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1 EINLEITUNG HPC.NRW

1 Einleitung

Im Rahmen des Projektes HPC.NRW, in welchem ein landesweites Kompetenznetzwerk fiir High
Performance Computing (HPC) zwischen 12 Universitéiten etabliert werden soll, wurden vier ver-
schiedene Arbeitspakete definiert. Das Arbeitspaket 2 (AP2), um welches es in diesem Bericht
gehen wird, arbeitet dabei an Themen zur Verbesserung von Beratungs- und Schulungsangeboten
fiir Nutzende im Bereich des HPC. Zu diesem Zwecke werden einerseits die Bedarfe der Nutzenden
iiber verschiedene Wege erfasst, andererseits Tutorials und Workshops erarbeitet und angeboten,
aber auch eine standortiibergreifende Supportinfrastruktur entwickelt.

Fiir jedes Arbeitspaket wurden bestimmte Zielvereinbarungen (sog. Deliverables) getroffen. Ei-
nes dieser Deliverables fiir das AP2 ist die Dokumentation und Verdffentlichung der Mafinahmen
des Arbeitspaketes in Form eines jahrlichen Berichtes. Dieser Bericht stellt den ersten Jahresbericht
im Rahmen der getroffenen Zielvereinbarungen dar und umfasst die erste Phase des Projektes von
Mai 2019 bis September 2020.

Zu Beginn wird eine kurze Ubersicht iiber die bislang erfiillten Deliverables gegeben. Anschlie-
Bend wird ausfiihrlicher iiber etwaige Aufgaben des AP2 berichtet. Diese umfassen zunéchst den
Aufbau eines landesweiten Helpdesks sowie die Bereitstellung von Kursen, Tutorials und Doku-
mentationen fiir den Bereich HPC. In diesem Zuge wird auch iiber besonders erfolgreiche sowie
standortiibergreifende Mafinahmen berichtet, welche in ersten Schritten zur Bildung fachspezifi-
scher Kompetenz-Cluster miinden. Dariiber hinaus wird berichtet, wie man die Nutzenden qualifi-
ziert bei der Performanceanalyse unterstiitzen kann sowie iiber Mafinahmen zur Bereitstellung von
Profiling- und Performance-Monitoring-Tools. Weiter wird die Heranfithrung neuer Nutzendengrup-
pen an den Tier-3 Standorten dargelegt. Zum Ende dieses Berichtes wird zusammenfassend auf die
durchgefithrte, NRW-weite Nutzendenbefragung mit Bezug zum AP2 eingegangen. Zudem beinhal-
tet der Bericht in Anhang[B]eine Aufstellung der mit Hilfe des Kompetenznetzwerks entstandenen
Veroffentlichungen.
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2 Deliverables

Im Folgenden wird zuniichst eine Ubersicht iiber die Deliverables gegeben, welche bis Herbst 2020
fertigzustellen waren. Zudem wird auch der aktuelle Stand und erste Erfolge der Deliverables auf-
gefiihrt, die bis Friithjahr 2022 zu erfiillen sind.

2.1 Deliverables bis Herbst 2020

1. Die Mafinahmen des Arbeitspaketes werden dokumentiert und in einem jihrlichen
Bericht auf der Projektwebseite hpc.nrw verdffentlicht.

Alle Tétigkeiten des Arbeitspaketes 2 werden in einem projektinternen Gitlab-Wiki (bereit-
gestellt durch die RWTH Aachen) festgehalten und protokolliert. Diese Inhalte bilden die
Basis zur Erstellung eines jéhrlichen Berichtes und somit zur Erfiillung dieses Deliverables.
Der aktuelle Bericht fasst alle Mafinahmen im Projektzeitraum Mai 2019 bis September 2020
zusammen und wird offentlich zur Verfiigung gestellt.

2. Die mit Unterstiitzung des Kompetenznetzwerks entstandenen Verotffentlichungen
werden gesammelt und sind Teil des jdhrlichen Berichtes.

Je nachdem, welche Informationen zu Verdffentlichungen eines Standortes verfiigbar sind,
werden entweder nur die Veroffentlichungen aufgelistet, die mit direkter Unterstiitzung des
Kompetenznetzwerks entstanden sind, oder alternativ alle mit Hilfe des dortigen Clustersys-
tems entstandenen Veroffentlichungen. Dabei wurden fiir die RWTH Aachen, die Universitét
Paderborn, die Heinrich-Heine-Universitéit Diisseldorf, die Universitdat Bielefeld und die Uni-
versitdt Koln nur Publikationen gelistet, die explizit mit Unterstiitzungsleistungen des Kom-
petenznetzwerks entstanden sind. Da es ein solches explizites Tracking jedoch nicht bei allen
Standorten gibt, listen die Universitat Duisburg-Essen, die Westfilische Wilhelms-Universitét
Miinster, die Bergische Universitdat Wuppertal, die Technische Universitdt Dortmund, die Uni-
versitdat Siegen und die Rheinische Friedrich-Wilhelms-Universitdt Bonn jeweils alle Publika-
tionen, die mit Hilfe des dortigen Clusters entstanden sind. An der Ruhr-Universitédt Bochum
wurden noch keine Publikationen erfasst, da sich deren zentrale HPC-Infrastruktur noch im
Aufbau befindet.

Diese Listen der Veroffentlichungen nach Standort befinden sich im Anhang

3. Zur internen Abstimmung werden monatliche Abstimmungsmeetings der Pro-
jektbeteiligten durchgefiihrt.

Es hat sich recht schnell gezeigt, dass monatliche Abstimmungsmeetings nicht fiir so ein um-
fangreiches Arbeitspaket ausreichen. Seit Oktober 2019 finden daher alle zwei Wochen, in
besonders arbeitsintensiven Phasen, wie seit Mai 2020, sogar wochentlich, Videokonferenzen
statt, um dem hohen Koordinationsbedarf gerecht zu werden. Bis Ende September 2020 wur-
den insgesamt 35 Videokonferenzen abgehalten und im internen Gitlab-Wiki protokolliert.

4. Zwei Online-Tutorials stehen zur Verfiigung.

Die Themen fiir Online-Tutorials haben sich im Projekt aus den Einsichten der durch-
gefiithrten Nutzendenumfrage herauskristallisiert. Neben Einfiihrungskursen, wie z. B. einer
Linux-Einfithrung fiir HPC-Nutzende oder der parallelen Programmierung mit OpenMP, wur-
den auch Konzepte zu spezielleren Themen, wie dem Profiling von Software zur Performance-
Optimierung, erarbeitet. Uber die Zielvorgabe hinausgehend, wurden bereits drei Online-
Tutorials fertiggestellt und sind iiber https://hpc-wiki. info| 6ffentlich zugénglich:


hpc.nrw
https://hpc-wiki.info
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e Introduction to Linux in HPC:
https://hpc-wiki.info/hpc/Introduction_to_Linux_in_HPC

e Gprof Tutorial: https://hpc-wiki.info/hpc/Gprof_Tutorial
e OpenMP in Small Bites: https://hpc-wiki.info/hpc/OpenMP_in_Small_Bites

Fiir die Tutorials wurden Foliensétze erstellt, Storyboards ausgearbeitet und Moglichkeiten
zum interaktiven Lernen vorbereitet. Projektmitglieder verschiedener Standorte haben sich
dafiir zu besonderen Kompetenzteams zusammengeschlossen, sich in geeignete Tools zur Vi-
deoerstellung und -verarbeitung eingearbeitet und eine HPC.NRW-Introsequenz erstellt. Um
eine moglichst hohe Qualitédt der Aufnahmen zu gewéhrleisten, wurde ein Sprechtraining
organisiert und durchgefiihrt, sowie geeignete Aufnahmemoglichkeiten (z. B. Film- und Ton-
studio), sofern vorhanden, gesucht oder alternativ geschaffen.

Ausstehende Deliverables bis Frithjahr 2022

. Vier Online-Tutorials stehen zur Verfiigung

Fiir zwei weitere Tutorials wurden bereits Themen gefunden und Inhalte geplant. Konkret
soll ein Tutorial zum Schreiben von Codes fiir GPUs entstehen und eines zum Thema Bench-
marking. Ersteres geht auf die verschiedenen Methoden ein, mit denen GPUs angesprochen
werden konnen. Es richtet sich damit sowohl an Einsteigende, um fiir sie geeignete Methoden
zu finden, als auch an Fortgeschrittene, die ihre Codes optimieren wollen. Das Benchmarking-
Tutorial soll Nutzende in die Lage versetzen, die Ressourcenanforderungen sowie das Opti-
mierungspotential ihrer eigenen Codes besser abschéitzen zu konnen.

. Integrierte Profiling-Tools stehen zur Verfiigung

Um schlecht gewédhlte Resourcenanforderungen und nicht optimal laufende Codes erkennen
zu konnen, bieten sich automatisch arbeitende Tools an, die laufende Jobs der Nutzenden
moglichst detailliert iiberwachen und analysieren. Typische Anforderungen wurden zusam-
mengetragen und bestehende Lésungen bereits evaluiert. Ein Plan fiir eine einheitliche, da-
tenschutzkonforme Monitoring-Losung ist in Arbeit.

Ein interner Guide zur Vermittlung von Intensivberatungen steht zur Verfiigung

Die Aktivitédten der einzelnen Standorte in der Intensivberatung heterogener Nutzenden-
gruppen werden innerhalb von HPC.NRW beziiglich Inhalt, Arbeitsaufwand, Kontaktweg
und beauftragten Mitarbeitenden tabellarisch erfasst, wobei besonders erfolgreiche Beispie-
le detailliert beschrieben werden, wie in Abschnitt gezeigt. Anhand dieser Erkenntnisse
werden in der néichsten Arbeitsphase Best-Practices entwickelt, welche im Rahmen der Ausge-
staltung der in Abschnitt beschriebenen standortspezifischen und standortiibergreifenden
Verbesserungsmafinahmen konkretisiert werden. Diese Best-Practices konnen zukiinftig zu
Rate gezogen werden, um erfolgreiche Konzepte bei weiteren Fragestellungen anzuwenden.

Zwei interne Schulungen zur qualifizierten Unterstiitzung bei der Performance-
analyse wurden durchgefiihrt

Neben der Performanceanalyse ist die Korrektheitsanalyse ein wichtiger Bestandteil der Soft-
wareentwicklung im wissenschaftlichen Kontext. In diesem Sinne wurde die Auffassung der
geforderten Deliverables auch auf Werkzeuge zu eben dieser Korrektheitsanalyse erweitert,
um die HPC.NRW Mitarbeiter in beiden Bereichen fortzubilden. Deswegen fand am 22.10
und 06.11.2020 bereits die erste interne Schulung TotalView - Train-the- Trainer statt, welche
die Mitarbeitenden von HPC.NRW im Umgang mit dem Debugger TotalView schulte. Eine
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weitere Schulung, durchgefiithrt von Intel, zu Intel Compilern, MPI und numerischen Biblio-
theken sowie Performanceanalyse-Tools ist bereits geplant und wird am 1. und 2. Dezember
2020 stattfinden. Diese Schulung wurde zuerst den HPC.NRW Mitarbeitenden angeboten und
danach auch allgemein fiir Nutzende dieser HPC-Infrastrukturen zugénglich gemacht. Weite-
re Schulungen im Bereich der Performanceanalyse sind bereits angedacht und kénnten, z. B.
als VI-HPS Tuning Workshop oder in einem #hnlichen Kontext, durchgefiihrt werden.

5. Eine Nutzendenbefragung an mindestens 8 Standorten wurde durchgefiihrt

Eine erste Nutzendenbefragung wurde bereits im Sommer 2020 an allen Standorten durch-
gefithrt. Die Auswertung der Umfrage findet sich in einem separaten Dokument: https:
//hpc.dh.nrw/nutzerbefragung-1. Die daraus gewonnenen Erkenntnisse flieBen bereits in
die Bemiihungen zu allen Arbeitspaketen ein, dies geschieht sowohl lokal, als auch stand-
ortiibergreifend. Die Nutzendenbefragung soll in regelméfligen Abstdnden mit einem dhnlichen
Fragenkatalog wiederholt werden, mit dem Ziel, mehr Nutzende zu erreichen, Trends zu er-
kennen und die getroffenen Mafinahmen beziiglich ihrer Effektivitét zu {iberpriifen.

