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Kontakt @ DE J@)

Themen Wissenschaftsbereiche FDM im deutschsprachigen Raum Praxis kompakt

forschungsdaten.info

Startseite

Willkommen auf der Informationsplattform forschungsdaten.info!

Forschungsdaten.info ist das deutschsprachige Informationsportal zu Forschungsdatenmanagement (FDM). Mit praxisnahen Artikeln fiihrt die Seite ins Forschungsdatenmanagement ein. Die Beitrage um-
fassen dabei die Schritte von der Antragsplanung eines Forschungsprojekts, die Arbeit mit Forschungsdaten im Forschungsalltag, die Umsetzung des Antrags bis hin zur Publikation und der Nachnutzung
von Daten. Auch Rechte und Pflichten im Umgang mit Forschungsdaten werden behandelt. Zusatzlich liefern Best-Practice-Beispiele und Informationsmaterial aus den einzelnen Wissenschaftsbereichen
Anregungen, um Daten besser (nach-)nutzbar zu machen. Zudem stellen sich auf forschungsdaten.info FDM-Initiativen und -Projekte aus dem deutschsprachigen Raum vor. Redaktionell wird die Plattform

von einem Uberregionalen Team von FDM-Spezialistinnen und -Spezialisten betreut.

https: / /www.forschungsdaten.info /
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HABEN SIE SCHON EINMAL AUF EINEM
HOCHLEISTUNGSRECHNER GERECHNET?
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Scientific Computing and Simulation am SCC A“(IT

Karlsruhe Institute of Technology

Abteilungsleitung Dr. Jennifer Buchmuller

Betrieb der Tier-3 und Tier-2 HPC Systeme des KIT.

Optimale Umgebung und Unterstltzung fur die Entwicklung
neuer wissenschaftlicher Software.

Beschleunigung von Entwicklungsprozessen und

Portierungsvorhaben bereits bestehender wissenschaftlicher
Anwendungen.

21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmuiller SCC - Scientific Computing and Simulation



Schwerpunkte A“(IT

Karlsruhe Institute of Technology

Anwendungen und Betrieb

m Erdsystemwissenschaften, Materialwissenschaften,
Stromungsdynamik, Elementar-/Astroteilchenphysik

®  AAl und Security

® |/O und Speichersysteme ’ N H FR) sce

Methoden *'%GW-DG ZIH |
m Math. Softwarebibliotheken
m Datenintensives Rechnen

®m Nachhaltige Software-Entwicklung a_(l I

National High- Performance Computlng Center
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National High-Performance Computing Center Karlsruhe Institute of Technology

® Budget: 15 Million Euro
® [n Betrieb seit Mitte Marz 2021
® Erwartete Peak-Performance: 17 PFlops

® Fast 60.000 Intel Ice Lake Cores
® Mehr als 660 NVDIA-GPUs

Lenovo SD650-N v2

167

2x Intel ,,Ice Lake*

4x NVIDIA A100

® 750 kW Warmwasser-Chipkuhlung mit
Nachnutzung

InfiniBand HDR (200 Gbit/s)

9 20.04.2021 Dr. Jennifer Buchmdller SCC - Scientific Computing and Simulation



Neue Architekturen — CPU vs. GPU A“(IT

Karlsruhe Institute of Technology

Intel Ice Lake Xeon NVIDIA Volta A100

10nm+, <<100 Cores, 8x DDR4 /nm, 6912 Cores, 6x HBM2

Auf ,General Purpose” optimiert Auf hohe Rechenleistung optimiert
Maldige Gleitkommaleistung Hohe Gleitkommaleistung

Grolder Hauptspeicher mit mittlerem Durchsatz  Kleiner, schneller Hauptspeicher
Externer Interconnect (InfiniBand) Interne NVLink-Ports fur Multi-GPU

10 21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmdller SCC - Scientific Computing and Simulation



