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Die technischen Daten und das , Drumberum“
des Wissenschaftlichen Rechnens mit der magnitUDE
thematisiert dieser Text des Supportteams des High-

Performance Computings an der UDE.

Ein Grolgerit fiir
die Forschung

Hochleistungsrechnen auf der magnitUDE

Von Dominik Brands, Holger Gollan

Vorgeschichte und Antrag

Im Sommer 2010 wurde an der Uni-
versitit Duisburg-Essen der Hoch-
leistungsrechner Cray XTém instal-
liert, der mit einer realisierten
Rechenleistung von mehr als 26
TFlop/s (26 Billionen Berechnungen
pro Sekunde) damals auf Platz 447 in
der Liste der 500 schnellsten Rech-
ner der Welt (www.top500.0rg)
stand. Gleichzeitig wurde an der
UDE das Center for Computational
Sciences and Simulation (CCSS)
gegriindet, in dem die Aktivititen im
Bereich des Wissenschaftlichen

& Olaf Hasemann

Rechnens gebiindelt werden sollten.
Im CCSS sind Arbeitsgruppen aus
den Fakultiten Biologie, Chemie,
Ingenieurwissenschaften, Mathema-
tik, Medizin, Physik und Wirt-
schaftswissenschaften aktiv, was die
breite Verankerung des Wissen-
schaftlichen Rechnens in vielen
Bereichen der Forschung dokumen-
tiert.

Wurde die Cray XTém zunichst
vor allem von Chemiker*innen,
Physiker*innen und Mathema-
tiker*innen genutzt, so zeigte sich in
der Folgezeit — insbesondere auch
durch Neuberufungen — ein immer

starker werdender Bedarf an
Rechenzeit, vor allem fir die Ingeni-
eurwissenschaften. Zusammen mit
dem Alter der Cray XT6m fiihrte
diese Situation zu Uberlegungen fiir
einen neuen und leistungsstirkeren
Hochleistungsrechner als Nachfolger
der Maschine aus dem Jahr 2010. Die
Anforderungen der beteiligten bezie-
hungsweise interessierten Wissen-
schaftler *innen aus dem CCSS
wurden gesammelt und iiber das
Rektorat wurde im Februar 2014 ein
Grofigeriteantrag bei der Deutschen
Forschungsgemeinschaft (DFG)
nach Art. 91 b GG gestellt. Dieses
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Verfahren ermoglicht die Beschaf-
fung von Grofigeriten fiir die For-
schung bis zu einem Gesamtvolumen
von finf Millionen Euro. Dabei
muss bei einem erfolgreichen Antrag
die Universitit nur zehn Prozent der
Finanzierung tragen, 40 Prozent
werden vom Land NRW, 50 Prozent
vom Bund iiber die DFG als Forde-
rung bewilligt. Federfiihrender
Antragsteller war Prof. Andreas
Kempf, der zusammen mit Prof. Jorg
Schroder auch den Anteil der UDE
an der Finanzierung beisteuerte.
Wissenschaftlich erganzt und
begriindet wurde der Antrag durch
die Beteiligung weiterer
Wissenschaftler*innen aus dem
CCSS, so dass schliefflich insgesamt
zwolfArbeitsgruppen ihre Bedarfe
angemeldet und damit die Anforde-
rungen an den neuen Hochleistungs-
rechner definiert hatten. Der Grofi-
gerateantrag an die DFG hatte letzt-
lich ein Volumen von 3,3 Millionen
Euro und wurde im Mirz 2015
bewilligt.

Da heutzutage die Leistung ein-
zelner Prozessoren nicht mehr kon-
tinuierlich ansteigt (Moores Law:
Verdoppelung der Rechenleistung
alle 18 Monate) gehen die Hersteller
schon seit Jahren dazu tiber, immer
mehr Rechenkerne in einem Rechen-
knoten (Server) zusammenzufassen.
Das gleiche Prinzip wird auch im
Consumerbereich angewendet; so
verfligen moderne Smartphones tiber
vier bis acht Rechenkerne. Ein
typisches High-Performance Com-
puting-System (HPC-System)
besteht aus einer grofleren Anzahl
von Rechenknoten, die iiber ein
schnelles Netzwerk verbunden sind
und auf ein gemeinsames Speichersy-
stem zugreifen.

Zur Unterstiitzung und zur bes-
seren Vernetzung mit den Anwen-
dern wurde vom Zentrum fiir Infor-
mations- und Mediendienste (ZIM)
und dem CCSS das Support-Team
fiir das Wissenschaftliche Rechnen,
kurz HPC-Support-Team, an der
UDE gegriindet. Der Schwerpunkt
seiner Arbeit liegt in der Nutzerbe-
treuung auf den HPC-Systemen der

Universitdt Duisburg-Essen. Neben
einer verbesserten Anwenderunter-
stiitzung soll durch diese zentralen
Ansprechpartner der direkte und
indirekte Wissenstransfer zwischen
den Anwender*innen intensiviert
werden. Dartiber hinaus besteht ein
Beratungsangebot bei zukiinftigen
Beschaffungen im Bereich des wis-
senschaftlichen Rechnens. Das Team
wurde im Wintersemester 2015/16
initial mit zwei Mitarbeitern aus
CCSS-Arbeitsgruppen im Rahmen
von Teilumsetzungen besetzt. Dieses
Konzept verfolgt unter anderem das
Ziel, dass die Mitglieder des Sup-
port-Teams weiterhin eine aktive
Rolle in der Wissenschaft einnehmen
und so aktuelle Entwicklungen
,hautnah erleben®.

