Clustercomputer am Institut fiir Numerische Simulation

ist 40 Mal schnell

tromungsverldufe sind kei-
ne abstrakten Beschrei-
bungen aus dem Physik-
buch, sondern alltigliche
Realitit — die Skala reicht
vom Wirbel im Wasserglas bis zum
tropischen Hurrikan. Komplex sind
Strémungsverldufe immer: Wirbel-
stiirme zum Beispiel entstehen tiber
dem Meer, wo die Wassertempera-
tur 27 bis 30 Grad Celsius betrégt.
Wasser verdunstet, steigt auf und es
bilden sich Gewitterwolken. Uber
der Meeresoberfliche erzeugen
Winde Turbulenzwirbel, die im Zu-
sammenspiel mit den Wellen Gischt
und damit Salzpartikel in die Luft
transportieren. Salzpartikel dienen
als Kondensationskerne fiir Regen-
tropfen des Wirbelsturmes. Die phy-
sikalischen - Mechanismen der
Sturmentstehung, -verstarkung und
-aufrechterhaltung umfassen Ab-
laufe auf Bewegungsskalen von we-
nigen Millimetern bis Hunderten
von Kilometern. Die Zeitskala er-
streckt sich vom Sekundenbereich
(Kondensationsvorgidnge) bis zu
mehreren Tagen (der Lebensdauer
eines Hurrikans).

Mit dhnlich komplexen Vorgén-
gen haben es Wissenschaftler am
Institut fiir Numerische Simulation
sowie am Institut fiir Angewandte
Mathematik der Universitdt Bonn
zu tun. Die Bonner Mathematiker
befassen sich mit der Simulation
und Modellierung von Stromungen
mit freien Oberflichen wie sie in
Gewdaissern, Schleusen und Wehren
vorkommen sowie der Tropfchen-
und Spraybildung in den Brenn-
kammern von Raketen. Ein weiterer
Untersuchungsschwerpunkt am
Bonner Institut sind Fragen der Ma-
terialwissenschaften.

Hierbei werden moderne Werk-

" stoffe wie Spezialkeramiken fir den -

Fahrzeug- und Flugzeugbau sowie
neue Verbundstoffe, die mittels so
genannter NanorShren aufgebaut
werden, am Rechner entworfen und
ihre Eigenschaften auf der Mikro-
ebene und sogar der Quantenskala
analysiert. Neben diesen Fragestel-
lungen der Ingenieur- und Natur-
wissenschaften werden von den
Mathematikern aber auch Anwen-
dungen der Finanz- und Wirt-
schaftswelt bearbeitet. So ent-
wickeln die Bonner unter anderem
parallele Verfahren fiir die Options-

preisbewertung und fiir Data-Mi-

ning-Techniken.

»Die rasante Entwicklung von
Hard- und Software in den letzten
zehn Jahren hat wesentlich dazu
beigetragen, die numerische Simu-
lation als dritten Weg zwischen den
meist sehr aufwendigen und teuren
Experimenten auf der einen Seite
und der reinen mathematischen
Theorie auf der anderen Seite zu
etablieren, erlautert Michael Grie-
bel, Direktor des Instituts fiir Nu-
merische Simulation der Universitat
Bonn. ,Clustercomputer, wie wir sie
seit mehreren Jahren im Institut
nutzen, berechnen konkrete Vorher-
sagen eines realistischen Modells
physikalischer Abldufe iber eine
vorgegebene Zeitspanne. Unsere
Strategie basiert auf einer engen
Verbindung von theoretischer Ana-
lysen, Modellierung und numeri-
scher Simulation fiir Anwendungen
aus den Ingenieur- und Naturwis-
senschaften.” Die Prognosen aus
der numerischen Simulation wer-
den mit Messergebnissen aus Expe-
rimenten verglichen und das Modelt
daraufhin gegebenenfalls modifi-
ziert. Damit wird die numerische Si-
mulation zur Schliisseltechnologie
fiir den wissenschaftlichen Fort-
schritt auf einer Vielzah! von Gebie-
ten. Numerische Simulationen
zeigen wie Schleusen oder Antriebe

" optimal zu konstruieren sind. Sie

liefern dariiber hinaus Anleitungen
zur Konstruktion und Entwicldung
neuer Maschinen, Gerite, Verfahren
und sogar neuer Materialien und
Medikamente.