3 Aufbau eines flichendeckenden HPC-Helpdesks

Ein weiteres Projektziel war die Evaluation, ob ein gemeinsames, iibergreifendes Ticket-System
hilfreich sein kann. Dies wurde recht schnell als positiv beantwortet und dariiber hinausgehend
beschlossen, im Rahmen des Kompetenznetzwerks einen NRW-weiten Helpdesk fiir HPC-Fragen
einzurichten. Hierfiir konnte nach Riicksprache auf eine bereits bestehende Infrastruktur der Gauss-
Allianz (GA) [1] zuriickgegriffen werden. Die Gauss-Allianz betreibt bisher ein OTRS-Ticketsystem [2]
fiir die Belange der Gauss-Allianz [3]. Im DFG-Projekt “ProPE” [4] wurde dieses Ticketsystem be-
reits im Kontext des Performance Engineering von der RWTH Aachen, der TU Dresden und der
Friedrich-Alexander Universitidt Erlangen-Niirnberg genutzt.

Ausgehend von den Erfahrungen des ProPE-Projektes, wurde fiir HPC.NRW entschieden, das
Ticketsystem als eigenstéindiges Ticketsystem fiir den 3"%-Level-Support zu nutzen. Dies bedeu-
tet, dass HPC-Nutzende der einzelnen Standorte weiterhin ihren lokalen Support in Anspruch
nehmen, sodass einfache Support-Anfragen direkt am jeweiligen Standort gefiltert und bearbei-
tet werden. Erst, wenn weder 1%- noch 2"%-Level-Support an einem Standort ein Problem 15sen
konnen oder Riickfragen an andere Kollegen in dem Arbeitsbereich erwiinscht sind, erstellt ein
Supportmitglied des jeweiligen Standortes ein eigenes Ticket im GA-Ticketsystem. Hierfiir wurde
innerhalb des Ticketsystems eine feingliedrige Queue-Struktur geschaffen, nach welcher die eintref-
fenden Tickets einsortiert werden konnen, sodass Anfragen zielgerichtet an andere Experten des
Kompetenznetzwerks gestellt werden konnen. Um zu gewéhrleisten, dass eingehende Tickets zeitnah
bearbeitet und in den Queues die richtigen Kontakte innerhalb des Kompetenznetzwerks erreicht
werden, wurde ein Partner-on-Duty-System eingerichtet, bei dem Monat fiir Monat wechselnde
HPC.NRW-Mitarbeitende die eingehenden Tickets beobachten und gegebenenfalls unterstiitzend
eingreifen, falls ein Ticket zu lange auf eine Antwort wartet. Auch wurden die Erfahrungen aus
dem ProPE-Projekt in einen internen Leitfaden fiir die Ticketbearbeitung eingearbeitet, sodass
neue Mitarbeitende sich bei der Bearbeitung von Tickets daran orientieren kénnen.

Fiir HPC-Nutzende in NRW ohne eigenen Support sind zwei Wege fiir Support-Anfragen einge-
richtet: Wenn Nutzende bereits an einem der HPC.NRW-Standorte die dortige Infrastruktur ver-
wenden, kann und soll die dort verfiighare Support-Infrastruktur in Anspruch genommen werden.
Wenn Nutzende bisher noch keines der HPC-Systeme der HPC.NRW-Partner nutzen, kénnen sie
sich an die allgemeine Support E-Mail-Adresse helpdesk@hpc.nrw wenden, welche in das OTRS-
Ticketsystem weitergeleitet wird. In diesem Fall agiert das eingerichtete Ticketsystem als 15-Level-
Supportstruktur. Das Anliegen wird von der HPC.NRW-Geschéftsstelle evaluiert und an eine pas-
sende Einrichtung in NRW weitergeleitet. Zielgruppe fiir diesen Kommunikationsweg sind insbe-
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sondere Nutzende von Fachhochschulen, wie in Abschnitt [§| weiter ausgefiihrt.

Auch ohne konkrete Anfragen von HPC-Nutzenden, wird das OTRS-Ticketsystem dariiber hin-
aus gerne von HPC.NRW-Mitarbeitenden selbst genutzt. So wurde schon mehrfach auf die Experti-
se der anderen Standorten zuriickgegriffen, um beispielsweise zu erfahren, wie dort ein bestimmtes
Problem gelost wird oder wie deren Erfahrungen zu einem bestimmten Thema sind.

4 HPC-Kurse, Tutorials und Dokumentation

4.1 Schulungsunterlagen und Online-Tutorials

Ein wichtiger Teil von HPC.NRW ist eine langfristig gedachte Schulung von HPC Nutzern in
relevanten Themen {iber alle Hochschulen hinweg. Aus diesem Grund wurden bestehende Kur-
se und Materialien an den Partner-Universitdten zusammengetragen und es wurde evaluiert, wie
man Themenkomplexe zusammenfiihren kann, wo neue Materialien erarbeitet werden miissen, und
welche Themen priorisiert behandelt werden sollten. So gehen beispielsweise aus der Nutzenden-
befragung vor allem Bedarfe an Einfithrungen in die Bedienung von HPC-Clustern, Methoden zu
Performance-Profiling und -Optimierung, aber auch nach weiterfithrenden Materialien zu fach- und
architekturspezifischen Themen hervor. In der ersten Arbeitsphase wurde daher ein umfangreiches
Tutorial zur Einfithrung in die Nutzung von Linux mit speziellem Fokus auf HPC sowie ein Tutorial
zum Performance-Profiling mit Gprof erstellt. Diese Tutorials werden durch ein Einstiegstutorial
zur Parallelisierung mit OpenMP ergénzt.

Beim Erstellen der Tutorials wurde von Anfang an darauf geachtet, eine Pipeline zu definieren
und mit dieser Erfahrung zu sammeln, um zukiinftige Tutorials einfacher und schneller erstel-
len zu kénnen. Es wurden deshalb mehrere Varianten diskutiert. Die letztendlich gewé&hlte Vari-
ante besteht aus einer Reihe von kurzen Einzelvideos, jeweils bestehend aus Vortrag und Live-
Demonstrationen, ergéinzt durch kurzen Aufgaben und Quizfragen. Fiir die Folien zu den Tutorials
wurde ein einheitliches Layout entwickelt.

Fiir die Tutorials wurde jeweils unter Einbeziehung der Expertise aller HP C.NRW-Projektmit-
arbeitenden eine Liste mit Schliisselkonzepten erstellt, die zu dem betreffenden Thema vermittelt
werden sollten. Daraus wurden Storyboards erstellt, die die Materie in logische Segmente auftei-
len und eine parallele Entwicklung von Vortrags- und Ubungsteilen erméglichen. Die Videos eines
Tutorials wurden dann gefilmt, eingesprochen und geschnitten.

Es wurden Tutorials zu den folgenden Themen erstellt:

e Introduction to Linux in HPC:
https://hpc-wiki.info/hpc/Introduction_to_Linux_in_ HPC
In dieser umfangreichen, allgemeinen Einfithrung in Linux geht es in mehreren Teilen um
Grundlagenthemen wie die Kommandozeile, die Verzeichnisstruktur, Dateien, Nutzer, Rechte,
Prozesse, den VIM Texteditor, Shell-Skripting, Umgebungsvariablen, SSH-Verbindungen und
Datentransfers. Die Aufteilung in einzelne Videos ermdglicht es aber auch fortgeschritteneren
Nutzenden, einfach und komfortabel noch einmal nachzuschauen, wenn man beipielsweise die
Bedienung von VIM vergessen hat.

e Gprof Tutorial: https://hpc-wiki.info/hpc/Gprof_Tutorial
In diesem einteiligen Tutorial geht es speziell um das Thema Performanceanalyse von Anwen-
dungen mit dem GNU Profiler Gprof. Es wird gezeigt, wie man Anwendungen instrumentiert,
daraus Performance-Informationen zu einem Anwendungslauf generiert und diese schliefllich
auswerten kann. Dartiber hinaus wird eine Moglichkeit zur Visualisierung der Anwendungs-
struktur mittels Call Graphen gegeben und wie man den Quellcode der Anwendung mit
Laufzeitinformationen annotieren lassen kann. An drei Realwelt-Beispielen aus den Bereichen
Biologie, Informatik und Maschinenbau wird demonstriert, dass dies mit unterschiedlichen
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Programmiersprachen (C/C++, Fortran), verschiedenen Compilern (GNU, Intel) und sogar
parallelen Anwendungen (Threads, MPI) funktioniert.

e OpenMP in Small Bites: https://hpc-wiki.info/hpc/OpenMP_in_Small_Bites
Dieser Kurs richtet sich Anfangs an Einsteiger und in spéteren Teilen auch an fortgeschrit-
tene Nutzende fiir die Shared-Memory Parallelisierung von Anwendungen mittels OpenMP
Programmierung. Die Konzepte werden dabei “hdppchenweise” in insgesamt 11 Teilen vermit-
telt und decken die Themen Worksharing, Data Scoping, Tasking und Non-Uniform Memory
Access ab.

Weitere Tutorials zur GPU-Programmierung und zu Themen wie Benchmarking und Skalierung
sind bereits in Arbeit; Lehrmaterialien zu Intel VTune und Python sind in Planung.

Die entstandenen Schulungsunterlagen wurden iiber das HPC-Wiki sowie den neuen YouTube-
Kanal des Kompetenznetzwerkdl] bereitgestellt.

Um eine moglichst hohe Qualitit der Tutorials zu erzielen, wurden im Vorfeld zu den Aufnah-
men Sprechtrainings durchgefiihrt, professionelle Aufnahmegerite und -raumlichkeiten ermittelt,
sowie Kriterien beziiglich der minimal zu erfiillenden Videoparameter erstellt. Es wurde ein fiir alle
Tutorials gemeinsamer Vorspann entwickelt und die aufgenommenen Videos teilweise nachvertont.

Die Schulungsunterlagen, die in HPC.NRW erstellt werden, werden unter der Creative Commons
Lizenz CC-BY-SA [f] der weltweiten HPC-Community zur Verfiigung gestellt. Obwohl noch nicht
durchgefiihrt, ist es geplant, ebenfalls die Quellen der Foliensétze zu veroffentlichen, um der HPC
Community zu ermoglichen, auch an diesen mitzuwirken, sie zu verbessern und zu erweitern.

"https://www.youtube.com/channel/UCQVg7fuJyBDIPDsgnZNwifA
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4.2 Liste der HPC-Kurse/Tutorials/Workshops

| Standort | Kurs/Tutorial/Workshop | Datum | Link |
Aachen Aurora Deep Dive Workshop 02.05.2019 — 03.05.2019 [ [Link] |
2nd Aurora Deep Dive Workshop 28.11.2019 — 29.11.2019 | |Link
aiXcelerate 2019 02.12.2019 — 05.12.2019 | Link
Introduction to High-Performance Computing 2020 03.03.2020 Link
Bielefeld Scientific Python 09.09.2019 ]
Introduction to scientific computing on GPUs 30.09.2019 — 11.10.2019
Introduction to scientific computing on GPUs 26.10.2020 — 06.11.2020
Dortmund HPC Programmierung mit C/C++ WiSe 2019/20 Link] |
Diisseldorf Compiling and installing tools for HPC (part 1 of 2) | 23.06.2020 ]
Compiling and installing tools for HPC (part 2 of 2) | 02.07.2020
HPC Einfithrungskurs 03.07.2020
HPC Fortgeschrittenenkurs 28.07.2020
Introduction to HPC 23.09.2020
Koln High Performance Computing 07.08.2019 Link| |
Parallelprogrammierungskurs 20.08.2019 — 22.08.2019 | |Link
Miinster High Performance Computing 26.08.2019 — 30.08.2019 | |Link] |
Paderborn Training: Productive Design for Intel FPGAs 20.05.2019 Link |
Software Container with Singularity 06.05.2019
for Machine Learning and GPUs
HPC Introduction Course 23.05.2019 Link
HPC Introduction Course 25.06.2019 Link
Advanced Topics of HPC 11.07.2019 Link
HPC Introduction Course 27.07.2019 Link
Cray Optimization Workshop 14.10.2019 — 15.10.2019 | [Link
Linux Introduction Course 22.10.2019 Link
HPC Introduction Course 05.11.2019 Link
Advanced Topics of HPC 26.11.2019 Link
Best Practice in Scientific Computing 27.11.2019 — 29.11.2019 | Link
Performance Engineering Course 17.12.2020 — 18.11.2020 | [Link
Linux Introduction Course 14.01.2020 Link
HPC Introduction Course 21.01.2020 Link
International Winter School on 10.02.2020 — 14.02.2020 | Link
Electronic Structure Calculations
Linux Introduction Course 23.04.2020 Link
HPC Introduction Course 30.04.2020 Link
Advanced Topics of HPC 26.05.2020, 28.05.2020 Link
Linux Introduction Course 30.06.2020 Link
HPC Introduction Course 07.07.2020 Link
Software Development Practices Applied 06.10.2020 — 09.10.2020 | |Link
to Computational Research
Linux Introduction Course 14.10.2020 Link
HPC Introduction Course 27.10.2020 Link
Siegen Linux-Einfiithrungskurs (mit HPC-Fokus) 05.02.2020 Link |
Cluster-Einfithrungskurs 12.05.2020 Link
MATLAB - Parallelization, Performance, Debugging | 09.06.2020 Link
Linux Introduction Course (with HPC Focus) 21.07.2020 Link
HPC.NRW-weit | Training C++ for Beginners 05.10.2020 — 09.10.2020 | |Link] |
Totalview Training 22.10.2020, 06.11.2020 Link
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H:
5 COMMUNITY-SPEZIFISCHE INTENSIVBERATUNG HPC.NRW

