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Vorbemerkung

Der Wissenschaftsrat hat im Januar 1999 eine Arbeitsgruppe eingesetzt, die das ur-
sprungliche in seiner Empfehlung zur Versorgung von Wissenschaft und Forschung
mit HOochstleistungsrechenkapazitat aus dem Jahre 1995Dbeschriebene Konzept
zum Aufbau nationaler Hochstleistungsrechner auf seine Aktualitat hin Gberprifen
sollte. Die Arbeitsgruppe hat sich dabei mit der gesamten inhaltlichen Breite des Ge-
bietes befal3t, beginnend bei den neuen Entwicklungstendenzen im Hochstleistungs-
rechnen, der Diskussion von Angebot und Nachfrage von Hochstleistungsrechenka-
pazitat, dem Stand und den Perspektiven einer nationalen Vernetzung sowie von
Kooperationsmdglichkeiten zwischen universitaren und auf3eruniversitaren Nutzern
bis hin zur Integration des wissenschaftlichen Rechnens in die Aus- und Weiterbil-
dung an Universitaten und Fachhochschulen. Sie hat sich aul3erdem ausfthrlich mit
der Frage der nutzer- und nutzungsbezogenen Finanzierung von Hochstleistungs-
rechnern auf der Grundlage einer Anfrage des Bundesministeriums fur Bildung und
Forschung (BMBF) auseinandergesetzt. Eine weitere Veranlassung zur Beschéfti-
gung mit einer kunftigen Nutzung von Héchstleistungsrechnern ergab sich aus der
Stellungnahme des Wissenschaftsrates zu den Konzepten Uber die Einrichtung eines
Zentrums fur Hochstleistungsrechnen in Bayern und eines Norddeutschen Zentrums
fur Hochstleistungsrechnen vom Januar 1999E|sowie aus der beabsichtigten Be-

schaffung von Hochstleistungsrechnern durch weitere Lander und Universitaten.

Die Arbeitsgruppe hat die Empfehlung in insgesamt vier Sitzungen vorbereitet und
am 2. und 3. September 1999 in KoIn eine Anhérung mit internationaler Beteiligung
zu fachlich-technischen Aspekten des Betriebs und der Nutzung von Hochstlei-
stungsrechnern sowie zu organisatorisch-finanziellen Fragestellungen im Zusam-
menhang mit der Einfiihrung eines Gebuhrenmodells durchgefihrt. Insgesamt 18
Sachverstandige, darunter Vertreter von Hochstleistungsrechenzentren, Reprasen-
tanten der Nutzer von Hochstleistungsrechenkapazitat sowie Experten aus den Be-
reichen Finanzwissenschaften und Wissenschaftsadministration wurden um die Be-

antwortung eines Fragenkatalogs und um eine mundliche Stellungnahme gebeten.

Wissenschaftsrat: Empfehlung zur Versorgung von Wissenschaft und Forschung mit Hochstlei-
stungsrechenkapazitat, in: Empfehlung zur Ausstattung der Wissenschaft mit moderner Rechner-
und Kommunikationstechnologie, 1995 Kdéln, S. 51-70.

> Wissenschaftsrat: Stellungnahme zu den Konzepten tber die Einrichtung eines Zentrums fir

Hochstleistungsrechnen in Bayern und eines Norddeutschen Zentrums flir Hochstleistungsrechnen
1999, Drs. 3852/99.
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In der Arbeitsgruppe haben auch Sachverstandige mitgewirkt, die nicht Mitglieder
des Wissenschaftsrates sind. Ihnen ist der Wissenschaftsrat zu besonderem Dank
verpflichtet. Ebenso sei den Experten gedankt, die Beitrdge zur Anhdrung geleistet

haben.

Der Wissenschaftsrat hat diese Empfehlung am 12. Mai 2000 verabschiedet.



Thesen zum Ho6chstleistungsrechnen in Deutschland

1. Hochstleistungsrechnen ist fur die Spitzenforschung unverzichtbar.

Mit Hilfe von Hochstleistungsrechnern wurden in den zurtickliegenden Jahren in zahl-
reichen Hochschulen und Forschungseinrichtungen wissenschatftliche Durchbriche
erzielt, die auf Rechnern niedrigerer Leistungsklassen nicht méglich gewesen waren.
Dies betrifft beispielsweise Simulationen in der Elementarteilchen- und Vielteilchen-
physik, in der Materialforschung, Stromungsdynamik, Strukturmechanik, Chemie,
Geo- und Astrophysik und Klima- und Umweltforschung. Die Verfugbarkeit von
Hochstleistungsrechnern ist ein entscheidender Standortfaktor im internationalen
Wettbewerb. Die Bereitstellung der entsprechenden Infrastruktur ist eine Aufgabe
des Staates. Ein offener Zugang unabhangig von den geographischen Vorausset-
zungen und den institutionellen Zugehorigkeiten der Nutzer ist notwendig.

2. Der Bedarf nach Rechenkapazitat ist tendenziell unbegrenzt.

Der Bedarf einzelner Fachgebiete nach Rechenkapazitat ist wegen der standig fort-

schreitenden Verfeinerung mathematischer Modelle und der zunehmenden Komple-
xitdt von Simulationen unbegrenzt. Die stéandige Verbesserung der Rechnerleistung

hat eine prognostizierbare Bedarfssteigerung um etwa den Faktor zehn in den nach-
sten zwei bis drei Jahren zur Folge, die ihrerseits neue Fragestellungen — und damit

neuen Bedarf - initiieren wird.

3. Kontinuierliche Investitionen sind notwendig.

Der exponentielle Leistungsanstieg der Spitzenrechner (etwa alle funf Jahre eine
Verzehnfachung der Rechenleistung) wird sich in den nachsten funf bis zehn Jahren
nicht wesentlich verlangsamen. Um die wissenschaftliche Wettbewerbsfahigkeit auch
in Zukunft zu sichern, sind deshalb investive Anstrengungen, bezogen auf einen
fortlaufenden qualitativen und quantitativen Ausbau der Rechnerversorgung und ei-
ner leistungsstarken Vernetzung, unverzichtbar. Darin eingeschlossen ist auch die
bislang heterogene Ausstattung der Hochschulen mit Rechenleistung der unteren

und mittleren Ebene.
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4. Kompetenznetzwerke fordern die effiziente Nutzung von Hochstleistungs-
rechnern.
Fur eine effiziente Nutzung von Héchstleistungsrechnern kommt es darauf an, grof3-
flachige Kompetenznetzwerke, bestehend aus wenigen Hochstleistungsrechenzen-
tren und breitgestreuten Kompetenzzentren, zu etablieren. Dariliber hinaus kann die
Kooperation zwischen den Betreiberzentren von Hochstleistungsrechnern durch eine
Abstimmung der fachlichen Bereiche, fur die jedes Zentrum aufgrund seiner Bera-
tungskompetenz, seiner maschinellen Ausstattung oder seines traditionell gewach-
senen fachlichen Fokus besonders geeignet ist, noch weiter verbessert werden.

5. Wettbewerb muf3 nutzerorientiert gestarkt werden.

Die Hochstleistungsrechenzentren werden sich kiunftig verstarkt im Wettbewerb dar-
an messen lassen mussen, inwieweit sie in der Lage sind, den Bedurfnissen der
Nutzer durch Bereitstellung der erforderlichen Rechenleistung und einer problem-

adaquaten Service- und Beratungsleistung zu entsprechen.

6. Optimale Nutzung und koordinierte Beschaffung setzen funktionierende
Steuerungsmechanismen voraus.
Fur eine optimierte Nutzung und eine abgestimmte, institutionentbergreifende Be-
schaffung von Hochstleistungsrechnern sind Steuerungsmechanismen als Bestand-
teil eines nationalen Versorgungskonzepts erforderlich. In diesem Zusammenhang
sollten bereits bestehende Mechanismen zur Férderung der Kostentransparenz wei-
ter verbessert werden. Eine geblUhrenfinanzierte Steuerung zur Férderung des Wett-
bewerbs zwischen den Betreiberzentren erscheint allerdings wegen fehlender
Marktmechanismen nicht geeignet, um eine bedarfsgerechte Nutzung von Héchstlei-
stungsrechnern zu gewahrleisten. Zudem besteht die Gefahr von Fehlanreizen und
kaum absehbaren wirtschaftlichen Risiken, da ein Verlustausgleich mit institutionel-

len Mitteln nicht mdglich ist.
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7. Strategischer Abstimmungsbedarf erfordert einen Koordinierungsaus-
schuld auf nationaler Ebene.
Angesichts der Entwicklungsdynamik im Bereich des Hochstleistungsrechnens und
seiner Bedeutung fur die internationale Wettbewerbsfahigkeit ist eine strategische
Abstimmung der Versorgung mit Hochstleistungsrechenkapazitat im nationalen
Rahmen unverzichtbar. Aufbau und Betrieb von Hochstleistungsrechnern missen in
eine bundesweite, institutionenlbergreifende Investitionsstrategie eingebettet wer-
den. Diese Aufgabe sollte einem neu einzurichtenden nationalen Koordinierungsaus-
schul3 Ubertragen werden. Die Tatigkeiten der Kommission fir Rechananlagen der
DFG, der Fachkommissionen der Tragerorganisationen der Hochstleistungsrechen-
zentren und der Wissenschaftlichen Beirate an den Betreiberzentren bleiben davon

unberihrt.

8. Aus-und Weiterbildung miussen gestarkt werden.

Die Arbeit mit Hochstleistungsrechnern ist bislang nur sehr unzureichend in Studien-
gange integriert. Deshalb bedarf es neben einer gezielten Initiative zur Férderung
des wissenschaftlichen Rechnens in Universitaten und Fachhochschulen auch ge-
eigneter Weiterbildungsangebote. Die studentische Ausbildung darf sich dabei nicht
auf die Nutzung von PC und Workstations beschranken, sondern sollte auch die Nut-
zung von Hoch- und Hdchstleistungsrechnern einschlief3en, da die jetzige Spitzenlei-
stung in Zukunft zunehmend auch in der industriellen Entwicklung verfligbar sein
wird. Dies gilt gleichermal3en fur die Férderung des wissenschaftlichen Nachwuch-
ses. Darlber hinaus sollte flr ausgewahlte Forschergruppen ein Forderprogramm

zum Wissenschaftlichen Rechnen aufgelegt werden.

9. Im Software-Bereich sind zusatzliche Anstrengungen erforderlich.

Trotz guter Ansatze in der Algorithmenentwicklung kommt der Entwicklung und Ver-
marktung deutscher Simulationssoftware bislang kaum Bedeutung zu. Im Bereich der
Softwareentwicklung sind verstarkte Anstrengungen mit dem Ziel einer Leistungs-
steigerung der Hochstleistungsrechner dringend erforderlich. Dabei wird es darauf
ankommen, neben der numerischen Simulation kiinftig auch der wachsenden Be-

deutung nichtnumerischer Anwendungen Rechnung zu tragen.



-7 -

A. Stellenwert des Hochstleistungsrechnens und Anforderungen an ein natio-

nales Versorgungskonzept

Wissenschatftliches Hochstleistungsrechnen erfordert eine Synthese aus fachspezifi-
scher Kompetenz, mathematischer Methodik und informationstechnischem Instru-
mentarium auf héchstem Niveau. Die aus dieser Symbiose entwickelte Vorgehens-
weise ist zwischen Theorie und Experiment als eigenstandige wissenschaftliche
Methode etabliert. Sie nimmt in vielen Bereichen entscheidenden Einflul3 auf die in-
ternationale Wettbewerbsfahigkeit von Wirtschaft und Wissenschatft.

Hochstleistungsrechner werden in Wissenschaft und Industrie als forschungsunter-
stitzende Instrumente insbesondere dort eingesetzt, wo reale Experimente nicht
madglich, zu zeitaufwendig oder zu teuer sind und wo Rechnersysteme niedrigerer
Leistungsstufen nicht ausreichen. In Hochschulen und Forschungseinrichtungen
wurden durch den Einsatz von Hochstleistungsrechnern zahlreiche wissenschaftliche
Durchbriche erzielt (beispielsweise bei Simulationen in der Elementarteilchenphysik,
Materialforschung, geowissenschaftlichen und astrophysikalischen Fragestellungen,
Klima- und Umweltforschung, statistischer Physik und Biowissenschaften).

Hochstleistungsrechnen stellt ein unverzichtbares Werkzeug fur die Spitzenfor-
schung dar. Die Bereitstellung der dazu erforderlichen Infrastruktur ist eine zentrale
Aufgabe des Staates. Ihre Verfligbarkeit ist ein entscheidender Standortfaktor im in-
ternationalen wissenschaftlichen und industriellen Wettbewerb.

