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1 Zusammenfassung

Unter Supercompting, im Deutschen wissenschaftliches Rechnen genannt, versteht man den Einsatz von Parallelrechner zur numerischen Simulationen von Prozessen, die in den Ingenieur- und Naturwissenschaften aber auch in den Sozial- und Wirtschaftswissenschaften untersucht werden. Diese Disziplin ist heute eines der wichtigsten Hilfsmittel in der Grundlagen aber auch in der Angewandten Forschung und die Implikationen für die Industrie sind vielfältig. Dementsprechend beschäftigen sich besonders an der TNF eine Vielzahl von Instituten aus allen Fachbereichen mit Supercomputing. Zur Sicherung der wissenschaftlichen Wettbewerbsfähigkeit der entsprechenden Forscher ist ein fortlaufender qualitativer und quantitativer Ausbau der Rechnerversorgung unverzichtbar geworden.
Diese numerik-unterstützten Wissenschaften benötigen über die reine Rechenleistung hinaus Hochleistungsgrafik, um die üblicherweise  riesigen Datenmengen, die produziert werden, mittels ausgefeilter Visualisierungstechniken interpretieren zu können. In diesem Zusammenhang hat sich Virtual Reality als ein wesentliches Standbein herauskristallisiert. 

2 Aufbau dieses Artikels

Zunächst wird die generelle Bedeutung des Hochleistungsrechnens beschrieben. Im Kapitel 4 werden die Wichtigkeit und die Erfolge der JKU auf diesem Gebiet erläutert. Dort wird auch auf den engen Zusammenhang mit Virtual Reality hingewiesen. Im da​r​auf folgenden Kapitel werden daraus die notwendigen Forderungen abgeleitet: Fort​führung der vom Ministerium vorgegebenen Beschaffungspolitik. Sonderposten
3 Generelle Bedeutung von Supercomputing

Höchstleistungsrechner werden in Wissenschaft und Industrie als forschungsunterstützende Instrumente insbesondere dort eingesetzt, wo reale Experimente nicht möglich, zu zeitaufwendig oder zu teuer sind und wo Rechnersysteme niedrigerer Leistungsstufen nicht ausreichen. Sie stellen ein unverzichtbares Werkzeug für die Spitzenforschung dar. 

Dabei muss zwischen Capacity- und Capability-Computing unterschieden werden. Beim Capacity-Computing werden Probleme behandelt, bei denen einen hoher Durchsatz sehr vieler Programmläufe kleineren oder mittleren Umfangs benötigt werden. Typische Beispiele hierfür sind so​ge​nannte Parameterstudien, bei denen große Mengen von Parametersätzen mittels des gleichen Algorithmus untersucht werden, um eine Lösung zu finden. Diese Art des Rechnens kann durch die Bereitstellung von entsprechender Rechenkapazität auf regionaler oder nationaler Ebene bzw. durch Methoden des Grid-Computings verhältnismäßig kostengünstig gelöst werden. 

Im Gegensatz dazu werden beim Capability-Computing Simulationen durchgeführt, die einen bedeutenden Anteil der Prozessoren eines großen Parallelrechners konzertiert nutzen. Diese Rechnungen benötigen große Mengen an Speicherkapazitäten. Die für das Capability-Computing notwendigen hohen Kommunikationsbandbreiten und geringen Latenzzeiten sind technisch nur mit einem einzelnen Parallelrechner und nicht mit verteilten Rechnern zu erreichen. Mit Hilfe von derartigen Hochleistungsrechnern wurden in den vergangenen Jahren in zahlreichen Hochschulen und Forschungseinrichtungen wissenschaftliche Durchbrüche erzielt, die auf Rechnern niedrigerer Leistungsklassen nicht möglich gewesen wären. 

Viele moderne Wissenschaftszweige benutzen heute Hochleistungsrechner, um zu neuen wissenschaftlichen Erkenntnissen zu gelangen. Dazu gehören Klima- und Erd​systemforschung, Nanostrukturphysik, Festkörperphysik, Strömungsmechanik, Astro​physik, Quantenchromodynamik, Materialforschung, Chemie, Molekulardynamik, Polymerforschung und Biophysik. Dabei ergibt sich die Situation, dass einerseits durch die fortlaufende Verbesserung der Rechnerleistung immer feinere mathematischer Modelle bearbeitet und komplexere Simulationen durchgeführt werden. Anderer​seits ergeben sich aus den Ergebnissen immer neue Fragestellungen, die immer höhe​ren Rechenbedarf erzeugen. Bereits heute gibt es in den genannten Wissenschaftsgebieten Anwendungen, deren Rechenleistungsbedarf auch durch die heute leistungsstärksten Rechnersysteme nicht befriedigt werden kann. 
4 Supercomputing in Linz 

4.1 Die Arbeiten auf dem Gebiet und ihre Bedeutung

>>> LANGER

An der JKU beschäftigten sich etliche Institute mit Supercomputing. Beispiele sind die Theoretische Physik, Mechanik, Numerische Mathematik, RISC, GUP usw. Mehr als 40 Wissenschaftler haben auf der Altix des ZID im Jahre 2005 gerechnet. Un​ter dem Synonym Scientific Computing and Engineering bildet es einen der Schwerpunkte der TNF-Strategie. 

Die Arbeiten der TNF auf diesem Gebiet sind ausgesprochen erfolgreich. Sie haben sicher mit dazu beigetragen, dass die Ingenieurwissenschaften der Linzer Uni von der Wirtschaftswoche auf Platz 2 gesetzt wurde. Ohne diese bemerkenswerten Aktivitäten im Bereich Supercomputing gäbe es keinen SFB, das Radon Institut wäre nicht nach Linz gekommen und das Projekt Austrian Grid, in dem die Universität Linz für ganz Österreich federführend ist, wäre ohne die langjährige Erfahrung im Hochleistungsrechnen nicht in der jetzigen Form realisiert worden. EU-Projekte, wie z. B. CrossGrid und EGEE würden beim Fehlen der entsprechenden Ausstattung und ohne das damit gewonnene wissenschaftliche Renommee ohne Linzer Beteiligung ablaufen. Insgesamt wäre sicher das gesamte Drittmittelaufkommen deutlich niedriger (in mehrfacher Millionenhöhe) in den letzten Jahren ausgefallen. Es ist sicher, dass diese Aussage auch in die Zukunft projiziert werden kann und dann weiterhin Gültigkeit besitzt; so ist alleine das GUP mit mehr als € 500 000 in fünf EU-Projekten beteiligt. 

4.2 Bedeutung des VRC 
>>> VOLKERT

4.2.1  VRC und Supercomputing
Numerische Simulationen produzieren üblicherweise eine riesige Menge von Ergebnisdaten. Um diese untersuchen zu können, sind Visualisierungen notwendig. Nur dann lassen sich die Daten schnell und gründlich in erträglicher Zeit interpretieren. Hier hat die Erfahrung gezeigt, dass meistens 3D-Darstellung gegenüber ebenen Repräsentationen erhebliche Vorteile bieten. In sehr vielen Fällen wären bekannterweise eigentlich höherdimensionale Objekte zu rendern. Hier erweisen sich die Einrichtungen des VRC (Virtual Reality Center) als geeignetes Hilfsmittel. So wird etwa die CAVE von einzelnen bzw. wenigen Forscher als das ideale Werkzeug für ihre Untersuchungen benutzt, während der Curved Screen mehr zur Präsentation der Ergebnisse gegenüber einer größerer Zuhörerschaft, etwa im Rahmen einer Tagung, eingesetzt wird. Auch im Rahmen von Grid Computing werden die Geräte zur Visualisierung verwendet. So werden in einem Projekt mit der slowakischen Akademie der Wissenschaften Simulationen von Überschwemmungen, die dort durchgeführt werden, im VRC visualisiert. Wichtig ist dabei, dass zu jeder Zeit der Zugriff  auf die Geräte gewährleistet ist.

4.2.2  VRC als Zentrum erfolgreicher Forschung
Das VRC dient jedoch nicht nur zur Visualisierung, sondern ist ein wesentlicher Pfeiler der Arbeiten im Rahmen des Schwerpunktes Pervasive Computing. Dort spielt Virtual Reality eine immense Rolle. Dementsprechend hoch sind die Aktivitäten der Forscher in Linz auf diesem Gebiet. Die Ergebnisse sind auch in diesem Bereich so bekannt geworden, dass sich daraus Kooperationen wie auch Projekte ergaben. So entwickelt zur Zeit das GUP GVK (Graphical Visualisation Kernel), einer Mittelwareerweiterung, im Rahmen von CrossGrid. GVK ist auf dem besten Wege zum Standard in der europäischen Grid Community zu werden. Ohne das VRC wäre sicher auch nicht der Vertrag mit EON zu Stande gekommen. Dank dieses Vertrages konnten 20 MAJA-Lizensen zu einem Zehntel des Gesamtwertes von ca. einer MioEuro erworben werden, und damit eine Ausbildung der Studenten in der Modellierung von 3D-Objekten durchgeführt werden.

An dieser Stelle sei auch darauf hingewiesen, das auch die Universitätsleitung die Attraktivität des VRC durch häufige Führungen durch das Zentrum ausnutzt. Um Missverständnissen vorzubeugen, dies ist auch im Sinne der Mitarbeiter am VRC, da dadurch der Bekanntheitsgrad gesteigert wird.

4.2.3  Supercomputer und VRC in der Lehre
Auch in der Lehre schlagen sich die Existenz der Supercomputing Abteilung und des VRC deutlich nieder. Dank dieser Einrichtungen kann die Ausbildung der Studenten im Bereich Parallelismus als auch auf dem Gebiet VR nicht nur theoretisch sondern auch praktisch durchgeführt werden. Alleine beim GUP finden mehr als 10 Lehrveranstaltungen auf diesem Gebiet statt. Andere Institute bieten eine Vielzahl von Veranstaltungen an, in denen vor allem die Anwendungen im Vordergrund stehen.

4.3  Nutzung des Supercomputers MACH seit 2012

Seit dem Festakt vom 17-Okt-2011 ist der Compute Server vom Typ SGI Altix UltraViolet 1000 für das Wissenschaftliche Rechnen am JKU Campus offiziell in Betrieb bzw. im Österreichischen Forschungsrechnernetz (ACOnet) unter mach.jku.at anwählbar:
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Die Anschaffung und der Betrieb dieser Maschine erfolgten auf Basis einer Kooperation mit der Leopold-Franzens-Universität Innsbruck bzw. im Rahmen des Österreichischen Zentrums für Wissenschaftliches Rechnen (engl. Austrian Centre for Scientific Computing; im WWW zu finden unter http://acsc.uibk.ac.at/). 

Die Rechenanlage umfasst 4 Rechnerschränke, welche insgesamt 128 eng miteinander gekoppelte Einschübe (engl. blades) mit je 2 Prozessorsockeln beherbergen. Auf den insgesamt 256 Sockeln sitzt jeweils ein 8-Kernprozessor vom Typ  Intel Xeon WestmereEX. In einem separaten 5. Schrank ist der Festspeicher untergebracht.

Die Academia (Forschung und Lehre) lastet die Anlage im Rahmen von anspruchsvollen rechnerischen Unternehmungen sehr gut aus. Die im Diagramm (Abbildung 2) illustrierten Kennzahlen spiegeln vielmehr eine Überlastsituation wider. Die Maschine ist (rote Linie) praktisch auf Dauer von den aktuell in Bearbeitung befindlichen Rechenläufen (engl. jobs in state: „R“ -- running) zu 100% belegt. In der Warteschlange (Linienzug in Magenta) sammelt sich zuweilen ein Rückstau von rund 80 (und mehr) wartenden Rechenaufträgen (engl. jobs in state: „Q'“ -- queued) an. Solange diese Rechenläufe keine freien Rechenwerke (Prozessoren) zugeteilt bekommen, wird die rechnerische Lösung der damit verknüpften wissenschaftlichen Fragestellungen unbotmäßig verzögert.