4.3 HPC-Dokumentation

Innerhalb des ProPE-Projektes wurde das HPC-Wiki [6] als HPC-Dokumentationsplattform auf-
gebaut, welches eine umfassende Plattform fiir HPC-Dokumentation in Deutschland und potentiell
dariiber hinaus bieten soll. Im Rahmen von HPC.NRW wurde entschieden, das Vorhaben aufzu-
nehmen und weiterzufiihren. Initiale Anstrengungen in diesem Bereich konzentrierten sich darauf,
die Dokumentation im Bereich “HPC-Admin” auszubauen. Hier wurden mehrere Best-Practice-
Guides fiir die Konfiguration und den Betrieb von HPC-Systemsoftware erarbeitet und dem Wiki
hinzugefiigt. Im Rahmen des Projektes ist geplant, weitere Artikel sowohl fiir alle bestehenden Be-
reiche “HPC-User”, “HPC-Developer” und “HPC-Admin” zu erstellen und bestehende Artikel zu
erginzen und, wenn notig, zu aktualisieren.

5 Community-spezifische Intensivberatung

Fachspezifische Intensivberatung hat bei vielen der Konsortialpartner eine lange Tradition, wel-
che in der ersten Arbeitsphase von HPC.NRW weitergefiihrt, ausgebaut und dokumentiert wurde.
Standorte, die noch nicht oder erst seit kurzer Zeit {iber zentrale HPC-Ressourcen verfiigen, oder
solche, die erst durch HPC.NRW eine ausreichende personelle Aufstellung erreicht haben, eta-
blierten in der ersten Arbeitsphase die notwendige Infrastruktur, um den, auch aus der ersten
Nutzendenumfrage hervorgehenden, Bedarf an Intensivberatung zu decken.

Zusétzlich zur standortspezifischen Intensivberatung, trigt HPC.NRW durch Personal sowie
Methoden- und Technikkompetenz direkt und indirekt zu landes-, bundes-, aber auch weltweit aus-
gerichteten fachspezifischen und fachiibergreifenden Schulungsangeboten bei. In HPC.NRW tétiges
Personal war zum Beispiel mafligeblich an der Organisation der “International Winter School on
Electronic Structure Calculations” am Standort Paderborn beteiligt. Hier wurde im Februar 2020
ein flinftigiges Programm geboten, welches von einleitenden theoretischen Themen, iiber einleiten-
de HPC-spezifische Tutorials bis hin zu weiterfithrenden theoretischen und praktischen Themen
Nutzende aller Erfahrungsniveaus ansprach. Am Standort Diisseldorf wurde Ende Juni/ Anfang
Juli 2020 fiir eine der dortigen Hauptnutzendengruppen ein zweitédgiger Workshop zum Thema
Compiling and Installing Tools for HPC' mit einem Fokus auf den Bereich der Genom-Forschung
durchgefiihrt.

Diese fachspezifischen Workshops und Schulungen werden durch fachiibergreifende Workshops
komplementiert. Beispiele hierfiir sind: ein Workshop zu fortgeschrittenen Themen und Fragen
rund ums HPC am Standort Diisseldorf Ende Juli 2020, der HPC-Tuning-Workshop aiXelerate am
Standort Aachen im Dezember 2019 und ein Cray Optimization Workshop sowie ein Workshop
zum Thema Best Practice in Scientific Computing im Oktober und November 2019 am Standort
Paderborn. Schlussendlich bieten einige Standorte zentral Lehrangebote zu HPC-Themen an, wovon
eine Auswahl in Abschnitt dokumentiert ist. Es werden aber teilweise auch in den Fakultiten
und an Instituten Veranstaltungen mit HPC-Bezug durchgefiihrt, auf deren Auflistung wir aber
verzichten.

5.1 Success Stories

Anhand von expliziten Beispielen ldsst sich zeigen, dass besonders enge Zusammenarbeit mit Nut-
zenden zu fachspezifischen Themen schon zum jetzigen Zeitpunkt einen wesentlichen wissenschaftli-
chen Mehrwert bringt, der ohne die Bereitstellung von Personal, Technik- und Methodenkompetenz
durch HPC.NRW nicht oder nur schwer zu erreichen wére. Die Aktivitdten der einzelnen Standorte
in der Intensivberatung heterogener Nutzendengruppen werden (ab einem bestimmten Mindest-
aufwand) innerhalb HPC.NRW beziiglich Inhalt, Arbeitsaufwand, Kontaktweg und beauftragten
Mitarbeitenden tabellarisch erfasst. Dabei werden besonders erfolgreiche Beispiele detailliert be-
schrieben und liefern somit wichtige Fallstudien, welche Konzepte sich in der Intensivberatung als
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besonders erfolgversprechend herausgestellt haben. Diese Erkenntnisse kénnen langfristig zum Auf-
bau interner Best-Practices in der Intensivberatung beitragen. Im Folgenden werden ausgewéhlte,
besonders erfolgreiche Beratungsgeschichten fiir die einzelnen HPC.NRW Standorte wiedergegeben.

Aachen: Im Dezember 2019 wurde von der RWTH Aachen der zielgerichtete HPC-Tuning-
Workshop aiXcelerate fiir ca. 30 erfahrene und fortgeschrittene Nutzende veranstaltet. Dabei stand
der erste Teil (zwei Tage) mit einer Mischung aus Experten-Vortrigen und Hands-On-Sessions ei-
nem breiteren Publikum offen, bei dem die grundlegende Terminologie des Performance-Engineering
und der Performanceanalyse vorgestellt wurde. Insbesondere der Workflow zur Identifikation und
Quantifizierung von Performance-Bottlenecks wurde erlidutert, um die HPC-Methodenkompetenz
der Teilnehmenden zu schulen. In den Hands-On-Sessions konnten die erlernten Fahigkeiten ent-
weder mit Hilfe vorbereiteter Beispiele oder anhand eines eigenen Codes erprobt werden.

Fiir den zweiten Teil der Veranstaltung (zwei Tage) wurden die Top-Nutzenden/-Gruppen des
HPC-Systems eingeladen, um gezielt deren Codes zu optimieren, die einen signifikanten Anteil
an der vergebenen Rechenzeit haben. Hierbei wurde jedem der sieben Projekte mindestens ein
personlicher HPC-Experte des I'T-Centers zugeordnet, um ein moglichst enges Betreuungsverhéltnis
zu gewdhrleisten. Unterstiitzt wurde dies zusétzlich mit Experten von Intel und des Regionalen
Rechenzentrums Erlangen (RRZE).

AuBerst erfolgreich war beispielsweise die Forschendengruppe rund um den JuKKR-Code [d.
Zur Analyse wurden dabei verschiedene Tools verwendet (Intel Parallel Studio, likwid, Score-P,
Vampir). In dem mittels MPI und OpenMP hybrid-parallelisierten Fortran-Code konnte ein Last-
Ungleichgewicht an einem wichtigen Hotspot (KKRhost) identifiziert und behoben werden (vgl.
Abbildung [5.1)). Fiir den wihrend des Workshops verwendeten représentativen Datensatz konnte
die Laufzeit um ca. 60% verbessert werden.

Der optimierte Code wurde nach der aiXcelerate im Rechenzeitprojekt jara0191 (Umfang 3
Mio Core-h) verwendet. Dariiber hinaus wurden in der aktuellen Antragsperiode weitere (Folge-
)Rechenzeitprojekte eingereicht (Umfang: ca. 3 Mio Core-h und ca. 10 Mio Core-h), welche ebenfalls
den optimierten Code nutzen. Im Falle der Genehmigung profitieren diese folglich ebenfalls von den
erzielten Verbesserungen. Im Gegensatz zu Rechnungen, die in der Vergangenheit gemacht wurden,
ist der Einfluss der Verbesserung durch geinderte Anforderungen (z. B. Dichte der k-Punkte, Pro-
blemgrofe) signifikant. Die neue Version ist hier insgesamt 20-30% schneller. Obwohl die Verbesse-
rungen im Entwicklungszweig des Codes immer mit einer leichten Zeitversetzung beim Nutzenden
ankommen, konnte der verbesserte Code bereits fiir zwei Veroffentlichungen [8, @] verwendet wer-
den und es ist zu erwarten, dass weitere wissenschaftliche Veroffentlichungen im Anschlussprojekt
folgen. Dariiber hinaus wird der optimierte Code nicht nur auf den lokalen Systemen eingesetzt,
sondern auch im europdischen Umfeld. So konnten auch mindestens zwei Projekte des “Greek
Research & Technology Network (GRNET)” des nationalen HPC-Systems “ARIS” (Projekt IDs
pr00504-TopMag und pr007039-TopMagX) profitieren [I0]. HPC.NRW konnte somit mafBigeblich
durch konkrete Tuning-Mafinahmen und die Vermittlung von HPC-Methodenkompetenz zu einer
nachhaltigen Verbesserung der Laufzeit beitragen.

Bielefeld: Im Rahmen einer Masterarbeit in der theoretischen Physik wurde an der Univer-
sitéit Bielefeld zum Vergleich mit analytischen Ergebnissen die sogenannte asymptotic level spacing
distribution der ersten 10 Eigenwerte des chirality-preserving Gaussian unitary ensemble (chGUE)
bestimmt. Der Masterstudent hatte hierfiir vorab ein Python-Programm entwickelt und wollte
dieses auf dem Rechencluster einsetzen, hatte jedoch zu diesem Zeitpunkt noch keine wesentli-
che HPC-Erfahrung. Hier konnten die Mitarbeitenden von HPC.NRW dem Studenten bei einer
Parallelisierung mit Hilfe der multiprocessing-Bibliothek unterstiitzen und eine hohe Performance-
Steigerung erreichen. HPC.NRW trug auf diese Weise mafigeblich zur fristgerechten Fertigstellung
der Masterarbeit bei.

FEin weiteres Beispiel, welches insbesondere den Wert des HPC.NRW-Kompetenznetzwerks her-
vorhebt, stammt aus der Astrophysik und handelt von einer Masterarbeit zur Berechnung von
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Abbildung 1: Der obere Vampir-Screenshot zeigt das Verhalten der Anwendung KKRhost zu
Beginn des aiXcelerate Workshops in Aachen. Insbesondere ist erkennbar, dass einige der MPI-
Prozesse in einer kollektiven MPI-Reduktion auf Ergebnisse warten (rote Bereiche). Der untere
Screenshot zeigt das Verhalten am Ende des Workshops: Das Last-Ungleichgewicht in dieser An-
wendung konnte entfernt werden, sodass unnotige Wartezeit in der Kommunikation weitestgehend

vermieden wird.
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Sternbahnen der Andromedagalaxie. Da das Rechencluster in Bielefeld hauptséchlich auf GPUs
aufbaut, die Berechnungen fiir diese Masterarbeit jedoch eine gréfiere Menge an CPU-Stunden vor-
aussetzten, konnte dieser Bedarf lokal nicht erfiillt werden. Es wurde zusammen mit dem Studenten
ein Antrag auf Rechenzeit in Paderborn angefertigt und dort auch bewilligt. Im Zuge der ersten
Berechnungen traten technische Probleme auf, die der Student mit den Bielefelder HPC.NRW-
Mitarbeitenden zu 16sen versuchte. Durch die engen Kontakte im Kompetenznetzwerk konnte von
Seiten Paderborns aus schnell Hilfe geleistet werden, sodass die Berechnungen zur Masterarbeit
zum Zeitpunkt dieses Schreibens bereits im Gange sind.

