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1 Einleitung HPC.NRW

1 Einleitung

Im Rahmen des ProjektsHPC.NRW, inwelchemein landesweites Kompetenznetzwerk für High Performance

Computing (HPC) zwischen 12 Universitäten etabliert wird, wurden vier verschiedene Arbeitspakete defi-

niert. Das Arbeitspaket 2 (AP2), um welches es in diesem Bericht geht, arbeitet dabei an Themen zur Ver-

besserung von Beratungs- und Schulungsangeboten für Nutzende im Bereich des HPC. Zu diesem Zwecke

werden einerseits die Bedarfe der Nutzenden über verschiedene Wege erfasst, andererseits Tutorials und

Workshops erarbeitet und angeboten, aber auch eine standortübergreifende Supportinfrastruktur entwi-

ckelt.

Für jedes Arbeitspaketwurdenbestimmte Zielvereinbarungen (sog.Deliverables) getroffen. Eines dieser

Deliverables für das AP2 ist die Dokumentation und Veröffentlichung derMaßnahmen des Arbeitspaketes in

Form eines jährlichen Berichts. Dieser Bericht stellt den zweiten Jahresbericht im Rahmen der getroffenen

Zielvereinbarungen dar und umfasst die Phase des Projekts von Oktober 2020 bis September 2021.

Zu Beginn wird eine kurze Übersicht über die bislang erfüllten Deliverables gegeben. Anschließend wird

ausführlicher über die Aufgaben des AP2 berichtet. Diese umfassen zunächst den Aufbau eines landeswei-

ten Helpdesks sowie die Bereitstellung von Kursen, Tutorials und Dokumentationen für den Bereich HPC.

In diesem Zuge wird auch über besonders erfolgreiche sowie standortübergreifende Maßnahmen berich-

tet. Ein weiterer wesentlicher Punkt stellt die Bildung fachspezifischer Kompetenz-Cluster dar, deren Ent-

stehung ebenfalls in diesem Bericht beschrieben wird. Darüber hinaus wird berichtet, wie man Nutzende

qualifiziert bei der Performanceanalyse unterstützen kann. Außerdem werden Maßnahmen zur Bereitstel-

lung von Profiling- und Performance-Monitoring-Tools geschildert. Weiter wird die Heranführung neuer

Nutzendengruppen an den Tier-3 Standorten dargelegt. Abschließend beinhaltet der Bericht in Anhang B

eine Aufstellung der mit Hilfe des Kompetenznetzwerks entstandenen Veröffentlichungen.
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2 Deliverables HPC.NRW

2 Deliverables

Im Folgenden wird eine Übersicht sowie der aktuelle Stand über die Deliverables gegeben, welche bis zum

Frühjahr 2022 fertigzustellen sind.

1. DieMaßnahmen des Arbeitspaketes werden dokumentiert und in einem jährlichen Bericht auf der

� Projektwebseite HPC.NRW1 veröffentlicht.

Alle Tätigkeiten des Arbeitspaketes 2 werden in einem projektinternen Gitlab-Wiki (bereitgestellt

durch die RWTH Aachen) festgehalten und protokolliert. Diese Inhalte bilden die Basis zur Erstellung

eines jährlichen Berichtes und somit zur Erfüllung dieses Deliverables. Der aktuelle Bericht fasst alle

Maßnahmen im Projektzeitraum Oktober 2020 bis September 2021 zusammen und wird öffentlich

zur Verfügung gestellt.

2. Diemit Unterstützung des Kompetenznetzwerks entstandenen Veröffentlichungenwerden gesam-

melt und sind Teil des jährlichen Berichtes.

Hier werden die Veröffentlichungen aller Standorte, welche mit Unterstützung des Kompetenznetz-

werks entstanden sind, aufgeführt. Die Listen der Veröffentlichungen nach Standort befinden sich im

Anhang B.

3. Zur internenAbstimmungwerdenmonatliche Abstimmungsmeetings der Projektbeteiligten durch-

geführt.

Es hat sich recht schnell gezeigt, dass monatliche Abstimmungsmeetings nicht für ein solch umfang-

reiches Arbeitspaket ausreichen, weshalb die Meetings bis Dezember 2020 wöchentlich stattfanden.

Seit Januar 2021 werden die Treffen im 14-tägigen Rhythmus durchgeführt. Im Berichtszeitraumwur-

den insgesamt 29 Videokonferenzen abgehalten und im internen Gitlab-Wiki protokolliert.

4. Vier Online-Tutorials stehen zur Verfügung

Zusätzlich zu den bereits bestehenden Tutorials Introduction to Linux in HPC, Gprof Tutorial und

OpenMP in Small Bites wurden die folgenden Tutorials erstellt:

• � Benchmarking & Scaling Tutorial2

• � GPU Tutorial3

• � Scaling tutorial4

Das GPU Tutorial geht auf die verschiedenen Methoden ein, mit denen GPUs angesprochen werden

können. Es richtet sich damit sowohl an Einsteigende, um für sie geeignete Methoden zu finden, als

auch an Fortgeschrittene, die ihre Codes optimierenwollen. Das Benchmarking-Tutorial soll Nutzende

in die Lage versetzen, die Ressourcenanforderungen sowie das Optimierungspotential ihrer eigenen

Codes besser abschätzen zu können. Bei dem Scaling Tutorial handelt es sich um ein Handbuch zum

Thema ‘Skalierung’.

5. Integrierte Profiling-Tools stehen zur Verfügung

Um schlecht gewählte Resourcenanforderungen und nicht optimal laufende Codes erkennen zu kön-

nen, bieten sich automatisch arbeitende Tools an, die laufende Jobs der Nutzenden möglichst de-

tailliert überwachen und analysieren. Typische Anforderungen wurden zusammengetragen und be-

stehende Lösungenbereits evaluiert. Ein Plan für eine einheitliche, datenschutzkonformeMonitoring-

Lösung ist in Arbeit.

1https://hpc.dh.nrw/
2https://hpc-wiki.info/hpc/Benchmarking_%26_Scaling_Tutorial
3https://hpc-wiki.info/hpc/GPU_Tutorial
4https://hpc-wiki.info/hpc/Scaling_tutorial
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6. Ein interner Guide zur Vermittlung von Intensivberatungen steht zur Verfügung

Die Aktivitäten der einzelnen Standorte in der Intensivberatung heterogener Nutzendengruppenwer-

den innerhalb von HPC.NRW bezüglich Inhalt, Arbeitsaufwand, Kontaktweg und beauftragten Mitar-

beitenden tabellarisch erfasst, wobei besonders erfolgreiche Beispiele detailliert beschrieben wer-

den, wie in Abschnitt 5.1 gezeigt. Anhand dieser Erkenntnisse wurden Best-Practices entwickelt, wel-

che imRahmenderAusgestaltung der in Abschnitt5.2 beschriebenen standortspezifischenund stand-

ortübergreifenden Verbesserungsmaßnahmen konkretisiert wurden. Diese Best-Practices können zu-

künftig zu Rate gezogen werden, um erfolgreiche Konzepte bei weiteren Fragestellungen anzuwen-

den.

7. Zwei interne Schulungen zur qualifizierten Unterstützung bei der Performanceanalyse wurden

durchgeführt

Neben der Performanceanalyse ist die Korrektheitsanalyse ein wichtiger Bestandteil der Software-

entwicklung im wissenschaftlichen Kontext. In diesem Sinne wurde die Auffassung der geforderten

Deliverables auch aufWerkzeuge zu ebendieser Korrektheitsanalyse erweitert, umdieHPC.NRWMit-

arbeiter in beiden Bereichen fortzubilden. Deswegen fand am 22.10.2020 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 weitere Schulung, durchgefuhrt von Intel, zu

Intel Compilern, MPI und numerischen Bibliotheken sowie Performanceanalyse-Tools fand am 1. und

2. Dezember 2020 statt. Diese Schulung wurde zuerst den HPC.NRWMitarbeitenden angeboten und

danach auch allgemein für Nutzende dieser HPC-Infrastrukturen zugänglich gemacht. Außerdem hat

eineVortragsreihe zu ausgewähltenHPC-Tools stattgefunden, in denenHPC.NRW-Mitarbeitenden ein

Einstieg in eine Vielzahl von Performanceanalyse-Programmen gewährt wurde. Eine konkrete Über-

sicht der Vorträge ist in Abschnitt 7 zu finden. Weitere Schulungen im Bereich der Performanceana-

lyse sind bereits angedacht und könnten, z. B. als VI-HPS Tuning Workshop oder in einem ähnlichen

Kontext, durchgeführt werden.

8. Eine Nutzendenbefragung an mindestens 8 Standorten wurde durchgeführt

Eine erste Nutzendenbefragung wurde bereits im Sommer 2020 an allen Standorten durchgeführt.

Die Auswertung der Umfrage findet sich in einem� separaten Dokument5. Die daraus gewonnenen

Erkenntnisse fließen bereits in die Bemühungen zu allen Arbeitspaketen ein, dies geschieht sowohl

lokal, als auch standortübergreifend. Die Nutzendenbefragung soll in regelmäßigen Abständenmit ei-

nem ähnlichen Fragenkatalog wiederholt werden, mit dem Ziel, mehr Nutzende zu erreichen, Trends

zu erkennen und die getroffenen Maßnahmen bezüglich ihrer Effektivität zu überprüfen.

