessen.de

| 27 Hartenstein, H.; Walter, T. und Castellaz, P.: Aktuelle Umsetzungskonzepte der Universitdten des Lan-
des Baden-Wiirttemberg fiir Hochleistungsrechnen und datenintensive Dienste, in: PIK - Praxis der Informa-
tionsverarbeitung und Kommunikation, 36(2), 2013. S. 99-108. DOI: 10.1515/pik-2013-0007.



man in Baden-Wirttemberg eine hohere Durchldssigkeit der Ebenen, die Nut-
zerinnen und Nutzern das application scaling, also die Portierung auf grof3e Pro-
zessor- bzw. Core-Zahlen, erleichtert.

A.VI FINANZIERUNG DES HPC

Die gegenwirtige Finanzierung des HPC in Deutschland unterscheidet sich
zwischen den Ebenen erheblich.

VI.1 Ebene 1

Die Finanzierung des GCS (Ebene 1) beruht auf einem im Jahr 2008 geschlosse-
nen Verwaltungsabkommen des Bundes mit den drei Sitzlindern Baden-
Wiirttemberg, Bayern und Nordrhein-Westfalen. Den Ausbau der drei Standor-
te fordert der Bund mit ca. 200 Mio. Euro als Projektfordermittel fiir Beschaf-
fung und Betrieb. Er iibernimmt damit bis zu 50 Prozent der Kosten fiir die In-
vestition sowie fiir eine Unterstiitzung des Betriebs. Die Sitzlinder tragen
jeweils die andere Hélfte der Kosten am jeweils eigenen Standort. Diese Finan-
zierung endet vier Jahre nach der dritten Ausbaustufe und ist bis 2017 verein-
bart.

Tabelle 1: Mittel des Bundes fiir die Projektférderung des
Hochstleistungsrechnens der Ebene 1 (Tsd. €)

2008-12 2013 2014 2015 2016 2017 Gesamt

Bundels— 137.944 22.706 7.791 19.829 9.500 2.259 200.029
antei

Quelle: Wissenschaftsrat nach Angaben des BMBF. Die Lénderanteile von BW, BY und NRW summieren sich
insgesamt ebenfalls auf 200 Mio. Euro.

VI.2 Ebene 2

Die Personal- und Betriebskosten der Ebene-2-Rechenzentren werden wesent-
lich durch die Linder finanziert. Ausnahmen sind von den auf3eruniversitiren
Forschungseinrichtungen getragene und finanzierte Einrichtungen, beispiels-
weise die MPCDF in Garching.

Fir eine gemeinsame Finanzierung durch Bund und Linder steht universitidren
Zentren der Ebene 2 das Forderinstrument der Forschungsbauten im Pro-
gramm FuG offen; es handelt sich um eine Gemeinschaftsaufgabe nach Art.
91b GG. Im Rahmen einer ,programmatisch-strukturellen Linie“ (PSL) besteht
die Moglichkeit, Investitionen in HPC-Systeme halftig zwischen Bund und Tra-
gerland bzw. Tragerlindern aufzuteilen. Die PSL zeichnet sich durch spezifisch
auf HPC-Antridge zugeschnittene ergdnzende Kriterien aus. Insbesondere wur-
de auf das fiir die sonstige Forderung in diesem Programm geltende Kriterium
einer kohdrenten Forschungsprogrammatik, die ansonsten der Beantragung
eines Forschungsbaus bzw. der Infrastruktur zugrunde liegen soll, verzichtet.
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Bei ihrer Einfithrung war die PSL sowohl zeitlich als auch finanziell begrenzt:
Im Zeitraum von 2009 bis 2014 sollten insgesamt 100 Mio. Euro aus dem For-
dervolumen fir Bewilligungen von Rechnerantridgen (einschlieflich Baukos-
ten) 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 — waren die-
se Mittel nahezu verbraucht. Die Gemeinsame Wissenschaftskonferenz (GWK)
beschloss zunéchst, die Forderung von Vorhaben nach der PSL ohne zeitliche
und finanzielle Begrenzung als Teil des Programms FuG fortzufithren. Im An-
schluss an das Positionspapier des Wissenschaftsrates wurde fiir die Forder-
phasen 2014 und 2015 und bis zur Klirung der kiinftigen Finanzierung von
Hochleistungsrechnern zusatzlich beschlossen, jeweils 25 Mio. Euro der insge-
samt je Forderphase zur Verfiigung stehenden Mittel nach Art. 91b GG vor-
zugsweise fiir Vorhaben der PSL ,Hochleistungsrechner” zu verwenden. Diese
Vorhaben unterliegen weiterhin den giiltigen Qualititskriterien und miissen
anhand dieser als forderwiirdig eingestuft werden. Dieser Status Quo basiert
mit Artikel 91b GG auf einer dauerhaften Grundlage.

In der Befragung durch den Wissenschaftsrat bewerteten die Linder ebenso
wie die Betreiber von Rechenzentren der Ebene 2 die wettbewerbliche Finan-
zierung von Hochleistungsrechnern als Forschungsbauten nach Art. 91b GG als
Hindernis fiir eine koordinierte Beschaffungs- und Ressourcenplanung.

Tabelle 2: Mittel fiir Investitionen in Hochleistungsrechner nach Art. 91 b GG seit
2007 (Tsd. €)

bis 2010 2011 2012 2013 2014 2015 Gesamt
Gesamt 13.231 1.400 24.397 28,537  27.259  21.363 116.187
Bundes- 6.615 700 12.199 14.268 13.630 10.681 58.093

anteil

Quelle: Wissenschaftsrat nach Angaben des BMBF.

Die Zentren der Ebene 2 in aufReruniversitirer Tragerschaft werden von den
jeweiligen Forschungsorganisationen finanziert.

VI.3 Ebene 3

Die Systeme der Ebene 3 stellen Rechencluster in Instituten und regionalen Re-
chenzentren an Hochschulen und Forschungseinrichtungen dar. Ebene-3-
Systeme werden durch die jeweiligen Trigerlinder oder aus den Budgets der
betreffenden Forschungseinrichtungen finanziert. Zudem konnen Beschaf-
fungsvorhaben mit Kosten bis zu 5 Mio. Euro im DFG-Programm ,,Forschungs-
grofRgerite nach Art. 91b GG* — auf Grundlage einer Begutachtung — geférdert
werden. Wihrend es sich dabei bislang um Einzelbegutachtungen handelte,
bietet die DFG nun auch die Begutachtung ortsiibergreifender Infrastruktur-
konzepte an.



B. Empfehlungen

Mit den vorliegenden Empfehlungen legt der Wissenschaftsrat die Grundlagen
fiir die langfristige Strukturentwicklung des HPC in Deutschland. Die Kern-
empfehlung besteht darin, einen Verbund von Kompetenzzentren fiir Nationa-
les Hoch- und Hochstleistungsrechnen (NHR) im Sinne einer langfristig stabi-
len, gut koordinierten wund deutschlandweit einfach zuginglichen
Forschungsinfrastruktur einzurichten. Die strategische Steuerung des NHR
sollte ein externer, koordinierender Ausschuss iibernehmen. Operative und
technische Fragestellungen sollten dagegen in einem gemeinsamen internen
Lenkungsausschuss der Zentren behandelt und entschieden werden. Fir die
Auswahl von Antrigen sollte aullerdem ein gemeinsamer Nutzungsausschuss
gebildet werden, der die zentrenspezifischen Auswahlausschiisse koordiniert
(vgl. B.IV, S. 34).

Auf Ebene 1 ist mit dem GCS eine solche NHR-Struktur in vielerlei Hinsicht be-
reits etabliert. Sie wird gemeinhin als sehr effektiv bewertet, einer Einschit-
zung, der sich der Wissenschaftsrat anschlieft. Er empfiehlt daher, die GCS-
Zentren in ihrer bestehenden Struktur und mit ihrem bestehenden Aufgaben-
zuschnitt in das NHR einzubinden. Die Differenzierung der HPC-Pyramide
bleibt damit auch innerhalb des NHR erhalten.

Die folgenden Empfehlungen beziehen sich entsprechend vor allem auf Ebe-
ne 2:

Der Wissenschaftsrat bekraftigt seine Einschdtzung, dass HPC-Systeme der
Ebene 2 aufgrund ihrer technischen Leistungsfihigkeit als Teil der HPC-
Pyramide einen essentiellen Beitrag fiir das deutsche Wissenschaftssystem leis-
ten. Ein hoheres Maf} an Planungssicherheit sowie mehr Abstimmung bei Be-
schaffung und Kompetenzvermittlung ist zwingend erforderlich, um die Leis-
tungsfahigkeit dieser Systeme voll auszuschopfen und ihre Kosteneffizienz zu
optimieren. Als Teil einer nationalen Infrastruktur sollten diese Systeme Wis-
senschaftlerinnen und Wissenschaftlern im Endausbau des NHR auf Antrag
bundesweit offen stehen.

Der Wissenschaftsrat betrachtet die vorgeschlagene NHR-Infrastruktur als
Schliissel, um bestehende Defizite in Organisation und Koordination auf Ebene
2 abzubauen, das Hochleistungsrechnen kiinftig verstarkt auf Kooperation und
Koordination auszurichten, durch eine langfristig gesicherte Mittelbereitstel-
lung zu stiitzen und damit ein optimales Kosten-Nutzen-Verhdltnis fiir HPC in
Deutschland zu erreichen. Als Verbund von Kompetenzzentren der Ebene 2
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und den erfolgreichen Strukturen von Ebene 1 wire damit eine flichende-
ckende und zwischen den Ebenen durchlissige Versorgung der Anwenderin-
nen und Anwender mit Rechenkapazititen, Diensten und Methodenkompe-
tenz im Bereich des HPC sichergestellt.

