GA i

Gauld

ISC High Performance 2025

Die Internationale Supercomputing Conference (ISC) fei-
ertin diesem Jahr ihr 40-jahriges Jubildum und findet vom
10. bis 13. Juni in Hamburg statt. Unter dem Motto ,Con-
necting the dots* bringt sie fiihrende Akteure aus Wis-
senschaft, Industrie und Forschung zusammen, um In-
novationen in HPC und KI, Datenanalyse sowie Storage,
Networking, und Quantencomputing zu prasentieren, den
gegenseitigen Austausch zu férdern und sich unterein-
ander zu vernetzen. Auch in diesem Jahr wird es einen
GauR-Allianz-Stand mit Informationen zum neuen HPC-
Kalender geben und die Mitglieder werden wieder mit
vielfaltigen Beitragen vertreten sein. ¢ NHR4CES beteiligt
sich u.a. mit Tutorials wie ,Mastering Tasking with Open-
MP 6.0“ am wissenschaftlichen Programm. Expert:innen
von NHR4CES stehen am NHR-Stand flr den fachlichen
Austausch zur Verfiigung, wo sie auch Sofa Talks zum
Thema ,Connecting Visualization and High-Performance
Computing“ organisieren. ¢ Das NHR@FAU ist mit 2
Tutorials und einem Research-Poster vertreten, halt zu-
sammen mit anderen Zentren den Workshop ,EESP“ ab
und wirkt am NHR-Stand bei den Sofa-Talks mit. Bei der
Student Cluster Competition betreut es das gemeinsame
Team der FAU und der USI Lugano. e Das GCS prasen-
tiert seine Zentren — HLRS, JSC und LRZ — auf einem
gemeinsamen Stand mit spannenden Exponaten und
informiert Gber aktuelle Projekte, die mithilfe der GCS-
Systeme berechnet wurden. Mitarbeitende aller 3 Zen-
tren tragen zudem zum wissenschaftlichen Programm
bei. # Das DKRZ unterstitzt wieder die Student Cluster
Competition: Fir die online Coding Challenge entwickel-
te das DKRZ-Team Aufgaben mit dem Wetter- und Kii-
mamodell ICON und stellt dafir 4 GPU-Knoten auf sei-
nem HPC-System Levante bereit. Zudem entsendet es
2 Jury-Mitglieder zur Bewertung der Beitrdge und ist mit
einer Sprecherin bei der BoF-Session ,Empowering Ex-
cellence in HPC Through Diversity and Inclusion” vertre-
ten. @ Das SCC ist mit einem Fachvortrag zur Simulation
von komplexen biologischen Strukturen auf modernen
Hybridsupercomputern, einem Wissenschaftsposter zu
einem Numerik-Framework fir HPC und gemeinsam mit
dem JSC mit einem Workshop zum Research Software
Engineering in High Performance Computing vertreten.
Zudem beteiligt es sich am Stand des bwHPC-Projekts
und des NHR-Vereins. e Das ZIH und ScaDS.Al der TU
Dresden werden an einem Stand ihre Arbeiten im Bereich
HPC, Kl und Datenanalyse prasentieren, das Team wird
sich an den GA- und NHR-Messestéanden einbringen und
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am wissenschaftlichen Konferenzprogramm beteiligen.
Weitere Informationen: isc-hpc.com/program/. (Kontakt:
GA-Redaktion, Gauf3-Allianz e. V.)

Zweite Phase des HPC-Systems Viper in Betrieb

Im Februar ging an der Max Planck Computing and Data
Facility (MPCDF) die zweite Phase des neuen Hoch-
leistungsrechners Viper (vgl. GA-IB Nr.106) fur Nut-
zende in den Testbetrieb. Das System der Max-Planck-
Gesellschaft umfasst 600 Prozessoren des Typs AMD
Instinct MI300A APU (Accelerated Processing Unit) mit je
128 Gigabyte schnellem HBM3-Hauptspeicher, auf den
24 Zen4 x86 CPU-Kerne und 228 CDNA3 GPU Com-
pute Units koharent zugreifen kdnnen. Der gemeinsame
Hauptspeicher erleichtert im Vergleich zu herkémmlichen
GPU-beschleunigten Architekturen die Programmierung,
da explizite Datentransfers zwischen CPU und GPU
entfallen. Dieser Prozessor wird auch im US-Exascale-
System EI Capitan und im Hunter-System am HLRS ein-
gesetzt. Die 300 Viper-Knoten sind Uber InfiniBand NDR
(400 Gb/s) vernetzt und nutzen IBM Storage Scale-Spei-
cher (HDD und NVMe) mit ca. 12 Petabyte Kapazitat. In
den ersten Wochen liefen bereits mehrere Anwendungen
aus der Plasmaphysik, der Astrophysik, der Materialfor-
schung und der Biophysik erfolgreich auf dem neuen Sys-
tem. Weitere Informationen: mpcdf.mpg.de/services/su-
percomputing/viper. (Kontakt: Markus Rampp, MPCDF)