3 Ausbau des flächendeckenden HPC-Helpdesks

Nachdem in der ersten Projektphase ein flächendeckendes 3rd-Level-Support HPC-Helpdesk über dasOTRS-
Ticketsystem der Gauss-Allianz aufgebaut wurde, galt es dies im weiteren Projektverlauf auszubauen und

zu etablieren. Hierzu wurde im April 2021 allen HPC.NRW-Mitarbeitenden eine umfangreiche Einführung in

die Nutzung des OTRS-Ticketsystems gegeben. Für alle, die an der Veranstaltung nicht teilnehmen konnten,

steht die Präsentation mit allen relevanten Themen rund um das OTRS weiterhin online zur Verfügung. Das

eingeführte Partner-on-Duty-System, bei dem jeder Standort an einem Monat im Jahr stellvertretend die

Koordinatorenrolle übernimmt, hat sich etabliert, die Aufgaben sind klarer und transparenter geworden

und auch die Übergabe zwischen den einzelnen Standorten am Monatsende funktioniert immer reibungs-

loser. Das OTRS fungiert unabhängig vom 3rd-Level-Support sogar immer öfter auch als Austauschplattform

innerhalb HPC.NRWs, wenn es z.B. um die Konsultation von Expertenwissen der anderen Standorte geht.

5https://hpc.dh.nrw/de/support/nutzendenbefragung
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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 The-

men über alle Hochschulen hinweg. Aus diesem Grund wurden innerhalb des letzten Jahres alle zu Projekt-

beginn erstellten und mittlerweile etablierten Lehrmaterialien regelmäßig gewartet und upgedated, damit

sichergestellt ist, dass die HPC-Nutzenden jederzeit mit den neuesten Informationen versorgt sind.

Zusätzlich zu den existierenden Linux-, Gprof- und OpenMP-Tutorials, können bereits Ergebnisse zu drei

weiteren Tutorials eingesehen werden. Wie auch bei den vorherigen Tutorials wurde hier jeweils unter Ein-

beziehung der Expertise aller HPC.NRW-Projektmitarbeitenden eine Liste mit Schlüsselkonzepten erstellt,

die zu dem betreffenden Thema vermittelt werden sollten. Daraus wurden Storyboards erstellt, die die

Materie in logische Segmente aufteilen und eine parallele Entwicklung von Vortrags- und Übungsteilen er-

möglichen. Die Videos eines Tutorials wurden dann gefilmt, eingesprochen und geschnitten.

Um die Qualität der Videos nochmals zu erhöhen, wurde ein Austausch mit dem Projekt ORCA.NRW

organisiert. In diesem Meeting wurden alle bereits bestehenden Tutorials auf ihre Durchführung und Vor-

tragsweise analysiert und eswurden gemeinschaftlich Verbesserungsvorschläge bzgl. Didaktik, Sprechweise

etc. erarbeitet.

Es wurden Tutorials zu den folgenden Themen erstellt:

• Introduction to GPU Computing:

https://hpc-wiki.info/hpc/GPU_Tutorial
Dieses Tutorial richtet sich an Anfänger, die gerade erst mit der Verwendung eines Supercomputers

beginnen oder anderweitig daran interessiert sind, das Schreiben von GPU-Code zu erlernen. Das Tu-

torial besteht aus fünf Abschnitten. Jeder behandelt ein separates eigenständiges Thema. Es gibt eine

Einführung, die den Einstieg in das Thema erleichtert, alle anderen Einträge können aber unabhängig

voneinander bearbeitet werden. Jedes Tutorial besteht aus einem kurzen Video, gefolgt von einigen

Quizfragen und praktischen Übungen.

• Scaling tutorial:

https://hpc-wiki.info/hpc/Scaling_tutorial
In diesem Handbuch zum Thema Skalierung wird erklärt, was Skalierbarkeit ist und wofür Skalierun-

gen verwendetwerden. Eswerden Skalierungstests vorgestellt, der Unterschied zwischen starker und

schwacher Skalierung erläutert und es wird geschildert, wie man Leistung bei paralleler Skalierung

messen kann. Außerdemwerden Richtlinien für Skalierungsmessungen vorgestellt und Regeln für die

Darstellung von Leistungsergebnissen erklärt.

• Benchmarking & Scaling Tutorial:

https://hpc-wiki.info/hpc/Benchmarking_%26_Scaling_Tutorial
Dieses Tutorial soll helfen, eine Anwendung in einer HPC-Clusterumgebung zu vergleichen und die

Nutzung der verfügbaren Ressourcen zu optimieren. Es wird erläutert, warum eine Software, die auf

einem Cluster ausgeführt wird, vor produktiven Berechnungen geprüft werden sollte und was Ska-

lierbarkeit überhaupt bedeutet. Es informiert außerdem über potenzielle Engpässe und verweist auf

erweiterte Toolkits, die den Prozess automatisieren können.

Weitere Tutorials zu MPI und Intel VTune sind bereits in Arbeit. Die entstandenen Schulungsunterlagen

wurden über das HPC-Wiki [1] sowie den� YouTube-Kanal des Kompetenznetzwerks6 bereitgestellt. Die

Schulungsunterlagen, die in HPC.NRW erstellt werden, werden unter der Creative Commons Lizenz CC-

BY-SA [2] der weltweiten HPC-Community zur Verfügung gestellt. Obwohl noch nicht durchgeführt, ist es

geplant, ebenfalls die Quellen der Foliensätze zu veröffentlichen, um der HPC Community zu ermöglichen,

auch an diesen mitzuwirken, sie zu verbessern und zu erweitern.

6https://www.youtube.com/HPCNRW
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4.2 Liste der HPC-Kurse/Tutorials/Workshops

Standort Kurs/Tutorial/Workshop Datum Link

Aachen PPCES Online 2020 02.12.2020 –

03.12.2020

�

Introduction to High-Performance Computing 2021 12.03.2021 �
PPCES 2021 22.03.2021 –

26.03.2021

�

Introduction to Computing Time Application Process 01.09.2021 �
Fortran Online Kurs (weekly) 07.10.2021 –

21.01.2022

�

Programming for the NEC SX-Aurora TSUBASA 24.11.2021 �
Bielefeld Python and numpy 26.04.2021

Introduction to OOP using Python 21.07.2021

Introduction to scientific computing on GPUs 04.10.2021 –

15.10.2021

�

Dortmund Parallel Computing with MATLAB and Scaling to LiDO3 19.04.2021,

27.04.2021

Ringvorlesung: Einführung in CFD HPC Simulationen 03.11.2020 –

04.02.2021

Clusterintroduction Workshop 28.09.2021

25.10.2021

05.11.2021

Duisburg-Essen Parallel Computing with MATLAB and Scaling to HPC 20.05.2021,

27.05.2021

Introduction to Julia 16.09.2021

Düsseldorf Introduction to HPC @ HHU 24.03.2021

HPC introduction for Advanced Natural Language Processing 14.07.2021

Snakemake-Workshop für Anfänger und Fortgeschrittene 15.06.2021 &

17.06.2021

Globus course 16.09.2021

HPC Fortgeschrittenenkurs mit Gruppe Plag 07.10.2021

HPC introduction 14.10.2021

Münster Vorlesung High Performance Computing 15.03.2021-

19.03.2021

�

Introduction to scientific computing at NWZ 14.06.2021

Vorlesung High Performance Computing 23.08.2021.-

27.08.2021

�

Paderborn Linux Introduction Course 14.10.2020 �
19.01.2021 �
09.03.2021 �
13.04.2021 �
22.06.2021 �
10.08.2021 �
05.10.2021 �
30.11.2021 �

HPC Introduction Course 27.10.2020 �
02.02.2021 �
23.03.2021 �
27.04.2021 �
06.07.2021 �
24.08.2021 �
19.10.2021 �
14.12.2021 �

Advanced Topics of HPC Course 17.11.2020 �
11.05.2021 �
20.07.2021 �

Fortsetzung auf nächster Seite
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Fortsetzung von vorheriger Seite

Standort Kurs/Tutorial/Workshop Datum Link

Advanced Topics of HPC Course 07.09.2021 �
02.11.2021 �

Performance Engineering Course 25.05.2021-

26.05.2021

�

21.09.2021-

22.09.2021

�

16.11.2021-

17.11.2021

�

Software Development Practices Applied to Computational Re-

search

06.10.2020-

09.10.2020

�

Intel Software Tools Training Workshop 01.12.2020-

02.12.2020

�

Julia Workshop 01.03.2021-

04.04.2021

�

Julia Workshop 22.06.2021-

24.06.2021

�

Introduction to Python Programming 19.08.2021-

20.08.2021

�

oneAPI for CPUs, GPUs and FPGAs 02.12.2021 �
Julia in One Day 08.12.2021 �
Git and GitLab 07.12.2021 �
Solutions for Data Transfer between HPC Centers 27.07.2021 �

Siegen Cluster Introduction Course English 05.11.2020 �
MATLAB - Parallelization, Performance, Debugging English 03.12.2020 �
Linux-Einführungskurs Deutsch (mit HPC-Fokus) 21.01.2021 �
Cluster-Einführungskurs Deutsch 22.04.2021 �
MATLAB - Parallelization, Performance, Debugging Deutsch 18.05.2021 �
Linux Introduction Course (with HPC Focus) 15.07.2021 �
Workshop OMNI - New Features and Changes 30.09.2021 �

HPC.NRW-weit Totalview Training 22.10.2020 �
06.11.2020 �

Training Modern C++ Software Design 15.06.2021-

19.06.2021

�

Introduction to NVIDIA HPC SDK 29.04.2021 �
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4.3 HPC-Dokumentation

Innerhalb des ProPE-Projektes wurde das HPC-Wiki [1] als HPC-Dokumentationsplattform aufgebaut, wel-

ches eine umfassende Plattform für HPC-Dokumentation in Deutschland und potentiell darüber hinaus bie-

ten soll. Im Rahmen von HPC.NRW wurde entschieden, das Vorhaben aufzunehmen und weiterzuführen.

Initiale Anstrengungen in diesem Bereich konzentrierten sich darauf, die Dokumentation im Bereich HPC-

Admin auszubauen. Während des Berichtszeitraums wurde diese Dokumentation mit den neuesten Inhal-

ten gepflegt und weiter ausgebaut. Darüber hinaus wurde Dokumentation in den Bereichen HPC-User und

HPC-Developer zusätzlich aufgebaut. Auch alle unter Abschnitt 4.1 genannten Online-Tutorials sind hier

aufgeführt und können von den Nutzenden jederzeit eingesehen werden.