Aufgrund der Finanzierungsstruktur der Ebene 1 leisten die drei Sitzlinder der
GCS-Zentren und der Bund schon heute einen erheblichen Beitrag zur Bereit-
stellung der bestehenden nationalen Infrastruktur, den der Wissenschaftsrat
nachdriicklich wiirdigt. Er ermutigt Bund und Lander, ihren Beitrag auch wei-
terhin zu leisten und ist iiberzeugt, dass die GCS-Zentren durch eine bessere
Durchléssigkeit zwischen den Ebenen im NHR zukiinftig ihre Leistungsfdhig-
keit den HPC-Nutzerinnen und -Nutzern noch verstirken koénnen.

B.l NHR: NATIONALES HOCH- UND HOCHSTLEISTUNGSRECHNEN ALS FOR-
SCHUNGSINFRASTRUKTUR

Aufgrund hoher Erneuerungsraten der Infrastruktur, eines hohen Energiever-
brauchs und anspruchsvollen Betriebs erfordert Hoch- und Hochstleistungs-
rechnen grofe Investitionen. HPC legt dem Wissenschaftssystem damit die
Verantwortung auf, diese Ressourcen moglichst optimal zu nutzen. Den
Schliissel dafiir sieht der Wissenschaftsrat in einer verstirkten Koordination
und Kooperation, beginnend bei der Beschaffung bis hin zur Bereitstellung und
Vermittlung von Kompetenz, ohne die eine kosteneffiziente Nutzung von HPC-
Systemen nicht moglich sein kann.

Hierfiir ist eine deutschlandweite Sichtweise notwendig. Auf nationaler Ebene
lassen sich unterschiedliche Rechnerarchitekturen, verschiedene Metho-
denkompetenzen und diverse Anwenderbediirfnisse besser in Beziehung set-
zen als dies auf regionaler Ebene der Fall sein kann. Schon heute liefern die
Zentren des Hoch- und Hochstleistungsrechnens in Deutschland international
anerkannte Ergebnisse; diese Position lieRe sich durch eine national abge-
stimmte Infrastruktur noch weiter stirken.

Sofern es inhaltlich oder regional stark fokussierte Forschungsvorhaben gibt,
die einen hohen HPC-Rechenbedarf haben, hilt es der Wissenschaftsrat fiir
sinnvoll, dass an diesen Standorten auch aufRerhalb des NHR weitere HPC-
Zentren der Ebene 2 bestehen, die derartige Anforderungen bedienen. Die Fi-
nanzierung kann dann wie bisher im Rahmen eines der Programmteile des
Programms FuG — entweder Forschungsbauten (falls mehr als 5 Mio. Euro) oder
Forschungsgrof3gerite (falls weniger als 5 Mio. Euro) tiber die Linder oder wei-
tere Bund-Linder Finanzierungsmodelle erfolgen.

.1 Anforderungen an das NHR

Das NHR sollte sich auszeichnen durch:

1 - eine kosteneffizientere Bereitstellung der Ressourcen durch langfristige
Planung und Koordination zwischen NHR-Zentren, die Beschaffung, Betrieb
(u. a. Energie) und Methodenkompetenz umfasst,



2 - einen im Endausbau deutschlandweit offenen Zugang fiir alle Wissen-
schaftlerinnen und Wissenschaftler nach einheitlichen, rein wissenschaftli-
chen Kriterien, wobei internationale Kooperationen Beriicksichtigung finden
sollten,

3 - eine Finanzierung, die Planungssicherheit fiir ein NHR-Zentrum tiber meh-
rere Reinvestitionszyklen, z. B. zehn Jahre, ermdéglicht und den Zentren durch
ubertragbare Jahresbudgets Flexibilitdt zum Einsatz ihrer Mittel fiir Investitio-
nen und Betriebskosten (Energie, bauliche MaRnahmen, essentielles Betriebs-
personal, Methodenkompetenz) einraumt,

4 - eine Organisationsstruktur, die sowohl mit Blick auf die Beschaffung von
Hardware und den Aufbau methodischer Kompetenz als auch hinsichtlich der
Auswahl von Antrdagen auf Rechnerressourcen eine reibungslose Koordination
zwischen den Zentren — auch zwischen den beiden Ebenen — erlaubt.

[.2 Mehrwert des NHR

Gegentliber dem Status Quo hitte der Aufbau eines NHR wissenschaftlichen
und finanziellen Mehrwert entlang folgender Dimensionen:

1 - Hohere Nutzerfreundlichkeit: NHR ermdéglicht einen einfacheren, da ein-
heitlichen Zugang zu HPC fiir alle Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler
in Deutschland, unabhdngig vom Arbeitsort. Die iiber das gesamte NHR koor-
dinierte Zuteilung von Projekten zu Rechensystemen erleichtert die HPC-
Nutzung aus Sicht der Anwenderinnen und Anwender und optimiert die Pass-
genauigkeit von Hardware, Methodenkompetenz und Projekten.

2 - Gestarkte Methodenkompetenz: Koordination und langfristige Planungs-
sicherheit ermoglichen eine klare Profilbildung der einzelnen HPC-Zentren, die
fiir den Aufbau eines gut ausgebildeten Personalstamms und zur Stirkung sei-
ner Karriereperspektiven genutzt werden kann. |28 Damit steht eine national
abgestimmte Methodenkompetenz zur Verfiigung, um Anwendungen optimal
an die technische Umgebung anzupassen und so ein moglichst gutes Kosten-
Nutzen-Verhdltnis zu erreichen. Nutzerinnen und Nutzer konnen ihre Re-
chenprojekte an den methodisch am besten geeigneten Zentren durchfiihren,
anstatt primadr regional-lokal zu agieren.

3 - Verbesserte Aus- und Weiterbildung: Eine verbesserte Methodenkompe-
tenz in einer langfristig angelegten Infrastruktur kann direkt in die Aus- und
Weiterbildung einflieRen. Durch die Anbindung an Universititen kann das
verbesserte HPC-Know-How so z. B. auch der Wirtschaft zuginglich gemacht
werden.

|28 Vgl. Wissenschaftsrat: Empfehlungen zu Karrierezielen und -wegen an Universitdten, Dresden
11.07.2014 (Drs. 4009-14).
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4 - Verbesserte Kosteneffizienz: Langfristige Planungssicherheit und Koordi-
nation ermoglichen aufeinander abgestimmte Beschaffungen, da Nutzeranfor-
derungen und Technologietrends deutschlandweit und nicht nur regional-lokal
berticksichtigt werden.

5 - Verbesserte Energieeffizienz: Durch koordinierte (d.h. gebiindelte
und / oder zeitlich geschickt gestaffelte) Beschaffungen lassen sich auch hin-
sichtlich der Stromversorgung und -kosten optimale technische Losungen her-
beifithren. Ebenso kann durch Koordination die Anzahl der HPC-Standorte zu-
gunsten weniger Zentren mit besseren Skaleneffekten (economy of scale) erreicht
werden. Durch eine grofRere Skalierung eines HPC-Zentrums entstehen oft
deutlich geringere Kosten fiir Kithlung, Notstrom, etc. Auch steigt die relative
Energieeffizienz (Rechenoperation pro Watt) in der Regel mit der Grof3e eines
Rechners, so dass der Anteil der Energiekosten an den Gesamtkosten durch
grofRere Skalierung sinkt.

6 — Bessere Qualitéitssicherung: Das NHR erlaubt in zweierlei Hinsicht eine
deutlich transparentere und bessere Qualitdtssicherung als dies heute der Fall
ist. Zum einen bedingt ein gemeinsames und einheitliches Antrags- und
Vergabeverfahren der NHR-Zentren, dass alle Forschungsantriage an das NHR
hinsichtlich ihrer Qualitét verglichen werden. Ein gemeinsames Evaluationsre-
gime der Zentren erlaubt zum anderen auch, die Qualitit dieser Serviceange-
bote regelmifig transparent zu beurteilen.

7 - Gemeinsame Strukturen: Eine nationale Koordination der Zentren auf
Ebene 1 und 2 mit Strukturen fiir die gemeinsam anzugehenden Aufgaben ist
der Schliissel zu mehreren oben genannten Punkten. Durch ein koordiniertes
NHR besteht damit auch ein Ansprechpartner fiir die internationale Zusam-
menarbeit.

Diese Argumente machen nach Meinung des Wissenschaftsrates deutlich, dass
die Einrichtung eines NHR fiir das deutsche Wissenschaftssystem mit wesent-
lichen Vorteilen verbunden ist. Fiir die Standorte der Kompetenzzentren erge-
ben sich dariiber hinaus vielfdltige Moglichkeiten, die eigene Profilierung zu
erweitern oder zu vertiefen. Serviceleistungen sowie Lehre und Weiterbildung
verbreitern zudem den Wirkungskreis hochqualifizierter Spezialkrafte, die ei-
nen Standort wissenschaftlich wie auch aus Sicht der Wirtschaft attraktiv ma-
chen. Der Wissenschaftsrat betont aber auch, dass die Bereitstellung von
Dienstleistungen im Rahmen einer nationalen Forschungsinfrastruktur auch
Ressourcen bindet. Zuvorderst bedeutet eine nationale Offnung und wettbe-
werbliche Vergabe von Rechenzeit, dass auch lokale Bewerberinnen und Be-
werber sich dem Wettbewerb um Rechenzeit stellen miissen.