Solch problematische Überlastsituationen zeigen sich immer wieder. Diese Aufstauungen lassen sich gleichnishaft wie folgt „gedanklich visualisieren“:

1 Über Stunden, Tage und Wochen hinweg bildet sich vor einer wichtigen Werkstatt eine Kundenwarteschlange von beträchtlicher Länge.

2 Wegen Überbelastung wird der zügige Werkstattbetrieb immer wieder stark beeinträchtigt. Die Produktivität leidet.

3 Die Lösung: Eine Erhöhung der Produktionskapazität (durch weitere/schnellere Bedienstationen) wird den Durchsatz steigern -- sodaß die Warteschlange vor der Werkstatt entsprechend schrumpft. KundInnen mit eiligen Spezialaufträgen können auch besser bedient werden.

Eine Strategie wäre also: Die Kapazität im Pool der an der JKU Linz zentral aufgestellten Wissenschaftlichen Leistungsrechenanlagen durch Nachschaffung angemessen auf Stand zu halten, sodass die rechnerisch ausgerichteten WissenschaftlerInnen der Region bei ihren effektiven Vorhaben effizient und zeitnah zu Ergebnissen gelangen können. Das hinreichende Einsatzvermögen moderner rechnerischer Methoden sichert der Forschung und Lehre am Standort JKU Linz Wettbewerbsvorteile.
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4.3.1  Der Kreis der NutzerInnen

Die zentral installierte und betriebene Rechenanlage SGI Altix UltraViolet 1000 dient dem Einsatz von modernen rechnerischen Methoden bei der Lösung von Fragestellungen an den in der folgenden Liste repräsentativ genannten Instituten und Abteilungen der Johannes Kepler Universität Linz.

Der tatsächliche Stellenwert derlei rechnerischer Laborapparatur bzw. die

Bedeutung von Werkzeugen in Form von Soft- und Hardware für das erfolgreiche Fortkommen unserer WissenschaftlerInnen erschließt sich am besten im direkten persönlichen Gespräch mit den jeweiligen Exponent(Inn)en.

Angehörige (KollegInnen aus Wissenschaft, Forschung & Lehre) der unten genannten Einrichtungen haben die Mitbenutzung der an der Johannes Kepler Universität Linz zentral aufgestellten Leistungsrechner beantragt und setzen diese Ressourcen mit Erfolg für die rechnerische Lösung wissenschaftlicher Aufgabenstellungen ein:

I. f. Angewandte Physik - 

   Univ.Prof. Dr. Thomas A. Klar 

   (http://www.jku.at/applphys/content)

I. f. Experimentalphysik A. Atom u. Oberflächenphysik - 

   o.Univ.-Prof. Dr. Peter Zeppenfeld 

   (http://www.jku.at/iep/content)

I. f. Bioinformatik - 

   Univ. Prof. Dr. Sepp Hochreiter 

   (http://www.bioinf.jku.at/)

I. f. Computational Perception - 

   Univ.-Prof. Dr. Gerhard Widmer 

   (http://www.cp.jku.at/)

I. f. Wirtschaftsinformatik - Data & Knowledge Engineering - 

   o. Univ.Prof. Dr. Michael Schrefl 

   (http://stukowin.jku.at/stukowin.html)

I. Für Anwendungsorientierte Wissensverarbeitung (FAW) - 

   Univ.-Prof. Dr. Roland Wagner 

   (http://www.faw.uni-linz.ac.at/faw/)

I. f. Halbleiter- und Festkörperphysik - 

   o.Univ.-Prof. Dr. Friedrich Schäffler 

   (http://www.hlphys.jku.at/)

I. f. Mechatronische Produktentwicklung und Fertigung - 

   o. Univ.- Prof. Dipl.-Ing. Dr. Klaus Zeman 

   (http://www.jku.at/imdp/content)

I. f. Produktions- und Logistikmanagement - 

   (intermistisch) o. Univ.- Prof. Pomberger

   (bis Mitte 2014: Univ.-Prof. Dr. Karl Dörner)

   (http://www.jku.at/plm/content)

Institute für Informatik (allgemein)

   (http://cs.jku.at/)

I. f. Strömungslehre und Wärmeübertragung - 

   o.Univ.Prof. Dipl.-Ing. Dr. Philipp Gittler 

   (http://www.jku.at/fluid/content)

Abt. für Particulate Flow Modelling 

   Assoz. Univ.Prof. Dr. Stefan Pirker

   (http://www.jku.at/pfm/content)

I. f. Anorganische Chemie - 

   Univ.-Prof. Dr. Günther Knör 

   (http://www.jku.at/anorganik/content)

I. f. Computergrafik - 

   Univ. Prof. Dr.-Ing. habil. Oliver Bimber 

   (http://www.jku.at/cg/content)

Institute für Mechatronik (allgemein)

   (http://www.mechatronik.uni-linz.ac.at/)

I. f. Konstruktiven Leichtbau (IKL) - 

   Univ.Prof. DI. Dr. Martin Schagerl (www.ikl.jku.at)

I. f. Algebra - 

   o. Univ.-Prof. Dr. Dr.h.c. Günter Pilz 

   (www.jku.at/algebra)

I. f. Mikroelektronik und Mikrosensorik - 

   Univ. Prof. Dr. Bernhard Jakoby 

   (http://www.ime.jku.at/)

I. f. Nachrichtentechnik und Hochfrequenzsysteme - 

   Univ.-Prof. Dipl.-Ing. Dr. Andreas Springer 

   (http://www.nthfs.jku.at/index.php)

I. f. Numerische Mathematik - 

   o.Univ.-Prof. Dipl.-Ing. Dr. Ulrich Langer  

   (http://www.numa.uni-linz.ac.at/)

I. f. Organische Chemie - 

   Univ.-Prof. Dr. Norbert Müller 

   (http://www.jku.at/orc/content)

I. f. Pervasives Computing - 

   Univ.-Prof. Mag. Dr. Alois Ferscha 

   (http://www.pervasive.jku.at/)

I. f. Polymer Product Engineering (PPE) - 

   Prof. Dr. Zoltan Major 

   (http://www.jku.at/ippe/content)

I. f. Polymer-Spritzgießtechnik und Prozessautomatisierung (IPIM) - 

   DI Dr. Georg Steinbichler 

   (http://www.jku.at/ipim/content)

I. f. Polymerextrusion und Bauphysik (IPEB) - 

   Univ.-Prof. DI Dr. Jürgen Miethlinger MBA 

   (http://www.jku.at/ipeb/content)

RISC - Symbolisches Rechnen (DK-CompMath) - 

   Univ.-Prof. Dr. Peter Paule

   em.Univ.-Prof. DI Dr. Bruno Buchberger

   (http://www.risc.jku.at/)

I. Regelungstechnik u. Prozessautomatisierung - 

   o.Univ.-Prof. Dipl.-Ing. Dr.techn. Kurt Schlacher 

   (http://regpro.mechatronik.uni-linz.ac.at/)

I. f. Technische Mechanik - 

   o.Univ.Prof. DI Dr.Dr.h.c. Hans Irschik 

   (http://www.jku.at/tmech/content)

I. f. Theoretische Physik, Theoretische Biophysik - 

   Univ.-Prof. Dr. Thomas Renger 

   (http://www.jku.at/itp/content)

I. f. Theoretische Physik, Vielteilchensysteme 

   Berufungsverfahren (Nachfolge Prof. Krotscheck) läuft

   (http://www.jku.at/itp/content/e61103/)

Zentrum für Oberflächen- und Nanoanalytik (ZONA) - 

   Prof. Dr. DI. Kurt Hingerl 

   (http://www.jku.at/zona/content)

Johann Radon Institut (RICAM) 

   c/o o.Univ.-Prof. Dipl.-Ing. Dr.  Ulrich Langer 

   (http://www.ricam.oeaw.ac.at/)

I. f. Formale Modelle und Verifikation - 

   Univ.-Prof. Dr. Armin Biere 

   (http://fmv.jku.at/team/index.html)

I. f. Software Engineering - 

   o. Univ.-Prof. Dipl.-Ing. Dr. Gustav Pomberger

   (http://www.se.jku.at/)

I. f. VWL; Abt. Arbeitsmarktökonomie - 

   Prof. Rudolf Winter-Ebmer 

   (http://www.econ.jku.at/)

I. f. VWL; Abt. Industrieökonomie - 

   Prof.in Christine Zulehner 

   (http://www.econ.jku.at/)

I. f. VWL; Abt. Allgemeine Wirtschaftstheorie - 

   Prof. Joseph Francois (http://www.econ.jku.at/)

I. f. VWL; Abt. Gesundheitsökonomie - 

   Prof. Gerald Pruckner (http://www.econ.jku.at/)

I. f. VWL, Abt. Wirtschaftspolitik - 

   Prof. Franz Hackl (http://www.econ.jku.at/)

4.4 Folgerungen für Nachinvestitionen ab 2017

4.4.1. Nachschaffung: von MACH 1 auf MACH 2 

Die Ende Mai des Jahres 2011 im Kooperationsrahmen Austrian Centre for Scientific Computing zusammen mit der Leopold Franzenz Universität Innsbruck angeschaffte Leistungsrechenanlage vom Typ SGI Altix UltraViolet 1000 erreicht mit Dezember 2016 das Ende der geplant-typischen Nutzungsdauer von 5 Jahren. 

Hiermit wird empfohlen, für die Produktionsperiode im 


Jahreszeitraum:

2017 – 2023

in Summe einen 


Finanzrahmen von: 

2.000.000,- € (zwei Millionen) 

für Anschaffung und Betrieb einer auf breiter Ebene einsetzbaren Leistungsrechenanlage vorzusehen. 

Durch eine entsprechende Nachschaffung bei der ausgedienten MACH  = MACH 1 wird den NutzerInnen an der JKU Linz gewährleistet, dass vor Ort ein optimal servicierter und responsiver Großrechner für groß-skaliges symmetrisches Allzweck-Multprocessing auf aktueller Hard- und Software-Basis verfügbar ist.

4.4.2.  VRC
>>> Volkert

Insgesamt darf folgendes festgehalten werden. Supercomputing und Visualisierung sind Markenzeichen der Universität Linz. Hier hat sich insgesamt ein Potential, insbesondere in der Kombination Supercomputing und Visualisierung, aufgebaut, wie es sonst in Österreich nicht existiert

. 

Um diese in Österreich einmalige Position halten zu können,  müssen den Forschern die notwendigen Mittel zur Verfügung gestellt werden. Dies heißt insbesondere, dass die Hardware laufend auf dem neuesten Stand gehalten werden muss. Nur dann können Spitzenergebnisse in vernünftiger Zeit ermittelt werden, da einerseits der Trend zu immer genaueren Modellen immer größere Ansprüche an die eingesetzten Parallelrechner stellt und andererseits durch steigende Geschwindigkeit sich ganz neue Einsatzgebiete eröffnen. Auch die Aufrechterhaltung eines zentralen Großrechners ist für diese Disziplin unabdingbar. Eine Aufteilung, etwa in Form von Clustern, würde erhebliche Nachteile mit sich bringen. Abgesehen von Nachteilen bei der Wartung von Hard- und Software, würden die einzelnen Berechnungen deutlich mehr Zeit beanspruchen, da ja nur noch ein Bruchteil der Rechenkapazität den einzelnen Einheiten zur Verfügung steht. 