5 Community-spezifische Intensivberatung

Fachspezifische Intensivberatung hat bei vielen der Konsortialpartner eine lange Tradition, welche in der

ersten Arbeitsphase von HPC.NRWweitergeführt, ausgebaut und dokumentiert wurde. Standorte, die noch

nicht oder erst seit kurzer Zeit über zentraleHPC-Ressourcen verfügten, oder solche, die erst durchHPC.NRW

eine ausreichende personelle Aufstellung erreicht hatten, etablierten in der ersten Arbeitsphase die not-

wendige Infrastruktur, um den, auch aus der ersten Nutzendenumfrage hervorgehenden, Bedarf an Inten-

sivberatung zu decken.

Anhand von expliziten Beispielen lässt sich zeigen, dass besonders enge Zusammenarbeit mit Nutzen-

den zu fachspezifischen Themen einen wesentlichen wissenschaftlichenMehrwert bringt, der ohne die Be-

reitstellung von Personal sowie Technik- und Methodenkompetenz durch HPC.NRW nicht oder nur schwer

zu erreichen wäre. Dies soll im nächsten Kapitel genauer betrachtet werden.

5.1 Success Stories

Die Aktivitäten der einzelnen Standorte in der Intensivberatung heterogener Nutzendengruppen werden

(ab einem bestimmten Mindestaufwand) innerhalb HPC.NRWs bezüglich Inhalt, Arbeitsaufwand, Kontakt-

weg und beauftragten Mitarbeitenden tabellarisch erfasst. Dabei werden besonders erfolgreiche Beispiele

detailliert beschrieben und liefern somit wichtige Fallstudien, welche Konzepte sich in der Intensivberatung

als besonders erfolgversprechend herausgestellt haben. Diese Erkenntnisse können langfristig zum Aufbau

interner Best-Practices in der Intensivberatung beitragen. Im Folgenden werden ausgewählte, besonders

erfolgreiche Beratungsgeschichten für die einzelnen HPC.NRW Standorte wiedergegeben.

RWTH Aachen University Unsere Kooperation bei der Optimierung des juKKR Projektes wurde weiterge-

führt (s. Jahresbericht 2020). Insbesondere wurde hier das Programm KKRhost einer weiteren tiefgehen-

den Performance-Analyse unterzogen. Dabei wurde eine ineffiziente Parallelisierung kleinteiliger Matrix-

Operationen als Skalierbarkeitsproblem identifiziert. Um die parallele Effizienz zu erhöhen, wurde hier die

Parallelisierung von den eigentlichenMatrix-Berechnungen auf eine höherliegende Ebene der Auswahl der

zu berechnenden Matrizen verschoben. Dies führte zu erheblich geringerem Overhead und erhöhter Ska-

lierbarkeit durch bessere Cache-Ausnutzung.

Des Weiteren wurde eine neue Kooperation mit dem Institut für Technische Verbrennung der RWTH

Aachen University begonnen, bei der ein traditioneller Simulationscode mit einemMachine-Learning (ML)

Modell gekoppelt werden soll. Der ML Teil ersetzt hierbei die Software-Komponente einer Large-Eddy Si-

mulation (LES), welche klein-skalige Strömungseffekte, die nicht von der LES erfasst werden können, be-

schreibt. Im Berichtszeitraum konnte eine parallele Kopplung der Simulationmit dem trainiertenMLModell

durchgeführt werden. Die gekoppelte Simulation wird aktuell auf Stabilität und Leistung untersucht.

Universität Bielefeld In der Fakultät für Wirtschaftswissenschaften wurde im Rahmen einer Promotion

ein ML-basiertes Verfahren zur Lösung von Optimierungsproblemen entwickelt. Dieses wurde mit bekann-

ten Optimierungsproblemen (z.B. dem travelling-salesman-Problem) verglichen und ist performanter als

einige etablierte Methoden. HPC.NRW konnte hier durch enge Zusammenarbeit und Hilfestellung bei der
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Nutzung der lokalen HPC-Resourcen die fristgerechte Fertigstellung von Meilensteinen ermöglichen; das

Projekt begann 2019 und läuft derzeit noch.

Weiterhin hat die AG Computersimulationen und Gitterfeldtheorie das Softwarepaket SIMULATeQCD

weiter entwickelt und auf GitHub veröffentlicht. Dieses Paket dient zur Durchführung von Gitter-QCD Rech-

nungen auf GPUs und ist durch Unterstützung von HPC.NRW entwickelt und optimiert worden. Es wird

allen zukünftigen Projekten der AG zugutekommen und als open source für die Community bereitgestellt.

Eines der aktuellen Beispiele eines Forschungspojektes, das diese Software auf demBielefelder GPU-Cluster

benutzt hat, ist die Bestimmung der chiralen Phasenübergangstemperatur in der QCD mit drei entarteten

Quark-Flavours. Eine Publikation wurde gerade bei der Zeitschrift Physical Review D eingereicht.

Technische Universität Dortmund Aus dem Bioingeneurwesen erreichte uns die Anfrage, warum die An-

sys Fluent Simulation einer Gruppe immer wieder von Slurm abgeschossen wird. Der offensichtliche Grund

war das reißen der Arbeitsspeicherlimits. Durch Beobachten der Applikation wurde schnell klar, dass ein

Speicherleck vorliegt. Nach einiger Analysewurden die selbstgeschriebenenQuellterme der zeitabhängigen

Euler-Gleichungen als Verursacher identifiziert. Jegliche Versuche die Terme ohne Speicherleck zu formulie-

ren blieben auch nach Hinzuziehen des Ansys Supports erfolglos. Letztlich scheint ein Bug im Fluent Parser

vorzuliegen. Um nun trotzdem in Hinblick auf nahende Deadlines Ergebnisse produzieren zu können, wur-

den spezielle Rechenknoten mit sehr viel Arbeitsspeicher (>1TB) kurzfristig für die Arbeitsgruppe auf dem

Cluster freigeschaltet. Auf diesen ist es möglich zumindest einige Stunden zu rechnen. Ergänzend wurde

ein Restartmechanismus gescripted um innerhalb eines Slurm Jobs kurz vor erreichen der Speicherlimits

die Simulation zu unterbrechen und im nächsten Jobstep wieder neuzustarten. Alles in allem ermöglicht

diese Krücke ein unterbrechungsfreies Arbeiten und Umschiffen der Speicherlecks bis zur etwaigen Behe-

bung derselbigen.

Heinrich-Heine-Universität Düsseldorf Unterstützt durch das Job-Monitoring myJAM und die Experti-

se bei der Überwachung konnten am Standort Düsseldorf mehrere Anwendungen lokalisiert werden, de-

ren Effizienz auf mögliche Optimierungspotenziale hinweisen. Die dazugehörigen HPC-Nutzenden wurden

daraufhin angeschrieben und meist zusammen mit dem Betreuenden zu einem ersten Videokonferenz-

Meeting eingeladen. Darin wurde dann sowohl fachlich diskutiert als auch die technische Umsetzung be-

sprochen. In denmeisten Fällen fanden sich dadurch tatsächlich Optimierungsmöglichkeiten, die einiges an

Einsparungen an HPC-Ressourcen vermuten ließen. Je nach Umfang der geplanten HPC Jobs wurden dann

genauere Performanzanalysen angefertigt und die vielversprechendsten Wege für Optimierungen verfolgt.

Als ein besonderes Beispiel ist dabei eine Anwendung aus der Bioinformatik mit insgesamt 2500 rechen-

intensiven Jobs zu erwähnen, durch deren Optimierungen - in Hardware umgerechnet - letztendlich fast

eine viertel-Million Euro “eingespart” wurde. Es konnten also mit deutlich weniger HPC Ressourcen die

gleichen Ergebnisse erzielt werden und durch die freigewordenen Ressourcen andere HPC Anwendungen

bedient werden. Da solche Beispiele keine Einzelfälle sind, wird die Wichtigkeit solcher Intensivberatungen

regelmäßig unter Beweis gestellt.

Universität zu Köln An der Universität zu Köln wurden diverse Kund:innen Projekte betreut. Unter an-

derem wurde an zwei Werkzeugen einer genomischen Pipeline aus dem Bereich der single cell RNA-seq

gearbeitet, welche kommendes Jahr veröffentlicht werden sollen. Die beiden Tools führen initiale Analysen

von genetischen single-cell Datensätzen durch und benutzen neuartigeMethoden um präzisere Ergebnisse

in kürzerer Zeit zu generieren. Zwar waren die Methoden deutlich performanter als die in vergleichbaren

Werkzeugen genutztenMethoden, der serielle Charakter der Verarbeitung stellte jedoch ein Problemdar. In

Zusammenarbeit wurde eines derWerkzeuge im Rahmen der Intensivberatung optimiert und parallelisiert,

sodass sie auf einem einzelnen Kern schneller ablaufen und nun auch auf den getesteten Rechenknoten (12

Rechenkerne, Westmere Architektur) linear mit der Anzahl der Kerne skalieren. Weitere Tests auf Knoten

mit deutlich mehr Kernen folgen im kommenden Jahr. Erreicht wurde dies durch eine intensive Hotspot

Analyse, Optimierung der Speicherzugriffe (strided memory access, Reduktion von Programmsprüngen,
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Reduktion von Kopiervorgängen, etc.), Nutzung der Intel Threading Building Blocks zur Optimierung von

indizierten Speicherzugriffen per map/hash undmultithreaded Zugriff auf diese Datenstrukturen und einer

Reorganisation des Programmcodes. Die Reorganisation des Codes war notwendig um die vorher beschrie-

benen Änderungen zu ermöglichen und gut parallelisierbare Phasen von anderen (e.g. Disk-IO) zu trennen.

