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Aktuelle Umsetzungskonzepte der Universititen
des Landes Baden-Wiirttemberg fiir
Hochleistungsrechnen und datenintensive Dienste

Zusammenfassung: Dieser Artikel beschreibt die Umset-
zungskonzepte bwHPC und bwDATA, mit denen sich die
Universitdaten sowie weitere Einrichtungen des Landes Ba-
den-Wiirttemberg angesichts der weiter zunehmenden Be-
deutung des Hochleistungsrechnens sowie der rasant an-
wachsenden digitalen Datenmengen und ihrer Analyse
aufstellen. Die Umsetzungskonzepte basieren auf dem
Prinzip von kooperativer Erbringung und Nutzung von Res-
sourcen und Diensten, so dass durch arbeitsteiliges Vor-
gehen und durch Verbreiterung der Nutzungsbasis von
Diensten und Systemen die Wissenschaftler und Studieren-
den bestmoglich unterstiitzt werden kénnen. Fiir das Hoch-
leistungsrechnen erfolgt zum einen eine Differenzierung
der so genannten Tier-3-Ebene in ein Versorgungssystem
sowie in vier Forschungscluster, welche durch zusitzli-
che Ausbildung von Kompetenzzentren unterschiedliche
Fachcommunities unterstiitzen. Zum anderen erfolgt ein
technisch einfacher und organisatorisch abgestufter und
abgestimmter Zugang zu allen HPC-Ressourcen auf den
unterschiedlichen Ebenen. Fiir die Fortentwicklung daten-
intensiver Dienste und der zugehdrigen Speichersysteme
wird basierend auf einer Analyse der aktuellen Datenmen-
gen sowohl eine Prognose fiir den notwendigen Ausbau als
auch ein Vorgehensmodell fiir die zukiinftige Verortung
dargelegt. Zudem werden die laufenden, vom Land gefor-
derten Innovationsprojekte sowie geplante Projekte in den
beiden Bereichen beschrieben.
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Einleitung

Die Digitalisierung nahezu samtlicher Wissenschaftsberei-
che und der damit verbundene weitreichende Einsatz von
Simulation und Datenanalyse als dritte und vierte Sdule
des wissenschaftlichen Erkenntnisgewinns fiihren zu ei-
nem drastischen Anstieg des Bedarfs an Hochleistungs-
rechnerressourcen, an datenintensiven Diensten sowie an

entsprechender methodenwissenschaftlicher Forschung
und Unterstiitzung. In ihrem Strategiepapier [1] haben die
Rechen- bzw. Informationszentren der Universitdten des
Landes Baden-Wiirttemberg ein grundsatzlich kooperati-
ves Vorgehen bei der Erbringung und der Nutzung von
IT-Diensten verabredet. Dieses Vorgehen wird im Land
auch von Landesrektorenkonferenz und Kanzlerarbeits-
kreis mitgetragen. Fiir die Bereiche des Hochleistungs-
rechnens und der datenintensiven Dienste hat der Arbeits-
kreis der Leiter der wissenschaftlichen Rechenzentren in
Baden-Wiirttemberg (ALWR-BW, ein Ausschuss der Lan-
desrektorenkonferenz) die Umsetzungskonzepte bwHPC
und bwDATA erstellt, die in diesem Artikel in gekiirzter
Form zusammen mit laufenden und geplanten Innovati-
onsprojekten beschrieben werden.

Das Land Baden-Wiirttemberg fordert aufgrund der
immer weiter ansteigenden Bedeutung das Hoch- und
Hochstleistungsrechnen auf allen Ebenen und hat hierzu
am 15. Juni 2010 eine Investitionsplanung fiir den Zeitraum
bis in das Jahr 2016 verabschiedet [2]. Auf Basis der Planung
der Landesregierung, der IT-Strategie fiir die Universitaten
des Landes Baden-Wiirttemberg sowie der aktuellen Be-
triebs- und Projektkooperationen der Rechenzentren der
Universitaten in Baden-Wiirttemberg sowie unter Ber{ick-
sichtigung der Empfehlungen des Wissenschaftsrats [3, 4]
und der DFG [5] beschreibt das bwHPC-Konzept die Fort-
entwicklung und Ausgestaltung der beabsichtigten HPC-
Installationen fiir die Forschung sowie fiir die Versorgung
mit HPC-Ressourcen. Kernelemente in diesem Umsetzungs-
konzept sind dabei der Forschungshochleistungsrechner
am KIT (ForHLR, auf Ebene 2) sowie Forschungscluster
(bwForCluster, auf Ebene 3) mit ausgewiesenem anwen-
dungs- und methodenwissenschaftlichem Profil und ein
HPC-Versorgungssystem (bwUniCluster, Universal/Univer-
sity Cluster, auf Ebene 3), welches ehemals lokal vorgehal-
tene HPC-Ressourcen der einzelnen Landesuniversitdten
zur Grundversorgung biindelt und insbesondere auch in
der Lehre Verwendung findet. Im Einklang mit den Emp-
fehlungen des Wissenschaftsrats wird eine Neuordnung
vorgeschlagen, welche auf Ausdifferenzierung der Rechen-
ressourcen, sich ergdnzende Strukturen und den Aufbau
von Kompetenzzentren setzt.
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Der Bedarf an Kapazitat fiir die Speicherung von Daten
hat in den vergangenen Jahren stark zugenommen. Im
wissenschaftlichen Umfeld wird diese Entwicklung bei-
spielsweise durch umfangreiche hochauflésende Mess-
daten und zunehmend leistungsfahigere Sensorik unter-
stiitzt. Nahezu alle Wissenschaftsbereiche arbeiten ,,daten-
getrieben“ und tragen zum exponentiellen Wachstum der
zu speichernden Datenmenge bei [6]. Dieser Bedarfszu-
wachs ist jedoch nicht auf den Bereich der Forschung be-
schriankt, da neue Dienste sowohl im Bereich der Lehre als
auch der Verwaltung ebenfalls erhebliche zusétzliche Da-
tenmengen produzieren. Zu nennen sind hier etwa die
Aufzeichnung von Vorlesungen im Rahmen von E-Lear-
ning Aktivitaten, der Einsatz hochst auflosender Bilder im
Rahmen der medizinischen Ausbildung oder auch ein
Dokumentenmanagement, etwa von elektronischen Stu-
dierenden- und Personalakten. Der Ressourcenaufwand
des dabei zu erwartende Speicherbedarfs steigt deutlich
schneller als dies durch die mit neuen Speichertechnolo-
gien verfiighare hohere Kapazitdt kompensiert werden
kann. Die Universitdten und Hochschulen stehen somit vor
der Herausforderung, den Betrieb der Datenspeicherung
nachhaltig zu gewahrleisten und fiir eine Unterstiitzung
der Wissenschaft auszubauen. Eine Férderung des kon-
sequenten Ausbaus benotigt daher ein Konzept fiir die
Biindelung von Speicherressourcen sowie fiir eine fode-
rative Erbringung und gemeinsame Nutzung der da-
ten- und somit speicherintensiven Dienste, im Folgenden
als Speicherdienste bezeichnet, an landesweit verteilten
Standorten, um die Diskrepanz zwischen benétigter und
finanzierbarer Kapazitdt nachhaltig zu minimieren. Das
Umsetzungskonzept bwDATA bildet den Rahmen fiir die
Kooperation sowie Konsolidierung und Fortentwicklung
bei der Erbringung und Nutzung von datenintensiven
Diensten an den baden-wiirttembergischen Universitidten.
Es beschreibt Maf3inahmen und Projekte, die in den Jahren
2013 und 2014 angestofien werden sollen, sowie ein Vor-
gehensmodell zur weiteren Ausgestaltung der daten- und
somit speicherintensiven Dienste in den nachfolgenden
Jahren. Das entwickelte Konzept (Phase I) konzentriert sich
zundchst auf die neun Universitédten des Landes, es wird im
ndchsten Schritt auf weitere Hochschularten und Einrich-
tungen (Landesbibliotheken, Archive) erweitert werden
(Phasell).