Bonn: Das High Performance Computing and Analytics Lab (HPC/A-Lab) der Rheinischen
Friedrich-Wilhelms-Universitit Bonn pflegt eine historisch gewachsene Zusammenarbeit mit der
Gruppe von Professor Carsten Urbach am Helmholtz-Zentrum fiir Strahlen- und Kernphysik (HISKP)
im Forschungsbereich der Gittereichfeldtheorie und Gitter-QCD. Im Rahmen dieser Kooperation
wird, in Zusammenarbeit mit Forschenden des Forschungszentrum Jiilich, den romischen Univer-
sitdten 2 und 3, dem Cyprus Institute sowie den Universitdten Jena und Bern die Performancepor-
tabilitdt von Softwarelosungen fiir die Gittereichfeldtheorie erforscht.

Wie andere Felder auch, durch den enormen Rechenzeitbedarf jedoch in noch gréfSerem Mafe,
steht die Gittereichfeldtheorie vor der Herausforderung, fiir eine immer heterogener und komplexer
werdende Landschaft von Rechnerarchitekturen Software zu entwickeln, die gleichzeitig portabel ist
und den hochsten Performanceanspriichen genitigt. In dieser Kooperation konnte schon in wenigen
Monaten durch Performanceanalyse und -verstdndnis eine breite Palette von Ansétzen zur Per-
formanceportabilitit auf eine iiberschaubare Anzahl eingeschrinkt werden. Durch Methoden- und
Algorithmenentwicklung, aber auch Grundlagenforschung zur Nutzung von Meta-Programmierung
und der Nutzung modernster Features von C++, werden jetzt Werkzeuge zur Performanceportabi-
litat entwickelt. Hierbei wird auch besonders beriicksichtigt, dass Bachelor- oder Masterstudierende
bei der Anfertigung von Abschlussarbeiten in der Gittereichfeldtheorie erst durch die entstehenden
Abstraktionen befihigt werden, modernste Rechnerarchitekturen zu nutzen.

Intensive Kooperationen an der Schnittmenge zwischen fach- und HPC-spezifischer Forschung
sollen in Zukunft auch in anderen Fachbereichen aufgebaut und gepflegt werden. Die Beispiele fiir
fachspezifische Intensivberatungen innerhalb des Kompetenznetzwerks dienen als wertvolle Vorlage
und der durch HPC.NRW bereitgestellte personelle Zuwachs tragt wesentlich dazu bei, die notwen-
digen Rahmenbedingungen zu schaffen.

Dortmund: An der Technischen Universitdt Dortmund wurde in Zusammenarbeit mit dem
Fachbereich Mathematik im Rahmen des Studiums von Finite-Elementen-Methoden eine Losung ge-
funden, die es Nutzenden erméglicht, sehr groflie Jobs auf dem Cluster auszufiihren. Die Ausfithrung
solcher Jobs ist in der Regel mit einer langen Wartezeit verbunden (in diesem konkreten Fall waren
es mehrere Monate) und durch das vorhergehende Leerlaufen des Clusters wird die Gesamtauslas-
tung reduziert. Diese Problematik wurde nun so gelost, dass diese grofien Jobs im Anschluss an
eine Downtime oder eine Wartung des gesamten Clusters durchgefiihrt werden. Hierzu wurde eine
spezielle Partition erstellt, die nach der Wartung ausgefithrt wird. Technisch sehr interessant ist,
dass alle unterschiedlichen Teilsysteme des Clusters in der Partition enthalten sind und so auch
heterogene Anwendungsfille untersucht werden kénnen, z. B. Grobgitterloser fiir Mehrgitterverfah-
ren, die dazu fithren, dass wenige Ranks sehr viel Speicher benotigen und auf den entsprechenden
Knoten ausgefiihrt werden, wihrend andere Teile der Rechnung auf anderen Teilen des Clusters
laufen. Kin angenehmer Nebeneffekt ist, dass diese grofien Jobs auch einen Stresstest fiir das Netz-
werk des Clusters bedeuten und somit auch Hinweise auf aus den Wartungsarbeiten resultierende
Probleme liefern kénnen.

Ein weiteres Beispiel geht zuriick auf eine Kontaktaufnahme einer Studentin aus dem Institut
fir Schulentwicklungsforschung der Fakultdt Erziehungswissenschaft, Psychologie und Soziologie
im November 2019 mit dem HPC-Support zu allgemeinen Fragen zur HPC-Nutzung. Der erste
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Austausch ergab, dass diese Nutzerin aus einem sehr HPC-fernen Bereich kommt und im Zuge
einer Bachelorarbeit statistische Auswertungen auf dem Cluster durchfithren wollte. Um dies zu
ermdglichen, wurde die Studentin individuell in die Nutzung eines HPC-Clusters eingefiihrt, im
Laufe der Berechnungen bei der Optimierung ihrer Auswertung betreut und konnte so die anvi-
sierte Analyse erfolgreich durchfithren. Eine Intensivberatung dieser Art und in diesem Umfang
wére ohne die zusétzlichen, durch HPC.NRW ermdglichten, Beratungskapazitdten nicht denkbar
gewesen.

Duisburg-Essen: Das aktuelle, zentrale HPC-System magnitUDE (HPC2) der Universitét
Duisburg-Essen (UDE) soll im Jahr 2021 durch ein weiteres HPC-System (HPC3) ergéanzt werden.
Im Rahmen der Erstellung des zugehoérigen Antrags fiir Forschungsgrofigeridte nach Art. 91b GG
wurde in vielerlei Hinsicht beraten. Ein besonders spannendes und auch aktuelles Thema ist dabei
eine komplexe Technologieberatung zum Thema Kiihlung. In den aktuell vorhanden Serverrdumen
der UDE kann u. a. aus Platzgriinden, Energieversorgung und Klimatisierung kein weiteres HPC-
System aufgestellt werden. Daher wurde zeitgleich mit den Vorbereitungen fiir das HPC3 die Pla-
nung eines neuen Datacenters fiir die UDE begonnen, welches schlussendlich in Duisburg-Wedau
errichtet werden wird. Dieses wird erneut, wie auch schon fiir das aktuelle Datacenter SZ, wel-
ches u. a. das HPC-System magnitUDE beherbergt, durch einem lokalen Dienstleister (DVV, ein
Tochterunternehmen der Duisburger Energieversorger) gebaut und an die UDE vermietet.

Im Rahmen der Datacenter-Konzeption kam von der DVV die Anfrage, ob sich die UDE fiir
das HPC-System eine Warmwasserkiithlung vorstellen konnte. Ziel sollte es sein, die anfallende
Abwérme fiir die Einspeisung in ein Nahfeld-Fernwérmenetz zu nutzen. Ein wichtiger Aspekt in
dieser Uberlegung ist es, dass ein fiir die Fernwiirme interessantes Temperaturniveau erreicht wird.
Daher wurde zunéchst der Kontakt mit einigen Herstellern von HPC-Systemen aufgenommen, die
solche Kiihllésungen anbieten, um sich mit den aktuellen und zukiinftig geplanten Technologien ver-
traut zu machen. Zeitgleich wurden auch Gespréche mit einigen Partnern aus HPC.NRW beziiglich
deren Erfahrung mit Warmwasserkiihlung gefithrt. Auf Grundlage dieser Erkenntnisse konnten die
Antragstellenden aus der Wissenschaft, das UDE-Gebdudemanagement, und der externe Dienst-
leister dahingehend beraten werden, dass ein geeignetes Temperaturniveau nach dem Standard der
American Society of Heating, Refrigerating and Air-Conditioning Engineers (ASHRAE) fiir die
Auslegung des Datacenters festgelegt werden konnte.

Diisseldorf: An der Heinrich-Heine-Universitit (HHU) Diisseldorf wurde zusammen mit einer
recht neuen Professur im Rahmen eines Konsortialprojektes ein Konzept entwickelt, um Rech-
nungen aus dem Feld der Genom-Forschung in akzeptabler Zeit auf dem Cluster ,,Hilbert* durch-
zufiihren, ohne andere Nutzende signifikant zu benachteiligen. Es handelte sich hierbei um tausende
SMP-Jobs mit jeweils 160 GB Hauptspeicherbedarf, einer Nutzung von zwanzig Prozessorkernen
pro Job und Laufzeiten von bis zu vier Stunden. Aus einer ersten Abschitzung ergab sich ein
voraussichtlicher Rechenzeitbedarf von ungefihr drei bis vier Wochen.

Die Arbeitsgruppe hatte sich gliicklicherweise friithzeitig an den HPC-Support gewandt, wodurch
das Projekt gut vorbereitet und moglichst schnell umgesetzt werden konnte. Zu diesen Vorberei-
tungen zéhlten unter anderem die Neukompilierung und das Tuning der Software speziell fiir die
genutzte HPC-Hardware, Skalierungsmessungen, um die optimalen Parameter fiir jeden Job zu
finden und eine Optimierung der angestrebten, effizienten JobArrays, um die Gesamtlaufzeit zu
minimieren. Da eine schnelle Bearbeitung in diesem Falle besonders wichtig war, weil alle ande-
ren Konsortiumsgruppen auf die Ergebnisse warteten, wurde ein neues Bonussystem eingefiihrt
und in diesem Projekt das erste Mal getestet. Mit diesem System konnen HPC-Nutzende, wie diese
Gruppe, ihren Jobs einen Prioritétsschub (,Boost“) fiir das Batchsystem geben. Dadurch iiberholen
solche Boost-Jobs andere wartende Jobs und laufen so schneller an. Abgesehen davon liegt der grofie
Vorteil darin, dass der normale Clusterbetrieb nicht angehalten oder eingeschréinkt werden muss.
Andere Jobs laufen ganz normal weiter, starten nur manchmal etwas verzogert. Durch Einsatz der
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Boosts dieses neuen Bonussystems fiihlte sich diese Gruppe fast als ,,Exklusivnutzende* des Clus-
ters, weil alle Jobs zeitnah und damit ohne groflere Verzogerungen starteten. Das Projekt konnte
so in einer fantastischen Zeit von gerade mal einer Woche erfolgreich abgeschlossen werden und die
Hilfestellung des HPC-Supports stiefl auf regen Zuspruch. Dieses Bonussystem in Zusammenhang
mit einem Accounting und einer Art Bonuswéhrung soll zukiinftig zugunsten eines HHU-zentralen
HPC-Dienstes, z. B. bei Kostenbeteiligungen oder in Berufungsverhandlungen als Ersatz fiir die
oft gewiinschten aber meist unwirtschaftlichen exklusiven kleinen Clusterlésungen, dienen.

Koln: Am Regionalen Rechenzentrum der Universitidt zu Kéln (RRZK) wurde zusammen mit
einer Gruppe aus der Onkologie in der Vergangenheit das Werkzeug SClust entwickelt, welches
einen alternativen Ansatz zur Bestimmung von subclonalen Populationen in Tumorzellen bietet.
Dies ist von besonderer Bedeutung fiir eine wirksame Krebstherapie. Als Beitrag und Unterstiitzung
wurden der Code profiliert, Teile, die in R implementiert wurden, in optimierten C-Code migriert
und Hotspots des Programms, die in C implementiert waren, optimiert und fiir SMP parallelisiert.
Auf dieser Basis wurde das CaMuS-Werkzeug entwickelt, welches zur Identifikation von Mutations-
prozessen in Krebszellen dient, die bestimmte Muster in den Genomen der Krebszellen hinterlassen.
In der Projektlaufzeit wurden das Werkzeug im Rahmen des Supports fiir die Veroffentlichung sys-
tematisch vermessen und die Kundin bei der Verbesserung des Werkzeuges beraten. Die Codebasis
enthélt erhebliche, durch das RRZK optimierte Anteile. Das Ergebnis ist die bislang schnellste
Implementierung eines solchen Werkzeuges, welches beispielsweise fiinfmal schneller arbeitet als
das héufig verwendete Werkzeug SigFit. Die Ergebnisse wurden zusammen mit der Kundin als
Paper [II] in dem Journal Nature eingereicht, wobei die Veroffentlichung noch aussteht.

Paderborn: In Kooperation mit dem Fachbereich fiir Leistungselektronik und elektrische An-
triebstechnik der Universitidt Paderborn wurde durch HPC.NRW-Mitarbeitende des Paderborn
Center for Parallel Computing (PC?) die komplette Parallelisierung von MATLAB iiberarbeitet.
Durch Umgehung der nativen MATLAB-Parallelisierungsmechanismen wurden Flaschenhilse in
der Verteilung der Inputdaten auf Clusternodes im Zusammenhang mit MATLAB Simulink beho-
ben und eine nahezu optimale Skalierung erreicht. Die Verbesserung ist in Abbildung 2] gezeigt. Die
genutzte Simulationssoftware kann nun auf wesentlich mehr Knoten skalieren und ist fast um einen
Faktor vier schneller.

