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HP2C - Eine Initiative fiir mehr Recheneffizienz

Modellsimulationen sind ein wesentlicher Be-
standteil der wissenschaftlichen Methodik. Mit
zunehmender Komplexitdt der Modelle miissen
jedoch die Algorithmen verbessert und die Super-
computer leistungsstarker werden. Die Schweiz
geht das Software-Problem mit dem Projekt HP2C
an.

Spitzenforschung braucht Supercomputer, wie sie das CSCS
(Nationales Hochleistungsrechenzentrum der Schweiz) in Lu-
gano fir die Schweizer Forschenden bereitstellt. Das Hoch-
leistungsrechnen wurde mit zunehmender Komplexitat der
«Gedanken-Modelle» ein Schliisselwerkzeug der modernen
Forschung. Modellsimulationen zur Lésung wissenschaftlicher
Fragestellungen sind deshalb neben Experiment und Theorie
ein etablierter Bestandteil der wissenschaftlichen Methode ge-
worden. Die Simulationen, heute mit massiv parallel arbeiten-
den Supercomputern erstellt, ermdglichen einen vollig neuen
Erkenntnisgewinn in der Wissenschaft und fordern die Kreati-
vitat von Ingenieuren. Sie machen sichtbar, was dem blossen
Auge, auch mit hochauflésenden Mikroskopen oder Telesko-
pen, verborgen bleibt. Simulationen verhelfen beispielsweise
dazu, unbekannte Materialien mit vollig neuen Eigenschaften
und Funktionalitaten zu entdecken.

Ungebremste Leistungssteigerung

Vor zwanzig Jahren erreichten Supercomputer eine Leistung,
die heute in einem Laptop steckt: In der sogenannten Giga-
flops-Leistungsklasse vollzog ein Hochleistungsrechner damals
einige wenige Milliarden Rechenoperationen pro Sekunde. Die
heutigen Supercomputer der Petaflops-Leistungsklasse fiih-
ren mehrere Billiarden — mehrere Millionen mal eine Milliarde
- Rechenschritte pro Sekunde aus. Da herkdmmliche Chip-
Technologien an ihre Grenzen stossen, missen die Rechner der
Petaflops-Leistungsklasse aus mehreren tausend bis mehreren
zehntausend gut vernetzten Prozessoren gebaut werden. Das
wiederum hat eine massive Zunahme des Energieverbrauchs
zur Folge. Die weltweit leistungsstarksten Supercomputer ver-
brauchen etwa 10 Megawatt Strom. Ein Megawatt kostet ein
Rechenzentrum rund 1.5 Millionen Franken pro Jahr.

Experten sind sich deshalb einig, dass Supercomputer bes-
ser ausgenutzt werden missen. Konkret bedeutet das, dass
Applikationsprogramme fiir massiv parallele Rechner umge-
schrieben werden missen. Thomas Schulthess, Direktor des
CSCS, hat deshalb zusammen mit Piero Martinoli, Prasident
der Universita della Svizzera italiana, im Rahmen der vom Bund
in Auftrag gegebenen nationalen Hochleistungsrechnen- und
Vernetzungsstrategie (HPCN-Strategie) 2009 die Initiative
High-Performance and High-Productivity Computing (HP2C)
lanciert. Entwickler von Applikationssoftware fiir wissenschaft-
liche Simulationen verschiedener Disziplinen arbeiten in HP2C
interdisziplinar mit Mathematikern, angewandten Mathemati-
kern und Informatikern zusammen.

«Cloud-resolving» Modelle, wie sie an der ETH Ziirich in der Klimafor-
schung verwendet werden, rechnen mit einer horizontalen Maschenwei-
te von etwa einem Kilometer. Sommerliche Gewitterwolken, wie sie hier
zu sehen sind, konnen damit bereits relativ detailliert simuliert werden.
In dunkelblauer Farbe sind die Wolken aus Wassertropfen zu sehen, in
Rot sind die fallenden Tropfen gezeigt. Wolken aus Eiskristallen sind
hellblau geférbt. Die Regenbogenfarben zeigen die resultierende Nie-
derschlagsmenge (rot=viel, blau=wenig). (Bildquelle: Wolfgang Langhans,
ETH Ziirich)
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Algorithmen und Software verbessern

Insgesamt sind 13 Projektgruppen aus Chemie, Materialwissen-
schaft, Physik, Astrophysik, Medizin, Anthropologie sowie den
Klima- und Erdwissenschaften am HP2C-Projekt beteiligt. Sie
alle arbeiten mit hochkomplexen und vielschichtigen Model-
len und haben wie viele der rechnergestiitzten Wissenschaften
das Problem, dass ihre bisher verwendeten Codes auf der Hard-
ware der massiv parallelen Rechner sowie deren Chips mit ihrer
steigenden Anzahl an Prozessorkernen nicht mehr effizient ar-
beiten oder skalieren, wie es im Fachjargon heisst.