Auswahl und Beschaffung

Aufgrund von Beschaffungsrichtli-
nien wurde die Ausschreibung fiir
das neue HPC-System europaweit
durchgefiihrt. Dabei wurde das zu
beschaffende System im Wesent-
lichen durch drei Aspekte charakte-
risiert: maximaler Anschaffungspreis,
grundsitzliche Ausschlusskriterien
und Berechnungsbenchmarks. Der
erste Punkt ergab sich trivialerweise
durch die Fordersumme von 3,3 Mil-
lionen Euro, die in der Bewilligung
des Groflgeriteantrags zur Verfi-
gung gestellt wurde.

Wesentlich schwieriger gestaltete
sich die Gestaltung der tibrigen Eck-
daten. Bei den Ausschlusskriterien
spielten zum einen grundsitzliche
Ausstattungsmerkmale des Systems
eine Rolle (z.B. Speicher- und Soft-
wareausstattung sowie Dokumenta-
tionspflichten), die aufgrund von
Erfahrungswerten und Anwender-
hinweisen aufgestellt wurden. Darii-
ber hinaus mussten aber auch Krite-
rien zusammen gestellt werden, die
sich direkt (z.B. Stellfliche, max.
Stromaufnahme) oder indirekt (z.B.
Art der Kiihlung) aus dem zukiinf-
tigen Standort des Systems ergeben
sollten. Jedoch stand zum Zeitpunkt
der Ausschreibungsplanung der
finale Standort nicht fest, da bis dato
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(1) Vergleich der ausgewerteten Zielfunkti-
on fiir die angebotenen Systeme insgesamt
(oben) und bezogen auf die Anwendungen
aus der Testmatrix (Mitte) sowie bezogen

auf das ausgelieferte System (unten).
Quelle: Olaf Hasemann

kein geeigneter Standort an den
beiden Campi in Duisburg und
Essen gefunden werden konnte.
Bereits die Ertlichtigung der Rech-
nerraume fiir das bestehende HPC-
System Cray XT6m war mit aufwin-
digen Baumafinahmen erméglicht
worden. So mussten diese Kriterien
mittels Schitzungen und Hersteller-
informationen mithsam gesammelt
werden. Jedoch zeichnete sich zeit-
gleich zum Beginn der Ausschrei-
bung ab, dass ein geeigneter externer
Standort in Aussicht stehe. Die
DU-IT, eine Tochtergesellschaft der
Duisburger Stadtwerke, plante die
Errichtung eines eigenen, neuen
Rechenzentrums im Logport I in
Duisburg-Rheinhausen und hatte in
dieser, als Einhousing-Losung
geplanten Baumafinahme, noch
Raumkapazititen frei. Dabei konn-
ten im Synergieeffekt noch weitere,
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dringend benoétigte Rechenzen-
trumsflichen fiir I'T-Infrastruktur
und Server des ZIM der UDE ange-
mietet werden, so dass eine Gesamt-
fliche von etwa 215 Quadratmetern
tir das neue DataCenter SZ zur Ver-
figung stand.

Mit diesen Kriterien wurden nun
die Rahmenbedingungen der Aus-
schreibung definiert. Den eigent-
lichen Kern bildeten die Anwen-
dungsbenchmarks, die sogenannte
Testmatrix, die die Bewertung der
Leistungsfahigkeit des angebotenen
Systems ermoglichen und damit eine
effiziente Nutzung der Fordermittel
sicherstellen sollten. Die Testmatrix
umfasste einen Mix aus vier Anwen-
dungen: PsiPhi (ein InHouse-Code
aus dem Bereich der Fluiddynamik),
OpenFOAM (ein Open Source-
Code mit kontriren Programmier-
Paradigmen, ebenfalls aus dem
Bereich der Fluiddynamik), VASP5
(ein semi-kommerzielles Softwarepa-
ket aus der Physik) und Particles (ein
Beispiel fiir ein weiteres Parallelisie-
rungsparadigma aus der Lehre), die
einem ,kleinen‘ Strong Scaling Test
unterzogen werden sollten. Zielset-
zung der Testmatrix ist, die bendtigte
Rechenzeit fiir typische Anwen-
dungen der Hauptnutzergruppen zu