Der zweite Code wurde bereits in gleicher Weise vorbereitet und soll im kommenden Jahr finalisiert wer-

den. Es ist auch geplant einen zusätzlichen Assembly-Schrittmit einzufügen, der eine Präzisierung der Suche

nach speziellen Plasmazellen ermöglicht und auf einer Entwicklung beruht, die im Rahmen früherer Projek-

te optimiert wurde.

Westfälische Wilhelms-Universität Münster Anfang 2021 trat die Arbeitsgruppe CryoEM an uns heran

mit der Bitte sie bei dem Aufbau einer Auswertungs-Pipline für hochauflösende Bilder der Kryo-Elektronen-

mikroskopie zu unterstützen. Hierfür wurden unter anderem diverse Softwarekomponenten (EMAN2/Sphi-

re, Cryolo, Relion) mit GPU-Unterstützung auf demHPC Cluster bereitgestellt. Die besonders großen Daten-

mengen machten zudem eine Schnittstelle zum CEPH Darteisystem der WWU Cloud notwendig. Weiterhin

wurden die Zugriffszeiten auf die Daten durch die Nutzung der zusammengeschalteten, lokalen SSD Spei-

cher mit Hilfe des BeeOND Dateisystems deutlich verringert.

Einenweiteren Erfolg konnte das TeamHPC bei der optimierten Nutzung der Simulations-Software Gro-

macs verzeichnen. Hier viel bei mehreren Nutzerinnen und Nutzern immer wieder auf, dass diese die Soft-

ware sehr ineffizient einsetzten. Nach der Durchführung eigener Benchmarks stellte sich vor allem die in-

effiziente Nutzung des Hyperthreadings heraus, welche die Ausführung des Codes massiv verlangsamte.

Betroffene Nutzerinnen und Nutzer wurden daraufhin gezielt angesprochen und beraten und konnten so

ihre Simulationen deutlich optimieren.

Univerität Paderborn Ein Beispiel für die Intensivberatung durch das PC2 in Paderborn ist die Weiterent-

wicklung von linear-skalierenden massiv-parallelen Methoden für Elektronenstruktur-basierte Molekular-

dynamiksimulationen für Professor Thomas D. Kühne (Dynamics of Condensed Matter, Universität Pader-

born). Dabei wurde eine neuartige nicht-orthogonalisierte lokale Submatrixmethode für die elektronische

strukturbasierte Moleküldynamik auf massiv paralleler heterogener Architektur entwickelt [3]. Diese neue

Methode erweitert die Grenze der Ab-initioMoleküldynamik-Simulation auf über 100Millionen Atome und

Berechnungen wurden für einige wichtige biologische Systeme durchgeführt. Auf 1536 NVIDIA A100 GPUs

wurde eine Rechenleistung von 324 PFLOP/s in FP16/FP32 gemischter Genauigkeit erreicht, was etwa 68 %

der Peak-Leistung in dieser Genauigkeit entspricht. Diese Fortschrittewurden auf der ISC21 und der PASC21

vorgestellt7.

Universität Siegen Im Bereich Numerische Mechanik an der Uni Siegen laufen derzeit Rechnungen, bei

denen makroskopische und mikroskopische Strukturen im Material mit Finite-Elemente-Verfahren gleich-

zeitig berechnet werden, wobei ein selbst entwickelter MATLAB- bzw. C++-Code zum Einsatz kommt.

Die Nutzenden baten um Unterstützung bei der Abschätzung des Rechenaufwands, da die komplexe

Anordnung der einzelnen Rechnungen besondere Aufmerksamkeit auf die Einstellungen des Job Schedulers

erforderte. Außerdem gab es ein Problem, dass der Lizenzserver der Uni bei vielen parallelen Rechnungen

abstürzte.

Gemeinsam mit den Nutzenden wurde eine effiziente, lastbalancierte und fehlertolerante Anordnung

der Jobs gefunden. Den Nutzenden wurden Techniken an die Hand gegeben, um den Rechenaufwand mit

möglichst wenigen Tests selbst abschätzen zu können. Außerdemwurde in Zusammenarbeit mit demAdmi-

nistrator des Lizenzservers dieUrsache für die Abstürze gefunden unddas Problembehoben. DieNutzenden

haben die Empfehlungen anschließend selbst umgesetzt.

Die Durchführung der Rechnungen wurde durch die Beratungsleistung überhaupt erst ermöglicht, wei-

terhin konnte durch die Beratung eine gute Effizienz sichergestellt werden.

7https://hpc.dh.nrw/de/research/videos
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Bergische Universität Wuppertal Der neue PLEIADES Cluster an der Bergischen Universität Wuppertal

wird seit Juni 2021 eingesetzt. Deshalb fiel die meiste Beratungsaktivität auf die Heranführung von For-

schungsgruppen an die neue Hardware und eingesetzte Technologien.

Erstmalig wird dabei auch einmit EasyBuild umgesetztes zentrales Software-Angebot bereit gestellt. Zu-

vorwaren die Forschungsgruppen ausschließlich für ihre Software-Umgebung selbst verantwortlich.Mit der

zentral zur Verfügung gestellten Software konnten bereits einige Gruppen, vor allem bei der Verwendung

von MPI auf dem Batchsystem Slurm, unterstützt werden. Als Beispiel wäre hier zum Beispiel die Simula-

tionssoftware CORSIKA aus der Gruppe der Teilchen- Astrophysiker zu erwähnen, die auf diese Weise auf

dem neuen Cluster zum Einsatz kommen kann.

5.2 Standortspezifische und HPC.NRW-übergreifende Maßnahmen

Der weitere Ausbau der community-spezifischen Intensivberatung ist ein klar gestecktes Ziel der HPC.NRW-

Konsortialpartner. Hierfür werden an den einzelnen Standorten, aber auch über die Standorte hinaus, die

folgendenMaßnahmen ergriffen. Mittelfristig werden anhand der dokumentierten Erkenntnisse Best-Prac-

tices definiert, um die Vermittlung zielführender Intensivberatung zu unterstützen.

RWTH Aachen University In 2021 hat das IT Center der RWTH Aachen University eine regelmäßige HPC

Sprechstunde eingerichtet. Diese wird aktuell einmal proMonat online angeboten und wurde von den Nut-

zer gut angenommen. Um ein breites Spektrum möglicher Fragen zu ermöglichen, sind in diesen Sprech-

stunden Experten zu verschiedenen Themengebieten, wie z.B. Performance Analyse, Job Scheduling, und

Rechenzeitbeantragung. Fragen mit generellem Informationswert werden öffentlich mit allen Teilnehmern

diskutiert und Fragen speziell zu konkretenNutzernwerden im Einzelgespräch erläutert. Hier kann auch län-

gerfristige Unterstützung verabredet werden, die dann von derHPC Sprechstunde entkoppelt weitergeführt

wird.

DesWeiteren führt das IT Center der RWTHAachenUniversity regelmäßig Schulungen zu verschiedenen

Themen durch. Hierzu gehören Introduction to HPC, welche an neue HPC Nutzer gerichtet ist, Parallel Pro-

gramming for Engineering Sciences, welche an Entwickler vonwissenschaftlichen Simulationen gerichtet ist,

aiXcelerate, welche sich auf Performance Optimierung von Anwendungen fokussiert, sowie Workshops zur

Programmierung von NEC SX-Aurora Beschleunigerkarten. Um die HPC Nutzer:Innen Beratung zu verbes-

sern, wurde die Beratung restrukturiert, so dass auf eine breitere Expertise zurückgegriffen werden kann.

Letzlich wurde auch im Rahmen von NHR die Begutachtungsprozesse angepasst und auch das Technische

Review von Rechenzeitanträgen breiter aufgestellt, welches auch Auswirkungen auf Anträge aus NRW hat.

Universität Bielefeld An der Universität Bielefeld findet fast ausschließlich individuell zugeschnittene In-

tensivberatung statt, da die Nutzenden sehr unterschiedlich viel Vorwissen mitbringen, und zu unregelmä-

ßig Rechenzeit beantragt wird, als dass regelmäßige Einführungsveranstaltungen praktikabel wären. Hierfür

sind insbesondere das HPC.NRW Introduction to Linux-Tutorial sowie die aktuell erarbeiteten GPU Tutorials

von Nutzen, die ergänzend zur Einführung eingesetzt werden. Der Zugang zur HPC-Beratung wird über eine

Mailingliste und ein Ticketsystem gewährleistet; zudem gibt es ein Wiki, in das strukturiert Antworten zu

häufig gestellten Fragen eingepflegt werden, die bei der Beratung aufkommenden. Um Kontakte zwischen

den Nutzenden und zum Support zu stärken, ist für 2022 ein Nutzendentag angedacht.

Ruhr Universität Bochum Da der zentrale HPC-Rechner der RUB erst 2022 beschafft werden wird, be-

schränkt sich der momentane Beratungsaufwand auf Machbarkeitsstudien bzw. auf Prüfung der Eignung

von Projekten für HPC. Seitdem die HPC.NRW-Stellen (Projektstelle und Eigenanteil) an der zentralen Be-

triebseinheit etabliert sind, ist die Nachfrage nach HPC-Ressourcen und Zugangsmöglichkeiten stetig ange-

stiegen. Die Anfragen stammen aus einer Vielzahl von Fakultäten und Einrichtungen, wie z. B. Wirtschafts-

wissenschaften, Bau- und Umweltingenieurwissenschaften, Sozialwissenschaft, Psychologie, Neuroinfor-

matik, Medizinische Informatik, sowie assoziierte Institute, wie das Universitätsklinikum der RUB, die den
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Bedarf an HPC-Ressourcen und eine kompetente Beratung an der gesamten RUB widerspiegeln. Es befin-

den sich auch viele neue HPC-Nutzende darunter, die bereits vom HPC-Team unterstützt werden konnten.