50

Initiale Situation (Matlab-Parallelisierung))
—+— Nach Reimplementierung der Parallelisierung
—-==- optimale Skalierung

40 1

30

20 A

Gesamtlaufzeit pro Iteration

10 A

|
2

Anzahl CPU-Cores

Abbildung 2: Anderung der Laufzeit durch Reimplementierung der Matlab-Parallelisierung.

Als weiteres Beispiel dient eine Zusammenarbeit mit dem Fachbereich fiir die Theorie funktio-
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naler photonischer Strukturen der Universitit Paderborn. Es wurde im Rahmen einer sehr umfang-
reichen Bandstrukturrechnung mit HSE-Funktionalen [I2] mit VASP ein sehr hoher Speicherbe-
darf festgestellt, welcher schlussendlich auf ein Speicherleck in Verbindung mit spezifischen MPI-
Implementationen zuriickgefithrt werden konnte. Das Speicherleck konnte beseitigt und die Rech-
nungen erfolgreich durchgefiihrt werden.

Ebenfalls in Paderborn wurde in Zusammenarbeit mit der Arbeitsgruppe Dynamik der Konden-
sierten Materie von Prof. Dr. Thomas Kiihne ein neuer Algorithmus zur massiv-parallelen DFT-
Simulation mit CP2K (https://www.cp2k.org/)) entwickelt und auf CPUs, GPUs und FPGAs
implementiert. Dieser Beitrag wurde zur SC20 akzeptiert [I3] (https://sc20.supercomputing.
org/presentation/?id=pap438&sess=sess151) und ist bereits in die offizielle Version von CP2K
eingegangen, sodass HPC.NRW-Mitarbeitende des PC? als Koautoren zu einer grofien Uberblicks-
Publikation zu CP2K beitragen konnten [14].

5.2 Standortspezifische und HPC.NRW-iibergreifende Mafinahmen

Der weitere Ausbau der community-spezifischen Intensivberatung ist ein klar gestecktes Ziel der
HPC.NRW-Konsortialpartner. Hierfiir werden an den einzelnen Standorten, aber auch iiber die
Standorte hinaus, folgende Mainahmen ergriffen. Mittelfristig werden anhand der dokumentierten
Erkenntnisse Best-Practices definiert, um die Vermittlung zielfiihrender Intensivberatung zu un-
terstiitzen.

Bochum: Der zentrale HPC-Rechner der Ruhr-Universitidt Bochum wird erst im Laufe des
Jahres 2022 installiert, der momentane Beratungsaufwand beschréinkt sich daher auf Machbar-
keitsstudien beziehungsweise auf Priifung der Eignung von Projekten fiir HPC iiberhaupt. Des
Weiteren bestehen Nachfragen von Nutzenden nach HPC-Ressourcen und Zugangsmoglichkeiten;
womit ein Bedarf nach Beratung auf verschiedenen Ebenen besteht.

Der Zugang zur HPC-Beratung wird iiber eine Mailingliste und ein Ticketsystem gew&hrleistet.
Zuséatzlich wird die Webseite ausgebaut und das System beworben, wenn es installiert ist. Die
Heranfithrung von neuen Nutzenden, aber auch die Intensivberatung wird durch Sprechstunden,
Workshops und Schulungen gewéhrleistet werden.

Bonn: Die Universitdt Bonn hat einen signifikanten Ausbau ihres zentralen HPC-Bereichs be-
schlossen. Ein zentrales HPC-System besteht an der Universitit Bonn erst seit etwa Mitte 2019, die
Beschaffung eines grofieres Systems ist fiir 2021 geplant. Anfang 2020 nahm das Digital Science Cen-
ter (DiCe) seine Arbeit auf, unter dessen Dach das ,High Performance Computing and Analytics
Lab“ (HPC/A-Lab) angesiedelt ist. Inzwischen sind zwei von vier geplanten Stellen fiir erfahrene
wissenschaftliche Beschiftigte besetzt, fiir drei weitere HPC-Stellen, die im HRZ angesiedelt sind,
laufen die Einstellungsverfahren.

Die Supportinfrastruktur fiir die zentralen HPC-Ressourcen der Universitdt Bonn befindet sich
gegenwirtig noch im Aufbau, es konnten aber schon erste Erfahrungen und Kontakte gesammelt
werden. Vorrangig besteht ein zentrales Ticketsystem, welches von den Administratoren des Clus-
ters, den Mitgliedern des HPC/A-Labs sowie den zahlreichen HPC-Administratoren an den ver-
schiedenen Instituten gemeinsam bedient wird. Mit Hilfe dieser Vernetzung wird sichergestellt,
dass ein Bedarf nach Intensivberatung die richtigen lokalen Ansprechpersonen findet und auch an
HPC.NRW eskaliert werden kann. Dariiber hinaus bietet das HPC/A-Lab Sprechstunden an, wo-
mit ein niederschwelliger Zugang zu Intensivberatung gewihrleistet wird. Nicht zuletzt sucht das
HPC/A-Lab aktiv den Kontakt zu den Nutzenden iiber mehrere Mailinglisten, der Teilnahme an
Projekttreffen und Workshops, zum Beispiel jenen der Exzellenzcluster der Universitdt Bonn, so-
wie die enge und frithzeitige Einbindung in Berufungsverhandlungen mit HPC-Bezug. Zusétzlich
werden regelméflige Meetings mit den HPC-Adminstratoren der verschiedenen Institute der Univer-
sitit gefithrt, um den Austausch zwischen zentralen und dezentralen Ebenen zu gewéhrleisten. Die
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Angebote des HPC/A-Labs sollen auch auf den Webseiten der Universitéit kiinftig besser beworben
werden.

In Zukunft soll der Aufbau einfiihrender Schulungen und fachspezifischer Workshops zu fort-
geschrittenen Themen zu passenden Lehrangeboten fiir Nutzende fithren. Dies soll auch den Be-
kanntheitsgrad der schon bestehenden Beratungsangebote steigern und durch Empfehlungen aus
den Bekanntenkreisen der Nutzenden zu neuen Kooperationen fithren.

Die im Abschnitt bereits erwiahnte Kooperation mit der Gruppe von Professor Carsten Ur-
bach soll fortgefiihrt und ausgebaut werden, und dhnliche Kooperationen mit weiteren Fachgruppen
werden angestrebt. Als Versuch, diese Art der fachspezifischen Kooperation auf der administrativen
und beratenden Ebene auch innerhalb von HPC.NRW zu stérken, wird das HPC/A-Lab sich aktiv
daran beteiligen, Kontakte zu anderen Standorten mit starken Gruppen in der Gittereichfeldtheorie
zu suchen, wie zum Beispiel Bielefeld, Miinster und Wuppertal.

Dortmund: An der Technischen Universitdt Dortmund besteht eine rege Intensivberatung, es
wurde aber beobachtet, dass Nutzende oft erst an den Support herantreten, wenn sie von Problemen
direkt in ihrer Forschungstétigkeit eingeschriankt oder gar daran gehindert werden. In vielen Féllen
stellt sich heraus, dass selbst bei ,,Powerusern“ erhebliches Optimierungspotential besteht und die
Nutzung der zentralen HPC-Ressourcen effizienter gestaltet werden kann. Um dies zu gewéhrleisten,
ist geplant, diese Nutzenden proaktiv anzusprechen und zu Beratungsgesprichen einzuladen.

Des Weiteren sollen in Zukunft die Nutzendengruppentreffen wiederbelebt werden, um quartals-
weise Kontakt mit den Nutzenden zu halten. Diese Treffen hatten in Zeiten der Vorgéngersysteme
(LiDO1 und LiDO2) eine lange Tradition, wurden aber im Ubergang auf das momentane System
LiDO3 vernachlassigt. Die Wiederbelebung dieser Treffen soll den Kontakt zwischen Nuzendengrup-
pen und HPC-Support stérken und es ermdoglichen, dass Probleme und Bedarfe schon friihzeitig
erkannt werden konnen.

Diisseldorf: An der Heinrich-Heine-Universitédt Diisseldorf gibt es zwar schon linger HPC-
Systeme, doch waren diese bislang eher auf wenige, aber dafiir gut auf HPC spezialisierte Nutzende
beschrankt. Spétestens seit dem Finzug in die allgemeine Lehrtéatigkeit mehrerer Institute riickt das
Thema HPC schon viel frither in den Fokus von viel mehr Nutzenden. Daher soll HPC zukiinftig
auch zu einem redundanten Basisdienst ausgebaut werden. Jeder Student und Mitarbeiter der HHU
kann sehr einfach und schnell Zugang zum HPC bekommen und zudem wird bspw. auch versucht,
itber JupyterHub einen besonders niederschwelligen Einstieg in die Entwicklung mit Python zu
ermoglichen. Andererseits ist HPC an der HHU aber mittlerweile auch zu einem unverzichtbaren
Mittel fiir viele Forschende geworden. Dadurch ist zum einen der Bedarf an Einstiegsberatungen
(oft schon fiir Bachelorstudiengéinge) aber auch an Intensivberatungen (z. B. fiir grofie Forschungs-
vorhaben) enorm angestiegen. Insbesondere dieser Beratungsbedarf wird durch die neu geschaffene
HPC.NRW Stelle bedient und von den Nutzenden dankend angenommen. So konnten beispielswei-
se schon deutlich mehr Kurse und Schulungen angeboten werden (siche Abschnitt , als zuvor
personell machbar waren - dies soll in 2021 fortgefiihrt und ausgebaut werden. Dariiber hinaus sol-
len vermehrt die dortigen Anwendungen untersucht werden, um Performanceprobleme friihzeitiger
erkennen und beheben zu konnen. Die Vielfiltigkeit in den Studiengéingen der HHU spiegelt sich
auch in der heterogenen HPC-Architektur und den Anwendungen wider. Deswegen werden Ex-
pertenteams aus Forschenden und Mitarbeitenden des HPC-Supports fiir Schwerpunkte (z. B. fiir
die Ficher Chemie oder Biologie) gebildet. Diese Expertenteams sollen fiir Standardprobleme aus
Natur- oder Lebenswissenschaften Vorschlige erarbeiten und an konkreten Losungen (z. B. auf
Basis von KI-Ansétzen) mitwirken.

Ko6ln: Das Regionale Rechenzentrum der Universitét zu Koln bietet seit Jahren intensive Bera-

tung fiir seine Nutzendenschaft an. Diese umfasst den gesamten wissenschaftlichen Workflow vom
Erstgespréch iiber den Zugang auf die Systeme, die Auswahl optimaler Anwendungen, Abschétzung
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von Rechenaufwand, Optimierung von Nutzendencodes, optimale Provisionierung und Ausgestal-
tung von Batchjobs und Auswahl von innovativen Rechenarchitekturen fiir spezielle Anforderungs-
profile. Ferner werden Dokumentationen und Schulungen angeboten, die zum Teil aus dem HPC-
Team, zum Teil iiber externe Vortragende realisiert werden. Das RRZK plant neue Schulungsak-
tivitdten auf Basis der Beschaffung des néchsten Grofirechners. So wird das Interesse an Deep-
Learning-Mechanismen zur Unterstiitzung der Forschungsaktivitdten zunehmend grofler und bei
der Beschaffung des nichsten HPC-Systems beriicksichtigt. Flankierend hierzu werden Schulun-
gen zum Themenbereich Deep-Learning angeboten werden und es sollen die iiber viele Jahre auf-
gebauten Beratungskompetenzen im Bereich der Lebenswissenschaften weiter ausgebaut werden.
Das RRZK hat hierzu bereits eine neue spezialisierte Stelle besetzt. In genau diesem Themenfeld
liegen zusétzliche Herausforderungen bei der vertraulichen Verarbeitung von personenbezogenen
Daten. Diese umfassen beispielsweise Genome von onkologischen Proben, wie auch von seltenen
Krankheiten, aus denen ein gesteigerter Sicherheitsbedarf erwéchst. So ist der néchste Supercom-
puter explizit auf Sicherheit ausgerichtet und unterstiitzt verschiedene Verschliisselungsverfahren
und Sicherheitsperimeter. In der optimalen Nutzung plant das RRZK diverse Schulungen aus dem
Themenbereich ,,Secure Computing* und dem sicheren Umgang mit personenbezogenen Daten vor
dem Hintergrund der DSGVO. In Abhéngigkeit von der Prozessorarchitektur des zu beschaffenden
HPC-Systems sind Schulungen zu der Nutzung der passenden Compiler, Debugger und Profiling-
tools geplant.