Bereits seit Ende der 90er-Jahre
nutzen die Wissenschaftler der
Abteilung Wissenschaftliches
Rechnen am Institut fiir Ange-
wandte Mathematik der Uni-
versitit Bonn Clustercomputer
fiir numerische Simulationen.
Anfangs waren es Systeme von
Spezialanbietern, dann folgte
eine Phase ,Cluster mit PC-Kompo-
nenten“. Dieser Rechner unter dem
Namen ,Parnass2“ bestand aus 72
No-Name-Standard-PCs mit Dual
Pentium-II-Prozessoren (400 MHz,
1 GB RAM pro Clusterknoten), lief
unter Linux (Red Hat) und war ab
1999 im Betrieb.

Keine Anpassungen
notwendig

Auf diesem Clustercomputer ent-
wickelten die Bonner Mathematiker
im Laufe der Zeit ihre parallelen Al-

Der Rack-Server )
Dell PowerEdge 1850
ist nur eine Hoheneinheit hoch

(1U = 4,45 Zentimeter) und eignet sich
ideal fir High Performance Clustering

gorithmen fiir die ndherungsweise
Lésung nichtlinearer Differenzial-
teict ;

y , beispiel
aus Strémungsmechanik, Material-
wissenschaften und Biotechnologie.
»Da man von Anfang an auf die Ein-
haltung von Standards und die Por-
tabilitét der Programmcodes achte-
te, haben wir heute sehr zuverlssi-
ge und ausgereifte Algorithmen und
Softwarepakete, die auf allen
Grofrechnertypen lauffihig sind“,
sagt Dr. Marc Alexander Schweitzer,
Assistent am Institut fir Numeri-
sche Simulation der Universitdt

SIMULATION. Der chronologische Verlauf eines gleitenden Wassertropfens entlang eines geneigten Substrates

Q‘

Bonn. Parnass2 wur-

de nahezu fiinf Jahre sehr erfolg-
reich genutzt. Im Verlauf der Zeit
war aber die Rechenleistung von
Parnass2 nicht mehr ausreichend,
um die immer komplexer werden-
den Fragestellungen zu bearbeiten,
und es mehrten sich schiieBllich
auch hardwarebedingte Ausfille, die
einen zuverldssigen Dauerbetrieb
erschwerten. ,Wo einzelne Berech-
nungen liber mehrere Monate lau-
fen, macht sich nicht nur die Per-
formance des Clusters ganz ent-
scheidend bemerkbar, sondern viel-
mehr auch die Stabilitdt”, erldutert
Schweitzer,

Um ein neues, leistungsfihigeres
Clustersystem beschaffen zu kén-
nen, beantragte das Institut fiir Nu-
merische Simulation zusammen mit
dem Sonderforschungsbereich 611
(,Singuldre Phinomene und Skalie-
rung in mathematischen Modellen®,
ein seit 2002 laufendes, langfristiges
Projekt an der Universitdt Bonn) im
Rahmen des Hochschulbauforde-
rungsgesetzes Mittel bei der Deut-
schen Forschungsgemeinschaft.
Insgesamt ging es um einen mittle-
ren sechsstelligen Betrag.

Der eigentlichen Beschaffung
ging eine Analyse des Marktes vor-
aus, wobei sowohl die groflen inter-
national agierenden Computerher-
steller als auch kleinere Spezialan-
bieter einbezogen wurden. ,Auf-
grund ausgiebiger und sehr positi-

ienste der Wissenschaft

Forschungseifer. Wissenschaftler des Instituts fiir Numerische Simulation der
Uni Bonn haben ihre Rechenpowér aufgeriistet. Seit einigen Monaten nutzen
sie einen Linux-Cluster, der aus 128 Dell PowerEdge 1850-Servern besteht. Er
als der Vorging

ver Erfahrungen mit Dell-Worksta-
tions an den Arbeitsplatzen der In-
stitutsmitarbeiter sowie einiger
Dell-Server am Institut fiel die Wahl
schlieRlich auf Dell“, erldutert
Schweitzer. ,Wichtige Aspekte dabei
waren die Zuverldssigkeit, die Ska-
lierbarkeit und das iiberzeugende
Preis-Leistungs-Verhaltnis.”