64

minimieren. Die Testmatrix umfasste
Problemstellungen fiir maximal
1.024 Rechenkerne, sowie einen
optionalen Fall fiir etwa 2.000 Kerne.
Im Vergleich zur zu erwartenden
Grofle (ca. 10.000 Rechenkerne) der
angebotenen Systeme wurden
bewusst ,kleine Falle“ gewahlt, um
den Anbietern die Durchfiihrung auf
kleineren Testinstallationen zu
ermoglichen und somit den Kreis der
potentiellen Anbieter nicht auf die
wenigen ,groflen” einzuschrianken.
Gleichzeitig mussten die Testfille so
konstruiert werden, dass mogliche
Skalierungseinbriiche auf den ange-
botenen Systemen bereits bei dieser
kleinen Problemstellung sichtbar
werden konnten. Die Anbieter muss-
ten bei Angebotseinreichung die
Ergebnisse der von ihnen durchge-
fihrten Testmatrix mitliefern. Diese
Daten wurden seitens des HPC-Sup-
port-Teams ausgewertet und ein
Ranking der vorliegenden Angebote
erstellt, siche Abbildung (1). Zur
Durchfiihrung des Rankings wurde
eine Zielfunktion definiert, mit der
alle Ergebnisse der Testmatrix in
einer Kennzahl zusammengefasst
wurden, die es zu maximieren galt.
In der Definition dieser Zielfunktion
ist die Beschreibung und Bewertung

64

der zum Teil kontriren Anforderun-
gen an das HPC-System seitens der
primiren Anwendungen enthalten.
Neben der Auswahl der geeigneten
Hardware fir die Aspekte Berech-
nung, Speicher (RAM u. File IO)
sowie Interconnect (Vernetzung der
Rechenknoten), ist die Auswahl
eines geeigneten Softwarestacks und
das Know-how des Anbieters beziig-
lich wissenschaftlicher HPC-
Anwendungen entscheidend fur
einen guten Wert der Zielfunktion.
Auf technische Vorgaben wie zum
Beispiel die Art des Interconnects
oder welches parallele Speichersy-
stem eingesetzt werden sollte, wurde
vollstandig verzichtet — den Anbie-
tern wurde diesbeztiglich freie Hand
gelassen.

Der entscheidende Begriff im
High-Performance-Computing ist
die Skalierbarkeit. Bei zunehmend
steigenden Problemgroflen, die in
den Wissenschaften behandelt
werden und dem gleichzeitigen Tod
von Moore’s Law, verbleibt beim

(2) Strong Scaling Test der Anwendung
Particles aus der Testmatrix, durchgefithrt
auf dem ausgelieferten System. Die Serien
serl und ser2 sind charakterisiert durch

unterschiedliche Parallelisierungskonzepte.
Quelle: Olaf Hasemann
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aktuellen Stand der Technik als
Losung lediglich das massiv parallele
Rechnen. Die Skalierbarkeit sagt
dabei, wie gut eine Anwendung auf
einem HPC-System von der Hinzu-
nahme weiterer Rechenressourcen
profitiert, ein idealer Fall wiirde bei
gleicher Problemstellung und bei
einer Verdoppelung der genutzten
Kerne die Hilfte der Rechenzeit
benétigen. Abbildung (2) zeigt ein
Beispiel eines solchen Strong Scaling
Tests fir die Anwendung Particles
aus der Testmatrix und verdeutlicht,
dass in diesem Fall der Interconnet
(exchange) und das Filesystem
(output) die fiir die Skalierbarkeit
limitierenden Faktoren sind.

Ein gut skalierendes System zur
Verfiigung zu stellen, war bei der
Definition der Testmatrix ein
wesentlicher Aspekt, nicht zuletzt
um den Wissenschaftler*innen der
UDE mit ihren Anwendungen den
Sprung auf die grofiten europiischen
Hochstleistungsrechner wie Super-
MUC oder JUQUEEN zu ermogli-
chen.

Am Ende der Ausschreibung war
die Firma NEC Deutschland GmbH
erfolgreich und bestellt wurde ein
System mit 564 Rechenknoten, die
insgesamt 13.536 Rechenkerne
enthielten. Knapp 1/8 der Knoten

er for Computational
Simulation

(72) wurden mit 128 GB Hauptspei-
cher bestiickt, die restlichen Knoten
erhielten jeweils 64 GB, so dass das
System insgesamt iiber 40.704 GB
Hauptspeicher verfiigt. Die Rechen-
knoten sind mit Intel OmniPath
Interconnect als schnellem Netz-
werk vernetzt; an das System sind
480 TB Festplattenplatz tiber ein
paralleles Speichersystem angebun-
den, so dass viele Knoten gleichzeitig
auf den gemeinsamen Speicher
zugreifen konnen. Das System wird
indirekt durch wassergekiihlte Riick-
turen klimatisiert und hat eine maxi-
male Leistungsaufnahme von 200
kW Strom. Es ist in zwei Reihen a
funf Serverschrinke untergebracht.