Da viele der Untersuchungen Capabilty-Simulationen darstellen, würde auch ein Verbund in Form eines Grids keine Abhilfe schaffen. Diese Tatsache hat sich auch durch die neusten Untersuchungen im Rahmen von Austrian Grid bestätigt. Ursache ist die für die meisten numerischen Simulationen zu geringe Bandbreite der Verbindungen über das Netz. Dies schließt nicht aus, dass ein solches System im Rahmen eines Hochleistungsgrids integriert sein könnte und damit die Rahmenbedingungen geschaffen würden, die erwartet werden, um  auch auf europäischer Ebene eine stärkere Rolle zu spielen (s. später).

Selbstverständlich muss auch das VRC immer wieder auf den neuesten Stand gebracht werden, um in dem weltweiten Wettbewerb bestehen zu können. So müssen z. B. die Grafikprozessoren immer wieder ersetzt werden, um neuere Renderingverfahren realisieren zu können oder um höhere Auflösungen und damit eine bessere Bildqualität zur Verfügung zu haben. 

Um diese Vorreiterstelle aufrecht zu erhalten, sind auch in der Zukunft ausreichende Investitionsmittel von Nöten. Es erscheint auch sinnvoll, die Ressourcen weiterhin zentral zu halten, um die Geräte allen zur Verfügung zu stellen und die Wartung durch ein geschultes Personal zu garantieren. Auch die Reduktion auf eine der beiden Einheiten ist wegen der gegenseitigen Abhängigkeit nicht zielführend.´

5 Situation in Europa 

>>> Schreiner  
Die meisten Staaten Europas haben die Bedeutung von Supercomputing erkannt. Mit Sorge wird die Entwicklung in Japan und den USA beobachtet. Insbesondere die  Vereinigten Staaten steigern die verfügbaren Rechnerleistungen laufend. Anfang 2005 ging in den Staaten der Rechner „Blue Gene“ mit einer Spitzenleistung von 360 Teraflop/s für 100 Mio. US-Dollar in den Betrieb. Weitere Maschinen sind für die folgende Jahre bereits vorgesehen: 2006/2007 „Blue Gene/P“ und 2007/2008 „Blue Gene/Q“ mit bis zu  3.000 Teraflop/s (Tera: 1012) Spitzenleistung. Dies ist einer der Gründe für das folgende Konzept.

5.1 Europäische Höchstleistungsrechner 

Europa hat erkannt, dass zur Sicherung der wissenschaftlichen Wettbewerbsfähigkeit ein fortlaufender qualita​tiver und quantitativer Ausbau der Rechnerversorgung europaweit unverzichtbar ist. Es ist deshalb zur Zeit eine europaweite Versorgung mit Hochleistungsrechner in mehreren Ebenen vorgesehen:

1. Arbeitsplatz,

2. Institut bzw.  Fachbereich,

3. Hochschulebene sowie 

4. nationale Höchstleistungsrechner

5. europäische Höchstleistungsrechner
Dabei soll mit jeder Ebene die Leistung der Rechner steigen. In der höchsten Ebene soll es etwa 3 Systeme geben, die in regelmäßigen Abständen zyklisch durch neue, leistungsfähigere Systeme ersetzt werden sollen. Damit soll Europa mit Höchstleistungssystemen der obersten Klasse Die Kosten für einen Höchstleistungsrechner relativ kostengünstig versorgt werden.

Dabei wird vorausgesetzt, dass jedes Land, das an diesem Verbund (bisher Deutschland, Frankreich und England, die einen Antrag für ein ERA-Net eingebracht haben), teilnehmen will, nationale Höchstleistungsrechenzentren betreibt und in regelmäßigen Abständen mit neuen adä​​quaten Rechnern ausstattet. Die europäischen stellen eine Ergänzung und keinen Er​satz der nationalen Systeme dar. Der Zugriff auf die europäischen Höchstleistungsrechner mittels Grid-Technologie (DEISA = Distributed European Infrastructure for Supercomputing Applications stellt einen ersten Schritt in dieser Richtung dar) soll nur für Aufgaben vergeben werden, welche durch die in den nationalen Zentren ver​fügbaren Rechner nicht oder mit nicht vertretbarem Aufwand bearbeitet werden können. 

5.2 Mögliche Konsequenzen aus der europäischen Politik für Linz
Das Ministerium (BMBWK?) hat die Bedeutung von Supercomputing für die Forschung erkannt. Nicht umsonst wurde z. B. der Uni Linz jedes Jahr ein fixer Betrag (mit eigenem Mascherl!) für die Abteilung „Supercomputing“ zur Verfügung gestellt. Trotzdem waren die Mittel, die Österreich einsetzte, weit unter seiner Wirtschaftskraft. Dies lässt sich sehr einfach an Hand einer Statistik belegen. 

Von den weltweit 500 leistungsfähigsten Hoch- und Höchstleistungsrechnern stehen 128 in 12 verschiedenen europäischen Ländern – Deutschland (35 Rechner), Finnland (1), Frankreich (15), Großbritannien (42), Italien (15), Niederlande (5), Portugal (3), Russ​land (1), Schweden (4), Schweiz (3), Spanien (3) und Weißrussland (1). Von diesen Rechnern werden mindestens 35 im Rahmen von Wissenschaft und Forschung genutzt. Immer sehr kurzfristig (einige Wochen) war Österreich jeweils durch das Linzer System unter den TOP500.

Nur mit Mühe konnte einigermaßen in der Forschung der Anschluss gehalten werden. Sollte die europäische Rechnerkonzeption voll realisiert werden, könnte sich Öster​reich ohne durch den Einsatz zusätzlicher Mittel nicht daran beteiligen. Hier bie​tet sich im Rahmen von Austrian Grid ein Leistungsverbund von etwa 3 über das Land verteilte Höchstleistungsrechner mit Schwerpunkt in Linz an. Ein durch das Ministerium finanzierter Ausbau eines durch die JKU bezahlten Hochleistungsrechner zu einem nationalen Höchstleistungsrechner könnte hier Abhilfe schaffen. 

Diese Vorgehensweise würde sicher viele Vorteile bieten:

· Linz würde das Hochleistungszentrum Österreichs, sicher würde dies der momentanen Situation gerecht .

· Österreich hätte dann auch Zugriff auf die schnellsten Maschinen in Europa.

· Die Möglichkeiten der Forschung würden deutlich verbessert und damit der Output noch mehr verbessert werden.

· Da die 3 Systeme in einem Grid untergebracht wären, könnte das System auch an dem beabsichtigten Europäischen Grid Organisation teilnehmen und seine Gestaltungsmöglichkeiten der europäischen Forschungspolitik in diesem Rahmen sicher ausnutzen.

Voraussetzung für eine derartige Rolle der JKU ist dabei – dies sei hier noch einmal wiederholt: das Supercomputing und VRC müssen in der vorgeschlagenen Form von der Uni selbst finanziert werden.

Anhang: Supercomputing-Bedarf einiger an der Uni Linz vertretenen Wissenschaften
1)     Institut für Organische Chemie Leiter: Norbert Müller
        Forschungsbereiche: Bio-Organische Chemie/ NMR-Spektroskopie

 Supercomputing erlaubt die numerische Simulation theoretischer Modelle komplexer Systeme sowie Interpolation und Extrapolation von experimenteller Daten in Bereiche, wo experimentelle Messungen (noch) nicht bzw. nur mit unvertretbar hohem Aufwand möglich sind. Am Institut für Organische Chemie setzen wir theoretisch-chemische Methoden (semi-empirische sowie ab-initio/DFT Berechnungen komplexer Moleküle) für die Berechnung spektroskopischer, struktureller und reaktions-dynamischer Eigenschaften von komplexen bioorganischen Molekülsystemen ein. Vier primäre Anwendungen, die für uns von besonderer Relevanz sind, seien hier erwähnt:

1.)    Die Vorhersage von NMR (magnetische Kernresonanz)-spektroskopischen Parametern, insbesondere chemische Verschiebunbgs-Tensoren) aufgrund der Molekülstruktur. (Müller/ Schöfberger; FWF)

2.)    Die Optimierung von NMR-Multipulssequenzen im Hinblick auf Robustheit gegenüber Variation der molekularen und instrumentellen Parametern durch genetische Algorithmen. (Müller/ Bechmann; FWF)

3.)    Moleküldynamische Berechnungen an Proteinkomplexen (eingebettet in Lösungsmittelmolekülen) zur Vorhersage von Wechselwirkungen und zum Design biologisch aktiver Wirkstoffe. (Müller/ Chandra; FWF)

4.)    Berechnung von Katalyse-Übergangszuständen für stereoselektive Reaktionen. (Waser; FWF)

Mit der derzeitigen Supercomputing-Hardware der JKU kann die Berechnung einer typischen Proteinstruktur in ca. 4 h Realzeit erfolgen. Deren NMR-Parameter mittels des Dichtefunktionals (DFT-Methode, imple​mentiert im Programm GAUSSIAN) könnten in ca. 100 h Realzeit erfolgen. Für bereits begonnene Forschungsvorhaben sind hunderte derartiger Berechnungen nötig. Um diese in akzeptablem Zeit​rah​men zu erledigen, ist eine Steigerung der Rechenleistung um mindesten eine Größen​​ordnung nötig.

Adäquate Supercomputing Ressourcen sind essentielle Elemente der Infrastruktur der JKU, die es uns ermöglichen, Projekte zu akquirieren, die ansonsten wohl an anderen Institutionen mit der entsprechender Ausstattung durchgeführt würden. Wir haben an unseSuperComputingJKU2014rem Institut in den letzten 5 Jahren 5 FWF-Projekte, 2 EU Projekte und 4 ÖAD-Pro​jekte bearbeitet, für die das Vorhandensein der Supercomputing-Infrastruktur wesentliche Voraussetzung war.  In diesem Jahr beginnt ein Doktoratskolleg, bei dessen Verwirklichung ebenfalls Supercomputingressourcen essentiell sind. Wichtige internationale Kooperationen (es bestehen zur Zeit Kooperationen mit Forschungsgruppen in CH, CZ, FR, HR, USA – welche die Nutzung der Supercomputing-Ressourcen implizit oder explizit beinhalten) sind ebenfalls betroffen.
Für geplante und im Bewilligungsstadium befindliche Forschungsvorhaben sind wir prinzipiell von der Annahme ausgegangen, dass die Supercomputing-Infrastruktur (wie auch bei konkurrierende Instutionen) in dem Stande der Technik entsprechender Weise weiterentwickelt wird und für diese Projekte zur Verfügung steht. Die meisten Förderorganisationen fördern ja Infrastrukturmaßnahmen im Rahmen eines Forschungsprojektes nicht. Eine Stagnation bei der Supercomputing Infrastruktur würde die Ausgangslage für die Einwerbung von Projektgeldern deutlich verschlechtern.
2) Numerische Mathematik (Computational Mathematics)
    Autor: Ulrich Langer

Die Forschung in der numerische Mathematik partieller Differentialgleichungen und in der Optimierung lebt in wesentlichem Maße von der softwaremäßigen Umsetzung der entwickelten Ideen und der Anwendung dieser auf realistische Simulationen in den Ingenieur- und Naturwissenschaften, aber auch in den Lebenswissenschaften. 