Aufgrund der grofRen Entwicklungsdynamik von Hochstleistungsrechnern (siehe
Abb. 1) unterliegt auch ihre technische Definition einem stéandigen Wandel: Sie
zeichnen sich durch die jeweils weltweit neueste Technologie, modernste Architektur
und hochste Leistungsfahigkeit aus. lhre Einordnung in die nationale Rechnerversor-
gungsstruktur zur Ausstattung von Wissenschatft und Forschung mit Informationsver-
arbeitungskapazitéat sollte sich an einem Vierebenenmodell orientieren: Es besteht

1. aus der Arbeitsplatzebene, 2. der Instituts- bzw. Fachbereichsebene, 3. der Uni-
versitats-/Landesebene der Hochleistungsrechenzentren sowie 4. der héchsten Ebe-
ne der bundesweit zuganglichen Hochstleistungsrechner. Auf den Bereich der
Hochstleistungsrechner entfallt dabei deutlich weniger als ein Viertel des Gesamtin-

vestitionsvolumens der Rechnerversorgungsstruktur.
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Abb. 1: Entwicklung der Gesamtleistung der in der TOP 500-Liste geflihrten Rechner im Zeitraum von
1993 bis 1999 (LINPACK Benchmark).

Die technischen Entwicklungen im Bereich des Hochstleistungsrechnens werden

wesentlich durch die Regierungsprogramme in den USA und in Japan bestimmt.

Diese Programme verfolgen strategische Ziele, zu deren Bearbeitung das Hochstlei-

stungsrechnen bendtigt wird. Dartber hinaus wird in beiden Landern Forschung an

und mit Héchstleistungsrechnern als nationale Herausforderung verstanden und in

eigenen offentlichen Programmen geférdert.

In den USA will man zum einen die Technologieftihrerschaft in der Informationstech-
nik erhalten, zum anderen mit eben dieser Informationstechnik einen entscheidenden
Vorsprung in der Wirtschaft gewinnen. Am klarsten kommt dies bei dem ASCI-
Programm (Accelerated Strategic Computing Initiative) und dem Programm zur For-
derung der nationalen Supercomputing-Zentren zum Ausdruck.EI

Das ASCI-ProgrammEI bezieht sich auf dedizierte Anwendungsfelder im militdrischen
Bereich und dient primar der Entwicklung von Simulationsprogrammen zur Kontrolle

der Einsatzfahigkeit atomarer Waffen bei Verzicht auf reale Tests. Dartber

8 Vgl. auch den Bericht des Informations Technology Advisory Committee an den Présidenten der

USA vom Mérz 1999 (PITAC).

4 http:/Amww.linl.gov/ascil
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hinaus werden jedoch allgemein Simulationsmethoden in einer Reihe von Wissen-
schaften unterstitzt, wie z. B. Materialwissenschaften, Festkorperphysik, Chemie,
Stromungsmechanik, Mathematik und Informatik. Sekundar dient das ASCI-
Programm dazu, die Entwicklung neuer Rechner sowohl auf der Seite der Prozesso-
ren als auch der Bezug auf 1/0O, Vernetzung und Speichertechnologie zu férdern. Da
es ganzlich auf der Nutzung Ublicher Prozessoren basiert und die geforderte Ge-
samtleistung durch deren Parallelisierung erreichen will, kbnnen die technischen
Weiterentwicklungen im Workstation- und PC-Bereich direkt fiir Verbesserungen des
Hochstleistungsrechnens umgesetzt werden. Aus der Kooperation von amerikani-
schen Hochstleistungsrechnerherstellern mit Pilotkunden aus dem militdrischen und
zivilen Bereich schopfen sowohl die Supercomputerhersteller als auch die Prozes-
sorhersteller und nicht zuletzt auch die Anwender in den USA erhebliche Vorteile.
Insoweit ist das ASCI-Programm auch ein Férderprogramm flr die den Prozessor-
markt dominierende amerikanische IT-Industrie (Industrie der Informationstechnolo-

gie) durch die amerikanische Regierung.

Die USA wollen innerhalb des ASCI-Programms im Jahr 2001 Rechner mit einer Pe-
akperformance von 30 Teraflop/s und im Jahr 2004 von 100 Teraflop/s in Betrieb
nehmen. An effektiver maximaler Leistung durften fur das Jahr 2001 ca. drei Tera-
flop/s, fur das Jahr 2004 bis zu zehn Teraflop/s zu erwarten sein. Der technische
Aufwand (Raumlichkeit, Energie, Personal), um Rechner im 100 Teraflop/s-Bereich
noch installieren und betreiben zu kénnen, ist extrem hoch; die damit verbundenen
Betriebskosten Uber die Laufzeit der Installation werden den Investitionskosten min-
destens vergleichbar sein. Die Nutzung dieser Spitzenrechner ist im wesentlichen
den amerikanischen Projektmitarbeitern am Verteidigungsprogramm des DoE (De-
partment of Energy) vorbehalten. FUr andere Wissenschaftler stehen sie nur teilwei-
se zur Verfugung. Gleichwohl haben amerikanische Wissenschaftler durch den Zu-
gang zu solchen Spitzenrechnern einen Wettbewerbsvorteil gegeniiber Wissen-

schaftlern aus Deutschland.

Auch der Transfer moderner Softwaretechniken in Industrie und Verwaltung ist ein
wichtiges Ziel der Supercomputing-Zentren. Handlungsleitend ist dabei der Grund-
satz, alle Anwendungen, fur die Héchstleistungsrechner nicht erforderlich sind, de-
zentral zu bearbeiten. Aus diesem Grunde wurde 1996 und 1997 die Versorgung mit

Hochstleistungsrechnern von vier auf zwei Zentren der National Science Foundation
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(NSF) reduziert.FlDas Konzept wird durch substantiell verstarkte dezentrale Ausstat-
tungen und Vernetzungen erganzt. Der Grundgedanke der amerikanischen Entschei-
dungen ist, alle Anwendungen so dezentral wie mdglich zu behandeln und die Su-

perzentren fur die GréRtanwendungen zu reservieren.

Japan will durch das grol3 angelegte "Earth-Simulator-Projekt" entscheidende Fort-
schritte bei der Simulation gekoppelter Vorgange zwischen Tektonik (Erdbebenge-
fahr in Japan), Meeresstromungen (Japan als Insel), Atmosphére und den von Men-
schen hervorgebrachten Umweltverdnderungen erreichen. Damit setzt Japan zu-
gleich die konsequente Unterstiitzung der heimischen IT-Industrie fort. Die japani-
schen Herstellerfirmen profilieren sich durch eigene Prozessorentwicklungen (Vek-

torprozessoren), da der RISC-Prozessormarkt von den USA dominiert wird.

Die beschriebenen amerikanischen und japanischen Regierungsprogramme fordern
zwar indirekt auch die Wissenschatft, sie sind aber weder durch sie noch primér fur
sie initiiert. In Deutschland bestehen keine vergleichbaren Voraussetzungen, um eine
dem ASCI-Programm oder dem Earth-Simulator-Projekt analoge nationale Initiative
zu starten. Die Ausstattung mit Hochstleistungsrechnern bewegt sich in einer we-
sentlich kleineren Dimension. Eines der leistungsstarkeren derzeit in Deutschland
geplanten Systeme ist das des Deutschen Wetterdienstes (DWD) in Offenbach mit
effektiv 0,5 Teraflop/s fur das aktuelle Wettervorhersagemodell im Jahr 2002, dies

entspricht dann einer Peakperformance von etwa drei Teraflop/s.

Lalt man die im Rahmen dieser Initiativen in den USA und Japan besonderen (pilot-
weisen) Hochstleistungsrechner aulRer Acht und berticksichtigt lediglich die fur die
Wissenschaft verfugbaren Rechner, hat die Rechnerausstattung in Deutschland im
wissenschaftlichen Bereich nach den USA ein mit Japan vergleichbares Niveau und
einen Vorsprung vor Frankreich, England und anderen Industrienationen. Bei dieser
Aussage ist zu bertcksichtigen, dal3 die Leistungsfahigkeit der weltweit installierten
Rechner jahrlich nahezu um den Faktor zwei steigt (s. Abb. 1) und somit einen stan-
digen Aktualisierungsbedarf in der deutschen Rechnerausstattung induziert. Im

kommerziellen Bereich, d. h. insbesondere im Einsatz von Superrechnern bei Kraft-

® Dies sind das San Diego Supercomputer Center (SCD) und das National Center for Supercompu-

ter Applications in Urbana, lllinois (NCSA); dem Pittsburgh Supercomputer Center (PSC) und dem
Cornell Theory Center in Ithaca, New York (CTC) ist der Status der Superzentren nicht wiederge-
wahrt worden. Ein weiteres Center der NSF, das National Center for Atmospheric Research
(NCAR) steht ausschlieRlich den Klimawissenschaftlern zur Verfiigung.
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fahrzeugherstellern, Banken, Versicherungen, wie auch im Bereich der Wetter- und

Klimavorhersage ist Deutschland international konkurrenzfahig.

Die Dynamik im Bereich des Héchstleistungsrechnens, die ihren Ausdruck u. a. im
exponentiellen Leistungsanstieg der Spitzenrechner und der Algorithmenentwicklung
sowie einer stark verbesserten Infrastruktur im Bereich der Rechnerausstattung und
Netze findet, wird sich in den néachsten fiinf bis zehn Jahren nicht wesentlich ver-
langsamen. Die grofRe Bedeutung fur Wissenschaft und Forschung und die sich dar-
aus ergebenden organisatorischen Herausforderungen und finanziellen Belastungen
lassen es erforderlich erscheinen, ein nationales Versorgungskonzept mit dem Ziel
der Bereitstellung einer exzellenten Forschungsinfrastruktur zu entwickeln, um eine
ausreichende Versorgung sowie einen effizienten Ressourceneinsatz und eine effek-
tive Nutzung der aus o6ffentlichen Mitteln bereitgestellten Hochstleistungsrechner zu

gewabhrleisten.

Ein solches Konzept muf3 hinsichtlich des Einsatzes von Hochstleistungsrechnern
den Aspekten Verfigbarkeit (Angebot an Verarbeitungsleistung im Spitzenbereich),
Zugang Uber Hochleistungsnetze und nicht zuletzt den Anforderungen aus Beratung
(Auf- und Ausbau von Kompetenzzentren) und Ausbildung (Wissenschaftliches
Rechnen in der Universitats- und Fachhochschulausbildung) Rechnung tragen. In
diesem Zusammenhang erachtet es der Wissenschaftsrat als notwendig, in
Deutschland Foérderprogramme zu initiieren, welche die Methodenwissenschaften im
Bereich des Hochstleistungsrechnens mit Fachwissenschaften unter einem klaren
thematischen Bezug verbinden. Es mul3 auch den Belangen der Anwender aus Wis-
senschaft und Wirtschaft Rechnung tragen. Zudem muf3 die Planung personeller
Ressourcen mit hohem Qualifikationsniveau bertcksichtigt werden, die durch Aufbau
und Betrieb neuester Technologie notwendig ist. Die Effizienz eines nationalen Ver-
sorgungskonzeptes mul} sich ferner an der optimalen Nutzung des bestehenden An-
gebots und der optimalen Befriedigung des nachgefragten Bedarfs sowie an einer
aktiven Forderung der Nachfrage von wissenschaftlich interessanten Fragestellun-

gen messen lassen.

Bei der derzeitigen Bereitstellung von Hochstleistungsrechnern handelt es sich um
ein System, das optimiert und angepal3t werden muf3, um auch den kinftig veran-

derten Anforderungen gerecht werden zu kénnen. Erforderlich ist eine Starkung der
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Koordination und Kooperation auf der Ebene der Rechenzentren, eine Offnung fiir

kinftige Nutzer sowie Forderungsmafl3nahmen in der Softwareentwicklung.

Da die Bereitstellung von Hochstleistungsrechnern als Aufgabe staatlicher Grundver-
sorgung angesehen wird und die rapide Entwicklungsdynamik eine strategische Ab-
stimmung der nationalen Beschaffungen erforderlich macht, ist nach Auffassung des

Wissenschaftsrates ein nationales Versorgungskonzept unverzichtbar.