Dem Wissenschaftsrat ist an einem moglichst breiten Zugang zu HPC-
Ressourcen in Deutschland gelegen, da sich nur auf diese Weise der volle
Mehrwert einer nationalen Infrastruktur realisieren lidsst. Der Wissenschafts-
rat spricht sich daher nachdriicklich fiir eine vollstindige Offnung aller NHR-
Zentren im Endausbau des NHR fiir Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler
aus ganz Deutschland aus. Um am Nationalen Hoch- und Hochstleistungsrech-



nen teilnehmen zu konnen, ist es erforderlich, dass ein NHR-Zentrum mit dem
iiberwiegenden Teil seiner Kapazitit deutschlandweit offen ist.

B.11 AUFGABEN VON NHR-ZENTREN

Die Entscheidung, ein Kompetenzzentrum fiir das NHR anzubieten, gewdhr-
leistet fiir Trager und Zentrum langfristige Planungssicherheit und fiir das
NHR-Kompetenzzentrum ein hohes Mall an strategischer Handlungsfihig-
keit. |2 Dafiir ibernimmt ein NHR-Kompetenzzentrum auch die Aufgabe eines
Dienstleisters fiir die Nutzerinnen und Nutzer von HPC-Ressourcen und HPC-
Kompetenz aus ganz Deutschland. Die bewdhrte Differenzierung zwischen
Zentren der Ebenen 1 und 2 innerhalb der HPC-Pyramide bleibt dabei auch in-
nerhalb des NHR erhalten.

Der Wissenschaftsrat spricht sich aufgrund der Diagnose der bisherigen Situa-
tion im HPC dafiir aus, die Kompetenzzentren des NHR folgendermaf3en anzu-
legen:

1 - Nationale Kompetenzzentren: Zentren des NHR dienen dem gesamtstaat-
lichen Interesse an einem nachhaltigen und ressourceneffizienten Einsatz von
Hoch- und Hochstleistungsrechnern im Dienste der gesamten Wissenschaft.
Im Rahmen des nationalen Hoch- und Hochstleistungsrechnens gibt es weiter-
hin Kompetenzzentren der Ebenen 1 und 2.

2 - Offener Zugang fiir alle Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler in
Deutschland: Der Zugang zu den NHR-Zentren beider Ebenen ist mindestens
iberwiegend bundesweit offen und die gesamte Rechenzeit wird im Wettbe-
werb nach rein wissenschaftlichen Auswahlkriterien vergeben. Der Wissen-
schaftsrat empfiehlt, die Zentren der Ebene 1 in jedem Fall vollstindig fir die
bundesweite Nutzung offen zu halten, da andernfalls die Funktionsfihigkeit
der HPC-Pyramide gefihrdet wire. Dadurch, dass methodische Kompetenzen
nicht redundant, sondern komplementar iiber verschiedene NHR-Zentren auf-
gebaut werden, gewinnt die nationale Offenheit der NHR-Zentren zusitzlich an
Bedeutung. Diese Forderungen decken sich mit den allgemeinen Empfehlun-
gen des Wissenschaftsrates zu Forschungsinfrastrukturen, wonach sicherge-
stellt sein muss, dass Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler unabhangig
von ihrem raumlichen Standort die gleichen Zugangschancen haben. |30

3 — Einheitlicher Zugang: Der Zugang zu Rechnerressourcen des NHR erfolgt
iber ein NHR-weites, allen Zentren gemeinsames Portal. Die Entscheidung
dariiber, welches System fiir die Bearbeitung eines Projektes am besten geeig-
net ist, wird durch einen gemeinsamen Nutzungsausschuss in Zusammenar-

[ 29 Ein NHR-Zentrum kann auch von einer Tragergemeinschaft, z. B. mehreren Universitaten, betrieben
werden.

| 30 Vgl. Wissenschaftsrat: Empfehlungen zu Forschungsinfrastrukturen, Kéln 2011, S. 39.
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beit mit den Auswahlausschiissen der NHR-Zentren getroffen. Antrage auf Re-
chenzeit werden anhand eines einheitlichen Standards im Rahmen einer ver-
gleichenden Begutachtung von zentrenspezifischen Auswahlausschiissen ziigig
bearbeitet. Damit wird der Zugang zu HPC fiir Wissenschaftlerinnen und Wis-
senschaftler so einfach wie moglich gestaltet.

4 - Flichendeckende Bereitstellung von HPC-Ressourcen: Gesamthaft stellen
die NHR-Zentren eine nachhaltige Versorgung mit Capacity Computing, Capability
Computing und Capability Test Computing fiir Nutzerinnen und Nutzern von HPC
in Deutschland sicher. Im Rahmen des NHR sollte sichergestellt sein, dass auch
regional differenzierte wissenschaftliche Bedarfe abgedeckt sind.

5 - Koordination zwischen den Ebenen: Durch Koordination innerhalb des
NHR zwischen den Zentren der Ebene 1 und der Ebene 2 wird eine den Bediirf-
nissen der Nutzerinnen und Nutzer angemessene Zuteilung von Projekten zu
den Kompetenzzentren mit ihrem jeweiligen Profil hinsichtlich Hardware und
Methodenkompetenz erreicht.

6 — Koordination zwischen Zentren: Durch Koordination zwischen den NHR-
Zentren wird eine technische Ausstattung bereitgestellt, die zum einen den
Bedarfen der unterschiedlichen Anwendergruppen gerecht wird, zum anderen
den jeweils bestmoglichen Einsatz der verfiigbaren Finanzmittel sicherstellt.

7 - Strukturen: Zum Zwecke der Koordination und zur Sicherstellung ihrer
Arbeitsfahigkeit als nationale Forschungsinfrastruktur nutzen die NHR-
Zentren gemeinsame Strukturen und Organisationseinheiten (vgl. B.IV, S. 34).

8 — Methodenkompetenz und Beratung: NHR-Zentren bauen Methodenkom-
petenz zur Unterstiitzung von Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftlern
auf, die HPC anwenden, und entwickeln ihr inhaltliches Know-how kontinuier-
lich weiter (u. a. durch eigene Forschungsprojekte). Sie binden so entsprechend
qualifiziertes Personal, das gemadfl der ESFRI-Definition als Teil einer For-
schungsinfrastruktur zu betrachten ist. |3' Dieses Personal stiarkt die Bera-
tungskompetenz und kommt damit, verglichen mit dezentralem Kompe-
tenzaufbau, einer deutlich gréfReren Anzahl von Nutzerinnen und Nutzern
zugute. Gleichzeitig muss sichergestellt sein, dass der Zugang zu personlicher
Beratung niederschwellig moglich ist.

9 - Pflege von Softwarecodes: NHR-Zentren sind in der Pflege und bedarfsge-
rechten Weiterentwicklung wichtiger Softwarecodes aktiv, um deren fortge-
setzte und ressourceneffiziente Einsatzfihigkeit auf neuen Systemen zu ge-
wahrleisten.

| 31 Vgl. European Strategy Forum on Research Infrastructures: European Roadmap for research infrastruc-
tures. Report, Luxembourg 2006, S.16.



10 - Ausbildung und Weiterbildung: NHR-Zentren geben ihr Methodenwis-
sen im Rahmen von Aus- und Weiterbildungsangeboten weiter. Hierfiir ist eine
enge Anbindung an Universititen unerldsslich. |32

B.11I  EINRICHTUNG DES NHR

Der Wissenschaftsrat empfiehlt, die Strukturen fiir das NHR bis zum Jahr 2018
im Zuge eines wettbewerblichen Ausschreibungsverfahrens in mehreren Run-
den einzurichten. Da potentielle NHR-Zentren ihre Beschaffungen mit mehre-
ren Jahren Vorlauf planen, braucht ein Start des NHR einen langeren Vorlauf.
Daher ist 2018 der fritheste Zeitpunkt, der allen Interessierten eine Vorberei-
tung auf die neuen Finanzierungsstrukturen ermoglicht.

Der Wissenschaftsrat weist darauf hin, dass sich ab der ersten Ausschreibungs-
runde alle interessierten Zentren bewerben konnen. Die Eignung als NHR-
Zentrum ist unabhéingig vom Zeitpunkt der letzten Hardwarebeschaffung. Fiir
die Finanzierungsmodalititen von Zentren, die kurz vor dem Start des NHR
noch Mittel aus der programmatisch-strukturellen Linie im Programm FuG er-
halten, ist eine Ubergangslésung vorzusehen.

Der Wissenschaftsrat schlidgt vor, ab der ersten Ausschreibungs- und Vergabe-
runde einen Strategieausschuss einzurichten (vgl. Kapitel B.IV.1, S. 35 ). Sowohl
das initiale als auch alle weiteren Ausschreibungs- und Vergabeverfahren soll-
ten sich an den genannten Kriterien (vgl. B.II, S. 29) ausrichten und sicherstel-
len, dass eine moglichst vollstindige Abdeckung der Anforderungen entlang
der unter B.III.2 (S. 33) genannten Kompetenzdimensionen gewahrleistet ist.

Die folgende Abbildung prisentiert ein Szenario zum zeitlichen Ablauf einer
Forderperiode im Rahmen des NHR — von der ersten Ausschreibung bis zur
Neuausschreibung fiir die ersten Zentren nach neun Jahren und drei Evaluati-
onen. Dabei sind die zeitlichen Abstdnde als ungefihre Angaben zu verstehen,
sie sollten sich an der konkreten Taktung im Verfahren ausrichten.