Miinster: An der Westfilischen Wilhelms-Universitdt Miinster ist geplant, ab November 2020
eine Interessensgruppe fiir Machine-Learning aufzubauen, bei der interessierte Nutzende in einen
intensiven Austausch miteinander und mit dem Rechenzentrum gebracht werden. Ziele sind, sowohl
die Nutzung der vorhandenen (GPU-basierten) Ressourcen zu erldutern, als auch Kompetenzen in
der Methodenentwicklung zu verbessern und eventuelle Bedarfe an Tutorials zu ermitteln. Weiterhin
sollten Nutzende angesprochen werden, deren Jobs eine suboptimale Auslastung der angeforderten
Knoten zeigen um die Gesamtauslastung des Clusters zu verbessern.

Siegen: An der Universitéit Siegen wird erwartet, dass die Installation des neuen HPC-Clusters
Ende 2020 eine groflere und vielfiltigere Nutzendenschaft anziehen wird. In Vorbereitung dar-
auf wurde zunéchst eine wochentliche Sprechstunde zum wissenschaftlichen Rechnen eingefiihrt,
die einen unkomplizierten und niederschwelligen Kontakt zum HPC-Support ermdoglicht. Komple-
mentéir hierzu soll das Schulungsangebot, welches sich bisher auf eine Einfithrung in die Nutzung
von Linux und HPC-Clustern beschréinkt, auch iiber Online-Videos und -Tutorials erweitert wer-
den. Mit der Installation des Clusters wird zudem eine Infrastruktur zum Performance-Monitoring
aufgebaut werden (mit automatisiertem Reporting und einer Online-Performance-Visualisierung),
welche zur Unterstiitzung der Nutzendenschaft bei der Prozess-, Auslastungs- und Anwendungsop-
timierung eingesetzt werden soll.

Paderborn: Das Paderborn Center for Parallel Computing der Universtitdt Paderborn sieht
vor, die schon umfangreichen Beratungs- und Lehrangebote durch gezielte Mafinahmen zu ergénzen.
Hierzu wird das PC? an Einfithrungsveranstaltungen fiir neue Mitarbeitende insbesondere im
wissenschaftlichen Bereichen teilnehmen, um sicherzustellen, dass neue Mitarbeitende sich der
Verfiigharkeit von HPC-Ressourcen und HPC-Support von Anfang an bewusst sind.

Um genauer auf die Bediirfnisse einzelner Nutzendengruppen eingehen zu kénnen, werden Nut-
zendenworkshops geplant, in denen Nutzende iiber ihre Software und Nutzungsszenarien berichten
kénnen. Dies gilt insbesondere fiir Anwendungsbereiche, in denen das PC? selbst nur iiber begrenz-
te Fachberatungskompetenz verfiigt, wie zum Beispiel praktische Aspekte des Machine-Learnings.
In diesem Rahmen wird iiberlegt, inwiefern eine NRW-weite Offnung solcher Workshops einen wis-
senschaftlichen Mehrwert haben koénnte.

Zusiétzlich soll die Organisation fachspezifischer Workshops, wie zum Beispiel der oben genann-

17



H:
5 COMMUNITY-SPEZIFISCHE INTENSIVBERATUNG HPC.NRW

9 9
Agriculture, Forestry and Veterinary Medicine zzf’ ?2)A>
70
Biol 14% 6% 3% 46 % 26 % 12 % 9 %
10109Y 1 (6) @ @ (13) (14) (5) (41)
Chemist 112 % 16 % 6% 10% 33% 7% 13% 15% 16% 9% 12 %
emistry 1'71g) (3) 2 B3 ) @ (1 6 (7 (2 (53) 60
. . . . 35% 11% 17% 3% 16 % 14% 4% 15% 44% 17 % 22 %
Computer Science, Systems and Electrical Engineering B1) (2 1 1) (5 @) () (6) (19) (4) (95)
9 9
Construction Engineering and Architecture :(llf’ (()1)/" L 50
o
(9]
a G . 13% 10 % 7% 10 % 3%
) eosclences (a) 3) 4 @ (15)
2 1w 3% 2% 4% 1%
2 Humanities 7 1) &) (&) &) @ | 4
@
S . . . . 6 % 3% 11% 2% 9% 3%
Materials Science and Engineering -
; 9 91 ©@ (@ @ (14)
© Mathematics 4 L% 17% 6% 23% 11% 2% 5% 4% 5% L 30
E athematics 7 () wm @ o 6 @ @ @ (22)
a
. . . . 16 % 17 % 6% 22% 7% 35% 25% 9%
Mechanical and Industrial Engineering - (23) (1) 2 @ (3) (8 (1) (40)
Medici 11% 33% 6% 4% 7% 7% 2% 3% r 20
edicine 1 (1) @ @ ® @ 3 @ (14)
Physi 110% 55% 19% 22% 14 % 19% 37 % 12 % 22 % 22 %
ysIes 1 (15) a7 . @ (@ (@0 @15 () (5) (95)
. . . 5% 17% 3% 10% 7% 11% 2% 3% r1o
Social and Behavioural Sciences 1 @ @ 3 2 6 (1) (15)
. . . . 11% 10% 11 % 12 % 6 %
Thermal Engineering/ Process Engineering - (16) 3) (1) (5) (25)
T T T T T T T ——+0

DO @ DD O S P D
AP SR QAN A U AN SR G RIR
X & & @ I O N P SN S
> 3 ™ S N & o 9 xZ S 2 & &
F TS ST LN
& Q)\e} o 0&(\ & SOEROMENC $0Q
¥ k) & °

Standort des Nutzenden

Abbildung 3: Auswertung der HPC.NRW-Nutzendenumfrage 2020 beziiglich der Zugehorigkeit zu
Fachbereichen nach HPC-Standorten aufgeschliisselt. In Klammern ist die absolute Zahl von Ant-
worten je Standort und Fachbereich angegeben.

ten International Winter School on Electronic Structure Calculations, ausgebaut werden, um eine
breitere Nutzendenschaft zu erreichen.

Wuppertal: An der Bergischen Universitit Wuppertal bezieht sich der HPC-Support momen-
tan hauptséchlich auf den Betrieb mit einer iiberschaubaren Nutzendenzahl und bereits bestehen-
den personlichen Kontakten. Es wird erwartet, dass durch eine neue Beschaffung Anfang 2021 die
Nutzendenschaft anwéichst und Bedarf entsteht, den Support auszuweiten und zu formalisieren. Es
ist geplant, dass fiir den HPC-Support ein eigenes Ticket System, eine HPC-Sprechstunde und ein
extra Kontakt fiir GPU- und MPI-Entwicklungen im HPC-Kontext eingerichtet werden.

5.3 Erste Schritte zu einer impliziten und dynamischen Bildung fachspezifischer
Kompetenzcluster

Die gemeinsame Dokumentation herausragender Beispiele von Intensivberatung innerhalb von
HPC.NRW hilft beim Verstédndnis, wie einzelne Standorte die Herausforderungen in der Beratung
heterogener Nutzendengruppen angehen und welche Konzepte sich im Umgang mit intensivem
Beratungsbedarf bewéihrt haben. Die in der ersten Arbeitsphase entstandene Infrastruktur und
Vernetzung fordert die standortiibergreifende Zusammenarbeit innerhalb des Kompetenznetzwerks
und wird in Zukunft unweigerlich dazu fithren, dass auch Mitarbeitende verschiedener Standorte in
die Losung verschiedener Probleme eingebunden werden kénnen. Die Bildung des Kompetenznetz-
werks HPC.NRW hat es in vielen Fillen iiberhaupt erst erméglicht, dass solche Intensivberatungen
an Tier-3-Standorten angeboten werden koénnen und die lokalen Bemiihungen werden durch die
Kooperation im Netzwerk optimal ergédnzt. Sowohl die HPC- als auch die fachspezifischen Kern-
kompetenzen der Mitarbeitenden in HPC.NRW wurden tabellarisch erfasst, um bei spezifischen
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Anzahl als Module verfligbarer Software aus dem Bereich Chemie.

Abbildung 4: Anzahl der als Module verfiigharen Software aus dem Bereich der rechnergestiitzten
Chemie, Festkorper- und Materialphysik nach Cluster.

Fragestellungen entsprechende Ansprechpartner identifizieren zu koénnen.

Der Aufbau eines flichendeckenden HPC-Helpdesks hilft schon jetzt dabei, eine dynamische
fachspezifische Clusterbildung zu unterstiitzen. Beispielhaft kann man hier auf eine Supportanfrage
aus Diisseldorf verweisen, die auf einen Bug in R und dem Paket data.table in Verbindung mit dem
Intel-Compiler hinweist. Miinster und Bonn konnten dank der dortigen Erfahrung unterstiitzend
Tests beisteuern, den betroffenen Nutzer um weiterfithrende Informationen bitten, sowie einen
voriibergehenden Workaround vorschlagen.

Die Bestrebung einer dynamischen und impliziten Bildung standortiibergreifender, fachspezi-
fischer Kompetenzcluster wird durch die schon durchgefiihrte Nutzendenbefragung und geplante,
zukiinftige Befragungen, sowie die in AP3 durchgefiihrte Kartierung der eingesetzten HP C-Software
maflgeblich unterstiitzt. So kénnen erste Riickschliisse auf mogliches Kollaborationspotential aus
der Aufschliisselung der Nutzendenschaft nach Fachbereichen getroffen werden, wie in Abb. [ fiir
alle Standorte gezeigt. In den Verteilungen finden sich Hinweise auf mogliche Cluster in der Physik,
Chemie, Informatik, den Ingenieurwissenschaften, der Biologie und der Mathematik, obwohl die
Datenlage — mit Riicklaufen teilweise im einstelligen Bereich — noch keine festen Schliisse zulésst.
Diese wird jedoch durch gewonnene Erkenntnisse aus der Bedarfserfassung und Softwareangaben
in Rechenzeitantréigen, insbesondere aber durch die Erfassung von Umgebungsmodulen beziiglich
der bereitgestellten und eingesetzten HPC-Software ergénzt. Da in der Regel eine klare Teilung
der Software in allgemeine und fachspezifische Bereiche moglich ist, erlaubt die Verteilung der
fachspezifischen Software ebenfalls Riickschliisse auf potentielle Cluster. Dies kann anhand von
drei Beispielen verdeutlicht werden, eine vollstiandige Aufarbeitung fiir verschiedene Fachbereiche
wurde zur internen Nutzung erstellt.

Rechnergestiitzte Chemie, Festkorper- und Materialphysik: Wie in Abb. [4] gezeigt, lasst
die Verteilung der Module iiber Rechencluster den Schluss zu, dass mit Ausnahme von Biele-
feld, Duisburg-Essen und Wuppertal, alle Standorte auf diesem Gebiet Expertise haben, eine
Einschétzung die sich auch mit den Angaben der Befragten aus Abb. [3] deckt.

Geowissenschaften: Wie in Abb. [f]gezeigt, sind vor allem in Bonn, Miinster, K6ln und Dortmund
Module der Geowissenschaften in den Modulbdumen vorhanden. Die Nutzendenbefragung
und die Modulkartierung sind auch in diesem Fall vergleichbar, wobei die Geowissenschaften
in Dortmund in der Befragung nicht auftauchen und sich umgekehrt in Aachen nicht in den
Softwaremodulen niederschlagen.
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Anzahl als Module verfligbarer Software aus dem Bereich Geowissenschaften.

Abbildung 5: Anzahl der als Module verfiighbaren Software aus dem Bereich der Geowissenschaften.

Biologie und Medizin: Wie in Abb. [] zu sehen ist, wird besonders in Miinster und Kéln Soft-
ware aus diesen Fachbereichen iiber das Modulsystem zur Verfiigung gestellt. Wiirde man
lediglich das Modulsystem zu Rate ziehen, wiirde Diisseldorf trotz der dortigen groflen Nut-
zendenschaft in diesen Fachbereichen aus dem Raster fallen, da hierfiir noch keine Daten
vorliegen. Kombiniert man die Erkenntnisse aus Nutzendenumfrage und Modulkartierung,
ergeben sich Hinweise auf eine mogliche Clusterbildung zwischen den Standorten Bochum,
Diisseldorf, Koln und Miinster.