Oft geht es um eine Beratung bei der Beschaffung von Hardware oder die Beantragung von Rechenzeit auf

verschiedenen Ebenen der HPC-Pyramide, insbesondere Tier-2, da die RUB noch nicht über einen zentra-

len Rechencluster verfügt. Der Zugang zur HPC-Beratung wird über eine Mailingliste und ein Ticketsystem

gewährleistet, ergänzt durch eine auf die persönlichen Bedarfe zugeschnittene Intensivberatung durch die

IT.SERVICES Mitarbeiter mittels Videokonferenz.

Die zu beschaffende HPC-Ressource soll langfristig zu einer Serviceleistung innerhalb von IT.SERVICES

etabliert werden und damit auch ein Ebene 3 HPC-Zentrummit lokaler HPC-Beratungsstelle aufgebaut wer-

den. Zusätzlich soll die Webseite ausgebaut und das System beworben werden, wenn es installiert ist. Die

Heranführung neuer Nutzende an die HPC-Ressource wie auch die Intensivberatung wird in Zukunft durch

eine feste Sprechstunde ergänzt werden. Die durch HPC.NRW organisierten Schulungen und Workshops

werden von HPC-Nutzenden an der RUB bereits in Anspruch genommen. Die Tutorials sind unerlässlich für

den Aufbau der lokalen HPC-Beratung.

Rheinische Friedrichs-Wilhelms Universität Bonn In dieser Projektphase konnte an der Universität Bonn

besonders die Integration verschiedener Institute und Einrichtungen in die Gesamtstrategie vorangetrie-

ben werden. Zunächst wurde das in der vorherigen Projektphase eingeführte einrichtungsübergreifende

Ticketsystem um einige fachspezifische Queues erweitert und der Zugriff für Mitarbeitende einiger wei-

terer Institute ermöglicht, um eine schnelle und zielgerichtete Bearbeitung von Anfragen zu begünstigen.

Auch die Eskalation an den HPC.NRW-Support sowie die Nutzung des SchedMD-Supports werden durch das

Ticketsystem allen beteiligten HPC-aktiven Einrichtungen der Universität ermöglicht.

Im Rahmen der HPC-Beratungskompetenzclusterung wird die Koordination der Cluster “Medizin/Gene-

tik/Bioinformatik” und “Geowissenschaften” durch die Institute für Geodäsie undGeoinformation (IGG), für

Genomische Statistik und Bioinformatik (IGSB), für Medizinische Biometrie, Informatik und Epidemiologie

(IMBIE) und für Nutzpflanzenwissenschaften und Ressourcenschutz (INRES) tatkräftig unterstützt. Bei der

Analyse des Flye Simulationscodes zusammenmit der RWTHAachen konnten Fachwisseschaftler*innen der

Universität Bonn zumBeispiel wichtige Einsichten in die praktische Nutzung des Codes liefern und konstruk-

tive Änderungsvorschläge im Bereich der Eingangsdaten zusteuern. Diese Beiträge zur Beratungsclusterung

werden durch die Ausschreibung und baldige Besetzung einer unbefristeten Stelle im High Performance

Computing & Analytics Lab (HPC/A-Lab) mit Fokus auf Lebenswissenschaften weiter geschärft werden.

Die zielgerichtete und proaktive Beratung von Nutzenden, insbesondere bei der Performance- und Aus-

lastungsoptimierung ihrer Jobs, soll durch die Bereitstellung eines Job-spezifischenMonitorings unterstützt

werden. Hierfür wird der Einsatz von ClusterCockpit (CC) gerade erprobt und die Installation und Inbetrieb-

nahme auf dem Bonna-Rechencluster zusammenmit dem CC-Entwicklungsteam durchgeführt. Die Einsich-

ten aus diesem Prozess fließen wiederum direkt in die Entwicklung von CC und können hoffentlich dabei

helfen die Installation und Inbetriebnahme für andere Ebene-3-Zentren zu erleichtern.

Die erfolgreiche Ausschreibung und Besetzung einer HPC-Betriebsleitung amHochschulrechenzentrum

sowie die Besetzung einer Technikstelle schaffen, zusammenmit der baldigen Ausschreibung weiterer Stel-

len, auch auf dieser Ebene die notwendigen Rahmenbedingungen für den Betrieb des in der Beschaffung für

2022 geplanten großen hybriden Bonna-2-Rechenclusters. Zur Unterstützung von Lehrvorhaben, insbeson-

dere Abschlussarbeiten, wurde zudemdie Beschaffung eines kleinen dediziertenGPU-Clusters beschlossen,

dessen Inbetriebnahme für das erste Quartal 2022 geplant ist.

Darüber hinaus wird perspektivisch eine weiter als bisher gehende universitätsweite Öffnung dezen-

traler Rechenkapazitäten angestrebt. Dies geschieht einerseits zusammen mit den Bestrebungen des Phy-

sikalischen Instituts zur Nutzung von HPC-Ressourcen durch Overlay-Batchsysteme und andererseits durch

Beteiligung am EESSI-Projekt. Erstere ermöglichen es, dynamisch verschiedene Ressourcen in einemMeta-

scheduler zu bedienen und letzteres stellt eine HPC-Nutzenden vertraute und vor allem überall konsisten-

te Softwareumgebung zur Verfügung, die durch ihre leichte Installierbarkeit (im Vergleich zu einer eigen-

händig konfigurierten EasyBuild-Umgebung) auch auf kleineren dezentralen Systemen durch lokale Admins

umsetzbar ist. Dieser Ansatz soll es ermöglichen, die effiziente Auslastung aller Systeme zu erhöhen und

insbesondere die niederschwellige Bearbeitung vielzähliger kleinerer Jobs zu begünstigen, wie sie zum Bei-
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spiel in der Hochenergiephysik, den Lebenswissenschaften oder den Wirtschaftswissenschaften auftreten,

ohne dabei große Jobs zu beeinträchtigen.

Technische Universität Dortmund Die zuvor geplante proaktive Intensivberatung für neue Arbeitsgrup-

pen und alteingesessene „Poweruser“ wurde umgesetzt und hat gerade bei sehr informatikfremden Insti-

tuten zu einem deutlich flüssigeren Einstieg in die Nutzung der HPC Systeme geführt. Die Dokumentation

des LiDO3 Clusters wurde um eine umfangreiche How-To Sammlung zu den verbreitesten Anwendungssoft-

wares ergänzt um den Einstieg für Nutzer mit Erfahrung in der jeweiligen Software in die Nutzung des Clus-

ters und insbesonderes des Slurm-Batchsystems zu erleichtern. Viele Routineaufgaben wie das Verlängern

von Accounts, das Tauschen von SSH Schlüsseln oder ganz generell die Verwaltung von Studentenaccounts

wurden maßgeblich automatisiert um den Nutzern eine gewissen Eigenständigkeit zu gewähren und die

Beratungskompetenzen stärker auf fachliche Fragestellungen konzentrieren zu können.

UniversitätDuisburg-Essen Mit der BesetzungderHPC.NRWStellen in 2021 konnte dasHPC-Supportteam

soweit anwachsen, dass erstmals HPC-spezifische Workshops angeboten werden konnten. Dieses Angebot

soll 2022 noch stark ausgebaut werden. Damit weitere Kapazitäten für Workshops und Beratungsaktivitä-

ten geschaffen werden können, ist geplant, das aktuelle Antragsverfahren durch JARDS zu ersetzen, um das

HPC-Supportteam zu entlasten.

DesWeiteren ist eine Sprechstunde für Nutzende und alle Interessierten in Planung. Diese soll zunächst

als Videokonferenz angeboten werden und zu gegebener Zeit in einen HPC-Stammtisch überführt werden,

um einen engeren Kontakt zu den Nutzenden herzustellen und zu pflegen.

Heinrich-Heine-Universität Düsseldorf Die bestehende HPC Sprechstunde wurde weiter ausgebaut: Die-

se finden wöchentlich statt und dauern dann immer mindestens zwei Stunden, bei starker Nachfrage wur-

de aber auch oft überzogen oder separate Zusatztermine angeboten. Wegen der andauernden Corona-

Situation wurde diese HPC Sprechstunde immer auch als Videokonferenz angeboten - dies macht es für

Nutzende besonders einfach, weil sie lediglich auf einen Link klicken müssen, um direkt mit einem HPC

Experten sprechen zu können. Da wir die Sprechstunde nun auch besser (über mehrerer Kanäle, wie An-

tragsbestätigungen, Vorlesungen und Nachrichtendienst) und regelmäßig bewerben, wird sie sehr gut an-

genommen. Manche, zumeist einfache Fragen können Dank der Online-Tutorials von HPC.NRW schneller

und trotzdem präziser beantwortet werden, indem gezielt auf das entsprechende Tutorial verwiesen wird.

An der HHU gibt es zunehmend mehr Vorlesungen mit HPC Bezug. Oft wurden Einladungen angenommen

und diese besucht, um auch da je nach Wunsch z. B. Einführungsvorlesungen ins HPC zu geben. Der HPC

Dienst an der HHU soll strategisch in einen Basisdienst umgewandelt werden. Dies ist mittlerweile schon zu

einem großen Teil erfolgt: so wurde bspw. ein zweiter Standort in Betrieb genommen, insbesondere um da

das Backup-System für den HPC Storage, aber auch zusätzliche Rechenhardware zur Verfügung zu stellen.

Dadurch kann selbst bei einem Totalausfall des HPC Hauptstandortes ein gewisserMindestbetrieb aufrecht-

erhalten werden und bei einer Katastrophe (Wasser, Feuer, ...) die Datensicherheit gewährleistet werden.