Im Folgenden werden zundchst die bereits beste-
henden kooperativen Infrastrukturen und Dienste be-
schrieben. Die Uberlegungen und Ausgestaltungen zu den
Konzepten bwHPC und bwDATA werden im Anschluss
dargelegt. Einige ergdnzende Schlussbemerkungen runden
den Beitrag ab.
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Ausgangslage

Basis fiir zuverldssige verteilte und Kkooperative IT-
Dienste ist ein leistungsfihiges Netz. Mit dem Landesfor-
schungsnetz BelWii (http://www.belwue.de/) sind alle
Universitaten des Landes Baden-Wiirttemberg redundant
iiber 10 Gigabit/s miteinander verbunden. Der Ausbau auf
100 Gigabit/s wurde bereits mit der Kopplung der beiden
Standorte der Large Scale Data Facility (s. u.) in Karlsruhe
und Heidelberg gestartet und wird sukzessive auf den
BelWii-Backbone ausgeweitet.

Neben der leistungsfiahigen Verbindung spielt der
standortiibergreifende Zugriff auf IT-Ressourcen und IT-
Dienste eine fundamentale Rolle. Das vom Land gef6rder-
te Innovationsprojekt ,,Foderatives Identititsmanagement
in Baden-Wiirttemberg® (bwIDM, Projektbeginn Juli 2011,
Projektende Dezember 2013, www.bwidm.de) erméglicht
den Zugriff auf entfernte Ressourcen aus dem ,,Heimat-
lokalen“ Kontext heraus. Es ergdnzt die vorhandene, auf
Shibboleth basierende Authentifikations- und Autorisie-
rungsinfrastruktur (AAI) des DFN um den nicht Web-ba-
sierten Zugriff (etwa mit ssh) [7]. Das Metadaten-Mana-
gement wird in Absprache mit dem DFN durch die
DFN-Foderation erbracht. Mit dem Ansatz des foderativen
Identitdtsmanagements werden nicht die jeweiligen loka-
len IDM-Systeme vereinheitlicht, sondern deren Schnitt-
stellen und die zuzusichernde Datenqualitat.

Fiir das Backup von Arbeitsplatzrechnern und Ser-
vern bestehen vier regionale Verbiinde, welche als Soft-
warelosung auf Tivoli Storage Management (TSM) auf-
bauen. TSM wird als Landeslizenz zur Verfiigung gestellt.
Die regionalen Verbiinde speichern auch gegenseitig
Zweitkopien fiir den Katastrophen-Fall. Fiir das Speichern
grofler wissenschaftlicher Datenmengen wurde die Large
Scale Data Facility (LSDF) in Karlsruhe und Heidelberg
errichtet. Die LSDF dient sowohl als lokaler ,,Perfor-
mance-Speicher”, etwa fiir das BioQuant in Heidelberg,
wie auch fiir das Backup und zur Archivierung. Das lau-
fende Innovationsprojekt bwLSDF (Projektheginn Oktober
2011, Projektende Mirz 2014, bwlsdf.scc.kit.edu), gefor-
dert durch das Ministerium fiir Wissenschaft, Forschung
und Kunst Baden-Wiirttemberg, erarbeitet Lésungen fiir
den landesweiten Zugriff auf die LSDF. Hierbei werden
vier Speicherdienste betrachtet: Blockzugriff, File-basier-
ter Zugriff, eine ,,Sync&Share“-Losung dhnlich der Drop-
box-Funktionalitdt sowie die Einbindung von Cloud-
Schnittstellen und externem Cloud-Speicher. Blockzugriff
und ,,Sync&Share® befinden sich in landesweitem Test-
betrieb. Durch das Projekt bwFLA wird zudem an dem
Aspekt der funktionalen Langzeitarchivierung gearbei-
tet [8].
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Im Bereich des High Performance Computing befindet
sich mit dem HLRS ein nationales Hochstleistungsrechen-
zentrum in Baden-Wiirttemberg, gefordert von Bund und
Land. Mit HERMIT und ab 2014 HORNET betreibt das HLRS
derzeit einen Petaflops-Rechner, der zukiinftig eine Spit-
zenleistung von fiinf Petaflops anbietet. Die Ebenen zwei
und drei der klassischen HPC-Pyramide, bislang vertreten
durch den Landeshochleistungsrechner am KIT sowie das
Baden-Wiirttemberg-Grid bwGRiD, werden durch die Kon-
zepte bwHPC und bwDATA neu aufgestellt (siehe folgende
Abschnitte). Das bwGRiD hat seit 2008 eine an sieben Uni-
versitatsstandorten sowie an der Hochschule Esslingen be-
triebene homogene Grid-Infrastruktur bereitgestellt. Eine
Ubersicht der Nutzung und der durch bwGRiD ermdglich-
ten Forschungsprojekte und Publikationen findet sich un-
ter www.bw-grid.de. Aktuelle Projektarbeiten sowie die
Transformation von bwGRiD zu dem bwHPC-Konzept sind
in [9] dargestelit.