B. Bedarf und Beschaffung

B.I. Nachfrage nach HOochstleistungsrechenkapazitat

Hochstleistungsrechner, die mit japanischen oder amerikanischen Spitzenrechnern
vergleichbar waren, stehen aul3erhalb dieser beiden Lander nicht zur Verfiigung.
Solche Installationen waren aus deutscher Sicht allenfalls auf europaischer Ebene
maoglich. In Deutschland folgt die strategische Forschungsférderung anderen Ge-
sichtspunkten. Die fur Wissenschaftler aus Universitaten und Forschungsorganisa-
tionen zuganglichen Rechner sind im Gegensatz zu den Installationen des ASCI-
oder Earth-Simulator-Programms aus der Wissenschatft selbst initiiert und im allge-
meinen fur vergleichsweise breite Anwendungsfelder ausgelegt. Fur kinftige Anwen-
dungen einzelner Fachgebiete ist die derzeit technisch verfligbare Informationsver-
arbeitungskapazitat jedoch nicht ausreichend, um die anstehenden Aufgaben zu 16-
sen. Zur Sicherung der wissenschaftlichen Wettbewerbsfahigkeit sind deshalb stan-
dige Investitionen zur fortlaufenden Erneuerung sowie fir einen qualitativen und
guantitativen Ausbau erforderlich. Dies ist nicht nur fir die internationale Konkur-
renzfahigkeit der deutschen Spitzenforschung im Bereich des Hochstleistungsrech-
nens bedeutsam, sondern hat auch Auswirkungen auf die Spitzenforschung mit
Rechnern in den nachstniedrigeren Leistungsklassen, z. B. der Workstation-Cluster.
Daruber hinaus werden dedizierte Hochstleistungsrechner fur spezielle Anwendun-

gen, beispielsweise in der Klimaforschung, als zusatzliche Versorgung benétigt.

Um Hochstleistungsrechnern optimal nutzen zu kdnnen, mul} eine angemessene
Grundversorgung von Forschung und Lehre mit Informationsverarbeitungskapazitat
vor Ort vorhanden sein. Die Ausstattung der Hochschulen mit Rechenleistungen der
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unteren und mittleren Kategorie muf3 deshalb dem jeweils aktuellen technischen
Stand entsprechen. Die Versorgungsqualitat in diesen Leistungsklassen ist hetero-
gen und erfordert permanente finanzielle Anstrengungen. Ebenso bedeutsam ist die

Netzverfugbarkeit (vgl. dazu Kap. C.1.).

Hinsichtlich der Prognose des zukiinftigen Bedarfs an Hochstleistungsrechenkapa-
zitat ist von einer Steigerung um etwa den Faktor zehn in zwei bis drei Jahren aus-
zugehen. Es handelt sich um eine neue Qualitat und Quantitat der Nachfrage nach
Rechenleistung und —kapazitat. Die nachgefragte und fur die Anwendung zu er-
schlielende Rechnerleistung liegt derzeit im Teraflop/s-Bereich, eine Sattigung der
Nachfrage ist nicht in Sicht. Dies liegt u. a. in einer héheren Leistungsfahigkeit der
Rechensysteme begrtindet, die sich durch eine zunehmende Verfeinerung der ma-
thematischen Simulation und Modellbildung auf die Initiierung neuer héchstleistungs-
rechenrelevanter Projekte auswirkt. Zudem ist in diesem Zusammenhang eine Ver-

gréRerung der Zahl der Anwender zu beobachten.

Der Uberwiegende Anteil der Nutzung entféllt dabei auf numerische Fragestellungen
aus Wissenschaft und Technik. Es wird jedoch erwartet, dal3 nichtnumerischen An-
wendungen aufgrund ihrer groRen wirtschaftlichen Bedeutung kinftig ein héherer

Stellenwert zukommen wird.

Die Bedarfsdeckung erfolgt bislang durch Antragstellung bei deutschen sowie aus
einigen Fachgebieten auch bei européaischen oder amerikanischen Hochstleistungs-
rechenzentren. Nur in wenigen Ausnahmeféllen verfiigen die Nutzer tGber institutsei-
gene leistungsfahige Rechner. So stehen beispielsweise einigen Instituten der Max-
Planck-Gesellschaft Projektrechner zur Verfligung. Ausgewéhlte Fachgebiete wie
beispielsweise die Klima- und Umweltforschung decken ihren Bedarf mit dedizierten
Hochstleistungsrechnern, die nur einer eingeschrankten Nutzergruppe offen stehen.
Desweiteren entwickeln sich derzeit erste Marktangebote fur wissenschaftliche

Dienstleistungen im Hochstleistungsrechenbereich.

Die steigende Anzahl von Antrédgen auf Rechenzeit sowie die Begrenztheit der 6f-
fentlichen Finanzmittel fr Ersatz- und Erneuerungsinvestitionen machen Steue-

rungsmechanismen erforderlich.

Die starken Impulse des Hochstleistungsrechnens auf die Modellbildung in Wissen-
schaft und Forschung (,virtuelles Labor”) machen gleichzeitig in der Industrie die

Computersimulation zum unverzichtbaren Instrument fir die Optimierung der Pro-
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duktzyklen (,virtuelles Produkt®). Hier spielen Hochstleistungsrechner bei der Simula-
tion von Crash-Tests von Automobilen, in der Raum- und Luftfahrt, bei der Optimie-
rung des Chip-Designs, in der Hydrodynamik oder bei chemischen Entwicklungen
eine Rolle. Trotz des erreichten hohen Niveaus kann eine stark zunehmende Nach-
frage nach Hochstleistungsrechenkapazitat etwa durch die Behandlung integrierter
Systeme (multidisziplinare Methoden) erwartet werden. Die Folgen sind eine deutli-
che Verklrzung des Produktentwicklungszyklusses und eine Reduzierung der Ent-
wicklungskosten. Die wachsende Rolle der industriellen Anwender wird auch deutlich
an der zunehmenden Installation von Hochleistungsrechnern fiir numerische und ver-
starkt auch nichtnumerische Anwendungen etwa bei Daten-bankanwendungen, Data
Mining oder Bildverarbeitung bei Banken, Versicherungen und anderen Grol3unter-

nehmen.

Industrielle Nutzer nehmen derzeit nur einen geringen Rechenzeitanteil auf den na-
tionalen Hoch- und Hochstleistungsrechnern in Anspruch. Die Grinde sind in erster
Linie in ihren Sicherheitsanforderungen an die nicht firmeninterne Nutzung von
Hochstleistungsrechnern und in einem divergierenden Betriebsprofil, welches u. a.
eine sofortige Verfugbarkeit, eine langfristige Planung der Auftrage und garantierte
Reaktionszeiten verlangt, zu sehen, welches mit den Anforderungen der akademi-
schen Nutzer kollidiert. Auch weisen die bestehenden Informationsverarbeitungs-
kapazitaten durch offentlich finanzierte Forschung eine hohe Auslastung auf. Zudem

ist die Industrie noch ungenigend an leistungsfahige Netze angebunden.

Indirekten Zugang zu den Kapazitaten der nationalen Hoch- und Hochstleistungs-
rechner gewinnen industrielle Nutzer durch vielféaltige Formen der Kooperation mit
Forschungsinstituten. Hier findet ein wichtiger Wissenstransfer statt. Der Wissen-
schaftsrat begrif3t die Zusammenarbeit von Hochschulen mit industriellen For-
schungs- und Entwicklungsabteilungen auf dem Gebiet des Hochstleistungsrechnens
und hebt den Anwendungsbezug, die Mdglichkeiten des Technologietransfers und
die zu erzielenden Synergieeffekte hervor. Er untersttitzt nachdrtcklich eine For-
cierung von Kooperationsbildung und —ausbau, mittelfristig auch im Bereich der

klein- und mittelstandischen Unternehmen.

Die offentlich finanzierte Forschung muf3 im Zugang erste Prioritat geniel3en. Darlber
hinaus sollten fur industrielle Nutzer von den Rechenzentren verstarkt Rechenzeit-

kontingente gegen eine angemessene Entgeltregelung bereitgestellt werden. Die
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vom BMBF getragene Férderung von Verbundvorhaben von Wissenschaft und Wirt-
schaft mit dem Ziel, die praktische Anwendbarkeit des parallelen Hochstleistungs-
rechnens fir industrielle Probleme aufzuzeigen, hat zur Lésung vieler Forschungs-
und Entwicklungsaufgaben aus konkreten Anwendungsproblemen gefiihrt und sollte

verstarkt weitergefuhrt werden.

B.ll. Hardware- und Softwareentwicklung

Die Hardwareentwicklung folgt nach einer Dominanz von Multi-Vektorrechnern und
einem anschlieRenden Ubergang zu massiv parallelen Rechnern derzeit einer Ten-

El

denz zu Cluster-Architekturen mit fetten SMP-Knoten.” Diese Systeme bieten den
Vorzug einer grof3en Flexibilitdt im Einsatz. Zudem nahern sich die verschiedenen
Architekturen einander an, und auch die Spriinge zwischen ihnen vermindern sich.
Die Technologieentwicklung ist allerdings offen und nur fur einen Zeitraum von zwei

bis drei Jahren prognostizierbar.

Das Haupteinsatzgebiet fur Hochstleistungsrechner ist das wissenschaftlich-techni-
sche Rechnen, seine wichtigste Methodik die numerische Simulation. Damit werden
vorwiegend Probleme behandelt, deren mathematische Modelle sich durch Systeme
von (partiellen) Differentialgleichungen beschreiben lassen und die im allgemeinen
nur tber Diskretisierungsansatze ndherungsweise mit numerischen Verfahren gelost
werden konnen. In diese Kategorie fallt ein Grol3teil herausfordernder technischer
und naturwissenschaftlicher Aufgabenstellungen beispielsweise aus den Bereichen
Klimamodellierung, mittel- und langfristige Wettervorhersage, turbulente und viskose
Stromungen, neue Materialien, virtuelle Produktentwicklungen (z. B. im Automobil-
und Flugzeugbau), Umweltschutzmodelle, Kerngebiete der Physik, Chemie, Biologie

und Medizin.

Die nichtnumerischen Anwendungsgebiete sind ebenfalls weit gefachert, aber wenig
klassifiziert und vergleichsweise gering fur Hochstleistungsrechner erschlossen. Po-
tentielle nichtnumerische Anwendungsbereiche sind Bildverarbeitung und Visualisie-

®  MP-SMP: Message Passing Symmetric Multi-Processor; vgl. zur Entwicklung der Rechnerarchi-

tekturen auch die Abb. 6 im Anhang E.
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rung, Datenbankanwendungen, finanztechnische und 6konomische Modelle, Decisi-
on Support, Mustererkennung, Data/Text Mining (Entdeckung von Wissenszusam-
menhangen in grof3en Datenbestédnden) sowie Analyse- und Prognoseverfahren, die
auf Cluster Verfahren (Support Vector Machines), graphentheoretischen Methoden
(Bayes-Netze), adaptiven Verfahren (neuronale Netze, genetische Algorithmen) und
diskreten Optimierungsverfahren basieren. Fir die Behandlung dieser Anwendungen
kommen unterschiedlichste, nicht auf numerischen Verfahren beruhende Methoden,
Algorithmen und Werkzeuge zum Einsatz. Die Anforderungen an die Rechner diffe-
rieren wesentlich starker als im Einsatzbereich der numerischen Simulation, bei der

die Leistungsfahigkeit der Floating-Point-Einheit eines Rechners entscheidend ist.

Nach Auffassung des Wissenschaftsrates kommt der Softwareentwicklung, die eine
Leistungssteigerung der Hochstleistungsrechner verfolgt, eine besondere Bedeutung
zu. In einigen Bereichen wurden durch die Entwicklung und Optimierung von Algo-
rithmen in den letzten 20 Jahren Fortschritte erzielt, die in &hnlicher Grél3enordnung
liegen wie die durch Rechnerentwicklung erreichten Leistungssteigerungen (siehe
Abb. 2 und 3).

10° Adaptivity Il
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Abb. 2: Leistungssteigerung von Verfahren zur Lésung partieller Differentialgleichungen durch neue

Algorithmen seit 1970. d

" Abb. 2 und 3: Die Abszisse bildet den Steigerungsfaktor normiert auf 1970 ab; F. Durst, K.

