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ÜBER FORSCHUNGSDATEN.INFO
Zentrale deutschsprachige FDM-Informationsplattform

Start Mai 2018

Beteiligung von ca. 30 FDM-ExpertInnen aus Deutschland, Österreich und der Schweiz

21 Partnerinstitutionen

Angebote gegliedert nach 
Themen
Wissenschaftsbereichen
FDM im deutschsprachigen Raum 
Praxis kompakt
Zudem: News und Kalender für Veranstaltungen
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www.kit.eduKIT – The Research University in the Helmholtz Association
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Scientific Computing and Simulation am SCC

Abteilungsleitung Dr. Jennifer Buchmüller

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

Optimale Umgebung und Unterstützung für die Entwicklung 
neuer wissenschaftlicher Software.

Beschleunigung von Entwicklungsprozessen und 
Portierungsvorhaben bereits bestehender wissenschaftlicher 
Anwendungen.
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Schwerpunkte

Anwendungen und Betrieb
Erdsystemwissenschaften, Materialwissenschaften, 
Strömungsdynamik, Elementar-/Astroteilchenphysik

AAI und Security

I/O und Speichersysteme

Methoden
Math. Softwarebibliotheken

Datenintensives Rechnen

Nachhaltige Software-Entwicklung

21.04.2021
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Budget: 15 Million Euro
In Betrieb seit Mitte März 2021
Erwartete Peak-Performance: 17 PFlops

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

750 kW Warmwasser-Chipkühlung mit 
Nachnutzung

# Nodes

Memory

GPUs

570 + 32 167

256/512 GB 512 GB

4x NVIDIA A100

Lenovo SD650 v2 Lenovo SD650-N v2

CPUs 2x Intel „Ice Lake“ 2x Intel „Ice Lake“

Interconnect InfiniBand HDR (200 Gbit/s)

20.04.2021



Dr. Jennifer Buchmüller SCC – Scientific Computing and Simulation10

Neue Architekturen – CPU vs. GPU

Intel Ice Lake Xeon
10nm+, <<100 Cores, 8x DDR4

Auf „General Purpose“ optimiert
Mäßige Gleitkommaleistung
Großer Hauptspeicher mit mittlerem Durchsatz
Externer Interconnect (InfiniBand)

NVIDIA Volta A100
7nm, 6912 Cores, 6x HBM2

Auf hohe Rechenleistung optimiert
Hohe Gleitkommaleistung
Kleiner, schneller Hauptspeicher
Interne NVLink-Ports für Multi-GPU

21.04.2021



Dr. Jennifer Buchmüller SCC – Scientific Computing and Simulation

Neue Architekturen – Neue Herausforderungen
CPU vs. GPU:
SIMD (Single Instruction Multiple Data) vs.
SIMT (Single Instruction Multiple Threads)

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

Heterogenität der Nutzer und Entwickler

Portabilität von Modellcode ist nicht grundsätzlich 
gewährleistet
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Zusammenspiel Wissenschaft und Hardware

30.09.2020
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Orchestration Server - Neue Zugangswege

Interaktives Hochleistungsrechnen: Jupyter
Nutzer können seit August 2020 auf beiden 
Systemen (Tier-3 und Tier-2) Jupyter
Notebooks verwenden
Ausgelegt auf KI/ML Community

Datenzugriff und Automatisierung
Einfacher Zugriff mittels Backend-
Serverlösungen
Schneller Überblick über große Datensätze
Zentraler Einsatz von Workflowmanagern

13 21.04.2021



Dr. Jennifer Buchmüller SCC – Scientific Computing and Simulation

Beschleuniger Technologie trifft auf AI

Erstellung von Jupyter- und Python-
Notebooks auf den HPC-Systemen 
des KIT.

Priorisierter Zugriff auf NVIDIA GPU 
V100 und A100 über eine spezielle 
Queue.

Interactive supercomputing - Jupyter

21.04.202114
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Jupyter

JupyterLab baut eine ssh-Verbindung auf, öffnet ein Dashboard und verwendet ein 
Web-Frontend für den Benutzenden in einem Browser

Klassischer Workflow: Vier einzelne, sequentielle Schritte

JupyterLab - Alles an einem Ort:
ssh Verbindung
Text Editor
Job scheduling
Ergebnisbetrachtung
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HoreKa - Future Technologies Partition
Effektive Unterstützung 
wissenschaftlicher Software-
Entwicklung

Zielgerichtete Hardware-Portierung

Beschleunigung der 
Entwicklungszyklen

Entwicklung effizienter Algorithmen, 
Bibliotheken und Anwendungen

Künftige Erweiterungen durch
Vektorkarten, POWER10, FPGAs, 
Embedded FPGAs, …

16

8x ARM (HPE Apollo 80): 

Milan / Rome + MI 100

21.04.2021



Dr. Jennifer Buchmüller SCC – Scientific Computing and Simulation

Orchestration Server – CI/CT/CD

Qualitätskontrolle: Neue Architekturen erfordern Restrukturierung von 
Programmcode - Ergebnis darf sich aber nicht verändern.

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

Generalisierte/Standardisierte Testumgebung ermöglicht schnelles und 
konsequentes Benchmarking.
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Challenges on HPC systems

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

Kurze turn-around times notwendig

„User Experience“ sollte auf einem HPC System ähnlich sein wie auf 
kleineren Systemen

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

21.04.2021
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Outlook
HoreKa: Übergabe an die Wissenschaft – 01.06.21.

User support: CI/CD/CT als Service für alle nationalen
Hochschulen über NHR

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

NHR: Stellenausschreibungen

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

21.04.2021
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Mehr Informationen und Support

https://nhr.kit.edu/userdocs/horeka/

jennifer.buchmueller@kit.edu

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

21.04.2021



TECHNISCHE INFRASTRUKTUREN
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bwHPC-S5  Scientific Simulation and Storage Support Services 

https://www.bwhpc.de/

https://www.bwhpc.de/
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• Übersicht über vorhandene bwHPC u. bwSpeichersysteme
• Technische Dokumentation  
• Nutzeranleitung, Beispiele
• Best Practice Repository 

bwHPC – WIKI 

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

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


21.4.2021 28

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

https://www.bwhpc.de/courses_a_tutorials.php
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bwHPC- und StorageSysteme

geplant

im Aufbau

Vernetzung 
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Herzlichen Dank für Ihre Aufmerksamkeit ! 



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

https://www.forschungsdaten.info/kontakt/forschungsdateninfo-aktuell/
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Postkarten

Twitteraccount @ForschDatenInfo



VIELEN DANK! elisabeth.boeker@uni.kn
kontakt@forschungsdaten.info
forschungsdaten.info
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WIR FREUEN UNS AUF 
DIE DISKUSSION

Dr. Jennifer Buchmüller, 
Brigitte Wellenkamp & 
Dr. Elisabeth Böker
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