Fiir die Koordinierung der Planung und des Be-
triebs {iberregionaler Ressourcen fiir HPC, verteilte Syste-
me und grof3e Daten haben das KIT und die Universitat
Stuttgart die SICOS GmbH gegriindet (www.sicos-bw.de).
Dabei steht SICOS fiir ,Simulation, Computing und Stora-
ge“.

Dariiber hinaus wurden fiir verschiedene Software-
pakete landesweite oder Grid-weite Lizenzen erworben.
Hier sind beispielsweise Ansys, ESRI, MOAB und Turbo-
mole zu nennen. Im Rahmen der in den folgenden Ab-
schnitten vorgestellten bwHPC- und bwDATA-Konzepten
wird derzeit zudem eine landesweite Matlab-Lizenz ange-
strebt.

Das bwHPC-Konzept (2013-2018)

Die HPC-Leistungspyramide besteht entsprechend der Dar-

stellung des Positionspapiers ,,Strategische Weiterentwick-

lung des Hoch- und Hochstleistungsrechnens in Deutsch-
land“ des Wissenschaftsrats [3] in Deutschland heute aus
folgenden vier Ebenen:

- Als Systeme der Ebene 0 (Tier 0-Systeme) werden die-
jenigen Systeme bezeichnet, die von den ,,Hosting
Members* in PRACE als nationale Beitrdge zur europdi-
schen Infrastruktur vertragsgemaf} im Zeitraum von
5 Jahren (2010-2015) Rechenzyklen im Wert von je
100 Millionen Euro einbringen.

— Systeme der Ebene 1 (Tier 1-Systeme) sind nationale
Hochstleistungsrechner mit deutschlandweiten Zu-
gangsverfahren.

— Systeme der Ebene 2 (Tier 2-Systeme) sind Landes-
hochleistungsrechner sowie fachspezifische Rechner
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(z.B. fiir die Klimaforschung) mit iiberregionaler Be-
deutung und definierter Forschungsprogrammatik.

— Den Systemen der Ebene 3 (Tier 3-Systeme) sind typi-
scherweise Rechencluster in Instituten und regiona-
len Rechenzentren an Hochschulen und Forschungs-
einrichtungen zuzuordnen.

Die im Gauss Centre for Supercomputing e. V. zusammen-
gefassten nationalen Hochstleistungszentren in Garching
(LRZ), Jilich (FZJ) und Stuttgart (HLRS) tragen zu dem
europaischen Versorgungskonzept PRACE bei (Ebene 0).
Sie bilden gleichzeitig die nationalen Hochstleistungs-
rechenzentren der Ebene 1. Die Aktivitdten des Landes und
des Bundes auf dem Gebiet des Hochstleistungsrechnens
(Ebenen 0 und 1) in Baden-Wiirttemberg sind nicht Gegen-
stand des Umsetzungskonzepts, werden aber hinsichtlich
der Verzahnung, der Abstimmung und des entstehenden
Gesamtbilds mitbetrachtet.

In dem bwHPC-Konzept werden die Vorhaben ,,For-
schungshochleistungsrechner am KIT“ (ForHLR) als Sys-
tem der Ebene 2 sowie ,,Forschungs-Cluster” (bwForClus-
ter) und ,,HPC-Versorgungssystem des Landes Baden-
Wiirttemberg® (bwUniCluster) auf der Ebene 3 beschrie-
ben. Die Ausgestaltung der Ebene 3 unterscheidet sich von
der ,,klassischen“ und oben genannten Ebenen-Definition
insbesondere dadurch, dass diese Ebene—3-Systeme bezo-
gen auf den Betriebsstandort in Baden-Wiirttemberg zen-
tralisiert und landesweit genutzt werden, entweder fiir
ausgewiesene Fachwissenschaften im Falle der bwFor-
Cluster oder als Grundversorgungssystem im Falle des
bwUniCluster. Fiir das Land Baden-Wiirttemberg ergibt
sich daraus die nebenstehend abgebildete HPC-Pyramide.

Européische Ho
(Tier 0) Gauss Center for Supercomputing

H6
(Tier 1) HLRS@GCS

HLR|[s ®

HPC-Zentren mit iiberregio-
nalen Aufgaben (Tier 2) SCC

SCO

HPC Cluster (Tier 3)
Cluster

Abb. 1: Einordnung der im Land Baden-Wiirttemberg vorgehaltenen
HPC-Systeme in der HPC-Leistungspyramide.