Die Software unseres Institutes ist insbesondere im Vergleich mit wesentlich größeren Arbeitsgruppen (z.B. Lawrence Livermore National Laboratories mit Zugriff auf die weltweit größten Supercomputer) sehr gut platziert und konkurrenzfähig. Dies war nur möglich durch den jederzeit direkten Zugriff auf die Parallelcomputer der JKU und die kompetente Unterstützung der am ZID zuständigen Personen. 

Gleichzeitig stellt die Supercomputing Hardware eine wesentliche Komponente der Infrastruktur der JKU dar, die es uns ermöglicht, Projekte zu akquirieren, die ansonsten an anderen Institutionen mit entsprechender Ausstattung durchgeführt würden. Sowohl unser äußerst erfolgreicher SFB F013 „Numerical and Symbolic Scientific Computing“ als auch die Numerik-Gruppe am RICAM Institut wären ohne die Supercomputer der JKU nicht denkbar. Die Fortsetzung des SFB 013 als ivom FWF gefördertes  Doktoratskolleg „Computational Mathematics“ über das Jahr 2008 hinaus wäre ohne entspechende Hardware schwer vorstellbar gewesen, wodurch der Standort Linz als das Zentrum der Angewandten Mathematik in Österreich und seine internationale Sichtbarkeit in Gefahr wäre.

Unsere Forschungvorhaben der nächsten Jahre umfassen u.a. die Mitarbeit in den folgenden Netzwerken und Großforschungsverhaben:
1. Entwicklung neuer adaptiver IgA (Isogeometric Analysis) Techniken zur  Lösung partieller Differentialgleichungen und deren effiziente Implementierung auf Parallelrechnern im Rahmen des vom FWF geförderten NFN S117 „Geometry+Simulation“ (2012 – 2020),

2. Effiziente Lösungsverfahren für KKT-Systeme aus der optimalen Steuerung sowie der Gestalts- und Topologieoptimierung mit Anwendungen in der Mechanik und Elektrotechnik im Rahmen des vom FWF geförderten DK W1214 „Computational Mathematics“ (2008 – 2020) und des von FFG geförderten  ACCM / LCM.

3. Parallele adaptive Raum-Zeit Techniken für partielle Differentialgleichungen im Rahmen des beim FWF beantragten SFB G166 (2016 – 2024 ?)
Ohne adäquate Hardwareausstattung (Parallelrechner, viel Speicher, schnelle Prozessoren) sind obige Forschungvorhaben nicht vernünftig durchzuführen. 

3) Institut für Angewandte Physik
    Autoren: Nikita Arnold, Klaus Piglmayer
Die Forschung an aktiven plasmonischen Nanostrukturen benötigt generell hohe Rechnerleistung. Typische zu lösende Probleme umfassen die Modellierung individueller Nanolaser, sogenannter (Spaser)-Strukturen, sowie die Verlustkompensation in periodischen Metamaterial-Anordnungen mittels lichtverstärkender Medien. Solche Systeme finden Anwendung in der Nanophotonik, bei optischen Computern, Biosensoren, organische Bauelemente etc. 
Realistische 3D- Modelle von optisch aktiven plasmonischen Strukturen und von im sichtbaren Strahlungsbereich verstärkend wirkenden Metamaterialien sind generell schwierig anzusetzen und aufwendig durchzuführen. Diese Strukturen sind durch zahlreiche interagierende Moden, hohe metallische Dispersion, und geometrische Komplexität gekennzeichnet. Konventionelle FDTD - Methoden benötigen analytische Ansätze zur Beschreibung der Dispersion, was nicht immer zu zufriedenstellenden Ergebnissen führt. Aktive Medien sind Quellen für Instabilitäten in den numerischen Lösern, solange man nicht Verstärkungssättigung mittels zusätzlicher Differenzialgleichungen berücksichtigt.
Gitterabstände im Nanometerbereich sind notwendig einerseits zur Sicherstellung der Stabilität zeitabhängiger Probleme, andererseits zur Detektion aller auftretenden Resonanzen im Frequenzbereich. Ausgedehnte PML’s sind zur effizienten Dämpfung auslaufender Wellen notwendig.
Alle diese Faktoren erfordern hohe Rechnerleistung und Speicherkapazität. Typische Probleme benötigen bis zu 2 Mill. Gitterzellen und 100 Stunden Rechenzeit, und verwenden bis zu 128 CPU-Cores.

Die folgende kommerzielle Software wird am AP verwendet:

· CST MWS löst ausschließlich Strahlungsprobleme und verwendet eine spezielle Integrationstechnik auf Basis der Finiten Elemente. Adaptive Meshing und Parallelisierung werden verwendet. Die Software kann auf dem UV Cluster eingesetzt werden. Es existiert eine Kooperation mit CST-Entwicklungsingenieuren im Bereich der Implementierung aktiver Materialien (eine Verstärkungssättigung kann bisher im Programm nicht verwendet werden). Das AP war in der Testphase der CST MWS Version 2014 (Implementierung der UV cluster shared memory architecture) maßgeblich beteiligt.

· COMSOL Multiphysics: Finite-Elemente Package für bereichsübergreifende Probleme der Physik, mit speziellen Solvern für TD- und FD Strahlungsprobleme. Mit dieser Software gelang Forschern des AP erstmals die FD-Modellierung eines realistisch dimensionierten Spasers. 

· LUMERICAL Solutions, führend bei industriellen FDTD-Anwendungen zur Lösung optischer Problemstellungen.
Folgende Projekte können von einem Supercomputer profitieren:
· ERC Starting Grant 257158 “Active NP”

· Energy Mission Austria 843929 “SolarTrap”
Eine verbesserte Großrechner- Infrastruktur ist die Basis einer erfolgreichen Durchführung derartiger Modellrechnungen und nicht zuletzt auch Voraussetzung für die Beantragung neuer Projekte.

4) Bioinformatik (Life Science)
     Autor: Sepp Hochreiter
“Deep learning” hat sich zu einem höchst erfolgreichen Feld des maschinellen Lernens entwickelt und hatte bereits starken Einfluss auf die Signal- und Informationsverarbeitung. MIT Technical Review hat es als eines der 10 wichtigsten technischen Durchbrüche in 2013 gewählt. Deep Learning basiert auf neuen Algorithmen aus dem maschinellen Lernen und auf die Verfügbarkeit von schnellen Computern und großen Datenmengen. In 2006 machten Techniken des maschinellen Lernens mit Deep Learning einen großen Sprung vorwärts, da Neuronale Netze mit großen Datenmengen (“Big Data”) kombiniert wurden. Sowohl schnelle Computer als auch massive Daten waren notwendig, um diese beeindruckenden Verbesserungen zu ermöglichen. Deep Learning nutzt die Flut von Daten aus, die von neuen Medien und dem Internet als auch der IT-Branche zur Verfügung produziert werden, dies kann man auch auf die Life-Sciences, Physik und Astronomie ausdehnen. In 2011 haben Deep Learning Systeme bei Verkehrszeichenerkennung zum ersten Mal in der Geschichte Menschen geschlagen: Deep Networks hatten 0.56% Fehler, Menschen 1.16%. In 2013 schlugen Deep Networks mit 16% Fehlern den bisherigen Weltrekord von 26% Fehlern beim bekannten ImageNet Bilderkennungs-Datensatz. Im gleichen Jahr gab Google den nächsten Rekord mit Deep Networks bekannt: bei der Gesichtserkennung wurde der alte Rekord um 70% verbessert. Die Spracherkennung steckte seit Jahrzehnten bei einem bekannten Datensatz bei 24% Fehlerrate fest. Deep Learning gelang gleich ein Sprung auf 16%. Deep Learning wird bereits im Android-Telephon zur Spracherkennung genutzt und beim Google+sozialen Netzwerk zum Taggen von Bildern. 2014 hat Google die Deep Learning Startup-Firma DeepMind für 500 Millionen Dollar gekauft und damit Facebook ausgestochen. Deep Learning wurde auch in den Medien aufgegriffen. Die New York Times hatte Deep Learning-Artikel in zwei Ausgaben auf der Titelseite1,2.The New Yorker berichtete über Deep Learning3 und Forbes diskutierte in einem Artikel darüber, warum Deep Learning wichtig für die Wirtschaft ist4.

In Google's Brain Project hat die Deep Learning Architektur 16000 CPU cores verwendet und war sehr erfolgreich bei der BilderkennungError: Reference source not found. Andrew Ng's Gruppe in Standford hat dieselbe Leistung erreicht, in dem sie 64 Nvidia GPUs auf 16 Computern mit einer Spezialhardware verknüpften. Microsoft hat bei “Project Adam” wieder auf CPU's gesetzt, wie in einer Microsoft-Meldung vom 14.07.2014 bekannt wurde5.

Das Institut für Bioinformatik setzt Deep Learning erstmalig auf der Welt in Life-Sciences ein. Aufgrund der Expertise in Deep Learning und der HPC Ausstattung an der JKU Linz wird das Institut für Bioinformatik von Pharmafirmen gefördert (ChemBioBridge, Start 2014), wurde es zu EU-Projekt-Anträgen eingeladen (QSTAR, SigIT), und soll sich am ExaScience Life Lab (http://www.exascience.com/) beteiligen. Das ExaScience Life Lab ist ein von Janssen, Intel, IMEC initiertes15-Jahres-Projekt, um HPC Anwendungen in Life Sciences und Pharmaindustrie zu erforschen.

Damit das Institut für Bioinformatik bei diesen Forschungen mitmachen kann, ist eine shared-memory HPC Architektur notwendig. Sind die entsprechenden Rechenleistungen nicht vorhanden, kann sich die JKU Linz bei aktuellen Forschungen, die von Google, Microsoft, Yahoo, Facebook, Baidu etc als die derzeit wichtigsten IT Gebiete gesehen werden, nicht beteiligen und gerät ins Abseits.

FOOTNOTES !!!!
5) Festkörperphysik
     Autor: Reinhold Koch, Stefan Müllegger
Die Abteilung Festkörperphysik benötigt Rechenleistung der Supercomputing-Infrastruktur in folgenden Anwendungsfällen: 

1.) Simulation von Daten, die auf experimentellem Weg nur mit unvertretbar hohem Aufwand zugänglichen gemacht werden könnten. 

2.) Verplausibilisierung experimenteller Befunde.

Unser hautsächliches Anwendungsgebiet umfasst die geometrischen, elektronischen und magnetischen Eigenschaften funktioneller Moleküle sowohl in Gasphase als auch adsorbiert auf Festkörperoberflächen mittels DFT-methoden, implementiert in den Programmen GAUSSIAN und VASP. 

Ein Schwerpunkt unserer gegenwärtigen und zukünftigen Forschung ist die Untersuchung von metallorganischen funktionellen Molekülen, welche neben leichten Elementen wie Kohlenstoff und Wasserstoff auch ein oder mehrere Metall-ionen aus den Gruppen der Übergangsmetalle und seltenen Erden (d- und f-Metallionen) enthalten. Deren hohe Ordnungszahlen und komplexe elektronische Valenzstrukturen mit oft nur teilweise gefüllten d- oder f-Orbitalen erfordern den Einsatz sehr umfangreicher (und komplexer) Basissätze. 