Administration und Betrieb

Im Februar 2016 begann die Auslie-
ferung und der Autbau der magni-
tUDE im neu gebauten Rechenzen-
trum am Logport und Anfang Mai
wurde die Betriebsbereitschaft sei-
tens des Herstellers erklirt. In der
folgenden Phase des Stabilititstests
wurden zum einen die HPL-Bench-
marks fiir die Eintrage in den TOP-
500 Listen durchgefiihrt, zum ande-
ren wurden die Benchmarks der
Testmatrix unter den Betriebsbedin-
gungen , Leeres System® sowie

i
Y

(3) Die magnitUDE in jhrem Zuhause im neuen DataCenter SZ.
Quelle: Tanja Behrendt

,80 Prozent Last“, wie in der EU-
Ausschreibung gefordert durch das
HPC-Support-Team durchgefiihrt
und ausgewertet. Bei den TOP 500-
Liufen wurde eine Rechenleistung
von Uiber 437 TFlop/s realisiert, was
mehr als 90 Prozent der theoretisch
maximal erreichbaren Leistung von
rund 476 TFlop/s entspricht und
womit das System im Juni 2016 Platz
279 in der TOP 500-Liste belegte. In
dieser Phase wurden auch Skalie-
rungstests iber das gesamte HPC-
System durchgefiihre, fiir die zwei
Anwendungen aus der Testmatrix
und eine zusitzliche Anwendung aus
dem Bereich der massiv parallelen
Algorithmen fiir Mehrskalen-Simu-
lationen verwendet wurden. Die
Ergebnisse zeigten, dass das ausgelie-
ferte System besser als zuvor ange-
nommen skaliert. Dies wurde mit
grofler Erleichterung aufgenommen,
da fiir die Hauptanwendergruppen
die Skalierbarkeit tiber das gesamte
HPC-System eine wesentliche
gewunschte Eigenschaft darstellt und
diese Eigenschaft in der Testmatrix
mit ithren , kleinen® Testfillen nur
indirekt tiber die Definition der Ziel-
funktion abgebildet werden konnte.
Der Nachweis der Eignung eines
HPC-Systems fiir die geplanten
Anwendungen auf einem wohldefi-
nierten, zumeist exklusiv zur Verfii-
gung stehenden System, ist die eine
Sache; den reibungslosen Betrieb fiir
eine grofle Anzahl von
Nutzer*innen aus unterschiedlichen
Arbeitsgruppen mit ihren jeweiligen
speziellen Anforderungen zur
Zufriedenheit aller zu gewihrleisten,
ist eine vollstindig andere Aufgabe.
Auf der Basis der mit dem Betrieb
der CRAY XT6m gesammelten
Erfahrungen begann das HPC-Sup-
port-Team zusammen mit dem
CCSS noch vor Beginn der EU-Aus-
schreibung mit der Ausarbeitung der
Nutzerrichtlinien fiir das neue HPC-
System. Durch diese Richtlinien
sollte gewahrleistet werden, dass
zum einen die Vorgaben der Forder-
geber (Land, Bund, DFG) eingehal-
ten werden, zum Beispiel Verbot zur
Nutzung bei Auftragsforschung, als
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Shares Sollkontingent

Shares Zeitpunkt A

Shares Zeitpunkt B

(4) Fairshare-Kontingente: Soll-Werte (links) und beispielhafte Verteilungen im Betrieb (mitte und rechts).

auch ein langfristig geregelter und
stabiler Betrieb sichergestellt wird.
Die Abstimmungen und Diskussi-
onen mit den Koordinatoren der
Arbeitsgruppen konnten kurz vor
Inbetriebnahme abgeschlossen
werden, so dass die technischen Vor-
gaben der Nutzerrichtlinien durch
die Konfiguration des eingesetzten
Queueing Systems SLURM umge-
setzt werden konnten.

Scheduling

In diesem Zusammenhang ist die
Entscheidung beziiglich der einge-
setzten Scheduling-Policy (Jobpla-
nungs-Strategie) sicherlich die fiir die
Anwender*innen folgenreichste. Sie
bestimmt, wann eine Rechnung eines
Anwenders gestartet wird bezie-
hungsweise wie lang die Wartezeit
bis zum Start ist. Gewahlt wurde
eine Tree-Fairshare Strategie in
Kombination mit Backfilling. Fairs-
hare geht dabei davon aus, dass es
kein festes Kontingent an Ressour-
cen pro Zeiteinheit gibt, iiblicher-
weise Kernstunden/Monat, nach
deren Verbrauch ein*e Anwender*in
keine weitere Rechnung mehr durch-
fihren kann, sondern lisst die von
einem*einer Anwender”in ver-
brauchten Ressourcen in die Berech-
nung eines Priorisierungsfaktors
einflieffen, der dann iiber den Start-
zeitpunkt einer Rechnung entschei-