Neuer Hochleistungsrechner fiir Baden-Wiirttemberg

Das SCC setzt mit dem bwUniCluster 3.0 einen neuen
MaRstab fur Forschung und Lehre an den Baden-Wdrt-
tembergischen Hochschulen und Universitaten. Seit
2014 betreibt das SCC den bwUniCluster erfolgreich
als Grundversorgungssystem fir HPC-Rechenleistung.
Nach dem Upgrade auf bwUniCluster 2.0 und einer Erwei-
terung im Jahr 2023 wurde Anfang April am KIT-Campus
Nord mit bwUni-Cluster 3.0 die neueste Version des Re-
chenclusters in Betrieb genommen. Mit den rund 90 neu-
en Rechenknoten und den weiterbetriebenen Knoten der
letzten Erweiterung umfasst dieses System zusammen
nun Uber 370 SMP-Knoten, ausgestattet mit leistungs-
starken 64-Bit-Prozessoren von AMD und Intel. Unter-
stutzt von insgesamt 112 Grafikprozessoreinheiten und
etwa 27.000 Rechenkernen erreicht der bwUniCluster
3.0 beeindruckende 7,1 PetaFlop/s Rechenleistung. Be-
sondere Erwdhnung verdient die am Rechenzentrum
vorhandenen Infrastruktur fir Warmwasserkihlung, die
es ermdglicht, die deutlich leistungsstarkere Hardware
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sogar noch energieeffizienter zu betreiben. Weitere In-
formationen: scc.kit.edu/dienste/bwUniCluster_3.0.php.
(Kontakt: Samuel Braun, SCC)

LRZ nimmt HPC-System CoolMUC in Betrieb

Am LRZ ist ein neues HPC-Cluster in Betrieb gegan-
gen: CoolMUC vereint die Leistung diverser Prozessor-
architekturen und steht Forschenden an bayerischen
Hochschulen ab sofort zur Verfigung. Insgesamt 119
Rechenknoten bieten geballte Performance, darunter
106 mit Intel Sapphire Rapids-Chips, die mit 512 Giga-
byte Arbeitsspeicher und 112 Rechenkernen besonders
fir parallele Anwendungen mit geringem Speicherbe-
darf geeignet sind. Fir datenintensivere Jobs kommen
die 12 Ice-Lake-Knoten zum Einsatz, mit jeweils 80 Re-
chenkernen sowie einem Terabyte Kurzzeitspeicher. Er-
ganzt wird das System durch “Teramem®, einem Knoten
mit Cooper-Lake-Prozessor, 96 Rechenkernen und rund
6 Terabyte Arbeitsspeicher. Der aktuelle CoolMUC wird
demnéachst mit GPUs erganzt und bis 2026 durch weite-
re CPUs ausgebaut. Neben den klassischen HPC-Diszi-
plinen nutzen immer weitere Fachbereiche wie Biologie,
Umwelt- und Lebenswissenschaften oder Sozial- und
Wirtschaftswissenschaften das Rechencluster fir ihre
Forschung. Weitere Informationen: tiny.badw.de/XHGY1.
(Kontakt: Gerald.Mathias, LRZ@GCS)