Mit der derzeitigen Supercomputing-Hardware der JKU lässt sich ein einziger Optimierungsdurchlauf für ein durchschnittlich komplexes funktionelles Molekül in ca. 2 Tagen bewerkstelligen. Für ein derzeitiges Forschungsvorhaben waren 50 solcher Berechnungen nötig.  In Zukunft ist die Modellierung von adsorbierten funktionellen Molekülen auf kristallinen Metall- und Halbleiteroberflächen geplant. Dies erfordert eine um mindestens eine Größenordnung höhere Rechenleistung und ist somit direkt von einer weiteren Leistungssteigerung der Supercomputer-Infrastruktur an der JKU abhängig.
6) Zentrum für Oberflächen- und Nanoanalytik (ZONA)
    Autor: Kurt HINGERL
Am Zentrum für Oberflächen- und Nanoanalytik setzen wir folgende Methoden der theoretischen Physik zur Berechnung von Materialeigenschaften ein: 


a) Dichtefunktionaltheorie: zeitunabhängig und zeitabhängige 

b) Maxwellgleichungslöser, basierend auf Finiten Elementen bzw. auf Fourier- entwicklung (Rigorous Coupled wave Analysis)

Ad a) Die Dichtefunktionaltheorie (DFT) ist ein Verfahren zur näherungsweisen Bestimmung des quantenmechanischen Grundzustandes eines Vielelektronensystems. Sie wird zur Berechnung grundlegender Eigenschaften und Festkörpern, wie beispielsweise von Bindungslängen und -energien, verwendet. Die von uns berechneten Systeme umfassen Silizium Germanium Heterostrukturen und Graphen auf Oberflächen im Bereich der halbleiter, Magnesiumhydrid als Material für Wasserstoffspeicher und weiters näherungsweisen Berechnung optischer Eigenschaften Übergänge vom  quantenmechanischen Grundzustand zu „angeregten- geschirmten“ Einteilchenzuständen in unterschiedlichen Näherungen (GW, BSE). 

Ad b) Maxwellgleichungslöser: Rigorous Coupled Wave Analysis (RCWA) ist ein semi-analytische Methode zur Berechnung elektromagnetischer Felder in strukturierten Materialien. Es ist ein Fourier-Raum-Verfahren und basiert auf dem Bloch Floquet-Theorem. Die Probe wird als eine Textur aus diskretisierten Schichten dargestellt mit den Dielektrizitätskonstanten. Näherungsweise (numerische Näherung, keine physikalische Näherung) können durch die Vernachlässigung höherer Ordnungen der Bloch Floquet Funktionen, sowohl die Messgrößen Reflexion und Transmission und Polarisation der einzelnen Beugungsordnungen, als auch das Feld in der Probe bestimmt werden, indem die große algebraische Gleichungssysteme gelöst werden. Für Konvergenzstudien und genaue örtliche Auflösung sind jedoch Rechenzeit uns Speicherbegrenzung limitierende Faktoren. 

Das Vorhandensein und die regelmäßige Erneuerung der Supercomputing Hardware stellt eine essentielle Komponente der Infrastruktur der JKU dar, die es uns am ZONA ermöglicht, Projekte zu akquirieren, die sonst nicht durchgeführt werden könnten. Wir haben an unserem Institut in den letzten 5 Jahren 2 FWF-Projekte, 3 EU Projekt und und 2 CDLabors bearbeitet, und für alle diese Pro​jekte war das Vorhandensein der Supercomputing-Infrastruktur eine wesentliche Voraussetzung. Um wettbewerbsfähig zu bleiben, ersuche ich daher das Rektorat, die regelmäßige Erneuerung der Supercomputing Hardware zu betreiben.

7) Finanzmathematik und algorithmische Zahlentheorie

    Autoren: Christian Irrgeher, Gerhard Larcher, Gunther Leobacher

Supercomputing und paralleles Rechnen wird immer dann benötigt, wenn hoch-komplexe mathematische Modelle und Simulationen numerisch implementiert werden müssen. Gerade in der quantitativen Finanzmathematik besteht ein großer Bedarf an extrem hoher  Rechenleistung, da die Erforschung realitätsnaher Modelle sehr rechenintensive Simulationsmethoden erfordert. Bei der Monte-Carlo Methode bzw. bei der quasi-Monte Carlo Integration etwa lassen sich die Berechnungsschritte hervorragend parallelisieren und erst durch Supercomputing werden Berechnungen ermöglicht, die den Komplexitäts- und Genauigkeitserfordernissen verschiedener realer Szenarien genügen.
Die quasi-Monte Carlo-Methoden erfordern die Bereitstellung großer hochdimensionaler, sehr gut gleichverteilter Punktmengen. Die Erzeugung solcher Punktmengen führt häufig zu hochkomplexen Problemen der algorithmischen Zahlentheorie (z.B. Methoden zur Berechnung der Diskrepanz großer Punktmengen).

Die effiziente Erzeugung und Analyse solcher Punktmengen, das heißt die Entwicklung und schnelle Durchführung entsprechender zahlentheoretischer Algorithmen steht im Mittelpunkt des im Februar 2014 gestarteten FWF-Spezialforschungsbereiches „Quasi-Monte Carlo-Methoden: Theorie und Anwendungen“, der vom Institut für Finanzmathematik an der JKU koordiniert und geleitet wird.

Der Einsatz von Supercomputing-Ressourcen kann die Effizienz dieser Algorithmen essentiell steigern.

Konkrete Forschungsvorhaben in diesem Bereich mit geplantem eventuellem Einsatz von Super-Computing sind

·  Credit-Risk-Management mit quasi-Monte Carlo-Methoden und mit hybriden Methoden (verstärkte Einbeziehung von Korrelationen zwischen Kreditnehmern). Siehe:   Del Chicca L. and Larcher G.: Hybrid Monte Carlo Methods for Credit Risk Management. submitted. arXiv:1405.1831.
· Verbesserung der Diskrepanzabschätzung hybrider Punktfolgen. Siehe: Larcher G.: Discrepancy estimates for sequences: new results and open problems. In: Uniform distribution and quasi-Monte Carlo methods - Discrepancy, integration and applications, De Gruyter, Berlin. to appear, 2014. arXiv:1407.2380.
· Time dependent Monte-Carlo simulation of pressure transient in cryogenic vacuum systems of future high-energy colliders.
· In Kooperation mit dem CERN in Genf.
8) Institut für Maschinenlehre und hydraulische Antriebstechni
   Autor: Bernhard Manhartsgruber

Am Institut für Maschinenlehre und hydraulische Antriebstechnik werden neuartige hydraulische Antriebskonzepte auf der Basis schnellschaltender Ventile entwickelt und mathematische Modelle für die numerische Simulation aller Arten fluidtechnischer Systeme erstellt und berechnet. Dabei rücken Probleme im Bereich der hochauflösenden Modellierung transienter Strömungsvorgänge zunehmend in den Fokus. Es stellt sich die Frage nach der Gültigkeit der in kommerzieller Software oft getroffenen Annahme einer voll ausgebildeten Turbulenz auch bei sehr kurzen Vorgängen. Zur Klärung dieser Fragen werden direkte numerische Simulationen an prototypischen Geometrien durchgeführt, um den Gültigkeitsbereich der verfügbaren Turbulenzmodelle zu überprüfen bzw. um gegebenenfalls maßgeschneiderte, eigene Modelle aus den Simulationsergebnissen zu identifizieren. Diese Modelle sollen dann wieder Eingang in niedrigdimensionale Modelle für die ingenieurmäßige Berechnung zur Auslegung und Optimierung fluidtechnischer Systeme finden.

Der vom zentralen Informatikdienst der JKU über lange Jahre betriebene Schwerpunkt im Bereich von großen shared memory Maschinen kommt den Anforderungen der direkten numerischen Simulation der Navier-Stokes'schen Gleichungen der Strömungsmechanik im Falle kompressibler Fluide sehr entgegen: Es wird ein am Institut entwickelter Ansatz benutzt, der auf der bestehenden Altix UV 1000 bis zu mehreren hundert CPU-Kernen nahezu ideal skaliert. Mit der bestehenden Hardware können wegen der sehr großen Rechenleistungsanforderungen und der Aufteilung auf viele Benutzer des Großrechners allerdings nur Grundlagenprobleme in einfachen Geometrien berechnet werden.

Eine Ersatzinvestition in ähnlicher Größenordnung wie bei der 2011 angeschafften Altix UV 1000 „Mach“ würde einerseits ein Vordringen in industriell interessante Simulationsprobleme der hydraulischen Antriebstechnik etwa in der höchstauflösenden Strömungssimulation in Kolbenpumpen ermöglichen. Andererseits wären mit dem am Institut entwickelten Code für die direkte, numerische Simulation der Strömung schwach kompressibler Medien sehr attraktive bzw. gut publizierbare und international sichtbare numerische Experimente zur Turbulenzausbildung in Kanalströmungen möglich.

Ohne eine entsprechende Fortführung der Supercomputing-Aktivitäten müsste dieses Arbeitsfeld anderen Gruppen mit entsprechender Hardware-Ausstattung überlassen werden.
9) Institut für Volkswirtschaftslehre (Department of Economics)
        Autor: Franz Hackl und Rudolf Winter-Ebmer
Das Institut für Volkswirtschaftslehre hat sich im Bereich der angewandten empirischen Mikrodatenanalyse national und international hohe Reputation erworben. Einen besonderen Schwerpunkt nimmt dabei die empirische Forschung von Problemen im Bereich der Arbeitsmärkte und des Sozialstaates auf Basis von Individualdaten ein. Im Vordergrund stehen dabei üblicherweise die Identifikation von kausalen Anreiz- und Verteilungswirkungen von unterschiedlichen Marktparametern sowie die Analyse der Auswirkungen von Politikinterventionen. In diesem Zusammenhang kommen moderne ökonometrische Verfahren zum Einsatz, die zum Teil extrem hohe Rechenkapazitäten benötigen. Für diese sehr rechenintensiven Verfahren ist der Zugriff auf „Supercomputing Facilities“ unabdingbar.

Im Rahmen der volkswirtschaftlichen Analysen kommen zunehmend sehr umfangreiche Datensätze zum Einsatz. Das sind beispielsweise auf der einen Seite Firmendaten über das individuelle Anbieterverhalten und Nachfrageverhalten im E-Commerce (Vollerhebung der letzten 6 Jahre für den österreichischen Markt). Andererseits handelt es sich um Daten aus dem Bereich des Wohlfahrtsstaates: Daten des Hauptverbands über Beschäftigungs- und Arbeitslosenzeiten (Vollerhebung der letzten 40 Jahre!), Daten über die Einkommenssteuererklärungen und Lohnsteuerjahresausgleiche der letzten 10 Jahre, Daten der Bezüge der AUFA der letzten 20 Jahre, Daten über die Leistungen von Gebietskrankenkassen (Vollerhebung der letzten 10 Jahre). Sowohl die Aufbereitung als auch die Analyse dieser ‚large-scale datasets‘ kann vom Umfang her ohne eine entsprechende Supercomputing Infrastruktur nicht mehr bewältigt werden. 
· Die Forschungsvorhaben auf Basis dieser Daten umfassen u. a. die Mitarbeit bzw. die Durchführung der folgenden Forschungsprojekte:

· SHARE Welle 6: €1.057.000 vom BMWFW und BMASK für die Jahre 2014-16. Horizon 2020: Antrag wurde gestellt für SHARE (noch nicht bewilligt) als Partner, Gesamtsumme € 6 Mio.
· CD-Labor „ Ageing, Health and the Labor Market“, 2014-2021, ca € 2 Mio.