Wechsler: Private Kommunikation LSTM Erlangen.
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Abb. 3: Steigerung der Rechnerleistung seit 1970. Alle fiinf Jahre erfolgte eine Verzehnfachung der

Rechnerleistung.7

Deutsche Wissenschaftler sind bei der mathematischen Modellierung der Fragestel-
lungen international anerkannt. Doch weist die wissenschaftliche Softwareentwick-
lung in Deutschland aufgrund mangelnder Anreize und fehlender wissenschaftlicher
Anerkennung fur sich profilierende Wissenschatftler nur eine niedrige Prioritat auf.
Der Wissenschaftsrat sieht hier ein wissenschaftsstrategisch bedeutendes Potential
und empfiehlt nachdriicklich die Férderung der Entwicklung markt- und produktorien-
tierter Software, einen verstéarkten Technologietransfer beispielsweise durch Aus-

grindungen und eine starkere internationale Zusammenarbeit.

In Deutschland mul3 das Hochstleistungsrechnen starkeren Eingang in neue For-
schungsbereiche finden. Bestehende Einsatzgebiete missen weiterentwickelt und
neue erdffnet werden. Der Wissenschaftsrat empfiehlt in diesem Zusammenhang,
gezielte Programme zur Férderung innovativer Projekte im Anwendungs-, Algorith-
men- und Softwarebereich sowie fur die Nachwuchsférderung zu etablieren. Diese
sollten mit der gleichen finanziellen Ausstattung versehen werden, wie sie fur die
Hardwarenachfolgebeschaffungen erforderlich sind und séamtlichen Anwendern aus

dem akademischen und industriellen Umfeld zur Verfiigung stehen.

Trotz guter Ansatze in der Algorithmenentwicklung kommt der Entwicklung und Ver-

marktung deutscher Simulationssoftware bislang kaum Bedeutung zu. Als zukunfts
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trachtig schatzt der Wissenschaftsrat in diesem Zusammenhang den Bereich des
Virtual Engineering ein, der sich mit der Entwicklung von Simulationsumgebungen
befal3t, die interoperabel und interaktiv Designprozesse mit Simulation, Optimierung
und Visualisierung zusammenfuhren. Er halt deshalb verstarkte Anstrengungen im
Bereich der Software-Entwicklung fur erforderlich und weist dabei ausdriicklich auf
das Kommerzialisierungspotential entsprechender Anwendungssoftware, beispiels-

weise auf das wichtige Gebiet der Mensch-Maschine-Schnittstelle hin.

Zur Stimulierung neuer Anwendungen in Gebieten, die bislang nicht gentigend parti-
zipieren, sind Schwerpunktsetzungen vorzunehmen. Dies sollte durch Férderpro-
gramme zum weiteren Ausbau des Héchstleistungsrechnens in bestimmten Anwen-

dungsbereichen, beispielsweise fur nichtnumerische Anwendungen, erfolgen.

B.lll. Beschaffungsstrategien

Ein nationales Versorgungskonzept muf3 den Aufbau und die Ausstattung nationaler
Hochstleistungsrechner fur Wissenschaft und Forschung und deren bundesweite
Nutzung unabhéangig von der Unterschiedlichkeit der institutionellen Tragerschaft auf
Dauer sicherstellen. Insbesondere ist zu gewahrleisten, daR fur die deutsche Spit-
zenforschung keine Nachteile in der Verfiuigbarkeit modernster Hochstleistungsrech-

ner im internationalen Vergleich entstehen.

Entscheidungen tber Neu-, Ersatz- oder Erweiterungsinvestitionen sind vor dem
Hintergrund einer auf den konkreten Fall bezogenen, im nationalen Rahmen ab-
gestimmten umfassenden Bedarfsprifung zu treffen. Die hieraus abgeleiteten Kapa-
zitats- und Leistungsvorgaben sollten auch fir eine bedarfsgerechte Beurteilung der
bestehenden Hochstleistungsrechner herangezogen werden.

Der Wissenschaftsrat bekraftigt seine 1995 geaul3erte Empfehlung, den Zugang un-
abhangig von der institutionellen Zugehoérigkeit des Nutzers zu 6ffnen. Dabei wird in
der Regel fur die Tragerorganisationen der Rechenzentren ein gesondertes Kontin-

gent zu reservieren sein.

Der geographische Standort eines Hochstleistungsrechners ist bei leistungsfahiger

Vernetzung von nachgeordneter Bedeutung. Gleichwohl ist der Wissenschaftsrat der
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Auffassung, daf’ eine Anbindung an Hochschulen oder auf3eruniversitéare For-

schungseinrichtungen angestrebt werden sollte.

Bei der Beschaffung sollten aus Grinden der Anwendungsvielfalt und der daraus
resultierenden Leistungsanforderungen unterschiedliche Rechnerarchitekturen eben-
so berticksichtigt werden wie die Bereitstellung dezentraler Entwicklungsplattformen.
Von gréf3ter Bedeutung ist in diesem Zusammenhang eine Minimierung der Be-
schaffungs- und Inbetriebnahmezeitrdume, um bei schnellen Investitionszyklen eine

optimale Ausnutzung des bestehenden Zeitfensters zu gewéhrleisten.
Folgende Beschaffungsstrategien haben sich als sinnvoll erwiesen:

Stufenplane in zwei bis drei Phasen, verbunden mit einem konkreten Zeitziel, um
die Leistungsfahigkeit des Gesamtsystems relativ zur technologischen Weiter-

entwicklung maoglichst lange zu erhalten,

vorzugsweise Neuanschaffung gegeniber einer Rechneraufristung (&ltere Rech-
ner kbnnen am gleichen Ort ggf. noch in der zweiten Leistungsebene eingesetzt

werden) sowie
Beschaffung zu Beginn einer neuen Hardwareproduktion.

Fur die optimale Versorgung von Wissenschaft und Forschung mit der erforderlichen
Informationsverarbeitungskapazitat ist die - abgesehen von den Supercomputern der
ASCI- oder Earth-Simulator-Installationen - jeweils héchste Leistungsklasse der
Hochstleistungsrechner fur die deutsche Wissenschaft und Forschung bereitzustel-
len. Beschaffungen sind in der zeitlichen Abfolge so aufeinander abzustimmen, dafl3
im Zeitabstand von relevanten Innovationszyklen der deutschen Wissenschaft jeweils
mindestens ein System entsprechend dem neuesten technischen Stand zur Verfi-
gung steht. Um diesem Abstimmungsbedarf Rechnung zu tragen, schlagt der Wis-
senschaftsrat die Einrichtung eines nationalen Koordinierungsausschusses vor (sie-
he Kapitel D.11.).
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C. Netzwerke

C.l.  Vernetzung

Im Interesse einer optimierten nationalen Versorgung mit Hochstleistungsrechenka-
pazitat kommt einer Vernetzung der bestehenden Hochstleistungsrechner eine
Schlusselfunktion zu. Ein nationales Konzept, das die vorhandenen Ressourcen op-
timal ausnutzt, wird erst tragfahig, wenn die notwendigen Netzverbindungen in
Deutschland geschaffen sind. Voraussetzung sind die Bereitstellung einer ausrei-
chenden Ubertragungskapazitat, einer entsprechenden DatendurchlaRfahigkeit so-
wie die Gewahrleistung der notwendigen Datensicherheit. Dies sollte erganzt werden
durch eine Harmonisierung der organisatorischen und administrativen Randbedin-

EIDie Planungen des Vereins zur For-

gungen an den einzelnen Rechnerstandorten.
derung eines deutschen Forschungsnetzes (DFN-Verein), mit Unterstlitzung des
BMBF ab dem Jahr 2000 ein GigaBit-Wissenschaftsnetz (G-WiN) stufenweise aufzu-
bauen, sind ein entscheidender Schritt in diese Richtung und werden vom Wissen-

EIDamit werden die Voraussetzungen geschaffen,

schaftsrat ausdricklich begrifit.
sowohl in der Flache einen leistungsfahigen Zugang zu Informationsverarbei-
tungsressourcen zu gewahrleisten, als auch Funktions- und Lastverbiinde zwischen

Hochstleistungsrechenzentren einzurichten.

Der Wissenschaftsrat spricht sich nachdriucklich dafiir aus, die Zugangsnetze zum
GigaBit-Netz in den Regionen und Hochschulstandorten in ihren Ubertragungskapa-
zitaten und Ubertragungs- und Vermittlungstechniken auszubauen. Besondere An-
strengungen sind in diesem Zusammenhang im Bereich der Inhouse-Vernetzung in

den Hochschulen und Forschungseinrichtungen erforderlich.

Mit der zu erwartenden Ubertragungskapazitat wird der Spitzenbedarf aller For-

schungsgruppen nicht zu befriedigen sein. Eine Reihe von Grand-Challenge-

®  Hierzu wird in dem vom BMBF gefdrderten Projekt UNICORE eine Software-Infrastruktur entwik-

kelt, die Anwendern einen intuitiven, konsistenten und sicheren Zugang zu verteilten Rechnerres-
sourcen ermdoglicht. Gewahrleistet werden insbesondere eine architektur- und betriebssyste-
munabhéngige Erstellung von Batch-Jobs, die Verteilung von Aufgaben auf mehrere Rechner und
deren Synchronisation sowie ein sicherer Dateitransfer zwischen den UNICORE-Systemen.

° Wissenschaftsrat: Stellungnahme zum Verein zur Forderung eines Deutschen Forschungsnetzes

e.V. (DFN-Verein), in: Empfehlung zur Ausstattung der Wissenschaft mit moderner Rechner- und
Kommunikationstechnologie, Kéln 1995, S. 7-32.
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Anwendungen sind aus diesem Grund nicht fir einen geographischen Rechnerver-
bund geeignet. Der Wissenschaftsrat sieht in diesen Fallen eine enge Kopplung mit

einem Hochstleistungsrechenzentrum als sinnvoll an.

C.lIl. Netzwerke der Kdpfe

Die Betreiberzentren von Hochstleistungsrechnern stellen neben dem Auf- und Aus-
bau der verfugbaren Netzinfrastruktur die tragenden S&ulen eines nationalen Versor-
gungskonzeptes dar. Neben Planung, Installation und Betrieb der zentralen maschi-
nellen Ressourcen und der damit verbundenen Weiterentwicklung der Versorgungs-
konzepte leisten sie umfangreiche Dienstleistungen fur die Spitzenforschung. Ange-
sichts ihrer begrenzten finanziellen und personellen Kapazitaten kdnnen sie nicht die
spezifische Hardware, Software und Fachkenntnisse in der vollen Breite des Nutzer-
spektrums bereithalten. Dies wére im Zuge ihrer Aufgabenentwicklung von der Be-
reitstellung einer informationstechnischen Grundversorgung zur Erfullung spezifi-
scher Anforderungen im Bereich des wissenschaftlichen Hochstleistungsrechnens
auch nicht sinnvoll. Gleichzeitig wird mit der in naher Zukunft zu erwartenden bun-
desweiten Verflugbarkeit schneller und leistungsfahiger Netze der Standortfaktor an
Bedeutung verlieren. Aufgrund des Umfangs und der Komplexitat der Anforderungen
halt es der Wissenschaftsrat fir erforderlich, die Arbeitsteilung und Kooperation zwi-
schen den Betreiberzentren von Hochstleistungsrechnern zu starken. Bestehende
Leistungsangebote sollten auf die Losung wissenschaftlicher Probleme ausgewahlter
Fachgebiete fokussiert werden. Denkbar erscheint in diesem Zusammenhang eine
nationale Abstimmung der fachlichen Bereiche, fir die jedes Hochstleistungsrechen-
zentrum aufgrund seiner Beratungskompetenz, der maschinellen Ausstattung oder
seines traditionell gewachsenen fachlichen Spektrums besonders geeignet erscheint,
ohne auf diesem Weg einer zu engen Orientierung an einzelnen Disziplinen Vor-
schub zu leisten. Vor dem skizzierten Hintergrund empfiehlt der Wissenschaftsrat
den Betreiberzentren von Hochstleistungsrechnern, sich in Verbindung mit Kompe-
tenzzentren und Nutzern zu ,Centers of Excellence” weiterzuentwickeln und fachli-

che Schwerpunkte in der Beratung zu setzen.
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In vielen Anwendungsfeldern des Hochstleistungsrechnens ist die numerische und
algorithmische Struktur entscheidend fur den Erfolg eines Forschungsvorhabens auf
der jeweils eingesetzten Rechnerarchitektur. So ist fur die auf dem Gebiet der Com-
putersimulation tatigen Arbeitsgruppen ein erhebliches Know-how in diesem Bereich
unerlaB3lich. Fir Anwendungen der hochsten Komplexitatsklasse ist es erforderlich,
auf ein Netzwerk fachlicher Kompetenz von rechnernahen Beratungsleistungen me-

thodisch-fachlicher und mathematisch-informatischer Art zurtickgreifen zu kénnen.