Quelle: Olaf Hasemann

det. Oft werden dabei Anwen-
der*innen, zum Beispiel entspre-
chend ihrer Arbeitsgruppenzugeho-
rigkeit, zu sogenannten Kontingent-
gruppen zusammengefasst. Das Fair-
share-Prinzip ermoéglicht den
Anwender*innen kurzfristig weitaus
mehr Ressourcen zu benutzen, als es
ithnen entsprechend ihrer Konting-
entzuordnung zusteht. Erst wenn
weitere Anwender*innen aus ande-
ren Kontingentgruppen mit bis
dahin geringerem Ressourcenver-
brauch ebenfalls Rechenzeit anfor-
dern, werden diese bevorzugt. Der
fir die Berechnung der Priorisierung
herangezogene Ressourcenverbrauch
wird einem Halbwertverfahren
unterzogen, dessen Linge auf die
typische Laufzeit der Rechnungen
abgestimmt wird. Bei der Konfigura-
tion auf der magnitUDE wurde als
Halbwertzeit 14 Tage bei einer maxi-
malen Laufzeit pro Rechnung von
vier Tagen festgelegt. Dieses bedeu-
tet, dass der Einfluss eines Ressour-
cenverbrauchs auf die Priorititsbe-
rechnung nach 14 Tagen halbiert
wird und nach etwa zwei Monaten
kaum noch spiirbar ist. Dies ermog-
licht eine flexible Handhabung des in
den Kontingentgruppen anfallenden,
stark schwankenden Rechenzeitbe-
darfs, der zum Beispiel kurz vor
einem Abgabetermin fiir einen wis-
senschaftlichen Beitrag entsteht.
Abbildung (4) zeigt eine solche Situ-

ation, bei der die Mitglieder einer
Kontingentgruppe kurzfristig ein
Vielfaches ihres Kontingentes ver-
braucht haben, eine andere Gruppe
ist in etwa im ,Soll‘ und eine weitere
Gruppe hat deutlich weniger als
langfristig benotigt verbraucht. Der
Zusatz , Tree zu , Fairshare® ver-
sucht, unerwartete ,,Ungerechtig-
keiten® bei der Berechnung der Fak-
toren zu vermeiden, die entstehen,
wenn die Kontingentgruppen eine
stark unterschiedliche Anzahl von
Nutzer*innen aufweisen.

Fairshare basiert lediglich auf
dem vergangenen Ressourcenver-
brauch, zum Beispiel in Kernstun-
den, und sagt noch nichts iiber die
Handhabung von Typen von Rech-
nungen, insbesondere bei Ressour-
cenknappheit, aus. Ein Beispiel einer
einfachen Strategie hierfiir ist, dass
freiwerdende Ressourcen unmittel-
bar mit Rechnungen einer moglichst
passenden Grofle unabhingig von
der Laufzeit belegt werden. Diese
Strategie fiithrt zur Minimierung des
Leerstandes, hat jedoch den Nach-
teil, dass massiv parallele und gut
skalierende Anwendungen mit
kurzen Laufzeiten ,verhungern®, da
die grofle Anzahl an benotigten Res-
sourcen nie gleichzeitig verfugbar ist.
Gerade diesen Typ von Rechnungen
durchfiithren zu konnen, also kurze
Laufzeiten bei massiv parallelem
Ressourceneinsatz, war jedoch ein
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(5) Zeitliche Abfolge (von oben nach
unten) eines Backfilling-Vorgangs.
Quelle: Olaf Hasemann

erklirtes Ziel bei der Beschaffung
des HPC-Systems. Hier fiel die Ent-
scheidung auf den Einsatz von Back-
filling, welches dem umgekehrten
Prinzip folgt: je besser eine Rech-
nung skaliert, um so hoher wird sie
priorisiert. Also fithrt die Anforde-
rung von mehr Ressourcen bei kiir-
zerer Laufzeit zu einem hoheren
Priorisierungsfaktor. Die Rechnung
mit dem hochsten Faktor wird allge-
mein auch als ,, Top-dog“ bezeichnet
— davon ausgehend wird das weitere
Scheduling geplant. Abbildung (5)
zeigt einen solchen Scheduling-Vor-
gang, wobei die aktuell laufenden
Rechnungen links der Nulllinie und
die auf ihre Ausfithrung wartenden
rechts der Nulllinie beginnen. Die
Ausgangssituation ist vergleichs-
weise homogen: das HPC-System ist
mit Rechnungen belegt, die bei einer
Laufzeit von ein bis zwei Tagen 24
bis 60 Rechenknoten angefordert
haben, was als mittelgut skalierbar
eingestuft werden kann. Nun kommt
ein anderer Rechnungstyp hinzu, der
bei 256 Rechenknoten und einer
Laufzeit von finf Stunden als Top-
dog eingestuft wird. Als solcher wird
er an die frithestmdgliche Position
gestellt, an der gentigend Ressourcen
zur Verfugung stehen. Alle tibrigen
Rechnungen werden um ihn herum
geplant, in diesem Fall hinter ihn
gestellt, da keiner von ihnen bis zum
Beginn des Top-dogs beendet sein
kann. Diese Scheduling-Policy
erzeugt naturgemaf} groflere Liicken,
da das System fiir den Top-dog leer
gefahren wird. Damit der dadurch
entstehende Leerstand nicht zu grof§
wird, konnen die Liicken mit kleine-
ren/kiirzeren Rechnungen gefillt
werden. Diese werden vor dem Top-
dog gestartet, sofern sie bis zu dessen
geplanter Startzeit beendet sein
konnen. Diese Vorgehensweise stellt
das eigentliche Backfilling dar. Das
Beispiel zeigt weiterhin, dass eine
solche Scheduling-Policy in hohem
Mafie von der Mitwirkung der
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Anwender abhingt — sie miissen
zumindest einen Teil ihrer Rech-
nungen so parametrieren, dass sie
vom Scheduler zum Backfilling ver-
wendet werden konnen. Der Schedu-
ler bietet hierfiir Hilfen an, indem
zum Beispiel eine gewiinschte Lauf-
zeitspanne angegeben werden kann.
Dies lisst beispielsweise folgende
Interpretation zu: Fiir eine Rechnung
liegt nach einer Minimallaufzeit von
sechs Stunden ein erstes Ergebnis vor,
wenn moglich, soll die Rechnung
aber auch linger durchgefiihrt
werden.