Neue Architekturen — Neue Herausforderungen &(IT

Karlsruhe Institute of Technology

® CPUvs. GPU:
SIMD (Single Instruction Multiple Data) vs.
SIMT (Single Instruction Multiple Threads)

it

W e
Be a3 oeh

WMLt

® Hybrid-Losung CPU-GPU erfordert Kompromissfindung
im Speicherlayout. Hohe Diskrepanz zwischen typischen
CPU Zyklen und Speicherzugriff

‘-
4
.
k2
-
.
v
-

® Heterogenitat der Nutzer und Entwickler

® Portabilitat von Modellcode ist nicht grundsatzlich
gewabhrleistet

1" 21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmuiller SCC - Scientific Computing and Simulation
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Karlsruhe Institute of Technology

Zusammenspiel Wissenschaft und Hardware

12 30.09.2020 Dr. Jennifer Buchmdller SCC - Scientific Computing and Simulation



Orchestration Server - Neue Zugangswege A“(IT

Karlsruhe Institute of Technology

Interaktives Hochleistungsrechnen: Jupyter

® Nutzer konnen seit August 2020 auf beiden Q
Systemen (Tier-3 und Tier-2) Jupyter
Notebooks verwenden o ,

® Ausgelegt auf KI/ML Community e ()

Z Jupyterhub  Hom

8 uc2-Juyterseodedu
b e Token  Admin
it fiar Technologie

itu

Spawner Options

Datenzugriff und Automatisierung — moe Ly :

® Einfacher Zugriff mittels Backend-
Serverlosungen e Pl e e

m Schneller Uberblick tiber groRe Datensatze

Spacilic humidity time, generaired_height lstiude, longiude

Temperature trme. generakzed height. lattude, longfude
‘ TRH20_chemir_mixing_ratio time. generakred_height, istlude, ongiude
" . = Vorticity time, peneralized_height. latiude, longitude
® Zentraler Einsatz von Workflowmart 1agern b el
polstraccOnew 2016033000201 6033000-ART-¢
sea surface femperature time. latiude, longiude

polstraccOnew 2016033000201 6033000- AR T-¢:
time. generalzed_height. latBude, longiude

polstraccOnew 2015033000°2016033000-ART-¢

total specific_cloud_ice_content_(dlagnostic)  time. generalkred_height, latiude, longiude
ols tr sz Onew 2016033000201 6033000 ART:
pcltrmcc it ki TR_cokd_chamer_mixing_ratio ime, generakred_height. lattude, longtude
poistraccOnew 2016033000201 86033000-ART-¢
TRN2O_chemtr_mixing_ratio time, peneralized_height, latbude, longiude

SRURE R R

potstr accOrew 2016033000°2016033000- ART-¢
polstraccOnew 2018033000°2016033000- ART-¢

13 21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmdller SCC - Scientific Computing and Simulation



Beschleuniger Technologie trifft auf Al A“(IT

 Jupyterhub Home Token  Admin 1297 | ® Logaut

SKIT

Karlsruher Institut fur Technologie

Interactive supercomputing - Jupyter
Spawner Options
®m Erstellung von Jupyter- und Python-

Choose your resources!

Notebooks auf den HPC-Systemen pttion: (5755
Fluntime:
deS KIT’ ChoosenumberofGPUs:
® Priorisierter Zugriff auf NVIDIA GPU
V100 und A100 Uber eine spezielle
Queue.

14 21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmuiller SCC - Scientific Computing and Simulation



Jupyter A“(IT

Karlsruhe Institute of Technology

® JupyterLab baut eine ssh-Verbindung auf, 6ffnet ein Dashboard und verwendet ein
Web-Frontend fur den Benutzenden in einem Browser

® Klassischer Workflow: Vier einzelne, sequentielle Schritte

® JupyterLab - Alles an einem Ort:
® ssh Verbindung

® Text Editor °
® Job scheduling .
® Ergebnisbetrachtung Jupyter

15 21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmdller SCC - Scientific Computing and Simulation



HoreKa - Future Technologies Partition ﬂ(IT

Karlsruhe Institute of Technology

w Effektive Unterstutzung

) 1 - 8 EIGIERE
wissenschaftlicher Software- HIBS s 2 stemsl
Entwicklung Fat Accelerator : |