ForHLR

bwForCluster
bwUniCluster

Insbesondere auf der Ebene 3 beruht die Neuordnung auf
den Moglichkeiten eines foderativen Betriebs- und Nutzer-
unterstiitzungskonzepts, welches sich auf den Erfahrun-
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gen im Grid-Umfeld und auf die Landesprojekte bwIDM
und bwLDSF abstiitzt. Die erzielten Errungenschaften fiir
einen verldsslichen verteilten Betrieb werden dabei als
Basis fiir die Neuordnung genutzt, eine Verteilung der
Systeme alleine der Verteilung wegen erfolgt nicht. Statt-
dessen basiert die Neuordnung auf einer Reduktion der
Anzahl der Betriebsstandorte sowie auf einer Aufteilung in
Versorgungs- und Forschungscluster. Mit dieser Neuord-
nung wird der Bedeutung der Ebene 3 des HPC-Leistungs-
stufenmodells als Einstiegsebene fiir Computational Sci-
ence and Engineering sowie als ,,HPC Enabler“ Rechnung
getragen: der zu erwartende Leistungsanstieg auf den Ebe-
nen 1 und 2 erfordert einen Anstieg der Leistungsfahigkeit
auch auf Ebene 3 bei gleichzeitigem Angebot eines ein-
fachen Zugangs und einer Anwendungsdomédnen-bezoge-
nen Unterstiitzung der Nutzer. Der notwendige Leistungs-
zuwachs — auch bezogen auf die Zugangsmoglichkeiten,
die Anwendungsunterstiitzung und die Methodenentwick-
lung - in Verbindung mit dem notwendigen &konomi-
schen Mitteleinsatz sowie dem notwendigen Energie-effi-
zienten Betrieb fiihren zu diesem Umsetzungskonzept.

Ebenen 0 und 1: Hochstleistungsrechnen
mit HERMIT

Ausdifferenzierung und Kompetenzzentrierung: Mit dem
Hochstleistungsrechenzentrum Stuttgart (HLRS) befindet
sich eines der drei deutschen Bundeshochstleistungs-
rechenzentren im Land Baden-Wiirttemberg. Das HLRS ist
Mitglied im Gauss Center for Supercomputing (GCS). Ge-
meinsam mit den Zentren in Jiilich (JSC) und Garching
(LRZ) deckt das HLRS die européische Ebene (Tier 0) der
Leistungspyramide ab. Gleichzeitig versorgt das HLRS die
Bundesrepublik mit einem Tier 1-System.

Die Abstimmung der Versorgungskonzepte und Rech-
nerarchitekturen erfolgt auf Bundesebene zwischen den
drei Zentren des GCS. Die zeitliche Abstimmung sieht die
Installation eines Tier 0/1-Systems in jedem Jahr vor. Das
HLRS hat daher sein System 2011 installiert. Inhaltlich {iber-
nimmt das HLRS im Rahmen des GCS die schwerpunkt-
maflige Versorgung der ingenieurwissenschaftlichen Com-
munities. Dies reicht vom Automotive Engineering {iber
das Biomechanical Engineering bis zur Energietechnik.
Aus der inhaltlichen Ausrichtung ergibt sich ein klares
Anforderungsprofil fiir das Rechnersystem. Im Vorder-
grund stehen schnelle Speicheranbindung sowie hybride
Architekturansitze fiir gekoppelte Simulationen.

Nutzungsrechte und Steuerungsaufgabe: Die Vergabe
von Nutzungsrechten erfolgt im europdischen Kontext
durch das europdische Konsortium PRACE AISBL (Partner-
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ship for Advanced Computing in Europe). PRACE hat dazu
ein Scientific Council eingerichtet, dem Wissenschaftler
aus ganz Europa angehoren. In Deutschland erfolgt die
Vergabe von Nutzungsrechten durch die Lenkungsaus-
schiisse der Mitgliedszentren von GCS. Projekte, die mehr
als 5% der Maschine benétigen, werden von einem gemein-
samen Ausschuss begutachtet. Projekte mit einem geringe-
ren Bedarf werden direkt vom Lenkungsausschuss des
HLRS begutachtet. Dieser Lenkungsausschuss ist gleich-
zeitig verantwortlich fiir das Tier 2-System des Landes Ba-
den-Wiirttemberg und stellt damit eine weitere organisato-
rische und wissenschaftliche Klammer dar. Gleichzeitig ist
damit fiir die Benutzer ein einfacher Ubergang zwischen
Tier 2und Tier 1 gewdhrleistet.

Technische Auslegung: Das Cray XE6-System basiert
auf dem AMD Interlagos-Prozessor. Jeder Prozessor verfiigt
iiber 16 Prozessorkerne. Durch den zusdtzlichen Einsatz
von Graphikkarten kénnen spezielle Anwendungen opti-
mal abgearbeitet werden. Die insgesamt 3552 Knoten mit
7104 Prozessoren werden durch einen von Cray entwickel-
ten Gemini Interconnect verbunden. Bei einem Haupt-
speicher von rund 120 TB verfiigt das System {iber eine
Plattenkapazitdt von 2,7 PB. Die Daten sind durch ein ent-
sprechend ausgelegtes HSM-System abgesichert.

Ebene 2: Der Forschungshochleistungs-
rechner ForHLR

Ausdifferenzierung und Kompetenzzentrierung: Der zu-
kiinftige Forschungshochleistungsrechner (ForHLR) mit
Standort KIT soll es den Forschungsbereichen Umwelt,
Energie, Nanostrukturen und -technologien sowie den
Materialwissenschaften erméglichen, komplexe Anwen-
dungsprobleme in neuen Gré3enordnungen zu bearbeiten.
Die wissenschaftliche Zielstellung liegt in einem vertieften
Verstandnis bei ausgewdhlten Fragestellungen aus den
genannten Bereichen sowie in methodischen Fortschritten
bei der Simulation und Visualisierung komplexer Systeme,
die durch Verkniipfung unterschiedlicher physikalischer
Modelle bzw. durch die Betrachtung der Systeme und Mo-
delle auf verschiedenen Skalen entstehen.