Die Kühlleistung im Serverraum wurde erhöht und ebenfalls redundanter aufgestellt, um Ausfälle wie in

den letzten heißen Sommermonaten zu verhindern. Viele Dienste (Batchsystem, Lizenzserver, ...) wurden

zu einem HA-Setup ausgebaut, damit auch deren Verfügbarkeit erhöht wird. So hat sich schon dieses Jahr

die Verfügbarkeit sichtbar verbessert. Insgesamt sind am Standort Düsseldorf in diesem Jahr 58% mehr

neue HPC Nutzende hinzubekommen, als im gleichen Vorjahreszeitraum. Es gab sehr viele Einführungs-

veranstaltungen, auch mit jeweils mehr HPC Nutzenden, und zudem einige Fortgeschrittenenkurse. Auch

für die vomHPC.NRW ISV-Softwarebudget beschaffte und verlängerte DatentransferlösungGlobus Connect

wurde speziell ein Globus-Workshop angeboten, der auch sehr gut von den Anwendern angenommenwur-

de. Da HPC Nutzende an der HHU aus allen Fakultäten kommen, sind die Anforderungen bzgl. HPC sehr

heterogen. Dies hat aber auch zur Folge, dass es konkrete Nachfragen zu sehr speziellen Themen gibt. Da

dies dann aber meist nur sehr wenige Anwender betrifft, wären Standort-eigene Kurse unpraktikabel; Dank

der vielen Kurse und Schulungen über HPC.NRW können aber nun auch solche Nachfragen bedienen wer-

den. Dieswird sehrwohlwollend und dankend von denNutzenden angenommen.Mithilfe der HHU-eigenen
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Job-Monitoring- und AnalyselösungmyJAM und der Expertise konnten mehrere potenziell ineffiziente HPC

Anwendungen aufgespürt werden. Daraufhin wurde mit diesen Anwendern aktiv der Kontakt gesucht und

je nach geschätztem Gesamtressourcenverbrauch Arbeit in die genauere Analyse und Optimierung dieser

Anwendungen investiert. Dadurch sind amStandort Düsseldorf in den letzten zwei JahrenumgerechnetHPC

Rechenressourcen im sechsstelligen Euro-Bereich eingespart wurden, die damit anderen HPC Nutzenden

mehr zur Verfügung stehen. Dabei wurde eine konkrete Anwendung - der De-novo Genomassembler Flye -

als erster Kandidat für eine ausführlichere Performance-Analyse im Rahmen der HPC.NRW Beratungsclus-

terung auf mehrere Standorte ausgeweitet. Dabei geht es allerdings in erster Linie nicht nur um Einsparung

von Rechenzeit, sondern überhaupt erst um die Ermöglichung dieser Art von Forschung, da diese Anwen-

dung die maximal vorhandenen Speicherkapazitäten und maximalen Joblaufzeiten teilweise überschreiten

würde.

Universität Paderborn Die Schwerpunkte des Paderborn Center for Parallel Computing der Universität

Paderborn sind die atomistischen Simulationen, Optoelektronik und Quantenphotonik sowie maschinelles

Lernen für intelligente Systeme. Das PC2 koordiniert außerdem die Beratung im Kompetenznetzwerk in den

Bereichen Chemie, Physik, Data science & machine learning sowie Acceleratorbetrieb 8.

Die Community-spezifische Intensivberatung durch das PC2 in diesen Bereichen umfasst unter ande-

rem die Algorithmenentwicklung- und Optimierung, Portierung auf Beschleuniger, Unterstützung der Com-

munities bei der Codeentwicklung, z.B. durch die Veranstaltung von Entwicklertreffen, und Workfloworga-

nisation aber auch direkte Unterstützung bei fachlichen Problemen zum Beispiel bei der Konvergenz von

Elektronenstrukturrechnungen. Die Intensivberatung im Rahmen der Kompetenznetzwerks HPC.NRW kann

dabei stark von Synergien mit der NHR-Fachberatung am PC2 profitieren.

Das PC2 stellt sein Indico-basiertes Veranstaltungsmanagementsystem für Veranstaltungen des Kompe-

tenznetzwerks zur Verfügung9.

Neben der Intensivberatung baut das PC2 die schon umfangreichen Beratungs- und Lehrangebote durch

gezielteMaßnahmen aus. Es wird bereits regelmäßig eine Serie von HPC-Kursen (HPC-Kurs Leiter/HPC cour-

se ladder) angeboten, damit neueMitarbeitende insbesondere in denwissenschaftlichenBereichen, die viel

Rechenleistung benötigen, schnell und problemlos mit der Nutzung der HPC-Systeme und Softwareumge-

bungen im PC2 beginnen können. Das Intervall zwischen den Kursen beträgt etwa zwei Wochen, wodurch

die Teilnehmer ihreHPC-Kenntnisse rasch aufbauen können. Neben den regulärenHPC-Kursenwerden auch

andere spezielle HPC-orientierte Themen in Workshops oder durch Mini-Tutorials vertieft.

Universität Siegen An der Universität Siegen hat die Installation des neuen HPC-Clusters Ende 2020 ei-

ne größere und vielfältigere Nutzendenschaft angezogen. Insbesondere Forschende aus dem Bereich Data

Science nutzen den neuen Cluster nun in einem größerem Ausmaß.

Die wöchentliche Sprechstunde ist mittlerweile unter den Nutzenden als wichtiger Anlaufpunkt eta-

bliert. Der persönliche Kontakt erlaubt es, Probleme sowie Bedarf für intensivere Beratung früher zu erken-

nen. Die lokalen Schulungen (Cluster-Einführung und Linux-Einführung) verbessern als Nebeneffekt eben-

falls den persönlichen Kontakt. Forschende, die eine Intensivberatung benötigen, können so frühzeitig iden-

tifiziert werden und werden gezielt angesprochen.

Schließlich sollen es die im Aufbau befindlichen verbesserten Monitoring- und Analysetools ermögli-

chen, Unterstützungsbedarf noch besser zu erkennen. Hier profitiert der Standort besonders vonHPC.NRW,

wo derartige Tools bereits entwickelt werden.

Bergische Universität Wuppertal Mit der Inbetriebnahme des neuen PLEIADES Clusters im Juni 2021,

wurde auch die User-Dokumentation modernisiert. Hierbei liegt der Fokus vor allem auf den Umgang mit

den neuen Technologien des Clusters, darunter z.B. Slurm, NVidia A100 GPUs, MPI und BeeGFS. Außerdem

wurden in bestimmten Situationen Nutzende kontaktiert und geschult, wenn eine ineffiziente Verwendung

8siehe https://hpc.dh.nrw/de/support/thematische-clusterung. Acceleratorbetrieb und Physik in Zusammenarbeit

mit der Universität Bielefeld.
9https://events.uni-paderborn.de/, z.B für HPC.NRW Tools Workshops https://events.uni-paderborn.de/

category/11/
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der Ressourcen festgestellt wurde. Zukünftig soll die Beratung weiter formalisiert werden, indem z.B. eine

Queue im Ticketsystem für Fragen bzgl. des HPC Systems eingerichtet wird. DesWeiteren soll es eine explizit

kommunizierteMöglichkeit für Sprechstunden geben. Die User-Dokumentationwirdweiter ausgebaut, was

stellenweise auch durch den Aufbau von KnowHow bei den entsprechenden Themen bedingt ist.

5.3 Implizite und dynamische Bildung fachspezifischer Kompetenzcluster

Für eine gezielte und bedarfsorientierte Vermittlung fachspezifischer Beratungsangebote im Rahmen des

Leitfaden für Intensivberatungen wurde eine Clusterung der Kompetenzen an den HPC.NRW-Standorten

durchgeführt. Diese Cluster stellen anwendungsorientierte Gruppen von jeweils wenigen Partnern dar, wel-

che herausfordernde und langfristige Forschungsvorhaben bei HPC-Themen unterstützen und beraten. Da-

bei ist auch die Heranführung an die Nutzung von HPC-Kapazitäten der nächsthöheren Ebene zur Deckung

von notwendigen Ressourcen-Anforderungen ein Aufgabenbereich. Die Clusterbildung war im ursprüngli-

chenArbeitsplan direkt imArbeitspaket 2 verortet,wurde aber aufgrundder zentralen Bedeutung innerhalb

von HPC.NRW und die umfangreichen Abstimmungen zwischen den Standorten in eine eigene Taskforce

ausgelagert. Deren Koordination übernimmt dabei das Zentrum für Informations- und Mediendienste der

Universität Duisburg-Essen zusammen mit der Rheinischen Friedrich-Wilhelms-Universität Bonn als Stell-

vertreter. Die Abstimmung der Aufgaben wird in regelmäßigen Videokonferenzen durchgeführt.

In einem mehrstufigen Prozess wurde, basierend auf den individuellen Beratungskompetenzen der

HPC.NRW Standorte, eine Clusterung durchgeführt. Dazu wurden die Kompetenzbereiche hinsichtlich ih-

rer methoden-, betriebs,- und fächerorientierten Ausrichtungen gruppiert. Kommt nun z. B. im Rahmen

der Intensivberatung eine konkrete Beratungsanfrage über den HPC.NRW-Helpdesk, wird der zuständige

Bereich ermittelt. Zur Unterstützung bei der Zuordnung ist jeder Kompetenzbereich mit Keywords verse-

hen. Für jeden Bereich sind Standorte als Koordinatoren festgelegt, welche dann die Aufgabe haben, eine

bedarfsorientierte Arbeitsgruppe zu bilden. Diese Arbeitsgruppe wird abhängig von den individuellen Kom-

petenzen aus den Mitgliedern der HPC.NRW Standorte gebildet und bearbeitet dann die Anfrage des For-

schungsvorhabens. Ein erstes Beispiel für eine gestartete Intensivberatung unter Nutzung dieser erfolgten

Beratungscluster ist Flye, Details siehe Abschnitt 6.