Ziel ist, dass die Anwendungssoftware bei den Computersimu-
lationen die potentielle Rechenleistung moderner Rechner-
architekturen maximal ausnutzt. Dazu werden in HP2C die
Rechenmethoden so angepasst, dass sie die Hardware der Pro-
zessoren optimal nutzen. Zudem werden die Simulationspro-
gramme so strukturiert, dass die Bewegungen der Daten auf
dem Prozessor, zwischen Prozessor und Hauptspeicher, sowie
zwischen den Prozessoren des massiv-parallelen Supercompu-
ters minimiert werden.

Laurent Villard, Hauptinitiator des HP2C-Projekts
«Gyrokinetic», iiber HP2C:

Warum haben Sie sich um ein
HP2C-Projekt beworben?

Laurent Villard: Turbulenzen
von magnetisch eingeschlos-
senem Plasma zu simulieren ist
eine grosse Herausforderung,
da die Simulation ungleiche
Zeit- und Langen-Massstabe
umfasst. Es ist daher essenti-

ell, dass unsere Codes tberar-
beitet und, wenn notig, véllig
neu geschrieben werden, um
Laurent Villard ist Professor die Mdglichkeiten der fort-
fir Plasmaphysik an der EPF HPC-Systeme

Lausanne. . . .
ausschopfen zu konnen. Die

schrittlichsten

Entwicklung unserer Codes missen in einer Langzeitpers-
pektive vorgenommen werden: Immer mehr physikalische
Effekte werden beriicksichtigt, die wiederum standig stei-
gende Computerressourcen erfordern. Deshalb ist es wich-
tig, mit den neuesten Entwicklungen mitzuhalten und einen
vorausschauenden Blick auf die Belange des HPC zu haben.

Test der neuen Hard- und Software

Die Codes fir die unterschiedlichen Fragestellungen mussen
modifiziert werden. Um sie auf neuester Hardware zu testen,
wurde der Supercomputer «Todi», eine Cray XK6, im Oktober
2011 am CSCS installiert. «Todi» ist ein massiv paralleler Rech-
ner der auf einer hybriden Technologie basiert. Sie nutzt eine
Mischung aus herkémmlichen Prozessoren und Grafikprozesso-
ren — laut Experten ist dies ein vielversprechender Ansatz fiir
die zukiinftige Technologie im Hochleistungsrechnen. Im Ge-
gensatz zu herkdmmlichen Computerprozessoren laufen auf
Grafikprozessoren Hunderte bis Tausende von Rechenoperatio-
nen parallel. Das verhilft den Forschenden zu einer schnelleren
Losung ihrer Fragestellungen.

Wo profitieren Sie und lhr Team am meisten von HP2C?
Das Schone an HP2C ist, dass es finanzielle Mittel in For-
schungsinstitutionen investiert, die die speziellen wissen-
schaftlichen Anwendungen durchfiihren, und uns zugleich
mit einem Team von Spitzenspezialisten des CSCS vernetzt.
Dank HP2C konnten wir die Skalierbarkeit unserer Codes
auf parallelen Rechnern erhéhen. In den herausfordernden
Anwendungsfallen mit mehreren Milliarden Berechnungs-
punkten konnte die Leistung mehr als verdoppelt werden.
Ausserdem hat HP2C uns angeregt, neue Wege bei zukiinf-
tigen Code-Entwicklungen zu beschreiten. Ein nicht zu
vernachlassigender «Nebeneffekt» von HP2C war, dass wir
uns seit Anfang 2012 Zugang zu einem Supercomputer der
Petaflops-Klasse in Japan sichern konnten.

Wie wiirden Sie den folgenden Satz vervollstandigen:
HP2C ist fiir die Schweiz ...

.. eine einzigartige, gut durchdachte und gut gefiihrte
Chance, um uns an die Spitze der Wissenschaft in den vie-
len Bereichen, die stetig wachsende Rechenleistung beno-
tigen, zu fiihren und dort zu halten.
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Projektbeispiele
Die folgenden Beispiele zeigen, welchen direkten Einfluss der
Erfolg der HP2C-Projekte auf unseren Alltag hat.