Die Anzahl der erforderlichen Vergaberunden wird von der Qualitat der An-
trage abhangen und damit von der Frage, bis wann sich alle oben genannten
Kompetenzdimensionen abdecken lassen. Eine komplette Vergabe im ersten
Turnus ist nach Ansicht des Wissenschaftsrates nicht wiinschenswert, da ver-
schiedene Akteure voraussichtlich unterschiedlich viel Zeit zur Vorbereitung
ihrer Antrage benotigen. AulRerdem wiirde dies dazu fiihren, dass im Dekaden-
turnus alle Kompetenzzentren neu ausgeschrieben wiirden, was zu erheblicher
und nicht wiinschenswerter Instabilitit im HPC-Bereich fithren koénnte. Nach
jeweils neun Jahren und drei Evaluationen (vgl. B.V, S. 36) sollten die Profile
eines Vergabeturnus neu ausgeschrieben werden.

| 32 Vgl. Wissenschaftsrat: Positionspapier zu Bedeutung und Weiterentwicklung von Simulation in der Wis-
senschaft, Dresden 11.07.2014 (Drs. 4032-14).
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32 Abbildung 3: Zeitliches Szenario zur Einrichtung des NHR
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Quelle: Wissenschaftsrat.

1.1 Verfahren zur Einrichtung des NHR

Nach Auffassung des Wissenschaftsrates liegt der Schliissel zum Aufbau des
NHR in der Einbindung von Zentren der Ebene 2 in das NHR. Diese erginzen
die Kompetenz der GCS-Zentren, die dem NHR in ihrer bisherigen Form und
mit ihren bisherigen Aufgaben von Beginn an angehoren sollten, da sie auf
Ebene 1 bereits heute sehr erfolgreich eine nationale HPC-Infrastruktur zur
Verfiigung stellen.

Der Wissenschaftsrat empfiehlt, interessierte Zentren der Ebene 2 iiber ein
mehrstufiges wettbewerbliches Ausschreibungsverfahren fiir das NHR auszu-
wahlen. |33

Die vorgeschlagene Finanzierung richtet sich an hochschulische sowie linder-
finanzierte, vorrangig von Hochschulen genutzte Zentren. Dartiber hinaus soll-
te die Struktur des NHR aber auch fiir auReruniversitire Einrichtungen offen
sein, die sich in geeigneter Form einbringen wollen.

Der Wissenschaftsrat empfiehlt, in einer ersten Ausschreibung zunichst die
gesamte Breite des Feldes zu sondieren und Antriage fiir NHR-Zentren mit be-
liebigen Kompetenzprofilen zuzulassen. Dazu wiirde sich ein zweistufiges Ver-
fahren in Anlehnung an das Programm Forschungsbauten anbieten. Dabei
werden zundchst Skizzen eingereicht, die bei positiver Bewertung spiter zu
Vollantragen ausgearbeitet werden. Die insgesamt iiberzeugendsten Antrage
sollten anschlieRend zur Férderung als NHR-Kompetenzzentren vorgeschlagen
werden. Dabei sollte schon in dieser ersten Ausschreibung eine moglichst brei-
te Abdeckung der Kompetenzfelder durch die NHR-Zentren angestrebt werden
(vgl. B.IIL.2, S. 33). Die Forderung fiir die Kompetenzzentren sollte moglichst
zeitnah nach der Ausschreibung beginnen.

Die folgenden Ausschreibungen sollten dann gezielt entlang der initial noch
nicht abgedeckten Kompetenzfelder erfolgen. Sofern bereits existierende Ein-
richtungen diese in nicht hinreichender Breite abdecken, sollten auch Mittel in

| 33 Dieses Verfahren hat Ahnlichkeit zu dem Vorgehen, das die DFG 2001 bei der Einrichtung der DFG-
Forschungszentren eingesetzt hat. Die ersten DFG-Forschungszentren wurden nach einer thematisch offe-
nen Ausschreibung eingerichtet. Weitere Zentren folgten nach jeweils thematisch fokussierten Ausschrei-
bungen teilweise mit einem Abstand von mehreren Jahren.



einem Umfang bereitstehen, die eine Neugriindung eines NHR-Zentrums mog-
lich machen.

Die Forderung eines NHR-Kompetenzzentrums sollte schon bei der Einrichtung
des NHR nicht mehr an einzelne Beschaffungen gekoppelt werden, sondern in
Form eines jahrlichen Budgets erfolgen. Dieses Budget soll vom NHR-Zentrum
selbst flexibel fiir Investitionen, EnergiesparmafRnahmen oder Verbesserungen
im Bereich Algorithmen und Software sowie Weiterentwicklung von Metho-
denkompetenzen eingesetzt werden koénnen, unter der Maxime, die benotigte
Rechenleistung fiir das jeweilige Anwendungsprofil mit moglichst niedrigen
Gesamtkosten zu realisieren.

Fir das NHR sollte ein Finanzvolumen vorgesehen werden, das es zuldsst, dass
Investitionen und Betriebskosten (Energie, bauliche Anpassungen, essentielles
Betriebspersonal, Methodenkompetenz) komplett finanziert werden. Das Vo-
lumen miisste fiir die Zentren der Ebene 2 innerhalb des NHR damit ungefahr
um den Faktor 2,5 grofRer sein als die heute im Rahmen der PSL im Programm
FuG zur Verfiigung stehende Summe (vgl. B.VI, S. 37). Dieser Faktor ergibt sich
als Aufschlag auf die Investitionskosten fiir Betriebskosten (Energie, Kithlung
und Umbauten) in etwa gleicher Hohe pro Jahr sowie Kosten fiir essentielles
Personal (Service, Pflege von Systemsoftware, Leistungsoptimierung) in etwa
halber Hohe der Investitionskosten.

1.2 Im NHR abzudeckende Kompetenzfelder

Im Rahmen der Vergabeverfahren muss darauf geachtet werden, dass die
Kompetenzzentren fiir das NHR gesamthaft eine Reihe von Kompetenzfeldern
abdecken:

_ Anwendungskompetenz: Hier lassen sich aus dem heutigen Anwenderprofil
des HPC mehrere disziplindre Schwerpunktbereiche identifizieren: die Le-
benswissenschaften inklusive der Neurowissenschaften, die Ingenieurwissen-
schaften, die Physik, insbesondere Teilchen- und Astrophysik, die Chemie
und Materialwissenschaften, die Erdsystemwissenschaften, Digital Humanities,
Anwendungen in den Sozialwissenschaften sowie High Performance Data Analy-
tics (vgl. A.IV.1, S. 13). Ein NHR-Kompetenzzentrum sollte iber ausgewiesene
Expertise in den fiir seinen Tatigkeitsbereich einschldgigen Wissenschaften
verfiigen. Der Wissenschaftsrat versteht diese Aufzihlung als zukunftsoffen
und regt an, ggf. weitere zukiinftig nétige Anwendungskompetenzen im Zu-
ge der weiteren Ausschreibungen aufzunehmen.

_ Hardwarekompetenz: Rechnerarchitekturen lassen sich grob in drei ver-
schiedene Typen unterteilen: distributed-memory parallelism, shared-memory pa-
rallelism sowie single-instruction-multiple-data (SIMD) parallelism. Zwar existiert
eine Vielzahl weiterer Architekturen, diese sind jedoch Hybridarchitekturen
aus den genannten Typen. Diese Architekturen eignen sich jeweils besonders
fur spezifische Typen von Rechenaufgaben. Es muss sichergestellt werden,
dass es fiir jeden dieser grundlegenden Architekturtypen mindestens ein fiih-
rendes Kompetenzzentrum im NHR gibt. Dariiber hinaus spielen grof3e ex-
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terne Datenspeicher aufgrund exponentiell wachsender Daten und des
enormen Interesses an Big-Data-Analysen eine zunehmend wichtige Rolle.
Auch aus diesem Bereich muss es mindestens ein Zentrum mit Spitzenkom-
petenz geben.

_ Softwarekompetenz: Auch im Softwarebereich kénnen verschiedene Kompe-
tenzfelder unterschieden werden, darunter z.B. Betriebssystemsoftware,
Compilertechnologie, Instrumentierung und Performanzanalyse, Simulati-
onsnumerik, mathematische Softwarebibliotheken fiir numerische Rechnun-
gen, etc. Das NHR muss so aufgestellt sein, dass es zu jedem Thema mindes-
tens ein Zentrum gibt, das dazu Spitzenexpertise vorhalt.

_ Algorithmenkompetenz: Von zentraler Bedeutung fiir eine effiziente Nut-
zung von HPC-Systemen ist die Effizienz der eingesetzten Algorithmen. Dies
umfasst Algorithmen fiir die im Kern vieler Simulationsverfahren liegenden
numerischen Berechnungen, aber auch Verfahren zur Gittergenerierung,
zum Lastausgleich oder zur Datenanalyse. Die algorithmische Ebene liegt
gewissermalden zwischen Anwendungen und Systemsoftware und nimmt
somit eine Schliisselstellung ein. Mindestens ein Zentrum im NHR sollte da-
her auf diesem Gebiet herausragende Expertise aufbauen; in gewissem Um-
fang sollte Algorithmenkompetenz aber an allen Zentren vorhanden sein.