Die die genannten Forschungsbereiche ergdnzende
etablierte Methodenforschung am KIT mit dem Engineering
Mathematics and Computing Lab (EMCL), den Simulation
Laboratories (SimLabs) fiir die Bereiche Klima und Umwelt,
Energie und Nano-/Mikrostrukturen sowie den sich im Auf-
bau befindlichen Data Life Cycle Labs (DLCL) wird eine
optimale Unterstiitzung der Anwendungswissenschaften
fiir den effektiven und effizienten Einsatz des Systems bie-
ten.
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Nutzungsrechte und Steuerungsaufgabe: Die Nutzung
des ForHLR-Systems unterliegt der Kontrolle des mit
dem HLRS gemeinsamen wissenschaftlichen Lenkungs-
ausschusses (HLRS-Lenkungsausschuss), dem herausra-
gende Wissenschaftler der genannten Forschungsbereiche
angehoren. Absprachen im nationalen Maf3stab erfolgen
durch die Mitwirkung in der Gauf3-Allianz.

Technische Auslegung: Als Ebene-2-System ist der zu-
kiinftige Rechner weder fiir extrem skalierende Anwendun-
gen (>10.000 Tasks) ausgelegt — hierfiir sind die nationalen
Hochstleistungsrechner vorgesehen — noch fiir Anwendun-
gen aus dem schwécher parallelisierten Bereich — hierfiir
sind die Forschungscluster bwForCluster und das Versor-
gungssystem bwUniCluster auf Ebene 3 vorgesehen. Aus
heutiger Sicht wird das System neben ,,klassischen“ HPC-
Knoten auch SMP-Knoten mit mindestens vier Sockeln und
entsprechend grofiem Hauptspeicher enthalten. Die abge-
schétzten Anwendungsanforderungen summieren sich auf
einen Bedarf von insgesamt etwa 100.000 Kernen heutiger
Leistungsfahigkeit mit einer Peak Performance von etwa
einem Petaflops. Weiter wird mit der Ausrichtung auf da-
tenintensives Rechnen neben einem hochperformanten pa-
rallelen Dateisystem besonderer Wert auf eine schnelle
Anbindung und eine einfache Integration und Nutzung von
grof3-skaligen Forschungsdaten aus System-externen Da-
tenquellen, etwa der Large Scale Data Facility (LSDF) am
KIT, gelegt.

Ebene 3: Die Forschungs-Cluster
(bwForCluster) und das HPC-Versorgungs-
system (bwUniCluster)

Ausdifferenzierung und Kompetenzzentrierung: An den
vier Standorten Freiburg, Mannheim/Heidelberg, Tiibin-
gen und Ulm werden Forschungsrechencluster (bwFor-
Cluster) errichtet, die jeweils von spezifischen Fach- und
Forschungsdisziplinen landesweit fiir eine Forschungspro-
grammatik genutzt werden. Die Zuordnung ist in der nach-
folgenden Abbildung skizziert.
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Systembiologie und

strukturelle Biologie
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Abb. 2: Ausdifferenzierung der vier bwForCluster nach Fach- und
Forschungsdisziplinen.
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Die Zuordnungen folgen entsprechend der Wissenschafts-
rat-Empfehlungen [3] dem Kriterium der an einem Standort
vorliegenden anwendungs- und methodenwissenschaftli-
chen Kompetenz, der damit einhergehenden Anwender-
betreuung sowie Forschung und Lehre. Die nachstehende
Tabelle stellt {ibersichtsartig die Fachkompetenzen der
Standorte hinsichtlich der zugeordneten Forschungsdis-
ziplinen und Anwendungsschwerpunkte der bwForCluster
dar.

Tab. 1: Anwendungsschwerpunkte der bwForCluster

Anwendungsschwerpunkte
Heidelberg/Mannheim

Anwendungsschwerpunkte Ulm

Lebenswissenschaften Theoretische Chemie und Bio-

Wissenschaftliches Rechnen chemie
Volkswirtschaftslehre, Molekularmechanik im Chemie-
Okonometrie kontext

Betriebswirtschaftslehre,
Banking, Finance and Insurance
Sozialwissenschaften und In-
formatik, Wissensnetzwerke und
Informationsextraktion

Heterogene und Elektro-Katalyse
Chemische Energiespeicherung
und -wandlung

Anwendungsschwerpunkte
Freiburg

Anwendungsschwerpunkte
Tiibingen

Simulation von Fluid- & Gas-
dynamik

Modellierung neuronaler Netz-
werke/Gehirnaktivititen
Datenanalyse phys. Messungen
neuronaler Aktivitat
Modellierung von Gehirn-
erkrankungen
Brain-Machine-Interfacing/
Neuroprothesen
Hochdimensionale Integration

HeiBBe Sterne (Hochenergie-
astrophysik)
Planetenentstehung, Akkretion
und Jets

Neutronensterne und Gravi-
tationswellen

Next generation sequencing fiir
personalisierte Medizin

Drug design, high-throughput
screening

Machine learning in der Bio-

informatik

Der vom Wissenschaftsrat hervorgehobenen Bedeutung
des wissenschaftlichen Rechnens einerseits und den dort
ausgesprochenen Empfehlungen zur Zusammenarbeit von
Wissenschaftlern aus dieser Disziplin und den Anwen-
dungsdisziplinen andererseits wird durch eine breite Ver-
tretung des wissenschaftlichen Rechnens an den Stand-
orten in Baden-Wiirttemberg Ausdruck verliehen. In be-
sonderer Weise tragen das Interdisziplindre Zentrum fiir
Wissenschaftliches Rechnen der Universitdt Heidelberg
(IWR), das Engineering Mathematics and Computing Lab
(EMCL) in Karlsruhe, der Exzellenzcluster ,,Simulation
Technology® in Stuttgart aber auch andere Standorte in
Form gebiindelter Kompetenz dazu bei, womit in Baden-
Wiirttemberg die Methodenentwicklung im wissenschaftli-
chen Rechnen unterstiitzt und umgesetzt wird.
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Fiir die Unterstiitzung der nicht durch die oben stehen-
den Forschungsprogrammatiken erfassten Wissenschaft-
ler in Baden-Wiirttemberg sowie zur Bereitstellung von
einfach zugénglichen HPC-Ressourcen fiir gering paralleli-
sierte Anwendungen, z.B. fiir den Einsatz in der Lehre,
wird das HPC-Versorgungssystem namens bwUniCluster
am Standort KIT errichtet. Das bwUniCluster-System er-
setzt bzw. ergdnzt Universitats-lokale HPC-Ressourcen. So-
mit kénnen bislang typischerweise lokal gehaltene HPC-
Ressourcen der Ebene 3 zentralisiert werden. Eine Grund-
voraussetzung hierfiir ist der einfache Zugang der entfern-
ten Ressource aus dem Benutzer-lokalen Kontext, der
durch die Fortschritte des foderativen Identitadtsmanage-
ments (Projekt bwIDM) gegeben ist. Das HPC-Versorgungs-
system bwUniCluster wird halftig aus Mitteln der neun
Landesuniversitdten und Mitteln des Landes finanziert.