6 Qualifizierte Unterstützung in der Performanceanalyse

Neben verschiedenen Community-spezifischen Beratungsangeboten, soll durchHPC.NRWauch ein flächen-

deckendes Angebot an Community-übergreifender Unterstützung bei der Performance- und Korrektheits-

analyse aufgebaut werden. Ein zentraler Bestandteil dessen ist die Beschaffung von landesweiten Lizenzen

für verschiedene kommerzielle Softwarepakete in diesem Bereich. Solche Lizenzen konnten im Kontext von

HPC.NRW für Intel Parallel Studio XE, Perforce TotalviewDebugger, andARMForge Supercomputing verhan-

delt werden. Des Weiteren stehen auch Open Source Tools in diesem Kontext zur Verfügung. Im Rahmen

einer Harmonisierung der Softwareumgebungen, wird somit daran gearbeitet, jedem Partner den vollen

Umfang an verfügbaren Softwarelösungen zur Performance- und Korrektheitsanalyse bereitzustellen. Um

neben der Software auch ein tieferes Verständnis für die eingesetzte Software aufzubauen, werden im Rah-

men vonHPC.NRWauch Train-the-Trainer-Workshops geplant und abgehalten. ImOktober/November 2020

wurde zum Beispiel ein zweitägiger Train-the-Trainer-Workshop zum parallelen Debugger Totalview durch-

geführt. Dabei wurden im HPC-Support tätige Mitarbeitende von HPC.NRW-Standorten von Experten und

Entwicklern von Totalview in die Nutzung des Werkzeugs eingeführt und auf die Weitervermittlung dieser

Kenntnisse in eigenen Schulungen vorbereitet.

Im April 2021 organisierte HPC.NRW einen speziellen GPU-Kurs mit Fokus auf die Programmierung mit

dem NVIDIA HPC SDK, der es Softwareentwicklern ermöglicht, GPUs in Standard-C++-Code mit einem neu-

en C++17 std::par Framework zu programmieren. Ein kurzer Überblick über Performance-Analyse-Tools

für GPUs, z.B. NSight Systems und NSight Compute, wurde ebenfalls in diesem Kurs behandelt. Die Veran-

staltung stieß auf großes Interesse der Teilnehmer, die nicht nur aus Nordrhein-Westfalen, sondern auch

aus anderen Universitäten in Deutschland kamen. Dieser eintägigeWorkshop erweiterte die Möglichkeiten
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für HPC-Entwickler die hohe Rechenleistung von GPUs effizient zu nutzen. Aufgrund des großen Interesses

wird Anfang 2022 ein weiterer zweitägiger GPU Kurs geplant.

Der von HPC.NRW und der Universität Siegen organisierte und von einem sehr erfahrenen externen

Vortragenden gestaltete 5-tägige C++-Kurs für Fortgeschrittene, richtete sich an erfahrene Programmierer,

die Einblicke in das Thema Modern C++ Software Design gewinnen wollten. Es ging insbesondere darum,

modernes C++ zu lehren, wie es heute üblicherweise in der Praxis genutzt wird. Der Kurs war als zweiter

einer Vortragsreihe von drei Kursen gehalten worden und baute auf den Anfängerkurs aus dem Frühjahr

2020 auf. Der Expertenkurs, der sich an diesen Kurs anschließen wird, ist für den Sommer 2022 geplant.

Neben dem hohenWert für die Nutzenden, war dieser Kurs auch für potentielle Vortragende sehr wertvoll.

Er enthielt implizit viele Anregungen und Hinweise für die Gestaltung eigener Kurse zum Thema, sodass er

auch den Zweck eines Train-the-Trainer indirekt erfüllte.

Ziel ist es, das Wissen innerhalb des HPC.NRW Kompetenznetzwerks auszubauen, um mittelfristig wei-

tere HPC.NRW-Trainer und HPC-Anwender in NRW—z. B. in der Nutzung des TotalView Debuggers—zu

schulen und somit ihre Methodenkompetenz auszubauen. Bedingt durch die in 2020 eingeführten Kon-

taktbeschränkungen durch die SARS-CoV-2/COVID-19 Pandemie, entwickelt sich weiterhin im Rahmen der

Online-Tutorials auch ein langfristig funktionierendes Kurskonzept. Das sehr erfolgreiche Kurskonzept der

aiXcelerate am Standort Aachen, welches als Präsenzveranstaltungenmit ausgeprägtemAnwendungsanteil

angelegt ist, wurde hierfür weiterentwickelt, so dass auch dies online durchgeführt werden kann. Klassische

Themen der aiXcelerate sind hier die Werkzeuge des Intel Parallel Studio XE, welches auch im Rahmen der

zentralen Softwarebeschaffung für alle Partner lizenziert wurde. Es kamen noch weitere Werkzeuge aus

dem Bereich des VI-HPS hinzu, um den Software-Teams ein möglichst breites Spektrum an Werkzeugen

für die Arbeit an ihrer Software zu bieten. Die Werkzeuge des Intel Parallel Studio XE wurden hier von

Mitarbeitenden des Intel Kollegiums präsentiert und die Experten blieben über den Zeitraum des gesam-

ten Workshops für Fragestellungen und Problembehandlungen bei der Analyse verfügbar. Im klassischen

aiXcelerate-Konzept wird eine begrenzte Anzahl an Software-Teams eingeladen bzw. ausgewählt, mit ihrer

Software an dem Workshop teilzunehmen. Jedem Software-Team wird dann für den Zeitraum des Work-

shops ein Tutor zugeordnet, um die in den Workshop-Präsentationen gelernten Inhalte auf der eigenen

Software anzuwenden. Ähnlich der seit langen Jahren erfolgreichen VI-HPS Tuning Workshops [4] wird bei

der aiXcelerate viel Zeit für die Arbeit an der eigenen Software eingeplant, denn der Übergang bei der An-

wendung der präsentierten Werkzeuge von vorbereiteten Beispielen auf die eigene, teils viel komplexere

Software, ist ein kritischer Aspekt für die Akzeptanz und Übernahme der vorgestellten Werkzeuge in den

Entwicklungsalltag der Software-Teams nach demWorkshop. Hier arbeiten die Tutorierenden eng mit den

Software-Teams zusammen, um meist schon während des Workshops Erfolge in der Analyse vorzuweisen

und gegebenenfalls leistungsrelevante Änderungen an der Software durchzuführen. Aus der Erfahrung ver-

gangener Workshops bleiben einzelne Software-Teams auch nach demWorkshop weiterhin in Kontakt mit

ihren Tutorierenden, um angefangene Fragestellungen aus dem Workshop zu Ende zu führen oder aber

auch, um neue Fragestellungen in der weiteren Entwicklung abzuklären.

Ein weiteres Beispiel für die qualifizierte Unterstützung bei der Performanceanalyse ist die laufende In-

tensivberatung für Nutzenden aus dem Life-Sciences Bereich an der Universität Düsseldorf. Hier haben wir

mit der Analyse und Optimierung des Flye Simulationscodes begonnen. Ziel ist eine Evaluierung des Opti-

mierungspotential der zeit- und speicherintensiven Simulationsläufe aus der Anwendersicht. Entsprechend

der Beratungsclusterung (s. Kap. 5.3) hat die RWTH Aachen University die Koordination dieser Aktivität

übernommen und wird insbesondere von Fachwissenschaftler*innen der Universität Bonn unterstützt, die

über eine entsprechend langjährige Erfahrung in diesem Fachgebiet und auch mit der Verwendung des

Codes verfügen. Durch diese enge Kooperation konnten insbesondere konstruktive Änderungsvorschläge

im Bereich der Eingabedaten gemacht, die von demNutzenden aktuell evaluiert werden.Weitere beteiligte

HPC.NRW Standorte sind Düsseldorf als Heimatinstitution des anfragenden Nutzenden und Wuppertal im

Bereich der Performance Analyse. Es haben bereits mehrere Treffen (online) stattgefunden, bei denen ver-

schiedene Aspekte der Anwendungmit demNutzer besprochenwurden. Es wurden verschiedene Analysen

durchgeführt, um das Verhalten des Codes zu untersuchen. Erste Messungen ergaben eine limitierte Ska-

lierbarkeit bis 24 Cores mit dem gegebenen Datensatz. Des Weiteren ergab eine NUMA Analyse, dass der

Speicherverbrauch über die NUMA-Domains hinweg nicht balanciert ist. Abbildung 1 zeigt einen exempla-
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Abbildung 1: Verteilung Speicherseiten im Flye Simulationcode über die beiden NUMA-Domains.

rischen Verlauf auf einem Zwei-Sockel-System in Aachen. Man sieht, dass der Großteil der Speicherseiten

auf NUMA-Knoten N1 angelegt werden. Durch den Remote-Zugriff im weiteren Verlauf der Anwendung ist

hiermit entsprechenden Leistungseinbußen zu rechnen, was durch die Tatsache, dass die Nutzenden häufig

auch auf Systemenmit vier NUMA-Domains rechnen, noch verstärkt wird. Hier sind weitere Aktivitäten wie

eine Optimierung des Speicherzugriffverhaltens geplant, welche im Erfolgsfall auch an die Entwickler des

Codes zurück gespielt werden sollen, sodass weitere Anwender*innen profitieren können. Darüber hinaus

wurde eine Detailanalyse mit Intel VTune durchgeführt, welche Hotspots in der Analyse identifiziert hat,

welche aber nur mit Hilfe der Flye Entwickler (und nicht dem Nutzer) optimiert werden können.

7 Bereitstellung von integrierten Profiling- und

Performance-Monitoring-Tools

Im allgemeinen HPC-Support, der Intensivberatung und insbesondere für die Performanceoptimierung sind

Werkzeuge für das Profiling und die Performanceuntersuchung notwendig. Auf der einen Seite sind dies

Profiling- und Debugging-Tools, die anlassbezogen und für einen begrenzten Zeitraum verwendet werden.