· Nationales Forschungsnetzwerk „The Austrian Center for Labor Economics and the Analysis of the Welfare State“, FWF, bis Februar 2015, € 2,65 Mio
· DFG, Deutsche Forschungsgemeinschaft („The German Labor Market in a Globalized World“, Teil eines Schwerpunktprogrammes, 2014-16, € 134.000

· Programm „Norface“ des europäischen Forschungsförderungsfonds,  „Analysis of the Welfare State“, 2015-2018, € 350.000
· Mehrere zum Teil bewilligte, zum Teil beantragte Jubiläumsfondprojekte der ÖNB:
Der Zugang zu Großrechnerkapazitäten für die Durchführung der oben angeführten Forschungsprojekte stellt eine unverzichtbare Voraussetzung dar. Bezüglich der notwendigen Rechnerkapazität muss für die nächsten Jahre zumindest von einer konstanten wenn nicht sogar leicht steigenden Nachfrage von Seiten des Instituts für Volkswirtschaftslehre ausgegangen werden. In diesem Zusammenhang ist für uns auch die Beratung und die Serviceorientierung (momentan bestens vertreten durch die Abteilung „Wissenschaftliches Rechnen“ in Person von Herrn Johann Messner) von großer Bedeutung. 
10) Strömungsmechanik
      Autoren: Michael Krieger und Philipp Gittler

Die numerische Simulation von Strömungsvorgängen ist in der Forschung von erheblicher Bedeutung. Anwendungen finden sich in nahezu allen Bereichen von Naturwissenschaft und Technik, z.B. im Automobilbau, Flugzeug-, Turbinen- und Industrieanlagenbau, Stahlerzeugung, in der Umwelttechnik, in der Medzintechnik, in der Bionik oder in der Wetter- und Klimavorhersage. Die dabei auftretenden Strö​mungs​vorgänge sind in der Regel sehr komplex. Zum einen sind sie fast immer turbulent, d.h. es treten sehr kleine räumliche und sehr kurze zeitliche Strukturen auf. Oft erhöhen gleichzeitig ablaufende chemische Reaktionen (Verbrennungen), Phasen​über​gänge, Wärmetransport oder Fluid-Struktur-Interaktionen (d.h. wenn sich ein Festkörper in einer Strömung bewegt und damit Einfluss auf die Strömung nimmt, wie z.B. ein schwingender Flugzeugtragflügel) die Komplexität weiter.

Ein Beispiel für den hohen Bedarf an Rechenkapazität stellen turbulente Strömungen dar. Die vollständige Auflösung turbulenter Schwankungsbewegungen bei Problemstellungen von hoher Reynoldszahl ist selbst mit den besten heutigen Supercomputern nicht möglich. Die Entwicklung von immer rechenaufwändigeren, aber auch genaueren Modellen für turbulente Strömungen (z.B. Detached Eddy Simulation, Large Eddy Simulation) schreitet aber mit der Erhöhung der  zur Verfügung stehenden Rechenleistung stetig voran. Derartige Verfahren sind dabei nicht mehr nur in der Grundlagenforschung wichtig, sondern werden verstärkt auch in der angewandten Forschung eingesetzt.
Ein wesentlicher Forschungsschwerpunkt des Instituts für Strömungslehre und Wärmeübertragung ist seit jeher die numerische Strömungssimulation. Dabei wurden Schwerpunkte auf folgende Themengebiete gelegt:   

· metallurgische Strömungen

· Mehrphasenströmungen

· Aerodynamik

· Umwelttechnik

Vor allem bei der Behandlung von metallurgischen Strömungen und Mehrphasenströmungen kommen sehr komplexe Modelle zum Einsatz. Derzeit laufen in diesem Themenbereich mehrere Projekte im Rahmen des ACCM. Geplant ist ein weiteres Projekt im K1-Met-Programm.

In der Aerodynamik bestehen hohe Anforderungen an die Genauigkeit der Simulationen, was die Verwendung von sehr großen Netzen bedingt. Dazu wurden in den letzten Jahren verschiedene Projekte im Rahmen des Take-Off-Programms der FFG durchgeführt und ein weiteres Projekt kürzlich gestartet. Ziel ist es, in diesem Themengebiet auch in Zukunft ein interessanter Forschungspartner zu sein. Da die Genauigkeitsanforderungen steigen, sind moderne Rechenanlagen von hoher Bedeutung.
In der Umwelttechnik ist momentan die Teilnahme an zumindest einem EU-Projektantrag im Rahmen des Horizon 2020 Programms in Arbeit. Auch hier sind hochauflösende numerische Simulationsstudien vorgesehen, welche moderne Hardwareausstattung erfordern.

Auch im Bereich der Medizinmechatronik wurden bisher Arbeiten durchgeführt (z.B. Simulationen zur Optimierung von Blutpumpen). Für mögliche zukünftige Zusammenarbeiten mit der im Aufbau befindlichen medizinischen Fakultät an der JKU wird eine moderne Hardwareausstattung wichtig sein.

11) Angewandte Statistik
       Autoren: Andreas Futschik und Markus Hainy
Die Entwicklung leistungsfähiger Computer hat im Bereich der Statistik zur rasanten Weiterentwicklung von rechenintensiven Verfahren geführt, die es erlauben, analytisch unlösbare statistische Modelle zu verwenden. Dazu gehören etwa Bootstrapping-Methoden, der expectation-maximization (EM)-Algorithmus zur Maximum-Likelihood-Schätzung oder im Bereich der Bayes-Statistik das populäre Markov chain Monte Carlo (MCMC)-Verfahren, mit dessen Hilfe es möglich ist, im Prinzip aus jeder beliebigen Posteriori-Verteilung zu simulieren.

Des Weiteren wurden statistische Methoden der approximativen Inferenz in den letzten Jahren populär, um Parameter in Modellen zu schätzen, deren Komplexität kein explizites Hinschreiben einer Likelihood-Funktion ermöglicht. Solche Methoden umfassen ABC (approximate Bayesian computation), indirect inference und approximate maximum likelihood. Die zugehörigen Verfahren sind sehr rechenintensiv, da die betrachteten Modelle unter vielen verschiedenen Parameterwerten simuliert werden müssen. Oft liefern die betrachteten Modelle auch eine große Menge an Daten, die dann zu geeigneten Kenngrößen zusammengefasst werden müssen.

Bei den oben angeführten Verfahren gibt es darüber hinaus oftmals eine Vielzahl von Konfigurationsmöglichkeiten und Startwerten, die ausgetestet werden müssen. Die Nützlichkeit neuer Verfahren und Modelle muss außerdem anhand verschiedener Testdatensätze und Simulationsstudien überprüft werden. Diese Aufgaben erfordern einen hohen Rechenaufwand, der mit üblichen PCs nicht bewältigt werden kann. Allerdings lassen sich viele dieser Aufgaben leicht parallelisieren, sodass eine gut ausgebaute Supercomputing-Infrastruktur unumgänglich ist, wenn die Forschung an unserem Institut mit den aktuellen Entwicklungen in diesem Bereich mithalten will. Zudem werden zur Bearbeitung umfangreicher Simulationsergebnisse oder Datensätze Speicherkapazitäten benötigt, die ebenfalls nur am Rechencluster verfügbar sind.

Im Folgenden werden ein paar konkrete Projekte an unserem Institut angeführt, die ausreichende Supercomputing-Kapazitäten erfordern und die ohne diese Kapazitäten nicht oder nicht in der gewünschten Qualität durchführbar wären:

Approximative statistische Inferenz (Andreas Futschik):
Wir betrachten hier Anwendungen im Bereich von Genomdaten (DNA & RNA), die mittels moderner Sequenzierverfahren in großer Menge produziert werden. Neue Methoden für dieses Anwendungsspektrum werden im Rahmen einer Kooperation mit der veterinärmedizinischen Universität Wien entwickelt, wo auch Daten im Rahmen von Evolutions-Experimenten produziert werden. Weitere Anwendungen liegen im Bereich komplexer Systeme, wie etwa Straßenverkehr, Scheduling, Ökonomie (z.B. Tobit Modell für Panel-Daten). Forschungsprojekte in diesem Bereich sind geplant. Die Entwicklung und Evaluierung von Methoden zur approximativen statistischen Inferenz erfordert umfangreiche Simulationsexperimente.

Für die Simulationsexperimente ist die Benutzung eines Rechenclusters jedenfalls erforderlich. Die Fragestellungen sind meist relativ einfach durch das Absenden unabhängiger Jobs für Teilaufgaben parallelisierbar. Die benötigte Festplatten-Speicherkapazität liegt derzeit im Bereich von ca. 10 TB, wobei mittelfristig mit einer Steigerung des Platzbedarfs zu rechnen ist.

Simulationsbasierte Versuchsplanung (Werner Müller, Markus Hainy):

Wir bestimmen die im statistischen Sinn optimale Konfiguration von Messpunkten, wobei wir Modelle betrachten, bei denen die Likelihood-Funktion nicht explizit bekannt ist. Als Vergleichskriterium werden Bayes'sche Kriterien verwendet, die von der Posteriori-Verteilung abhängen. Die erwarteten Kriteriumswerte für die einzelnen Versuchspunkte werden simuliert, wobei zur Bestimmung der Posteriori-Verteilung approximative Verfahren wie ABC eingesetzt werden. Dadurch, dass diese Posteriori-Verteilungen und ihre Kennzahlen für viele simulierte Datenwerte an vielen verschiedenen Designpunkten berechnet werden müssen, ergibt sich ein immens hoher Rechenaufwand. Ohne Zugriff auf den Rechencluster wären die Berechnungen nicht möglich und das Forschungsvorhaben müsste eingestellt werden.

Zudem hat unser Forschungspartner Prof. James McGree von der Queensland University of Technology einen Förderantrag für ein Discovery Project beim Australian Research Council (ARC) zu diesem Thema gestellt, bei dem Prof. Müller als Partner angeführt ist. Diese Partnerschaft wäre aber nur sinnvoll, wenn wir auch an unserer Universität die entsprechenden Ressourcen zur Verfügung haben.

Sparsame Modellierung von kategorialen Prädiktoren / FWF-Projekt P 225850, 2013 – 2016 (Helga Wagner, Daniela Pauger): 
Zielsetzung des Projektes ist die Entwicklung von Methoden zur Bayes-Inferenz in Regressionsmodellen, die eine sparsame Darstellung der Effekte von kategorialen Kovariablen erlauben. Durch Wahl einer geeigneten Priori-Verteilung soll nicht nur Variablenselektion sondern auch die Fusion von Kategorien mit gleichem Effekt auf die Zielvariable erreicht werden.

Zur Entwicklung von MCMC-Verfahren, aber auch zu Vergleichen mit frequentistischen Schätzmethoden, sind umfangreiche Simulationsstudien notwendig, die die Benutzung eines Rechenclusters erfordern. Das Testen all der verschiedenen Prior-Einstellungen ist leicht parallelisierbar, wäre ohne Rechencluster aber zu aufwändig.
Advanced Regression Methods for Macro-Economic Indicators as Explanatory Variables / ÖNB Jubiläumsfonds Grant 14663, 2012 – 2016 (Bettina Grün), sowie die Kooperationen ARC Discovery Grant (DP110101347, 2011-2016) "Market Segmentation Methodology: Attacking the 'Too Hard' Basket" gemeinsam mit Sara Dolnicar (University of Queensland, Australien) und Friedrich Leisch (BOKU Wien) und das ARC Linkage Grant (LP130100548, 2014-2017) "Better Destination Image Data Through Lower Cognitive Load Measures" gemeinsam mit Sara Dolnicar (University of Queensland, Australien):
Es werden rechenintensive Methoden entwickelt und verglichen sowie aufwändige Analysen gemacht, um robuste Aussagen bezüglich wichtiger Variablen machen zu können. Neue Verfahren werden auch im Bereich Text-Mining entwickelt. Für Simulationsstudien und aufwändige Datenanalysen werden ausreichende Rechenkapazitäten benötigt. Der Nachweis dieser Kapazitäten an unserer Universität erhöht zudem die Chance für eventuelle Nachfolgeprojekte.