Nutzungsrechte und Steuerungsaufgabe: Die Nutzung
der vier bwForCluster erfolgt jeweils landesweit fiir die
entsprechenden ,,scientific communities“ der benannten
Forschungsthemen. Die Nutzungsberechtigungen werden
durch Attribute von dem jeweiligen Heimatstandort mit-
geteilt. Die Nutzungsanteile an dem Versorgungssystem
bwUniCluster orientieren sich an den Finanzierungsantei-
len der verschiedenen Standorte an dem bwUniCluster-
System.

Die Steuerungsaufgaben fiir den Betrieb, den Support
und ggf. fiir Priorisierungsentscheidungen im Falle einer
Mangelbewirtschaftung sind wie folgt vereinbart. Ent-
scheidungen fiir die Fortentwicklung von Betrieb und Sup-
port in Zusammenhang mit dem bwUniCluster-System so-
wie mit den bwForClustern werden vom ALWR-BW gefillt.
Die Nutzerunterstiitzung wird foderativ erbracht, wobei
der ,,Operations Support“ hauptverantwortlich durch den
jeweiligen Betriebsstandort erbracht wird und der ,,User
Support” immer auch an jedem Nutzerstandort lokal an-
sprechbar ist. Die Aussteuerung der Nutzung unter den
bereits genannten Festlegungen obliegt einem landeswei-
ten Nutzerausschuss, in den die Prorektoren/Vizeprasiden-
ten fiir Forschung pro Standort ein Mitglied entsenden.

Auch an der Investition nicht beteiligte Hochschulen
des Landes kénnen — soweit Kapazitdt vorhanden ist —
gegen Kostenersatz das bwUniCluster-System nutzen. Fiir
Industriekooperationen steht das bwUniCluster-System
grundsdtzlich zur Verfiigung. Die HWW GmbH und die
SICOS GmbH {ibernehmen hierbei Vertriebs- und Koor-
dinationsaufgaben.

Technische Auslegung und Softwarebereitstellung:
Die vier ForCluster sowie das bwUniCluster-System setzen
grundsdtzlich auf Standardarchitekturen, insbesondere
auch wegen des verbreiteten Einsatzes von ISV-Codes. Ein
konservatives ,,Minimal-Setup“ aus heutiger Sicht umfasst
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pro Knoten mindestens eine Ausstattung von zwei x86-64-
kompatiblen CPUs, 12 Prozessorkernen, 48 GB Hauptspei-
cher, Gigabit Ethernet sowie 250 GB lokaler Plattenplatz
(SAS oder SATA).

Das Begleitprojekt bwHPC-C5

Fiir die foderative Wissenschaftsunterstiitzung, fiir die f6-
derative Diensterbringung und fiir Clusterinnovation wird
mit Startdatum 1.]Juli 2013 ein Begleitprojekt unter dem
Titel ,,bwHPC Coordinated Compute Cluster Competence
Centers“ (bwHPC-C5) aufgesetzt. Das Ministerium fiir Wis-
senschaft, Forschung und Kunst Baden-Wiirttemberg be-
absichtigt eine entsprechende Forderung. Mit bwHPC-C5
werden insbesondere so genannte Tiger Teams zur Unter-
stiitzung von Fachcommunities landesweit etabliert, die
Fortentwicklung kooperativer Managementwerkzeuge ge-
fordert sowie die Clusterentwicklung hinsichtlich Virtuali-
sierung, spezialisierter Hardware und Anforderungen ei-
nes ,Safe Data Centers“ vorangetrieben.

Das bwDATA-Konzept
(Phase 1: 2013-2014)

Mit dem bwDATA-Konzept wurden ein Vorgehensmodell
mit ,,Leitplanken®, eine Ist-Analyse sowie konkrete nachs-
te Schritte in Form von Mafinahmen und Projektskizzen
vorgelegt. Die grundlegende Idee dabei ist es, den Rahmen
zu gestalten, so dass bei zukiinftigen Speicherbeschaffun-
gen und Datendienstentwicklungen durch Konsolidierung
und Fortentwicklung der Systeme und Dienste dem ge-
waltigen Anstieg der Datenmengen bestméglich begegnet
werden kann. Als ,,Hebel“ dient hier Nutzungsverbreite-
rung des Speichersystems oder des Speicherdienstes. Das
Konzept gliedert sich in zwei Phasen: Phase I (2013-2014)
umfasst die neun Landesuniversititen, Phase II (2014-—
2016) schlief3t weitere Landeseinrichtungen ein.
Ausgehend von den Speicheranforderungen allge-
meiner IT- und Informationsdienste sowie vom Bedarf fiir
das Speichern grof3er wissenschaftlicher Daten (,,Big Data
in Science“) wurden und werden anhand geeigneter Spei-
chersysteme und -technologien Losungen fiir eine lan-
desweite Realisierung untersucht. Um die Eignung der
betrachteten Losungen fiir die Konsolidierung und den
Ausbau von Speicherdiensten zu {iberpriifen, werden im
Konzept Bewertungsaspekte definiert, die es erméglichen,
die technische und qualitative Realisierbarkeit in Bezug
auf die Nutzung und Erbringung der Dienste an landesweit
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verteilten Standorten zu evaluieren. Hierbei wird einerseits
die Entfernung der Dienste zu den Nutzern und anderer-
seits die Entfernung der Dienste zu den Speichersystemen
betrachtet. Die nachfolgende Abbildung veranschaulicht
dies.