Die genannten Kompetenzfelder greifen ineinander. Es wird daher erwartet,
dass ein Zentrum mehrere Felder abdecken kann. Die Kompetenzprofile ver-
schiedener NHR-Zentren konnen sich aber auch iiberlappen. Dennoch sollte
jedes NHR-Zentrum tiber einen genuinen Fokus verfiigen.

Eine genaue Festlegung auf eine Anzahl notwendiger Zentren erscheint dem
Wissenschaftsrat ohne Kenntnis der konkreten Angebotsportfolios der Kandi-
daten-Zentren nicht sinnvoll. Er empfiehlt daher, die Beantwortung dieser Fra-
ge einem Ausschreibungs- und Entwicklungsprozess, wie im folgenden Ab-
schnitt beschrieben, zu iberlassen.

B.IV GOVERNANCE

Die Anlage des NHR als nationale Forschungsinfrastruktur muss sich auch in
den Strukturen seiner Governance widerspiegeln. Diese umfasst die koordinierte
Planung von Rechenkapazititen, von Hardwarebeschaffung sowie die Koordi-
nation bei der Zuteilung von Rechenzeiten auf den jeweils geeignetsten Syste-
men nach einheitlichen und transparenten Kriterien.

Fir die strategische Steuerung des NHR soll ab dem ersten Vergabeturnus ein
Strategieausschuss als externes Gremium eingerichtet werden, das die langfris-
tig-strategische Steuerung des NHR iibernimmt. Zusitzlich soll es folgende
Gremien der NHR-Zentren geben: der Lenkungsausschuss ist fir die technische
Planung und Koordination zwischen den NHR-Zentren zustindig, zentrenspe-
zifische Auswahlausschiisse tibernehmen, koordiniert durch einen NHR-weiten
Nutzungsausschuss, die Begutachtung von Antriagen und die Vergabe von Re-



chenzeit. Entsprechende Strukturen bestehen schon heute im Rahmen des GCS
und werden derzeit auch fiir die Ebene 2 aufgebaut. Der Wissenschaftsrat geht
davon aus, dass auf bestehende erfolgreiche Modelle zuriickgegriffen wird und
die gemachten Erfahrungen im Rahmen des NHR genutzt werden.

IV.1  Strategieausschuss

Ab der von ihm durchgefiihrten initialen Ausschreibung erarbeitet der Strate-
gieausschuss Empfehlungen zur Finanzierung und zur strategischen Weiter-
entwicklung des NHR. Seine Empfehlungen legt der Strategieausschuss der
GWK zur Entscheidung vor. In seiner Verantwortung liegen auch Folgeaus-
schreibungen sowie die Auswahl zukiinftiger NHR-Zentren. Der Strategieaus-
schuss beauftragt aullerdem die regelméafigen Evaluationen der Zentren und
wertet sie aus. Eine Moglichkeit zur institutionellen Verankerung des Strate-
gieausschusses wire beispielsweise der Wissenschaftsrat.

Es wurde auch erwogen, den Strategieausschuss an den kiirzlich etablierten
Rat fir Informationsinfrastrukturen anzugliedern, der die bestehenden Aktivi-
titen in Bereichen wie z. B. (Daten-)Sammlungen, Archiven und Fachinforma-
tionszentren besser aufeinander abstimmen soll. Dieser ist jedoch seinem ur-
spriunglichen Aufgabenfeld gemidfR fir die Begleitung einer Vielzahl von
Informationsinfrastrukturen ausgelegt und verfiigt kaum tiiber eine Schnitt-
stelle zum HPC-Bereich oder zu strukturpolitischen Entscheidungen in diesem
Feld. Durch die derzeit auf vier Jahre begrenzte Projektfinanzierung wiirde
sich der Rat zudem kaum in die ldngerfristige Struktur des NHR einpassen.

Um seiner strategischen Lenkungsfunktion nachkommen zu kénnen, sollte der
Strategieausschuss parititisch mit Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftlern
und Vertreterinnen und Vertretern von Bund und Lindern besetzt sein. Dabei
erscheint es dem Wissenschaftsrat geboten, dass die Lindervertreterinnen und
-vertreter zumindest zur Halfte aus Tragerlaindern von NHR-Zentren stammen.

Von den Vertreterinnen und Vertretern der Wissenschaft sollten zumindest
zwei aus dem Ausland stammen. Der Wissenschaftsrat empfiehlt, neben eini-
gen Nutzerinnen und Nutzern von HPC-Systemen (Fachwissenschaftlerinnen
und Fachwissenschaftler) auch Expertinnen und Experten mit Kompetenz in
der Algorithmen- und Methodenentwicklung in den Strategieausschuss zu be-
rufen. Ebenso muss im Ausschuss Betreiberkompetenz fiir HPC-Systeme sowie
Hardwarekompetenz vertreten sein.

Vertreterinnen und Vertreter von NHR-Zentren sollten von der Mitgliedschaft
im Strategieausschuss ausgeschlossen sein, jedoch als Gaste zu den Sitzungen
hinzugezogen werden konnen. Es empfiehlt sich daher, die Betreiberkompe-
tenz lber internationale Expertinnen und Experten in den Strategieausschuss
einzubinden.

IV.2  Lenkungsausschuss der NHR-Zentren

NHR-Zentren erhalten finanzielle Planungssicherheit tiber ca. zehn Jahre und
damit tiber zwei bis drei (Re-)Investitionszyklen. Um den Mehrwehrt des NHR
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optimal ausnutzen zu konnen, sollten Art, Umfang und Zeitpunkt von Be-
schaffungen zwischen den NHR-Zentren koordiniert werden. Neben dieser
Aufgabe obliegt dem gemeinsamen Lenkungsausschuss des NHR auch die wei-
tere Koordination hinsichtlich der technischen und operativen Ausrichtung
der NHR-Zentren. Im Rahmen des Lenkungsausschusses sollte ebenfalls die
Verstindigung auf standardisierte Definitionen von Daten liegen, die als
Grundlage fiir Datenberichte die Evaluationen der NHR-Zentren aussagekraftig
und vergleichbar machen.

Im Lenkungsausschuss sollten alle NHR-Zentren vertreten sein.

IV.3  Nutzungsausschuss und Auswahlausschiisse der NHR-Zentren

Die zeitnahe Auswahl der Antrige auf Rechenzeit an das NHR — allein auf Basis
wissenschaftlicher Kriterien — ist die Hauptaufgabe eines gemeinsamen Nut-
zungsausschusses in Zusammenarbeit mit zentrenspezifischen Auswahlaus-
schiissen. Der aus Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftlern zusammenge-
setzte Nutzungsausschuss setzt die Standards fiir das wissenschaftsgeleitete
Auswahlverfahren. Er betreibt ein NHR-weites Zugangsportal und koordiniert
die Auswahlausschiisse an den NHR-Zentren. Auflerdem nimmt dieser Aus-
schuss — in Absprache mit den einzelnen Zentren — die Zuweisung von Re-
chenprojekten zum jeweils geeignetsten Zentrum vor. Die Auswahlausschiisse
sind fiir die wissenschaftliche Begutachtung und Auswahl der Antriage auf Re-
chenzeit zustindig. Die Auswahl und Zuteilung erfolgt auf Basis einheitlicher
Standards sowohl nach fachlichen als auch nach methodischen Gesichtspunk-
ten. Das gemeinsame Zugangsportal stellt Transparenz tiber alle NHR-
Ressourcen her.

Kernpunkte des Auswahl- und Zuweisungsprozesses sollten in einer Statistik
dokumentiert werden, die dem Lenkungsausschuss und dem Strategieaus-
schuss fiir die langfristige Planung zuginglich gemacht wird.

IV.4  Geschéftsstelle

Zur Unterstiitzung der Ausschiisse sollte das NHR wie heute schon das GCS
und die GA tiber eine Geschiftsstelle verfiigen.

B.V QUALITATSSICHERUNG

Dem Wissenschaftsrat ist es ein Anliegen, dass mit der Einfiihrung des NHR
auch ein hohes Mall an interner Qualitatssicherung einhergeht, die sicher-
stellt, dass die erwarteten Verbesserungen fiir die HPC-Versorgung auch er-
reicht werden. Er empfiehlt dariiber hinaus fiir die einzelnen NHR-Zentren ein
regelmadfiges — allerdings vom Aufwand her tberschaubares — Evaluationsre-
gime im Abstand von drei bis fiinf Jahren. Durch diese Taktung wird deutlich,
dass Qualitatssicherung ein integrales Element des NHR ist.

Dieser Turnus erlaubt zudem eine personelle Kontinuitit sowohl in den Kom-
petenzzentren als auch auf Seiten der Gutachterinnen und Gutachter, wodurch



eine engere inhaltliche Begleitung und Nachverfolgung vorangegangener Eva-
luationen moglich wird. Ein solcher Turnus reduziert ferner den Aufwand je-
der einzelnen Evaluation, da groRere Teile z. B. der Berichte weiterhin Giiltig-
keit behalten und sich das Verfahren fiir die Zentren insgesamt besser
standardisieren lasst.

Wichtiges Ziel der Evaluationen ist es, kontinuierlich zu priifen, ob ein Zent-
rum seine Kompetenzfelder hinreichend abdeckt und die hier formulierten
Aufgaben (vgl. B.II) eines NHR-Zentrums erfiillt.