Die Erdbebenforschung vorantreiben

Durch das Projekt «Petaquake» sollen zentrale Fragen in den
Erdwissenschaften geklart werden, beispielsweise wie das Er-
dinnere genau aufgebaut ist, welche Prozesse sich im Erdin-
neren abspielen und wie genau Erdbeben entstehen. Ein Blick
in das Erdinnere analog einer Computertomographie beim
Menschen kénnte die Antworten liefern. Die im Projekt entwi-
ckelten Codes und Algorithmen sollen ermdglichen, hochauf-
|[6sende tomographische Bilder von Prozessen im Erdinneren
im Bereich von mehreren zehn Kilometern zu berechnen. Diese
Bilder kdnnen helfen, bestehende Unsicherheiten in der Ge-
fahreneinschatzung zu reduzieren und Gefahrenkarten zu ver-
bessern. Petaquake hat fiir die erdbebengeféhrdete Schweiz
und Europa einen direkten praktischen Nutzen.

PETAQUAKE — Large-Scale Parallel Nonlinear Optimization for
High Resolution 3D-Seismic Imaging; Olaf Schenk, Professor
an der Universita della Svizzera italiana

Energieprobleme mit dem Supercomputer lésen
Simulationen kénnen Beitrdge beim Erforschen von Medika-
menten oder alternativer Energiequellen — neuartiger Brenn-
stoffe oder Solarzellen - liefern. Spezielle Rechencodes ma-
chen es mdglich, neue Materialien und deren hochkomplexe
molekularen Eigenschaften zu simulieren. Einer der wichtigs-
ten Codes fir derartige Simulationen ist CP2K (Car-Parrinello
2000 Projekt). Mit CP2K kdnnen grosse komplexe chemische
Systeme wie etwa Grenzflachen mit Materialtibergdngen von
fest zu flussig oder von flissig zu gasformig simuliert werden.
Solarzellen wie die Gratzel-Zellen sind ein typisches Beispiel fiir
ein derartiges Interface: einem Festkdrper auf der einen Seite,
einem Lésungsmittel auf der anderen, mit einem Farbstoff im
Zwischenbereich. Diese elektrochemische Farbstoff-Solarzelle
funktioniert nach einem ahnlichen Prinzip wie die Photosyn-
these und erreicht derzeit einen Wirkungsgrad von 12.3 Pro-
zent. Um die Zelle noch effizienter bauen zu kdnnen, missen
die Forscher ihre Funktionsweise moglichst genau kennen.
Dazu nutzen sie Simulationen. Je besser die Solarzellen durch
die Simulationen verstanden sind, umso effizienter kann man
mit ihnen im Labor experimentieren und dadurch ihren Wir-
kungsgrad verbessern.

CP2K verwendet viele verschiedene Algorithmen und besitzt
komplexe numerische Strukturen, die es unter anderem im
Rahmen von HP2C auf den neuen Rechnerarchitekturen abzu-
bilden gilt.

CP2K - New Frontiers in Ab Initio Molecular Dynamics; Jiirg
Hutter, Professor an der Universitat Zurich
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Ein realistisches Modell fiir seismische Wellenausbreitung in Europa. Das
Gitter umfasst 2 Milliarden Gitterpunkte, Oberflachentopographie und
dreidimensionale Erdstruktur. Es wurde von Seismologen der ETH Ziirich
auf Supercomputern des CSCS entwickelt, um damit unter anderem
Erdbebenszenarien in der Tiirkei zu berechnen. Solche realitdtsnahen
Untergrundstrukturen sind essentiell, um die Erdbebengefahr — zum
Beispiel nahe Istanbul - zu quantifizieren. Diese Modelle kénnen helfen,
kritische lokale Baustrukturen zu bewerten. (Bild: Rietmann et al., Super-
computing 2012, accepted)

Agentenbasierte Simulationen - Handeln verstehen lernen
20000 bis 200 000 Jahren vor unserer Zeit lebten mit dem
Neandertaler und dem modernen Menschen mindestens
zwei Arten von Hominiden gleichzeitig auf der Erde. Wéhrend
der moderne Mensch in Afrika und der Neandertaler in Euro-
pa getrennt voneinander vorkamen, lebten im Nahen Osten
Homo sapiens und Homo neanderthalensis etwa 100 000 Jah-
re nebeneinander. Warum aber die Neandertaler vor mehr als
20000 Jahren plotzlich ausstarben, bleibt bis heute ungeklart.
Mit einem sogenannten agentenbasierten Modell méchten
die Forschenden verschiedene Verhaltensszenarien zwischen
Neandertaler und Mensch unter Beriicksichtigung von Fau-
na, klimatischen Bedingungen, Topographie und Vegetation
durchspielen, um die méglichen Ursachen des Aussterbens der
Neandertaler genauer zu erforschen. Es handelt sich um eine
komplexe Modellierungstechnik, in der jedes Individuum, aus-
gestattet mit spezifischen Eigenschaften, als diskretes Objekt
dargestellt wird. Derartige Modelle gewinnen zunehmend an
Bedeutung, um beispielsweise das Verhalten von Menschen,
etwa bei einer Massenpanik, zu simulieren.