Ende 2004 erwarb das Institut 128
Dell PowerEdge 1850-Server (3,2
GHz Dual Intel Xeon EM64T, jeweils
2 GB Hauptspeicher, 36 GB Fest-
platte). Jeder der 128 Clusterknoten
verfiigt {iber eigene Plattenkapa-
zitdt, um Zwischenergebnisse der
numerischen Simulation schnell lo-

kal festzuhalten. Die eigentli-
che Daten-

sicherung erfolgt auf einem
DellEMC AX100 Storage Array mit
insgesamt 3 TB Kapazitit. Ebenso
wie bei Parnass2 sind alle Server in
ein Myrinet-Netzwerk integriert.

Als Zugangsrechner zum Cluster
fungiert ein Dell PowerEdge 2800-
Server (3,2 GHz Dual Intel Xeon
EMB64T, 4 GB Hauptspeicher). Die-
ser dient zur Authentifizierung der
Benutzer, als zentraler Fileserver so-
wie als Compileserver. Bevor aber
ein Wissenschaftler seinen Pro-
grammcode auf dem Cluster laufen
lassen kann, muss eine erste Version
des parallelen Programmcodes auf
einem Netz von Workstations (Dell
Precision 670) erstellt und validiert
werden. Schlieflich wird nach einer
erfolgreichen Simulation auf dem
Cluster der tiberwiegende Teil der
grafischen Darstellung der Re-
chenergebnisse auf den Worksta-
tions durchgefiihrt.

Betriebsbereit installiert war der
neue Clustercomputer mit dem in-
ternen Namen Himalaya im April
dieses Jahres — gerade noch recht-
zeitig, um Benchmarks fiir die Top-
500-Liste der weltweit schnellsten
Computer durchzufiihren, die im
juni verdffentlicht wurde. Trotz der
Kiirze der Zeit erreichten die Wis-
senschaftler im Linpack-Test 1269
GFlops/sec und belegten damit den
Rang 428. ,Mit mehr Vorbereitungs-
z&il wire auch ein hherer Wert
méglich gewesen”, kommentiert

Schweitzer. Aussagekraftiger als der
Eintrag in der Top-500-Liste ist eine
Gegentiberstellung mit der Perfor-
mance von Parnass2. Bei der Inbe-
triebnahme im Jahr 1999 erreichte
der Cluster im Linpack-Benchmark
eine Leistung von 30 GFlops/sec.
Himalaya erzielte beim gleichen
Benchmarktest also einen 40 Mal
hoheren Wert.

Kein Hitzefrel im
Serverraum

Die Planung und C;plimiemng des
fiir Himalaya notwendigen Umbaus
des Maschinenraums des Instituts
einschlieflich der gesamten Infra-
struktur zur Kithlung und Liiftung
wurde wahrend des Aufbaus und
der Inbetriecbnahme des neuen
Clustercomputers bereits auf die-
sem berechnet. ,Mit Stromungs-
dynamik kennen wir uns
aus“, sagt Schweitzer.
+Da lag es nahe, die Kli-
matisierung des Raums

und des Rechners modell-
mikRig zu analysieren und die opti-
malen Standorte fiir Kiihlaggregate,
aber auch die Aufstellung von Wiir-
mesensoren zur Uberwachung der
Temperatur auf diesem Wege zu er-
mitteln.” Somit konnte ein zuverlis-
siger und sicherer Betrieb des neuen
Clusters gewihrleistet werden, so-
dass den Forschern nun wieder um-
fangreiche Rechenkapazitit dauer-
haft zur Verfiigung steht.

Einige der kiinftigen Forschungs-
schwerpunkte sind die Analyse stro-
mungsdynamischer Vorgénge von
Flitssigkeiten und Gasen, die Unter-
suchung von neuen Werkstoffen so-
wie die Simulation von Proteinen
fiir die Biotechnologie. ,Aufgrund
der rapiden Entwicklung von Hoch-
leistungsrechnern und dem Einsatz
effizienter numerischer Algorith-
men ist die numerische Simulation
zu einer erginzenden Alternative
zum realen Experiment und der
theoretischen Untersuchung heran-
gereift und in manchen Fillen so-
gar der einzige Zugang zur wissen-
schaftlichen Analyse”, fasst Prof.
Griebel zusammen. ,Als Schliissel-
technologie sorgt die numerische
Simulation fiir eine realistische
Berechnung komplexer dreidimen-
sionaler und zeitabhangiger Vor-
gange. Die Mathematik wird so zum
Problemléser fir Fragestellungen
der Ingenieur- und Naturwissen-
schaften und anderer Fachrichtun-
gen."  Jiirgen Wasem-Gutensohn