HPC Partition . Future . Buffers

Partition . Technology | NyMe-oF
 Partition |

Block Storage
LSDF

® Zielgerichtete Hardware-Portierung

® Beschleunigung der | . Archives

) Service HOICREEHEE
Entwicklungszyklen ervice |: Orchestration servers Other storage

® Entwicklung effizienter Algorithmen,
Bibliotheken und Anwendungen

& .
® Kiinftige Erweiterungen durch FUJITSU  8xARM (HPE Apollo 80):

Vektorkarten, POWER10, FPGAs,

Embedded FPGAs, ... l:l Milan / Rome + M| 100
AMD

16 21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmuller SCC - Scientific Computing and Simulation



Orchestration Server — CI/CT/CD A“(IT

Karlsruhe Institute of Technology

Qualitatskontrolle: Neue Architekturen erfordern Restrukturierung von
Programmcode - Ergebnis darf sich aber nicht verandern.

Zusammenspiel Hardware - Bibliotheken - Anwendung ist sensibel.
Continuous Integration/Testing/Deployment (CI/CT/CD) hilft hier schnell und
einfach mogliche Fehlerquellen zu eliminieren.

Generalisierte/Standardisierte Testumgebung ermoglicht schnelles und
konsequentes Benchmarking.

17 21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmuiller SCC - Scientific Computing and Simulation



Challenges on HPC systems A“(IT

Karlsruhe Institute of Technology

Dynamic HPC Ressourcen an Stelle von dedizierten CI/CD/CT-Cluster

,User Experience” sollte auf einem HPC System ahnlich sein wie auf
kleineren Systemen

Kurze turn-around times notwendig

Viele CI/CT/CD Nutzende erwarten Docker Containers oder root-Rechte

§ © OM

18 21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmdller SCC - Scientific Computing and Simulation
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Outlook A“(IT

® HoreKa: Ubergabe an die Wissenschaft — 01.06.21.

® User support: CI/CD/CT als Service fur alle nationalen
Hochschulen uber NHR \

® Future Technologies Partition: Weiterer Ausbau u.a.
vector cards, POWER10 processors, FPGAs,
embedded FPGAs, ...

@ NHR: Stellenausschreibungen

M %
3814/2021: https://www.pse.kit.edu/karriere/joboffer.php?id=85844&language=de .: :}}

1038/2021: https://www.pse.kit.edu/karriere/joboffer.php?id=85842&lanqguage=de
1040/2021: https://www.pse.kit.edu/karriere/joboffer.php?id=85846&lanquage=de
1041/2021: https://www.pse.kit.edu/karriere/joboffer.php?id=85848&lanquage=de

21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmuiller SCC - Scientific Computing and Simulation
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Mehr Informationen und Support

AT INHR

National High-Performance Computing Center

9 jennifer.ouchmueller@kit.edu

https://nhr.kit.edu/userdocs/horekal
https://nhr.kit.edu/userdocs/ci/

21.04.2021 Dr. Jennifer Buchmiiller
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TECHNISCHE INFRASTRUKTUREN

Themen Wissenschaftsbereiche FDM im deutschsprachigen Raum Praxis kompakt Kontakt @ DE p
Baden-Wirttemberg Bayern Brandenburg

Hamburg Hessen Niedersachsen

Nordrhein-Westfalen Sachsen Thiiringen

.. ] . NFDI - Nationale
Osterreich Schweiz Forschungsdateninfrastruktur

: E=5Science in Baden'wurttemberg

FDM-Projekte in Baden-

Wiirttemberg +

Science Data Center FDM-Projekte VFU-Projekte Jnter neuen
VFU-Projekte in Baden- + Baden-Wirttemberg eine
Wiirttemberg "men des Konzeptes wurden
Arbeitekreis nt, Lizenzierung, Open Access

Forsehamgsaatenmanagemeant itdten in mehreren, vom

ch verteilten und

Technische Infrastrukturen + AK FDM Technische Infrastrukturen Schulungen

Schulungsangebote istarken
sewerkzeuge und Dienste-
E-Science-Tage inasdaten 1ind die