Auf der anderen Seite zählen dazu auch Monitoring-Mechanismen, zum Beispiel im Sinne eines jobspe-

zifischen Monitorings, die auf einem Cluster-System kontinuierlich Daten sammeln. Langfristig wäre eine

zielgerichtete, flächendeckende Etablierung eines jobspezifischen Monitoring-Systems an möglichst vielen

Standorten in NRW wünschenswert. In Vorbereitung dessen wurden bereits die Anforderungen an ein sol-

ches System formuliert. Danach wurden die existierenden Lösungenmehrerer Standorte in Bezug auf diese

Anforderungen, insbesondere die Integrierbarkeit in existierende HPC-Umgebungen, analysiert. Die bislang

vorhandenen Lösungen stellten sich jedoch als sehr unterschiedlich in ihrem Konzept, technischer Umset-

zung und Leistungsfähigkeit heraus.

Im Rahmen einer Zusammenarbeit mit dem NHR-Monitoring-Projekt wurde ClusterCockpit (CC) als

mögliche Lösung identifiziert, die auf existierenden Komponenten beruht, erweiterbare und an lokale Be-

dürfnisse anpassbare Module und Metriken bietet und insbesondere eine einfache Installier- und Wart-

barkeit zum Ziel hat. Ein Tier-2-Standort hat CC schon im Einsatz und beteiligt sich aktiv an der Weiter-

entwicklung und ein weiterer Standort trägt insbesondere bei der Gestaltung der automatischen Detek-

tion von Optimierungspotential bei. Auch auf Ebene 3 erprobt bereits ein Standort zusammen mit dem

CC-Entwicklungsteam die Installation und erwägt einen baldigen produktiven Einsatz. Dabei fließen die Er-

kenntnisse aus diesemProzess direkt zurück in das NHR-Projekt. Innerhalb der Roadmap hin zu einer Lösung

für ein Job-spezifisches Monitoring liegt das Projekt somit sehr gut im Zeitplan.

Um das allgemeine Know-how zum Thema Profiling- und Performance-Monitoring innerhalb des Kom-

petenznetzwerks zu steigern, wurde imHerbst 2021 eine umfangreiche Serie von Veranstaltungen durchge-
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führt. Hier hatten sowohl fortgeschritteneNutzende als auchHPC.NRW-Mitarbeitende dieMöglichkeit, sich

in elf verschiedenen Vorträgen weiterbilden zu lassen. Inhaltlich ging es um Tools zur Performanceanalyse,

die imRahmen vonHPC.NRW über Landeslizenzen beschafftwurden, als freie Software grundsätzlich jedem

Partner zur Verfügung stehen, oder durch Standort-spezifische Lizenzierung bei einigen Partner verfügbar

sind. Dabei wurden beispielsweise Themen wie “Score-P”, “Scalasca”, “Vampir” und “VTune” behandelt.

Alle Vorträge wurden aufgezeichnet und werden online auf unserem YouTube-Kanal zur Verfügung gestellt,

wodurch sie nicht nur zukünftigen Mitarbeitenden im Projekt, sondern auch der Allgemeinheit langfristig

zur Verfügung stehen. Konkret wurden folgende Veranstaltungen durchgeführt:

Datum Thema Vortragende Link

24.08.2021 JUBE by Example RWTH Aachen University �
31.08.2021 LIKWID Friedrich-Alexander-Universität Erlangen-Nürnberg �
07.09.2021 Score-P and Cube Forschungszentrum Jülich �
14.09.2021 Scalasca Forschungszentrum Jülich �
21.09.2021 Vampir Technische Universität Dresden �
28.09.2021 MAQAO Université de Versailles Saint-Quentin-en-Yvelines �
05.10.2021 TAU University of Oregon �
12.10.2021 ARM Forge ARM �
19.10.2021 Extra-P Technische Universität Darmstadt �
26.10.2021 Paraver, Extrae and

Dimemas

Barcelona Supercomputing Center �

02.11.2021 Intel VTune Bergische Universität Wuppertal �

Außerdem befinden sich mit Intel und TotalView zwei wichtige Tools bei nahezu allen Stansdorten im

Einsatz, die auch umfangreich durch Unterstützung der Universität Paderborn HPC.NRW-weit geschult wur-

den (siehe Abschnitt 4.2).

8 Heranführung von neuen Nutzendenkreisen an HPC-Nutzung in Ebene 3

Einer der Kernpunkte von HPC.NRW ist die Heranführung neuer Nutzendengruppen an das Hochleistungs-

rechnen. Dies geschieht vorzugsweise an den Standorten der Ebene 3, da hier die Einstiegshürde, was den

Zugang zu HPC-Ressourcen betrifft, geringer ausfällt.

Um unerfahrenen Nutzenden, die studiumsbedingt bisher nicht mit Themenwie der Nutzung von Linux

oder dem Erstellen von Code in Berührung gekommen sind, den Einstieg zu erleichtern, wurden verschiede-

neMaßnahmen ergriffen. Allen voran sei hier natürlich die Ausweitung des Angebots an den in Abschnitt 4.1

aufgeführten Online-Tutorials erwähnt. Besonders für Neulinge stellt diese Form der Wissensvermittlung

ein geeignetes Medium mit niederschwelligem Zugang und angemessenem Schwierigkeitsgrad dar, sodass

Einstiegshürden deutlich reduziert werden.

Auch das HPC-Wiki ist in diesem Kontext als wichtiger Faktor zu nennen, wo nicht nur die Tutorials mit-

samt ihren Übungen und Quizfragen veröffentlicht sind, sondern auch sonstige grundlegende Fragen zum

Thema HPC beantwortet werden und spezielle Artikel, getrennt nach Kundenkreis (Anwender/ Entwickler/

Administrator), einsehbar sind. Ferner wurde das HPC.NRW-Schulungsangebot ausgebaut, indem immer

mehr lokale HPC-Schulungen und -Workshops, welche offen für externe Besucher waren, an allen beteilig-

ten Hochschulen publik gemacht und Nutzende aller Standorte dazu eingeladen wurden.

Weiterhin ist es gelungen, neueNutzendedurchdiemittlerweile bereits etabliertenoffenenHPC-Sprech-

stunden und HPC-Einführungsveranstaltungen (vor Ort und digital) zu gewinnen und kompetent zu bera-

ten. Anfangs, aufgrund des Bekanntheitsgrades, nur gering besuchte Veranstaltungen werden mittlerweile

durch die aktive Bewerbung und die für sich sprechenden hervorragenden Serviceleistungen von so vielen

Nutzenden aufgesucht, dass an einzelnen Standorten sogar mehr als 16 Nutzende innerhalb einer Sprech-

stunde vertreten sind.

Auch der Zugang zu HPC-Ressourcen für Nutzende ohne lokales HPC-System unter der E-Mail-Adresse

helpdesk@hpc.nrw wurde weiter promoted. So wurde unter der Leitung des Arbeitspakets 4 im Frühjahr
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2021 beispielsweise ein FH-Workshop ausgerichtet, in welchem die Teilnehmer auch explizit in die Nutzung

des Helpdesks eingewiesen wurden.

Als einheitlicher Anlaufpunkt für die Beantragung von Rechenzeit auf den verschiedenen Systemenwur-

den die bereits erstellten Quick-Reference-Cards (QRCs) für viele Standorte weiter entwickelt. Diese Infor-

mationsblätter geben Auskunft über die jeweiligen Antragsprozesse und sindmit standortspezifischen Kon-

taktadressen undweiterenHinweisen versehen. DieQRCs findetman auf derWebseite vonHPC.NRWsowie

beim jeweiligen Rechenzentrum. Die standortspezifischen QRCs werden von einer standortübergreifenden

QRC ergänzt, die neuen Nutzenden bei der Orientierung und Auswahl passender Rechnersysteme behilflich

ist.

Die Universität Paderborn und die RWTH Aachen University haben im Rahmen der NHR Initiative des

Bundes angefangen das Kompetenznetzwerk HPC.NRW in Kooperationen mit anderen NHR Zentren und

Landeskompetenznetzwerken zu vertreten. Ziel ist es hier, sowohl die Erfahrungen aus HPC.NRW in NHR

und andere Landeskompetenzzentren einzubringen und gleichzeitig Erfahrungen der bundesweiten Koope-

rationspartner in HPC.NRW einfließen zu lassen.

9 NRW-weite Nutzendenbefragung

High-Performance Computing (HPC) gewinnt im Bereich Forschung und Entwicklung immermehr an Bedeu-

tung. Im Rahmen des Projektes HPC.NRW soll deshalb bis April 2022 eine NRW-weite Nutzendenbefragung

durchgeführt werden. Diese Umfrage wurde bereits im Sommer 2020 durchgeführt, die ausführlichen Er-

gebnisse wurden im Bericht von 2020 geschildert. Aufgrund der Wichtigkeit des Themas ist die nächste

Umfrage für 2022 bereits in Planung.

19



Literatur HPC.NRW

A Referenzen

[1] PROPE PROJEKT. HPC-Wik: The source for site-independent HPC information. URL https://hpc-wiki.
info/.

[2] CREATIVE COMMONS. CC-BY-SA: Attribution-ShareAlike 4.0 International. URL https://
creativecommons.org/licenses/by-sa/4.0/.

[3] R. SCHADE, T. KENTER, H. ELGABARTY, M. LASS, O. SCHÜTT, A. LAZZARO, H. PABST, S. MOHR, J. HUTTER, T. D.

KÜHNE, and C. PLESSL. Enabling Electronic Structure-Based Ab-Initio Molecular Dynamics Simulations

with Hundreds of Millions of Atoms, 2021. arXiv:2104.08245 [physics.comp-ph].

[4] VI-HPS. VI-HPS Tuning Workshops. URL https://www.vi-hps.org/training/tws.

20

https://hpc-wiki.info/
https://hpc-wiki.info/
https://creativecommons.org/licenses/by-sa/4.0/
https://creativecommons.org/licenses/by-sa/4.0/
http://arxiv.org/abs/2104.08245
https://www.vi-hps.org/training/tws


Literatur HPC.NRW
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