Nationales Datenkompetenzzentrum fiir Sachsen

Come2Data ist eines von 11 nationalen Zentren in Auf-
bau und setzt auf einen interdisziplinaren, regionalen
Ansatz zur praxisnahen Vermittlung von Datenkompe-
tenzen — mit besonderem Fokus auf den Wissenschafts-
standort Sachsen. Unter Einbeziehung von Expertise und
Angeboten fluhrender sachsischer Einrichtungen — wie
der Sé&chsischen Landesbibliothek — Staats- und Uni-
versitatsbibliothek Dresden, der TU Chemnitz, der TU
Dresden (Projektleitung) sowie der Universitat Leipzig —
werden Ausbildungs- und Unterstlitzungsangebote sowie
nationale Netzwerke in den Bereichen (Forschungs-)Da-
tenmanagement, Data Analytics, KI und interdisziplinare
Anwendungen geblindelt. Eine virtuelle Plattform dient
dabei als offener Forschungs-, Unterstlitzungs-, Vernet-
zungs- und Lernort, der diese Angebote Uber sachsische
Standorte hinweg fur Forschende, Lehrende, Lernende
und die interessierte Offentlichkeit bereitstellt. Geférdert
durch BMBF und EU markiert Come2Data einen wichtigen
Schritt zur Starkung der datenbasierten Innovationskraft in
Sachsen. Weitere Informationen: come2data.de. (Kontakt:
Franziska Korb-King, Come2Data/ZIH)

Simulationen fiir personalisierte Krebstherapien

Mit Molekulardynamik-Simulationen am HLRS untersuch-
ten Forschende genetische Mutationen, die mit aggres-
siven Krebsarten in Verbindung stehen. Diese Simulatio-
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nen ermdglichen einen tiefen Einblick in die strukturellen
Veranderungen in Proteinen auf atomarer Ebene und
helfen, potenzielle therapeutische Angriffspunkte zu
identifizieren. Ein interdisziplinares Team um Dr. Andreas
Joerger (Goethe-Universitat Frankfurt) und Dr. Giovan-
ni Settanni (Ruhr-Universitdt Bochum, Johannes Gu-
tenberg-Universitat Mainz) analysierte Mutationen des
Proteins p53. Unter normalen Bedingungen dient p53 als
Bollwerk gegen Krebs, indem es die Zellteilung steuert
und DNA-Schaden repariert. Verandert sich die Struktur
dieses Proteins, kann dies zu unkontrollierter Zellteilung
fuhren. Hochauflésende Simulationen auf dem Super-
computer Hawk deckten eine potenzielle Bindungsstelle
in der p53-Mutation Y163C auf, die fiir neue Medikamen-
te genutzt werden konnte. Die aus der Simulation ge-
wonnenen Erkenntnisse konnten die Suche nach effek-
tiveren Krebstherapien unterstitzen und personalisierte
Behandlungsstrategien voranbringen. Weitere Informati-
onen: hirs.de/de/news/detail/simulationen-unterstuetzen-
die-suche-nach-personalisierten-krebstherapien.  (Kon-
takt: Christopher Williams, HLRS@GCS)

NHR-Konferenz 2025 in Goéttingen

Der NHR-Verein ladt zu seiner diesjahrigen wissenschaft-
lichen Konferenz ein, die vom 22. bis 23. September an der
Georg-August Universitat Gottingen (NHR@G6ttingen)
stattfinden wird. Ziel der Konferenz ist es, den Austausch
und die Vernetzung von Nutzenden von HPC-Ressourcen
in den unterschiedlichen Fachgebieten zu férdern sowie
Trends und Impulse zu diskutieren. Im Fokus stehen
die Themen Kl in den Sozial- und Lebenswissenschaf-
ten sowie Datenmanagement und -speicherung. Mit in-
ternationalen Keynotes, Vortragen und Postern wird die
Grundlage fiir wissenschaftliche Diskussionen Uber Dis-
ziplingrenzen hinweg geboten. Spezialist:innen der NHR-
Zentren aus dem operativen Betrieb, dem Support und
der wissenschaftlichen Fachberatung beteiligen sich und
stehen den Nutzenden sowohl in direkten Gesprachen als
auch auf dem Podium fir Diskussionen zur Verfligung.
Weitere Informationen: nhr-verein.de/Conference. (Kon-
takt: Susanne Passow, NHR-Verein)

Veranstaltungen
» 20.—22.05.2025: Introduction to Bayesian Statisti-
cal Learning 2, JSC@GCS, online

e 27.—28.05.2025: EuroCC2 Al for Science Boot-
camp, GCS, EuroCC2 and NVIDIA, online

* 03.-05.06.2025: Helmholtz Al Conference 2025,
Helmholtz Al

HPC-Kalender der GauB-Allianz:
hpc-calendar.gauss-allianz.de

www.gauss-allianz.de
Kontakt: redaktion@gauss-allianz.de
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