NEANDERTHAL EXTINCTION - Individual-Based Modeling of Hu-
mans Under Climate Stress; Christoph P. E. Zollikofer, Professor
an der Universitat Ziirich
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Strom durch Kernfusion

Mit dem Gyrokinetik-Projekt in HP2C verfolgen Plasmaphysiker
von der EPF Lausanne das Ziel, neue numerische Codes fur die
Simulation von turbulentem Transport in Plasmen mit magne-
tischem Einschluss zu entwickeln. Damit liefern sie einen wich-
tigen Beitrag zu ITER, dem gréssten internationalen Projekt
auf dem Gebiet der thermonuklearen Fusionsforschung. ITER
(lateinisch fuir «der Weg») soll den Nachweis erbringen, dass die
Energiegewinnung aus der Kernfusion von Deuterium und Tri-
tium in physikalischer und technologischer Hinsicht machbar
ist. ITER basiert auf dem Tokamak-Prinzip und wird das heisse
Fusionsplasma durch Magnetfelder einschliessen, die von su-
praleitenden Spulen erzeugt werden. Die Plasmaturbulenz zu
beherrschenist wichtig, da sie fiir einen erhdhten Warmetrans-
port verantwortlich ist und dadurch die Energieeinschlusszeit
des Reaktors beeintrachtigt. Die Arbeiten von Laurent Villard
und seinem Team in HP2C finden international grosse Beach-
tung. Dies zeigt sich unter anderem darin, dass den Wissen-
schaftlern ein Viertel der gesamten Rechenzeit eines speziell
fur die Fusionsforschung bereitgestellten 1.5 Petaflops Super-
computers in Japan bewilligt wurde, um ihre neu entwickelten
Codes zu testen.

GYROKINETIC — Advanced Gyrokinetic Numerical Simulations of
Turbulence in Fusion Plasmas; Laurent Villard, Professor an der
EPF Lausanne

High Performance and

HPZC

Thomas Schulthess formulierte 2008 ein Projekt fir die
Rektorenkonferenz der Schweizer Universitaten (CRUS). Ziel
des Projekts sollte sein, die Zusammenarbeit zwischen CSCS
und US| zu starken und Grundprobleme im Supercomputing
strukturiert anzugehen. Urspriinglich war das HP2C-Projekt
kleiner geplant und auf etwa 4 Millionen Franken angelegt.

Via Trevano 131
6900 Lugano
Switzerland

Tel +41(0)916108211
Fax +41 (0)91 610 82 82
www.cscs.ch
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Die Grafik veranschaulicht anhand von Konturlinien Dichtefluktuatio-
nen im turbulenten ITER-Plasma. Die Simulationen erfolgten mit dem
ORB5 Code auf dem IFERC-CSC HELIOS Rechner (1.5 Petaflops) unter
Einsatz von 1 Milliarde Gitterpunkten und 2 Milliarden Partikeln. «Unser
HP2C Projekt war sehr erfolgreich», sagt Laurent Villard. «Die Rechen-
geschwindigkeit und Skalierbarkeit des fiir die Simulationen genutzten
ORB5 Code konnten massiv verbessert werden. Wir kdnnen nun gross-
masstabliche Turbulenzsimulationen durchzufiihren, die vorher prak-
tisch nicht machbar waren. Die neuen Code-Eigenschaften erméglich-
ten uns den Zugang zu Rechnern der Petaflops-Klasse». (Bild: Gyrokinetic
group Laurent Villard, EPF Lausanne)

High Productivity Computing

Die Schweizerische Universitatenkonferenz regte jedoch an,
die Plattform schweizweit zu erweitern, und steuert etwa 80
Prozent der Finanzierung, rund 14.5 Millionen Franken, bei.
HP2C ist ein zentrales Element der vom Bund seit 2009 ge-
forderten nationalen Strategie fiir Hochleistungsrechnen.
www.hp2c.ch
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