Nutzer*innenrichtlinien

Das Hauptaugenmerk der oben
genannten Nutzer*innenrichtlinien
zielt auf einen geregelten, fairen und
langfristig stabilen Betrieb der magni-
tUDE. Neben den technischen
Anforderungen an das Queueing-
System spielen dabei zwei weitere
Aspekte eine mafigebliche Rolle: die
Art der Nutzer*innenzuginge inklu-
sive deren Beantragung und die Ver-
wendung des lokalen Festplattenspei-
chers, im Folgendem ,SCRATCH*
genannt. Der Grundgedanke ist es,
den Zugang zur magnitUDE allen
Mitgliedern der UDE zu ermégli-
chen, soweit sie iiber einen begriinde-
ten Bedarf an HPC-Ressourcen ver-
fiigen. Bei den Zugingen wird zwi-
schen einem normalen Zugang, einem
Testzugang, einem Zugang fiir Studie-
rende und Zugang fir Externe im
Rahmen einer wissenschaftlichen
Kooperation unterschieden. Das
wesentliche Unterscheidungsmerk-
mal liegt in der Giiltigkeitsdauer der
Zuginge, die bei sechs Wochen (Test-
zugang) bis zu einem Jahr (normaler
Zugang) liegen. Durch die begrenzte
Giiltigkeitsdauer wird dem ,,Verwai-
sen“ von Zugingen aufgrund der
hohen Personalfluktuation im Wis-
senschaftsbereich vorgebeugt. Die
entsprechenden Antrige werden
durch das HPC-Support-Team ver-
waltet und an die Koordinatoren der
betreffenden Kontingentgruppe zur
Begutachtung weitergeleitet. Gleich-
zeitig gibt das HPC-Support-Team

eine Empfehlung hinsichtlich der
Eignung der geplanten Anwendung
ab. Nach einer positiven Begutach-
tung fithrt das Support-Team die
notwendigen Schritte durch: Frei-
schaltung in der ZIM-Benutzerver-
waltung und Einrichtung der lokalen
Profile (SLURM, Disk-Quota,
SCRATCH-Verzeichnis).

Ein weiterer wichtiger Baustein
fir einen reibungslosen Betrieb ist
die ausreichende Verfiigbarkeit
lokaler Speicherressourcen, denn
gerade bei massiv parallelen Rech-
nungen entstehen grofle Datenmen-
gen; teils tempordr (z.B. Restart-
Daten) und teils dauerhaft (z.B. fur
das Post-Processing). Hierzu steht
den Nutzern das SCRATCH zur
Verfiigung, welches auf den Rechen-
knoten hochverfiigbar und massiv
parallel eingebunden ist und aktuell
uiber ein Gesamtspeichervolumen
von etwa 480 TeraByte verfigt. Um
dessen Speicherplatznutzung effizi-
ent zu gestalten, wurden neben
benutzerspezifischen Festplatten-
kontingenten (Disk-Quota) ver-
schiedene zeitliche Loschfristen defi-
niert, die das Loschen von Daten
beziiglich ihres Erstellungszeit-
punkts erlauben. Dadurch wird dem
Fehlgebrauch der lokalen Festplat-
tenspeicher, die durch ihre massiv
parallele Anbindung sehr exklusiv
sind, als Langzeitdatenspeicher vor-
gebeugt. Gleichzeitig wird das
System nach einer gewissen Zeit von
Daten abgelaufener Nutzer*innen-
zuginge bereinigt. Diese zwar aus
erster Sicht sehr restriktive Vorge-
hensweise beruht auf den Erfah-
rungen, welche beim Betrieb des
lokalen Speichersystem der Cray
XT6M gemacht worden sind. Auf
dessen Speichersystem sind keine
Disk-Quota und (lange Zeit) keine
Loschfristen definiert worden und
gleichzeitig war eine standige Spei-
cherauslastung tiber 90 Prozent zu
beobachten.