Angesichts der Schwierigkeiten, die bei der schriftlichen Befragung im Vorfeld
dieser Empfehlungen zu Tage getreten sind (vgl. A.V.3, S.19), vergleichbare
Auslastungs- und Nutzungsdaten zu erhalten, hilt es der Wissenschaftsrat fir
unabdingbar, dass sich alle beteiligten Zentren im Zuge des Evaluationsprozes-
ses auf eine Reihe von Daten und deren Definitionen verstiandigen, die auch
eine Vergleichbarkeit der erbrachten Leistungen zwischen den Zentren zulas-
sen und geeignet sind, die Aktivititen der NHR-Zentren addquat zu beschrei-
ben. Aus standardisierten Daten lassen sich wertvolle Ansatzpunkte fiir Evalu-
ationen gewinnen, die gleichzeitig dazu beitragen, den Aufwand der
Berichtslegung zu reduzieren. |34 Im Rahmen eines Nationalen Hoch- und
Hochstleistungsrechnens sind die Kompetenzzentren Dienstleister fir ihre
Nutzerinnen und Nutzer. Auch die Erfassung der Nutzereinschidtzungen zu
den erbrachten Dienstleistungen sollte daher kontinuierlich erfolgen und ihre
Auswertung Gegenstand der Evaluationen sein.

Nach dem angestrebten Forderhorizont von etwa zehn Jahren liegt eine solide
Datenbasis vor, die eine Entscheidung iiber den Verbleib eines Kompetenzzent-
rums in der Nationalen HPC Infrastruktur ermoglicht. Sollten in den ersten
beiden Evaluationen die Leistungen eines NHR-Zentrums Kkritisch beurteilt
werden, so wdre die dritte Evaluation im Rahmen der Ausschreibung zur Neu-
vergabe von entscheidender Bedeutung fiir einen Verbleib dieses Zentrums als
Teil der nationalen Infrastruktur NHR.

B.VlI FINANZIERUNG

Die bisher vorgelegten Empfehlungen haben sich bewusst auf inhaltliche und
strukturelle Aspekte eines kiinftigen NHR beschrankt. Der Wissenschaftsrat
hat diese Darstellung gewahlt, um aus den inhaltlichen Desideraten einen ge-
eigneten Finanzierungsvorschlag ableiten zu konnen. Der Wissenschaftsrat
bittet Bund und Linder, sich auf eine geeignete Ausgestaltung der Finanzie-
rung zu verstindigen, die die vorgeschlagene, leistungsfahige Form eines NHR
in einer dem nationalen Anspruch entsprechenden gemeinschaftlichen Finan-

| 34 Vgl. Wissenschaftsrat: Empfehlungen fiir einen Kerndatensatz Forschung, Berlin 25.01.2013 (Drs. 2855
-13).
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zierung nachhaltig absichert. Als Beginn fiir das NHR schliagt der Wissen-
schaftsrat das Jahr 2018 vor.

Der Wissenschaftsrat bekriftigt seine Empfehlung, dass fiir die Finanzierung
von Infrastrukturen die Gesamtkosten (total cost of ownership) heranzuziehen
sind. |3 Um die oben identifizierten Herausforderungen (vgl. A.IV, S. 13) anzu-
gehen, sollten die nachfolgenden Kostenarten bei der Finanzierung eines NHR
berticksichtigt werden: Neben den Investitionskosten, die auch heute schon
Gegenstand der Forderung sind, sollten angesichts der zunehmenden Bedeu-
tung von Betriebskosten auch die Kosten fiir Energie und essentielles Betriebs-
personal unbedingt mit abgedeckt sein. Ferner erfordert die Umriistung von
HPC-Systemen hdufig bauliche MaRnahmen (z. B. ein neues Kiihlsystem), wes-
wegen diese auch weiterhin von der Forderung abgedeckt sein sollten. Schlief3-
lich sollten Mittel fiir die Bereitstellung von Methodenkompetenz gefordert
werden, um die mit diesen Kompetenzen einhergehenden Effizienzgewinne
nachhaltig nutzbar zu machen.

Die identifizierten Finanzierungsbedarfe erfordern eine institutionelle Forde-
rung der einzurichtenden NHR-Zentren, die durch die zu Beginn des Jahres
2015 erfolgte Anderung des Art. 91b GG ermoglicht wird.

Das fiir die Zentren der Ebene 2 innerhalb des NHR zur Verfiigung stehende
Finanzvolumen sollte — im Hinblick auf diese genannten abzudeckenden Kos-
tenarten — um den Faktor 2,5 hoher sein als die heute fiir die Hochleistungs-
rechner im Programm FuG zur Verfiigung stehenden Mittel.

VI.1  Allgemeine Desiderate

Der Wissenschaftsrat erachtet es fiir elementar, dass die Hochschulen sowie
linderfinanzierte und vorrangig von Hochschulen genutzte Zentren weiterhin
wichtige Akteure beim Betrieb und der Weiterentwicklung des Hoch- und
Hochstleistungsrechnens in Deutschland bleiben. Deshalb miissen sie an den
zu etablierenden Kompetenzzentren beteiligt sein. Nur auf diese Weise konnen
die aufgebauten Kompetenzen, insbesondere in der Methodik, auch in die Aus-
und Weiterbildung einflieRen. Ebenso ist es wiinschenswert, dass ihre Triger,
die Linder, in die Finanzierung der HPC-Infrastruktur mit eingebunden blei-
ben.

Schon heute ist erkennbar, dass eine zunehmende Zahl von Wissenschaftsbe-
reichen rechnergestiitzte Anwendungen nutzen wird. Dabei werden zwar kei-
nesfalls alle auf die Unterstiitzung durch HPC angewiesen sein, dennoch wer-
den die Anforderungen an das Hoch- und Hochstleistungsrechnen in
Deutschland in den kommenden zehn Jahren weiter steigen. Der Wissen-
schaftsrat geht davon aus, dass die fiir die Finanzierung bereitstehenden Mittel
sich diesen Entwicklungen anpassen.

| 35 Vgl. Wissenschaftsrat: Empfehlungen zu Forschungsinfrastrukturen, Kéin 2011, S. 43.



VI.2  Finanzierung der Ebene 1

Angesichts der Leistungen des GCS in den letzten Jahren sollten die fiir das
GCS bereitstehenden Mittel auch tiber 2017 hinaus im bisherigen Umfang ver-
lingert werden. Die gegenwdrtigen Aufgaben und die finanzielle Ausstattung
des GCS sollen nach Auffassung des Wissenschaftsrates zundchst auch im
Rahmen des NHR fortbestehen. Sobald eine stabile Finanzierung des NHR ge-
funden ist und das oben vorgeschlagene Auswahlverfahren fiir mindestens ei-
ne Forderperiode von zwei bis drei (Re-)Investitionszyklen (also ca. zehn Jahre)
etabliert wurde, empfiehlt der Wissenschaftsrat, aus Griinden der Systematik
und der Gleichbehandlung, alle Zentren des NHR — und damit auch das GCS —
auf eine gemeinsame Finanzierungsgrundlage zu stellen.

VI.3  Schaffung einer Finanzierungsgrundlage

Der Wissenschaftsrat empfiehlt Bund und Lindern, fiir die Schaffung der fi-
nanziellen Grundlagen des NHR ein Verwaltungsabkommen zu schlieRen.

Im Rahmen dieses Verwaltungsabkommens sollte eine Finanzierung durch
Bund und Triagerlinder bzw. auch mit Beteiligung anderer Linder angestrebt
werden.

Fiir die heute schon bestehenden Zentren der Ebene 1 empfiehlt der Wissen-
schaftsrat, die bewdhrten Finanzierungsschliissel weiterhin beizubehalten.

Der Wissenschaftsrat wiirdigt das Engagement der Tragerlinder von HPC-
Zentren nachdricklich und appelliert an die Gemeinschaft der Linder, den na-
tionalen Anspruch des NHR auch in der Finanzierung Niederschlag finden zu
lassen.

Als zentrale Infrastrukturen sollten HPC-Zentren auch aufgrund der Einheit
von Forschung und Lehre sowie ihrer fachlichen Breite schwerpunktmaiRig an
hochschulischen sowie linderfinanzierten und vorrangig von Hochschulen ge-
nutzten Zentren angesiedelt sein.

Die Mittel fiir das NHR sollten nach Einschidtzung des Wissenschaftsrates ge-
trennt von jenen fiir das Programm FuG bereitgestellt werden.

Neben der Finanzierung tiiber ein Verwaltungsabkommen hat der Wissen-
schaftsrat auch die Moglichkeiten erortert, das NHR tiber ein Gebithrenmodell
oder im Zuge der ,Nationalen Roadmap*® zu finanzieren. Beide Losungen muss-
ten allerdings verworfen werden, da ein Gebiihrenmodell erheblichen Mehr-
aufwand bei der Begutachtung und substantielle finanzielle Unwagbarkeiten
mit sich bringt. Die Nationale Roadmap andererseits ist nicht fiir Infrastruktu-
ren angelegt, die einen so kurzen Investitionszyklus haben, wie dies bei HPC-
Systemen der Fall ist (ausfiithrlicher vgl. S. 44).
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B.VIlI ALTERNATIVE ORGANISATIONSMODELLE ZUM NHR

Der Wissenschaftsrat empfiehlt in den vorliegenden Empfehlungen, ein Natio-
nales Hoch- und Hochstleistungsrechnen aufzubauen, das aus den bestehenden
Zentren der Ebene 1 und einigen Zentren der Ebene 2 besteht. Es sind aber
auch andere Optionen denkbar, die der Wissenschaftsrat im Zuge seiner Bera-
tungen gepriift, aber als ungeeignet verworfen hat. Sie werden im Folgenden
kurz dargestellt.