weit (fern)

Zweitkopie/
Repositorien*

Konsolidierung/Fortentwicklung
durch kooperative Erbringung

Ausgangs-
lage

Konsolidierung/Fortentwicklung
durch kooperative Nutzung

Entfernung Speicherdienst € -> Speichersystem
kurz (nah) mittel

kurz (nah)

Entfernung Speicherdienst €= Nutzer

*Beispiele

Abb. 4: Vorgehensmodell fiir die Realisierung zukiinftiger
Speicherdienste.

Zukiinftig soll hierbei, ausgehend von den bestehenden
Anforderungen und Diensten, eine zunehmende Verlage-
rung einzelner Datenspeicherdienste an wenige Standorte
im Land in ,,Daten-Kompetenzzentren“ und in ,,Data Life
Cycle Labs“! erfolgen. Hierfiir gelten die Grundsatze, dass
Performance-Speicher lokal zur datengenerierenden Ein-
heit gestellt wird, wenn der Datentransport an eine weiter
entfernte Stelle technisch oder wirtschaftlich nicht sinn-
voll ist. In diesem Fall soll grundsétzlich eine landeswei-
te Nutzung vorgesehen werden, entweder allgemein oder
fiir eine spezielle ,,Community“. In allen anderen Féllen
soll die Speicherung nur an wenigen Stellen im Land
kooperativ erfolgen. Hierbei kommt der LSDF am KIT eine
Musterrolle bei Backup und Archivierung grofier wissen-
schaftlicher Daten zu, ebenso entsprechen die TSM-Ver-

1 Der Begriff entstammt der ,,Large Scale Data Management and Ana-
lysis (LSDMA)“-Portfolioerweiterung der Helmholtz Gemeinschaft [10]
und wird entsprechend verwendet.
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biinde diesem Grundsatz bezogen auf Backup und Archi-
vierung von Arbeitsplatzrechnern und Servern.

Als Beispiele fiir die Verwendung der Abbildung kann
die Verortung der Dienste ,,Sync&Share“ und ,,Zweitko-
pie“ oder ,,Repositorien“ dienen: wird beispielsweise am
KIT unter Nutzung des LSDF-Speichers ein ,,Sync&Share*-
Dienst angeboten, so kann dieser Dienst landesweit ge-
nutzt werden, die Entfernung zwischen Nutzer und Dienst
ist somit ,,weit“ (aus Landesperspektive), die Entfernung
zwischen Dienst und System ist ,,nah®. Sollten zukiinftig
weitere, ggf. auch externe Speichersysteme eingebunden
werden, konnte die Entfernung zwischen Dienst und Sys-
tem ebenfalls ansteigen. Letzteres ist auch heute schon
der Fall bei der Verwaltung von Zweitkopien fiir ,,Disaster
Recovery“-Fille oder bei Diensten oberhalb verteilter, teil-
weiser globaler Repositorien.

Erfassung Ist-Zustand und Prognose

Als Basis fiir die Ermittlung der Anforderungen an die
Datenhaltung an den Universititen des Landes Baden-
Wiirttemberg wurde im Rahmen der Erstellung des bwDA-
TA-Umsetzungskonzepts eine Erhebung des Ist-Zustands
durchgefiihrt. Fiir eine Starkung und bessere Nutzung der
foderativen Strukturen ist eine dienstbezogene Betrach-
tung forderlich. Um eine Identifizierung von zukiinftig
kooperativ zu erbringenden Speicherdiensten zu ermogli-
chen, wurden die Ergebnisse fiir Dienstkategorien in Ta-
belle 1 zusammengefasst. Fiir jede Kategorie wurden die
aktuell vorhandene Kapazitiat, die momentane Eignung
fiir die foderative Erbringung sowie die Investitions- und
Betriebskosten erhoben. Fiir den Zeitraum bis 2017 wird
neben einer Schitzung des notwendigen Kapazitdtszu-
wachses eine Abschidtzung der zukiinftigen Entwicklung
fiir die einrichtungsiibergreifende kooperative Erbrin-
gung/Nutzung der Dienste angegeben.

Fiir den E-Mail-Dienst kann aufgrund der niedrigen
Durchsatzanforderungen der Nutzer ein dezentrales Nut-
zungskonzept zentralisierter Dienste erarbeitet werden.
Das gleiche gilt fiir landesweite Backup und Archiv-Losun-
gen, die zusdtzlich auch von der rdumlichen Verteilung
der Standorte und der damit verbundenen dezentralen
Speicherung profitieren. Dariiber hinaus stellen Backup
und Archiv sowie insbesondere auch die wissenschaftli-
chen Anwendungen den grofiten Anteil der zu realisieren-
den Speicherkapazitdt. Daher sind grofe Skaleneffekte
und Synergien bei einer landesweit kooperativen Dienster-
bringung zu erreichen. Fiir die Speicherung von E-Lear-
ning Inhalten ermdéglicht die Entwicklung neuer landes-
weiter Konzepte fiir Informationsdienste eine nachhaltige
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Tab. 2: Ergebnisse der Ermittlung des IST-Zustands 06/2012, Angaben
technologische Entwicklung.
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beruhen zum Teil auf Schdtzungen und Erwartungen fiir die