6 Qualifizierte Unterstiitzung in der Performanceanalyse

Neben verschiedenen Community-spezifischen Beratungsangeboten, soll durch HPC.NRW auch ein
flichendeckendes Angebot an Community-iibergreifender Unterstiitzung bei der Performance- und
Korrektheitsanalyse aufgebaut werden. Ein zentraler Bestandteil dessen ist die Beschaffung von lan-
desweiten Lizenzen fiir verschiedene kommerzielle Softwarepakete in diesem Bereich. Solche Lizen-
zen konnten im Kontext von HPC.NRW fiir Intel Parallel Studio XE, Perforce Totalview Debugger,
and ARM Forge Supercomputing verhandelt werden. Des Weiteren stehen auch Open Source Tools
in diesem Kontext zur Verfiigung. Im Rahmen einer Harmonisierung der Softwareumgebungen,
wird somit daran gearbeitet, jedem Partner den vollen Umfang an verfiighbaren Softwarelosungen
zur Performance- und Korrektheitsanalyse bereitzustellen. Um neben der Software auch ein tiefe-
res Verstindnis fiir die eingesetzte Software aufzubauen, werden im Rahmen von HPC.NRW auch
Train-the-Trainer-Workshops geplant und abgehalten. Im Oktober/November 2020 wurde zum Bei-
spiel ein zweitdgiger Train-the-Trainer-Workshop zum parallelen Debugger Totalview durchgefiihrt.
Dabei wurden im HPC-Support téitige Mitarbeitende von HPC.NRW-Standorten von Experten und
Entwicklern von Totalview in die Nutzung des Werkzeugs eingefiihrt und auf die Weitervermittlung
dieser Kenntnisse in eigenen Schulungen vorbereitet.

Der von HPC.NRW und der Universitit Siegen organisierte und von einem sehr erfahrenen
externen Vortragenden gestaltete 5-tégige C++-Kurs fiir Anfinger, richtete sich an erfahrene Pro-
grammierer, die Einblicke in eine neue Programmiersprache gewinnen wollten. Es ging insbesondere
darum, modernes C++ zu lehren, wie es heute iiblicherweise in der Praxis genutzt wird. Neben
dem hohen Wert fiir die Nutzenden, war dieser Kurs aber auch fiir potentielle Vortragende sehr
wertvoll. Er enthielt implizit viele Anregungen und Hinweise fiir die Gestaltung eigener Kurse zum
Thema, sodass er auch den Zweck eines Train-the-Trainer indirekt erfiillte.
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Anzahl als Module verfligbarer Software aus dem Bereich Biologie und Medizin.

Abbildung 6: Anzahl der als Module verfiigharen Software aus dem Bereich der Biologie und Me-
dizin.

Ziel ist es, das Wissen innerhalb des HPC.NRW Kompetenznetzwerks auszubauen, um mittel-
fristig weitere HPC.NRW-Trainer und HPC-Anwender in NRW - z. B. in der Nutzung des Total View
Debuggers - zu schulen und somit ihre Methodenkompetenz auszubauen. Bedingt durch die in 2020
eingefiihrten Kontaktbeschriankungen durch die SARS-CoV-2/COVID-19 Pandemie, entwickelt sich
im Rahmen der Online-Tutorials auch ein langfristig funktionierendes Kurskonzept. Das sehr erfolg-
reiche Kurskonzept der aiXcelerate am Standort Aachen, welches als Priasenzveranstaltungen mit
ausgepragtem Anwendungsanteil angelegt ist, wird hierfiir weiterentwickelt. Klassische Themen
der aiXcelerate sind hier die Werkzeuge des Intel Parallel Studio XE, welches auch im Rahmen
der zentralen Softwarebeschaffung fiir alle Partner lizenziert wurde. In 2019 kamen noch weitere
Werkzeuge aus dem Bereich des VI-HPS hinzu, um den Software-Teams ein moglichst breites Spek-
trum an Werkzeugen fiir die Arbeit an ihrer Software zu bieten. Die Werkzeuge des Intel Parallel
Studio XE wurden hier von Mitarbeitenden des Intel Kollegiums préasentiert und die Experten
blieben iiber den Zeitraum des gesamten Workshops fiir Fragestellungen und Problembehandlun-
gen bei der Analyse verfiighar. Im klassischen aiXcelerate-Konzept wird eine begrenzte Anzahl an
Software-Teams eingeladen bzw. ausgewihlt, mit ihrer Software an dem Workshop teilzunehmen.
Jedem Software-Team wird dann fiir den Zeitraum des Workshops ein Tutor zugeordnet, um die
in den Workshop-Priisentationen gelernten Inhalte auf der eigenen Software anzuwenden. Ahnlich
der seit langen Jahren erfolgreichen VI-HPS Tuning Workshops [15] wird bei der aiXcelerate viel
Zeit fiir die Arbeit an der eigenen Software eingeplant, denn der Ubergang bei der Anwendung der
prasentierten Werkzeuge von vorbereiteten Beispielen auf die eigene, teils viel komplexere Softwa-
re, ist ein kritischer Aspekt fiir die Akzeptanz und Ubernahme der vorgestellten Werkzeuge in den
Entwicklungsalltag der Software-Teams nach dem Workshop. Hier arbeiten die Tutorierenden eng
mit den Software-Teams zusammen, um meist schon wiahrend des Workshops Erfolge in der Analyse
vorzuweisen und gegebenenfalls leistungsrelevante Anderungen an der Software durchzufithren. Aus
der Erfahrung vergangener Workshops bleiben einzelne Software-Teams auch nach dem Workshop
weiterhin in Kontakt mit ihren Tutorierenden, um angefangene Fragestellungen aus dem Work-
shop zu Ende zu fithren oder aber auch, um neue Fragestellungen in der weiteren Entwicklung
abzukléren.

In dhnlichen Kontext wurden fiir einen mehrtéigigen ,,Cray Optimization Workshop* in 2019
Nutzende des Paderborner HPC-Systems Noctua und Experten der Firma Cray eingeladen. Die
Nutzenden wurden dort mit den Méglichkeiten der Performance-Analyse mit CrayPAT [16] vertraut
gemacht. Sie brachten auch eigene Codes (u.a. QuantumEspresso und CP2K) mit vorbereiteten
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Inputs mit zu dem Workshop, wo diese zusammen mit Mitarbeitenden des PC? und Experten von
Cray, mithilfe der Cray-Tools, analysiert und optimiert wurden. Auch dieser Workshop setzt auf
den Wert der direkten Umsetzung von Lerninhalten in die Praxis im Kontext eines HPC-Systems.

7 Bereitstellung von integrierten Profiling- und
Performance-Monitoring-Tools

Im allgemeinen HPC-Support, der Community-spezifischen Intensivberatung und insbesondere der
Performanceanalyse, sind Werkzeuge fiir das Profiling und die Performanceuntersuchung essentiell
notwendig. Diese Werkzeuge kénnen grob in zwei Kategorien aufgeteilt werden: Auf der einen Seite
sind dies Profiling- und Debugging-Tools, die anlassbezogen und fiir einen begrenzten Zeitraum
verwendet werden. Auf der anderen Seite zihlen auch Monitoringmechanismen im Sinne eines Job-
spezifischen Monitorings dazu, die auf einem Clustersystem kontinuierlich Daten sammeln.

Fiir die Bereitstellung von Werkzeugen aus beiden Kategorien ist eine enge Zusammenarbeit
des HPC-Supports, der Intensivberatung und des Rechnerbetriebs notwendig. Viele Werkzeuge fiir
anlassbezogene Performanceuntersuchungen sind als Open Source oder kostenfrei verfiighar, zum
Beispiel Gprof, Score-P, Scalasca, Valgrind und Tau. Jedoch auch kommerzielle Softwarepakete wie
Tools aus Intel Parallel Studio XE (VTune Profiler, Advisor), ARM Software (MAP, Performance
Reports), PGI Profiler oder Vampir sind fiir die verschiedenen Anforderungen der Performanceana-
lyse oft unumggnglich. Deshalb wird der flichendeckenden Verfiigbarmachung dieser Pakete in den
Softwareanschaffungen im Projekt HPC.NRW eine Prioritdt eingerdumt und Anwender werden bei
der Nutzung unterstiitzt. Landeslizenzen fiir Intel Parallel Studio XE und ARM Software konnten
schon iiber das Projekt erfolgreich abgeschlossen und finanziert werden.

Neben der anlassbezogenen und fokussierten Performanceuntersuchung fiir Programme ist auch
das kontinuierliche Performance-Monitoring eines HPC-Systems und insbesondere das Job-spezifische
Performance-Monitoring in seiner Wichtigkeit nicht zu unterschitzen. Eine geeignete Uberwachung
kann zum einen direkt sehr viele Arten von pathologischen Jobs aufdecken und identifizieren und
zum anderen wertvolle Hinweise zur Verbesserung der Jobausfiihrung oder von Anwendungen selbst
liefern. Im Gegensatz zur anlassbezogenen Performanceuntersuchung gibt es zum Job-spezifischen
Monitoring noch keine etablierten Pakete, da diese in die restliche Clusterinfrastruktur und das
Betriebskonzept integriert sein miissen. Im Rahmen der DFG-Projekte ,, Performance Engineering
fiir wissenschaftliche Software® (Januar 2017 bis Dezember 2019) wurden zahlreiche Ansétze fiir in-
tegtrierte Systeme fiir Job-spezifisches Monitoring evaluiert und entwickelt. Im Projekt HPC.NRW
wird direkt auf diesen Erfahrungen aufgebaut und ein direkter Austausch mit den (ehemaligen)
Projekten gesucht. Direkte Austausche zu diesen Thema wurden vom Projekt HPC.NRW bereits
mit dem Jiilich Supercomputing Centre (JSC) iiber das dort entwickelte und genutzte LLview [I7]
sowie mit dem Regionalen Rechenzentrum Erlangen (RRZE) tiber das dort entwickelte ClusterCock-
pit [I8] durchgefiihrt. Insbesondere im Bereich der Definition und Dokumentation von erhobenen
Metriken hat sich dabei ein wichtiger Kooperationsbereich gezeigt, der in Zukunft vertieft wird.

Zur zielgerichteten flichendeckenden Etablierung eines job-spezifischen Monitoring-Systems an
moglichst allen Standorten in NRW sind zuerst die Anforderungen an ein solches System formuliert
worden. Danach wurden die bei einigen Partnern wie Aachen, Bielefeld, Bonn, Diisseldorf, Kéln und
Paderborn schon existierenden Losungen in Bezug auf diese Anforderungen analysiert, insbesondere
auf die Integrierbarkeit in existierende HPC-Umgebungen. Die vorhandenen Lésungen stellten sich
als sehr unterschiedlich in ihrem Konzept, technischer Umsetzung und Leistungsfahigkeit heraus
und keines war ein direkter Kandidat fiir die landesweite Nutzung.

Als Umsetzung eines flichendeckend nutzbaren Systems bietet sich ein modulares Konzept mit
klar definierten Interfaces an. Die Hauptmodule sind dabei:

Datenerhebung durch Kollektoren: Hierfiir bieten sich kleine Skripte oder Programme an,
die von der betreffenden Komponenten wie Rechenknoten, Speichersystem oder Interconnect
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Daten periodisch erheben und an eine Datenbank senden. Durch eine geeignete Schnittstel-
lendefinition kénnen die Kollektoren leicht modifiziert oder erweitert werden. Hier muss ins-
besondere eine Leistungsbeeintriachtigung der eigentlichen Nutzendenjobs vermieden werden.

Datenbank: Zur zentralen Datensammlung ist eine Datenbank oder &hnliche Struktur unvermeid-
lich. Hier muss jedoch auch ein Augenmerk auf Skalierbarkeit, Konfigurationsaufwand und
Wartbarkeit gelegt werden. Auch Umsetzungsmoglichkeiten, bei denen keine zentrale Daten-
bank sondern das parallele Dateisystem des Clusters mit einem geeigneten Dateiformat zur
Datenspeicherung genutzt wird, werden hier mit einbezogen.

Visualisierung: Eine moderne, responsive und flexible Visualisierung per Webbrowser ist notwen-
dig, um die Daten direkt sowie aggregiert in Statistiken darstellen zu kénnen. Dabei kénnen
direkt hilfreiche HPC-spezifische Darstellungen wie Roofline-Modelle mit angezeigt werden.
Eine API zum Export der erhobenen Daten fiir einen Job ist notwendig, um den Nutzenden
eigene Analysen der Daten zu ermoglichen.