VII.1  Beibehaltung des Status Quo

Angesichts der Erfolge, die in den vergangenen Jahren im Rahmen des Hoch-
und Hochstleistungsrechnens erreicht werden konnten — vor allem der Aufbau
des GCS — konnte erwogen werden, den Status Quo fortzufithren. Inhaltliche
Griinde lieRen sich dafiir jedoch, angesichts der in Teil A dargelegten Kritik-
punkte, nicht benennen. Insbesondere spricht dagegen, dass durch die derzei-
tige Vergabe im Rahmen des Programms FuG Moglichkeiten zu einer kostenef-
fizienten Nutzung der Infrastruktur durch Koordination bei Beschaffung und
der Zuteilung von Antrigen zwischen Zentren ungenutzt bleiben und keine
nachhaltige Methodenkompetenz aufgebaut werden kann. Angesichts der zu-
nehmenden finanziellen Belastungen durch steigende Betriebskosten, der
Notwendigkeit, attraktive Strukturen fiir qualifiziertes Personal zu schaffen
und der Notwendigkeit, HPC-Kompetenzen einem bestindig wachsenden Nut-
zerkreis zuganglich zu machen, erscheint es daher sachlich geboten, andere
Losungswege zu suchen. Auch die iibergreifende nationale Koordination und
damit verbesserte internationale Anschlussfahigkeit sind wichtige Griinde fiir
eine eigene Forderung.

VII.2  Verlagerung der Ebene 2 in die Ebene 1

Eine weitere Option wdre die Integration der Ebene 2 in die Ebene 1. Dabei
wiirden die Zentren des GCS weiter ausgebaut, um auch die Bedarfe der An-
wenderinnen und Anwender der Ebene 2 bedienen zu koénnen. Nationaler Zu-
gang und ein kompetitives Auswahlverfahren wiren gewahrleistet. Die Zen-
tren der Ebene 1 konnten zudem erhebliche Skaleneffekte erzielen, da sie bei
der Beschaffung von Hardware grofRere Investitionen auf einmal tdtigen konn-
ten. Auch die Betriebskosten lieRen sich reduzieren, da in groferen Rechen-
zentren u. a. eine energieeffizientere Kithlung mdéglich ist. Die total-cost-of-
ownership, die derzeit auf Ebene 1 schon berticksichtigt ist, lief3e sich bei einem
derartigen Vorgehen moglicherweise auch auf die Ebene-2-Kapazititen tiber-
tragen.

Methodische Kompetenz wire in diesem Szenario allerdings in der geographi-
schen Breite nicht mehr verfiigbar. Ebenso ist fiir die Unterstiitzung von An-
wenderinnen und Anwendern der Ebene 2 zum Teil andere Kompetenz notig
(z. B. in der Balance Capability vs. Capacity Computing) als diese auf Ebene 1 vor-
handen ist. Zudem stiinde zu befiirchten, dass die derzeit auf Ebene 2 schon
vorhandene Kompetenz durch die geographische Umstrukturierung verloren



ginge. Auch darf die Bereitschaft der Lander nicht iiberbewertet werden, sich
an einem System von Mischfinanzierungen zu beteiligen, das fiir den Aufbau
weniger nationaler Zentren des Hoch- und Hochstleistungsrechnens Voraus-
setzung wdare. Aus inhaltlicher Sicht wire schlief3lich die Kompetenzkluft, die
zwischen Ebene 1 und Ebene 3 entstiinde, vorhersehbar ein Hemmnis fir wis-
senschaftlichen Fortschritt.

VII.3  Verlagerung der Ebene 2 in die Ebene 3

HPC-Beschaffungen im Programm FuG erfolgen oft in mehreren Stufen, die
z. T. unter 5 Mio. Euro liegen - wie bei GroRRgeriaten der DFG - oder wenig dar-
uber. Dies konnte als Hinweis darauf gewertet werden, dass leistungsfahigere
Rechensysteme der Ebene 2 auf dieselbe Art geférdert werden konnten wie bis-
lang die Ebene 3. Gegebenenfalls miisste fiir diese Option erwogen werden, das
Finanzierungsvolumen pro HPC Investition tiber 5 Mio. Euro hinaus auszudeh-
nen.

Auch diese Option brichte gegeniiber dem Status Quo kaum Vorteile, da Me-
thodenkompetenz, Beschaffungskoordination und nationaler Zugang nicht
gewdhrleistet werden konnten. Auch bei diesem Modell entstiinde das Problem
einer Kompetenzkluft: Ohne eine tiberbriickende Ebene 2 wiirde die Ubertra-
gung von Projekten der Ebene 3 zu Ebene 1 erschwert und somit die Entwick-
lung neuer bzw. die Verbesserung bestehender Anwendungen verhindert. Der
Wissenschaftsstandort Deutschland kann auf einen Wissens- und Methoden-
transfer zwischen den Ebenen nicht verzichten. Auch eine Mitfinanzierung der
Betriebskosten im Sinne eines total cost of ownership-Ansatzes wire in diesem
Modell unmoglich. Ebenso ware nicht sichergestellt, dass — angesichts der
notwendigen Einzelantrdge fiir jede Ausbaustufe — tatsichlich der gesamte
Hochleistungsrechner in vollem Umfang gefordert wiirde.

B.VIIl WEITERE EMPFEHLUNGEN

Jenseits der bereits genannten spricht der Wissenschaftsrat folgende Empfeh-
lungen aus:

Hinsichtlich der Rolle der Rechenzentren der aulleruniversitiren Forschungs-
einrichtungen befiirwortet der Wissenschaftsrat eine Fortschreibung der be-
stehenden Finanzierungsstrukturen. Er wiederholt aber auch, dass eine Ein-
bindung von themenoffenen Zentren 3¢ der auleruniversitiren
Forschungseinrichtungen in das NHR wiinschenswert wére.

Auch die Zentren der Ebene 3 sollten neben anderen Aufgaben eine geeignete
Basis fiir den Test von Anwendungen bieten, die gegebenenfalls auf Rechner-
systeme hoherer Leistungsklassen skaliert werden konnen. Aus diesem Grund

| 36 Zentren, die nicht thematisch dediziert sind.
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ist eine Integration der Hochschulrechner in die jeweilige regionale HPC-
Infrastruktur auch mit hoheren Leistungsklassen sinnvoll. Der Wissenschafts-
rat verweist darauf, dass Konzepte, wie beispielsweise bwHPC in Baden-
Wiirttemberg, ein geeigneter Weg sind, um die Ebene 3 besser zu integrieren.
Er regt zudem an, vergleichbare Mechanismen der Koordination auch in ande-
re regionale Kontexte zu iibertragen. |37 Das Ziel sollte dabei sein, dass fiir
Nutzerinnen und Nutzer die Schwelle zwischen Zentren der Ebene 3 und den
NHR-Zentren einfach zu iiberqueren ist.

Keinen Anpassungsbedarf sieht der Wissenschaftsrat hinsichtlich der rein
wettbewerblichen Finanzierung der Ebene 3, insbesondere des Programmteils
GrofRgerdte im Programm FuG der DFG. Allerdings stellen steigende Betriebs-
kosten auch fiir die Betreiberinnen und Betreiber von kleineren Rechnern eine
Herausforderung dar. Die Linder als Zuwendungsgeber sollten daher priifen,
wie auch hier Entlastungen der Tragereinrichtungen ermoglicht werden kon-
nen.

Nach Auffassung des Wissenschaftsrates ist eine weitere Offnung der NHR-
Zentren fiir die HPC-Nutzung durch die Industrie anzustreben. Dies betrifft
insbesondere die Ausdehnung der bei Zentren der Ebenen 0 und 1 gidngigen
Praxis, auch Antrdge aus der Industrie bzw. Antrige unter Beteiligung indust-
rieller Partner zuzulassen. Sie unterliegen damit denselben Qualitits- und
Auswahlkriterien wie die Antriage wissenschaftlicher Nutzerinnen und Nutzer.
Eine dartiber hinausgehende kommerzielle Nutzung der NHR-Zentren auch fiir
Forschung und Entwicklung im wettbewerblichen Bereich unter Anwendung
marktiiblicher Gebiihren (Beauftragung anstelle von Beantragung) ware als
wichtiger Standortfaktor fiir die nationale und europdische Industrie zu be-
griiflen, ist aber mit dem geltenden Haushaltsrecht der Linder nur einge-
schrinkt umzusetzen. Der Wissenschaftsrat empfiehlt, dies bei der Abstim-
mung des unter VI.3 vorgeschlagenen Verwaltungsabkommens einzubeziehen.

| 37 Hartenstein, H.; Walter, T. und Castellaz, P.: Aktuelle Umsetzungskonzepte der Universitdten des Lan-
des Baden-Wiirttemberg fiir Hochleistungsrechnen und datenintensive Dienste, in: PIK - Praxis der Informa-
tionsverarbeitung und Kommunikation, 36(2), 2013. S. 99-108. DOI: 10.1515/pik-2013-0007.
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Alternative Finanzierungsmodelle

Finanzierung (iber Gebiihren

Als alternative Finanzierungsoption hat der Wissenschaftsrat auch die Mog-
lichkeit geprift, pauschalierte Betriebskosten fiir HPC-Systeme tiber Gebiihren
zu finanzieren. Ein vergleichbares Vorgehen gibt es z. B. bei Groldgerdten in
der Meeresforschung, auf die sich die entsprechende Fachcommunity mit der
DFG verstandigt hat; dhnliche Vereinbarungen gibt es auch bei Elektronen-
mikroskopen. Technisch handelt es sich dabei immer um projektbezogene Er-
ganzungskosten. Die Grundbetriebskosten werden auf diese Weise nicht mit
abgedeckt. Damit kann diesem Wege auch kein essentielles Betriebspersonal
finanziert werden.