21.4.2021 23



forschungsdaten.info

S u Technische Infrastrukturen
FDM-Projekte in Baden-Wurttemberg +
VFU-Projekte in Baden-Wiirttemberg + Speicher- und Rechendienste in Baden-Wiirttemberg
Arbeitskreis Forschungsdatenmanagement Fur das Rechnen und fir die Speicherung von Forschungsdaten stehen Forschenden in Baden-Wirttemberg
< - > verschiedene Dienste zur Verfugung. Sie unterscheiden sich in Verflgbarkeit, Ausstattung und Prels. Eine indi-
Technische Infrastrukturen - viduelle Beratung mit der Forschungsdatenreferentin bzw. dem Forschungsdatenreferenten an lhrer Hoch-
bwCloud Scope schule empfehlen wir Ihnen daher.
bwDataArchive
- bwHPC bwSync & Share SDS@HD
Hochleistungs- Teilen und Speichern Speicherdienst fur
bwSync&Share
rechnen HotData
SDS@hd - Science Data Storage
Schulungsangebote
E-Science-Tage
bwData-Archive bwCloud Scope
Langfristige Speicherung

21.42001 24
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bwipc ~ DWHPC-s5 Scientific Simulation and Storage Support Services

0 European HPC center
SDS@hd|/LSDF
g Hot Data: Life Sciences, Medical Science,
Hydro-mechanics, Humanities,
x Suwmmberm Astrophysics. Sciontific Comouting / GP
¥ Regional HPCoenter 0 i
aka HPC enabler e
bwUniCluster (3/2020)
General purpose,
Teaching & Education
Karlsruhe
bwDataArchive (KA)

bwForCluster Nemo (09/2016)

NeuroS¢, Micro Systems Eng., Elementary
Particle Phys.,
Successor. NEMO 2, approved by DFG

nERs AT UNIVERSITAT
Znamer HOHENHEIM

21.4.2021

bwForCluster MLS &Wiso

Mannheim / Heideberg

.Oold Data: General purpose ® Freiburg

(10/2015)

Structural and Systems Biology, Medical
Science, Comp. Humanities & Soft Matter
Successor: Helix, approved by DFG

bwForCluster Justus (3/2020) ;

Computational Chemistry,
Quantum Sciences

bwForCluster BinAC (11/2014)

Bioinformatis, Astrophysics, Geosciences
Successor: BinAC 2, approved by DFG

forschungsdatel@

@4 4l
* Breiter Anwenderkreis m bwiDM

* Einfacher, sicherer Zugang

Nutzerbezogene
Aktivitdten

Systembezogene
Alkdivitdten

Projektmanagement

Innovationen

@ " Ulim hitps:/ /www.bwhpc.de/
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bw [HPC

Home

Submit ticket Search ticket

User information
Mama:

Motification mode ?

* My support unit: ?
Issue information

* Subject ?

* Describe the issue 7

a300  characters lef

* Asgsign ticket o
|pleasa note) ?

Attach Filays)
{max. 2 MB pro File)

* Damairad fialds

21.4.2021

Baden-Wiirttemberg Support-Po

Bngitte Wellenkamp

) on every change
@ gn solution

please select

* Priofity: T please sslect =

Support staff

My data

* E-Mail:

__“___ s Keine Date: ausgewahit.

Kﬂth‘hmﬂit

Contact

Brigitte. Wellenkamp@uni-hohenhe

J ‘_u___._ |mm-mwn

Hd’tﬂnl:lmuﬂit

forschungsdaterkinfo

[ SRIVICE DESK U TUDITREN
Service Desk Uni Tibingen (bwHRC)
Service Desk Uni Ulm
Service Desk Uni Ulm (bwHPC)