Empfehlungssystem: Ein automatisiertes Empfehlungssystem ist notwendig, um unter hundert-
tausenden Jobs automatisiert und effizient pathologische oder problematische Jobs zu iden-
tifizieren und somit auch eine Filterfunktion fiir den HPC-Support bereitzustellen. Die Emp-
fehlungen sollen regelbasiert formuliert werden und direkt Links auf passende Hilfsdokumente
enthalten, die Wege erklidren, um die Aspekte weiter zu untersuchen oder zu beheben.

Anbindung an Scheduler: Eine geeignete Anbindung an den Scheduler ist notwendig, um Da-
ten iiber Jobs abrufen zu konnen. Des Weiteren kann dadurch eine Deaktivierung des Job-
Monitoring fiir einzelne Jobs durch Argumente bei der Job-Submission realisiert werden
und auch das Job-Monitoring zum Beispiel in Bezug auf zeitliche Granularitdt oder Akti-
vierung von zusitzlichen Metriken vom Nutzenden fiir einzelne Jobs konfiguriert werden.
Die Scheduler-Anbindung beinhaltet auch Funktionalitdten, um automatisierte Auswertun-
gen und Empfehlungen dem Nutzenden direkt in das Arbeitsverzeichnis des Jobs (z.B. als
slurm-JOBID.recommendation) bereitzustellen oder per E-Mail zukommen zu lassen.

Die modulare Struktur erlaubt es existierende Komponenten, wo sinnvoll, zu integrieren. Zur Um-
setzung des Vorhabens wurde im Projekt eine Roadmap entwickelt, die grob drei Schritte umfasst:

1. Datensammlung und einfache Visualisierung als ersten Schritt beinhaltet die Samm-
lung von existierenden Kollektoren, die Definition eines gemeinsamen Satzes von Metri-
ken /Kollektoren sowie deren Dokumentation, eine Installationsanleitung fiir die Datensamm-
lung mit einer Zeitreihendatenbank und eine einfache Visualisierung fiir die Nutzung durch
den HPC-Support.

2. Automatisierte Empfehlungen fiir HPC-Support und Nutzende wurden als essentieller
Teil eines Systems zum Job-spezifischen Monitorings identifiziert und deshalb gegeniiber
der Visualisierung fiir Nutzende priorisiert. Es werden geeignete Erkennungsregeln definiert
und ein Dienst zu Evaluierung umgesetzt. Dieser Schritt enthélt auch die direkte Scheduler-
Integration und die Zustellung der Empfehlungen an Nutzende und HPC-Support.

3. Visualisierung fiir Nutzende ist der technisch herausfordernste Teil, durch Sicherheits-
und Komfortanforderungen, die umgesetzt werden miissen. Hier ist das Ziel eine moderne,
reaktionsschnelle und flexible Visualisierung per Webbrowser.

Die Umsetzung der Datensammlung und Visualisierung fiir den Support wird bis etwa Frithjahr
2021 erwartet und die Auswertung von automatisierten Empfehlungen bis Sommer 2021. Dabei ist
vor allem eine Kombination von existierenden Komponenten geplant, wie den schon existierenden
Kollektoren und Erfahrungen mit Zeitreihendatenbanken sowie zum Beispiel dem Empfehlungssys-
tem fiir Job-spezifisches Monitoring, das in Paderborn entwickelt worden ist.
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8 Heranfiihrung von neuen Nutzendenkreisen an HPC-Nutzung
in Ebene 3

Einer der Kernpunkte von HPC.NRW ist die Heranfiihrung neuer Nutzendengruppen an das Hoch-
leistungsrechnen. Dies geschieht vorzugsweise an den Standorten der Ebene 3, da hier die Ein-
stiegshiirde, was den Zugang zu HPC-Ressourcen betrifft, geringer ausfillt.

Um unerfahrenen Nutzenden, die studiumsbedingt bisher nicht mit Themen wie der Nutzung
von Linux oder dem Erstellen von Code in Beriihrung gekommen sind, den Einstieg zu erleich-
tern, wurden verschiedene Mafinahmen ergriffen. Als erstes sei hier, wie zuvor bereits erwihnt, die
Erstellung von Online-Tutorials genannt. Besonders fiir Neulinge stellt der sichere Umgang mit
Linux und der Kommandozeile zur Manipulation von Rechnungen und Daten anfangs eine grofie
Hiirde dar. Daher wurde ein Linux Introduction for HPC-Tutorial erstellt, welches eine komplet-
te Einfiihrung in Linux im HPC-Kontext darstellt. Dies geschieht mithilfe von erkldrenden Tex-
ten, interaktiven Ubungen und selbst erstellten Begleitvideos, die iiber das HPC-Wiki 6ffentlich
zur Verfiigung gestellt werden. Um auch neue Nutzende fiir den effizienten Umgang mit HPC-
Ressourcen zu sensibilisieren, entstand auflerdem ein Finstiegstutorial zum Performance-Profiling
mit Gprof. Zudem werden nun lokale HPC-Schulungen und -Workshops, welche offen fiir externe
Besucher sind, an allen beteiligten Hochschulen publik gemacht und Nutzende dazu eingeladen, an
Schulungen anderer Standorte teilzunehmen.

Weiterhin ist es gelungen, neue Nutzende durch die erstmalige Einrichtung von offenen HP C-
Sprechstunden und HPC-Einfiihrungsveranstaltungen (vor Ort und digital) zu gewinnen
und kompetent zu beraten. So konnte beispielsweise in Siegen eine wochentliche Sprechstunde zum
wissenschaftlichen Rechnen eingefiihrt werden. Damit haben auch Forschende, die bisher noch nicht
auf dem Cluster arbeiten, eine erste Anlaufstelle, um sich iiber Methoden und Ressourcen zu in-
formieren. Zusétzlich dient die Sprechstunde der Kontaktpflege, wodurch die Bediirfnisse und Pro-
bleme der Forschenden iiberhaupt erst erkannt werden kénnen. So wurde, aufgrund der Gespriche
im Rahmen der Sprechstunde, ein Jupyter-Konzept erarbeitet, welches derzeit umgesetzt wird.
Das Ausfiihren von Jupyter-Notebooks war bisher nicht auf dem Cluster vorgesehen, sodass erst
durch die Sprechstunde der Bedarf erfasst wurde. Zudem stehen nun Ressourcen fiir die Betreuung
der Webseite, Implementierung von Anleitungen (Best-Practice-Guides/Tutorials/Schulungen) und
natiirlich fiir Intensivberatungen zur Verfiigung, wodurch die Schwelle zur Clusternutzung enorm
reduziert ist.

Um den Zugang zu HPC-Ressourcen fiir Nutzende ohne lokales HPC-System zu vereinfachen,
wurde eine funktionale Adresse als einheitliche Anlaufstelle eingerichtet. Unter helpdesk@hpc.nrw
konnen so beispielsweise nun auch Mitglieder der Fachhochschulen Hilfe erhalten.

Als einheitlicher Anlaufpunkt fiir die Beantragung von Rechenzeit auf den verschiedenen Syste-
men wurden sog. Quick-Reference-Cards (QRCs) fiir viele Standorte erstellt. Diese Informati-
onsblitter geben Auskunft {iber den jeweiligen Antragsprozesse und sind mit standortspezifischen
Kontaktadressen und weiteren Hinweisen versehen. Die QRCs findet man auf der Webseite von
HPC.NRW sowie beim jeweiligen Rechenzentrum. Die standortspezifischen QRCs werden von ei-
ner standortiibergreifenden QRC ergénzt, die neuen Nutzenden bei der Orientierung und Auswahl
passender Rechnersysteme behilflich ist.

Um die Sichtbarkeit von HPC.NRW zu erhéhen und die Moglichkeiten der einzelnen Rechenzen-
tren besser zu kommunizieren, wurden weitere Kontaktpunkte, wie z. B. Berufungsverhandlun-
gen, Fachgruppentreffen, Messen, Workshops und Mailverteiler identifiziert, die kiinftig zusétzlich
in den Informationsfluss eingebunden werden sollen.

9 NRW-weite Nutzendenbefragung

High-Performance Computing (HPC) gewinnt im Bereich Forschung und Entwicklung immer mehr
an Bedeutung. Im Rahmen des Projektes HPC.NRW wurde daher eine HPC-Nutzendenumfrage
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entwickelt und vom 01.06.2020 bis zum 03.07.2020 an allen HPC.NRW-Standorten durchgefiihrt.
Ziel war es, den Bedarf fiir HPC-Support, HPC-Software oder HPC-Anwenderschulungen in NRW
zu erfassen. Auf Basis der Ergebnisse sollen zukiinftig Support, Software, Tools und Schulungen an
die Bediirfnisse der Nutzenden angepasst und optimiert sowie Barrieren beziiglich der Nutzung von
HPC-Ressourcen abgebaut werden. Zielgruppe der Umfrage waren alle Nutzende der am Projekt
beteiligten Rechenzentren.

An der Umfrage nahmen insgesamt 456 Personen teil, wobei die Nutzenden in Aachen (147),
Koln (54), Paderborn (43) und Miinster (41) den grofiten Anteil ausmachten. Was die Forschungs-
gebiete betrifft, war Physik mit 106 Antworten fithrend, gefolgt von Informatik, System- und Elek-
trotechnik (101), Chemie (55), Biologie (42) und Maschinenbau & Wirtschaftsingenieurwesen (40).

Beispielhaft sollen hier ein paar wenige, aber relevante Zahlen, insbesondere fiir das Arbeitspa-
ket 2, angegeben werden. So beeindruckt z. B. schon die Relevanz von HPC in der Forschung. Rund
74% aller Nutzenden gaben an, dass HPC von grofiter Wichtigkeit fiir ihre Arbeit sei, und weitere
20% sehen im HPC eine wichtige Unterstiitzung ihrer Forschung. In der Lehre ist das Thema al-
lerdings noch nicht sehr verbreitet: knapp 90% aller Befragten gaben an, dass das Thema HPC in
diesem Bereich (noch) keine oder nur eine untergeordnete Rolle spielt. Etwas mehr als die Hilfte der
Befragten (242) hat innerhalb der letzten 18 Monate bereits eine Publikation mit Hilfe eines HPC-
Clusters erreicht. Gut 2/3 der Befragten (310) gaben an, dass eine solche Verdffentlichung derzeit
in Vorbereitung ist oder sich bereits in einem Review-Prozess befindet. Etwa 26% der Nutzenden
wiinschen sich einen Ausbau des Supports, vom derzeitigen Support Gebrauch machten immerhin
schon 65% aller Befragten. Die hiufigsten Griinde, den Support zu kontaktieren, sind Fragen zur
Job Submittierung (32%), anwendungsspezifische Probleme (31%) und Fragen zum Cluster-Zugang
(31%), gefolgt von Problemen mit Daten oder dem Dateisystem (23%) und Schwierigkeiten beim
Kompilieren (22%). Die Auswertung der Freitextantworten ergab, dass neben dem Wunsch nach
mehreren generellen Support-Ressourcen, der Wunsch nach HPC-Ansprechpersonen in den Fachbe-
reichen existiert und dass der Support den Kontakt zu den Nutzenden suchen kénne, da die Hemm-
schwelle, den Support zu kontaktieren, seitens der Nutzenden doch generell recht hoch ist. 80% der
Befragten sind grundsétzlich an einer Schulung interessiert, einen Ausbau des Schulungsangebotes
wiinschen sich 55%, davon 30% allgemeine Schulungen und 25% auf fortgeschrittenem Niveau. Als
beliebte Basis-Themen wurden Einfithrungen ins Profiling/HPC Code-Optimierung (52%), effizien-
te Datenspeicherung (39%), Software Container (39%) und Debugging (34%) angegeben. Bei den
fortgeschrittenen Kursen gaben die Befragten an, dass Techniken zur Code-Optimierung (54%),
zum parallelen Debugging (48%), zu Compilern und Bibliotheken (45%) sowie zum parallelen Pro-
filing (44%) vorrangig interessant sind. Allerdings wird auch ersichtlich, dass 34% der Nutzenden,
z.B. aus Mangel an Informationen iiber angebotene Kurse oder wegen fehlender Kurse an sich, noch
gar keine HPC-Veranstaltungen besucht haben.

Eine ausfiihrliche Auswertung der HPC.NRW Nutzendenbefragung befindet sich in einem se-
paraten Dokument unter https://hpc.dh.nrw/nutzerbefragung-1.
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