Wihrend die genannten Probleme prinzipiell aber durch eine kluge Berech-
nung der zu deckenden Kosten l6sbar wiaren, entstiinde dadurch ein beachtli-
cher zusitzlicher Begutachtungsaufwand. Der Grund dafiir ist, dass neben der
fachwissenschaftlichen Begutachtung eine separate Einschdtzung der anfal-
lenden Rechenkosten durchgefiihrt werden miisste. Diese kann nicht von
Fachwissenschaftlerinnen und Fachwissenschaftlern erbracht werden, die ei-
nen Antrag z. B. bei der DFG inhaltlich begutachten. Hinzu tritt die Schwierig-
keit, dass eine solche Kostenschitzung erst dann moglich wire, wenn ent-
schieden ist, auf welchem System eine Rechnung laufen wird. Schon heute
unterscheiden sich diese Kosten zwischen einzelnen Zentren; wenn — wie im
NHR — auch noch eine verstirkte Durchldssigkeit zwischen den Ebenen ge-
wiinscht ist, nehmen die Unwidgbarkeiten zu. Es entstiinde so ein erheblicher
Mehraufwand, der dazu fithren konnte, dass bei der Bewilligung noch nicht
abschitzbar ist, in welchem Umfang ein Projekt geférdert werden kann oder
muss.

Auch zeigt der internationale Vergleich, dass ein derartiges Verfahren weder
beim europdischen PRACE noch z. B. in den USA zum Einsatz kommt. SchliefR-
lich gibt der Wissenschaftsrat zu bedenken, dass die Betriebskosten bei HPC
ungleich hoher sind als z. B. bei einem Elektronenmikroskop. Angesichts der
Tatsache, dass die Masse der Antriage aus 6ffentlichen Férdermitteln finanziert
werden, wiirde dies vermutlich bspw. den DFG Haushalt binnen kurzer Zeit
uberlasten. Eine gebiihrenférmige Mitfinanzierung der Betriebskosten stellt
daher nach Einschitzung des Wissenschaftsrates keine tragfihige Finanzie-
rungslosung dar.

Integration in die Nationale Roadmap fiir Forschungsinfrastrukturen

Das NHR bzw. einzelne Zentren kénnten auch als Teil der Nationalen Roadmap
finanziert werden. Die Kriterien fiir eine Aufnahme in die Roadmap machen



deutlich, dass HPC Systeme als weitestgehend passfihig erachtet werden kon-
nen: |38

1 - Forschungsinfrastrukturen sind von nationaler strategischer Bedeutung
fiir das jeweilige Wissenschaftsgebiet. Sie werden nicht nur von den Trageror-
ganisationen genutzt, sondern stehen in einem erheblichen Umfang auch ex-
ternen (internationalen) Nutzerinnen und Nutzern zur Verfiigung. Forschungs-
infrastrukturen von nationaler Bedeutung leisten zudem auch wichtige
Beitrdge zur Ermoglichung von Spitzenforschung in den jeweiligen For-
schungsfeldern.

2 - Forschungsinfrastrukturen zeichnen sich durch eine lange Lebensdauer (in
der Regel iber zehn Jahre) aus.

3 - Forschungsinfrastrukturen erfordern bedeutende Investitions- und/oder
Betriebskosten, deren nationaler Anteil sich in der Regel mindestens auf Ge-
samtkosten von iiber 15 Mio. Euro in den ersten zehn Jahren aus 6ffentlichen
Mitteln belduft.

4 - Die Steuerung der Nutzung von Forschungsinfrastrukturen erfolgt tiber die
Bewertung der wissenschaftlichen Qualitdt der beantragten Projekte in einem
wissenschaftsgeleiteten und transparenten Begutachtungsverfahren mit exter-
nen Gutachterinnen und Gutachtern (peer review).

Vor allem hinsichtlich der Lebensdauer von HPC Systemen von drei bis fiinf
Jahren wdre allerdings die Nationale Roadmap nicht ideal. Die unterschiedli-
chen Tragerstrukturen der HPC-Zentren lassen eine Berticksichtigung in einer
Nationalen Roadmap dariiber hinaus problematisch erscheinen, da so fiir jedes
Zentrum unterschiedliche Finanzierungsmodelle entwickelt werden miissten.
Weiterhin erfordert das NHR ein hohes Maf§ an Kooperation zwischen den ein-
zelnen Zentren, auch hierfiir ist die Nationale Roadmap nicht ausgelegt.
Schliefllich erscheint die Nationale Roadmap als Finanzierungsmechanismus
fiir das NHR wenig geeignet, da aufgrund des Wettbewerbs mit Nicht-HPC-
Projekten nicht sichergestellt werden konnte, dass eine hinreichende Zahl von
Zentren finanziert werden konnte.

| 38 Vgl. Wissenschaftsrat: Bericht zur wissenschaftsgeleiteten Bewertung umfangreicher Forschungsinfra-
strukturvorhaben fiir die Nationale Roadmap (Pilotphase), Kéln 2013; S. 11-13. Vgl. auch: Wissenschaftsrat:
Konzept fiir eine wissenschaftsgeleitete Bewertung umfangreicher Forschungsinfrastrukturvorhaben fiir eine
Nationale Roadmap (Pilotphase), Drs. 1766-11, KéIn, 2011.
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Abkilirzungsverzeichnis

BMBF
CE

CFD
DESY
DFG
DEN
DKRZ
DWD
ESFRI
F&E
FAIR
FLOP
G-CSC
GA
GCS
GG
GPU
GSI

GWDG
GWK
HLRN

HLRS
HPC
HPDA
HS

JsC
MPCDF

Bundesministerium fiir Bildung und Forschung

Forschungszentrum Computational Engineering (TU Darm-
stadt)

Computational Fluid Dynamics

Deutsches Elektronen-Synchrotron

Deutsche Forschungsgemeinschaft

Deutsches Forschungsnetz

Deutsches Klimarechenzentrum

Deutscher Wetterdienst

European Strategy Forum on Research Infrastructures
Forschung und Entwicklung

Facility for Antiproton and Ion Research

Floating Point Operation, Gleitkommaoperation
Goethe-Zentrum fir wissenschaftliches Hochleistungsrechnen
GaulR Allianz

Gauss Centre for Supercomputing

Grundgesetz

Graphics Processing Unit

Helmholtz-Zentrum fiir Schwerionenforschung

Gesellschaft fiir wissenschaftliche Datenverarbeitung Gottin-
gen mbH

Gemeinsame Wissenschaftskonferenz

Norddeutscher Verbund fiir Hoch- und Hochstleistungsrech-
nen

Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart
High Performance Computing

High Performance Data Analytics
Hochschulen

Jilich Supercomputing Centre

Max Planck Computing and Data Facility
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LRZ
NHR
PC2
PRACE

Programm
FuG

PSL

RRZE

RRZK

RRZN

SCC
SciDAC
SIMD
TCO
XSEDE
Z1B

ZIH

(ehm. Rechenzentrum Garching)

Leibniz Rechenzentrum, Miinchen

Nationales Hoch- und Hochstleistungsrechnen
Paderborn Center for Parallel Computing
Partnership for Advanced Computing in Europe

Programm zur ,gemeinsamen Forderung von Forschungsbau-
ten an Hochschulen einschlief3lich GroRgeridten“ gemafR Art.
91 b GG

Programmatisch-strukturelle Linie Hochleistungsrechnen (im
Programm FuG)

Regionales Rechenzentrum Erlangen
Regionales Rechenzentrum Kéln

Leibniz Universitdt IT Services, Hannover (ehm. Regionales Re-
chenzentrum fiir Niedersachsen)

Steinbuch Centre for Computing (am KIT, Karlsruhe)
Scientific Discovery through Advanced Computing

Single instruction multiple data

Total Cost of Ownership

Extreme Science and Engineering Discovery Environment
Konrad-Zuse-Zentrum fiir Informationstechnik, Berlin

Zentrum fiir Informationsdienste und Hochleistungsrechnen,
Dresden
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Glossar

Application Scaling bezeichnet die Portierung von Anwendungen auf Rechner
mit groReren Prozessor bzw. Core Zahlen.

Capability Computing beschreibt die Nutzung von HPC Ressourcen fiir einzelne
grofle Anwendungen.

Capacity Computing beschreibt die Nutzung von HPC Ressourcen fiir eine sehr
grofRe Zahl einzelner sich wiederholender Anwendungen.

Capability Test Computing bezeichnet das systematische Testen und Optimieren
komplexer Rechenprogramme v.a. hinsichtlich der Skalierbarkeit, bevor lange
Rechnungen auf vielen Prozessoren der hochsten Leistungsklasse gestartet
werden.

Exascale Computing beschreibt Rechensysteme, die mindestens ein exaFLOP, also
mindestens eine Milliarde Gleitkommaoperationen, pro Sekunde berechnen
konnen.

High Performance Data Analytics bezeichnet graphenbasierte Analyseverfahren,
bei denen Daten nicht mit einer vorgegebenen Fragestellung nach festen Mus-
tern durchsucht werden, sondern ohne feste Fragestellung nach Mustern in
den Daten geforscht wird. Um diese Aufgaben rechentechnisch zu l6sen bedarf
es eng gekoppelter HPC-Systeme.
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