Deshalb empfiehlt der Wissenschaftsrat, wie schon in seiner Empfehlung aus dem
Jahre 1995 angeregt, kinftig in Deutschland grof3flachige Kompetenznetzwerke zu
etablieren, bestehend aus wenigen Hochstleistungsrechenzentren, welche durch lei-
stungsfahige Netze verbunden sind, und breitgestreuten Kompetenzzellen, die spe-
zifische Kenntnisse in dediziert héchstleistungsrechenrelevanten Anwendungsfeldern
besitzen und damit auch fur die Ausbildung von besonderer Bedeutung sind. Nur so
ist es moglich, Uberregional die verteilte fachliche Kompetenz der jeweils leistungsfa-
higsten Gruppen in Anspruch zu nehmen und zusammenzufUhren.mKompetenzzen-
tren mussen dabei nicht zwangslaufig am Standort des Hochstleistungsrechners an-
gesiedelt sein. Den Hochstleistungsrechenzentren féllt dabei die Aufgabe zu, als Kri-
stallisationskerne fiir die Entwicklung leistungsfahiger Kompetenznetzwerke zu wir-

ken.

Die Rechenzentren kbnnen nach Auffassung des Wissenschaftsrates dazu beitra-
gen, die Rahmenbedingungen des Hochstleistungsrechnens in Deutschland weiter
zu verbessern. Dazu zahlt eine gegenseitige Uberlassung von Rechenzeitkontin-
genten zu Testzwecken oder die Abstimmung der Sicherheitsvorschriften und
-malinahmen ebenso wie die Koordination der Mdglichkeiten, Massendaten zu archi-
vieren oder die Organisation gemeinsamer Ausbildungsangebote im Bereich des
Hochstleistungsrechnens. Sie werden sich kinftig in Kombination mit den Kompe-
tenzzentren im Wettbewerb daran messen lassen missen, inwieweit sie in der Lage
sind, den Bedirfnissen des Nutzers durch Bereitstellung der notwendigen Re-

chenleistung und problemadaquater Service- und Beratungsleistungen zu entspre-

10 Angesichts der zunehmenden Schwierigkeiten bei der Rekrutierung und Bindung herausragender
Wissenschaftler insbesondere aus den Naturwissenschaften und der Informatik empfiehlt der Wis-
senschaftsrat, die Stellenausstattung im Rahmen der institutionellen Férderung der Einrichtungen
zu Uberprifen und wo notwendig anzupassen. Vgl. auch: Wissenschaftsrat: Empfehlung zur Siche-
rung der Flexibilitat von Forschungs- und Personalstrukturen in zehn auf3eruniversitaren Einrich-
tungen in den neuen Landern, Kéln 1995, S. 213-220.
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chen. In enger Abstimmung mit den Nutzern sollten Anforderungen an eine Weiter-
entwicklung spezieller Software sowie an die Soft- und Hardwarebeschaffungen auch
gegenuber den Herstellerfirmen koordiniert werden. Nicht zuletzt sollte der Wissens-

und Personalaustausch auf europaischer Ebene intensiviert werden.

Handlungsbedarf sieht der Wissenschaftsrat in einer verstarkten Einbindung von
kleinen und mittelstdndischen Unternehmen (KMU) in die Serviceangebote der Kom-
petenznetzwerke. Bei KMUen kommt das Hdchstleistungsrechnen aufgrund des ho-
hen Personal- und Investitionsaufwandes bisher kaum zum Einsatz. Der Wissen-
schaftsrat empfiehlt, das Wissen und die Erfahrungen in den Kompetenzzentren
auch kleinen und mittelstdndischen Unternehmen zugéanglich zu machen, um eine
Umsetzung in praxiswirksame Anwendungen im Sinne eines Technologietransfers
zwischen Wissenschaft und Wirtschaft zu erreichen und die Unternehmen bei der

EinfUhrung des Hochstleistungsrechnens aktiv zu unterstitzen.

Die an einigen Hochstleistungsrechenzentren bereits praktizierte Bildung von pro-
jektgebundenen Beratungsgruppen, bestehend aus Wissenschaftlern aus den An-
wendungsdisziplinen, Mathematikern und Informatikern, hat sich bewahrt und sollte
verstarkt werden. Die in die Beratungsgruppen eingebundenen Fachberater ben6ti-
gen Freiraume flr eigene wissenschaftliche Arbeit an Hochstleistungsrechnern, um
eine fachliche und informationstechnische Aktualitat der Fachberatung zu gewahrlei-
sten. Die Nachfrage nach Beratungsleistungen seitens der Nutzer féllt je nach An-
wendungsfeld und Vorerfahrung sehr unterschiedlich aus. Zwar ist es daher in zu-
nehmendem Mal3e unerlal3lich, dafld der einzelne Wissenschaftler auch Experte in
der Nutzung von Hdchstleistungsrechnern ist. Gleichwohl sollte dieser in Einzelfra-
gen beispielsweise zur Visualisierung seiner Forschungsergebnisse oder in Fragen

der Parallelisierung von Algorithmen auf Kompetenzzentren zuriickgreifen konnen.

C.lll. Aus- und Weiterbildung

Die Arbeit mit Hochstleistungsrechnern ist bislang nur sehr unzureichend in Studien-
gange integriert. Die Universitaten und starker noch die Fachhochschulen weisen in
diesem Bereich ein deutliches Ausbildungsdefizit auf. Erste Ansatze bieten Studien-

gange wie Technomathematik oder Computational Science and Engineering; diese
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Angebote sind aber bei weitem nicht ausreichend, um den Mangel an von der Indu-
strie in zunehmendem Mal3e nachgefragten Fachkraften zu beheben. Deshalb bedarf
es nach Auffassung des Wissenschaftsrates einer gezielten Initiative zu den Ausbil-
dungsaspekten des Wissenschaftlichen Rechnens in Universitaten und Fachhoch-
schulen mit dem Ziel, spezialisierte Studiengange mit interdisziplinérer Ausrichtung
zu schaffen. Sie sollten Uber einen ausreichenden Praxisbezug verfiigen und die
Datenverarbeitung und Numerik mit den Anwendungsstudiengéngen verbinden. Be-
sondere Relevanz wird kiinftig die numerische Simulation von Prozessen in den ver-
schiedensten Fachrichtungen erlangen. Ferner sollten spezielle Aspekte der Rech-
nerarchitektur und Programmiermethoden in ausreichendem Mal3e berlcksichtigt
werden. Der Wissenschaftsrat sieht dariber hinaus Spielrdume, um Methoden der
Nutzung von Hoéchstleistungsrechnern starker in die bestehenden Studiengange der
Natur- und Ingenieurwissenschaften sowie der Informatik und Mathematik zu inte-
grieren. Hier gilt es, eine ausreichende Interdisziplinaritat sowie einen ausreichenden

anwendungsorientierten Zugang zu vermitteln.

In der Forschung hat der Einsatz des Hochstleistungsrechnens selbst in den inge-
nieur- und naturwissenschaftlichen Disziplinen noch nicht in alle Bereiche hinrei-
chend Einzug gehalten. Der Wissenschaftsrat sieht in einer gezielten Nachwuchsfor-
derung einen geeigneten Weg, um kinftig verstarkt die Arbeit mit Hochstleistungs-
rechnern zu férdern und halt in diesem Zusammenhang ein Férderprogramm in Form
einer Initiative zum Wissenschaftlichen Rechnen fiir ausgewahlte Forschergruppen

fur erforderlich.

Lebenslanges Lernen ist besonders in solchen Bereichen wichtig, die einen schnel-
len Wissenszuwachs erfahren. Allein durch die Entwicklungen in der numerischen
Mathematik und der Bereitstellung von Computerleistung sind kontinuierliche Weiter-
bildungsprogramme notwendig. Hier ist mit einem stark wachsenden Bedarf zu rech-
nen. Gleichzeitig héalt der Wissenschaftsrat die Qualitat, Quantitat und Verfugbarkeit
der IT-Kapazitat auf Hoch- und auf Hochstleistungsrechnern fiir die Ausbildung ge-
genwartig fur nicht ausreichend. Die studentische Ausbildung darf sich nicht auf die
Nutzung von PC und Workstation beschranken, auch die Ausbildung im Einsatz von
Hoch- und Hochstleistungsrechnern ist nach dem Grundstudium erforderlich. Sie
konnte beispielsweise mit Hilfe von Entwicklungsplattformen in den Kompetenzzen-

tren gefoérdert werden. Der Wissenschaftsrat empfiehlt deshalb, geeignete Kurzlehr-
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gange mit einer fach- oder architekturspezifischen Orientierung weiter zu entwickeln,

um dem sich abzeichnenden Ausbildungsbedarf Rechnung zu tragen.

Die Kooperation der Rechenzentren, Universitdten und Fachhochschulen sollte be-
sonders fur den Bereich der Ausbildung verstarkt und ausgeweitet werden. Hier
sollte eine Verzahnung von architekturbezogenen Kursangeboten der Hochstlei-
stungsrechenzentren mit methodisch-fachlichen Studienangeboten der Hochschulen
erzielt werden. Ein grof3flachiger Verbund von Kompetenzzentren und -zellen in
Deutschland wird dabei nach Auffassung des Wissenschaftsrates sowohl fur die Stu-
dienangebote an Universitdten und Fachhochschulen wie auch fir die Nachwuchs-
férderung und Weiterbildung von groRer Bedeutung sein. Fur diesen Bedarf sollten

die Hochstleistungsrechenzentren ausreichende Rechenzeiten reservieren.

D. Versorgungskonzept

D.I. Nachfrageorientierte Steuerung durch Einfihrung von Gebuhren

Hochstleistungsrechner werden derzeit im Bereich von Wissenschaft und Forschung
in Deutschland in der Regel Uber Investitionsprogramme beschafft und tiberwiegend
bzw. bis zur Halfte vom Bundesministerium fur Bildung und Forschung finanziert.
Hierzu z&hlen Beschaffungen im Rahmen der Gemeinschaftsaufgabe von Bund und
Landern nach dem Hochschulbauférderungsgesetz (HBFG) und Investitionsmal3-
nahmen fur GroR3forschungseinrichtungen und fir die Max-Planck-Gesellschaft. Die
Bereitstellung von Hochstleistungsrechnern in den Hochschulen und Forschungsein-
richtungen erfolgt bisher Giberwiegend angebotsorientiert; ihre Nutzung ist in der Re-
gel kostenlos. Die Kontingentierung der Leistungsabnahme erfolgt durch wissen-

schaftliche Lenkungsausschisse der einzelnen Hochstleistungsrechenzentren.

Um eine optimierte Nutzung und eine abgestimmte institutionentbergreifende Be-
schaffung sicherzustellen, halt der Wissenschaftsrat die Einfihrung von Steue-
rungsmechanismen fir erforderlich. Er hat sich in diesem Zusammenhang mit der
Frage auseinander gesetzt, inwieweit eine nachfrageorientierte Steuerung im Wett-

bewerb im Gegensatz zur derzeitigen angebotsorientierten Bereitstellung von
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Hochstleistungsrechnern als Bestandteil eines nationalen Versorgungskonzepts zu
deren bedarfsgerechterer Nutzung beitragen kann. Hierzu hat er verschiedene Mo-
delle einer nachfrageorientierten Steuerung eroértert und sich dabei besonders ein-

dringlich mit einer auf Gebuhrenfinanzierung aufbauenden Steuerung auseinander-

gesetzt.

Grundsatzlich begruf3t der Wissenschaftsrat Bestrebungen, zu einer nachfrageorien-
tierten Bereitstellung von Hochstleistungsrechenkapazitéat zu gelangen und somit den
tatsachlichen Bedarf an Rechenzeit zum Ausgangspunkt der Investitionssteuerung
zu machen. Aus wissenschaftlichen, wissenschaftspolitischen und 6konomischen
Grinden ist er jedoch der Auffassung, dafd durch die Einfuhrung von Gebiihren zum
jetzigen Zeitpunkt eine gleichwertige oder bessere Versorgung mit Hochstleistungs-

rechenkapazitat nicht zu erwarten ist.