Second Level
bwHPC Competence Center Support for:
Bioinformeatics and Astrophysics
Computational Chemistry and Quantum Sdences
Engineering
Geoscience
Globsal System Sclences
bwTools
bwSupport Portal
bwSyncAShare
Cluster-Information-Syst
Monitoring Portal Ingena e

wissenschaften

Fachbereichs
Obergreifende
HPC Unterstdtzung

Meurowissenschaften

Bloinformatik
und
Astrophysik

Computergestitste
Chemie und
Quantenwissen-
schaften

26



forschungsdaten.info
bwHPC — WIKI Webseite bwHPC.de

 Ubersicht Gber vorhandene bwHPC u. bwSpeichersysteme » Statusanzeige der HPC
* Technische Dokumentation » Softwareibersicht

* Nutzeranleitung, Beispiele * Publikationen, Tigerteams
* Best Practice Repository » Zentrale Antragsseite (ZAS)

\ E=E= W 35 Tibingen BEES W Um

“jq ﬁ W/ Heidelberg <

.‘ ‘tﬁ Cateay Bead b iPC bwHPC W Bbw|HPC e
= _ L ‘5 o

bw‘HPC Category:BwUniCluster 2.0 g [

Ethernet-Network

: \ — 28 & bwHPC Clusters

: SDS@hd A A A A Eg ﬂ biForCluster MLSGWISO

* Sgentic Data Slorage B E B EBE == i Heidelberg, Mannheim
: : Infiniband-Network (FDR) [ : o Baden—Wurtter:berg provides five clusters at Tier 3 (aka the bwHPC clusters). The following summary lists the cluster:
Besl Prachoes : *Capacity (Mar 2020): CcCess via status ranging from Q: P

11.2P8 Infiniband-Network

EwHPC Nows

* Protocols: (direct access) ;

b NFSv4, SMB, SSHFS bwUniCluster 2.0 bwFo
. - + * Authentification: 5 5
Besl Pracice Guides : LDAP/Kerberos
Crepniee : *lIntegration in
- Baich Jotrs bwiDM service

Softwans Modues :

commer | [ BRI 0 e
— Rumencal Libeanss
— Paralsl SDS{@hd — Scientific Data Storage at Heidelberg University
Programming

S, Access BatrhCompute Jobs
Access Protocols
BwliniCasier 20 ® DRURCAIEeT REgISnaion Lg% A DO FEes
b;fﬁ';“,""  Rgprcalte osti 4 ' Bl s vt ke e Joby ® S0S@hd User Access and SDS@hd regisiraton Ff ® SFTPISSHFS (Wi MacLinuxy
:\_‘: . ; ; ; [wHPC Best Practice Guides | ® SDS@hd bwForCluster Aceess ® SHBICFS (WinMac,Linx)
B orCiusler F g fees, 1) YR
MLSEWIS0 # FIFF Seph (o Dt e 1 ® NFSvé (Linux)
b e Causter HELICH # Ao il e Documentation bwHPC Domains: General purpose, Teaching bwH
orCasier NE
bwfForCiusier BnAC  FG- b 7 Brostesd Snapshots/Backup
e ® 505@hd web ster
BeHPC br 142 ® Snapshots (for data retreving and restorng)
BeHPC Bor 143 Software - ) )
Whgcalaneous Info: Access, HowTo, Software Info

o = Solbeasy v Enronman Usdkie Acknowledgement
FariLR & ACiTowEgEmen! of WOTE geriommed ® Ticket system) Status (2021-04-13 08:50] - suBMIT -

https: / /wiki.bwhpc.de /e /Main Page https: / /www.bwhpc.de /

21.4.2021 27


https://wiki.bwhpc.de/e/Main_Page
https://wiki.bwhpc.de/e/Main_Page
https://www.bwhpc.de/

bwHPC - Trainingsplatiform

*  Ubersichten Termine verschiedener Level .