12) Computerorientierte Theoretische Physik,
       Autoren:  Thomas Renger und Robert Zillich
In der Abteilung Theoretische Biophysik (Thomas Renger) geht es um die strukturbasierte Beschreibung von Energie-, Ladungs- und Materietransport in biologischen Makromolekülen und um die Beschreibung der optischen Spektren dieser Systeme. Die ungeheure Komplexität von Biomolekülen erfordert eine Multiskalenbeschreibung, die von der ab-initio Berechnung der elektronischen Zustände einzelner Kofaktoren bis zur Kontinuumselektrostatik ganzer Komplexe in Lösemittelumgebung reicht. Darüberhinaus werden Situationen beschrieben, bei denen  die Systeme z. Bsp. durch optische Anregung in einen Nichtgleichgewichtszustand gebracht werden und man die dissipative Quantendynamik bestimmter für die Funktion des Biomoleküls relevanten Freiheitsgrade berechnen möchte. Dies gelingt mit Werkzeugen der Nichtgleichgewichtsquantenstatistik. Oft hat man es dabei mit stark gekoppelten Systemen zu tun, bei denen die Kopplung der relevanten Freiheitsgrade untereinander und mit der Umgebung in der gleichen Größenordnung liegen. In diesem Fall gibt es keine kleine Grösse, die störungstheoretisch behandelt werden kann, sondern es müssen aufwendige numerisch exakte Simulationen durchgeführt werden. Beide Aspekte unserer Modellierung, die strukturbasierte Parametrisierung der Hamiltonoperatoren und die Berechnung der Transportprozesse und der optischen Spektren erfordern deshalb umfangreiche Computerressourcen. 

Im September 2014 startet das Doktoratkolleg ,,Nanocell''. In diesem Rahmen werden wir in Zusammenarbeit mit experimentellen Gruppen aus der Biophysik der JKU und der Gruppe von Prof. J. Kraus (ehemals RICAM, jetzt Universität Essen) an der Beschreibung von Konformationsänderungen von Proteinen arbeiten. In dem FWF-Projekt P24774-N27 (Thomas Renger) werden Lichtsammelprozesse in photosynthetischen Pigment-Proteinkomplexen beschrieben. Darüberhinaus ist geplant, in Zusammenarbeit mit Markus Scharber (LIOS-JKU) und einem Kooperationspartner in Qatar ein Projekt zur Simulation der Energieumwandlung in organischen Solarzellen im Rahmen des National Priorities Research Progam (NPRP)-Qatar einzureichen. All diese Unternehmungen erfordern umfangreiche numerische Simulationen und die Entwicklung eigener software, die nur mit hausinternen Ressourcen bewerkstelligt werden kann. 

In der Abteilung Vielteilchenphysik (vakanter Lehrstuhl) werden Berechnungen von Elektronenstrukturen, der Superfluidität von Quantenflüssigkeiten und Phasenübergängen bzw. Spektren von ultrakalten dipolaren Quantengasen durchgeführt, letzeres im Rahmen des FWF Projekts P23535 (Robert Zillich).  Diese Berechnungen basieren auf der Schrödingergleichung für viele Teilchen, die wir mit verschiedenen Methoden und unter verschiedenen Näherungsannahmen numerisch lösen.  Insbesondere Quanten-Monte-Carlo-Simulationen sind sehr aufwendig, haben aber den Vorteil, weniger (idealerweise keine) unkontrollierbare Näherungen zu machen.  Monte- Carlo-Simulationen skalieren ausserdem sehr gut bei Parallelisierung, profitieren also von einer massiv parallelen Computerarchitektur.
Die Nachbesetzung des ehemaligen Lehrstuhls zur Vielteichentheorie wird sich mit Simulationen von Festkörpernanosystemen beschäftigen und damit auch auf die Rechnerressourcen  an der JKU angewiesen sein, insbesondere falls Quanten-Monte-Carlo-Methoden verwendet werden würden.
13) Very Lage Scale Socio-Technical Systems, Multi-Agent Systems
       Autor: Alois Ferscha, Institut für Pervasive Computing

Das Institut für Pervasive Computing hat im Rahmen des EU FP7-Projektes SOCIONICAL (www.socionical.eu), ein multiagentenbasiertes High-Performance Simulationsframework (SOCIONICALcsf) entwickelt, und dieses anhand eines Szenarios „Evakuierung der Stadt Linz im Katastrophenfall“ in unterschiedlichsten Parametrisierungen auf der SGI Altix UV-1000 (Repast HPC-Code) evaluiert [1-4]. Dazu wurden sowohl geographische Details (Fragmentierung der Stadt Linz auf 0,5x0,5m-Granularität=Rastergitter mit 150*10^6 Zellen) als auch demographische Merkmale (z.B. Individualverhalten aller 2*10^5 Agenten) modelliert, und mit verschiedenen Strategien auf dem Großrechner simuliert. Im Rahmen des EU FP7-Projektes SAPERE (www.sapere-project.eu) wurden mittels High Performance Simulation Informations-Serviceökosysteme mittels kognitiver Multiagentensysteme (cognitive MAS) analysiert. Das Institut hat bei der Entwicklung des Frameworks besonderen Wert auf Modularität, Plug&Play-Konfigurierbarkeit, frei Parametrierung, standardisierte Modell-Export-/Import Interfaces, optimierte Discrete-Event Kernels und optimierte Data-Distribution und Caching Policies gelegt - und beabsichtigt dieses in zukünftigen Forschungsvorhaben zur Validierung von dynamischen Systemeigenschaften komplexer sozio-technischer Systeme einzusetzen.

Wesentliche Eigenschaften des SOCIONICALcsf Frameworks sind:
· Schnittstelle: Offen für beliebige Netzwerktypen (mathematische, kognitive, soziale Netzwerke)
· Modelle: Unterstützung unterschiedliche Modellierungsaspekte (Individualverhalten, Sozialverhalten, ökonomische Aspekte (Einkommen, Konsum, Sicherheit), Mobilität, Informationsverbreitung, evolutionäre Analysen, etc.)
· Modellierung (Zentralkomponente des Frameworks): Die High-Level Implementierung des Frameworks erlaubt eine einfache Integration von Geoinformationssystemen (GIS)/räumlichen Informationssystemen (RIS), demographischen Daten bzw. generell Einbindung von „OpenData“ (im aktuellen Modell wurden der Open Commons Region Linz/Linz Open Data eingebunden). 
· Analyse: Nachgelagerte Methoden der Simulations-Datenauswertung und -Visualisierung werden durch Bereitstellung der Simulations-Traces in kompatiblen Datenformaten unterstützt.
· Prognose/Vorhersage: Diese Komponente dient (i) der Definition von Szenarien komplexer sozio-technischer Systeme, und (ii) der Analyse derselben. Szenarien werden im sog. Szenariomanager als funktionale Spezfikationen im „what-if“ Stil spezifiziert, durch das Framework parallelisiert und auf die einzelnen Cores des Supercomputers verteilt. Simulations-Traces werden quantitativ (deskriptiv-statistisch) und qualitativ (induktiv) ausgewertet.

Beantragte/geplante Projektvorhaben des Institutes die auf dem SOCIONICALcsf High Performance Analyseinstrument aufbauen (Validierung hoch-komplexer sozio-technischer Systeme) sind unter anderem:
· CoEvolve (H2020 Einreichung): Nutzung/Erweiterung des Simulationsframeworks um aktuelle Fragen in der Entwicklung von Großstädten („Mega Cities“) und Metropolregionen zu behandeln (Smart City-Themen, Produktion direkt beim Konsumenten/in der Stadt, Verkehr (privat+öffentlich), Abfallmanagement, Energieversorgung/Smart Grid, etc.)
· ATTENTION (H2020 Einreichung): Modellierung und Analyse kollektiver Aufmerksamkeit in Informations-Ökosystemen und Social-Media Systemen.
· SocialICT (H2020 Einreichung): Modellierung und Analyse von Sozialverhaltensmustern als Mechanismus für die Selbstorganisation bzw. das Selbstmanagement von Endgeräten in großen sozio-technischer Systemen (Internet of Things).
· PowerUseChange (nationale Einreichung): Modellierung von Energieverbrauchsmustern großer (geographischer) Regionen und Analyse der Wirksamkeit von Verhaltensänderungs-Anreizsystemen.
· CoDrive (nationale Einreichung) Fortführung der Basisarbeiten zu Verkehrssimulation, z.B. um Beiträge in Richtung kollektive Verkehrssysteme (autonomes Fahren, selbstfahrende Autos) zu liefern. Eine konkrete Fragestellung wäre z.B. eine Simulation von 0-100% Penetration autonomer Fahrzeuge im Stadtverkehr, Überlandverkehr, Autobahnverkehr um daraus fundierte Schlüsse zu ziehen und tatsächliche Herausforderungen für die Zukunft abzuleiten (Maßnahmenkatalog).

Ein weiterer Schwerpunkt ist der Aufbau/Fortführung einer starken interdisziplinären Zusammenarbeit mit anderen JKU Instituten zur Stärkung des Standorts und Erhöhung der Sichtbarkeit, z.B. 

· Integration von Modellen (Institut für Angewandte Statistik/Futschik, Müller; Institut für Produktions- und Logistikmanagement/NF Dörner, z.B. Metaheuristiken, Institut für Datenverarbeitung in den Sozial- und Wirtschaftswissenschaften/Höller, etc.) in das Framework

· Schnittstellen zu Echtzeitdaten (Institut für Software Engineering/Pomberger) 
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14) Partikelbeladene Strömungen
       Autor: Stefan Pirker, PFM
Partikelbeladene Strömungen können grundsätzlich auf zwei Arten betrachtet werden. In einem ersten Ansatz werden einzelnen Partikel betrachtet und deren Interaktion im Partikelverbund (Kollisionen, Kontakte) wird explizit abgebildet. In einem zweiten Ansatz werden die Partikel verschmiert als partikuläre Phase modelliert, deren Verhalten mit Transportgleichungen beschrieben werden kann.

Im ersten Fall steigt naturgemäß die Komplexität der Partikel basierten Simulationen mit der Anzahl der involvierten Partikel. Um ein realistisches makroskopisches Schüttungsverhalten voraussagen zu können müssen Millionen von Einzelpartikel (und deren Interaktion) berücksichtigt werden. Unsere Forschungsgruppe hat sich in den letzten Jahren auf diesem Gebiet mit der Entwicklung eines open-source Programms weltweit etabliert. Inzwischen werden diese Modelle von duzenden Universitäten, großen Konzernen und Forschungsinstitutionen genutzt. Ein prominentes Beispiel stellt die US Raumfahrtorganisation NASA dar, die die Interaktion der Marssonde Curiosity mit dem Marsgestein basierend auf unseren Modellen simuliert. Für eine Weiterentwicklung diese Simulationsmodelle sind unweigerlich Supercomputing Ressourcen notwendig.

Ein weiterer für die Anwendung entscheidender Aspekt der partikelbasierten Simulationen ist die Wahl der Kontaktparameter. Im Gegensatz zu kontinuumsmechanischen Ansätzen können in diesem Fall keine global gültigen Kontaktparameter angegeben werden. Vielmehr lassen sich lediglich Wahrscheinlichkeitsbereiche für diese partikelbasierten Parameter angeben. In einem aktuellen Forschungsvorhaben verwenden wir standardisierte Simulationen, um ein charakteristisches makroskopisches Schüttungsverhalten abzubilden. Mit diesen rechenintensiven numerischen Experimenten werden neuronale Netze trainiert, die schlussendlich zur Parameteridentifikation genutzt werden. 