Bei einer rein nachfrageorientierten Steuerung, welche eine Finanzierung der Inve-
stitions- und Betriebskosten durch Nutzergebihren vorsieht, ist zu vermuten, dal3 die
Betreiberzentren ihr Angebot an Rechenkapazitat im mittleren Leistungsbereich zu
Lasten der Spitzenleistung verstarken kénnten, weil hier eine starkere Nachfrage in
der Bearbeitung von risikoarmeren Produktions- und Routineablaufen und daraus
resultierend verbesserte Refinanzierungsmadglichkeiten erwartet werden. Fir die
Spitzenforschung notwendige technische Innovationen, beispielsweise der Umstieg
von Vektor- auf Parallelrechner, wiirden ebenso verzdgert oder unterbunden wie
Forschungsimpulse und Anreize im Bereich der Softwareentwicklung oder die Er-
schlieBung, Integration und Bereitstellung weiterer oder neuartiger Leistungsange-
bote, welche bisher erfolgreich angebotsorientiert geférdert werden. Besonders ge-
fahrdet ware nach Auffassung des Wissenschaftsrates der wissenschaftliche Aus-
tausch und Wissenstransfer, der Auf- und Ausbau von Kompetenzzentren ein-
schliel3lich deren fachiibergreifendem Beratungsangebot sowie die zum effizienten
Betrieb von Hochstleistungsrechnern unerlaRliche Kooperation zwischen Nutzern

und Betreibern.

Die mit einem preisgestutzten Steuerungssystem verbundenen Vorteile fur eine effi-
ziente Allokation von Angebot und Nachfrage lassen sich unter den gegebenen

Randbedingungen des Einsatzes von Hochstleistungsrechnern nicht realisieren. Bei
den angebotenen Leistungen der Rechenzentren handelt es sich zudem weitgehend

um Systemunikate, welche in Bezug auf Qualitat und Preisleistungsverhaltnis nicht
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vergleichbar und daher nicht austauschbar sind. So stellen die verschiedenartigen
Anwendungen der einzelnen Nutzer unterschiedliche Anforderungen an die Rech-
nerarchitektur (z.B. Vektorisierung, Parallelisierbarkeit, Interaktivitat). Innerhalb eines
Rechnertyps fuhren Herstellerspezifika, Programmiersprachen und/oder Konstrukti-
ons- und Verarbeitungsformen dazu, dal3 die Qualitdt der angebotenen Rechenlei-
stung far den Anwender nicht gleichwertig ist. Ein entsprechender Preisleistungs-
vergleich besitzt nur geringe Aussagekraft. Aus den genannten Griinden ist eine Be-
wertung durch einen Markt und eine Preisermittlung unter vergleichbaren Konditio-

nen nur in sehr eingeschranktem Maf3e moglich.

Die derzeitige Situation auf dem Feld fir Hochstleistungsrechenkapazitat zeichnet
sich durch eine geringe Zahl von Anbietern und hochspezialisierten Nachfragern aus.
Damit Marktmechanismen wirken kbnnen, miissen sowohl Anbieter als auch Nach-
frager in ausreichender Zahl vorhanden sein, so dal3 ein hinreichender Preisdruck
entsteht, der fir die Nachfrager einen Anreiz zur Anderung ihres Nachfrageverhal-
tens bewirkt und die Anbieter andererseits veranlaf3t, ihnr Angebot der veranderten
Nachfrage anzupassen. Im Bereich des Hochstleistungsrechnens wird die notwendi-
ge Marktdynamik auch dadurch erschwert, daf die Nachfrager inre Anwendungen
auf die jeweils verfigbare Architektur hin entwickeln und somit zumindest mittelfristig
Bindungen mit entsprechendem Anderungsaufwand eingehen. Es ist zu erwarten,
dal3 die Wahl eines Anbieters, d. h. eines Hochstleistungsrechenzentrums, aus Sicht
des Nutzers eher von der konkret vorhandenen Rechnerarchitektur, der technischen
und personellen Unterstitzung und einer problemadaquaten Service- und Bera-
tungsleistung gepragt sein wird als vom jeweiligen Preis pro Rechenstunde. In die-
sem Zusammenhang kommt der an anderer Stelle bereits ausgefihrten Empfehlung
einer Starkung des Wettbewerbs zwischen den Hochstleistungsrechenzentren be-

sondere Bedeutung zu.

Der Wissenschaftsrat weist zudem darauf hin, daf3 Hochstleistungsrechenzentren
bisher tGberwiegend als offentlich-rechtliche Einrichtungen des Wissenschaftsbe-
triebs, zumeist als unselbstandige Einheiten grél3erer Wissenschaftsorganisationen,
deren Aufgabe die Forschungsforderung ist, geftihrt werden. Rechenzentren, die sich
durch Gebuhren verschiedener Nutzer finanzieren, stellen dagegen wirtschaftliche

Geschaftsbetriebe dar. Etwaige Verluste dirften von den bisherigen Tragerorganisa-
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tionen nicht mit steuerbegiinstigten Mitteln ausgeglichen werden.fIDie daraus resul-

tierenden erheblichen wirtschaftlichen Risiken liegen auf der Hand.

Aus den genannten Grinden gelangt der Wissenschaftsrat zu dem Fazit, dal3 durch
eine nachfrageorientierte Steuerung der Nutzung von Hdochstleistungsrechnern durch
Einfuhrung von Nutzungsgebuhren die Ziele eines nationalen Versorgungskonzep-
tes, fir Wissenschaft und Forschung eine exzellente Forschungsinfrastruktur bereit-
zustellen und deren effektive Nutzung zu gewahrleisten, nicht erreicht werden kén-
nen. Die Folgen waren ein qualitativer und quantitativer Verlust von Hochstleistungs-
rechenkapazitat und daraus resultierend eine Schwachung von Wissenschaft und

Forschung im internationalen wissenschaftlichen und industriellen Wettbewerb.

Der Wissenschaftsrat ist zudem der Auffassung, dafd eine Marktsteuerung nur eines
ausgewahlten Teils der Forschungsinfrastruktur, dessen Investitionsaufwand in dem
eingangs genannten Vierebenenmodell nur gering im Vergleich zum Gesamtin-
vestitionsvolumens der Rechnerversorgungsstruktur ausfallt (siehe Abschnitt A), in
einer ansonsten weitgehend regulierten Forschungslandschaft wenig plausibel er-
scheint. Insofern bleibt offen, ob die genannten Mechanismen grundséatzlich geeignet
sind. Diese Frage konnte nur nach grundlegender Prifung der gesamten Infrastruk-

tur beantwortet werden.

Der Wissenschaftsrat héalt es unabhangig davon fur sinnvoll, innerhalb einer einheitli-
chen Nutzergemeinschatft, wie es beispielsweise in der Max-Planck-Gesellschaft
praktiziert wird, die Nachfrage von Nutzern nach Rechenzeit, Beratungsleistungen

und anderen Leistungen eines Rechenzentrums durch eine Kostenrechnung zu

1 Bei der Einfihrung eines Gebihrenmodells sind haushalts- und steuerrechtliche Rahmenbedin-

gungen, welche sich aus dem Zuwendungsrecht, dem Umsatzsteuerrecht sowie der Abgabenord-
nung ergeben, zu beachten: Hochstleistungsrechenzentren, welche zur eigenen Refinanzierung
der Investitions- und Betriebsmittel mit der Absicht, Einnahmen zu erzielen, ihren Nutzern und Nut-
zergruppen Gebihren in Rechnung stellen, gelten als wirtschaftlicher Geschéftsbetrieb im Sinne
der Abgabenordnung. Die gemeinnitzigen Tragerorganisationen verlieren insoweit die Gemeinniit-
zigkeit, so dal3 Steuervergiinstigungen nach den Einzelsteuergesetzen fiir diesen Bereich nicht
mehr greifen. Durch die Teilnahme der Héchstleistungsrechenzentren am wirtschaftlichen Verkehr
und im Wettbewerb zu anderen Héchstleistungsrechenzentren treten diese als Unternehmer auf
und flihren steuerbare Umsétze im Sinne des Umsatzsteuergesetzes auf, welche umsatzsteuer-
pflichtig sind. Eine Steuerbefreiung fur staatliche Hochschulen aus Forschungstatigkeiten greift
nicht, da die Durchfiihrung von — wenn auch sehr komplexen — Rechenoperationen auf Hochstlei-
stungsrechnern nicht selbst Forschungsgegenstand ist, sondern unter Anwendung gesicherter Er-
kenntnis erfolgt. Mit den in den Héchstleistungsrechenzentren entstehenden Gewinnen waren die
Tragerorganisationen bzw. der gewerbliche Betrieb des Hochstleistungsrechenzentrums unbe-
schrénkt kdrperschaftssteuer- und gewerbesteuerpflichtig. Eine Behandlung der rechtlich selbstan-
digen Hdchstleistungsrechenzentren als steuerbegiinstigte Forschungsférderungseinrichtungen ist
nur in besonders gelagerten Fallen moglich.
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steuern, um Indikatoren fir den tatséchlichen Bedarf an Rechenzeit zu erhalten und
Kostenbewul3tsein zu f(‘jrdern.lszm fur den Nutzer eine Ubersicht und Kostentrans-
parenz zu gewabhrleisten, ist es erforderlich, die in den Rechenzentren bereitstehen-
den Mechanismen zur Erfassung der Vollkosten der Leistungen verstéarkt zu nutzen.
Auch wenn die Nutzer ihre Nachfrageentscheidung nicht in erster Linie auf der Basis
von Zahlungsstromen treffen, kann deren Dokumentation das Kostenbewul3tsein fur
den wirtschaftlichen Umgang mit 6ffentlich finanzierten Ressourcen férdern und
wichtige Kriterien fur den Vergleich der Hochstleistungsrechenzentren liefern. In der
Frage der Ubertragbarkeit auf Universitaten ist der Wissenschaftsrat jedoch der Auf-
fassung, dal3 aufgrund eines fehlenden Marktes die Gefahr von Fehlanreizen, kom-
biniert mit unabsehbaren wirtschaftlichen Risiken nicht von der Hand zu weisen ist.
Dieser Weg erscheint deshalb nicht geeignet, eine bedarfsgerechte Nutzung von
Hochstleistungsrechnern zu gewahrleisten.

D.Il. Nationaler Koordinierungsausschul3 und wissenschaftliche Beirate

[I.L1. Beurteilung von Investitionsentscheidungen durch einen nationalen Ko-
ordinierungsausschufl}

Die Dynamik im Bereich des Héchstleistungsrechnens, die ihren Ausdruck u.a. im
exponentiellen Leistungsanstieg der Spitzenrechner und der Algorithmenentwicklung
findet, sowie die Bedeutung des Hochstleistungsrechnens flr die internationale
Wettbewerbsfahigkeit der nationalen Spitzenforschung machen eine strategische
Abstimmung der nationalen Beschaffungen erforderlich. Dies wird besonders deut-
lich, wenn man die Finanzierungsverpflichtungen des Bundes betrachtet, denen eine
abgestimmte, Bestand und prognostizierten Bedarf berticksichtigende Investitions-
planung nur innerhalb eines jeweils gegebenen institutionellen Rahmens (Universi-
taten, Helmholtz-Gemeinschaft, Max-Planck-Gesellschaft) entspricht. Die Koordinati-
on der aus o6ffentlichen Mitteln finanzierten Beschaffungen und eine damit verbunde-
ne, bundesweit abgestimmte Optimierung des Leistungsangebots findet bislang ihre

Grenze an der institutionellen Zugehdrigkeit des jeweiligen Zuwendungsempfangers.

2 Neben der Steuerung durch Gebiihren ist auch in diesem Fall eine Uberpriifung des Zugangs nach

wissenschftlicher Qualitat unerlaf3lich und wird auch in der MPG durchgefihrt.
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Erforderlich ist hingegen nach Auffassung des Wissenschaftsrates eine institutionen-
Ubergreifende, bundesweit von einem geeigneten Ausschul3 koordinierte Investiti-

onsstrategie fur Aufbau und Betrieb nationaler Héchstleistungsrechner.

Insbesondere bei Beschaffungen mit wechselnden Standorten kommt der Kenntnis
des gesamten Bundesbedarfs in Bezug auf das derzeitige und in Zukunft zu erwar-
tende Anforderungsprofil sowie einem Uberblick tiber das Gesamtspektrum der exi-
stierenden Ausstattungen und der Kenntnis grundlegender fachlicher Entwicklungs-
tendenzen eine besondere Bedeutung zu, um bei einer Architekturempfehlung die
aktuellen Defizite zu bertcksichtigen und fur Bund, Lander, Fordereinrichtungen und
Wissenschatft bei ihren Investitionsentscheidungen eine breite Entscheidungsbasis

vorzubereiten.