* E-Learning Module
*  Webinare, fachspezifisch

£ bw|HPC

Trainingsplattform bwHPC

Adwvanced Programming
CoursE

Advanced Programming
cours

Advanied Wachirs Learming
course

TigerTeams (Expertenpools)

Universitatsibergreifend

* Zentral beantragbar

* Kleine Teams v. IT-Spezialisten+Forschenden
* Kurzer Inhalt, Beteiligte auf Webseite

8 Ubersicht Kurse und Webseminare

ONLIKE COURSE: Fortran for Scientific Computing 12042021 LT R
ONLINE COURSE: Modenn C++ Softmane Design (Advanced) BB 75021
ONLUIKE COURSE: From Maching Learning b Desp Leaming 3 1082001 19082001

Conie minggution

https://www.bwhpc.de/courses a tutorials.php

21.4.2021

Ui
Sttt

L
Seutigan

SRurtgan

HOMIE

SERVICES =

HEWS & EVENTS =

RESEARCH =

Tiger Team Projects

Publcationg

oa 5
bw|HPC

High Parformancs Computing,
Dk Intenasss Compeating and
Large Scale Scientibc Data Manage=ani
in Blader-WiliMumbang

The memery goal o e susbishmen of = segumed s
g pd e bt ssl p e ey o elamsy
g dans | TR BB RS M RS B A

forschungsdate
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https://www.bwhpc.de/courses_a_tutorials.php

forschungsdatel@
bwHPC- und StorageSysteme

s [LSDF bwForC Iﬁﬁnﬂ L:5 &Wiso Vernetzung
Hot ﬂ;ﬁ;ﬁ mt:}ﬁ;ﬂﬂt&. Structural and Systems Biology, Medical :

science, Comp. Humanities & Soft Matter

Astro . Scientific Comouting / GP
physics. Scien outing / Successor: Helix, approved by DFG

. Mannheim / Heideberg
bwUniCluster (3/2020)

General purpose,

bwForCluster Justus (3/2020)
Computational Chemistry,

Teaching & Education T — Quantum Sciences
Karlsruhe
: {ibi &
bwDataArchive (KA) Tabingen Ulm Future Data
Cold Data: General purpose ® Freiburg Facilities
/ — geplant
hwﬁgﬂlﬂﬂer "Emu [ﬂq;’iﬂ] &} ﬂ HUIFE]- hwnﬁgrclum! Ein&c [1 ]j‘rﬂﬂl-ﬁj Dr. Alexandra Axtmann & Dr. Elisabeth Boker
Bioinformatics, Elementary ) ) i .
NeuraSc, Micro Systems Eng., Elementary Particle Physics, Micro Bioinformatis, Astrophysics, Geosciences
Particle Phys., Systems Eng., NeuroSc., Successor: BInAC 2, approved by DFG
Successor: NEMO 2, approved by DFG Systems Biology
im Aufbau

21.4.2021 29
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Herzlichen Dank fur lhre Aufmerksamkeit !

Brigitte Wellenkamp

@ UNIVERSITAT
Universittt Hohenheim HOHENHEIM

K Kommunikations-, Informations- und Medienzentrum (630)

bw ‘ HPC

() wwwbwHPC de

=

Projekiletung:

Steinbuch Centre for Computing
Karlsruher Institut fir Technologie (KIT)

Kommunikations- und Informationszentrum (kiz)
Universitat Ulm

il

21.42001 30
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Informationsangebote

&
0

quschungsdaten.info
' B aktuell

Newsletter der Redaktion:
https: / /www.forschungsdaten.info/
kontakt /forschungsdateninfo-

aktuell /

21.42001 31
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Informationsangebote

Twitteraccount @ForschDatenlnfo

forschungs

date .|nf0 ( . Profil bearbeiten ..
forschungsdaten.info

@ForschDatenlnfo

Informationsplattform zu Forschungsdatenmanagement

© Baden-Wiirttemberg (& forschungsdaten.info
Seit November 2013 bei Twitter

258 Folge ich 606 Follower

21.42001

Postkarten

forschungsdaten.info
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elisabeth.boeker(@uni.kn

V I E I_ E N DA N K ! kontakt@forschungsdaten.info

forschungsdaten.info
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WIR FREUEN UNS AUF O Jemvifer Buchmiller

Brigitte Wellenkamp &

DIE DISKUSSION Dr. Elisabeth Boker




%(IT forschungsdater@
[

Karlsruher Institut far Technologie

/\é/‘\f ™
(2= UNIVERSITAT o 9
Qi HOHENHEIM 83932
bw2FDM

BETEILIGTE & FORDERER
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