Dienste/Kategorien Kooperative Nutzung/Erbringung Kapazitat (in TB) Kapazitatszuwachs Kosten €/TB/Jahr
des Diensts moglich? bis 2017
"g ~ ~— —~
s @ » ® =
7} 4 =] ] S
5 § = 3 5
8 5 & N g N5 N 2
RS e Qe RO S
E-Mail und Groupware nein ja 500 200% 600
Fileservices teilweise ja 1.150 300% 400
Informationsdienste teilweise ja 150 300% 400
Datenbanken teilweise teilweise 250 100% 600
Virtualisierung nein ja 400 300% 600
Wiss. Anwendungen ja ja 20.200 1.000% 400
Backup ja ja 15.750 500% 150
Archiv ja ja 11.600 500% 150

Konsolidierung. Im Bereich der Fileservices ist dies in Teil-
bereichen ebenfalls mdéglich, was bereits im Projekt bw-
LSDF adressiert wird. Applikationen, die aufgrund hoher
I/0-Last starke Anforderungen an die Latenzen zum nach-
gelagerten Speichersystem aufweisen (vgl. Datenbanken),
werden auf absehbare Zeit nahe am Speichersystem reali-
siert bleiben miissen.

Die in diesem Abschnitt aufgezeigte Bestandsaufnah-
me verdeutlicht die heterogenen Anforderungen an nach-
haltige Datenspeicherdienste. Vor dem Hintergrund des
fortwdhrenden technologischen Fortschritts sowie den zu
erwartenden neuen Anforderungen an die Speicher-Infra-
struktur der Universitdten ist eine kontinuierliche bzw.
erneute Erfassung der Dienste und deren charakteristi-
scher Anforderungen wahrend der Umsetzung erforder-
lich.

Abgeleitete Malnahmen

Die in der vorgestellten Tabelle genannten Dienstkatego-
rien wurden detailliert analysiert. Im Folgenden werden
die abgeleiteten Mafinahmen beschrieben. In einem ersten
Schritt werden die Skaleneffekte der groflen Speicher-
kapazitaten wissenschaftlicher Anwendungen sowie bei
Backup und Archiv weiter ausgenutzt werden. Hierbei
werden die TSM-Verbiinde weiter konsolidiert, der Daten-
speicher fiir Simulationsdaten in Stuttgart ausgebaut und
die Ubergabe der zu archivierenden Daten vom HLRS an

das KIT entwickelt. In den anderen genannten Kategorien
erscheinen die Mdglichkeiten der Konsolidierung nicht
kurzfristig erreichbar. Daher wird in landesweiten Innova-
tionsprojekten die mogliche Effizienzsteigerung durch Ko-
operationsmodelle evaluiert. Deren Ergebnisse flieflen
dann direkt in das standig fortzuschreibende Umsetzungs-
konzept ein und sollen Anpassung an technologische Ent-
wicklungen garantieren. Dariiber hinaus ist die Bildung
von Kompetenzzentren, die sich mit unterschiedlichen As-
pekten des gesamten Data Life Cycle beschiftigen, vor-
gesehen. Die Erfassung von Anforderungen und moglichen
Betriebs- und Nutzungsszenarien wie in Tabelle 1 fiir die
Landesuniversitaten dargelegt, wird beziiglich der Bedirf-
nisse und Sichten weiterer Hochschularten und Landes-
einrichtungen fortgeschrieben. Hierzu wird im Dialog de-
ren Bedarf quantitativ und qualitativ erfasst und in die
Fortschreibung des Landeskonzeptes ab 2014 integriert.

Die landesweiten Entwicklungsprojekte widmen sich
folgenden Themenbereichen:

1. Gemeinsame technische Konzeption der Servervirtua-
lisierung, welche eine Migration virtueller Systeme
zwischen verschiedenen Standorten erlaubt

2. Gemeinsame Konzeption fiir die foderative Erbrin-
gung des E-Mail-Dienstes

3. Gemeinsame Konzeption fiir Archivdienst, Preserva-
tion und Curation

4. Gemeinsame Konzeption fiir die Behandlung des ,,Data

Life Cycle“ wissenschaftlicher Daten in der foderativen
Speicherinfrastruktur
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Schlussbemerkungen

Mit den beschriebenen Konzepten bwHPC und bwDATA
richten sich die Universitaten konsequent auf kooperative
Erbringung und Nutzung von IT-Diensten in den Bereichen
Hochleistungsrechnen und datenintensive Dienste aus.
Hierdurch werden Dienste, die ehemals als ,Ebene-3-
Dienste®, also auf standortlokaler Basis gesehen worden
waren, zu Landesdiensten. Diese Verdnderung wird die
Wissenschaft ,,gebiindelt” unterstiitzen, verlangt aber
auch Fortentwicklungen, die neben Rechner- und Spei-
chersystembeschaffungen vor allem ,,Brainware® in Form
von Innovationsprojekten benétigen, wie sie vom Ministe-
rium fiir Wissenschaft, Forschung und Kunst Baden-Wiirt-
temberg geférdert werden. Neben den in diesem Artikel
genannten Innovationsprojekten sind zudem Arbeiten im
Bereich IT-Sicherheit und Datenschutz vonnoten sowie das
Etablieren eines Landesnutzerausschusses. Beides ist be-
reits initiiert. Dem Landesnutzerausschuss kommt ins-
besondere die Aufgabe zu, bei Verdnderungen hinsichtlich
des Bedarfs bei den bw*Clustern und den grof3en wissen-
schaftlichen Daten das notwendige Ausbalancieren zu ge-
stalten. Die vorgestellten Konzepte sind auch keinesfalls
als ,,Closed Shop*“ der Universitdten zu verstehen: bei bw-
HPC sind die Hochschulen fiir angewandte Wissenschaften
beteiligt, die Matlab-Landeslizenz wurde zusammen mit
der Dualen Hochschule des Landes Baden-Wiirttemberg
beantragt und die Phase Il von bwDATA sieht den Einbezug
weiterer Partner, insbesondere der Hochschulen fiir Ange-
wandte Wissenschaften und der Landesbibliotheken, vor.
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