Ziel einer Abstimmung und Koordination der Rahmenbedingungen bei den Beschaf-
fungen auf Ebene der Rechenzentren ist es, der schnellen Entwicklung auf unter-
schiedlichen Architekturen und Plattformen folgen zu kénnen. Eine Vorgabe, unab-
hangig vom Bedarf bzw. Anforderungskatalog verschiedene Architekturen bertck-
sichtigen zu mussen, erscheint jedoch nicht sinnvoll. Hingegen kénnen Risikoabwa-
gung und Innovationsférderung im Einzelfall Gesichtspunkte sein, bestimmte Archi-
tekturen zu bevorzugen. Vor dem Hintergrund der schnellen Innovationszyklen lauft
jede Beschaffung unter ganz spezifischen Gegebenheiten ab, die sich in wenigen

Jahren entscheidend wandeln.

Aus den genannten Grunden erneuert der Wissenschaftsrat seine Empfehlung aus
dem Jahre 1995 zur bundesweiten Koordination von Hochstleistungsrechenzentren
und empfiehlt die Einrichtung eines nationalen Koordinierungsausschusses zur Be-
schaffung und Nutzung von Hochstleistungsrechnern. Dieser sollte in seine Uberle-
gungen auch die Beschaffungen von Projektrechnern der obersten Leistungsklasse
der verschiedenen Forschungseinrichtungen sowie die fir ausgewdahlte Fachgebiete
wie beispielsweise der Klima- und Umweltforschung bzw. Plasmaforschung zur Ver-
fligung stehenden dedizierten Hochstleistungsrechner insoweit mit einbeziehen, als
durch deren Bereitstellungen Auswirkungen auf die nationale Versorgungsstruktur zu

erwarten sind.
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Im einzelnen sollte der Koordinierungsausschuf3 die folgenden Aufgaben tberneh-

men konnen:
A Investitionsentscheidungen

Prospektive Bedarfsermittlung im Rahmen des verfiigbaren Finanzvolumens im
Vorfeld beabsichtigter Installationen. Bund und Lander missen an der Be-
darfsermittlung beteiligt werden, um den Zusammenhang zwischen Bedarf und

Finanzierung herzustellen.

Strategische Beratung zu Investitionsentscheidungen unabhangig von ihrer jewei-
ligen institutionellen Zugehdrigkeit, um eine Abstimmung im investiven Bereich
der Hochstleistungsrechenzentren zu erreichen. Die Empfehlungen richten sich
an den Bund und die Lander sowie an die Tragerorganisationen der Hochstlei-

stungsrechenzentren.
B Orientierungshilfen

Erarbeitung von Stellungnahmen und Durchfiihrung von Anhdrungen zu zentralen
Fragen im Zusammenhang mit der Nutzung und dem Betrieb von Hochstlei-

stungsrechnern (beispielsweise Metacomputing).

Unterstitzung des Ausschusses fur den Hochschulausbau des Wissenschaftsra-
tes bei Investitionsvorhaben mit Finanzierung Uber das Hochschulbauférderungs-

gesetz.
C Weiterentwicklung von Steuerungsmodellen
Entwicklung und Erprobung bedarfsorientierter Selbstregelungsmechanismen.

Prufung verschiedenartiger Kostenrechnungsmodelle fiir geeignete Nutzerge-

meinschaften.

Der KoordinierungsausschuR sollte in seine Uberlegungen um ein Versorgungs-
konzept grundsétzlich alle deutschen Hochstleistungsrechenzentren unabhangig von
der institutionellen Tragerschaft einbeziehen. Betrachtet werden sollte kein festge-
schriebener Kreis. Ausgangspunkt sollten zunachst diejenigen Rechenzentren sein,
die bei den Erérterungen zur Erstellung der vorliegenden Empfehlung vertreten wa-
ren. Daruber hinaus sollte jedem Rechenzentrum, das einen Hochstleistungsrecher
betreiben moéchte, die Mdglichkeit eingeraumt werden, beim Koordinierungsaus-

schul’ die Aufnahme in diesen Kreis zu beantragen. Umgekehrt sollte es dem Koor-
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dinierungsausschul? freistehen, Rechenzentren in diesen Kreis neu aufzunehmen,
bzw. nicht langer zu betrachten. Die Kriterien, wonach dies geschieht, sind vom Ko-
ordinierungsausschufl3 im einzelnen zu erarbeiten. Hierbei sollte neben der Lei-
stungsstarke der Rechnerfflauch die Beratungskompetenz der Zentren betrachtet

werden.

Dem nationalen Koordinierungsausschul} sollten Reprasentanten universitarer und
aul3eruniversitarer Forschungseinrichtungen, der Industrie sowie von Bund und Lan-
dern angehoéren. Bei der Auswahl der Mitglieder sollte darauf geachtet werden, daf3
sowohl die wichtigsten Anwendungsgebiete des Hochstleistungsrechnens als auch
die Methodenwissenschaften vertreten sind. Der Koordinierungsausschuf3 wird vom

Wissenschaftsrat eingesetzt.

Die Mitgliedschaft im Ausschul} sollte auf eine Zeit von drei Jahren bei einmaliger
direkter Wiederberufung beschrankt bleiben. Der Ausschul} sollte sich vorbehalten,
Vertretern weiterer Gremien einen standigen Gaststatus einzuraumen und in Einzel-
fragen zusatzliche Sachverstandige in die Beratungen einzubeziehen sowie einen
Vertreter in die Sitzungen der wissenschaftlichen Beirate der aktuellen Hochstlei-
stungsrechenzentren entsenden zu kénnen. Mit Blick auf seine Funktion sollten als
standige Gaste Vertreter der Hochstleistungsrechenzentren bzw. ihrer Wissenschaft-
lichen Beirate, der Kommission der Rechenanlagen der DFG sowie der Fachkom-
missionen der Tragerorganisationen dem Ausschufl3 angehoren. Der Wissenschafts-
rat empfiehlt, nach einer Erprobungsphase von funf Jahren tber Aufgaben und

Funktion des nationalen Koordinierungsausschusses erneut zu beraten.

Der Wissenschaftsrat sieht im Koordinierungsausschuf3 eine wichtige Schnittstelle
zur Forderung des Informationsflusses. Er spricht Empfehlungen an Bund, Lander
und Tréagerorganisationen von Hochstleistungsrechnern aus, die in Analogie der
Empfehlungen des Wissenschaftsrates zur Rahmenplanung Grundlage entspre-

chender Investitionsentscheidungen sind.

Ein bundesweites Koordinierungsgremium wirde nach Auffassung des Wissen-
schaftsrates das bereits vorhandene Beratungsangebot sinnvoll erganzen. Bislang
existiert in Deutschland kein institutionenibergreifendes Gremium, welches den Be-

* Eine Mdglichkeit der Bestimmung der derzeit leistungsstarksten deutschen Hochstleistungsrechner

bietet die Orientierung an der TOP 500 Liste (siehe Anhang E, Tabelle 1a). Die Ubersicht versteht
sich aufgrund der rapiden Entwicklungsdynamik im Bereich des Héchstleistungsrechnens als eine
Momentaufnahme.
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reich des Hochstleistungsrechnens zu seiner zentralen Aufgabe macht. Das BMBF
befal3t sich bisher mit strategischen Fragen der kiinftigen Entwicklung des wissen-
schaftlichen Rechnens, mit der Definition von Schwerpunktthemen und deren Forde-
rung, nicht hingegen mit einer bundesweit abgestimmten Beschaffungsstrategie fur
Hochstleistungsrechner. Die Kommission fur Rechenanlagen der DFG pruft das Ko-
stenleistungsverhaltnis und die apparatetechnische Plausibilitat von Investitionen,
soweit sie im Rahmen des HBFG finanziert werden, greift also ausdriicklich nicht
Uber den institutionellen Rahmen, der durch die Hochschulen gesetzt wird, hinaus
und konzentriert sich auf Fragen der technischen Optimierung.

Der Koordinierungsausschuf3 mufd wissenschaftlich neutral und forschungspolitisch
unabhangig sein. Vor diesem Hintergrund bietet es sich an, den Koordinierungsaus-
schul’ beim Wissenschaftsrat anzusiedeln. Fir eine solche Losung spricht die fur

den Wissenschaftsrat konstitutive Verbindung von Wissenschaft und Politik, eine in-
stitutionentbergreifende Perspektive sowie Erfahrungen mit Standortempfehlungen,

Bedarfserhebungen und strategischen Nutzungskonzepten.

[I.2. Antragsbeurteilung durch wissenschaftliche Beirate

Die wissenschatftlichen Beirate der Rechenzentren praktizieren eine bewahrte Aus-
wahl- und Vergabepraxis von Rechenzeit mit grol3er Bedeutung bei der Antragsbe-
urteilung. Sie sind zur Bewertung der wissenschaftlichen Substanz von Antradgen und
fur eine sachgerechte Verteilung der Ressourcen an Rechenzeit unverzichtbar.
Durch ihre Aufgaben auf operativer Ebene unterscheiden sie sich deutlich von dem
in Abschnitt D.11.1 dargestellten nationalen Koordinierungsausschuf3.

Nach Auffassung des Wissenschaftsrates sollten die wissenschaftlichen Beirate Re-
chenkapazitat der hochsten Leistungsklasse nur fir die Aufgaben sicherstellen, wel-
che durch die an den Hochschulen und Forschungseinrichtungen verfligbaren Rech-
ner niedrigerer Leistungsklassen nicht oder mit nicht vertretbarem Aufwand bearbei-
tet werden kdnnen. In der Begutachtung von Einzelantragen ist eine starkere fach-
disziplinare Durchdringung (wenigstens Teilnahme von einem Fachgutachter) erfor-

derlich sowie eine verbesserte Transparenz der personellen und fachlichen Beset-
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zung. Die Mitgliedschaft im Beirat sollte auf eine Zeit von drei Jahren bei einmaliger

direkter Wiederberufung beschrankt bleiben.
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E. Anhang
Abb. 4: Nachgefragte Rechenleistung einzelner Fachgebiete am NIC Julich

CPU-h 1998 (insg. 3.2 Mio h) CPU-h 1. Halbjahr 1999 (insg. 1.4 Mio h)
auf der CRAY T3E-600 auf der CRAY T3E-600
Sonstige 12% Elementarteil-
chenphysik Sonstige 13% Elementarteil-
Chemie 19% 53% chenphysik
Chemie 30% 40%
Vielteilchen-
physik 16% Vielteilchen-
physik 17%
CPU-h 1998 (insg. 1.0 Mio h) auf der CPU-h 1. Halbjahr 1999 (insg. 1.0 Mio h)
CRAY T3E-900 auf der CRAY T3E-900/1200
Elementarteil- Elementarteil-
Sonstige 6% chenphysik chenphysik

24% Sonstige 11%
Chemie 14%

Chemie 14% 2%

Vielteilchen- Vielteilchen-
physik 56% physik 48%

Abb. 5: Nachgefragte Rechenleistung einzelner Fachgebiete am HLRS Stutt-

gart
Facherverteilung 1998 auf der NEC Facherverteilung 1. Halbjahr 1999 auf der
. NEC
Reagierende
Strémungen Reagierende .
i 705 4%  Sonstige 3% Physik 0% Strémungen Sonstige 3%
Physik 7% Festkorper-
Festkorper- physik 0%
physik 10%
i 0,
CED 67% Chemie 15%
Chemie 9% CFD 79%

CFD: Computational Fluid Dynamics

Facherverteilung 1998 auf der T3E Facherverteilung 1. Halbjahr 1999 auf der
T3E
Sonstiges 2%
Reagierende CFD 26% Reagierende ~ Sonstiges 1% CFD 17%
Strémungen Stromungen
0,
4% Chemie 10% 5% .
Chemie 3%
Transport Physik
Physik 52% Klima 4% 41% Festkorper-
Festkorper- physik 22%
physik 2% Struktur-

mechanik 5%
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Abb. 6: Zeitliche Entwicklung der HOochstleistungsrechner nach Architektur-

merkmalen und Rechnergesamtleistung in der TOP-500-Liste

70%
60% o
0 O O .. o - - |:l
~<>~ L s N
> 50% o i m—
5 o g = --0O--SMP
D 40% —g -@--MP-SP
g [ E <> - ta 0
E 30% 8. .m -- 4 - - MP-SMP
? o . o. - ©--PVP
O D, O
20% o
_ OO, 6 j
AA A
P P PP PP L LD KRR P

Fur Hochstleistungsrechner werden zur Zeit vier grundlegend verschiedene Architek-
turen eingesetzt: 1. Rechner mit gemeinsamem Speicher (Symmetric Multi-Proces-
sor, SMP, Sun, Compagq, HP und SGI, unterer und mittlerer Leistungsbereich der
TOP 500-Liste), 2. Nachrichtengekoppelte skalare Rechner (Message Passing Sca-
lar Processor, MP-SP, Cray T3E und IBM SP 2 Power2, P2SC, etwa 60% der ge-
samten TOP-500-Leistung), 3. Cluster von SMP-Rechnern (Message Passing Sym-
metric Multi-Processor, MP-SMP, Intel Paragon, IBM SP PowerPC, Power3, SGI
Origin Cluster, HP-XClass Cluster, SUN HPC Cluster, Compaq DS/ES Cluster und
Hitachi SR-8000, drangen MP-SP-Systeme zuriick) und 4. Parallele Vektorrechner
(Parallel Vector Processor, PVP, Cray Y-MP, T90 und PVP-Architekturen von Fujitsu,
Hitachi und NEC, Absinken auf ca. 10 % der gesamten TOP-500-Leistung).