Nutzung

Inzwischen ist die magnitUDE mehr
als ein halbes Jahr im normalen

Anwenderbetrieb und seit Anfang
2017 um etwa zehn Prozent vergro-
Bert worden. Aktuell ist der Rechner
voll ausgelastet, das heift es steht
immer eine groflere Anzahl an Rech-
nungen in der Warteschlange. Dieser
Zustand hat sich jedoch erst ver-
gleichsweise spit (nach ca. 5 Mona-
ten) eingestellt; ein Grund hierfiir ist
sicherlich darin zu sehen, dass die
Hauptanwender*innengruppe erst
zu diesem Zeitpunkt ihre wichtigste
Anwendung lauffihig bekommen
hat. In welchem Umfang das Poten-
tial zum massiv-parallelen Rechnen
auf der magnitUDE tatsichlich
genutzt wird, kann der Abbildung
(6) entnommen werden. Sie zeigt fiir
die ersten drei Quartale der Nutzung
die verwendete Rechenleistung in
Kernstunden gruppiert nach der
Anzahl pro Rechnung verwendeter
paralleler Ressourcen, angegeben in
Rechenknoten 4 24 Rechenkerne. In
der ersten Nutzungsphase (3. Quar-
tal 2016) fallt eine in etwa gleichma-
Rige Verteilung der Rechnungen mit
mittlerer Parallelisierung auf sowie
eine grofle Anzahl von Rechnungen,
die die magnitUDE annihernd voll-
stindig ausnutzen. Es ist anzuneh-
men, dass diese Phase von Tests hin-
sichtlich der Skalierbarkeit dominiert
ist. In der zweiten Nutzungsphase
(4. Quartal 2016) erfolgt eine Ver-
schiebung zu einer geringeren Paral-
lelisierung, bei der die Anwende-
r*innen fir ihre Produktivliufe
scheinbar eine erste Abschitzung der
Skalierbarkeit threr Anwendungen
gefunden haben. In der dritten Nut-
zungsphase (1. Quartal 2017) erfolgt
eine leichte Verschiebung zu hoher
parallelisierenden Rechnungen. Dies
zeigt zum einen den Bedarf an
diesem Rechnungstyp; zum anderen
verdeutlicht es, dass es keine triviale
Aufgabe ist, die gewlinschte Paralle-
lisierung ,,im Alltag” auch umzuset-
zen. Dieses erschwert insbesondere
den HPC-Neueinsteigern die effek-
tive Nutzung eines solchen HPC-
Systems. Um die Zugangshiirde
etwas zu reduzieren, ist ein erheb-
liches Kontingent fiir diese Anwen-
der reserviert.
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108 ermoglicht werden. Ebenfalls trigt diese sicherlich noch im Jahr 2017
. 3 Quartal 2016 11 Jieses Konzept zur effizienten Spei- | erfolgen, bevor das Preis-Leistungs-
£ 100 chernutzung bei, da zum Beispiel Verhaltnis der Prozessoren nicht
z nicht jede*r Nutzer*in gingige mehr akzeptabel ist.
2o numerische Bibliotheken und Com- Abschlieflend bleibt zu sagen,
- piler in seinen*ihren dass die magnitUDE, in welcher
4. Quartal 2016 nutzer*innenspezifischen Datenver- | Ausbaustufe auch immer, den
§ 0 zeichnissen ablegen muss. Wissenschaftler*innen der Universi-
2 tit Duisburg-Essen Moglichkeiten
§ Ausblick zum Hochleistungsrechnen bietet,
1 die es in dieser Form an der UDE
10° Im Jahre 2016 wurde im Rahmen des | bisher noch nicht gegeben hat. Ins-
R 1- Quartal 20171 | sonderforschungsbereichs 1242 von | besondere die Grofe der Maschine
£ 10 ] Prof. Peter Kratzer und Prof. Ros- ermoglicht den Nachwetis, solche
? sitza Pentcheva aus der Fakultit fiir | Systeme effektiv nutzen zu konnen,
2 o Physik der UDE ein weiterer Grof3- | was letztlich eine Voraussetzung ist,

0 4 8 16 32
pro Rechnung genutzte Rechenknoten a 24 Kerne

64 128 256 512

(6) Grofenverteilung der Rechnungen fiir
die ersten drei Nutzungsquartale.
Quelle: Olaf Hasemann