Im zweiten Fall der kontinuierlichen Partikelsimulationen konzentrieren wir uns unter anderem auf die Ausbreitung von Feinstaub im urbanen Raum. Ausgehend von einer globalen Wettersituation und zusätzlichen lokalen Wetterstationen wird die Luftströmung in der Nähe von bekannten Feinstaub-Emittenten (z.B. Tunnelportale) untersucht. Dabei handelt es sich um ein inverses Problem, bei dem die Randbedingungen der Simulation aufgrund von Messgrößen innerhalb des Rechengebiets adaptiert werden müssen. Auch diese für die Gesellschaft imminent wichtige Fragestellung benötigt Supercomputing Ressourcen.

Gefördert werden diese Forschungsanstrengungen aus nationalen COMET Programmen (K1MET, Amoree), einem CD-Labor sowie einer Stiftung des Landes OÖ. In Zukunft wird ein weiteres CD-Labor sowie ein SPIRE-8 Konsortium beantragt werden

15) Institut für Computational Perception
      Autor: Markus Schedl

Forschung die auf der Verarbeitung und Analyse musikbezogener Daten basiert ist sehr rechenaufwändig. Insbesondere wenn es sich dabei um benutzerbezogene Daten des Musikkonsums handelt, welche mittels Techniken aus dem Social Media Retrieval und Mining gewonnen werden. Hierbei handelt es sich beispielsweise um Milliarden einzelner Datenpunkte. Eine entsprechende Weiterverarbeitung dieser Datenmengen, welche als Ziel unter anderem die Entwicklung von personalisierten Musikempfehlungssystemen, die detaillierte Analyse von Zusammenhängen zwischen Persönlichkeitsmerkmalen und Musikpräferenzen, oder auch die Entwicklung neuer Musikähnlichkeitsmaße hat, ist an der JKU ausschließlich mittels Resourcen der Abteilung für wissenschaftliches Rechnen möglich. In diesem Kontext möchte ich insbesondere die beiden FWF-Projekte „Personalized Music Retrieval via Music Content, Music Context, and User Context“ und „Social Media Mining for Multimodal Music Retrieval“ erwähnen, welche ohne entsprechende Hochleistungsrechner nicht zu realisieren wären, und möglicherweise auch nicht akzeptiert worden wären. Ebenfalls hochgradig relevant ist die Rechenkapazität für unsere beiden EU-FP7 Projekte “Performances as Highly Enriched aNd Interactive Concert eXperiences (PHENICX)” und “GiantSteps – Seven League Boots for Music Creation and Performance”.

Nicht nur benutzerbezogene Daten zu Musik, sondern auch Repräsentationen der Musik selbst (z.B. als Audiofile, Notentext oder multi-perspektivischen Videoaufnahmen von Konzerten) stellen eine enorme Herausforderung an existierende Rechnensysteme dar. Insbesondere beschäftigt sich das Institut für Computational Perception mit der Erforschung neuer Audiofeatures welche aus großen Musiksammlungen extrahiert werden, wofür vor allem rechenintensive Methoden des maschinellen Lernens, unter anderem massive Deep-Lerning-Modelle, zum Einsatz kommen. 

Ausgewählte weitere Anwendungsgebiete für welche das Institut für Computational Perception auf Großrechenkapazität angewiesen ist sind die Extraktion von Begriffen und die Berechnung von Begriffsgewichtungsvektoren sowie von Ähnlichkeiten aus hunderten Millionen Webseiten und Microblogs (Information Extraction und Information Retrieval), das Lernen von large-scale Collaborative Filtering Modellen zur Vorhersage von Benutzer-Ratings für Multimediadaten wie Filme, Musikstücke oder Bilder (Recommender Systems), und das Testen von Modellen zur Popularitätsvorhersage solcher Multimediainhalte.

Um weiterhin Forschung auf höchstem Niveau im Bereich der Analyse und Verarbeitung von Multimediadaten (insbesondere Musik) und relevanter Benutzerdaten betreiben zu können, ist daher ein Ausbau der an der JKU zur Verfügung stehenden Großrechnenkapazitäten unabdingbar.
16) Institut für Symbolisches Rechnen (RISC)
      Autor: Peter Paule und Wolfgang Schreiner

Seit mehr als 20 Jahren betreibt das Institut für Symbolisches Rechnen (RISC) Supercomputing mit Hilfe von parallelen und verteilten Rechnern, ursprünglich mit eigener Hardware (Shared Memory Systemen und Clustern), seit Ende der 1990er Jahre aus Kosten/Effizienz-Gründen vor allem mit den Hochleistungsrechnern, die die von der Abteilung für Supercomputing am Zentralen Informatikdienst der JKU betriebenen und regelmäßig auf dem neuesten Stand gehalten werden. Während unsere Forschung ursprünglich wesentlich auf die grundlegende Entwicklung neuer Sprachen/Systeme und Algorithmen für das parallele symbolische Rechnen abzielte, rückte in den letzten Jahren (seit Erreichen einer de-facto Leistungsgrenze bei einzelnen Prozessor-Kernen) die Anwendung dieser Ergebnisse in den Vordergrund, d.h. paralleles symbolisches Rechnen hat sich aus einer akademischen Nische hinaus in den Hauptstrom des wissenschaftlichen Rechnens bewegt. Dies zeigt sich auch dadurch, dass in den letzten Jahren praktisch alle kommerziellen Anbieter von Computeralgebra-Systemen diese mit Möglichkeiten zum parallelen Rechnen ausgestattet haben (so unterstützt z.B. Mathematica seit Version 7 die Verwendung von Multi-core Prozessoren, manuelle und automatische Parallelisierung, paralleles Rechnen in heterogenen Netzwerken, etc). 
4. Beispielsweise hat Manuel Kauers auf dem JKU Supercomputer "Mach" Anwendungen des RISC aus dem Bereich der Kombinatorik mit 512 GB Speicher und mehreren Hundert Cores ausgeführt; die Verfügbarkeit eines großen gemeinsamen Speichers war für diese Zwecke entscheidend. 
5. Ein weiteres Beispiel ist die Berechnung von ganzen Klassen von Feynman-Integralen, welche für die Experimente am Large Hadron Collider  (LHC) am CERN benötigt werden. In Kooperation zwischen RISC (Carsten Schneider) und dem Deutschen Elektronen-Synchrotron (DESY) müssen dabei mehrere Millionen Mehrfachsummen ausgewertet werden. Die Parallelisierung dieser Berechnungen mit Hilfe des MACH Computers wird dabei eine entscheidende Rolle spielen.

Die 1992 vom RISC Institut gegründete und nun mehrheitlich im Eigentum der JKU stehende RISC Software GmbH befasst sich mit Softwareentwicklung in den Bereichen Industrie, Logistik und Medizin. In vielen Fällen können die Anforderungen bezüglich Rechenzeiten und Modellgrößen auch hier nur durch den Einsatz paralleler und massiv paralleler Lösungsverfahren erreicht werden. Für die Arbeiten der RISC Software GmbH ist dabei die Nutzung von Supercomputing-Hardware sowohl für die anwendungsorientierte Implementierung von Algorithmen als auch für die Entwicklung neuartiger Algorithmen für hoch skalierbare Systeme von entscheidender Bedeutung. Ein Beispiel dieser Arbeiten ist die langjährige Zusammenarbeit mit Airbus zum Thema multidisziplinäre Strukturoptimierung, bei der in den letzten Jahren große Fortschritte bezüglich paralleler und verteilter Systemarchitektur erreicht werden konnten. Der aus diesen Gründen errichte spezielle Schwerpunktbereich "Advanced Computing Technologies" der RISC Software GmbH ergänzt damit die Grundlagenforschung des RISC Instituts um die angewandte Forschung. In ca. 10 Projekten alleine im Jahr 2012 konnten Unternehmen und wissenschaftliche Anwender bei der Entwicklung ihrer Software und Produkte erfolgreich unterstützt werden; diese Projekte umfassten u.a. "Big Data Analysis", das EU-Projekt "Mr.SymBioMath", das EU-Projekt "EU-Projekt LHCPhenoNet", und Software für die "europäische Cloud Computing Infrastruktur VENUS-C".
RISC Institut und RISC GmbH sind gemeinsam im Zeitraum 2012-2015 Partner im europäischen PRACE Third Implementation Phase (PRACE-3IP) Projekt, in dem u.a. High Performance Computing Dienstleistungen für die Industrie entwickelt werden; dabei wurde vor allem auch auf die Kompetenz der RISC GmbH im Bereich der industriellen Optimierung unter Einsatz von Hochleistungsrechnern (Multi-Core Systeme, Cluster, massiv parallele Systeme) zugegriffen. Im Rahmen vom Horizon 2020 Call EINFRA (E-Infrastructures) wurde bereits ein Antrag für ein entsprechendes Nachfolgerprojekt PRACE-4IP für die Periode 2015-2017 gestellt.
Die effektive Nutzung von symbolischen Verfahren in wissenschaftlichen/industriellen Anwendungen bestimmter Komplexität setzt heute wesentlich die Verfügbarkeit von parallelen Hochleistungs-Rechnern voraus; ohne diese würde RISC kaum als interessanter Partner in entsprechenden Forschungs- und Entwicklungs-Aktivitäten in Erscheinung treten können.
Email vom 07/31/14 09:51

Sehr geehrter Herr Prof. Langer,

Herr Prof. Sariciftci hat mich um die Beantwortung Ihre Anfrage bzgl. Supercomputing an der JKU gebeten.

Derzeit verfügt das LIOS bzw. Inst. f. Physikalische Chemie über keine gesonderte CPU-Zeit an einem der JKU-Grossrechner.

In näherer Zukunft könnte allerdings ein entsprechender Bedarf bestehen. Wir arbeiten mit Prof. Aspuru-Guzik (Harvard) an Molekül-

und Kristall-Simulationen. Alle Rechnungen werden derzeit in Boston gemacht (IBM World Community Grid). Mittelfristig sollte das

Know-how nach Linz transferiert werden. Den Rechenaufwand für dieses Projekt kann ich nur sehr schwer abschätzen.

Weiters entwickeln wir gerade eine Projektidee mit Prof. Thomas Renger. In dieser geht es um die Simulation von elektronischen

Prozessen in organischen Materialien und die Anordnung von Molekülen im Feststoff. Voraussichtlich wird ein Grossteil der Simulationen

von der theoretischen Physik gemacht werden. Ein Teil (chemische Strukturen und Energien) könnte auch im unserem Teilprojekt

angesiedelt sein.

Ich denke, dass wir in Zukunft Zugang zu einem Grossrechner benötigen werden. Eventuell könnte das aber auch über die

Kooperation mit der theoretischen Physik bewerkstelligt werden.

Mit freundlichen Grüßen, Markus Scharber
Dr. Markus Scharber

Physikalische Chemie

Johannes Kepler Universität Linz

Altenbergerstrasse 69

4040 Linz, Österreich

0043-(0)732-2468-1772

Markus_Clark.Scharber@jku.at

>>> Serdar Sariciftci 29.07.2014 19:24 >>>

Markus;

Bitte beantworte diese Frage unserseits.

Kannst selbstverstaendlich mit den Theoretikern kurzschliessen und Schulterschluss machen.
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Abbildung � SEQ "Abbildung" \*Arabic �1�: Die 4 SGI-Rechnerschränke der Altix UltraViolet 1000
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Abbildung � SEQ "Abbildung" \*Arabic �2�: Leistungsrechner(über)auslastung bei der UV1000 im ACSC; Produktionsphase I.  2011-2014
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