(Quelle: J. Dongarra, H.W. Meuer, E. Strohmaier: TOP 500 Supercomputer Sites No-
vember 1999, in: Technical Report, RUM-Bericht 59/99)
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Tabelle 1a: TOP500-Teilliste der in Deutschland in Wissenschaft und For-

schung eingesetzten Installationen — Stand November 99

RANK INSTITUTE, SITE YEAR | MANUFACTU- COMPUTER PROCS | RMAX | RPEAK
RER

9 Deutscher Wetterdienst 1999 (Cray/SGI T3E1200 812 671 0.974

20 Forschungszentrum Juelich (FZJ) 1999 |Cray/SGI T3E1200 540 448 0.648

25 Max-Planck-Gesellschaft MPI/IPP (1997 |Cray/SGI T3E 812 355 0.487

27 HWW/Universitaet Stuttgart 1996 |Cray/SGI T3E900 540 341 0.486

39 ZIB/Konrad Zuse-Zentrum f. Infor-[{1999 [Cray/SGI T3E900 404 254 0.364
mationstechnik

42 Forschungszentrum Juelich (FZJ) 1996 |Cray/SGI T3E 540 235 0.324

93 Leibniz Rechenzentrum 1998 |[Fujitsu VPP700/52 52 106 0.114

129 HWW/Universitaet Stuttgart 1999 |NEC SX-4/40H2 40 77 0.08

179 AWI (Alfred Wegener Institut) 1998 (Cray/SGlI T3E 134 58 0.08

289 Universitaet/Forschungszentrum 1997 |(IBM SP2/256 256 44 0.068
Karlsruhe

290 Max-Planck-Gesellschaft MPI/Fritz-|1999 |Hewlett-Packard [N4000 360(80 44 0.115
Haber-Institut MHz/HyperPlex

349 Forschungszentrum Karlsruhe 1999 |IBM SP Power3 222 MHz 64 42 0.057

351 Universitaet Paderborn - PC2 1999 [Fujitsu-Siemens [hpcLine Cluster 192 41 0.086

454 University Bonn - Dep. of Applied|1999 (Self-made Parnass2 Cluster 128 34 0.058
Mathematics

494 Universitaet/Forschungszentrum 1997 |Fujitsu VPP300/16 16 34 0.035
Karlsruhe

Tabelle 1b: TOP500-Teilliste der in Deutschland industriell eingesetzten In-
stallationen - Stand November 99

RANK INSTSITE YEAR | MANUFACTU- COMPUTER PROCS [RMAX | RPEAK
RER

69|DeTeCSM 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 420 129|0.279

95|DeTeCSM 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 342 105|0.227

96(I1BM 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 340 105|0.226
115|Thyssen 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 268 83(0.178
123|BASF 1998|I1BM SP PC604e 332 MHz 256 79(0.17
124|Bayer AG 1999|I1BM SP PC604e 332 MHz 256 79(0.17
125(Bayer AG 1999|I1BM SP PC604e 332 MHz 256 79(0.17
130|Deutsche Telekom AG 1999(1BM SP Power3 200 MHz 128 77]0.102
133|RWE 1998|I1BM SP PC604e 332 MHz 244 76(0.162
134 |Deutsche Telekom AG 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 242 75(0.161
151 |Krupp Hoesch Info. 1999|I1BM SP PC604e 332 MHz 202 63(0.134
152|Deutsche Telekom AG 1999(1BM SP Power3 200 MHz 104 63]0.083
173|Deutsche Bank 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 188 59(0.125
194|Bayer AG 1999|I1BM SP PC604e 332 MHz 176 55(0.117
197(BMW AG 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 172 54(0.114
223|DeTeCSM 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 164 51(0.109
231|Artmedia Berlin 1999 |Hewlett-Packard |V2500/HyperPlex 64 51|0.113
235|Deutsche Telekom AG 1999 |Hewlett-Packard |V2500/HyperPlex 64 51|0.113
236|Deutsche Telekom AG 1999|Hewlett-Packard |V2500/HyperPlex 64 51|0.113
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RANK INSTSITE YEAR | MANUFACTU- COMPUTER PROCS [RMAX | RPEAK
RER
237|Deutsche Telekom AG 1999 |Hewlett-Packard |V2500/HyperPlex 64 51|0.113
253|BASF 1999|I1BM SP PC604e 332 MHz 162 51(0.108
258|Government 1999 (Hewlett-Packard |N4000 440 MHz/ Hyper- 80 50|0.141
Plex
278|VW (Volkswagen AG) 1999 (Hewlett-Packard |N4000 440 MHz/ Hyper- 64 46(0.113
Plex
282|Merck 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 144 45]0.096
305|Commerzbank 1999|Sun HPC 10000 400 MHz 64 4410.051
306|Commerzbank 1999|Sun HPC 10000 400 MHz 64 4410.051
308|Deutsche Telekom AG 1999|Sun HPC 10000 400 MHz 64 4410.051
309|Deutsche Telekom AG 1999|Sun HPC 10000 400 MHz 64 4410.051
338|VW (Volkswagen AG) 1999|NEC SX-4/22H5 22 43]0.044
353|BASF 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 130 41]0.086
354|CompuNet 1999|I1BM SP PC604e 332 MHz 130 41]0.086
380|Lufthansa 1999|I1BM SP PC604e 332 MHz 126 40|0.084
390|Government 1999 |Hewlett-Packard |V2500/HyperPlex 48 40(0.084
407|Commerzbank 1999|Sun HPC 10000 400 MHz 56 39(0.045
408|Mannesmann Mobilfunk 1999|Sun HPC 10000 400 MHz 56 39(0.045
409|Mannesmann Mobilfunk 1999|Sun HPC 10000 400 MHz 56 39(0.045
416|Audi AG 1999|Fujitsu VPP5000/4 4 38(0.038
429|Deutsche Telekom AG 1999|Sun HPC 10000 400 MHz 54 37(0.043
432|Audi AG 1998/ Fujitsu VPP300/16E 16 36(0.038
453|Lidl & Schwartz 1999|IBM SP PC604e 332 MHz 108 34(0.072
458|Bank 1999|Sun HPC 10000 333 MHz 64 34(0.043
460|Commerzbank 1998|Sun HPC 10000 333 MHz 64 34(0.043
461|Commerzbank 1998|Sun HPC 10000 333 MHz 64 34(0.043
462|Commerzbank 1998|Sun HPC 10000 333 MHz 64 34(0.043
463|Commerzbank 1998|Sun HPC 10000 333 MHz 64 34(0.043
464|Commerzbank 1998|Sun HPC 10000 333 MHz 64 34(0.043
465|Commerzbank 1999|Sun HPC 10000 333 MHz 64 34(0.043
466|Commerzbank 1999|Sun HPC 10000 333 MHz 64 34(0.043
467|Deutsche Morgan Grenfell 1999|Sun HPC 10000 333 MHz 64 3410.043

Rmax: maximal achieved performance (Angaben in Gigaflop/s)

Rpeak: theoretical peak performance (Angaben in Teraflop/s)
Procs: Anzahl der installierten Prozessoren

(Quelle: http://www.top500.0rg)




F. Glossar

Algorithmus
Architektur

Benchmark

Cluster
Computational Science
and Engineering

CPU
Data/Text Mining

Entwicklungsplattform

Flop/s

G(iga)

Grand-Challenge-
Vorhaben

Informationsverarbei-
tungskapazitat

I/O

Massiv-paralleler
Rechner

Modellierung
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Verfahren zur schrittweisen Umformung von Zeichenrei-
hen

Aufbau von Rechnern im Sinne einer Beschreibung seiner
Komponenten und ihrer Beziehungen

Programmpaket, das zur Bewertung von Rechnern und
Algorithmen auf Rechenanlagen ausgefiuhrt wird (Ben-
chmarksuite = mehrere derartiger Programmpakete)

(Lose) gekoppelter Verbund von (Arbeitsplatz-)Rechnern,
Pool

Studiengange ,Rechnergestiitztes Ingenieurwesen* und
~-Rechnergestitzte Wissenschaften®

Central Processing Unit (Zentraleinheit eines Rechners)

Entdeckung von Wissenszusammenhangen in grof3en
Datenbestanden

Dezentral installierter, an einen zentralen Hochstleistungs-
rechner angekoppelter Rechner des gleichen Architektur-

typs

Floatingpoint Operations Per Second: Gleitkommaopera-
tionen pro Sekunde; Mal} fir Rechenleistung von Rech-
nern

Vorsatzzeichen zu einer Einheit; bedeutet 10° Einheiten

Zu den Grand-Challenge-Vorhaben z&hlen beispielsweise
Voraussagen Uber langfristige globale Klimaveranderun-
gen (gekoppelt mit Ozeanmodellen), Wetterprognosen
Uber mehrere Tage, direkte Simulationen turbulenter
Stréomungen — etwa im Flugzeug- und Automobilbau -,
schnelle und genaue Analysen grof3er Molekile (z. B.
Proteine).

Grundsatzlich zahlt zur rechnergestiitzte Informationsver
arbeitung (engl.: information processing) jeder Vorgang,
der sich auf die Erfassung, Speicherung, Ubertragung
oder Transformation von Information bezieht. Ein wesent-
liches Kennzeichen der computergestitzten Verarbeitung
ist die Automatisierung. Eine Information tragt den Gehalt
einer Nachricht, die aus Codes zusammengesetzt ist.

Abkurzung fur Input/Output, steht fur "Ein- und Ausgabea-
dresse", spezieller Speicherbereich fur den Datenaus-
tausch zwischen dem Betriebssystem und einem Gerét

Parallelrechner mit einer grof3en Zahl (mindestens einigen
hundert) von Prozessorelementen (z.B. RISC-Prozesso-
ren) mit eigenem (lokalem) Hauptspeicher

Beschreibung realer Prozesse mit mathematischen Mitteln



Moderatparalleler
Vektorrechner

Numerik
Parallelisierung
Peakperformance
Prozessor

RISC

Simulation
Skalierbarkeit
T(era)

TOP 500-Liste
Vektorisierung

Visualisierung

Workstation
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Multiprozessorsystem aus parallelen (bis etwa hundert)
Zentraleinheiten mit starken Funktionseinheiten, die zur
schnellen Bearbeitung von Vektoren nach dem Pipe-
line/FlieRband-Prinzip arbeiten. Beim Pipeline-Prinzip
werden mehrere Operationen — wie bei der Montage am
Flielband — Uberlappend bearbeitet.

Teilgebiet der Mathematik, dessen Aufgabe die zahlen-
maRige Behandlung mathematischer Probleme ist

Erstellung eines parallelen oder verteilten Programms zur
Ldsung einer Aufgabe auf einem Parallelrechner oder
Rechnernetz

Spitzenleistung

Arithmetisch-logische Funktionseinheit innerhalb eines
Rechners

Reduced Instruction Set Computer (Prozessorarchitektur
mit einem gegentber den CISC-Prozessoren reduzierten
Befehlssatz)

Durchfiihrung von Experimenten an einem Modell, welche
oftmals vollstdndig am Computer realisiert werden kénnen

Eigenschaft, dal3 sich die Leistung eines parallelen Rech-
nersystems durch Steigerung der Zahl der Prozessoren an
steigende Anforderungen einer Anwendung anpalt

Vorsatzzeichen zu einer Einheit; bedeutet 10*? Einheiten

Liste der leistungsstarksten, weltweit installierten Rechner
(http://www.top500.0rg/)

Optimierung des Codes eines Programms fir die effiziente
Ausfuhrung auf einem Vekrorrechner

Aufbereitung und graphische Darstellung von in einer Si-
mulation berechneter Daten zu deren Veranschaulichung,
Interpretation und besseren Verstandnis

Universalrechner auf der Basis eines oder mehrerer
Hochstleistungsmikroprozessoren
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