Seit Inbetriebnahme der magnit-
UDE ist eine stetig wachsende
Anzahl von Anfragen an das HPC-
Support-Team hinsichtlich der Nut-
zung des System zu verzeichnen.
Dabei kommen die Anfragen sowohl
von ,HPC-Neueinsteiger*innen® als
auch von erfahrenen
Anwender*innen. Die HPC-Neu-
einsteiger benotigen besonders
Unterstiitzung im Bereich der
grundsitzlichen Bedienung und der
Umsetzbarkeit beziehungsweise
Portierung ihrer Anwendungen auf
einem HPC-System. Die erfah-
reneren Nutzer*innen bendtigen
hingegen zumeist Ratschlige fiir die
optimale Konfiguration der
SLURM-Parameter fiir ihre Rech-
nungen oder fiir die Optimierung
threr Anwendungsinstallationen
beziehungsweise Kompilierung ihrer
Programmcodes. Bei beiden Anwen-
dergruppen versucht das Support-
Team die Bereitstellung von benoti-
gten numerischen Bibliotheken oder
Softwarepaketen zentral zu realisie-
ren und tiber sogenannte module-
Umgebungen bereitzustellen. Damit
sollen dem*der Nutzer*in gleichzei-
tig eine komfortable Verwaltung und
optimale Konfiguration dieser Soft-
warepakete und -umgebungen

gerateantrag bei der DFG zur Finan-
zierung von Rechenleistung gestellt,
die im Rahmen des SFB anfallen
werden. Nach erfolgreicher Bewilli-
gung wurden die eingeworbenen
Mittel genutzt, um eine Erweiterung
der magnitUDE von etwa zehn Pro-
zent zu ermoglichen. Auch hier hat
das HPC-Support-Team bei der Pla-
nung und Beratung unterstiitzt, so
dass Anfang 2017 nun 60 weitere
Rechenknoten in das System einge-
baut werden konnten, jeweils mit 256
GB Hauptspeicher. Damit besitzt das
System in der jetzigen Ausbaustufe
nun 624 Rechenknoten mit insgesamt
14.976 Rechenkernen und in der
Summe 56.064 GB Hauptspeicher. In
Testlaufen wurden auf dem Gesamt-
system ca. 489 Tlop/s erreicht, was
mehr als 92 Prozent der theoretisch
maximal erreichbaren Rechenlei-
stung von 528 Tflop/s entspricht. Es
bleibt abzuwarten, welche Position
die erweiterte magnitUDE damit in
der neuen TOP 500-Liste erreicht,
die im Juni 2017 veroffentlicht wird.
Derzeit gibt es Pline, das System
eventuell noch einmal zu erweitern.
Die Randbedingungen am Aufstel-
lungsort lassen dabei bis zu 120 wei-
tere Rechenknoten zu, was etwa
20 Prozent der urspringlichen
Maschine bedeuten wiirde. Will man
auch bei der zweiten Erweiterung
noch eine weitgehend homogene
Maschine erhalten (bisher unter-
scheiden sich die einzelnen Rechen-
knoten nur durch die Grofle des
jeweiligen Hautspeichers), so miisste

zukiinftig noch stirker dann auch
Zugang auf die groflen Hochstlei-
stungsrechner in Jilich, Miinchen
und Stuttgart zu erhalten.

Summary

In 2010 the first supercomputer
CRAY XTé6m at the UDE was
brought into service. Four years later
the demand on HPC-resources at
the UDE has been increased emi-
nently. Thus, in 2014 the UDE
applied successfully under the super-
vision of the CCSS for the financial
support of a new, more powerful
supercomputer. With the grant of 3.3
million € from the German Research
Council in 2015, the supercomputer
magnitUDE was purchased from
NEC and installed in the first half of
2016; it reached rank 279 in the TOP
500 of HPC ranking. Now, nine
months into operation, we can state
that the process to setup a well-
working HPC-system satisfying the
demands of all researchers was not as
simple as it might look.

The first crucial part was the
definition of the technical criteria for
the tender, since they constrain the
framework of possible configura-
tions for the potential vendors. In
this context the measurement of the
performance was defined and a suita-
ble testmatrix of typical applications
of prospective usergroups was com-
posed. Concurrently, the search for a
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suitable location for magnitUDE had
to be started, since the resources at
both UDE-campi were not valid or
exhausted. Finally, the UDE rented a
new DataCenter in the logport Duis-
burg-Rheinhausen, which will host
turther IT-infrastructure of the ZIM
as well. Obviously, the parallel esta-
blishment of the technical criteria
and the location authored a few
dilemmas, e.g. expectable power
consumption. After the installation
another two essential aspects had to
be decided: the scheduling policy for
the computations and the usage
policy. A combination of fairshare
and backfilling strategy was selected
to weight the resource usage by the
usergroup and take into account the
scaling ability of their applications.
Until now this decision has shown a
good exploitation of magnitUDE. To
ensure a robust operation the defini-
tion of user-specific disk quota and
respites of file age were established
in the usage policy as well.

Right at the beginning of the
installation the first extension of
magnitUDE was planned and, thus,
early in 2017 additional 60 compute
nodes were added. With this exten-
sion magnitUDE will hopefully still
be part of the TOP 500 rankings in
2017/18.

In conclusion, the magnitUDE
enables the researchers of the UDE
to improve and demonstrate the per-
formance of their computational
applications. This opportunity has
not been locally available to the
researchers before and so is a new
resource in the field of HPC at the
UDE.
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Olaf Hasemann. Foto: Vladimir Unkovic
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